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Vorwort

Hoch qualifizierter wissenschaftlicher Nachwuchs ist ein entscheidender Faktor im weltweiten
Wettbewerb der Technologie- und Wissensstandorte des 21. Jahrhunderts. Dies gilt gerade fiir die
Forschungsfelder mit breiter Querschnittswirkung und hoher gesellschaftlicher Bedeutung, wie
die Energieforschung. Eine sichere, bezahlbare und umweltvertragliche Energieversorgung zu
gewihrleisten, gehort zu den groBen Aufgaben der Gegenwart und Zukunft. Dabei hat sich
Deutschland mit seinen Vorgaben fiir die Energiewende besonders ehrgeizige Ziele gesetzt.
Diese bringen gro3e Herausforderungen, aber auch enorme Chancen mit sich. Daher bendtigen
Forschung und Industrie engagierte Nachwuchswissenschaftlerinnen und -wissenschaftler, die
mit ihrer Qualifikation und ihren Ideen wichtige Innovationen vorantreiben.

Das Karlsruher Institut fiir Technologie (KIT) fordert den wissenschaftlichen Nachwuchs in
einem exzellenten Umfeld, das universitdre Forschung, Grof3forschung und Innovation verbindet.
Am KIT-Zentrum Energie und der KIT School of Energy finden junge Wissenschaftlerinnen und
Wissenschaftler verschiedener Fachrichtungen spannende Themen aus der Energieforschung und
eine hervorragende fachliche Betreuung. Alle zwei Jahre richtet das KIT-Zentrum Energie seine
Jahrestagung als Doktorandensymposium aus, bei dem Promovierende ihre Projekte und
aktuellen Ergebnisse priasentieren. So war auch die Jahrestagung 2013 am 13. Juni unter dem
Titel ,,Jmpulse fiir die Zukunft der Energie* dem wissenschaftlichen Nachwuchs gewidmet.

Zahlreiche Doktorandinnen und Doktoranden stellten ihre Arbeiten in einem Vortrag oder auf
einem Poster vor. Die Beitrdge stammten aus allen sieben Topics, die am KIT-Zentrum Energie
bearbeitet werden. Energieumwandlung, Erneuerbare Energien, Energiespeicherung und -
verteilung, Effiziente Energienutzung, Fusionstechnologie, Kernenergie und Sicherheit sowie
Energiesystemanalyse. Sie zeigten das breite Spektrum der Forschung und das hohe Niveau des
wissenschaftlichen Nachwuchses am KIT. Zwischen den Beitragen gab es Raum fiir Fragen und
Riickmeldungen und Gelegenheit zur Vernetzung.

Der vorliegende Tagungsband dokumentiert die Beitrdge zum Doktorandensymposium. Den
Teilnehmern und Besuchern sowie allen, die zum Erfolg dieser Tagung beigetragen haben,

mochte ich an dieser Stelle noch einmal ganz herzlich danken.

Karlsruhe, Wolfgang Breh
im August 2013 Karlsruher Institut fiir Technologie (KIT)
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Verbrennungsinstabilitaten in Brennkammern mit
Einzel- und Mehrfachbrenneranordnung

Herausforderung im Zuge der Energiewende

Christian Kraus, Henning Bockhorn

Karlsruher Institut flir Technologie, Engler-Bunte-Institut Bereich Verbrennungstechnik,
76131 Karlsruhe, Deutschland, E-mail: christian.kraus@pkit.edu, henning.bockhorn@kit.edu
Telefon: +49(0)721/608-44233/45270

Kurzfassung

Der steigende Anteil der erneuerbaren Energien an der Energieerzeugung fithrt zu neuen
Herausforderungen fiir moderne Gaskraftwerke und Gasturbinen beziiglich Flexibilitdt beim Start-Up und
Betriebsbereich. In technischen Brennkammern konnen jedoch bei bestimmten Betriebsbedingungen
Verbrennungsinstabilititen auftreten, die mit erhhten Druckschwankungen verbunden sind und somit zu
Einschriankungen des Betriebsbereichs fiihren, in der z.B. eine Gasturbine sicher betrieben werden kann.
Um die komplexen Entstehungsmechanismen von Verbrennungsinstabilititen zu erforschen und
Zusammenhdnge zu erschlieBen, die ihre Vermeidung wihrend des Designprozesses moglich machen,
wird am Engler-Bunte-Institut, Bereich Verbrennungstechnik ein modularer Erdgasbrenner untersucht. Im
Beitrag werden Ergebnisse von Untersuchungen prisentiert und diskutiert, die bei ausgewihlten

Betriebspunkten und des Brenners in Einzel- und Mehrfachbrenneranordnung durchgefiihrt wurden.

Stichworte

Energieumwandlung, Verbrennung, Verbrennungsinstabilititen, Druckschwingungen, Gasturbine,

Mehrfachbrenner

1 Einleitung

Mit dem steigenden Anteil der erneuerbaren Energien an der Energieerzeugung nehmen auch die
Herausforderungen fiir konventionelle Kraftwerke zu. Windstrom ist beispielsweise nicht immer
im gleichen Mafe verfiigbar und somit ist die Einspeisung von Windstrom in das Stromnetz
starken Schwankungen unterworfen (Abb. 1) [1]. Fiir moderne Gaskraftwerke und Gasturbinen
resultieren daraus groBere Anforderungen an die Flexibilitit beziiglich Start-Up, Regelbarkeit in

einem breiten Betriebsbereich und alternativen Brennstoffen. Einschrinkungen hierfiir konnen



sich jedoch durch Verbrennungsinstabilititen ergeben, die bei bestimmten Betriebsbedingungen
in technischen Brennkammern auftreten konnen und mit hohen Druckschwingungen verbunden
sind. Als Folgen sind, neben einer erhohten Anlagenbelastung und dadurch verringerter
Lebensdauer, auch erhebliche Anlagenschiaden mdglich. In Abb. 2 ist als Beispiel ein Schaden an
einem Schutzblech in einer Brennkammer zu sehen, der aus dem Auftreten von
Verbrennungsinstabilititen in Verbindungen mit hohen Oszillationen des Druckes in der

Brennkammer resultierte [2].
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Abb. 1: Tagesverlauf der Windenergieeinspeisung an zwei verschiedenen Tagen
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Abb. 2: Schaden an einem Schutzblech in einer Brennkammer einer Gasturbine der Firma Solar Turbines,
der durch Verbrennungsinstabilitdten verursacht wurde



Verbrennungsinstabilitidten entstehen im Allgemeinen durch eine Riickkopplung zwischen den
Schwankungen der Wirmefreisetzung der Flamme und des Brennkammerdrucks. Diese
Riickkopplung kann z.B. durch Schwankungen des Volumenstroms der Verbrennungsluft oder
des Brennstoffstroms sowie durch mit der Flamme wechselwirkende Wirbelstrukturen in der
Brennkammerstromung entstehen. Voraussetzung fiir verstérkte Druckoszillationen ist, das die
Schwankungen des Brennkammerdruckes p ‘ und der Warmefreisetzung ¢ ‘ ausreichend in Phase

(< 90°) sind. Dies kann mathematisch iiber das sog. Rayleigh-Kriterium ausgedriickt werden:

jﬁ¢w>a (1]
T

Weitere Informationen dariiber sind u. a. in [4] und [5] zu finden. Die genaue Vorhersage von
Verbrennungsinstabilitdten wéihrend der Designphase eines Brennersystem ist aufgrund der
Komplexitdt ihrer Ursachen schwierig. Die Beseitigung im Falle ihres Auftretens nach
Inbetriebnahme eines Brennersystems ist meist mit hohem Aufwand verbunden. Weitere
Forschung ist notwendig, um ein besseres Verstindnis von Verbrennungsinstabilitidten und ihren
Entstehungsmechanismen zu erlangen. Zu diesem Zweck wird am Engler-Bunte-Institut, Bereich
Verbrennungstechnik ein modularer Erdgasbrenner untersucht. Dieser Brenner kann in
Einzelbrenner (EB) und in Mehrfachbrenner (MB)-Anordnung betrieben werden um zusétzlich

den Einfluss der MB-Anordnung auf die auftretenden Verbrennungsinstabilitidten zu untersuchen.

2 Konzept des Versuchsbrenners und des experimentellen Aufbaus

Der Versuchsbrenner (Abb. 3) wird unter atmosphidrischen Bedingungen betrieben. Zur
Flammenstabilisierung wird eine Doppeldralldiise eingesetzt. Der Brennstoff wird radial durch 60
Bohrungen der Brennstoff in den Luftstrom des inneren Drallerzeugers eingediist. Die
Luftzufiihrungen der beiden Drallerzeuger sind separat ausgefiihrt. Im MB-Aufbau sind die
Luftversorgungen und die Brennkammern der einzelnen Brenner verbunden.

Uber Mikrofonsonden werden durch Druckfeldmikrofone von Bruel & Kjaer die
Druckschwankungen in der Brennkammer und im Plenum des Brenners gemessen. Die
Mikrofonsonde der Brennkammer wird mit einem kleinen Stickstoffstrom durchspiilt, um das
Eindringen von Abgasen in die Mikrofonsonde zu vermeiden. Die Brennkammer des Brenners ist
mit Quarzglasscheiben ausgestattet, um den Einsatz von optischen Messtechniken zu
ermoglichen. Die Intensitit der Chemilumineszenz des OH*-Radikals, die als Mal} fiir die
Wirmefreisetzung der Flamme verwendet werden kann, kann dadurch mittels einer intensivierten

Hochgeschwindigkeitskamera aufgenommen werden.



Abb. 3: Versuchsbrenner in Einzel- und Mehrfachbrenneranordnung;

3 Numerisches Setup

Fiir die numerische Simulation der reaktiven Brennerstromung wurde mit der Software IcemCFD
von ANSYS ein Berechnungsgitter mit 6,7 Millionen hexaedrischen Volumenelementen erstellt.
Die Simulation wurde mit einem eigens in OpenFOAM implementierten Solver durchgefiihrt.
Die Berechnung der turbulenten Stromung erfolgt mittels Large-Eddy-Simulation (LES) und dem
Smagorinsky-Feinstrukturmodell. Zur Modellierung der turbulenten Flamme wird das Unified-
Turbulent-Flame-Speed-Closure (UTFC) — Modell verwendet. Dessen Grundkonzept beruht auf
der Annahme, dass die Flamme {iiber ein Kollektiv aus vorgemischten Flammen abgebildet
werden kann. Das Modell ist im Detail in [5] erklért. Als Brennstoff wurde CH4 verwendet.

4 Ergebnisse

In Abb. 4 sind die experimentellen Ergebnisse der Messungen von p ‘ und der OH*-Intensitdt der
Betriebspunkte (BP) im EB-Setup bei einer thermischen Leistung von Py, = 25 kW bzw. 30 kW
und im MB-Setup bei Py, = 100 kW bzw. 120 kW dargestellt. Der Volumenstrom der Luft ist bei
den EB- und MB-Betriebspunkten jeweils konstant. Bei der Erh6hung von Py, und Verminderung
der Luftzahl A wurde demzufolge nur der Brennstoffmassenstrom vergroBert. Es ist zu erkennen,
dass Luftzahl und Brennersetup einen signifikanten Einfluss auf die Frequenz und Amplitude der
Druckschwingungen in der Brennkammer haben. Der BP des EB bei 25 kW und A = 1,42 zeigt
erhohte Druckoszillationen bei 410 Hz mit einer Amplitude von 380 Pa. Die Erhéhung von Py,
auf 30 kW und der damit verbundenen kleineren Luftzahl A = 1,17 fiihrt zu einer Anderung der
dominanten Frequenz der Druckoszillationen auf 750 Hz und einer hoheren Amplitude von
780 Pa. Bei den BP des MB zeigt sich bei Zunahme von Py, = 100 kW auf Py, = 120 kW nur eine



geringe Verdanderung der dominanten Frequenz von 393 Hz auf 410 Hz, jedoch fillt die
Erhohung der Amplitude im Vergleich zum EB erheblich hoher aus (48 Pa zu 900 Pa). Zudem
die signifikant kleineren Druckschwankungen des MB bei 100 kW im Vergleich zu denen des EB
bei 25 kW auftillig.
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Abb. 4: Spektren der Druckoszillationen bei den BP der EB (links) und des MB (rechts)

Die Analysen des OH*-Chemilumineszenz-Signals zeigen die gleichen dominanten Moden wie
die Druckoszillationen in der Brennkammer. Dies legt nahe, dass eine thermoakustische
Kopplung der Warmefreisetzung der Flamme mit den Druckoszillationen in der Brennkammer
vorliegt. Mittels einer Phasenmittelung der OH*-Chemilumineszenz-Aufnahme ist es moglich die
die dominante Mode der Schwingung der Flamme sichtbar zu machen. In Abb. 5 ist beispielhaft
fiir die BP Py, = 30 kW (EB) und Py = 120 kW (MB) ein Oszillationszyklus der Flammen-

schwingung dargestellt. In beiden Fillen ist ein starkes Pulsieren der Flamme zu erkennen.

Abb. 5: Flammenoszillation bei 750 Hz Py, = 30 kW (EB, links) und 410 Hz Py, = 120 kW (MB,re)



Der BP des EB bei Py, = 25 kW wurde numerisch untersucht, um eine bessere Vorstellung der
Vorginge zu bekommen, die zu den erhohten Druckoszillationen fiihren. Die berechnete zeitlich
gemittelte Waiarmefreisetzung zeigt eine dhnliche Verteilung wie die zeitlich gemittelte
abeltransformierte OH®*-Chemilumineszenz-Hochgeschwindigkeitsaufnahme (Abb. 6). Die
groBBten Schwankungen der Wirmefreisetzung treten bei der Simulation in der Nihe des
Diisenaustrittes auf. In der Simulation liegen die Frequenz der dominanten Mode bei 445 Hz und
die berechnete Amplitude bei 430 Pa. Beide Werte stimmen relativ gut mit den gemessenen
Werten iiberein. Wertet man die Schwankungen der Brennstoffmassenkonzentration an einem
Monitorpunkt am Diisenaustritt aus, zeigt sich, dass diese mit der gleichen dominanten Frequenz
wie der Druck oszilliert (Abb. 7).

o -

Abb. 6: Links: zeitlich gemittelte abeltransformierte OH*-Chemilumineszenzaufnahme (Schnittebene
Brennkammermitte); Mitte: zeitlich gemittelte Warmefreisetzung aus LES (Schnittebene
Brennkammermitte); rechts: zeitlich gemittelte Schwankungen der Wéarmefreisetzung
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Abb. 7: Links: Momentanbild der CH4-Massenkonzentration und Monitorpunkt; rechts: Oszillationen von
p “aus Exp. (—) und LES (—) und der Massenkonzentration von CH4 (—);

Es ist somit zu anzunehmen, dass die Riickkopplung der Oszillation des Brennkammerdruckes
mit der Wirmefreisetzung der Flamme iiber einen oszillierenden Brennstoffstrom in die

Brennkammer stattfindet.



5 Ergebnis und Ausblick

Es wurde gezeigt, dass die Anzahl der Brenner in einem Brennersystem einen gro3en Einfluss auf
auftretende thermoakustische Oszillationen haben kann. Bei der Durchfiihrung einer LES fiir den
BP mit 25 kW ergaben sich dhnliche Druckschwankungen wie bei Messung. Dadurch konnte als
wahrscheinliche Ursache der verstarkten Druckoszillationen, die bei diesem BP auftreten, ein
oszillierender Brennstoffstrom in die Brennkammer identifiziert werden. Um dieses Ergebnis zu
bestdtigen, das Verhalten der Versuchsbrenneranlage genauer zu verstehen und um diese
Ergebnisse als Grundlage fiir das Beschreiben des Systemverhaltens anderer Brennersysteme zu

verwenden, werden in Zukunft noch weitere Untersuchungen durchgefiihrt werden.
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Hydrogen Production via Thermal Decomposition of
Methane
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Email: michael.plevan@kit.edu, Telefon: +49(0)721/608-28482

Abstract

Steam reforming of natural gas is the predominant process used worldwide for hydrogen production.
This technology is responsible for considerable amounts of emitted CO2 (up to 12gC0O2/gH2) and thus
not suitable for an environmentally-sustainable hydrogen-based society. Following the global efforts
for reducing greenhouse gas emission, the direct thermal decomposition of methane CH4(g) — C(s) +
2H2(g) by different cracking processes has been widely suggested recently as an alternative solution.
Although this is a scientifically-proven process, a continuously operating process is still lacking. A
new approach for thermal decomposition of methane into hydrogen and solid carbon in the presence of
molten metal, with the potential of continuous operation, was suggested by Prof. Carlo Rubbia [1]. An
experimental facility for testing this concept is under development at KIT-KALLA (Karlsruhe Liquid
Metal Laboratory). In this setup, methane is bubbled through a column-type reactor with molten metal
at high temperatures (up to 1000°C). For practical purposes, the reactor is divided in to two sections,
as follows. In the cold section (about 400°C), steel is used for the gas injection components, allowing
for design flexibility. Quartz glass is used in the hot section due to its material compatibility with
molten metals at high temperature. Remote charging and discharging of the molten metal is possible
through an external sump tank. The presented experimental facility is being completed currently; first
experimental campaigns will be conducted soon. Based on their results, the initial reactor design will
be optimized, in order to reach a continuously operating process. Future experiments shall be focused
on the investigation of different gas injectors as well as different operating parameters. In particular, it
is intended to maximize the hydrogen yield and minimize the production of intermediate reaction

products.

Keywords

Hydrogen production, Liquid metal, Bubble column reactor, Methane cracking, Pyrolysis



1 Introduction

One of the most important challenges of global economies is to reduce the emission of green
house gases, especially CO2 [7]. In order to reduce CO2 emissions effectively, not only
renewable energy technologies have to be improved, but also technologies that separate
carbon from fossil energy carriers before combustion. One example of a suitable process is

thermal decomposition of methane into hydrogen and solid carbon, according to the equation:
CH4 — C+2H2 Ahy = 74.85kJ/mol. [1]

Such hydrogen production process is becoming increasingly attractive, since hydrogen is
being proposed as a future emission-free energy vector for a variety of applications especially
in automotive industry. Today, the vast majority of hydrogen is produced by reforming or
gasification of fossil fuels emitting considerable amounts of CO2 [6]. Steam reforming of
methane, the most widely used hydrogen production technology, emits about 12g CO2/g H2
[11]. Additionally, hydrogen for fuel cell applications retrieved from a steam reforming cycle
requires a reverse methanation reaction to reduce the CO concentration to sub-ppm levels to
avoid fuel cell poisoning [15]. Due to the absence of oxygen in the proposed pyrolysis
reaction, additional hydrogen purification steps could be eliminated. Thermal decomposition
of methane for hydrogen production is a widely accepted process and has been investigated in
numerous studies in theory and experiments. It has been reported in the literature that
appreciable methane conversion can be achieved only at temperature levels above 1200°C
[9]. The use of catalysts is then crucial in order to lower the reaction threshold to a feasible
temperature value. Therefore, the utilization of catalysts has been investigated thoroughly
[13], [3]. In most cases, packed-bed or fluidized-bed reactors have been used comprising
metal [12], [17], [4] or carbonaceous catalysts for example activated carbon [2], [5] or carbon
black pearls [8]. As a consequence of solid carbon formation at the active catalytic surface,
the catalyst deteriorates proportionally to the methane conversion ratio. A catalyst
regeneration however could only be achieved by carbon oxidation, which needs to be
balanced at greenhouse-gas emission. Cracking methane using a molten metal bubble column
reactor is an alternative that is likely to provide a solution for the biggest drawback
experienced in gaseous reactors: In the molten metal reactor it may be possible to capture the
carbon in the liquid metal and separate the carbon on the molten metal surface, on which it
accumulates due to the density difference. The carbon could then be skimmed off the liquid
metal surface, similar to slag removal from molten iron. Thermal decomposition of methane
using molten metal as heat transfer medium has been suggested in theory by Steinberg [16],
Gulevich [10] and Abanades [1] and was investigated experimentally by Serban [14] by

several lab-scale experiments.

10



2 Objectives

The utilization of presented technology was proposed and tested feasible, however further
development is needed to investigate the potential for a future industrial application.
Therefore, the main path of this project is planning, design, construction and operation of an
experiment using molten metal as heat transfer medium in a bubble column-type reactor for
hydrogen generation by methane pyrolysis. In a first step the focus of this activity will be on
possible options of structure material for the chemical reactor and for the bubbling device.
Since it is envisaged to operate the chemical reactor at high temperature up to 1000°C in
liquid metal and in presence of carbon coke and hydrogen, it is of outmost importance to
select high temperature strength materials which are not only compatible with the high
temperatures, but they must also be chemically resistant to tin and solid carbon. There are
several material options that have to be considered to meet these requirements as e.g. Mo, W,
Ta, ceramics, quartz and other materials. The hydrogen yield of the reactor is depending on
several operational parameters. In detail, several parameters need to be discussed and put into

relation towards the methane conversion/hydrogen production.

1. Operation temperature

2. Gas flow rate

3. Pore diameter of porous sparger (Corresponding parameter for the reaction time)
4

Temporal evolvement of the reaction products

In detail, it is planned to conduct several experimental campaigns in which the above
mentioned parameter are varied individually. For each experimental run, the following
reaction products will be analyzed using gas chromatography': H2, CH4, C2H6, C2H4, C2H2

and solid carbon.

3 Experimental Facility

Due to high temperatures at the reactor and flammable gases it was necessary to develop a
remote handling of experimental campaigns. The entire facility is divided into four

component groups:

1. Bubble column reactor

2. Gas supply infrastructure
3. Sump tank
4

Three-zone heater

! PERKIN&ELMER ARNEL 4016- Analyzer: Ar carrier gas, thermal conductivity detector (TCD)
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The hot pyrolysis reaction zone of the reactor tube is located inside the three-zone furnace.
External heating is realized by heating wires that are wrapped around the tube and flange of
the reactor body. The gas flow is controlled using an Ar- flow meter and an flow meter. The
feed flow direction is controlled by pneumatic valves. Pressure and temperature
measurements are conducted before and after the reactor. According to figure 1, the sump
tank is permanently connected to the reactor by a 12x1mm pipe. The charge and discharge
procedure is considered to be a unique event for every experimental campaign, thus only
manually operated valves are used here. The sump tank volume is heated with a 1.4kW
heater.

For practical reasons, the solid metal nuggets are molten inside a sump tank from which
the molten inventory is pumped into the reactor volume through a heated rise pipe. The sump
tank is made of a 316 SS tube with a volume of about 5.31. The sump tank is positioned
below the reactor. It contains 2.91 of liquid tin and is considered to be heated by electrical
heaters during the entire duration of an experimental campaign. The considered operation
temperature is 300°C, but the reactor is designed to withstand the amount of hot liquid tin
containment at up to 1000°C released from the reactor. Regular charge and discharge
procedures will be controlled by pressurized Ar which is applied to the sump tank pushing the
molten tin through into the rise pipe and the reactor. After the charging is complete a valve at
the rise pipe is closed disconnecting the sump tank from the reactor. In case of emergency,
the valve can be opened and the molten tin inventory of the reactor retreats to the sump tank
volume. The sump tank is designed for a maximum pressure of 3 bars. The heaters are

attached directly to the steel body underneath the insulation cover.

| D :l‘ \\
Gas
Exhaust | chromotograph
Ha, CHy, CoHe,
CzH4, Csz

3- Zone
Tube
furnace
<1000°C

Figure 1: Scheme of the experimental facility
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Outline

The measuring systems being developed at IAI are designed especially for the use in deep boreholes. They
shall allow widespread research in extreme environments with high pressures, high temperatures and
corrosive media which are characteristic features of geothermal boreholes. To quickly realize solutions for
individual research applications, the whole system is based on a platform strategy with modular structure.
All modules such as devices for measurement and borehole interaction or components for cooling systems
have to be engineered accordingly to the tough conditions of boreholes. Therefore the main challenges
which are damages by overheating, the lack of space and corrosion have to be coped with by advanced

engineering in conjunction with extensive experimental work.

Notes

Cooling, measuring system, geothermal energy, widespread research

1 Introduction

A change in energy supply means to strike new paths. To realize this in a situation characterized
by economical pressure and pressure of time, these paths have to be well known. According to
that it is clear, that applied research including exploration of possible energy sources is essential.
One renewable energy source with high potential is geothermal energy. It contains a high
quantity combined with unlimited availability, thus it has all the attributes to be used as base load
supplier. Although geothermal energy doesn’t have its meaning, conditioned by high risks and
costs for its use. This is caused significant by a lack of information about the surrounding
conditions and media parameters in geothermal boreholes during preliminary as well as

extraction stages of geothermal power plants. To handle this problem it would be a great advance
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to have devices which allow receiving permanent and widespread data of boreholes. Therefore

these have to withstand the challenging borehole-conditions [1].

2 Challenges

The operation depth for the measuring system should be 5 km. This provides some important

boundary conditions for the engineering of its components, which are listed in table 1 [2].

Tab. 1: operating conditions and construction consequences

borehole conditions constrution consequences
temperature 200°C insulation required

pressure 600 bar robust design

corrosive sourrounding media use of resistant materials
minimal operation time 3 weeks active cooling necessary
borehole diameter 8 % inch maximal outer diameter 170mm

This means that all components standing in direct contact with the borehole media have to be
made of corrosion resistant materials. To withstand additionally the high pressures while
regarding the geometrical limits, the favored materials are nickel-based alloys. The construction
with these materials is constrained by their strongly limited machinability and deliverability. An
optimized design using simple geometries is inevitable.

The main problem is the borehole temperature. The measurement applications contain
electronic components like units for controlling, data-processing and memory units which have to
be heat-resistant or protected against overheating. For many applications there are no high
temperature electronics, the few ones which exist are expensive and difficult to implement into
different system. Because the systems are targeted to be adjustable for different applications and
cost-reduction is requested, the use of standard electronics is preferred. To avoid damages caused
by overheating their temperatures must not exceed 70°C. In every case this makes a good
insulation necessary. Insulation can reduce the heat input from outside and so slow down the
heating up inside the casing but it can’t avoid the heat input completely and additionally the
electronics produce heat themselves inside. Thus long operation times make it necessary to cool

down relevant components.
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3 Heat management

Basically it is important for the modules to have a good working insulation. The general concept
provides that vacuum and MLI (Multi Layer Insulation) are used in radial direction. The module
connections and heads are insulated with Solid Material i.e. Teflon (PTFE). Especially the

vacuum insulation has a high potential to decrease the outer heat input (see Figure 1).
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Fig. 1: experiment of heat-input reduction using vacuum insulation (red: without vacuum, blue: with
vacuum)

The experimental data shows clearly, that vacuum insulation reduces significantly the heat-input
into the module casing.

For the cooling there are two basic approaches. The first one is based on PCM (Phase Change
Material) which takes away heat from the cooled area during phase change. A heat-pipe transfers
the heat from sensitive components to the PCM. Therefore storage for the PCM i.e. ice, working
as cold storage is needed as well. With this method short operation times of a couple of hours can
be realized.

Longer operation times up to measurement processes without time-limitations can be made

possible by an active cooling system based on a thermodynamic cycle process.
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During the process a refrigerant evaporates transferring heat out of the cooled area. The gaseous
refrigerant gets compressed to a pressure above the vapor pressure at borehole temperature. Like
this it can condense in an outer heat exchanger (condenser) transferring heat to the borehole

surrounding. The condensate reaches starting condition through expansion in an expansion-valve.
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Fig. 2: concept of the cooling system with cooling cycle

In this concept the evaporator and the components which are sensitive to heat are installed in a
cooled area, which is insulated. The strongly heat producing components compressor and motor
and the condenser are located in the hot area, without cooling and insulation. For the special
operation and environment conditions, all important components have to be custom-built and
optimized for the use in borehole measurement systems.

Figure 3 shows how such a system would possibly look like. The system has a vertical
structure to fulfill the constraints of space. Inside the casing of the cooled room (Figure 2, right)
an evaporator, especially designed to cool electronics in borehole probes is installed. By its tube

bundle structure the condenser (left) reaches a great surface for heat exchange, while complying
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with the conditions of machinability of corrosion resistant materials, pressure resistance and

small geometries. Linked to both, inner and outer heat-exchanger, in the middle the compact

compressor is installed.
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Fig. 3: CAD model of the borehole probe cooling system
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Fig. 4: experimental evaporation process

First experiments showed that acetone is a promising candidate as refrigerant for the probe
cooling system. With an evaporation temperature of 56.5°C (latm), the cool room temperature
can be hold below 70°C permanently. For the experiments (see Figure 4) the casing of the cooled
room was heated up from outside with a heating jacket. Inside some power resistors were
simulating electrical loads producing heat. Like this a total heat input of about 40Watt (20W
inside, 20W from outside) was compensated by the evaporating acetone during a time period.
The experiments of the evaporation process also showed that single temperatures became too

high during the heating phase. This was caused by an insufficient heat transfer from heat sources
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to refrigerant. An optimized evaporator, based on the experimental results is being manufactured

at the moment [3].

4 workflow and prospects

Currently we're developing first research modules and the components for the cooling systems,
based on laboratory experiments and computer simulations. To investigate the functionality of the
cooling concepts i.e., the sub processes get conducted separately first, based on analytical
calculations and simulation done in advance. In the next step these processes get combined to
more comprehensive investigation targets.

The first major-goal is to complete working prototypes to be able to conduct field tests with

real applications within the next 3 years.

In the future this advanced measurement system can help designing geothermal power plants
more efficient and reliable and to reduce costs and risks of reservoir-exploration. This will

support geothermal energy becoming a key baseload-supplier.
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Abstract

Microalgae have the potential of becoming an important energy source, and hydrothermal liquefaction
(HTL) is a promising technology for that purpose, given the high water content of microalgae. It produces
an organic liquid energy carrier called biocrude oil as main product. In this work, algae slurries from
Scenedesmus almeriensis (freshwater) and Nannochloropsis gaditana (marine) are liquefied in 10 mL
microautoclaves at different temperatures (325 to 375 °C) and reaction times (5 and 15 min). Results show
the importance of an accurate characterization of the feedstock for assessing the product yields.
Temperatures in the range of 325 to 375 °C and 15 minutes lead to oil yields in the vicinity of 60 wt% for

both species.

Keywords
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1 Introduction

An exponentially increasing world population, together with the threats of a global climate
change demand more efficient and more sustainable energy sources. In this context, biomass is a
renewable carbon source that is expected to play an important role in the future. Microalgae
appear as an interesting type of biomass, due to their higher photosynthetic efficiency, faster

growth rate and higher area-specific yields than terrestrial biomass.

The major focus of biofuels from microalgae was obtaining biodiesel from lipid-rich strains,
by means of solvent extraction plus transesterification [1]. But this process uses only a fraction of
the algae biomass, thus the other fractions remain unused and generate a large amount of
residues. Hydrothermal liquefaction constitutes an alternative technology that processes the

whole microalgae fractions in hot compressed water (250-375°C, 5-25 MPa), producing a liquid
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energy carrier called biocrude oil that has an energy content similar to fossil petroleum. HTL
benefits from the high water content of microalgae, avoiding the energy cost of drying them [2].
In this work, two microalgae strains were liquefied to assess their biocrude oil productivity, as

well as the possibility of recovering nitrogen through the aqueous phase for nutrient recycling.

2 Materials and methods

2.1 Microalgae strains

Two strains were chosen for this study: the freshwater species Scenedesmus almeriensis (CCAP
276/24), and the marine Nannochloropsis gaditana (Lubian CCMP 527). The organic content of
the microalgae pastes was analyzed by centrifuging three times (10000 rpm, 10 min) 0.15 g of
dry algae dissolved in 40 mL of distilled water. Between each centrifugation, the supernatant was
removed and replaced by new distilled water, to ensure the removal of any water soluble salts
that might be accumulated with the algae cells from the harvesting step. After the centrifugation,
the algae cells were dried overnight at 105 °C, and the dry weight was quantified. The samples
were then ashed at 550 °C for 5 h. The elemental composition (C, H, N, S) was measured using
an elemental analyzer (Vario EL III), and the mineral content was analyzed by ICP-OES (Agilent
725).

2.2 Hydrothermal liquefaction and product separation

Algae pastes with a concentration of 10 wt % of algae were liquefied in batch microautoclaves of
10 mL of internal volume made of stainless steel. 70% of the volume was filled with the algae
paste. Before closing the autoclaves, the air was flushed with N,, and following that, they were
loaded with 20 bar of N, to ensure that water kept in a liquid state during the reaction.

The microautoclaves were then introduced in a GC oven and heated up to the desired reaction
temperature. The heating rate was typically 20 °C-min”', and once the reaction time was
completed, the microautoclaves where quenched by submerging them in a ice bath. Each
experiment was repeated in quadruplicate.

After cooling down, the reactors were opened. The inner pressure of the autoclaves was
recorded with a manometer, and then the other products were taken out from the reactors and
filtered. Most of the biocrude oil produced remained stuck to the microautoclave walls, requiring
the use of an organic solvent to maximize its collection. 25 mL of dichloromethane (Merck,
99,5% purity) were used, in stepwise additions of 5 mL.

The solid products were recovered through vacuum filtration. To ensure that no biocrude was
remaining in the filter cake, 10 mL of dichloromethane were additionally used to wash it. The
filtrate consisted of a bi-phase mixture (water with organic matter dissolved, and biocrude oil

dissolved in dichloromethane), which was centrifuged (7500 rpm, 10 min) to maximize the
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separation between phases. The aqueous phase was recovered with a syringe. The biocrude oil
dissolved in dichloromethane was flushed for 24 h with N, to remove the solvent and any water
that could still be present in the sample.

The yield of the different product phases was calculated in an organic basis as the ratio of the
weight of the recovered organic mass (m;) and the mass of microalgae (dry, ash free) initially

loaded to the reactor, according to Eq. 1:

m,

Yield(wt %)= 100

M,icrodlgaedaf)

[1]
The organic matter present in the aqueous phase was determined by drying aliquots of 1.5 mL at
60 °C for 24 h. Its ash content was determined by treating the dry residue at 550 °C for 5 hours.
The gas phase was analyzed after the experiment using a gas chromatograph (HP 6890). The
mass of gas was calculated with the ideal gas law, considering the pressure of the gas after the
HTL experiment and its composition, and it was used in Eq. 1 to calculate the gas yield. The
filtrated solids were quantified by drying them at 105 °C overnight to remove any residual water
and dichloromethane after the filtration. Their ash content was determined by treating them at
550 °C for 5 hours. The aqueous phase was subjected to ion chromatography to analyze its
content in ammonia. Samples of the solid residue were analyzed with a field emission scanning

electron microscope (FE-SEM).

3 Results and discusion

3.1 Algae characterization

Table 1 shows the characterization of the algae feedstock. Part of the inorganic matter present in
the feedstock volatilize or decompose during the ash analysis, leading to an overestimation of the
organic content. Therefore, this inorganic volatile matter needs to be removed prior to the
determination of the organic content of algae, to be able to properly assess the conversion of

organic matter into biofuels.

Tab. 1: Proximate and ultimate analysis of the algae species (in wt %).

Species C | H|N S |Ca| K | Mg |Mn | Na| P |Organics | Ash | Volatile inorganics
Nannocﬁloropsis 476175169105 |44 |12]|1,1]011]05]3,7 66,5 12,4 21,1
gaditana
Scenedesmus | 30 | 56 55105970107 1,8]06]01] 535 [200 26,5
almeriensis
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3.2 Mass balances

The yields obtained for each species and reaction conditions are shown in Figure 1. A high
conversion of biomass-to-biocrude is obtained already at temperatures of 325 °C (around 60 wt
%). For Scenedesmus almeriensis, it can be seen that the mass balance exceeds 100% of closure
at 325 °C. This was caused by the presence of inorganic matter from the culture medium in these
product phases, affecting the determination of the organic yields. At higher temperatures (above
350 °C), the salts seem to precipitate and crystallize, as already reported elsewhere [3], leading to

mass balance closures of 90-100%.

80

60

40

20

Ngad Ngad Ngad Ngad Salm Salm Salm Salm
325°C 350°C °350°€ 373°C 325°C 350°C 350°C 375°C
I5min Smin 15min 15min 15min 5min  15min 15 min

mBiocrudeoil ®Aqueous mGas MSolidresidue

Fig. 1: Mass balances at different reaction contiditons.

Other product phases show bigger variations in their yields amongst both: Nannochloropsis
gaditana presents a higher content of organics in the aqueous phase, while Scenedesmus
almeriensis leads to a higher production of gas. This might be explained by the different
concentration of salts in both algae (Table 1). The presence of calcium-containing salts has been
reported to increase the gas yield [4]. The higher gas yields for Scenedesmus almeriensis in this

work could be also owed to its higher content of calcium.

With regard to the effect of time, it was found that at 5 min, the amount of oil produced was
similar for Nannochloropsis gaditana, when compared to 15 min. This was not happening for
Scenedesmus almeriensis: the yield of biocrude was approximately 20% at 5 min than at 15 min.
However, the greenish color of the solid residue from both species after 5 min suggested an
incomplete conversion at these conditions, which contrasted with its brown char-like appearance

after 15 min.
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3.3 Recovery of nutrients

The water phase obtained from HTL was analyzed in view of recycling nutrients through it [5]. A
proper management of this phase seems crucial for a sustainable operation of microalgae HTL.
High temperatures seemed to promote the presence of nitrogen in the form of ammonia (more
than 50% of the nitrogen from the feedstock at 375 °C).
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Fig. 2: Nitrogen recovery with respect to the content in the initial feedstock.

3.4 Behavior of salts in the process

The interaction of salts with water at near critical conditions differs significantly from standard
conditions, because water becomes less polar, dramatically reducing the solubility of salts. This
can result in a shock precipitation and crystallization [6]. Fig. 3 shows SEM pictures of crystals
in the solid residue of Nannochloropsis gaditana at 350 °C. The precipitation of salts appears to
occur at 325 °C for Nannochloropsis gaditana, and at 350 °C for Scenedesmus almeriensis. This
precipitation temperature might be determined by types of salts present in each algae. For an
effective separation of salts from the biocrude and aqueous phases, near critical conditions seem
better (T>350 °C).

Fig. 3: Crystal precipitates in the solid residue from Nannochloropsis gaditana at 350 °C and 15 min.
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4 Conclusions

The results presented here indicate that both species tested constitute a good feedstock for HTL

when sufficiently high temperatures (325-375 °C) and enough reaction times (15 min) are given.

The aqueous phase proved to be suitable for nutrient recovery: more than 50% of the nitrogen
in the feedstock can be recovered in the form of dissolved ammonia. A proper management of

this phase appears to be critical for the success of HTL.

Salts management is also important, given their high content in the algae pastes. These salts
only separate effectively from the aqueous and biocrude oil phases when near critical
temperatures are used, precipitating and crystallizing, thus leading to biofuels with less inorganic

material.
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Abstract

Geothermal energy is a quasi-inexhaustible source of energy, which is —in contrast to wind and solar
power- able to provide base-load power. Being an important contribution to the renewable energy mix,
research on the exploitation of geothermal energy is of growing importance. An aspect guaranteeing the
success of a geothermal power plant is a thorough understanding of the mechanical and hydraulic
processes inside a geothermal reservoir. Clay minerals as alteration products play an important role for

reservoir hydraulics and mechanical processes.

The present work describes a method enabling the location of clay bearing fracture zones in geothermal
reservoirs. A neural network is used to create synthetic logs from standard radioactive logging data,
indicating the clay content in fractures along boreholes. The applicability of this method is demonstrated

on data from the geothermal site in Soultz-sous-Foréts (Alsace).

Keywords

Geothermal reservoir, Soultz-sous-Foréts, granite alteration, clay minerals, neural network

1 Introduction

The growing demand for energy and the stepwise demolition of nuclear power plants in Germany
necessitate the development of new techniques to use alternative energy forms. Geothermal
energy plays an important role for base-load power supply, as it is independent from weather
conditions, seasons and daytime.

Geophysical methods from the earth surface or from boreholes are used for the exploration of

potential geothermal reservoirs and their evaluation as candidates for heat extraction. Knowledge
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about processes in the underground are derived from indirect methods and therefore the
relationship between mineralogical and geophysical processes has to be well known. A
commonly observed process is the alteration of siliceous minerals inside fractures into clay
minerals. Figure 1 shows the alteration around a fracture observed on a core piece of the well
EPSI.

Allered B
Granite 5

Figure 1: The alteration of the Soultz granite around a fracture, core picture from the well EPS1.

Clay on fracture surfaces considerably reduces the frictional stability of rock (e.g. Schleicher et
al., 2009) and changes the hydraulic properties of the fracture (e.g. Vrolijk and van der Pluijm,
1999). Both parameters are of major importance for the success and operation of a geothermal
power plant. The mitigation of seismicity during power plant operation is a highly topical issue
for geothermal applications. Knowledge about the rock permeability and frictional strength helps
deciding about the injection pressure for stimulation and power plant operation in a way that the
risk for earthquakes caused by slip on fractures is kept low.

Owing to generally low budgeting for geothermal wells, only a limited number of borehole
measurements are committed. A commonly used standard logging technique is the spectral
gamma ray log (SGR), which measures the natural radioactivity of the rock in the spectra of
uranium (U), thorium (Th) and potassium (K). This log is especially suited for the location of

clay minerals, as radioactive isotopes are incorporated into the clay structures.
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The geothermal site in Soultz sous Foréts is a project situated at the western border of the Upper
Rhine Graben and was drilled through Mesozoic sediments into the granitic basement. Five wells
have been drilled to 2230 m (EPS1), 3600 m (GPK1), 5080 m (GPK2), 5100 m (GPK3), and
5260 m (GPK4), respectively.

Soultz looks back on decades of intensive research and therefore it provides a unique dataset
of borehole measurements and scientific publications. In addition to numerous well loggings,
EPS1 has been completely cored, so that more than 800 m of granitic core samples are available.
The present study focuses on core data, SGR logs as well as fracture data derived from image
logs (UBI).

2 The Neural Network

The neural network used for this study is based on the supervised Kohonen algorithm (Kohonen,
1984), which works with a self-organizing map (SOM), which is a 2-diensional representation of
the multidimensional network.. With this algorithm (part of the software Techlog64 from
Schlumberger) a neural network (NN) can be trained on a reference dataset to learn the
relationship between different parameters (Figure 2 a). This knowledge can afterwards be applied
on other datasets to derive unknown parameters (Figure 2 c¢). For the present study the NN was
trained on the relationship between the appearance of clay-filled fractures derived from the
granitic EPS1 core and the SGR logs of this well. The application on the remaining wells GPK1-
4 allows for the creation of synthetic logs indicating the density of clay-filled fractures along the

wells. We refer to these logs as synthetic clay content logs (SCCL).

The maximum density of clay filled fractures in EPS1 is 9 fracs/m. For the application of the
SOM the Techlog software requires grouping of the data. We chose 5 different groups
corresponding to
Group 1: 0-1.8 fracs/m Group 4: 5.5-7.2 fracs/m
Group 2: 1.9-3.6 fracs/m Group 5: 7.3-9 fracs/m
Group 3: 3.7-5.4 fracs/m

The network was run with 5'000'000 iterations and 25 x 25 nodes SOM. For a quality check, the
trained network was applied on the SGR data of EPS1 and the results were compared with the
reference data. This way, wrongly indexed nodes could be identified and re-index correctly.

Afterwards the network could be applied on the remaining wells.
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Figure 2: Schematic overview of the neural network procedure. a) The network is trained on a reference
dataset to learn the correlation between different parameters. b) The acquired knowledge is stored in a self-
organizing map, which is a 2D representation of the whole network. C) The knowledge is applied on a new

dataset, whereas one parameter is unknown. The unknown parameter is synthetically created.

3 Results

Figure 3 shows the input logs used for the NN analysis. The resulting SCCL can be directly
compared to the reference data labeled Index-SCCL. There is big accordance between the real
data and the synthetic log generated by the NN. Approximately 74 % of the synthetic log exactly
reproduces the reference data and more than 90 % of the log deviate between 0 and 3.6 fracs/m
from the Index-SCCL (Table 1). The application on the remaining wells will be published
elsewhere, but the comparison between the results and research data on seismic behavior and
reservoir hydraulics are promising with respect to clay prediction.

Table 1: Statistics of the deviation of the generated SCCL compared to the index. The groups correspond
to the groups defined for the density of clay filled fractures.

deviation portion
[groups] [%]

0 74.32
1 16.38
2 5.64
3 3.06
4 0.60
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Figure 3: The input logs (SGR, K, Th, U, Index-SCCL) of EPS1 and the SCCL generated by the network
directly comparable to the Index-SCCL.

4 Conclusion and Outlook

With the present study the applicability of the NN analysis for clay localization along
(geothermal) boreholes has been demonstrated. The synthetically generated clay density log is to
more than 74 % consistent with the reference data and more than 90 % of the SCCL deviates less
than 3.6 fracs/m from the index.

Application on wells with unknown clay fracture density could not be in this text here but will
be published elsewhere. The results are much in agreement with earlier studies on weak and

hydraulically active zones.
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The applicability of the introduced NN based method is not restricted to the study side, but it can
also be used elsewhere. Because it needs only little input, this easily applicable technique is of
great advantage for the assessment of the reservoir productivity. It can also ease the planning
process of reservoir stimulation and production and thus mitigating the risk for small
earthquakes.

Complementary laboratory studies will further investigate the relationship between the

appearance of clay inside fractures and the rock mechanical properties.
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Kurzfassung

Feststoffelektrolyte in Lithiumionenbatterien weisen im Vergleich zu fliissigen Elektrolyten die Vorteile
von hoherer Sicherheit und thermischer Stabilitit auf. LATP (Lij+xAlxTi;.x(PO4);) und LAGP
(Li+xAlxGe, x(PO4);) wurden als Kandidaten fiir den Einsatz in Lithiumionenbatterie gewahlt. LATP-
und LAGP-Pulver wurden durch das Melt-Quench-Verfahren hergestellt. Glaskeramik-Proben wurden
durch Ofensintern hergestellt. Thre thermischen Eigenschaften wurden mittels DSC, Dilatometer und
Laserflash untersucht. Die lonischen Leitfdhigkeiten wurden mittels Impedanzspektroskopie gemessen. Es

wurde erste Testzellen mit Feststoffelektrolyt gebaut und galvanostatische Test durchgefiihrt.

Stichworte

Feststoffelektrolyte, Lithiumionenbatterie, LATP, LAGP, lonenleitfahigkeit.

1 Einleitung

Li-ionen-Batterien weisen im Vergleich zu anderen Sekundérbatterien die Vorteile von hoher
Energiedichte und der Abwesenheit des Memory-Effektes auf. Die heutigen Li-ionen-Batterie benutzen
aprotische Fliissigkeiten als Losungsmittel fiir Elektrolyte, welche aber ein Sicherheitsrisiko bergen. Die
Feststoffelektrolyte aus Keramikwerkstoff sind hingegen thermisch viel stabiler[1].

Ihre ITonenleitfihigkeit ist aber kleiner bei Raumtemperatur im Vergleich zu fliissigen Elektrolyten. Die
Ionenleitfahigkeit nimmt stark mit der Temperatur zu, da der Ionentransport im Festkorper der Arrhenius-
Gleichung gehorcht. Daher kommt die Idee von Hochtemperaturbatterie.

Die Materialien LATP (Lij+xAlxTirx(POs)3) und LAGP (Lij+xAlxGe,.x(PO4);) wurden fiir diese

Arbeit gewihlt, weil sie relativ gute Ionenleitfahigkeit und thermische Stabilitét aufweisen[2]. Sie besitzen

33



eine NaSICON-Struktur, deren Skelett aus eckenverkniipften PO4-Tetraedern und TiOg- bzw. GeOg-
Oktaedern besteht. Entlang der c-Achse bildet es Tunnel fiir die Li-Diffusion.

Ein Ziel der Arbeit ist es, einen Zusammenhang zwischen den Prozessparametern der
Sintertechnologie, dem Gefiige und der lonenleitfahigkeit der glaskeramischen Feststoffelektrolyten
aufzuzeigen. Ein weiterer Schwerpunkt der Arbeit ist die Untersuchung der Stabilitdt der Li-lonenleiter bei

héheren Temperaturen.

2 Experimente

Die Ausgangsmaterialien Li,COj; (99,0%), Al,Os, P,05(99,1%), TiO; (99,5%, fiir LATP) , GeO,
(99,98%, fir LAGP) wurden gewogen, in AlLOs-Tiegeln durchgemischt und in einem
Kammerofen auf 1450°C erhitzt. Die Schmelze wurde direkt nach der Entnahme aus dem Ofen
auf eine Eisenplatte abgegossen und mit einer zweiten Eisenplatte zu einer diinnen durchsichtigen
Scheibe gepresst und abgeschreckt. Durch diesen Abschreckvorgang bricht die Scheibe schnell in
Stiicke. Die Stiickchen wurde in einer Planeten-Kugelmiihle mit Al,0;-Kugeln und —Mahlbecher
gemahlen. Ein Teil des LAGP-Pulvers wurde noch bei 700°C kalziniert. Das Pulver wurde bei
etwa 670MPa in Pléttchen gepresst. SchlieBlich wurden die Presslinge gesintert. Dabei wurde die
Sintertemperatur und —zeit variiert. Die Heizrate betrug SK/min.

Die chemische Zusammensetzung der Pulver wurde analysiert(Tabelle 1). Das Sinterverhalten
der gepressten Probe wurden mit dem Sinterdilatometer DIL 402E der Firma Netzsch untersucht.
DSC-Kurven wurden mit der DSC 404C der Firma Netzsch aufgenommen. Mit einem LCR-
Messgerit ST 2826 von Sourcetronic wurde die Impedanzspektren bis zu 250°C gemessen. Die
Gefiige der gesinterten Probe wurde durch REM-Aufnahme und Rontgendiffraktometrie (XRD
analysiert.

AnschlieBend wurden Testzellen mit LAGP gebaut. Das Kathodenmaterial LiCoO2, diinne
LAGP-Plitchen und Li-Metallpléttchen als Anode wurden in eine Swagelokzelle eingebaut. Die
Zelle wurde mittels des Zyklierers ARBIN BT2000 getestet.

Tabelle 1: chemische Zusammensetzung von 3 Pulvern

Li 0 Al p Ti Ge
LATP-Pulver] Massen-% | 2,180 51,900 4,730 24,300 18,000

Atom% | 6,41 66,28 3,57 16,04 7,68
LAGP- Massen-% | 2,860 47,700 3,750 22,200 0,828 122,600
Pulver 1 Atom-% | 8,60 62,40 2,90 19,20 0,36 6,50
LAGP- Massen-% | 2,820 46,300 3,980 22,520 23,290
Pulver 2 Atom-% | 9,04 64,39 3,28 16,18 7,12
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3 Ergebnisse

3.1 LATP

Die DSC-Kurve(Abbildung 1) wurde bis 1200°C aufgenommen. Bei 670°C liegt der
Rekristallisationspeak. Bei 1090°C gibt es einen anderen kleinen Peak. Auf der Abkiihllinie sind
2 Peaks bei 841,9°C und 890,7°C zu erkennen. In Abbildung 2 werden die Léngenidnderungen
der LATP-Proben bei verschiedenen Sintertemperaturen gezeigt. Die maximale Verdichtung
wurde bei 1000°C erreicht. Die gemessene Probendichte stimmt jedoch nicht mit den
Ergebnissen des Dilatometers iiberein. Die bei 900°C gesinterte Probe weist eine etwas groflere
Dichte auf, obwohl das Dilatometer nur eine kleine Schrumpfung zeigt. Ursache dafiir ist die
offene Porositit, da diese Poren bei der Archimedischen Dichtebestimmung durch die Fliissigkeit

gefiillt sind.
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Abbildung 1: DSC-Kurve von LATP-Pressling, Griin: Autheizlinie, blau: Abkiihllinie

25
800 850 200 950 1000 1050 1100 1150 1200 1250
Sintertemparatur("C)

Abb11duntg2“ DZlatometerkurvebelverschledenen ‘S.“i:n‘t.e‘:rte.rﬁ};eraturen (links) und Dichte der jeweiligen
Probe aufgetragen gegen die Sintertemperatur (rechts).
In Abbildung 3 wurde die Logarithmische Ionenleitfdhigkeit gemessen bei verschiedenen
Temperatur gegen 1000/T aufgetragen. Die bei 1000°C fiir 6h gesinterte Probe zeigt die hochste
Ionenleitfahigkeit. Die Aktivierungsenergie fiir den Ionentransport wurde berechnet. Sie nimmt
mit steigender Sintertempertur ab von 0,260eV bei 900°C bis zu 0,236eV bei 1200°C. Die bei
1100°C in Helium gesinterten Probe zeigt eine geringe lonenleitfihigkeit und eine groBere

Aktivierungsenergie (0,37¢V). In einer inerten Atmosphére kann mehr Ti'" vorhanden sein [3],

was die lonenleitfahigkeit negativ beeinflussen konnte.
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Von den gesinterten LATP-Proben wurden Schliffe angefertigt und REM Bilder wurden
aufgenommen (Abbildung 4). Auf dem 900°C Bild kann man die offene Porositdt gut erkennen.
Ab 1000°C ist die Probe schon viel kompakter gesintert und eine zweite dunkle Phase ist
erkennbar. Die dunkle Phase hat sich im 1100°C-Bild vergrofert und bildet sich auch entlang der
Korngrenze. Energiedispersive Rontgenspektroskopie(EDX) und XRD weisen darauf hin, dass
diese Phase von AIPO, gebildet wird. Die grole AIPOs-Ausscheidungen konnten auch eine

Ursache fiir die kleinere Ionenleitfahigkeit der bei hoherer Temperatur gesinterten Proben sein.
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Abbildung 3: Ionenleitfdhigkeit der Proben, die 6 h bei verschiedenen Temperaturen und Atmosphiren
gesintert wurden.
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Abbildung 4: REM-Schliffbilder der gesinterten LATP-Proben

3.2 LAGP

Fiir das LAGP-Pulver wurden prinzipiell die gleiche Untersuchungen durchgefiihrt. Beim Sintern
expandiert die Probe ab etwa 600°C. Am Ende hat die Probe, statt zu schrumpfen, um etwa 30%
expandiert. Entsprechend ist ihre Ionenleitfdhigkeit auch relativ schlecht. Um die Expansion zu
vermeiden, wurde das Pulver bei 700°C fiir 3 Stunden kalziniert. Dadurch wurde die maximale
Verdichtung bei 800°C erreicht. Ab 900°C expandiert die Probe wieder (siehe Abbildung 5).

Die bei 800°C fiir 6h gesinterte Probe zeigt auch die beste lonenleitfdhigkeit (siehe Abbildung

6). Ihre Aktivierungsenergien fiir lonentransport liegen zwischen 0,29e¢V und 0,31eV.
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" Abbildung 5: links: DSC-Kurve bis 900°C von LAGP-Pulver 2. rechts: Dilatometerkurve bei
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Abbildung 6: Ionenleitfdhigkeit der Proben aus LAGP-Pulver 1, die 6 h bei verschiedenen Temperatur
gesintert wurden.

3.3 Testzelle

Die Testzellen wiesen einen schlechten Kontakt zwischen dem Feststoffelektrolyt und dem
Kathodenmaterial auf. Um den Kontakt zu verbessern wurde die Kathode mit konventionellem
flissigem Elektrolyt benetzt. Die Testzelle mit LAGP-Feststoffelektrolyt zeigt ein
ungewohnliches Ladeverhalten (Abbildung 7). Die Ladespannung steigt zuerst steil auf etwa
3,97V. Dann lauft die Kurve durch ein kurzes Plateau und fallt wieder auf 3,92V und bleibt fiir

lange Zeit konstant. Aber nur ein kleiner Teil des geladenen Stroms konnte wieder entladen

werden.
0,0005 - Current(A), Voltage(V) vs. Test_Time(s) e
—
Z -4
H M T
2 0 T T . . . Ep
3 0 20000 40000 60000 80000 100000 120009 ©
© >
Current(A)
Voltage(V) ' i
-0,0005 Test_Time(s) 0

Abbildung 7: Strom und Spannung gegen die Ladezeit
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Die Zelle wurde post-mortem gedffnet. Es hat sich zwischen dem Elektrolyt und der Li-Anode
eine schwarze Schicht ausgebildet, die an beiden Komponenten haftet. Anscheinend hat eine
Grenzflachenreaktion stattgefunden, die nicht zu den Elektrochemischen Reaktionen der

Batteriezelle gehort.

4 Zusammenfassung und Ausblick

Die beste gefundene Sinterprozedur fiir LATP ist 1000°C 6h und 800°C 6h fiir LAGP. Es wurde
gezeigt, dass kompakte gesinterte Proben eine bessere lonenleitfahigkeit zeigen und grof3e
Bereiche von AIPO, Ausscheidungen sich negativ auf die Ionenleitfahigkeit auswirken. Von
Interesse sind auch die Einfliisse der verschiedenen Phasen in der Matrix und die chemischen
Zusammensetzung.

Fiir die Testzellen soll die ungewiinschte Nebenreaktion untersucht werden. Des Weiteren

wird versucht, den Kontakt zwischen Kathode und Feststoffelektrolyt zu verbessern.
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Kurzfassung

Der Modulare Multilevel Matrix Umrichter eignet sich aufgrund seiner Skalierbarkeit durch den Einsatz
identischer Zellen besonders fiir flexible und hocheffiziente Generatorsysteme hoher Leistung. Er
ermoglicht zusammen mit einem doppeltgespeisten Asynchrongenerator den Bau von drehzahlvariablen
Kraftwerken. Diese zeichnen sich durch eine hohere Effizienz der Turbine im Teillastbereich sowie einer
dynamischeren Wirk- und Blindleistungsregelung zur Netzstabilisierung aus. Weitere Vorteile sind die
erzeugten mehrstufigen Spannungen mit geringen Oberschwingungen, die unerwiinschte Filteranlagen
entbehrlich werden lassen sowie die intrinsisch vorhandene Redundanz, welche eine hohe Verfiigbarkeit
des Gesamtsystems sicherstellt. Das System ermoglicht daher die Flexibilisierung des Kraftwerksparks

und die Einbindung erneuerbarer Energieerzeugungsanlagen ins Verbundnetz.

Stichworte

Leistungselektronik, Modularer Multilevel Matrix Umrichter, doppelgespeister Asynchrongenerator

1 Einleitung

Abb. 1 zeigt den Modularen Multilevel Matrix Umrichter (M3C') zur Rotorkreisspeisung eines
doppeltgespeisten Asynchrongenerators (DFIG?) [1]. Der Stator der DFIG ist direkt an das Netz
angeschlossen und ermoglicht somit den direkten Leistungsaustausch ohne weitere
Energiewandlungsstufen. Der M3C verbindet den Rotorkreis mit dem Netz und ermoglicht die
Regelung der Rotorstrome durch Einspeisung eines geeigneten Rotorspannungssystems. Die
Regelung der Rotorstrome erlaubt die unabhingige Wirk- und Blindleistungsregelung der DFIG,

z.B. durch den Einsatz einer statorflussorientierten Regelung [2].

' M3C = Modular Multilevel Matrix Converter
2DFIG = Doubly Fed Induction Generator
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Abb. 1: Modularer Multilevel Matrix Umrichter (M3C) zur Rotorkreisspeisung eines doppeltgespeisten
Asynchrongenerators (DFIG)

Der M3C (Abb. 1) besteht aus drei Teilumrichtern®, welche direkt, iiber optionale Netzdrosseln
L. oder einen Standardtransformator an das Drehspannungsnetz angeschlossen sind. Jeder
Teilumrichter verbindet durch drei Umrichterzweige® mit den dazugehorigen Zweigdrosseln L
die drei Eingangsphasen des Netzes mit einer Phase des Rotorkreises. Die Zweige selbst sind als
Reihenschaltung von N Zellen® ausgefiihrt, die aus Vierquadrantenstellern mit einem zugehdrigen
DC-Speicherkondensator bestehen. Zur Erhdhung der Verfiigbarkeit konnen defekte Zellen mit
einem Uberbriickungsschalter® kurzgeschlossen werden, um einen Weiterbetriecb des M3C im
Fehlerfall zu ermdglichen. Eine detaillierte Beschreibung des M3C und seiner Regelung kann der

Literatur [3-5] entnommen werden.

engl. subconverter
engl. converter arm
engl. cell

3
4
5
% engl. bypass switch
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2 Vorteile der Rotorkreisspeisung durch den M3C

2.1 Vorteile des Doppelgespeisten Asynchrongenerators

Der Einsatz eines DFIG anstelle eines konventionellen Synchrongenerators mit fester Drehzahl

bietet insbesondere die folgenden Vorteile [6]:

e Durch die Anpassung der Drehzahl an den Arbeitspunkt kann ein hoherer
Turbinenwirkungsgrad insbesondere im Teillastbereich erreicht werden.

e Ein Grofteil der Leistung wird vom Stator ohne weitere Energiewandlungsstufen direkt ans
Netz geliefert, die Bauleistung des Umrichters im Rotorkreis entspricht daher iiblicherweise
nur ca. 10-30% der Nennleistung der Maschine, abhéngig vom gewiinschten Drehzahlbereich.

e Durch Nutzung des Tragheitsmoments der Welle kann eine hochdynamische Wirk- und

Blindleistungsregelung zur Netzstabilisierung erreicht werden.

Als Umrichter fiir den Rotorkreis kommen in heutigen Anlagen insbesondere netzgefiihrte
Direktumrichter und Drei-Punkt Spannungszwischenkreisumrichter [6-7] zum Einsatz, welche

allerdings prinzipielle Nachteile aufweisen:

e Die Skalierbarkeit der Schaltungen ist stark eingeschrinkt und beschrdnkt sich im
Wesentlichen auf die direkte Reihen- und Parallelschaltung von Halbleitern. Dies limitiert die
maximal erreichbaren Anlagenleistungen.

e Die zur Erhohung der Verfiigbarkeit notwendige Redundanz kann nur durch aufwindige
technische = Mafinahmen  erreicht werden und erfordert eine  umfangreiche
Uberdimensionierung des Umrichters.

e Zur EFEinhaltung der Netzanschlussbedingungen sind aufwindige Filteranlagen zur

Kompensation von Oberschwingungen und Blindleistung notwendig.

Durch den Einsatz des M3C konnen die genannten Nachteile vermieden werden, so dass
zusammen mit der DFIG ein flexibles, leistungsfihiges und in der Grofie beliebig skalierbares
Generatorsystem entsteht. Dies ermdglicht den FEinsatz z.B. in Windkraftanlagen,
Pumpspeicherkraftwerken sowie drehzahlvariablen Warmekraftwerken, die flexibel und effizient

auf Angebotsschwankungen von regenerativen Energiequellen reagieren miissen.

2.2 Skalierbarkeit des M3C

Durch die Reihenschaltung der Zellen in den Umrichterzweigen kann der M3C beliebig in der

Spannung skaliert werden. Zur Erhohung der Zweigspannung, um hdhere FEin- und
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Ausgangsspannungen zu erreichen kann einfach eine groBere Anzahl von Zellen in Reihe
geschaltet werden. Das Spannungsniveau der einzelnen Zellen dndert sich dadurch nicht, so dass
sich die Auslegung der Halbleiterschalter und des Kondensators nicht dndern. Weiter erlaubt die
Skalierbarkeit daher die Umsetzung von Hoch- und Mittelspannungsumrichtern mit Bauteilen
niedriger Spannungsklassen.

Zur Erhohung der Stromtragfahigkeit konnen Halbleiter auf Zellebene parallelisiert werden.
Alternativ dazu konnen ganze Umrichterzweige oder M3Cs iiber zusitzliche Drosseln
zusammengeschaltet werden, um die geforderten Strome bei vorhandener Zellauslegung zu

erreichen.

2.3 Redundanz des M3C

[Urxl/|Ux max|
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No. of cells/arm: N=10
N F=0 F failed cells F=0
N ~..\ N \ / N
. F=1 =
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08 A F=2 F=2u”
N-2 N-2
06 A F=3 F=3k”
N-3 N-3
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0 Qmin stn Qmax Q

Abb. 2: Reduzierung der Ausgangsspannung des M3C bei Zellfehlern [1]

Um den Weiterbetrieb des M3Cs im Fehlerfall (z.B. Halbleiterdefekte) zu sichern, kdnnen
einzelne defekte Zellen mit einem Uberbriickungsschalter aus dem Zweig herausgeschaltet
werden (Abb. 1). Durch eine oder mehrere zusitzlich installierte Zellen pro Zweig kann die
defekte Zelle im Fehlerfall ersetzt werden. Damit kann weiterhin die volle Zweigspannung
gebildet und die volle Umrichterleistung erreicht werden.

Alternativ dazu kann der M3C ohne zusitzliche Zellen mit einer geringeren
Ausgangsspannung weiterbetrieben werden. Bei der Rotorkreisspeisung der DFIG reduziert sich
in diesem Fall der nutzbare Drehzahlbereich geringfiigig (Abb. 2). Bei hoheren Zellenzahlen N
pro Zweig fillt dieser Effekt aber nicht besonders ins Gewicht und kann fiir die meisten
Anwendungen bis zum nichsten geplanten Wartungstermin toleriert werden. Vorteil ist dabei,
dass im verbleibenden Drehzahlbereich keine Einschrinkung der Leistung erfolgt, da weiterhin

der volle Rotorstrom zur Verfiigung steht.
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2.4 Spannungsqualitiat des M3C

Der M3C erzeugt aufgrund seiner Zellenstruktur fein gestufte Zweigspannungen, die zu nahezu
sinusformigen Ein- und Ausgangsspannungen fithren. Dies ldsst insbesondere bei hoherer Anzahl
von N Zellen pro Zweig unerwiinschte Oberschwingungsfilter auf der Netzseite entbehrlich
werden. Weiterhin ist zu beachten, dass Oberschwingungen im Rotorstrom ausgelost durch eine
nichtideale Umrichterspeisung zu Zwischenharmonischen auf der Netzseite fiihren, welche nicht
gefiltert werden konnen und das Netz sowie die parallel angeschlossenen Verbraucher belasten.

Diese Probleme kénnen durch die Benutzung des M3Cs nahezu gédnzlich vermieden werden.

[Unl/ korig=1 [Unl/ Kprig=3
[Urx, max| subsynchronous oversynchronous [Uxmaxl  subsynchronous oversynchronous
20 |er.M3C,sag,max|(p=1) 40

u :05 |er,sag.max|(p=1
__l_rx,MBC,sag,maxl(p ) 3.0+ |er‘sag.max|(p=1 )
20 |er,M30,sag.max|(p=1)

|er,M3C,sag,max|(p=0-5)
H 1.0 =

Abb. 3: Verhalten der DFIG und des M3Cs bei dreiphasigen Netzspannungseinbriichen [1]

2.5 Verhalten bei Netzspannungsfehlern

Bei Netzspannungseinbriichen treten bei der DFIG im Rotorkreis gefihrliche Uberspannungen
auf [8], die vom Umrichter oder iiber KurzschlieBer’ beherrscht werden miissen. Der M3C hat
hier im Vergleich zu anderen Umrichtertopologien Vorteile, da er die fiir die Eingangsseite nicht
mehr benotigte Zweigspannung der Rotorspannung zuschlagen kann. Diese kann dann im
Extremfall bei einem vollstdndigen dreiphasigen Spannungseinbruch temporéir doppelt so grof3
werden wie im Normalbetrieb. Abb. 3 stellt die Zusammenhdnge beim dreiphasigen
Spannungseinbruch fiir die Wicklungszahlenverhiltnisse kprpg=1 und kprpig=3 dar. Die roten
Linien stellen die Rotorspannung im Normalbetrieb da, die dann auf die griine (50%
Spannungseinbruch) oder lila (100% Spannungseinbruch) Linie wechselt. Gestrichelt sind die

jeweils maximal erreichbaren Ausgangspannungen des M3C wéhrend des Spannungseinbruchs

7 engl. crow bar
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dargestellt. Man sieht, dass bei kprig=1 alle Fehler prinzipiell ohne KurzschlieBer beherrschbar
sind, bei hoheren Windungszahlenverhéltnissen gilt das jedoch nur noch eingeschrinkt. Ggf.
kann jedoch ein KurzschlieBer mit hoherem Widerstand verwendet werden, was den
Kurzschlussstrom und die StoBmomente auf der Welle reduziert. Weitere Fehlerfille (z.B. ein-

und zweiphasige Spannungseinbriiche) miissen noch gesondert untersucht werden.

3 Zusammenfassung und Ausblick

Die Untersuchungen lassen eine nahezu ideale Eignung des Modularen Multilevel Matrix
Umrichters fiir die Rotorkreisspeisung von doppeltgespeisten Asynchrongeneratoren erwarten
und heben prinzipielle Einschrankungen bisher verwendeter Umrichter auf. Damit steht ein
beliebig skalierbares, fehlertolerantes und netzfreundliches Generatorsystem fiir den Einsatz in
flexiblen drehzahlvariablen Kraftwerken zur Verfiigung. In weiteren Forschungsarbeiten soll

zusitzlich der experimentelle Nachweis der genannten Vorteile erbracht werden.

Literaturverzeichnis

[1] F.Kammerer, M. Gommeringer, J. Kolb, M. Braun: Benefits of Operating Doubly Fed Induction
Generators by Modular Multilevel Matrix Converters, PCIM Europe, 14.-16.Mai 2013 Niirnberg

[2] B. Hopfensperger, D.J. Atkinson, R.A. Lakin: Stator-flux-oriented control of a doubly fed induction
machine with and without position encoder. Electric Power Applications, IEE Proceedings,

147(4):241 —250, jul 2000

[3] F.Kammerer, J. Kolb, M. Braun: 4 novel cascaded vector control scheme for the Modular Multilevel

Matrix Converter; IECON 2011 Melbourne, Nov. 2011

[4] F.Kammerer, J. Kolb, M. Braun: Fully decoupled current control and energy balancing of the
Modular Multilevel Matrix Converter; EPE-PEMC 2012 ECCE Europe, Novi Sad, Serbia, 2012

[5] F.Kammerer, J. Kolb, M. Braun: Optimization of the passive components of the Modular Multilevel
Matrix Converter for Drive Applications; PCIM Europe, Nuremberg, Germany, 2012.

[6] A.Bocquel, J. Janning: Analysis of a 300 MW variable speed drive for pump-storage plant
applications; In Power Electronics and Applications, 2005 European Conference on, pages 10 pp. —
P.10, 0-0 2005.

[7] PCS 8000 AC Excitation: AC Excitation for hydro pump energy storage plants; ABB, 2010-07-27

[8] J. Lopez, P. Sanchis, X. Roboam, L. Marroyo: Dynamic behavior of the doubly fed induction
generator during three-phase voltage dips; Energy Conversion, IEEE Transactions on, 22(3):709 —
717, sept. 2007.

44



Innovative Konzepte und Anwendungen von Modularen
Multilevelumrichtern in zuklinftigen Energiesystemen
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Kurzfassung

Modulare Multilevelumrichter bieten aufgrund der Serienschaltung von identischen leistungselektroni-
schen Zellen zahlreiche Vorteile in verschiedensten Anwendungen fiir zukiinftige Energiesysteme. Sie
ermoglichen insbesondere im Hochspannungsbereich flexible und skalierbare Losungen zur effizienten
Umwandlung von elektrischer Energie bis weit in den Megawattbereich hinein. Durch die Erzeugung von
mehrstufigen Spannungen mit geringen Oberschwingungen werden Filtermanahmen minimiert und die
Qualitédt der Stromeinpragung deutlich erhoht. Neben der Kopplung unterschiedlicher elektrischer Netze
sowie der Anbindung von elektrischen Maschinen bzw. Generatoren eignen sich Modulare Multilevelum-
richter besonders zur Integration von Batterien fiir die grotechnische Speicherung von elektrischer Ener-
gie. Diese Schaltungstopologie bildet damit eine mdgliche Schliisseltechnologie zur Bewiltigung der tech-
nischen Herausforderungen in zukiinftigen elektrischen Energiesystemen, insbesondere bei der Einbindung

von regenerativen Energiequellen.

Stichworte

Leistungselektronik, Modulare Multilevelumrichter, Energieumwandlung, -verteilung, -speicherung

1 Einleitung und Grundlagen

Modulare Multilevelumrichter (MMC') bestehen aus einer beliecbigen Anzahl von identischen
Zellen, welche zu sogenannten Zweigen in Serie geschaltet werden, siche Abb. 1. Jede Zelle be-
inhaltet einen Kondensator als Energiespeicher sowie eine daran angekoppelte Halb- oder Voll-
briicke, welche durch leistungselektronische Halbleiterschalter wie z. B. IGBTs? oder MOSFETSs’

mit antiparallel-geschalteter Diode gebildet wird. Durch die Ansteuerung dieser Schalter kann

' MMC = Modular Multilevel Converter
2 IGBT = Insulated-Gate Bipolar Transistor
3 MOSFET = Metal Oxide Semiconductor Field-Effect Transistor
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eine Zelle an ihren Klemmen entweder die positive Kondensatorspannung, die Spannung null
oder bei Vollbriicken auch die negative Kondensatorspannung erzeugen. Durch die Serienschal-
tung der Zellen ergibt sich dann als Summe der einzelnen Zellspannungen ein feingestufter, von

der Anzahl der Zellen abhéngiger, treppenférmiger Spannungsverlauf.

] | Zelle mit Halbbriicke
[=)) T 1
©
<> S @ Zelle 1 Iz -
® 2
g . S
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o Zelle2 | & -
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Abb. 1: Grundlegende Schaltungsstruktur von MMCs durch die Serienschaltung von identischen Zellen

Die Struktur der Zweige bietet folgende Vorteile im Vergleich zu konventionellen Konzepten [1]:

e Der streng modulare Aufbau mit identischen Zellen erleichtert die Fertigung und den Aufbau
des Gesamtsystems und erlaubt ein Hochstmal3 an Flexibilitdt und Skalierbarkeit von MMCs

in der Spannung und Leistung.

e Hochspannungsumrichter konnen aufgrund der Serienschaltung der Zellen aus konventionel-

len Niederspannungs-Bauteilen aufgebaut werden.

e Durch die mehrstufige Spannungserzeugung enthalten die Spannungen und Stréme einen ge-
ringen Oberschwingungsgehalt, wodurch der Filteraufwand minimiert wird bzw. Filter voll-

kommen entbehrlich werden.

e FEinzelne Zellen lassen sich ggf. im Fehlerfall durch Bypassschalter iiberbriicken, wodurch

eine hohe Redundanz des Gesamtsystems erreicht werden kann.

e Niedrige Schaltfrequenzen in den Halbleiterschaltern erzeugen nur geringe Schaltverluste, was

zu einem hohen Wirkungsgrad bei der Energieumwandlung betrégt.

2 Schaltungsstrukturen und Anwendungen

Durch die Verschaltung der Zweige zu bestimmten Strukturen werden die unterschiedlichen An-

wendungen von MMCs realisiert.
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Abb. 2: Schaltungsstrukturen von MMCs zur Kopplung unterschiedlicher Netze, zur Speisung von Dreh-
strommaschinen sowie zur Blindleistungskompensation und Batterieanbindung in Drehstromnetzen

Bei der Hochspannungsgleichstromiibertragung (HGU) wird die Umwandlung elektrischer Ener-
gie aus dem Drehstromnetz in Gleichstrom bzw. umgekehrt mit Hilfe der DC-3AC-Variante in
Abb. 2a) realisiert. Diese Schaltung kann auch zur frequenz- und spannungsvariablen Speisung
von elektrischen Drehstrommaschinen oder zur Anbindung von Generatoren an ein DC-
Verteilnetz eingesetzt werden [1], [2]. AuBerdem erméglicht diese Schaltung unter der Voraus-
setzung, dass Vollbriicken in den Zellen eingesetzt werden, die Kopplung von ein- und dreiphasi-
gen Netzen, z. B. fiir die Bahnstromversorgung.

Die 1AC-1AC-Variante in Abb. 2b) erlaubt die Kopplung von zwei unterschiedlichen Wech-
selspannungssystemen, z. B. flir die Speisung von Transformatoren bei Mittelfrequenz.

Die beiden Schaltungen nach Abb. 2¢) werden zur Einspeisung von Blindleistung in Kompen-
sationseinrichtungen und zur Stabilisierung von Ubertragungsnetzen eingesetzt. Sie erlauben die
gezielte, dynamische Einspeisung von Oberschwingungsstromen und konnen Unsymmetrien in
Drehstromnetzen ausgleichen. Dariiber hinaus werden diese Schaltungen zur Anbindung von
Batteriespeichern an Drehstromnetze verwendet, siche Abschnitt 2.1.

Der Modulare Multilevel Matrix Umrichter (M3C) dient zur direkten Kopplung von zwei
Drehstromsystemen, siche Abb. 3. Diese Variante ist insbesondere fiir die Speisung von elektri-
schen Maschinen bei niedriger Frequenz geeignet, da sie im Vergleich zum DC-3AC-MMC in
diesem Bereich keine aufwindige Symmetrierung der in den Zellen gespeicherten Energien er-

fordert. Besondere Vorteile dieser Schaltung ergeben sich bei der Kombination mit der doppelt-
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gespeisten Asynchronmaschine (DFIG*), wo der M3C zur Speisung des Rotorkreises eingesetzt
werden kann [3]. Eine weitere Variante des 3AC-3AC-Direktumrichters ist der sog. ,,Hexverter*,
welcher die reduzierte Form des M3Cs mit nur sechs statt neun Zweigen zwischen den Klemmen

der beiden Drehstromsysteme aufweist, siche Abb. 3.

L Zelle |—++-— Zelle il I— Zelle |—++-— Zelle il I— Zelle |—++-— Zelle il
Zelle [=+--— Zelle il L Zelle [=-+-— Zelle HillH I— Zelle |=+--— Zelle il
Zelle |=+--— Zelle il l— Zelle [—+--— Zelle il L Zelle [=++-— Zelle HilH

i iy iy

u,,l@ uyl@ u,,,l@

Abb. 3: Matrix- (M3C-) oder ,,Hexverter“-Schaltung als 3AC-3AC Direktumrichter

2.1 Integration von Batterien fiir elektrische Speichersysteme
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Abb. 4: Neue Zellschaltung fiir die effiziente Anbindung von Batterien [4]

Zusitzlich zur Umwandlung von elektrischer Energie kann die MMC-Topologie zur Integration
von Batteriespeichern auf Ebene der Zellen eingesetzt werden. Anstatt die Batterien direkt oder
iiber einen DC/DC-Steller an den Kondensator zu koppeln bietet die Schaltung gemif3 Abb. 4
eine vorteilhafte Losung [4]. Durch diese Schaltung wird die verlustbehaftete Belastung der Bat-
terie mit Wechselstromen vermieden, in dem die Batterie mit Hilfe einer Halbbriicke von der
pulsierenden Energie in der Zelle entkoppelt wird. Diese Halbbriicke ist nur an eine Teilspannung
der Zelle angeschlossen, wodurch die Batterieanbindung duferst effizient bei minimiertem Schal-

tungsaufwand erfolgt. Durch die Serienschaltung der Zellen auf der Wechselstromseite kénnen

* DFIG = Doubly Fed Induction Generator
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Batteriespeichersysteme mit Anbindung an Mittel- und Hochspannungsnetze flexibel und ska-

lierbar im groBtechnischen MalBstab realisiert werden.

3 Aufbau des Prototyps und Messergebnisse
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Abb. 5: Schaltplan einer Zelle und Foto einer Zweigplatine mit fiinf Zellen [2], [5]

Fiir die Untersuchung der verschiedenen MMC-Anwendungen wurde am Elektrotechnischen
Institut ein Niederspannungsprototyp, siche Abb. 5 entwickelt [2], [5]. Dieser erlaubt die Validie-
rung der Steuer- und Regelverfahren im Labormalstab, welche sich dann auf Systeme hoherer

Spannung und Leistung problemlos hochskalieren lassen.

Wirkungsgrad in Abh#ngigkeit von der Leistungsabgabe
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Abb. 6: Wirkungsgrad des MMC-Prototyps in der DC-3AC-Variante in Abhéngigkeit von der Leistung [5]

Abb. 6 zeigt den Wirkungsgrad des Niederspannungsprototyps in der DC-3AC-Schaltung in Ab-
héngigkeit von der abgegebenen Leistung. Durch verschiedene Optimierungen sind Wirkungrade
tiber 99% erreichbar. Die hohe Qualitit der erzeugten Spannungen bzw. Strome ist in Form der
feingestuften Verldufe in den Messungen von Abb. 7 ersichtlich, was die Vorteile des modularen
Konzepts der MMCs verdeutlicht.
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Abb. 7: Gemessene Spannungs- und Stromverldufe am MMC-Prototyp
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1 Einleitung

Lithiumionenbatterien dominieren dank ihrer hohen Energiedichte den Markt fiir portable
Elektronik und spielen auch in aktuellen Entwicklungen in der Automobilindustrie eine grof3e
Rolle."* In den Bereichen Produktionskosten, Lebensdauer und Sicherheit existieren allerdings
noch immer Herausforderungen. Eine mdgliche Gefahr fiir Anwender ist das Uberhitzen des
Akkus, was z. b. durch einen internen Kurzschluss verursacht werden kann. Uberladen des Akkus
sowie Betrieb mit zu hoher Stromdichte und bei zu niedriger Temperatur fiihren zur Bildung von
Lithiumdendriten, die die Elektroden verbinden und somit die Batterie kurzschlieBen.?
Thermodynamische Daten konnen dabei helfen, die ablaufenden Prozesse besser zu verstehen.
Die elektrochemische Mikrokalorimetrie erlaubt es, direkt die Entropie von Halbzellenreaktionen

zu bestimmen, und ermoglicht so Aussagen iiber an der Reaktion beteiligte Molekiile und Atome.

2 Methode

Fiir unsere Versuche verwenden wir eine elektrochemische Zelle mit einer Gegen- und einer
Referenzelektrode aus Platin und einer Arbeitselektrode aus Nickel in einer Glovebox. Details
zur Kalorimetrieapparatur finden sich in Ref. [4,5]. Wir verwenden einen kommerziellen

Elektrolyt fiir Lithiumionenbatterien, LiPFg in Ethylencarbonat:Dimethylcarbonat (1:1).
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In elektrochemischen Reaktionen ist die Reaktionsentropie unmittelbar mit der ausgetauschten
Wirme verkniipft. Wir messen die Warmeentwicklung elektrochemischer Halbzellenreaktionen,
in diesem Fall der Lithiumbulkabscheidung, auf der Riickseite einer ca. 50 um dicken Elektrode
mit Hilfe eines PVDF-Temperatursensors.*” Die Verwendung von kurzen, 10 ms langen
Potentialpulsen ermoglichst die nahezu verlustfreie Messung der entstandenen Wérme am

Sensor, da auf dieser Zeitskala der Warmeabfluss in den Elektrolyten vernachldssigbar ist.
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Abb. 1: Potential-, Strom- und Temperaturtransiente eines typischen Pulsexperimentes.

Abbildung 1 zeigt die Potential-, Strom- und Temperaturtransiente eines typischen
Pulsexperiments, in diesem Fall fiir die Lithiumbulkabscheidung. Die Reaktion wird bei t = 10
ms lber eine Dauer von 10 ms durch einen Potentialpuls eingeschaltet. Wéahrend des Pulses
registriert der Temperatursensor einen linearen Anstieg der Elektrodentemperatur. Nach Pulsende
relaxiert das Temperatursignal auf den Ausgangswert. Zur Kalibrierung der ermittelten
Temperaturdnderung vergleichen wir den Wérmeeintrag mit dem Wairmeeintrag bei einer
Reaktion mit bekannter Entropie, z. B. mit dem Redoxpaar [Fe(CN)]*/[Fe(CN)q]*.°

3 Ergebnisse

Wie bereits in Abbildung 1 zu erkennen, kiihlt sich die Elektrode bei der Abscheidung von
Lithium ab. Dies ist gleichbedeutend mit einer Entropieerhohung in der Halbzelle aufgrund der

Reaktion. Eine positive Reaktionsentropie erscheint zunédchst kontraintuitiv, da das Lithiumatom
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aus der ungeordneten, fliissigen Phase in die geordnete, feste Phase libergeht und hierbei die
Ordnung des Systems erhoht werden sollte. Betrachtet man allerdings die Solvathiille des
Lithiumions, die bei der Reaktion abgestreift und wodurch Losungsmittel freigesetzt wird, ist der
Entropiegewinn erkldrbar. Die reversible Wérme fiir die Lithiumbulkabscheidung, die durch
Pulsreithen mit unterschiedlicher Amplitude und Extrapolation auf ein verschwindendes
Uberpotential berechnet werden kann, betrigt 48 kJ-mol™'. Mit Hilfe dieses Wertes konnte zudem

die Koordinationszahl von Lithium im Elektrolyten bestimmt werden.
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Kontinuierliche Entfernung von CO, aus Synthesega-
sen unter Hochtemperatur und Hochdruckbedingungen
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Kurzfassung

Membranverfahren trennen Gasgemische kontinuierlich, selektiv und energieeffizient und sind somit eine
interessante Alternative zu herkommlichen, energieintensiven Gasreinigungsverfahren mittels Waschern.
Allerdings steigen insbesondere fiir Hochtemperaturanwendungen die material- und prozesstechnischen
Anforderungen an das Membransystem und grenzen die Materialauswahl stark ein. Bisher existiert noch
kein hochtemperaturtaugliches, kontinuierliches Abscheideverfahren fiir die selektive Abscheidung von
CO, aus Synthesegas im kommerziellen Mafistab. In dieser Arbeit wird die Herstellung von temperatur-
stabilen Membranen aus Hydrotalcit vorgestellt, mit denen CO, selektiv unter Hochtemperaturbedingun-
gen abgeschieden werden kann. An reinen und mit Kaliumcarbonat dotierten Hydrotalciten wurden mit
einem Sorptions-/Druckreaktor CO,-Sorptionsgleichgewichtsdaten im Temperatur- und Druckbereich
zwischen 200-500 °C bzw. 20-80 bar aufgenommen. Dabei wurden maximale CO,-Kapazititen von
1,2 mol/kg fiir reines Hydrotalcit und 2,0 mol/kg fiir dotiertes Hydrotalcit ermittelt. Weiter wurden erste
Hydrotalcit-Membranen auf Aluminiumoxid-Substraten synthetisiert und unter dem Rasterelektronen-
mikroskop (REM) analysiert. Die REM-Bilder zeigen eine riss- und defektarme Oberfldche und Schni-
ttfliche der Membranschicht, die es in Zukunft mit Selektivitits- und Permeabilititsuntersuchungen zu

charakterisieren gilt.

Stichworte

CO,-Abscheidung, Membranverfahren, Hydrotalcit

1 Einleitung

Das vom Karlsruher Institut fiir Technologie (KIT) entwickelte bioliq®-Verfahren wandelt unge-
nutzte Restbiomasse (z.B. Stroh) in synthetische Kraftstoffe und chemische Grundprodukte um
(Abb. 1) [1-3]. Dabei wird die Biomasse in dezentralen Anlagen zerkleinert und in einer

Schnellpyrolyse zu einem sogenannten bioSyncrude pyrolysiert. Die energetisch verdichtete
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Biomasse wird anschlieend zu einer zentral gelegenen Hochdruck-Flugstrom-Vergasungsanlage
transportiert und dort bei Temperaturen tiber 1200 °C vergast. Im Anschluss wird das Roh-
Synthesegas in einer Heil3gasreinigung von Partikeln, Sauergasen (z.B. HCI, H,S), Stickstoffver-
bindungen (z.B. NH;) und Restorganik bei hohen Temperaturen zwischen 800 °C und 500 °C
und hohem Druck (bis zu 80 bar) gereinigt. Dabei werden im Gegensatz zur herkdmmlichen Gas-
reinigung mit Waschern Druck- und Temperatursenken vermieden. Somit entfallen fiir anschlie-
Bende Syntheseprozesse die notwendige energieintensive Autheizung und Verdichtung des gerei-
nigten Synthesegases. Die CO,-Abscheidung aus dem Synthesegasstrom erfolgt bisher noch auf
Basis eines konventionellen Waschverfahrens auf niedrigerem Temperatur- und Druckniveau.
Ein kontinuierliches, trockenes Hochtemperatur-Hochdruck-CO,-Abscheideverfahren im kom-

merziellen Mafstab existiert bisher nicht.
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Abb. 1: Der bioliq®-Prozess.

Ziel dieser Arbeit ist die Entwicklung eines sorptionsunterstiitzten Membranverfahrens mit Hyd-
rotalciten, mit dem kontinuierlich und selektiv CO, unter Hochtemperatur- und Hochdruckbedin-
gungen aus vorgereinigtem Synthesegas abgeschieden werden kann. Hierzu gilt es zuerst die
CO,-Sorptionseigenschaften von Hydrotalciten in Abhéngigkeit von Temperatur (<500 °C),
Druck (<80 bar), Dotierung und Gasatmosphédre zu ermitteln. Im Anschluss daran werden
Membranen aus Hydrotalcit synthetisiert und hinsichtlich Membrandicke, Membranstruktur, Se-

lektivitat und Permeabilitit charakterisiert.
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2 CO,-Sorption an Hydrotalciten

Die CO,-Sorptionsgleichgewichte an kommerziellem Hydrotalcit MG70 (Firma Sasol) werden
mit Hilfe eines Sorptions-/Druckreaktor bestimmt (Abb. 2).

Synthesegas Vakuumpumpe

Sorptions-/
Druckreaktor

Abb. 2: FlieBbild des Sorptions-/Druckreaktors.

Der Reaktor, mit einem Volumen von 0,6 I, kann von auflen iiber eine elektrische Heizung auf
maximal 500 °C beheizt werden und ist flir Driicke bis zu 80 bar ausgelegt. Im Reaktor befinden
sich zwei Temperaturmessstellen und ein Drucksensor. Das Sorbens wird in einem Probenkorb in
den Reaktor eingebracht und mit CO,-haltigem Modellgas beaufschlagt. Die CO,-Ausgangs-
konzentration wird anschlieBend in einem Infrarot-Gasanalysator analysiert und die CO-
Sorptionskapazitdt des Sorbens iiber eine Massenbilanz ermittelt. Zudem kann der Reaktor mit
Stickstoff gespiilt sowie mit einer Vakuumpumpe evakuiert werden.

In Abb. 3 sind die mit Hilfe der statistischer Versuchsplanung ermittelten CO,-Sorptions-
kapazitéten von reinem Hydrotalcit und mit Kaliumcarbonat dotiertem (35 Gew.-%) Hydrotalcit
in trockenem Modellgas (20 Vol.-% CO,, 80 Vol.-% N,) in Abhéingigkeit der Kalzinierungstem-
peratur (200-500 °C), der Sorptionstemperatur (200-500 °C) und dem Sorptionsdruck (20—
80 bar) dargestellt.
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Abb. 3: CO,-Sorptionskapazititen von Hydrotalcit (a) und K-dotiertem Hydrotalcit (b) in trockenem
Modellgas (20 Vol.-% CO,, 80 Vol.-% N,) in Abhéngigkeit der Kalzinierungstemperatur, der Sorptions-
temperatur und dem Sorptionsdruck, ermittelt mit Hilfe der statistischen Versuchsplanung.
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Beim reinen Hydrotalcit durchlduft die CO,-Sorptionskapazitit mit steigender Kalzinierungstem-
peratur ein Maximum bei 425 °C und nimmt kontinuierlich mit steigender Sorptionstemperatur
ab. Weiter ist ein Anstieg des CO,-Sorptionsvermdgens mit steigendem Druck zu erkennen. Die
CO,-Sorptionskapazidt wird demnach fiir eine Kalzinierungstemperatur von 425 °C, einer Sorpti-
onstemperatur von 200 °C und einem Sorptionsdruck von 80 bar mit 1,2 mol/kg maximal.

Durch Dotierung des Hydrotalcits mit Kaliumcarbonat hat die Kalzinierungstemperatur nur
noch einen geringen Einfluss auf die CO,-Aufnahme. Mit steigendem Druck und steigender
Sorptionstemperatur steigt hingegen die CO,-Sorptionskapazidtat auf bis zu 2,0 mol/kg an. Somit
ergibt sich im Vergleich zum reinen Hydrotalcit eine um den Faktor zwei erhohte CO,-
Aufnahme. Insbesondere der gegenlidufige Einfluss der Sorptionstemperatur auf die CO,-
Sorptionskapazititen der beiden Sorbentien ldsst auf einen verdnderten Sorptionsmechanismus
durch den Dotiervorgang schlieBen. Die aus der Literatur bekannte Kombination aus Physi- und
Chemisorption [4; 5] scheint sich im dotierten Fall zugunsten des chemisorptiven Anteils zu ver-
schieben. Aktuell wird dieses Verhalten mittels Rontgendiffraktometrie (XDR), Raman- und Inf-
rarotspektroskopie ndher untersucht, um Aufschliisse iiber den verdnderten Bindungsmechanis-

mus zu erhalten.

3 Membransynthese

Laut Zielsetzung soll CO, kontinuierlich aus Synthesegas mit Hilfe einer sogenannten Losungs-
Diffusions-Membran aus Hydrotalcit entfernt werden. Eine Trennung iiber den Molekiildurch-
messer (Molekularsieb) wird hier nicht angestrebt. Die Membran ist schematisch in Abb. 4 dar-
gestellt. Der Feedstrom besteht aus vorgereinigtem Synthesegas (CO, H,, CO,). Uber die Memb-
ran wird selektiv CO, abgeschieden, sodass das Retentat aus reinem Synthesegas (CO, H,) be-
steht. Der selektive Transport des CO, durch die Membran ldsst sich auf die Prozesse CO,-
Sorption an der Membranoberfléche, Transport (Diffusion) durch die Membran und Desorption
auf der Permeatseite zuriickfiihren [6]. Als treibende Kraft ist hierfiir ein Gefille des chemischen
Potentials liber die Membranschicht notwendig, welches in dieser Arbeit in Form eines Druck-

gradienten realisiert wird.

Losungs-Diffusions-Membran

4 Retentat (H,, CO)
Hi Feed Ihi,Permeat :
. o

) |J'|,Permeat v —>
Losung/ . o Permeat (CO,)
Sorptior Desorption

o T

Diffusion Feed (CO, H,, CO,)

Abb. 4: Schematische Darstellung einer Losungs-Diffusions-Membran.
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Eine wichtige Anforderung ist hierbei die Dichtigkeit der Membran. So miissen Leckagestrome
iiber Locher und Risse in der Membranschicht (von der Feed- zur Permeatseite) unbedingt ver-
mieden werden. In diesem Fall wére eine selektive Trennung stark eingeschrénkt.

Fiir die Membransynthese wird Hydrotalcit {iber einen Ausfallungsprozess synthetisiert und
mittels Tauchbeschichtung auf einem Aluminiumoxid-Substrat abgeschieden. Nach der Trock-
nung bildet sich eine dichte Membranschicht von etwa 20 pm aus (Abb. 5), die eine nahezu po-

renfreie Oberfldche und Schnittfliche unter dem Rasterelektronenmikroskop aufweist.

Abb. 5: Beschichtete Substratoberflache mit Hydrotalcit (a), Querschnitt durch Al,Os;-Trdger mit Hy-
drotalcit-Beschichtung.

4 Zusammenfassung und Ausblick

Mit Hilfe eines Sorptions-/Druckreaktors wurden CO,-Sorptionsgleichgewichte an reinem und
mit Kaliumcarbonat dotiertem Hydrotalcit in trockener Synthesegasatmosphére im Temperatur-
und Druckbereich zwischen 200-500 °C bzw. 20—80 bar untersucht. Weiter wurde eine dichte
Membran aus Hydrotalcit auf einem Aluminiumoxidtriager hergestellt, mit der CO, kontinuierlich
unter Hochtemperatur- und Hochdruckbedingungen abgeschieden werden soll.

Im Folgenden gilt es systematisch die Membransynthese fortzufiihren, beziiglich Rissbildung
und Schichtdicke zu optimieren und die Membran mittels Permeabilitdts- und Selektivitdtsmes-
sungen zu charakterisieren. Zudem gilt es den Membranprozess und den CO,-Transport durch die
Membran modelltheoretisch zu beschreiben und mit den experimentell ermittelten Messwerten zu

validieren.
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Abstract

The aim of this research is to evaluate the influence of the visible transmittance and the power conversion
efficiency (PCE) of semi-transparent photovoltaic (PV) windows on the total energy consumption of office
buildings. For this study, semi-transparent PV modules with different transmittances (0.10, 0.20, 0.25 and
0.30) and efficiencies (3%, 5%, 7% and 9%) were used. The evaluation was based on computer
simulations and divided into two steps. The first step was the modeling of the PV module and the window
system using Optics 6 and Window 7 programs. The second step was the daylight and thermal-energetic
performance simulation. Wherefore Daysim/RADIANCE was used for the investigation of the available
annual daylight using window integrated PV panels. The output data was integrated into EnergyPlus which
provided the total energy consumption. To obtain the energy generated by semi-transparent PV window an
energy balance of the window system was set up. The simulations were accomplished for two Brazilian
cities in two different climatic zones: Fortaleza/CE which has a tropical climate and Florianopolis/SC
which has a subtropical climate. As comparison the German city Frankfurt was used. The results show that
the cell efficiency has a higher influence on the final energy consumption than the transmittance of the PV

window

Keywords

Energy efficiency, semi-transparent PV window, building simulation, sensitivity analysis

1 Introduction

Semi-transparent solar cells are a young photovoltaic technology which has been developed in
the last years. Its target applications is the integration into the building envelope, which is

particularly interesting since buildings have large surface areas for harnessing sunlight and are
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one of the major energy consumers, around 48%. The semi-transparent devices have been
identified as promising candidates for power-generating window applications because they can be

integrated with conventional see-through elements such as building glasses [1].

Currently, diverse technologies of semi-transparent solar cells, such as polymer solar cells
(OPV) and dye-sensitized solar cells (DSSC) present different visible transmittances and power
conversion efficiencies (PCE) [1, 2, 3]. These factors can influence the total energy consumption
for lighting and air conditioning according to building’s orientation and climate. As research on
window integration semi-transparent PV is scarce yet, this study aims to evaluate the influence of
the visible transmittance and the power conversion efficiency of semi-transparent photovoltaic

(PV) on the total energy consumption in office buildings.

2 Method

2.1 Building model

For the simulations, a representative model for Brazilian office buildings was chosen. The
building characteristics, materials and internal heat loads were obtained from previous studies
[4]. For the simulations a room with a base area of 8 m x 11 m and a height of 2.7 m was used
(Fig. 1). The building is occupied from 8 am to 6 pm with an average occupancy of 14.7
m?/person. The internal gains are 8 W/m? for lighting and 9.7 W/m? for equipment. The HVAC
system is a window unit with a coefficient of performance (COP) of 2.8 and a set point for
heating of 18 °C and of 24 °C for cooling. An automatic dimming system to control artificial
lighting was used in order to ensure that artificial lighting was turned down or turned off when
daylight reached 500 lux.

~ 0.70m

2.70m
1.00m

1.00m

11.00m
8.00m

Fig. 1: Scheme of the model geometry.

2.2 Semi-transparent PV window model

The semi-transparent PV window used consists of a double glazed window with an encapsulated
solar cell layer between the panes. The window structure is composed of two glass panes of 3
mm thickness separated by a 12 mm wide air gap. The PV cell is placed at the inner side of the
exterior glass pane (Fig. 2). Fig. 3 shows a scheme of the window which was used for the

thermodynamical calculations that are explained in section 2.4.2. The encapsulated PV cell was
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modeled and integrated on the outer glass sheet as a thin film by the program Optics 6. Optical
and thermal characteristics of the module were modeled with the program WINDOW 7 [5].
Outdoor Outdoor

. : Low iron glass & Ss

. Encapsulated PV - 9a

P Air gap S& 1 SPV
{-b T

s Low-E glass

Indoor P t Indoor

w28 3w a8

Fig. 2: Schematic of the PV window. Fig. 3: Detailed scheme for solar radiation balance.

For the sensitivity analysis different efficiencies and transmittances were chosen. The values
were based on different semi-transparent PV technologies found in literature [1, 2, 3]. As
efficiencies were used: 3%, 5%, 7% and 9%; and as transmittances: 0.10, 0.20, 0.25 and 0.30.
Thus a total of 4 window systems are formed and 16 combinations have to be simulated. Tab. 1

presents the windows' properties for different transmittances.

Tab. 1: Windows' properties.

Semi-transparent PV U-Factor

PV window transmittance [W/(m2.K)] VT SHGC
[A] 0.10 1.67 0.08 0.13
[B] 0.20 1.67 0.16 0.18
[C] 0.25 1.67 0.20 0.20
[D] 0.30 1.67 0.23 0.22

2.3 Building locations

The simulations were carried out for two Brazilian capital cities, Fortaleza/CE and
Florianopolis/SC and compared with Frankfurt in Germany. These cities were selected based on
their geographic location and climate differences (Tab. 2). The weather data for the cities were

obtained from the website of the U.S. Department of Energy [http://apps].eere.energy.gov].

Tab. 2: Geographical positions of the cities.

City Latitude Longitude Altitude Region/Country
Fortaleza/CE 3°78' (S) 38°53' (W) 25 m Northeast/Brazil
Florianopolis/SC 27°67'(S) 48°55' (W) Sm South/Brazil
Frankfurt (Main) 50°05' (N) 8°60' (E) 113 m Germany

2.4 Building analysis

The analysis of the building with integrated PV window was divided into two parts: energy
consumption and electricity generation. The energy benefit of a BIPV system is based on
electricity saving for artificial lighting, the HVAC system and electricity generation from the PV

window.
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2.4.1 Energy consumption

The building’s energy consumption was obtained by an integrated computer simulation using two
programs: Daysim/RADIANCE and EnergyPlus. Daysim was used to evaluate the dynamic
daylight behavior and to obtain the required artificial lighting used within the integrated

simulation with EnergyPlus, which gives the overall energy consumption.

2.4.2 Energy generation

It is not possible to directly integrate a model for semi-transparent PV windows into EnergyPlus.
Therefore it was necessary to separate the thermodynamic energy balance of the glazing system
and the calculation of the energy yield of the PV from the simulation of the whole environment to
obtain the total energy consumption. Fig. 3 shows the scheme used for the thermodynamical
calculations to determine the temperatures inside the window [6]. The generated electricity can

then be calculated by multiplying the result of Equation 1 by the window area.

Ger = Gsor (1 = a)(1 = pInpy[1 + K (Jpy — 25)] [1]

Here o is the absorption, p the reflection, 7y, the solar cell efficiency, K the temperature
coefficient of maximum power output (obtained from the PV manufacturer), 9py the solar cell

temperature [°C], g, the solar radiation [W/m?] and ¢, the generated electricity [W/m?].

3 Results

The influence of the transmittance and the efficiency on the final energy consumption can be seen
in Fig. 4 for a north oriented room for the three selected cities. In the graphics the z value equals
the total energy consumption, the x-axis is the efficiency and the y-axis is the transmittance. For a

better visualization the z-values are as well colored according to their value.
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Fig. 4: Normalized energy consumption for North orientation

Tab.3 presents the change of the energy consumption between a transmittance of 10% and 30%

and an efficiency of 3% and 9%, based on transmittance of 10% and an efficiency of 3%.

Tab. 3: Change of the energy consumption: transmittance and efficiency.

Florianopolis Fortaleza Frankfurt

Transmittance Efficiency  Transmittance Efficiency  Transmittance Efficiency
North -3.3% 5.9% -0.2% 4.1% 0.2% 2.0%
East -0.8% 5.3% -1.7% 4.8% 0.7% 3.2%
South -1.5% 2.9% -2.9% 3.4% 0.7% 4.8%
West -4.1% 5.1% -3.3% 5.1% -0.7% 3.5%

For the Brazilian cities, with an increased transmittance increases the energy consumption for all
orientations. This means lower transmittances reduce the energy demand for cooling which is
predominant for the overall energy consumption. In Frankfurt this behavior is only observed for
the West orientation. The reduction of the total energy consumption due to higher cell efficiency
is influenced by the solar irradiation and accordingly different for each orientation. In
Florianopolis the North orientation presents the highest value with a reduction of 5.9%, while the

South orientation achieves only 2.9%.

4 Conclusions

The evaluation of semi-transparent PV windows in office buildings shows that the influence of

the transmittance and the efficiency on the total energy consumption can be regarded independent
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of each. For all studied cases, the efficiency presented a higher influence than the transmittance
on the final energy consumption. Finally, the actual influence of the transmittance is depending
on the climate and the orientation and cannot be predicted in a simple manner. For the

determination of the optimal transmittance a simulation should be done.
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Abstract

Energy and resource efficiency have been developing into one of the most crucial issues of the 21st
century. Manufacturers are demanded to improve their energy efficiency by regulating their energy
consumption. Energy management system helps the manufacturers to improve their energy efficiency.
Most of the manufacturing companies face problems in implementing the energy management standards
mostly due to the lack of ICT support, especially to help to evaluate the current energy performance. This
paper presents an ICT based holistic approach to help manufacturing companies in the implementation of
energy management system. The approach uses an ontological knowledge base containing the structures
and rules representing best practices as reference of energy efficiency to support the qualitative evaluation.
In the approach, we also develop measurement figures called Energy Performance Indicators (EPI) to
determine the energy efficiency degrees in different resource units and organizational parts of the
company. The knowledge management approach and EPI support quantitative and qualitative energy
efficiency evaluation of manufacturing operations. Furthermore this paper introduces the method to

improve the energy efficiency in production process planning.

Keywords

Energy Efficiency, Energy Management, Knowledge Management, EPI, Ontology

1 Introduction

Manufacturing that contributes 22% of GDP is one the key industries in Europe. Around 70% of
jobs in European Union directly and indirectly depend on manufacturing. In 2005 the energy
consumption in industry was around 17-18% of total energy consumption in European Union
countries, and more than 90% was contributed by manufacturing industry [1]. The energy
efficiency in manufacturing is considered as a crucial factor for the economic and environmental

sustainability. Due to the today’s market situation, customers dominate the manufacturers. The
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manufacturers are demanded to fulfil the varied and complex customer requirements. The
manufacturers who fail to satisfy the customers’ requirements will not have a strong
competitiveness in the market. They will lose profit because of decreasing sales on their
respective market. The complex and high précised products are often demanded by customers.
This makes the situation even more difficult for the manufacturers [2].

A common framework for manufacturers to cope this situation is through a corporate energy
management. Most of the manufacturing companies face problems in implementing the energy
management standards. The energy consuming production processes, building infrastructures, as
well as power plants are documented and managed separately and in unstructured manner.
Management has low visibility to usage of energy in the operation, due to the knowledge gap be-
tween managers and operators [3]. Best practices to avoid energy wasting are known by some
employees. The other employees do not have access to this best practice knowledge. There are
also no relations between the collected energy consumption and operational events, business
processes, and resources in the company. Therefore the allocation of energy cost to produced
goods and services is not accurate or useful in understanding the true cost of the product.
Furthermore the existing corporate reporting for KPIs related to energy is time consuming and
often not accurate [3]. There is no mechanism that indicates the energy performance of different
organization parts within the company. In the implementation of energy management system,
ICT has a potential role to accelerate the evaluation process against the objectives due to more

automatic and intelligent measurements, data collection, data processing and analysis.

2 Research Objective and Approaches

Based on the described problem, this work aims to develop an approach utilizing information and
communication technology to supports a holistic evaluation of energy efficiency in
manufacturing. The approach considers both qualitative and quantitative evaluation. The
evaluation is performed by employing a knowledge base, which is accessible by all of personals
and systems in the company. The utilization of EPI (Energy Performance Indicator) helps the
quantitative evaluation of energy efficiency in different organization units of manufacturing. The
solution approach is depicted in Figure 1.

The data collector and analyser module collects the different data from company’s IT systems,
such as energy and sensor data (temperature, humidity, etc.) from Energy Monitoring and Data
Acquisition (EMDA) System, product, production process and resource data from ERP and
Manufacturing Execution System (MES). The knowledge base is represented using OWL
ontology and SWRL rules. It contains relations between products, processes, manufacturing

resources, building infrastructures, and stakeholders involved in the energy management.
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Figure 1: Solution Approach

Rules representing the energy usage patterns are learned from collected data using data mining.
The rules allow the identification of energy usage anomalies or inefficiencies. Knowledge
engineer of the company could also models the common best practices of energy management
with rules. These rules are stored in the knowledge base as a reference of energy efficiency
qualitative evaluations. The collected data are used to assign the parameter values of the
mathematical model that calculates the EPI. The production planning optimization module is
responsible to help the production planners to perform production planning that consider not only
the costs but also energy efficiency. The module contains an optimization algorithm for finding
the optimal production schedule that takes the rules as the constraints and the maximum EPI as

the objective function

3 Knowledge Base Generation Method

The method to generate the knowledge base is depicted in Figure 2. The ontological classes as
well as their attributes and relation definitions representing automation devices; for instance
sensors, energy meters, building environments, production facilities, products and resources; are
created manually by experts. The ontology containing these hand-crafted elements builds the
knowledge base corresponding to the manufacturing energy management domain knowledge. It
contains only the ontological classes or 7hox elements that describe the knowledge structurally
and terminologically. It provides a common conceptual vocabulary in the manufacturing energy

management domain. The domain knowledge represents the meta model of a manufacturing
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energy management system, therefore it owns the validity for any manufacturing company and
does not contain any instance-specific information. It also includes SWRL rules corresponding to
common practices of energy management in manufacturing. The domain knowledge is added
with company-specific rules. Some rules are created by the knowledge engineers in the company.
Other rules are created semi-automatically by applying data mining algorithms. The algorithms
generate association and classification rules from the hidden knowledge that is extracted from the
collection of energy, production and energy-related infrastructure data. The rules are converted to
SWRL format and integrated into the ontology [4]. The Abox knowledge elements are created
semi-automatically based on factory configuration and layout. For this purpose, we have
developed a method for interpreting the semantic information from building and factory
construction drawings [5]. This will result in an instance of the manufacturing energy

management domain ontology containing company-specific knowledge elements.

4 EPI Calculation

To develop energy efficiency metric for a single manufacturing company, first, it is important to
define the system boundaries and a model that covers the different organization levels of

production. In our work we develop CPAT, which is based on UPN model [6], and considers the
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Figure 2: Knowledge Base Generation Methods [4]
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Figure 3: Energy flow model and system boundary for EPI calculation in machine level

machine, production line and factory level. The basic elements of the CPAT model are energy
conversion (C), production (P), ancillary (A), and transport (T) facilities. Figure 3 illustrates the
boundaries of different manufacturing organization levels. It can be seen, that the inputs of a
production facilities are made up from direct and an indirect ones. The direct inputs are from
utility companies or conversion facilities. The indirect inputs are provided due to the fact that the
production facility receives the outputs of ancillary and transportation facility. Therefore the
energy cost of a production facility is also ascribed with the output of the connected ancillary and
transport facilities. Equation (1) calculates the EPI for the machine level. The calculations for the

production line and factory levels are also performed similarly [7].

Vi [1]
P+ Xt A+ 25T

EPI, =

Vk is the output value generated by machine k [€], Pk denotes the input of production facility k
[€]. ai is the ratio of use input ancillary facility = [0,1] , A1 denotes the input ancillary facility 1
to each production facility [€], and Tj is the used transport facility j [€].

5 Summary

This paper presents integrated method to support evaluation (qualitative and quantitative) of
energy performance that employs ICT. The method can help the check phase of energy
management system. The approach uses a knowledge base that provides the structured and
formalized knowledge as references of best practices in the company related to energy efficiency.

It also creates manufacturing energy management domain ontology. The company specific
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knowledge can be learned using data mining procedure. By using the data mining, the previously
unknown relations among products, manufacturing processes, facilities, resources and energy
consumption are revealed and incorporated into knowledge base. The approach contains the
development of EPI to measure the energy consumption's performance of different
manufacturing organization units. The approach helps production planners to plan their
production by considering the energy efficiency. The approach also improves the awareness of
the stakeholders to make decision by strongly taking considerations whether their decision affects

the energy efficiency in the company.
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Summary

Energy consumption in buildings is currently representing a significant percentage of the whole energy
consumption on earth. The EU responds to this trend by dedicated policy making and financially
supporting research activities in the field of efficiency improvement without decreasing inhabitants
comfort. This paper describes a method for intelligent energy management in public buildings, going
behind classical data-driven approaches commonly used by BMS solutions. An ontology based approach
for energy analysis offering extended concept for automated population, self-learning mechanisms and
integration to other systems. Furthermore we demonstrate how the energy performance analysis is
improved using the ontology based approach.
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energy efficiency in public building, knowledge management, ontology development, ontology population

1 Introduction

As buildings have important share in the whole energy consumption (1), systems for energy
management are acknowledged as main source for energy savings or costs reduction (2).
However together with the comprehensive improvement of energy efficiency, modern building
automation systems have great potential to improve also quality of life and safety. Established
technologies on the market offer user friendly way to control and monitor building conditions
(digitalSTROM and WPC offer energy measurement and sensors by using small chips that
consume less than 10 mW (3), however this does not come alone with optimal energy usage or
prediction of the behavior. A second weakness is that existing technologies related to energy
control within buildings consider the building as a stand-alone element and no interfaces for
future possible integration to bigger analytical systems are considered.

Furthermore, energy savings in buildings can be increased by developing integrated

knowledge management techniques that not only drive classical data management, but are able to
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“create” knowledge and understand the complex system of the building as a live organism that
can be connected to other similar ones, in order to increase the efficiency impact.

In this paper we propose a framework for intelligent energy management in buildings by
connecting building automation systems. The framework provides intelligent analysis on
relations between energy consumption, behavior model (activities and events in the building),
building related information (geometry, boundary conditions, etc.) and surrounding factors, such
as temperature, weather condition, occupant habits. We also introduce the ontology modeling
method that is aligned with existing building information modeling standard called Industry
Foundation Class (IFC).

2 Related Work

The importance of introducing feedback mechanisms in the energy consumption analysis has
been recognized by the Electric Power Research Institute USA that conducted research of
electricity consumption feedbacks in household at 2009. Research showed that teal-time feedback
allows users to monitor their energy consumption and/or control appliances and this “awareness”
increase their involvement in the saving techniques. Additionally, building automation
technologies may offer different functionalities, but do not support occupancy metering or
dynamic factors.

In order to create representative states of the building, ontologies could be used (4).
Ontologies are also utilized to support complex interoperation, alignment with specific building
automation Standard entities (the IFC Standard), for, knowledge sharing, conceptual information
integration and validation tasks in building automation environment. Recent research highlighted
the efficiency of using ontology for semantic enhanced content management in complex data

management structures of the building environment (5).

3  Concept

The proposed framework allows the users to have an integrated view of energy consumption in
the entire building. With the help of building automation system and other metering devises, the
energy consumption can be evaluated in different detail levels and quality, for instance, energy
consumption per appliance, per group of appliances, per zone in the building, or per user event.
Therefore, energy consumption can be evaluated based on activities or events that occurred in the
building, so occupants can get an exact overview of their behavior-specific energy consumption.
The improvement can be achieved by combining different functions such as energy monitoring,
data analysis, as well as manual and automatic controlling using building automation system.

Figure 1 depicts the designed approach of ontology population as knowledge base.
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The knowledge base is the center point of the energy management framework and it is
represented in OWL (Web Ontology Language), a W3C specified knowledge representation
language (6). Two types of ontologies have been developed - one generic ontology representing a
common information model for building energy management, and then it is populated and
extended with building specific information resulting more building specific ontologies

corresponding to the specific buildings

The generic ontology is created by a building information modeling expert. It represents
domain knowledge for building holistic energy management and contains definitions,
terminologies (T-box), and taxonomies that are aligned with IFC, applicable in any building. The
generic ontology is then instantiated and enriched with building specific information. Data
collector module collects energy and sensor data from different building automation systems
installed in the building. It contains interface to communicate with different building automation
logic control units or gateways via SOAP. The module is also responsible to collect occupant
activities or behavior in the building. For this, a web-based interface to model occupant activities

is developed.

Creation of specific populated ontology

In order to allow visual representation of energy consumption data, we perform necessary data
pre-processing such as removing erroneous values, data transformation, data selection and data
conversion. The data are prepared to enable an energy consumption analysis in different criteria
based on relation between rooms, appliances, time, and user events. Therefore it allows a data-
driven analysis that is conducted directly on the collected data by performing SQL-query, simple
calculation, or visualization, for instance, energy consumption per time unit and each appliance.
The data is provided in such a form to enable the execution of data mining algorithm for finding

the energy usage pattern.

A building plan is usually drawn in 2D using CAD software applications, such as AutoCAD.
Unfortunately, 2D-drawings contains only geometrical information, for instance, lines, points,
curves, circles, etc. the CAD layouts cannot describe any semantics of building components
contained in the drawing. And more, different AutoCAD versions provide different
representations of the geometrical and object-related information which makes difficult any
concept for automated extraction of data. However we developed a method that interprets semi-
automatically semantics from 2D-drawings ( from all AutoCAD and IFC versions files) which
and populate the ontology. The tool combines user input with pattern matching methods. First, A
CAD drawing is exported to DXF. Then we import the primitives in our tool OntoCAD from the
exported construction layout files. The primitives are extracted and clustered in layers like they

were in AutoCAD. This vector based data representation is the basis for the viewer and the
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pattern matching algorithms. An important user input at the beginning is the mapping of the
ontology specific data and object properties with the OntoCAD functions, for instance the
computation of the object position. The implemented pattern matching and classification
algorithms recognize building elements based on user defined templates. The user selects an
object that can directly be populated in the ontology or he can choose to search for similar objects
and then populate all of them at once. He has the possibility to directly validate the result and if
necessary apply some corrections to the results. The results are continuously and automatically

saved to the ontology.

To support the ontology population from IFC drawing, we develop a method to map the
IFC entity to OWL class explicitly. We use class annotation to perform the mapping. All class
annotation correspond IFC entity, for instance IfcWall to OWL class Wall. The explicit IFC-
OWL class mapping accelerates the ontology population process from IFC drawing containing
semantic information. If we have an entity in our IFC drawing, by querying the ontology using
SPARQL, we can find the corresponding OWL class. The following SPARQL statement finds
the OWL class Wall, if we have the IFC entity IfcWall.

In knowledge base represented in ontology, all conditions of energy wasting and anomalies
are represented as SWRL. Periodically data acquisition module requests real-time data from
building automation gateway. These data contain states given by all installed building
automation devices. SWRL rules are used to decide whether these incoming data correspond to
complex states, e.g. energy inefficiency and anomaly condition. We develop a rule engine based
on SWRLJessBridge to support the execution of SWRL rules combined with Protégé API that
provides functionality in managing OWL ontology. First the attribute values of relevant
ontological instance are set to values corresponding to incoming data. After that the rule engine
executes the SWRL rules and automatically assign individuals to the ontology classes defined in
the rule’s consequent. SPARQL is used to evaluate whether energy inefficient condition or
energy usage anomaly occurs. Which appliances cause the energy wasting can be retrieved as
well. It is performed by querying all individuals of Energylnefficient or UsageAnomaly class. If
individuals of these classes are found, the affected individuals are visualized and marked in the
visualization and analysis tool. With this mechanism, user can have more awareness in order to

avoid energy wasting.

The resulted ontology allows a knowledge-driven analysis. It means the analysis is not

conducted directly on the data, but by utilizing ontology that representing knowledge.
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4 Conclusion and Outlook

In this paper we have presented a system of comprehensive intelligent energy analysis in
building. In the developed system, we combined classical data-driven energy analysis with novel
knowledge-driven energy analysis that supported by ontology. The analysis is performed on
information collected from building automation devices. The ontology supported analysis
approach provides intelligent assistance to improve energy efficiency in households or public
buildings, by strongly considering individual user behavior and current states in the building.
Users do not have to read the whole energy consumption data or energy usage profile curves in
order to understand their energy usage pattern. The system will understand the energy usage

pattern, and notify user when energy inefficient conditions occur.

We have presented also an approach to develop the ontology as the knowledge base of the
intelligent energy management system. There are different methods and steps to generate the
ontology. We differentiated between generic ontology as generic information model and building
specific ontology containing the building specific information. The generic ontology is aligned
with IFC to allow interoperability of our system with existing industry standards. We introduced
the main resources of the ontology representing the main elements in energy management in

building. We presented briefly a tool called OntoCAD to perform semi-automatic extraction of
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semantic information and population of building elements in the ontology from CAD drawings.
We also introduced our approach to model occupant behavior and building states that affect the
energy performance of the building. In this work, we also integrated SWRL rules that are
extracted from different data, i.e. energy consumption, sensor data, and behavior using data

mining algorithms.

The approach described in this paper can be adopted in more complex systems such as
production systems by integrating the generic ontology with other ontologies in production
system domain. Additional relations ontological components representing knowledge in
production system, for example product, production tasks, machine related information should be

created.
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1 Einleitung

Beim Umgang mit offenen Radionukliden in Technik, Medizin und Forschung kdénnen
insbesondere in Quellndhe wegen der geringen Durchdringungsfahigkeit der Betastrahlung stark
inhomogene und kleinrdumig nur schwer quantifizierbare Beta-/Photonenstrahlungsfelder hoher
Dosisleistung auftreten. Erheblich lokale, inhomogen verteilte Dosen der Haut sind moglich.
Hieraus entsteht die Forderung, die Richtungsidquivalentdosis H’(0,07) fiir Beta- und
Photonenstrahlung bzw. die Oberflichenpersonendosis Hp(0,07) der Hand einigermalen
aussagekriftig zu ermitteln. Ublicherweise werden dazu kleinvolumige Detektoren wie
Thermolumineszenzdetektoren (TLDs) bzw.- Fingerringdosimeter verwendet. Die Ermittlung der
Teilkorperdosis fiir die Hand in inhomogenen Beta- und Photonenfeldern mit Hilfe von TLDs ist
jedoch mit groBen Unsicherheiten behaftet. In Folge ist zu erwarten, dass die Qualitdt der durch
Messung in inhomogenen Feldern ermittelten Teilkorperdosen sehr stark von den jeweiligen,
individuell unterschiedlichen Trage- und Expositionsbedingungen abhingen und damit nur
begrenzt objektiv sind. Dies gilt grundsétzlich fiir alle Betastrahlungsfelder in Technik, Medizin
und Forschung. Ein typisches Beispiel fiir eine nuklearmedizinische Anwendung, die zu einer
Strahlenexposition des medizinischen Personals in inhomogenen Beta- und Photonenfeldern
fihrt, ist die Radiosynoviorthese als Behandlungsmethode fiir die Erneuerung der
Gelenkschleimhaut. Zur Therapie wird der Betastrahler *°Y appliziert. Untersuchungen haben
gezeigt, dass die Jahresgrenzwerte fiir die Teilkdrperdosis der Haut des in der Nuklearmedizin
titigen Personals iiberschritten werden konnen [1]. Da die Messung die Dosis je nach Trageort
um mehrere Faktoren unterbewerten kann, wird dies jedoch oft nicht registriert.

Praventiver Strahlenschutz am Arbeitsplatz erfordert eine mdglichst gute Kenntnis des
Strahlenfeldes und der auftretenden Ortsdosisleistungen, um auf dieser Basis konkrete
Strahlenschutzmafinahen zu ermdglichen. Eine in der Dosimetrie hdufig gestellte Aufgabe ist die

Untersuchung von verschiedenen konkreten Expositionsszenarien. So konnen Empfehlungen
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beziiglich optimalen Handhabungen und angemessenen Abschirmungen gegeben werden. Die
Analyse der Strahlenfelder und der darin potentiell auftretenden Teilkorperdosen ist aufgrund der
Inhomogenitit der auftretenden Strahlenfelder messtechnisch sehr aufwendig oder gar nicht
moglich. So ist beispielsweise die Verteilung der Dosisleistung Hp(0,07) auf der gesamten Hand
zurzeit messtechnisch nicht vollstindig erfassbar.

Ein wichtiges Instrument, um die Strahlenfelder und die darin potentiell auftretenden
Teilkdrperdosen analysieren zu konnen, ist die numerische Simulation mit Monte-Carlo-Codes,
wie dem MCNPX Code [2]. Mit diesem konnen Expositionsszenarien modelliert und tiber
Strahlentransportrechnungen simuliert werden. Die Verwendung geeigneter Handphantome
ermoglicht die Bestimmung der Oberflachenpersonendosis Hp(0,07). Die Unsicherheiten, die bei
der Messung aufgrund der Inhomogenitét des Strahlenfeldes bei der Ermittlung der maximalen
Hautdosis auftreten, sind dabei nicht vorhanden. Der Einsatz von Simulationen mit
Handmodellen zur Untersuchung von typischen Expositionsszenarien in der Nuklearmedizin fand
in den letzten Jahren vermehrt Einsatz [3, 4, 5, 6]. Die Studien beschriankten sich auf die
Simulation statischer Szenarien. Ziel der hier vorgestellten Arbeit besteht deshalb darin, die
Verteilung der Dosis Hp(0,07) auf der Hand bei Bewegungsabldufen in inhomogenen,
zeitvarianten Strahlenfeldern zu simulieren. Anhand von Videoaufzeichnungen werden reale
Arbeitsabldufe aus der Nuklearmedizin modelliert und mit dem MCNPX Code simuliert. Die
Motivation ist dabei zum einen, die bei der Ermittlung der maximalen Hautdosis mit
Fingerringen vorhandenen Unsicherheiten mit der Simulation zu reduzieren. Zum anderen konnte
mit dieser Methode eine prospektive Dosisabschitzung erfolgen, was wihrend der Planung und
der Ubung von routinemifBigen als auch von notwendigen speziellen Arbeitsabliufen in einem
inhomogenen Strahlenfeld sehr hilfreich ist. Die praventive Dosisschidtzung liefert die Chance zur
Optimierung der Verfahrensweise hinsichtlich des Strahlenschutzes und flihrt damit zu einer

Dosiseinsparung.

2 Methodik

Die Modellierung geschieht mithilfe von mathematischen Handmodellen, die aus einfachen
geometrischen Objekten zusammengesetzt sind. Analog zu einer realen Hand bilden diese
Objekte die starren Glieder einer kinematischen Kette, die durch Gelenke miteinander verbunden
sind. Die Steuerung der Hand und damit die Modellierung eines Expositionsszenarios kann in
einem interaktiven Programm vorgenommen werden. Zusitzlich kann die Modellierung
weitestgehend automatisch mit den 3D-Informationen eines Multikamerasystems erfolgen (siche
Abbildung 1). Die Rekonstruktion einer aufgenommenen Handstellung orientiert sich an den
Koordinaten der Daumen- und Fingerkuppen, sowie an drei weiteren auf der Mittelhand. Das

Anbringen von reflektierenden Markern ermoglicht eine automatische Lokalisierung und
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Verfolgung der entsprechenden Positionen in den Bildern eines Multi-Kamerasystems. Die
Berechnung der Koordinaten und die Rekonstruktion der Handstellung werden darauthin
ebenfalls automatisch durchgefiihrt. Analog dazu erfolgt auch die Positionierung der
Strahlenquelle, in diesem Falle der mit *°Y gefiillten Spritze, anhand der Koordinaten bestimmter
Punkte des realen Szenarios. Bei der Betrachtung einer Handhabungssequenz werden wie bei der
Bildwiederholungsrate eines Videos zeitlich dquidistante Momente herausgegriffen und nur diese
modelliert und mit dem MCNPX Code simuliert. Die Abtastrate wird dabei je nach Zielsetzung,

Geschwindigkeit der Bewegung und des rdumlichen Dosisleistungsgradienten im Strahlenfeld

individuell festgelegt.

.

Real Model of radiation

{ {
| Model of hand
scenario ’ | source J

—

b 4

\ 4

3D information Modelling N

> Simulation

Abb. 1: Ein Exposititionsszenario wird mit den Informationen (Bilder eines Multikamerasystems und die
damit berechneten 3D-Koordinaten von markierten Punkten auf der Hand) des realen Szenarios modelliert.
Die reale Handstellung wird dabei mit Hilfe einer inversen Kinematik Prozedur auf das Computermodell
iibertragen. Nach der Modellierung des Expositionsszenarios, kann dieses mit einem Monte-Carlo-Code
fir Strahlentransportrechnungen simuliert werden. Diese Simulation liefert die gewiinschten

Informationen, wie die in der Grafik unten rechts gezeigte Verteilung der Energiedeposition auf der Hand.
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3 Ergebnisse und Ausblick

Anwendungen der Methodik bei Handhabungen mit *°Y, unter anderem bei der Applikation
im Rahmen einer Radiosynoviorthese zeigten, dass die Simulationen grundsétzlich dazu geeignet
sind, die Verteilung der Dosis an den Hinden zu bestimmen. Zwar konnen sich die simulierten
Dosiswerte an einzelnen Positionen um mehr als den Faktor 2 von den gemessenen Dosiswerten
unterscheiden, insgesamt liefert der direkte Vergleich zwischen gemessenen und simulierten
Dosiswerten gleicher Handhabungen jedoch eine gute Ubereistimmung. Aufgrund der hohen
Messunsicherheiten' sind Abweichungen zwischen Simulation und Messung ohnehin immer zu
erwarten.

Ein Vorteil der Simulation gegeniiber den Messungen ist, dass letztere mit den operationellen
Dosisgroflen, wie der Oberflichenpersonendosis, immer nur einen Schitzwert fiir die nicht
messbaren Korperdosen liefern. Mit der Simulation sind diese dagegen direkt bestimmbar. Fiir
zukiinftige Anwendungen wire auch eine Erweiterung des Handmodells zu einem beweglichen
Ganzkorpermodell denkbar. Dies wiirde bei geeigneter Gewebe- und Organdifferenzierung auch
die Ermittlung der effektiven Dosis ermdglichen.

Die vorgestellte Methodik, Kdrperdosisgrolen bei der Handhabung von Radionukliden zu
simulieren, ldsst sich prinzipiell auch auf andere Bereiche ausweiten. Auch im Hinblick auf den
Ausstieg aus der Kerntechnik sind der Strahlenschutz und die Dosimetrie ein wichtiges Thema.
Bei der Planung von Arbeiten im Riickbau oder in Endlagern sind der priaventive Strahlenschutz
und eine prospektive Dosisabschitzung notwendig. Numerische Simulationen konnen dazu einen

wichtigen Beitrag leisten.
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Kurzfassung

Der Bedarf Elektrizitit kurzzeitig zu speichern nimmt mit zunehmendem Anteil der volatilen Erneuerbaren
Energien am Erzeugungsmix zu. Da in Deutschland die Erzeugungs- und Lastzentren geographisch
entfernt voneinander liegen, muss gleichzeitig mehr Elektrizitdt iiber weite Strecken transportiert werden.
Dadurch kann es zu Netzengpéssen kommen. Speicher kdnnen sowohl zum Engpassmanagement als auch
zur Speicherung der iiberschiissigen Erzeugung aus Erneuerbaren Energien eingesetzt werden. Fiir die
Installation von Speichern sind aber neben technischen auch 6konomische Kriterien entscheidend, die
sowohl von mdglichen alternativen Technologien als auch von der Entwicklung der momentan hohen
Investitionen fiir Speicher abhidngen. Um den zukiinftigen Kurzzeitspeicherbedarf moglichst ganzheitlich
abschdtzen zu konnen, werden Ausbau-optionen flir Speicher in das optimierende Energiesystem
PERSEUS-NET-TS implementiert. PERSEUS-NET-TS ist ein myopisches Stoff- und Energieflussmodell
mit einem integrierten Nodal Pricing Ansatz zur Beriicksichtigung von Netzengpissen. Uber eine
gemischt-ganzzahlige Optimierung wird der Ausbau und Einsatz des Kraftwerksparks in Deutschland bis
2040 unter Beriicksichtigung der DC-Lastfliisse berechnet und damit auch der Aufbau und die Allokation
von Speicherkraftwerken. Zentrales Ergebnis dabei ist, dass bis 2040 knapp 9 GW Speicherleistung
aufgebaut werden. Diese werden erzeugungsnah aufgebaut, helfen aber gleichzeitig zu einer besseren

Netz-auslastung, die sich in einem Angleichen der Knotenpreise zeigt.
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Elektrische Speicher, Energiesystemmodellierung, Optimierung, PERSEUS
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1 Einleitung

Nach den Zielen der Bundesregierung sollen bis 2040 60 % der Bruttostromerzeugung aus
Erneuerbaren Energien (EE) bestehen [1]. Wegen der volatilen Einspeisung von Wind- und
Solarstrom wird dies nicht ohne eine Anpassung des Ubertragungsnetzes und entweder einem
zusitzlichen (Reserve-) Kraftwerkspark, mit zum Teil geringen Volllaststunden, oder Speicher-
kraftwerken funktionieren. Bislang wurde Elektrizitit {iberwiegend zum Zeitpunkt und am Ort
erzeugt, an dem sie benétigt wurde. Mit dem Aufbau grof8er Windparks in der Nord- und Ostsee
verdndert sich dies. Erzeugte Elektrizitdt muss zukiinftig durch Speicherung und Transport mit
der Nachfrage sowohl im Zeitverlauf als auch im Ort in Einklang gebracht werden. Fiir die
zeitliche Verlagerung sind Speicherkraftwerke eine Alternative zur Abschaltung von EE und der
Vorhaltung grofler Erzeugungskapazititen. Gleichzeitig konnen Speicher zum Netzengpass-
management dienen und zu einer verbesserten Auslastung der vorhandenen Leitungskapazititen
fiihren.

Um mogliche Alternativen und Netzengpédsse gleichzeitig zu beriicksichtigen wird der Aufbau
und Einsatz von Speichersystemen im Kontext des zukiinftigen Energiesystems im Folgenden
mittels des Energiesystemmodells PERSEUS-NET-TS berechnet.

2 PERSEUS-NET-TS

Bei PERSEUS-NET-TS handelt es sich um ein bottom-up Modell des deutschen Energiesystems,
das je nach Einstellung linear oder gemischt-ganzzahlig optimiert wird. Es ist ein myopisches
Nachfolgemodell von PERSEUS-NET [2] mit einem Fokus auf Kurzzeitspeicherkraftwerke.
Neben dem Kraftwerkspark ist iiber einen DC-lastflussbasierten Nodal Pricing Ansatz das Hoch-
und Hochstspannungsnetz (220 und 380 kV) integriert. Bis zu dem Zeithorizont von 2040
berechnet PERSEUS-NET-TS in fiinf Jahres Schritten die Investitions- und Einsatzplanung des
resultierenden Kraftwerkspark. Dabei stehen dem Modell Optionen zum Aufbau von Kohle-,
Steinkohle-, GuD- und Gaskraftwerken, sowie von Speicherkraftwerken zur Verfiigung. Diese
Optionen sind den im Modell abgebildeten 442 Netzknoten zugeordnet. Uber 550 modellierte
Leitungstrassen verbinden diese Netzknoten. GroBere Kraftwerke (> 100 MW) des aktuellen
Kraftwerkspark sind unmittelbar spezifischen Netzknoten zugeordnet. Die Leistung kleinere
Anlagen ist nach NUT3-Regionen (Kreisebene) zusammengefasst und ausgehend vom
Mittelpunkt der Region invers zur Distanz auf die zwei nahegelegensten Netzknoten des
Ubertragungsnetzes umgelegt. Bestandsanlagen gehen 40 Jahre nach ihrer Inbetriebnahme vom
Netz. Die Elektrizititsnachfrage wird ebenfalls iiber die NUT3-Regionen auf die Netzknoten
umgelegt und unter Berlicksichtigung der Einwohnerzahl und des BIPs berechnet [2]. Die

Deckung der exogen vorgegebenen stiindlichen Nachfrage fiir eine Winter- und eine
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Sommerwoche ist die treibende Kraft der Optimierung. Die Nachfrage muss an jedem Knoten zu
jedem Zeitpunkt unter Beriicksichtigung der Netzrestriktionen, sowie techno-okonomischer
Restriktionen des Kraftwerkparks gedeckt werden. Die Elektrizitit kann dabei mit den am
Netzknoten vorhandenen Kraftwerken erzeugt werden oder von einem der Nachbarknoten {iber
das Ubertragungsnetz zu dem Knoten geleitet werden. Dabei wird fiir jede der berechneten
Perioden iiber die Zielfunktion eine Minimierung der Systemausgaben angestrebt. Es werden
zum einen die Kosten fiir alle in den Kraftwerken verwendeten Brennstoffe beriicksichtigt.
Kosten fiir CO,-Zertifikate werden hierbei ebenfalls mit eingerechnet und sind wie die
Brennstoftkosten dem World Energy Outlook 2012 [3] entnommen. Des Weiteren werden die bei
der Stromerzeugung anfallenden variablen Kosten berticksichtigt, sowie Lastanderungskosten fiir
unterschiedliche Prozessniveaus in aufeinanderfolgenden Stunden fiir ein Teil der thermische
Kraftwerke (Nuklear, Steinkohle und Braunkohle). Dazu kommen noch die anfallenden
Fixkosten fiir den in der betrachteten Periode jeweils resultierenden Kraftwerkspark, sowie die
Investitionen fiir den Aufbau von Neuanlagen. Die Investitionen fiir die endogene
Autfbauentscheidung der thermischen Kraftwerke sind aus der Leitstudie 2010 [4] iibernommen
und bleiben iiber den Zeithorizont unverdndert. Fiir den Batteriespeicheraufbau, der ab 2020
zugelassen wird, wurden fiir diese Arbeit Investitionen in Hohe von 1000 € in 2020 angenommen
die bis 2040 auf 700 €/kW sinken. Zudem wird analog zu [5] von einem fixen Verhiltnis von

Leistung zu Speicherkapazitdt (kW zu kWh) von 1 zu 5 ausgegangen.

3 Vorgehensweise

Durch die Verwendung von PERSEUS-NET-TS kann berechnet werden, wo und welche
Kraftwerke aufgebaut werden. Soll bei Speichersystemen eine gleichzeitige Ein- und
Ausspeicherung vermieden werden setzt dies allerdings die Verwendung von Binédrvariablen
voraus. Dadurch wird die Optimierung gemischt-ganzzahlig und es wird eine Binérvariable fiir
jede betrachtete Stunde und jedem Speicher bendtigt. Bei 336 beriicksichtigten Stunden (zwei
Wochen) je Periode erhoht sich die Rechenzeit mit jeder implementierten Speicheroption
signifikant. Uber ein gleichzeitiges Ein- und Ausspeichern kann der Wirkungsgrad der Speicher-
systeme verwendet werden um Elektrizitdt zu ,,vernichten“. Dies kann fiir die Optimierung
sinnvoll erscheinen um das Herunterfahren von thermischen Kraftwerken mit Lastinderungs-
kosten zu vermeiden oder um die hinterlegten Ziele fiir die Einspeisung der EE zu erreichen. Zur
Vermeidung der gleichzeitigen bidirektionalen Nutzung von Speichern wurde bei der hier
vorliegenden Arbeit ein zweistufiger Ansatz gewidhlt. Zundchst wird mit idealen Speichern
gerechnet, die einen Wirkungsgrad von 100 % aufweisen. Gleichzeitiges Ein- und Ausspeichern
spielt somit keine Rolle und es kann linear mit kurzen Rechenzeiten optimiert werden. In diesem

Schritt werden ca. 350 iiber Deutschland verteilten Netzknoten mit Optionen zum Aufbau von
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Batteriespeicherkraftwerken ausgestattet. Zusétzlich werden insgesamt 30 Pumpspeicherkraft-
werke (PSK) berticksichtigt, wovon 10 die momentan in der Planungsphase sind, als Ausbau-

option integriert sind.

PERSEUS-NET-TS:
Allokation von - gemischt-

Speicheroptionen ganzzahlig
7 - reale Speic

PERSEUS-NET-TS:
- linear
- ideale Speicher

Laufzeit:
> 3 Tage*

|

Laufzeit:
>7h*

Ergebnisse:

- Kraftwerkspark

- Elektrizitatsmix

- Abriegelung der EE

- Allokation und Auslastung
von Speichern

@ Existierende PSK i
@ Optionen fir neue PSK

Optionen fir
Batteriespeicher

* Bei Nutzung von 6 Kernen auf einem Rechner der Konfiguration:
Windows Server 2008 R2 Enterprise; Intel(R) Xeon(R) CPU E5-1650 @ 3,20 GHz 3,20 GHz; 96 GB RAM; 64 Bit-Betriebssystem

Abb. 1: Vorgehensweise zur Vorauswahl moglicher Speicherallokationen

Der in der linearen Optimierung von PERSEUS-NET-TS resultierende Kraftwerkspark fiir 2040
wird hinsichtlich der Standorte von endogen zugebauten idealen Speichern analysiert. Diese
Speicherstandorte werden nun der gemischt-ganzzahligen Optimierung als Standortoptionen fiir
den Aufbau von realen Batterie- und Pumpspeicherkraftwerken mit Wirkungsgraden von
ungefdhr 80 % vorgegeben (vgl. Abb.1). Die im Folgenden vorgestellten Ergebnisse beziehen
sich auf das erneute Durchrechnen von PERSEUS-NET-TS als gemischt-ganzzahliges

Optimierungsproblem.

4 Ergebnisse
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Abb.2: Installierte Leistung (links) und endogener Kraftwerkszubau (rechts)
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Die Entwicklung des Kraftwerkparks stellt ein zentrales Ergebnis von PERSEUS-NET-TS dar.
Die Entwicklung der EE ist dabei der Leitstudie 2011 [6] entnommen und wird exogen vor-
gegeben. Insgesamt erhoht sich die installierte Leistung in Deutschland bis 2040, der thermische
Kraftwerkspark geht aber zuriick(vgl. Abb.2, links).

200 MW @D
PSK I

Batteriespeicher [l

Abb.3: Installierte Speicherkapazitét

Der Ausbau von Speichern setzt im Wesentlichen erst 2040 bei einem Einspeiseziel von 60 % EE
und Preisen von 700 €/kW ein, stellt aber mit knapp 9 GW nur einen kleinen Teil (ca. 4 %) der
installierten Leistung dar. Davon sind 1,7 GW Batteriespeicher. Betrachtet man aber nur die
endogen installierten Kraftwerke, also den Neubau von thermischen Kraftwerken und Speichern,
stellen Speicher bis 2040 19 % der neu installierten Leistung dar (vgl. Abb.2, rechts). Die
meisten Batteriespeicher werden im Nordwesten nahe der Kiiste und damit nahe der Einspeisung
durch Offshore Windparks der Nordsee zugebaut (vgl. Abb.3).
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Abb.4: Durchschnittliche Knotenpreise
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Allerdings zeigt die Entwicklung der Knoten-preise (Nodal Prices), dass Speicher gleichzeitig
zum Engpassmanagement eingesetzt werden. So ist die Engpasssituation und daraus resultierend
die niedrigeren Preise im Nordwesten 2040 nach dem Speicheraufbau in dieser Region weniger
gravierend als noch 2035 oder 2030 (vgl. Abb.4). Das gilt, obwohl im Modell auch 2040 noch

weitere offshore Windkraftanlagen in der Nordsee ans Netz gehen.

5 Zusammenfassung und Ausblick

Durch die Zunahme an EE ist der Aufbau von Speichersystemen zukiinftig im deutschen
Energiesystem aus gesamtwirtschaftlicher Sicht sinnvoll. Der Speicheraufbau sollte dabei
erzeugungsnah erfolgen. Durch einen Speicheraufbau an kritischen Punkten im Netz konnen
Speicher auch Netzentlastend sein. Eine genauere Analyse des Zusammenspiels zwischen
Speichern, Kraftwerken und dem Netz ist Gegenstand weiterer wissenschaftlicher Arbeiten mit
PERSEUS-NET-TS.
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1 Einleitung

Im Juni 2011 wurde in Deutschland die "Energiewende" beschlossen. Ziele sind unter anderem
80 % der Elektrizitdt im Jahr 2050 auf Basis erneuerbarer Energien zu produzieren und bis zum
Jahr 2022 die Elektrizitdtserzeugung mittels Nuklearenergie aufzugeben. Um geeignete Wege fiir
eine Energiepolitik aufzuzeigen, die sich zudem an den Kriterien Preisstabilitit, Versorgungssi-
cherheit und Umweltfreundlichkeit orientiert, sind modellbasierte Werkzeuge zur Entscheidungs-
unterstiitzung ein passendes Mittel. In jiingerer Zeit wurden zur Analyse des Einflusses verschie-
dener Politikinstrumente auf die Entwicklung eines Energiesystems dynamische Simulationsmo-
delle entwickelt [1], [2]. Kernelemente der Modelle auf der Basis der Methode System Dynamics
[3] sind Bestands- und Flussgroflen sowie eine Struktur von Riickkopplungsschleifen, die kurz-,
mittel- und langfristige Effekte abbilden (Abb. 1). Das von EIFER fiir den deutschen Elektrizi-
tatsmarkt entwickelte Modell ZERTSIM soll nachfolgend dargestellt werden.

Preiselastizitat
der Nachfrage ~~a. Technologie Standort
izita i potenzial
Elektrizitats Vorrangige politik
nachfrage Einspeisun Ausnutzung
P 9 Standortpotenzial

Kurzfristiger Kraftwerkseinsar\

Installierte Erwartete Verfiigbare

Elektrizitatspreis konventionelle . Volll Standorte fiir
K itit olllaststunden . h
\ Kraftwerke apazita Erneuerbare Neuinstallation
Elektrizitats /
erzeugung
Wirtschaftlichkeitserwartung
Envartete jahrliche Kraftwerksneubau
Volllaststunden __/ 4 - Investmon
konventionell
Erwarteter
Elektrizitatspreis Technlscher
Fortschrltt
Variable

co2 Zertlflkatsgrels -——/VBetrlebskosten erkungsgrad

KWK-Bonus /
Investitionssubvention
Brennstoffpreise —_— Konventlonelle Kraftwerke

Einspeisvergiitung Erneuerbare Kraftwerke

Anlegbarer Warmepreis
— Eingabeparameter

Abb. 1: Kausalschleifendiagramm des dynamischen Simulationsmodells
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2 Modellbeschreibung

Modelleigenschaften

Das dynamische Simulationsmodell ist deskriptiv und ermdéglicht die Darstellung eines unvoll-
kommenen Marktes ohne perfekte Voraussicht der Akteure. Es bildet ausschlieBlich die Wir-
kungszusammenhénge des Elektrizititsmarktes ab und ist somit ein Ein-Sektor-Modell. Die An-
gebotsseite fiir elektrische Energie ist detailliert anhand der techno-6konomischen Parameter der
Erzeugungstechnologien abgebildet, wahrend die Elektrizitdtsnachfrage nach 6konomischen Sek-
toren gegliedert exogen in das Modell einflieft. Ein endogener Mechanismus der Preiselastizitit
der Nachfrage ist berticksichtigt. Die geographische Systemgrenze ist Deutschland. Die Kapazitét
zum Elektrizitdtsaustausch mit dem benachbarten Ausland ist aggregiert abgebildet. Das Modell
ist in der Lage, Energieszenarien fiir den Zeitraum zwischen dem Jahr 2000 und dem Jahr 2050
mit einer tdglichen dynamischen Auflésung und einem fixen stiindlichen Profil zu simulieren.
Dabei dienen die ersten zehn Jahre als Validierungszeitraum. Die in dem Modell beriicksichtigten
umweltpolitischen Instrumente sind Einspeisevergiitungen filir erneuerbare Energien nach EEG,
Zuschlagszahlungen filir Elektrizitit aus Kraft-Wéarme-Kopplung nach KWKG, der CO,-

Zertifikatspreis und Investitionssubventionen fiir den Kraftwerksneubau.

Mathematische Darstellung
Der deutsche Elektrizititsmarkt wird in dem vorgestellten Modell anhand von Differential-
gleichungssystemen beschrieben. Beispielhaft wird hier die Gleichung fiir die Elektrizitatsnach-

frage der 6konomischen Sektoren angefiihrt.

Gl. 1: Elektrizitdtsnachfrage nach Sektoren

mit
Dg Nachfrage der Sektor s zum Zeitpunkt t
Pperc; Ppercs: Wahrgenommener Endverbraucherpreis des Sek-
Ds¢ = Ds,o + J (Dsp—q * (Wf')ns) *dt tors s zum Zeitpunkt t
ot Pref;: Referenz-Endverbraucherpreis des Sektor s zum
Zeitpunkt t
s Preiselastizitdt der Nachfrage des Sektor s

Um den Umfang und die ZielgroBen des Simulationsmodells darzustellen, werden in Tab. 1

die wichtigsten Eingabe- und Ausgabewerte zusammengefasst.

Tab. 1: Wichtige Eingabe- und Ausgabewerte des dynamischen Simulationsmodells

Eingabewerte Ausgabewerte
o Elektrizitdtsnachfrage e Elektrizititspreise auf
e Brennstoffpreise Grenzkostenbasis
e Investitionen o Elektrizititserzeugungskapazititen
o Kraftwerkspark 2000 o Elektrizititserzeugung nach
e Technologieparameter Technologieklasse
e Politikinstrumente e CO,-Emissionen
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Modellvalidierung

In der Literatur werden zwei Bereiche der Validierung von systemdynamischen Modellen unter-
schieden: Strukturvalidierung und Verhaltensvalidierung [4]. Fiir letztere werden neben der opti-
schen Uberpriifung der dynamischen Verhaltensmuster insbesondere PrognosegiitemaBe aus der
Statistik eingesetzt, welche den Fehler zwischen simulierter und beobachteter (historischer) Zeit-
reihe messen [5].

Neben der haufig betrachteten Mittleren Absoluten Abweichung (Mean Absolute Error MAE)
und der Wurzel der Mittleren Quadratischen Abweichung (Root Mean Square Error RMSE) bzw.
deren Verhéltnis zum Mittelwert der historischen Zeitreihe (pRMSE) wird zur tiefergehenden
Fehleranalyse der Theilsche Ungleichheitskoeffizient herangezogen (Gl. 2) [6]. Durch dessen
Umformung lisst sich der Mittlere Quadratische Fehler (Mean Square Error MSE) zerlegen in die
Komponente Mittelwertfehler (Gl. 3), Varianzfehler (Gl. 4) und Kovarianzfehler (GI. 5). Bei
einer guten Prognose sollten der Mittelwertfehler und der Varianzfehler gegen null streben, der

Kovarianzfehler, welcher den unsystematischen Fehler beschreibt, gegen eins.

Gl. 2: Theilscher Ungleichheitskoeffizient

1 mit
\/ 7 2t=1(Se = Ap)? S si.muli.erter Wert
U= A historischer Wert
’1 n_(A,)? n  Anzahl simulierter Werte
n t=1 t .
t Zeit
Gl. 3: Mittelwertfehler
-4 mit
Un = Ton 5 S_ arithmetisches Mittel der simulierten Werte
Hzt=1(s £~ A A arithmetisches Mittel der historischen Werte

Gl. 4: Varianzfehler

(Ss = 5a)? mit
Us = Ton 5 ss  Standardabweichung der simulierten Werte
n t=1(5t = A¢) s4 Standardabweichung der historischen Werte

Gl. 5: Kovarianzfehler

2*(1_TSA)*55*SA mlt
=—3 S Ay 154 Korrelationskoeffizient der simulierten und historischen Werte
n&t=10t T At

c

Tab. 2 zeigt die Anwendung der statistischen Prognosegiitemal3e MAE, pRMSE und die Feh-
lerzerlegung mittels des Theilschen Ungleichheitskoeffizienten fiir die Simulationsergebnisse der
Variablen Elektrizitatspreis Tagesbasis, Elektrizitatspreis Future, Installierte Kapazitit und Elek-
trizitdtserzeugung im Vergleich zu ihren historischen Werten [7]. Es lésst sich feststellen, dass
der Mittelwertfehler der analysierten Werte stets weniger als 10 % betrdgt und der pPRMSE bis
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auf zwei Ausnahmen ebenfalls in diesem Bereich liegt. Beim Elektrizitdtspreis Future wird mit
Blick auf den Varianz- und Kovarianzfehler deutlich, dass der Fehler fast ausschlieBlich unsys-
tematischen Ursprungs ist. Dies konnen insbesondere Spekulationseffekte an der Borse fiir Elekt-

rizitdt sein, die in den Systemgrenzen dieses Modells nicht beriicksichtigt sind.

Tab. 2: Ausgewdhlte Ergebnisse der Modellvalidierung

Variable Jahr(e) MAE pRMSE Un U, U,
Elektrizitétspreis Tagesbasis 2008 sortiert | 3,51 €MWh 4,93 % 421 % 5,35 % 90,44 %
f;ﬁ:“mamprels Future 3 2006-2008 | 5,97 €/MWh | 1421% | <0,01% | 6,93% | 93,07 %
Installierte Kapazitéit gesamt 1501 MW 1,52 % 7,22 % 21,24 % 71,55 %
Steinkohle 50002009 600 MW 2,68 % 0,73 % 3,75 % 95,52 %
Erdgas 986 MW 5,69 % 5,69 % 22,69 % 71,62 %
Wind Onshore 372 MW 2,67 % 7,43 % 4,44 % 91,83 %
Elektrizititserzeugung
Steinkohle 2000-2009 5,99 TWh 4,99 % 3,30 % 12,72 % 83,99 %
Erdgas 4,81 TWh 8,81 % 0,24 % 8,52 % 91,24 %
Wind Onshore 2,82 TWh 14,38 % 7,25 % 57,45 % 35,30 %

Bei der Elektrizitdtserzeugung aus Windkraftanlagen auf dem Festland fillt bei eingehender
Analyse auf, dass ein groler Anteil des Fehlers durch den Varianzfehler verursacht wird. Erklért
werden kann dies durch die variierende Giite der jeweiligen Windjahre. Da das Modell von einer

gleichbleibenden Giite der Windjahre ausgeht, wird diese Schwankung nicht abgebildet.

3 Ergebnisse und Diskussion

Zur modellgestiitzten Analyse des Energiesystems konnen Szenarien definiert werden, welche
verschiedene Entwicklungspfade ausgewihlter Einflussgrofen hinsichtlich der deutschen ,,Ener-
giewende* beschreiben. Dabei werden Politiken, Brennstoffpreise und Elektrizititsnachfrage von
Deutschland als abhingig vom Wirtschaftswachstum dargestellt. Der Analysezeitraum erstreckt
sich vom Jahr 2000 bis zum Jahr 2050. Es werden drei Szenarien unterschieden, die mit den in
Tab. 3 wiedergegebenen Werten im systemdynamischen Modell simuliert werden.

In Szenario 1 wird eine Referenzsituation unterstellt. Dies bedeutet moderates Wirtschafts-
wachstum und die Fortfihrung der bestehenden Politiken flir erneuerbare Energien und Kraft-
Wirme-Kopplung. Die Brennstoffpreise fiir fossile Energietrdger entwickeln sich geméf den
Szenarien deutscher Forschungsinstitute aus dem Jahr 2010 [8]. Szenario 2 ist gekennzeichnet
durch geringes Wirtschaftswachstum, aber erfolgreiche Energieeffizienzmafinahmen im Haus-
haltssektor und leicht steigende Brennstoffpreise. Der Fokus der Vergilitungen richtet sich auf die

Windkraft, welche angesichts knapper Finanzen als am vielversprechendsten hinsichtlich der
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politischen Ausbauziele fiir erneuerbare Energien angesehen wird. Szenario 3 schlieBlich ist cha-

rakterisiert durch hoheres Wirtschaftwachstum, steigende Elektrizitdtsnachfrage und deutliche

Aufschldage bei den Brennstoffpreisen. Die Vergiitungen fiir alle erneuerbaren Energien bleiben
auf dem Niveau des Jahres 2010.

Tab. 3: Entwicklung der Eingangsparameter in den definierten Szenarien

Parameter Einheit | Szenario 1 Szenario 2 Szenario 3
Jahrliche Wachstumsrate Haushalte +0,25 -0,75 +0,50
Elektrizitdtsnachfrage Industrie %/a -0,25 -0,50 +1,00
2010-2050 GHD ° +0,50 -0,25 +1,50
Brennstoffpreise Steinkohle +300 +100 +600
2010-2050 Erdgas o + 500 +144 +950

Biomasse ° +500 +300 +800

Wind Onshore 1,5 0,0 0,0
EEG-Degression Wind Offshore 7,0 0,0 0,0
2010-2050 Photovoltaik %/a 9,0 9,0 0,0

Biomasse 2,0 2,0 0,0
CO,-Zertifikatspreis 0

+ +

2010-2050 % 233 0 500

Fiir die Analyse der Ergebnisse werden im Rahmen dieser Arbeit die Entwicklungen der Aus-

gabewerte fiir den durchschnittlichen Elektrizitdtspreis an der Borse und den Anteil erneuerbarer

Energien an der Elektrizitdtserzeugung vorgestellt.
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Abb. 2: Entwicklung der durchschnittlichen Elek-

trizititspreise in den Szenarien

Abb. 3: Entwicklung des Anteils erneuerbarer

Energien in den Szenarien

Aus Abb. 2 und Abb. 3 ist zu erkennen, dass im Referenzszenario bei einer mittleren Preis-

entwicklung fiir Elektrizitdt der Zielerreichungsgrad fiir den Anteil erneuerbarer Energien am

geringsten ist, er betrdgt im Zeitraum 2030 bis 2050 etwa 40 % und hat ab dem Jahr 2035 sogar
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eine fallende Tendenz. Das Szenario 2 zeigt die Auswirkungen einer sinkenden Nachfrage nach
elektrischer Energie: bei den im Vergleich niedrigsten Preisen wird der grofite Anteil an erneuer-
barer Elektrizitdtserzeugung erreicht, der jedoch mit etwas iiber 60 % nicht an die gesetzten Ziele
fiir das Jahr 2050 heranreicht. Szenario 3 schlieBlich weist eine dhnlich hohe Zielerreichung des
Anteils Erneuerbarer Energien auf, die sich jedoch zu einem spiteren Zeitpunkt einstellt als im
Szenario 2. Aullerdem wirken sich im dritten Szenario die steigenden Brennstoffpreise fossiler
Energietriager stark auf den Elektrizitétspreis aus, so dass hier das im Vergleich hochste Niveau
erreicht wird.

Aus den mit dem dynamischen Simulationsmodell berechneten Szenarien des deutschen

Elektrizitatsmarkts lassen sich drei grundlegende Schlussfolgerungen ziehen:

1) Eine sinkende Elektrizititsnachfrage hat den stirksten Effekt im Hinblick auf die Ziel-
setzungen der deutschen "Energiewende".

2) Hoheres Wirtschaftswachstum ermoglicht die finanzielle Unterstiitzung von erneuer-
baren Energien zur Kompensation einer steigenden Elektrizititsnachfrage.

3) In keinem der dargestellten Szenarien werden die Ausbauziele fiir erneuerbare Ener-

gien im Jahr 2050 erreicht.
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Abstract

ALFA-BIRD (Alternative Fuels and Biofuels for Aircraft Development) was a project co-funded by
the European Union in the 7th Framework Programme for Research and Technological Development.
Its objective was to investigate and develop a variety of alternative fuels for the use in aeronautics,
motivated by the need to ensure a sustainable growth of the civil aviation, regarding the impact of
fossil fuels on climate change, and in the context of oil prices that are highly volatile and increasing in
the long term. As a partner of the project, KIT has studied the combustion characteristics of lean,
turbulent and partially premixed swirled flames of synthetic jet fuels along with a standard Jet A-1

fuel.

Keywords

Alternative fuels, emissions, air-blast atomization, lean extinction limits

1 Introduction

Today, the ever-increasing demand and cost of crude oil required for the production of
aviation fuel motivates researchers to develop synthetic jet fuels based on biomass, coal and
other possible resources. The consistent policy issues with oil producing nations (e.g. Middle
East) have forced industrialized and developing countries to explore their own resources for
fuel and energy. In the European Union, many projects such as SWAFEA (Sustainable Way
for Alternative Fuels and energy for Aviation), ALFABIRD (Alternative Fuels and Biofuels
for Aircraft Development) and ECATS (Environmentally Compatible Air Transport System)
etc. have been initiated with collaboration of industries, research labs and academia [1-4].
The major challenge with the new fuels is that they need to be compatible with the existing
methods of fuel production, blending, transportation, delivery onto aircraft and consumption.

Otherwise, proposing any significant change in the characteristics of aviation fuel asks for

97



altogether new regulatory procedures and infrastructure starting from production, transport,
storage and the consumption units. The expense of this makes the option too difficult to
implement in a running system. Any synthetic fuel capable of being used along with current
Jet A-1 fuel with existent infrastructure is called a ‘drop in’ fuel. One important criterion for
new synthetic fuels to be considered as ‘drop in’ is that they must possess similar
characteristics to those of current jet fuels and must be approved via the ASTM D7566
standard. The first ever approved synthetic aviation fuel was fully synthetic jet fuel (FSJF)
from SASOL [5]. Royal Dutch Shell also using the Fischer Tropsch process produced an
aviation fuel component from natural gas, which fits the approved class of jet fuel
components, known as Fischer Tropsch synthetic paraffinic kerosene (FT-SPK) [6]. In the
first stage of ALFABIRD project, a reference fuel, base fuel and about 12 blends of candidate
synthetic components were tested and the most interesting 4 fuels were taken forward for
larger scale testing. The four fuels, FT-SPK, FT-SPK + 20% hexanol, FT-SPK + 50%
naphthenic cut and FSJF (Fully Synthetic Jet Fuel from SASOL) were tested in detail for
their different technical and handling aspects in the ALFABIRD project. These four fuels
were analyzed in detail by Pidol et al. [7] for their physical and chemical characteristics. They
concluded that the neat FT-SPK fails the ASTM D7566 standard due to its low density and
low aromatic content. To enhance the properties of FT-SPK, 20% hexanol and 50%
naphthenic cut were separately added in it. Within ALFABIRD project, KIT was responsible
for evaluating combustion related performance for these fuels. The fuels used in this work
were procured and blended by Institute of French Petroleum (IFP). This paper reports
comparison of extinction limits and emissions performances of partially premixed turbulent

flames at varied combustor conditions of the following synthetic fuels:

a. FT-SPK, which mainly consists of paraffins. Naphthenes and aromatics are present in
very small quantities.

b. Blend of 20% hexanol and 80% FT-SPK by volume.

c. Blend of 50% “naphthenic cut” and 50% FT-SPK by volume. Naphthenic cut mainly
consists of naphthenes; whereas paraffin and aromatics together constitute up to
maximum of 10% by volume.

d. Fully synthetic jet fuel (FSJF)

2 Experimental setup

The measurements were performed at Pressurized EXhaust (PEX) rig located at Engler Bunte
Institute, Karlsruhe Institute of Technology. Fig. 1 shows the rig, which includes the ceramic
combustor, the burner, the gas probe and other important components used in the

measurements. A thick ceramic cylinder made of compound alumina (AI203) is used as
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combustor. Ceramic reduces the heat losses from the flame and results in near adiabatic
conditions inside the combustor. Pressure transducer P 82R from Halstrup-Walcher is used to
measure the static pressure of the combustion air before it enters the combustor. Ignition is
performed by an electric igniter. After a stable flame is established in the combustor, the
igniter is withdrawn out of the combustor. Hot gases produced in the combustor exit through
a cylindrical cooling tower equipped with water spraying nozzles. A regulating valve (not
shown here) at the end of cooling tower controls the pressure inside the combustor. To
visually inspect the presence of the flame during the ignition and measurements, a glass

window of 20 mm diameter is used.

Observation window .
Ceramic combustor

Water injection nozzles
Port for ignition ' "

P

Multi-stage swirler

Plenum

Fuel inlet

Combustion air

Fuel feeding pipe with water cooling

Pressure and temperature sensors Gas collection holes

Cooling water jackets

Figure 1: Pressurized exhaust gas rig at EBI, KIT.

3  Measurements of gaseous species

Exhaust gas samples were collected using an oil cooled suction probe which was placed at a
distance of x/Dy= 4.2 downstream of the burner where x is the axial distance from burner
exit and Dy is the combustor diameter. The suction probe was maintained at a temperature of
433 K with the help of an oil thermostat, which ensures the quenching of the reactions within
the probe. The collected gas samples flowed to the exhaust gas analyzers through electrically
heated hoses. Unlike many other measurements reported in the past, the sample lines used in

the present work were undiluted and had multi-collection ports spread over the whole
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diameter of the combustor. The material used to make the sample lines was chosen to be
stainless steel and any sharp bends were avoided in the gas sampling line. To measure the
mole fractions of CO, CO, and NOx in the exhaust gas sample, first the water vapor was
removed from the gas sample with the help of a drier and then the gas sample was fed to the
measurement devices. Mole fractions of CO, and CO were detected by ‘Advance Optima’ of
Hartmann & Braun, which is a Non-Dispersive Infrared (NDIR) gas analyzer. NOx were
detected with a chemical luminescence detector (CLD) from Eco-Physics. Using a wet
exhaust gas sample (without the removal of water in the exhaust gas sample), the unburned
hydrocarbons (UHC) were detected with a Flame Ionization Detector (FID). The formations
of CO and NOx are compared in terms of the emission indices. EIx unambiguously expresses
the ratio of mass of pollutant x formed to the mass of fuel burned. The unit of g/kg fuel
burned is used to avoid usage of small numbers. Calculations of emission indices are done
following the guidelines provided by the Society of Automotive Engineers (SAE) [8].
Equations 1 and 2 are used for the calculations of emission indices, where o and [f(s)] are the

functions of the composition of fuel under consideration and the humidity of the combustion

air respectively.
Elyo = [ [ 103 - ] .
“ " icor + Co2 +[CH ]l Mo +a- | 1)
El _ [NOx] 103 - " ,
NOx = [[CO] + [CO,] + [C Hy]] [Mc Ta- MH] ()] ..(2)
4 Results

The Fig. 2 and Fig. 3 show the influence of air inlet temperature on the emissions
performances of investigated fuels. Very low levels of both CO and NOx have been observed
for the all fuels. Under the tested operating conditions, there were not many significant
differences observed concerning NOx and CO formation of the investigated fuels. The Fig. 4
shows the influence of air inlet temperature on the lean blow out (LBO) limits of investigated
fuels. Effect of increase in temperature is clearly visible on all the fuels, as with the increase
in temperature of inlet air from 523 K to 573 K, the LBO limits either remained constant or
declined and then further increase of 50 K (573 K to 623 K), the LBO limits increased. This
effect could be attributed to the balancing of following two effects:

a. Faster evaporation of droplets with increase in inlet temperature of air (negative effect on

flame stability due to better premixing) [9]

b. Faster reaction kinetics with increase in temperature.
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From initial temperature rise, 523 K to 573 K, first one effect seems to be larger, however
from 573 K to 623 K, the second effect could have been dominant.
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Figure 4: Comparison of lean extinction limits

5 Conclusions

1. All investigated synthetic jet fuels have almost similar NOx emissions characteristics at
tested operating conditions, however concerning CO emissions performance; some

interesting results have been obtained and reported.
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2. With addition of either hexanol or naphthenic cut in FT-SPK, the lean extinction limits of

FT-SPK worsened and reasoning for the observed deviations of synthetic jet fuels from

Jet A-1 calls for further research activities involving these fuels.
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Abstract

This work represents a numerical study on the Di-tert-butyl peroxide (DTBP) pool fires with help of the
large eddy simulation (LES). The objective is to assess the predictability of flame propagations in self-
sustaining pool fires by using such CFD (computational fluid dynamics) tool. It has been shown that the
complex flow field and reaction progress generated by a pool fire can be resolved adequately by using the
LES turbulence model in combination with a combustion model. The comparison of measured and
simulated mean temperature showed a reasonable agreement. The LES simulations have been performed
for single and multiple pool fire arrangements in order to characterize the interaction between the

individual pool flames and to obtain the safety distance for storage of DTBP in adjacently located vessels.

Keywords

Large eddy simulation (LES), Di-tert-butyl peroxide (DTBP) pool fire, Turbulent combustion

1 Introduction

In storage facilities, the design and implementation of surrounding systems that collect and drain
accidentally released liquid hydrocarbons is a usual practice. Fires and especially pool fires are
among the most frequent accidents in process facilities. For example, pool fires can occur during
the transportation or storage of hazardous materials like liquid hydrocarbon fuels or peroxides,
which can potentially lead to loss of life and extensive property damage.

A pool fire is defined as a moderately turbulent diffusion flame controlled by buoyancy
forces. Flame impingement and thermal radiation are the main hazardous characteristics of pool
fires. The flow field governing a pool fire is continuously driven by buoyant forces which are due
to the large density change across the reaction zone. In vicinity of the burner exit, the flammable
vapors are accelerated during burning the fuel/air mixture which leads to a laminar low-
momentum flow covered by large coherent motions (ring vortices). Further downstream, the

velocity continues to increase due to buoyancy and thermal expansion due to heat release from
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combustion reaction. The previously generated coherent flow becomes unstable in this case and
breaks down which results in transition of the flow from laminar to turbulent flow regime. As the
flow is highly unsteady (transition from laminar to turbulent flow) and accompanied by complex
combustion reactions, its numerical modeling constitutes a great challenge.

Large eddy simulation (LES) [01] is a time resolved method which becomes a popular method
for numerical modeling of turbulent combustion flows in recent years. This is attributed to the
need for more predictive simulation methods and the tremendous progress in computational
powers. Its major advantage is that the large-scale energy containing motion of the turbulence is
resolved directly, whereas the small-scale vortices, which exhibit more universal features, are
modeled. Therefore, the LES method has been considered as suitable for modeling buoyancy

driven pool fires where the flows are dominated by large coherent vortices.

2 Combustion Modeling

The unified turbulent flame-speed closure (UTFC) combustion model [02] is used to account for
the combustion reaction and its interaction with the turbulent flow. This approach views the
entire turbulent flame as a collection of predefined reaction layers with different stoichiometries
and considers the interactions of these flame sheets with the turbulent flow by means of the
turbulent flame speed. Concentrations of the reacting species are pre-defined by calculations of
one-dimensional premixed reaction zones, which are projected distinctly to the control variables
mixture fraction &, its variance &’’%, and reaction progress variable 0. The chemical scalars are
then saved in a look-up table in dependence on these variables. Transport equations for the
control parameters are solved during the CFD computation, which are searched by the look-up

table in order to find mass fractions of species through multidimensional interpolation.

3 Experimental and Numerical Setups

The considered case represents burning of liquid DTBP fuel (highly inflammable) from a single
vessel with a diameter of D = 6 cm which leads to a self-propagating, buoyancy-driven pool
flame. The experimental work has been carried out by Schélike et al. [03], which includes
measurement of the time mean flame temperature with thermocouples and determination of the
flame length by means of the visible images obtained from a VHS video recording.

The computational domain has been chosen to be consisting of a part of the vessel (depth = 2
cm) and a large cylindrical domain (length = 34 D, diameter = 20 D) downstream where mixing
and combustion take place (see Fig.1 on the left). Due to the simple geometry of the domain and
in order to achieve best accuracy, the computational grid was built up in a block-structured way

employing hexahedral shaped elements, as shown in Fig.l1 on the right. The mesh is
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systematically refined along the near-wall and the shear layer regions. The mass burning rate for
DTBP is 0.1837 kg/m*/s which has been used as the inlet boundary according to the experiment.

The pool fire establishes under ambient condition (temperature = 300 K, static pressure = 1 atm).

The open source CFD code OpenFOAM [04] has been used to solve the filtered transport

X Qutlet X
tttettttetettt
_ -— Air
Air _, . entrainment
entrainment
. Vessel —

Floor \Tlnlet Floor
Figure 1: Computational domain and grid used for the LES simulation.
equations for mass, momentum, energy, and additional scalars in LES, employing the finite
volume method with a cell-centered storage arrangement. A fully time-implicit compressible
formulation was applied, together with a second order interpolation scheme to account for spatial
discretisation of the convective flux terms. The UTFC combustion model proposed in the last
section has been implemented into the code. The Smagorinsky model [01] was used for the sub
grid scale modeling assuming a constant turbulent Schmidt/Prandtl number Sc=Pr=0.7. The
influence of buoyancy according to large density gradients by passing through the flame front has

been included by means of the gravitational force in the momentum equation.
4 Results and Perspective

4.1 Single Pool Fire Arrangement

Fig.2 shows a snapshot of instantaneous contours (passing through the centerline axis) of the
velocity component in main flow direction u, the mixture fraction &, the temperature T and the
reaction progress variable 0. As a pool fire is intrinsically a diffusion flame where the mixing
progress dominates the combustion, contours of T and 0 (on the right side of Fig.2) are strongly

correlated with the § field. Large ring vortices are generated in the shear layer between the jet and
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the surrounding air, which can be identified by the recirculation region in contours of u. The
formation and break down of these coherent flows belongs to instability phenomena occurring by

transition from laminar to turbulent flow regime.

Figure 3: Trajectories of the flow fields generated by a single buoyant pool fire.
Fig.3 presents instantaneous three-dimensional streamlines for the flow field together with
contours of the axial velocity in the background. The flow traces are not highly turbulent in
general. An overall suction of air into the flame can be clearly detected, which is attributed to
formation of the large ring vortices.
In Fig.4, the time mean temperature given by LES and thermocouple measurement are

compared for different profiles, which are indicated in contour-plot of the calculated mean
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temperature on the right side of Fig.4. Although the instantaneous flame exhibits a maximum
temperature value by approx. 2350 K in LES, its maximal mean value is only about 1700 K due
to the periodical coherent flow motion. There is a reasonable agreement between computational
and experimental results. However, the predicted value by LES is about 200 K higher than the

measured data in regions with high temperatures. This is attributed to the heat loss due to thermal
radiation which is not included in the LES until now.
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Figure 4: Comparison of calculated and measured time mean temperature.

4.2 Multiple Pool Fire Arrangement
In order to study interactions of adjacently located single pool fires, LES computations have been

carried out to simulate pool fires generated by multiple vessels filled by liquid DTBP, which are
arranged diagonally opposite to each other. Fig.5 shows isosurfaces of the source term for the

T(K)

400, 800 1200 1600 = 2000

2300

Figure 5: LES of pool fires with a multiple vessel arrangement.
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progress variable which represents the reaction zone or the flame surface, respectively. The pool
flames from each vessel burn independently, as they are located with a distance of d = 15 c¢cm to
each other (see Fig.5 on the left). On the other hand, the individual pool fires from the vessels
evolve together and merge into a large flame, which burns much faster than each individual one,

as shown on the right of Fig.5. This should be avoided while designing storage devise for DTBP.

4.3 Conclusion and Perspective

The LES methodology has proved to be a suitable tool for numerical modeling of buoyancy
driven pool fires. The large coherent flow motion generated by burning the vaporized DTBP fuel,
which is of highly non-stationary characteristic, has been resolved with a good accuracy. The
safety distance between adjacently arranged pool fires has been assessed by means of LES
simulations of multiple pool fires, which interact with each other.

For future work, LES will be used to simulate pool flames in real-scale with a large pool
diameter (D = 3.2 m). In addition, the thermal radiation plays an important role in case of pool
fires, which is not accounted for until now and leads to an over-predicted flame temperature in

the current study. The thermal radiation will be included in the LES modeling in future.
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