
1.1 Problemstellung

Die realistische Berechnung von
turbulenten reaktiven Strömun-
gen für wissenschaftliche oder
anwendungsbezogene Zwecke
erfordert numerische Modelle, die
in der Lage sind Strömung, Tur-
bulenz, chemische Reaktion und
die komplexe Wechselwirkung
dieser Phänomene angemessen
zu beschreiben.

Der Einsatz von fortgeschrittenen
Modellen, wie z.B. Large-Eddy-
Simulation (LES) oder direkte nu-

merische Simulation (DNS) ist
zwar wünschenswert, aber selbst
mit heutigen Hochleistungsrech-
nern ist damit nur in Ausnahme-
fällen die Lösung praktischer Pro-
bleme möglich. Der gängigste
Ansatz beruht deshalb auf verein-
fachten Turbulenzmodellen, sog.
Reynolds-Spannungsmodellen,
kombiniert mit reduzierten Che-
miemodellen. Die prinzipiellen
Beschränkungen solcher Modell-
ansätze sind wohlbekannt, aber
derzeit besteht keine überzeu-
gende Alternative, insbesondere
wenn es um die Simulation turbu-
lenter Verbrennungen im industri-
ellen Maßstab geht.

Am häufigsten werden heute sog.
k-ε-Modelle für die Turbulenz und
statistische Wahrscheinlichkeits-
dichtefunktionen (PDF = probabi-
lity density function) oder Eddy-
Break-Up Modelle für die chemi-
schen Reaktionsraten eingesetzt,
obwohl es bisher keine umfas-
sende Studie über die Möglich-
keiten und Grenzen solcher An-
sätze gibt. Andererseits ist es für
Anwendungsrechnungen eine
sinnvolle Strategie zunächst zu-
gegebenermaßen vereinfachte,
aber schnelle numerische Model-
le einzusetzen. Wo diese versa-
gen, kann dann auf komplexere
Theorien zurückgegriffen wer-
den.

Die Zielsetzung der hier beschrie-
benen Arbeiten besteht deshalb
darin, die turbulenten Verbren-
nungsprozesse von wasserstoff-
haltigen Brenngasen in komple-
xen Geometrien in einem weiten
Parameterbereich systematisch
zu studieren, und zu untersu-
chen, inwieweit vereinfachte Mo-
delle für die numerische Simulati-
on geeignet sind.

1.2  Klassifikation turbulenter
Verbrennungen

Turbulente Verbrennungsprozes-
se in vorgemischten Gasen wer-
den in der neueren Literatur oft
unterschieden nach der turbulen-
ten Schwankungsgeschwindig-
keit u‘ und dem turbulenten Ma-
krolängenmaß Lt der Strömung.
Das dabei verwendete sog. Bor-
ghi-Diagramm ist in Abb. 1 darge-
stellt.

Die Turbulenzgrößen u‘ und Lt

werden auf die Geschwindig-
keits- und Längenskala der lami-
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Abb. 1: Borghi-Diagramm zur Klassifikation turbulenter Verbrennungsfor-
men mit Hilfe von dimensionslosen Kennzahlen; Re t = turbulente Reynolds-
Zahl, Ka = turbulente Karlovitz-Zahl, Da = turbulente Damköhler-Zahl. Ka und
Da vergleichen die charakteristischen Zeitskalen von laminarer Reaktions-
zeit, turbulenter Transportzeit der kleinsten und der größten Wirbel.
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naren Verbrennung bezogen,
nämlich die laminare Flammen-
geschwindigkeit SL und die lami-
nare Flammendicke δL. Beide
hängen nur von den Stoffeigen-
schaften des Gasgemisches ab,
aber nicht von den Strömungszu-
ständen. Der so definierte Para-
meterraum für turbulente vorge-
mischte Verbrennung wird durch
drei dimensionslose Kennzahlen
in fünf charakteristische Verbren-
nungsbereiche unterteilt.

Die turbulente Reynolds-Zahl Ret

beschreibt den Einfluß des Tur-
bulenzfeldes auf die Flammen-
form:

wobei ν die kinematische Visko-
sität darstellt.

Wenn die turbulente Reynolds-
Zahl Ret kleiner als 1 ist, liegt eine
quasi-laminare Verbrennung vor.
Die übrigen Bereiche in Abb. 1
werden durch die turbulente Kar-
lovitz-Zahl und Damköhler-Zahl
definiert. Die Karlovitz-Zahl be-
schreibt das Verhältnis von lami-
narer Reaktionszeit (= δL/SL) und
turbulenter Transportzeit der
kleinsten Wirbel (lk/u’k), der sog.
Kolmogorov- Wirbel:

Die turbulente Damköhler-Zahl
beschreibt das Verhältnis der
größten turbulenten Transportzeit
(Lt/u‘) zur laminaren Reaktions-
zeit (δL/SL):

(Aus historischen Gründen sind
die Kennzahlen in (2) und (3) lei-

der invers definiert). Die Größe
der turbulenten Wirbel in einem
turbulenten Strömungsfeld reicht
vom Makrolängenmaß Lt bis zum
Mikrolängenmaß der kleinsten
Wirbel, der sog. Kolmogorov-
Länge lk.

Im Bereich 2 von Abb. 1 liegt die
turbulente Schwankungsge-
schwindigkeit unter der laminaren
Flammengeschwindigkeit. Es tre-
ten zwar leichtgewellte, aber in
ihrer inneren Struktur noch lami-
nare Flammen auf.

Im Bereich 3 sind die Turbulenz-
wirbel schon in der Lage, die
Flammenfront lokal zu verzögern
oder zu beschleunigen. Diese ge-
faltete Flammen haben auch
noch einen lokal laminaren Auf-
bau, brennen aber in verschiede-
nen Bereichen wegen Krüm-
mungs- und Dehnungseffekten
mit unterschiedlichen Geschwin-
digkeiten.

Im Bereich 4 können die kleinsten
Wirbel in die Flammenfront ein-
dringen und die dünne, laminare
Struktur, die meist im Bereich 0.1
– 1 mm liegt, zu einer verdickten
Flammenfront verändern. Im Un-
terschied zu den Bereichen 2 und
3, in denen die Brenngeschwin-
digkeit durch Auffalten und Ver-
größern der laminaren Flammen-
oberfläche erhöht wird, geschieht
dies im Bereich 4 vor allem durch
die schnelleren, turbulenten
Transportvorgänge innerhalb der
Flammenzone. Mit steigendem u‘
können zunehmend größere Wir-
bel den Stoff- und Wärmetrans-
port in der Flamme beschleuni-
gen (τturb = Lt/u‘).

Längs der Linie Da = 1 läuft der
turbulente Transport auf der glei-
chen Zeitskala ab wie die chemi-
sche Reaktion. Bei weiterer Be-
schleunigung des turbulenten
Transports (Da < 1) wird reagier-
tes und unreagiertes Gas rasch
vermischt, ehe es dann in einer
relativ langsamen Reaktion aus-
brennt. Die Brennrate wird jetzt
durch die Reaktionskinetik be-
stimmt und nicht mehr durch Mi-
schungsvorgänge zwischen ver-
branntem und unverbranntem
Gas. Diese Situation besteht in
Bereich 5 von Abb. 1.

Ziel der hier beschriebenen Un-
tersuchungen ist es einen mög-
lichst weiten Parameterbereich
im Borghi-Diagramm modell-
mäßig abzudecken. Hierfür wur-
de im Institut für Kern- und Ener-
gietechnik (IKET) des FZK das
Programm COM3D entwickelt.

Im folgenden werden die Modell-
gleichungen des COM3D-Pro-
gramms und die zur Lösung der
Gleichungen eingesetzten nume-
rischen Verfahren kurz beschrie-
ben. Die Gleichungen selbst sind
in Abb. 2 angegeben. Die physi-
kalischen Größen werden im An-
hang in der Reihenfolge ihres
Auftretens definiert.

2.1 Gasdynamik und
Turbulenz

Das gasdynamische Modell
umfaßt gemittelte Erhaltungsglei-
chungen für Gesamtmasse, Im-
puls, Energie und alle Spezies-
massen. Die Zustandsvariablen
sind über die Dichte gemittelte

2. Modelle des COM3D
Programms

LL

t

S/

'u/L
Da

δ
= (3)

kk

LL
'u/l

S/
Ka

δ
= (2)

,
L'u

Re t
t ν
= (1)

223

(223)



Werte (Favre-Mittelung), was ei-
ne wesentlich kompaktere
Schreibweise als die einfache
Zeitmittelung erlaubt. Alle Glei-
chungen sind skalar bis auf die
Impulserhaltung. Die Gleichun-

gen für Energie und Speziesmas-
sen enthalten Terme für die che-
mische Reaktionsrate. Die Rela-
tionen sind in der verkürzenden
Tensorform geschrieben: Index
t = Zeitableitung, Index xj = Sum-

me der Ortsableitung nach x,y,
und z. Der zweite Term der Ge-
samtmassenerhaltung bedeutet
z.B.:

Die linke Seite der Gleichungen
enthält die zeitliche Änderung der
jeweiligen Zustandsgröße und
den konvektiven Transport. Auf
der rechten Seite stehen diffusi-
ver Transport sowie weitere Quel-
len und Senken, die sich aus Tur-
bulenz und chemischer Reaktion
ergeben. Die einzelnen Terme
können hier aus Platzgründen
nicht weiter erläutert werden. Ei-
ne einführende Darstellung ist bei
Görner zu finden [1]. Strahlung
wird wegen den hier interessie-
renden kurzen Zeitskalen und der
geringen Emissivität von H2-Luft-
Verbrennungsprodukten ver-
nachlässigt.

Das verwendete k-e Turbulenz-
modell zählt zu den 2-Glei-
chungsmodellen, bei denen die
Turbulenz mit zwei richtungsun-
abhängigen (isotropen) Größen,
der turbulenten kinetischen Ener-
gie k und der Dissipationsrate ε,
beschrieben wird. Die beiden
Transportgleichungen definieren
eine charakteristische Turbulenz-
länge (k3/2/ε) und einen turbulen-
ten Zeitmaßstab (k/ε). Das k-ε
Modell enthält freie Parameter,
die an stationären, inkompressi-
blen Strömungen justiert wurden
(Tab. 1) [2]. In den k-ε Gleichun-
gen wird die Modellkonstante Cµ

zur Berechnung der effektiven tur-
bulenten Viskosität µtur benutzt. 

Für stark anistrope Strömungsfel-
der sind mit k-ε Modellen eigent-
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Abb. 2: Modellgleichungen des COM3D-Programms.
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lich keine guten Turbulenzergeb-
nisse zu erwarten. Das k-ε-Mo-
dell wird hier aber trotzdem ein-
gesetzt, weil es geringen Re-
chenaufwand erfordert und weil
auch das chemische Reaktions-
modell eine wesentliche Vereinfa-
chung der real ablaufenden Pro-
zesse darstellt.

Als Alternative zum Standard k-ε
Modell wurde in COM3D auch
das fortgeschrittenere RNG k-ε
Modell implementiert (RNG = re-
normalization group theory). Bei
diesem Ansatz ergeben sich die
Modellkonstanten aus der Theo-
rie, und es kann auch auf kom-
pressible Strömungen angewen-
det werden (Tab. 1).

2.2 Verbrennung

In der Massenerhaltungsglei-
chung für die Spezies α (Abb. 2)
muß eine gemittelte Reaktions-
rate ω~·α modelliert werden. Dies
stellt ein Grundproblem der turbu-
lenten Verbrennungsmodellie-
rung dar, weil eine enge Interakti-
on zwischen Strömung, Turbu-
lenz und chemischer Reaktions-
kinetik besteht und eine Entkopp-
lung nicht möglich ist. Diese
Wechselwirkung und die starke
Nichtlinearität chemischer Reak-
tionen bezüglich der Temperatur
bewirken, dass die mittlere zeitli-
che Reaktionsrate in einem Fluid-
volumen nicht aus den mittleren
Zustandsgrößen in diesem Volu-
men berechnet werden kann; d.h.
ω~· (α i,T) ≠ ω· (~α i,

~
T).

Dieses sogenannte Schließungs-
problem der reaktiven Strö-
mungssimulation führt dazu, dass
die Zahl der Unbekannten größer
ist als die Zahl der Gleichungen.

Ein möglicher Ausweg besteht
darin, den Reaktionsquellterm
durch Einführung einer Wahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion zu
schließen (englisch: probability
density function = PDF). Wenn
diese statistische Funktion
F (T, fi), die von der Temperatur T
und den Massenbrüchen fi ab-
hängt (i = 1 .... N), bekannt ist,
läßt sich die mittlere Reaktionsra-
te wie in Abb. 2 unten aus-
drücken.

Falls keine nennenswerten Ener-
gieverluste aus dem reagieren-
den Volumensegment auftreten,
z.B. durch Abstrahlung oder Wär-
meleitung an eine kalte Wand,
kann die Temperatur T über die
bekannte chemische Reaktion di-
rekt aus den Massenbrüchen fi

bestimmt werden (fortgeschritte-
ne Reaktion entspricht hoher
Temperatur). Dann reduziert sich
das Problem auf die Bestimmung
der PDF für die Massenbrüche al-
leine. Diese adiabate Annahme
kann in guter Nährung für
schwach strahlende H2-Luft
Flammen in großen Geometrien
gemacht werden. Der erste Fak-
tor ω· in der Gleichung für das
Verbrennungsmodell beschreibt
die exakte Reaktionsrate bei der
vorgegebenen Temperatur und
den bekannten Spezieskonzen-
trationen. Im einfachsten Fall ei-
ner bimolekularen Reaktion
A + B → AB wäre diese z.B.
ρ2 · k0 exp (– ∆H/RT) · fA · fB.

Es gibt zwei Möglichkeiten für die
Bestimmung der PDF. Der theo-
retische eleganteste Weg ist die
Lösung einer PDF-Transportglei-
chung, die sich aus den Erhal-
tungsgleichungen für die Spezies
ableiten läßt. Dieser Weg erfor-
dert aber sehr zeitaufwendige
Monte-Carlo-Rechnungen.

Die zweite Möglichkeit besteht in
empirischen Annahmen und
Plausibilitätsbetrachtungen aus
dem bekannten Verhalten turbu-
lenter Mischungs- und Reaktions-
prozesse unter bestimmten Be-
dingungen, wie z.B. in einfachen
Strömungsgeometrien. Auch die-
ser Weg ist nicht einfach und mit
Unsicherheiten in den abgeleite-
ten PDF’s verbunden. Allerdings
hat sich gezeigt, dass die wesent-
lichen Ergebnisse von turbulen-
ten Verbrennungssimulationen
nicht empfindlich von der Form
der benutzten PDF abhängen.

Welche Vorteile bietet der statisti-
sche Ansatz? Von Bedeutung ist
hierbei, dass sowohl in prakti-
schen Anwendungsrechnungen
als auch in Experimenten, meist
nur zeitliche Mittelwerte wie z.B.
Brennstoffverbrauch, Leistung
oder Schadstoffbildung eines
Verbrennungsprozesses interes-
sieren bzw. gemessen werden.
Die Details der turbulenzinduzier-
ten Schwankungen dieser
Größen in Raum und Zeit spielen
meist keine bedeutende Rolle.
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Tab.1: Konstanten des Standard- und RNG-k- e Turbulenzmodells.

Cm C1 C2 Ck Ce b

Standard k- e 0.09 1.44 1.92 1.0 1.3

RNG k-e 0.0845 1.42 1.68 0.719 0.719 0.012



PDF-Ansätze sind also vor allem
dann attraktiv, wenn es ausreicht,
die auf vielen verschiedenen Län-
gen- und Zeitskalen zufällig und
chaotisch ablaufenden Wechsel-
wirkungsprozesse zwischen Strö-
mung, Turbulenz und chemischer
Reaktion durch ihre Statistik zu
beschreiben.

Aus dem in Abb. 2 angegebenen
generellen PDF-Modell lassen
sich einfache Spezialfälle ablei-
ten. Wenn z.B. die chemische
Reaktion sehr viel schneller ab-
läuft als der Mischungsprozess,
ist die Wahrscheinlichkeit Volumi-
na mit teilweisem Ausbrand anzu-
treffen sehr gering. Ein Volumen
enthält dann entweder unreagier-
tes oder voll durchreagiertes
Gas. In diesem Fall kann die PDF
durch zwei Dirac δ-Funktionen
dargestellt werden (Abb. 3) und
die Gleichung für das Verbren-
nungsmodell vereinfacht sich zu

Dieser Ansatz für die Reaktions-
rate wird als Eddy-Break-Up

(EBU) Modell bezeichnet [2], das
breite Anwendung in ingenieur-
mäßigen Rechnungen gefunden
hat. Demnach wird die Reakti-
onsrate bei gegebenem Massen-
bruch f

~
α von der turbulenten Zeit-

konstanten τtur bestimmt, die sich
nach dem k-ε Turbulenzmodell zu
τ tur = k/ε ergibt. In dieser Nähe-
rung hat die chemische Reaktion
keinen Einfluß auf die effektive
Reaktionsgeschwindigkeit und
Gl. 5 enthält demzufolge keine re-
aktionskinetischen Größen. Der
langsamere Mischungsprozess,
der im wesentlichen durch den
Zerfall der Makrowirbel gesteuert
wird, bestimmt die Reaktionsrate.
Das rein mischungskontrollierte
EBU-Modell verliert seine Gültig-
keit, wenn die turbulente und die
reaktionschemische Zeitskala
ähnlich werden, oder auch in der
Nähe von Wänden wo k → 0, und
ω·
~

→ ∞ streben. Die Konstante
CEBU in Gl. 5 muß im allgemeinen
aus Experimenten bestimmt wer-
den. Für nichtreagierende Gas-
komponenten α, wie z.B. Stick-
stoff oder Dampf, wird CEBU = 0
gesetzt.

2.2.1 Erweitertes 
EBU-Modell

Erweiterungen des EBU-Modells
wurden in [3] und [4] vorgeschla-
gen und begründet. Die Autoren
zeigten, dass die mittlere Reak-
tionsrate merklich vom Verhältnis
der turbulenten kinetischen Ener-
gie k zur laminaren Flammenge-
schwindigkeit SL abhängt, wenn
beide Größen die gleiche 
Größenordnung haben (wenn
k1/2 ≈ SL ist). Die modifizierte For-
mel für die mittlere Reaktionsrate
lautet [4]:

Dieser Modellansatz berücksich-
tigt, dass bei langsamer turbulen-
ter Durchmischung ein merklicher
Beitrag zur Reaktionsrate durch
die laminare Flammenfrontbewe-
gung geleistet wird (erste Klam-
mer in Gl. 6). Bei hochturbulenten
Flammen (k1/2 >> SL) führt Gl. 6
auf das klassische EBU-Modell
zurück. Dieses Modell stellt daher
eine Erweiterung auf reaktive
Strömungen mit geringeren Tur-
bulenzintensitäten dar (Bereich 2
in Abb. 1). Dieser Ansatz wurde in
COM3D implementiert und an
verschiedenen Versuchen verifi-
ziert.

2.2.2 Vorgegebenes 
b-PDF-Modell

Um Bereiche im Borghi-Dia-
gramm abzudecken, die dem ein-
fachen und erweiterten EBU-Mo-
dell nicht zugänglich sind, wird
derzeit ein PDF-Modell ent-
wickelt, das einen vorgegebenen
analytischen Funktionstyp, soge-
nannte β-Funktionen, benutzt,
um PDF-Entwicklungen, die in
Experimenten gemessen wur-
den, zu approximieren und mit
wenigen Parametern auf anderen
Strömungsfelder zu extrapolie-
ren. Es hat sich erwiesen, dass
diese β-Funktionen von ihrer
Form her sehr geeignet sind, die
PDF’s, die sich an verschiedenen
Orten und zu verschiedenen Zei-
ten in reagierenden Strömungen
ausbilden, zu simulieren.
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Abb. 3: Wahrscheinlichkeitsdichtefunk-
tion für Brennstoff im Grenzfall unendlich
schneller Chemie.
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∫ F dfB = 1
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Die Arbeiten im IKET beziehen
sich zunächst auf ein β-PDF-Mo-
dell für zwei Komponenten. Die-
ses Modell erlaubt vom Ansatz
her sowohl die Beschreibung von
mischungs- als auch reaktions-
kontrollierten turbulenten Flam-
men und sollte daher einen wei-
ten Bereich von leicht gewellten
bis hochturbulenten Flammen ab-
decken (Bereich 2 – 5 im Borghi-
Diagramm). Die analytischen
Formeln für β-PDF’s lauten:

wobei die Γ-Funktion definiert ist
als

Beispiele für β-PDF’s entspre-
chend Gl. (7) sind in Abb. 4 dar-
gestellt. Für β1 = β2 → 0 nähern
sich die β-Funktionen den 
δ-Funktionen aus Abb. 3, was
weitgehend entmischten Syste-
men entspricht. Für β1 = β2 = 1 er-
gibt sich eine statistische Gleich-
verteilung aller möglichen Reakti-
onsfortschritte (d.h. Anteil an ver-
branntem Gas) und bei großen
β1, β2-Werten erhält man eine
Gaußverteilung. Mit β1 ≠ β2 kann
die Gaußverteilung nach links
oder rechts verschoben werden.

Damit dieser funktionale Ansatz
zu physikalisch relevanten Er-
gebnissen führt, müssen die zwei
freien Parameter β1 und β2 mit
Größen des Strömungsfeldes
verknüpft werden. Man kann zei-
gen, dass eine physikalische
sinnvolle Modellierung mit β-
Funktionen z.B. mit der folgenden
Definition möglich ist:

Gl. (9) verknüpft die mathema-
tischen Parameter der β-Funktion
β1 und β2 mit den Mittelwerten fα

und der Varianz  
~

ƒ”2
α der Reakti-

onsfortschrittsvariablen f1, bzw. f2.
Die Varianz in den Fortschrittsva-
riablen α ist ein Maß für die Tur-
bulenzintensität in der Strömung.
Hohe Turbulenz bewirkt gute
Durchmischung und eine kleine
Varianz bei den Reaktionszustän-
den, d.h. überall ähnlichen
Brennstoffabbrand. 

Weiterführende Theorien zeigen,
daß auch die Varianz  

~
ƒ”2

α einer all-
gemein gültigen Transportglei-
chung für skalare Größen in ei-

nem Strömungsfeld genügen
muß. Diese hier nicht angegebe-
ne Gleichung ergibt zusammen
mit den oben beschriebenen Er-
haltungs- und Modellgleichungen
für Masse, Energie, Impuls, Tur-
bulenz und chemische Reaktion
ein geschlossenes Gleichungssy-
stem, das numerisch gelöst wer-
den kann.

2.3 Thermodynamik

Im COM3D-Programm wird die
ideale Gasgleichung zusammen
mit hochgenauen Fitfunktionen
für die Wärmekapazitäten und
Enthalpien der Spezies benutzt
[5]. Derzeit sind vier Komponen-
ten berücksichtigt: H2, O2, H2O
und N2. Die thermodynamischen
Daten wurden aus den JANAF-
Tabellen entnommen.
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Abb. 4: Beispiele für b-Funktionen, die zur statistischen Beschreibung von
Reaktionszuständen in PDF-Modellen eingesetzt werden (Gleichung 7).

β1 = β2 = 
β1 = β2 = 
β1 = β2 = 
β1 = β2 = 
β1 = β2 = 
β1 = β2 = 
β1 = β2 = 
β1 = β2 = 

0.1
0.3
0.5
1.0
2.0
5.0

10.0
30.0

0

1

2

3

4

5

6

7

0 0.2 0.4
Massenbruch einer Komponente α

W
ah

rsc
he

inl
ich

ke
it

0.6 0.8 1



2.4 Numerische Details und
Zusatzprogramme

Eine Übersicht zu den physikali-
schen, numerischen und grafi-
schen Modellen im COM3D-Pro-
gramm wird in Abb. 5 gegeben.

Die numerische Simulation turbu-
lenter Strömungen stellt beson-
ders hohe Anforderungen an den
numerischen Löser, weil Ge-
schwindigkeitsgradienten mit Tur-
bulenzerzeugung verbunden sind
(2. Term linke Seite von k und ε
Gleichung in Abb. 2). Der Löser
darf deshalb einerseits keine
nicht-physikalischen Oszillatio-
nen, d.h. Turbulenz einführen, und
andererseits keine zu starke nu-
merische Glättung der Geschwin-
digkeitsgradienten bewirken.

In der Entwicklungsphase des
COM3D-Programms wurden
deshalb verschiedene numeri-
sche Lösungsalgorithmen an-
hand typischer Testprobleme un-
tersucht. Danach sind sog. TVD-
Verfahren (Total Variation Dimi-
nishing) am besten für turbulente

Verbrennungen mit einem großen
Bereich von unterschiedlichen
Geschwindigkeiten geeignet. Sie
besitzen ein hohes Auflösever-
mögen für Stoßfronten und Kon-
taktflächen (beides Dichtesprün-
ge), sind effektiv zu implementie-
ren, und können weitgehend vek-
torisiert werden. Neben dem
TVD-Löser stehen auch weitere
Lösungsverfahren im COM3D-
Code zur Verfügung (Abb. 5). Alle
Löser sind für kubischen Rechen-
gitter geschrieben, weil diese kur-
ze Rechenzeiten pro Zeitschritt
erfordern und keine numerischen
Anisotropien in die berechneten
Strömungsfelder einbringen.

Bei komplexen 3D-Problemen ist
die visuelle Eingabe und Ausga-
be eine absolute Notwendigkeit.
Es ist z.B. praktisch unmöglich
die Geometrie und die Anfangs-
bedingungen für das Reaktorpro-
blem in Abschnitt 5 mit ca.
2.000.000 Rechenzellen Punkt
für Punkt einzugeben. Das GIN-
Programm gestattet dem Benut-
zer komplexe Geometrien (z.B.
Abb. 17) durch Kombination von

geometrischen Grundformen wie
Platte, Quader, Kugel, Zylinder
oder Ellipsoid in beliebiger Weise
aufzubauen. Jeder so definierte
Raumbereich kann als Festkör-
per oder Gasvolumen spezifiziert
werden. Die Festkörper insge-
samt definieren die geometri-
schen Randbedingungen für die
Lösung der gasdynamischen
Gleichungen in den Gasvolumi-
na. Das GIN-Programm erzeugt
entweder einen Binärfile oder ei-
nen File für die graphische Verar-
beitung der geometrischen Daten
mittels einer speziellen Geome-
triedarstellungssprache. Beide
Files können vom COM3D Code
interpretiert werden.

Auch die Kontrolle, Interpretation
und Repräsentation von 3D-Strö-
mungsrechnungen erfordert eige-
ne grafische Methoden. Da die
offen oder kommerziell verfügba-
ren Grafiktools den speziellen
COM3D-Anforderungen nur
schlecht genügen, wurde ein Ver-
bund von eigenen Grafikpro-
grammen entwickelt.

Die COM3D Ausgabe besteht
aus einer Realzeit-Grafik und Da-
teien für Post-Processing. Die
On-line Darstellung erlaubt die
ständige Kontrolle einer Simulati-
onsrechnung was für Test- und
Produktionsläufe sehr wichtig ist.
Es wurde besonderer Wert dar-
auf gelegt, dass die On-line Gra-
fikfunktion die Programmaus-
führung nicht merklich ver-
langsamt.

Dazu wurden ein Programmkom-
plex COM3D-G3_SERV3-G3
nach dem Client-Server-Prinzip
entwickelt, wobei der Teil G3-
SERV3 als Server auf Anfragen
von den beiden anderen Teilen
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Abb. 5: Physikalische, numerische und grafische Modelle im COM3D Pro-
gramm.
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COM3D (für Ausführung) und G3
(für Graphik) wartet und reagiert.
Jeder Programmteil kann auf ei-
nem separaten Rechner innerhalb
eines heterogenen Netzwerkes
laufen, COM3D und G3-SERV3
z.B. auf einem Hochleistungsrech-
ner und G3 auf einer lokalen
Workstation. Dadurch belastet der
Grafikprozess die Rechenaus-
führung nur für die sehr kurze Zeit
der Datenübertragung. Das Gra-
fikmodul G3 erlaubt “on-line” Dar-
stellung aller berechneten Varia-
blenfelder wie Druck, Dichte, Ge-
schwindigkeiten usw. in drei wähl-
baren Raumflächen (x-y, x-z, y-z)
mittels einer Farbpalette. Die be-
rechneten Daten können auch
weiterverarbeitet werden, z.B. für
ein numerisches Schlierenbild
(grad ρ) wie in Abb. 15.

Für 3D-Post-Processing können
die Ausgabedaten mit verfügba-
ren 3D-Visualisierungsprogram-
men wie AVS oder Open DX wei-
terverarbeitet werden.

Die derzeitige COM3D-Vesion ist
für den Einsatz auf massiv paral-
lelen Rechnern vorgesehen und
basiert auf MPI (Message Pas-
sing Interface) Routinen. Mit Hilfe
von speziellen C++-Routinen
wird eine blockweise Berechnung
vorgenommen. KeLP-Module un-
terstützen die Datenzerlegung
und Management der irregulären
Kommunikation. Testläufe mit bis
zu 60 Prozessoren auf einer SP2-
Maschine ergaben eine fast li-
neare Skalierung. Für die hier in-
teressierenden großen Zellen-
zahlen werden weniger als 10 %
der Prozessorleistungen für Kom-
munikation verbraucht.

Alle Programmteile des COM3D-
Systems sind in C oder C++ ge-

schrieben, wobei der graphische
Teil auf Standard X11-Bibliothe-
ken zurückgreift, die auf fast allen
UNIX-Rechnern zur Verfügung
stehen. Bisher wurde die Parallel-
version von COM3D auf den fol-
genden Maschinen und Betriebs-
systemen implementiert:

● IBM SP2, AIX 4.2

● VPP, Unix V4.1

● Intel Pentium, Linux und Free
BSD.

Die Implementierung auf einer
Cray T3E ist in Vorbereitung. Ei-
ne Vektorversion von COM3D
wurde für das System Cray J90
Unicos 9.0 entwickelt und imple-
mentiert.

Für die Verifikation der numeri-
schen und physikalischen Model-

le des COM3D-Programms wer-
den experimentelle Daten in ei-
nem möglichst weiten Bereich
von Gemischzusammensetzun-
gen, geometrischen Konfiguratio-
nen und Abmessungen benötigt.
Um die verschiedenen Modelle
möglichst unabhängig voneinan-
der testen zu können, wurden
transiente Strömungsversuche
zunächst ohne und dann mit Ver-
brennung gemacht. Da die geo-
metrische Skala einen wesentli-
chen Einfluß auf die Energetik
von Verbrennungsprozessen ha-
ben kann, wurden die Verbren-
nungsversuche auf mittlerer und
großer Längenskala durchgeführt
(12 m bzw. 60 m).

3.1 FZK 12 m-Rohr

Die Rohrversuchsanlage des
FZK ist in Abb. 6 dargestellt. Mit
ihrer Hilfe wurden zwei verschie-
dene Experimentreihen durchge-
führt.

3. Versuche zur
turbulenten Strömung
und Verbrennung
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Abb. 6: FZK-Versuchsanlage zur Untersuchung von turbulenten
Strömungs- und Verbrennungsprozessen. Zur Turbulenzerzeu-
gung können ringförmige Strömungshindernisse mit unter-
schiedlichem Versperrungsgrad (BR = 30 ... 90 %) im Rohr einge-
baut werden.

Strömungshindernisse

12 m



● Experimente zur Turbulenzer-
zeugung und -dissipation in
Luft in einer teilversperrten
Geometrie, und

● Experimente zur turbulenten
Verbrennung von mageren H2-

Luft-Gemischen in teilversperr-
ten Geometrien.

Ziel war es zuerst die Modelle für
Turbulenz allein und dann die ge-
koppelten Modelle für Turbulenz
und chemische Reaktion zu un-
tersuchen.

3.1.1 Transiente Turbulenz-
versuche

Zur Erzeugung von transienten
Strömungsfeldern mit Turbulenz
wurde das 12 m-Rohr als Stoß-
rohr betrieben, bestehend aus ei-
nem 9 m langen Niederdruckteil
und einem 3 m langen Hoch-
druckteil (Abb. 7, linker Teil). Der
Niederdruckteil enthielt Luft bei 1
bar. In ihm befand sich eine 6 m
lange Hindernisstrecke aus 12
Ringen, die 30 % des Rohrquer-
schnitts versperrten. Der Hoch-
druckteil wurde mit He gefüllt. Bei
etwa 5 bar versagt die Berstmem-
bran zwischen Niederdruck- und
Hochdruckteil und eine Stoßwelle
läuft in die Hindernisstrecke wo
sie Amplitude und Geschwindig-
keit durch Turbulenzerzeugung
und Reflektionen verliert. Das
transiente Strömungsfeld in die-
sem Versuch ähnelt den Strö-
mungsverhältnissen, die sich vor
einer schnellen turbulenten Flam-
me ausbilden. Die gemessenen
Drucksignale entlang der Rohr-
wand (Abb. 7) können dann mit
Simulationsrechnungen vergli-
chen werden und erlauben eine
separate Überprüfung der Turbu-
lenzmodelle unter inerten Bedin-
gungen, ohne Überlagerung
durch einen Verbrennungspro-
zess.

3.1.2 Turbulente Verbrennung

Die Versuchsgeometrie für turbu-
lente Verbrennungen ist in Abb. 8
schematisch dargestellt. Sie be-
steht aus dem beidseitig ge-
schlossenen Versuchsrohr, das
einen inneren Durchmesser von
35 cm hat, und einer eingebauten
Hindernisstrecke aus ringförmi-
gen Blenden. Die eingefüllte H2-
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Abb. 7: Stoßrohrversuch zur Turbulenzerzeugung und -dissipation im FZK
12-m-Rohr mit einer teilweise versperrten Geometrie. Nach Versagen der
Berstmembrane läuft eine Stoßwelle in die Hindernisstrecke aus ringförmi-
gen Blenden. Die gemessenen Drucksignale enthalten Information über das
entstehende Turbulenzfeld.
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Luft-Mischung wird an einem
Rohrende mit einer Glühkerze
gezündet. Von dort breitet sich
zunächst eine langsame quasi-la-
minare Flamme aus, die aber
durch Turbulenzentwicklung an
den Hindernissen spontan auf
hohe Geschwindigkeiten be-
schleunigen kann. Die Versuchs-
instrumentierung umfaßt Druck-
aufnehmer, Infrarot-Photodioden
und Ionisationssonden.

Die beiden wesentlichen Ver-
suchsparameter sind die Wasser-
stoffkonzentration für die chemi-
sche Reaktion und der Versper-
rungsgrad der Strömungshinder-
nisse für die Turbulenz. Der Ver-
sperrungsgrad (blockage ratio)
wird definiert als BR = 1 – d2/D2,
wobei d der Öffnungsdurchmes-
ser der ringförmigen Hindernisse
ist und D der innere Rohrdurch-
messer. Der Versperrungsgrad
wurde durch Einsatz verschiede-
ner Ringsätze variiert. Der Ab-
stand zwischen zwei Hindernis-
sen war in allen Versuchen
50 cm. Dieser Wert wurde ge-
wählt, um den selbstverstärken-
den Effekt der Turbulenzerzeu-
gung möglichst effizient mit je-
dem Ring ausnutzen zu können.
Bei wesentlich größerem Abstand
fällt die Flammengeschwindigkeit
ab, ehe das nächste Hindernis er-
reicht ist, bei deutlich kleineren
Werten brennt das Gas radial
zwischen zwei Hindernissen zu
langsam aus, im Vergleich zum
unversperrten Kernbereich ent-
lang der Rohrachse. Die Versu-
che wurden mit BR = 0.3, 0.6,
0.75 und 0.90 sowie H2-Konzen-
trationen zwischen 10 und 20 %
durchgeführt. Mit diesen Ver-
suchsparametern kann das
ganze theoretische mögliche Ver-

brennungsspektrum abgedeckt
werden, von langsamen Defla-
grationen bis hin zu stabilen De-
tonationen.

Vor jedem Versuch wurde das
Rohr auf einen Restdruck
< 1 mbar evakuiert und dann mit
einer H2-Luft Mischung auf 1 bar
aufgefüllt. (Einige Versuche wur-
den auch im Bereich 0,5 – 3 bar
durchgeführt). Die gewünschte
H2-Konzentration wurde mit ge-
eichten Massendurchflussmes-
sern eingestellt. Nach dem Füll-
vorgang wurde die H2-Konzentra-
tion im Rohr mit zwei anderen 
unabhängigen Methoden über-
prüft. Die Genauigkeit lag bei
± 0.1 Vol.% H2. Beispiele für
Messergebnisse wurden schon
früher dargestellt [6]. Ein neueres
Ergebnis wird in Abb. 12 mit
COM3D Rechnungen verglichen.

3.2 RUT-Anlage

Großversuche sind unverzicht-
bar, da turbulente Verbrennungen
mit zunehmender geometrischer
Dimension energetischer und un-
ter größerer Lastentwicklung ab-
laufen. Die Ursache liegt in dem
positiven Rückkopplungsmecha-
nismus zwischen Turbulenzer-

zeugung und Verbrennungsrate.
In einer größeren teilversperrten
Geometrie besteht mehr Weg
und Zeit für die turbulenzgetrie-
bene Flammenbeschleunigung.
Es werden dadurch bei hinrei-
chender Gasreaktivität höhere
Geschwindigkeiten und Drücke
erreicht. Auch die Turbulenzinten-
sität wächst mit der geometri-
schen Skala, weil die turbulente
Reynolds-Zahl Ret = u’Lt/ν mit
dem turbulenten Makrolängen-
maß Lt zunimmt, das wiederum
mit der charakteristischen Dimen-
sion der Strömungshindernisse
wächst. Erst nachdem das Re-
chenmodell an Großversuchen
verifiziert wurde, kann es für Vor-
hersagen bei ähnlich großen
Geometrien eingesetzt werden.

In der RUT-Anlage wurden ver-
schiedene Versuchsserien in re-
aktortypischer Dimension durch-
geführt, die für LWR-Contain-
ments typisch sind. Abb. 9 zeigt
eine Prinzipskizze der Versuchs-
anordnung. Der linke, 34 m lange
Kanal war mit großen Beton-Hin-
dernissen ausgestattet und über
eine Öffnung mit einer großen
Kavität verbunden (ca. 150 m3

Volumen). Die Kavität und der
rechte 2. Kanal enthielten keine
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Abb. 9: Prinzipskizze der RUT-Anlage zur Durchführung von großskaligen
Verbrennungsversuchen mit H 2-Luft und H 2-Luft-Dampf Gemischen. Gesamt-
länge 62 m, Gesamtvolumen 480 m 3.
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2. Kanal

Kavität1. Kanal
2.5 m

62 m

2.25 m

Zündort



Strömungshindernisse mehr. Das
Gesamtvolumen betrug 480 m3.
Nach der Füllung wurde die ho-
mogene Gasmischung am linken
Ende des 1. Kanals mit einem
schwachen Funken gezündet. Im
Auftrag von FZK wurden Verbren-
nungsversuche mit verschiede-
nen Versperrrungsgraden, ver-
schiedenen H2-Luft [7] und H2-
Luft-Dampf Gemischen [8, 9]
durchgeführt. Der Ausgangs-
druck betrug 1 bar und die An-
fangstemperatur ≈ 10 °C bei H2-
Luft- und ≈ 100 °C bei H2-Luft-
Dampfversuchen.

Die RUT-Versuche, die für die
Codevalidierung genauer ausge-
wertet wurden, sind in Tab. 2 auf-
geführt. Damit sind detaillierte ex-
perimentelle Daten zu allen hier
interessierenden Verbrennungs-
formen auf großer Skala verfüg-
bar. Die Versuche RUT 13, 17,
21, 23 mit dem Versperrungsgra-
den BR = 0, 30 und 60 % erlau-
ben speziell den Einfluß der Hin-
dernisgeometrie zu untersuchen.

Die STM-Versuchsserie mit ver-
schiedenen H2-Luft-Dampf Mi-
schungen ermöglicht vorallem den
Einfluß der erhöhten Temperatur
und der verschiedenen H2/Dampf-
Gehalte über einen weiten Be-
reich mit den theoretischen Mo-
dellen zu vergleichen. Diese Ver-
suche decken auch die verschie-
denen Verbrennungsbereiche ab.
STM2, STM6, und STM7 ergaben
schnelle turbulente Flammen mit
Maximalgeschwindigkeiten von
680 bis 830 m/s, während beim
Versuch STM9 nur maximal 250
m/s auftraten. Die RUT Experi-
mente zeigten, dass im Vergleich
zu den entsprechenden Versu-
chen auf mittlerer Skala eindeutig
höhere Flammengeschwindigkei-
ten und größere dynamische
Drucklasten auftreten.

Insgesamt haben die Testserien
im FZK-Rohr (12 m Länge) und in
der RUT-Anlage (60 m) eine
neue, sehr ausführliche Datenba-
sis für die Verifikation von turbu-
lenten Verbrennungsmodellen er-
geben.

Die verschiedenen physikali-
schen und numerischen Einzel-
modelle des COM3D-Programms
wurden schrittweise, möglichst
weitgehend entkoppelt von ande-
ren Teilmodellen, an bekannten
numerischen und experimentel-
len Ergebnissen überprüft.

4.1 Gas- und
Thermodynamik

Die verwendeten thermodynami-
schen Daten und numerischen
Lösungsverfahren wurden an-
hand eines detailliert untersuch-
ten Standardproblems getestet.
Es handelt sich dabei um eine
stationäre Überschallströmung
(Mach 3), die in einem 2D-Kanal
auf eine Stufe trifft, wobei kom-
plexe Strömungsmuster und be-
stimmte wohlbekannte Variablen-
werte auftreten (Abb. 10). Die mit
COM3D berechneten Werte für
den Staudruck an der Stufe, für
die Lage und Krümmung der lin-
ken Stoßfront, für die Lage des
oberen Triplepunkts und der dort
entspringenden Scherschicht, so-
wie das berechnete Stoßwellen-
system stromabwärts, stimmen
gut mit den bekannten Literatur-
werten überein.

Abb. 10 zeigt außerdem, dass
das hier verwendete numerische
Verfahren (TVD) auch bei relativ
grober Gitterauflösung noch eine
stabile und gut definierte Lösung
für das Strömungsfeld liefert.

Als Test zur Thermodynamik der
Verbrennung wurde eine vollstän-
dige adiabate Verbrennung bei
konstantem Volumen mit COM3D
berechnet und mit den Ergebnis-

4. Programmverifikation 
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Versuch Mittlere Versperrungs- Mittlere Max. Flammen-
H2-Konz. grad Dampfkonz. geschwindigkeit

[Vol.% trocken] [Vol.%] [m/s]

Tab. 2: Parameter der großskaligen Verbrennungsversuche in der RUT-Anla-
ge, die zur Verifikation von turbulenten Verbrennungsmodellen im Detail aus-
gewertet wurden.

RUT 13 11,0 0,3 – 210

RUT 17 11,0 0,3 – 440

RUT 21 12,5 0,6 – 650

RUT 23 11,2 0,6 – 340

STM 2 14,7 0,3 14,7 680

STM 7 17,5 0,3 25,7 830

STM 6 29,6 0,3 45,0 780

STM 9 10,1 0,3 6,6 250



sen des Standardprogramms
STANJAN [10] verglichen. Der
Testfall bezieht sich auf eine H2-
Luft-Mischung mit 15 Vol.% Was-
serstoff. Tab. 3 zeigt eine gute
Übereinstimmung der berechne-
ten Zustandsdaten. Die um 4 %
geringere Temperatur von
COM3D kann als Teilkompensati-
on für die in COM3D vernachläs-
sigten Wärmeverluste angese-
hen werden.

4.2 Turbulenz

Das unter 3.1.1 beschriebene Ex-
periment zur transienten Turbu-

lenzerzeugung in einer versperr-
ten Geometrie wurde mit drei ver-
schiedenen Ansätzen simuliert:

● kein Turbulenzmodell, reine
Euler-Gleichungen ohne mole-
kulare Transporteffekte,

● k-ε Turbulenzmodell, und

● RNG k-ε Turbulenzmodell.

Für die Rechnungen wurde ein
Gitter aus etwa 390.000 kubi-
schen Rechenzellen mit 1 cm
Kantenlänge benutzt.

Abb. 11 zeigt einen Vergleich zwi-
schen derart berechneten und
gemessenen Druckdaten. Ohne
Turbulenzmodell ist keine befrie-
digende Übereinstimmung zu er-
reichen. Das RNG/k-ε-Modell lie-
fert dagegen recht gute Ergebnis-
se. Die Rechnung mit dem Stan-
dard k-ε-Modell ergab nur gerin-
ge Unterschiede zum RNG-Mo-
dell und wurde deshalb in Abb. 11
nicht zusätzlich dargestellt. Auch
der Vergleich zwischen berech-
neten und gemessenen Ausbrei-
tungsgeschwindigkeiten zeigte
gute Übereinstimmung.
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Abb. 10: Testproblem zur Verifikation von Fluiddynamik und Nu-
merik des COM3D-Programms: Stationäre Anströmung einer
Stufe in einem 2-D-Kanal mit Mach 3, von links nach rechts,
Stickstoff bei 1 bar, 298 K. Gitterdimensionen (von oben nach un-
ten) 20 x 60, 40 x 120, bzw. 100 x 300 Zellen. Die COM3D Ergeb-
nisse für das berechnete Strömungsfeld stimmen sehr gut mit
der bekannten numerischen Lösung überein. Auch bei relativ
grober Gitterauflösung liefert das verwendete TVD-Verfahren
stabile Lösungen.

COM3D STANJAN

Druck (Pa) 5,42 x 105 5,66 x 105

Temperatur (K) 1725 1799

Dichte (kg/m3) 1,0144 1,0147

Tab. 3: Vergleich von COM3D- und STAN-
JAN-Ergebnissen für eine adiabate,
isochore Verbrennung einer 15 Vol.% H 2-
Luft-Mischung.

Abb. 11: COM3D-Simulation des Stoßrohr-
versuchs zur transienten Turbulenzerzeu-
gung (Abb. 7) ohne Turbulenzmodell und
mit RNG k- e Modell. Mit Standard k- e und
RNG k-e ergibt sich eine gute Übereinstim-
mung mit den gemessenen Druckdaten.
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Diese Ergebnisse deuten darauf
hin, dass beide Turbulenzmodelle
für die Simulation der hier interes-
sierenden schnellen transienten
Gasströmungen in komplexen
Geometrien eingesetzt werden
können.

4.3 Turbulente Verbrennung

Das COM3D-Modell für turbulente
Verbrennung wurde an den oben
beschriebenen Versuchen auf
mittlerer und großer Skala über-
prüft (FZK-Rohr und RUT-Anlage).

4.3.1 FZK-Rohrversuche

Das erweiterte EBU-Modell für
die Reaktionsrate (Gl. 14) enthält
die a priori nicht bekannte Kon-
stante C’EBU. Für eine Reihe von
Rohrversuchen mit verschiede-
nen Versperrungsgraden und H2-
Konzentrationen wurde deshalb
C’EBU so bestimmt, dass optimale
Übereinstimmung zwischen ge-
messenen und berechneten
Drücken und Flammengeschwin-
digkeiten erreicht wurde (Tab. 4).
Es ist bemerkenswert, dass alle
Versuche durch sehr ähnliche
C’EBU-Werte gut reproduziert wer-
den können (C’EBU = 5 – 8). Das
gilt sowohl für die anfängliche Be-
schleunigungsphase kurz nach
der Zündung (0 – 0.01 s) als auch
für Details der späteren Verbren-
nung, wie z.B. Geschwindigkei-
ten und Drücke der einlaufenden,
reflektierten und transversal lau-
fenden Welle [11]. Ein Beispiel für
die gute Übereinstimmung zwi-
schen Messung und Rechnung
ist in Abb. 12 für einen Fall mit
15 Vol.% H2 in Luft, 30 % Ver-
sperrungsgrad, und C’EBU = 6 ge-
geben.

Das erweiterte EBU-Modell er-
laubt Simulation von turbulenten
H2-Verbrennungen über einen
weiten Bereich von maximalen
Flammengeschwindigkeiten (200
– 1200 m/s), Versperrungsgraden
(30 – 90 %) und H2-Konzentratio-
nen (11 – 20 Vol.%).

Alle Versuche, instabil brennende
Mischungen, wie z.B. 10 % H2 mit
30 % BR zu simulieren, schlugen
fehl. Diese energetisch relativ
schwachen Gemische zeigen
nach einer ersten Beschleuni-
gungsphase lokale Löschvorgän-
ge oder sogar globales, völliges
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Abb. 12: Vergleich zwischen gemessenen und berechneten Drücken für ei-
nen Versuch mit 15 % H 2 in Luft im FZK-Rohr, Hindernisse mit 30 % Versper-
rungsgrad. Die Druckdaten sind längs der Ordinate entsprechend der Sen-
sorposition im Rohr (0 – 12 m) angeordnet. Man erkennt so die einlaufende
Flammenfront (links) und die reflektierte Druckwelle (rechts), blau = Mes-
sung, rot = Rechnung, C’ EBU = 6.
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Tab. 4: Werte für C’ EBU aus turbulenten Verbrennungsversuchen
mit H 2-Luft Gemischen im FZK-12-m Rohr.

Versperrungs- Wasserstoffkonzentration (Vol.%)
grad

20 15 12 11

0,30 6,0 6,0 4,9 5,5

0,45 6,0 6,0 5,0 5,5

0,60 6,0 6,0 – –

0,90 – 8,0 7,0 7,0



Erlöschen der Verbrennung,
wenn die Turbulenz hinreichend
hohe Werte erreicht hat. Da das
EBU-Modell keine Löschvorgän-
ge berücksichtigt, kann dieses
langsame, instabile Verbren-
nungsregime nicht mit diesem
Ansatz abgedeckt werden.

Die beschriebenen Rechnungen
für die Rohrversuche erlauben
den Gültigkeitsbereich des erwei-
terten EBU-Modells im eingangs
vorgestellten Borghi-Diagramm
mit Hilfe von rechnerisch ermittel-
ten turbulenten Reynolds-Zahlen
(Ret = u’Lt/ν) und Damköhler-Zah-
len (τtur/τchem) abzuschätzen. Es er-
geben sich die Wertebereiche
102 < Ret < 106 und etwa 101 < Da
< 103, die in Abb. 13 blau darge-
stellt sind. Dieser Parameterbe-
reich deckt einen nennenswerten
Teil der für verbrennungstechni-
sche Anwendungen interessieren-
den turbulenten Verbrennungsre-
gimes ab. In Abb. 13 ist dieser Be-
reich rot dargestellt.Die vom er-
weiterten EBU-Modell nicht erfass-
ten Bereiche mit Da < 101 sollen
mit dem oben beschriebenen
PDF-Ansatz modelliert werden,
der derzeit entwickelt wird.

4.3.2 RUT-Anlage

Das erweiterte EBU-Modell mit
den C’EBU Werten aus Tab. 3 wur-
de auf die Großversuche in der
RUT-Anlage angewendet, um die
geometrische Skalierfähigkeit
des Modells zu testen.

Die Versuchsgeometrie wurde
mit relativ hohem Detaillierungs-
grad abgebildet, unter Verwen-
dung von kubischen Rechenzel-
len mit 12,5 cm Kantenlänge (ins-
gesamt ≈ 1.100.000 Rechenzel-
len). Für die numerische Simulati-
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Abb. 13: Aus Verifikationsrechnungen mit COM3D abgeleiteter Gültigkeits-
bereich des erweiterten EBU-Reaktionsmodells (blau) und der Bereich von
generellem Interesse für die Simulation von industriellen Vormischflammen
(rot). Der Verifikations- und Anwendungsbereich für Verbrennungen im Re-
aktor-Containment ist gestrichelt dargestellt.

105

Lt / δL

10-1

100

101

102

103

104

10510-1 100 101 102 103 104 107106

u`
/ S

L

Ret = 107 Da = 1
τc − τt

Ret = 10

Ret = 106

Ret = 102

Da = 104

Da = 1250

Da = 12,5

Abb. 14: COM3D-Simulation für Großversuch RUT-STH6 mit stöchiometri-
schem H 2-Luft + 45 % Dampf-Gemisch, p 0 = 1 bar, T0 ≈ 100 °C. Die Rechnung
reproduziert die gemessene Flammenbeschleunigung und die entstehenden
Drücke hinreichend genau. Das COM3D-Modell enthielt keine freien Modell-
parameter mehr.
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on wurden anstelle der leicht orts-
abhängigen Versuchsdaten für
Temperatur, Wasserstoff- und
Dampfkonzentration ortsunab-
hängige Mittelwerte eingesetzt.

Abb. 14 zeigt als Beispiel den
Vergleich von Rechenergebnis-
sen und Messdaten für Versuch
STH6 (45 % Dampf in stöchiome-
trischer H2-Luft Mischung). Die
Übereinstimmung ist sehr befrie-
digend, wenn man berücksichtigt,
dass die Rechnung keine freien
Parameter enthielt, die man hätte
anpassen können (C’EBU entspre-
chend Tab. 4). Sowohl die an-

fangs langsame Deflagration
über die ersten 20 bis 30 m, als
auch die anschließende Flam-
menbeschleunigung und die da-
mit verbundene Druckentwick-
lung werden gut wiedergegeben.
(Für einige Positionen längs der
Teststrecke liegen nur berechne-
te Daten vor.)

Durch die erfolgreichen RUT-Si-
mulationen konnte der Gültigkeit-
bereich des erweiterten EBU-Mo-
dell gegenüber den Rohrversu-
chen um etwa eine Größenord-
nung erweitert werden (gestrichelt
dargestellte Linien in Abb. 13).

Das breite Spektrum möglicher
Anwendungen des COM3D-Pro-
gramms wird im folgenden an
drei Beispielen gezeigt. Sie be-
treffen eine Grundlagenuntersu-
chung, einen H2-Mischungspro-
zess auf kleiner Skala und eine
turbulente H2-Verbrennung auf
großer Reaktorskala im Contain-
ment eines Druckwasserreaktors.

5.1 Wechselwirkung
zwischen Flamme und
Turbulenz

Die grundlegende Frage bei der
Simulation von turbulenten Ver-
brennungen betrifft die Wechsel-
wirkungs-Mechanismen zwi-
schen dem Turbulenzfeld und der
chemischen Reaktion in der
Flammenzone. Dazu wurden in
Zusammenarbeit mit dem Kur-
chatov Institut Moskau Experi-
mente mit einem Einzelwirbel ge-
macht [12] und mit COM3D simu-
liert (Abb. 15).

Abb. 15 zeigt ein numerisches
Schlierenbild, d.h. den Gradienten
der berechneten Dichte zu zwei
verschiedenen Zeitpunkten. In
dem Versuch brennt eine quasi-la-
minare, leicht gewellte H2-Luft-
Flamme von links nach rechts. Im
rechten Kanal der Versuchsanord-
nung wird mit Hilfe einer Berst-
membrane und einer Kreisblende,
ein Einzelwirbel erzeugt, der sich
auf die Flammenfront zubewegt.
In Abb. 15a hat die dem Wirbel
vorauslaufende Druckwelle die
Flammenzone ohne wesentliche
Effekte durchquert. Der Wirbel be-
findet sich zu dieser Zeit am Über-
gang vom rechten Kanal in die
große Versuchskammer. In Abb.

5. Programm-
anwendungen
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verbranntes Gas Flamme

Druckwelle
Flamme

unverbranntes Gas,
15% H2 in Luft

ungestörte Flamme

Wechselwirkung
Flamme / Wirbelverbranntes Gas

unverbranntes Gas,
15% H2 in Luft

Z

Y

X

Wirbel

Z

Y
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Abb. 15: COM3D Rechnung zur Wechselwirkung einer quasi-laminaren Flam-
menfront (von links) mit einem Einzelwirbel (von rechts). Dargestellt sind Gra-
dienten der berechneten Gasdichten (numerisches Schlierenbild). a) Voraus-
laufende Druckwelle hat Flammenzone ohne wesentliche Effekte durchquert,
nur Beugung an Flamme (Grenzfläche heiß/kalt). b) Starke Verbreiterung der
Flammenzone im oberen Teil wo der Wirbel die Flamme durchquert. Die
COM3D-Ergebnisse decken sich weitgehend mit den experimentellen Daten.



15b hat der Wirbel die Flammen-
zone erreicht und eine drastische
Verbreiterung der Flammenstruk-
tur im oberen Teil bewirkt. Die im
Experimente eingesetzten Photo-
dioden zeigten Löschvorgänge
an, deren Umfang und Dauer vor
allem von der H2-Konzentration
der H2-Luftmischung abhing.
Außer diesen Löschphänomenen
hat die Rechnung die wesentli-
chen experimentellen Ergebnisse
reproduziert.

Da diese Turbulenz-Chemie-
Wechselwirkungen von zentraler
Bedeutung für viele wichtige
Aspekte von Verbrennungsabläu-
fen sind (Zündung, Beschleuni-
gung, Löschung), sind weiterge-
hende experimentelle Untersu-
chungen mit verbesserter 2-D-
Laserdiagnostik geplant. Nur
ortsaufgelöste transiente Daten
erlauben eine Weiterentwicklung
der theoretischen Modelle.

5.2 Füllprozess bei einem
H2-Gasmotor

In einer zukünftigen Wasserstoff-
wirtschaft werden Wasserstoff-
verbrennungsmotoren aller Vor-
aussicht nach eine wichtige Rolle
im Transportsektor spielen, weil
sie einfacher, billiger und weitaus
leichter (pro kW) sind als Brenn-
stoffzellenantriebe. Ein Nachteil
von Wasserstoff-Luft-Gemischen
besteht allerdings darin, dass sie
zur Frühzündung neigen. Dies
könnte man mit einer späten
Hochdruckinjektion von reinem
H2 nahe am oberen Totpunkt des
Kolbens umgehen, wenn in der
kurzen zur Verfügung stehenden
Zeit bis zur Zündung (einige ms)
eine hinreichend homogene H2-
Luft-Mischung erreicht werden
könnte.

Abb. 16 zeigt Ergebnisse einer
Testrechnung mit COM3D zum
Füllprozess in einem halbkugel-
förmigen Zylinderkopf. Aus einem
Hochdruckreservoir strömt von

rechts reiner Wasserstoff in den
Zylinder. Das Druckverhältnis
zwischen beiden Volumina war
10:1. Die berechnete H2-Vertei-
lung und die Strömungsverhält-
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Abb. 16: COM3D-Analyse zum Füllprozess bei einem Wasserstoffgasmotor,
Simulationsergebnisse 0,5 ms nach Beginn der H 2-Injektion von einem Hoch-
druckreservoir in den halbkugelförmigen Zylinderraum.  a) Isofläche im
Raum für 10 Vol.% H 2-Konzentration. b) Isofläche im Raum für 70 Vol.% H 2,
kombiniert mit der örtlich variierenden H 2-Konzentration in der zentralen ver-
tikalen Schnittebene. Der Füllprozess ist sehr komplex und kann durch Geo-
metrievariationen optimiert werden. c) Darstellung des Strömungsfeldes in
Form von Stromlinien, d.h. gedachten Verbindungen der lokalen Geschwin-
digkeitsvektoren. Farben entsprechen den lokalen Geschwindigkeitswerten
(rot ≈ 1400 m/s), links Stromlinien im Zylinderkopf, rechts Stromlinien im H 2-
Hochdruckreservoir.
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nisse sind in Abb. 16 etwa 0,5 ms
nach Beginn der Injektion darge-
stellt. Die hohe Schallgeschwin-
digkeit von Wasserstoff erlaubt
hohe Einströmraten, allerdings
wird der Mischungsprozess sehr
stark von den geometrischen
Randbedingungen beeinflußt.
Die hier untersuchte asymmetri-
sche Anordnung führt zu ungün-
stigen lokalen H2-Anreicherungen
in dem Raumbereich gegenüber

der Eintrittsöffnung. Durch geeig-
nete Wahl von Lage und Form
der Einströmöffnung, sowie Kol-
ben- und Zylindergeometrie kann
der Vermischungsprozess ge-
steuert und verbessert werden.
Es ist geplant, solche Vermi-
schungsvorgänge durch Frei-
strahlen in einem Gasmotorvolu-
men auch experimentell zu unter-
suchen und mit Hilfe von COM3D
Analysen zu optimieren.

5.3 H2-Verbrennung in
einem Reaktor-
sicherheitsbehälter

Nach den Reaktorunfällen in
Harrisburg (TMI-2) und Tscher-
nobyl wurden sowohl vom deut-
schen Gesetzgeber als auch von
deutschen und französischen
Genehmigungsgremien erhöhte
Sicherheitsanforderungen für
zukünftige Reaktoren gestellt.
Die wesentliche neue Auflage
besteht darin, daß selbst im Falle
von Kernschmelzunfällen die ra-
diologischen Konsequenzen
praktisch auf die Anlage selbst
beschränkt bleiben müssen. Die-
ses erweiterte Sicherheitskon-
zept erfordert einen mechanisti-
schen Nachweis der Contain-
mentintegrität gegenüber allen
physikalisch möglichen Wasser-
stoff-Verbrennungslasten. Zu
diesem Zweck wurden dreidi-
mensionale Simulationsrechnun-
gen für einen zukünftigen Reak-
torentwurf durchgeführt. Das Re-
chengitter umfaßte ca. 2.1 Millio-
nen kartesische Rechenzellen
von je 41×41×41 cm3 Volumen.
Im folgenden werden beispielhaft
Ergebnisse einer Rechnung er-
läutert, die im Rahmen von De-
signstudien zusammen mit Sie-
mens-KWU durchgeführt wur-
den.

Die Anfangsverteilung von Was-
serstoff und Dampf im Reaktor-
sicherheitsbehälter wurde aus
Verteilungsrechnungen mit 
dem 3D-Fluiddynamikprogramm
GASFLOW [13] übernommen.
Die Zündung der turbulenten H2-
Luft-Dampf-Verbrennung erfolg-
te in dem Pumpenraum, in dem
die höchsten H2-Konzentratio-
nen vorlagen, etwa auf halber
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Abb. 17: COM3D-Simulation einer turbulenten Verbrennung in einem Reak-
torcontainment, 3D-Darstellung verschiedener Felder, 0.5 s nach Zündung
der H2-Dampf-Luft Atmosphäre, „Glasmodell“ der Containmentgeometrie mit
durchsichtigen Wänden, ca. 2.2 Millionen Rechenzellen. a) Isofläche für 5
Vol.% H2 im Raum, Ausbrand in Gebäudemitte. b) Isofläche für 1100 °C, mo-
mentane Flammenposition in Räumen und Dom. c) Isofläche für 10 m/s Ver-
tikalströmung, Expansion verbrannter Gase in untere Bereiche des Contain-
ments.  d) Beispiel für Stromlinien im Gebäude, blau = ca. 10 m/s, rot = ca. 40
m/s Gasgeschwindigkeit ( ≈ 150 km/h).
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Höhe im Containment. Die
Rechnung mit der Parallelversi-
on von COM3D benötigte ca.
30 h auf einer SP-2 unter Ein-
satz von 60 Prozessoren. Die
folgenden Abbildungen sollen
nur einen generellen Eindruck
von den komplexen Abläufen
und typischen Resultaten vermit-
teln. Die Geometrie des Sicher-
heitsbehälters ist in Form eines
Glasmodells dargestellt, um Ein-
blicke in innere Raumbereiche
zu gestatten.

Abb. 17a bis d beziehen sich auf
einen festen Zeitpunkt, 0.5 s
nach Zündung der turbulenten
Deflagration. Abb. 17a zeigt die
Isofläche im Raum für 5 Vol.%
Wasserstoff. Zu dieser Zeit ist
der große zentrale Bereich im
Containment bereits ausge-
brannt. In Abb. 17b zeigt die Iso-
fläche für 1100°C die momenta-
ne Position der Flamme, die sich
in den Dom des Containments
und in einzelne Räume erstreckt.
Die nach oben expandierende
Flamme verdrängt Gas in die un-
teren Raumbereiche. In Abb. 17c
ist die Fläche gezeigt, auf der
das Gas mit 10 m/s nach unten
strömt. Es fließt insbesondere
über einen Ringspalt zwischen
der äußeren Zylinderwand und
einem Boden, der etwa auf hal-
ber Containmenthöhe liegt. In
Abb. 17d sind die komplexen
Strömungsverhältnisse mit Hilfe
von Stromlinien dargestellt. Lage
und Größe von Einbauten, Wän-
den und offenen Strömungsquer-
schnitten haben einen großen
Einfluß auf die Gasumverteilung
während des Brandes, was wie-
derum auf den Verbrennungsab-
lauf zurückwirkt.

Die letztlich interessierende Infor-
mation sind die entstehenden
Drucklasten auf die Wände des
Sicherheitsbehälters. Abb. 18
zeigt diejenigen äußeren Wand-
bereiche in denen irgendwann
während des Verbrennungsvor-
gangs eine maximale Drucklast
von 3 bar entstand. Für ca. 200
Punkte auf der gesamten äuße-
ren Containmentfläche wurde in
der COM3D-Rechnung auch 
die vollständige zeitabhängige
Drucklast gespeichert. Dadurch
sind die notwendigen Daten für
eine Analyse des Strukturverhal-
tens der Containmentwand vor-
handen (belastete Fläche, zeitli-
cher Druckverlauf). Die Auswir-

kungen von dynamischen Druck-
lasten auf die Auslenkung und In-
tegrität von Strukturen sind kom-
plex. Sie hängen i.A. von dem
zeitlichen Verlauf der Drucklast
und insbesondere vom Verhältnis
der Lastdauer zur Response-Zeit
der Struktur ab [14].

Am Institut für Kern- und Energie-
technik des FZK wurde ein Re-
chenprogramm zur dreidimensio-
nalen numerischen Simulation
turbulenter Verbrennungen von
vorgemischten Gasen in komple-
xen Geometrien entwickelt. Die

6. Zusammenfassung
und Ausblick
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Abb. 18: Containmentwandbereich der während der simulierten
turbulenten H 2-Luft-Dampf Verbrennung mit maximal 3 bar bela-
stet wurde. Höhere Drücke traten nur auf inneren Wänden auf.
Aus den berechneten dynamischen Drucklasten kann der Struk-
turresponse untersucht und die Integrität von Containmentwän-
den ermittelt werden.

1 000 000

900 000

800 000

700 000

600 000

500 000

400 000

300 000

200 000

100 000

0



verwendeten Modelle für Gasdy-
namik, Turbulenz und chemische
Reaktion wurden beschrieben. 

Für die Verifikation der physikali-
schen und numerischen Modelle
waren geeignete experimentelle
Daten erforderlich. Dementspre-
chende Versuche mit wasser-
stoffhaltigen Testgasen wurden
auf mittlerer (12 m) und auf
großer Skala (60 m) durchge-
führt. Diese neuen Experimente
decken einen weiten Bereich von
Gemisch- und Turbulenzzustän-
den ab. 

Die physikalischen und numeri-
schen Modelle des COM3D-Co-
des wurden an speziell ausge-
richteten numerischen Testpro-
blemen und den beschriebenen
Experimenten überprüft. Ziel war
eine systematische und mög-
lichst entkoppelte Verifikation der
einzelnen Teilmodelle für Gasdy-
namik, Thermodynamik, Turbu-
lenz und turbulente Reaktionsra-
te. Der Gültigkeitsbereich des er-
weiterten EBU-Reaktionsmodells
innerhalb des Borghi-Diagramms
und die damit beschreibbaren tur-
bulenten Verbrennungsregimes
wurden bestimmt. Innerhalb die-
ser Grenzen stellt der COM3D-
Code verifizierte Modelle zur Ver-
fügung, die auch im Hinblick auf
numerischen Aufwand und Ge-
nauigkeit untereinander ausge-
wogen sind.

Die breiten Anwendungsmöglich-
keiten des Programms wurden an
drei Beispielen demonstriert: ei-
ner Grundlagenuntersuchung,
zur Wechselwirkung von Flamme
und Turbulenz einer kleinskaligen
Motorsimulation und einer groß-
skaligen Reaktorcontainment-
analyse.

Die Weiterentwicklung des
COM3D-Programms hat zwei
Zielrichtungen

● Ausdehnung der Reaktions-
modellierung auf bisher nicht
abgedeckte Bereiche der
vorgemischten Verbrennung
(Da <10). Dazu sind derzeit
neue multidimensionale β-
PDF-Ansätze in der Entwick-
lung. Solche PDF-Methoden
würden es auch erlauben die
Verbrennung von nicht oder
nur teilweise vorgemischten
Systemen mit Konzentrations-
gradienten, die ebenfalls von
großer praktischer Bedeutung
sind, numerisch zu simulieren. 

● Verbesserung der bisher ein-
gesetzten isotropen 2-Glei-
chungsmodelle für die Turbu-
lenz unter Ausnutzung der zu
erwartenden Zunahme der
Rechnerleistung. Für die hier
untersuchten stark insta-
tionären und anisotropen 3D-
Strömungen sind Turbulenz-
modelle vom LES-Typ (Large

Eddy Simulation) grundsätzlich
geeigneter. Hierbei werden die
großen, nicht-isotropen Wirbel
direkt numerisch simuliert und
die Wirbel unterhalb einer be-
stimmten Größe über ein “Sub-
grid”-Modell beschrieben. Je
nach Problemgröße und ver-
fügbarer Rechnerleistung kann
die Lage des Filters angepaßt
werden.

Die Verifikation solcher weiter-
führenden Turbulenz- und Reakti-
onsmodelle erfordert neue hoch-
auflösende Experimente mit La-
serdiagnostik, die lokale und
mehrdimensionale Datenfelder
für Geschwindigkeiten, PDF’s,
Turbulenzintensitäten, Flammen-
frontposition und Brennraten lie-
fern. Der Aufbau von entspre-
chenden Experimenten mit La-
serdiagnostik zur Verteilung und
Verbrennung reaktiver Gemische
ist derzeit in Vorbereitung.
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a) Abbildung 2
ρ = Gesamtdichte
uj = Geschwindigkeitskomp.
gi = Schwerkraftkompon.
pxi = Druckgradient
Mij = Viskositätstensor
e = Gesamtenergie
p = Druck
µtur = turbulente Viskosität
Ch = Konstante für Enthalpietransport
ε = Dissipationsrate
fα = Massenbruch Spezie α
ω~·α = mittlere Reaktionsrate Spezie α
Ci = Modellkonstante für Transportvariable i
µα = Molekulargewicht von Spezie α
hα = Enthalpie von Spezie α
∆hα

0 = Bildungsenthalpie Spezie α
R = Universelle Gaskonstante
T = Temperatur

k = turbulente kinetische Energie
ω·α = Reaktionsrate für Spezie α
F = Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion

b) Definitionen im Text
u‘ = turbulente Schwankungsgeschwindigkeit der

Makrowirbel
Lt = turbulentes Längenmaß
Ret = turbulente Reynolds-Zahl
SL = laminare Flammengeschwindigkeit
δL = laminare Flammendicke
ν = kinematische Viskosität
lk = Längenmaß der kleinsten 

(Kolmogov-)Wirbel
u’k = Schwankungsgeschwindigkeit der 

Kolmogov -Wirbel
Ka = turbulente Karlovitz-Zahl
Da = turbulente Damköhler-Zahl
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