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Abstract

Abstract

In spite of the enormous efficiency of modern cotepiregarding CPU speed,
storage capacity and access time the numericallaimn of reactive flow fluid
dynamics will remain one of the most challenginglgpems in the foreseeable
future. From a general point of view research feesson the necessity to find
sufficiently accurate, numerically applicable madedl describe chemical kinet-
ics source terms beside molecular transport presemsd the interaction between
turbulence and chemistry for turbulent combustitocpsses.

Due to the size and the stiffness of the underlgrdjnary differential equation
systems defined by a considerable number of repspecies and reaction equa-
tions even for single component fuels it is necgssafind mathematical models
that make it possible to implement the chemicattas data in fluid dynamics
simulations without the time consuming computat@eded for numerical solu-
tion of the chemical kinetics ODE system. Thereforest of the well-known
reduction models base on the reduction of the nurabeecessary information
like the concentration of all species and / orrédduction of the number of equa-
tion to be solved and / or the simplification oé ttype of equations to be solved.

This dissertation presents an approach which iedhas the tabulation of the
detailed chemical kinetics solutions of homogeng@abaric, isenthalp reactors
covering the application relevant range regardingsgure, initial temperature,
initial fuel-air mixture fraction and chemical pmegs starting with the unburned
state and continuing until chemical equilibriumrégched. As this tabulation is
parameterized in contrast to the natural full stgtace vector by a so called re-

Xl



Abstract

duced state vector, which is defined by pressuaigal mixture temperature, ini-
tial air-fuel mixture fraction and an artificial ggress variable, the model is
calledprogress variable model (PVMThe presented progress variable is given
by the arc length of the trajectory defined by éwelution of the mass fractions
of formaldehyde, carbon monoxide and carbon dioxidine state space norma-
lized by the value of the arc length at the coroesing chemical equilibrium.
Using more than one species which is charactemsdtihe individual phases of
the chemical progress and covers the entire prdecessthe unburned state to
the chemical equilibrium a high sensitivity of theogress variable for all the
relevant reaction phases (ignition delay, igniteord combustion) is achieved. In
contrast to other more natural variables like thaent gas temperature or the
concentration of carbon monoxide the usage of ridjedtory arc length guaran-
tees an injective correlation between the progvasable and the chemical state.

A methodic analysis of the system behavior relatmmgxternal perturbations of
the chemical state as it is caused by the intenaatiith the physical processes
inside a reacting flow has shown that for techimycetlevant perturbations the
deviation of the chemical state from the tabulagtdes is compensated back to
the tabulated manifold by the attractive propertiethe chemical processes. For
a wide range of instantaneous perturbations otcttenical state the time scale
of the relaxation movement back to the tabulatddtiem was quantified to be
much smaller than the average time scale of tlevaet physical processes.

A mathematical formulation was devised to implentbetadditional differential
equation for the progress of the reduced stateespactor on one hand and to
modify the conservation equation for the full stafgace vector expressed in
terms of the reduced state space vector on the b#me considering the chemi-
cal and physical processes in a CFD simulatioraddition using the intrinsic
information of the Jacobian matrix a modificatiohtiee above mentioned con-
servation equations was suggested to treat thaqathyserturbations by using an
oblique projection method to identify a correspogdstate on the tabulated ma-
nifold, which is related to the correlating chenhiaad physical progress.

To take into account the fact, that the depend@iahemical kinetics on pres-
sure, temperature and mixture fractions is nonalinsubstitute variables which

XV



Abstract

are more adaptive to the dependencies, were inteatto define the discrete
state space vector grid on which the detailed cbalnprogress is tabulated.

To achieve this adaptive gridding the pressuregigdistantly tabulated for its
logarithm and the temperature for its inverse vahgle for the mixture fraction
a substitute variable is introduced, that assigriké rich and stoichiometric mix-
ture range a higher number of grid points thanht leaner range. These mea-
surements make it possible to reduce the interpaolarror to a minimum, as
investigated in this work.

For a user friendly way to implement the progreasable model into a CFD

application a Fortran based interface was developbith covers the interpola-

tion of an output of the progress variable rateval as that of the gas tempera-
ture, the values of the species mass fraction, lwére tabulated as a function of
the reduced state space vector and additional grep®f state like the heat ca-
pacity or the thermal enthalpy of the mixture. Thierface also returns — if in-

tended — the projection matrices used in the coatien equations mentioned
above to handle the influence of the transport $esmthe chemical kinetics.

In case of a reduced state space vector handlinigeirCFD code (e.g. 7-main-
species-model) an optimization procedure was implaad as a work step dur-
ing the generation of the table based on a quadpatigramming algorithm to
guarantee the fulfillment of the enthalpy and memssservation by the reduced
gas mixture without an undesirable change of tretgmperature. The unavoid-
able adjustment of the mass fraction values catohé&olled by a weighting fac-
tor, which allows the algorithm to change the mikimretics influencing species
mass fraction (e.g. nitrogen) stronger than theemoportant ones (e.g. fuel,
CO,...).

For the consideration of a local mixture fractiostidbution a model version was
elaborated, which takes this distribution into agdoby tabulating the mean
chemical progress variable rate as a function @itlean progress variable value
and the mean value and variance of the local mexaction assuming &PDF.

XV






Kapitel 1 - Einleitung

Kapitel 1
Einleitung

Trotz der absehbaren Endlichkeit fossiler Energger und der COProblematik
auch bei alternativen Brennstoffen werden Maschideren Wirkungsweise auf
der Nutzung von Verbrennungswarme basiert, in nZhk&unft nicht vollstandig
ersetzbar sein. Umso wichtiger ist es, die etakleiSysteme hinsichtlich des
Verbrauchs und des Schadstoffausstol3es zu optimiEmee Erschwernis bildet
hierbei die steigende Anzahl an alternativen Ktaftsn, deren physikalisches
Verhalten nur noch bedingt mittels herkdmmlichenKgroRen wie Oktan- oder
Cetan-Zahl beschreibbar ist [JAN1Ohd deren chemische Zusammensetzung
aufgrund ihrer teilweise biogenen Herkunft neueddsforderungen an die Ent-
wicklung stellt [HAROS].

Deutlich wird der Handlungsbedarf hinsichtlich megeérer Verbréauche und
SchadstoffausstofRe, betrachtet man die Entwickflerggesetzlichen Vorgaben
fur Kraftfahrzeuge. Seit 1970 zum ersten Mal fun @aropaischen Wirtschafts-
raum Richtlinien und Grenzwerte fir den Schadsts$to(3 von Kraftfahrzeugen
festgelegt wurden, haben sich diese Grenzwerteesskz abgesenkt [RIC70],
[FAT12].

Bemerkenswert an der Entwicklung der Grenzwertenédien der stetigen Ab-
senkung der zuldssigen Mengen auch die EinfihrengmGrenzwerte, die etwa
den Anteil der Nichtmethankohlenwasserstoffe odarRartikelmasse bei Otto-
motoren betreffen. Letzteres ist der Tatsache gddet dass neue Brennverfah-
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ren, die Kraftstoffdirekteinspritzung nutzen, zmesn signifikanten Anstieg der
Ruf3bildung bei ottomotorischer Verbrennung geftiatien [BAS13].

Grenzwerte fur Ottomotoren (in mg/km)

Norm EURO 4 |[EUROS5 |EURO 6
CO 1000 1000 0
NOx 80 60 8
HC 100 100 >
davon NMHC |- 68 [
PM 5 =

Grenzwerte fur Dieselmotoren (in mg/km)

Norm EURO 4 |[EURO5 [EURO 6
CcO 500 500 500
HC+NOy 300 230 170

NO, 250 180 80

PM 25 5 5
Legende:

CO - Kohlenmonoxid

NOy - Stickoxide

HC - unverbrannte Kohlenwasserstoffe
NMHC - Nichtmethankohlenwasserstoffe
PM - Partikelmasse

Tab. 1.1: Ubersicht tber die durch die EU-Normen EURO 4, EURQind
EURO 6 festgeschriebenen Schadstoffgrenzwerte [VEGO

Neben den Schadstoffen wurden von der Europaisth@an 2007 erstmals
auch verbindliche Richtlinien bezuglich der £Bmission veroffentlicht, die
eine stufenweise Minimierung des Kohlendioxidausssund die Verpflichtung
der Automobilhersteller zur Senkung des Flottensarbhs vorschreiben
[VEGO09], [MEHO03].

Trotz neuer Brennverfahren und immer komplexer wedgr Abgasnachbehand-
lungssysteme bewegt sich die Motorenentwicklung @mstérker auf einen Ziel-
konflikt zu. Exemplarisch sei hierfur die Tendenzhochaufgeladenen Motoren
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genannt. Diese MalRnahme fuhrt zwar zur Wirkungsgesglerung und mithin zu
einer moglichen Kraftstoffeinsparung, bewirkt adlieigs auch, dass sich hohere
Verbrennungstemperaturen ungunstig auf den ScHéalststol3 auswirken oder
dass bisher technisch irrelevante Probleme wiekdadtstoffvorentflammung in
den Fokus der Entwickler riicken [DAH10].

Dringliches Ziel bei der Entwicklungsarbeit modarnéerbrennungskraftma-
schinen ist deshalb das tiefgreifendere Verstandigigphysikalischen Vorgange
bei Verbrennungsprozessen, die als Stromungsvoegémyg Stoffumwandlung,
sog. reaktive Stromungerverstanden werden konnen. Unter dem Begriff der
reaktiven Strémungubsummiert man allgemein jene Art von Vorgandssi,
denen neben der reinen Fluiddynamik, die auf desiRalischen Prinzipien der
Masse-, Impuls- und Energieerhaltung unter deml&ssfvon Reibung, Warme-
Ubergang, Phasenlibergéngen usw. beruhen, chemBfimsatz stattfindet.
Grundlegend lassen sich dabei stationare und imséae reaktive Stromungen
unterscheiden. Gangige Beispiele flr stationare édungen sind Gas- oder
Flassigbrennstoffturbinen oder Kesselbrenner infidierken oder Heizungsan-
lagen. Die motorische Verbrennung — sowohl dieakd-auch ottomotorische —
zahlt zu den instationaren, da hier der Brennrauwmas Geometrie und thermo-
dynamische Randbedingungen anbelangt - einercheitii Anderung unterwor-
fen ist. Fast alle technisch relevanten Verbrensuoggéange weisen allerdings
aufgrund auftretender Turbulenz instationares eghauf [WARO1].

Bei der Beschreibung reaktiver Stromungen spiel@merische Verfahren eine
zentrale Rolle. Steigende Rechnerleistungen eitgraad verstarkte Grundla-
genforschung im Bereich der Stromungsmechanik umgsiRochemie anderer-
seits haben daflir gesorgt, dass simulative Methadeser Verbrennungsma-
schinenforschung unersetzlich sind. Neben der Begmmg von Einzelaspekten
wie der Tropfchenverbrennung, der Stickoxid- unddBldung oder der Vorent-
flammung liegt eine groRe Herausforderung in ded®&lieerung ihrer Interaktion
im turbulenten Stromungsfeld [MERO9].

In Abb. 1.1 sind schematisch die wichtigsten Eisgkl und Phanomene, die bei
der motorischen Verbrennung eine Rolle spielenamusengetragen. Es sind
dabei globale Einflisse, wie etwa Anderungen destahdsgroRen Druck, Ent-

3
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halpie oder Temperatur aufgrund von Kompressiordagmn oder Wandwar-
melbergang oder Sprayausbreitung und —verbrennenyltoren mit Direkt-
einspritzung zu nennen.

Sprayverbrennung

Diffusions-
prozesse

Turbulenz

Abb. 1.1: Schematische Darstellung der physikalischen Prezmessnotorischen
Brennraum

Irreversibilitaten und Inhomogenitaten im Brennradiimren zur Ausbildung
mikroskopischer Phanomene wie Turbulenz und Diflusaufgrund von Kon-
zentrations- oder Temperaturgradienten, die eimbebdéichen Einfluss auf die
Kinetik der Verbrennung austiben. Bei der CFD (Cotafpenal Fluids Dyna-
mics) werden durch die Notwendigkeit, lokal immégikere Strukturen auflésen
zu mussen, die numerischen Modelle immer kompld3Er meisten Stromungs-
|6ser basieren auf den reynoldsgemittelten Navieke%-Gleichungen (RANS —
Reynolds Averaged Navier Stokes), bei denen auchDeééaillierungsgrad der
verwendeten Turbulenzmodelle zur SchlieBung dealkrhgsgleichungen steigt
[MERO9].

Auf der chemischen Seite fihren immer genauere, albeh groRere Reaktions-
mechanismen flr reale Kraftstoffe — d.h. Speziest Reaktionsanzahl nehmen
dem wachsenden Kenntnisstand entsprechend zu dienchplementierung de-

taillierter Submechanismen zur Beschreibung von-N@d Ruf3bildung zu einer
vergleichbaren Entwicklung. Beide Tendenzen erhdherDetaillierung und die

numerische Komplexitat von Verbrennungsmodellengdass selbst bei steigen-
der Rechnerleistung eine Berechnung der vollstageipppelten physikalischen

4
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und chemischen Prozesse in absehbarer Zukunft mithtertretbarem Zeitauf-
wand zu bewaltigen sein wird.

Das entscheidende Ziel dieser Arbeit war es deslsafie Strategie zu entwi-
ckeln, um durch Tabellierung der detaillierten cismien Kinetik - d.h. der zeit-
liche Fortschritt des Verbrennungsprozesses wirdsénr einfache Randbedin-
gungen ohne physikalischen Transport im Vorfeld gedau einmal berechnet
und als Tabelle abgelegt - in Verbindung mit eieiizienten Schnittstellenstra-
tegie zum CFD-Code den durch die Stoffumwandlungngachten numerischen
Aufwand erheblich zu reduzieren.

Dabei waren die folgenden Fragen, deren AbfolgeGlezderung dieser Arbeit
entspricht, zu klaren:

1. Wie kann der chemische Fortschritt mittels einedureerten Zustands
eindeutig charakterisiert und wie kann die detilé Kinetik tabelliert
werden?

Ziel: Einfihrung einer Variablen zur eindeutigermdifizierung des che-
mischen Fortschritts (Kap. 4)

2. In welchen Grenzen ist die Verwendung der kine@scinformationen
von Reaktoren einfacher und von der CFD unabhagegiwgahlter Rand-
bedingungen zur Beschreibung physikalisch gest&®éaktoren zulassig?
Ziel: Analyse des zeitlichen Konvergenzverhalteazs/.bder Relaxation
gestorter Reaktoren auf die ungestoérte Losung (Bap.

3. Wie miussen die durch die physikalischen Prozesdengpen Stoérungen
der chemischen Kinetik behandelt werden?
Ziel: Modifikation der Erhaltungsgleichungen, umeirealistische Be-
handlung der physikalischen Stérungen in einemziedien Chemiemo-
dell zu ermoglichen (Kap. 6)

4. Wie kann eine effiziente Schnittstellen- und Int#gbionsstrategie zur
Implementierung der detaillierten Kinetik mittels\er Tabelle aussehen?
Ziel: Auswahl einer einfachen Interpolationsstragegnd Untersuchung
der Genauigkeit der Interpolation (Kap. 7)
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5. Welche zusatzlichen Mal3hahmen sind bei der Kopplarigdem CFD-
Code notwendig und welche Erweiterungen sind miglic
Die genaue Zielsetzung dieses Punktes ergibt fetdimgs erst im Laufe
bzw. nach Klarung der vorangegangenen Fragen.
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Kapitel 2
Grundlagen

2.1 Grundlagen der Simulation reaktiver Stromungen

Grundlage jeder Simulation reaktiver Stromungemdiilein Satz von Erhal-

tungsgleichungen. Diese Erhaltungsgleichungen wendeler Fachliteratur hau-

fig mittels einer Bilanzraumbetrachtung fir verscigéne extensive Zustandsgro-
Ben hergeleitet. Auf eine ausfihrliche Herleitungdwm Folgenden verzichtet

und stattdessen auf die einschlagige Fachlitekawiesen. Die hier verwende-
ten Formulierungen halten sich im Besonderen an RVH.

Der Wert einer extensiven zu bilanzierenden Zusigrif3eF(t) und ihre zeitli-
che Anderung zum Zeitpunkteines gedachten Volumenelemen®s lasst sich
mittels der zUF gehoérigen Dichtef (r,t) =dF /dv am Ortr durch Integration von
f Uber das VolumeN fur ganz.Q bestimmen:

F(t) = j f(F,t)av (2.1)
und

oF _ of

5" j V- (2.2)

Q
Durch Integration aller Quellterme vénin 2 und aller Fliisse voR Uber den

Rando 2 von ©Q und des anschlieBenden Grenzubergags»> O zu einem in-
finitesimal kleinen Volumenelement lasst sich edikanzgleichung firf folgen-
dermaflen formulieren:
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%:—divtﬁf +Q, +S . (2.3)
Die linke Seite beschreibt dabei die zeitliche Amag vonf im Kontrollvolu-
men, wahrend auf der rechten Seite die DivergenSttemdichte®, vonf die
Flisse Uber die Kontrollraumgrenze beschreibt. Addda missen im Allgemei-
nen eine mogliche Fernwirkurggauff und ein moglicher Quelltermy bertick-
sichtigt werden. Fur konservative ZustandsgroRendieser Quellterm Null
[HIR49], [BIR60].

FUr nichtreaktive Stromungen, also solche ohnef@totandlung, genigt die
Bilanzierung der skalaren Erhaltungsgrof3en Eneuge Masse sowie des Im-
pulsvektors (Navier-Stokes-Gleichungen).

Die aus dem 1. Hauptsatz der Thermodynamik folgdfrth@ltung der Gesamt-
energie eines geschlossenen Systems lasst sicHigtagin infinitesimal kleines
Volumen so schreiben, dass fiur die innere volumendpene Energie (Energie-
dichte) gilt:

% = —div
Dabei stehp fir die Dichte,u fur die innere Energiey fur den Geschwindig-
keitsvektor der Stromung (Schwerpunktsgeschwincii);kefq fur die Warme-
stromdichte P fur den Drucktensor ung fur den Warmeubertragungsterm auf-
grund von Strahlung. Der Terdiv (pu Vv + ]q) bildet dabei den Energietransport
durch Konvektion, d.h. aufgrund der Bewegung delsw&cpunktsystems, und
durch Warmeleitung, Teilchendiffusion und Dufourfdkt ab, wahrend
P:gradvden Einfluss von Druck- und Reibungskraften auf Beergiehaushalt
wiedergibt. Der Operator.’, steht dabei fir die doppelte Verjingung der beide
TensorerP undgradv [HIR49], [BIR60].

(puv+j,)-P:gradv+ g (2.4)

Die u.a. aus dem 2. Newtonschen Gesetz folgendereiNatokes-Gleichungen
geben die Impulserhaltung des Systems wieder.&8&eh sich als Vektorglei-
chung in der Form

a((;") = —div (pV 0 V) -div P+ 0 § (2.5)
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schreiben. div(pv V) entspricht dem konvektiven Impulstransport und
divPder Anderung des Impulses aufgrund von Druck- ueithihgskraften. Als
Fernwirkung muss der Einfluss der Gravitation bksichtig werden, was durch
den Termpg geschieht.g ist dabei der Vektor der Erdbeschleunigung. Abhéan-
gig von der Dimensionalitat des gewdahlten Modea#$elt das Prinzip der Im-
pulserhaltung eine Anzahl von Gleichungen, die Alezahl der verwendeten
Raumkoordinaten entspricht [HIR49], [BIRGO].

Aus dem Prinzip der Massenerhaltung folgt die eetdpende Erhaltungsglei-
chung fur die Massendichte:

‘;—‘t’ +div(pV) =0. (2.6)
div(pv) ist der konvektive Anteil des Massenstroms [HIR4B]JR60].

Die bisher aufgefiihrten Gleichungen bilanzieresd&etiliche Erhaltungsgrofen
in dem Sinne, dass sie quellfrei sind. Tritt nuolachemische Stoffumwandlung
auf, lassen sich analog zur Bilanzierung der Gesasge zusatzliche Bilanz-
gleichungen fir die Massen der an der Reaktionillggén Spezies aufstellen,
die durch die Umwandlung bedingt allerdings queitigehaftet sind:

%:—div (oV)—div] +M & (2.7)
Dabei ist o die partielle Dichte der Speziesdiv (o V) der konvektive Anteil
des Speziesmassenstrordsy |, der Massentransport voéraufgrund von Diffu-
sion mit der Diffusionsstromdichte, und M.« die Bildungsgeschwindigkeit
von i mit der molaren Massk!; und der molaren volumenbezogenen Bildungs-
geschwindigkeity [HIR49], [BIR60]. Gleichung 2.7 definiert dabenei der An-
zahl der betrachteten Spezies entsprechende Aaadbleichungen.

Zur Schlief3ung des durch die Gleichungen 2.4 Gigigfinierten Gleichungssys-
tems werden zusatzliche funktionale Abhangigkeienotigt, die die Stromdich-
ten j. und Tq sowie den Drucktensd? in Abhangigkeit von den tbrigen Zu-
standsgrofRen beschreiben. Da die genaue Vorgehisessabei nicht ausschlag-
gebend fur die Problematik der Implementierung itlietder Chemie mittels des
Fortschrittsvariablenmodells ist, wird an diesezliBtauf weitere Erlauterungen
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verzichtet. Fur eine ausfuhrliche Diskussion depieischen Gesetze zur Schlie-
Bung siehe z.B. [WARO1] oder [HIR64].

2.2 Reaktionskinetik

Um zu verstehen, warum es in der Berechnung reak8tromungen sinnvoll ist,
das Problem der chemischen Quellterme mathematischden Strémungsvor-
gangen zu entkoppeln und separat zu behandeles isbtwendig, die mathema-
tischen Eigenschaften des Gleichungssystems, aashgimische Kinetik be-
schreibt, naher zu betrachten.

Um die tatséchlichen Vorgange bei der chemischerwalmlung komplexer
Verbindungen, wie es Kraftstoffe, die aus einerlxébl unterschiedlicher Koh-
lenwasserstoffverbindungen bestehen, sind, ze#iggbeschreiben zu kénnen,
muss die Kinetik jeder Elementarreaktion vom unxembten Zustand zum stati-
onaren Gleichgewichtszustand bekannt sein. Die &hianreaktion wird grund-
satzlich dadurch definiert, dass sie die tatsalsbhcStoffumwandlungsvorgéange
beschreibt. Darin unterscheidet sie sich von dalpaen Reaktionsgleichung, die
fur Kraftstoffe dem Schema

Kraftstoff + Sauerstoff== Kohlenstoffdiak + Wasse
entspricht.

In der Realitat lauft die Umwandlung eines komptekehlewasserstoffs aller-
dings Uber sehr viele kleine Teilschritte wie Wassdfabstraktionp-Zerfall,...
usw. ab [WABO1]:

«OH+RH= R*+HC (Beispiel fur H-Abstraktion)

Das aufgefuihrte Beispiel fir eine Abspaltung eMésserstoffatoms stellt einen
in der Realitat genau so ablaufenden Stoffumwarngdiprozess dar. Dabei ist RH
ein Kohlenwasserstoff beliebiger GrofRe, der sichchiuSto3 mit einem OH-
Radikal unter Abspaltung eines H-Atoms in ein RatliRe unter Bildung von

Wasser umwandelt. Selbst fir die vereinfachte Ammeghdass sich ein realer

10
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Kraftstoff als Reinstoff (z.B. n-Oktan) darstell&sst, setzt sich die Umwand-
lung des Kraftstoffs aus vielen tausend Elemerafitirenen zusammen (siehe
z.B. [WARO1]).

Fur die allgemeine Elementarreaktiolasst sich schreiben:

ZV<E>DA 00 ZV(P)B\ (2.8)

s=1
Summiert wird in GIl. 2.6 Uber allas Spezies A mal ihrer stochiometrischen
Faktorenv®,v® fir die Produkt- (P) und Eduktseite (E) in Reaktiok, repra-
sentiert den Geschwindigkeitskoeffizienten der Rieak

Fur die Anderung der Konzentration der Sperigsrch Ablaufen der Reaktian
l&sst sich ein Zeitgesetz der Form

9 P _ (E) ¢
(atj v v, El_jg (2.9)

in Abhangigkeit von den Konzentrationeyaller ng Spezies formulieren. Fr alle
n, Reaktionen ergibt sich dann aus Gl. 2.9:

( j ZKEQV(P’-V(E) Eﬁ%“'@ (2.10)

Gleichung 2.10 definiert also em-dimensionales Gleichungssystem gewdhnli-
cher Differentialgleichungen. Die stochiometriscliektoren bilden dabei einen
wesentlichen Bestandteil des zugrundeliegenden &fesimus und werden in
Tabellenform zur Berechnung der Kinetik abgespeich®ie man aus 2.10 er-
kennen kann, mussen zur Losung des Gleichungssysteenfalls dien, Ge-
schwindigkeitskoeffizienten bekannt sein.

Diese sind im Allgemeinen jedoch nicht konstantydsn hangen von den Zu-
standsgrofRen Druck und Temperatur ab. Ein relatfaeher Ansatz zu Be-
schreibung der Temperaturabhangigkeit ist im eewih Arrhenius-Ansatz
[WABO1]

k (T)= AT @Xp(— _E j (2.11)

RO

gegeben. Dabei stelly [T* die Temperaturabhéngigkeit des préaexponentiellen
Faktors der Reaktion in Abhangigkeit von den reaktionsspezifischen Rexa

11
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ternA, undb, und der Temperatur dar. E,, ist die Aktivierungsenergie dersel-
ben Reaktion. Neben den stéchiometrischen Faktensh A, by, E,, die Ubli-
cherweise in einer Mechanismustabelle enthaltersarb

Der Vollstandigkeit halber muss ebenfalls erwahatden, dass es verschiedene
Ansétze zur Bertcksichtigung der Druckabhéangigkieit Reaktionsgeschwin-
digkeiten gibt, von denen stellvertretend der Lmden-Ansatz und dessen Er-
weiterung als Troe-Formalismus genannt sein soj(&h.83]

Das Differentialgleichungssystem, das die chemidGhetik beschreibt, ist auf-
grund der grofRen Unterschiede in den Zeitskalernvdieschiedenen Reaktionen
normalerweise sehr steif. Die Steifheit des Glemgjasystems stellt besondere
Anforderungen an den verwendeten Gleichungsloser naingt zu sehr kleinen
Zeitschrittweiten. Implizite Verfahren erlauben s#eigendem Rechenaufwand
pro Zeitschritt eine Vergrol3erung der Schrittwaited damit in vielen Fallen
eine Verkirzung der Rechenzeit im Vergleich zu iexph Verfahren [WARO1].
Allerdings reicht der Rechenzeitgewinn durch diewéndung impliziter Ver-
fahren bei gekoppelter Berechnung im Rahmen emegktiven Stromungssimu-
lation, bei der neben der chemischen Kinetik audteee komplexe Phanomene
wie Turbulenz oder Phasenubergédnge beriicksichtgtlem missen, nicht aus,
um auf modernen Rechensystemen tolerable Zeitawalevan erreichen.

Nur fur extrem vereinfachte Systeme wie homogeaakkren, bei denen von
einer zu jedem Zeitpunkt vollkommenen Durchmischatigr Spezies ausge-
gangen wird, lassen sich die Erhaltungsgleichungehaltnismalig einfach und
effizient I6sen [MAAS88]. Auf die Besonderheiten sieg Reaktoren wird im fol-
genden Unterkapitel eingegangen.

2.3 Simulation homogener Reaktoren

An dieser Stelle soll kurz auf die Vereinfachung Eehaltungsgleichungen fir
homogene, isobare und isenthalpe Reaktoren eingegamerden, da im vorge-
stellten Fortschrittsvariablen-Modell die detailee Kinetik solcher Reaktoren
tabelliert wird.

12
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Legt man den Erhaltungsgleichungen 2.4 bis 2. hemogenes System zugrun-
de, d.h. ein System in dem von der rAumlichen Gladeilung aller Zustands-
grélRen ausgegangen werden darf, entfallen die I@résayigkeit und somit alle
Terme, die den Einflissen von Warmeleitung, KoneektDiffusion und Dissi-
pation entsprechen. Eine detaillierte Unterscheadund die daraus folgenden
Vereinfachungen findet man zum Beispiel bei [MAA88h Hinblick auf das
hier diskutierte Fortschrittsvariablen-Modell irgssiert vor allem der Sonderfall
eines adiabaten Ruhrreaktors konstanten Gesamtdriacaus ergibt sich die
Madoglichkeit einer erheblichen Vereinfachung deratingsgleichungen.

Fir die Masseerhaltung folgt
CCEIYY (2.12)
ot
was der Konstanz der Gesamtmasse im System ehts@ufgrund des Fehlens
konvektiver und diffusiver Vorgange im ideal homoge System wird die Er-
haltung des Impulses durch Gl. 2.12 alleine impgewahrleistet [MAAS88].

Fur die Speziesmassen vereinfacht sich die entspnee Erhaltungsgleichung
zu

0p .

P 12 (2.13)
Die Energieerhaltung in der Enthalpieformulierudge sich des konstanten Re-
aktordrucks wegen anbietet, fihrt zu:

oh

e 0. (2.14)
Um das Gleichungssystem zu schlieRen, kann mannzudgaussetzen, dass
sich alle an der Reaktion beteiligten Stoffe wieal@ Gase verhalten. Diese An-
nahme ist im Besonderen flir Verbrennungsreaktidmareichend genau und

tiblich [MAA8S].

Des Weiteren gelten die thermische Zustandsgleghun

p=—L_ R0 (2.15)

M

mit der mittleren molaren Mas$é,, der Mischung und die Zusammenhange

13
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dh=c,, T = (i vqu,,i) T (2.16)
und
h:iw [h, (2.17)

wobeic,y die spezifische Warmekapazitat der Mischung lbeskantem Druck
und c,; bzw. h; die massespezifische Warmekapazitat bzw. die En¢haer
Spezies sind [MAASS].

Setzt man nun die Gleichungen 2.15 bis 2.17 inffeltungsgleichungen ein,
l&sst sich das Differentialgleichungssystem demHEungsgleichungen in ein ge-
wohnliches DGL-System uberflihren. Das so entstehexfangswertproblem
fur vorgegebene Enthalpie, Druck und Anfangszusanseizung hat dann die
Dimensionngt+1.

In den Spezieskonzentrationenausgedrickt lasst sich deren zeitlicher Fort-
schritt durch die Gleichungen
_ @M
dc G[R Z !

i Ny
=+ 2 T @ (2.18)
dt p Cp,M %“

und die Anderung der Temperatur durch

dT RIT & —
— = E a H, (2.19)
dt plC,, =

mit den Anfangsbedingungefi(t=0)=T,, ¢ (t=0)= ¢, bei konstant gehalte-
nem Anfangsdrucl = p, = konst. beschreiberH, steht fiir die molare Enthal-
pie der Speziesund Cp,M fur die mittlere molare Warmekapazitat der Misafpun
[MAASS].

Fur homogene Reaktoren im Allgemeinen entfallt da&wendigkeit, geeignete
Ansétze fur Stromdichten und die Reibungsterme en dllgemeinen Erhal-
tungsgleichungen zu finden. Allerdings missen gestey Datenséatze zur Be-
schreibung der thermodynamischen stoffspezifisckggenschaften bekannt
sein. Das in dieser Arbeit verwendete Programm H@E&MRerwendet hierflr

14
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einen teilweise auf Messdaten und teilweise aubréteschen Berechnungen der
thermodynamischen Grol3en basierenden PolynomdigaiR01], [KEESO].

Fir ideale Gase ist die Warmekapazitat nur Funkii@nTemperatur. Es ist bei
Verbrennungsprozessen ublich und hinreichend germaudieser Annahme aus-
zugehen [WARO1]. Unter Verwendung eines Polynomesavierten Grades
lassen sich dann die Idealantedd; der molaren Warmekapazitat bei konstan-
tem Druck fur jede Speziasmittels der tabellierten Polynomkoeffizienten,
berechnen:

Coi(T) = 24: g, or (2.20)

Unter Verwendung des Zusammenhangs fir die AndedemgEnthalpie eines
idealen Gases

.
H/(T)= H®*+ [ C(T)@T (2.21)
298K
l&sst sich nun das Gleichungssystem zur Beschrgiben Kinetik eines homo-

genen Reaktors schlieRen. Die molare StandardigiknthalpieH ** der Spe-
ziesi bei Standardtemperatur senfalls im thermodynamischen Datensatz ent-
halten.

Auch aus den Daten bestimmbar ist die molare Eigtr8p(T) der Spezies mit
der molaren Standardbildungsentro@&®:

_ _ T Co (T

S(M=§"+ | ”T( Ja (2.22)

298K

Die exakte Konvention zur Bestimmung der thermodyisahen Stoffwerte aus
den Datenséatzen ist bei [KEE80] oder [WARO01] natézen.

15






Kapitel 3 - Reduktionsstrategien

Kapitel 3
Reduktionsstrategien

Im vorangegangenen Kapitel wurden die Grundlagerdetaillierten Simulation
eines Systems mit reaktiver Stromung und die estek vereinfachten Systems
eines homogenen, isobaren und adiabaten Reaktogestialt. In diesem soll
eine kurze Zusammenfassung der gangigsten Redskigthoden gegeben wer-
den, um das in dieser Arbeit vorgestellte Fortstdwariablenmodell in den ent-
sprechenden Kontext setzen zu konnen und mit andéeefahren vergleichbar
zu machen. AuBerdem werden einige wichtige Grundfifegdie beim Fort-
schrittsvariablenmodell eine Rolle spielen, eingefl

3.1 Vorbemerkung

An dieser Stelle soll eine angepasste Formuliedergilanzgleichungen voran-
gestellt werden, die eine Ubersichtlichere Betnamtptder Problematik ermdg-
licht und in dieser Form konsistent weiter verwenalied.

Es sei der Zustandsvektor so definiert, dass er die Kinetik der auftretenden
chemischen Reaktionen thermodynamisch geschloss#standig charakteri-
siert. Ein solcher Vektor ergibt sich mit Enthalpred Druck formuliert durch

T

w=(p.hw, W) (3.1)

17
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mit denns Speziesmassenbrichan und den beiden Zustandsgréfen Drypck
und spezifische Enthalple Folglich isty von der Dimensiomg+2.

Analog zu den Erhaltungsgleichungen aus Kapiteisatl sich nun die zeitliche
Entwicklung des durcly definierten Skalarfelds mittels der Gleichung

aa—‘t” = F@)+GWw.0y,0%) (3.2)

beschreiben [BYKO7B]F(y) reprasentiert dabei die Anderung des Zustands
durch chemische Reaktion, wahre@gy, [y, Dzz//) die physikalischen Prozesse
beschreibt. Gleichung 3.2 zeigt, dass die beidem&& undF bereits mathema-

tisch entkoppelt sind und somit eine getrennte Beéheng der chemischen und
physikalischen Vorgange maoglich ist.

Die exakte Berechnung vaf(y) ist, wie schon erwéhnt, aufgrund der Grof3e und
Steifigkeit des Gleichungssystems relativ zeitauithg. Abgesehen von direkter
numerischer Simulation (DNS), die das vollstandigeichungssystem 3.2 |0st,
allerdings selbst bei sehr einfachen Stromungstéberem hohe Rechenzeiten
erfordert (siehe z.B. [REY89], [WARO1]), bleibt fgich die Frage, wie der nu-
merische Aufwand durch den Tefy) reduziert werden kann.

In den nachfolgenden Unterkapiteln wird in ersterie. auf Reduktionsmodelle

eingegangen, die sich ebenso wie das Fortschrmigdlanmodell direkt mit der

Vereinfachung der chemischen Kinetik detailliefaktionsmechanismen be-
schéaftigen. Deshalb werden andere Ansétze, wie ph#aomenologische - ge-
nannt seien beispielhaft das Flamelet-Modell ([\WB],7/PETO0O0]) oder das Ed-

dy-Break-Up-Modell [SPA71] — hier nicht naher etk

3.2 Reduktion detalllierter Reaktionsmechanismen

Die tatsachliche Verbrennungskinetik realer Krafifet, die aus Hunderten ver-
schiedener Kohlenwasserstoffverbindungen bestebandn, die selbst in weit
Uber tausend chemische Verbindungen zerfallennigirer Komplexitat selbst
durch detaillierte Reaktionsmechanismen nur nalgswaise zu beschreiben.
Schon fur einfache Ersatzkraftstoffe wie Heptankta®e oder Dekane mit we-
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nigen Additivspezies (Beispiel: n-Dekarlethylnaphtalin als Dieselersatz-
kraftstoff) umfassen teilweise experimentell unifiweise theoretisch gesicherte
detaillierte Mechanismen mehrere Tausend Elemeyaiaionen. Die zusétzliche
Berucksichtigung von Schadstoffbildungsprozessegré8ert die Komplexitat

und die Steifigkeit des DGL-Systems weiter. Beilkf@é hierftr seien die NO-

Bildung, die Uber mehrere Reaktionspfade mdgligch(isa. thermisches NO
[ZEL46] oder promptes NO [FEN79]) und die RuRbilduisiehe z.B. [SOJO01],

[BOC94]) genannt.

Der wachsende Detaillierungsgrad der Reaktionsnmestmen hat zur Folge,

dass sich eine Vielzahl von Verfahren etabliert e eine mathematische Re-
duktion der detaillierten ReaktionsmechanismenuB&behaltung der anwen-
dungsrelevanten kinetischen Informationen anstreben

Der Vorschlag einer prinzipiellen Kategorisierungr drerschiedenen Redukiti-
onsverfahren stammt vo@kino und Mavrovouniotis[OKI98], die als Unter-

scheidungskriterium die der Reduktion zugrundelelg®m Vorgehensweisen
und die verwendeten mathematischen Methoden vemversie schlugen eine
Dreiteilung in Lumping, Sensitivitatsanalyse undt@ealenanalyse vor, von de-
nen jede im Folgenden kurz umrissen werden solf. hese Arbeit sei auch
hinsichtlich eines ausfiihrlichen Uberblicks tibeg isher veroffentlichen Ar-
beiten anderer Autoren auf den verschiedenen Gebogr Mechanismusreduk-
tion verwiesen.

3.2.1Lumping

Das Lumping-Verfahren verfolgt das Ziel, die Anzaler Spezies eines detail-
lierten Verbrennungsmechanismus und somit die Andahzu beriicksichtigen-
den Reaktionen zu reduzieren, indem sich ahnlichalende Spezies zu einer
Speziesfamilie, soglumps (Pseudospezies) zusammengefasst werden. Diese
Herangehensweise ist bereits sehr frih etwa 19838lending [BLN53], 1966

von Aris und Gavalas[ARI66] oder 1969 vorwWeiund Kuo [WEI69] verwendet
worden. In die Bildung solchéumpsflie3en sowohl theoretische Betrachtungen
als auch experimentelle Ergebnisse und mathematigidithoden ein ([FOUOQ],
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[BAHMO7]), die das Ziel haben, solche Ahnlichkeiten finden. Das Lumping
von Reaktionsmechanismen bedarf allerdings eineBegr physikochemischen
Fachkenntnis, so dass es meist von Fachgruppesictiauch mit der Entwick-
lung von detaillierten Reaktionsmechanismen besigiegf, angewandt wird.

3.2.2Sensitivitats- und Reaktionsflussanalyse

Die Sensitivitdtsanalyse beruht ebenso wie die Rwaflussanalyse in erster
Linie auf der mathematischen Methode der Sensitsdinalyse und der Identifi-
zierung der geschwindigkeitsbestimmenden ReaktigiiehB83], [NOW883]).

Neben anderen auf der Sensitivitdtsanalyse basieneReduktionsansatzen soll
hier kurz der vorTuranyiin [TUR90] unter anderen vorgestellte diskutiegrw
den, da er das Grundprinzip der Methode stellvienice verdeutlicht.

Es lasst sich ein MaB; im Sinne einer Sensitivitat folgendermal3en defene

B :zN:(a'” fn] . (3.3)

=\ dinc

Dabei entspricht der Ausdruck in der Klammer einél@ment der normierten
Jacobi-Matrix, mit den zeitlichen Anderungefy =dc_ /dt der Konzentration
der Spezies und der Spezieskonzentrationvon Spezies. Es wird die Quad-
ratsumme aller 1 bi als relevant identifizierten Spezies gebildet sanhit eine
relative MaRzahl definiert, die Auskunft dariibebtginwieweit eine Anderung
der Spezieskonzentration von SpezieBinfluss auf die Bildungsraten dét
Hauptspezies hat. Die Mdglichkeit einer automatisie Reduktion ergibt sich
gemafTuranyidadurch, dass ausgehend von einer Anfangslosumgeider an-
fanglich gewahlten Menge von Hauptspezies, fur alileachst nicht als relevant
betrachteten Spezies die Werte \Byrberechnet werden. Durch das Hinzuneh-
men der bisher als irrelevant erachteten Speziedem hochsten WeR; zu den
relevanten Spezies und das erneute Berechne® dagibt sich nach einer endli-
chen Anzahl an lIterationsschritten eine konvergedsung und damit eine defi-
nierte Menge an relevanten Spezies [TUR90].

20



Kapitel 3 - Reduktionsstrategien

Mdglich ist auch die Analyse der Sensitivitaten derzelnen Spezieskonzentra-
tionenc; im Gemisch beziglich der Anderung des Geschwiradigkoeffizienten
k. in der Reaktiom, um so Reaktionen zu eliminieren, deren Einfllmsm&chlas-
sigbar ist [VAJ85]. Eine noch starkere Vereinfaapudes Reaktionsmechanis-
mus lasst sich auch durch Kombination der beiderfiad¥ieen erreichen. Naheres
dazu findet man in [WARO1] oder [TUR89].

Eine weitere Mdglichkeit der Mechanismenreduktiogite sich aus der Analyse
der Reaktionsflisse. Dort werden die Reaktionspfade bei der Berechnung
des chemischen Fortschritts mittels detailliertealRionsmechanismen beschrit-
ten werden, analysiert, um die Pfade zu finden,véimachlassigt werden kon-
nen. Es lassen sich integrale Verfahren, d.h. spldie Reaktionspfade im Hin-
blick auf den gesamten Verbrennungsprozess gewmidWwiAR81], und lokale
Verfahren, die die Gewichtung zu einem beliebigdrer festen Zeitpunkt durch-
fihren [WARO1], unterscheiden.

3.2.3Zeitskalenanalyse

Wahrend beim Lumping und der Sensitivitdtsanalysehehes Mal3 an Exper-
tenwissen vonnoéten ist, zeigen die Modelle, die derf Zeitskalenanalyse der
chemischen Reaktionen beruhen, entscheidende t8chriRichtung automati-
sierter Mechanismenreduktion auf.

Durch die Analyse der Zeitskalen lasst sich dieg€raeantworten, welche Pro-
zesse zu welchem Zeitpunkt wie schnell ablaufenAhlhetracht der Tatsache,
dass die physikalischen Prozesse im Vergleich ructiemischen in einem er-
heblich kleineren Zeitfenster ablaufen, lasst siedses Wissen zur Modellreduk-
tion nutzen.

Einerseits konnen die erheblich langsameren Prezassstillstehend angesehen
werden. Die deutlich schnelleren andererseits itegiten die Annahme, dass
sich einzelne Spezies in einem quasi-stationarestadd (QSSA, quasi-steady-
state-assumption, [BOD24]) bzw. einzelne Reaktiomenpartiellen Gleichge-
wicht befinden.
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Die QSSA nutzt aus, dass bei MehrschrittreaktidReaktionspfade
SOfE-. sSO0B- S (3.4)

existieren, bei denen die Lebensdauer der ZwisgeanssS, sehr kurz ist. Sie
wird, sobald sie mit der Geschwindigkkit aus $ gebildet wurde, mit einer er-
heblich gréReren Geschwindigkkjt >> ki, zu Spezies Sumgewandelt.

Unter der Annahme, dass sich die Konzentration§aufgrund der grof3en Un-
terschiede zwischen den Geschwindigkeitskoeffizienh einem stationéren Zu-
stand befindet, kann naherungsweise fir das Zetgeser KonzentrationS]
von Spezies$, geschrieben werden:

A =1, 08)- k0 g =0 @9

FUr Speziess; lautet das entsprechende Zeitgesetz mit der Anaatonstanter
Konzentration vors, dann

diS)]

d—%:kzsmsz] = KZEDSI J (3-6)
was nichts anderes bedeutet, als dass die LosunDBiflerentialgleichung zur
Beschreibung der zeitlichen Entwicklung von Spe&ggleich demk,,-fachen
der Losung fuIS, entspricht. Somit werden, insofern man an der l€atration
[S] nicht interessiert ist, weder der Geschwindigieeffizient k,z noch die
KonzentrationS, bendtigt. Die Bildung vors, kann folglich vernachlassigt wer-
den.

Ahnlich verhalt es sich mit partiellen Gleichgewtsh (PGA). Fur eine einfache
reversible Reaktion

s+sOfy s+ s 3.7)

die eine Elementarrektion reprasentieren kannpesgich unter der Vorausset-
zung, dass Hin- und Ruckreaktion gleich schnell,sthe Konsequenz, dass sich
Produkte und Edukte dieser Reaktion im Gleichgeismistand befinden, der
jedoch nur partiell ist, da daraus nicht folgt, sldas gesamte System im Gleich-
gewicht ist. Numerisch fihrt dieses partielle Gigiewicht jedoch zu einer ver-
einfachten Behandlung des DGL-Systems, da die Kuretonen der Edukte
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Uber die Gleichgewichtskonstante der Reaktion eriteth der Produkte verknipft
sind (siehe z.B. [WARO01]).

Reaktionen, die diesen Annahmen geniigen, kbnnehematisch vereinfacht
betrachtet werden, da sich die eigentliche Realdimeh die Bestimmung einer
Gleichgewichtskonstanten fir diese Reaktion alstafgsche Gleichung im Ge-
gensatz zur Differentialgleichung des zugehdrigesitgésetzes vereinfachen
lasst. WieMaasin [MAA93] erlautert, entspricht dies der Vorsteily, dass die
Bewegung des Zustandsvektors im Zustandsraum meht durch das urspriing-
liche, durch allen, Reaktionen bestimmte DGL-System, sondern durchuein
die Anzahln, der sich im partiellen Gleichgewicht befindlichBeaktionen re-
duziertes beschrieben wird.

Chemische Physikalische
Zeitskalen Zeitskalen

10° s

107%s
Strémung
107*s Transport

107%s

107%

Abb. 3.1: Vergleich der typischen Zeitskalen der chemischehplnysikalischen
Prozesse (Quelle: R. Stauch [STAO7])

Das ILDM-Verfahren Kntrinsic Low Dimension Manifolds, [MAA92],
[MAA93] ) erzielt die Identifizierung der geschwiiglieitsbestimmenden Reak-
tionen mittels der Analyse der lokalen Jacobi-Matkes Systems. Durch die lo-
kale Eigenwertanalyse der Jacobi-Matrix werden dange und schnelle Reakti-
onen in einem beliebigen Punkt im Zustandsraumrhedt Unter der Annahme,
dass die lokale Bewegung des Systems im Zustandsnam durch die langsa-
men geschwindigkeitsbestimmenden Reaktionen beditg{ wird die eigentli-
che Bewegung des Systemzustands auf eine nur diedangsamen Reaktionen
beschriebene reduziert. Die ILDM stellt folglicttlser, dass eine in der Dimen-
sion reduzierte, lokal linearisierte Bewegung instamdsraum (was nichts ande-
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res ist, als der Fortschritt des Reaktionsprozg¢ssésubt ist, solange sich diese
Bewegung im lokalen, durch die Jacobi-Matrix bemtlenen und um die
schnellen Reaktionsrichtungen reduzierten, tangemtiUnterraum bewegt. Die-
se Bewegung entspricht also der auf einer intrahgg weil einer durch die lo-
kale Jacobi-Matrix beschriebenen, niedrigdimendemaveil um die Anzahl der

schnellen Reaktionen in der Dimension reduzieftéamnigfaltigkeit

Weiterentwicklungen der ILDM-Methode ermoéglichen ute eine Online-
Generierung der Mannigfaltigkeit [KOEO8]. Eine Erteeung der ILDM-
Methode stellt das ebenfalls v@ykovund Maas entwickelte REDIM-Modell
[BYKO7A] dar, das neben den chemischen ReaktioreankEinfluss durch mole-
kularen Transport (Diffusion) und somit den teilsen Einfluss physikalischer
Transportprozesse auf die Reaktionskinetik berabikigjt.

Die von Lam [LAM85] und Lam und Goussis[LAM88] vorgeschlagene CSP-
Methode ComputationalSingular Perturbation) basiert auf der Anwendung der
singuléren Stérungstheorie und fuhrt zu einer lekaknalyse der charakteristi-
schen Zeitskalen. Aus dieser Analyse wird eine dnong der verschiedenen
Prozesse zu sogenannten Gruppen abgeleitet, dameitsj eine charakteristische
Zeitskala zugewiesen wird. Prinzipiell wird dabewigchen active groups
exhausted groupsnd dormant groupsunterschieden, von denen die aktiven die
geschwindigkeitsbestimmenden sind. [@iehausted groupbetreffen Reaktio-
nen, die nichts mehr zur Dynamik des Systems lgatrawahrend didormant
groupsdie Reaktionen zusammenfassen, die extrem langbtamfen. Die CSP
reduziert nicht im eigentlichen Sinne die Dimensd®ws Problems, sondern er-
maoglicht eine separierte mathematische BehandlwnigReaktionen in Abhan-
gigkeit von ihrer Gruppenzugehdrigkeit. Zusatzlictiissen fur eine effiziente
Reduktion des Rechenaufwands Annahmen wie die Q#f¢Adie PGA fir ein-
zelne Zeitskalengruppen verwendet werden.

Wahrend IDLM- und REDIM lokale Methoden sind, wiethe globale Strategie
der Zerlegung des Zustandsraums in langsame umgtléeiUnterrdume mittels
der GQL Global QuasiLinearization, [BYKO08]) verfolgt.
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Zu nennen ist ebenfalls noch die MEPT-Meth@slenimal Entropy Production
Trajectory) der minimalen Entropieproduktion vioaebiedz[LEB10], bei der die
langsame invariante Mannigfaltigkeit, die den clemien Fortschritt charakteri-
siert, im Sinne des 2. Hauptsatzes der Thermodynaltaijener Unterraum des
Zustandsraums verstanden wird, der im Vergleiclallan makroskopisch mog-
lichen Zustdnden durch die lokal bevorzugten Zuitépeschrieben wird. Aus-
genutzt wird dabei die Tatsache, dass die erzdtgtepie pro Zeiteinheit bei
schnellen Reaktionen (= Bewegung hin zur Mannigjledtit) erheblich grofRer ist
als bei langsamen (= Bewegung auf der Mannigfadiiyk Somit kann anhand
der Entropieproduktion einzelner Reaktionen, wienzBeispiel auch bei der
ILDM-Methode, eine Identifikation der schnellen uddr langsamen Prozesse
erreicht werden.

Allen mathematischen Reduktionsverfahren ist zemriglass sie die groRe An-
zahl an unabhangigen Variablen und damit das Probkhr grof3er Gleichungs-
systeme dadurch I6sen, dass sie eine deutlichggearmnzahl an unabhangigen
Ersatzvariablen bzw. Fortschrittsvariablen liefdrazlglich derer der vollstandi-
ge Zustandsvektor selbst nur noch als abhangigeahMarbetrachtet werden
kann. Diese Leistung wird jedoch vom Reduktionsnioslelbst erbracht, die

Reduktion kann automatisiert durchgeftihrt werded ish somit vom Fachwis-

sen des Anwenders unabhangig.
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Kapitel 4
Das Fortschrittsvariablen-Modell
(Progress Variable Model - PVM)

Das im Folgenden vorgestellte Fortschrittsvariatmedell zur Reduktion der
detaillierten chemischen Kinetik ist ein globaldsn gesamten chemischen Fort-
schritt vom unverbrannten Zustand bis hin zum @Glgeéwicht beschreibendes
Verfahren. Daneben bietet es den Vorteil, dasseddglichkeit ausnutzt, aus
einer verhaltnismalig geringen Anzahl von Losunden chemischen Kinetik
detaillierter Reaktionsmechanismen fir geeignetgaly gewahlte Rand- und
Anfangsbedingungen Informationen Uber die geschwgksitsbestimmenden
Prozesse zu erhalten. Auf3erdem sind die anschiefi@mvendigen mathemati-
schen Operationen und die Modifikationen der Bitderchungen fur eine reak-
tive Stromungssimulation von verhaltnismafiig eih&acNatur, so dass die Ver-
wendung des PVM im Gegensatz zur Laufzeitldsung déaillierten Kinetik
keinen signifikanten Einfluss auf die RechenzeitSigomungssimulation hat.

Probleme entstehen bei den meisten Reduktionsanséizden Bereichen der
Verbrennung, bei denen sich die Zeitskalen derlyescligkeitsbestimmenden
Prozesse sehr schnell andern. Dies betrifft venallie Ziindkinetik, die bei mo-
torischen Anwendungen eine zentrale Rolle spieft,valide Aussagen zur Mo-
torcharakteristik (z. B. Leistung, Moment, Schatibitdung, ...) machen zu
konnen. Aktuell ist es Stand der Forschung, dasdiesen Anwendungen auf
mehrere Submodelle fir die verschiedenen Verbragspirasen zuriickgegriffen
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werden muss. Viele dadurch entstehende Problemdewedurch ein globales
Modell behoben, da dann neben der Einbindung meh&ubmodelle auch der
Aufwand entfiele, die Konsistenz der Loésung beimddhalten zwischen diesen
zu gewabhrleisten.

Das in dieser Arbeit vorgestellte Fortschrittsvialea-Modell macht sich die von
PopeundMaasim Jahr 1993 untersuchte attraktive Eigenscha#rditannigfal-
tigkeit zunutze, die durch die Losungen der de¢aitn Reaktionskinetik ver-
schiedener geeignet gewéhlter Reaktoren definied (wOP93]. Diese Mannig-
faltigkeit wurde vonPopeund Maastrajektoriengenerierte niedrigdimensionale
Mannigfaltigkeitgenannt. Das PVM erweitert diesen Ansatz durctDainition
einer einzigen geeigneten Fortschrittsvariablen Parametrisierung solcher
Mannigfaltigkeiten. Mit dieser Variablen ist es niég, den chemischen Fort-
schritt bis hin zum Gleichgewicht zu beschreiben.Aolgenden wird ein Uber-
blick Gber die einzelnen Aspekte gegeben, derenlKioation zum vorliegenden
Modell fuhrt.

4.1 Reduzierte Beschreibung der chemischen Kinetik

In Kapitel 3 wurde der folgende Zusammenhang imFemer allgemeinen Er-
haltungsgleichung fiir das den Zustand eines reagien Systems charakterisie-
rende Skalarfeld eingefihrt [BYKO7B]:

oY _

e
Um zu einer reduzierten Beschreibung, d.h. einbaliingsgleichung geringerer
Dimension zu gelangen, ist es sinnvoll, zunachstddirchF beschriebenen che-
mischen Prozesse isoliert zu betrachten.

F)+G.0y.0%) (4.1)

Stellt man sich ein einfaches System vor, wie emater aus der Verfahrens-
technik bekannte ideale, warmeisolierte Rihrreal&schreibt, darf man Gl. 4.1
aufgrund des Fehlens dissipativer, konvektiverfudifer und konduktiver Pro-
zesse zu

v _

raitl() (4.2)
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vereinfachen. Gleichung 4.2 lasst sich fir gegelb&ektionsmechanismen rela-
tiv einfach I6sen (siehe Kap. 2.3).

Der Zustandsvektay kann in allgemeiner thermodynamisch geschlosseoer F
mulierung angegeben werden als

w=(p,hw,..,w (4.3)

mit dem Druckp, der Enthalpidr und demg Speziesmassenbrichen Der zeit-
liche Fortschritt eines chemischen Prozesses h@mgtden die Reaktion be-
schreibenden Zeitgesetzen, den Anfangskonzenteatidozw. -massenbriichen
und den thermodynamischen Randbedingungen ab. dingeutige Charakteri-
sierung des Zustands ist deshalb auch in der Form

Y=yt p.hY) (4.4)

mit der Zeitt, dem absoluten Drugl, der Enthalpidr und dem Anfangsmassen-
bruch Yy mdglich (siehe auch Kapitel 2). Im Folgenden witdttsdes Massen-

bruchvektors des Einsatzgemischs der Mischungsbéuates unverbrannten
Luft-Kraftstoff-Gemischs verwendet, der dem Massanb des Kraftstoffs in

diesem Gemisch entspricht. Der Vorteil daran iagsdder Mischungsbruch mit
einem einzigen Wert die chemische Zusammensetzesgshsatzgemischs fest-
legt, wahrend der Vektof, dasselbe Gemisch nm{ Komponenten beschreibt.

FUhrt man nun eine Fortschrittsvarialpleur eindeutigen Identifikation des che-
mischen Fortschritts ein, so muss sich eine Abluykeagi der Form

X=x(,p,h2) (4.5)
bzw. x=x(x,p,h, 2) (4.6)
finden lassen.

Ist ein eineindeutiger Zusammenhang bei gegebenermokDgegebener Enthal-
pie und Einsatzgemischzusammensetzung zwischepodeschrittsvariablen und
der Zeit gegeben, so darf fur Gl. 4.4

w=y(x.p.h2) (4.7)
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geschrieben werden.

Fiur eine einfachere Schreibweise wird nun analag rallstdndigen Zustands-
vektor ein sogenannter reduzierter Zustandsvektong

a=(x,ph2). (4.8)
definiert.

Unter Zuhilfenahme des reduzierten Zustandsvekstiss dann maoglich, analog
zu Gl. 4.2 eine Erhaltungsgleichung der Dimensiritr den reduzierten Zu-
standsvektor zu formulieren:

- t(a). (4.9)

Da aul3erdem der Zusammenhahg ¢/ (a) aus Gl. 4.7 bekannt ist, lasst sich flr
eine reduzierte Betrachtung die Erhaltungsgleichiimgden vollstdndigen Zu-
standsvektor ausdriicken als

dy _
- =Fw@). (4.10)

Somit ist zunachst eine Aufspaltung des Problemd . dsung des gewdhnlichen
DGL-Systems von Gl. 4.2 in die Losung zweier Diffietialgleichungssysteme
fur den reduzierten Zustandsvektound den vollstandigen nmit parametrisier-
ten Zustandsvektay(a) gelungen.

Eine grundlegende Idee des hier vorgestellten Medsiert darauf, dass sich
die Losung von Gleichung 4.2 fur den ungestértemdmgenen Reaktor in Ab-
hangigkeit vom reduzierten Zustandsvektoitabellieren lasst. Enthalt diese Ta-
belle dann sowohtr(a) als auchy(a), lasst sich durch Losung der Erhaltungs-
gleichung fur den reduzierten Zustandsvektor (&) 4nd Interpolation der Ta-
belle die vollstdndige Lésung der detaillierten @ eines physikalisch unge-
storten Reaktors bis auf Interpolationsfehler gaeguoduzieren.

Es bleiben nun noch drei wichtige Fragen zu klaren:

1. Wie lasst sich eine Fortschrittsvariable definierdie eine Beschreibung
des gesamten Reaktionsverlaufs ermoglicht?
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2. Welches Verfahren muss zur Tabellierung der dedgéin chemischen
Kinetik angewendet werden und welche mathematisdtigenschaften
hat die so erzeugte Tabelle, die sich zur Beschngilder Chemie-Physik-
Interaktion in reaktiven Strémungen ausnutzen l#&se

3. Wie muss der physikalische Transporttggnoei der Simulation reaktiver
Stromungen unter Verwendung eines reduzierten Gimaodells behan-
delt werden?

4.2 Definition der Fortschrittsvariablen

Der eigentliche Grundgedanke des Fortschrittsvemmbodells geht auf eine
Idee vonBray und Moss [BRA77] zurtlick, die zur Identifizierung des chemi-
schen Fortschritts in turbulenten Vormischflammemwe- der Mischungsbruch
keine geeignete Grof3e zur Beschreibung der Zurgkahides Gemischs dar-
stellt — die Einfiihrung einer sogenannterogress Variablevorschlugen. Diese
Variable soll fir das unverbrannte Gemisch den Weitt und fur das verbrann-
te Gemisch im Gleichgewicht den Wert Eins annehrBeay hat dann die Fort-
schrittsvariable: konkretisiert [BRA8O0], indem er die Formulierung
X :ﬂi (4.11)
WP

vorschlug.wp ist der Massenbruch einer Spezies der Produkizeigznem belie-
bigen Zeitpunkt undy; der Massenbruch derselben Spezies im Gleichgewicht

Unter der Annahme, dass der Stoffumsatz bis insndohe Gleichgewicht der
Burke-Schumann-Annahme [BUR28] genligt, wonach di$ reaktive System
gemal der globalen Reaktionsgleichung

n Kraftstoff + m Sauerstoff> p Kohlendioxid +q Wasser

immer in den Punkt maximalen ReaktionsumsatzesdesrEdukt- zur Produkt-
seite bewegt, ware es auch tatsachlich vernurgtiggn Produktmassenbruch wie
etwa den des Kohlendioxids als eindeutigen Paranmte Beschreibung des
chemischen Fortschritts zu verwenden.
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Wie in Abbildung 4.1 fir den maximalen Stoffumsatasichtlich, liel3e sich je-
dem Wert des Massenbruchs von Q@d damit jedem Wert einer auf dem £0
Massenbruch basierenden Fortschrittsvariablen eidestiger Zeitpunkt zwi-
schen dem unverbrannten Zustahd (0) und dem Gleichgewichtszustand (EQ
fur t — o) zuordnen.

Wcoz 4

max

v

Abb. 4.1: Schematische Darstellung der zeitlichen Entwickldeg CQ-
Massenbruchs fur die Burke-Schumann-Ldsung (dumdggne Linie) und fir
einen beispielhaften realen Verlauf (gestricheitad)

In Abb. 4.2 wird anhand der detaillierten Simulatider ungestorten Verbren-
nungskinetik von n-Heptan deutlich, dass unter Blesithtigung realer detail-
lierter Kinetik eine Monotonie im Allgemeinen fline bestimmte Spezies nicht
gegeben ist. Es ist hier absichtlich ein sehr $efimsatzgemisch berechnet, um
zu zeigen, dass sich im globalen Gleichgewicht rauity der Verschiebung des
Gleichgewichtszustands einzelner Elementarreakticchech hohe Temperatu-
ren und deutlichen Kraftstoffiilberschuss eine vonRlgke-Schumann-Losung
erheblich nach unten abweichende Kohlendioxidmergestellt. Fir den
stochiometrienahen FalZ(= 0,06) ist der Massenbruch des Kohlendioxids je-
doch eine eindeutig monoton steigende Groéf3e, wdhrem das Kohlenmonoxid
im Gegensatz zum fetten Fall erwartungsgemalf zgdikiet wird.
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Weo
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Abb. 4.2: Detaillierter chemischer Fortschritt in der GE&O-Ebene flr
n-Heptan (homogener, adiabater, isobarer Reakterjrbeinem Gesamtdruck
von 5 bar und der Anfangstemperatur 800 K

Anhand dieses Beispiels lasst sich direkt folgefideine globale Fortschrittsva-
riable notwendige Bedingung ableiten:

» Fir die Fortschrittsvariablen muss tber den gesarmiemischen Fort-
schritt ein streng monotones Verhalten mathematgsecantiert sein.

Diesem Anspruch genugt die in Gl. 4.11 vorgeschiageortschrittsvariable of-
fenkundig nicht. Dartber hinaus ist eine weiteredéoung:

= Die Fortschrittsvariable muss bezlglich der wicktiegp Reaktionsphasen
sensitiv sein.

Die Erfillung dieser Bedingung stellt sicher, dass bei der Anwendung des
PV-Modells notwendige numerische Integration deei€lungen 4.9 und 4.10
effizient zu exakten Ergebnissen fuhrt. Da wedlé#) noch F(¢(a)) als Funk-

tion, sondern als diskrete Werte vorliegen und s@&inie Interpolation notwen-
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dig machen, ist es sinnvoll, die zeitliche Anderualeg reduzierten Zustandsvek-
tors an die zeitliche Anderung des vollstandigerstZndsvektors zu koppeln.
Auch diese Forderung erfillt der Massenbruch vohl&adioxid nicht. In Bild
4.2 ist deutlich zu erkennen, dass er erst beilideam Anstieg des Kohlen-
stoffmonoxids von Null verschiedene Werte annimfwischen unverbranntem
Zustand und Bildung von CO liegen jedoch alle Pseee die die komplizierte
Zundkinetik beschreiben.

Im hier vorgestellten Modell wird nun eine Fortstisvariable
X A 2
G-
X(t): 0 inzl gi _
[ Z[Wi) dt”
o\ i=l gi

vorgeschlagen, die beide Anforderungen erfiillt, @aty einer Anzahl ausge-

(4.12)

wahlter Massenbriiche;, g; deren beliebig wahlbaren, aber konstanten Gewich-
tungsfaktoren undi den Raten der Massenbriichen entsprechen. Formell s
die Integralausdriicke in Gleichung 4.14 Bogenlan&a entsprechen der einer
Kurve in einem durch dia, Massenbriche; definierten Zustandsraum, entlang
der sich das System zeitlich entwickelt. Im Realdlontext ist dies also die
Trajektorie, die alle inw;-Unterraum durchlaufenen Zustdnde vom unverbrann-
ten Gemisch bis zum Gleichgewicht hin umfasst. &hl£&r des Ausdrucks wird
die Bogenlange zwischen den Zustanden, die depwgitent, = O undt zuge-
ordnet sind (siehe Abb. 4.3), gemessen. Der Neishelie vollstandige Bogen-
lange derselben Trajektorie bis zum Gleichgewichiomit diese Gleichge-
wichtsbogenlange die Bogenlange zum Zeitpun&uf das Gleichgewicht nor-
miert, wo sie den Wert 1 annimmt.

Ferner ist die Rate der Fortschrittsvariablen daleh Ausdruck

(4.13)

bestimmt, weshalb die Anderung der Fortschrittsmin proportional zum Be-
trag der Raten der ausgewahlten Massenbriche witivpst. Durch die Aus-
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wahl dern, Spezies lasst sich die Sensitivitat yomezlglich des chemischen
Fortschritts in den verschiedenen Phasen der \fembregsreaktion beeinflussen
und neben der mathematisch garantierten Monota@md dhjektorienbogenlange
die strenge Monotonie der Fortschrittsvariablewléoungsgemar sicherstellen.

w(CO) 00 W(H2CO)

Abb. 4.3: Vollstandige Trajektorie vom unverbrannten zum xeemhten Zustand
im CO-CQ-Formaldehyd-Raum

In Abbildung 4.3 ist bereits die Trajektorie, digrch eine geeignete Spezieswabhl
definiert wird, dargestellt:

» Formaldehyd wird sehr friilh beim Einsetzen der Ziiozgpsse gebildet.
Es wird héufig seiner starken Chemilumineszenz wege Indikatorspe-
zies auch in laseroptischen Versuchen zur Bestingnies Zindverzugs
benutzt [GRAO3].

= Kohlenmonoxid, das in signifikanten Mengen sowold mtermediare
Spezies auf dem Weg zur Kohlendioxidbildung alshaats wichtige
Gleichgewichtsspezies, die durch den Zerfall von, @@ allem bei ho-
hen Temperaturen und fetten Gemischen gebildet, wing wichtige Rol-
le spielt, ist charakteristisch fur den ,mittlerestffemischen Fortschritt.
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» Die Elementarreaktionen mit Kohlendioxidbeteiligusmd charakteris-
tisch fur die spaten chemischen Prozesse bis zwaithglewicht und fir
einen Grol3teil der reaktionsbedingten Warmefreisejz

Zusammenfassend kann gesagt werden, dass durdMadtikedreier fir einzelne
aufeinanderfolgende Verbrennungsphasen charakdehst Spezies sicherge-
stellt wird, dass in allen Phasen die zeitliche émihg der Fortschrittsvariablen
deutlich groRRer als Null ist, was fur die numerisdhtegration der reduzierten
Erhaltungsgleichung wichtig ist (s. auch Kap. 7.1).

4.3 Vergleich mit anderen PVM

An dieser Stelle soll ein kurzer Uberblick tiber aredhaufig verwendete Ansatze
gegeben werden, um den Unterschied zu der in diedeit vorgestellten Fort-
schrittsvariablen herauszustellen.

Im Kontext von Flamelet-Modellen schlugghang et. al[ZHA95] einelgnition
Time Variablevor, die im Gegensatz zu der vBray definierten (s. Gl. 4.11) ein
zeitlich monotones Verhalten garantieren kann:

o =P0-% (4.14)
o -,
mit
o(t) = jWP(Z,t)dZ. (4.15)

Diese Fortschrittsvariable bewegt sich stets zvenathen Werten 0 (unverbrannt)
und 1 (Gleichgewicht). Die voghang et al.definiertetime variableeliminiert
jedoch durch die Integration Uber den gesamten iMisgsbruchraum die Ab-
hangigkeit der Fortschrittsvariablen vom Mischungsh selbst.

Diese Tatsache stelldrehtiniemi et al[LEHO06] wegen des Entfalls der Berech-
nung eines mittleren chemischen Fortschritts fiie &ferteilung im Mischungs-
bruchraum mittels eines PDF-Ansatzes in seinem demZhang et al.nahe
verwandten Ansatz als Vorteil heraus. Sie schlagfatt des Produktmassen-
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bruchswp eine analoge Verwendung dggnsible enthalpyshalso der Enthalpie
des reaktiven Gemischs bezogen auf die desselbems@es bei Standardtempe-
ratur, vor.

Diese Einschrankung wurde in dieser Arbeit bewussinieden. Stattdessen er-
maoglicht die in Gl. 4.12 definierte Variable einerBchnung und Tabellierung
der vollen instationaren Losung in Abhangigkeit vidischungsbruch. Die Er-

weiterung auf die Behandlung verteilter Mischungsbe und deren Implemen-
tierung wird in Kapitel 9 noch ausfuhrlich erortert

In vielen Verbrennungsmodellen findet zumindest igall der Verbrennungs-
phasen, in denen die chemischen Prozesse geschkeridbestimmend sind, ein
Fortschrittsvariablen-Ansatz haufig Verwenduiyy. Steine[STEO04B] verdeut-

licht diese Strategie in seiner Arbeit sehr Ubdttich, indem er fir die Simula-
tion der dieselmotorischen Verbrennung verschiedéosschrittsvariablen in
Abhéangigkeit von den Verbrennungsphasen und dierddinge zwischen den
Submodellen diskutiert. Als Indikatorspezies fie dilindung wird der Kohlen-
monoxidmassenbruch vorgeschlagen, da Kohlenmonoxi@egensatz zu Koh-
lendioxid schon friih bei Einsetzen der Zindung Igebiwird. Daneben wird

ebenfalls die normalisierte Temperatur analog zwt@I0 betrachtet.

4.4 Trajektoriengenerierte niedrigdimensionale Manngfal-
tigkeiten (TGLDM)

Im vorangegangenen Abschnitt wurde die Wabhl eihabaj verwendbaren Fort-

schrittsvariablen zur Beschreibung der vollstandigenetik eines Reaktionssys-
tems erortert. Die zweite wichtige Frage auf deng\¥e einer validen Tabellie-

rungsstrategie der detaillierten chemischen Kinstiss allerdings noch geklart
werden: Ist es mdglich, die Reaktionskinetik ineeirallgemeinen reaktiven
Stromung durch die Reaktionskinetik ungestorter bgamer Reaktoren unter
Ausnutzung mathematischer Eigenschaften der ungestd.osungen hinrei-

chend genau darzustellen?
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Bevor der Begriff der trajektoriengenerierten nigdimensionalen Mannigfal-
tigkeit eingefiihrt wird, sollen an dieser Stellmige Uberlegungen aufgezeigt
werden, die als Grundgedanken allen reduzierteretikimodellen, die auf der
Zeitskalenanalyse detaillierter Reaktionsmechanmsbeuhen, zu eigen sind.

1. Der Zustand eines Systems lasst sich in Form dim&snodynamisch ge-
schlossenen, d.h. vollstdndigen Zustandsvektoigs einem Zustandsrauin
der Dimensiom,, = dim(¢ ) beschreiben.

2. Nicht alle Zustédnde im Zustandsraum sind erlauletrbdten sind solche, die
physikalischen Axiomen widersprechen. Beispiel: Bi@mme der Spezies-
massen muss gleich der Gesamtmasse sein. Die phgsikmoglichen Zu-
stande sind also auf einen Unterraum des Zustamusraeschrank.

3. Die chemischen Umwandlungsprozesse in einer reakttromung werden
lokal nur durch die lokale Enthalpie, den lokalemu€k bzw. die lokale Dich-
te und die Zusammensetzung des lokalen Speziesgesnizestimmt, d.h.
beispielhaft durch einen Vektor der Fomgn=(p,h,w,...,w, Y. Die lokale
zeitliche Entwicklung des Reaktionssystems ist algin Funktion des loka-
len Zustandsvektors [MAA93].

4. Fur homogene Reaktoren mit vorgegebenen Anfangs-Ramdbedingungen
ergibt sich eine Abfolge der durch den Zustandswelieschriebenen Zustan-
de in Form einer Trajektorie durch den Zustandstadibb. 4.3 verdeutlicht
diese Vorstellung fir einen 3-dimensionalen Untema Auf der im Punkt
(0,0,0) (entspr. unverbranntes Gemisch) beginnemdeuen Trajektorie lie-
gen dabei alle in zeitlicher Abfolge durchlauferfarstande fir die 3 darge-
stellten Spezies im Massenbruchraum bis hin zumctdewicht, das dem
Endpunkt der Trajektorie entspricht.

5. Jede Elementarreaktion definiert eine zustandsapénBewegung, d.h.
Richtung und Geschwindigkeit

6. Aufgrund der stark unterschiedlichen Zeitskalen derch den Ternf(y)
beschriebenen chemischen Prozesse — auf diesecAatsairde bereits in
Kapitel 3 bei der Diskussion der auf Zeitskalengsalberuhenden Redukti-
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onsverfahren hingewiesen — lasst sich die Bewegumgs Zustands im Zu-
standsraum in sehr schnelle und langsamere Beweguaglegen.

Auf die Dynamik der Bewegung des ZustandsvektorZustandsraum bezogen
l&sst sich diese Sichtweise so deuten, dass died@ew eines Zustands quasi
unendlich schnell beztglich bestimmter, durch ssmelle Reaktionen hervor-
gerufene Richtungen ablauft, wahrend die in an&catungen langsam ablau-
fen. In Abb. 4.4 soll dies schematisch anhand eangiachen 2-dimensionalen
Betrachtung verdeutlich werden.

Yo A

»
|

Y

Abb. 4.4: Schematische Darstellung der Zerlegung der Bewggumes Zu-
stands (Punkt) in eine senkrechte und tangential@ponente beziglich der

Mannigfaltigkeit.17

Die Bewegung eines Zustands (schwarzer Kreis) anthchemischer Reaktio-
nen soll durch den Vektaky dargestellt werden. Diese Bewegung kann sich im
Allgemeinen aus dem gleichzeitigen Zusammenwirkam schneller und lang-
samer Teilprozesse (Reaktionen) ergeben. Zerlegtmaa die tatsachliche Be-
wegungAy in einen AnteilAg" , der der Richtung aufgrund sehr schneller Pro-
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zesse entspricht und in einen Antaily", der die langsamen Prozesse reprasen-
tiert, und macht dies gedanklich fur weitere Zudgrdann lasst sich eine Kurve
M finden, entlang der die jeweiligen langsamen Aatdiy/' tangential liegen.
Somit reprasentiert diese Kurve, oder besser dianigéaltigkeit M, jene Be-
wegungen im Zustandsraum, die den langsamen, gestigkeitsbestimmenden
Prozessen entsprechen.

Dass sich diese Mannigfaltigkeiten fir chemischek®enen durch eine lokale
Analyse der Eigenvektoren der Jacobi-Matrix findessen, haben bereidaas
und Pope [MAA92], [MAA93] im Rahmen ihrer Untersuchungen de&igen-
schaftenintrinsischer niedrigdimensionaler Mannigfaltigkait (ILDM) gezeigt.
Die Eigenvektoren mit den betragsmallig grofdten thesya Eigenwerten ent-
sprechen dabei genau jener durch die schnellsemisbhen Prozesse hervorge-
rufenen Bewegungen. Reduziert man nun die Menge Blgenvektoren der Ja-
cobi-Matrix um diejenige mit den betragsmaliig gedl¥tegativen Eigenwerten,
dann definieren die verbleibenden eine auf einedrigdimensionaleren Unter-
raum beschrankte Bewegung im vollstandigen Zustands. Lokal ist dies der
tangentiale Unterraum an die Mannigfaltigkeit. Solassen sich die Bewegun-
gen im vollen Zustandsraum auf eine durch eineretgatm beschrankte Bewe-
gung verstehen. Dabei entspricht die Zahl der \w@asigten grofRen Eigenwer-
te dem Mal3 der Reduktion der Dimension des volsggm Zustandsraums auf
die Dimension der Mannigfaltigkeit.

Dartber hinaus habdWlaasund Popegezeigt, dass die ILDM attraktive Eigen-
schaften besitzen, d.h. bis zu einem bestimmtenl Goagen schnelle Relaxati-
onsprozesse dafir, dass ein Zustand auf der Mantinggdeit, der aufgrund von

Stoérung durch physikalische Prozesse von ihr weglgewird, sehr schnell wie-

der auf die Mannigfaltigkeit zurtickfallt. Beispialft kann man sich eine Veran-
derung der lokalen Mischung aufgrund von Diffusfamozessen vorstellen.

Das Finden solcher Mannigfaltigkeiten und die Bethang von Stérungen, die
dauerhaft von einer Mannigfaltigkeit weg, aber daftf eine andere hinflhren,
sollen hier nicht nédher erlautert werden. Dazuasgifolgende Veroffentlichun-
gen hingewiesen: [MAA92], [MAA93], [KOEO0S8], [NAFO3lind [BYKO7A]. Im
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Rahmen des PVM stellen sich diese Probleme tatshahl einem anderen Kon-
text und unter anderen Voraussetzungen, wie imdralgn gezeigt werden soll.

Pope und Maa$POP93], auf deren wissenschaftliche Arbeit auak Honzept
der ILDM zurtickgeht, haben aul3erdem untersuchtiemeit die Losungen der
Erhaltungsgleichungen fir homogene Reaktoren figreiSatz von verschiede-
nen Anfangsbedingungen einen Losungsunterraumttrakkiven Eigenschaften
beschreiben. Weil diese Mannigfaltigkeiten durchzeine, den chemischen
Fortschritt homogener Reaktoren repréasentierendgeltorien definiert sind,
nennt man diesérajektoriengenerierte Niedrigdimensionale Mannlgékeiten
(Trajectory Generated_ow DimensionaManifolds — TGLDM)

Diese Herangehensweise unterscheidet sich grundlegen denen, die auf ma-
thematischen Methoden zur lIdentifizierung niedmgelinsionaler Unterrdume
beruhen, da bei den TGLDM gerade nicht die langsanmel die schnellen Pro-
zesse separiert werden, sondern samtliche PromessZeitskalen eines detail-
lierten Mechanismus eingeschlossen sind, diesdaligs fir sehr einfache Sys-
teme.

Zur Verdeutlichung soll Abbildung 4.5 fir den eidfi@n Fall einer Mischungs-
bruchvariation dienen. Die blauen Linien stelleeladie Losungen der detail-
lierten chemischen Kinetik eines homogenen, isobared adiabaten Reaktors
dar. Im Folgenden soll der Einfachheit halber nom yungestorten“ Reaktoren
gesprochen werden. Es sind in Abb. 4.5 schematgzktoren verschiedener,
aber konstanter Gemischzusammensetzung mit gleiddemok und gleicher
Enthalpie dargestellt. Die Darstellung der Losuingdiese Reaktoren ist als Pro-
jektion in den Raum zu verstehen, der durch derchMisgsbruch, den Kohlen-
dioxidmassenbruch und die Reaktortemperatur auégegpvird. Die Bewegung
erfolgt dabei in Abh&ngigkeit von der Einsatzgermmsammensetzung parallel
ZUrweoz T-Ebene.

Was den Gleichgewichtszustand anbelangt, ist di@tvitat einsichtig, da die
Gleichgewichtszusammensetzung fur gegebenen Drécithalpie und Mi-
schungsbruch fest ist, d.h. unabhangig vom Prozess ein reaktives System,
in dem keine physikalischen Stérungen mehr aufiredehlussendlich eine nied-
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rigdimensionale, das Gleichgewicht beschreibendengialtigkeit erreichen,
was sich als attraktive Eigenschaft des Gleichgetsiverstehen lasst. Da Druck
und Enthalpie in Abb. 4.5 nicht variiert werdenleo] ist diese Gleichgewichts-
mannigfaltigkeit durch eine Linie eindeutig bestilmnm

Trajektorie eines homogenen Reaktors

Weco

Abb. 4.5: Schematische Darstellung von Trajektorien homogBeaktoren fur
unterschiedliche Mischungsbriiche (durchgezogeniehjndie gestrichelten
Linien deuten die Moglichkeit der Generierung ei&annigfaltigkeit durch eine
Interpolationsvorschrift an

Fur eine zusétzliche Variation z.B. des Drucksddeicher Enthalpie entsprache
dies einer Gleichgewichtsebene, bei zusatzlicheratian der Enthalpie einer 3-
dimensionalen Hyperflache im Zustandsraum und go fo

Die Frage, ob trajektoriengenerierte Mannigfaltige® auch aul3erhalb des
Gleichgewichts attraktive Eigenschaften besitzeabelm Maas und Pope in
[MAA93] grundsatzlich untersucht und fir einfacheaRtionssysteme nachge-
wiesen. Ein wichtiges Ziel dieser Arbeit ist nunbae der Untersuchung der
Mdglichkeit einer sinnvollen Parametrisierung d€s'DM mit der vorgeschla-
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genen Fortschrittsvariablen die Diskussion, ob iangelchen Grenzen die Man-
nigfaltigkeit fur physikalisch gestdrte Zustandeaditiv ist.

Zunachst ist festzustellen, dass die hier verwend&@LDM a priori durch die
Anfangsbedingungen und zusatzlich durch den Faitscuasi natirlich para-
metrisiert ist. Ware die Fortschrittsvariable arhaer durch den Massenbruch
des CQ und der Temperatur beschriebenen Trajektorierbadii konnte man sie
sich anhand von Abb. 4.5 leicht als Bogenlangebtiaren Linien vorstellen.

Ein einfaches Gedankenexperiment soll nun dazuediesich verschiedene ein-
fache Falle fur den chemischen Fortschritt gedad®éaktoren im Zustandsraum
vorzustellen und diese in Beziehung zur TGLDM zizese. Damit ist eine prin-
zipielle Charakterisierung verschiedener Falle deddamit verkntpften offenen
Fragen moglich. Es werden homogene Reaktoren gei€irucks und gleicher
Enthalpie betrachtet, wahrend drei Falle fir jesv@érschiedenen Mischungs-
bruch diskutiert werden. Entsprechende Uberlegurigenlie anderen Kompo-
nenten des reduzierten Zustandsvektors, namlichDdeok p und die Enthalpie
h, ergeben sich analog zu den Mischungsbruchvaniexio

Bewegung aDer chemische Fortschritt auf Basis der detai#ierchemischen
Kinetik soll fir einen isobaren, isenthalpen undnogenen Reaktor fir den Mi-
schungsbruclz, gelést werden. Die Bewegung dieses Reaktors imtadds-
raum muss physikalisch einer Bewegung auf der Mdahigkeit entsprechen,
da sie identisch mit einer die TGLDM definierendenjektorie ist. Da die reale
TGLDM im Fortschrittsvariablen-Modell in einer diwraden reduzierten Zu-
standsvektora parametrisierten Form vorliegt, muss dartber snder Ver-
gleich mit der Losung fur die reduzierte Zustandsgiung angestellt werden.
Die Lésung a(t) der reduzierten Zustandsgleichung Gl. 4.9 &irstellt sich
gemal den geforderten Randbedingungen folgendemuze

X(x.p.h,Z)
da _ 0
e 0 (4.16)
0
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mit G = 0, da keine physikalischen Stérungen auftreten.

\ Bewegung ¢

Bewegung b

Bewegung a

verbrannt

-

==

unverbrannt

Abb. 4.6: Darstellung der Bewegung verschiedener Reaktorénautabellier-
ten Mannigfaltigkeit

Das Fortschrittsvariablen-Modell umfasst nicht dig Definition einer geeigne-
ten Fortschrittsvariablen, sondern auch die Tadrelfig der Daten der detaillier-
ten Chemie in reduzierter Beschreibung und dierpaiation. Der Term
X(x.p,h,Z) ist also bei der numerischen Losung von Gl. 4.&€3uRat einer
Interpolation diskreter Werte figrin Abhangigkeit vory , p, h, undZ.

Da nuna(t) vorliegt undy(a) tabelliert wurde, lasst sich der aus der reduzier-
ten Beschreibung folgende Zustandsvelgg(t, p,h,Y,) durch Interpolation re-
konstruieren. Wie groR dabei die Ubereinstimmunghi&ngt von der Wahl der
Fortschrittsvariablen und der Interpolationsmethdde Tabellenwerte ab. Dies
wird wie auch der folgende Fall der Bewegung b imhRen dieser Arbeit in
Kapitel 7 ausfuhrlicher diskutiert.
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Bewegung bentspricht der Bewegung a bei konstantem Mischuigd mit
dem Unterschied, dass der homogene Reaktor behgl®i Druck und gleicher
Enthalpie eine Gemischzusammensetzdnesitzt, deren Wert zwischen zwei
detailliert geloésten Reaktoren der MischungsbrizZhend Z; liegt. Der Fort-
schritt des Reaktors wird analog durch die DGL Blewegung a (Gl. 4.15) be-
schrieben. Auch hier muss die detaillierte Losunf der wirklichen TGLDM
liegen, da diese Losung eine von denen ist, dievidienigfaltigkeit definieren.
Da die tabellierten Daten jedoch diese Losung reglakt enthalten, muss neben
der unter der Bewegung a beschriebenen Interpolatigy zuséatzlich eine iZ
vorgenommen werden. Gleiches gilt natlrlich ebefisoden Druck und die
Enthalpie.

Bewegung cWahrend die Bewegungen a und b ausschlief3lichhdiiecchemi-
schen Prozesse eines homogenen, isobaren undalpemiReaktors beschrie-
ben werden, kann der Fall c als Fortschritt eineaki®ors unter dem Einfluss
theoretischer, physikalischer Prozesse verstan@éeden, die zu einer Anderung
des Mischungsbruchs wéhrend der chemischen Reakilmen. Ohne diesen
Term physikalisch sinnvoll modellieren zu wolleo]lssich flr den reduzierten
Zustandsvektor ergeben:

X, p.h2Z)
da 0
E = 0 , (4.17)
z

wobei Z fiir den FallZ. > Z, beliebige positive Werte annehmen soll. Ferner soll
er verschwinden, wenn der Mischungsbruchw&rterreicht ist, so dass die
Gleichgewichtslésung dieses Reaktors mit der desolgenen Reaktors gleichen
Mischungsbruchs zusammenféllit.

Diese Art der Storung fuhrt allgemein zwangslawiigg von der TGLDM, da
aufgrund des zuséatzlichen Terms Zigin anderes DGL-System als firr einen
konstanten Mischungsbruch geldst werden muss. Biesinsichtig, stellt man
sich den beliebig wahlbaren Term férso vor, als mische man zu einem eben-
falls beliebigen Zeitpunkt wéahrend der chemischeak®on unendlich schnell
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genauso viel Kraftstoff zu, dass sighunendlich schnell vo#, nach Z andert.
Der ursprungliche Kraftstoff zerfallt bei Verbremygsprozessen schon sehr friih
in andere Spezies, so dass der Wert des Kraftsisfembruchs sehr schnell auf
null sinkt. Durch die undendlich schnelle Zumischumirde er allerdings eben-
falls unendlich schnell von null auf einen endliché/ert gro3er null steigen.
Dieser Zustand jedoch kann, wie dieses Extremhadigpigt, nicht auf der Man-
nigfaltigkeit liegen, da sich kein homogener, isa@baund isenthalper Reaktor
finden lasst, der in irgendeinem Punkt seines Ebriiss einen solchen Zustand
erreicht.

Im anderen Extremfall - namlich dem einer unendlaigsamen Anderung un-
seres zu Beispielzwecken herangezogenen Mischungsbr kann davon aus-
gegangen werden, dass die chemischen Prozesse ffuréckfallen dieses Zu-
stands auf einen solchen auf der Mannigfaltigkaigen. Zu klaren ist folglich,
wie weit eine beliebige Stérung von der MannigéMait wegfuhrt, wie grol3 sie
sein darf, damit die Attraktivitat der TGLDM austkt, um eine Vernachlassi-
gung dieser Abweichung zu erlauben und wie einbtwérnachlassigbare Ab-
weichung von der Mannigfaltigkeit sinnvoll behandelrden kann, um eine
Verwendung des Fortschrittsvariablenmodells denrmochkermdglichen. Diese
Probleme sind jedoch nicht TGLDM-spezifisch, sondgenerell Modellen, die
auf der Zeitskalenseparation beruhen, zueigen.

Die Verfahrensweise in solchen Féllen, wie sie imfeld etwa der ILDM be-
reits implementiert wurde (siehe [BLA98])), resuitiaus der Annahme, dass in-
nerhalb der Grenzen der Attraktivitdt der Mannitifileit durch Projektion des
gestorten Zustands auf die Mannigfaltigkeit ein pkglisch sinnvoller Ersatz-
zustand bestimmt werden kann.

FUr eine zunachst frei wahlbare, allgemeine Prmakiésst sich die reduzierte
Erhaltungsgleichung mittels des Projektionsopes®anodifizieren [POP93]:

‘Z_f = F(a) +P(a) G(w(a). Dy (@), 0% @)). (4.18)

Die exakte Herleitung von Gleichung 4.18 folgt iagftel 6. Bevor eine sinn-
volle Definition der Projektionsvorschrift erdrtentird, soll im nachfolgenden
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Kapitel jedoch zunachst das Relaxationsverhaltem biee Attraktivitat der un-
gestdrten Mannigfaltigkeit untersucht werden.
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Kapitel 5
Storungsanalyse

5.1 Vorgehensweise

Die Anwendbarkeit des im vorangegangen Kapitel lnéslbbenen Fortschrittsva-

riablenmodells zur Implementierung detailliertereGtie in Stromungssimulatio-

nen steht und fallt mit der Frage, welcher Art @hi3e auftretende Stérungen
des Zustandsvektors sein durfen, um den Einflussltemischen Kinetik mittels

eines PVM abbilden zu kdnnen.

In diesem Kapitel soll das besondere Augenmerkdaufsystematischen Unter-
suchung von Stérungen, die vor allem in innermstdren Anwendungen von
Bedeutung sind, liegen. Typischerweise sind diebrerd@d eines Motorzyklus

Stérungen des Drucks und der Enthalpie, etwa dkioshpression und Expansi-
on sowie durch Wandwéarmeibergédnge, und der Gemisahmmensetzung
durch Kraftstoffeinspritzung. Dem entsprechen Sigan des lokalen Zustands
durch mikroskopische Transportprozesse wie Konwekiind Diffusion oder

Druckwellen bzw. Warmedubertragung.

Der Frage der Anwendungsgrenzen des Fortschriitdlanmodells soll sich
nun durch die Untersuchung des Relaxationsvertsmlies chemischen Systems
aufgrund von Stérungen des Zustandsvektors genafeeden, um eine Aussage
treffen zu kbnnen, welche Arten von Stdérungen ublenmatisch, welche prob-
lematisch und welche unzulassig fur die Verwenddeg PV-Ansatzes sind.
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Zum Behuf dessen werden im Folgenden verschiedetem Aon Stérungen un-
tersucht. Die Basis dieser Untersuchungen bildet mimerische Lésung des
Gleichungssystems, das den zeitlichen Fortschegtwblistandigen Zustandsvek-
tors im Zustandsraum eines reagierenden Systemsuverbranntem Zustand
bis zum Gleichgewicht fur einen gegebenen Reakti@ehanismus beschreibt.

Es wird von einem rdumlich homogenen System ausggega Somit ist der Zu-
standsvektor zu jeder Zeit keine Funktion des OiNgsallen raumlichen Gradi-
enten verschwinden die Terme, die den molekularansport von Teilchenmas-
se, Energie und Impuls beschreiben. Weiterhin witgenommen, dass das rea-
gierende Gemisch gegeniber der Umgebung perfekhevéoliert und dass zur
SchlieBung des Gleichungssystems der Gesamtdruekiem Zeitpunkt bekannt
und konstant ist.

Unter diesen Voraussetzungen lasst sich der chkeeniSortschritt mittels der in
Kapitel 2 verwendeten Gleichungen 2.18 und 2.1@djeren. Dieng gewdhnli-
chen Differentialgleichungen der Form 2.18 besdimeidabei Bildung und Ver-
brauch allemg beteiligten Spezies und die ebenfalls gewdhnlibiféerential-
gleichung 2.19 die zeitliche Anderung der Temperatifgrund des chemischen
Stoffumsatzes im gewahlten System. Zusammen mitk@éentnis des Drucks
und der Wahl des Anfangszustands (Gemischzusamtzeangeund Anfangs-
temperatur) ergeben sich zu jedem Zeitpunkt allep@nenten eines thermody-
namisch geschlossenen Zustandsvektors [MA88]. AegedArt und Weise lasst
sich fur einen weiten, anwendungsbezogenen Bekgdthiedener Anfangsbe-
dingungen eine Datenbasis erstellen, die fur digefaden Untersuchungen hin-
sichtlich der Anwendungsgrenzen des Fortschrittalsl@nmodells nutzbar ist.

Ziel des weiteren Vorgehens ist nun nicht, den I&ss der physikalischen Pro-
zesse auf das reaktive System durch ihre moglexestte Modellierung zu un-
tersuchen, sondern stattdessen artifizielle Prezesdetrachten, die eine erheb-
lich einfachere mathematische Beschreibung ermtghicin ihrer Art jedoch als
extreme Grenzfalle der realen Vorgange angesehefew&onnen.

Im Folgenden werden prinzipiell zwei Arten der Beékissung des Zustands un-
tersucht:

50



Kapitel 5 - Stérungsanalyse

1. Singular auftretende, unendlich schnelle Anderungetweder der Ge-
mischzusammensetzung oder des Druckes

2. Kontinuierliche Anderungen des Zustandes durch Aumalg der inneren
Energie mittels eines einfachen Wandwarmeubergasgsees flr ver-
schiedene Wandwarmeuibergangskoeffizienten und rkaietiiche Ande-
rung des Zustandes durch Anderung des Systemd({uckisdamit auch
der Enthalpie) fur verschiedene Werte der Druckéunugsrate d/dt.

Bei den instantanen Mischungsprozessen werdenlgewmegei Zustande, die sich
auf der Mannigfaltigkeit befinden, gemischt, waltrdrei der instantanen Druck-
anderung ein Zustand auf der Mannigfaltigkeit ausddét und dessen Druck um
ein bestimmted\p erhoht wird. Fir diese neuen Zustande werden danikr-
haltungsgleichungen 2.18 und 2.19 neuerlich bis Emraichen des chemischen
Gleichgewichts geltst. Wie in Kapitel 5.2 noch némddautert werden wird, sind
die durch die kunstlichen Prozesse entstandeneangsfustande im Allgemei-
nen nicht mehr Element der Mannigfaltigkeit. Wemesdn Zustanden jedoch ein
Mischungsbruch, eine Enthalpie und ein Druck zudeet werden konnen, fur
die der Gleichgewichtszustand bekannt ist und auf Mannigfaltigkeit liegt,
wird sich der Zustand der aus den instantanen Bsemehervorgegangenen Re-
aktoren mit der Zeit auf die Mannigfaltigkeit zubesyen. Die Analyse dieser
Bewegung in einem sinnvollen Bezug zur Mannigfakity und die Ableitung
einer Aussage bezuglich den Anwendungsgrenzeniwitldn Kapitel 5.2 bis 5.4
ausfihrlich dargestelit.

Bei der zweiten Art der untersuchten Prozesse wirliee Vorgange, die der
chemischen Kinetik tberlagert werden, kontinuiérliso dass die Erhaltungs-
gleichungen, die diese Systeme beschreiben, mmditfizerden missen.

Die Modifikationen werden in den Kapiteln 5.5 un® ®aher erlautert. Der Fo-
kus der Untersuchung bei diesen Vorgangen untedsthsich von dem der un-
endlich schnellen, singularen Prozesse, da dieeFpbagntwortet werden kann,
wie schnell die tUberlagerten Prozesse maximal di@ifen, damit die attraktiven
Eigenschaften der Mannigfaltigkeit ausreichen, égbewegen aufgrund von
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Energietransport tber die Wand oder aufgrund vomp@ssion zu kompensie-
ren.

Die in diesem Kapitel vorgestellten Ergebnisse wuardhittels eines detaillierten
Reaktionsmechanismus fur n-Heptan (57 Spezies,R&Hktionen [GOLO]) in

einem Druckbereich von 1 bis 316 bar, flir Anfanggieraturen von 600 bis
2000 K und fir Kraftstoff-Luft-Gemische in einem $¢hungsbruchbereich von
0,025 bis 0,124, was einer Luftzahvon 2,587 bis 0,469 entspricht, untersucht.

An dieser Stelle sei fur die weitere Arbeit folgendonvention zur Verkiirzung
der Begrifflichkeiten eingefuhrt: Der Begrifingestortsoll kiinftig fir Reaktoren
bzw. Mannigfaltigkeiten verwendet werden, die aig dosung der detaillierten
Chemie eines homogenen Reaktors konstanter Ramgjuedjen (z.B. isobar
und adiabat) zuriickzufiihren sind, wahregestort jene Losungen charakteri-
siert, die zu einem bestimmten Zeitpunkt oder kanérlich einer Anderung der
Randbedingungen unterworfen wurden oder die audMasrhung zweieunge-
storter Reaktoren hervorgegangen sind.

5.2 Stbérung des Mischungsbruchs

Zunachst werden Stérungen des Mischungsbridchse sie bei Mischung zwei-
er homogener Reaktoren unterschiedlichen Mischungbkb aber gleichen
Drucks, gleicher Enthalpie und gleichen chemisdhemschritts auftreten, unter-
sucht. Diese Storungen kdnnen in reaktiven Systewoekommen, wenn sich
zum Beispiel lokal fette und magere Bereiche aufdrvon Diffusion mischen.

Zur Untersuchung des Einflusses solcher Stérungehima Folgenden das Ver-
halten von homogenen Reaktoren untersucht, dersta@di zu einem beliebigen
Zeitpunkt zwischen dem unverbrannten Zustand umd clgemischen Gleichge-
wicht unendlich schnell geadndert wird. Diese aitfilen Eingriffe entsprechen
unendlich schnellen Grenzféllen einer Zustandsamdedes reagierenden Sys-
tems, die nicht aus dem System selbst, d.h. aulgdem chemischen Kinetik,
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sondern durch Wechselwirkung des homogenen Systeitnder Umgebung in
Form von Stoff- oder Energieaustausch verursachdeve

Das bedeutet, dass aufgrund dieser Eingriffe ieersloment ein Zustand ent-
steht, der im Allgemeinen keinem entspricht, dercdueinen isolierten chemi-
schen Prozess (z.B. Umwandlungsprozesse in isgbamrthalpen, homogenen
Reaktoren) erreicht oder durchlaufen werden kamdeferseits ist es mdglich,
jedem dieser Zustande einen Satz von Zustandsgti#spielsweise der Form
(p, h, 4 zuzuordnen, mit dem gleichzeitig der Zustand de=smischen Gleich-
gewichts eines solchen Systems festgelegt ist [WIARDen selben Gleichge-
wichtszustand besitzt allerdings auch ein reaktsgstem in Form eines homo-
genen Reaktors, dessen Anfangszustand durch diens&erte fur Druck, Ent-
halpie und Mischungsbruch festgelegt wird.

Es sei angemerkt, dass sich diese Uberlegungenaufcindere Satze von Zu-
standsgroRen anwenden lassen, solange sie derothgramischen Zustand ei-
nes Systems vollstandig beschreiben. Im Folgendehsich die Argumentation

allerdings bis auf wenige Ausnahmen auf die Besisbing mittels Druck, Ent-

halpie und Mischungsbruch beschranken.

Um eine eindeutige Unterscheidung zwischen einereizem beliebigen Zeit-
punkt artifiziell gestorten reaktiven System undeen solchen, das einem idealen
homogenen Reaktor gleicher Enthalpie, gleichen Byuand gleichen Mi-
schungsbruchs entspricht, zu unterscheiden, sfilgende Bezeichnungen ver-
wendet werden:

hC =" (5.1a)
P =R (5.1b)
z¢ =z (5.1c)

pd, h?, Z¢ entsprechen den ZustandsgroRen des gestortenSysten Augen-
glick nach der Stérung bis zum Gleichgewicht, wabdrey", iy, Z* den An-
fangswerten eines ungestdrten homogenen Reakttssrechen, dessen Zustan-
de auf einer Mannigfaltigkeit liegen, die durch agremischen Fortschritt isoba-
rer, isenthalper homogener Reaktoren beschriebeh wi
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Die Vorschrift fur die instantane Anderung des Znsisvektors aufgrund einer
kunstlichen Anderung der Gemischzusammensetzurigssofjewahlt werden,

dass gilt:
h' = h! = konst (5.2a)
po = pS = konst (5.2b)
Z8=27%=0.5Z" + Z )= konsl (5.2¢)

pS, iY, ZJsei dabei der fiktive, aber thermodynamisch koesigt Anfangszu-
stand, der dem System nach der Stérung zugeordndew kann. Durch die St6-
rung soll keine Anderung der Enthalpie und des Rsugerursacht werden. Die
Mischungsbriich&€ * undZ ~ entsprechen den Mischungsbriichen zweier unge-
storter Reaktoren. Damit ergibt sich die Storungsstarift der unendlich schnel-
len Mischung zweier Reaktoren gleichen Drucks uetcber Enthalpie aber un-
terschiedlicher Mischungsbriche.

Wi A

Q\M

A Z VA

Abb. 5.1: Schematische Darstellung der instantanen Mischwejer Reaktoren
mit den Mischungsbriichen Zind Z*

Aus den vorangegangenen Uberlegungen folgt, dasseegestalt erzeugtes Sys-
tem in mindestens dem Gleichgewicht mit dem Zustinds isobaren, isenthal-
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pen homogenen Reaktors der tatsdchlichen Anfangshetyen p, hf, Z§
Ubereinstimmt.

Abbildung 5.1 soll verdeutlichen, warum eine soléfischung im Allgemeinen
zu einem Zustand fuhrt, der nicht auf der Mannigjkeit liegt, die durch die
Lésungen der ungestdrten chemischen Kinetik besiaén wird.

Um Gleichung 5.2c zu erflillen, wird die Anfangsausaensetzung des Massen-
bruchvektorsYy' = (wy, w5,,..., w ,)" fur beliebige, aber feste Werte der Fort-
schrittsvariableny; so gewahlt, dass gilt:

=Y ORI 20 YOE . 6. 2) 539

Daraus ergibt sich der Anfangszustapfi= (h{, pS,Y.) " des gestérten Reaktors.

Z =0.031/Z"=0.003 ——ungestdrte Trajektorie
Z,=0.062 _xg = 0.02
2.5 TO = 700K d
p,=1.0 bar — % =05
15 =0.7
2- 15 =1.0

Abb. 5.2: Trajektorien des ungestérten und der hdigemischten Reaktoren in
der CG-H,-Massenbruch-Ebene fir stochiometrische Gemischausmsetzung
fir n-Heptan(Mechanismus mit 57 Spezies und 290 Reaktifaém.O])
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Abb. 5.2 zeigt reprasentativ das Relaxationsvezhadter in verschiedenen Pha-
sen der Chemie gestorten Reaktoren auf die Losaagkarrespondierenden Re-
aktors der Mannigfaltigkeit in die KohlenstoffdioxiVasserstoff-Ebene proji-
ziert. Bei der Stoérungys =0,02 handelt es sich um eine Stérung der Chemie in
der Vorzindungsphase, in der weder,@0ch H gebildet wurden, so dass Mi-
schungsprozesse in diesem friihen Bereich nichtdesrMannigfaltigkeit weg-
fuhren. Fur Stoérungen in spateren Phasen des Reafdrtschritts kdnnen sich
jedoch deutliche Abweichungen ergeben.

Entscheidend fir die Anwendbarkeit des Fortschatigblenmodells ist jedoch
nicht alleine die Frage nach der GroRe der anféingh Abweichung, sondern
diejenige nach der Dynamik der Bewegung zuriickda@fMannigfaltigkeit. So
kann anhand von Projektionen wie in Abb. 5.2 nattischieden werden, welche
Stérungen problematisch sind und welche nicht,i@agr einen Einblick geben,
wie weit eine instantane Storung den Zustand vanMinnigfaltigkeit wegbe-
wegt. So ware es denkbar, dass fur Stérungen mfsdten Phasen, die das Sys-
tem nicht weit von der Mannigfaltigkeit wegfihratie Bewegung auf der Tra-
jektorie des instantan gestdrten Reaktors deuflctineller oder langsamer ist,
als die Bewegung auf der ungestorten Mannigfaltigkeahrend fur spate Sto-
rungen die anfangliche Abweichung zwar grof3 ist, Relaxation auf die Man-
nigfaltigkeit allerdings in sehr kleinen Zeitskaleriolgt.

Fur die Beurteilung der Dynamik der Relaxationestnotwendig, eine geeignete
Vorschrift zu formulieren, die jedem Zustand auf destérten Trajektorie einen
korrespondierenden auf der Mannigfaltigkeit zuotdhéerfir bieten sich die
Projektion des gestorten Anfangszustands auf dgestirte Mannigfaltigkeit
und der Vergleich der weiteren zeitlichen Entwicidglbeider Zustande an.

Da im hier behandelten Fall instantan gemischt wundd im weiteren Fort-
schritt keine Stérung mehr auftritt, reduziert sttds Problem auf die Projektion
des gestorten Anfangszustang$ auf eine einzelne Trajektori& 0 M gleicher
Enthalpieh, gleichen Drucke und gleichen MischungsbrucBs

Der anfangliche relative Fehler zwischen dem WertZlistandsgroRg;’, zum
Zeitpunktt = 0 des gestorten Zustands und dem Wert des auingiestorte Tra-
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jektorie projizierten korrespondierenden Zustang$fir eine Projektion in
Richtung der Komponent¢'j“0 des vollstandigen Zustandsvektagp§ lasst sich
wie folgt definieren:

d _ T
Ay, =—wi“l’/ﬁwi : (5.4)
i
mit:
W =W oy - (5.5)

L//LTJ. ist der Wert der Komponentam vollstandigen Zustandsvektor, fiir den die
Komponentg den gleichen Wert besitzt wie der Anfangswert eléen Kompo-
nentej des Zustandsvektors des aus der Mischung henangegen Zustands.

Wobei sich durch Projektion in Richtung eines kangtn Wertes vorzy/ﬁo die
dem Projektionspunkt auf der ungestorten Traje&tatgeordnete Reaktionszeit
I} zu

r° =t (5.6)

l//jT:w]d,O

ergibt.

Dies fuhrt zur Beschreibung der zeitlichen Entwicld der relativen Anfangs-
abweichungdy,; :

d T (.0

ay, (=200 (5.7)
Wi (17 +71)

Ay, () ist somit sowohl geeignet, die Fehlerfortpflanzuhgch Annaherung
des tatsachlichen gestdrten Zustandsvektors méteés durch Projektion gene-
rierten entsprechenden Zustands auf der ungestiiid@nigfaltigkeit zu beurtei-
len, als auch die Relaxationszeit, d.h. der Z@ithnder der anfangliche Annahe-

rungsfehler unter eine vorgegebene Fehlergrenadlgeist, zu definieren.

Im Folgenden wird die Gré3e der Mischungsbruchsigrder Einfachheit halber
durch die Gréf3e, so charakterisiert, dass gilt:

Z"=(1+z)Z bzw. Z" =(1- z,)[IZ,. (5.8)
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Abbildung 5.3 stellt fur verhaltnismalig grof3gsden relativen Fehler bei der
oben beschriebenen G®rojektion des gestérten Anfangszustands auf dia-M
nigfaltigkeit fir Mischung auf den stéchiometrisahMischungsbruch dar. Es
zeigt sich, dass der anfangliche Fehler in eineitfefester von2,0- 3,0110°
Sekunden unter 5% Prozent gefallen ist und wie revagen war, fr grof3ere
Zeiten gegen den Wert 0 konvergiert.

T0=700; p0=1bar; ZO=0.062 ;Zmix1/2=0.0311'0.093 ; chimix=0.7

0.015

15 3
,,,,,,,,,,,,, =40.01
,,,,,,,,,,,,, =0.005
-
oo S ST om0 <
rrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrrr ~+-0.005
—=—wCO2
——wCO | _____. -4-0.01
—=—wCO2
——wCO
S ——— 0 015
107 107 10" 109

Abb. 5.3: Vergleich des absoluten Fehlegs () -y (1] +1) (rechte Skala) und
des relativen Fehlergly, ; () des Massenbruchs von CO fur die Projektion des
gestdrten Anfangszustands auf die ungestorte Méaltgkeit in Richtung kon-
stanten Massenbruchs von €f0r z, = 50 %

Abb. 5.4 und 5.5 zeigen die Relaxationszeiten fidruhigen bei verschiedenen
Mischungsbriichen und bei unterschiedlichem Reagtowtschritt flr verschie-
dene Grol3en, bei denen der relative Fehler klalse5% ist. Die Relaxationszeit
der Komponenteg{/}"o ist jeweils rechts unten zu sehen. Es sind dielirgse
fur die Projektion des gestorten AnfangszustandRightung konstanten Koh-
lendioxidmassenbruchs und konstanter Temperatwergagprgestelt.
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Abb. 5.4 u. 5.5:Relaxationszeiten (rel. Fehler < 5 %) fir Mischubgshsto-
rungen mit z20 % fur die Projektion des gestorten Anfangszugsan Rich-
tung des C@Massenbruchs (oben) und der Temperatur (unteniiuMannig-

faltigkeit (p = 1 bar, To = 700 K)
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Es ist dabei deutlich erkennbar, dass in weitereiBben bei der aufgepragten
20%-Storung des Mischungsbruchs, die Groéfienordriery Relaxationszeit
nicht groRer als I®bis 10° s ist, womit die lokalen Stérungen in diesen Berei-
chen so schnell abklingen, dass ihr Einfluss aef ghysikalischen Zeitskalen
vernachlassigt werden kann.

Die weil3en Bereiche bei der G®rojektion riihren daher, dass dort eine Projek-
tion nicht moglich ist, da die Mischung zu einemsbhungsmassenbruch flhrt,
der grof3er als der maximale Wert der zugehdriggestdrten Trajektorie ist.

0.18 T T T T

—— Gleichgewichtswert Weoo

—— Maximalwert w

co2
. Startwert Weoo bei +/- 20% Z-Mischung

0.08

0.06 -

0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

Abb. 5.6: Darstellung des Gleichgewichtswertes und des Maxerdes der
ungestdrten Mannigfaltigkeit fir den Massenbruch @&, und des Anfangs-
wertes desselben Massenbruchs bei instantaner Migchei ¢ =1

(Po = 1 bar, Ty = 700 K)

Eine Projektion in diese Richtung fuhrt also quasider Mannigfaltigkeit vorbei.
Zum besseren Verstandnis kann man Abb. 5.6 helfzzie
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Im Bereich umZ=0,08 sieht man, dass die schwarzen Punkte, dieAdtdangs-
wert des gestorten Reaktors entsprechen, Uber deamd des C@Massen-
bruchs liegen. Dies zeigt, dass die frei wahlbaom&onentewfyoin Randberei-
chen zu keinem Ergebnis hinsichtlich der Relaxaizeiten fihrt, verwendet
man lokal ungeeignete Zustandsgrof3en wie den-M&senbruch. Abb. 5.5
zeigt, dass bei Verwendung der Temperatur als Rrojesparameter das Prob-
lem nicht auftritt, so dass auch fur die in Abb4 Sichtbaren weil3en Bereiche
eine vernunftige Relaxationszeit gefunden werdemka

Zunachst ist festzustellen, dass beide Projektiokeine vollkommen unter-
schiedlichen Ergebnisse liefern, was aufgrund ldembodynamischen Korrelati-
on zwischen C@Bildung und Warmehaushalt der Reaktion nicht verarlich
ist. Die augenfallig erhdhten Zeiten beim Kohlenaad fir die kleinsten Werte
von Z, bei derT-Projektion (unten) beruhen darauf, dass der Felier zwar
spat unter 5% fallt, zu Beginn jedoch bei maxima)i® 7% liegt und folglich
von Anfang an sehr klein ist.

Interessant sind zwei weitere Bereiche mit erhoR&axationszeit, die bei bei-
den Projektionen sichtbar sind. Grob lassen sietbdiden vermeintlichen Prob-
lembereiche wie folgt charakterisieren:

I.  Stérungen bei sehr kleinen Werten der Fortschéatiablen

[I.  Stoérungen in einem breiten Streifen tUber alle WeeteFortschrittsvariab-
len im Mischungsbruchbereich zwisché&= 0,07 - 0,10

Bei naherer Betrachtung des relativen Fehlers ih(Faeigt sich, dass sich
dessen zeitliche Entwicklung anders verhalt, alsreblinblick auf Abb. 5.3
zu erwarten ist. Abb. 5.7 zeigt den relativen Feldles Massenbruchs von
Kohlenmonoxid bei stéchiometrischen Bedingungen fgr=0,02, d.h. zu
einem Zeitpunkt deutlich vor der Ziindung.

Es ist zu erkennen, dass in diesem Fall die Stokangh von der Mannigfal-
tigkeit wegfuhrt (Fehler ~2%), allerdings ein Fepkak im Zehntelsekun-
denbereich auftritt. Fur die gewéhlten Anfangsbgdingen liegt jedoch die
Breite des Ausschlags im Bereich der ZeitskalaZidedverzugszeit.
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Abb. 5.7: Zeitliche Entwicklung des relativen Fehlers bei£Rojektion fir
Mischungsbruchstérung(z 20 %) bei ¢ =0,02und 2 = Zgi (o = 1 barr,
To =700 K)

Dies soll schematisch in Abb. 5v@rdeutlicht werden. Zum Zeitpunkt liegen
beide Zustande in der durgh und ¢, beschriebenen ebenen Unterraum nahezu
aufeinander. Zum Zeitpunks jedoch hat der Reaktor, dessen Dynamik durch
eine Trajektorie auf der Mannigfaltigkeit exakt bleseben wird, den Ubergang
von langsamer zu schneller Chemie bereits vollzpgemass er dem aus unend-
lich schneller Mischung hervorgegangenen Reakéok storauseilt.

Der Fehlerdy, , ist folglich gemaf Gl. 5.7 negativ, wahrend er Zigitpunkits
positiv wird, da jetzt auch der aus Mischung hegegangene Reaktor von lang-
samer zu schneller Bewegung tUbergegangen ist. BiBezdes relativen Fehlers
beruht demzufolge nicht auf der Relaxation auf Mignnigfaltigkeit, sondern
darauf, dass die beiden zu vergleichenden Zustémtleeitlichem Versatz ei-
nander ,nacheilen“. Aus diesem Grund kdnnen dieseigentlichen Sinne nur
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scheinbaren Relaxationszeiten, die nicht auf ddex&éon des gestdrten Zu-
stands auf die Mannigfaltigkeiten beruhen, als abl@matisch angesehen wer-
den.

P

e @ o homog., adiab., isob. Reaktor

© © O singular mischungsbruchgest. Reaktor

Abb. 5.8: Schematische Darstellung des zeitlichen Fortschritteier Reaktoren

Der zweite Bereich, der n&her betrachtet werdensmasder in Punkt Il (s.0.)
beschriebene. Die langeren Relaxationszeiten isedieFall erklaren sich da-
durch, dass dort die Mannigfaltigkeit hochgradightlinear ist. Die hier durch-
gefuhrten instantanen Mischungen fiihren folglichemem gestérten Anfangs-
zustand, der weiter von der Mannigfaltigkeit wegtidls in den Bereichen, in
denen die Mannigfaltigkeit ein nahezu lineares @#em aufweist. Insgesamt ist
auch dieser Bereich unproblematisch, weil die Ralarszeiten immer noch
relativ kurz sind und es sich um den Extremfall #ermischung vollstandig
oder fast vollstandig verbrannter Reaktoren im $etten Bereich handelt.

Mit den bis hierher gemachten Betrachtungen wurde grundséatzliche Syste-
matik des Storungseinflusses erarbeitet. Das biebgme Relaxationsverhalten
ist jedoch nur unter den Randbedingungen relagdniger Temperatur und nied-
rigen Drucks derartig stark ausgepragt. Fir matbesAnwendungen sind je-
doch vor allem Bereiche hoheren Drucks und hoh&esnperatur interessant.
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Bereits bei wenig hoheren Anfangstemperaturen biggimaximale Relaxations-
zeit der gestdrten Trajektorie fiir den ganzen Rereeutlich unter 16 Sekun-
den.

log,t,)
0

Abb. 5.9: Relaxationszeiten (5 %-Grenze) fur T-ProjektionTyer 800 K,
Po = 10 bar und ¢z= 20 %

In den Abb. 5.9 und 5.10 wird dies der besserergamhbarkeit wegen unter
Beibehaltung der Farbskala fir die Relaxationdzgithoherem Druck und hohe-
rer Temperatur deutlich. Die Tendenz zu einer teigenden Anfangstemperatu-
ren verklrzten Relaxationszeit Uber den gesami&iBereich ist offensichtlich.
Auch hier zeigt sich fur sehr frihe Stérungen eiadangerte Zeit, die aber aus
den oben diskutierten Griinden ebenfalls als unproatisch anzusehen ist.

Abb. 5.11 zeigt schliel3lich die Relaxationszeiténdrheblich grol3ere Stérungen
(z, = 80%). Es muss daraus geschlossen werden, dagsefaur und Druck ei-
nen erheblich gréReren Einfluss bei Mischungsbridchegen haben, als die
GroRRe der Stbrung selbst. Solche Untersuchungedenuitir einen breiten Va-
riationsbereich vorTy,, po und z, gemacht und ergaben keine prinzipiellen Ab-
weichungen von den hier diskutierten Fallen.
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Abb. 5.10: Relaxationszeiten (5 %-Grenze) fur T-ProjektionTyer 1000 K,
Po = 20 bar und ¢z= 20 %
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Abb. 5.11:Relaxationszeiten ( 5 %-Grenze) fur T-ProjektionTae= 1000 K,
Po = 20 bar und ¢=80 %
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5.3 Storung des chemischen Fortschritts

Bei der Stérung der Zusammensetzung eines reageme®ystems aufgrund von
Mischungsph&nomenen kommt es im Allgemeinen niahtzar Stérung des Mi-
schungsbruch&, sondern auch zur Stérung des chemischen FottscHiies
ware etwa der Fall, wenn sich zwei Zustande gleickiéschungsbruchs, aber
unterschiedlichen chemischen Fortschritts miteieamgischten.

Aus diesem Grund muss auch diese Art der Storuiggjnd reduzierten Zu-
standsvektor einer Storung der Fortschrittsvarraentspricht, untersucht wer-
den. Es bietet sich dabei eine dhnliche Vorgeheissweie bei den Mischungs-
bruchstérungen an.

Die Vorschrift fur die Simulation einer instantan8tbrung des Fortschritts ist
gegeben durch:

h' = " = konst (5.9a)
P = py" = konst (5.9b)
Z$ = 73" = konst (5.9¢)

Dies entspricht den Randbedingungen, die mathechagiarantieren, dass die
gestorten Trajektorien mindestens im Gleichgewalftdie ungestérte Mannig-
faltigkeit relaxieren.

Die Mischungsvorschrift fiir den Massenbruchvekigt = (W, W, ..., W ;)"
zum Zeitpunkit =0 ergibt sich dann analog zu:

v _Y' LK, Fﬁ,Zé‘)JZr YO 4 6 2) (5.10)

Der Anfangszustand des gestorten Reaktors ist daran ¢ = (hS, p5, Ye)'
definiert.

Zur Beurteilung des Relaxationsverhaltens des stdgen Reaktors auf die un-
gestorte Mannigfaltigkeit bietet sich auch hier dégtliche Entwicklung des rela-
tiven Fehlers4dy, ;(7) , wie er in Gl. 5.4 definiert wurde, bzw. die Redtins-

zeit, fur die der relative Fehler dauerhaft untierer festgelegten Fehlergrenz-
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wert gefallen ist, an. Diese Stérungen werden nsiiokale Storungen des che-
mischen Fortschritts untersucht, d.h. in Abhangigken verschiedenen Mi-
schungsbriicheZ{ werden Reaktoren geméaR Tabelle 5.1 gemischt.

v ox ¥= X +x)

2
100 01 0,05
2|01 02 0,15
3102 03 0,25
4103 04 0,35
5|04 05 0,45
6|05 06 0,55
7106 07 0,65
8| 07 08 0,75
9|08 09 0,85
10{ 0,9 1,0 0,95

Tab. 5.1: Werte fur y~, x* und deren arithmetischer Mittelwert

Anzumerken ist, dass der in Tabelle 5.1 ebenfaithatene arithmetische Mit-
telwert lediglich als HilfsgroRe verstanden werdianf, um eine graphische Dar-
stellung der Relaxationszeiten in der bereits gagaantForm zu erleichtern.

Selbst bei moderaten Anfangstemperaturen und -driigkigt sich, wie in Abb.
5.12 zu sehen ist, dass lokale Stérungen des ctieemd-ortschritts Uber grol3e
Bereiche hinweg unproblematisch sind. Deutlich gréfind jedoch die Relaxa-
tionszeiten im Bereich kleiner Werte von also im Bereich nahe des unver-
brannten Gemischs und in der Region der Zindung.

Im Hinblick auf das vorangegangene Kapitel, in delmenfalls deutlich erhohte
Relaxationszeiten fur Stbrungen im Bereich kleiNéerte von y festgestellt

wurden, diese aber nach genauerer Betrachtunghp®hiematisch identifiziert
werden konnten, muss auch an dieser Stelle die lD¥nder Relaxation fur die
vorliegende Stérungsart néher betrachtet werden.
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Abb. 5.12: Relaxationszeiten (5 %, G®rojektion) fur y-Stérungen als Funkti-
on des Mischungsbruchs und des arithmetischen ¢&witss fir Ty = 800 K,
Po = 10bar

Untersucht man die zeitliche Entwicklung des re&ti Fehlers, zeigt sich, dass
kein eigentliches Relaxationsverhalten vorlieghdsn dass ein anfanglich klei-
ner Fehler in der Gré3enordnung der Zindverzugsze#n Peak aufweist. Die
Erklarung hierfir entspricht also der aus dem vgegiangenen Kapitel analog
zu den Mischungsbruchstérungen (zur Verdeutlichsiee Abb. 5.8). Obwohl
der gestorte Anfangszustand beziiglich der Haupesperxht oder kaum von der
Mannigfaltigkeit abweicht, kommt es zu einem zeltliversetzten Ubergang von
langsamer zu schneller Chemie.

Fur verbrennungsmotorisch Anwendungen, bei den@mdiyerweise hdhere
Temperaturen und Dricken vorliegen, stellt dies&eBeschrankung dar. Ver-
gleicht man namlich die Relaxationszeiten fir Stgen des chemischen Fort-
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schritts bei etwas hoherer Temperatur (siehe AB)5zeigt sich eine erhebli-
che Verschiebung in Richtung niedriger Relaxatierisn.

log, (t.,)

rel

0

Xarith
xarith

0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

Xarith
xarith

0.04 0.06 0.08 0.1 0.12

Abb. 5.13:Relaxationszeiten (5 %, G®rojektion) fur y-Stérungen als Funkti-
on des Mischungsbruchs und des arithmetischen ¢witss fir Ty = 1000 K,
Po = 10bar

Zudem wird im folgenden Kapitel ein Verfahren vasgelagen, das sich — ana-
log zu dem hier zur Bestimmung der Relaxationsmedtiegewandten — den Um-
stand zunutze macht, dass bestimmte Projektionssh ddinimierung der Rela-
xationszeit als gute Naherung des physikalisch 6gest Zustands auf der
TGLDM verwendet werden konnen.

Es lasst sich beziglich der Stérungen des Mischungbs und des chemischen
Fortschritts feststellen, dass in den Bereichemleimnen die Chemie aufgrund der
hohen Reaktionstemperaturen und damit grof3er Reegfeschwindigkeiten
schnell ist, die GroRRe der Storung quasi keineffliss auf die GrolRe der Rela-
xationszeiten besitzt, die in diesem Bereich gdhieneBereich zwischen 10bis
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10° Sekunden liegen. Stérungen in der N&he des uramamten Zustands aller-
dings haben hauptsachlich Einfluss auf den Tramsbereich zwischen langsa-
mer und schneller Chemie, was der hohen Sensitd&&Zindprozesse bzw. der
Zindverzugszeiten bezlglich der Anfangsbedingungsyen zu erwarten war.

5.4 Storung des Drucks

Eine weitere ZustandsgrofRe, die bei verbrennungsmohen Anwendungen
aufgrund der Kolbenbewegung und der chemischen tReakicht konstant
bleibt, ist der Druck. Analog zu den vorangegange8trungen lasst sich nun
ebenfalls das Relaxationsverhalten druckgestoraki®ren untersuchen, indem
instantane Druckstérungen in verschiedenen Phasevietbrennung homogener
Reaktoren mit unterschiedlichen Anfangsbedinguregdgepragt werden.

Der Reaktor wird dabei so gestort, dass analogenukdpiteln 5.1 und 5.2 eben-
falls die Randbedingungen

by = hy* = konst (5.11a)

P> = P = konst (5.11b)

Z$ = 7" = konst (5.11c)
erfullt sind.

Die Anfangszusammensetzung’ = (W, W ..., W ,)'des gestérten Reaktors
zum Zeitpunkt = 0 ergibt sich dann zu:

Y, =Y(xe i, B+4p 2). (5.12)

Das heil3t, dass sich die Anfangszusammensetzungleaugusammensetzung
eines Reaktors beim Fortschriftsergibt, dessen Druck sich ugp vom Druck
des gestorten Reaktors unterscheidet. Daraus delgiAnfangszustand des ge-
storten Reaktorgyy = (hS, ps,Y,)". Die in Abb. 5.14 dargestellten Relaxations-
zeiten weisen ahnliche Eigenschaften auf, wie sleors bei den Mischungs-
bruch- und Fortschrittsstbérungen zu beobachtenrware
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Abb. 5.14: Relaxationszeit (5 %, GEProjektion) bei Stérung des Drucks um
Ap =10 bar als Funktion des Mischungsbruchs unsldemischen Fortschritts
fur die Anfangsbedingunger ¥ 800 K, p = 5 bar

Die durch Druckspriinge induzierte Abweichung von Mannigfaltigkeit klingt

fir Stérungen kurz nach der Zindung bis hin zumdBtewicht in einer Zeit-
skala der GréRenordnungd@ekunden ab. Auch hier zeigt sich eine scheinbar
verlangerte Relaxation auf die Mannigfaltigkeit 8&hr friihe Stérungen. Ebenso
wie bei den vorangegangenen Storungen ruhrt doegcenicht von einer ver-
langsamten Bewegung hin zur Mannigfaltigkeit hemdern ist dem Umstand
geschuldet, dass der Ubergang von der langsameschoellen Chemie verzo-
gert stattfindet. Die zeitliche Entwicklung desatelen Fehlers weist im Bereich
der Relaxationszeit einen einzelnen Peak auf, dedesum in der Gréf3enord-
nung der Zindverzugszeit liegt.

Dieses Verhalten klingt allerdings mit zunehmentemperatur stark ab, so dass
die Relaxationszeit fiif, = 1000 K schon im Bereich £is 10° Sekunden liegt
(siehe Abb. 5.15).
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Abb. 5.15: Relaxationszeit (5 %, GEProjektion) bei Stérung des Drucks um
Ap =10 bar als Funktion des Mischungsbruchs unsl demischen Fortschritts
fur die Anfangsbedingunger ¥ 1000 K, p =5 bar

Bei dem hier simulierten instantanen Drucksprungsssofort einsichtig, dass in
realen Anwendungen niemals Spriinge dieser Gré3enogdauftreten. Stattdes-
sen ist zu erwarten, dass Stérungen endlicher @&sdigkeit zwar von der

Mannigfaltigkeit wegfuhren, allerdings auch wahretes Auftretens der Storung
bestandig von der Mannigfaltigkeit attrahiert warde&Jm dies zu untermauern,
wird in den folgenden Kapiteln der Einfluss von konierlichen Stérungen des
homogenen Reaktors untersucht. Im Rahmen dieseerdlihung soll dann
ebenfalls der Einfluss von Stérungen des Energstedts in Form von Stérun-
gen der Enthalpie bzw. der inneren Energie untéisuerden.
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5.5 Stdrung der inneren Energie

Eine motortypische Art der Storung ist neben demiicession bzw. Expansion
auch der Einfluss durch Warmetbergang an die Beemmwéande. Um die Be-
lastbarkeit des hier vorgestellten Fortschrittssidenmodells zu untersuchen,
wird ein vereinfachter Fall behandelt. Durch Wabkégneter Randbedingungen
wird hierfir unter Verwendung eines einfachen Mteur Beschreibung des
Einflusses des Warmeibergangs mit dem Programm HEOMPMAAS88] zur
Simulation der detaillierten chemischen Kinetikesrhomogenen Reaktors eine
Reihe von Lésungen fir verschiedene Werte des Warergangskoeffizienten
erzeugt. Diese Ergebnisse werden dann mit denenletaillierten Chemie flr
den adiabaten Fall verglichen.

Um eine isolierte Storung der spezifischen inndfeergieu eines homogenen
Reaktors durch Warmeibergang zu simulieren, wirmtkezhst eine fur die Gite
der daraus gewonnenen Aussagen zur Validitat dedeNdounerhebliche Trans-
formation der die Mannigfaltigkeit definierendenalinéngigen vorgenommen.

Die bisher betrachteten Mannigfaltigkeiten wurdemcth den reduzierten Zu-
standsvektora = (x,h,,Z,, p,)" parametrisiert. Diese Wahl bietet sich aufgrund
einer verbrennungsmotorischen Anwendung des Modell€s ist jedoch eben-
so maglich, die Mannigfaltigkeit mi" = (x,u,,Z,,V,)" zu parametrisieren. Dies
ist von Vorteil, nimmt man bei konstantem Volumess comogenen Reaktors
eine Stérung durch Warmeibergang an. Gemal demauptshtz folgt dann fur
die zeitliche Anderung vam:

U, =0=q. (5.13)

Zur Modellierung des spezifischen Warmestroqswvird als Ansatz das ange-
passte Newtonsche Gesetz [POLO5] verwendet:

q:a%mEQT—'I;) (5.14)

mit a = Warmeiibergangskoeffizient W In? [K™, V = Volumen des Reaktors,
p = Dichte,A = Oberflache, Gber die Warme Ubertragen wird, Reaktortempe-
ratur, T, = Temperatur des umgebenden Warmereservoirs.
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Fur die innere Energie eines Gasgemischs gilt ubuilfenahme des Zusam-
menhangs

u= Z w (5.15)
und unter der Annahme idealer Gase
du, = ¢, [@T (5.16)

mit w; = Speziesmassenbrichep; = spez. Warmekapazitat von Spezies =
spezifische innere Energie von Spezies

Daraus folgt fiir die zeitliche Anderung van

0= W+ wig, Or (5.17)

und unter Verwendung von Gl. 5.13 und des Zusamarggsx, ,, :Zw, (&,
fur die spezifische Warmekapazitig, der Mischung fir die zeitliche Anderung
der Temperatur:

A Wiy

T="T— (5.18)

Cm

Mit Gl. 5.14 ergibt sich daraus die Bilanzgleichuitig die Temperatur des hier
betrachteten Reaktionssystems. Es muss daraufwieggn werden, dass diese
Gleichungen in der konzentrationsabhangigen Foenuig von HOMREA ge-
|0st werden (siehe [MAA88]). Auf diese Darstellungrd an dieser Stelle der
Einfachheit halber verzichtet.

Zur Simulation verschiedener Stérungen durch Waberiang lasst sich nun
durch Variation des Warmeubergangskoeffizienteaine ganze Reihe von ge-
storten Reaktoren erzeugen, deren Verhalten mijetegen verglichen werden
kann, das durch eine mit parametrisierte ungestérte Mannigfaltigkeit defini
wird.

Abb. 5.16 zeigt die zeitliche Entwicklung der in@erEnergie vom unverbrann-
ten Zustand zum Gleichgewicht hin unter Einfluss Warmeutbertragung mit
verschiedenen Warmeubergangskoeffizienten.
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Abb. 5.16: Zeitlicher Verlauf der inneren Energie in Abhanggkvona fur
po = 25 bar, Ty =900 K, Z = 0,062, = 3100 K

Dabei sind die beiden Extremfalle besonders niednignd besonders hoher Wer-
te vona typisch. Beispielhaft soll deshalb ein Fall anganeen werden, bei dem
die Anfangstemperatur des unverbrannten Gemis$glagutlich kleiner sein soll
als die Wandtemperatur,. Fir sehr kleine Werte voor und damit stark ge-
hemmten Warmelbergang erwarmt die heilere Wandzualaéchst noch sehr
langsam reagierende kaltere Gemisch kaum. Die enEaergie bleibt deshalb
gemal Gl. 5.13 nahezu konstant. Laufen nun ZinduadgAusbrand des reakti-
ven Gemischs ab, steigt die Temperatur der GadRaaktor aufgrund der che-
mischen Umwandlungen sehr stark an. Da Masse undmém des Reaktors
konstant bleiben sollen und der Warmetbergang vitem Vergleich zu den
Reaktionsprozessen sehr langsam stattfindet, debinnere Energie weiterhin
konstant.
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coz uin 108 J/(g-K)

Abb. 5.17: Trajektorien der u-gestérten Reaktoren im Vergleaahungestorten
Mannigfaltigkeit im u-wo-T-Unterraum, p = 25 bar, T, =900 K, Z = 0,062,
T, = 3100 K,a = 10 (blau) bis 167 (dunkelrot) W 2 [K™*

Im in den Abb. 5.16 und 5.17 dargestellten Beispegjt aul3erdem die Gleich-
gewichtstemperatufeq des Reaktors bei der gewahlten, noch nahezu kuasta
Anfangsenergie unter der WandtemperaturAufgrund der immer noch héhe-
ren Wandtemperatur flie3t also weiterhin Warme den Wand in das Reaktor-
gemisch. Dieser Fall ist in Abb. 5.16 anhand darkélblauen Linie zu erken-
nen. Das Anheben der Reaktortemperatur auf die Wammkratur und somit der
Anstieg der inneren Energie aufgrund der Warmeidgung bei konstantem
Volumen lauft dabei im Zeitbereich von31bis 10 Sekunden ab. In Abb. 5.17
sieht man, dass die dazugehorige Trajektorie giei€larbe entlang des Randes
der dargestellten Mannigfaltigkeit, die durch homog, adiabate und isochore
Reaktoren gleichen Volumens, gleicher Gemischzusamsetzung und ver-
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schiedener Anfangstemperaturéndefiniert wird, verlauft. Das bedeutet, dass
die im Vergleich zur langsamen Aufwarmung durch \land schnelleren che-
mischen Reaktionen daflir sorgen, dass sich dase@ésth entlang der Gleich-
gewichtszustande fir verschiedene Temperaturendiewe

Im Fall des anderen Extrems eines sehr grol3en Wirengangskoeffizienten
heizt das umgebende Warmereservoir den Reaktajiélehen Temperatureh,
und T, sofort stark auf. Temperatur und innere Energmdleen sich dabei inner-
halb eines Zeitbereichs von4¥bis 10® Sekunden. Dies entspricht dem Anstieg
der dunkelroten Linie in Abb. 5.16. Dass sich demperaturanstieg schneller
vollzieht als die Bildung von Kohlenstoffdioxid sieman in Abb. 5.17 anhand
der Tatsache, dass sich die dunkelrote Trajekémilang des unteren Randes der
Mannigfaltigkeit bewegt.

Die Temperaturerhdhung ist also hauptsachlich aunf Wandwarmeutbergang
und nicht die Warmefreisetzung durch chemische Unallvang zurtickzufiihren.
Ab einem bestimmten Zustand kommt jedoch auch dmaperaturerhohung auf-
grund von Reaktionen zum Tragen, was dadurch ebdeenwird, dass sich die
dunkelrote Trajektorie in Richtung des Inneren Mannigfaltigkeit bewegt. Der
Maximalwert der inneren Energie in Abb. 5.16 kencizeet gerade den Punkt,
an dem die chemische Warmefreisetzung und der Wamd@strom betragsma-
Big gleich grof3 sind. Ab diesem Punkt ist die Termpgerhohung durch die
chemische Reaktion jedoch so grof3, dass die Reaktperatur Gber der Wand-
temperatur liegt, so dass sich das Vorzeichen d@&smdstroms zwischen Wand
und Gas umkehrt und folglich Warme abgefihrt wird.

Fir Warmeuibergangskoeffizienten ab dem Weft M 2 (K™ oder gréRer
ist auRerdem interessant, dass die innere Eneagie Brreichen des Maximums
noch einmal unter den Wert der inneren Energiedéis thermische Gleichge-
wicht mit der Wand fallt (siehe Abb. 5.16). Dies $® zu erklaren, dass die che-
mischen Prozesse so schnell ablaufen, dass siectmind Richtung einer
Gleichgewichtstemperatur laufen, die kleiner ale Wandtemperatur ist. Das
Vorzeichen des Warmeubergangs dreht sich alsovedites Mal um. Im Zeitbe-
reich von 1 bis 10* Sekunden wird dann das chemische Gleichgewichthdur
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warmefluss von der Wand zum Gas in Richtung héh@terchgewichtstempe-
ratur und somit héherer innerer Energie verschoben.

r

V>

.
L

Y1

Abb. 5.18: Schematische Darstellung der Projektion einzelnest@ande einer
Trajektorie entlang konstanter Werte fiy im ¢, —¢, —¢,— Raurmr

Um nun entscheiden zu kénnen, inwieweit sich digéktorie mit Stérung der
inneren Energie durch Wandwarmeibergang von demigtaitigkeit der adia-
baten Reaktoren wegbewegt, ist es notwendig, zshdebtzulegen, bezlglich
welcher Grol3e der Abstand zur Mannigfaltigkeit usueht wird. Durch die Pro-
jektion der Trajektorie, die der Losung der deigiten Chemie eines homogenen
Reaktors konstanten Volumens mit Wandwarmeubergatgpricht, in Richtung
konstanter Werte einer Komponente des vollstindigestandsvektorgy auf
die Lésungsmannigfaltigkeit adiabater Reaktorersteht eine Projektion der
urspringlichen Kurve, die geeignet ist, Abstandaigéch der anderen Kompo-
nenten zur Mannigfaltigkeit zu definieren (siehebAb.18).

Wie in den vorangegangenen Kapiteln bei den Ralans#eiten ist diese Vorge-
hensweise nicht invariant beziiglich der Wahl dejgktionsrichtung. Allerdings

ist einsichtig, dass, wenn bei gewahlter Projeldimimtung die Werte der Ab-
stande beziglich aller anderen Komponenten dest&otligen Zustandsvektors
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klein sind, davon ausgegangen werden kann, dassdaairspringliche Trajek-
torie sehr nahe der Mannigfaltigkeit verlauft. Dissin Abb. 5.19 veranschau-
licht. Dort werden flr verschiedene Warmeibergaogikienten die detaillier-

ten Losungen der Reaktoren mit WarmedubertragungdsenitProjektion dieser
Trajektorie in Richtung konstanten Massenbruchs@@g verglichen.

3500 — ‘ ‘ : 3500
3000+ > 1 3000
2500 ] 25001

— 2000 1+ 2000}
1500 1 15001 4

a=10-W.-m?2.K? 7
1000} ] 1000!
500-— :
0 0.05 0.1 0.15
W

3500

3000, 3500

3000

2500
2500

2000 ¢
2000}

1500/ [
1500|

gestorte, detaillierte Chemie

1000~
1000 o Projektion auf Mannigfalt.

0 0.05 0.1 0.15 0 0.05 0.1 0.15
Yeoz Weoz
Abb. 5.19: Vergleich der Trajektorien der gestorten Chemidén weo-T-
Ebene mit deren Projektion auf die MannigfaltigheiRichtung konstanten
Massenbruchs von GOftr verschiedene Werte van py = 25 bar, T, = 900 K,

Z=0,062, =3100K

Lediglich bei der maximalen Stérungr € 10°W In2 [K™) lasst sich im Be-

reich mittlerer Werte des Massenbruchs vorn, €@ leichtes Abheben von der
Mannigfaltigkeit feststellen. Bei kleinen WarmeUgp@ngskoeffizienten ist auch
hier deutlich zu erkennen, dass die Trajektori@mikKnick aufweist. In diesem
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Knickpunkt hat der Reaktor kurzfristig das Gleicwgsht bereits erreicht. Da-
nach schliel3t sich die Phase des thermischen Adlglauf die Wandtemperatur
T, an.

In diesem Bereich, der je nach Lage des lokalenctewichts einer Aufhei-
zung bei kleinenw oder einer Abkihlung bei gré3eremrentspricht, ist die Tra-
jektorie nahezu linear. Dies liegt daran, dass dehReaktor nur noch entlang
der Gleichgewichtslinie der Mannigfaltigkeit bewegtie man es auch in
Abb. 5.17 erkennen kann. Es bleibt folglich festdtdn, dass die Storung des
Energiehaushalts fir anwendungsrelevante Werteavdkeine signifikante Be-
wegung weg von der Mannigfaltigkeit induziert.

5.6 Storung des Drucks und der Enthalpie

Eine weitere im Hinblick auf die Anwendung des hiergestellten Modells inte-
ressante Art der Stoérung ist die, die durch komgiiche Anderung des Reak-
tordrucks auftritt. Dabei verursachen Druckstérungigermodynamisch gekop-
pelt ebenfalls Anderungen der Enthalpie. In derliRg¢aind gleichzeitige Ande-
rungen mehrerer ZustandsgrofRen der Normalfall. diesem Grund soll dieser
Art der Storung ein gesondertes Kapitel gewidmetiee.

150

100

p in bar

50 3
dp/dt = 10” bar/s
Py = 1 bar

p ax=1 50 bar

m

o, 4
0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35
tins

Abb. 5.20: Beispiel fur einen Druckverlauf
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Als einfache Art einer solchen Storung wird eirelner Druckanstieg simuliert,
dessen Gradient so variiert wird, dass alle mopesthen Zeitskalen abgedeckt
werden. Es sollen daftir Druckprofile vorgegebendear die aus einem linearen
Druckanstieg vomg(ty) = 1 bar bigmax = 150 bar und verschiedenen Steigungen
dp/dt bestehen (siehe Abb. 5.20).

Damit l&sst sich die Gleichung fijy = dp/dt in der Form schreiben:
cfiurp<p
D=p, = e 5.19
P=h {OfUrpz P (5.19)
FUr einen adiabaten Reaktor konstanter Gesamtneagt® sich aus dem ersten

Hauptsatz mit dem spezifischen Volumerir die Anderung der spezifischen
Enthalpiehy:

dh, = vLdp (5.203)
bzw. fiir die zeitliche Anderung vdg

h, = vp. (5.20b)
Mit der Annahme eines idealen Gasverhaltens germaf3zlisammenhang

dh, = ¢, [T, (5.21)

muss fur die Anderungsgeschwindigkeit der Anfanggkeratur aufgrund der
Kompression gelten:

T =L op (5.22a)

Cho

bzw. mit der Zustandsgleichung eines idealen Gagés= RLIT)

RO P (5.22b)
CpO p
Cpo ist dabei die spezifische Warmekapazitat des umaanten Gemischs. Die

Werte der spezifischen Gaskonstanten der Mischung

To

R= i wR (5.23)

mit den Massenbrichew; und den spezifischen GaskonstaRefur alle ng
Komponenten und die Temperatur entsprechen Zustandsgrof3en des Reaktors
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aufgrund der Kompression urtter chemischen Reaktionen. Dies bedeutet also,
dass die Losung der Differentialgleichungen 5.22a.15.22b jedem Zustand des
Reaktors aufgrund der aufgepréagten Druckanderuwgden gleichzeitig ablau-
fenden Reaktionen eine thermodynamisch konsistéetaperatur des unver-
brannten Gemischs nur aufgrund von Kompressiondnar

Die Reaktortemperatur lasst sich mit Hilfe des Auseenhangs fur die spezifi-
sche Enthalpié

s
dh = d[z W Eh} (5.24a)
i=1
bzw. deren zeitliche Anderung
L& noo
h=> wih+> wih (5.24b)
i=1 i=1

bestimmen. Aus der Annahme idealen Gasverhaltens
dh =c,, [T (5.25a)

mit der spezifischen Warmekapazitgt der Komponenten ergibt sich die zeit-
liche Anderung der spezifischen Enthalpie der divere Komponente zu

h=c, O. (5.25b)

Somit lasst sich der 2. Term auf der rechten SateGl 5.24b folgendermal3en
umformen:

& n :
h=> wih+> wi, OT. (5.26a)
i=1 i=1
Der zweite Term enthalt die spezifische Warmekaptdies Gemischs:
s
Com =D W IE,, . (5.26b)
i=1

Mit dem ersten Hauptsatz analog zu Gl. 5.20b
n :
D> W h +g, OF= Vg (5.27a)
i=1

ergibt sich somit entsprechend der Gl. 5.22b uBtérilifenahme der Zustands-
gleichung des idealen Gases die Differentialglanchiiir die Reaktortemperatur:
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1= droP-3 WDhJ- (5.27b)
Com P =

In Abb. 5.21 sind die Projektionen der Trajektorgmuckgestorter Reaktoren in

den 6, h, weo)—-Raum zu sehen. Alle Reaktoren haben den gleidinésngszu-

stand und unterscheiden sich nur im Wertdiaus Gl. 5.19. Die rechte Seiten-

flache beschreibt die Gleichgewichtsflache fur,G® Abhangigkeit von Druck

und Enthalpie.

Der Losungsunterraum, der dura§) Z, po und pmayx definiert ist, wird dabei von
den beiden Extremfallen unendlich langsamer unchdiieh schneller Kompres-
sion aufgespannt. Bei einer Druckdnderungsratelvbar/s ist erkennbar, dass
Druckanstieg und Verbrennung vollstadndig entkoppetteinander ablaufen.

250
200

150

p in bar

100

50

co

1.5

hiin 10 Ji(kg x K)

02 0

Abb. 5.21:Beispiel fur Trajektorien druckgestorter Reaktonen
P, h, Woz- Raum (Dunkelblau: dp/dt = 1 bar/s bis Rot: dp#dt0° bar/s)

Die dunkelblaue Trajektorie verlauft deshalb zusédei konstantem Druck und
konstanter Enthalpie bis zum GleichgewichtswertMassenbruchs von GDei

po und hy, woran sich dann die deutlich langsamere Kompoesphase an-

schlief3t, die das chemische System auf dey-GI@ichgewichtsebene zum end-
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gultigen, durch den Maximaldruck und die dazugedertnthalpie bestimmten
Gleichgewichtspunkt bewegt. Gegenteilig verhalhsiazu der Reaktor mit dem
grofl3ten zeitlichen Druckgradienten. Hier bewegh sie korrespondierende rote
Trajektorie zunachst ohne chemische Reaktion inEieme des unverbrannten
Gemischs bis zum Maximaldruck. An diese Bewegurgiedét sich dann die

chemische Umsetzung bei konstantem Druck und kotest&nthalpie an.

Betrachtet man Abb. 5.21 genauer, stellt man tess der Grof3teil der Bildung
des Kohlenstoffdioxids unbeeinflusst von den aufggfen Stérungen stattfindet,
da die gestorten Trajektorien quasi waagerechto@n@tonstantem Druck verlau-
fen.

0.07 -

0.06 -

0.05—

0.04 -

WCO

0.03—

0.02 —— 10" barls (detailliert) i
-+ 10" barls (Projektion auf Mann.)
10* bar/s (detailliert)

0.01-§ 10* bar/s (Projektion auf Mann.) B
—— 1 bar/s (detailliert)
+ 1 bar/s (Projektion auf Mann.)

I I I l I I L | I
0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14 0.16

wC02

Abb. 5.22:Vergleich der CO-Massenbriche zwischen der gestd@lgaillierten
Chemie und den bei gleichem Massenbruch vopdl®der Mannigfaltigkeit
korrespondierenden Punktey(@ 5 bar, phax= 150 bar, T = 700 K, Z = 0,062)

Diese Vermutung kann untermauert werden, indem aeanAbstand der gestor-
ten Trajektorien bezlglich des Massenbruchs voa @@ der Mannigfaltigkeit

untersucht. In Abb. 5.22 wird dies stellvertretdadsehr langsame, mittlere und
sehr schnelle Stérungen dargestellt. Auch hier arendie im vorangegangenen
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Unterkapitel die Losungen der detaillierten Chefiievorgegebene Druckver-
laufe auf die Mannigfaltigkeit, die den Losungeobiarer Reaktoren verschiede-
ner Anfangsdriicke entspricht, projiziert. Dabeiaesr die einzelnen Zustande so
projiziert, dass entlang der Projektion der demejgen Zustand zugehdrige
Wert des C@Massenbruchs konstant gehalten wird.

3500 T T T T T T

3000~

2500

T

=~ 2000

T

1500

T

——10"° bar/s (detailliert)
© 10" baris (Projektion auf Mann.)
10* barls (detaillierte)

10* bar/s (Projektion auf ManN.)
——1 bar/s (detailliert)
o 1 bar/s (Projektion auf Mann.)

1000

T

500 I ! I I ! | | | |
-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14 0.16 0.18

COo2

Abb. 5.23:Vergleich der Temperatur zwischen der gestorteailierten Che-
mie und den bei gleichem Massenbruch von & der Mannigfaltigkeit kor-
respondierenden Punktey(® 5 bar, phax= 150 bar, =700 K, Z = 0,062)

Eine merkliche Abweichung, die einem Wegbewegengéssorten Systems von
der Mannigfaltigkeit entspricht, tritt nur im Becéi der schnellen Chemie auf.
Diese Abweichungen sind in allen Fallen kleiner &6 bezogen auf den Wert
der detaillierten Berechnungen.

Im Hinblick auf die bereits in den vorangegangeKeampiteln verwendete Argu-
mentation kann also davon ausgegangen werden,daasser simulierten Sto-
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rungen klein sind und in einem Bereich auftretandem die Chemie selbst ext-
rem schnell ist (maximales CO).

Fur keine der Hauptspezies und der wichtigen Mtétenspezies (z.B. OH, H
und CHO) ist ein davon abweichendes Verhalten zu beobachtas den Be-
reich des Auftretens der Stoérung und die Grol3eFadders angeht, so dass die
bei CO gemachten Aussagen vollstandig Ubertraghdr Bei der Temperatur (s.
Abb. 5.23) sind die relativen Fehler Uberall kleinder gleich 1%.

5.7 Zusammenfassung Kapitel 5

In den vorangegangenen Kapitel wurden GroR3e undidddauer von Anfangs-

stérungen untersucht, die durch instantane Andeeimgelner Komponenten des
reduzierten Zustandsvektors, durch kontinuierliémelerung der inneren Ener-
gie mittels eines einfachen Wandwarmeubergangsisoaiedl durch gekoppelte,
kontinuierliche Stérung des Drucks und der Entleaigrursacht wurden. Dabei
wurde jeweils die zeitliche Entwicklung des ge&idrZustands mit der eines
durch geeignete Projektion auf die Mannigfaltighdéntifizierten Zustands ver-
glichen.

Fur die instantanen Storungen lassen sich die ridige zusammenfassenden
Aussagen machen:

» Die Relaxationszeit nimmt mit steigenden Anfangsbguhgen fur Druck
und Temperatur signifikant ab. Die motorisch retdea Randbedingun-
gen zeichnen sich durch kurze Relaxation im Beréi&hbis 10* Sekun-
den fur die 5%-Fehlertoleranz aus.

= Mischungsbruchstérungen in der Vorziindphase (gheiéfortschritt und
unterschiedlicher Mischungsbruch) und Mischungeh Reaktoren vor
der Zindung (gleicher Mischungsbruch und untersiticiger Fortschritt)
fuhren kaum von der Mannigfaltigkeit weg. Diesel&&interscheiden sich
stattdessen im Zeitpunkt des Ubergangs von langsamschneller Che-
mie (Abweichung bei der Ziindverzugszeit).
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» Druck- und Enthalpiestérungen sind der kirzereraidlonszeiten we-
gen unproblematischer als solche des Mischungsbrucid des Fort-
schritts.

Die letzte Aussage wird durch die Untersuchung ikoirlicher Stérungen fir
Druck und Enthalpie in den Kapiteln 5.5 und 5.6elgel

Ein weiteres wichtiges Ergebnis resultiert implizits der Erkenntnis, dass zur
Definition der Relaxationszeiten die Frage von Bedeg ist, welchen anfangli-
chen Bezugszustand man auf der Mannigfaltigkeitltywal dem man die Zeit
bis zum Unterschreiten einer vordefinierten Fehlamge misst, wobei die Be-
wegung durch die Dynamik der Prozesse entlang derigfaltigkeit selbst be-
stimmt wird. In einem reduzierten Modell wie dem -RMdell ist a priori die
Bewegung des Zustands auf die Mannigfaltigkeit bestkt. Trotzdem lasst sich
durch die Betrachtung der Relaxationsprozesse igin@lgenden Kapitel sinn-
volle Behandlung physikalischer Stérungen im Rahmie@es reduzierten Kine-
tikmodells herleiten.
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Kapitel 6
Mathematische Behandlung der Transportterme

Im Kapitel 5 wurde ausfihrlich diskutiert, inwieweiie Annahme gerechtfertigt
ist, dass der chemische Fortschritt gestorter Adstgektoren durch die Dynamik
der tabellierten ungestorten Mannigfaltigkeit aufgt schneller Relaxation der
gestorten Zustande auf die Mannigfaltigkeit bestien werden kann. Zumin-
dest in den anwendungsrelevanten Bereichen der igfaftigkeit ist die Validi-
tat dieser Annahme die conditio sine qua non daféiss das Fortschrittsvariab-
lenmodell bei der numerischen Simulation reaktisgomungen verwendet wer-
den kann, da nur dann davon ausgegangen werdenddad gestorte Zustande
aufgrund lhrer schnellen Relaxation auf die Maraligfkeit durch korrespon-
dierende Zustande auf der Mannigfaltigkeit angertakerden kbnnen.

Festzuhalten ist, dass die Zusténde, die bei aipé&eren Implementierung der
detaillierten Chemie basierend auf dem PV-Modekimer CFD-Berechnung an
den Stromungscode Ubergeben werden kdnnen, ninresglestande sind, die auf
der Mannigfaltigkeit liegen. Ziel muss es also lber Einbindung des PV-

Modells sein, dass einem gestdrten Zustand einil@digeh sinnvoll entspre-

chender auf der Mannigfaltigkeit zugeordnet werkigmn.

Grundsatzlich kbnnen zwei Arten von physikaliscliozessen in Strémungs-
problemen charakterisiert werden: Die diffusiverd utie konvektiven Prozesse.
Wie Maasin [MAA93] gezeigt hat, kdnnen die konvektiven Pesse den Zu-
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stand eines reaktiven stromenden Systems nichtdeorMannigfaltigkeit weg-
bewegen. Sehr wohl ist dies jedoch bei der Diffasidglich, da sich zeigen
lasst, dass die Diffusionsterme sowohl in solchéegewerden kénnen, die eine
Bewegung tangential zur Mannigfaltigkeit beschrajb&ls auch solche, die von
ihr wegfuhren kdnnen.

Ein einfaches Beispiel fur einen solchen Vorganglis unendlich schnelle Mi-
schung zweier Zustande auf der Mannigfaltigkeitdomstandsraum. Unter der
Voraussetzung gleicher Diffusivitaten fir alle Spezentsteht ein Mischungszu-
stand, der sich aus einer Linearkombination deddreAusgangszustande ergibt.
Dies bedeutet jedoch, dass dieser Prozess nurrdahninvon der Mannigfaltig-
keit wegfuhrt, wenn die Mannigfaltigkeit selbstdresem Bereich linear ist. Fur
die instantane Mischung zweier Anfangszustande,zivki Zustadnde, bei denen
noch keine chemischen Reaktionen eingesetzt haietiese Bedingung per se
erfillt. Wie in den vorangegangenen Kapiteln beildetersuchung von Storein-
flissen des chemischen Zustands gezeigt wurdéjasMannigfaltigkeit aller-
dings im Allgemeinen nicht-linear.

Die Behandlung einer Bewegung des Zustands vonMdamigfaltigkeit weg
durch die Zerlegung der Bewegung in einen lokad¢autialen Anteil entlang der
Mannigfaltigkeit und einen in Richtung der schnellRelaxationsprozesse hin
zur Mannigfaltigkeit, wie er bei der ILDM-Methodsié¢he z.B. [BLA98] oder
[MAA93]) angewendet wird, ist im Falle des Fortstisvariablenmodells nicht
identisch Ubertragbar. Dies liegt daran, dass dreldeine lokale Zeitskalensepa-
ration gewonnene Information der Richtung der sbend’rozesse - anders als
bei der ILDM - beim PVM nicht explizit zur Genenerg der Mannigfaltigkeit
genutzt wird.

Im Folgenden soll eine auf das PV-Modell angepa¥sigehensweise vorge-
schlagen werden:

Die im PVM tabellierten Daten entsprechen einer Mgfaltigkeit M der Di-
mensionn, im (n, =n +2) - dimensionalen Zustandsrauvh n,ist dabei die
Dimension des reduzierten Zustandsvektoysdie des detaillierten oder vollen
Zustandsvektors, der sich aus dgm dimensionalen Mischungsbruchvektor und
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den beiden zusatzlichen Zustandsgréf3en Druck uridalpe zusammensetzt.
Der globalen Bewegung auf der Mannigfaltigkeit pntsht lokal die Bewegung

im Tangentialraun¥ von M der Dimensionn,. 7 wird dabei von der lokalen

Jacobi-Matrix¥, des Zustandsvektoug =% (a) beziglich des reduzierten Zu-
standsvektorsr aufgespannt.

Y1

V2

Abb. 6.1: Symbolische Darstellung des Verhdltnisses zwisceenMannigfal-
tigkeit .17, dem Tangentenraui und dem TangentennormalraLL?‘f'1L

Die Jacobi-Matrix ist dabei von der Dimensiog % n,und kann wahrend der
Interpolation der Tabelle einfach berechnet werdeas orthogonale Komple-
ment7 " vonT entspricht dabei einem,, — n,- dimensionalen Unterraum von
V, der durch das orthogonale Kompleméfjt von ¢, aufgespannt wird.

Sei nun Ay der Vektor, der das Abheben des Zustands von dgestidrten
Mannigfaltigkeit aufgrund einer beliebigen physikahen Stérung charakteri-
siert. Diese Stérung kann in zwei orthogonale Kongmden zerlegt werden:

AY=AY"+Ay" (6.1)

A" ist dabei die in Richtung VoA und A" die in Richtung vor¥ weisende
Komponente (siehe Abb. 6.2). Auf die Anwendung &&&Modells bezogen
beschreibt die tangential-parallele Richtudg/' global die der Stérung durch
Projektion entsprechende Bewegung auf der Mantigkait. Unter der Annah-
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me einer orthogonalen Projektion lasst sich wje<n, - dimensionale Projekti-
onsmatrixP fur die orthogonale Projektion vagr auf den lokalen Tangenten-
raum mittels des Zusammenhangs

P=y @’ (6.2)

formulieren. ¥ ist die n, x n, - dimensionale Moore-Penrose-Pseudoinverse der
n, xn,- dimensionalen Jacobi-Matri¥ ,, was der verallgemeinerten Inversen
einer nicht-quadratischen Matrix entspricht [GOL8Bi} beschreibt die Projekti-
on in Richtung des kleinsten Abstands zum Tangeaten. Beide Matrizen sind
bezogen auf die tabellierte Mannigfaltigkeit insische Gréf3en und lassen sich
einfach berechnen.

Y1

W2

Abb. 6.2: Symbolische Darstellung der Bewegung weg von demidéaltigkeit
aufgrund physikalischer Stérung und orthogonalerieging der Stérung

Vor dem Hintergrund der Ergebnisse aus den vorarggnen Kapiteln bezlg-
lich der Bestimmung einer charakteristischen Rdlarazeit ist es jedoch ein-
sichtig, dass die Wahl eines anderen Projektiomstmes sinnvoll ist, welcher
der Bedingung genuigt, dass sich in Projektionanioiptdie GrofRe eines oder
mehrerer Parameter nicht andern.
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Gewabhlt werde nun der Ansatz, der eimgr dimensionalen Abbildung des Zu-
standsraums auf einem, - dimensionalen Unterraum durch eingx n, - dimen-
sionale MatrixC der folgenden Form

c=Cly (6.3)
entspricht.

Gesetzt den Fall, dass sich mittels der Ma@irin Projektionsoperator definie-
ren lasst, ermoglichen die Elemente adie Definition vonn, Parametern, die
den n, Elementen des Vektoxsentsprechen und aus, Linearkombinationen

der n, Elemente des Zustandsvektors hervorgehen.

Soll nun eine Projektion auf den tangentialen Uaigm unter der Voraussetzung
definiert werden, dass sich, Parameter in Projektionsrichtung nicht andern,
mussen folgende Bedingungen erflillt sein:

1. Die Projektion eines Zustands im Tangentialraum sndem Zustand
selbst entsprechen:

PY =y (6.4a)

2. Die n, Parameter andern sich durch die Projektion auf TEmgenten-
raum nicht:

CP=C (6.4b)

Durch Einsetzen von 6.4a und 6.4b kann leicht ggzeerden, dass der Projek-
tionsoperator

P=y_(C¥_ )*'C (6.5)
diese Bedingungen erfullt.

Diese Projektion wird in Abb. 6.3 geometrisch datght. Man kann die ur-
sprungliche Bewegung des Zustantlg folgendermalien zerlegen:

AY=Ayl+Ay . (6.6)
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Ay entspricht der Bewegung parallel zur Mannigfakigkund A¢_” der in
Richtung vonC", dem orthogonalen Komplement van Dies folgt direkt aus
der Uberlegung, dass sich in Richtung der Projektie@ durchc definierten Pa-
rameter nicht &ndern dtrfen, so dass in Projekticmsing gelten muss, dass

dc=0 (6.7a)
ist, womit unter Verwendung von Gl. 6.3 ebenfalls
Cdy=0 (6.7b)

sein muss. Dies ist genau dann erfillt, wenn dmeRtionsrichtung durch das
orthogonale Komplemer@ " von C beschrieben wird.

Y
A

Y

\ Kok

Abb. 6.3: Symbolische Darstellung der Projektion entlang ewwrgegebenen
konstanten Quantitat

In der mit Abschluss dieser Arbeit vorliegenden 3fen des CFD-
Interfaces/Interpolators ist es mdglich, durch \glae einer vom Benutzer defi-
nierten MatrixC die gemafR} Gl. 6.5 zu berechnende lokale Projektiairsx zu-
riickgeben zu lassen. Durch Wahl der Elemente@d@ann der Benutzer somit
die Art der Projektionsparameter festlegen. Dafétem sich, wie bereits in den
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vorangegangenen Kapiteln gezeigt, beispielsweiseMi#essenbruch von Koh-
lendioxid oder die Temperatur an. Dass dies sinnsgl wurde bereits anhand
der Darstellung des Einflusses dieser Wahl aufRidaxationszeiten geklart.
Werden die Projektionsparameter namlich so gewda#s beziglich dieser Pro-
jektion von sehr schneller Relaxation ausgegangadewn kann, ist auch die Na-
herung gunstig, dass die reale Bewegung des Syster@sistandsraum durch
eine dergestalt auf die Mannigfaltigkeit projizeegrsetzt werden kann.

Es muss nun noch gezeigt werden, wie sich die Viedweg der Projektionsme-
thode auf die Erhaltungsgleichungen der reaktivieanung auswirken, da die-
ser Eingriff in den CFD-Code vor Verwendung desestgrten PVM notwendig
Ist.

Mittels der Aufspaltung der Quellterme des vollsigen Zustandsvektong in
die der physikalischen und chemischen Prozessenassh die Erhaltungsglei-
chungen in der Form

o _ F(w) vigrady —— d|vD grady (6.8)

at ——
Chemle Konvektion

Diffusion
schreiben [BAUOG6].F (¢) sind die chemischen Quellterme (s. Gl. 4V2st der
Vektor der lokalen Stromungsgeschwindigkeitlie Dichte und die Matrix der
Transportkoeffizienten. Dieses Gleichungssystent fighden vollstandigen Zu-
stand fur eine auf die ungestdrte Mannigfaltigheischrankte Bewegung durch
Projektion in die Form

aa”t” F (@) -vigrady —; P divD grady (6.9)

Uber. Da sowohl die chemischen Quellterfeals auch die konvektiven Anteile
den Zustand des Systems nicht von der Mannigfatigkegbewegen konnen,
muss die Projektion nur auf den diffusiven Antedlr &Erhaltungsgleichung an-
gewendet werden.

Um die rechte Seite der Gleichung in den reduziefestandskoordinaten aus-
zudrtcken, ergibt sich unter der Verwendung derspaltung
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oy _oy 9a (6.10)
or Jda or
mit dem Ortvektor die modifizierten Erhaltungsgleichung zu
oY _ 1,
. Fw(a))-vi¥, grada—;P divD¥, grady (6.11)

Die durch 6.7 beschriebenen Gleichungen entspredhbei den Gleichungen,
die im CFD-Code zu l6sen sind. Neben den QuelltarAfe) werden die Jacobi-
Matrix und die Projektionsmatrix vom PV-Interfacbeafalls dem CFD-LOser
Ubergeben.

Um das Gleichungssystem schlie3en zu kdénnen, mimssizlich Erhaltungs-
gleichungen fur die zeitliche Entwicklung des raduen Zustandsvektors gelost
werden. Durch Zerlegung der linken Seite von Glenth6.11 in ergibt sich

a_w:a_wgﬂzwadaﬂ (612)
ot da ot ot

und analog fur
Y) = g -9 BaLj = .
F (W) = (4 _( 9 9 =y &y, =% [(a 6.13
( ) ( at jchem (aa at chem ! e iy ( ) ( )

Multipliziert man nun von links Gleichung 6.11 mder Moore-Penrose-
Pseudoinverset#, unter Zuhilfenahme der Beziehung

Wy = (6.14)

mit der Einheitsmatrix, so ergibt sich die Erhaltungsgleichung fir dedumter-
ten Zustandsvektor zu:

"’a_‘t’ - f(a)—vﬂgrada—%wg P divDY, gradr. (6.15)

Da zu keinem Zeitpunkt dieser Herleitung eine Ammalbeziiglich der Projekti-
on selbst gemacht wurde, gelten Gl. 6.11 und 6d&blkidngig davon, ob in
Richtung des kleinsten Abstands zur Mannigfaltigkeier unter der Bedingung
vorgegebener konstanter Parameter projiziert wird.

Abschliel3end bleibt zu bemerken, dass die hierhredmene Behandlung von
physikalischen Stérungen und deren RuckkopplungdeufChemie mittels einer
vom Benutzer vorgegebenen Projektionsrichtung immFder MatrixC, die dem
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Tabelleninterface tGbergeben wird, und mittels einéa Modifikation der Erhal-
tungsgleichungen eine einfache und schnelle Mokgitttbietet, die Simulations-
ergebnisse vollkommen ungestérter homogener Reaktastzbar zu machen.

Es sei noch einmal ausdricklich darauf hingewiedass das hier vorgestellte
Verfahren durch die Vorgehensweise bei der Unténsng des Relaxationsver-
haltens physikalisch gestorter Reaktoren motivistit fir den Anwender im
Rahmen einer reaktiven Stromungssimulation abarek@iussage uber den tat-
sachlichen Fehler macht. Vor allem im Bereich desnBendes und der Prozesse
wahrend der spaten Expansionsphase ist es modhsls, sich kein physikalisch
sinnvoller Zustand auf der Mannigfaltigkeit find&sst und das Fortschrittsvari-
ablenmodell in der vorliegenden Version nicht mamvendbar ist.

Die notwendigen Validierungsuntersuchungen im Rahmiaer reaktiven Stro-
mungssimulation konnten im Rahmen dieser Arbeihingeleistet werden; mit
Abschluss der Arbeit waren jedoch entsprechendersmthungen fur die hier
vorgestellte Vorgehensweise durch Kopplung dessEbrittsvariablenmodells
mit einem kommerziellen CFD-Code Gegenstand voretdnthungen. Die vor-
laufigen Ergebnisse bestéatigen die Anwendbarkeg Bertschrittsvariablen-
Modells bei der dieselmotorischen Verbrennung waédhrder Zind- und Aus-
brandphase [WENO7].
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Kapitel 7
Implementierung und Tabellierungsstrategie

In den vorangegangenen Kapiteln wurden die Mogedahknd die prinzipiellen
Beschrankungen der Charakterisierung des chemidetsschritts anhand eines
reduzierten Zustandsvektors diskutiert und aufggzeiie durch die geschickte
Nutzung intrinsischer Informationen wie der Jachlatrix eine physikalisch
vernunftige Naherung derjenigen Zustande, die auidyphysikalischer Prozesse
wie Mischung oder Diffusion von der Mannigfaltigk@egbewegt werden, um-
gesetzt werden kann. In diesem Kapitel soll nuren@arauf eingegangen wer-
den, wie genau die detaillierte Chemie basiererdlauldee der TGLDM tabel-
liert und die Schnittstelle bzw. das verwendetermblationsverfahren bei der
Implementierung der PV-Tabelle in eine Stromungssation definiert werden
kann, welche numerischen Probleme bei der Lésunded®altungsgleichungen
durch Verwendung der tabellierten Zustandsgrof3direden und wie solche
Probleme bereits bei der Tabellenerstellung berdleligt und somit vermieden
werden kdnnen.

7.1 CFD-Interface und Tabellierung

Um eine fur die Simulation reaktiver Stromungenwesidige Kopplung zwi-
schen Stromungsloser und PV-Modell wahrend der2aaufu ermdglichen, ist

99



Kapitel 7 — Implementierung und Tabellierungsstratagie

eine dreigeteilte Vorgehensweise notwendig. Zunereimuss der Stromungsl|o-
ser dergestalt vorbereitet werden, dass in dermpedisenden Erhaltungsglei-
chungen alle fur das reduzierte Modell notwendigarellterme Bertcksichti-

gung finden. Bei der Vielzahl an verschiedenen (ftDgrammen und einer
ebenso grof3en Anzahl an Abstufungen hinsichtlich RErechtigung des An-

wenders, Modifikationen an diesen Programmen vahoren, — die Bandbreite
reicht hier von volliger Freiheit des Benutzerseinem Open-Source-Code bis
hin zu restriktiver Beschrankung der Eingriffsmaogkeit auf herstellerspezifi-

sche Schnittstellen — ist es an dieser Stelle &meditherweise nicht moglich,
eine allgemeingultige Vorgehensweise detailliedwsyeben. Prinzipiell muss der
Anwender dafur Sorge tragen, dass die vorgenomnregritte dazu fihren, dass
die im vorangegangenen Kapitel vorgestellten Eumg$gleichungen fir den
vollstandigen und reduzierten Zustandsvektor (s.6&24 und 6.25) konsistent
eingebunden werden. Diese Vorarbeit ist in jedette Fatwendig.

Das bendétigte Programmpaket selbst besteht auskaweponenten: Der Tabelle
mit den aufbereiteten und geeignet diskretisie@aten aus den Berechnungen
der detaillierten Chemie und einem Schnittstellegpemm, das in erster Linie
durch Interpolation der Tabelle dem Stromungslaier zum reduzierten Zu-
standsvektor gehorigen Werte des vollstandigenadaistvektors zuriickgibt und
die Berechnung der Jacobi-Matrix leistet. Im Foligm wird der Abgrenzung
zum vollstandigen Zustandsvektor wegen die Noméuakia® eingefihrt, um zu
verdeutlichen, dass die tabellierten Daten und sdimi Ausgabe des Interfaces
von den tatsachlich im jeweiligen CFD-Code gelodemaltungsgleichungen fir
den Zustandsvektor abhangen.

Aus Griinden der CFD-seitigen Recheneffizienz ignesst tblich, nicht fur alle

am Verbrennungsprozess beteiligten Spezies einatinigsgleichung zu losen.
Wie bereits erwahnt, liegt die GrbéRenordnung deszi&gsanzahl im detaillierten
Mechanismus bei mehreren Hundert bis Tausend.d8ssn wird oft nur eine
sehr kleine Anzahl an sog. Hauptspezies berickgichiteren Bedeutung daran
gemessen wird, wie grol3 ihr Masseanteil oder ihtrég zur Energiefreisetzung
wahrend des Reaktionsprozesses ist. Beispielhaftisedas 7-Spezies-Modell
(s. [STEO4A]) genannt. Vorgeschlagen wird hier dd@schrankung auf die Spe-
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zies Sauerstoff (§), Stickstoff (N), Brennstoff, Wasser (), Kohlenmonoxid
(CO), Kohlendioxid (CQ sowie Wasserstoff (). Diese Beschrankung fuhrt
dazu, dass sich die Dimension der Tabelle fir demischen Fortschritt eben-
falls erheblich verkleinert, da nur noch die Rdi@neinige wenige Spezies tabel-
liert werden missen.

Die Kehrseite dieser Vorgehens ist jedoch, dads Kmnsistenzprobleme hin-

sichtlich der Masse- und Energieerhaltung ergetiandie entfallenden Spezies
ebenfalls einen Beitrag zu beiden Erhaltungsgrd@sten. Dies erfordert wah-
rend der Erstellung der Tabelle korrektive Mal3namnie im Kapitel 8 dieser

Arbeit noch ndher erlautert werden.

Neben den Raten der transportieren Spezies undestionstemperatur werden
haufig weitere Grofen wie Stoffeigenschaften (Wkapezitat, mittlere
Molzahl usw.) oder spezielle problemangepasste &rdBe die thermische oder
sensitive Enthalpié, tabelliert. Die genaue Definition zusatzlicher gabegro-
Ben erfolgt sinnvollerweise unter Berlcksichtiguhgy programmspezifischen
Gegebenheiten des Stromungsldsers.

CFD-Output CFD-Input

Yr(a)=W.ps.....)
a=(x,0,0,..)

1 1

| |

| 1 1 :
| a:(al,az,...,ana) : : oroiekt - |
: |-| Interface |‘| rojektionsmatrix :
| und C 1 - I !
! 1 | !

|

: .

Jacobi-Matrix ¢,

+

- Pseudo-Inverse Jacokb¥,
Tabelle
o i(a.) o
Beispiel: Beispiel:
a=(XTo,Zo: Po) @r (@)= (T, W, W, ,Cppy iy o)

Abb. 7.1: Schematische Darstellung der Interaktion zwischE® @nd PVM

Abb. 7.1 soll verdeutlichen, wie die Interaktiontrdem Stromungsléser durch
das Fortschrittsvariablen-Modell umgesetzt wirdb8awird der Wert des redu-
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zierten Zustandsvektorg = (al,az,...,a'na Y der Dimensiom, und die Projekti-
onsmatrixC, wie im vorangegangenen Kapitel ausgefihrt wuatkedas Schnitt-
stellenprogramm Ubergeben. Dieses Interface inlierpalie tabellierten diskre-
ten Wertey/~ =y(a,;,.) an den Gitterpunkten j, k... , fUhrt die fur die Pro-
jektionsmatrix notwendigen Berechnungen durch ubtan den CFD-Code den
reduzierten Zustandsvektgr® (a), die Matrix P, die Jacobi-Matrix’, und de-
ren Pseudo-Invers® zurick.

Dabei sind drei wichtige Forderungen an das Madebtellen:
= Die Tabellengréi3e sollte méglichst klein sein,
= die Interpolation moéglichst schnell sein und

= die interpolierten Werte von den exakten der deteién chemischen Ki-
netik moglichst wenig abweichen (kleiner Interpaasfehler).

Dies fuhrt zunachst zu einem Zielkonflikt. Um eméglichst schnelle Interpola-
tion zu garantieren, ist die Wahl eines lineareerjpolationsalgorithmus auf ei-
nem uniformen Gitter optimal. Dem steht die Tatgeaehtgegen, dass die chemi-
sche Kinetik hochgradig nichtlinear vom reduzierfarstandsvektorr abhéngt,
was ein uniformes Gitter vor allem fir die Anfaregaperatur und den Massen-
bruch ausschliel3t oder zu einer inakzeptabel hdherahl an Gitterpunkten
fuhrt. Um die Forderung nach linearer Interpolatitamnoch zu erftllen, wird im
vorliegenden Modell mittels einfacher Uberlegungean Abhangigkeit der Kine-
tik von den Randbedingungen ein angepasstes @itter so gewahlt, dass die
Uniformitat des Gitters gewébhrleistet werden kann.

Der Einfluss der Anfangstemperatur auf die chenad€¢metik bei der Verbren-
nung von Kohlenwasserstoffen ist bereits hinreichgat sowohl experimentell
als auch numerisch untersucht (siehe z.B.: [FIE9BJC71], [WES98],
[GAUO04]). Wichtig ist hier vor allem der Uberganm Bereich niedriger Tempe-
raturen (~ 600 K — 800 K) von der Zweistufenziindinagv. der ,Cool Flame*
zur Einstufenziindung. Dies bedeutet im Hinblick digf Tabellierung, dass die
Anzahl der Stitzstellen iy im Niedertemperaturbereich hdher sein muss. Dies
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ist auch vernunftig, da die Exponenten der Gesadtiigkeitskoeffizienten gemal
dem Arrhenius-Gesetz umgekehrt proportional zur Jematur sind.

Durch die Substitution vomy durch

T, =l (7.1)
TO
und der aquidistanten Tabellierung VBR, kann in einfacher Weise dieser Tat-

sache Rechnung getragen werden.

Auch der Druck hat im Bereich niedriger Werte eidmlichen Einfluss auf die
Kinetik. Der Druck geht namlich logarithmisch inedentsprechenden kineti-
schen Gleichungen ein. In der Praxis hat es sishvailninftig herausgestellt,
deshalb statt des Drucks den dekadischen Logargltes Drucks aquidistant zu
tabellieren. Diese Zusammenhéange fur Temperatur Dtk werden im fol-
genden Unterkapitel zur Untersuchung des Interjpolstehlers durch eine Dar-
stellung im Arrhenius-Diagramm noch verdeutlicht.

2800

——adiab. Flammentemperatur
2700} |

2600
2500
2400
= 2300
2200(
2100}
2000
1900

18002 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

Abb. 7.2: Simulationsergebnis der adiabaten Flammentempefétun-Heptan
(po = 10 bar, To = 1000 K, Z,i = 0,0622, Mechanismus mit 57 Spezies und 290
Rekationen [GOLO])
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Bei der Stitzstellenwahl des Mischungsbruchs tretemfalls lokale Gitterprob-

leme bei aquidistanter Tabellierung vasim Bereich der Stéchiometrie auf. Da
zum einen vor allem dieser Bereich fur verbrennomgsrische Anwendungen

besonders interessant ist und zum anderen um dahiSimetrie herum Kinetik

und Gleichgewichtszustand besonders sensitiv flitatfanen der Gemischzu-

sammensetzung sind, ist eine lokale VerfeinerursgGigers dort notwendig, um
die Anzahl der Stitzstellen hin zu Bereichen sehgerer und sehr fetter Ge-
mischzusammensetzungen nicht inakzeptabel in dreeld treiben.

Der Einfluss des Mischungsbruchs auf die Verbregnwoll anhand von
Abb. 7.2 verdeutlicht werden. Die maximale adialfdsanmentemperatur ergibt
sich fur Kohlenwasserstoff-Luft-Mischungen bei Hidiberstdochiometrischem
Gemisch. Ein ahnliches Extremalverhalten stellt mahe der Stochiometrie
ebenfalls flir andere Spezies fest, so dass inmdi€&ereich zur Verminderung
von Interpolationsfehlern eine gréf3ere Anzahl aizStellen notwendig ist als
im Bereich fetten Gemischs.

0.8 -
0.7
0.6
0.5
0.4

0.3

0.02 0.04 0.06 0.08 0.1 0.12 0.14

Abb. 7.3: Zusammenhang zwischen Mischungsbrugchnd »

Aus diesem Grund ist es sinnvoll, analog zur Temperfir den Mischungs-
bruch eine Substitutionsvariabjevie folgt zu definieren:

Z .
12)=7=07 (72
0

stoi
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Der Zusammenhang zwischenund Z ist in Abb. 7.3 verdeutlicht. Neben den
thermodynamischen Variablen kann durch geschickogifikation des zeitli-
chen Verlaufs der Fortschrittsvariablen, der swgle im Kapitel 4 beschrieben,
direkt aus den Ergebnissen der Simulation der ldeteen Chemie ergibt, die
TabellengroRe erheblich reduziert werden.

Da in der Anfangsphase des Prozesses die Bilduegsder Spezies noch sehr
nahe dem Wert O liegen, ist dies in der Gréf3enaorgrier Rechengenauigkeit
auch die Ratey . Fur sehr kleine Temperaturen und Drlcke ist diesiekt be-
sonders ausgepragt, so dass es der nur unwesestthddull verschiedenen Ra-
ten der Fortschrittsvariablen wegen zu numerisdheilemen und damit voll-
kommen falschen Ergebnissen fiir die Zindverzug&oaitmt (siehe Abb. 7.4).
Um dieses numerische Problem zu vermeiden, wirdimkare Substitution

0 = c @ faro<ts<t, .
X( )_ Xchem(t) furtign<tstm ( . )
eingefuhrt, wobei die Konstantg so gewahlt wird, dass
— Xchem(ti n)
T, (7.4)
ign
und somit
: C, fur &< x < X,
I U 7.5
X(X) {Xchem()() fur/Yign < X <1 ( )

gilt. x..,(t) ist dabei die funktionale Abhangigkeit der Fortsitévariablen von
der Zeit bzw. x,..(x) die tatsachlich tabellierte Rate der Fortschratgblen,
wie sie sich aus der detaillierten Chemie flr dag@&nléange der Trajektorie der
ausgewahlten Speziesgeben.y,,, ist der Wert der Fortschrittsvariablen bei der
Zundverzugszeity,. Damit ist die Stetigkeit vory(t) gewahrleistet.

Es andert sich zwar der funktionale Zusammenhgiig = (x,a,,...)" ), jedoch
nicht ¢ (t,¢,)! Der Vorteil an dieser Vorgehensweise ist, dasshldie Integra-
tion einer linearen Funktion bis zur Zindverzugsdet numerischen Fehler mi-
nimiert werden. Aul3erdem stellt sich heraus, dassamerischen Eigenschaften
vony fur x > x,, sehr gutmutig sind, so dass die Anzahl der notvgemdStutz-
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stellen selbst fir Kohlenwasserstoffe mit kompleXerbrennungschemie wie
etwa n-Heptan im Vergleich zu der vor der eingemiSubstitution rapide sinkt
(von ~500 auf ~20).

~

0.7 ,

0.6~ 3

= 0.5 ]
0.4 |
031 —— detaillierte Chemie

0.2 - teillinearisiertes x(t) i
01 |

0 o 1 1 1 | 1 1

0 1 2 5 6 7 8 9
Zeitins x 10

Abb. 7.4: Vergleich der zeitlichen Entwicklung der Fortsctawariablen vor und
nach der Substitution (Mechanismus [GOLQ])

7.2 Untersuchung der Interpolationsfehler

Im Folgenden wird der Fehler untersucht, der sidigraind der Interpolation der
Fortschrittsvariablentabelle wahrend einer CFD-Recly ergibt. Als Mal3 fir
die Glte der Ergebnisse eignet sich z.B. die Zurzmggszeit sehr gut, da sie den
numerisch heikelsten Punkt bei der Tabellierungté#it. Grund hierfir ist die
Tatsache, dass bei der Zindung innerhalb einerkégihen Zeitskala die Transi-
tion zwischen sehr langsamen und sehr schnellereBsen stattfindet. Vor und
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vor allem nach der Zindung bis zum Gleichgewicgeben sich numerisch kei-
ne Probleme mehr, da dann die Funkjidt) sehr gutmutig ist (s. Abb. 7.4).

Prinzipiell wird fur diese Fehlerabschéatzung ineemersten Schritt die einfache
Differentialgleichung

X = f ()() |ZO,T0, po= konst (76)

geldst. Daraus ergibt sich als Losung

X = X(t) |ZO,T0, po=konst (77)

und mit dem tabellierten Zustandsvektgr(x,Z,,T,, p,) der Zustandsvek-
tor ¢ (t), aus dem die Zunderverzugszeit gemaf den Ublideénitionen (siehe
z. B. [WARO01]) anhand des Anstiegs der Spezieskainagon einer geeigneten
Indikatorspezies (Formaldehyd, Kohlenmonoxid,.e3tbmmt und mit den Simu-
lationsergebnissen der detaillierten Chemie beiclkgén Anfangsbedingungen
verglichen werden kann. Die Interpolationen sindrelnmslos linear und mittels
des modelleigenen Schnittstellenprogramms durcihgef@ei den Berechnun-
gen werden Gl. 4.9 fur den zeitlichen Fortschrés deduzierten Zustandsvek-
torsa und Gl. 4.10 fur den vollstandigen Zustandsvekimrvorgegebene An-
fangs- und Randbedingungen mittels des impliziteGLE 6sers LIMEX
(IDEUS8T], [DEU94]) geldst. Allen Rechnungen liegh e-Heptan-Mechanismus
mit 57 Spezies und 290 Reaktionen [GOLO] zugrunde.

7.2.1 Interpolationsfehler flrgT

In Abb. 7.5 werden die Ergebnisse der IntegratienFbrtschrittsvariablentabel-
le fur verschiedene Anfangsdriicke- und -temperatw@&gestellt. Es sind fir
verschiedene Anfangsdriicke sowohl die Zindverzutgszaus der Integration
der Tabelle fur Anfangstemperaturen, die jeweilsagedem Wert einer tabellier-
ten Temperaturstitzstelle entsprechen, als auckrdigbnisse fur Temperaturen,
die in der inversen Temperaturskala geman

1000 K /T, )+ (1000 K IT,,
000K 1T, ), = 01 ) 2( oi+1)

(7.8)
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dem Mittelwert zweier tabellierter Stitzstellen uhén Indizes undi+1 entspre-
chen, gezeigt.

I0910(tign)

—Pp,= 3.16 bar

—0Pp,= 10 bar
— Py = 31.6 bar
—Pp,= 100 bar

—p°=316 bar

8 | | | | | | | | |
1.1 1.2 1.3 1.4 1.5

Abb. 7.5: Arrhenius-Diagramm fir stochiometrisches Mischumgkéltnis bei
verschiedenen Driicken (n-Heptan, Linien = Losungdggaillierten Chemie,
Kreise = Integration fur §-Stitzstelle, Rauten = Integration flr Punkte gn T
zwischen Stitzstellen)

Die Ergebnisse fur die Zundverzugszeiten sowohldeeiInterpolation entlang
einer tabellierten Trajektorie als auch zwischemriziabellierten Trajektorien ist
in Abb. 7.5 dargestellt. Die durchgezogenen Lingmisprechen den Zindver-
zugszeiten aus detaillierten Berechnungen.

Es ist zu erkennen, dass die Zindverzugszeiteiiadése sehr genau die Zind-
verzugszeiten der detaillierten Chemie, die dunehgleichfarbigen Linien re-
prasentiert werden, wiedergeben. Fir den Bereidterned Temperatur bis zum
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NTC-Bereich ergeben sich ausnahmslos keinerlei Adlwsegen. Fur Tempera-
turen unterhalb des NTC-Bereichs sind fir alle Reidie Abweichungen Klein.

In diesem Fall wurde die Ziindverzugszeit anhandnaeemalen zeitlichen Gra-
dienten von Formaldehyd bestimmt. Die Lage des NBE@eichs korreliert dabei
mit dem Auftreten des Zweistufenziindmodus, d.PAlmméangigkeit vom Druck
dominiert rechts vom jeweiligen NTC-Bereich die 4stefenziindung, fur die
die Funktion y(x) nicht so glatt ist, wodurch der numerische Fehtéf3gr ist als
bei der Einstufenziindung.

Im NTC-Bereich selbst zeigen sich im Bereich degatigen Temperaturkoeffi-
zienten fur die niedrigen Dricke teilweise deugidhbweichungen fur die nicht-
tabellierten Werte vorm, (Rauten, z.Bp, = 31,6 bar und 1000 K/= 1,025).
Dies ist der Tatsache geschuldet, dass der venieemdechanismus selbst ein
problematischeres Verhalten im NTC-Bereich aufwdis¢ extrem steilen Gra-
dienten fir Dricke kleiner als 30 bar sind dabevad auffallig als auch im
Vergleich mit verschiedenen Messergebnissen (s. [EBII05]) unrealistisch.
Aus diesen ergibt sich namlich, dass bei niedribeiicken der NTC-Bereich
zwar zu niedrigeren Temperaturen hin verschoberd#sts aber der Bereich des
Abfalls der Ziindverzugszeit bei kleiner werdendefahgstemperatur erheblich
groler ist, wodurch die Funktion selbst wesentyjtditer wird, wie es auch im
Bereich hoher Dricke zu sehen ist. Dort jedoch wisdZiindverzugszeit durch
die lineare Interpolation auch im NTC-Bereich sgit wiedergegeben.

Abweichungen sind aul3erdem bei hohen Temperaturémedrigen Dricken —
vor allem bei 1 und 5 bar zu erkennen. Allerdingsein hier die Abweichungen
fur die Temperaturen zwischen den Tabellenstiitzizmkn Bereich von IBs
und kleiner auf. Der Fehler ist folglich in dies@areich unerheblich, da er be-
reits im Bereich der Zeitskalen liegt, die kleirsand, als die Zeitskalen der phy-
sikalischen Prozesse.
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7.2.2 Interpolationsfehler furyp

Analog zur Vorgehensweise bei der Temperatur kiskteine Abschatzung des
Interpolationsfehlers fur den Druck durchfiihreneWi Kapitel 7.1 bereits erlau-
tert, bietet sich fur den Druck eine logarithmisdtabellierungsstrategie an.

Die Abschatzung fur Fehler der Zindverzugszeittélrellierte Driicke ergibt
sich analog zu Abb. 7.5 in Abb. 7.6. Die fir deru€k interpolierten Losungen
wurden gemal der Vorschrift

(log Py, = (log Po, )+2(Iog p0i+1) (7.9)

erstellt.

1
1000/T

Abb. 7.6: Arrhenius-Diagramm flr stéchiometrisches GemiscBiizstellen fur
logio p von 1 — 316 bar (graue Linien), Lésung der deéaien Chemie flr Zwi-
schenwerte (schwarze Linien), Losung der interpiie Tabelle (Punkte)

Die Ergebnisse der Zindverzugszeiten fur die Zvasalerte des Drucks sind in
den Abb. 7.6 und 7.7 dargestellt. In Abb. 7.6 ist 8tlitzstellenzahl kleiner. Fur
die Bereiche abseits des NTC-Bereichs ist die igedAnzahl an Stltzstellen
ausreichend.
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In Abb. 7.7 wird allerdings eine erhebliche Verlegasg erzielt, indem die An-
zahl der Druckstitzstellen auf 11 vergro3ert waal dass das Ergebnis qualitativ
mit dem fUr die Temperatur (Abb. 7.5) UbereinstimAuch hier treten fir mitt-
lere Dricke aus den oben bereits erwahnten GrumdedTC-Bereich Abwei-
chungen auf. Fir hohere Temperaturen ist allerddegsFehler kleiner als der
bei den temperaturinterpolierten Ergebnissen. lsege ist also der Druck un-
problematisch.

1

| 1 1 1 | 1 1 1
3.5 0.6 0.7 0.8 0.9 11 1.2 1.3 1.4 1.5

1
1000K/T

Abb. 7.7: Arrhenius-Diagramm fir stochiometrisches Gemisdh$iiitzstellen
fur log;o p von 1 — 316 bar (nicht eingetragen), Losungakaillierten Chemie
fur Zwischenwerte (durchgezogene Linien), Losumgrderpolierten Tabelle
(Punkte)

7.2.3 Interpolationsfehler firoZ

Wie bereits in den vorangegangenen Kapiteln entfuteerden auch fur die Ge-
mischzusammensetzung im adaptiven GijtéZy) fur die tabellierten Werte von
n und fur arithmetische Mittelwerte

,70,i +’70j+1

. (7.10)

Ty, =
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zwischen den Stitzstellanundi+1 die Ergebnisse mit denen der detaillierten
Losungen verglichen. Neben den ZindverzugszeiterMal3stab fir die Gute
der Interpolation sind bezlglich des Mischungsbsuctbzw.  vor allem die
Gleichgewichtswerte interessant, da diese stafht-hizear von der Gemischzu-
sammensetzung abhangen. Die Abb. 7.8 und 7.9 zagerrajektorien im
log(t)-#-T-Raum fir verschiedene Anfangstemperaturen. Dienrdirajektorien
entsprechen dabei den Integrationsergebnissendi#wischenwerte iy, wah-
rend die blauen die Loésungen der detaillierten Gaamigen.

Zy n A
0,1451 | 0,3000 | 0,3907

0,0622 0,5000 1,0000

0,0155 0,8000 4,1989

Tab. 7.1: Tabelle der Abhangigkeit zwischen dem MischungsbZycder Sub-
stitutionsvariablery und dem Verbrennungsluftverhaltiis

Deutlich zu erkennen sind in beiden Abbildungen steek nichtlineare Abhan-
gigkeit des Gleichgewichtszustands vom Mischungdiyrder durch die Substi-
tutionsvariabley Rechnung getragen wird. In Abb. 7.9 wird zudemegribar,
dass auch Zweistufenziindprozesse sehr gut wiedgygegverden konnen.

Die Abb. 7.10 bis 7.12 enthalten jeweils die In&ggmsergebnisse fur die Werte
zwischen den Stutzstellen inund die detaillierten Losungen fir diese Mittel-
werte. FUr die Temperatur ergeben sich keine skgmfen Interpolationsfehler,
wahrend der Fehler fir den Massenbruch von Q@ fir niedrige Temperaturen
sehr kleine Abweichungen anzeigt (< 1%). Auch e dindverzugszeiten sind
keine Abweichungen bemerkbar, wenn man von derkS&dthermen absieht.
Allerdings darf bei dem niedrigen Druck von 1 badwen sehr stark mageren
Randbedingungen die Validitdt des Mechanismus ésain Bereich genauso
angezweifelt werden wie der betragsmafRig sehr ghol3e bei niedrigen Dri-
cken.
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2800,
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2800
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1600

1400
1200
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log, (t)

Abb. 7.8. u. 7.9:Trajektorien der detaillierten Losung (blau) und deterpo-
lierten (rot) fur Ty = 1000 K, g = 3,61 bar (oben), J=800 K, p = 31,6 bar
(unten)
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3000 T T T

2800

2600

2400

2200
[
2000
1800
1600
1400
120 1 1 1 1 1 1 1 1 1
8.3 0.35 0.4 0.45 0.5 0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8
n
0.16 T T
—1819K
—1539K
——1334K
0.14 1177 KH
1053 K
953 K
870 K
0.12- 800K |
— 741K
0.1
3
O 0.08
H
0.06
0.04
0.02
1 1 L I 1 I I I 1
8.3 0.35 0.4 0.45 0.5 0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8
n

Abb. 7.10 u. 7.11Gleichgewichtstemperaturen (oben) und Gleichgewrolas-
senbriiche von CQunten) fir verschiedene Mischungsbriiche und hexdene
Anfangstemperaturen bei 10 bar fir die detaillidrtesung (Linie) und die inter-
polierten (Punkte)
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8-

’—1819K —— 1639 K —— 1334 K 1M77K 1053 K 953 K 870 K 800 K

Il | 1 1 1 1 1 1 1
8.3 0.35 0.4 0.45 0.5 0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8
n

Abb. 7.12: Zindverzugszeiten fur verschiedene TemperaturAbh@ngigkeit
vom Mischungsbruch bei 1 bar, detaillierte Losunflanien) und interpolierte
Losungen (Punkte)

7.2.4 Interpolationsfehler fur ein einfaches Motoudell

Dieses Kapitel, das sich mit den Interpolationsdahlbei der Verwendung des
Fortschrittsvariablenmodells beschaftigt, soll asdr Stelle mit der Betrachtung
eines einfachen Motormodells abgeschlossen werden.

Dabei wird von einem adiabaten, vollstindig homegeBystem ausgegangen,
fur das die Volumenkurve in der Form
1 1
V() =V, =1+ coq Zir[h(1))+—— 7.11
() Hubtﬁzﬂﬁ S| )) g_lj (7.11)
vorgegeben wird. Dabei Sy, das Hubvolumen des Motons,die Drehzahl in
1/s unds das Kompressionsverhaltnis. Hier wuede 13:1 gewahlt.

Das differential-algebraische Gleichungssystem,diils LIMEX gel6st wur-
de, ergibt sich dann unter Verwendung der Zustdat$ging und des Differen-
tials der Enthalpie eines idealen Gases zu:
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1 0 0 7, xXa@)
0 mkx, -V(V|Qd,|= 0 (7.12)
0 0 0 ¢,) \mR,OT— pvV()

mit a,=yx, a,=T,unda,= p, der spezifischen Warmekapazitat der unver-
brannten Mischung,,, der Reaktortemperatdi der Gasmass®a und der spezi-
fischen Gaskonstante der MischuRg. Die erste Zeile in Gl. 7.12 entspricht
dem chemischen Fortschritt des Systems, Zeile 2AdeAngigkeit des Drucks
von der vorgegebenen Volumenkurve und Zeile 3 esBhldas Problem mit der
thermischen Zustandsgleichung.

Es sei erwéahnt, dass bei den durchgefiihrten Bewnagem kein Wert darauf ge-
legt wurde, dass die Randbedingungen sehr naheodernen motorischen An-
wendungsfallen liegen. Da es sich um eine Abschitres Interpolationsfehlers
handelt, entsprechen die Beispiele nur ndherungswealen Bedingungen.

In Abb. 7.13 sind fir verschiedene Drehzahlen dienperaturverlaufe als Funk-

tion des Kurbelwinkels aufgezeigt. Die roten Kunesrtsprechen dabei dem Er-
gebnis aus der Integration von Gl. 7.12 anhandatezllierten Chemie, wahrend

die schwarzen Kurven dem Ergebnis fir die gleicldumenkurve aus den Be-

rechnungen der detaillierten Chemie mittels HOMR&#tsprechen. Uber die

Qualitat der Ubereinstimmung muss nicht viel gesagtden, da die Tempera-

turverlaufe fir alle Drehzahlen nahezu identiscid sEehr schon zu erkennen ist
hier auch, dass die Zweistufenziindung sehr gutexgedyeben wird.

Kurz erwahnt werden soll noch, dass die hier vgdreden Simulationen an einer
Stelle abbrechen, an der die Interpolation den Meahengsbereich verlasst. Er-
klaren lasst sich dies durch folgende Uberlegunght@nan davon aus, dass be-
reits wenige Grad Kurbelwinkel nach der Ziindung dasmische Gleichgewicht
erreicht ist und die weitere Entwicklung des Systeziner Bewegung auf der
Gleichgewichtsmannigfaltigkeit entspricht, versdg Interpolation dort, wo die
aktuelle Reaktortemperatur einem Reaktor einer Aggeemperatur entspricht,
die die kleinste tabellierte Anfangstemperatur tgtiereitet. Diese liegt haufig
im Bereich zwischen 600 und 700 K. Da bei der Egpeng der Tabelle aller-
dings immer vom Zustand des unverbrannten Gemigaksgerechnet wird, ist
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die tiefst mogliche tabellierte Anfangstemperaturath den Reaktionsmechanis-
mus, d.h. durch seine Validierungsgrenzen bezugleghTemperatur nach unten,

limitiert.
n=3000 1/min n=5000 1/min
3500 :
3000+ 3000
2500 2500
X
= 2000 2000
1500 1500
1000 1000
L L
-20 0 20 40 60 -20 0 20 40 60
n=7000 1/min n=9000 1/min
3500 i 3500
3000 3000
2500 | 1 2500
<
= 2000 2000
1500 ] 1500
1000 ‘ | ] 1000
¢ H L
-20 0 20 40 60 2 2 P
o 0 0 o K?N 0 60
| o reduzierte Chemie —— detaillierte Chemie |

Abb. 7.13: Temperaturverlaufe fir verschiedene Drehzahlgr, 20 bar,
To=800K,A=1,5
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Kapitel 8
Gewabhrleistung der Masse- und Energieerhaltung

Bisher wurde das PV-Modell unter dem Aspekt diskiitidass der vollstandige
chemische und physikalische Zustand, der sich ausl&ionsergebnissen der
detaillierten chemischen Kinetik ergibt, tabelliaitd. Neben der Enthalpie und
dem Druck ist der Zustand durch degdimensionalen Massenbruchvektor
Y = (W, W, W, ) eindeutig beschrieben. Abh&ngig vom zugrundeliegand
Mechanismus ist dieser Vektor von sehr hoher Dimoeng-50-500 Spezies). Da
in reaktiven Stromungen fir die Spezies jeweilsasaie Erhaltungsgleichungen
geldst werden mussen, ist es vielfach Ublich, dibl4Zler Spezies zu limitieren.
Beispielhaft sei das bereits erwahnte 7-Speziesell8TEO4A], bei dem die
Auswahl der Spezies auf diejenigen beschrankt vdiel,den Grol3teil des War-
mehaushalts bzw. der Gesamtmasse eines reaktive@en®y ausmachen. Dies
sind fur die Verbrennung von Kohlenwasserstofferaftstoff, Sauerstoff (¢),
Stickstoff (N,), Kohlenmonoxid (CO), Kohlendioxid (G Wasser (KO) und
Wasserstoff (B). Dartiber hinaus muss wahrend der Stromungssiionlate
Massenerhaltung

ns
Zwidet- =1 (8.1a)
i=1

und die Energieerhaltung

iv\fe"m(Tdet) =i W, () = R (8.1b)
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garantiert seinT, ist die Anfangstemperatuw,, die Speziesmassenbriche des
EinsatzgemischsT *" und w*" Temperatur und Speziesmassenbriiche aus den
detaillierten Rechnungen uigddie spezifischen Enthalpien der Spezies.

Es ist einsichtig, dass beide Gleichungen im Faler Reduktion des Zustands-
vektors von der urspruinglichen Anzallaller Spezies auf eine erheblich kleine-
re Anzahln, (z.B. nur 7 Spezies) nicht mehr erfillt sind. Umeetiefgreifende
Modifikation des zu lésenden CFD-seitigen Gleichasygtems zu vermeiden,
werden dien, verbleibenden Speziesmassenbriiche wahrend deliéradrstel-
lung dergestalt variiert, dass sie alleine die €lengen 8.1a und 8.1b garantiert
erfillen.

Aus den nun veranderten Masse- und Energieerhalglgighungen fur die redu-
zierte Speziesanzahi|

i
Z;,WI-"“' =1 (8.2a)
J:
und
i
D W T (T™) = Ry (8.2b)
j=1
unter den zuséatzlichen Randbedingungen
w =0 (8.2¢)
und
T =T% (8.2d)

l&sst sich mathematisch das Extremwertproblem

H(Mnod._vvjdet) ;mln (83)

formulieren. Die Randbedingung 8.2c schlief3t dabghysikalische, negative
Losungenw; aus, wahrend die Bedingung 8.2d zusatzlich gadntiass die
Energieerhaltung fur die Reaktortemperatur deridletéen Losung gewahrleis-
tet bleibt. Das so definierte Extremwertproblensté&sch dann formulieren mit
X, = W™ — w*in der Form

f(X')=min f(x), (8.4a)
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wobei
(%) :%XT Gx (8.4b)

die zu minimierende Funktion ist(:(xl,...,xqred)T ist gemaf Gl. 8.3 der Vektor
der Fehler und eine Lésung des Extremwertproblems.

Die DiagonalmatridG in 8.4b ist definiert durch

0 0O O
G=| . . (8.4c)

S

mit den Gewichtungsfaktoreg fur den jeweilig korrespondierenden Massen-
bruch der Spezigs Mittels der Faktoren i lasst sich die Gewichtung der ein-
zelnen Abweichung; wahrend der Optimierung beeinflussen. Da in deistee
Anwendungsfallen fir das Fortschrittsvariablenmbdeiter Ausschluss der
NO,-Chemie der Stickstoff als inerte Spezies behansliett, wird der Gewich-
tungsfaktor so gewahlt, dass der Massenbruch vomaml starksten verandert
werden darf. Das Gegenteil gilt fir den Kraftstodseenbruch, der mdglichst
unverandert bleiben sollte. Gleichung 8.4a lassh siun mittels quadratischer
Programmierung l6sen. Als besonders geeignet hat bier der MINQ-
Algorithmus von Neumaier erwiesen [NEU98].

Die Randbedingungen 8.2a — 8.2c lassen sich ifraen
Ax=Db (8.5a)

zusammenfasseA.ist eine (A, + 2) x N-Matrix der Form

1 1 1
h h M

A=t O 0 (8.5b)
0 1 0
0 0 - 1
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undb ein (A, + 2) -dimensionaler Vektor der Form

g8

1_ ZWJ-dEt
j=1

Ay

b= h[otal_; je.D‘l(Te) ’ (85C)

et.
W

et.
wobei fur die ersten beiden Elemente Vodie Gleichheit in Gl. 8.5a und fur die
restlichenn,Elemente das GroRer erfullt sein muss.

In Abb. 8.1 wird beispielhaft gezeigt, wie sich dietaillierten und die korrigier-
ten Massenbriche zueinander verhalten.

025
[ 0.75
0.2F
B o~
0 = e
C B C
e - 0.7 (@)
C0.15 A=
g1 3
N o
01} c
i 0.65
0.05 |
B B 0.6
or | I N [ [
0 0.2 0.4 0.6 0.8 1

Abb. 8.1: Vergleich der detaillierten und der korrigierten B&enbriche als
Funktion des chemischen Fortschritts (n-Heptan-Mectmus [GOLO])
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Fur den Stickstoff wird eine grof3e Schwankungsereitkennbar, wahrend hier
der Massenbruch des Kraftstoffs quasi unverandeititb

Erwahnt werden muss, dass es mathematisch keirent@afir die Existenz ei-

ner Lésung gibt, die Enthalpie- und Massenerhalwsmgie gleichzeitig positive

Werte der modifizierten Massenbriiche einschlief3t.ddn bisher verwendeten
Mechanismen konnten allerdings keinerlei Problemstglestellt werden, was
auch darauf zuriickzufihren ist, dass die Wahl dgwendeten Hauptspezies
bereits unter dem Gesichtspunkt der Dominanz bezudires Beitrags zur Ge-
samtmasse und -enthalpie getroffen wurde.
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Kapitel 9
Modellerweiterung fur Mischungsbruchverteilung

Das Fortschrittsvariablenmodell in der bisher dikten Form geht von der N&-
herung aus, dass jede Rechenzelle einer reaktivém&ng durch einen homo-
genen Reaktor beschrieben werden kann. Tatsaaktigs allerdings bei CFD-
Berechnungen vielfach Standard, dass Stromungsgrifie der Mischungs-

bruch als verteilt betrachtet werden, weshalb Euhgkgleichungen statt fur dis-
krete Werte fur Mittelwert und Varianz geldst wand@ufgrund dieser Tatsache
ist es vernunftig, die Tabellierungsstrategie filcke PDF-Konzepte (PDF =
Probability DensityFunction) zu erweitern.

In der mit Abschluss dieser Arbeit aktuellen Venstes Modells kdnnen statisti-
sche Verteilungen des Mischungsbruchs bertcksicivegden, so dass das Mo-
dell nicht mehr auf die Annahme perfekter Durchmisty beschrankt ist. Dies
hat einen direkten Einfluss auf die chemische Kknelie im reduzierten Modell
durch die zeitliche Entwicklung der Fortschrittagaten beschrieben wird. Sta-
tistische Korrelationen zwischen der Fortschritttden und Druck und Tem-
peratur wurden dabei bisher ausgeklammert. DesWaith in den folgenden
Gleichungen der Einfachheit halber die Druck- unemperaturabhangigkeit
nicht explizit erwéhnt, so dass sich die Rate desrischen Fortschritts als

x=1x.2) (9.1)

ausdriucken lasst.
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Daraus ergibt sich fir die Rate des mittleren ckeh@n Fortschritts aufgrund
einer Mischungsbruchverteilung allgemein

11
x=[[fx.2)B,,(x.Z)dy dZ. (9-2)
00
P.,(x',Z') ist dabei die Verbundwahrscheinlichkeit bezigjamdZ.

Fir die Verbundwahrscheinlichkeit muss nun fir esimédachere Behandlung ein
Ansatz gefunden werden. Dieser wird so gewahlts das Mittelung Uber alle
Mischungsbriiche jeweils so durchgefuhrt wird, dasseinem beliebigen aber
festen Zeitpunkt tGber diejenigen Zustande gemittelt wird, derers&ingemisch
zum exakt gleichen Anfangszeitpurtikhoch unverbrannt waren.

X1_ : X*zl
> =0.6

0.6/5\
: = [,

B : *
O'2|..‘|..‘|:‘..|X.\|_‘O‘

0.02 0.04 0,06 008 0.1
stoi Z

Abb. 9.1: Darstellung der zeitlichen Entwicklung isochronenien in der Zy-
Ebene (griine Linien), die grauen Linien entspredheren konstanter Ratg

Dies wird in Abb. 9.1 verdeutlicht: Die grinen Leni (Isochronen) verbinden die
Punkte, die zu einem festen Zeitpunkt den Werte afeemischen Fortschritts
von Reaktoren verschiedener Einsatzgemischzusanetzeng entsprechen.
Zum Zeitpunktty besitzen alle Reaktoren den Fortschritt Null, vedisidie ent-
sprechende grune Linie eine Horizontale bezigliehFbrtschrittsvariablen bil-
det. Auch die Linie im chemischen Gleichgewicht i « entspricht einer ho-
rizontalen Linie mit dem Wert 1 fur den chemiscHeortschritt. Dazwischen
sind die Linien beziglich der FortschrittsvariabienAbhangigkeit vom Wert
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des Mischungsbruchs gekrimmt, da die Geschwindigles chemischen Fort-
schritts eine Funktion der Gemischzusammensetaing i

In der Nahe der Stdchiometrie ist dabei der chemeidéortschritt im Vergleich
zu fetteren und magereren Gemischen schneller,ass der Wert der Fort-
schrittsvariablen fur die Isochronen beziglich Bertschrittsvariablen fir Werte
groRer als Null und kleiner als Eins jeweils einXitaum aufweisen.

Um eine zeitfreie Formulierung der Gleichungen Kittelung beizubehalten,
wird nun die GroRey eingefiihrt, die dem Wert der Fortschrittsvarialienei-
nem beliebigen aber festen Zeitpuriktfiir einen beliebigen aber festen Mi-
schungsbruch entsprichiy’ = x(Z ,f ). In Abb. 9.1 ist x" beispielhaft so ge-

wahlt, dass es den Werten der Fortschrittsvariaiée@ = Z_ . entspricht.

stoi.

Es lasst sich ein eindeutiger Zusammenhang ¢ @indZ der Form

X=G(Zx) (9.3)

herstellen, der den ParameZasit nur noch implizit enthélt. Es ist dabei verninf-
tig, bei der MittelungZ* so zu wahlen, dasZ” =Z dem Mittelwert des Mi-
schungsbruchs entspricht, da somit aufgrund dear@oenhangsy” = x(Z ,t)
der zeitliche Fortschritt des Reaktors mit dem MistwsbruchZ” iiber y’ die
durchzufuhrende Mittelung des chemischen Fortdshtitekt beeinflusst.

Das heil3t: Die Verbundwahrscheinlichkﬂ;’z()(',Z’), die ganz allgemein die
Vorschrift fur die Mittlung des chemischen Fortsttbrin der Zy-Ebene be-
schreibt, wird so formuliert, dass der Mittelwedrnvy bzw. vondy /dt als der
durch eine Mischungsbruch-PDF gewichtete Mittelvedigr Reaktoren zu einem
Zeitpunkt x* fur alle Mischungsbriiche, die zum gleichen Zeitgugy, =0 zu
reagieren begonnen haben, verstanden werden kamnit [Asst sich die mittlere
Rate schreiben als

X=[[1x.Z)B(x -G, Z) R (Z)dy dZ (9.4a)

bzw. der mittlere Fortschritt als

X:

O ey

[x @B -6(x,.Z) R (Z)dy dZ. (9.4b)
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Die Dirac-Funktion sorgt dabei dafir, dass derdraad nur fir jene Werte von
G nicht verschwindet, bei deneyl = x(Z'; x)ist.

Damit lassen sich die Zweifachintegrale in einfachevandeln:
1 -
)?:IX(Z’;)(*)EPZ(Z’; Z,2%)dZ (9.5a)
0

und
1 —_—
X=[XZ:X)R(Z;Z, 2°)dZ (9.5b)

0

mit dem MittelwertZ und der VarianZ'? des Mischungsbrucl®

Die Gleichungen 9.5a und 9.5b enthalten die Voif¢clanmhand derer man auf
Grundlage der tabellierten Daten der chemischeretidreine neue Tabelle er-
stellen kann, die in Abhangigkeit von Mittelwertcuvarianz des Mischungs-
bruchs und dem mittleren chemischen FortschritseledRate zurtickliefert, die
zur Losung der Erhaltungsgleichung fir den mittleceemischen Fortschritt im
CFD-Code bendtigt wird.

L \

i i i i i»
7 e /3 74 V4

Abb. 9.2: Schematische Darstellung einer tabellierten Liroedtanter Zeit

Als Wahl fur P, kann z.B. eings-Verteilung gewéahlt werden. Dg(Z'; x') und
X(Z": x*) nicht als analytisch geschlossene Ausdriicke \gmtiewird ein stiick-
weise analytisches Verfahren zur Losung der Gleigit5a und 9.5b angewen-
det.
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Dazu wird zwischen Stitzstell@hundZ., die lineare Naherung

X(Zx)=a(Z; X )+ b(Z;x)DZfur < Z< Z, (9.6)

gemacht, d.ha(Z; x’) entspricht dem Achsenabschnitt der Geraden zwische
Z undZ,; bei ¥’ undh(Z;x) deren Steigung.

Dadurch lasst sich der mittlere chemische Fortgahrder Form

nz -1 Zi +1

X=Y [@+Q®@)B(Z:Z 7)) d2Z (9.73)

i=1 Z
bzw. die Rate

nz -1 Zi +1

X=2 [(c+d@)B(Z:Z %) d2 (9.7b)

i=1 7,
fiir die zu 9.7a analoge Néherung ffarmit ¢, undd; schreibenn; ist die Anzahl
der Stltzstellen im Mischungsbruch. Somit ist diralgtische Integration Uber
alle Mischungsbriche in eine semianalytische uletfid.h. das Integral wird
nur zwischen den einzelnen Stutzstellen Zianalytisch gel6st und dann Uber
den gesamten Mischungsbruchbereich die analytisGbsgn Teilintegrale auf-
summiert.

An dieser Stelle sei kurz erwahnt, dass es sinnsltlie Tabelle statt in der Va-
rianz des Mischungsbruchs in einem aquidistanteteiGitir den Logarithmus
der normierten Varianz

ik
S ZM-2)

Zu erstellen.

Z'"%N (9.8)

Um die Integration zwischen den jeweiligénund Z,; analytisch durchfihren
zu konnen, ist es zweckmalfig, durch eine geeighetiesformation von Mittel-

wert und Varianz des Mischungsbruchs die mathentais Eigenschaften der
B-PDF auszunutzen. Diese Transformationen sind diieciiolgenden Gleichun-
gen gegeben:

p(Z, Z’2)=(1_ZZ—,)F2—2 (9.9)

und
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q(Z, Z?) {%—1} Op. (9.10)
Unter Verwendung dieser Vorschriften ergibt sich
n -1 Ziy Ziy
¥=>|a[BZpnadZ+b[ 2(B(Z pydZ (9.11)
i=1 zZ Z

und unter Ausnutzung der Eigenschaftenf&erteilung

Zi +1

)‘Fi(& rﬂ(Z’; pgdZ+ bap%q j B(Z; pr1, dej (9.12a)

i=1 7.

und analog

Zi +1

;(:””EC iflg(z; pgdz+d3- [ p(z pri qaz]. (9.12b)
p+q;

i=1 Z

Diese beiden Gleichungen lassen sich jetzt nuntesshr einfach auswerten.

Abb. 9.3 zeigt die Ergebnisse der Anwendung dercGilsmgen 9.12a und 9.12b
auf eine PV-Tabelle. Es ist dabei deutlich zu enleem dass die Werte des mittle-
ren chemischen Fortschritts mit grof3er werdenderavia des Mischungsbruchs
immer kleiner werden. Aul3erdem ist zu beobachtass dich aufgrund der Form
der B-PDF die Maxima der Raten mehr in Richtung gro3&tschungsbriche
verschieben bzw. in der hier gezeigtgrZ-Ebene mehr in Richtung Flachenmit-
te.

Dieses Resultat entspricht nicht nur mathematisam Brwartungen beziglich

des Einflusses steigender Varianz, sondern ist abgBikalisch einsichtig. Bei

grolerer Varianz ist namlich der Einfluss der Rewdtt groRer, die magerer bzw.
fetter als der Reaktor sind, dessen Mischungsbd&h mittleren Mischungs-

bruch entspricht. Folglich fuhrt die Kinetik derifrer zindenden homogenen
Reaktoren zu einem insgesamt frilheren Einsetzedl@iprozesse beim inho-
mogenen Reaktor, wahrend die spater ziindenden mesHen des Gleichge-

wichts in Richtung ,Spéater” verschieben. Es kommt einer Abflachung des

Verbrennungsverlaufs.

Dieser Effekt wird vor allem in Abb. 9.4 deutlichp die Ergebnisse der Integra-
tion einer nicht gemittelten Tabelle mit denen eibeziglich des Mischungs-
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bruchs verteilten verglichen werden. Dabei fallen demperaturverlauf fir den

diskreten Reaktor und der des ulegemittelten Reaktors fur die kleinste Va-
rianz quasi zusammen. Mit immer groRerer Variangirbg der Temperaturan-

stieg friher und verlauft dann allerdings flacher.

01 015 0,2 0,25 S

s

005 01 015 02 0,25 005 01 015 0,2 025
Z Z

Abb. 9.3: Mittlere Rate y als Funktion des Mischungsbruchs Z und des mittle-
ren chemischen Fortschrittg fir verschiedene normierte Varianzen (n-Heptan-
Mechanismus [GOLO])

Ergebnisse der Anwendung des Fortschrittsvariabbeietis mit Erweiterung zur
Behandlung statistischer Verteilung des Mischungsis in CFD-Berechnungen
konnen der SAE-Veroffentlichung [WENO&htnommen werden.
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In einem zukulnftigen Schritt bietet sich eine attm# Behandlung fur Verteilun-
gen weiterer Zustandsgréf3en an. Die daflr notwemndibeoretischen Grundla-
gen fur eine einfache Umsetzung sind mit obigem &lldaereits vorhanden.
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Abb. 9.4: Vergleich zwischen den Integrationsergebnisserifien nicht gemit-
telten Reaktor und tber den Mischungsbruch genatiéaktoren unterschiedli-
cher Varianz, aber gleichen mittleren Mischungshsin-Heptan-Mechanismus
[GOLQ]))
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Kapitel 10
Zusammenfassung

Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein Modell vorgestelas die Idee der Fort-
schrittsvariablen zur Tabellierung der detailliert&inetik der Verbrennung
komplexer Kohlenwasserstoffe mit der trajektoriemgerter niedrigdimensio-
naler Mannigfaltigkeiten verbindet. Durch die Ddéfon einer geeigneten Fort-
schrittsvariablen, die mathematisch garantiert nmmmaind sensitiv beztiglich
der wichtigsten Reaktionsphasen ist, konnte die éwdbarkeit des Fortschritts-
variablen-Ansatzes fir die Einbindung der Zindkinat reaktive Stromungssi-
mulationen bis zum Gleichgewichtszustand ausgedeérden.

AulRerdem konnte nachgewiesen werden, dass diellidetamn Losungen der

chemischen Kinetik homogener, isobarer und adiall¢aktoren fur verschie-
dene Anfangsbedingungen eine Mannigfaltigkeit defen, die in den hier un-
tersuchten Grenzen attraktive Eigenschaften besi&s wurden im Hinblick auf

die verbrennungsmotorische Relevanz im Besondergiartane Stérungen der
einzelnen Komponenten des reduzierten Zustandswelkdoliert simuliert und

deren Relaxationsverhalten durch geeignete Projekterfahren quantifiziert.

Zudem wurde in Abhangigkeit von der Grél3e des izb#h Gradienten einer
aufgepragten, kontinuierlichen Stoérung die Neigdeg gestorten Trajektorien,
die ungestorte Mannigfaltigkeit zu verlassen, daali und quantitativ unter-

sucht.
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Die Ergebnisse bestétigten die urspringliche Veunmgitdass die meisten physi-
kalischen Storungen durch sehr schnelle Relaxatidndie ungestorte Losung
kompensiert werden. Dies gilt insbesondere furBigen des Drucks und der
Enthalpie.

Ferner wurde ein geeignetes Verfahren vorgeschjatgesnmittels Projektion den
entstehenden Fehler durch Prozesse, die den chemigustand von der Man-
nigfaltigkeit wegbewegen, numerisch sinnvoll berenhdie dadurch notwendi-
gen Eingriffe in die entsprechenden Erhaltungsplaigen des Stromungslésers
wurden aufgezeigt und die notwendigen Algorithmen Berechnung der Pro-
jektionsmatrix in die PV-CFD-Schnittstelle umgesef2ie Einbindung der so
modifizierten Erhaltungsgleichungen zur Beschreghulieselmotorischer Ver-
brennung ist noch Gegenstand aktueller Forschubgsgan, konnte allerdings
bisher schon sehr gute Ergebnisse liefern, dievdiaitat der hier vorgeschla-
genen Vorgehensweise bestatigen.

Zur Minimierung der Laufzeitverlangerung durch &iabindung der reduzierten
chemischen Kinetik im Rahmen einer Simulation eneaktiven Stromung wur-
den auf physikalisch motivierten Transformationsebriften der Zustandsgro-
Ben Druck, Temperatur und Mischungsbruch basier&usstitutionsvariablen

definiert, die eine Tabellierung der Daten auf eirRechteckgitter ermdglichen.
Dadurch konnte die Tabellengrof3e erheblich verkigiond ein lineares Interpo-
lationsverfahren benutzt werden, was zu einer wldasigbar kleinen Zugriffs-
zeit auf die Tabelle flhrte. Der Interpolationséghivurde im Hinblick auf signi-

fikante GroRRen wie Zundverzugszeit und Gleichgetsimisstand untersucht und
als ausreichend klein charakterisiert. Dies wurdéeta eines einfachen Modells,
das die chemische Reaktion im Verdichtungs- undgfarmnungstakt eines Ver-
brennungsmotors simuliert, bestatigt.

Es wurde durch Einsatz von Optimierungsalgorithragnin der Dimension re-
duzierter Speziestransport erméglicht, indem uB&behaltung der Reaktions-
temperatur zur Erhaltung von Gemischmasse undakm¢heine gewichtete An-
passung der transportierten Massenbriche vorgenommgale. Dies fuhrte zur
Madoglichkeit, eine auf die jeweilige Anwendung zugesittene Tabelle minima-
ler Grol3e zu erstellen.
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Schliel3lich wurde durch die Tabellierung der mite Fortschrittsvariablen bzw.
deren Rate in Abhangigkeit von Mittelwert und Vadades Mischungsbruchs
die Mdoglichkeit der Einbindung des PVM in ein PD&E&nungsmodell aufge-
zeigt.

Es konnte in dieser Arbeit gezeigt werden, dass-detschrittsvariablen-Ansatz
ein einfaches und robustes Reduktionsverfahren gdrohd. Dies betrifft sowohl

die Erstellung der Tabelle als auch deren Implerermg. Das PV-Modell ist
weniger komplex und somit numerisch weniger aufvigirals vergleichbare
Modelle, die auf Zeitskalenanalyse und -separaftieruhen. Gleichzeitig bein-
haltet es die instationaren Losungen der chemisélieetik, was vor allem im

Hinblick auf Zindvorgange als Vorteil gegeniber dégrfahren zu werten ist,
die sich alleine auf stationare Losungen beschriéinke

Zu klaren ist in zukUnftigen Schritten inwieweitnei Erweiterung des PV-
Modells notwendig und sinnvoll ist. Beispielhaftlduier nur die Bertcksichti-

gung der statistischen Verteilung anderer Zustaif®®n neben der des Mi-
schungsbruchs erwahnt werden. Aul3erdem werdenredfi@idierungsuntersu-
chungen des PV-Modells in Stromungssimulationenhaftiar nicht-diesel-

motorische Verbrennung notwendig sein.
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