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Zusammenfassung

Bis auf absehbare Zeit werden auch heute noch in der Industrie (iberwiegend zeitgemittelte Stromungs-
simulationen (engl. Reynolds averaged Navier Stokes, RANS) durchgefiihrt. Je nach dabei vorliegender
Stréomungsstochastik variiert die Warmestrahlung stark, was als Strahlungs-Turbulenzwechselwirkungen
(engl. Turbulence radiation interaction, TRI) bezeichnet wird. Die TRI wird Ublicherweise aufgrund der
Komplexitat vernachlassigt, obwohl der Strahlungsaustausch dadurch signifikant héher ausfallen kann. In
dieser Arbeit wurde eine CFD-Methode (engl. Computational fluid dynamics) entwickelt, mit der die War-
mestrahlung unter Berlicksichtigung der TRI berechnet werden kann. Mit dieser Methode wurden an-
schlielend die TRI flir Modellflammen und fiir eine Drallflamme quantifiziert.

Abstract

In industry, time-averaged flow simulations (Reynolds averaged Navier Stokes, RANS) present the stand-
ard today and also in the foreseeable future. In those averaged CFD (computational fluid dynamics) sim-
ulations, heat radiation strongly depends on present flow stochastics. This observation is referred to as
“turbulence radiation interaction” (TRI). Usually, the TRI is not considered because of complexity, alt-
hough the radiative transport can be significantly increased. In this thesis, a CFD method is presented
that can be used to calculate heat radiation while TRI is taken into account. This method was used to
investigate and to quantify the TRI for generic flames and a swirl-stabilized combustion.
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1. Einleitung

Die vorliegende Arbeit entstand wahrend der Teilnahme am Forschungsprojekt , Intelligent Design Me-
thodologies for Low Pollutant Combustors for Aero-Engines” (IMPACT-AE), das von der Européischen
Union im Rahmen des ,Seventh Framework Programme*! finanziert wurde. Der Projektname indiziert,
dass darin ,,smarte” sprich interaktive Auslegungsmethoden (z. B. die numerische Simulation und der
»schnelle Modellbau” — ,Rapid Prototyping”) entwickelt werden sollen. Diese sind erforderlich, da die
heutige Entwicklungsarbeit vor allem in Komponentenverbesserungen mit zunehmender Komplexitat
stattfindet.

In der kommerziellen als auch militarischen Luftfahrt dominieren nach dem heutigen Stand der Technik
Strahltriebwerke und Turbinenpropeller. Bei deren Entwicklung fiir den kommerziellen Einsatz wird ne-
ben der Wirtschaftlichkeit heute vermehrt darauf geachtet, die Emission von Luftschadstoffen zu senken.
Als Luftschadstoffe werden in der internationalen Luftfahrt zurzeit nicht verbrannte Kohlenwasserstoffe,
CO, ,sichtbarer Rauch” und Stickoxide bodennah reglementiert, deren Emissionen ohne weitere Hand-
lung im Jahre 2050 um das 3-7 fache hoher geschatzt werden [Enviromental Report, ICAO, 2016; EU
Report, Analyses of Air Transport Market, 2016]. Auch angesichts dieser Prognose ist es folgerichtig, dass
die CAEP (Committee on Aviation Environmental Protection) genannten Schadstoffobergrenzen gesenkt
werden. Die Industrie wird dazu animiert, neue Generationen emissionsarmerer und effizienterer Flug-
triebwerke zu entwickeln. Insbesondere die Stickoxide (NOx), deren AusstoR fiir neue Triebwerke seit
2014 die CAEP/8 erfiillen mussen (die Emission muss im Vergleich zur CAEP/2-Reglementierung im Jahre
2000 um 45 % gesenkt werden), erfahren dabei, zuletzt ausgeldst durch den Volkswagen-Skandal, ver-
mehrt mediale Aufmerksamkeit.

Die steigenden Anspriche an Emissionen und Effizienz bedeuten fir die Triebwerksentwicklung eine zu-
nehmende , Systemkomplexitat” [EU Report, Policies to reduce Aviation NOx, 2008]. Ein Beispiel dafiir ist
die Gewahrleistung der Flammenstabilitat, die in diesem Bericht als eine der ,Hauptherausforderungen”
bei der Reduktion der NOx-Emissionen angefiihrt wird. Fiir den Entwicklungsprozess bedeutet dies in der
Regel einen Anstieg an notigen Erprobungen, deren Dauer moglichst kurz und deren Kosten gering sein
miussen. Diese Anforderungen machen die Simulationsmethode attraktiv, die dartiber hinaus im Ver-
gleich zum Experiment den raumlichen Einblick erméglicht. In Bezug zur thermischen NOx-Bildung lassen
sich so z. B. lokale Temperaturspitzen identifizieren, die durch eine anders gestaltete Stromungsfiihrung
verringert werden kénnen.

Wie der letzte Absatz zeigen soll, ist die Simulation eine bedeutende Auslegungsmethode, die sich aller-
dings der Frage stellen muss, wie verlasslich sie ist. Aufgrund ihrer doch zunehmenden Bedeutung wer-
den die Simulationstechniken bereits seit Jahrzehnten verbessert, so wie nun auch im Rahmen des IM-
PACT-AE-Projektes. Die Aufgabenstellung dieser Arbeit fallt folgendermalien in den Kontext dieser Me-
thodenentwicklung. Die numerische Stromungssimulation (CFD) mit Gberlagerter Verbrennung soll in Be-
zug auf die Temperaturvorhersage verbessert werden, was durch eine genauere Modellierung der War-
mestrahlung — konkret durch die Berlicksichtigung der Turbulenz-Warmestrahlungswechselwirkungen
(Turbulence radiation interaction , TRI“) — erreicht werden soll. Die TRI werden nach dem heutigen Stand
der Technik in gangigen CFD-Losern (z. B. CFX, Fluent, StarCD, OpenFOAM) vernachlassigt, weshalb ein
Fehler in Bezug auf die Strahlungsberechnung und damit auch auf die Temperaturvorhersage auftritt.

1 Name des EU-Forschungsprogrammes zwischen 2007-2013, seit 2014 lautet dieser ,,Horizon 2020“
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Die TRI treten in Simulationen auf, deren Erhaltungsgleichungen in zeitlicher Mittelung formuliert sind
(sog. Reynolds Averaged Simulations — RAS) und dulRern sich darin, dass das Warmestrahlungsverhalten
fr ein Stromungsfeld im gleichen zeitlichen Mittel von der Varianz abhangt, die ein MaR fir die mittlere
Schwankungsbreite ist. Dies liegt daran, dass die Warmestrahlung nicht linear von den thermodynami-
schen GroRen (Temperatur, Druck, Konzentrationen) abhangt und somit nicht einfach tGber deren Mittel-
werte (in Bezug auf die statistischen ersten zentralen Momente) berechnet werden kann.

Eine alternative Vorstellung der TRI lasst sich Uber die Analogie zum Sauterdurchmesser (Sauter mean
diameter ,,SMD") aus der Partikeltechnik vermitteln: Dieser beschreibt den mittleren Partikeldurchmes-
ser in Bezug auf das Partikelvolumen — also die Kubikwurzel des Mittelwerts lber die dritten Potenzen
der Partikeldurchmesser. Der SMD wird bspw. bendtigt, um die mittlere Durchlassigkeit von Partikeln in
einem Dieselpartikelfilter zu berechnen, die offensichtlich mit dem mittleren Volumen der betrachteten
Partikeln zusammenhangt. Analog dazu wird zur Berechnung des zeitlichen Mittelwerts der Strahlungs-
emission, die mit der vierten Potenz der Temperatur korreliert, das Mittel Gber die vierten Potenzen der
Temperaturen benotigt. Dieser Mittelwert steht in herkémmlichem RAS aber nicht zur Verfligung, weil
Uber die Losung der Energieerhaltungsgleichung nur die mittlere Temperatur bekannt ist. In gdngigen
CFD-Losern wird diese aber dennoch zur Berechnung der Emission verwendet.

Zur Berechnung der TRI wurde in dieser Arbeit eine Methodik entwickelt, mit der neben den mittleren
thermodynamischen GroRen auch die zeitlichen Mittelwerte der Strahlungsemission und -absorption be-
rechnet werden kdnnen. Diese Herausforderung stellt sich prinzipiell auch in der Verbrennungstechnik,
da dort die Strdmungsmechanik durch chemische Reaktionen liberlagert wird, deren Anderungsraten im
zeitlichen Mittel beschrieben werden miissen. Chemische Reaktionen hdangen analog der TRI stark nicht
linear von den thermodynamischen GroRen ab (die Reaktionsgeschwindigkeit nimmt in der Regel expo-
nentiell mit der Temperatur zu), weshalb das zeitliche Mittel des chemischen Umsatzes modelliert wer-
den muss.

Die Grundidee dieser Arbeit war, die TRI mit dem gleichen Modellansatz zu beschreiben, mit dem der
mittlere Verbrennungsumsatz modelliert wird. Als Ansatz wurde das institutseigene Wahrscheinlichkeits-
dichtemodell gewahlt (sog. PDF-Ansatz , probability density function”) Bei diesem werden neben den
mittleren thermodynamischen GroRRen zusatzlich die mittleren Varianzen berechnet, mit denen Schwan-
kungen im Mittel eindeutig charakterisiert und davon abhangige GrolRen wie die TRI eindeutig berechnet
werden kdnnen. In dieser Arbeit wird von einer vorgegebenen Wahrscheinlichkeitsverteilung ausgegan-
gen (presumed-PDF).

Die Arbeit ist wie folgt gegliedert: In den ersten Kapiteln (1-5) werden zunachst die Grundlagen der Mo-
dellierungstechniken bestehend aus der Beschreibung der Verbrennung Kap. 4 und der Berechnung des
zeitlichen Mittels nach dem PDF-Ansatz Kap. 3.7.2 sowie der Strahlungsberechnung Kap. 2 und 5 darge-
stellt. In dieser Arbeit wird das Strahlungsverhalten mithilfe der Teilchenverfolgung in Form von ,,Photo-
nenbiindeln” beschrieben, deren stochastische Ausbreitung durch das Stromungsgebiet berechnet wird
(Monte-Carlo-Ansatz). Im Kapitel 5.2 wird die Kopplung herausgearbeitet, die aufgrund der TRI-Model-
lierung mithilfe des PDF-Ansatzes erforderlich ist. Zusatzlich wird beschrieben, welche Herausforderung
die gekoppelte Strahlungs-Verbrennungs-CFD an die numerische Parallelisierung stellt und wie diese um-
gesetzt wurde.

In Kapitel 6 wird die entwickelte Berechnungsmethodik an akademischen Testfallen validiert. Diese sind
nach unterschiedlichen Absorptionsmodellen unterteilt, die sich in der Modellierung der Wellenlangen-
abhéangigkeit der Strahlung unterscheiden. Eingesetzt werden ein Schmalbandmodell (Statistical narrow
band ,,SNB“) und ein einfacheres integrales Modell (Weighted sum of grey gases ,WSGG*“).



In den letzten Kapiteln 7 und 8 werden die gekoppelten Verbrennungs-CFD-Simulationen einer experi-
mentell untersuchten Modellflamme und einer drallstabilisierten Verbrennung diskutiert. Fir letztere
wurde eine Injektordiise verwendet, die in ahnlicher Form in einer Brennkammer eines heutigen Strahl-
triebwerks Anwendung findet. In den Simulationen wird die TRI quantifiziert und der Fehler in Bezug auf
die Temperaturvorhersage im Vergleich zur Strahlungsberechnung von gangigen CFD-Losern berechnet
und diskutiert.

1.1. Turbulenz-Strahlungswechselwirkungen (TRI)

Als akademisches Beispiel lassen sich die TRl an der Strahlungsemission demonstrieren. Wie in Kap. 2.3
naher erldutert ist, wird die Abstrahlungsleistung Ej; eines schwarzen Kérpers von der Temperatur be-
stimmt: E, = 0 T*. In den 80er Jahren wurde zum ersten Mal publiziert, dass bei einer turbulenten Stro-
mung die Strahlungsemission im Vergleich zur laminaren Stromung ansteigt, auch wenn die Stromung im
zeitlichen Mittelwert die gleiche Temperatur aufweist [Song, Viskanta, 1987]. Dieses Phdnomen wurde
fortan in der Literatur als ,Turbulence radiation interaction” (TRI) bezeichnet. Wie durch die Schwarzkor-
perstrahlungsleistung zu sehen ist, liegt dies daran, dass die Emission stark nicht linear mit steigender
Temperatur zunimmt. Infolge lokaler Temperaturspitzen in einer turbulenten Stromung kann die Emis-
sion daher zunehmen. Mithilfe einer bekannten Wahrscheinlichkeitsverteilung der Temperatur lasst sich
eine solche Erhéhung aufgrund der TRI berechnen, wie nachfolgend in Abbildung 1.1 dargestellt ist. Darin
wurde eine GauR-Normalverteilung zugrunde gelegt:
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Abbildung 1.1 Auswirkungen der TRI auf die Strahlungsemission

Mit steigender Standardabweichung erhéht sich der Emissionswert: Bei einer Standardabweichung von
300 K erhoht sich die Schwarzkérperemission (links) bei einer mittleren Temperatur von 1000 K um 56 %.
Mit steigender mittlere Temperatur verringern sich die TRI. So liegt die Erhéhung aufgrund der TRI nur
noch bei 24 % bei einer mittleren Temperatur von 1500 K. Da die Schwankungsbreite der Kérperoberfla-
chentemperatur in der Regel nicht in der Gr6Renordnung der Gasphase liegt, stellt sich die Frage, wie
diese theoretische TRI-Betrachtung fiir die Gasemission ausfallt: Im Vorgriff auf Kap. 2.4.1 ist dazu die
Erhohung der Strahlungsemission aus der Gasphase von CO,in Abbildung 1.1, rechts dargestellt, die mit
dem SNB-CK Absorptionsmodell (Statistical narrow band cumulative absorption coefficient ,,SNB-CK“) be-
rechnet wurde. Die Erhéhung fallt dort niedriger aus (26 % und 8 %), zeigt aber qualitativ die gleichen
Trends allerdings bei geringeren Temperaturen. Fir CO; und H,0 sinkt die TRI in Bezug auf die Emission
mit steigender mittlerer Temperatur, weil der Absorptionskoeffizient k,, mit steigender Temperatur nicht



linear sinkt (vgl. Abbildung 2.3), was den nicht linearen Anstieg der T*-Funktion ausgleicht. Pauschal ge-
sagt steigt in einer schwankenden Stromung, wie z. B. bei der turbulenten Verbrennung, die Strahlungs-
emission an. Dies wird als TRI bezeichnet. Wird diese ignoriert und die zeitlich gemittelte Emission mit
der mittleren Temperatur berechnet, so wird die Strahlungsemission am Beispiel von CO; in der GroRRen-

ordnung von bis zu 20 % unterschatzt.



2. Grundlagen der Warmestrahlung

Der Begriff Warmestrahlung umschreibt einen Teil des elektromagnetischen Spektrums der Wellenlan-
gen zwischen ca. 100 und 10 000 nm. In diesen Bereich fallt der fiir den Menschen sichtbare Bereich des
Lichts (ca. 400 — 750 nm) aber vor allem auch der niederfrequentere Bereich der Infrarotstrahlung (ca.
800 nm bis 1 cm). In den Bereich der Infrarotstrahlung fallt das Spektrum der natiirlichen Festkorper-
strahlung bei irdischen Temperaturen, die in technischen Anwendungen zur gezielten Warmelbertra-
gung durch Strahlung genutzt wird (z. B. Infrarotlampe, Heizpilze). Auch einige bedeutende Absorptions-
spektrallinien der strahlungsaktiven Gase H,0, CO; und CH, fallen in diesen Bereich, so dass diese in der
Diskussion liber den Klimawandel in den letzten Jahrzehnten neue Aufmerksamkeit erfahren haben.
Warme wird aufgrund der Wechselwirkung zwischen elektromagnetischer Strahlung und Molekiilen
Ubertragen, weil letztere unterschiedliche mechanische Energieniveaus in Form von Schwingung und Ro-
tation einnehmen kénnen. Neben MolekiilstéBen aufgrund der brownschen Molekularbewegung kann
eine Anregung auch durch Absorption eines Photons erfolgen, sofern ein Molekil aus unterschiedlich
geladenen Atomen aufgebaut oder nicht symmetrisch ist (ein Dipolmoment ist erforderlich). Molekiile,
die diese Voraussetzungen nicht erfiillen, wie z. B. N, oder O, sind strahlungsinaktiv und nehmen nicht
am Strahlungsaustausch teil. Je nach Molekilaufbau fallen die Molekiilschwingung und Rotation unter-
schiedlich aus, was sich in unterschiedlichen mechanischen Energieniveaus wiederspiegelt. Die Energie-
erhaltung bei der An- und Abregung ohne den Energieaustausch mit einem massebehafteten StoRpartner
wird durch den Austausch von Photonen gewahrt, wobei dieser Prozess der Quantelung der Energie
[Planck, 1899] unterliegt und nur diskrete Vielfache des Planck'schen Wirkungsquantum ausgetauscht
werden. Eine mechanische Abregung dulert sich in der Emission elektromagnetischer Strahlung und in
der Absorption im Falle der mechanischen Anregung. Das Vielfache des Wirkungsquantums definiert bei
einem solchen Energieaustausch die Frequenzen der elektromagnetischen Strahlung und resultiert in den
charakteristischen Spektrallinien der Molekiile.

Ein Alltagsbeispiel stellen Natriumdampflampen dar, die aus dem o6ffentlichen StraRenverkehr bekannt
und am gelben Licht aufgrund der dominanten Spektrallinie des gasférmigen Natriums zu erkennen sind.
Die Emission solcher Lampen ist beinahe monochromatisch, weshalb das Farbsehen unter einer Natrium-
dampflampe bei Nacht kaum moglich ist.

In den folgenden Abschnitten in diesem Kapitel werden die Gr6Ren und die Zusammenhéange dargestellt,
die zur Berechnung des Strahlungsverhaltens von Festkérpern und Gasen verwendet werden. Anstatt der
Wellenldange wird in dieser Arbeit die Wellenzahl verwendet, die in der Literatur beziiglich der Absorp-
tion-Emissionsmodellierung tiblich ist und in cm™ angegeben wird. Die Wellenzahl v ist der Kehrwert der
Wellenldnge A bzw. das Verhaltnis zwischen der Frequenz f und der Lichtgeschwindigkeit im Vakuum cy:
yoL_ 1 L] (2.1)

A ¢y Llem

Fir Gl. (2.1) wurde die Definition nach [Modest, 1993] verwendet. Oftmals wird auch die Kreiswellenzahl

% als Wellenzahl bezeichnet. Diese berechnet sich, wenn in Gl. (2.1) statt der Frequenz f (in Perioden

pro Sekunde) die Kreisfrequenz w (in Radianten pro Sekunde) eingesetzt wird:

)
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Der fiir den Menschen sichtbare Teil des Spektrums liegt zwischen den Wellenzahlen 25 000 cm™ (400
nm) bis 13 333 cm™ (750 nm), der Infrarotbereich schlieRt sich an bis zu einer Wellenzahl von 10 cm™.

2.2. Definition der Intensitat

Die Ausbreitung der elektromagnetischen Strahlung kann anhand eines Teilchens und anhand einer Welle
beschrieben werden und geschieht richtungsabhangig, was sich in der Beschreibung der Leistungsaus-
breitung wiederspiegelt, die als Intensitat definiert ist.

Die Richtungsabhangigkeit in Verbindung mit dem Teilchencharakter der Strahlung ist fundamental un-
terschiedlich gegeniiber anderen, in der Technik relevanten, ErhaltungsgroSen wie dem Impuls oder der
Enthalpie. Prinzipiell unterliegen deren Austausch auch der Richtung der Teilchenbewegung bzw. deren
Interaktionen miteinander, erscheinen aber makroskopisch als KontinuumsgréBen, weshalb auch davon
gesprochen wird, dass z. B. die Navier-Stokes-Gleichungen in der Form wie in Kap. 4.4.4 dargestellt nur
in der Kontinuumsmechanik gltig sind.

Bei solchen KontinuumsgréRen, deren Transportprozesse aufgrund der starken elektromagnetischen In-
teraktion der Molekiile ablaufen, missen makroskopisch in finiten Kontrollvolumina nur die vektoriellen
Komponenten bilanziert werden. Bei Photonen ist dies anders: Da diese nicht geladen sind, findet nach
der klassischen Physik keine bzw. nach der Quantenphysik bei den hier untersuchten Wellenldangen keine
praktische Interaktion statt [Lifshitz u. a., 1982].

Der Strahlungsaustausch muss daher in technischen Flammen, in denen kaum feste Partikel wie Ruf vor-
handen und die Absorption optisch diinn verlduft (s. Kap. 5), richtungsabhangig bilanziert werden.

Die Intensitat ist in technischen Anwendungen von zentraler Bedeutung, um den Warmeaustausch durch
Strahlung und damit z. B. die Warmebelastung von Brennkammerwanden oder den Warmeverlust in hei-
Ren Gas- oder Mehrphasenstromungen zu berechnen. Haufig wird zwischen der totalen und der spekt-
ralen Intensitat unterschieden, bei der die Strahlungsleistung pro Wellenzahl angegeben wird. Dies wird
indiziert durch das Symbol der Wellenzahl im Index. Die spektrale Intensitat ist definiert als:

Leistung [ w ]

I, (2.3)

- Wellenzahl - Raumwinkel lem™1:-sr

Der Raumwinkel Q (mit der Einheit Steradiant kurz sr) verdeutlicht die Richtungsabhangigkeit. Er be-
schreibt den Anteil der betrachteten Richtungen normiert mit deren maximaler Anzahl (das Integral aller
Richtungen lGber die gesamte Kugelmantelfliche um den Ursprung der Richtungen).
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Abbildung 2.1 Verdeutlichung des Raumwinkels

Mathematisch lassen sich die betrachteten Richtungen als Mantelteilfliche A auf einer Kugel mit dem
Radius v um den Ursprung der Richtungsvektoren beschreiben:
A
N=— [sr] (2.4)
r
Die Normierung durch das Quadrat flihrt dazu, dass der Raumwinkel und damit die betrachteten Rich-
tungen unabhangig vom Radius sind. Der Raumwinkel aller méglichen Richtungen im dreidimensionalen
Raum ist gleich 4-mt (aufgrund des Faktors 4-min der Kugelmantelfliche 4-1t-r2). Der maximale Raumwinkel
der Festkorperemission ist der einer Hemisphare und ist gleich 2-m.

2.3. Strahlung des schwarzen Korpers

Die maximale Emission- und Absorption kann nach dem Planck'schen Gesetz des idealen schwarzen Kor-
pers beschrieben werden. Zunachst wird dieses Gesetz anschaulich fir die Festkérperabstrahlung in eine
Hemisphare beschrieben, so wie sie z. B. auf den Oberflachen fester Rulpartikeln oder an Brennkammer-
wanden auftritt.

Das Emissions- und Absorptionsverhalten eines schwarzen Korpers ist extrem: Er absorbiert samtliche
einfallende elektromagnetische Strahlung und emittiert maximal nach dem Planck'schen Gesetz. Dabei
sei daraufhin gewiesen, dass die emittierte und absorbierte Strahlung eines schwarzen Korper nicht
zwangslaufig gleich sind. Dies ist nur dann der Fall, wenn der Korper keinen Temperaturgradienten im
Inneren aufweist, keine Warmeleitung an der Phasengrenze stattfindet und sich der Kérper mit seiner
Umgebung im thermischen Gleichgewicht befindet. Dies kann vereinfacht z. B. fiir zwei Sterne im Vakuum
angenommen werden. Werden diese als schwarze Koérper beschrieben, dann ist die Emissions- und Ab-
sorptionsleistung der beiden Sterne gleich.

Die spektrale Emissionsleistung eines schwarzen Korpers erscheint kontinuierlich im Spektrum (wie auch
bei realen Korpern aufgrund der extrem hohen Anzahl moglicher Schwingungsformen der Festkorpergit-
terstrukturen). Der Betrag ist temperaturabhangig. Nach Planck lautet der Zusammenhang fiir die fla-
chenspezifische Abstrahlungsleistung einer Schwarzkérperoberflache:



Eb,v =

2w h-cg-v? [ w ]
n2 [exp (—hn nkco 7',1/ - 1)]

In Gl. (2.5) ist n der Brechungsindex, mit dem die Abnahme der Vakuumlichtgeschwindigkeit ¢y in Medien

m2 m-1 (2.5)

bericksichtigt wird (in dieser Arbeit wurde n = 1 gesetzt), h ist das Planck'sche Wirkungsquantum, k ist
die Stefan-Boltzmann-Konstante.

Die Schwarzkorperemissionsintensitat kann daraus berechnet werden, wenn angenommen und ber{ick-
sichtigt wird, dass die Abstrahlung in eine Hemisphare erfolgt und dass die Leistung mit zunehmender
Abweichung von der Senkrechten nach dem Lambert'schen Gesetz abnimmt (mathematisch die Projek-
tion von der abgestrahlten infinitesimalen Flache auf die betrachte infinitesimale Kugelflache).

2 2m %
Epy = f I,A-5d0 = f f Iy, cos(0) sin(0)dO dgp =1 - I, (2.6)
0 o Jo
Ey . W
= 2.7
o s [mz m-1 sr] 27)

Die Verlaufe typischer spektraler Schwarzkorperstrahlungsleistungen sind nach Gl. (2.7) fir Temperatu-
ren in Abbildung 2.2 dargestellt, die bei der Erdgasverbrennung auftreten.
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Abbildung 2.2 Spektrale Verteilung der Schwarzkérperstrahlungsleistung Ej, ,,

In Abbildung 2.2 ist zu sehen, dass der iberwiegende Teil der hohen Strahlungsleistungen im Infrarotbe-
reich der Warmestrahlung liegt (12 500 bis 10 cm™). Die Lage des Maximums, die nach dem Wien'schen
Verschiebungsgesetz berechnet werden kann, ist temperaturabhangig und verschiebt sich mit steigender
Temperatur hin zum sichtbaren Lichtbereich. Aufgrund dieser Verschiebung nimmt das menschliche Auge
Festkorperstrahlung in unterschiedlichen Farben wahr, weshalb auch von der Farbtemperatur gespro-
chen wird, um den Farbeindruck von Lichtquellen zu charakterisieren. Die dritte Auffalligkeit ist die starke
Abhéangigkeit der Strahlungsleistung von der Temperatur, die mathematisch anhand der totalen flachen-
spezifischen Abstrahlungsleistung E}, deutlich wird:



E, = ooE dv =n?a T4 w itog =5,67-10"8 2.8
b_o by dv = no - mito =5, K (2.8)
ng T* w
I = [ > ] (2.9)
T m< Sr

Die Proportionalitat ist gegeben durch die Stefan-Boltzmann-Konstante a. Wie in Gl. (2.8) zu sehen ist,
steigt die totale Abstrahlungsleistung sehr stark mit der Temperatur an, was die Bedeutung der Warme-
strahlung als die dominierende Form des Warmeaustausches flir Hochtemperaturanwendungen erklart.

2.3.1. Der schwarze Korper als ideales Referenzmodell

Flir reale Materialien stellt der schwarze Korper ein ideales Modell dar, das fiir die Emission und die Ab-
sorption die Extrema zeigt. Die reale spektrale Emissionsleistung ist kleiner als die des schwarzen Korpers
und wird mit dem Emissionsgrad ¢, in Bezug auf die Schwarzkorperemissionsleistung beschrieben. Dieser
Emissionsgrad liegt zwischen null und eins.

E, I

€, = =— (2.10)
v Eb,v Ib,v

Oft wird in der Literatur fir akademische Testfdlle die Annahme eines grauen Strahlers verwendet. In
diesem Fall ist €,, fur alle Wellenzahlen konstant und es gilt €, = €.

Ein realer Korper absorbiert nicht vollstandig die einfallende elektromagnetische Strahlung sondern der
restliche Teil wird entweder reflektiert oder durchdringt den Korper, was als Transmission bezeichnet
wird. Im Falle der einfallenden Strahlung werden daher die drei méglichen Phanomene mit dem Absorp-
tionsgrad «a,,, dem Reflexionsgrad p,, und dem Transmissionsgrad 1, beschrieben, die auf die einfallende
Intensitat I,, , bezogen werden:

_ Iv,abs _ Iv,trans _ Iv,ref
v T Ty =—F— py=—7—

(2.11)
Iv,O Iv,O

Iv,O
Da entweder Absorption, Reflexion oder Transmission beim Auftreffen der Strahlung auf einen Korper

eintritt, folgt fir die Summe der drei GréBen in Gl. (2.11):

a,+17,+p,=1 und Iv,abs + Iv,trans + Iv,trans =1lyo (2.12)

2.3.2. Kirchhoff-Gesetz: Zusammenhang zwischen Emission und Absorption

Das Gedankenexperiment zweier Sterne, die als schwarze Kérper beschrieben werden und zueinander
im thermischen Gleichgewicht stehen, liefert die Erkenntnis, dass der Absorptionsgrad gleich dem Emis-
sionsgrad sein muss, was als das Kirchhoff'sche Gesetz bekannt ist.

a, =€, (2.13)

Streng genommen gilt dieser Zusammenhang nur, wenn der Nettowdrmestrom gleich null ist, das hei3t
kein Nettowdrmestrom zu oder von der Kérperoberflache stattfindet. Laut [Siegel, 2001] S. 60 wurde das
Kirchhoff'sche Gesetz mit realen Kérpern in einer geschlossenen isothermen Anordnung bewiesen. In
realen Anwendungen, wie bei der Verbrennung, herrscht kein thermisches Gleichgewicht, aber dennoch



wird die Giltigkeit von Gl. (2.13) angenommen, weil bisher experimentell keine praktisch relevante Ab-
hangigkeit des Absorptions- und Emissionsgrades vom umgehenden Strahlungsfeld festgestellt werden
konnte.

2.4. Strahlungstransport in Medien

In Medien wird die Intensitat als RechengrofRe zur Bestimmung der volumenspezifischen Absorptions-
und Emissionsleistung verwendet. Aus dieser kann der volumenspezifische Strahlungsnettowarmefluss
durch das Integral der Anderungsrate der Intensitat tiber alle Richtungen und durch das duRRere Integral
Uber alle Wellenzahlen berechnet werden:

'—fmfndlvdnd [W] (2.14)
1= o Jo ds [ P '

In Gl. (2.14) steht s fur die Ortsvariable entlang der Ausrichtung entlang einer bestimmten Richtung. Die
Ableitung nach s ergibt die Anderungsrate der Intensitit entlang dieser Richtung. Die Intensitat lasst sich
Uber die Transportgleichung der Strahlung (im Englischen ,,radiation transport equation“RTE) berechnen,
deren Terme in den folgenden Abschnitten diskutiert werden. Bei der Aufstellung der RTE wird von der
quasistationdren Form ausgegangen, weil die Zeitskala der zeitlichen Anderung der Strahlung aufgrund
der Lichtgeschwindigkeit sehr viel kleiner als die der Verbrennung ist.

2.4.1. Verringerung der Intensitat aufgrund von Absorption und Streuung

Laut [Modest, 1993] resultiert aus Experimenten die Erkenntnis, dass die Anderung der Intensitit durch
Absorption proportional zur einfallenden Intensitat ist. Deren Proportionalitdtskonstante wird als Ab-
sorptionskoeffizient k bezeichnet. Mathematisch lautet damit die Differentialgleichung fiir die Anderung
der Intensitat aufgrund von Absorption:

dl

d_SV = —k, I, (2.15)
Zusatzlich zur Absorption verringert sich die Intensitdt aufgrund von Streuung der Photonen an festen
Partikeln hin zu anderen Richtungen. Dieser Vorgang ist ebenfalls proportional zur einfallen Intensitat mit
dem richtungsabhangigen Streuungskoeffizienten o,;. Durch Streuung und Absorption wird die einfal-

lende Intensitat verringert nach:

dl,
g = —Kyly, — oy I, (2.16)
Unter Vernachlassigung der Streuung liefert die Integration von Gl. (2.16) nach Trennung der Variablen

den Ausdruck fir die Abschwachung der Intensitat.
bar, (s s
f I—V = f —Kk,ds — I, =1,(s)= IL,oexp (f —K, ds) (2.17)
Ly v 0 0

Gl. (2.17) liefert die wichtige Erkenntnis, dass in einem Gasraum die Abschwéachung von Strahlung durch
Absorption exponentiell erfolgt.

In der Literatur wird oftmals die totale Absorptivitat (,,absorptivitiy“) als optisches Mal} verwendet, um
das Absorptionsverhalten eines Gases zu vergleichen [Modest, 1993]. Dazu wird das Verhdltnis I,,(s) /1,
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gebildet und lber das gesamte Wellenspektrum integriert. I, o, wird auf die Schwarzkérperintensitat

Iy, gesetzt. Die totale Absorptivitat wird damit berechnet nach:

fooo L(s) dv fooo Iy, exp(fos —K, ds) dv _ fooo Iy, exp(fos —K, ds) dv
fooo Lo dv fooo Iy, dv oT*/m

Absorptivitat = (2.18)

2.4.2. Erhohung der Intensitat aufgrund von Emission und Einstreuung

Die Anderungsrate der Intensitit durch Emission l4sst sich dhnlich wie bei der Festkérperstrahlung auf-
grund der ursdchlich gleichen Austauschprozesse auf die Schwarzkérperintensitat I, ,, beziehen, die das
Maximum der Emission darstellt. Die tatsachliche Emission richtet sich nach der Dichte und nach dem
Emissionsgrad des Mediums, was mit einem Emissionskoeffizienten {,, ausgedriickt wird. Aus theoreti-
scher Uberlegung wie auch nach dem Kirchhoff'schen Gesetz l4sst sich zeigen, dass der Absorptionskoef-
fizient gleich dem Emissionskoeffizient ist [Modest, 1993] S. 292:

¢, =K, (2.19)
Damit gilt fiir die Anderungsrate der Intensitit die Differentialgleichung aufgrund von Emission:

W kol (2.20)
Dieser Zusammenhang bietet den groRen Vorteil, dass sowohl die Absorption und Emission mit dem glei-
chen Koeffizienten berechnet werden kann. Es sei an dieser Stelle erneut daraufhin gewiesen, dass zwar
nach Gl. (2.19) die Koeffizienten gleich sind, die Absorptions- und Emissionsintensitat aber nur im ther-
mischen Gleichgewicht gleich sind. Dies auRert sich in der Strahlungstransportgleichung: Die Emissions-
leistung hangt vom lokalen Absorptionskoeffizienten und der lokalen Schwarzkérperemissionsleistung
ab. Die Absorptionsleistung hangt dagegen vom lokalen Absorptionskoeffizienten und dem umgebenden
Strahlungsfeld ab.

Durch Einstreuung aus anderen Ausbreitungsrichtungen kann sich die Intensitat zusatzlich erhéhen. Die-
se Erhohung kann durch das Integral des zweiten Terms in Gl. (2.16) mit vertauschtem Vorzeichen lber
alle Richtungen berechnet werden. Fiir die Anderungsrate der Intensitat aufgrund von Emission und Ein-
streuung folgt dann:

d Iv 41

% = Kvlb,v + J;) EO’VSF#S Ivsi¢5 d.Q (221)

2.4.3. Berechnung des volumenspezifischen Strahlungsnettowarmeflusses

Werden die rechten Seiten der Differentialgleichungen (2.16) und (2.21) summiert, dann folgt die quasi-
stationdre Form der Strahlungstransportgleichung:

dlv 41
g = Kvlb,v —Kkyly —oys Iy + fo Eo-vsiis Ivsiqts an (2.22)

In dieser Arbeit wird die Strahlung von Methanflammen simuliert. Fir diese kann in guter Naherung an-
genommen werden, dass die Streuung sehr gering ist, weshalb im Folgenden die beiden letzten Terme in
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Gl. (2.22) vernachlassigt werden. Mit diesen Vernachlassigungen kann nun die Formel zur Berechnung
des Strahlungsnettowarmeflusses aufgestellt werden. Eingesetzt in Gl. (2.14) folgt:

[e3) 41T w
q= f <4 T iyl y — Ky f I, dQ) dv [ﬁ] (2.23)
0 0

Das Integral im ersten Term auf der rechten Seite wird tiblicherweise mithilfe des Planck-Absorptionsko-
effizienten i, umformuliert:

[oe]

T [ee]
K kylp, dv = W[ kylp, dv [m™1] (2.24)
0

Py )

Flr typische strahlungsaktive Gase sind exemplarisch die Verldaufe der Planck-Absorptionskoeffizienten
Uber die Temperatur in Abbildung 2.3 dargestellt:

0,4+
€O, (HITEMP10)
0.3 H,0 (HITRANOS)
— « CO (HITEMPL0)
€ 0,2 : * NO (HITEMP10)
¥n
0,1 p=1bar
|
0,04 i
300 1300 2300

T(K)

Abbildung 2.3 Berechnete Planck-Absorptionskoeffizienten (mittels der Spektroskopie-Datenbanken
,HITRANO8“ [Rothman u. a., 2009] und ,,HITEMP10“ [Rothman u. a., 2010]) fir T=1000 K, p = 1 bar

Mithilfe der Definition von I, nach Gl. (2.9) lasst sich Gl. (2.23) umformulieren:
n20 T4 © 41 0 4w
g=4mn K~ f (va I, dQ) dv = 4n*o Tk, — f <va I, d.(2> dv (2.25)
0 0 0 0

2.4.4. Strahlungserhaltungsgleichung in zeitlich mittlerer Form

Wird die Streuung in der Strahlungstransportgleichung (2.22) vernachlassigt (was in dieser Arbeit auf-
grund der Abwesenheit von Tropfchen und Partikel bei der Gasverbrennung angenommen wird) und die
zeitliche Mittelung angewandt, so folgt:

dl,
ds

- 5

= Kvlb,v —Kkyl, = K_vm‘l'gm-l"{_vm-l' K{/Il’),v _K_vlv —ky I, _EE_ K1,/11,/ (2.26)

Wird die Strahlungstransportgleichung in zeitlicher Mittelung nach Gl. (2.26) formuliert, dann erhéht sich
die Anzahl der Terme um die Zahl derjenigen, die eine SchwankungsgrofRe enthalten. Die Schwankungs-
grofRen tragen in ihrer Bezeichnung am Ende einen Hochstrich '. Diese zusatzlichen Terme werden den
Turbulenz-Strahlungswechselwirkungen (turbulence radiation interaction , TRI“) zugeordnet.

Da der zeitliche Mittelwert der zeitlichen Schwankung H = m = E = 0 ist, kann Gl. (2.26) vereinfacht

werden:
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R o R N A (2.27
Anhand der Schwankungsterme in Gl. (2.27) werden in der Literatur oftmals die unterschiedlichen Arten
der Entstehung der TRI, unterschieden nach Emission und Absorption, erldutert. Es sei an dieser Stelle
aber nochmals betont, dass die nicht linearen Abhangigkeiten von den thermodynamischen Grofen die
Ursache der TRI sind, was hier bedeutet, dass nicht nur die SchwankungsgroRen die TRI darstellen, son-
dern dass vor allem auch, wie z. B. im Falle der Emission, der Mittelwert des Terms m durch die Schwan-

kungsbreite der Temperatur bestimmt wird.

Der erste Schwankungsterm I, bewirkt eine Anderung der lokalen Emission, was oftmals als Emissi-
ons-TRI bezeichnet wird. Da dieser Term nur von lokalen thermodynamischen GréRen (Partialdriicke und
die Temperatur) abhangt, lasst sich dieser relativ einfach berechnen, sofern die Verbundwahrscheinlich-
keitsverteilung der thermodynamischen Abhangigkeiten bekannt ist.

Der zweite Schwankungsterm stellt die Absorptions-TRI dar, die viel schwerer zu berechnen sind, da dafiir
die Wahrscheinlichkeitsverteilung der GréRe E bekannt sein muss, die als Pfadvariable von den lokalen
Verbundwahrscheinlichkeitsverteilung entlang der Ausbreitungsrichtung abhangt. Um dies zu verdeutli-
chen, wird liblicherweise der lokale Strahlungsemissionsterm KVTM nicht aufgespalten und stattdessen

nur die Terme aufgrund der Absorption in zeitlicher Mittelung aufgespalten:

dr, —— =7
d_.: = Kvlb,v —Kkyl, = Kvlb,v -k, I, — K1, (2.28)

2.4.5. Linienverbreiterung strahlungsaktiver Gase

Die Absorption-Emissionsmodellierung ist neben der groBen Anzahl an Spektrallinien auch durch das Pha-
nomen der Linienverbreiterung notwendig (s. Kap. 5.3.1). Aufgrund der Linienverbreiterung erscheinen
Spektrallinien, die sich aus den moglichen Energielibergangen ergeben, nicht als scharfe Linien sondern
als Linienprofil Gber einen schmalen Wellenldangenbereich. Nach [Modest, 1993] sind dafiir die natiirliche
Linien-, die Kollisions- und die Doppler-Verbreiterung verantwortlich. Die natiirliche Linienverbreiterung
tritt bei der spontanen Emission aufgrund der Heisenbergschen Unscharferelation auf, da folglich die
diskreten Energielibergange nicht mit der exakt gleichen Energie erfolgen kénnen. Das resultierende Li-
nienprofil, das sog. Lorentz-Profil, ist dabei dasselbe wie bei der Kollisionsverbreiterung aufgrund von
Molekdilkollisionen. Das Profil Isst sich mit der integralen Linienstadrke S, der Halbwertsbreite b, und der
Spektrallinienfrequenz v, berechnen nach:

S b, , *
Ky = ;rr(v TV)? B2 mit S = fo K, dv (2.29)
Die Kollisionsverbreiterung ist bei atmospharischen Bedingungen von allen drei Verbreiterungsphanome-
nen das dominierende, da die Molekiilkollisionsanzahl mit der Molekildichte korreliert. Die Molekiil-
dichte ist proportional zum Druck und antiproportional zur Temperatur ist. Die Dopplerverbreiterung da-
gegen, die durch den Doppler-Effekt im Falle von bewegten Beobachtern bzw. Quellen (zu méglichen
Bewegungen zadhlt auch die brownsche Molekularbewegung) auftritt, ist unabhangig vom Druck und pro-
portional zur Wurzel der Temperatur. Aufgrund dieser Abhangigkeiten wird die Linienverbreiterung erst
bei hohen Temperaturen von iber 2000 K und geringeren Driicken kleiner als 1 bar neben der Kollision
durch die Dopplerverbreiterung bestimmt. Ist dies der Fall, so weicht das Profil vom Lorentz-Profil ab und
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erfordert eine Beschreibung nach dem sog. Voigt-Profil, das zwischen dem Lorentz- und dem Doppler-
profil liegt.
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3. Grundlagen Stromungsmechanik und Verbrennung

3.1. Ebene laminare vorgemischte Flamme

In diesem Kapital werden anhand des Modellreaktors der laminaren ebenen (eindimensionalen) Vor-
mischflamme die Grundlagen der vorgemischten Verbrennung beschrieben. Als Vorgriff sei angemerkt,
dass dieser Modellreaktor das Grundgertist der in dieser Arbeit eingesetzten Vormischverbrennungsmo-
dellierung darstellt.

Bei der Vormischflamme wird eine freibrennende Flamme unter Vernachlassigung der Schwerkraft ein-
dimensional nach dem Ort betrachtet, die schematisch in Abbildung 3.1 dargestellt ist: Von links stromt
eine vorgemischte Oxidator-Brennstoff-Mischung nach rechts, wo die chemische Umsetzung in der Flam-
menfront erfolgt. Bei der Umsetzung wird von einer Deflagration ausgegangen, bei der die Reaktion auf-
grund von Warmeleitung und Diffusion initiiert wird und der Druck als konstant angenommen werden
kann. Die Verbrennung infolge Detonation (die Reaktionsinitiierung erfolgt durch einen Verdichtungs-
stofR) kann prinzipiell auch mit diesem Flammenmodell beschrieben werden, erfordert aber eine andere
Lésung der Modellgleichungen.

Die Einstromgeschwindigkeit des nicht verbrannten Gemisches (das Frischgas) ist bei der Deflagration so
gewahlt, dass sich eine stationare Reaktionszone normal zur Strémungsrichtung einstellt. Der Betrag die-
ser Einstromgeschwindigkeit ist charakteristisch fiir die Einstromrandbedingungen in Form der Frischgas-
zusammensetzung, der Temperatur und des Drucks und wird als laminare Flammengeschwindigkeit S;
bezeichnet.
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Abbildung 3.1 Eindimensionale ebene laminare Vormischflamme, entnommen: [Hoffmann, 2004]

Wie in Abbildung 3.1 zu sehen ist, lassen sich mit Beginn der chemischen Reaktionen unterschiedliche
Zonen einteilen, die anhand der Reaktionsgeschwindigkeit oder mit einer normierten FortschrittsgroRe
(s. Kap. 4.1.2) eingeteilt werden kdnnen. In der Vorwarmzone findet hauptsachlich eine Aufheizung des
Frischgases durch die Warmeleitung aus der Reaktionszone statt. Gleichzeitig diffundieren reaktive Zwi-
schenprodukte aus der Reaktionszone in die Vorwarmzone, die dort chemischen Reaktionen initiieren.
Am Ende der Vorwdarmzone nimmt die chemische Umsatzgeschwindigkeit sehr stark zu, so dass in einer
diinnen Schicht praktisch der vollstdndige Umsatz des Brennstoffes erfolgt, der mit einem groRen Tem-
peraturanstieg verbunden ist. In der Ausbrandzone féllt die chemische Umsatzgeschwindigkeit stark ab.
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Die Zusammensetzung des Abgases in der Ausbrandzone liegt nahe am chemischen Gleichgewicht und
strebt stromabwarts auf dieses zu.

Neben der charakteristischen Flammengeschwindigkeit S; stellt die GroRe der Flammenausdehnung, die
Flammendicke §, die zweite charakteristische GroRe in der Verbrennungstechnik dar. Die Flammendicke
Ist ndherungsweise gleich der Summe der Dicken der Vorwarm- und Reaktionszone. Hier wurde bewusst
das Wort naherungsweise verwendet, da den Ausfiihrungen von [Poinsot, Veynante, 2012] folgend, sich
der Wert je nach verwendeter Definition unterscheidet. Wie so oft in den Ingenieurswissenschaften ist
dabeiauch eher die GroRenordnung entscheidend, wie z. B. im Vergleich der Verbrennung verschiedener
Brennstoffe. In dieser Arbeit wird die Flammendicke dazu benétigt, um in der eingesetzten Verbren-
nungsmodellierung (s. Kap. 4.1) die diskretisierten Vormischflammenlangen (im Vorgriff die sog. PREMIX-
Rechenrdume) abzuschatzen. Die Flammendicke & wird bei dieser Abschatzung berechnet nach:

5 = 20 (3.1)
Po Cp S '

Fir die Flammengeschwindigkeit S; gilt darin:

m = const = py Uy = PoS; (3.2)

Die Herleitungen dieses Ausdrucks kann [Poinsot, Veynante, 2012] entnommen werden. Die Indizes , 0
indizieren die Frischgaswerte und C, steht darin fiir die mittlere Mischungswarmekapazitat, die in dieser
Herleitung als konstant liber die Verbrennung angenommen wird (was z. B. flir magere Verbrennungen
mit einem hohen Stickstoffanteil ndherungsweise gilt).

Dieser Literaturstelle folgend liegt die Flammengeschwindigkeit fir die laminare Methan-Luft-Verbren-
nung in der GréRenordnung von 30 cm/s. Von [Hoffmann, 2004] wird z. B. gezeigt, dass die Flammenge-
schwindigkeit mit der Wurzel der Temperaturleitzahl und mit einem ,kinetischen ZeitmaR“ korreliert.

S~ - kinetisches Zeitmald (3.3)

Po Cp

Diese wichtige Erkenntnis deckt sich mit der intuitiven Uberlegung aus der kinetischen Gastheorie. So
lasst sich der Reaktionsumsatz durch eine héhere Stol3rate der Teilchen und durch eine hohere Kinetik
flr die chemische Reaktion bei einem erfolgten Stol3 steigern.

Neben der Massenbilanz Gl. (3.2) gilt fiir die laminare Vormischflamme die Energieerhaltung, die als Tem-
peraturgleichung formuliert werden kann:

4T 1d</1dr)+1i ) dT+1i_h_0 54
M ix cpdx\"dx) ¢, P Vi Vi Cpke g cp ©rete = )
k=1 k=1

In Gl. (3.4) bedeuten w,, die Bildungsrate der K Spezies in kg/m?3/s, h;, die spezifischen Bildungsenthalpien
und V}, die effektiven Diffusionsgeschwindigkeiten. Die Erhaltungsgleichungen der Spezies lauten:
.ay, d

_k_ 0, = 3.5
m dx dx (kaVk) + Wy 0 ( )

Als Randbedingungen werden die Temperatur und die Zusammensetzungen am linken Rand definiert.
Am rechten Rand werden die Gradienten als null angenommen. Da der Massenstrom zwar unbekannt
ist, dieser aber von der Losung des Systems abhangig ist, muss eine Bedingung statt der Randbedingung
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flir den Massenstrom definiert werden: An einem Gitterpunkt zwischen den Randpunkten wird eine feste
Temperatur eingestellt, mit der die Lage der Reaktionszone im Rechengitter kontrolliert wird. Konse-
quenterweise wird daflir der Rechenpunkt in der Mitte des Rechengitters verwendet, an dem moglichst
die mittlere Temperatur der Reaktionszone gesetzt werden sollte, so dass die Vorwarm- und Ausbrand-
zone naherungsweise durch die gleiche physische Rechengitterlange diskretisiert sind.

In dieser Arbeit wurde das Programm Cantera [Goodwin u. a., 2014] verwendet. Ein Einblick in die Nu-
merik und die detaillierte Theorie kann [R. J. Kee, F. M. Rupley, J. A. Miller, M. E. Coltrin, J. F. Grcar, E.
Meeks, H. K. Moffat, A. E. Lutz u. a., 2000] entnommen werden.

3.2. Luft-Brennstoffverhaltnis und Luftzahl

Als Luft-Brennstoffverhaltnis (,, LBV, air to fuel ratio ,AFR“) wird das Verhéltnis der Massen bzw. Mas-

senbriche zwischen Brennstoff und Luft definiert:

m X
LBV = Luft _ Luft (3.6)
mBrennstoff xBrennstoff
Im deutschen Raum wird auch oftmals die Luftzahl A verwendet:
a LBV (3.7)
LBVstéichiometrisch .

Eine Luftzahl von groRer eins zeigt an, dass bei der Verbrennung ein Luftliberschuss (in Bezug auf die
benotigte Luftmasse zur vollstandigen Verbrennung des Brennstoffes) vorhanden ist. Eine solche Ver-
brennung wird als mager beschrieben. Eine Verbrennung mit einer Luftzahl kleiner eins zeigt an, dass die
Verbrennung mit einem Luftmangel durchgefiihrt wird. Eine solche Verbrennung wird als fett beschrie-
ben.

3.3. Turbulente Stromung

Mit zunehmender Strémungsgeschwindigkeit andert sich bei der Uberschreitung einer charakteristischen
Geschwindigkeit grundsatzlich die Stromungsform, was als Umschlag von einer laminaren zu turbulenten
Stromung bezeichnet wird. Die Ursache fir diesen Umschlag liegt daran, dass die Tragheitskraft ein cha-
rakteristisches Vielfaches der dampfenden Reibungskraft aufgrund der viskosen Spannungen (ibersteigt
und sich infolge eine instabile Wirbelstruktur mit charakteristischen Langenmalien ausbildet. Aufgrund
seiner wissenschaftlichen Arbeit iber die Turbulenz, wie der Farbfadenversuch zur Sichtbarmachung der
Entstehung der Turbulenz bei einer Rohrstrémung, wird die Turbulenz iber die sog. Reynolds-Zahl ein-
geordnet:

_pru-le  p-u®  Tragheitskraft

R =
¢ U ”IE Reibungskraft (3.8)
Cc

Beispiele fir kritische Reynolds-Zahlen, ab denen turbulente Strémungen auftreten kénnen, sind It.
[Oertel u. a., 2011] 2300 fiir Rohrstrémungen und 5-10° fiir Plattengrenzschichtstrémungen.

Im Hinblick auf die numerische Strémungsmechanik treten vor allem zwei Schwierigkeiten durch die Tur-
bulenz auf:
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1)

Aufgrund der turbulenten Verwirbelung laufen Austauschprozesse wie die von Stoff und Impuls
durch die Mischung schneller ab, was sich z. B. in der Verbrennungstechnik durch einen erhéhten
chemischen Umsatz des Brennstoffes und damit durch eine héhere Flammengeschwindigkeit als im
laminaren Fall duRRert. Zur vollstandigen Beschreibung der Austauschprozesse ist prinzipiell eine di-
rekte Simulation erforderlich, bei der selbst die kleinsten Wirbelabmessungen (das sog. Kolmogorov-
MaR [,)) aufgelést werden. Die kleinste Wirbelabmessung, mit der die erforderliche rdumliche Auf-
[6sung einer direkten Simulation ermittelt werden kann, lasst sich durch die Arbeit von [Kolmogorov,
1941] anhand des kleinsten LdngenmaRes [, der Wirbelkaskade abschatzen. Zu dessen Berechnung
wird das LangenmaR [; bendtigt, das oftmals als integrales LingenmaR bezeichnet wird. Dieses Lan-
genmal [; liegt in der GroBenordnung der groRten Wirbel [Tennekes, Lumley, 1972]. Im Hinblick auf
die folgenden Abschatzungen nach der Theorie der Energiekaskade stellt [, das LangenmaR der ener-
giereichsten ,groRen” Wirbel dar [Hinze, 1959]. Es sei an dieser Stelle darauf hingewiesen, dass in
der Literatur aber auch wie z. B. nach [Poinsot, Veynante, 2012] die Definition zu finden ist, dass I;
das Langenmal der ,groBten” Wirbel darstellt. In Bezug zur Einordnung der GréRenordnung der
Wirbel mag das ndaherungsweise stimmen, im Kontext des Zusammenhangs zwischen dem integra-
len und kleinsten Langenmald nach [Kolmogorov, 1941] ist dies aber nicht korrekt. Das LangenmaR
l; liegt Gblicherweise in der charakteristischen GroRenordnung der Geometrie (wie z. B. die Kanal-
héhe in einem durchstromten Kanal). Nach [Kolmogorov, 1941] kann folgende Abschatzung zwi-
schen dem kleinsten und grofSten Langenmal gegeben werden:

[

n e 1?61L -3/4 (3.9)
L
mit
u, " lt
Re, = (3.10)

Mit Re; wird die turbulente Reynolds-Zahl beschrieben, die mit der charakteristischen Schwan-
kungsgeschwindigkeit u; der energiereichsten Turbulenzstrukturen gebildet wird. Nach [Poinsot,
Veynante, 2012] liegt Re, fir die meisten Verbrennungen in der GréBenordnung von 100-2000. Fiir
eine Rohrstromung mit einem Durchmesser von 2 cm und Re; = 500 ist daher als Beispiel mit einer
kleinsten Wirbelabmessungen von 189 um zu rechnen. Diese Abmessung liegt zwei GréRenordnun-
gen unter dem integralen Langenmal und zeigt, dass sich bei der Turbulenz eine Verteilung von
Wirbeln mit stark unterschiedlichen Durchmessern einstellt. Die Untergrenze ist dadurch limitiert,
dass die Reynolds-Zahl ebenfalls sinkt, wenn der Wirbeldurchmesser kleiner wird, bis die viskose
Kraft in der gleichen GréoRenordnung wie die Tragheit dieser Wirbel liegt. In diesem Fall gilt:

! 'l
Yy "t (3.11)

Reln=1= iy

Ist dies der Fall, so wird die Wirbelenergie vollstandig dissipiert, was die Untergrenze des Wirbel-
spektrums in Bezug auf die WirbelgroRe (das Kolmogorov-MaR) markiert. Die Abschatzung nach Gl.
(3.9) stammt von [Kolmogorov, 1941] nach der Modellvorstellung, dass die Wirbelenergie der gro-
Ren Wirbel durch den Zerfall in kleinere Wirbel tibertragen wird, wobei angenommen werden kann,
dass die Dissipationsrate der Wirbelenergie entlang der Wirbelskalen konstant ist und die Wir-
belenergie jeweils beim Wirbelzerfall vollstandig in die kleineren, entstehenden Wirbel flie3t.
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Die Dissipationsrate ¢ |3sst sich durch das Verhéltnis der kinetischen Energie u;* zum WirbelzeitmaR
l/u; abschitzen:

& = const = = =— (3.12)

Gl. (3.12) nach der Schwankungsgeschwindigkeit fur [ = [, aufgelést und in Gl. (3.10) eingesetzt,
ergibt:

1
(e-1)3-1; (3.13)

Re, =
t v

Wird dies entsprechend fir [ = [, durchgefiihrt, und Gl. (3.11) nach [, aufgelést, so folgt

WL
L = <V_>4 (3.14)
n €

Wird nun Gl. (3.13) zunachst mit % potenziert, so folgt:

(-1 )i ; 3 1 I 4
3 £ 34-[.4 &4+ [,4
Reg=—1t"F—t =— 1 (3.15)
v4 v4
Wird Gl. (3.15) nun durch Gl. (3.14) geteilt:
1 (e-1 )i l 3 1 l 4 l
3 &4 & 3414 g4-]1.4 1 3

Ref —=—"t" =L .l__>Retz=l_f (3.16)

va v4 v4 n n

Dies ist die sehr bekannte Abschatzung nach [Kolmogorov, 1941], die zuvor in Gl. (3.9) bereits ge-
nannt wurde. Als wichtige Erkenntnis ist darin zu sehen, dass die kleinste Wirbelabmessung stetig
sinkt mit steigender Reynolds-Zahl Re;. Fiir groRe Reynolds-Zahlen steigen demnach die erforderli-
che Rechengitterzellanzahl und damit der rechnerische Simulationsaufwand stark an. Nach dem
heutigen Stand der Technik ist dieser Aufwand flr technische Anwendungsfalle mit typisch hoher
Reynolds-Zahl zu grof3, um diese direkt zu simulieren.

Aufgrund dieses eigentlich notigen groflen Aufwandes werden turbulente Schwankungen tblicher-
weise in zeitlicher Mittelung betrachtet, wobei unterschiedliche Techniken entwickelt worden sind,
in denen entweder nur die kleinen Strukturen (Large-Eddy-Simulation — ,LES“) oder alle Turbulenz-
strukturen (Reynolds-Averaged-Simulations, kurz ,RAS“) modelliert werden. Aufgrund der zeitlichen
Mittelung (s. Kap. 3.7.2) tauchen in den Erhaltungsgleichungen Mittelwerte der Schwankungen auf,
die als turbulenter Transport der jeweiligen ErhaltungsgréRen interpretiert werden kénnen, die bei
starker Turbulenz deutlich héher als die molekularen Austauschprozesse sind. Diese Terme sind in
der zeitlichen Mittelung unbekannt und missen modelliert werden, was aufgrund der dreidimensi-
onalen Turbulenzstruktur schwierig ist.
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Im Folgenden wird auf die detaillierter Darstellung der Turbulenzgrundlagen verzichtet, da dazu bereits
ausfihrliche Arbeiten veroffentlicht wurden, wie z. B. von [Hoffmann, 2004] Gber die Turbulenz im Rah-
men der Verbrennungstechnik und von [Pope, 2000] {iber die Rolle der Turbulenz in der Stromungsme-
chanik.

3.4. Turbulente Verbrennung

Treten Verbrennungsreaktionen in einem turbulenten Stromungsfeld auf, so ist ein starker Einfluss auf
die Verbrennung festzustellen, der z. B. Gber die Flammengeschwindigkeit quantifiziert werden kann.
[Bradley u. a., 1992] zeigt Beispiele, in denen die turbulente Flammengeschwindigkeit um mehr als eine
GrolRenordnung groBer ausfallt als die laminare.

Eine geeignete einfache Herangehensweise [Poinsot, Veynante, 2012] zur Betrachtung der turbulenten
Verbrennung liefert das Gedankenexperiment der Wechselwirkung der ebenen Flammenfront mit (tur-
bulenten) Wirbeln. Je nach WirbelgréRe andert sich bei dieser Uberlagerung die Form der Flammenfront.
So kénnen aus der ebenen Front im laminaren Fall eine aufgewellte, eine aufgedickte oder eine zerrissene
Flammenfront entstehen.

Die Kenntnis der Wechselwirkung ist wichtig flir die Entwicklung von CFD-Verbrennungsmodellen, um
damit die Erhéhung der laminaren Flammengeschwindigkeit (abhangig vom Stoffsystem der Verbren-
nung) im Falle der Turbulenz abzuschatzen. In der Literatur findet sich eine Vielzahl von Arbeiten wie von
[Peters, 1986] und [Borghi, 1978] die eine Klassifizierung abhangig von dimensionslosen Kenngroflen vor-
genommen haben. Am Beispiel der Arbeit von [Borghi, 1978] soll eine solche Klassifizierung im Folgenden
dargestellt werden. Die folgende Darstellung entspricht in der Reihenfolge der Strukturierung von
[Poinsot, Veynante, 2012].

Eine Einordnung der unterschiedlichen Formen der Wechselwirkung zwischen Verbrennung und Turbu-
lenz lasst sich durch den Vergleich derer ZeitmaRe vornehmen. Fir eine turbulente WirbelgroRe [ lasst
sich das entsprechende turbulente Zeitmal} 7, wie folgt abschatzen:

l
(1) == 3.17
t( ) u; ( )
Das chemische ZeitmaR der laminaren ebenen Verbrennung ldsst sich mithilfe der Flammengeschwindig-
keit S; und der Flammendicke & abschatzen:

T, = 5_1 (3.18)
Das Verhaltnis 7, (1) /T der beiden ZeitmaRe kann damit furr eine Klassifizierung der Wechselwirkung zwi-
schen Verbrennung und Turbulenz verwendet werden. Da bei der Turbulenz ein Spektrum von Wirbel-
grofRen und nicht nur eine WirbelgroRe auftritt, lasst sich eine pragmatische Unterscheidung durch die
Zeitmale der groRen und kleinsten Wirbel vornehmen. Das Verhaltnis mit der groen WirbelgroRe I,
wird als Damkoéhler-Zahl Da bezeichnet:

_ Tt (1) _ lt/uit

=5 (3.19)

Das Verhdltnis mit der kleinsten Kolmogorv-WirbelgréRe [, wird als Karlovitz-Zahl Ka bezeichnet:
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T _u;n/ln
(L)  Si/6

Uber die Annahmen der Turbulenzkaskade von Kolmogorov (s. vorheriges Kap. 3.3) kénnen die beiden

Ka (3.20)

Kennzahlen in eine Beziehung lber die turbulente Reynolds-Zahl gesetzt werden. Mithilfe der Beziehun-
gen

1
v3\4 u?
Gl.(3.14) [, = - und Gl. (3.12) &= const= -

kann Gl. (3.20) umformuliert werden:

N e _— -
1 ry3\4 1 /3\43 [y3\ 2 1 /y3\12712
o tll _ () =(&)(5) =% (3.21)
AT T s S./8 TS5/
1 1
1/,3\76 1/,3\76
I R G R 322
S/ S5 S8
Wird nun die Damkohler-Zahl mithilfe denselben Beziehungen umgeformt, so lasst sich diese wie folgt
ausdricken:
(s [ 1 1
lt/u;t w, le /w2 w, le/(elt)2 uy, Ly N (3.23)
TS T ss es oS,

Die turbulente Reynolds-Zahl der energiereichsten Wirbel lasst sich mit Gl. (3.23) und Gl. (3.22) liber die
Damkohler- und Karlovitz-Zahl ausdriicken:

!

l
_ Wt = Da2Ka2 (3.24)
v

er =

Mithilfe der Damkoéhler- und Karlovitz-Zahl kann die turbulente Vormischverbrennung in drei Bereichen
klassifiziert werden. Diese werden nachfolgend beschrieben und sind im Anschluss in Abbildung 3.2 in
Bezug zu den dimensionslosen GréRen [, /& und u'/S; dargestellt.

1. Ka< 1, ,Flamelet“-Regime (das englische Wort trifft die Beschreibung am besten)

Alle turbulenten Wirbelstrukturen sind kleiner als die Flammendicke. Die Flammenfront ist diinn und
die Verbrennung dariber entspricht im Wesentlichen dem Verlauf der ungestreckten laminaren Ver-
brennung. Aufgrund der Turbulenz erscheint die Flammenfront leicht gewellt.

Istu’/S; > 1 so ist die Aufwellung bereits so stark (, Taschenbildung”), dass , Interaktionen benachbar-
ter Flammenfronten” hervorgerufen werden [Hoffmann, 2004]. Das bedeutet, dass die Flammenfront
zwar noch ihren laminaren eindimensionalen Charakter behalten aber Streckungseinfliisse zuneh-
mend eintreten (die Diffusion und Warmeleitung und damit die Temperatur- und Konzentrationspro-
file werden beeinflusst).
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2. Tt(ln) < 1. < 1:(lt), Ka>1undDa > 1, ,aufgedickte” Flammen
Die Flammenfront erscheint stark gefaltet und die Flammendicke ist gréRer im Vergleich zum Flame-
let-Regime, da aufgrund der kleinen turbulenten Wirbel und damit aufgrund der turbulenten verstark-
ten Mischung eine Interaktion mit der Reaktionszone eintritt. Die Linie, fir die Ka = 1 gilt, ist als Klimov-
Williams-Kriterium bekannt und trennt die Einteilung 1 und 2.

3. Da<1, ,Rihrkessel”
Die Mischung liber die Flammenfront hinweg ist so gut, dass an jedem Ort naherungsweise die gleiche
Mischungszusammensetzung (in Bezug auf die Frischgase Luft und Brennstoff) vorliegt, was einem
perfekten Rihrkessel entspricht, der adiabat, isobar und geschlossen (auch oftmals als im Batchmodus
bezeichnet) betrieben wird. Im Englischen wird dieses Reaktionsmodell oftmals als PSR (perfectly stir-
red reactor) bezeichnet. Eine solche Verbrennung liegt im Falle starker Turbulenz vor, wenn die Zeit-
und Groenskalen der Wirbel kleiner als die charakteristische Zeit der Verbrennungskinetik und der

Flammendicke sind.

A

aufgedickte Flammenfront
Rihrkessel

;}1- e o

\\ e & & o 0 : :

5 ® ® °o 9 o 0 0 L I ]

2 * “Flamelets”

- « starke gefaltete, gewellte Flammenfront
1 e & & & & & & & 0 0 u /S, > 1

“Flamelets’
gefaltete laminare Flammenfront

1 log (1,/ 8)

Y

Abbildung 3.2 Diagramm zur Einteilung der turbulenten Vormischverbrennung

In Abbildung 3.2 wurden Uber die entdimensionierten Variablen der Damkdhler-Zahl logarithmisch der
klassifizierte Bereich dargestellt. Zur Einzeichnung der Trennlinie (Ka = 1) zwischen den Flamelets und der
aufgedickten Flammen wird eine Gleichung fiir die Karlovitz-Zahl in Abhdngigkeit der Diagrammvariablen
benétigt. Nach [Poinsot, Veynante, 2012] kann die Flammendicke abgeschatzt werden mit:

v

§=—
St

(3.25)

Wird Gl. (3.25) und (3.12) dazu verwendet, um (3.22) umzuschreiben, so kann die Karlovitz-Zahl mit den
Variablen der Abbildung ausgedriickt werden:

1 3
_ (k)2 (w2 (3.26)
Ka_(a) < S, )
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3.5. Erhaltungsgleichungen der Stromungsmechanik

Im folgenden Abschnitt werden die Gleichungen vorgestellt, die in der numerischen Stromungsmechanik
(computational fluid dynamics , CFD“) verwendet werden, um die unbekannten thermodynamischen
GroRen Druck, Temperatur und Stoffzusammensetzung sowie die Geschwindigkeit zu berechnen. Zur Dis-
kretisierung wird liblicherweise in der CFD die Finite-Volumen-Methode verwendet. Bei der Formulierung
der Erhaltungsgleichungen wird von der Kontinuumsmechanik ausgegangen, das heildt, Phasen werden
als kontinuierlich und nicht in Form einzelner Molekiile betrachtet.

Die Notation wird in der Tensorschreibweise vorgenommen und durch Beispiele in kartesische Koordina-
ten erganzt. Die Gleichungen werden in kompressibler Form dargestellt, so wie sie auch in dieser Arbeit
numerisch gelost wurden. Die folgenden Gleichungen sind hauptsachlich in der Form von [Ferziger, Peric,
2002] dargestellt, worin Quellen zu Sekundarliteratur tGber die detaillierte Herleitung dieser Gleichungen
zu finden sind.

Bei der Tensorschreibweise ist zu beachten, dass die Aneinanderreihung von Vektoren oder Matrizen
ohne das Produktzeichen ein Tensorprodukt darstellt, bei dem der zweite Faktor in transponierter Form
einzusetzen ist und anschlieBend das Matrixprodukt gebildet wird (auch oftmals als dyadisches Produkt
bezeichnet, Notation ®). Ist dagegen ein Produktzeichen zwischen den Faktoren angegeben, dann han-
delt es sich um das Skalar- bzw. Matrixprodukt. Als Beispiel ist daftir in Gl. (3.27) das Tensorprodukt zwi-
schen dem Nabla-Operator V und dem transponierten Geschwindigkeitsvektor v angegeben:

d rdu  dv  ow]
ax ax 0x oOx
Vv=V®v='i'-(u v ow)= a_u 6_17 a—W (3.27)
dy dy dy 0dy
d du dv Jdw
9z Loz 0z 0z

Das Skalarprodukt zweier Tensoren (auch als das doppelte innere Tensorprodukt bezeichnet) wird mit
einem Doppelpunkt zwischen den Tensoren signalisiert. Dazu folgendes Beispiel:

Txx Txy Txz 3 O
S:Vv= Tyx Tyy Tyz] Vv = Sl](vv)]l = Tij 6—l
Tzx Tzy Tzz ij=1 % (3.28)
du Jdu du dv v v ow ow ow

:Txxa-l_rxy@-*_szg-*_Tyxa+Tyy@+TyZ£+sza+TZyE+TZZE

In der Tensorschreibweise in dieser Arbeit werden kleine Buchstaben zur Bezeichnung von Vektoren und
GroBbuchstaben zur Bezeichnung von Tensoren gewahlt. Zur Abgrenzung zu Skalaren werden die Buch-
staben der Tensoren und Vektoren fett formatiert.

3.5.1. Massenerhaltung

Abgesehen von Umwandlungsprozessen von Masse in Energie wie bei der Kernspaltung bleibt die Masse
erhalten. In einem finiten Volumen gilt damit, dass die Anderung der Dichte (Speicherterm, erster Term
auf der linken Seite) gleich der Massenzufliisse Gber die Volumengrenzen (Konvektionsterm) sein muss:

dap kg
- . = - 3.29
5% +V-(pv) =0 — (3.29)
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Im inkompressiblen Fall vereinfacht sich Gl. (3.29) zur Bedingung, dass die Divergenz der Geschwindigkeit

gleich null sein muss.

3.5.2. Impulserhaltung

Die Impulserhaltungsgleichungen, die sog. Navier-Stokes-Gleichungen, resultieren aus dem zweiten und
dritten Newtonschen Axiom. Nach diesen gilt, dass die Impulsdnderung gleich der auf das System wir-
kenden Kraft ist. Damit der Impuls gleich bleibt (ein System ist in Ruhe), muss gelten, dass die Summe
aller Krafte im System gleich null ist.

d(pv) kgm N
V- =V-T+pb _ _] 3.30
ot V- (o) tp miss m° (3.30)
2
T=—(p+§,uV-v)I+2,uD=S—pl (3.31)
1
D= > [Vv + (VW)T] (3.32)
S=pl+T (3.33)
In den Gl. (3.31) und (3.33) wurde der Einheitstensor I verwendet:
1 0 0
I={0 1 0 (3.34)
0 0 1

Der Einheitstensor liefert im Falle des Matrixproduktes zwischen dem Nabla-Operator und des Druckein-
heitstensors die Anderung des Drucks in die jeweilige Raumrichtung:

dp

/ax
|ap|
V'(P1)='@'

dp
0z

(3.35)

In Gl. (3.30) stellt der erste Term auf der linken Seite die zeitliche Anderung der Trigheit der Volumenzelle
dar. Ist der Anderungsterm positiv, dann findet eine Beschleunigung des Fluids statt, andernfalls eine
Abbremsung. Der zweite Term stellt den konvektiven Transport der Massentragheit liber die Zellgrenzen
hinweg dar. Auf der rechten Seite werden mit den Termen die auf die Zelloberflachen wirkenden raum-
lichen Anderungsraten der Krifte V- T und die auf das Volumen wirkenden volumenspezifischen Krifte
pb (z. B. die Beschleunigung aufgrund der Gravitation) beschrieben.

Der Spannungsvektor V - T enthilt die auf die Zelloberflaichen wirkenden Oberflachenkraftflisse (Kraft
pro Flache = Spannung) in Form des thermodynamischen Drucks und der viskosen Spannungen (Reibung
innerhalb des Fluids). Die viskosen Spannungen werden im allgemeinen Spannungszustand vollstandig
durch den viskosen Spannungstensor S beschrieben, der im dreidimensionalen Raum neun Komponen-
ten 7;; enthélt (jeweils drei normal zueinander stehende Spannungen pro Normalenflache). Der Tensor
S ist symmetrisch [Schlichting, Gersten, 2006], weshalb von den neun Komponenten tatsachlich sechs
unbekannt sind.
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S =
Tyx

Tex  Txy Txy Txz
Tyx Tyy TyZ] ’Txy Tyy Tyzw (3.36)
TZZ

Bei den Spannungen in Richtungen der betrachteten Flachennormalen (7, 7y, 7,,) enthélt der Span-
nungstensor nur den sog. deviatorischen (abweichenden) Anteil, da in Richtung der Flachennormalen
noch der allseitig gleich wirkende Druck hinzuaddiert werden miisste (dieser ist aber separat im Tensor
T enthalten), um die effektiv in diese Richtung wirkende Normalspannung o zu erhalten:

Oxx = Txx TP (3.37)

Die Beziehungen zwischen dem unbekannten Spannungszustand und den Losungsvariablen der Impul-
serhaltung in Form der Geschwindigkeitskomponenten werden lber die Hypothese von Stokes und em-
pirischen Untersuchungen hergestellt. Diese basieren auf der Annahme eines isotropen Newtonschen
Fluides, was bedeutet, dass die viskosen Spannungen proportional zu den Geschwindigkeitsgradienten
sind und dass die empirische Proportionalitdtskonstante, die Viskositat u, richtungsunabhangig ist. Auf-
grund der Symmetrie und der genannten Annahmen folgen aus theoretischen Uberlegungen, die
[Schlichting, Gersten, 2006] entnommen werden kénnen, dass der Spannungstensor S folgendermalien
lautet:

S=—<§uv-v>1+2,u%[Vv+(Vv)T] (3.38)

Zur Verdeutlichung des Spannungstensors § sowie vollstandigkeitshalber der Druckanteile wird im Fol-
genden der Tensor T in kartesischen Koordinaten ausgeschrieben:

- 2 1 7 1 [O0u Odu Ju
Prlyy 0 0 Ou ov owy 0w Ou Ou

u 3 Ox Jdx Ox ox 0dy 0z

T 2 Ju Jdv ow ov Jdv Jdv

= 0 B_|__ V-v 0 = = 4l = = = (3.39)

U u 3 dy 0dy Ody dx 0y 0z
0 0 p + E Vev Ju OJv ow ow ow Jdw

3 1 Loz 09z o0z4 Llox oy o0zl

Eine Plausibilitatsprtfung zur Frage, warum gerade der Faktor 2/3 in Gl. (3.38) auftaucht, liefert die Be-
dingung, dass im hydrostatischen Zustand und im quasi-hydrostatischen Zustand (Geschwindigkeiten ge-
hen gegen null), die Summe der Normalspannungen o den Druck ergeben muss:

1 !
3 (axx + 0yy t+ O'ZZ) =—p (3.40)

Wird (3.37) nach den Normalspannungen aufgel6st und die unbekannten Komponenten aus Gl. (3.39)
entnommen, so folgt die Probe fir Gl. (3.40):

1 2 1 !
§(—3-p—3§V-v+2-V-v)=§(—3p):—p ok (3.41)

Durch die Skalar- und Matrixprodukte mit dem Nabla-Operator gemaR Gl. (3.30) lautet der Quellterm der
Impulserhaltung infolge von Druck und viskosen Spannungen:
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9 2 (/0%u u  0%u )
/a (P +3 “V'V)\ /6x2 axay axaz\ /axz az2 \
V-T=—'i< +z VV)I-l- <| 0" az |+|6v az |> (3.42)
| ay\P T3 # | "#)| ayax ayaz 9x? az2 '
\i( _|_E V'V)/ 0%u 02 0?2 ) kazw aZW 0°w
az\P T3 K dzox * dzdy T 922 dx2 T2

Die Form der Impulserhaltung in kartesischen Koordinaten kann [Oertel u. a., 2011] entnommen werden.
An dieser Stelle sei angemerkt, wie sich Gl. (3.42) vereinfacht, sofern angenommen werden kann, dass
die Stromung inkompressibel ist. In diesem Fall gilt aufgrund der Kontinuitdt, V-v = 0 und Gl. (3.42)
vereinfacht sich zu:

V- Tinkompr. = —VD + 2 £ VD (3.43)

3.5.3. Energieerhaltung

Die Bilanzierung der Enthalpie h, die im Folgenden formuliert wird, erfordert besonders bei hohen Tem-
peraturen die Bericksichtigung des Warmetransportes durch Strahlung. In einer idealen Mischung (An-
nahme idealer Gase) ist diese die Summe aus der inneren Warme (Stoffe haben eine Warmekapazitat)

und der Bildungsenthalpie Ah}”k:

h= Z ARD, + f CpedT [k]—g] (3.44)

TO

Die Enthalpieerhaltung nach [Poinsot, Veynante, 2012] lautet:

d(ph)
Jt

9
+v-(pvh)=a—7t)+v-p—v-qh+s=vV+une”e (3.45)

Der erste Term auf der linken Seite in Gl. (3.45) beschreibt die zeitliche Anderung der Energiedichte in
der Rechenzelle. Der zweite Term beschreibt die konvektive Anderung der Energie aufgrund des Massen-
transports liber die Zellgrenzen. Die ersten beiden Terme auf der rechten Seite folgen aus der Herleitung
der Enthalpieerhaltung aus der Form der inneren Energieerhaltung und werden meist als totales Diffe-
rential Dp/Dt zusammengefasst. Das Tensorskalarprodukt S : Vv beschreibt die Dissipation der kineti-
schen Energie aufgrund von Reibung. Der diffusive Flussvektor ¢y setzt sich zusammen aus der Warme-
leitung und der Enthalpiediffusion mit der Diffusionsgeschwindigkeit d;, aufgrund der Speziesdiffusion:

L= —AVT + Z hyedy (3.46)

Im Folgenden wird auf der linken Seite in Gl. (3.46) die lokale Warmeleitfahigkeit A des Gasgemischs liber
die Prandtl-Zahl umformuliert und die Diffusionsgeschwindigkeit d; mit dem Fick’schen Diffusionsansatz
berechnet:

N
) ucy u
__ Z 3.47
dn Pr 4 ke ( )
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Uber die Beziehung eines idealen Gases:

N
Vh=VTc,+ Z hy VY, (3.48)
k=1

Aufgeldst nach dem Gradienten der Temperatur:

N
Vh h, VY,
VT = — — Z Kk (3.49)

Gl. (3.49) eingesetzt in (3.47):

N N
. /J.Cp Vh thYk l,l

—_Z P ___ E — E Ll 3.50
n Pr (c c hkSC VY ( )

N
. u u u u

- - _ = — 3.51
n Pr Vh+ (Pr Sc)kz: hu Sc VY ( )

In GI. (3.50) wurde auf der linken Seite die Warmekapazitat gekilrzt. Mit der Annahme, dass die Diffusi-
onskonstanten der Spezies gleich sowie die Diffusionskonstanten gleich der Temperaturleitfahigkeit sind
(Lewis-Zahl = 1 damit Pr-Zahl = Sc-Zahl), ist der zweite Term auf der rechten Seite von Gl. (3.51) gleich
null. Wird unter diesen Annahmen Gl. (3.51) in GI. (3.45) eingesetzt und angenommen, dass die Dissipa-
tion durch Reibung S : Vv vernachlassigbar klein ist, so lautet die Energieerhaltungsgleichung:

d(ph) dp 1 .

S TV (V) =+ Ve p 4V (ﬁ VR) + Gouetie (3.52)
Mit der Beziehung% = g = a p lasst sich Gl. (3.52) noch schlussendlich mit der Temperaturleitfahigkeit
ausdricken:
d(ph d

@ )+V-(pvh)=a—i+v-p+v-(ap Vh) + Gouette (3.53)

at

3.5.4. Erhaltungsgleichung eines Skalars

Zur Berechnung von Mehrkomponenten-, Mehrphasen- und reaktiven Stromungen mussen oftmals Ska-
lare wie Massenbriiche, Phasenvolumenanteile (wie z. B. [Hirt, Nichols, 1981] Volume-of-Fluid-Methode)
oder Skalare der Verbrennungsmodellierung (wie z. B. der Mischungsbruch in dieser Arbeit oder [Peters,
1999] der passive skalare ,,G-Wert” zur Berechnung der Isoflache der Flammenfront, bekannt als G-Glei-
chung oder level-set-Ansatz) berechnet werden.

Die dafir oft eingesetzte allgemeine Erhaltungsgleichung eines massenspezifischen Skalars ¢ lautet:

a(gf) + V- (pvp) =V (pD V) + Sy (3.54)

In Gl. (3.54) beschreibt der zweite Term auf der linken Seite den Transport durch Konvektion, der erste
Term auf der rechten Seite unter Annahme des Fickschen Gesetzes den Transport durch Diffusion. Am
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Beispiel der Stoffdiffusion eines Massenbruchs wurde die Diffusionskonstante D verwendet. Der zweite
Term auf der rechten Seite ist der Quell- oder Senkenterm im Falle eines aktiven Skalars.

Zur Vollstandigkeit sei an dieser Stelle noch die Favre-gemittelte (im Falle zeitlicher Mittelung der Erhal-
tungsgleichungen) Form von Gl. (3.54) angegeben, auch wenn dies ein Vorgriff darstellt, wie dem Autor
bewusst ist. Die Favre-Zerlegung wird aber gleich darauf im folgenden Abschnitt eingefiihrt.

W09 4 v-(p98) + V7F" = V- (FDTH) + 55 353

3.6. Reynolds- und Favre-Mittelung

Die in dieser Arbeit behandelte Modellierung der Wechselwirkungen zwischen Turbulenz und Strahlung
ist eigentlich die Frage nach dem korrekten zeitlichen Mittelwert des Strahlungsenergiequellterms, der
in der zeitlich gemittelten Energiegleichung benotigt wird, um den Warmeaustausch durch Strahlung zu
bericksichtigen. Die zeitlich gemittelte Form der Erhaltungsgleichungen wird genutzt, weil Gblicherweise
der Aufwand zu groR ist, die Strémung direkt zu simulieren (zeitlich und 6rtliche Auflésung). Dieser Auf-
wand ist allerdings meist nicht erforderlich, da meist nur die statistisch zeitlich mittlere Stromungslésung
interessiert, um damit ZielgrofRen wie den Druckverlust und die Schadstoffbildung anhand der aktuellen
Strémungsfiihrung zu beurteilen.

Die Idee ist daher nahe, zeitliche Schwankungen zu modellieren und die Strémung nur im zeitlichen Mit-
telwert zu berechnen. Damit dies getan werden kann, miissen die Erhaltungsgleichungen im zeitlichen
Mittel formuliert werden, wofiir die Stromungsvariablen aufgespaltet werden miissen.

Die Aufspaltung fluktuierender GréRen in den zeitlichen Mittelwert und den Schwankungswert geht zu-
riick auf die Idee von [Reynolds, 1895], nach dem eine instantane GréRe ¢ durch ihren Mittelwert 5 und
ihren Schwankungswert ¢’ beschrieben werden kann:

=B+ (3.56)

Der Mittelwert 5 istim Falle einer stationaren Stromung gleich dem zeitlichen Mittelwert nach Gl. (3.66).
Zuweilen wird auch die Reynolds-Zerlegung auch im Falle einer instationdren Losung verwendet, wobei

der Mittelwert 5 dann einen Ensemble-Mittelwert darstellt, fir den eine Messung praktisch N — oo mal
wiederholt werden muss, um den Ensemble-Mittelwert fiir eine vorgegebene Zeit t zu berechnen:

N
$0xt) = lim (%’Z D% t)) (357)

Die Reynolds-Zerlegung hat den Vorteil, dass groRtenteils nur der Reynolds-Mittelwert zur Berechnung
der mittleren Terme in den zeitlich gemittelten Erhaltungsgleichen notig ist, da die diejenigen Terme
gleich null sind, die ein Produkt mit einem mittleren Schwankungswert enthalten:

& =0 (3.58)

b2 =1 ;=0 (3.59)

Im Falle des Produkts zweier oder weiterer instantaner Grof3en, wie im Falle des Konvektionsterms in der
Enthalpieerhaltung Gl. (3.67) gilt dies aber nicht (zweiter Term auf der linken Seite), weshalb im Falle der
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Reynolds-Zerlegung unbekannte Produkte der Schwankungsgrofien entstehen, die modelliert werden

mussen:

V-(pvh) =V- (ﬁ\_/ﬁ +pVv'h +vp'h + Ev’p’ + v’p’h’) (3.60)

Um die Anzahl der unbekannten Schwankungsterme zu reduzieren, bietet sich eine gewichtete Zerlegung
an, die das Produkt zweier fluktuierender GroRen enthalt. Da vor allem in der kompressiblen Formulie-
rung der Erhaltungsgleichungen viele Produkte mit der Dichte auftreten, wird Ublicherweise die dichte-

gewichtete Favre-Zerlegung in den Favre-Mittelwert ¢ und den Schwankungswert ¢ angewandt:

¢=¢+¢" (3.61)

Der dichtegewichtete Favre-Mittelwert wird im Falle einer stationaren Stromung berechnet nach:

7 pP
_Pe (3.62)
d(x) 5

p¢" =p (6 —¢)=pp—pd=06-pp=0 (3.63)

Am Beispiel von Gl. (3.60) wird der Vorteil dieser Zerlegung deutlich:

V-(ovh) = V- (p(@+ v (R +h")) = V- (5Vh + 5 v'R") (3.64)

Im Vergleich zur Reynolds Zerlegung hat sich im Falle des Konvektionsterms der Enthalpiegleichung die

Zahl der unbekannten Terme von vier auf einen verringert, da die Terme p ¥ A" und p h v'’gleich null
sind. An dieser Stelle sei betont, dass der Vorteil der Zerlegung kein physikalischer sondern ein mathe-
matischer ist, weil die zeitlichen Mittelwerte je nach Zerlegung anders ausfallen.

3.7. Erforderliche Modellierungen bei turbulenter Verbrennung

Im Falle der zeitlichen Mittelung der Erhaltungsgleichungen unter Verwendung der Favre-Zerlegung tau-
chen neue Terme in den Gleichungen auf, die unbekannt sind und modelliert werden missen. Am Bei-
spiel der zeitlich gemittelten Impulsgleichung ist der Tensor ﬁW’ unbekannt, der aufgrund seiner Sym-
metrie sechs Unbekannte aufweist.

a(p¥)
Jat

+V-(p7) =V (T+pv'v" (3.65)

Diese fehlende Information wird als das SchlieBungsproblem der Turbulenz bezeichnet. Die unbekannten
Terme werden auf unterschiedliche Arten modelliert. In dieser Arbeit erfolgt die Modellierung mithilfe
einer skalaren Wirbelviskositat nach der Boussinesq-Annahme. Diese Vorgehensweise ist in Kap. 3.7.3
beschrieben.

Neben den unbekannten Schwankungstermen missen die zeitlich mittleren Quellterme aufgrund der
Verbrennung und der Warmestrahlung aber auch die mittleren Stoffwerte (Dichte, Viskositdat, Warme-
leitfahigkeit und je nach Verbrennungsmodellierung noch weitere) berechnet werden, damit die Erhal-
tungsgleichungen gel6st werden konnen. Am Beispiel der Favre-gemittelten Erhaltungsgleichung (3.55)
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eines passiven Skalars ist damit der Quellterm ﬂ, die Dichte 5 und der Diffusionskoeffizient D gemeint,

sofern der erster Term auf der rechten Seite linearisiert wird.

9(p9)
ot

Gl. (3.55): +V-(p¥@) +pv'¢" =V-(pD V) + 5,

In erster Linie ist dies vor allem fiir den Quellterm herausfordernd, da dieser bei einer chemischen Reak-
tionsgleichung und im Falle der Warmestrahlung stark nicht linear von der Temperatur und den Spezies-
konzentrationen abhangt, die zeitlich schwanken und miteinander korrelieren kénnen.

Die zeitlichen Quellterme im Falle der Verbrennung mussen aufgrund des stark nicht linearen Charakters
modelliert werden, wofir ein Verbrennungsmodell eingesetzt wird. In dieser Arbeit wurde der sog. JPDF-
Ansatz (Verbundwahrscheinlichkeitsdichte-Ansatz, ,join probability density function —,, JPDF*) dafiir ver-
wendet. Ublicherweise wird dieses Modell am Beispiel des Quellterms einer Stofferhaltungsgleichung
eingeflihrt. In dieser Arbeit wird jedoch aufgrund des Fokus dieser Arbeit auf die Warmestrahlung die
zeitliche Berechnung des Strahlungsquellterms als Beispiel gewdahlt, was im folgenden Abschnitt 3.7.2
dargestellt ist. Dies ist in diesem Fall aber nur fiir den lokalen Strahlungsquellterm in Form der Emission
moglich (die Begrindung wird in Kapitel 5 gegeben), weshalb der Strahlungsquellterm mit einem sepa-
raten Strahlungsmodell berechnet wird, dem das eigene Kapitel 5 gewidmet ist.

3.7.2. Modellierung der Quellterme: Zeitliche Mittelwertbildung mit dem JPDF-Ansatz

Der zeitliche Mittelwert einer beliebigen GréRe oder eines Term ¢ wird {iblicherweise mit der Uberstrei-
chung markiert, die den folgenden mathematischen Zusammenhang ausdruickt:

_ 1 t0+At
X) = lim (— X) dt 3.66
30 Am@fﬁ) o9 at) (3.66)
Die zeitlich mittlere GroRe ist damit nur noch eine Funktion des Ortsvektors X. Eine Erhaltungsgleichung
in zeitlicher Mittelung kann gleichermalien formuliert werden, wie im Folgenden am Beispiel der Enthal-
pieerhaltung nach Gl. (3.53):

o(oh) 0(ph) | ————= 0p .
5 TV (pvh) & — =+ V- (pvh) = ==+ V- (a p Vh) + dquetie (3.67)

Besonders schwierig ist die Berechnung des zeitlich mittleren Quellterms m, der im Falle der Enthal-
piegleichung den Quellterm durch den Warmeaustausch durch Strahlung und im Falle des Reaktionfort-
schritts durch chemische Reaktionen darstellt. Diese sind schwer zu berechnen, da sie einerseits model-
liert werden missen und andererseits nicht linear von anderen thermodynamischen GrofRen abhangen.
Das bedeutet, deren Mittelwerte kénnen im Hinblick auf den gesuchten Mittelwert des Quellterms nicht
einfach in dessen Modellierung eingesetzt werden. Die Frage nach der korrekten zeitlichen Mittelwerts-
berechnung wird durch die sog. PDF-Methode (probability density function — Wahrscheinlichkeitsdichte-
funktion) gel6st: Ist der physikalische Zusammenhang (fir die lokale Strahlungsemission der Zusammen-
hang nach Gl. (2.25) in Abhangigkeit von der Temperatur und den Partialdriicken) zwischen Quellterm
und den bestimmenden Variablen sowie deren Wahrscheinlichkeitsverteilung bekannt, dann kann der
Mittelwert korrekt berechnet werden. Der groBte Vorteil ist dabei, dass die Form des Zusammenhangs
keine Rolle spielt, und daher auch beliebig komplexe Abhadngigkeiten berechnet werden kdénnen (wie z.
B. ein Reaktionsquellterm).
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Mit der Wahrscheinlichkeitsverteilung ist die Verteilung der Wahrscheinlichkeiten gemeint, wie lange ein
diskreter Zustand der Variable im Zeitintervall At auftritt. Praktisch kann dies ermittelt werden, wenn die
Haufigkeit einer MessgrolRe ermittelt wird, deren Zustand in einem bestimmten Wertebereich im Zeitin-
tervall At liegt (die Anzahl der Messpunkte die in diesem Bereich liegen im Verhaltnis zur Anzahl der
Messungen im betrachteten Zeitintervall). Wird dieser Wertebereich infinitesimal verkleinert, dann geht
die Haufigkeitsverteilung in die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (PDF) tber. Fir die Wahrscheinlich-
keitsdichtefunktion einer GrofRe x im Wertebereich [-oo:o<] gilt:

f pdf(x)dx =1 (3.68)

Die Integrationsgrenzen des Integrals in Gl. (3.68) sind die des Wertebereichs, der fiir die PDF-Variable x
gilt. Wird die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion mehrerer GréRBen benétigt, wie am Beispiel der Berech-
nung des zeitlich mittleren lokalen Emissionsterms in Gl. (3.70), dann wird die sog. Verbundwahrschein-
lichkeitsdichtefunktion (joint probability density function — JPDF) benétigt. Fiir diese gilt am Beispiel der
JPDF zweier GroRen x und y im Wertebereich [-o0:00]:

j j jpdf(x,y)dxdy =1 (3.69)

Die Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion kann nun dafiir benutzt werden, um von den Variablen
der JPDF abhdngende GroRen zu berechnen. Da abhangige GroRen von den Werten ihrer Variablen ab-
hdngen, hangen sie auch gleichermalien von deren Schwankungen bzw. deren Auftrittswahrscheinlich-
keiten ab. Die abhangige GroRe ergibt sich daher als das Produkt zwischen dem Zusammenhang der Ab-
hangigkeit und der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion. Die zeitlich mittlere lokale Emissionsleistung kann
daher Uber die Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion der Temperatur und der Partialdriicke p; be-
rechnet werden:

%mmmn=—J f~f4n%ﬂ”@xﬂppmpwm)mdﬂﬂppmpqm)M7w1Mu~dm (3.70)
00 0

In Bezug auf die Berechnung zeitlicher Mittelwerte nach dem PDF-Ansatz muss beachtet werden, ob die
PDF die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion der Favre oder Reynolds-zerlegten GroRe darstellt (d. h. ob
der Favre-Mittelwert und die entsprechenden Varianzen zur Definition der JPDF verwendet werden).
Wird im einfachsten Fall eine PDF liber den Favre-Mittelwert und die Favre-Varianz gebildet, so liefert
die Integration Uber diese PDF ebenfalls einen Favre-Mittelwert:

$= f f () 1paE(x, y)dx dy (3.71)

Soll stattdessen der Reynolds-Mittelwert berechnen werden, so muss zusatzlich Giber die Dichte im Zahler
integriert werden:

e B 1 G
¢ —f_oo _wm pdf(x, y)dx dy (3.72)

Mit dem Dichtebezug wird die Dichtegewichtung infolge der Favre-Zerlegung wieder herausgerechnet.
Der Favre- und Reynolds-Mittelwert kann sich deutlich unterscheiden. Ein Beispiel dafir ist im weiteren
Verlauf in Kap. 4.2 in Abbildung 4.3 dargestellt.
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Zur weiterfiihrenden Studie der PDF-Methoden an dieser Stelle werden die Werke von [Pope, 2000] und
[Gerlinger, 2005] empfohlen.

3.7.3. Modellierung der turbulenten Transportterme

In diesem Abschnitt wird die grundlegende Modellierung der Schwankungsterme am Beispiel der zeitli-
chen Mittelung der Erhaltungsgleichungen nach Favre erldutert, die in den RAS, die in dieser Arbeit durch-
geflihrt wurden, unbekannt sind. Eine Demonstration der Entstehung des Schwankungsterms kann dem
Beispiel anhand der Enthalpieerhaltung in Gl. (3.64) entnommen werden.

Die RAS-Turbulenzmodellierung basiert prinzipiell darauf, dass nach der Annahme von Boussinesq
[Tennekes, Lumley, 1972] der Schwankungsterm in Form eines turbulenten Transportkoeffizienten im
Diffusionsterm ersetzt werden kann. Der Transportkoeffizient dort wird dann als effektiver Transportko-
effizient bezeichnet, und stellt die Summe aus dem molekularen und turbulenten Transportkoeffizienten
dar. Im Falle des Stoff- und Energietransportes werden die turbulenten Koeffizienten mithilfe einer tur-
bulenten Prandtl- bzw. Schmidt-Zahl aus der turbulenten Viskositat berechnet. Diese wird wiederum be-
notigt, um den sog. Reynoldschen Spannungstensor pv''v"’ auf der rechten Seite der Favre-gemittelten
Impulserhaltungsgleichung nach Gl. (3.65) zu berechnen. Nach der Annahme von Boussinesq ist der Rey-
noldsche Spannungstensor gleich dem Produkt der turbulenten Wirbelviskositdt y; und dem mittleren
molekularen viskosen Spannungstensor S:

o S 2 _ 2_ 2
—pv''v =ut;—§lpk= Ut (—I§V-v+2D)—§ka (3.73)

Der Reynoldsche Spannungstensor taucht sowohl in den gemittelten NS-Gleichungen als auch in der Er-
haltungsgleichung der Turbulenzenergie der mittleren Schwankungen auf und kann als Energietransfer
interpretiert werden, bei dem kinetische Energie der Hauptstromung (die mittleren Geschwindigkeiten)

in die kinetische Energie der turbulenten Schwankungen ibertragen wird. Deren Energie wird als die
massenspezifische kinetische Energie k der mittleren turbulenten Schwankungen (in J-kg™) definiert:

_ 1, — _
k = vy = E(un . un + 17” . 17” + WII . WII (374)

Die treibende Kraft dieses Energietransfers in den turbulenten Wirbelstrukturen sind somit nach dem
Boussinesg-Ansatz Scherschichten in denen grolRe Gradienten der mittleren Geschwindigkeiten auftre-
ten.

Der Reynoldsche Spannungstensor ist symmetrisch und enthalt sechs Unbekannte. Die Spur dieses Ten-
sors ergibt die volumenspezifische mittlere turbulente Energie der Schwankungen.

In Gl. (3.73) taucht auf der rechten Seite zusatzlich der Term %Iﬁk auf, damit der aus der Spur des turbu-

lenten Spannungstensors resultierende Ausdruck gleich dem Ausdruck nach Gl. (3.74) ist. Die Gleichset-
zung der Ausdriicke ist giltig, wenn der Stokes'sche Reibungssatz fiir newtonsche Fluide verwendet wird
(Schlichting & Gersten, 2006). Dies wird in den folgenden Gleichungen demonstriert:

I ; z(aa+aﬁ+aw)+2 (aa+aﬁ+aw) es 2o G
spur(pvivi) =2pk = —ue| =335, T 5, 7 5, ax oy oz 37 '

da
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3 2<0a+65+6m~/)+2 (6a+617+6W)_( 3 2+2)<6ﬁ+61§+6W)_0 (3.76)
3\dx dy 0z ox dy 0z) ox dy 0z/) ’

folgt:

— 2
spur(pv''v'")=2pk = —pu, - (0) +3 -§ﬁk (3.77)

Im Hinblick auf die praktische Losung der NS-Gleichungen wird der Term %Iﬁk im inkompressiblen Fall
zum Druckterm addiert bzw. wird er vernachlassigt, da ohnehin nur Druckdanderungen gegeniber einem
Referenzdruck berechnet werden. In der kompressiblen Form wird der Term vernachlassigt, da er laut
[Kern, 2013] in der Regel klein im Vergleich zum statistischen Druck ist. Dies wird in der verwendeten
Version des verwendeten CFD-Programmes OpenFOAM 2.3.1 angenommen.
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4. Numerische Verbrennungsmodellierung

Mittels der in Kap. 3 dargestellten Erhaltungsgleichungen lasst sich eine einphasige Stromung mit tber-
lagerter Verbrennung numerisch berechnen. Die Verbrennungssimulation ist den reaktiven Strémungs-
problemen zuzuordnen, deren Simulationsaufwand vergleichsweise hoch ist, weil die Komponentenmas-
senbriiche in den Komponentenerhaltungsgleichungen keine passive sondern aktive Skalare darstellen,
die sich infolge chemischer Reaktionen d@ndern. Der Aufwand dabei ist vor allem von der Anzahl der an
chemischen Reaktionen teilnehmenden Molekiile abhdngig. So missten fiir N Molekiile N-1 Massenbru-
cherhaltungsgleichungen geldst werden, um die chemische Umwandlung vollstdndig zu beschreiben, was
flr typische Brennstoff-Luft-Mischungen mit vielen Zwischenprodukten wahrend der Verbrennung eine
grof3e Anzahl an Gleichungen zur Folge hatte. Als Beispiel werden beim GRI 3.0 Mechanismus [Smith u. a.,
0. J.] zur Beschreibung der Verbrennungsreaktionen von Erdgas 52 Molekiile und 300 Elementarreaktio-
nen bericksichtigt.

Um den Aufwand zur Berechnung der chemischen Reaktionsgeschwindigkeiten zu vereinfachen, lassen
sich globale und vereinfachte Reaktionsmechanismen einsetzen, mit denen z. B. der Umsatz von CH, ide-
alisiert direkt zu CO, und H,0 betrachtet wird (ohne den Weg (iber die Elementarreaktionen). Alternativ
lassen sich Reaktionsmodelle verwenden, in denen die Annahme getroffen wird, dass die Chemie unend-
lich schnell ablauft und dagegen der turbulente Wirbelzerfall (Eddy-Breakup-Modell) oder die molekulare
Mischungszeit in Diffusionsflammen (Eddy-Dissipation-Modell) die Verbrennung bestimmen.

Die Wahl der Reaktionsmodellierung hangt stark von der Art der Verbrennung ab (vorgemischt oder mi-
schungskontrolliert) und von der Absicht, was mit der Simulation erreicht werden soll: Sollen die Abgas-
konzentrationen nicht verbrannter Kohlenwasserstoffe, wie z. B. in Kolbenmotoren aufgrund der Verl6-
schung am kiihlen Olfilm an der Zylinderwand, und von Stickoxiden untersucht werden, so ist ein ver-
gleichsweise detaillierter Reaktionsmechanismus erforderlich, der die Reaktionskinetik dieser Molekile
enthalten muss.

4.1. Vormischverbrennungsmodellierung in dieser Arbeit

Die Erfassung der Schadstoffemissionen (NOy, CO, unverbrannte Kohlenwasserstoffe ,UHC") erfordert
die Integration eines detaillierten reaktionskinetischen Mechanismus. Dies bringt allerdings die Heraus-
forderung mit sich, dass bereits bei der vergleichbaren einfachen Methanverbrennung mit Luft (im Ver-
gleich z. B. zu Kerosin) eine hohe Anzahl von Molekiile beteiligt ist, deren Erhaltungsgleichungen nur mit
einem grofRen Aufwand gel6st werden konnten. Aus diesem Grund ist eine Vereinfachung notwendig.
In dieser Arbeit wird die Annahme getroffen, dass lokal die Verbrennungsreaktionen immer dem Reakti-
onspfad einer idealen Vormischverbrennung folgen, was heil3t, dass die Kinetik der Verbrennung als mit-
geschwindigkeitsbestimmend erachtet wird. Bei der Verbrennungsmodellentwicklung zur Simulation der
drallstabilisierten Verbrennung kann dies damit gerechtfertigt werden, dass die Charakteristiken solcher
Flammenfronten iberwiegend der einer Vormischverbrennung entsprechen, was von [Knudsen, Pitsch,
2009] demonstriert wurde.

Im Hinblick auf die praktische Berechnung des Verbrennungverlaufs wird ein Modellreaktor benétigt, mit
dem der chemische Reaktionsverlauf berechnet werden kann. Nach dem Stand der Technik werden fir
Vormischflammen zwei Modellreaktoren verwendet: Die ebene laminare Vormischflamme und der per-
fekte Riihrkessel (PSR abgekiirzt im Englischen — ,perfectly stirred reactor”)
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1. Die ebene laminare Vormischflamme kann als Modellreaktor verwendet werden, wenn die Diffusion
die Verbrennungsgeschwindigkeit mitbestimmt. Damit eignet sich dieser Modellreaktor fiir Flammen
im Flamelet-Bereich. Dieser Modellreaktor empfiehlt sich auch dann, wenn die Diffusion einen gewis-
sen Einfluss auf die Verbrennung hat, wie z. B. bei abgehobenen Flammen, bei denen die Vormischung
erst kurz vor dem Stabilisierungsort vorgenommen wird.

Im Englischen ist dieser Modellreaktor als ,premixed flame” bekannt und wird oftmals als ,PREMIX*
nach dem gleichnamigen Modul des Chemkin-Programms bezeichnet.

2. Der Rihrkessel-Modellreaktor eignet sich dann, wenn die Flammenfront turbulent stark durchmischt
wird. In diesem Fall ist der Stofftransport von untergeordneter Bedeutung und der Reaktionsverlauf
hédngt im Grenzfall nur noch von der Zeit und der Mischungszusammensetzung (in Bezug auf die Frisch-
gase Luft und Brennstoff) ab. Dieser Modellreaktor eignet sich damit fiir den Bereich der verdickten
Flammen und fir reine Diffusionsflammen.

Im praktischen Vergleich der beiden Modellreaktoren wird der Reaktionsverlauf tiber die Zeit berech-
net, wahrend bei der laminaren Vormischflamme die Diffusion und Warmeleitung bericksichtigt und
daher der Reaktionsverlauf (iber den Ort bestimmt wird.

Im Hinblick auf die Modellierung der drallstabilisierten Verbrennung in Kap. 7.2 wurde die ebene lami-
nare Vormischflamme als Modellreaktor gewéahlt. Nach [Kern, 2013] wurde damit eine bessere Uberein-
stimmung bei der Simulation der Drallverbrennung erzielt, wobei die Unterschiede nicht signifikant wa-
ren. Eine Erklarung kann dafir sein, dass die Drallverbrennung im Bereich der aufgedickten Flammen
liegt, dort wo typische Betriebspunkte technischer Drallverbrennungen It. [Hoffmann, 2004] einzuordnen
sind. In diesem Bereich spielt die molekulare Diffusion eine untergeordnete Bedeutung fiir den Reakti-
onsverlauf.

Mit beiden Modellreaktoren wird die Reduzierung des Simulationsaufwands dadurch erreicht, dass die
Thermodynamik (detaillierte Zusammensetzung, Temperatur) nur noch eine Funktion der Startbedingun-
gen des Modellreaktors und dessen jeweilige Losungsvariable (Zeit oder Ort) ist. Fiir die Simulation be-
deutet dies, dass nur noch die entsprechende Orts- bzw. Zeitvariable bestimmt werden muss, da davon
der thermodynamische Zustand abgeleitet werden kann.

Im Folgenden werden die sog. unabhadngigen Variablen der Modellreaktoren beschrieben, mit denen die
abhangigen thermodynamischen GréRen abgeleitet werden kénnen. Die unabhdngigen Variablen setzen
sich aus den Startbedingungen und dem Reaktionsfortschritt zusammen. Die Startbedingungen werden
durch den Mischungsbruch, im einfachsten Fall das Verhaltnis zwischen Brennstoff- und Gesamtmasse,
und der Eingangsenthalpie charakterisiert, die in den Reaktoren als konstant betrachtet werden. Es sei
daraufhin gewiesen, dass dies nur ndherungsweise gilt, weil im Falle des PREMIX-Modells aufgrund un-
terschiedlicher Diffusionsgeschwindigkeiten (Le-Zahl # 1) der Mischungsbruch und die Enthalpie schwan-
ken kénnen. Da im PSR keine Transportprozesse auftreten, sind dagegen im PSR der Mischungsbruch und
die Enthalpie stets konstant.

4.1.1. Mischungsbruch

Bei Verbrennungen von Kohlenwasserstoffen lasst sich der Mischungsbruch tiber den Kohlen- und Was-
serstoffelementarmassengehalt definieren. Mit dieser Definition charakterisiert der Mischungsbruch die
Mischung in Bezug auf die abgegebene Warme der exothermen Oxidationsreaktionen und die Elemen-
tarmassen, die unabhangig vom Reaktionsfortschritt sind (der Mischungsbruch ist ein passiver Skalar).
Fur Kohlenwasserstoffe wird zweckmaRigerweise der Mischungsbruch f definiert:
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e+ Zy)— (Ze + Zy)ox

= 4.1
(Zc+Zy)pr + (Zc + Zy)ox @1

f

Nach dieser Definition ist im einfachsten Fall der Mischungsbruch gleich dem Massenbruch des Brenn-
stoffes (Br), sofern der Brennstoff ein Kohlenwasserstoff und kein Kohlen- und Wasserstoff im Oxidator
(Ox) enthalten ist. Der Wertebereich liegt zwischen null (reiner Oxidator) und eins (reiner Brennstoff).
Im Fall einer reinen Vormischverbrennung ist der Mischungsbruch ein Parameter, der aber im Falle einer
Mischung im betrachteten CFD-Simulationsraum zu einer Variable wird. Mit der Berechnung des Mi-
schungsbruchs in der CFD ist daher auch die Simulation von Flammen moglich, die ganz oder z. T. mi-
schungskontrolliert sind.
Die Berechnung des Mischungsbruchs in der CFD erfolgt nach der allgemeinen Form der Transportglei-
chungen (3.54) eines passiven Skalars ¢. In der zeitlich gemittelten Form in der Favre-Schreibweise lautet
diese nach Gl. (3.55):
2(pd)
at

+V-(p¥p) +pv'd" =V-(pDVP) + Sy

Wird als passiver Skalar der Mischungsbruch verwendet ¢ = f, so lautet dessen Erhaltungsgleichung:

a(pf) N I e He\ oz) | =
oAV (pYf) =V ((EJ’S%) Vf)+5f =V ((ap+P—rt) Vf>+5;E (4.2)

In Gl. (4.2) ist § die Bildungsrate des Mischungsbruchs, die hier im Fall des Mischungsbruchs gleich null
ist. Ist dagegen ein Phaseniibergang vorhanden, wie z. B. die Verdampfung von Kerosin, muss dieser mit
dem Quellterm bericksichtigt werden. In Gl. (4.2) wurde angenommen, dass nach der Boussinesq-An-
nahme der turbulente Schwankungsterm beschrieben werden kann (s. Kap. 3.6):

U

v ~ — V~

pv'¢p 5S¢ f (4.3)

und

— = M _

pDVf =~ p DVf = S vf (4.4)
Cr

Im Vorgriff auf die Verwendung der Varianz zur Beschreibung der turbulenten Schwankung muss die
Favre-gemittelte Varianz des Mischungsbruchs berechnet werden. Die dafiir nétige Erhaltungsgleichung
kann folgendermaRen aufgestellt werden [Poinsot, Veynante, 2012]: Wird die instantane konservative
Erhaltungsgleichung eines Skalars ¢ mit sich selbst multipliziert

a(ped)
at

¢ + ¢V (pve) = ¢V (pD V) + $pSy (4.5)

und zu ihrer nicht-konservativen Form (d. h. Ausmultiplizierung der Produkte in den Ableitungen unter
Anwendung der Produktregel), ebenfalls multipliziert mit dem Skalar selbst,

dao dp
b0 5+ @ 5|+ Slov- T+ 9 ()] = - (0D V9) + 65, (46)

sowie Gl. (4.6) vereinfacht mit der Kontinuitatsgleichung Gl. (3.29)
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d
¢pa—(f + ¢pv-Vo = V- (pD Vo) + ¢Sy (4.7)
addiert, dann folgt daraus eine Erhaltungsgleichung fiir das Quadrat des Skalars ¢2: Gl. (4.7) + Gl. (4.5):

6(5;#) + ¢P% + @V - (pve) + ppv -V = 2¢V - (pD V) + 2¢Sy 2

¢

Unter riickwartiger Anwendung der Produktregel folgt aus Gl. (4.8):

d(pd?)
at

+ V- (pvep?) = 2¢V - (pD Vo) + 2¢S, (4.9)

Der Diffusionsterm (erster Term auf der linken Seite) kann mithilfe der Produkt- und Kettenregel umfor-
muliert werden:

Kettenregel Produktregel

V- (pD V$p?) — V- (2pDp V¢p) —— 2¢V - (pD V¢p) + 2pDV - V¢ (4.10)

2¢V - (pD V¢p) = V- (pD V$?) — 2pDV¢ - Vb (4.11)

Wird nun gleichermalen aus der Summe der Gl. (4.2) in nicht- und konservativer Form und Multiplikation
mit dem Favre-gemittelten Skalar <;5 folgende Gleichung

2(p$?)
at

+V-(pvh?) = 2¢V - (pDVd —pv"'P") + 245, (4.12)

und mit GI. (4.9) erst zeitlich gemittelt und in Favre-Schreibweise folgende Gleichung gebildet:

a(paqu) +V- (pv¢2) =2¢V- (pD V¢) + 2¢S¢ (4.13)
(D2

(g‘f ).+ V- (p\7¢2 + pV”(,‘bZ) — 2¢|7 . (pD qu) + 2¢)S¢ (4.14)
d(pg? I — _ _

%* V- (p¥e2 4 pi? + pv' (@2 + 280" + ¢")) (4.15)

_ 297 (oD 7P + 265, + 2975y

In G. (4.15) kénnen die Terme p¥¢2" und pv'’¢2 gekiirzt werden, da diese null sind.

Wird nun die Differenz Gl. (4.15) - (4.12) gebildet, dann folgt wegen ¢)72 = (}7 — @2 die mittlere Varian-
zerhaltungsgleichung:

_~

% +7+(p9¢%) = 20V - (oD V) — 24V - (pDV§) 16
V- (pv'"?) =V - (2G5V7R") + 24V (V'F") +247Sy

Unter Ausnutzung der Produktregel:

—V-(2¢pv"d") = =29V (pv"'P"") — 2pv"¢" -V (4.17)
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folgt aus Gl. (4.16):

0(p9)

oV (59¢""2) = 2¢7 - (oD V) — 24V - (pDVp)

(4.18)
V- (pv' %) — 2pv7F" -V + 2875,
Die Diffusionsterme lassen sich abschlieffend noch umformulieren:

2¢V - (pD V) — 2¢V - (pDV) = 2¢¥7-{pD V) + 29"V - (pD Vo) — 2¢V-{pDVep) (4.19)

mit

2¢"V - (pD V) = 2¢"V - (pD V[ + ¢"]) (4.20)

Der Diffusionsterm (erster Term auf der rechten Seite) kann mithilfe der Produkt- und Kettenregel um-
formuliert werden:

" 2 Kettenregel Produktregel

V- (pD V¢"*) —>V-(2pD¢p" V') ——2¢"V - (pD V') + 2pDV" - V¢p" (4.21)

20"V (oD V") =V - (pD V"?) — 2pDV" - V" (4.22)

Wird Gl. (4.22) in (4.19) eingesetzt und wenn mit diesem Ausdruck fir den Diffusionsterm Gl. (4.18) um-
formuliert wird, so folgt:

oz Y N
(paf ) +7-(pv¢"?) =2¢"7 - (pD V) + V- (pD V$'"?) — 2pDVep" - Vp”

(4.23)
V- (pv'¢"?) = 26V7F" - VG +2¢7S,

Analog der Formulierung von [Poinsot, Veynante, 2012] stellen die ersten beiden Terme auf der rechten
Seite die molekularen Diffusionsterme dar. Der dritte Term beschreibt die Dissipation, der vierte Term
den turbulenten Transport, der flinfte Term die turbulente Produktion und der letzte Term den Quellterm
aufgrund von chemischer Reaktion.
In dieser Arbeit werden der Produktions- und Transportterm mit einem Gradientenansatz analog der
Boussinesg-Annahme approximiert:

U
SC¢,t1

Ut

VoV 4.24
Scor PVo (4.24)

S v (pV"¢"2) _ 25‘,’7/7671 . V(ﬁ ~V- ( V(],')"2> +2
Der Dissipationsterm entspricht nach [Poinsot, Veynante, 2012], [Wetzel, 2005] der Dissipationsrate der
Fluktuationen des Skalars und beschreibt die turbulente Mikromischung. Das MischungszeitmaR kann
durch die Zerfallszeit der Wirbel abgeschatzt werden: 7, = k /¢

L 112

20DV V" < b

—~ €
=C.pd"*= (4.25)
T¢ PP k

Mit diesen Annahmen lautet die Erhaltungsgleichung fur die mittlere Mischungsbruchvarianz:
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o(p"*) ~ b B\ oo o T E
N 7/ Apor2)=v.| | = " —C.D — 4.26
ot +v (pr ) v ((SCf + SCf t1> f ) " Sc Cre2 ! k ( )

In dieser Arbeit W|rd durch die molekulare Temperaturleitzahl ap berechnet. Die turbulente Diffusi-
Ser

onskonstante —— o wird aus der turbulenten Viskositat und unter der Annahme Lewis-Zahl = 1 aus der
ft1

turbulenten Prandtl-Zahl (in Kap. 7.1 auf 0,6 und in Kap. 7.2 auf 0,85 gesetzt) berechnet.

_Sc [

u
le~1=2S_H H*_ LI 4.27
€ Pr pD Scg LePr pPr K ap 4.27)
ap
He _ He (4.28)
SCf,tl PT‘t '

Die Berechnung des Produktions- und Dissipationsterms wurde von [Wetzel, 2005] Glbernommen: Dem-
nach wird S¢g i, = % und Cr = 2,0 gesetzt. Damit lautet abschlieRend die Mischungsbruchvarianz-Er-

haltungsgleichung:

o(pr*)

o +‘7'(Wf72)=‘7'((ap r )f”2>+28 VS - 2517 (4.29)

4.1.2. Reaktionsfortschritt

Zur eindeutigen Zuordnung des Reaktionsverlaufes in den Modellreaktoren wird die Variable Reaktions-
fortschritt ¢ verwendet, mit der eindeutig die Zeit bzw. der Ort bis zum chemischen Gleichgewicht bzw.
bis zum Ausgang des Reaktors identifiziert werden kann, was einem eindeutigen Ort auf dem Reaktions-
pfad entspricht. Da die Zuordnung Uber den Ort und Zeit nicht zweckmaRig und zudem keine sinnvolle
Normierung moglich ist, weil der Abstand vom Brennereingang bzw. die Zeit z. B. im Fall des chemischen
Gleichgewichts gegen unendlich streben, wird eine charakteristische thermodynamische GréRe zur An-
gabe des Fortschritts verwendet. Die Normierung wird dazu verwendet, damit der Fortschritt stets zwi-
schen null und eins beschrieben wird.

Die Fortschrittsvariable muss die Anforderungen erfiillen, dass der Fortschritt monoton zunimmt und die
Anderungen der Thermodynamik méglichst linear abgebildet werden sollte (weil in der CFD-Simulation
linear interpoliert wird). Je nach Mechanismus kann dafir z. B. die Temperatur (Poinsot & Veynante 2012)
oder der gebundene Sauerstoff [Habisreuther, 2003] verwendet werden, wobei sich diese Definitionen
vor allem fir vereinfachte Reaktionsmechanismen eignen, weil bspw. im Fortschrittsmodell des gebun-
denen Sauerstoffs nur die idealen Produkten CO; und H,0 in der Normierung betrachtet werden — und
keine Stickoxide. Alternativ werden in der Literatur von [Fiorina u. a., 2003], [van Oijen, de Goey, 2000],
[Kuenne u. a., 2011] Summen von charakteristischen Massenbriichen verwendet und auf deren Werte
im verbrannten Zustand (Br) bezogen, wie nachfolgend am Beispiel von CO und CO; demonstriert wird.
Darin wurden die Frischgaskonzentrationen (Fr) abgezogen:

_ Yeo +Yco2 — Yeo + Yeoz)rr
Yeo + Yco2)er — YVeo + Yeo2)rr

(4.30)
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Die Wahl der Berechnung des Reaktionfortschritts ist prinzipiell auch davon abhangig, was damit aufge-
I6st werden soll. Neben der Auflésung der Flammenfront kdnnen z. B. zuséatzlich die Abdeckung der en-
dotherme Pyrolysereaktionen und die Oxidationsreaktionen von Stickstoff zu Stickoxiden von Interesse
sein, die nach der Definition des Fortschritts nach Gl. (4.30) nicht erfasst werden kdonnen. Eine Glitebe-
trachtung der Fortschrittsvariable kann im Falle des PSR erfolgen: Wird dieser adiabat, isobar und abge-
schlossen betrieben, so gilt fur die Mischungsentropie nach dem zweiten Hauptsatz der Thermodynamik,
dass diese mit dem Reaktionsfortschritt streng monoton zunimmt. In Abbildung 4.1 sind exemplarisch
die Fortschritte unter Verwendung des gebundenen Sauerstoffs sowie der Summe von CO und CO; auf-
getragen Uber die Entropie verglichen. In allen drei Fortschrittsberechnungen wurde die Normierung mit
den Gleichgewichtskonzentrationen vorgenommen. Wie zu sehen ist, sind die Verldufe fir die gewahlte
stéchiometrische Verbrennung nicht sehr unterschiedlich. Nach der Transformation vom Zeit- in den
Fortschrittsbereich ist zu sehen, dass die Temperaturprofile weitestgehend linear wiedergegeben wer-
den. Da fUr cCentropie > 0,95 sowohl die Temperatur als auch die Fortschrittsverlaufe nicht linear mit Centropie
zunehmen, ist auch in diesem Bereich ein linearen Verlauf der Temperatur iber ccoscoz und Co gebunden ZU
erwarten.

PSR: CH,+Luft f=0,05T,=1273,15Kp,=1atm

3000 - 3000 -

1
cEntropie
g CO gebunden g >
- — P
-
-
t
2000 Jo5 22301, - b 0,8
L4
>
C CO+CO2
coco2 CO gepunden
1000 : 0 1500 - . T 0,6
0,016 Zeit(s) 0,017 0,8 09  Coneme 1

Abbildung 4.1 Vergleich der Wahl unterschiedlicher Fortschrittsvariablen anhand PSR-Berechnung (GRI

3.0 Mechanismus), links: Vergleich im Zeitbereich; rechts: normierter Fortschrittsbereich; Alle durchge-
strichenen Linien wurden stéchiometrisch fir den Mischungsbruch f = 0,05 berechnet — rechts zum Ver-
gleich gestrichelt der Verlauf flir eine magere Mischung mit Mischungsbruch f=0,1

Bei einer fetten Mischung mit einem Brennstoffliberschuss treten Pyrolysereaktionen zum Ende des Re-
aktionsverlaufes (Centropie > 0,95), die unter Verwendung des gebundenen Sauerstoffs zur Definition des
Reaktionfortschritts nicht eindeutig zugeordnet werden kdnnen (o gebunden it fUr Centropie > 0,95 ndhe-
rungsweise 1). Dies ist anschaulich in Abbildung 4.1 zu sehen. Darin sind Verlaufe der Fortschrittsvariab-
len fiir eine fette Mischung (f = 0,1) zu sehen, die nach unterschiedlichen Definitionen wieder iber Centropie
aufgetragen wurden. Im Vergleich zum gebundenen Sauerstoff kann mit der Summe von CO und CO; zur
Definition des Reaktionfortschritts der Verlauf der Pyrolysereaktionen flr centropie > 0,95 dagegen eindeu-
tig zugeordnet werden.

Dieses Beispiel soll zeigen, dass je nach Mischungsbruch und Definition der Fortschrittsvariable eine ein-
deutige Zuordnung eines thermodynamischen Zustandes fir den kompletten Reaktionfortschritt (c = 1)
nicht immer moglich ist. Pragmatisch wurde daher so vorgegangen, dass unabhangig von der Definition
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des Reaktionfortschritts fiir den PSR das thermodynamische Gleichgewicht bzw. fiir die PREMIX-Rech-
nung die Losung des , letzten“ Rechenknotens zur Definition des thermodynamischen Zustandes fiirc=1
verwendet wurde.

In der CFD wird nicht wie beim Mischungsbruch die Fortschrittsvariable direkt bilanziert, da die typische
Erhaltungsgleichung nach Gl. (4.2) massenbezogene Erhaltungsvariablen erfordert. Aus diesem Grund
wird analog zu [Fiorina u. a., 2005] die Schar der charakteristischen Massenbriiche Y transportiert. Die
Erhaltungsgleichung des Scharmittelwertes lautet:

o(pYc) e u Ue —\ — Le=1 ( ,ut) —\ —
(pVY) =V || — Y, =V- — ) VY, 431
otV (pv¥z) =V 5, + Se VY |+ Sy, —=V-{|ap +Prt VY | + Sy, (4.31)

Die Umrechnung in den mittleren normierten Fortschritt erfolgt folgendermaRen: Ausgehend von der
Definition des Fortschritts auf Basis der maximalen Anderungen zwischen dem Massenbruch im vollstin-
dig verbrannten Zustand Y, p,- (Br — ,burned) und dem Massenbruch Y, ,. im Frischgas (Fr —,fresh”)

Yc - Yc,Fr

Cc=—c"— (4.32)
Yc,Br - Yc,Fr

lautet die Berechnung des mittleren Scharmassenbruchs mithilfe Gl. (4.67):

11
FYZ = J. f{c ’ (YC,BT - YC,FT) + Yc,Fr} pdfbeta(f' f: f’sz) ' pdfbeta (C' o C”Tz) df dc (4'33)
00

Aufgrund der Annahme, dass der Mischungsbruch statistisch unabhangig vom Reaktionsfortschritt ist
und zudem die Schwankung der Enthalpie vernachlassigt wird (vgl. Kap. 4.2.2), lasst sich in Gl. (4.33) die
Integration Uber den Fortschritt isolieren, in dem die Integrale separat berechnet werden. Dies ist mog-
lich, da Y, g, und Y, g nur vom Mischungsbruch und der Enthalpie und nicht vom Reaktionsfortschritt
abhingen. Zur Berechnung von Y miissen daher zunichst die Favre-Mittelwerte Y, 7, und ¥, 5, bestimmt

werden:

1
Yerr = f Yc,FrAh pdfbeta(fr f: fpﬁz) af (4.34)
0

Der Index Ah wurde in Gl. (4.34) innerhalb des Integrals im Faktor ,Y; p,,, “ mit angegeben um zu ver-
deutlichen, dass Y, , bei einem konstanten Wert fiir Ah berechnet wird. Y, g, lasst sich analog berech-

nen:

1
Yc,BrAh pdfbeta (f; fr f772) df (4.35)

Yc,Br =
0

Gl. (4.33) kann mit den nun vorberechneten GréRen Y, ¢, und Y, g, vereinfacht werden:

1
Ye =Yopr + ((Yc,Br - ?C\F:)) f c pdfbeta(cf o CF'TZ) dc (4.36)
0
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Ve = Yoy + ((Yopr = Yorr)) € (4.37)

Damit lautet die Berechnung des mittleren normierten Reaktionsfortschritts aus dem transportierten
mittleren Scharmassenbruch:

Yc - Yc,Fr
C = ————

Yc,Br - IcFr

Die mittlere Varianz des Scharmassenbruchs wird wie der Mischungsbruch mithilfe der Varianztransport-

gleichung berechnet, in der allerdings der Varianzquellterm 2YC"SYC auftritt:

0 (ﬁYCHZ) 2 U\ 3 — -
A=ayv 112\ _ . t "2 Ut o=y 12 E " 4.38
—— Y (por."*) =v @p+ﬁz)n + 285 VIV — 25X 4+ 2X Sy, (4.38)

Ausgehend vom Zusammenhang:

Yo=Y, -Y." (4.39)
a2l 12 2

Yot = (Y, -Y") (4.40)

Vo= (T - ") =V —2%%+ v (4.41)

In Gl. (4.41) ist der Term YCZ zunachst unbekannt. Er lasst sich berechnen nach:

gz = EE {(YC,BT - Yc,Fr)z} + 26{(YC,BT _‘Y:;T)YC,FT} + Y"LTF:Z (4'42)

Wird nun Gl. (4.42) nach cz aufgel6st und in GI. (4.43) eingesetzt, dann folgt:

C//Z =2 — 62 (4.43)

CF’TZ _ Yz? — 25{(Yc,Br Z;Fr)ycf} - Y"C,:é _ 62 (444)

{(Yc,Br - Yc,Fr)z}

—2 2 N —_— —
C72 _ YC + YC - ZC{(YC,BT; Yc,Fr)Yc,Fr} - YL‘,Fr2 _ 52 (4.45)

{(Yc,Br - Yc,Fr)Z}

Umgestellt:

T2 2 e
C72 _ YC” + YC - Yc,Fr2 . 62 . 26{(YC,BT - YC,FT)YC,FT} (4.46)

{(YC,BT - Yc,Fr)Z} {(Yc,Br - YC,F‘I‘)Z}

Mit diesen Zusammenhangen kénnen die Varianzen und Mittelwerte der Scharmassenbriiche ineinander

umgerechnet werden, sofern die Favre-gemittelten Terme {(YC,Br - YC,Fr)Z}, {(YC,Br —FY:,;r) YC,Fr} und
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YC,Fr2 zuvor berechnet wurden. Dies ist moglich, da diese nicht vom Reaktionsfortschritt abhangen. Die

Terme werden berechnet nach:

1
c¢,Br — YcFr ? y = c,Bran — YcFrap ? PAlpetal/y » ~' & .
(¥, Yerr) (Y, Yerry,) PAfvera(f, [ f"2) df (4.47)
0
—— 1 o~
- = - Ffr2 4.48
c, , , ) ) ,
{(Y Br Yc Fr) Yc Fr} J;) (Yc BTap Yc FrAh) Yc Fran pdfbeta (f: f'f ) df ( )
1 -~ o~
Vorr® = | Vorny? pifouca(F. £, F72) df (4.49)

4.1.3. Modellierung von Warmequellen und Senken in der Verbrennungsmodellierung

Bei der gekoppelten CFD-Strahlungsberechnung muss per se die Strahlung in der Energieerhaltung in der
CFD bericksichtigt werden. Neben der Warmestrahlung sind zudem Unterschiede der lokalen Enthalpie
aufgrund von Transportprozessen sowie Energiequellen und -senken moglich, wie die Dissipation auf-
grund von Reibung und die Warmezufuhr und -abfuhr an nicht adiabaten Randbedingungen. Mit der De-
finition der Enthalpie nach

N T
e =1, adiaba
Gl. (3.44): h = 2 ARD . + fcp,de e h = hea(f)
k=1 TO

und der Vernachldssigung der kinetischen Energie sind dies die moglichen Phdanomene, die in den Simu-
lationen dieser Arbeit bericksichtigt wurden, die zu einem Warmeverlust bzw. —senke fithren kénnen.
An dieser Stelle sei daraufhin gewiesen, dass die Reaktionswarme kein Quellterm darstellt, weil die mi-
schungsbruchabhangige Bildungsenthalpie in der Enthalpie enthalten ist und mit ablaufender Reaktion
lediglich eine Umlagerung der chemisch gebundenen Energie in Warme stattfindet. Eine vorgemischte
Verbrennung mit einem Einlass und adiabaten Randbedingungen und der Vernachlassigung von (in den
CFD-Simulationen wird die Lewis-Zahl als eins angenommen) Transportprozessen, Reibung und Warme-
strahlung weist mit dieser Definition eine konstante Enthalpie auf, weil diese nur abhangig vom Mi-
schungsbruch ist, der bei einer solchen Verbrennung konstant ware.

Wirmequellen und -senken beeinflussen zum einen liber die Anderung der Dichte und der Viskositat das
Stréomungsfeld und zum anderen die Kinetik chemischer Reaktionen. Werden neben der Energieerhal-
tung auch die vollstdandigen Spezieserhaltungsgleichungen geldst, so kann Uber die lokale Zusammenset-
zung und der Warmekapazitat die Temperatur und damit auch die temperaturabhangigen Stoffdaten so-
wie Reaktionsraten bestimmt werden. Im Falle der angewandten Verbrennungsmodellierung ist die Be-
ricksichtigung der Warmeverluste komplizierter, da in der ,klassischen” FGM (flamelet generated ma-
nifolds, in Bezug auf die Arbeiten von [Kern, 2013] und [van QOijen, de Goey, 2000], s. Kap. 4.3), die Ent-
halpien Uber die Eingangsreaktorbedingungen bzw. die Randbedingungen der CFD festgelegt sind und
die Energieerhaltung in der CFD nicht gelost wird. Die entsprechende FGM-Modellrechnung daher wird
im Folgenden als ,,adiabat” gekennzeichnet. In dieser Arbeit wurde als FGM-Modellrechnung die eindi-
mensionale planare laminare Vormischflamme verwendet.

Im Falle der adiabaten FGM-Modellierung ist eine Berlicksichtigung von Warmequellen bzw. -senken in
der CFD Uiber eine Temperaturanpassung mittels der lokalen adiabaten Mischungsenthalpie h,; und der
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lokal in der CFD berechneten Enthalpie h moglich, mit der z. B. die Dichte Uber das ideale Gasgesetz
angepasst werden kann:

haa f, ) — R - Taa(f, ©)
creafi) P Paal O (4.50)

Wahrend die Auswirkungen geringer Enthalpiedifferenzen h,; — h auf das Stromungsfeld ndherungs-

T =Tgq —

weise durch Gl. (4.50) berticksichtigt werden konnen, ist die Auswirkung auf die Kinetik nicht abzuschat-
zen, da die Anderung der Mischungszusammensetzung unbekannt ist, weil der Reaktionsverlauf durch
die adiabate FGM-Modellierung festgelegt ist. Dies ist insbesondere der Fall, wenn der Warmeverlust
hoch und vor der Flammenfront stromaufwarts eintritt, wie z.B. in den simulierten Verbrennungen in
Kap. 7. In diesen beiden Verbrennungen treten aufgrund der Wandkiihlungen groRe Warmeverluste an
der Wand auf. Bei der drallstabilisierten Verbrennung tritt zudem aufgrund der Zirkulation in den Ecken
eine Vermischung des an den Wanden abgekiihlten Abgases in das nicht verbrannte Gas ein, was die
Kinetik in der ganzen Flammenfront beeinflusst.

Um die Beriicksichtigung von Enthalpiedifferenzen im Reaktionsverlauf der FGM zu erlauben, wurden die
klassische ,,adiabate” FGM um eine dritte Modellvariable, die Enthalpiedifferenz, erweitert. Diese Enthal-
piedifferenz ist definiert als

und beschreibt die lokale Differenz zwischen der adiabaten Mischungsenthalpie (in Bezug auf den lokalen
Mischungsbruch, die Oxidator- und Brennstoffzusammensetzungen sowie deren Eingangstemperaturen
und den lokalen Reaktionsfortschritt) und der Enthalpie, die in der CFD mittels der Enthalpieerhaltung
lokal berechnet wird. Die Verwendung dieser Variable ist von der Vorstellung motiviert, dass die FGM-
Modellrechnungen auf unterschiedlichen Enthalpie-Niveaus Ah; durchgefiihrt werden kénnen, die gleich
den in der CFD berechneten Enthalpie-Differenzen Ah sind.

Diese Vorgehensweise ermdoglicht in der CFD eine sehr effiziente Interpolation der Werte aus der tabel-
lierten Chemie, weil die Variablen , Reaktionsfortschritt“ und , Enthalpiedifferenz” algebraisch bestimmt
werden kdnnen. Dies ware nicht moglich, wenn in einer FGM-Modellrechnung die Enthalpie neben dem
Mischungsbruch vom Reaktionsfortschritt abhdangen wiirde. Dies wird ersichtlich, wenn der Ablauf des
Interpolationsvorganges in der CFD mittels der tabellierten Chemie betrachtet wird:

1. Mittels des in der CFD berechneten Mischungsbruch f wird die adiabate Mischungsenthalpie h 4 (f)
aus der tabellierten Chemie interpoliert.

2. Mit dieser wird die Enthalpiedifferenz Ah = h,4; — h berechnet und anschliefend die Massenbri-
che Y, g, (f,Ah) und Y, g.(f) interpoliert sowie damit der Reaktionsfortschritt ¢ = teTYeFr e

c,Br_Yc,Fr
rechnet.

3. Die filr die CFD-Rechnung bendtigte Viskositat, Reaktionsfortschrittsraten und Warmestrahlungspa-
rameter werden in Abhangigkeit des Mischungsbruchs, Reaktionsfortschritts und der Enthalpiediffe-
renz aus der tabellierten Chemie interpoliert.

Im Falle der Vormischverbrennungsmodellierung ist bei der abgeschlossenen adiabaten PSR-Berechnung
die Enthalpie ohne weitere Annahmen konstant. Im PREMIX-Modellreaktor gilt dies nur genau, wenn
Lewis-Zahl = 1 gilt. Da diese Annahme in der CFD so getroffen wird, wurde im Folgenden dies auch fiir die
PREMIX-Modellreaktoren angenommen. Diese Annahme bedeutet, dass die Speziesdiffusionskonstanten
gleich der mittleren Mischungstemperaturleitzahlen sind.
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In den eindimensionalen Vormischflammen kdnnen unterschiedliche Enthalpie Niveaus auf zwei Arten
realisiert werden:

1. Die Enthalpie wird im Vergleich zur adiabaten FGM-Berechnung vor der FGM-Berechnung ange-
passt (durch Variation der Eingangstemperatur oder der Zusammensetzung)

2. Die Enthalpie und damit das Temperaturprofil wird nach der adiabaten FGM-L6sung angepasst
(triviale Losung — der Reaktionsverlauf und damit die berechneten Zusammensetzungen der adi-
abaten Losung werden beibehalten).

Wie an diesen beiden Vorgehensweisen zu sehen ist, lasst sich damit ein zunehmender Warmeverlust
Uber die Flammen nicht beriicksichtigen. Dieser ist allerdings auch in den untersuchten turbulenten Flam-
men nicht realistisch, weil dort aufgrund der relativ geringen Flammendicken und der entsprechend sehr
kurzen Verweilzeit nur ein sehr kleiner Warmeverlust aufgrund Strahlung in der Flammenfront zu erwar-
ten ist.

Beide Vorgehensweisen wurden in der Methodik dieser Arbeit angewandt. Fir jede Kombination aus
Mischungsbruch und Enthalpiedifferenz wurde spezifisch entschieden, welche bzw. ob eine Mischung
der beiden Vorgehensweisen angewandt wurde. Ein Entscheidung war, dass fir den globalen Mischungs-
bruch, der nach praktisch abgeschlossener Mischung stromabwarts hinter der Flammenfront lokal vor-
liegt, die zweite Art gewahlt wurde, weil dort Warmeverluste durch Strahlung und Wandkihlung primar
als reiner Temperaturunterschied auftritt, der keinen Einfluss auf die Reaktion hat, weil diese bereits
weitestgehend abgeschlossen ist. Im Unterschied dazu kann in drallstabilisierten Flammen fir die Mi-
schungsbriiche vor der Flammenfront die erste Art gewahlt werden, weil dort der Warmeverlust auf-
grund der Einmischung des an den Wanden abgekiihlten Abgases vorliegt und damit die gesamte Kinetik
in der Flammenfront beeinflusst.

Die erste Art ist realisiert, in dem abhangig von der Eingangszusammensetzung x die Eingangstemperatur
Tein der laminaren Vormischflamme so angepasst wird, dass folgende Gleichung gilt:

Tein
AR = f cp (T, X(f, Xox, Xpy)) dT (4.52)

Tad,ein(Tox,TBr f X(f Xox.XBr))

Fir groBe Ah (wie z. B. in Wandgrenzschichten) kann T,;,, sehr klein ausfallen, was einerseits eine Tem-
peratur auBerhalb des Giiltigkeitsbereichs der Stoffdaten (in der Regel gréRer als 298 K) und andererseits
eine geringere Robustheit und Stabilitdt der numerischen Berechnung der eindimensionalen laminaren
Vormischflamme zur Folge haben kann. Aus diesem Grund wurde bei der praktischen Umsetzung eine
alternative Vorgehensweise von [Fiorina u. a., 2003] aufgegriffen, bei der statt der Temperaturabsenkung
eine sog. Brenner-stabilisierte eindimensionale planare Vormischflamme zur Realisierung groRRer Ah ein-
gesetzt wird.
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Abbildung 4.2 Die beiden Vorgehensweisen bei der Absenkung der Enthalpie vor der PREMIX-Rechnung

Bei der Brenner-stabilisierten Flamme ist die Eingangsgeschwindigkeit im Gegensatz zur frei-stabilisierten
Vormischflamme nicht mehr Teil der Lésung bei gegebener Mischung, sondern muss vorgegeben werden.
Dies entspricht einer Flamme, deren Reaktionsfront an der Offnung eines Brennerkopfes stabilisiert wird,
der selbst isotherm gekiihlt bzw. geheizt wird. Die Vorwarmzone bzw. ein Teil davon wird in den Bren-
nerkopf verlegt. Da diese Zone infolge der Brennerkopfkiihlung isotherm gehalten wird, findet eine Ent-
halpieabfuhr der freiwerdenden chemischen Energie statt (sofern exotherm), wodurch unterschiedliche
Enthalpieniveaus isotherm in Bezug auf die Eingangstemperatur realisiert werden kénnen. In der Simu-
lation wird der Teil der Vorheizzone, der im Brennerkopf liegt, abgeschnitten und nur der freibrennende
Teil simuliert, weshalb der erste Punkt im freibrennenden Rechenraum einen Reaktionsfortschritt > 1
aufweist, wie an zwei Beispielen in Abbildung 4.2 zu sehen ist. Numerisch werden im Vergleich zur kom-
plett freibrennenden Vormischflamme (s. Kap. 3.1) die gleichen Randbedingungen verwendet, dabei wird
aber der Massenstrom fest vorgegeben und keine feste Temperatur in der Mitte des Rechengebietes
definiert.

Wie in Abbildung 4.2 zu sehen ist, wird mit einer solchen Brenner-stabilisierten Flamme numerisch na-
hezu der gleiche Verlauf einer freibrennenden Flamme erreicht, deren Eingangsmischung um die Enthal-
pie abgekiihlt wird, die im Brennerkopf entzogen wird. In der Brenner-stabilisierten Flamme gilt wie in
der freibrennenden die gleiche Randbedingung, dass der einflieRende Massenstrom gleich der Summe
aus Konvektion und Diffusion ist.

Da im verwendeten Programm Cantera in allen ein-dimensionalen Flammensimulationen der Diffusions-
strom durch einen Gradientenansatz (stromabwarts) approximiert wird, ist die Simulationslosung abge-
sehen von numerischen Fehlern sogar exakt gleich (bei gleicher Enthalpiedifferenz). Dies gilt in der Vor-
warmzone, wenn noch keine Reaktion der Eingangsstrome erfolgt ist, was in der Vorwarmzone nahe-
rungsweise der Fall ist, wie die dargestellten Umsatzraten am Beispiel von CH,4 in Abbildung 4.2 zeigen.
Sofern die Flamme in der Vorwarmzone im Brennerkopf stabilisiert wird, liefert damit die Simulation der
Brenner-stabilisierten Flamme die Losung einer freibrennenden Flamme, deren Eingangstemperatur zur
Realisierung der Enthalpiedifferenz abgesenkt wurde.

Neben dem grolRen Vorteil, dass damit auch Enthalpiedifferenzen realisiert werden kénnen, durch die die
Vorwdrmtemperatur zu tief abgesenkt ware, treten zwei Nachteile auf:
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Aufgrund der Fortschrittsverschiebung fehlt die Information tGber den Verlauf der Reaktion bis zu einem
Reaktionsfortschritt ¢ gleich Cein,grennerstab. ISt. Eine exakte Enthalpie-Differenz kann nicht direkt sondern
muss iterativ Gber die Anpassung der Eingangsgeschwindigkeit eingestellt werden.

Angesichts dieser Nachteile wurde bei der Realisierung der Enthalpie-Niveaus im Hinblick auf die Simula-

tionen in Kap. 7 folgendermallen vorgegangen, sofern die Enthalpie vor der PREMIX-Rechnungen entzo-

gen wurde:

1. Negative Enthalpiedifferenzen (super-adiabate Zustdnde) werden immer durch eine Erhéhung der
Eingangstemperatur realisiert.

2. Bei positiven Enthalpiedifferenzen wird zunachst die Eingangstemperatur abgesenkt. Ist dabei eine
Temperatur < 298 K notig, so wird die Eingangstemperatur auf 298 K gesetzt und die restliche Ent-
halpie berechnet, die zur Realisierung der Enthalpiedifferenz noch entzogen werden muss.

3. In einer Brenner-stabilisierten Flamme wird die verbleibende Enthalpiedifferenz realisiert. Ist dies
nicht moglich oder wird dabei ein Cein, Brennerstab > 0,25 liberschritten, so wird nicht die Lésung der
Brenner-stabilisierte Flamme verwendet sondern stattdessen der Zustand im chemischen Gleichge-
wicht fiir den Endpunkt (c = 1) berechnet. Fiir 0 < c <1 werden anschliefend die thermodynamischen
Zustande linear aus dem Startpunkt (c = 0) und dem Endpunkt (c = 1) interpoliert (die Fortschrittsrate
ist dabei 0). Die Vorgehensweise ist nur fiir wenige Rechenzellen in der CFD nétig, in denen extreme
Warmeverluste realisiert werden mussen, wie z. B. in Abbildung 7.23 unmittelbar an der gekiihlten
Brennkammerwand.

4.2. Kombination der Verbrennungsmodellierung und des JPDF-Modells

In der in dieser Arbeit genutzten Vormischverbrennungsmodellierung wird der lokale thermodynamische
Zustand (die Temperatur und Partialbriiche) in der CFD nicht direkt berechnet, sondern aus dem Rechen-
ergebnis eines Modellreaktors interpoliert (s. Kap. 4.3) . Zur eindeutigen Zuordnung miissen daher statt
der thermodynamischen GroRen die Modellvariablen f, ¢ und Ah in der CFD berechnet werden. Diese
Vorgehensweise bietet den groRen Vorteil, dass das zeitliche Mittel beliebiger abhangiger GroRen ¢, de-
ren Zusammenhang zu den Modellvariablen bekannt ist, mithilfe der Verbundwahrscheinlichkeitsdichte-
funktion der Modellvariablen berechnet werden kann.

Ahmax

11
$=ff f o (f, c, AR) jpdf(f,c, Ah) df dc dAh (4.53)
00

Ahmin
Ein Favre-Mittelwert kann mittels der Dichte gewichteten Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion be-

rechnet werden:

Ahmax

11
b=[[ | o0.com war,can af dcasn (@.59)
00

Ahpmin

Wie [Gerlinger, 2005] darauf hinweist, muss die Art des in der Simulation berechneten Mittelwerts beim
Vergleich mit Messdaten beachtet werden, da die Unterschiede signifikant sein kdnnen, was als Beispiel
anhand des lokalen Emissionsterms in Abbildung 4.3 demonstriert wird. Die Achsen beschreiben die nor-
mierte Varianz (und damit die Schwankung) des Reaktionsfortschritts und des Mischungsbruchs.
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Abbildung 4.3 Berechnete zeitliche Mittelwerte des Emissionsterms k,T* fiir die in Kap. 7.2 untersuchte
Verbrennung unter Annahme statistischer Unabhéangigkeit und der Beta-PDF fiir den Mischungsbruch
und Reaktionsfortschritt (keine Schwankung der Enthalpie)

Die Umrechnung in einen Reynolds-Mittelwert erfolgt durch:
11
-]
00

4.2.1. Presumed-PDF-Ansatz und statistische Unabhangigkeit

A

Jpdf(f,c,Ah) df dc dAh (4.55)

hm
f ¢(ch)
o(f,c.an)

Ah

Zur Berechnung der mittleren GrofRen in Abhdngigkeit vom Mischungsbruch, Reaktionsfortschritt und
Enthalpiedifferenzen werden neben dem Mittelwert die hoheren statistischen Momente (Varianzen, Ko-
varianzen usw.) bendtigt, damit die Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion der unabhangigen Vari-
ablen definiert werden kann. Die héheren Momente sind unbekannt und missen z. B. Gber Erhaltungs-
gleichungen berechnet werden. Da die Anzahl der bendétigten Momente nicht a priori feststeht (diese
hdngen von der gewiinschten Genauigkeit der Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion ab), ist der Re-
chenbedarf zu deren Berechnung und auch der Berechnungsvorgang an sich unklar.

Aus diesem Grund wurden Methoden entwickelt, von denen zwei im Folgenden beschrieben werden:

1. Beider ,Transport PDF“-Methode wird die Verteilung der Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion
transportiert, was mit einer Transportgleichung beschrieben werden kann. Praktisch, laut [Gerlinger,
2005] wird allerdings diese Transportgleichung nicht numerisch gel6st, sondern die Verbundwahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion wird statistisch Gber die Verfolgung von diskreten Partikeln ermittelt, so
wie auch der Strahlungstransport in dieser Arbeit berechnet wird. Ein Beispiel dafiir sind die LES-Be-
rechnungen in der Arbeit von [Gupta, 2011]. Der gréRte Vorteil dieser Methode ist, dass die Form der
Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion nicht a priori festgelegt werden muss. Nachteilig ist dage-
gen, dass vor allem die programmiertechnische Umsetzung schwierig und die Anzahl der Partikel nicht
von vornherein festgelegt ist, um den statistischen Fehler gering zu halten. Diese Problematiken sind
die gleichen wie bei der in dieser Arbeit verwendeten Methodik zur Strahlungsberechnung und sind
in Kap. 5 naher erlautert.

48



2. Beider,Presumed PDF“-Methode wird im Gegensatz zur , Transport PDF“-Methode a priori die Form
der Verbundwahrscheinlichkeitsdichtefunktion festgelegt und tblicherweise durch ideale Verteilun-
gen wie die Beta- oder GauR-Verteilung beschrieben. Die idealen Verteilungen bieten den Vorteil, dass
diese Ublicherweise nur Uber zwei statistische Momente beschrieben werden (Mittelwert und mitt-
lere Schwankungsbreite), die iber Transportgleichungen berechnet werden kénnen. Der program-
miertechnische Aufwand zur Berechnung der PDF ist vergleichsweise gering, da die Transportglei-
chungen der zwei statistischen Momente im CFD-Loser gleichermaBen wie die anderen Erhaltungs-
gleichungen der CFD gel6st werden kénnen.

In dieser Arbeit wurde der Presumed-PDF-Ansatz verwendet. Bei diesem muss im Falle einer Verbund-
wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (mehrdimensionale Schwankung) die Annahme der statistischen Un-
abhéangigkeit getroffen werden, damit die eindimensionale Beta-Verteilung zur Beschreibung der Vertei-
lungen verwendet werden kann. Sind die Variablen der JPDF statistisch unabhangig, dann setzt sich die
mehrdimensionale Verteilung aus den Produkten der eindimensionalen Verteilungen zusammen:

jpdf(f, c, Ah) ~ pdf(f) - pdf(c) - pdf(Ah) (4.56)

Die Frage, ob diese Annahme gerechtfertigt ist, kann prinzipiell nur durch die Analyse von Experimenten
oder Simulationen diskutiert werden, in denen lokale Schwankungen zeitlich aufgelost wurden. Ein Bei-
spiel dafiir sind die Untersuchungen von [Vervisch u. a., 2004]. Diese Autoren verglichen optisch anhand
der Ergebnisse einer DNS-Simulation einer vorgemischten Methanflamme, die an einem heiRen Draht
stabilisiert wurde, die Formen der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion des Reaktionsfortschritts fiir ver-
schiedene Mischungsbriiche. Die Formen sind innerhalb der Ziindgrenzen recht dhnlich, weshalb laut den
Autoren die Annahme der statistischen Unabhangigkeit als gerechtfertigt angesehen werden kann. Der
Reaktionsfortschritt wurde in diesem Fall aufgrund der Globalkinetik Gber den Abbau der O,-Konzentra-
tion definiert.

Von diesen Autoren wurden zudem die Raman-Messdaten der pilotierten CHs-Luft Sandia-D-Flamme
[Barlow, Frank, 1998] untersucht, wobei dort der Reaktionsfortschritt tiber die Summe der Massenbri-
che von CO und CO; definiert wurde. Auch dort wurden fiir verschiedene Mischungsbriiche optisch die
Formen der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen des Reaktionsfortschritts verglichen. Dabei zeigt sich,
dass innerhalb der Ziindgrenzen (die nicht ndher genannt werden) die Formen der Wahrscheinlichkeits-
dichtefunktionen dhnlich sind. AuRerhalb der Ziindgrenzen wird eine ,,schwache Abhangigkeit” konsta-
tiert. Von den Autoren wird zuletzt darauf hingewiesen, dass die Abhdngigkeit auch daher so gering ist,
weil der Reaktionsfortschritt in Form der Molekilmassenkonzentrationen mit deren Gleichgewichtskon-
zentrationen (bei gleichem Mischungsbruch) normiert wird.

Ein anderer Datensatz wurde zunachst von [Wetzel, 2005] analysiert, der in dieser Arbeit nochmals ver-
tieft aufgegriffen wurde: In den Raman-Messungen von [Meier u. a., 2000] wurde die TECFLAM-Drall-
flamme untersucht. Bei diesem Brenner wurde eine magere Luft-Methan-Drallflamme (thermische Leis-
tung 150 kW, mittleres A = 1,2) untersucht, bei der Abgas auf der Achse und in den Ecken zirkuliert. Das
Strémungsfeld zeigt nach [Leuckel, W.; Fricker, 1976] eine typische Typ-II Drallflamme. Schematisch ist
der Brenner in Abbildung 4.4 dargestellt. Wie darin zu sehen ist, sind zwei ausgepragte Rezirkulationszo-
nen im Stromungsfeld festzustellen, die einen groRen Einfluss auf die Verbrennung haben. Die innere
Rezirkulationszone auf der Achse wird im weiteren Verlauf mit ,IRZ“ abgekiirzt. Die duBere Rezirkulati-
onszone in den Ecken der Brennkammer wird mit ,,ORZ" abgekiirzt (nach dem englischen Ausdruck ,,outer
recirculation zone").
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Fiir diesen experimentellen Datensatz wird im Folgenden die statistische Unabhangigkeit in Form der
Korrelationskoeffizienten zwischen Mischungsbruch und Reaktionsfortschrott diskutiert.

— D00mm —p

;
Laser beam |

Air 7 Air Swirl
Gas Generator

Abbildung 4.4 Schematischer Aufbau des TECFLAM-Brenners, entnommen aus [Meier u. a., 2000]

Der Reaktionsfortschritt wird dabei analog dem Ausbrandgrad [Habisreuther, 2003] (iber den gebunde-
nen Sauerstoff berechnet, in Bezug auf den idealen Umsatz von C zu CO; und H zu H,0 bei stéchiomet-
risch-magerer und auf den Elementarmassenbruch von O, bei lokal fetter Mischung:

_kg _kg
ZO = mol 0 15 994 mol 0 ZC O mol 0 15 994 mol 0 ZH
stoich. = <2 01¢ kg molH kg
12,011 mol C 1,00794 mol H (4.57)
c _ (Zo — xoz)
Ogebunden min (ZO,stoich.r ZO)

Der Korrelationskoeffizient ist ein MaR (Wertebereich von -1:1, statistische Unabhangigkeit fir den Wert
0) dafir, wie grol die Kovarianzen im Verhaltnis zu den Varianzen der GrofRen sind und damit wie grof
die statistische Abhdngigkeit ist. Die Definitionen dieser GroRen kdnnen z. B. [Gerlinger, 2005] entnom-
men werden. Die Kovarianz zweier GrofRen x und y ist definiert nach:

o0 o

Kovarianz(x,y) = f f (x —x)(y —y) jpdf(x,y) dx dy (4.58)

—00 —00

Der Korrelationskoeffizient dieser zwei GroRRen ist definiert nach:

Kovarianz(x, y)
0x,y) = == . >
\/Varianz(x)Varianz(y)

Die Varianz ist definiert nach:
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[oe]

Varianz(x) = f (x — x)? pdf(x) dx (4.60)

— 00

Fiir die TECFLAM-Messdaten ist die lokale Verteilung des Korrelationskoeffizienten zwischen Reaktions-
fortschritt (hier auf Basis des gebundenen Sauerstoffs) und Mischungsbruch in Abbildung 4.5 dargestellt.
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Abbildung 4.5 Abgeleitete GrofRen aus den TECFLAM-Raman-Messdaten

Zur Einordnung ist rechts in dieser Abbildung die Temperaturverteilung dargestellt. Die kleinen Kreise
kennzeichnen die Orte der aufgenommen Messdaten (ca. 300 Aufnahmen pro Ort). Im Vergleich zu Ab-
bildung 4.4 ist in Abbildung 4.5 nur der mittlere Teil der Brennkammer zu sehen, da die Brennkammer
eine Breite von 500 mm hat. Mit zunehmendem Radius ist eine starke Abkiihlung zu sehen, weil die
Brennkammerwande aus Stahl wassergekihlt wurden (Kiihlwasser zwischen 65 und 75 °C). In dieser Ver-
brennung treten daher bedeutende Warmeverluste auf, wodurch die lokalen Flammentemperaturen im
Vergleich zu den adiabaten Temperaturen zwischen 44 bis 1046 K geringer ausfallen.
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Wie zu sehen ist, liegen die Betrage des Korrelationskoeffizienten zwischen dem Mischungsbruch und
dem Reaktionsfortschritt in der Flammenfront (0,1 < ¢ < 0,9) weitestgehend unter 0,5 und fur c > 0,75
praktisch unter 0,2. AulBerhalb der Flammenfront, vor allem in Richtung der Ecken, sind die Korrelations-
koeffizienten deutlich héher, haben aber keine Bedeutung, weil dort die Schwankungen sehr klein sind
(c>0,95). Die grolie statistische Abhadngigkeit kommt dadurch zustande, dass in den Ecken Fluid sowohl
von der Flammenspitze (x > 100 mm) als auch vom Flammenful® (x < 75 mm) eingemischt wird, dessen
Mischungsbruch und Reaktionsfortschritt unterschiedlich sind. Im zeitlichen Mittel erscheint dies als sta-
tistisch abhangig.

In der Flammenfront ist dies nicht in dem MaRe ausgepragt, wofiir zwei Phdnomene verantwortlich sind:
Am Ful® der IRZ sind die Gradienten des Reaktionsfortschritts und des Mischungsbruchs gleichermalRen
sehr hoch, weshalb die Reaktionszone diinn ist und aufgrund der guten Durchmischung breite Wahr-
scheinlichkeitsdichtefunktionen zu erwarten sind, die schwach miteinander korrelieren. Stromabwarts
sinkt der Gradient des Reaktionsfortschritts wahrend der Gradient des Mischungsbruchs durch die Ein-
mischungen der inneren und dulReren Rezirkulationszone langsamer sinkt als der des Fortschrittes. Dies
ist der Fall entlang der gestrichelt eingezeichneten Isolinie fir f = 0,052, die entlang der Scherschicht
zwischen der IRZ und dem Einlasstrom verlduft. Die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion fir den Mi-
schungsbruch in diesem Bereich ist breit. Aus diesem Grund sinkt die statistische Abhangigkeit zwischen
Mischungsbruch und Reaktionsfortschritt stromabwarts in der Flammenfront fir ca. ¢ > 0,5.

Wegen dieser beiden Phanomene korreliert der Reaktionsfortschritt in der Flammenfront nur schwach
mit dem Mischungsbruch, weshalb bei dieser Flamme (und vermutlich auch bei dhnlichen Strémungsfel-
dern von Drallflammen) zwischen den beiden GroRen die Annahme der statistischen Unabhangigkeit ge-
rechtfertigt ist.

Die Enthalpiedifferenzen sind in der TECFLAM-Flamme statistisch abhangig gegeniiber dem Reaktions-
fortschritt, weil die Schwankungen der Warmeverluste stark vom Reaktionsfortschritt abhdngen, da in
der Scherschicht der IRZ mit zunehmendem Reaktionsfortschritt ein groRerer Temperaturgradient auf-
tritt. In dieser Betrachtung zeigt sich aber auch, dass die statistische Abhangigkeit zwischen Enthalpiedif-
ferenzen und Reaktionsfortschritt stark von der Lage des mittleren Temperaturgradient und der Lage des
Gradienten der Standardabweichung der Enthalpiedifferenzen abhangt. Da beim TECFLAM eine starke
Zirkulation in den Ecken aufgrund der groRen Durchmesserzunahme nach Eintritt in die Brennkammer
auftritt und daher die Konvektion entlang der groRen Wandflache fir einen starken Warmeverlust sorgt,
liegen die zuvor erwdhnten Gradienten deckungsgleich und die Enthalpiedifferenzen sind folglich abhan-
gig vom Reaktionsfortschritt. Hinsichtlich anderer Flammen ist daher zu priifen, ob dies auch der Fall ist
oder bzw. ob Uberhaupt ein signifikanter Warmeverlust in der Flammenfront auftritt.

Bei der in Kap. 7.2 betrachtenden Verbrennung ist dies in beiden Bedingungen nicht der Fall, weshalb in
dieser Simulation die statistische Unabhangigkeit des Mischungsbruchs, Reaktionsfortschritt und der Ent-
halpiedifferenzen angenommen werden kann.

Zur weiteren Vereinfachung wurde in dieser Arbeit angenommen, dass die Schwankungen der Enthalpie-
Differenzen in den betrachten Fallen in dieser Arbeit vernachlassigt werden kénnen. Die Wahrscheinlich-
keitsdichtefunktion der Enthalpiedifferenzen gleicht in diesem Fall einem Dirac-StoR bei der mittleren
Enthalpie-Differenz. Diese Form der PDF wird auch als Delta-Verteilung bezeichnet.

1 far Ah = Ah
df(Ah =( ~) 461
PAfAR) = fir ah = AR (4.61)

Diese Annahme ist in erster Linie pragmatisch motiviert, weil der Rechenspeicherbedarf zu hoch ist, wenn
drei Varianzen in der Berechnung der mittleren GréRen berlicksichtigt werden. Dies wird naher in Kap.
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4.3 erlautert. In Bezug auf den untersuchten Fall in Kap. 7.1 ist die Annahme aber insofern konsistent, da
in den Vergleichsrechnungen von [Fiorina u. a., 2005] ebenfalls diese Annahme getroffen wurde. Bezlig-
lich des zweiten Falls in Kap. 7.2 ist die Annahme gerechtfertigt, weil die Enthalpiedifferenzen im Bereich
der Schwankungen sehr klein sind und nur einen geringeren Einfluss auf die Verbrennung haben.

Unter der Annahme der statistischen Unabhangigkeit und der Vernachlassigung der Schwankung der Ent-
halpiedifferenz wird ein beliebiger Favre-Mittelwert X in Abhadngigkeit von f, ¢, Ah berechnet nach:

Ahmax

11 11
00 00

Ahmin

4.2.2. Form der PDF und Berechnungsvorgang

Zur Berechnung der Favre-Mittelwerte nach Gl. (4.62) wurde die Betaverteilung fiir die PDF des Reakti-
onsfortschritts verwendet. Diese Verteilung ist aus programmiertechnischer Sicht gut als PDF geeignet,
da sie wie der normierte Reaktionsfortschritt und Mischungsbruch Gber denselben beschrankten Wer-
tebereich von 0:1 verlauft, (iber den vergleichsweise einfach numerisch integriert werden kann (im Ver-
gleich zur GauR-Verteilung deren Integrationsgrenzen unbestimmt sind). In Bezug auf die Analyse von
Messwerten ist die Verwendung der Beta-Verteilung auch dadurch motiviert, dass sich an exemplarisch
herausgegriffen Orten die Haufigkeitsverteilungen von Reaktionsfortschritt und Mischungsbruch optisch
mit der Beta-Verteilung unter Verwendung der gleichen Mittelwerte und Varianzen libereinstimmen.
Dies wird nachfolgend in Beispielen fir den TECFLAM-Datensatz in Abbildung 4.6 demonstriert.
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Abbildung 4.6 Vergleich berechneter Beta-Verteilungen mit den Verteilungen nach den TECFLAM-Mess-
daten (Beta-Verteilungen anhand des Mittelwerte und Varianzen der Messdaten definiert)

Anmerkung: Die blauen Saulen sind als transparent dargestellt. Sind die Balken griin, so liegt hinter der
blauen Saule die orangene.

Wie in der zweiten und dritten Spalte in Abbildung 4.6 zu sehen ist, gilt dies vor allem in der Flamme,
wahrend die Verteilungen am Flammenful® nahe am Brennkammereintritt (linke Spalte) vor allem beim
Mischungsbruch nicht (ibereinstimmen. Dieses Phanomen wird von [Gerlinger, 2005] als Intermittenz am
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Flammenrand bezeichnet, an dem scharfe Ubergénge in den Verteilungen auftreten. Die Abweichung der
Mischungsbruchverteilung bei x = 10 mm, r = 22 mm tritt auf, weil dort die Brennstoffverteilung inhomo-
gen ist und im Augenblick der einzelnen Messimpulse entweder ein hoher Massenanteil des Brennstoff
oder der Luft gemessen wird. Im zeitlichen Mittel erscheint dies als vermeintlich breite Verteilung, die
durch den PDF-Ansatz nicht korrekt wiedergegeben wird und eine immanente Schwache dieses Ansatzes
ist. In Bezug zur Berlicksichtigung der TRl wurde dieses Phdanomen auch bei der statistischen Verteilung
der lokalen Emissionsleistung in der Arbeit von [Coelho, 2012] festgestellt, der diese Verteilung mit einer
abgeschnitten Gaul3-Verteilung approximierte.

Die Beta-Verteilung ist im Wertebereich 0:1 definiert. Ihre Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion ist definiert
nach Gl. (4.63) mit den Formparametern a und b:

pdfbeta(x; a, b) = xa_l(l - x)b_l (463)

B(a,b)

B(a, b) steht darin fiir die Beta-Funktion in Abhangigkeit der Formparametern a und b. Der Kehrwert der
Beta-Funktion dient zur Normierung Gber den gesamten Wertebereich:

1
B(a,b) = fxa_l(l —x)P~1 dx (4.64)
0

Die Formparameter a und b werden aus dem Mittelwert X und der Varianz x""2 berechnet:

a=*% (% - 1) (4.65)
b=(1-% (% - 1) (4.66)

Diese statistischen Momente missen bekannt sein. In Bezug auf die Anwendung der Verbrennungsmo-
dellierung werden die Mittelwerte und Varianzen des Reaktionsfortschritts und Mischungsbruch durch
den Differentialgleichungsléser in OpenFOAM berechnet. Werden die Gl. (4.65) und Gl. (4.66) in Gl. (4.63)
eingesetzt, so ist zu sehen, dass die Favre-gemittelten statistischen Momente zur Definition der PDF ver-
wendet werden. Mit dieser Definition der PDF lassen sich daher beliebige Favre-gemittelten GroRRen be-
rechnen, die vom Reaktionsfortschritt, Mischungsbruch und von der Enthalpiedifferenz abhédngen:

11
%= f f x(f, ¢, AR) pdfpea(f, f f772) - pdfpera(c, € ¢™2) df dc (4.67)
00

Die numerische Integration in Gl. (4.67) wurden von [Kern, 2013] auf der Basis des Liu-Algorithmus [Liu
u. a., 2002] realisiert und wird in gleicher Form in dieser Arbeit verwendet. Fiir eine detaillierte Beschrei-
bung dieses Algorithmus sei an dieser Stelle auf die Dissertation von Kern oder auf die Primarquelle ver-
wiesen. Nach diesem Algorithmus wird die Beta-PDF ab 10 jeweils (iber die logarithmischen Dekaden
mit nLog Stiitzstellen bis 10 und anschlieRend mit nLin Stiitzstellen bis 1 integriert. Die Anzahl der Integ-
rationsstitzstellen, insbesondere der nLog, ist von wesentlicher Bedeutung, da bei einer zu geringen Zahl,
die Integrationsfehler zu hoch sind. Die Anzahl der Stiitzstellen wird in den spater untersuchten Verbren-
nungen (s. Kap. 7.1 und 7.2.5) diskutiert.
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4.3. Reduktion des Rechenaufwands durch tabellierte Chemie

Die Integration des Reaktionsfortschrittquellterms und dessen Berechnung kann prinzipiell wiahrend der
CFD-Berechnung durchgefiihrt (wenn die thermodynamischen Daten nach Losung der Erhaltungsglei-
chungen aktualisiert werden). Die benétigte Rechenzeit ist allerdings immens, weshalb eine andere Vor-
gehensweise verwendet wird: Eine signifikante Reduktion der Rechenzeit ldsst sich erreichen, wenn die
thermodynamischen Daten im laminaren Fall Gber den gesamten mdglichen Wertebereich fir Stiitzstel-
len der sog. unabhdngigen Variablen bzw. im turbulenten lGber deren Mittelwerte und Varianzen hinter-
legt und in der CFD-Simulation anhand der berechneten Variablen interpoliert werden. Diese Methodik
ist in der Literatur als FGM-Ansatz (flamelet generated manifolds) nach [van Oijen, de Goey, 2000] be-
kannt. Durch diese Vorgehensweise wird die Berechnung der thermodynamischen Daten, die in einer
typischen CFD-Rechnung nach der numerischen Losung der Bilanzgleichungen stattfindet misste, ersetzt
durch die Interpolation der benétigten GroRen. Deren Berechnung wird vor die CFD-Simulation verscho-
ben. Die eigentliche immense Rechenzeitreduktion wird dadurch erreicht, dass nur jeweils einmal fir
unterschiedliche thermodynamische Zustande und nur jeweils an Stltzstellen die Kinetik und StoffgréRen
berechnet werden miissen. Im Gegensatz dazu missen in einer CFD-Rechnung sehr oft dahnliche oder gar
gleiche Zustiande mehrfach berechnet werden wie z. B. im Abgas, in dem nur noch geringe Unterschiede
im thermodynamischen Zustand auftreten.

Die Stitzstellen der Interpolation sind die sog. ,,unabhangigen” Variablen der Erhaltungsgleichungen. Wie
in Kap. 4.1 ausgefihrt, sind die unabhangigen Variablen die mittlere Enthalpiedifferenz und die Mittel-
werte sowie die Varianzen des Reaktionsfortschritts und des Mischungsbruch (A~h, f, f72, é, c'"2 ).

Im Gegensatz zu den bisher verwendeten statistischen Varianzen werden in der Tabellierung die normier-
ten statistischen Varianzen in Bezug auf die maximale Schwankungsbreite ¢ (1 — &) bzw. f (1 - f) ver-
wendet, damit in der Tabellierung sichergestellt wird, dass der gesamte Wertebereich von [0:1] abge-
deckt wird:

2 = ¢ (4.68)
e -9)

~ f'772

T2 _ (4.69)
G

Die Hinterlegung der thermodynamischen Daten findet vor der eigentlichen CFD-Berechnung statt: Die
fur die Erhaltungsgleichungen und Normierung benétigten GroRen (Viskositdt, Temperaturleitzahl,
Dichte, Fortschrittsquellterme, adiabate Mischungsenthalpie, Warmekapazitat Absorption-Emissionspa-
rameter) sowie die fiir das Post-Processing benétigten GrofRen (wie Spezieskonzentrationen und die Tem-
peratur) werden in Abhéngigkeit der unabhéngigen Variablen in einer Datenbank hinterlegt.
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Abbildung 4.7 Schema zur Vorgehensweise bei der Erstellung der tabellierten Chemie

Die Vorgehensweise dieser Hinterlegung ist in Abbildung 4.7 dargestellt. Zunachst wird mittels der Be-
rechnungen der eindimensionalen Vormischflammen eine dreidimensionale Tabelle erstellt, die grob ver-
einfacht (Stltzstellenanzahl ist nicht reprasentativ) in der Abbildung dargestellt ist. Anhand der an den
Stutzstellen hinterlegten Temperaturen ist exemplarisch ein Temperaturschnitt durch die Tabelle fiir eine
konstante Enthalpiedifferenz zu sehen. GleichermalRen wie die PREMIX-Rechnungen enthalt diese Ta-
belle die thermodynamisch abhangigen GroRen im laminaren Fall (Varianzen gleich null). Praktisch wird
so vergangen, dass in einer dulleren Schleife die Stiitzstellen fiir die Enthalpiedifferenzen durchlaufen
werden. Fir jede Enthalpiedifferenz werden entsprechend der Anzahl der Stiitzstellen fir den Misch-
ungsbruch in einer inneren Schleife nacheinander die PREMIX-Rechnungen berechnet, in denen jeweils
eine konstante Enthalpiedifferenz (zur adiabaten Mischungsenthalpie entsprechend des Mischungs-
bruchs) eingestellt werden.

Die Ortskoordinaten der Losungspunkte der PREMIX-Rechnungen werden in den normierten Reaktions-
fortschritt umgerechnet. Die geforderten Stiitzstellen fiir den Reaktionsfortschritt werden aus diesen Lo-
sungspunkten interpoliert. Entlang dieser Stiitzstellen werden die abhangigen GroRen in der Tabelle hin-
terlegt, was exemplarisch flr die rote und blaue PREMIX-Rechnung in Abbildung 4.7 dargestellt ist. Sofern
die Normierung des Reaktionsfortschritts (iber den Gleichgewichtswert definiert ist, wird der Gleichge-
wichtswert durch den Ausgangswert der PREMIX-Rechnung approximiert (in Abbildung 4.7 die ,,Boden-
werte”).

Da im Falle der turbulenten Verbrennungsmodellierung die Mittelwerte der abhangigen GréRen bendtigt
werden, die von den turbulenten Schwankungen der unabhangigen Variablen abhangen, werden in ei-
nem zweiten Schritt die Mittelwerte der abhangigen Variablen in Abhdngigkeit der Varianzstiitzstellen
des Mischungsbruch und Reaktionfortschritts berechnet, wodurch die Tabelle um zwei weitere - auf ins-
gesamt fiinf Dimensionen erweitert wird. Diese Dimensionen lassen sich (iber eine Matrix darstellen, de-
ren Spalte und Zeile flr den jeweiligen Wert der Varianzstitzstellen stehen und in der jeder Matrixpunkt
eine dreidimensionale Datenbank mit den Abmessungen der ,laminaren” darstellt.

Da die Datenbankpunkte nun Mittelwerte darstellen, missen diese entsprechend gewichtet der Beta-
Verteilung aus der ,laminaren” Datenbank berechnet werden (diese enthélt die Ergebnisse der PREMIX-
Berechnungen). Die Berechnung der Mittelwerte erfolgt nach Gl. (4.54) mithilfe des in Kap. 4.2.2 be-
schriebenen Integrationsalgorithmus. Diese Berechnung erfolgt vor der CFD-Simulation bei der sog. , Ta-
bellierung” nach den PREMIX-Berechnungen. Bei der Integration wird als Wahrscheinlichkeitsdichtefunk-
tion die Beta-Verteilung verwendet. Zur Definition der Beta-Verteilungen werden die jeweils betrachte-
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ten Stltzstellen (Mischungsbruch, Reaktionsfortschritt, Enthalpieindex) der ,laminaren” Tabelle als Mit-
telwerte betrachtet und die Varianzen des Mischungsbruchs und Reaktionsfortschritts entsprechend ih-
rer Stiitzstellenwerte (der Zeilen- und Spaltenwert in Abbildung 4.7 rechts) verwendet.
Interpolationswerte sowohl auf der Tabellierungsseite (Berechnung der Fortschrittsstiitzstellen, Integra-
tion der PDF) als auch auf der CFD-Seite werden linear aus den Nachbardaten berechnet.

Der Speicherbedarf korreliert multiplikativ mit der Anzahl der abhangigen Variablen na,, mit den Anzah-
len der Mittelwertstitzstellen n¢, ne, nan sowie mit den Anzahlen der Varianzstitzstellen nyars und nyar,c.
Eine typische Datenbank mit na, = 40, n¢ = 30, nc = 100, nan = 15 und Nyarf = Nyarc = 10 benotigt daher bei
einem Speicherbedarf von 64 bit pro Variable (typische SpeichergréRe eines double-Datentyps) einen
Speicher von ca. 1,8 GB. Bei der typischen Parallelisierung in der numerischen Stromungsmechanik, bei
der mehrere CPU-Tasks mit unabhangigem Arbeitsspeicher verwendet werden, werden zwar der Spei-
cherbedarf fir das Rechengitter und der Rechenzellvariablen, nicht aber der Speicherbedarf fiir die che-
mische Tabelle geteilt. Wiirden bei diesem Beispiel der Varianzraum der Enthalpiedifferenzen mit zehn
Stutzstellen bericksichtigt werden (zusatzlich zu den 15 Mittelwertstiitzstellen der Enthalpiedifferen-
zen), so wiirde sich der Speicherbedarf verzehnfachen. Nach diesem Stand der Tabellierung wird die Ver-
nachlassigung der Enthalpiedifferenzen zur Reduktion des Speicherbedarfs motiviert.

4.4.0rdnung und Form der zu berechnenden Erhaltungsgleichungen

Den wesentlichen Teil der Verbrennungssimulation bildet die numerische Berechnung der Stromungs-
und Modellgleichungen der Verbrennungsmodellierung. Zur Beschreibung der Vorgehensweise der Be-
rechnung wird dazu im Folgenden zunachst gezeigt, in welcher Reihenfolge die Gleichungen numerisch
gelost werden. AnschlieBend werden die Formen der verwendeten Stromungsgleichungen beschrieben.
Hier sei angemerkt, dass die Modellgleichungen der Verbrennungsmodellierung bereits in Kap. 4.1 in der
Form dargestellt wurden, so wie sie auch numerisch gelost werden.

Bei der Gleichungsbeschreibung muss aufgezeigt werden, wie entsprechend nach der Boussinesq-Appro-
ximation (s. Kap. 3.6), die Wirbelviskositat zur Turbulenzmodellierung berechnet wird. In dieser Arbeit
wurde dazu primar das in OpenFOAM implementierte kompressible Standard-kEpsilon-Turbulenzmodell
verwendet, deren Gleichungen in Kap. 4.4.1 und 4.4.2 vorgestellt werden. Die mit dieser Turbulenzmo-
dellierung resultierenden Formen des Reynoldschen Spannungstensors und der Navier-Stokes-Gleichun-
gen werden im folgenden Kap. 4.4.4 erldutert. Diese Gleichungen werden auch deshalb nochmals darge-
stellt, da aufgrund der Kopplung der Massen- und Impulserhaltung liber die Geschwindigkeit numerisch
keine isolierte Berechnung des Drucks und der Geschwindigkeit erfolgen kann. Mit diesem Problem muss
numerisch speziell verfahren werden. In dieser Arbeit wurde dafiir das SIMPLE-Verfahren angewandt,
das in Kap. 4.4.5 erlautert wird. Zuletzt wird im Anschluss daran in Kap. 4.4.6 die Form der gel6sten Ent-
halpie-Gleichung dargestellt, in der die Berlicksichtigung des Warmeverlusts aufgrund von Strahlung er-
folgt

Bei der Verbrennungssimulation werden die Gleichungen in folgender Reihenfolge berechnet:
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Abbildung 4.8 Flussdiagramm zur Erlauterung des Ablaufs der Verbrennungssimulation

In Abbildung 4.8 ist zunédchst der allgemeine Berechnungsablauf dargestellt, so wie er in OpenFOAM fir
den Verbrennungs-CFD-L6ser umgesetzt wurde. Die Verweise auf PIMPLE und innere Druckkorrektur-
schleifen seien hier nur zur Vollstandigkeit flir den interessierten Leser angegeben, der mit diesem Loser
ein instationdre CFD durchfihrt. PIMPLE selbst ist keine Abkilirzung sondern in OpenFOAM eine Bezeich-
nung dafir, instationdre RAS nach dem PISO-Algorithmus (Pressure Implicit with Splitting of Operator) in
inneren lterationen analog der SIMPLE-Methode (semi implicit method for pressure linked equations) zu
I6sen. Der Hauptvorteil dieses Ansatzes besteht darin, dass grofRe Zeitschritte (im Sinne von Courant-
Zahlen > 1) noch numerisch stabil berechnet werden kénnen. Die Beschreibung der detaillierten Berech-
nungsvorschrift ist in [Ferziger, Peric, 2002] gut verstandlich dargestellt.
u At

Courant-Zahl = — (4.70)
Ax

Im Folgenden wird ndher auf den Ablauf der RAS eingegangen, die fiir diese Arbeit durchgefiihrt wurden.
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Fir die stationare RAS wurde als Druckkorrekturverfahren die SIMPLE-Methode eingesetzt, die in Kap.
4.4.5 beschrieben ist (nCorrectors = 1, nOuterCorrectors = 1). Diese ist notig, da in OpenFOAM die Impul-
serhaltung und Massenerhaltung in impliziter Formulierung sequentiell, das heiRt nacheinander gelost
werden und deshalb das berechnete Geschwindigkeitsfeld zunachst nicht zwangslaufig die Impulserhal-
tung erflllt.

Wie in Abbildung 4.8 zu sehen ist, wird zu Beginn eines Zeitschritts zunachst das Geschwindigkeitsfeld
mittels der Navier-Stokes-Gleichungen und daraufhin die Modellgleichungen der Verbrennungsmodellie-
rung gelost. Mit den berechneten Modellvariablen werden anschlieRend alle benétigen Stoffdaten und
Quellterme der Modellgleichungen aktualisiert, die Druckkorrektur durchgefiihrt und die Enthalpieglei-
chung gel6st. AnschlieBend werden die Erhaltungsgleichungen des Turbulenzmodells gelost.

4.4.1.Modellierung der Wirbelviskositat durch das kEpsilon-Modell

In diesem Abschnitt wird das kEpsilon-Modell beschrieben, mit dem in dieser Arbeit die Wirbelviskositat
Uy modelliert wurde. In diesem Absatz wird das Modell in der kompressiblen Form beschrieben, so wie
es in OpenFOAM implementiert ist und in dieser Arbeit verwendet wurde.

Das k-Epsilon Modell ist sehr weit verbreitet, weil die Wirbelviskositat y; vergleichsweise einfach model-
liert wird und die bendtigte Rechenzeit gering ist, die Glite der Modellierung aber dennoch fiir viele Falle
ausreicht. Nach [Pope, 2000] wurde die urspriingliche Form von [Launder, Spaulding, 1972] eingefiihrt,
in anderen Werken wie z. B. von [Poinsot, Veynante, 2012] wird auf die Veroffentlichung von [Jones,
Launder, 1972] verwiesen. Dieses Modell wird meist als das Standard-kEpsilon-Modell bezeichnet, wobei
mit Standard die Art bezeichnet wird, wie die Wirbelviskositat berechnet und welche Form die Erhal-
tungsgleichung der Dissipationsrate der turbulenten Energie der mittleren Schwankungen hat. Im kEpsi-
lon-Modell wird die Wirbelviskositadt in Abhdngigkeit von zwei Variablen (die turbulente kinetische Ener-
gie k der mittleren Schwankungen und dessen Dissipationsrate Epsilon £) berechnet. Das kEpsilon-Mo-
dell gehort damit zu den Zweigleichungs-Turbulenzmodellen. In diesen wird die Wirbelviskositat als Ska-
lar modelliert. Somit wird die Annahme getroffen, dass die Wirbelviskositdt den isotropen Transportko-
effizient der turbulenten Austauschprozesse darstellt. Die turbulenten Schwankungsterme, wie z. B. der
Reynoldsche Spannungstensor sind deshalb aber nicht per se isotrop, weil der Deformationsanteil darin
anisotrop ist. Die Erhohung der molekularen Austauschprozesse durch die Turbulenz ist aber bei dieser
Modellierung in alle Raumrichtungen gleich groR. Die Modellierung der Wirbelviskositat als Skalar fiihrt
dazu, dass die Stromungsberechnung stark von der Realitdt abweichen kann, sofern die Strémung starke
Richtungsdanderungen aufweist, wie z. B. bei drallbehafteten Stromungen, Stromungen mit Staupunkten,
Strémungen mit starker Krimmung, Stromungen mit Ablésungen an gekrimmten Wanden [Ferziger,
Peric, 2002].

Eine Berechnungsvorschrift fiir die turbulente Viskositit |4sst sich tiber die Uberlegung aufstellen, mit
welchen Parametern die Turbulenz moglichst einfach charakterisiert werden kann: Diese sind die turbu-
lente Energie k und das Langenmal [ fiir den Wirbeldurchmesser. Werden die Dimensionen der turbu-
lenten Viskositat betrachtet, so folgt:

ue=pC, 1k (4.71)

Mithilfe der Annahme der Turbulenzkaskade, nach der die Dissipationsrate konstant liber die Wirbel-
struktur ist und damit die turbulente Energie bis hin zu den kleinsten Wirbeldurchmessern tibertragen
wird, kann das LangenmaR in Gl. (4.71) mithilfe der Dissipationsrate umformuliert werden:
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3
Wird das Langenmald gemaR Gl. (3.12) € = const = @ in Gl. (4.71) ersetzt, so folgt
k2
=pC, — it C, = 0,09 (4.72)
He=p Ly < mit Ly

Die turbulente kinetische Energie der mittleren Schwankungen wurde bereits in Gl. (3.74) definiert. Die
zweite Variable ist die Dissipationsrate € der mittleren turbulenten Schwankungen, die im kompressiblen
Fall nach [Mohammadi, Pironneau, 1994] wie folgt definiert ist (in J-kg™-s2):

pe = % (W' + ") : Uy — %um (4.73)
Die beiden Variablen miissen Uber Differentialgleichungen berechnet werden, die aus Kombinationen
der gemittelten und momentanen NS-Gleichungen abgeleitet werden kénnen. Die Herleitung dieser Dif-
ferentialgleichungen ist in inkompressibler Form tiberschaubar und kann z. B. [Mohammadi, Pironneau,
1994] oder [Peters, 2014] entnommen werden kann. Die Herleitung der kompressiblen Form ist aufwan-
dig und enthélt Gber 20 Terme, die groRtenteils modelliert werden, da sie von Produkten der unbekann-
ten Schwankungsgeschwindigkeiten abhdangen. Aufgrund der hohen Anzahl an modellierten Termen
sollte, wie [Ferziger, Peric, 2002] ausdriickt, die ganze Transportgleichung als Modell angesehen werden.
Eine Vielzahl an Varianten dieser Gleichung ist in der Literatur zu finden, die sich vor allem in der Model-
lierung der Druck-Geschwindigkeitskorrelationen und des Auftriebs unterscheiden. Einige Varianten kon-
nen z. B. [Van Maele, Merci, 2006] entnommen werden. Fir die detaillierte Herleitung sei auf
[Vandromme, Haminh, 1984] verwiesen.

4.4.2. Berechnung der turbulenten Energie k der mittleren Schwankungen

Die kompressible Erhaltungsgleichung fir k, definiert nach Gl. (3.74), ist ihrer inkompressiblen Form sehr
dhnlich. Vollstandig lautet sie [Mohammadi, Pironneau, 1994]:

a(pk)
Jt

+V-(pPk)—V-d=P+vp—ps (4.74)

Darin bezeichnet d den Diffusionsanteil, P den Produktionsanteil, vp die Druck-Geschwindigkeitskorrela-
tion und € den Dissipationsterm. In den CFD-Simulationen dieser Arbeit mit dem CFD-Programm Open-
FOAM wurde folgende Gleichung gel6st:

d(pk) . Us _) B ~.( (2 ) 2_) _
5t + V- (p¥k) -V ((P—rk-l_u Vk | =VV:(u —§V v+2D —§pk1 — pe

(4.75)
mit PTk =1

In dieser Gleichung wurde fir den Produktionsterm (die ersten beiden Terme auf der rechten Seite) der
Ansatz nach Boussinesq verwendet, in dem die Wirbelviskositdt nach Gl. (4.72) berechnet wird. Der Dif-
fusionsterm (dritter Term auf der linken Seite) wurde mit einem Gradientenansatz modelliert, wobei die
turbulente Transportkonstante lber die turbulente Prandtl-Zahl Pry, berechnet wird. Auf die Umrech-
nung der molekularen Viskositat Gber die Prandtl-Zahl in einen molekularen Energietransportkoeffizien-
ten wird verzichtet, da dieser fir hochturbulente Strémungen vernachlassigt werden kann. In Gl. (4.75)
fehlen die Terme der Druck-Geschwindigkeitskorrelationen vp, die nicht in OpenFOAM berechnet und

damit vernachlassigt werden.
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4.4.3. Berechnung der Dissipationsrate

Die Quelle fir die verwendete Form der kompressiblen Transportgleichung, die in OpenFOAM im kEpsi-
lon-Modell genutzt wird, wurde auf eigene Anfrage wéahrend dieser Arbeit mit in die neueren Open-
FOAM-Versionen als Verweis im Quellcode (ibernommen. Die Form der in OpenFOAM implementierten
Gleichung entspricht demnach der Modellierung von [El Tahry, 1983]. Der Produktionsterm wird darin
nach dem Boussinesq-Ansatz modelliert und wird in der OpenFOAM-Formulierung wie in der k-Erhal-
tungsgleichung (4.75) in zwei Terme aufgespalten.

a(ﬁ€)+V(_~) Y (“t+—)v —cgv~-( ( 2y ~+21)) Z_kl)
ot pve npve | = 17 ARV 3 v 3/0

PT'k

N

&

— — 4.76
—C3p£V-\7—C2p? ( )

mit PTk = 1, Cl = 1,44; CZ = 1,92; C3 = ‘0,33

Die Form der Gl. (4.76) wurde von [El Tahry, 1983] fiir turbulente Stromung in Kolbenmotoren mit hoher
Reynolds-Zahl aus der vollstandigen kompressiblen Erhaltungsgleichung der Dissipationsrate hergeleitet,
in dem zunachst mittels einer Analyse der GrofRenordnung vernachldssigbare Terme gestrichen und an-
schlieBend die verbleibenden unbekannten Terme modelliert wurden. In der implementierte Form in O-
penFOAM nach Gl. (4.76) wurden, nicht ndher begriindet, vier Terme der modellierten Form von [El
Tahry, 1983] nicht ibernommen. Deren Bedeutung bleibt ungeklart, da diese von [El Tahry, 1983] als
,moglich bedeutend” fir die Turbulenzmodellierung in Anwesenheit von Verbrennung bezeichnet
wurde.

4.4.4. Berechnung der Geschwindigkeit

Der Geschwindigkeitsvektor wird in OpenFOAM mithilfe der Favre-gemittelten Impulserhaltung nach Gl.
(3.30) berechnet:

a(pv _
Gl. (3.65): % + V- (p70) = V- (T +pv''v"

Der Reynoldsche Spannungstensor pv’’'v'’ wird nach der Boussinesq-Approximation berechnet:

ﬁV”V" — Tt + ﬁ (477)
_ 2 ~ N 2 —1 7!
To=— (P45 m V91 +20, D455V (4.78)

Der molekulare Spannungstensor T ist fiir groBe Reynolds-Zahlen deutlich kleiner als der Reynoldsche
Spannungstensor und wird deshalb ndherungsweise mithilfe der Favre-gemittelten Geschwindigkeitsgra-
dienten berechnet:

_ 2 S 2 C
T=—<p+§,uv-v)l+2uDz—<p+§uV-V)I+ZuD (4.79)
Die rechte Seite in Gl. (3.65) lasst sich zusammenfassen als Produkt einer effektiven Viskositat und dem

Favre-gemittelten viskosen newton'schen Spannungstensor. Unter Vernachldssigung des dritten Terms
auf der rechten Seite von Gl. (4.78) folgt:
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_ _ 2 -
V- (T+pv'Vv") ~ =V -pI+ V- (@ + p) —§(v-\7)1 +2 D (4.80)
Die Summe der molekularen Viskositat und der Wirbelviskositat wird als effektive Viskositat bezeichnet.

4.4.5. Berechnung des Drucks

Bei der Berechnung des Drucks stellt sich zunachst die Frage, aus welcher Gleichung dieser berechnet
werden kann. Im Falle der Gberwiegend impliziten Diskretisierung der Erhaltungsgleichungen (aufgrund
der Stabilitat der numerischen Berechnung) sind in den NS-Gleichungen der Druck und die Geschwindig-
keit die unbekannten Variablen. Aufgrund der Dominanz der Geschwindigkeiten in diesen Gleichungen
werden diese zur Berechnung der Geschwindigkeiten eingesetzt. Da der Druck nicht in der Massenerhal-
tungsgleichung vorkommt, kann diese nicht direkt zur Druckberechnung verwendet werden. Die Konti-
nuitatsgleichung liefert aber eine kinematische Nebenbedingung, die neben der Lésung der NS-Gleichung
erfillt sein muss. Eine mogliche Vorgehensweise [Ferziger, Peric, 2002], die auch in Arbeit verwendet
wurde, ist die sequentielle Berechnung der teilweise implizit diskretisierten NS-Gleichungen, in denen
der Druck zunachst explizit aus dem vorherigen Iterationsschritt eingesetzt wird. Nach der vorlaufigen
Losung der NS-Gleichungen in Bezug auf die Geschwindigkeit wird der Druck so angepasst, dass die Kon-
tinuitatsgleichung erfiillt ist. Dieser Vorgang wird so oft wiederholt, bis keine Druckanpassung mehr er-
forderlich ist und die NS-Gleichungen erfillt sind. Dieser Vorgang ist als SIMPLE-Verfahren (semi implicit
method for pressure linked equations) bekannt und wird in dieser Arbeit nach der Implementierung von
[Jasak, 1996] verwendet.

Ausgangspunkt sind die teil-implizit diskretisierten NS-Gleichungen:

- cells
v.
v -2+ z AV, . = =V - (p1) (4.81)
n=0

Die Losungsmatrix enthalt fur jedes Kontrollvolumen i Gleichungen, in der die diskretisierten NS-Glei-
chungen nur noch in algebraischer Form aufgestellt sind. In dieser Form ist die linke Seite der Matrix eine
Summe der Geschwindigkeit v; im betrachteten Kontrollvolumens i zum neuen und zum vorherigen Zeit-
schritt (V; o) und der Geschwindigkeiten v, . der direkten Zellflachennachbarn (gewichtet mit den Mat-
rixkoeffizienten A; und A4,,). Der Druck wird zunachst durch den Wert aus dem vorherigen Zeitschritt ab-
geschatzt. V; ; stellt die Komponente der betrachteten Zelle aus dem vorherigen Zeitschritt da, sofern

wie bei diesem Beispiel die zeitliche Anderung linear approximiert wird:

0PY) _ p¥i— ¥

(4.82)
at At

Gl. (4.81) wird zunachst gemaR dem Ablaufschema dazu verwendet, um eine Schéatzlésung fir die Ge-
schwindigkeit zu berechnen. Die Losung ist eine Schatzung, weil in Gl. (4.81) der Druck explizit aus dem
vorherigen Iterationsschritt eingesetzt wurde und zudem die Matrixkoeffizienten auf Basis der Geschwin-
digkeit ebenfalls aus dem letzten Iterationsschritt berechnet wurden. Aus diesen Griinden wird der Druck
in einer zweiten Gleichung berechnet und anschliefend die Geschwindigkeiten korrigiert. Dies geschieht
mittels der Bedingung, dass die Kontinuitatsgleichung mit den nach Gl. (4.81) berechneten Geschwindig-
keiten erfillt sein muss. Zunachst wird Gl. (4.81) nach V; umgeformt und der zweite und dritte Term auf
der linken Seite zusammengefasst:
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Vi,0 ~ _
= AV =h (4.83)

Umgestellt nach v; folgt:

V- (D

a; (4.84)

. _h
V_Ai

Dieser Ausdruck fiir die Geschwindigkeit wird nun in die Kontinuitatsgleichung Gl. (3.29) eingesetzt:

(h V-(D)\
V'(p(A—i— 2 >>_0 (4.85)

Mit Gl. (4.85) lasst sich das Druckfeld zum neuen lterationsschritt berechnen. Da damit zwar nun die

Kontinuitat aber nicht mehr zwangslaufig die Impulserhaltung erfillt ist, muss dieser Vorgang iterativ
wiederholt werden, was durch die dulleren Durchgange im Ablaufschema in Abbildung 4.8 gekennzeich-

net ist.

4.4.6. Berechnung der Enthalpie

Die Enthalpie wird Uber die Lésung der Favre-gemittelte Enthalpieerhaltung Gl. (3.53) berechnet:

d(ph)
ot

. 0p N
+V-(pvh) = a—’z +V-p+V-(apVh+pVv"'h") + qouene (4.86)

Der Reynolds-gemittelte molekulare Transport wird analog der Berechnung der Geschwindigkeit nahe-
rungsweise mithilfe der Favre-gemittelten Enthalpie approximiert:

V-(apVh)~V-(apVh) (4.87)
Der turbulente Transport wird (iber einen Gradientenansatz und mithilfe der Wirbelviskositdt approxi-
miert:
— = L M o

Ilhll ~—_— Vh
pv Pr (4.88)

k
Mit diesen Annahmen folgt die verwendete Form der Enthalpieerhaltung:

d(ph)
Jat

- _0p — S R —
+V-(pvh)=—+V-p+V- ap +——|Vh |+ qouelie (4.89)
ot Prk
Als Quellterm wurde in Gl. (4.89) der Netto-Strahlungsquellterm bericksichtigt:

hSource = @ (4.90)

Dieser wird im folgenden Kapitel in Gl. (5.3) definiert.

4.5. Alternative Turbulenzmodelle

Bei der Diskussion der ,kalten” Stromung im Falle der drallstabilisierten Stromung werden in Kap. 7.2
weitere Turbulenzmodelle im Vergleich verwendet als bisher eingefiihrt. So wird in Abbildung 7.17 die
realizableKE und kOmegaSST-Turbulenzmodelle verwendet. Die Wahl dieser Modelle ist davon motiviert,
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dass in der Literatur verschiedene Beispiele genannt werden, bei denen das kEpsilon-Modell, das primar
in dieser Arbeit verwendet wurde, die Turbulenz nicht richtig abbildet, was nach Erfahrung des Autors
bei Drallstrémungen haufig zu beobachten ist. Ahnliche Erfahrungen sind auch in der Literatur zu finden,
wie z. B., dass aufgrund der ,hohen turbulenten Anisotropie” das kEpsilon-Modell nicht fir rotierende
und stark verdrallte Stromungen geeignet ist [Frith, Duggins, 1985], [Maele u. a., 2003].

Zudem ist in der Literatur bekannt, dass bei runden Freistrahlstromungen die Ausbreitungsgeschwindig-
keit deutlich Gberschatzt wird [Shih u. a., 1995], [Pope, 1978]. Aus diesem Grund wurde zum Vergleich
neben dem kEpsilon-Modell das realizableKE- und das kOmegaSST- ausprobiert. Das SST-Modell ist nach
Erfahrungen des Autors zum Zeitpunkt der Arbeit an dieser Dissertation mittlerweile der Standard in der
Industrie bei RAS.

4.5.1. realizableKE-Modell

Das realizableKE wurde nach der Formulierung von [Shih u. a., 1995] in OpenFOAM verwendet. In dieser
Literaturstelle wurden LES-Rechnungen mit RAS verglichen, in denen das Turbulenzfeld einer rotierenden
Strémung mithilfe des realizableKE und kEpsilon-Modells berechnet wurde. Das realizable-KE-Turbulenz-
modell hat dabei das Turbulenzfeld deutlich besser wiedergegeben als das kEpsilon-Modell.

Im Vergleich zum kEpsilon-Modell wird im realizableKE- eine andere Form der Transportgleichungen fir
die Dissipationsrate verwendet, sowie in der Berechnung der turbulenten Viskositat statt einer Konstante
ein Ausdruck verwendet, der von k und € abhangt:

d(p C 2
(pf)_i_v,(ﬁ‘;g)_v,((ﬁ_i_lj)v(g):ClpSg_L

at Prk E
k tp ¢ (4.91)

n Sk
C1=max{0,43;n?}n—T C,=19
du 1 /0u OJdv 1 /0u oJow
ax z(a*a) 2 (52 3x)
1 /0v OJu ov 1 /0v OJw
s=Psusi= P3Gt 5) 5 2ty (4.92)
10w oJuy 1 /0w 0Jv ow
\ 5(5*5) z(a 5) 9z

ou; Ay . .
In Gl. (4.92) wurde der Ausdruck S;; = % (a—Z’ + a—Z‘) verwendet (analog der Literaturstelle), der gleich
3 J

dem Tensor D nach Gl. (3.32) in dieser Arbeit ist.
Die turbulente Viskositat wird zundchst mit dem gleichen Ausdruck wie in Gl. (4.72) im kEpsilon-Modell
berechnet:

k2
pe =p Cy &
Die GroBe C, ist nun allerdings keine Konstante mehr sondern wird wie folgt berechnet:

1

C,=——F—=
u * 493
Ay +Askg ( )
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‘ﬁ‘ij = ‘Q'l] -2 Sijkwk (495)

Qi =0y, — €,y (4.96)

mit den Modell-GroRen:

Ay = 4,04 (4.97)

As = V6 cos(¢) (4.98)
1

¢ = §cos,-l(\/EW) (4.99)
SiiSikSki

W = SUkoki (4.100)

53
S= [SiSi (4.101)
s o1 (2 o) _
mit §;; = 5 (aui + Buj) = D nach Gl. (3.32).

4.5.2. kOmegaSST-Modell

In heutigen CFD-Losern ist Ublicherweise neben dem kEpsilon- das kOmegaSST-Turbulenzmodell zu fin-
den. Dieses Modell wurde mit der Motivation entwickelt [Menter, 1994], die Vorteile des kEpsilon- und
kOmega-Turbulenzmodelles zu kombinieren. Im kOmega-Modell wird die Wirbelviskositdt wie auch im
kEpsilon-Modell durch zwei Turbulenzvariablen, k und w, berechnet. Statt der Dissipationsrate € wird
dabei die spezifische Dissipationsrate w verwendet, die aufgrund ihrer Einheit (1/s) auch als turbulente
Wirbelfrequenz bezeichnet wird. Diese Wirbelfrequenz kann mithilfe der Dissipationsrate und der turbu-
lenten kinetischen Energie abgeschatzt werden:
€

W~ - (4.102)
Nach Gl. (4.102) ist zu sehen, dass die Wirbelfrequenz die spezifische Dissipationsrate in Bezug auf die
turbulente kinetische Energie darstellt. Gl. (4.102) resultiert daraus, dass die Frequenz der turbulenten
Dissipationsrate als die Inverse des Dissipationszeitmalies T definiert ist:

w=- 4.103
- (4.103)

Dieses ZeitmaR kann mithilfe der Schwankungsgeschwindigkeit u’ und des LingenmaRes [, der energie-
tragenden Wirbel abgeschatzt werden:

It
T~ = (4.104)
Nach der Vorstellung der Turbulenzkaskade von [Kolmogorov, 1941] und wie bereits in Gl. (3.12) gezeigt,
lasst sich dieses ZeitmaR mithilfe der turbulenten kinetischen Energie und der Dissipationsrate ausdri-

cken:
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T~l—t,~u—~ k— (4.105)

u £ £
Der Kehrwert von Gl. (4.105) liefert den Zusammenhang nach Gl. (4.102).
Im Vergleich zum kEpsilon- schneidet das kOmega-Modell bei der Vorhersage von Stromungsablésungen
besser ab [Wilcox, 1988], weist aber eine starkere Abhangigkeit der Wirbelviskositdt von der Dissipati-
onsrandbedingung stromaufwarts in der Kernstromung auf [Menter, 1992]. Von diesen Beobachtungen
motiviert, wird im kOmegaSST-Modell der Grenzschicht nahe Bereich nach dem kOmega- und der Kern-
strdmungsbereich nach dem kEpsilon-Modell modelliert. Der Ubergang zwischen diesen Bereichen wird
in den Gleichungen durch eine Ubergangsfunktion ,F1“ hergestellt.
Der Zusatz SST (,,shear stress transport”) zeigt zudem, dass der Transport der turbulenten Schubspannung
p‘W’ insofern bertlcksichtigt ist, dass mithilfe des Ansatzes einer Transportgleichung fiir die turbulente
Schubspannung eine Obergrenze fiir das Verhaltnis zwischen der Produktion und Dissipation der turbu-
lenten kinetischen Energie formuliert werden kann. [Menter, 1994]. Aus dieser Vorgehensweise resul-
tiert der Fallunterschied in Gl. (4.109) zur Berechnung der turbulenten Viskositat, der im kEpsilon- und
kOmega-Modell nicht vorhanden ist. Dieser Fallunterschied verhindert, dass im Falle einer Stromungsab-
6sung die Turbulenzproduktion Gberschatzt wird. Das kOmegaSST-Modell bietet damit den Vorteil, eine
vergleichsweise genauere Modellierung der turbulenten Viskositat in Nachlaufen einer Strémungsablo-
sung (wie bei Stromungen um Tragflachen und Zylindern) zu erhalten [Menter, 1994]. Diese werden von
Wirbelviskositatsmodellen typischerweise nicht korrekt in Bezug auf den Ort vorhergesagt, was vor allem
beim kEpsilon-Modell auffallig ist. Nach [Menter, 1994] ist dafiir vor allem die korrekte Berechnung der
Dissipationsrate ausschlaggebend und weniger die der turbulenten kinetischen Energie.
In OpenFOAM werden folgende Erhaltungsgleichungen zur Berechnung der Turbulenzvariablen verwen-
det (Ubersetzt folgend den Quelldaten OpenFOAM-2.4.x/src/turbulenceModels/compresible/RAS/
kOmegaSST/kOmegaSST.C und OpenFOAM2.4.x/src/turbulenceModels/compressible/RAS/kOmegaSST/
kOmegaSST.H). Als Literaturquelle wird in OpenFOAM auf [Menter u. a., 2003] verwiesen.

d(pk)
at

mitc; = 10und §* = 0,09 (4.106)

2
+V-(pvk) —V- ((Prt U+ ﬁ)Vk) =min(G,c; - pB* - kw) — pB* - kw — §kav

und G = Vv : E,ut =Vv: ((—g V- \7) I+2 D) Us (Herleitung Anhang 9.3.1)

In Gl. (4.106) wird die turbulente Prandtl-Zahl Pr; mit der Ubergangsfunktion F, berechnet, die den Uber-
gang zwischen dem kOmega- und kEpsilon-Modell beschreibt:

Prt = Prt kOmega Fl + Prt kEpsilon (1 - Fl)

(4.107)
mit Pry kOmega = 0.85 und Pry kEpsilon = 1
Die Ubergangsfunktion wird berechnet nach:
4
vk 500v 4 p Pr k
F,; = tanh | min max( oI ), P tw’komeiga (4.108)
proy” y*w y? max (ZpPrtwl,COmegaaVka, 10_10)

Die turbulente Viskositat u; wird berechnet nach:
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a, pk
& = max(a,w,b; F, V2 D D)

U =

ol (P 0w _ _
mit D = 5 (aui + au,-) nach Gl. (3.32),a; = 0,32und b; =1

mit der Ubergangsfunktion F, in Abhingigkeit vom Wandabstand y:

2
2Vk 500V
F, = tanh| max | ——,——
oy’ y o

Die spezifische Dissipationsrate wird berechnet nach:

d(pw)
at

+ V- (pvw) = V- ((Pryg  pe + 3)Vw) =

G c 2
pY * min (H—,a—lﬁ*w ‘max(a,w, by fo3 V2D D)) — §pwav — pfw? —
t A1

Die Koeffizienten Pry,,, y und § werden berechnet nach:

Priy, = Priy kOmegaFl + Priy kEpsilon(l - Fy)

mit Prtw komega — 0,5 und Prtw kEpsilon — 0,856

Y= VkOmegaFl + VkEpsilon(l - Fy)

mit Ykomega = 5/9 und YkEpsilon = 0,44

B = ﬁkOmegaFll + :BkEpsilon(1 - Fy)

mit Bromega = 0,075 und Brgpsiion = 0,0828
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5. Numerische Strahlungsmodellierung

Bei der Berechnung der Warmestrahlung treten je nach Anwendungsfall unterschiedliche Herausforde-
rungen auf, nach denen die Berechnungsmethoden ausgewahlt werden missen. Im Rahmen dieser Ar-
beit wurde die gasférmige magere Verbrennung untersucht, bei der Festkorper- und Gasstrahlung abge-
bildet werden mussen. Bei dieser Verbrennung tauchen keine Ruf3partikel und Tropfen auf, so dass Streu-
ung vernachlassigt werden kann. Hinsichtlich der technischen Anwendung besteht bei der Strahlung das
Interesse an der Berechnung der Netto-Strahlungsbelastung an Brennkammerbauteilen und der Netto-
Strahlungsleistung im Gasraum, um den Warmeverlust bzw. -senke in der Flamme bericksichtigen zu
konnen. Die Nettostrahlungsleistung berechnet sich aus der Differenz zwischen lokaler Emission und Ab-
sorption:

) ) ) w
Anet = 9em — Yabs [ﬁ] (5.1)

In Gl. (5.1) ist die Emission eine lokale GréRe, deren Berechnung sich je nach der gewéahlten Absorption-
Emissions-Modellierung unterscheidet. Diese wird Kap. 5.3 erlautert. Bei der Absorption ist neben der
Absorption-Emissions-Modellierung eine weitere Berechnungsmethode nétig, da die Absorption von der
Strahlungsausbreitung und der Emission in der Umgebung abhédngig ist. Sofern keine disperse Phase vor-
liegt (wie Nebel, Staub, Rauch) erfolgt die Strahlungsausbreitung nicht diffusiv sondern in diskreten Rich-
tungen. Nicht diffusive Gasstrahlung kann nicht als Kontinuum betrachtet werden, sondern einzelne Aus-
breitungsrichtungen missen zur Absorptionsberechnung betrachtet werden. Die verwendete Rechen-
technik ist im folgenden Kap. 5.2 vorgestellt.

5.2. Berechnung der Absorption mittels Monte-Carlo-Simulation

Die Strahlungsausbreitung wurde mittels einer Strahlungsverfolgung diskreter Photonenbiindel be-
stimmt, die nach einer Monte-Carlo-Rechnung zufallig hinsichtlich des Emissionsort, der —Richtung und —
Wellenldange verteilt werden. Monte-Carlo-Simulationen werden zahlreich zur Strahlungsberechnung
eingesetzt und werden z. B. in [Howell, 1998; Modest, 2003; Tessé u. a., 2002] ausfihrlich in Bezug auf
unterschiedliche Varianten und die detaillierte Berechnung diskutiert.

In der hier verwendeten Variante wird die integrale Form der Strahlungsausbreitung nach Gl. (5.1) be-
rechnet, was den ersten Vorteil dieses Verfahren darstellt, da keine Differentialgleichung wie die Inten-
sitatserhaltungsgleichung (RTE) in Gl. (2.22) gelost werden muss. An dieser Stelle sei erwahnt, dass auch
Monte-Carlo-Methoden verwendet werden, in denen die RTE fiir zufallig bestimmte Raumrichtungen ge-
|6st wird, wie z. B. von [Wang u. a., 2008].

Rechnerisch wird Gl. (5.1) folgendermalien unter Vernachldssigung der Streuung umgesetzt:
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Wandoberflachenelemente

] L
Qnet,i = €0THA; — ) 0T AF; — Z 40ty TV Fsi — QextFoxtoi (5.2)
j=1 =1
Volumenelemente
] L
Qnet,k = 40—Vka,kTI? - Z 8j0-71]'4AjF}—>k - z 4'O-Kp,lTl4VlFl—>k - QextFext—>k (5.3)
j=1 =1

In Gl. (5.2) und (5.3) stehen die ersten Terme auf der rechten Seite fiir die lokale Emission. Die Emission
flir eine Volumenzelle wird nach dem ersten Term in GI. (2.25) und fir ein Oberflichenelement nach Gl.
(2.6) bis (2.10) berechnet (Brechungsindex n = 1). Im Falle der Volumenelemente wurde bewusst der
Uberstrich verwendet, weil dort aufgrund der Turbulenz der Mittelwert verwendet werden muss. Mit
dem zweiten und dritten Term wird die lokal absorbierte Leistung berechnet, die sich aus den absorbier-
ten Anteilen der umliegend emittierten Leistung ergibt. Diese Anteile beschreiben die sog. Sichtfaktoren
Fj_,; bzw. F;_,;. Die Summe des jeweiligen Produkts von zugehériger Emissionsleistung und absorbierten
Anteil Uber alle Wandoberflachen- und Volumenelemente ergibt die lokale Absorptionsleistung. Die
Sichtfaktoren FiL;und Fp_ liegen folglich im Wertebereich von 0 bis 1, wobei 1 fiir die vollstandige Ab-
sorption der vom Element j bzw. [ emittierten Strahlungsleistung im Element i bzw. k steht. Die letzten
Terme in Gl. (5.2) und (5.3) sind der Vollstandigkeit halber angegeben, wurden aber in den Rechnungen
nicht bertlicksichtigt. Sie beschreiben die Absorption der durch offene Randgrenzen in das Rechengebiet
einfallenden Strahlenleistung, wie z. B. durch die Auslasse. In den Fallen dieser Arbeit wurden im Verhalt-
nis zu den Wandflachen nur kleine Ein- und Auslassflachen betrachtet. Die einfallende Strahlung durch
diese wurde vernachldssigt. Durch die Bezeichnung Wandoberflachenelemente ist ersichtlich, dass damit
nur die Absorption an Oberflaichenelementen betrachtet wird, denen eine Wand-Randbedingung zuge-
ordnet ist. Aus dem Rechengebiet ausfallende Strahlung geht daher aus dem Bilanzraum ,verloren®, wes-
halb die netto emittierte Gasstrahlung nicht zwingend gleich der netto absorbierten Wandstrahlung sein
muss. Dies gilt nur fiir abgeschlossene Raume, die vollstandig mit Wanden umgeben sind.

Zur Bestimmung der Netto-Strahlungsleistungen Qnet'i und Q'net,k mussen die Sichtfaktoren und anschlie-
Rend die mittleren Strahlungsleistungen berechnet werden. Letzteres wird in Kap. 5.2.3 beschrieben.

Die Sichtfaktoren werden mit einem Monte-Carlo-Verfahren berechnet. Dabei werden Photonenbiindel
durch den Rechenraum verfolgt und deren Absorption entlang der Ausbreitung bestimmt. Ein Photonen-
blindel reprasentiert ein Blindel von Photonen die mit gleicher Wellenlange, vom gleichen Emissionsort
in gleicher Ausbreitungsrichtung emittiert werden. In einer Schleife werden alle Rechenelemente durch-
laufen, ihre Emissionsleistung unter N4 ; bzw. Ny, ; Photonenbiindeln aufgeteilt und diese jeweils so lange
verfolgt, bis deren Emissionsleistung zu 99,99 % absorbiert wurde. Der zweite groRe Vorteil dieses Ver-
fahren ist dabei, dass die Genauigkeit fiir die meisten Falle praktisch nur von der Anzahl der verfolgten
Blindel und damit ndherungsweise linear von der eingesetzten Rechenzeit abhangt. Dies ist insbesondere
ein Vorteil gegeniber der Diskreten-Ordinaten-Methode (DOM), die typischerweise in CFD-Programmen
zur Verfugung steht. Bei dieser Methode muss die DGL der Intensitatserhaltung fiir diskrete Raumrich-
tungen geldst werden. Werden dabei z. B. zehn Raumrichtungen und zehn Wellenlangen betrachtet, so
sind bereits 10 x 10 = 100 DGLs zu I6sen und 100 Feldvariablen zu allokieren. Mit steigender Genauigkeit
(groRere Anzahl an Raumrichtungen) steigen dabei die Rechenzeit und vor allem auch der Speicherbedarf
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stark an. Dennoch ist die DOM haufiger in CFD-Programmen zu finden, vermutlich vor allem weil sie pro-
grammiertechnisch einfacher zu realisieren und zu parallelisieren ist und einfacher mit der CFD-Berech-
nung gekoppelt werden kann (s. dazu mehr in Kap. 5.2.4).

Die Anzahl der je Element verfolgten Photonenbiindel erfolgt entsprechend einer definierten globalen
Anzahl von Photonenbiindel Ny jqx bzZW. Nyppqy, die sich nach der Rechenleistung und nach der erfor-
derlichen Anzahl richtet, um eine statistisch ausreichend genaue Losung zu erhalten),sowie lokal entspre-
chend der Gewichtung der emittierten lokalen Leistung im Verhaltnis zur globalen Emissionsleistung.

=N giTi4Ai Volumenelement: Ny ; = N, Kp'iTﬁVi
= Ny, Ep—— Ny = Ny, = E——y—
Y e T A, ' N i i TV,

Wandelement: N ; (5.4)
Entsprechend Gl. (5.4) werden damit gréReren und warmeren Elementen mehr Photonenbiindel zuge-
wiesen. Unter den Photonenbiindeln N, ; bzw. Ny, ; wird die emittierte Elementstrahlungsleistung Km,iVi
bzw. @Ai gleich aufgeteilt. Dies geschieht auch bei der Verwendung eines spektralen Absorption-
Emissionsmodells (den Biindeln werden unterschiedliche Wellenlangen zugeordnet) weil die spektrale
Emissionsleistung statistisch tiber die gewichtete Verteilung der Wellenlange zugeordnet wird (s. dazu
Kap. 5.2.1). Da die Ausbreitung der Photonenbiindel in bestimmten Richtungen erfolgt, wird die Intensi-
tat (Watt pro Richtung) als BilanzgroRe verwendet. Mit der Definition der Elementemissionsleistung nach
Gl. (2.14) fir Volumenelemente und GI. (2.7) und (2.10) folgt fiir die Intensitdt eines Photonenbiindels
(hier nicht spektral betrachtet):

— & Eb,v AL' . & Ib,v AL' _ &0 T4 Ai

i — (5.5)
Nai Ny Ny Ny

I— — Qem,iVi _ 40Kp,lTl4 Vi (5 6)
N NV,i Nv,i

Ein Sichtfaktor entspricht dem Verhaltnis zwischen der gesamten Emissionsleistung eines Element i und
der in einem Element j absorbierten Intensitat der Bundel N, ; bzw. Ny, ;. Die Abschwachung eines Pho-
tonenbiindels Iasst sich durch die Integration der Intensitatserhaltung Gl. (2.15) berechnen. Dabei wird
nur die Absorption bericksichtigt und die Streuung vernachlassigt. Der resultierende Ausdruck ist als
Lambert-Beersches Gesetz bekannt. Im Folgenden wird zur Erlduterung zunachst die TRI vernachlassigt.
Die Berechnung der Absorption unter der TRl wird in Kap. 5.2.3 beschrieben.

1 s* s*
flo %dlv = J;) —k,(s)ds = I(s*) = I, exp <—f0 K, (S) ds) (5.7)

Die relative Abschwachung lasst sich durch den spektralen Absorptionsgrad a,, berechnen:

lo = 1(s") ¢ N
a, = T =1-—exp —f K,(s)ds]|=1—exp|— Z Ky kASin (5.8)
0

k=1

Das Streckenintegral ist in Gl. (5.8) Im Hinblick auf die numerische Berechnung durch die Summe der n
Teillingen der bis s* durchdrungenen Rechenzellen approximiert. Im Falle der Absorption/Reflexion an
einem Wandelement ist statt k,, x As;, ; die lokale Emissivitét €, des Wandelements zu verwenden.
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Zur Berechnung des Sichtfaktors muss das Verhaltnis der Abschwachungen der Intensitaten aller Blindel,
die ein Element i kreuzen, im Verhdltnis zu deren Emissionsintensitaten I, , gebildet werden. Am Beispiel

der Betrachtung zweier Volumenelemente i und j lautet die Berechnung des Sichtfaktors F;_,;:

Ny

Fi; = 1 Z Lo — In(ASn,inj) (5.9)

NV,i In,O
n=1

*

Sn} Sn,j_l \
1—exp| - Kv,kASn,ink —| 1—exp| — Z Kv,kASn,ink ) (5.10)

i3l :
= = =
2

*
Sn,j— J Sn,j

exp\| — KvaSnmk — exp _ZKv,kAsn,ink (5-11)
k=1

X
Ny, Sp,j—1

1
Fi,j =N_VLZ exp| — Z Ky kASp in k (1—exp(Kv,jAan)) (5.12)

n=1 k=1

In Gl. (5.9)-(5.12) ist s,*w- die Anzahl der Teilldangen des Photonenbiindels n einschlieRlich der Teilldnge im
betrachteten Element j. Die Differenz in Gl. (5.10) ist notig, weil die Abschwachung im Element j propor-
tional zur Eingangsintensitat in dieses ist, die entsprechend durch die Absorption lber die vorherigen
s,*l_j — 1 Teillangen proportional der Startintensitat I, ; berechnet wird.

Wie in Gl. (5.12) zu sehen ist, sind die Teillaingen nun die unbekannten GréRen, die durch ein Strahlungs-
verfolgungsalgorithmus berechnet werden missen, der in Kap. 5.2.2 beschrieben ist.

In Bezug zur praktischen Berechnung sei an dieser Stelle darauf hingewiesen, dass programmiertechnisch
nicht explizit die Sichtfaktoren berechnet werden. Stattdessen wird wahrend der Strahlungsverfolgung
direkt die Intensitatsabschwachung berechnet und diese der Absorptionsleistung der jeweiligen Zelle hin-
zuaddiert. Dieses Verfahren wird in der Literatur in Bezug auf Monte-Carlo-Strahlungsrechnung als
»,energy partitioning“-Methode bezeichnet. Lt. [Wang, Modest, 2007] ist diese Methode vorteilhaft bei
optisch diinnen Medien (wie bei Gasflammen) in Bezug auf die bendtigte Anzahl an verfolgten Biindel
gegeniber der ,Standard“-Monte-Carlo-Methode, in der ein Biindel bis zu einem zufallig ausgewahlten
Absorptionsgrad verfolgt und bei Erreichen dieses Wertes die zugehérige Emissionsleistung lokal voll-
standig der Absorptionsleistung zugeordnet wird.

Nach Abschluss der Strahlungsverfolgung aller Photonenbiindel lasst sich Gber die Differenz zwischen
Emissions- und Absorptionsleistung die gesuchte Nettostrahlungsleistung berechnen.

5.2.1. Monte-Carlo-Ansatz: Auswahl des Emissionsort, -richtung und der -wellenlange

In Anlehnung an das Gliickspiel in den Casinos in Monte-Carlo werden Ansatze entsprechend bezeichnet,
in denen Zufallselemente genutzt werden. Bei der Strahlungsberechnung werden diese zunachst genutzt,
um die Platzierung und Startrichtung der verfolgten Photonenbiindel zufallig vorzunehmen.

Die Vorgehensweise zur Auswahl wurde weitestgehend von [Brunn, 2010] libernommen und soll hier zur
Ubersicht kurz dargestellt werden. Vorweg sei darauf hingewiesen, dass als Zufallszahlen reale Zahlen im
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Wertebereich von null bis eins verwendet wurden. Im Hinblick auf die programmiertechnische Berech-
nung der Startpunkte und -Richtungen wurde zudem eine strengere Beschrankung mit dem Wertebe-
reich 0,0001 bis 0,9999 verwendet, um bei der Schnittpunktberechnung in der Strahlenverfolgung das
Auftreten nicht eindeutiger Schnittpunkte zu minimieren. Nicht eindeutige Schnittpunkte treten z. B. auf,
wenn die Ausbreitungsrichtung direkt auf eine Zellkante zeigt oder falls der Startpunkt direkt auf einer
Zellgrenzflache liegt und die Startrichtung aus der Rechenzelle heraus zeigt.

Emissionsort und Emissionsrichtung

Wandelemente

Bei Wandelementen wird zufallig ein Ort auf der Flache ausgewdhlt und eine Richtung in der dariliber
liegenden Hemisphare bestimmt. Programmiertechnisch werden dabei vor der Strahlungsverfolgung alle
Wandflachen in Dreiecke zerlegt. Mit einer ersten Zufallszahl wird zunachst flachengewichtet eines der
Dreiecke ausgewahlt und anschliefend mit zwei weiteren Zufallszahlen R und S sowie den Ortsvektoren

der Dreieckseckpunkte ﬁ1_3 der zufdllige Startort ﬁst(m ausgewahlt:

IS)StaTt:13)1+R(ﬁ2_ﬁ1)+5(ﬁ3_ﬁ1) (513)
P2 P4 pz
I D
Start
y t
5 .

1 —_— P —_

s P, s P,

Abbildung 5.1 Auswahl des Startpunktes in einem Dreieck und einem Tetraeder mithilfe zweier bzw.
dreier Zufallszahlen

Flr die beiden Zufallszahlen muss dabei gelten:

0<R+S<1 (5.14)

Zur Bestimmung der zufalligen Emissionsrichtung muss zunachst die Lage der Flache im Raum bestimmt
werden. Dazu werden die Verbindungsvektoren 7 und § sowie deren Winkel 9 zueinander berechnet:

FzﬁZ_Pl §=ﬁ3_P2 19=aCOS(r'S) (5.15)

71151

Mit zwei Zufallszahlen R und S werden die Azimutal- ¢ und Polarwinkel 8 nach Gl. (5.16) berechnet. Mit
diesen Winkeln und dem Normalenflichenvektor 77 wird anschlieRend die zufillige Ausbreitungsrichtung

ﬁRichtung in der Hemisphare Uber der Flache berechnet:

S sin(6
Y=2nR 0 = asin(VS) Prichtung = ﬁ (sin(¥ — @)7 + sin(@) §) + cos(6) n (5.16)
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Volumenelemente

Zur Auswahl des Startortes eines Photonenbiindels werden zunachst vor der Strahlenverfolgung alle Kor-
per in Tetraeder zerlegt. Die Ausnahme bilden Hexaeder, die zur Optimierung aufgrund ihres iberwie-
genden Einsatzes in dieser Arbeit gesondert betrachtet werden.

Far alle anderen Zelltypen werden zunachst mithilfe einer Zufallszahl Volumen gewichtet ein Tetraeder

ausgewahlt und mithilfe dreier Zufallszahlen R, S und T sowie den Eckortsvektoren ﬁ1_4 der zufallige

Startort F_’)Smrt ausgewahlt:
ﬁstart=[_))1+R(ﬁ2_ﬁ1)+5(ﬁ3_ﬁ1)+T(ﬁ4_ﬁl) (517)
Flr die drei Zufallszahlen muss dabei gelten:

0<R+S+T<1 (5.18)

Im Falle eines Hexaeders kann laut [Brunn, 2010] der Startort durch sieben Gewichtungsfunktionen, drei

Zufallszahlen sowie den acht Hexaedereckortsvektoren ﬁl_g berechnet werden:

Abbildung 5.2 Auswahl des Startpunktes in einem Tetraeder und einem Hexaeder mit drei Zufallszahlen

8
Brrgre = Py + ; w,(P, - B, (5.19)
W, = S(1—T)(1—R) W, = (1—S)(1-T)R Wy = s(1—T)R
W, = (1-s)T(1 - R) We=ST(1-R) W, =(1-S)TR (5.20)
W,=STR

In einem Volumenelement kann die Emission in jede Raumrichtung erfolgen. Die Richtung lasst sich mit-
tels zweier Zufallszahlen und den Einheitsvektoren in die Raumrichtungen e, _, berechnen:

p=2nTR 6= acos(\/g) ﬁRichtung = sin(6) (cos(¢p) & + sin(¢p) @) +cos(8) e, (5.21)
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Emissionswellenldnge bzw. Emissionsband

Wenn ein spektrales Absorption-Emissions-Modell, wie das SNB-CK- (,,statistical narrow band model cor-
related-k“), verwendet wird, dann werden den Energieblindeln Wellenzahlen bzw. Wellenbander zuge-
ordnet. Diese Zuordnung wird zuféillig vorgenommen, wobei als Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion die
spektrale Emissionsleistung im Verhaltnis zur totalen verwendet wird. Auf diese Weise wird sicherge-
stellt, dass zum einen nur Wellenlangen aus dem realen Spektrum der lokalen Gasmischung den Biindeln
zugeordnet werden und zum anderen der Verlauf der Emissionsleistung liber die emittierte Wellenlangen
statistisch korrekt wiedergegeben wird. Zur Auswahl der Wellenlange v* wird folgendes inverses Problem
geldst: Zunachst wird eine Zufallszahl R berechnet und dann iterativ die Wellenzahl v* so lange erhoht,
bis die Zufallszahl gleich oder kleiner als der Wert der kumulativen Verteilungsfunktion (cumulative dis-
tribution function ,,CDF“) der Emissionsleistung ist.

Wandelemente Volumenelemente
v v*=0,25 cm™1 . -1 v
R ks fo &ylpy dv N z:v=0,25 cm~1 Ib,V(V) 0,5cm ! fo Kylp, dv (5.22)
TS ~ ©14999,75 cm~1 _ -
fo eylpy dv Zv=0,25 cm-1 Ipy (v)-0,5cm™t fo Kkylpy dv

Im Rahmen dieser Arbeit wurde die spektrale Abhangigkeit der Emissivitat €, nicht berlicksichtigt, wes-
halb in Gl. (5.22) diese nur formal aufgefiihrt ist. Im Falle der Volumenelemente wurde ein Brechungsin-
dex = 1 angenommen und dessen spektrale Abhangigkeit vernachlassigt. Bei der programmiertechni-
schen Umsetzung des inversen Problems werden die Integrale in GI. (5.22) durch Summen approximiert.
Bei der Berechnung des Integrals zur Bestimmung der Wellenzahl der Blindel, emittiert von Wandele-
menten, wird eine Auflésung von 0,5 cm iiber die Summe von 0 bis 15 000 cm™verwendet. Im Bandmo-
dell SNB-CK werden deutlich gréRere Wellenzahlintervalle (Bédnder) zwischen 50 und 500 cm™ verwendet,
weshalb im Falle der Wandstrahlung die CDF-Werte fiir die Bander jeweils durch den oberen Intervall-
grenzwert bestimmt werden (s. dazu Beispiel in Abbildung 5.3). Wenn die CDF der Wandstrahlung nicht
in den Bereich der Bander des SNB-CK fallt (unter 37,5 cm™ und iber 11262,5 cm™), dann bekommt das
Blindel kein Band zugewiesen und kann nicht im Gas sondern lediglich an anderen Wanden absorbiert
werden (die Wahrscheinlichkeit dafir liegt bei 1000 K unter 0,001 %).
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Abbildung 5.3 Darstellung der kumulativen Verteilungsfunktion (CDF) der Emissionsleistung der Festkor-
per- und Gasstrahlung von CO; und H;0. Spektrum. LBL (Line by line)-Absorptionskoeffizienten wurden
als Mittelwerte berechnet (Intervallbreite 2 cm™, pro Intervall 4000 Einzelrechnungen mit Abstand
0,0005 cm™?)

Die CDF der Gasstrahlungen von CO; und H,0 zeigen, dass die Gasstrahlung nicht kontinuierlich sondern
scharf abgegrenzt erfolgt, was insbesondere bei CO, stark ausgepragt ist. Dessen Spektrum hat die Form
eines starken Anstieges zwischen den Wellenzahlen 2300 und 2400 cm™, so dass bei reinem CO; praktisch
allen Photonenbiindeln der Gasstrahlung das gleiche Wellenband zugeordnet wird. Im Falle einer Gasmi-
schung wird die kumulative Verteilungsfunktion der Mischung bendétigt, bei der sich der Mischungsab-
sorptionskoeffizient aus der Summe der Absorptionskoeffizienten (drucknormiert gekennzeichnet durch
*) mal der Partialdricke ergibt:

("vlb.v)Mischung = (K3,co, Pco, + K310 P,0) * oy (5.23)

5.2.2. Strahlungsverfolgungsalgorithmus

Zur Bestimmung der Absorption bzw. der Sichtfaktoren nach Gl. (5.12) missen die zurlickgelegten Stre-
cken Asy, ; der Photonenblndel bestimmt werden. Diese kénnen effizient durch eine Schnittpunktbe-
stimmung berechnet werden, die fir alle Strahlen nacheinander durchgefiihrt wird. Fiir ein Photonen-
blindel wird zunachst der Schnittpunkt der Ausbreitungsrichtung in der Startzelle mit den Zellgrenzfla-
chen berechnet und die benachbarte Zelle bzw. Randbedingung identifiziert. Liegt der Absorptionsgrad
nach Gl. (5.8) in Bezug auf die Emissionsleistung in der Startzelle Giber einem definierten Schwellenwert
(in dieser Arbeit 0,001 %), dann wird die Schnittpunktbestimmung in der Nachbarzelle fortgesetzt. Dies
wird so lange wiederholt, bis der Schwellwert fiir den Absorptionsgrad unterschritten wird. Tritt dies ein,
dann wird die Strahlungsverfolgung fiir dieses Photonenbiindel gestoppt und die verbleibende Emissi-
onsleistung der letzten Zelle zugeordnet. Mithilfe der Schnittpunkte lassen sich die Distanzen As,, ; der
zuriickgelegten Strecken in einer Zelle berechnen.

Unter der Annahme planarer Zellflaichen lasst sich der Schnittpunkt effizient zwischen dem Vektor der
Ausbreitungsrichtung und Dreiecksflachen bestimmen. Dazu werden die Dreieckszellflachen (sofern die
Oberflachenelemente eine andere Form aufweisen, werden diese einmalig zu Beginn der Strahlungsbe-
rechnung in Dreiecke aufgeteilt) der Zelle nacheinander auf einen Schnittpunkt Gberprift. Ist dieser ge-
funden, wird die zuriickgelegte Distanz in der Zelle bestimmt und die absorbierte Strahlungsleistung be-
rechnet und der Zelle zugewiesen. Die Schnittpunktsberechnung benétigt ca. 50 % der Rechenzeit der
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Strahlungsberechnung. Zur Verkiirzung der Rechenzeit wurde die Schnittpunktsberechnung im Vergleich
zu [Brunn, 2010] optimiert, was im Folgenden beschrieben ist.

Nach Brunn lassen sich die Koordinaten eines beliebigen Punkts X einer Dreiecksfliche in Abhadngigkeit

der Variablen s, t und der Eckpunkte ﬁ1_3 beschreiben nach:

Im Falle eines Schnittpunkts muss die Geradengleichung (5.25) mit der Ausbreitungsrichtung s des Pho-

tonenbiindels, der Variable g und dem Startpunkt §, gleich einer Losung von Gl. (5.24) sein.

S+q38=QQ—-s—t)P,+sP, +tP, (5.25)

Nach Umformung folgt:

Im Falle des linearen Gleichungssystem in Gl. (5.26) kdnnen nach der Cramerschen Regel [Bronstein u. a.,
2008] die drei Unbekannten durch die Verhéltnisse der Determinanten berechnet werden:

b D _Ds

5.27
G=5 s=73 D (5.27)

Die drei Unbekannten kénnen durch die Determinanten berechnet werden, fir die mehrere Kreuz- und
Skalarprodukte benétigt werden. Der Algorithmus von [Brunn, 2010] wurde so angepasst, dass wahrend
der Strahlungsverfolgung nur die Berechnung eines Kreuzproduktes (und das erst nach Priifung der ers-
ten Voraussetzungen) und maximal die Berechnung von vier Skalarprodukten zur Schnittpunktsberech-
nung notig sind. Zur Berechnung werden zundchst die Seitenvektoren der Dreiecksflachen bendtigt, die
einmalig fir das Rechengitter vor der Strahlungsberechnung berechnet und gespeichert werden:

In jeder Zelle wird wahrend der Strahlungsverfolgung fiir jede Seite noch ein dritter Vektor zwischen dem
Startpunkt bzw. letzten Schnittpunkt bestimmt:

(= (5-P) (5.29)

Die Determinanten in Gl. (5.27) werden wie folgt nach [Brunn, 2010] berechnet. Im Vergleich dazu ist die
Berechnung in der rechten Spalte dargestellt, bei denen die Faktoren der Spatprodukte zyklisch ver-
tauscht wurden:

[Brunn, 2010]: optimiert:
D=1I-5 a bl D =(3xb)-d D =(bxa) s
Dy=1]¢ & bl D,=(Exad)-b D, =(dxb)-¢ (5.30)
D,=1-3 ¢ bl D,=(§xb)-¢ D,=(@x3) b
D;=|-5 a ¢l Dy=(cxad)-s D3 =—ad-(¢cx53)

In Gl. (5.30) hat die Berechnungsvorschrift nach der rechten Spalte den Vorteil, dass wahrend der Strah-

lungsverfolgung nicht zwei (3 X b und & X @) sondern nur jeweils das unbekannte Kreuzprodukt (¢ X )
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berechnet werden muss. Des Weiteren wird zudem bei zur Strahlungsrichtung parallelen Flachen Re-
chenzeit gespart, da bei der Schnittpunktbestimmung zunéchst die Determinante D mittels des bekann-

ten Kreuzprodukts (I; X &) berechnet wird. Ist diese null (Richtung und Flache sind parallel) so wird die
Schnittpunktbestimmung auf der nachsten Seite fortgesetzt.

Nach der Bestimmung der Determinanten wird die erste Variable s berechnet. Liegt deren Wert im giil-
tigen von Wertebereich von 0 < s < 1 (dann wird die zweite Variable t berechnet. Liegt diese und die
Summer der beiden Variablen im giiltigen Wertebereich 0 <t A s+t < 1 (ein Schnittpunkt existiert in
der Dreiecksflache) muss anschliefend nur noch gepriift werden, ob der Schnittpunkt in der Ausbreitung
liegt. Dazu wird die dritte Variable g berechnet. Ist 0 = g dann wurde der Schnittpunkt erfolgreich ermit-
telt und die zuriickgelegte Distanz kann mithilfe des letzten Schnitt- bzw. Startpunkts berechnet werden.

5.2.3. TRI-Berechnung mittels der Optically Thin Fluctuation Approximation (OTFA)

Zur Berticksichtigung der TRI miissen vor dem Hintergrund des presumed-PDFs Ansatzes die Strahlungs-
parameter lokal als zeitliche Mittelwerte bestimmt werden, um die mittlere Form von Gl. (5.1) berechnen
zu kénnen:

. . . w
Anet = 9em — Y9abs [ﬁ] (5.31)

Wie in Gl. (5.31) zu sehen ist, kann dabei prinzipiell die Berechnung der mittleren Emissionsleistung un-
abhangig von der Berechnung der Absorptionsleistung erfolgen. Unter der Annahme, dass der thermo-
dynamische Zustand der Festkorpergrenzflaichen (die Wandrandbedingungen) nicht den turbulenten
Schwankungen aufgrund von Austauschprozessen mit der Gasphase unterliegt, muss nur in der Gasphase
die lokale Emissionsleistung gemittelt und in der tabellierten Chemie hinterlegt werden. In Gl. (5.3) wurde
bereits die Formel zur Berechnung der mittleren Gasemissionsleistung ¢.,, angegeben:

Qem = 40K, T*

Im Falle einer spektralen Emissionsmodellierung miissen den Photonenbiindeln entsprechend der mitt-
leren kumulativen Verteilungsfunktion der Emissionsleistung Wellenzahlen, Wellenbdnder oder wie im
WSGG (Weighted sum of grey gases)-Emissionsmodell zugewiesen werden. Prinzipiell muss dafir in der
Gasstrahlung das folgend zeitlich mittlere inverse Problem geldst werden, um entsprechend einer Zu-
fallszahl R eine mittlere Wellenzahl v* zuzuordnen:

Volumenelemente Wandelemente
v* v*
Lfo kylpy dv Lfo Iy, dv (5.32)
) T E—
Jo rvlpy dv Jo oy av

In Bezug auf die tabellierte Chemie missten entsprechend Gl. (5.32) die CDF-Werte der Emissionsleistung
hinterlegt werden, was im Falle des SNB-CK-Modells die Speicherung von 51 zuséatzlichen (entsprechend
der Wellenbander) Werten erfordern wiirde. Die Hinterlegung der CDF-Werte in der tabellierten Chemie
ist insbesondere bei der Verwendung des WSGG-Modells nétig, da die Werte stark nicht linear von der
Temperatur abhédngen (vgl. dazu Kap. 5.3.2). Im SNB-CK haben die untersuchten Falle dagegen gezeigt (s.
z. B. den Vergleich ohne und mit der OTFA (optically thin fluctuation approximation) in Abbildung 7.9),
dass in guter Naherung die mittleren Werte der Temperatur und der Partialdriicke ausreichen, um die
mittleren CDF-Werte in guter Naherung zu berechnen. Dies liegt daran, dass die Emissionsleistung von
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den Partialdriicken linear und fiir kleine Temperaturschwankungen ndaherungsweise linear von der Tem-
peratur abhangt, wie die Verldufe der CDF in Abbildung 5.4 demonstrieren sollen.
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Abbildung 5.4 Darstellung der kumulativen Verteilungsfunktion (CDF) der Gasstrahlung im Falle des
SNB-CK-Emissionsmodells

Die Beriicksichtigung der TRI bei der Berechnung der mittleren Absorptionsleistung ist im Vergleich zur
Emission deutlich aufwéandiger zu berechnen, da im Falle einer gerichteten Strahlung (wie typischerweise
bei der mageren Verbrennung) der zeitliche Mittelwert der Strahlungsausbreitung entlang von Pfaden
berechnet werden muss. In den Gleichungen (5.2) und (5.3) driickt sich dies darin aus, dass zur Berech-

nung das mittlere Produkt zwischen Emissionsleistung und den Sichtfaktoren Kp'lTﬁFl_,i = m be-
notigt wird. Da die Sichtfaktoren keine lokalen GréRen darstellen, kdnnen diese nicht lokal und damit
nicht in der tabellierten Chemie hinterlegt werden. Eine mogliche Losung ist die Generierung schwan-
kungsfreier instantaner Feldlosungen, deren Strahlungsfelder berechnet und anschlieRend gemittelt wer-
den. Diese Berechnung ist in Bezug zur Rechenzeit sehr aufwendig, liefert aber unter Annahme der Zu-
lassigkeit der presumed-PDF-Turbulenzmodellierung die korrekten Strahlungsterme unter Beriicksichti-
gung der TRI. In dieser Arbeit wurde diese Vorgehensweise fiir die untersuchten Félle in Kap. 7 jeweils
einmalig angewandt, um eine Referenzlosung zu erhalten. Die Vorgehensweise ist im Detail in Kap. 7.2.5
beschrieben.

Zur Berechnung des mittleren Produkts m wird in der Literatur nahezu ausschlieBlich in Simulati-
onen technischer Anwendungen, wie in [Coelho, 2007] gezeigt, eine Annahme getroffen, auf Basis derer
der mittlere Absorptionsterme mittels der lokal gemittelten Absorptionskoeffizienten berechnet werden
kann. Fiur die Gasphase wird angenommen, dass die turbulenten Schwankungen optisch diinn sind (,,op-
tically thin fluctuation approximation” - OTFA) und damit die Schwankungsterme vernachlassigt werden
kénnen, wodurch das mittlere Produkt zur Berechnung des mittleren Absorptionsterms wie folgt verein-
facht werden kann:

Qem,lFl—d = (‘?em,l + Qem,l,)(Fl—ﬂ + Fl—>i’) ~ Qem,l ' Fl—»i (5'33)

Das Problem wird dadurch stark vereinfacht, weil die Absorption nun analog der Emission mittels lokaler
gemittelter Strahlungsparameter berechnet werden kann. Zur Bestimmung des Produkts nach Gl. (5.33)

muss dazu zundchst die mittlere lokale Emissionsleistung ¢, ; aus der tabellierten Chemie interpoliert
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werden. Die mittleren Sichtfaktoren werden mittels der Absorptionsgrade berechnet, die aus der Rey-
nolds-gemittelten Form der Gl. (2.16) zur Berechnung der Intensitdatsabschwachung infolge Absorption
und Vernachlassigung der Streuung abgeleitet werden kdonnen:

dr,
ds

=—i,l, =1L, + kI, ~ i, I, (5.34)

In Gl. (5.34) wurde nach der OTFA die Schwankungsterme vernachlassigt. Durch Trennung der Variablen
und Integration folgt:

*

S
L(s") =1, exp (— f i, ds> (5.35)
0
Analog der Herleitung des Sichtfaktors nach Gl. (5.9)-(5.12) folgt damit der mittlere Sichtfaktor:
Ny, Sp,i—1
1 - __
Fl—>i = N_Z exp| — Z Kv,kASn,ink (1 - exp(Kv,iASn,i)) (5-36)
Vi
tn=1 k=1

Wie in Gl. (5.36) zu sehen ist, kann der mittlere Sichtfaktor mittels der lokalen mittleren Absorptionsko-
effizienten berechnet werden. Damit lasst sich die TRI in der Strahlungsberechnung unter der OTFA mit-
tels der lokalen mittleren Emissionsleistung, der mittleren Emissionsleistung-CDF und der mittleren Ab-
sorptionskoeffizienten beriicksichtigen. Diese Mittelwerte wurden in der CDF-Simulation aus der tabel-
lierten Chemie interpoliert.

Die OTFA stellt die zentrale Annahme in der Strategie zur Berticksichtigung der TRI dar, weshalb die Giil-
tigkeit der OTFA jeweils fiir die untersuchten Falle in Kap. 7 geprift wurde. Die OTFA ist giltig, wenn eine
signifikante Abschwachung der Strahlungsintensitat liber Distanzen erfolgt, die viel langer als die turbu-
lenten Wirbelabmessungen sind. In diesem Fall ist die Anderung der Intensitit (iber die Wirbelabmessun-
gen so klein und die Abschwachung der Intensitat vielmehr davon abhangig, wie die Absorption sich mak-
roskopisch tiber die Ausbreitung dndert. Die turbulenten Schwankungen sind damit in Bezug auf die Ab-
sorption optisch diinn. Die Bedingung kann mathematisch mittels der optischen Dichte ausgedriickt wer-
den: Wird der Ausdruck innerhalb der Exponentialfunktion zur Berechnung der Intensitat in Gl. (5.35) mit
den turbulenten Wirbelabmessungen [; gebildet, dann muss fiir die Gliltigkeit der OTFA gelten:

K, L <1 (5.37)

5.2.4. Parallelisierungskonzept

Eine grolRe Herausforderung stellt die effiziente Parallelisierung bei der Strahlungsberechnung mittels der
Photonenbiindelverfolgung nach der Monte-Carlo-Methode dar, die nicht wie {blich in der CFD, durch
die Berechnungsaufteilung bzgl. des Rechengebiets unter den genutzten Prozessoren erfolgen kann. Dies
liegt daran, dass die Ausbreitung der Photonenbiindel tiber lange Strecken erfolgt, die liberwiegend erst
an den Randflichen enden. Aufgrund der hohen Anzahl an ,,Ubertritte“ der Photonenbiinde an den Gren-
zen des aufgeteilten Rechengebietes ware dabei ein groBer Datenaustausch zwischen den Prozessoren
erforderlich. Zur effizienten Parallelisierung wurden daher die einzelnen Verfolgungsrechnungen der
Photonenbiindel (und nicht das Rechengebiet) auf die Rechenkerne aufgeteilt. Diese Vorgehensweise
erfordert allerdings, dass jeder Prozessor die gesamten Gitter- und die flr die Strahlungsrechnungen er-
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forderlichen Variablen im Speicher haben muss, was bei groRen Gittern dazu flihren kann, dass der Spei-
cher nicht ausreicht. Zuséatzlich muss in gekoppelten CFD-Strahlungs-Rechnungen ein Datenaustausch re-
alisiert werden, da die Prozesse auf unterschiedlichen Prozessoren laufen. Zur Reduktion des nétigen
Datenaustausches wurde daher eine Parallelisierung vorgenommen, die die zunehmenden Prozessorzah-
len pro Recheneinheit ausniitzt. Die Vorgehensweise ist schematisch in Abbildung 5.5 dargestellt. In die-
sem Beispiel werden jeweils zwei Zwei-Kernrechner (insgesamt vier Prozessoren) fiir die CFD und fir
Strahlungsberechnung verwendet.

reguldre CFD-Berechnung Strahlungsberechnung
z. B. Zwei-Kern-Rechner |:| |:| Hauptrechner D |:|
MPI-tasks: ——
1 T 4 = Gitter, Felddaten MPLB:astI
; 12

Legende:

|:| Cluster-Rechnereinheit Gitterdaten im /\

geteilten Arbeitsspeicher
MPI-task (shared memory)

thread 112 112

parallele Strahlungsverfolgung in 4 threads

f f f f Datenaustausch via c++ sockets B/H .
Datenreduktion

Abbildung 5.5 Parallelisierungsstrategie bei der gekoppelten CFD-Strahlungsberechnung

Bei der Parallelisierung wird bei der Strahlungsberechnung pro Mehr-Kern-Recheneinheit nur jeweils ein
Prozess (ein ,,MPI task”) verwendet und deshalb nur einmal der nétige Speicher fir das Gitter und die
Felddaten allokiert. Der Datenaustausch findet pro Berechnungsiteration vor der Photonenbiindelverfol-
gung statt. Einer Rechnereinheit kommt dabei die Funktion eines Hauptrechners zu, der bei gekoppelter
CFD-Strahlungsrechnung mit allen Prozessoren, die zur CFD-Berechnung genutzt werden, per Netzwerk
den berechneten Strahlungsquellterm und die benétigten Feldvariablen austauscht. Dieser Hauptrechner
verteilt im Anschluss die Daten an die Cluster-Rechnereinheiten, die zur Strahlungsrechnung genutzt wer-
den. Nach Abschluss des Datenaustausches werden die Photonenbiindel parallel verfolgt. Auf den ein-
zelnen Rechnereinheiten werden dazu die Verfolgungen parallel (in ,,threads”) auf deren physische Pro-
zessoren aufgeteilt, wobei dabei der gemeinsame Arbeitsspeicher genutzt wird. Nach Abschluss der Ver-
folgungsrechnungen wird das Datenfeld des Absorptionsterms auf den Hauptrechner reduziert, das heif3t
dort wird die Summe (iber die berechneten Absorptionsleistungen Uber alle Rechnereinheiten gebildet.
Nach der Summenbildung wird auf dem Hauptrechner die Nettostrahlungsleistung berechnet und diese
an die CFD-Rechnereinheiten gesendet und anschlieBend die aktuellen Feldvariablen empfangen. Mit
dem Empfang beginnt die nachste Iteration der Strahlungsrechnung und die beschriebenen Vorgange
werden wiederholt.

5.3. Absorption-Emissions-Modellierung

Das reale spektrale Strahlungsverhalten von Festkdrpern und Gasen unterscheidet sich stark abhangig
von der Wellenzahl. Wahrend die Verteilung der Emissionsleistung fiir ideale Festkérper zumindest durch
den Verlauf der Schwarzkorperintensitdt unter der Annahme einer konstanten Emissivitdt durch die Kom-
bination der GI. (2.7) und (2.10) als bekannt angesehen werden kann, miissen bei Gasen auf Datenbanken
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oder Absorption-Emissionsmodelle zurlickgegriffen werden. Die groRte Genauigkeit, allerdings auch der
grofite Aufwand, wird bei der Verwendung von hochaufgeldsten Spektraldatenbank erreicht wie z. B. bei
den Datenbanken CDSD-4000 [Kochanov u. a., 2014], BT2 [Barber u. a., 2006] und HITRAN, HITEMP
[Rothman u. a., 2013]. In diesen Datenbanken werden fiir diskrete Spektrallinien die integrale Linienin-
tensitaten (unter Beriicksichtigung der Linienverbreiterung s. Kap. 2.4.5) und die Halbwertbreiten hinter-
legt, mit denen sehr genau das Absorptionsverhalten berechnet werden kann. Strahlungsrechnungen auf
Basis dieser hinterlegten Spektrallinien werden als Line-by-Line (LBL) bezeichnet. Da diese Datenbanken
eine sehr groRen Anzahl an Linien enthalten, wie z. B. 114 241 164 Linien fir H,0 nach der HITEMP-
Datenbank, ist die Durchfiihrung der LBL-Rechnungen aufgrund der hohen Rechenzeit fiir das Erreichen
der statistischen Losung mittels der Monte-Carlo-Photonenbiindelverfolgung auf akademische Testfille
beschrankt.

Fir reale Félle wurden deshalb Modelle entwickelt, die das Absorption-Emissionsverhalten stark verein-
facht wiedergeben. In dieser Arbeit wurden dazu ein detailliertes statistisches Schmalbandmodell (SNB-
CK) und ein Superpositionsmodell grauer Gase (WSGG) verwendet, die in den folgenden Abschnitten be-
schrieben sind.

5.3.1. Schmalbandmodellierung (SNB-CK)

In dieser Arbeit wurden zur detaillieren Modellierung des Absorption-Emissionsverhaltens die Schmal-
bandmodellierung (statistical narrow band — SNB) von [Goody u. a., 1989] zusammen mit den Modellpa-
rameter von [Riviere, Soufiani, 2012] eingesetzt.

Im SNB-Modell werden statt einzelner Spektrallinien Wellenlangenbereiche, sog. Bander, betrachtet. Je
nach Bereich- oder Bandbreite wird in Weit- und Schmalbander (narrow band — NB) unterschieden, wobei
von [Riviére, Soufiani, 2012] eine Bandbreite von 25 cm™ bei der klassischen Variante (SNB-Modell) und
bei der weiter vereinfachten Variante SNB-CK eine Breite von 50-500 cm™ verwendet wurde. Mit diesen
Bandbreiten wird in der klassischen SNB-Modellierung das Spektrum von H,O mit 449 Bandern und im
SNB-CK-Modell mit 51 Bandern beschrieben. Im Folgenden wird zunachst die grundlegenden Annahmen
der SNB-Modellierung vorgestellt und im Anschluss die Berechnung der SNB-CK Variante erldutert, die
primar in dieser Arbeit verwendet wurde.

In der Bandbeschreibung des Spektrums im SNB-Modell wird fiir ein Band i mit der Bandbreite Av; die
Absorption durch mittlere Absorptionskoeffizienten k; und mittlere Absorptionsgrade «a; beschrieben
(unter Annahme konstanter Schwarzkdrperintensitat). Mit einer beliebigen Distanz s und der Annahme
konstanter Absorption entlang dieser wird die Mittelung lber die Bander folgendermaRen vorgenom-

men:
v0+%Avi
1 S;
Ki =— K, dv: =— 5.38
: AVi f v AV,: ( )
vo—%Avi

1
v0+§Avi

1—exp(—k, s) dv* (5.39)

1
1 f"“?m’i I,(v) — I, v) exp(—k, s) dv*

1
Av; VO_% Av; I,(v) Av; Vo-2Av;

Unter der Annahme, dass alle Linienprofile innerhalb eines Bandes liegen, ist die Berechnung des mittle-
ren Absorptionskoeffizienten trivial: Er ergibt sich aus der Summe der integralen Linienstarken aller
Spektrallinien, die im betrachteten Band auftreten, dividiert durch die Bandbreite. Deutlich schwieriger
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ist dagegen die Berechnung des mittleren Bandabsorptionsgrades, weil der wellenlangenabhangige Ab-
sorptionskoeffizient innerhalb der Exponentialfunktion auftritt, die zudem von der betrachteten Distanz
s abhangt. Wie das Beispiel in Abbildung 5.6 zeigt, schwankt der Absorptionskoeffizient im betrachteten
Band extrem stark mit der Wellenldange, weshalb sich besonders bei der numerischen Integration zur
Berechnung von «; die Frage nach der nétigen Schrittweite stellt, die bei diesem Beispiel sehr klein ge-
wahlt werden miusste.

led4

SNB-CK Band 23 1e3 1

100 4
Breite = 175 cm™ H'E E
p=10mbarT=300K —, 10 4 ‘

8 1 ] ‘

* 1 I ’
LBL Hitran 2008 01 ] ‘ ‘ WM‘H HHM JL.. ’.\ \\ il
COZ | | || Il : I

2237,5 2325 2412,5

v (em™)
Abbildung 5.6 Verlauf des spektralen Absorptionskoeffizienten fiir CO; im 23. Band des SNB-CK Modells

Zur Vermeidung dieses Problems wird in der SNB-Modellierung der Bandabsorptionsgrad durch ein sta-
tistisches Modell approximiert (deshalb auch das ,,S“ — statistical vor der Abkiirzung ,NB“), in dem ange-
nommen wird, dass die N; Spektrallinien eines Bandes und deren integrale Linienstarken zufallig verteilt
sind. Wie die Verteilung in Abbildung 5.6 erahnen lasst, eignet sich dieser statistische Ansatz besonders
gut zur Modellierung komplexer Absorptionsspektren und hat sich aufgrund seiner sehr guten Approxi-
mationsgite in der SNB-Modellierung sukzessive durchgesetzt [Modest, 1993].

Bei den Linien wird im SNB-Modell eine gleichmaRige Verteilung Gber das Band angenommen, wahrend
die Linienstarken nach der Malkmus-PDF Gl. (5.40) gewichtet verteilt sind:

1 S
pdfMalkmus(S) < exp <_ S:> (5-40)

i
Durch diese Annahmen sowie der Annahme des Lorentz-Profils kann ein Ausdruck hergeleitet werden,
mithilfe dessen das Integral fiir eine beliebige Distanz s in GI. (5.38) und damit der gesuchte Absorptions-
grad explizit berechnet werden kann. Im Folgenden wird direkt die Berechnung angegeben und dabei auf

die langere Herleitung verzichtet, die detailliert [Godson, 1955; Goody, 1952; Modest, 1993] entnommen
werden kann. Fir einen mittleren Linienabstand des Bands i von

d; =—1 (5.41)

und mit der mittleren integralen Linienstarke S_l der integralen Spektrallinienstarken j im Band i

_Kidv Avl
; 5.42
Si Avl v, & Z (5.42)

sowie dem Schmalbandparameter Ei_L entsprechend der Lorentz-Halbwertbreiten b; ;; :
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2
N;
4 (ijl \/Si,jbi,jL) (5.43)
.,L = R )

L Tl_'AVi Zj\]:llsl,]

lasst sich der Bandabsorptionskoeffizient explizit berechnen nach:

(5.44)

Um die Druckabhangigkeit bzw. die Abhangigkeit vom Molenbruch x der strahlungsaktiven Spezies auf-
zuspalten, wird die Linienstarke umgeschrieben:

S;=xpSy (5.45)

=1 "5 1+4sxp5_”i 1 5.46
a; = exp| — 5o bis b (5.46)

In der klassischen SNB-Modellierung stellen Gl. (5.38) und (5.44) die grundlegenden SNB-Berechnungs-

b: S :
gleichungen dar. Zur Verwendung missen die SNB-Modellparameter %L und E—’” aus den Spektraldaten-
iL

banken berechnet werden, die z. B. von [Riviére, Soufiani, 2012] fir den Temperaturbereich von 300-
5000 K in Form von Stitzstellen (AT = 100 K) veroffentlicht wurden, zwischen denen in Abhangigkeit der
Temperatur linear interpoliert wird.

Hinsichtlich der Beriicksichtigung der TRI stellt sich die Frage, wie die SNB-Modellparameter gemittelt
werden miissen, da die Berechnung des Absorptionsgrads nach Gl. (5.44) nicht der Absorptionsberech-
nung nach Gl. (5.36) entspricht, nach der die TRI unter der OTFA auf Basis eines mittleren Absorptions-
koeffizienten berechnet werden kann.

Aus diesem Grund und der Tatsache, dass die groRe Anzahl an Bandern im klassischen SNB-Modell eine
groRe Anzahl an Variablen einher bringt, die in der tabellierten Chemie aufgenommen werden missten,
wurde in dieser Arbeit die SNB-CK-Variante verwendet, die im Folgenden erlautert wird.

Die Idee bei der SNB-CK-Variante ist ahnlich wie die des PDF-Ansatzes in der verwendeten Verbrennungs-
modellierung: Wie in Abbildung 5.6 zu sehen ist, werden bei der Integration lber die Wellenldange sehr
oft ahnliche oder gleiche k,-Werte durchlaufen, was vermieden werden kann, wenn das Integral Gber
die PDF des Absorptionskoeffizienten im betrachteten Band berechnet wird:

1—exp(—k,s)dv' = foopdf,cv(k) (1 —exp(—k S)) dk (5.47)
0

Wie auch bei der klassischen SNB-Modellierung kann mittels der darin getroffenen Annahmen ein expli-
ziter Ausdruck fir die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion gefunden werden [Chu u. a., 2012]:

1 EiL K;i A biL K; k
— | Zue bkt _ 5.48
pdf,, (k) 5 2% P\ 74 (2 ) (5.48)
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Mit diesem Ausdruck ist die prinzipielle Berechnung des Absorptionsgrades nach Gl. (5.47) auf der Basis
der SNB-Modellparameter moglich, was aber die Berechnung des Integrals erfordert, die numerisch auf-
grund der groRen Gradienten und der unbestimmten oberen Integrationsgrenze aufwandig ist. In der CK-
Variante des SNB-Modells wird deshalb die kumulierte Verteilungsfunktion g(k) von k (cumulated k-
distribution — CK) zur Berechnung verwendet:

k
g(k) = f pdf,, (k) dk (5.49)

0

Die kumulierte Verteilungsfunktion g (k) kann explizit berechnet werden:

A

biy _ :
() = exf ‘ = 142 Dir) o 15y k (5.50)
g = > eric > k K > exp\m d eric 2 k K .

Mit der kumulierten Verteilungsfunktion lasst sich das Integral in GI. (5.47) ersetzen:

oo 1
a; = f pdf,, (k) (1 —exp(—ks)) dk = f 1 —exp(—k(g) s) dg (5.51)
0 ) 0

Zur Berechnung des Integrals in Gl. (5.51) muss praktisch bei der Verwendung der SNB-Modellparameter
die Inverse von Gl. (5.50) berechnet werden, was numerisch aufgrund der strengen Monotonie der ku-
mulierten Verteilungsfunktion vergleichsweise einfach ist. Aus demselben Grund ldsst sich die kumulierte
Verteilungsfunktion sehr gut approximieren, von [Riviére, Soufiani, 2012] bei der Bestimmung ihrer SNB-
CK Modellparameter ausgenutzt wurde: Die Verteilungsfunktion lasst sich mit hoher Genauigkeit durch
eine Sieben-Punkt-Gaul3-Lobatto-Integrationsquadratur mit sieben Gewichtsfaktoren w,, approximie-

ren:

1 7

[ K@rdg =Y omkign) (5.52)
0 m=1

Tabelle 5.1 Gewichtsfaktoren und Stutzstellen der Sieben-Punkt-GauR-Lobatto-Quadratur

1 2 3 4 5 6 7
W 0,045 0,245 0,32 0,245 0,05611111 | 0,051248583 | 0,037640306
Im 0 0,155405848 0,45 0,74459415 0,9 0,935505103 | 0,984494897

Entsprechend Gl. (5.52) lasst sich mit dieser Quadratur der Absorptionsgrad analog bestimmen:

. 7
a; = fo 1—exp(—k(g)s)dg = { 1-— ;1 W exp(—=k(g) s) } (5.53)

Flr die Stutzstellen der Integrationsquadratur wurden die Inversen der kumulativen Verteilungsfunktion
flir die Temperatur- und Molenbruchstiitzstellen berechnet, die als Datensatz fiir die Molekiile CO, und
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H,0 in dieser Arbeit verwendet wurden. Die Stiitzstellen wurden von [Riviére, Soufiani, 2012] so ausge-
wahlt, dass eine genaue lineare Interpolation zwischen diesen moglich ist. Der Datensatz ist bzgl. der
Temperatur zwischen 300-5000 K mit einer Breite von AT = 100 K und bzgl. des Molenbruchs von H,0
durch Stutzstellen an den Werten 0,01; 0,1; 0,4; 0,66 und 1 aufgeldst. Fir CO, wurden die Werte aus LBL-
Rechnungen mit dem Molenbruch gleich 0,1 abgeleitet. Im Gegensatz zum klassischen SNB-Modell wurde
von [Riviere, Soufiani, 2012] in der SNB-CK-Variante die Bandzahlen zur Reduktion der Rechenzeit redu-
ziert. Statt 449 Bander (323 Bander bei CO,) im klassischen SNB-Modell wird das Spektrum von H,0 mit
51 Bandern (40 Bander bei CO,) beschrieben.

Tabelle 5.2 Bander im SNB-CK-Datensatz von [Riviere, Soufiani, 2012]

Bandzentrum (cm™) Bandanzahl Bandbreite (cm™) Molekiile
62,5-212,5 4 50 H20
262,5-362,5 3 50 H,0, CO;

437,5-1137,5 8 100 H,0, CO,
1262,5-2162,5 7 150 H,0, CO,
2325,0 1 175 H,0, CO;
2512,5-4112,5 9 200 H,0, CO;
4362,5-6162,5 7 300 H,0, CO;
6512,5-8112,5 5 400 H,0, CO;
8512,5-10112,5 5 400 H20
10537,5 1 450 H20
11012,5 1 500 H20

Bei Gasmischungen muss die Summe der Absorptionskoeffizienten der R Einzelabsorptionskoeffizienten
betrachtet werden:

o 0o 7 R

K; = f ff [pdfkr’v(k)..pdf,cm(k)] (ky+..kg) dk, ..dkg ~ Z wmz k. (gm) (5.54)
00 g . m=1 r=1

a; = 1- Wm exp(_kr(gm) S) } (5.55)
{ r=1 mz=1

Bezliglich der Bericksichtigung der TRl ist bei der SNB-CK-Variante vorteilhaft, dass der gemittelte Ab-
sorptionsgrad analog der Herleitung in Kap. 5.2.3 unter der OTFA auf Basis eines gemittelten Absorpti-
onskoeffizienten (s. Gl. (5.36)) berechnet werden kann. Der mittlere Bandabsorptionskoeffizient &; (in
Bezug auf die TRI) ldsst sich im Falle des SNB-CK-Modells berechnen nach:

o 7
= [ paf, (0 k=Y on kg (5.56)
0 m=1

Analog wird der gemittelte Absorptionsgrad berechnet nach:

R 7
a_i = { 1- 1_[ Wy €Xp (_kr(gm) S) } (5-57)

r=1m=1

Zur Berilicksichtigung der TRl wurden die berechneten Absorptionskoeffizienten von [Riviere, Soufiani,
2012] mit in die tabellierte Chemie aufgenommen. Dabei ist anzumerken, dass dies fir den Speicherbe-
darf betrachtlich ist, da fiir CO, und H,0 jeweils fir die sieben Quadraturpunkte, 40 und 51 Bander =
7-(40+51) = 637 Absorptionskoeffizienten pro Datenpunkt hinterlegt werden miissen.
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Zur Bertcksichtigung der TRI bei der Emission wurde entsprechend Gl. (5.3) der Term KpT4 in der tabel-
lierten Chemie hinterlegt, der folgendermalien entsprechend mit der Definition des Planck-Absorptions-
koeffizienten K, nach Gl. (2.24) berechnet wird:

51 7 40 7
KT == {Z 1) ( > wmkﬂzowm)) Avi+ ) 1) (Z wmkco, (gm>> v, } (5.58)
i=1 m=1 i=1 m=1

5.3.2. Weighted-Sum-of-Grey-Gases (WSGG)

Aufgrund der modellierten Bander in der SNB-Modellierung ist fiir zunehmende GittergréRRen ein hoher
Rechenaufwand erforderlich, der bei gekoppelten CFD-Strahlungsrechnungen fiir Gitter in der GréRen-
ordnung des zweiten Testfalls in Kap. 7.2 (1,6 Millionen Zellen) zu hoch ist (eine Strahlungsrechnung mit
dem SNB-CK-Modell benétigt bis zu 30 min). In der Literatur sind deshalb einfachere Ansatze im Vergleich
zum SNB-CK-Modell zu finden, unter denen das Weighted-Sum-of-Grey-Gases (WSGG)-Modell von
[Hottel, Sarofim, 1967] popular ist. Entsprechende Beispiele, in denen dieses Modell eingesetzt wird, sind
die Arbeiten von [Centeno u. a., 2014] und [Coelho, 2007]. Im WSGG-Modell wird das Gasemissions-Ab-
sorptionsverhalten durch die Superposition mehrerer grauer Gase beschrieben. Die Gewichtungsfakto-
ren und die Absorptionskoeffizienten der grauen Gase werden so angepasst, dass der Planck-Absorpti-
onskoeffizient nach Gl. (5.59) und der Planck-Absorptionskoeffizient nach LBL-Rechnungen moglichst ge-
nau Ubereinstimmt. Die dabei verwendeten hochdetaillierten Spektrallinientabellen sind fallabhangig
und kénnen den jeweiligen Veréffentlichungen entnommen werden. In dieser Arbeit wurde, wie weiter
nachfolgend ausgefiihrt, diese [Dorigon u. a., 2013] entnommen werden. Der Planck-Absorptionskoeffi-
zient k;, nach Gl. (2.24) wird im WSGG-Modell berechnet nach:
1 o I
=1 | ol dv = Z G Draa ki [m1] (5.59)

Flr die Gewichtungsfaktoren gilt:

1 I
a =1 mitayg =1— Z a; (5.60)
i=0 i=1
Wie in Gl. (5.59) beginnt die Summe beim unteren Laufindex eins weil a, der Anteil des optischen Fens-
ters darstellt, in dem keine Absorption stattfindet. Dieser ,Fenster“-Anteil wird in dieser Arbeit nicht,
dagegen bei anderen Strahlungsmodellen aber benétigt wie z. B. bei der Diskreten-Ordinaten-Methode.
Die Gewichtungsfaktoren a; sind temperaturabhdngig und werden durch Polynome mit den Polynomko-
effizienten b; ; berechnet, die neben den Absorptionskoeffizienten k; die Modellparameter darstellen:

4
=0

Diese Modellparameter missen an das Strahlungsverhalten der Mischung strahlungsaktiver Molekiile
angepasst werden, deren Partialdriicke als Summe p,.,4 in Gleichung (5.59) bericksichtigt werden. Der
totale Absorptionsgrad a nach der Durchstrahlung einer Lange [ berechnet sich nach:
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1
=Y a1 = exp(raa ki D] (5.62)
i=1

Da in der Monte-Carlo-Modellierung den Photonenbiindeln Wellenbander bzw. graue Gase i zugeordnet
werden, muss bei der Berechnung der Absorption nur der entsprechende Absorptionskoeffizient betrach-
tet werden, der im Falle des WSGG-Modell konstant ist (einem Photonenbiindel ist ein graues Gas mit
einem konstanten Absorptionskoeffizient zugeordnet). Der Absorptionsgrad wird daher folgendermalien
mit dem Absorptionskoeffizient k; des grauen Gases i berechnet:

a; = 1—exp(Praa ki L) (5.63)

Aufgrund der in dieser Arbeit betrachteten Methan bzw. Erdgasverbrennung wurden die Modellparame-
ter nach [Dorigon u. a., 2013] verwendet, der diese flr ein Partialdruckverhaltnis von py,o/pco, = 2 an-
gepasst hat, das in Rauchgasen der stéchiometrischen Methanverbrennung typisch ist. Die Modellpara-
meter wurden durch die Anpassung an die HITEMP2010 [Rothman u. a., 2010]-Datenbank ermittelt, die
111 Millionen Spektrallinien fir H,O und 11 Millionen Spektrallinien fiir CO, enthalt. Diese Datenbank
wurde fiir hohe Temperaturen bis 4000 K entwickelt und eignet sich daher fiir die Strahlungsmodellie-
rungen in Verbrennungen. Dies zeigt sich auch darin, dass im Gegensatz zur HITRAN2012-Datenbank
[Rothman u. a., 2013], die fir Atmosphéarenrechnungen entwickelt wurde, die Linienintensitdten in der
HITEMP2010-Datenbank bei einer Referenztemperatur von 1000 K hinterlegt sind (HITRAN2012 dagegen
fiir 296 K).

In dieser Arbeit wurde die Strahlung von CO; und H,O beriicksichtig und die Modellparameter von
[Dorigon u. a., 2013] eingesetzt, die im Anhang Kap. 9.2 aufgefiihrt sind. Der effektive Strahlungspartial-
druck p,-44 ergibt sich fir diese beiden Molekiile aus der Summe ihrer Partialdriicke:

Prada = Pco, T PH,0 (5.64)

In der Modellierung von [Dorigon u. a., 2013] werden vier graue Gase eingesetzt, deren Gewichtungsfak-
toren mit Polynomen vierten Grades approximiert sind.
Die CDF zur Zuweisung der grauen Gasnummer an die Photonenbiindel wird berechnet nach:

L Xiaxg
CDFysga () = —i A (5.65)

j=14% Kj

Zur Berlicksichtigung der TRI werden die Parameter des WSGG-Modells liber die PDFs des Mischungs-
bruchs und des Reaktionsfortschritts gemittelt. Im WSGG-Modell werden dazu der Emissionsterm (k,T%)

1 .1
kT4 = fo J;) K, T* pdf(f) df pdf(c) dc (5.66)

und die diskreten Betrage der pdfyyscg (i) gemittelt, die als Gewichtungsfunktion bei der Zuweisung der
Nummer des grauen Gases bendtigt wird. Bei der Zuweisung wird analog Gl. (5.22) das inverse Problem
gelost, bei dem in Abhéngigkeit einer Zufallszahl R die Gasnummer i bestimmt wird:

X =1 GjK;

!
R <= CDFWSGG(l) = <z - (567)
4 Kj

j=1
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In Testrechnungen hat sich dabei herausgestellt, dass die korrekte Mittelung zur Beriicksichtigung der
TRI Uber die gemittelte Wahrscheinlichkeitsverteilung realisiert werden kann:

a;K;

R <= CDFwsge (i) = Z pdfwscc () = ZZ (5.68)

n= 1ankn

— a] K;
pdfwsec () =

n 1anKn

f f pdf(f) df pdf(c) dc (5.69)
Z] 1 n n

Im Vergleich zum SNB-CK-Modell muss diese Gewichtungsfunktion gemittelt werden, da diese aufgrund
der Gewichtungsfaktoren a; stark nicht linear ist, weil die Faktoren entsprechend Gl. (5.61) von der Tem-
peratur in Form eines Polynoms bis zu vierten Grades abhangig sind.

Die Absorptionskoeffizienten missen selbst nicht gemittelt werden, da diese fir die grauen Gase kon-
stant und damit nicht von anderen Grof3en abhangen.
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6. Validierung der numerischen Strahlungsberechnung

Zur Bericksichtigung der TRl wurde wahrend dieser Arbeit die Strahlungsberechnung auf der Basis des
CFD-Programms OpenFOAM realisiert, weshalb die Validierung des programmierten Monte-Carlo-Ansat-
zes und der Absorption-Emissionsmodelle nétig waren. In diesem Kapitel werden einige ausgewahlte
Testfélle prasentiert, die zur Validierung verwendet wurden.

6.1. SNB-Testfalle nach Chu

Umfangreiche akademische Testfalle sind in der Literatur von [Chu u. a., 2011, 2012; Goutiere u. a., 2000]
zu finden, in denen ein- und zweidimensionale Falle berechnet wurden, fiir die neben dem LBL-Absorpti-
onsmodellierung vor allem das SNB-Absorptionsmodell eingesetzt wurde. In diesem Abschnitt werden
die Strahlungsrechnungen vorgestellt, mit denen vier von urspriinglich sechs zweidimensionalen Testfal-
len nachgerechnet wurden, die [Chu u. a., 2012] entnommen sind. Die Vergleichswerte aus dieser Litera-
tur sind in den folgenden Abbildungen in der Legende mit ,,(Liu)“ gekennzeichnet. In den vier Testfallen
wurde eine Flache mit den Abmessungen 1 m - 0,5 m betrachtet, dessen Rander als ideal schwarz mit
einer Temperatur von 0 K definiert sind (absolute Absorption aber keine Emission). Fiir die Flache wurde
ein Gasdruck von 1 atm und eine Temperatur von 1000 K angenommen. Soweit nicht anders vermerkt
wurde ein dquidistantes Rechengitter von 17 - 17 Zellen in der Flache verwendet. In den folgenden Schau-
bildern sind die berechneten Werte an den Zellmittelpunkten entlang der Zentrumsrichtung dargestellt.
In den Monte-Carlo-Strahlungsrechnungen wurden jeweils 108 Photonenbiindel verfolgt.

Zur Validierung der Strahlungsverfolgung wurde zunachst der graue Testfall nachgerechnet (Absorptions-
koeffizient = 0,5 m), in dem analog zur Literaturstelle ein 21 - 21 Zellengitter eingesetzt wurde.

Grad = —Qnet = _(q.em - Qabs)

-86 - ey "
N —=— (Liu
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Abbildung 6.1 Nachrechnung des grauen Testfalls (k = 0,5 m™) und Vergleich zu [Chu u. a., 2012]

Wie in Abbildung 6.1 zu sehen ist, kénnen die berechneten Strahlungswarmefliisse reproduziert werden.
Anschlielend wurden die Rechenergebnisse mittels des implementierten SNB-CK-Modells in zwei Test-
fallen mit den Literaturergebnissen verglichen. In diesen Testfallen wird die Gasstrahlung einer Stickstoff-
CO; und Stickstoff-H,O Mischung berechnet. Diese Testfille sind sehr sensitiv in Bezug auf Abweichungen
der Absorption-Emissionsmodelle, weil ein grofRer Teil der emittieren Strahlungsleistung wieder im Gas-
raum absorbiert wird. Im linken Fall in Abbildung 6.2 wird im Gasraum eine Leistung von 524,1 kW/m?3
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und im rechten Fall eine Leistung von 219,9 kW/m? emittiert. Die dargestellten Strahlungswarmeflisse

sind bis zu einer GréRBenordnung kleiner, weshalb der relative Fehler dementsprechend groRRer ausfallt.
Grad = —Gnet = —(dem — Gabs)
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Abbildung 6.2 Nachgerechnete Testfalle 1 und 3 nach [Chu u. a., 2012] mittels der SNB-Modellparame-
ter von [Riviére, Soufiani, 2012]

Wie zu sehen ist, kann qualitativ sehr gut die Ergebnisse der LBL-Rechnungen von [Chu u. a., 2012] re-
produziert werden. Zum Vergleich fur diese Falle wurden auf Basis der Modellparameter von [Riviére,
Soufiani, 2012] die unterschiedlichen Varianten der SNB-Absorptionsmodellierung verwendet, um zu de-
monstrieren, dass die SNB-CK-Modellierung, die in den spateren Rechenfille eingesetzt wurde, selbst im
Vergleich zum detaillierten SNB-Modell quantitativam besten (ibereinstimmt. Lediglich im Vergleich zum
CK-Ansatz (correlated SNB) auf Basis der SNB-Modellparameter (und nicht der SNB-CK) ist eine noch bes-
sere Ubereinstimmung zu erzielen. Bei diesem Ansatz wurde wahrend der Strahlungsberechnung fort-
wahrend die Umkehrfunktion von Gl. (5.51) berechnet und entsprechend des CK-Ansatzes die Absorption
berechnet. Da die Berechnung der Umkehrfunktion mit einem vergleichsweise hohen Rechenaufwand
verbunden ist, wurde diese Vorgehensweise nur hier zum Vergleich der SNB-Varianten eingesetzt. Die
»correlated SNB“- Vorgehensweise ist detailliert in [Chu u. a., 2012] beschrieben.

Da die Testfalle in Abbildung 6.2 akademisch konstruiert und solch hohe Reabsorptionsgrade in Bezug
auf die Diskussion der Warmestrahlung als Warmeverlust von untergeordneter Bedeutung sind, wurde
im Anschluss ein praktischerer Testfall berechnet. Mit dem flinften Testfall von [Chu u. a., 2012] wurde
ein sehr vereinfachtes Flammenprofil nachgerechnet, in dem eine konstante Mischung von 10 Mol-%
CO3, 20 Mol-% H,0 und Stickstoff als betrachtetes Fluid angenommen wurde. Als Temperaturverteilung
wurde in Abhangigkeit der Rechenzellmittelpunkte folgende Funktion verwendet:

800 + (14 000 x — 400) (1 — 3y2 +2y3) firx<0,1

T(x,y) = 800 — 10 000

(x—1) (1 -3y2+2y3) iirx>0,1
9 Yo Yo f (6.1)

10,25 —y|
Yo ="770.25
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Diese Verteilung und das eingesetzte Rechengitter ist in Abbildung 6.3 dargestellt. Das Gitter wurde lokal
verfeinert, so dass ein Rechenzellmittelpunkt genau auf die Koordinaten des Emissionsmaximum (x =0,1;
y = 0,25 m) fallt. An diesem Punkt ist die Temperatur maximal bei einem Wert von 1800 K.

Grad = —Qnet = _(C.Iem - C.Iabs)
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Abbildung 6.3 Nachgerechneter Testfall 5 nach [Chu u. a., 2012]; links: verwendetes pseudo-zweidimen-
sionales Rechengitter eingefarbt nach der Temperatur, rote Linie markiert die Gerade, auf der die Da-
ten fir das linke Schaubild entnommen wurden

Wie in Abbildung 6.3 zu sehen ist, kdnnen die Ergebnisse von [Chu u. a., 2012] sehr gut reproduziert
werden. Da das Partialdruckverhaltnis von CO; und H,0 bei diesem Testfall gleich dem Verhaltnis ist, fur
das die WSGG-Modellparameter von [Dorigon u. a., 2013] angepasst wurden, kdnnen ebenfalls sehr gut
die Ergebnisse dieses Testfalls mit dem WSGG-Absorption-Emissionsmodell reproduziert werden.

6.2. WSGG-Testfall nach Dorigon

Zur Validierung der Implementierung des WSGG-Absorption-Emissionsmodells wurden ein Testfall nach
[Dorigon u. a., 2013] nachgerechnet, dessen WSGG-Modellparameter in dieser Arbeit verwendet wur-
den. Bei diesem Testfall wurde der klassische Testfall zweier unendlich ausgedehnter Platten betrachtet,
die parallel mit einem Abstand von 0,5 m zueinander liegen. Der Zwischenraum ist mit der strahlungsak-
tiven Gasmischung von CO,, H,O und strahlungsinaktiven N, bei einem Gasdruck von 1 atm gefillt. Das
Partialdruckverhdltnis ist py,o/Pco, = 2. Die Mischung wird als inhomogen mit folgender Temperatur-
und CO,-Molenbruchverteilung betrachtet:

x
T =400K 1400 K) - '2<2 ) .
(%) +( )+ sin 710,5 — (6.2)

— 0.2 sin? X )
xC0,(x) = 0,2 -sin (2n0,5m (6.3)

Die Platten werden als schwarz modelliert und haben entsprechend nach Gl. (6.2) fir x=0m und x=0,5
eine Temperatur von 400 K. Bei den Strahlungsrechnungen wurde die Wand- und Gasstrahlung berick-
sichtigt. Ein dquidistantes Gitter mit 200 Zellen wurde verwendet. Die Strahlung wurde mit dem WSGG-
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und zum Vergleich auch mit dem SNB-CK-Absorption-Emissionsmodell berechnet. Die Warmestrahlungs-
flisse sind im Vergleich zu den Werten der Literaturstelle in Abbildung 6.4 dargestellt.

Grad = —Qnet = _(Qem - Qabs)
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Abbildung 6.4 Nachrechnung des WSGG-Testfalls nach [Dorigon u. a., 2013]

Wie in Abbildung 6.4 sehen ist, kénnen die Literaturwerte exakt mit dem WSGG-Modell reproduziert
werden. Darlber hinaus ist zu sehen, dass die nach dem SNB-CK-Modell berechneten Warmestrahlungs-
flisse qualitativ und quantitativ sehr gut Gbereinstimmen. In der Umgebung der lokalen Maxima der
Warmeflisse scheint die Strahlungsberechnung sehr sensitiv gegeniiber dem eingesetzten Absorption-
Emissionsmodell zu sein, weshalb dort Abweichungen der berechneten Fliisse nach dem WSGG und auch
nach dem SNB-CK-Modell gegenliber der LBL-Berechnung auftreten, an die die Modellparameter des
WSGG-Modells nach [Dorigon u. a., 2013] angepasst wurden.

6.3. Validierung nicht schwarzer Wande (Testfalle nach Cayan)

In Kap. 7 wird die Warmestrahlung in der Verbrennung in realen Brennergeometrien modelliert, die an
den Wanden eine Emissivitdt € < 1 aufweisen. Reale Oberflachen weisen eine spektrale Abhangigkeit der
Emissivitadt auf, die stark vom Material und von der Oberflachenbeschaffenheit abhangt. Da die spektrale
Abhangigkeit der Emissivitat fir die betrachteten Geometrien unbekannt ist, wurde die Emissivitat als
unabhangig von der Wellenzahl modelliert. Fiir eine Emissivitat € < 1 tritt neben der Absorption noch die
Reflexion und Transmission auf. In der gewahlten Modellierung in dieser Arbeit wurden die Wande als
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undurchlassig modelliert (Transmissionskoeffizient = 0), weshalb nur die Reflexion neben der Absorption
in der Monte-Carlo-Methode mit einem Anteil von € — 1 beriicksichtigt wird.

Je nach Oberflachenbeschaffenheit kann die Reflexion gerichtet oder diffus erfolgen. Im Hinblick auf die
Modellierung der keramischen Wandstrahlung in Kap. 7.2 wurde die Reflexion als diffus modelliert, d. h.
einem reflektierten Photonenbiindel in der Monte-Carlo-Strahlungsberechnung wird bei der Reflexion
eine zufallige Ausbreitungsrichtung im Halbraum tber der Wand zugewiesen. Das Auftreten einer Refle-
xion wird mit einer Zufallszahl zwischen [0:1] bestimmt. Die Reflexion tritt ein, wenn die Zufallszahl zwi-
schen [0: € — 1] liegt. Liegt die Zufallszahl nicht in diesem Intervall, so wird die Strahlungsleistung absor-
biert.

Der einfachste Testfall zur Validierung der Reflexion stellt das Szenario zweier unendlich ausgedehnter
Platten dar, zwischen denen sich Vakuum befindet. Sind die Emissivitat der Platten &; und &, unabhangig
von der Wellenzahl, so kann der Warmestrahlungsfluss ¢,,.; zwischen den Platten analytisch berechnet
werden:

. 1
Qnet = #(Tf - T24) 9 (6.4)

—+—-—1
& &

Fir ein gewahltes Beispiel fir ; =0,5, £, =0,9, Ty = 1400 K und T, = 1000 K ist der Warmestrahlungsfluss
Gnet = 76,3 kW / m?. In Abbildung 6.5 ist zum Vergleich die Wandverteilung des berechneten Warme-
strahlungsflusses des pseudo-dreidimensionales Gitters zu sehen (der realisierte Algorithmus der Strah-
lungsberechnung erfordert ein dreidimensionales Gitter). Zur Berechnung wurden Symmetrierandbedin-
gungen an den senkrechten Randflachen zu den Platten verwendet und 108 Photonenbiindel verfolgt, die
von den Platten emittiert wurden. Der mittlere Warmestrahlungsfluss betragt bei dieser Berechnung fiir

die heiBere Wand ¢+ = 76,322 kW / m?.
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Abbildung 6.5 Wandwarmestrahlungsflussverteilung der ,Platte 1“

Um das Zusammenspiel einer Emissivitdt < 1 im Zusammenspiel mit einem Absorption-Emissionsmodell
zu priifen, wurde als zweiter Testfall ein dreidimensionaler akademischer Fall von [Cayan, Selcuk, 2007]
nachgerechnet. Bei diesem Testfall wird die Strahlung in einem geschlossenen Zylinder (3 m Durchmesser
- Lange 5 m) betrachtet, der mit 10 mol-% H,0 bei einer Temperatur von 950 K gefillt ist. Der Druck im
Zylinder betragt 1 atm. Die Wande haben eine Emissivitat von 0,8 und eine Wandtemperatur von 400 K.
Gas- und Wandstrahlung wurden beriicksichtigt.
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Ein blockstrukturiertes Gitter wurde zur Strahlungsberechnung eingesetzt. Diese enthalt 437 437 Zellen

mit 160 Knoten in Achsrichtung und einem inneren Block von 20-20 Knoten sowie umliegenden O-Block
mit 31 radialen Knoten.

In Abbildung 6.6 sind die berechneten Strahlungswarmefliisse im Vergleich zu Literaturwerten darge-

stellt.
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Abbildung 6.6 Berechnete Strahlungswarmeflisse fir den 2D-Testfall nach [Cayan, Selguk, 2007]

Wie in Abbildung 6.6 zu sehen ist, konnen mit beiden Absorption-Emissionsmodellen die Literaturwerte
gualitativ sehr gut und quantitativ gut reproduziert werden.
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Abbildung 6.7 Berechnete Strahlungswarmeflisse fur den 1D-Testfall (,Nr. 1)“ nach [Cayan, Selcuk, 2007]

In Abbildung 6.7 ist der Verlauf des Warmestrahlungsflusses eines weiteren nachgerechneten Testfalls
nach [Cayan, Selguk, 2007] zu sehen, bei dem die Warmestrahlung zwischen zwei parallele unendlich
ausgedehnte Platten mit einem Abstand von 0,5 m betrachtet wird. Die Platten werden als schwarz aber

als nicht emittierend betrachtet. Der Zwischenraum ist mit 10 Mol-% CO, und N; bei einer Temperatur
von 1500 K und einem Gasdruck von 1 atm gefillt.
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7. Warmestrahlung in Flammen

7.1. Testfall von Fiorina (vorgemischte Methanverbrennung)

Als erster gekoppelter Testfall (Strahlungsberechnung und CFD) wurde die RAS von [Fiorina u. a., 2005]
nachgerechnet. Diese wurde ausgesucht, um zum einen die Verbrennungsmodellierung zu validieren und
zum anderen um einen Fall zu haben, an dem kostengiinstig (in Bezug auf die Rechenzeit) die konvektive
Warmelbergangs- und Strahlungsmodellierung bei hoher Turbulenz validiert werden konnte. Aufgrund
der geringeren Anzahl der Rechenzellen und der damit geringen Rechenzeit beim Einsatz des SNB-CK-
Modells war zudem ein Vergleich zwischen den Ergebnissen mittels des WSGG- und des SNB-CK-Modells
moglich.

Das CFD-Setup wurde entsprechend der Beschreibung der CFD-Simulation von [Fiorina u. a., 2005] er-
stellt. [Fiorina u. a., 2005] haben sich bei der Erstellung ihres Setups an den Experimenten von [Moreau,
Boutier, 1977] und [Magre u. a., 1988] orientiert und deren Messdaten zum Vergleich verwendet. In den
Experimenten wurde in einer quaderférmigen Brennkammer eine vorgemischte Verbrennung unter-
sucht, bei der ein mageres Methanluftgemisch an einem heien Abgasstrom entziindet wurde.

Da diese Verbrennung eine reine Vormischverbrennung darstellt, eignet sich diese als Validierungsfall fur
die in dieser Arbeit verwendete Verbrennungsmodellierung. Sie eignet sich sogar insbesondere zur Vali-
dierung, da von [Fiorina u. a., 2005] die gleiche Verbrennungsmodellierung eingesetzt wurde, bis auf die
Unterschiede, dass von Fiorina CFX statt OpenFOAM und ein anderer Reaktionsmechanismus genutzt
wurden. Die Validierung der Verbrennungsmodellierung war noétig, um die Weiterentwicklung der insti-
tutseigenen Modellierung in Bezug auf die Berlicksichtigung von Warmeverlusten zu testen. Zudem
wurde in dieser Arbeit erstmalig, im Vergleich zur Vorarbeit von [Kern, 2013], die Transportgleichung des
Scharmassenbruchs des Fortschritts (vgl. Kap. 4.1.1) geldst, mit dem der normierte Fortschritt nun be-
rechnet wird. Die Realisierung dieser Fortschrittsberechnung galt es ebenfalls zu validieren.

Die Versuchsanordnung aus der ersten Veroffentlichung zu den Messungen ist in Abbildung 7.1 darge-
stellt:

y = ,Breite”
x = ,Abstand zum Eintritt”
air TWand =600 K
fresh mixture — t
——
1=600°K T=600K —>
U=65m/s —_—
turbuiator y u=65mfs 0,08 m
A=1,205 —_—
| v _' - .
B —
L—throats CH4 I test dection * T=2000K ===
° auxiliary - p—
burner hot gases x: i.30 m/s — A 0,02m
configuration a T=2000°K szt T - 600 K
U =130nvs Wand

Abbildung 7.1 von links nach rechts: Skizze der Versuchsanordnung: enthnommen aus [Moreau, Boutier,
1977], Skizze des aufgesetzten Falls, Zellaufteilung des strukturierten Gitters

Als Teststrecke wurde ein 1,3 m langer Quaderkanal mit einem quadratischen Querschnitt von 100 mm
Seitenldnge eingesetzt. Die Strecke selbst war laut [Moreau, Boutier, 1977] im ersten Bereich mit opti-
schen Zugangen versehen, die nicht nadher spezifiziert gekiihlt waren. In den Simulationen von Fiorina
wurde ein horizontaler zweidimensionaler Schnitt (100 x 1000 mm) der Teststrecke simuliert, der in Ab-
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bildung 7.1, rechts schematisch dargestellt ist. Fiir die Flache des Schnitts wurden Symmetrierandbedin-
gungen gewahlt und damit der Wandeinfluss der gegeniiberliegenden Wande vernachlassigt. Die Gravi-
tation wurde vernachlassigt. Die langen Randseiten stellen die Quaderwande dar und wurden als Wande
gesetzt (Geschwindigkeit an der Wand = 0 m/s, konstante Wandtemperatur von 600 K). Die Seite strom-
abwarts wurde als Ausgang definiert (Null-Gradienten-Bedingung, Druck = 1 atm). Stromaufwarts ist die
Seite zweigeteilt (Léngen von 0,08 m und 0,02 m) und mit Einlassrandbedingungen (Druckgradient = 0,
definierte Geschwindigkeiten, Mischungsbruch und Reaktionsfortschritt). Die Gasgemische strémen dort
somit als Schichtenstrémung hinein.

7.1.1. Verwendete Rechengitter und chemische Tabelle

Der Mischungsbruchraum wurde mit 24 Interpolationspunkten in der tabellierten Chemie aufgel6st, wo-
bei der Mischungsbruch null fir den reinen Abgasstrom (Massenbriiche 0,107 H,0, 0,131 CO,, 0,762 N,)
und eins fiir den Vormischstrom steht (Massenbriiche 0,0551869 CH,4, 0,220151 O,, 0,724662 N,). Der
Fortschrittsraum wurde mit 41 Punkten und die Enthalpiedifferenzen mit sieben Punkten (-0,01; 0; 0,1;
0,25;0,5; 1; 1,3; 1,7; 2; 3)-10° J/kg aufgeldst. Die Mischungsbruch- wurden mit neun und die Fortschritts-
varianzen mit zehn Punkten aufgelost. Letztere sowie die Fortschrittspunkte wurden dquidistant verteilt,
wahrend die anderen Punkte frei gesetzt wurden, wie in Abbildung 7.2 und Abbildung 7.3 zu sehen ist.
Der Reaktionsfortschritt wurde liber die Summe der Speziesmassenbriiche von CO, CO;, H,0 und H; de-
finiert. Die tabellierte Chemie wurde anhand von atmosphérischen PREMIX-Rechnungen (Lewis-Zahl = 1)
mit dem GRI 3.0 Mechanismus erstellt.

adiabat,f =09 ¢ =05 yCRATE adiabat,f =09 c¢__ =0,5 yCRATE
kg/(m?s) kg/(m?s)
0 0
I 30 I 30
60 60
90 90
120 120
I 150 I 150
; 180 180
& 210 5 210
£ 240 £ 240
2 270 g 270
S 300 g 300
(&) (]
0 0
1E-4 1E-3 0,01 0,1 1 1E-4 1E-3 0,01 0,1 1
o, normiert berechnet oo, normiert interpoliert

Abbildung 7.2 Verteilung der Varianzstitzstellen des Mischungsbruchs- und Reaktionfortschrittsraums

An dieser Stelle sei daraufhin gewiesen, dass die Definition des Mischungsbruchs in diesem Fall vorteil-
haft fur den linearen Charakter der Tabellierung liber die Mischungsbruchvarianz ist: Da ein deutlicher
groRerer Bereich des Mischungsbruchraums zur Tabellierung des reaktiven Verbrennungsbereiches ge-
nutzt wird (in Bezug auf den Fortschrittquellterm, s. Abbildung 7.3), ist der Effekt kleiner Mischungsbruch-
varianzen (< 1) auf z. B. den Reynolds-gemittelten Fortschrittquellterm yCRATE sehr gering, weshalb die
Verwendung von Stitzstellen fur die Mischungsbruchvarianz zwischen 0,1 und 1 bereits fiir eine gute
Interpolation sorgt. Die Abhangigkeit von der Mischungsbruchvarianz ist deswegen so schwach, weil die
Luftzahl mit 1,205 fir alle Mischungsbriiche konstant ist und sich dabei bei einem Mischungsbruch < 1
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nur die Vorwarmtemperatur und der thermische Ballast in Form des idealen inerten Abgases andern. Fir
den Anwender der tabellierten Chemie sei an dieser Stelle darauf hingewiesen, dass eine solche Defini-
tion der Mischungsbruch fir den Integrationsalgorithmus (zur Berechnung der Mittelwerte) vorteilhaft
ist, weil die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen des Mischungbruchs im relevanten reaktiven Verbren-
nungsbereich damit deutlich breiter als z. B. im Vergleich zur in Kap. 7.2 betrachteten drallstabilisierten
Methanverbrennung ausfallen, in denen kleine Mischungsbruchvarianzen (< 1) den Reynolds-gemittelten
Fortschrittquellterm stark beeinflussen. Dies soll im Folgenden naher erlautert werden.

In der Tabellierung des Verbrennungsfalles in Kap. 7.2 ist der wesentliche reaktive Verbrennungsbereich
in Bezug auf den Mischungsbruch deutlich schmaler, wie an den entsprechenden Luftzahlen zu erkennen
ist: Flirf=0,03 (0,1) betragt die Luftzahl 2,08 (0,58). In der Tabellierung im Falle von Kap. 7.2 flihren daher
breite Mischungsbruch-Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen (das heiRt groBe Mischungsbruchvarian-
zen) dazu, dass die Verteilung groRe Bereiche auRRerhalb des reaktiven Verbrennungsbereichs einschlie-
Ren, weshalb der Reynolds-gemittelte Fortschrittsquellterm auf 0 sinkt (s. Abbildung 7.15 wenn f,., gegen
1 lauft).

adiabat, Varianzen =0 yCRATE adiabat, Varianzen =0 yCRATE
kg/(m?3s) kg/(m?s)
0 0
I 200 I 100
388 200
400 300
500 400
600 500
o 600
b 900 700
. 1000 | 800
0
0 f 1 0 f 1
Fiorina, interpoliert Drallstabilisierte Verbrennung Kap. 7.2, interpoliert

Abbildung 7.3 Verteilung der Mischungsbruchs- und Fortschrittstiitzstellen der tabellierten Chemie

Wahrend die Interpolationsgiite der tabellierten Chemie aus den PREMIX-Rechnungen optisch kontrol-
liert wurde (z. B. anhand des Quellterms , yCRATE” des Reaktionsfortschritts in Abbildung 7.3), wurden
die Interpolationsfehler der integrierten Tabelle anhand von Vergleichsrechnungen fiir CFD-Losungs-
schritte beurteilt: In diesen Rechnungen wurden fiir alle Gitterzellwerte die interpolierten Werte aus der
tabellierten Chemie mit direkt integrierten Werten verglichen. Anhand dieser Rechnungen wurden die
Varianzstitzstellen so gewahlt, dass der Interpolationsfehler der nicht linearen Terme (lokale Emission
und Fortschrittsquellterm) unter 5 % liegt, wobei solche Fehler typischerweise bei sehr kleinen Fort-
schrittswerten (c < 0,1) auftreten, weil sich dann der zugehorige Emissionswert besonders stark dndert.
Im Bereich der Flammenfront (0,1 < ¢ < 0,9) ist der Interpolationsfehler im Vergleich zu der direkten In-
tegration kleiner als 1 %.

Fir die CFD-Simulationen wurde ein strukturiertes Rechengitter verwendet, das aus 28 720 Zellen aufge-
baut ist (Breite (10 + 70) mal Lange 359). Die ZellgréBenverteilung in der Breite ist in Abbildung 7.1, rechts
dargestellt. Wie darin zu sehen ist, wurden die Zellen an der linken Seite (die der Eingangsrandbedingung
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des Vormischstroms) verfeinert, um dort das Anlegen der Flammenfront an der Wand stromabwarts vom
Eingang genauer abzubilden.

7.1.2. Simulation der Verbrennung ohne Strahlung

Zur Validierung der Rechenergebnisse wurden zunachst analog zu Fiorina die Simulationen nur unter Be-
ricksichtigung der Wandkiihlung aber ohne die Bericksichtigung der Strahlung durchgefiihrt. Kontour-
profile der berechneten Temperaturen sind im nachfolgenden Kapitel in Abbildung 7.5 bei der Diskussion
der Turbulenz-Strahlungswechselwirkungen zu sehen.

Bei den Simulationen der Verbrennung ohne Strahlung wurde zunachst die Verbrennungsmodellierung
in Bezug auf die Darstellung des Warmeverlusts infolge der gekiihlten Wand und auf die Vorhersage der
der Flammenfront untersucht. Insbesondere letztere ist bei diesem Stromungsproblem stark von der Tur-
bulenzmodellierung abhangig, weshalb dieser bei der Simulation der Verbrennung ohne Strahlung be-
sondere Aufmerksamkeit gewidmet wurde:

Die Stromung ist hochturbulent: Die Reynolds-Zahl fiir die Kanalstromung (ndherungsweise der Fall am
Austritt der Brennkammer) betragt ca. 5-10° bei einer mittleren axialen Austrittsgeschwindigkeit von ca.
160 m/s. Die Turbulenz wird zum einen in der Scherschicht produziert, hangt dabei aber stark von den
Eingangsbedingungen ab, da bei dieser Brennkammer keine Anderung der Héhe bzw. des hydraulischen
Durchmessers auftritt (im Gegensatz zur drallstabilisierten Methanverbrennung in 7.2 bei der die Turbu-
lenzrandbedingungen keinen praktischen Einfluss auf die Lage der Flammenfront zeigen).

Zur Turbulenzmodellierung wurde das kompressible k-Epsilon-Modell verwendet (turbulente Prandtl-
Zahl = 0,6), bei dem fir die turbulente kinetische Energie der mittleren Stromung und fiir deren Dissipa-
tionsrate die Eingangsbedingungen definiert werden miissen.

Analog zu [Fiorina u. a., 2005] wurde fiir den Abgasstrom (Vormischstrom) ein Turbulenzgrad I; von 0,15
(0,1) gewahlt. Bei der isotropen Turbulenzmodellierung des k-Epsilon-Modells ist der Turbulenzgrad de-

finiert nach:
u'u’
I, = i mit u'u' =v'v' =w'w’ (7.1)
1 3 __ 3.
k = E(u’u’ +v'v +ww') ~ Sww —k=>0.U) (7.2)

Die Eingangsrandbedingung der Dissipationsrate € wird als fester Wert definiert, der in OpenFOAM durch
die Angabe einer Mischungslange [; folgendermafien berechnet wird:

INIH

3 1
e= k2 mit Gy =0,09 (7.3)

In den ersten Rechnungen zeigte sich, dass die nach [Fiorina u. a., 2005] angegeben Langenmalie ent-
sprechend der Eingangshohen von 0,02 m (0,08 m) fiir den Abgasstrom (vorgemischten Strom) zu sehr
geringen Dissipationsraten fihren, und die Flamme dabei zu weit abgehoben bei einer Abhebehdhe von
ca. 80 cm brennt. Aufgrund der geringen Dissipation fallt die Turbulenz in diesem Fall deutlich zu hoch
aus, wie das Verhaltnis der turbulenten Viskositdt zur molekularen Viskositat u; /i zeigt. Fir den vorge-
mischten Strom betrigt die molekulare Eingangsviskositit ca. 3-10° m?/s. Die turbulente Viskositit kann
nach Gl. (4.72) berechnet werden: Wird dort eine kinetische Energie von 63,375 J/kg [= m?/s?] (entspre-
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chend der Intensitat von 0,1 und der Eingangsgeschwindigkeit 65 m/s), die Eingangsdichte fiir den Vor-
mischstrom von 0,55 kg/m?3 und die nach Gl. (7.3) berechnete Dissipationsrate von 1036,26 m?/s® einge-
setzt, so betragt die turbulente Viskositat 0,19 m?/s. Das Verhaltnis u, /i liegt damit am Eingang fiir den
Vormischrand bei ca. 6400, was It. [Ferziger, Peric, 2002] deutlich zu hoch ist, die ein typisches Verhaltnis
von 10 fir eine Einstromrandbedingung angeben.

Die Ursache fiir das zu hohe Verhaltnis liegt zunachst in der unterschiedlichen Definition der Beziehung
zwischen einem charakteristischen Langenmalf’ und der Dissipationsrate. Von [Fiorina u. a., 2005] wurde
das CFD-Programm ANSYS® CFX verwendet, das folgende Beziehung verwendet It. [ANSYS®, 2015]:

3 1

e =k2

) (7.4)
lecrx

Entsprechend des Unterschieds zwischen Gl. (7.4) und (7.3) wurde die von Fiorina gewahlten Langen-
mafe umgerechnet: Aus der Umrechnung folgt ein Léngenmal’ von 0,013 m fiir den Vormischstrom und
0,0033 m fiir den Abgasstrom. Fiir die entsprechenden Eingangsdissipationsraten folgt ein Verhaltnis
U/ von 1050. Da dieses immer noch hoch ist, wurden in einer Parameterstudie die Eingangslangen-
male variiert und die Simulationsergebnisse in Bezug auf die Geschwindigkeits- und Temperaturprofile
mit den veroffentlichen Temperatur- und Geschwindigkeitswerten von [Fiorina u. a., 2005] verglichen.
Die beste Ubereinstimmung wurde mit den LingenmaRen von 0,006 m fiir den Vormischstrom und 0,002
m fiir den Abgasstrom erzielt (Verhaltnis u;/u = 480 fiir den Vormischstrom).

CFD (diese Arbeit): — Lange =42 mm 122 mm—322 mm—922 mm —Ldnge =39 mm 251 mm —500 mm
Messwerte * ] CFD (Fiorina); === -=- === ===
200
2000 2000 180 - ‘ _.
< 160 — -1
*E 1500 1500 g 140 . .
<] —
g 1 « 120 i
1000 1000 4 100 —.
80
60 -
500 —— 500 — —
0 0,05 0,1 0 0,05 0,1 0 0,05 0,1
Breite (m) Breite (m) Breite (m)

Abbildung 7.4 Vergleich Temperatur- und Geschwindigkeitsprofile gegen Messwerte [Moreau, Boutier,
1977] und die Simulationswerte [Fiorina u. a., 2005]

Flr unterschiedliche Abstande zum Eingangsrand sind in Abbildung 7.4 Geschwindigkeits- und Tempera-
turprofile im Vergleich zu den Mess- und Simulationswerten von Fiorina dargestellt. Die Ubereinstim-
mung ist insbesondere qualitativ und quantitativ gut im Vergleich zu den Simulationswerten. Einzig auf-
fallig sind die steileren Gradienten der Temperaturprofile in den eigenen CFD-Simulationen, was auf eine
schwachere Quervermischung des Fortschritts- bzw. des Mischungsbruchs hindeutet. Aufgrund des klei-
neren p, /i Verhaltnisses im Vergleich zu Fiorina, ist dies vermutlich auf eine zu geringe turbulente Vis-
kositat aufgrund zu geringer Turbulenz bei den gewéahlten Langenmalen zuriickzufihren.
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7.1.3. Diskussion der TRI

Zur Diskussion der Turbulenz-Strahlungswechselwirkungen wurde zuséatzlich im Vergleich zur Verbren-
nungssimulation in Kap. 7.1.2 Warmestrahlungssimulationen gekoppelt zur CFD durchgefiihrt. Aufgrund
der geringen Rechengitterzellanzahl betragt die Rechenzeit pro Iteration weniger als 1 s im Falle der CFD
(jeweils 4 Prozessoren) und ca. 5 s mit dem WSGG-Modell. Zur Simulation der Warmestrahlung wurde
bei diesem Fall die Gasstrahlung von CO; und H,0 betrachtet. Die Wandemission wurde vernachlassigt,
um die TRI der Gasstrahlung nicht zu tberlagern bzw. um die Gasstrahlung separat betrachten zu kénnen.
Damit ist gemeint, dass die Turbulenz-Strahlungswechselwirkung (die nur im Gasraum, nicht aber an der
Wand prasent sind) deutlich herausgestellt werden sollte, ohne diese durch Wandeffekte zu Gberlagern.
Die Vernachlassigung der Wandtemperatur ist dabei gerechtfertigt, da die Wandtemperatur mit 600 K
relativ niedrig ist.
Die Emissivitat der Wande wurde auf 1 gesetzt und damit wurde einfallende Gasstrahlung auf die Wande
vollstéandig absorbiert. Durch die die Eingangs- und Auslassrandbedingungen ein- und ausfallende Strah-
lung wurde vernachldssigt. 10’ Photonenbiindel verwendet wurden je zu einer Iteration in der Strah-
lungsrechnung verfolgt.
Zur Berechnung der Strahlung wurden zwei Absorption-Emissionsmodelle verwendet und dabei jeweils
zur Quantifizierung der TRI die Warmestrahlung zunachst herkémmlich berechnet (in Bezug auf die Vor-
gehensweise in gdngigen CFD-Programmen) und anschlieRend die Strahlungsrechnung unter der Ber(ick-
sichtigung der TRI wiederholt:
= Ergebnisse mit der TRl werden in den folgenden Tabellen und Schaubildern durch den Zusatz , TRI“
gekennzeichnet. Bei diesen Rechnungen wurden statt der RAS gemittelten Temperaturen und Parti-
albriiche, die gemittelten lokalen Emissionsleistungen und die gemittelten Absorption-Emissionsmo-
dellparameter verwendet (s. Kap. 5).
= Warmestrahlungssimulationen ohne TRI werden auf herkdmmliche Art berechnet, das heil3t, die lo-
kale Emissionsleistung und die Strahlungsparameter werden wahrend der Simulation in Abhangigkeit
von der mittleren lokalen Temperatur, Druck und der Partialdriicke berechnet.
Zur Einordnung der raumlichen Verteilung sind zunachst in Abbildung 7.5 die volumetrischen Strahlungs-
warmestrome dargestellt. Zur Einordnung der Gebiete stark turbulenter Schwankungen sind Isolinien der
Reaktionsfortschrittvarianz eingezeichnet, die in diesem Fall die TRI bestimmt. Die integralen Strahlungs-
leistungen sind fir diesen zweidimensionalen Fall als W/m angegeben, da diese als Leistung pro Hohe
gelten. Die lokalen Flusswerte sind dagegen in Abbildung 7.5. in W/m3 angegeben.
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Abbildung 7.5 Kontourprofile der gekoppelten CFD-Strahlungsrechnungen im Falle des WSGG-Absorp-

tion-Emissionsmodells

Wie in Abbildung 7.5 ganz links zu sehen ist, zeigen die Isolinien der Reaktionsfortschrittsvarianz eine
groRe Ausdehnung (ber die Flammenfront. Aufgrund der hohen Turbulenz und der Ausdehnung der
Flammenfront unterliegt ein grofRer Bereich (ca. 25 % des Rechengebiets) den turbulenten Schwankun-
gen. Dies spiegelt sich dementsprechend in der Betrachtung der lokalen TRI in Form der Differenz der
Emissionsleistung (mit und ohne TRI) wieder, die deutlich den Bereich erhdhter Fortschrittvarianz abbil-
den. Wie in Abbildung 7.5, zweite von links, zu sehen ist, fallt die Emissionsleistung unter Berlicksichti-
gung der TRI und damit der lokale Warmeverlust durch Strahlungsemission praktisch tGberall héher aus
(bis zu 600 kW/m?3).

Bei der Betrachtung des Einflusses der TRI auf die netto emittierte Warmestrahlung, in der die Absorption
bericksichtigt ist, ist festzustellen, dass die Netto-TRI qualitativ deutlich mit den Emissions-TRI korrelie-
ren, in Bezug auf den qualitative Verlauf der absoluten Differenz und das Vorzeichen im Bereich turbu-
lenter Schwankung (TRI fiihrt sowohl in der Emission und auch netto zu einem héheren Warmeverlust).
Dies ist auch so zu erwarten, da nur sehr schwache Absorptions-TRI prdsent sind, weil der Absorptions-
koeffizient zum einen linear vom Partialdruck und zum anderen fir kleine Temperaturanderungen fir
hohere Temperaturen (liber 800 °C) ndherungsweise linear von der Temperatur abhangt (vgl. Abbildung
2.3). Der Emissionsterm ist dagegen aufgrund der Temperaturabhangigkeit stark nicht linear. Die abso-
lute Differenz der Netto-Strahlungsleistung ist allerdings betragsmaRig nicht so hoch wie die der Emissi-
onsleistung. Dies liegt daran, dass entsprechend der Emissionssteigerung durch die TRl auch absolut die
absorbierte Leistung zunimmt und damit die netto abgestrahlte Warmestrahlung geringer als die Emissi-
onsleistung ausfallt. Die schwache Absorptions-TRI zeigt sich darin, dass das Verhaltnis zwischen lokaler
Emissions- und Absorptionsleistung ndherungsweise konstant bleibt.
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Im Bereich auRerhalb turbulenter Schwankungen des Reaktionsfortschritts (yCyar < 0,005, Emissions-TRI
naherungsweise null) zeigt sich ein zweites Merkmal des Einflusses der Emissions- auf die Netto-TRI: In
der Umgebung turbulenter Schwankungen tritt Gber den Strahlungstransport aufgrund starker Strah-
lungsleistung (herauskommend aus dem Bereich turbulenter Schwankung) eine erhdhte Absorptionsleis-
tung auf, was an der positiven absoluten Differenz der Netto-Strahlungsleistung in Abbildung 7.5, zweite
von rechts, zu sehen ist. Zur einfacheren Wahrnehmung ist dafiir der Nulldurchgang in dieser Abbildung
eingezeichnet. Die leicht erhdhte Absorptionsleistung durch die TRI fihrt allerdings nicht dazu, dass netto
eine Warmegquelle auftritt, weil die netto abgestrahlte Strahlungsleistung absolut im Vergleich deutlich
groRer ist (ca. 1,1 MW/m3, zum Vergleich: Verringerung durch TRI ca. 0,07 MW/m3).

Die ausgefiihrten Schlussfolgerungen sind giiltig, unabhangig ob das WSGG- und SNB-CK-Absorptionsmo-
dell eingesetzt wurde. Im Folgenden wird nun zwischen diesen Modellen unterschieden, um die Diskus-
sion hinsichtlich der Frage zu erweitern, ob auch ein deutlich vereinfachtes Modell, wie das WSGG, die
TRI gleichermalen quantitativ abbilden kann. Dafilir werden zunachst in Tabelle 7.1 die integralen Strah-
lungsleistungen des Gasraumes verglichen. Diese wurden als Summe der lokalen Strahlungsleistungen
Uber alle Volumenzellen berechnet. Randflachenflusswerte sind in dieser Summe nicht berlicksichtigt.

Tabelle 7.1 Volumen integrale Strahlungsleistungen, Wandemissivitat = 1

herkdmmlich TRI herkdmmlich TRI
Qnet (W/m) | Quec (W/m) | Anstieg (%) Qem (W/m) | Qg (W/m) | Anstieg (%)
WSGG 6221,6 7524,3 20,9 12 255,4 14 285,5 16,6
SNB-CK 6 813,9 8467,1 24,3 11 046,5 13017,5 17,8

Wie in Tabelle 7.1 zu sehen ist, fiihrt die Berilcksichtigung der TRI mit beiden Absorption-Emissionsmo-
dellen zu einer Erh6hung des Warmeverlusts (netto Strahlungsleistung) um ca. 21-24 %. Die Differenz zur
Berechnung der Nettostrahlungsleistung unterscheidet sich dabei allerdings in den Summanden: Bei der
Verwendung des WSGG-Modells werden 47-49 % der emittierten Gasstrahlung wieder im Gasraum ab-
sorbiert, mit dem SNB-CK-Modell dagegen nur 35-38 %. Im Falle des WSGG-Modells erscheint die Gasmi-
schung von CO; und H,O damit optisch dicker in Bezug auf das Absorptionsverhalten. Daher lasst sich
schlussfolgern, dass die OTFA in den Strahlungssimulationen mit dem WSGG-Modell eine ,geringere”
Gultigkeit hat, was ein mogliches Argument fiir die Abweichung der Nettostrahlungsleistung im Vergleich
zum SNB-CK sein kann. Dieser Frage wird im nachfolgenden Abschnitt 7.1.4 nachgegangen.

Zum lokalen Vergleich der Nettostrahlungsleistung und zur Diskussion der Auswirkung der Strahlung auf
die Verbrennung werden im Folgenden die Temperaturprofile und die Reaktionsfortschrittsprofile vergli-
chen fiur die Abstéande von der Eintrittsebene der Brennkammer von 0,6 m und 1 m. Diese Profile wurden
als Differenz zwischen der Simulation ohne Strahlungsberiicksichtigung und der Simulation mit Strah-
lungsbericksichtigung entsprechend der Legendenbezeichnung berechnet.
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Abbildung 7.6 Breitenprofile der Temperatur- und Fortschrittsprofile bei den Langen 0,6 und 1 m
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Abbildung 7.7 Temperatur- und Fortschrittsverteilung (Strahlung berechnet mit dem WSGG-Modell unter
Bericksichtigung der TRI unter der OTFA)

Die zuvor in Abbildung 7.5 festgestellten Auswirkungen der TRI auf die Strahlung lassen sich in Abbildung
7.6 und Abbildung 7.7 nun in Form des Temperaturunterschiedes betrachten. Die Warmeverluste durch
Strahlung, die sich stromabwarts akkumulieren, fihren zu Temperaturunterschieden von bis zu 25 K. Bei
beiden Breitenprofilen sind die Temperaturunterschiedsverldaufe qualitativ und quantitativ sehr dhnlich
in Bezug auf das eingesetzte Absorption-Emissionsmodell. In Bezug auf die Giite der Nettostrahlungsleis-
tungsberechnung ist damit die Verwendung des WSGG-Modells ausreichend. Im Vergleich zum SNB-CK-
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ist das WSGG-Modell deutlich kostengiinstiger (die Rechenzeit betrdgt ca. nur 1/10 zum Erreichen der
statistischen Losung in Bezug auf die Nettostrahlungsleistung).

Bei diesem Verbrennungsfall lassen sich die dargestellten Temperaturunterschiede direkt auf den Strah-
lungswarmeverlust zurlickfihren, da die qualitative Flammenform aufgrund der, fiir den Verbrennungs-
verlauf unbedeutend, geringen Warmeverluste sich nicht dandert, was die sehr geringeren Fortschrittsdif-
ferenzen in Abbildung 7.7 (kleiner als 0,003) zeigen. Wie bereits am negativen Vorzeichen der Nettostrah-
lungsleistung in Abbildung 7.5 zu sehen ist, fiihrt die TRI in Zonen turbulenter Fortschrittsschwankungen
zur Erhéhung des Warmeverlusts, weshalb die Temperaturunterschiede bei der Berlicksichtigung der TRI
in Abbildung 7.6 leicht hoher sind. Mit dem WSGG-Absorption-Emissionsmodell ist festzustellen, dass die
Temperaturerhohung bei der Beriicksichtigung der TRI teilweise etwas kleiner ausfallt als mit dem SNB-
CK, was z. B. umyy (,,Breite“) = 0,025 m zu sehen ist.

Die GroRenordnung der Temperaturdifferenzerhhung durch TRI liegt liberwiegend in der GroRenord-
nung der integralen Nettostrahlungserhéhung von ca. 20 % (vgl. Tabelle 7.1). Lokal kann dieser Unter-
schied deutlich groRer ausfallen, wie z. B. bei der Breite von y = 0,075 m, bei der die Temperaturdiffer-
enzerhdohung durch die TRI ca. fiinf-mal so hoch ausfallt, weil dort Warmeverlust durch Strahlung erst
durch die Temperaturerhéhung infolge der Verbrennung entsteht (kein bereits akkumulierter Warme-
strahlungsverlust stromaufwarts wie z. B. flir die Breiten y < 0,05 m) und zugleich grofRe Fortschrittsva-
rianzen prasend sind (vgl. Abbildung 7.5).

7.1.4. Diskussion der OTFA

Im WSGG-Modell wird die Absorption durch die Superposition fiktiver graue Gase berechnet. Diese Mo-
dellierung ist prinzipiell unterschiedlich zum SNB-CK Modell, da in diesem die Gasspektren zwar verein-
facht aber noch in Bandern abgebildet werden. Aufgrund dieser unterschiedlichen Modellierung fallt die
optische Dichte unterschiedlich aus, was vor allem darauf zurlickzufiihren ist, dass die Modellparameter
des WSGG-Modells nach [Dorigon u. a., 2013] mittels Vergleichsrechnung auf Basis der Absorptivitat, s.
Gl. (2.18) ermittelt wurden, in der von konstanten Temperaturen entlang der optischen Pfade ausgegan-
gen wurde, was fir Flammenfronten nicht zutrifft.

Im vorliegenden Verbrennungsfall wird das am starksten absorbierende graue Gas ca. zu 59 % den ver-
folgten Photonenbiindeln zugewiesen, was dazu fihrt, dass im WSGG-Modell der mittlere Absorptions-
koeffizient bei ca. 13 m™ liegt, wihrend dieser im SNB-CK nur 7 m™ betrigt. Diese Werte wurden berech-
net, in dem jeweils der mittlere Absorptionskoeffizient eines verfolgten Photonenbiindels berechnet (ge-
mittelt Uber die verfolgte Lange bis zu einer Intensitdtsabschwachung von 99,99 %) und mit diesen der
Mittelwert tber alle verfolgten Photonenbilindel ermittelt wurde.

Aufgrund dieser Zahlenwerte und der héheren zuriick-absorbierten Strahlungsleistung (im WSGG-Modell
ca. 49 %, im SNB-CK 38 %) ist die Gasabsorption im WSGG-Modell daher optisch dichter im Vergleich zum
SNB-CK. Mit dieser Schlussfolgerung geht einher, dass die OTFA zur Bericksichtigung der TRl im WSGG-
Modell weniger gliltig ist. Zur Diskussion dieser Feststellung wurde im Folgenden die Giiltigkeit der OTFA
geprift.
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Abbildung 7.8 Berechnung des zeitlich mittleren Strahlungfelds: links mittlere Temperaturverteilung,
rechts: zwei der 20 000 zufillig erzeugten instantanen Temperaturfelder

Zur Prifung der OTFA wurden die lokalen Strahlungsleistungen fir einen CFD-L6sungsschritt (die unter
der OTFA erhaltenen konvergierte gekoppelte CFD-Strahlungsrechnung) in einer entkoppelten Strah-
lungsrechnung ohne die OTFA ermittelt. Diese Entkopplung ist gerechtfertigt, da wie in Abbildung 7.6 zu
sehen ist, die Warmestrahlung keinen Einfluss in diesem Fall auf die Verbrennung hat. Zur Berechnung
der Strahlungsleistung ohne TRl wurde der Mittelwert von 20 000 instantanen Stromungsfeldern berech-
net, die zufallig aus einem CFD-LOsungsschritt mittels der Favre-Mittelwerte und —Varianzen generiert
wurden. Als Beispiele sind in Abbildung 7.8 zwei dieser instantanen Stromungsfelder dargestellt. Links ist
in dieser Abbildung die mittlere Temperaturverteilung dargestellt, die durch die Mittelung von 20 000
instantanen Losungen berechnet wurde. Das dafiir angewandte Verfahren zur Generierung der instanta-
nen Strémungsfelder wird in Kap. 7.2.5 nadher erlautert.

Die auf diese Weise berechneten mittleren Strahlungsleistungen sind in Form der integralen Leistungen

in Tabelle 7.2 und mithilfe der berechneten Temperaturprofile bei der Ldnge = 1 m in Abbildung 7.9 dar-
gestellt.
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Tabelle 7.2 Volumen integrale Strahlungsleistungen mit und ohne OTFA, Wandemissivitat = 1

ohne TRI TRI TRI, ohne OTFA
. . Anstieg . Anstieg
Qnet (W/m) Qnet (W/m) (%) Qnet (W/m) (%)
WSGG 6 289,2 7 585,0 20,6 8 009,7 27,4
SNB-CK 6 888,7 8543,3 24,0 8722,3 26,6
Tabelle 7.3 Wandstrahlungsleistung mit und ohne OTFA, Wandemissivitat = 1
ohne TRI TRI TRI, ohne OTFA
. . Anstieg ) Anstieg
Qnet (W/m) Qnet (W/m) (%) Qnet (W/m) (%)
WSGG -4 127,7 -5316,4 28,8 -5702,8 38,2
SNB-CK -4 664,3 -6 173,6 32,4 -6 341,5 34,0
30
<= Lange=1m
£ 204/ — SNB-CK (TRI, ohne OTFA)
o y/ — WSGG (TRI, ohne OTFA)
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Abbildung 7.9 Auswirkung der OTFA auf die Temperaturbreitenprofile bei der Lainge =1 m
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Abbildung 7.10 Auswirkung der OTFA auf die Nettowandwarmestrahlungsbelastung

Wie anhand der integralen Strahlungsleistungen zu sehen ist, wird die Erhéhung der Nettostrahlung
durch die TRI beim WSGG-Modell mit der OTFA um ca. 7 % unterschatzt. Beim SNB-CK Modell scheint die
OTFA hingegen bei der Beriicksichtigung der TRI praktisch keine Rolle zu spielen, wie auch die Tempera-
turprofile zeigen, in denen keine erkennbaren Unterschiede zu sehen sind. Mit dem WSGG-Modell sind
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dagegen vergleichsweise sichtbarere Temperaturunterschiede bei der Verwendung der OTFA festzustel-
len, die allerdings zum einen kleiner als die Diskrepanz zwischen den berechneten Temperaturdifferen-
zen mit beiden Absorption-Emissions-Modellen sind und zum zweiten so klein sind, dass sie nicht von
praktischer Bedeutung sind. Ohne die OTFA wird mit beiden Absorption-Emissions-Modellen eine Erh6-
hung der Nettostrahlungsleistung durch die TRI um ca. 27 % berechnet.

Die gleichen Beobachtungen zeigen sich auch bei dem Vergleich der Nettowandwarmestrome, deren
FlussgroRen (flaichenbezogen) in Abbildung 7.10 dargestellt sind. Darin sind die berechneten Flachen-
werte der Wand dargestellt, die an der Abgaseinlassseite liegt. Die berechneten Flusswerte ohne OTFA
erscheinen im Vergleich zu den Flussverldaufen der gekoppelten Strahlungsrechnungen (als dickere
Punkte eingezeichnet) aufgrund der Mittelwertbildung (20 000 x 10’ verfolgte Photonenbiindel) als glatte
Linien. Wie zu sehen ist, hat die OTFA im SNB-CK-Modell praktisch keinen Einfluss wahrend beim WSGG-
eine weitere Zunahme der Absorption festgestellt werden kann.

Im Vergleich zum SNB-CK-Modell fiihrt die OTFA im WSGG- zu einem gréReren Fehler, was sich mit der
Beobachtung deckt, dass die Absorptionsmodellierung im WSGG-Modell optisch dicker als im SNB-CK-
ist. In Bezug zu anderen Verbrennungsfallen sollte daher beim WSGG-Model vergleichsweise eher die
Gultigkeit der OTFA geprift oder der Vergleich zum SNB-CK-Modell angestrebt werden, wenn eine sehr
genaue quantitative Losung gefordert wird. Flr diesen Verbrennungsfall zeigt die Diskussion der OTFA,
dass diese zu einem vernachlassigbaren Fehler fiihrt, der angesichts der enormen Rechenzeitverkiirzung
bei der Strahlungsberechnung sehr zu vertreten ist. Mit der gleichen Begriindung ist das WSGG-Modell
zu empfehlen, das hinsichtlich der Berechnung eine Nettostrahlungsberechnung eine ausreichend gute
Losung liefert (Fehler der integralen Strahlungsleistung bei dem in diesem Kap. betrachteten Beispiel < 7
%). Naturgemall muss beim WSGG-Modell allerdings darauf geachtet werden, ob die zu berechnete Gas-
mischung um den Anpassungsbereich der WSGG-Modellparameter liegt (im Falle der Dorigon-Parameter
bei Temperaturen zwischen 400 und 2500 K sowie fiir puao/pco zwischen 1 und 2).

7.2. Doppeldrallstabilisierte Methanverbrennung

Die Warmestrahlung wurde im zweiten groReren Rechenfall dieser Arbeit in einer drallstabilisierten Me-
thanverbrennung in einer zylindrischen Brennkammer berechnet. Die Konfiguration dieser atmosphari-
schen Verbrennung wurde im Rahmen der Entwicklung einer Luftzerstauberdise fiir ein Magerbrenn-
konzept von [Kern, 2013] und [Marinov, 2013] verwendet. Zur Studie des Einflusses der Spray-Verdamp-
fung des Kerosins wurde eine Methanvariante der Diise entwickelt. Die Verbrennung unter Einsatz dieser
Dise wurde von [Marinov, 2013] im Jahr 2009 vermessen. Der Betriebspunkt und die Diisenkonstruktion
wurden so gewahlt, dass die Methan- moglichst ahnlich wie die Kerosinverbrennung ablduft. Dies wurde
dadurch erreicht, in dem das Luft-Brennstoff-Verhaltnis (LBV) so angepasst wurde, dass die theoretischen
Verbrennungstemperaturen der Methan- und Kerosinverbrennung gleich sind. Von [Marinov, 2013]
wurde ein LBV von 29 ermittelt, das knapp unterhalb der Flammenstabilitatsgrenze aufgrund Abblasens
der Flamme (Lean Blow Out — LBO) liegt. Die Diisen sind im axialen Schnitt in Abbildung 7.11 dargestellt.
Ein kompletter axialer Schnitt durch die Brennkammer mit der Zerstauberdise ist in Abbildung 7.32 zu
sehen.
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Abbildung 7.11 Die Methanduse (links) die in der Simulation verwendet wurde, zum Vergleich zur ur-
spriinglich entwickelten Kerosindiise

Wie in Abbildung 7.11 zu erkennen ist, wird in beiden Diisen Uber zwei gleichsinnige Drallerzeuger Luft
in die Brennkammer eingefihrt, die ein verdralltes Stromungsfeld mit einer inneren und duBeren Zirku-
lationszone in der Brennkammer erzeugen, die die Verbrennung stabilisieren. Das Methan wird Uber ei-
nen Ringspalt in den primaren Luftstrom eingefiihrt und ab dem Ende der Filmlegerlippe in der Scher-
schicht zwischen den Luftstromen mit diesen vermischt. Die Parameter des experimentell untersuchten
Betriebspunktes und die Eduktzusammensetzung sind in Tabelle 7.4 dargestellt.

Als Brennkammer wurde ein Zylinderkonstruktion nach [Merkle, 2006] eingesetzt, die aus drei Schichten
besteht. Diese wurden so aufgebaut, dass eine moglichst adiabate Verbrennungsfiihrung ermoglicht wer-
den sollte. Im Inneren wurde ein Feuerfest-Zement verwendet, der von Cerawol-Keramikfasern um-
schlossen ist. Die duRere Schale bildet ein Doppelmanteledelstahlrohr, das im Inneren wassergekuihlt ist.
Der Brennkammerinnendurchmesser betragt 100 mm und die Lange 450 mm. Die Langenangabe ist hier-
bei ein maximaler Wert, da zu optischen Messungen bei verschiedenen Abstanden der Disenstock mit
der Doppeldralldriise in Brennerachsenrichtung in die Brennkammer hineingehoben wurde und sich
dementsprechend die Brennkammerldange verkiirzte.

In den folgenden Abschnitten werden die CFD-Simulationen der kalten Stromung und anschlieBend der
reagierenden Stromung mit Wandkiihlung und gekoppelter Strahlungsberechnung dargestellt. In allen
Fallen wurden RAS durchgefiihrt, mit der Absicht, die Turbulenz-Strahlungs-Wechselwirkungen zu quan-
tifizieren. An dieser Stelle sei darauf hingewiesen, dass RAS bei dieser drallstabilisierten Verbrennung den
Nachteil aufweisen, dass die typisch koharente Stromungsstruktur in Form des sog. "Precessing Vortex
Core" (PVC) in der zeitlich gemittelten Simulation nicht abgebildet werden kann. Diese Struktur konnte
im Rahmen dieser Arbeit allerdings nicht beriicksichtigt werden, da die Quantifizierung der Turbulenz-
Strahlungswechsel in RAS das Ziel dieser Arbeit ist. Um abgesehen von der fehlenden PVC-Modellierung
die Modellierungsfehler moglichst gering zu halten, wurde auf die Simulation der Kerosinverbrennung
verzichtet, da diese weitere Modellierungen wie die der Zwei-Phasen-Stromung des Brennstoffsprays
und der Verdampfung erfordert hatte.
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Tabelle 7.4 Betriebspunkt und genutzte Eduktzusammensetzung der Simulation der drallstabilisierten
Methanverbrennung

Betriebspunkt: Zusammensetzung der Edukte:

LBV 29 Mechanismus GRI 3.0 skaliert

Tuuke 540 K Molenbruch | Molenbruch | Massenbruch

Tarennstoff 300 K Luft

Pauslass 101300 Pa (07) 0,21 0,21 0,233010

Ap/pPeintass | 3,5 % N2 0,79 0,79 0,766990

Miutt 143 kg/h = 0,03972 kg/s Erdgas laut DVGW-Messung am 22.10.2009

Marennstott | 143 kg/h / LBV =4,931kg/h \\P3 0,027 0,0270867 0,0422923

=0,001369732 kg/s CO, 0,0166 0,0166533 0,0408496

Verbrennungsleistung ‘ ca. 62 kw CH4 0,8865 0,889346 0,795222
CaHe 0,0546 0,0547753 0,0918018
CsHs 0,0121 0,0121388 0,0298346
Lcé::l ko 0 003621 - -

7.2.1.Verwendete Rechengitter und chemische Tabelle

Im Folgenden wird das Rechengitter beschrieben, das bei den in dieser Arbeit prasentierten Rechnungen
eingesetzt wurde. Zur Berechnung der Warmestrahlung wurde ein unstrukturiertes Gitter verwendet,
durch das der Fluidraum in der Brennkammer, in der Luftzerstaduber-Dise und im ,,Plenum® dreidimensi-
onal abgebildet wird.

Im Vergleich zur Vorgangerarbeit von [Kern, 2013], der bereits CFD-Simulationen dieser Verbrennungs-
konfiguration durchgefiihrt hat, wurde dieses unstrukturierte Gitter gewahlt, da mit Kerns strukturiertem
Rechengitter bei den RAS der adiabaten Verbrennung keine zufriedenstellende Ubereinstimmung im Ver-
gleich zum Experiment erzielt werden konnte. Dies wird in Kap. 7.2.2 demonstriert, um auch auf die
Nachteile der Simulation einer Drallstrémung mittels RAS einzugehen, was sich in einer starken Gitterab-
hangigkeit auBert.

Aufgrund dessen und weil beim unstrukturierten Gitter weniger Zellen stromabwarts in der Brennkam-
mer verwendet werden kénnen, wurde folgend beschriebenes unstrukturierte Gitter verwendet, das mit
dem Programm snappyHexMesh erstellt wurde: Dieses besteht aus 1 670 233 Zellen (1 870 688 bei Kern).
Die Nicht-Orthogonalitat (der Winkel zwischen der Zelloberflichennormalen und dem Vektor zwischen
den anliegenden Zellmittelpunkten, ein Mal fir die Glte der linearen Interpolation der berechneten
Zellmittelpunktwerte auf die Zelloberflachen zur Diskretisierung der Zellgradienten) betragt maximal 40°
(durchschnittlich 10°). Das maximale Seitenverhaltnis zwischen zwei Kanten einer Zelle betragt 7,8. Die
groRte Kantenldnge betragt 6,9 mm, die kleinste 14,9 um (durchschnittlich 854,8 um). Die lokale Vertei-
lung der Zellen ist in Abbildung 7.12 dargestellt.
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Abbildung 7.12 Schnittbild des verwendeten unstrukturierten Rechengitters

Abbildung 7.14 Schnittbild des verwendeten unstrukturierten Rechengitters (Blick auf den Ringspalt)
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Die Zellen wurden entlang der Innen- und Aulenseite der Lippe sowie im Ringspalt (gut erkennbar in
Abbildung 7.14), durch den das Erdgas eingeflihrt wird, verfeinert. Zur besseren Einordnung sind der du-
Rere Plenumeinlass rot, die Brennkammerwand blau und die Drallkanalwande gelb eingefarbt. Knapp
hinter der Lage der inneren Zirkulationszone, stromabwarts zur Injektordiise, wurde das Gitter vergro-
bert, um Rechenzeit bei der Strahlungsberechnung zu sparen.

Die chemische Tabelle wurde mittels PREMIX-Rechnungen mit dem GRI 3.0 Mechanismus [Smith u. a.,
0. J.] erstellt. Mischungen zwischen f = 1 (Erdgas, 300 K) und f = 0 (ideale Luft, 540 K) wurden atmospha-
risch fur den Druck = 1 atm berechnet. 31 Stitzstellen wurden fir den Mischungsbruchraum verwendet,
wobei vor allem der Bereich um den mittleren Mischungsbruch dieser Verbrennung (0,033 entspricht
Luftzahl 1,87) feiner aufgelost wurde. Die lokale Verfeinerung ist in Abbildung 7.15 dargestellt. 101 Stitz-
stellen wurden flr den Reaktionsfortschrittsraum verwendet, die dquidistant Gber den gesamten Wer-
tebereich verteilt sind.

Zur Beschreibung des Reaktionsfortschritts wurde die Summe der Massenbriiche der Spezies CO, CO,,
H,O und H, verwendet. Der Wertebereich der hinterlegten Enthalpie-Differenzen wurde iterativ in Ab-
hangigkeit des Wandtemperaturprofils ausgewahlt. Praktisch wurde dabei so vorgegangen, dass die ma-
ximalen Enthalpiedifferenzen in der Rechnung ausgegeben und der entsprechende Wertebereich der Ta-
belle angepasst wurde. Fiir die im Folgenden pradsentierten Ergebnisse wurden Tabellen verwendet, in
denen die Enthalpiedifferenzen mit 13 Stiitzstellen im Wertebereich [-0,45; 3] MJ-kg? hinterlegt wurden
(Stellen: -0,45; -0,2; -0,1; -0,02; -0,01; 0; 0,01; 0,02; 0,1; 0,5; 1,5; 3).

Die Vorgehensweise bei der Realisierung der Warmeverluste ist in Kap. 4.1.3 beschrieben.

Fiir die zwei gréRten Enthalpiedifferenzen {1,5; 3} MJ-kg™* wurden nur noch der Startpunkt und der Gleich-
gewichtszustand flr den Reaktionsfortschritt c = 0 und c = 1 verwendet und die anderen Losungspunkte
dazwischen interpoliert. Dies hat den Vorteil, dass bei diesen Enthalpiedifferenzen fir alle tabellierten
Punkte die Reaktionsrate gleich null ist, was dem Quenchen der Verbrennungsreaktionen entlang der
kalten Wandoberfldache entspricht.

Im Hinblick auf die integrierte Tabelle wurde iterativ die Genauigkeit der interpolierten Tabelle liberprift,
um einerseits den Einfluss der OTFA genauer zu erfassen und um andererseits zu untersuchen, ob die
stark nicht linearen Strahlungsparameter iberhaupt mithilfe der tabellierten Varianz-Stiitzstellen linear
interpoliert werden kdnnen. Iterativ bedeutet hier, dass die adiabate Verbrennungssimulationen mit ge-
naueren Tabellen (hoherer Stiitzstellenanzahl bei der Integration und in der Tabelle) wiederholt wurde,
um die Interpolationsfehler zu iberprifen. Dabei wurden sowohl die CFD-Rechnungen wiederholt, als
auch fir feste Zeitschritte die berechneten Werte mit der statistischen Losung verglichen, bei denen
keine Interpolationsfehler auftreten, weil instantane generierte Losungsfelder verwendet wurden. Dies
wird in Kap. 7.2.5 ausgefihrt.

Als Ergebnis dieser Untersuchungen wurden zur Interpolation der normierten Varianz des Reaktionsfort-
schritts 13 Stitzstellen verwendet, die dquidistant (iber den Wertebereich {0; 1} verteilt wurden. Fir die
normierte Varianz des Mischungsbruch wurden 14 Stiitzstellen verwendet, die manuell iber den Werte-
bereich verteilt wurden {0; 0,001; 0,0025; 0,005; 0.0075; 0,01; 0,025; 0,05; 0,075; 0,1; 0,15; 0,3; 0.7; 1}.
Diese Verteilung wurde gewahlt, da die tabellierten GréBen stark logarithmisch von der Varianz des Mi-
schungsbruchs abhangig sind. Dies ist nachfolgend anhand der Reynolds-gemittelten Bildungsraten der
Summe der charakteristischen Spezies dargestellt, mit denen der Reaktionsfortschritt in diesem Fall be-
rechnet wird. Das Konturprofil der mittleren Bildungsrate in Abbildung 7.15, links wurde anhand der
PREMIX-Rechnungen direkt nach Gl. (4.62) berechnet (und nicht mittels Interpolation zwischen den an
den Varianz-Stiitzstellen abgelegten Werten).
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Abbildung 7.15 Verteilung der Varianzstitzstellen des Mischungsbruchs- und Reaktionfortschrittsraums

Der Sprung in Abbildung 7.15, links tritt auf, weil im verwendeten Integrationsalgorithmus nach [Liu u. a.,
2002] unter einer Varianz von 103 die jeweilige PDF als ,,Deltapeak” beim mittleren Mischungsbruch bzw.
Reaktionsfortschritt vereinfacht wird. Wie rechts zu sehen ist, kdnnen mit den gewahlten Stitzstellen die
mittleren Bildungsraten sehr gut interpoliert werden.

In Bezug zur CFD-Berechnung wird nur ein geringer Teil der hinterlegten Stitzstellen verwendet, weshalb
die Beurteilung des Interpolationsfehler auf der Basis von Abbildung 7.15 nicht ausreicht. Stattdessen
wurde iterativ jeweils flr einen Zeitschritt der adiabate Verbrennungssimulation fiir alle Rechenzellen
direkt die integrierten mittleren Werte nach Gl. (4.62) mit den interpolierten Werten verglichen:

Mit den gewadhlten Stitzstellen ist eine sehr gute Interpolation moglich, so liegt die maximale absolute
Temperaturabweichung bei ca. 10 K und der absolute relative Fehler bei den WSGG-Strahlungsparame-
tern liegt Gberwiegend bei unter 2 %. Als Beispiel ist dafiir die Abweichung des stark nicht linearen Emis-
sionsterms , kpT*“ zwischen integrierter und interpolierter Rechnung in Abbildung 7.16 dargestellt.
Darin sind lediglich in der Scherzone der dulReren Zirkulation hohere Abweichungen festzustellen, weil
dort fuar unter 1e-3 sinkt und dies im Integrationsalgorhitmus, numerisch bedingt, als fyar = 0 betrachtet
wird. Die h6heren Abweichungen fiir f,ar > 1e-3 bei r/Ro = -1 entstehen dadurch, dass als untere Grenze
in der tabellierten Chemie die Stitzstelle fymean = 0,0245 hinterlegt ist und darunter frnean = 0 als unterer
Interpolationsnachbar verwendet wird. Bei diesem Mischungsbruch ist das Gemisch bereits so mager, so
dass die Verbrennungsreaktionen nur noch sehr langsam ablaufen. Eine Losung der PREMIX-Rechnung
fiir fmean = 0,0245 konnte nicht mehr bei allen Enthalpiedifferenzen realisiert werden und daher wurde
angesichts der geringeren Bedeutung dieses Mischungsbruches fir die Verbrennung und die
Warmestrahlung diese unteren Grenze (in Bezug auf die reaktiven Mischungsbriiche, f = 0 ist unterste
Grenze fur den Wertebereich) beibehalten.
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Abbildung 7.16 Relative Abweichungen zwischen dem direkt integrierten kpT*-Term und dem interpo-
lierten - fir den CFD-Losungsschritt aus Abbildung 7.23

7.2.2. Simulation der nicht-reaktiven Stromung

In diesem Abschnitt werden die Vergleiche zwischen der berechneten und gemessenen mittleren axialen
Geschwindigkeitskomponente sowie der mittleren turbulenten kinetischen Energie gegeben. Bei RAS ist
an dieser Stelle normalerweise eine Gitterunabhangigkeitsstudie zu diskutieren, die hier allerdings in tb-
licher Form nicht gegeben wird. Der Grund hierfir ist, dass die Drallstromung in einer RAS nicht korrekt
wiedergegeben werden kann, weil die RAS-Modellierung Strukturen wie den PVC nicht erfasst, wie z. B.
in [Poinsot, Veynante, 2012] an Beispielen dargestellt. Praktisch duRert sich dies darin, dass die berech-
nete Stromung stark vom Gitter und von der gewadhlten RAS-Turbulenzmodellierung abhangt und die
stationdre Losung konvergent (im Sinne der Druck- und Geschwindigkeitsgradienten) nur mit einem
dampfenden Diskretisierungsschema moglich ist. Daher sei an dieser Stelle darauf hingewiesen, dass die
RAS einer Drallstromung als Auslegungswerkzeug ohne den Vergleich zu Messdaten nicht verlasslich ist.
In dieser Arbeit wurden sie dennoch durchgefiihrt, weil umfangreiche Messdaten fiir diese Verbrennung
vorhanden sind und damit die RAS angepasst werden konnte. Als Anpassungskriterien wurde dabei das
MaR der Ubereinstimmung der mittleren turbulenten kinetischen Energie und der axialen Geschwindig-
keitsverteilung sowie der Abhebehdhe, der qualitativen Flammenform und der maximalen Temperatur
bei der adiabaten Verbrennung gewahlt.

Als Beispiel flir den deutlichen Gittereinfluss sind nachfolgend in Abbildung 7.17 die berechneten axialen
Geschwindigkeitsverteilungen der nicht-reaktiven Stromungssimulationen dargestellt unter Verwendung
des strukturierten Gitters von [Kern, 2013] und des unstrukturierten Gitters.
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Abbildung 7.17 Verteilung der axialen Geschwindigkeitskomponente fiir verschiedene Turbulenzmodel-
le im Vergleich zu den Messungen von Marinov (uo = 50 m/s, Ro = 0,02 m) fiir das strukturierte Gitter
(unten) nach [Kern, 2013] sowie das hier verwendete unstrukturierte Gitter (oben)

Auffallend ist unabhangig vom Turbulenzmodell, dass die Starke der inneren Riickstromung im Falle des
strukturierten Gitters geringer in Bezug auf die axiale Komponente der Geschwindigkeit ausfallt (erkenn-
bar z. B. Kontourflache zwischen 0 < u / ug < -0,2). Dies mag in den Simulationen mit den realizableKE-
und kOmegaSST-Turbulenzmodellen qualitativ nur von geringer Bedeutung in Bezug auf die Grenze der
IRZ sein, fihrt aber dazu, dass in der CFD-Simulation mit Verbrennung die Flammenform qualitativ in
Bezug auf die Lage der Flammenfront im Vergleich zu den Messwerten deutlich abweicht. Dies ist beson-
ders beim realizableKE-Turbulenzmodell der Fall, was dazu flhrt, dass bei der Verwendung des struktu-
rierten Gitters die Flamme zu tief in der Dise sitzt. Im Falle des kEpsilon-Modells brennt dagegen die
Flamme zu weit abgehoben, da, wie bereits die Ergebnisse der nicht-reaktiven Simulation zeigen, keine
IRZ in der Simulation mit dem strukturierten Gitter auftritt. Diese beiden Befunde sind Beispiele dafiir,
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dass mit dem strukturierten Gitter mit den in dieser Arbeit gewahlten typischen Zwei-Gleichungs-Turbu-
lenzmodellen (nicht gezeigt: RNG-k-Epsilon, LaunderSharmaKE) keine zufriedenstellende Ubereinstim-
mung der Simulation in Bezug auf die qualitative Lage der Flammenfront erzielt werden konnte.

Die beste Ubereinstimmung anhand der axialen Geschwindigkeitsverteilung in Bezug auf die Abmessun-
gen der ORZ und die Starke der axialen Ruckstromung (Kontourflache zwischen 0 < u / up < -0,2) ist bei
der Verwendung des kEpsilon-Turbulenzmodells festzustellen.
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Abbildung 7.18 Verteilung der turbulenten Energie fiir verschiedene Turbulenzmodelle im Vergleich zu
den Messungen von Marinov (up = 50 m/s, Ro = 0,02 m) fiir das hier verwendete unstrukturierte Gitter

Wie in Abbildung 7.18 zu sehen ist, trifft diese Feststellung auch fiir die Verteilung der mittleren kineti-
schen Energie der turbulenten Schwankungen zu: In Bezug auf die quantitative Verteilung und des axialen
Profils fiir r/Ro = 0 zeigt die Simulation mit dem kEpsilon-Turbulenzmodell die beste Ubereinstimmung.
Bei den Simulationen mit den anderen Turbulenzmodellen ist dagegen zu sehen, dass die Turbulenz ins-
gesamt und auch auf der Achse zu schwach ist.

7.2.3. Simulation der adiabaten Verbrennung

In diesem Abschnitt werden die Ergebnisse der adiabaten Verbrennungssimulationen gezeigt, bei der die
Enthalpie-Gleichung nicht gelost und damit keine Warmeverluste betrachtet wurden. Bei diesen Simula-
tion wurde deutlich, dass die verwendete Erdgaszusammensetzung (s. Tabelle 7.4) beachtet werden
muss und nicht ndherungsweise als Methan angenommen werden kann. Wird Erdgas als Methan ange-
nommen, so betragt fir das LBV von 29 die Luftzahl 1,69 (LBV stochiom. 17,12). Mit der Erdgaszusam-
mensetzung dagegen ist die Luftzahl 1,87 (LBV stéchiom. 15,55). Aufgrund der unterschiedlichen Luft-
zahlen fallen auch die Gleichgewichtstemperaturen unterschiedlich aus: Beim LBV von 29 liegt diese
bei 1830 K fiir Methan und bei 1736 K fiir das Erdgas.

In diesem Abschnitt sind die Simulationen der adiabaten Verbrennung in Form der Temperatur-, turbu-
lenten Energie- und der Geschwindigkeitsverteilung dargestellt. Auch diese Verteilungen sind flir unter-
schiedliche Turbulenzmodelle Temperaturverteilungen in Abbildung 7.19 verglichen. Dabei ist ein groRer
Einfluss auf die Flammenform festzustellen. Auffalligist, dass alle Temperaturverteilungen quantitativ zu
hohe Temperaturen zeigen. Dieser Befund ist zunachst bei der adiabaten Verbrennungssimulation zu er-
warten, Uberrascht aber in der Hohe der Abweichung von ca. 150-200 K. Dabei sei daraufhin gewiesen,
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dass bei der adiabaten Verbrennungssimulation keine Energiegleichung gelost wird, weil die Temperatur
nur eine Funktion des Mittelwerts und der Varianzen des Reaktionsfortschritts und des Mischungsbru-
ches ist. Als passiver Skalar ist der mittlere Mischungsbruch am Eintritt gleich dem Austritt.
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Abbildung 7.20 Verteilung der turbulente Energie und der LBV im Vergleich zu Marinovs berechneten
GrolBen aus seinen Messungen; rechts: Darstellung der LBV-Verteilung und zusatzliche Eintragung eini-
ger Luft-Zahlen zur Einordnung der lokalen Abmagerung

Da der Reaktionsfortschritt am Austritt der Brennkammer gegen 100 % geht, sind die Bilanzen von Ener-
gie und Masse erfillt und die mittleren Austrittstemperaturen fiir die gezeigten Rechnungen in Abbildung
7.19 sind gleich. Da die Spitzentemperaturen fiir eine weitestgehend exotherme Verbrennung nur ab-
hangig vom lokalen Mischungsbruch sind, liegt der Gedanke nahe, dass das Mischungsfeld, die Verteilung
des Mischungsbruches in der CFD von der Verteilung im Experiment abweicht. Motiviert durch diese
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Uberlegung ist in Abbildung 7.20 der Vergleich der gemessenen und berechneten LBV-Verteilung darge-
stellt.

Im Vergleich zu der von Marinov aus seinen Messdaten berechneten LBV-Verteilung resultieren die ho-
hen Temperaturen in der adiabaten CFD-Simulation daher, dass die Mischung zwischen Brennstoff und
Luft und die Verteilung der kinetischen turbulenten Energie anders ausfallen. Dies ist in Abbildung 7.20
erkennbar. Darin ist zu sehen, dass in der Simulation eine zu hohe Turbulenz auf der Achse vor der IRZ
berechnet wird und der Brennstoff nicht in dem Mal3e wie in der Messung nach auBen getragen wird. Als
Folge davon ist die Brennstoffkonzentration auf der Achse héher und damit das LBV geringer in der Si-
mulation. Ob und wie groR mogliche Fehler in der experimentell ermittelten LBV-Verteilung vorliegen,
lasst sich im Nachhinein nicht mehr quantifizieren. Zu erwahnen ist, dass das LBV der Simulation in Ab-
bildung 7.20 Gber den Mischungsbruch und das LBV von Marinov nach [SAE, 1994] berechnet wurde. Der
Mischungsbruch lasst sich nach der verwendeten Definition in dieser Arbeit fiir Kohlenwasserstoffe als
Brennstoff leicht in das LBV umrechnen. Mit der Annahme, dass die Luft keine Kohlenwasserstoffanteile
enthalt, lautet die Beziehung zwischen dem LBV und dem Mischungsbruch:

kg Luft ]

Loy =121 [
o f kg Erdgas

f

Bereiche, in denen die lokale Mischung fetter als im Experiment ist, traten bei allen untersuchten Zwei-

(7.5)

Gleichungsturbulenzmodellen auf. Randbedingungen in Form des LBV und der Massenstromeinlasse sind
als Ursache auszuschlieRen, da sowohl das axiale Stromungsprofil in Abbildung 7.21 quantitativ als auch
das mittlere LBV stromabwarts in Messung und Simulation gegen das mittlere LBV von 29 strebt.
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Abbildung 7.21 Verteilung der axialen Geschwindigkeitskomponente im Falle der adiabaten CFD-Simula-
tion fir verschiedene Turbulenzmodelle

Qualitativ zeigt sich mittels des kEpsilon-Turbulenzmodells in Bezug auf die Abhebehdhe sowie die Kriim-
mung und Ausdehnung der Flammenfront die beste Ubereinstimmung zu den Messdaten. Diese Uber-
einstimmung ist wichtig, da in Bezug zur Entwicklung von Triebwerksbrennkammern die Temperaturver-
teilung, die von der Form der Flammenfront bestimmt wird, die wichtigste AuslegungsgroRe fir das hin-
ter dem Brennkammerausgang liegende Turbinenleitrad ist.
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Auf der Eintrittsebene dagegen ist mit allen Turbulenzmodellen ein deutlicher Unterschied in Bezug auf
die Gastemperaturen in den Ecken des Brennerkopfes zu sehen, die in den Simulationen deutlich zu hoch
sind. Dies ist eine Folge davon, dass lber die ORZ (,,outer recirculation zone”) in den Simulationen Abgas
angesaugt und Uber die Ecken zuriick zur Achse stromt und dort vom sekundaren Luftstrom mitgerissen
wird.

7.2.4. Simulation der Verbrennung mit Wandkiihlung

Da in den Messungen von Marinov der Stahlmantel um die innere Keramikhiille der Brennkammer was-
sergekiihlt wurde, konnen die Brennkammerwande nicht als adiabat betrachtet werden. Stattdessen
wurde in der Simulation ein Warmestrom infolge der Kiihlung erzwungen, indem ein definiertes Wand-
temperaturprofil gesetzt wurde. Da dieses unbekannt ist, wurden die von Marinov im Gasvolumen ge-
messenen Temperaturen zur folgenden Abschatzung verwendet: Laut den Messungen wurden direkt im
Gas an der Wand fiir r =5 cm = 2,5 Ry die Temperaturen ermittelt. Die Messorte sind in Abbildung 7.22
in Form der Kreise eingetragen. Die Temperaturmessdaten wurden zwischen 0 < Brennkammerlange <
13,5 cm mithilfe einer Potenzfunktion approximiert. Mit dieser Funktion wurden die Temperaturen der
Wandflachenelemente in Abhangigkeit der Lingen-Koordinate ihrer Mittelpunkte berechnet. Elementen,
deren Mittelpunktlangenkoordinate groRRer als 13,5 cm ist, wurde eine konstante Temperatur von 1230 K

zugewiesen.
4 1230K
=1 —= gesetzte Wandtemperatur in der CFD
1150 ) T(x) = 635,01-K + 1659, 7-x-K/m
° +22462-x*K/m’
950 - _| © Marinov Messung T(K) bei r/R0 =25
<
l_ -
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550 T T T I
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Abbildung 7.22 Approximation der wandnahen Temperaturmessdaten zur Ermittlung des Temperatur-
profils, das in der CFD an der Wand abhangig von der Langenkoordinate gesetzt wurde

Mit diesem Wandtemperaturprofil wurde die bisher adiabat durchgefiihrte Stromungssimulation wie-
derholt und dabei wurden die Energietransportphdanomene gemaR der Formulierung der Enthalpieerhal-
tungsgleichungin Kap. 4.4.6 beriicksichtigt. Strahlung wurde darin nicht betrachtet. Die Ergebnisse dieser
Simulation sind in Form der Temperaturverteilung in Abbildung 7.23 dargestellt.
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Abbildung 7.23 Resultierende Temperaturverteilung wenn der Enthalpietransport und der Warmever-
lust durch die Wandkihlung berlicksichtigt werden. Links: Aus den Enthalpiedifferenzen zu den lokalen
adiabaten Mischungsenthalpien berechnete Temperaturdifferenzen. Die grauen Isolinien (Strich-Punkt)

gelten fir die adiabate Simulation.
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Abbildung 7.24 Berechnete LBV- und Geschwindigkeitsverteilung fiir die adiabate - und die CFD-Ver-
brennungssimulation mit Wandkiihlung

Im Vergleich zur adiabaten Rechnung ist die Flammenfront leicht stromaufwarts in Richtung Diise ver-
schoben. Eine Erklarung ist dafiir, dass die Rickzirkulation auf der Achse starker als im adiabaten Fall ist
(der Betrag der Geschwindigkeit ist dort gréRer als bei der adiabaten Simulation). Dies ist in Abbildung
7.24 zu sehen. Aufgrund dieser Riickzirkulation wird mehr Abgas stromaufwarts in die Frischgase einge-
mischt. Als Folge davon fallt der Reaktionsfortschritt dort héher aus. Dies kann dadurch erklart werden,
dass in der adiabaten Simulation der Temperaturanstieg auf der Achse groRer ist, der axiale Impuls damit
starker zunimmt, die Drallzahl sinkt und die Rezirkulation abgeschwacht wird.
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In den Ecken zirkuliert auch unter Berlicksichtigung des Enthalpietransports heiles Abgas, was allerdings
aufgrund der groRen Verweilzeit der Eckstromung und des Warmedibergangs an den kalten Wanden
deutlich abgekihlt wird. Dort in den Ecken sind die Enthalpieunterschiede sehr groR, wie in Abbildung
7.23 zu sehen ist, worin die Enthalpiedifferenzen liber die Warmekapazitat anschaulich in Temperatur-
unterschiede umgerechnet wurden. Im Vergleich zu den Messdaten sind aber trotz der Beriicksichtigung
der Wandkiihlung dieselben qualitativen Unterschiede (Abgaseckzirkulation, zu hohe Temperaturen auf
der Achse (iber der Flammenfront stromabwarts) wie bei der adiabaten Rechnung festzustellen. Auf die
Verbrennung hat der Warmeverlust infolge der Wandkihlung praktisch keinen Einfluss, da diese weitest-
gehend adiabat stattfindet. Ein Grund ist dafiir, dass die starke Abkiihlung in den Ecken kaum in die Re-
aktionszone ,eingemischt” wird, weil das Impulsstromverhaltnis zwischen dem zirkulierenden und dem
in die Brennkammer eintretenden Strom sehr klein ist. Dies ist anhand der Temperaturunterschiede zu
sehen: Wahrend in den Ecken und in der Wandtemperaturgrenzschicht die Temperaturen bis zu ca. 600 K
unter der adiabaten Temperatur liegen, liegen die Gastemperaturen auf der Achse und in der Flammen-
front nur ca. zwischen 0 und 25 K unterhalb der adiabaten Temperatur. Insgesamt fliet Giber die gesamte
Brennkammerwand infolge des Warmelibergangs durch die gesetzte Wandtemperatur ein Warmestrom
von 12,6 kW.

7.2.5. Priifung der Zulassigkeit der OTFA

Eine der wesentlichen Annahmen bei der Modellierung der TRl ist die Anwendung der OTFA. Diese stellt
eine erhebliche Vereinfachung dar, da bei der Strahlungsberechnung nach der Monte-Carlo-Methode
keine Schliefung der unbekannten Schwankungsterme in der Strahlungstransportgleichung bekannt ist.
Da die Schwankung der absorbierten Strahlungsleistung nicht nur von lokalen sondern vor allem vom
umgebenden Strahlungsfeld abhangt, ist bisher keine Korrelation basierend auf den lokalen GréRen ent-
wickelt worden, wie dhnlich der Boussinesq-Approximation zur Berechnung der Reynolds-Spannungen.
Eine Berechnung des Warmeaustauschs durch Strahlung ohne die OTFA ist daher nur statistisch moglich,
wenn die Strahlungsberechnung fiir generierte instantane Feldlésungen (Temperatur und Partialdriicke)
mehrfach wiederholt und der mittlere Quellterm durch Strahlung bestimmt wird. Bei den instantanen
Feldlésungen ist die OTFA nicht nétig, weil die Varianzen des Mischungsbruchs und Reaktionsfortschritts
gleich null und daher keine TRI vorhanden sind.

Zur Quantifizierung der OTFA wurden fiir einen eingefroren Losungsschritt der CFD (der in Abbildung 7.23
dargestellt ist) die statistische Berechnung durchgefiihrt und mit der Strahlungsberechnung fiir diesen
CFD-Schritt verglichen, in dem die OTFA zur TRI-Modellierung angewandt wurde. In dieser Betrachtung
wurden die Brennkammerwande als schwarze Kérper angenommen. Die Strahlungsberechnungen wur-
den mit dem WSGG-Absorption-Emissionsmodell durchgefiihrt. Wie in Kap. 7.1 wurden die WSGG-Mo-
dellparameter von [Dorigon u. a., 2013] verwendet, die fiir ein pnao/pco zwischen 1 und 2 optimiert wur-
den. Der untersuchte Verbrennungsfall eignet sich dafiir, da das Partialdriickverhiltnis prao/pco2 im Abgas
bei ca. 1,89 liegt und in der Flammenfront nur bis zu maximal 2,68 ansteigt.

Flr die Berechnung unter der TRl wurde auf die gemittelten tabellierten WSGG-Strahlungsparameter zu-
rackgegriffen, wahrend bei der statistischen Berechnung generierte instantane Feldlésungen der Tempe-
ratur und der Spezieskonzentrationen CO; und H,0O verwendet wurden. Das bedeutet nicht, dass dabei
eine URAS durchgefiihrt wurde. Statistisch bedeutet, dass aus der bekannten mittleren CFD-L6sung unter
Verwendung der Mittelwerte und Varianzen Einzelldsungen zufillig generiert wurden, deren Varianzen
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=0sind. In beiden Fallen wurde dieselbe Anzahl an Proben und die dieselbe Anzahl an verfolgten Strahlen
gewadhlt (im Falle der OTFA wurde stets die gleichen Feldlésungen der mittleren Strahlungsparameter bei
den einzelnen Proben verwendet). Insgesamt wurden 20 000 Proben berechnet, bei denen jeweils 107
Strahlen ausgehend von den Wandzellen und 108 Strahlen ausgehend von den Volumenzellen verfolgt
wurden.

Die Auswahl der Probenanzahl sowie das genauere Vorgehen bei der Generierung der instantanen Feld-
I6sungen werden im Folgenden erldutert:

Mithilfe zweier Zufallszahlen kann eine zufillige instantane Losung aus der zeitlich mittleren CFD-Losung
berechnet werden. Werden zwei Zahlen zufallig zwischen 0 und 1 gewahlt, so kdnnen mit diesen aus den
CDFs des Mischungbruchs und Reaktionsfortschritts der entsprechende instantane Mischungsbruch und
Reaktionsfortschritt bestimmt werden. Mathematisch muss dabei die Inversenbestimmung der CDF (Be-
taverteilung in dieser Arbeit) durchgefiihrt werden. Die CDF werden durch die Favre-gemittelten Mittel-
werte und Varianzen des Mischungsbruchs und des Reaktionfortschritts der betrachten eingefrorenen
CFD-Losung definiert. Aus deren CDF werden dann wie folgt der instantane Mischungsbruch und der Re-
aktionsfortschritt berechnet:

f= CDFt:elta(f,f"'Z) (rand[0:1]) ¢ = CDFgelta(dcm) (rand[0: 1)) (7.6)

Die Inversenbestimmung der Betaverteilung wurde mit der Methode der C++-Boost-Bibliothek 1.55
durchgefihrt. Nach Gl. (7.6) wurde mehrfach flr denselben mittleren Zeitschritt zuféllige instantane
Temperaturen und instantane Partialbriiche berechnet und auf Basis dessen die Strahlungsberechnung
durchgefiihrt. Die Anzahl der Wiederholungen wird im Folgenden als ,,Stichprobenanzahl” (nSample) be-
zeichnet. Fiir diese Stichproben wird der statistische Favre-Mittelwert einer beliebigen GréRe berechnet
nach:

nSample

- 1

_ _ -1 - . — -1 . . .
= —nSammes Z ¢ [f = CDFbeta( 777 (rand[0:1]),c = CDFbeta(dc,,z) (rand[0: 1])] (7.7)
Reynolds-gemittelte GroRen werden nach Gl. (7.8) berechnet. Die mittlere Dichte wird vor dem Summen-
zeichen nach Gl. (7.7) berechnet:

nSample

- P ¢
=7 z (7.8)
d) nSamples Z p

1

Die Anzahl der Stichproben wurde durch den Vergleich mit den direkt integrierten Werten nach Gl. (7.9)
nach der entwickelten Integration von [Kern, 2013] ausgewahlt, die ansonsten bei der Integration wah-
rend der Tabellierung angewandt wird:

1 1
$ :f f ('b pdfbeta(f,fﬁz) pdfbeta(c”,cwz) df dc (7'9)
0 Y0

Dieser Vergleich wurde gewahlt, um den Fehler durch die OTFA moglichst separat betrachten zu kénnen.
Die Anwendung der Integration statt der Interpolation erlaubt einen Vergleich ohne Interpolationsfehler
in Bezug auf die integrierten Werte. Die Integration selbst wird mit dem Liu-Algorithmus durchgefiihrt
[Kern, 2013]. Die wesentlichen Parameter dieser Integration sind die verwendeten Stiitzstellen des Algo-
rithmus nLog und nLin (s. Kap. 4.2.2). Diese missen hinreichend hoch gewéahlt werden, da insbesondere
in Abhangigkeit der Mischungsbruchvarianz ansonsten Fehler auftreten. Als Beispiel ist dafiir die Favre-
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gemittelte Temperaturverteilung in Abbildung 7.25 dargestellt. Wie darin zu sehen ist, weichen vor allem
die berechneten mittleren Temperaturen flr fyar, normiert < 0,03 deutlich von der genaueren (in Bezug auf
die Stutzstellenzahl nLog) Integrationslésung ab, die rechts in Abbildung 7.25 dargestellt ist. Die Anzahl
der Stitzstellen wird nur durch die Rechenleistung begrenzt, da die CPU-Zeit ndherungsweise linear mit
der Anzahl der nLin steigt.
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Abbildung 7.25 Vergleich der berechneten gemittelten Temperaturverteilung in Abhadngigkeit in Bezug
auf die Integrationsstitzstellen ,,nLog”

Fiir den dargestellten Zeitschritt in Abbildung 7.23 wurden die Integrationsfehler Gberprift, in dem fir
alle Rechenzellen die Reynolds-gemittelten Strahlungsparameter berechnet wurden. Dabei wurde die
Anzahl der Integrationsstitzstellen (nLog und nLin) schrittweise erhoht.

Als Kriterium wurde die maximale relative Differenz der Reynolds-gemittelten WSGG-Strahlungsparame-
ter bei Stitzstellenerhéhung gewdhlt. Wie in Abbildung 7.26 zu sehen ist, liegt die maximale relative Dif-
ferenz ab einer Stiitzstellenanzahl von nLog = 15 und nLin = 50 unter 1 %. In der folgenden Betrachtung
der OTFA wurde daher eine Stiitzstellenanzahl von nLog = 20 und nLin = 50 gewahlt.

122



nSample

20000 50000 100000 200000
= [T N N RN R RN RENTR R R N
S
~ I~ 4
c
g \.
a statistisch| 3
Q - -
= i
)
3 ]
g 13 E
. 3 3 ,
] 3 nlin =
E ] & ! 50
J J @ nlLin=100
O,l T T T T T
5->10 10->15 nLog 15->20 20->25

Abbildung 7.26 Maximale relative Differenz der Reynolds-gemittelten WSGG-Strahlungsparameter fiir
alle Rechenzellen des CFD-Rechenschritts ohne Strahlung bei der Erhéhung der Integrationsstitzstellen
und im Vergleich der statistischen Losung mit der integrierten

Gleichermallen wurde die Anzahl der statistischen Proben variiert und der maximale relative Fehler im
Vergleich zur integrierten Lésung (nLog = 25, nLin = 100) berechnet, der in Abbildung 7.26 in griin einge-
tragen ist. Wie darin zu sehen ist, fallt die maximale relative Abweichung der WSGG-Strahlungsparameter
in allen Rechenzellen unter 2 % bei einer Anzahl von 200 000 Proben. In Bezug auf die tGber das Volumen
integrierten emittierten Leistung sind allerdings deutlich weniger Proben nétig, um eine sehr gute Uber-
einstimmung festzustellen. Die volumenintegrierten Leistungen sind in Tabelle 7.5 dargestellt. In dieser
sind die Leistungen lber die gesamte Brennkammer und die in der Umgebung am Brennerkopf (x < 0,2 m
= 10-Ro) angegeben, wo Uberhaupt nur die TRI verursachenden Varianzen des Reaktionsfortschritts und
des Mischungsbruchs auftreten. Fiir diese Rechnungen wurde der tabellierte Term ,k,T*“ verwendet.

Tabelle 7.5 Emittierte Strahlungsleistungen

Q. Brennkammer (W) Qem Xx<0,2m (W)
integriert (nLog = 25, nLin = 100) 5999,84 1 130,58
statistisch (nSample = 10 000) 6 005,48 1136,13
statistisch (nSample = 20 000) 6 000,57 1130,84
statistisch (nSample = 200 000) 5999,75 1130,58

In Bezug auf die relevante Vergleichsrechnung zur Quantifizierung des Fehlers der OTFA wurde die emit-
tierte Leistung fiir jede statistische Probe auf Basis der tabellierten Temperatur und der tabellierten Kon-
zentrationen von CO, und H,0 zusatzlich berechnet (nSample = 200 000). Die auf diesem Weg berechnete
emittierte Leistung betragt fir die gesamte Brennkammer 6 008,02 W und fiir x<0,2 m 1 127,18 W. Die
Abweichung von bis zu 0,27 % gegenliber der berechneten Leistung auf Basis des tabellierten Terms
,koT*“ resultiert daher, dass der Interpolationsfehler des tabellierten Terms ,k,T*“ der Rohtabelle groRer
aufgrund seiner Nichtlinearitat (iber den Reaktionsfortschritt und den Mischungsbruch) im Vergleich zur
tabellierten Temperatur und den Spezieskonzentrationen ausfallt.

Der Fehler durch die OTFA lasst sich anhand des Energiequellterms durch Strahlung quantifizieren, da in
diesen die lokale Differenz zwischen Emission und Absorption eingeht. Die Emission ist von der OTFA
nicht betroffen, da diese nur von lokalen GréBen abhangt. In Tabelle 7.6 sind die berechneten Quellterme
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durch Strahlung im Vergleich zwischen der Lésung mit der OTFA (integriert) und der ohne OTFA (statis-
tisch) dargestellt.

Tabelle 7.6 Quantifizierung der OTFA durch den Vergleich der berechneten Strahlungsquellterme

Qnet (Qem) Brennkammer (W) Qnet (Qem) X< 0'2 m (W) Qnet (Qem) X< 0,1 m (W)
mit OTFA 2 047,04 (5999,84) 527,65 (1 130,58) 162,73 (272,67)
ohne OTFA 2 055,73 (6 008,12) 530,49 (1 127,27) 163,35 (269,72)

Anhand der integralen Werte ist festzustellen, dass die OTFA keine praktische Relevanz in diesem Fall hat
und in sehr guter Naherung getroffen werden kann (die volumenintegrierte Nettoleistung weicht max.
um 0,5 % ab), da die betrachte Gasmischung in der Brennkammer in Bezug auf die Absorption optisch
diinn ist. Dies dufRert sich auch darin, dass die von den heiflen Wanden emittierte Strahlung von ca. 37,38
kW praktisch vollstandig durch die gegenliberliegenden Wande absorbiert wird (netto Strahlungswand-
warmestrom 279,73 W ohne OTFA).

Zur lokalen Betrachtung muss zunachst eingeordnet werden, wo die TRI entstehen, das heiRt, wo die
turbulenten Schwankungen des Mischungsbruchs und des Reaktionsfortschritts auftreten. Zu deren Ein-
ordnung sind in Abbildung 7.27 die aus den Varianzen berechneten Standardabweichungen des Mi-
schungsbruchs und Reaktionsfortschritts dargestellt.
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Abbildung 7.27 Standardabweichungen des Mischungsbruchs und des Reaktionsfortschritts

Wie anhand der Standardabweichung des Reaktionfortschritts und der normierten Varianz des Mi-
schungsbruchs zu sehen ist, treten die turbulenten Schwankungen vor allem in der Scherschicht nach der
Lippe zwischen dem priméren und sekundéren Luftstrom sowie direkt in der Flammenfront um ca. x/Ro
=2 auf. In diesem Bereich ist die absorbierte Strahlungsleistung im Kontourplot in Abbildung 7.28 darge-
stellt. Auf der linken Seite ist darin der relative Unterschied zwischen der Strahlungsrechnung mit und
ohne der OTFA dargestellt. In dieser Darstellung wurde die absorbierte Strahlungsleistung gewahlt, da
mit dieser die relative Abweichung ohne das Auftreten von Singularitdten berechnet werden kann, die in
Abbildung 7.29 zu sehen sind.
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Abbildung 7.29 Lokale Absorptionsleistungsdichte der Strahlungsberechnung mit und ohne OTFA

Die Singularitdten rechts in Abbildung 7.29 treten auf (der Bereich in rot), da der Strahlungsquellterm
sich um mehrere GréBenordnungen am FlammenfuR andert und der Gradient entsprechend vergleichs-
weise groR ist. Mit sinkender Temperatur und sinkenden Anteilen strahlungsaktiver Spezies fallt der
Strahlungsquellterm analog zur Strahlungsemission stark ab. Aufgrund der Strahlung aus der Verbren-
nungszone ist die Absorption am Flammenfull groer als die lokale Emission weshalb ein Vorzeichen-
wechsel im Strahlungsquellterm auftritt. Da dieser Wechsel in der Berechnung der relativen Abweichung
im Nenner auftritt, ergeben sich beim Nulldurchgang singuldre Werte in der relativen Abweichung des
Strahlungsquellterms.

Wie in Abbildung 7.28 zu sehen ist, treten vor allem gréRere relative Abweichungen der absorbierten
Strahlungsleistungsdichte durch die OTFA in der Mischungszone vor der Flammenfront auf (x/Ro < 2), weil
dort der Gradient der absorbierten Strahlungsleistungsdichte hoch ist. Die absorbierte Strahlungsleistung
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ist dort allerdings quantitativ noch gering, weil nur geringe Konzentrationen von CO; und H,0 vorhanden
sind.

Flr die in diesem Abschnitt untersuchte Brennerkonfiguration tritt durch die OTFA kein praktisch rele-
vanter Fehler in Bezug auf die Berlicksichtigung der Warmeubertragung durch Warmestrahlung auf (so-
wohl fiir die Brennkammerwand als auch fir das Gasvolumen). Im Bereich der Mischungszone vor der
Flammenfront tritt eine maximale relative Abweichung von 10 % in Bezug auf die absorbierte Strahlungs-
leistung auf.

Der geringere Einfluss der OTFA lasst sich zuriickfihren auf die schwache Absorption aufgrund der gerin-
geren Partialdriicke von CO; und H;0. Bei atmospharischer Verbrennung ist die Gasphase bezlglich der
Absorption optisch diinn. Im Hinblick auf die Verbrennung in Luftstrahltriebwerken stellt sich dabei die
Frage, ob die Gasphase unter Vollastbedingung, bei der deutlich héhere Driicke im Brennraum herrschen,
immer noch optisch diinn ist. Daflir wurde exemplarisch die OTFA-Betrachtung fiir dieselbe Mischungs-
bruch- und Reaktionsfortschrittsverteilung durchgefiihrt, der Druck allerdings auf 20 bar erhdht. Die in
diesem Fall berechneten Volumenleistungen sind in Tabelle 7.7 dargestellt:

Tabelle 7.7 Quantifizierung der OTFA beim Druck = 20 bar

Qnet (Qem) Brennkammer (W) Qnet (Qem) x<0,2m (W) Qnet (Qem) x<0,1m (W)
mit OTFA 17 416,5 (142 278) 3895,3 (26 620,4) 1140,6 (6 544,7)
ohne OTFA 17 602,3 (142 278) 4081,5 (26 620,1) 1283,1 (6 554,5)

Aufgrund der deutlich héheren Partialdriicke steigen die Gasemission und auch die Absorption an, wo-
durch die zurlckgelegte Weglinge eines emittierten Photonenbiindels beim gleichen Absorptionsgrad
geringer ausfallt als im Fall der atmospharischen Verbrennung. Das zeigt sich darin, dass der Fehler durch
die OTFA groRer wird, was sich im integralen Strahlungsquellterm fiir den Raum vor dem Brennerkopf (x
< 0,2 m) zeigt, der um 5 % kleiner ausfallt, wenn die OTFA verwendet wird (im atmosphérischen Fall lag
der relative Fehler bei 0,5 %). Im Fall der Verbrennung unter Druck ist aber auch kein qualitativer und
quantitativer Einfluss der Warmestrahlung auf die Verbrennung zu erwarten, da die Dichte eines idealen
Gases (was hier angenommen wird) proportional mit dem Druck ansteigt. Bei gleichem Druckverlust
bleibt die Einstromungsgeschwindigkeit gleich und bei gleichem LBV steigt der verbrannte Brennstoff-
massenstrom ebenfalls proportional mit steigendem Druck. Da die Verbrennungsleistung proportional
zur eingesetzten Brennstoffmasse bei diesem Vergleich um den Faktor 20 steigt, die netto abgefiihrte
Strahlungswarme aber nur um den Faktor 8, ist ein noch geringerer Einfluss durch Strahlung auf die Ver-
brennung zu erwarten. Im Gegensatz dazu findet eine deutliche starkere Absorption an der Brennkam-
merwand statt, da deren Emission aufgrund der alleinigen Temperaturabhangigkeit der Wandstrahlung
sich nicht mit dem Druck dandert (bei angenommenem gleichem Temperaturprofil). So steigt die netto
absorbierte Wandstrahlungsleistung in der Nahe des Brennerkopfs (x < 0,2 m) von 816 W (atmospharisch)
auf 4,3 kW (20 bar). Fiur die Auslegung der Kihlung der Brennkammerwadnde muss dies berticksichtigt

werden.

7.2.6. Einfluss der TRI in gekoppelten Verbrennungs-Strahlungssimulationen

Zur Quantifizierung der TRI wurden die CFD-Rechnung, deren Losungsschritt ohne Beriicksichtigung der
Strahlung in Abbildung 7.23 dargestellt ist, unter Berlicksichtigung der Warmeibertragung durch War-
mestrahlung neu gestartet und mit dem Monte-Carlo-Strahlungsrechner gekoppelt. Bei der Strahlungs-
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berechnung wurde das WSGG-Absorption-Emissionsmodell verwendet und pro Strahlungsberechnungs-
schritt zehn Millionen Strahlen ausgehend von den Wandzellen und 100 Millionen Strahlen ausgehend
von den Rechenzellen verfolgt.

Bei der Kopplung mit dem CFD-Loser wurde Uber die Netzwerkverbindung der berechnete Strahlungs-
quellterm dem CFD-Léser mitgeteilt und von diesem die gemittelten WSGG-Strahlungsparameter bzw.
die Temperaturen und die Partialdriicke an die Strahlungsberechnung tibermittelt. Die Strahlungsberech-
nung und die CFD-Berechnung wurden jeweils parallel auf 64 Prozessoren durchgefiihrt, worauf eine Ite-
ration der Strahlungsberechnung ca. 40 s und der Datenaustausch zwischen CFD und Strahlungsberech-
nung ca. 4 s dauerten. Ein Datenaustausch zwischen der CFD- und Strahlungsrechnung erfolgte circa nach
jeder 80. Iteration der CFD.

Zum Vergleich der Auswirkung der TRl werden im Folgenden drei Rechnungen verglichen:

1) Herkdmmliche Strahlungsrechnung unter Vernachlassigung der TRI: Die mittlere Temperatur und
die mittleren Partialdriicke werden dem Strahlungsldser tibermittelt.

2) Die TRI werden unter der OTFA bericksichtigt: Dazu werden die mittleren WSGG-Strahlungspara-
meter Ubermittelt (mittlere Partialdriicke, Emissionsterm k,T*, mittlere diskrete Werte der PDF der
grauen Gasanteile des WSGG-Modells).

3) Diein Abbildung 7.23 dargestellte CFD-Berechnung ohne Beriicksichtigung der Warmestrahlung (der
konvektive Warmeiibergang an der Wand wurde dagegen bei allen Rechnungen in 1)-3) bertcksich-

tigt).

Zur Einordnung der Auswirkung der TRI auf die emittierte Strahlungsleistung lasst sich bereits aus der
zuvor erlduterten Untersuchung zur Priifung der OTFA die Anderung quantifizieren, wenn die Berechnung
nicht gekoppelt erfolgen wiirde: Direkt integriert fiir den eingefroren CFD-L6sungsschritt in Abbildung
7.23 ergibt sich bei der herkdmmlichen Strahlungsberechnung ohne Beriicksichtigung der TRI eine Emis-
sionsstrahlungsleistung tber das Gasvolumen der gesamten Brennkammer von 5 937,53 W und fir den
Bereich fiir x < 0,2 m am Brennerkopf von 1 056,92 W. Werden diese mit der berechneten Emissionsleis-
tung unter Bericksichtigung der TRI verglichen (s. Tabelle 7.6), so wird die Emissionsleistung tiber die
Brennkammer um ca. 1,0 % und fir den Brennerkopf um ca. 6,5 % unterschatzt.

Fir die folgende Betrachtung der gekoppelten Berechnung fehlt noch die Definition der Emissivitat der
Brennkammerwande. Da diese unbekannt ist, wurde diese variiert und die Strahlungsberechnung jeweils
mit einer Wandemissivitdt von € = 1 (schwarze Kérper) und € = 0,5 durchgefiihrt. Die damit berechneten
Emissionsleistungen sind in Tabelle 7.8 dargestellt.

Wie der Tabelle zu entnehmen ist, betragt der potentielle Warmeverlust durch die Emissionsleistung ca.
6 kW, was ca. 10 % der Verbrennungsleistung entspricht. Unter Berticksichtigung der Absorption der Gas-
und Wandstrahlung sinkt der Warmeverlust netto auf ca. 1,9 kW (1,6 kW fir € = 0,5), was nur 3,1 % der
Verbrennungsleistung entspricht (bzw. 2,67 %). Die Warmestrahlung hat daher in dieser Verbrennung
keine praktische Bedeutung fiir die Verbrennung in Bezug auf die Flammengeschwindigkeit und die qua-
litative Flammenform. Aufgrund der guten Isolierung und der damit hohen Wandtemperaturen ist zudem
der Wandwarmestrom Uber die gesamte Brennkammer sehr gering. Lediglich im Bereich des Brenner-
kopfes, an dem die Wandtemperatur und damit die Wandemission sowie die Gasabsorption vor der
Wand aufgrund geringer Konzentrationen von CO; und H,0 gering sind, féllt der netto abzufiihrende
Warmestrom grofSer aus: In diesem Bereich muss ein Wandwarmestrom aufgrund von Warmestrahlung
von ca. 0,68 kW (bzw. 0,64 kW) (iber die Wandkihlung abgefiihrt werden, um das Wandtemperaturprofil
in diesem Bereich konstant zu halten.
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Tabelle 7.8 Volumen bzw. Flachenintegrale Strahlungsleistungen (WSGG-Absorption-Emissionsmodell)

Brennkammer Qrec (W) Qem (W) Qaps (W)
Feld Wand Feld Wand Feld Wand
TRI | €=0,5 1664,6 357 5946,1 18 685,8 4281,5 18 328,8
€=0,5 1627,2 394,5 5882,9 18 685,9 4 255,7 182914
% -2,2% 10,5 % -1,1% 0,0 % -0,6 % -0,2%
TRI |e=1 1992,5 338,5 5930,9 37 371,8 3938,4 37 033,3
€e=1 1947,1 384,8 5 868,8 37 374,5 3921,7 36 989,7
% -2,3% 13,7 % -1,0 % 0,0% -0,4 % -0,1%
x<0,2m Qnet (W) Qem (W) Qabs (W)
(Brennerkopf) Feld Wand Feld Wand Feld Wand
TRI [ €=0,5 412,5 -680,84 1133,18 1566,8 720,68 2247,64
€=0,5 369,2 -641,0 1054,7 1566,8 685,5 2207,8
% -10,5% -5,9% -6,9% 0,0% -4,9% -1,8%
TRI =1 528,1 -814,5 1132,8 3133,8 604,7 3948,3
=1 473,3 -761,4 1054,0 3133,4 580,7 3894,8
% -10,4 % -6,5 % -7,0% 0,0 % -4,0 % -1,4%

Trotz der mangelnden Bedeutung der Warmestrahlung in dieser Verbrennung ist der Einfluss der TRI
deutlich: Aufgrund der TRI steigt der Warmeverlust (bzw. die nétige Kiihlungsleistung) tber die gesamte
Brennkammer bzw. im Gasvolumen um den Brennerkopf. Im Vergleich zur herkdmmlichen Berechnung,
wenn die TRI nicht bericksichtigt werden, wird der Warmeverlust um ca. 2,3 % (2,2 % fiur e = 0,5) in der
gesamten Brennkammer und um den Brennerkopf um ca. 10,4 % (10,5 % fiir € = 0,5) unterschatzt. Dem-
gegeniber steigt der durch Strahlung abzufiihrende Wandwéarmestrom aufgrund der TRI: Dieser wird
unter Vernachlassigung der TRl um ca. 13,7 % (10,5 % fiir e = 0,5) in der gesamten Brennkammer und um
den Brennerkopf um 6,5 % (5,9 % fir € = 0,5) unterschatzt.

Der Fehler durch die TRI bei héherem Druck Iasst sich liber die (ungekoppelten) Strahlungsrechnungen
aus der OTFA-Priifung bei 20 bar benennen: Im Vergleich zur Strahlungsberechnung mit TRI (ohne OTFA)
fallt der Strahlungsquellterm um 3 % und im vorderen Teil der Brennkammer (x < 0,2 m) um 12,5 % ge-
ringer aus. Die netto an der Wand abzufiihrende Strahlungsbelastung fallt sehr dhnlich aus: Ohne TRl ist
der Strahlungswandwarmestrom um 3,5 % in der gesamten Brenner und um 11,7 % im vorderen Bereich
der Brennkammer geringer. Bei hdherem Druck ist daher keinen qualitativ anderen Einfluss durch die TRI
auf die Warmeverluste festzustellen, sofern das Turbulenz- und Strémungsprofil gleich sind. Der Anstieg
des Fehlers ist darauf zurlickzufiihren, dass die Bedeutung der (nicht fluktuierenden) Wandstrahlung und
damit ihr Anteil an der absorbierten Leistung im Gasvolumen zuriickgehen. Folglich nimmt der absor-
bierte Anteil der Gasstrahlung, die den Schwankungen unterworfen ist, und der Fehler durch die TRI zu.

Der lokale Unterschied durch die TRI wird anhand der Verteilung des Strahlungsquellterms, dargestellt in
Abbildung 7.30, deutlich, die im Bereich der Flammenfront groRRer relativ abweichen als im Mittel nach
Tabelle 7.8. Obwohl die Flammenform in Bezug auf die Verteilung des Reaktionsfortschritts (erkennbar
an deren eingezeichneten Isolinien) gleich bleibt, findet eine Verschiebung der Lage des Maximums des
Strahlungsquellterms in Richtung der Diise statt, wenn die TRI berlicksichtigt werden, weil dabei die emit-
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tierte Strahlungsleistung in der Flammenfront groBer ausfallt, was in Abbildung 7.31 zu sehen ist. Infol-
gedessen findet ein groRerer Warmeverlust durch Strahlung in der Flammenfront statt. Stromabwarts
hinter der Flamme gehen die turbulenten Schwankungen zuriick und die berechnete Strahlungsemission
ohne TRI gleicht zunehmend der Berechnung, in der TRI bericksichtigt wurde. Infolgedessen fallt im
schwankungsfreien Gasvolumen, angrenzend an den Raum der Flammenfront mit turbulenten Schwan-
kungen, der Warmeverlust mit TRI geringer aus, weil aufgrund der hoheren Emission aus der Flammen-
front (aufgrund der TRI dort) absolut eine groRere Absorption auftritt.
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900
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qnet

x/R,

x/R,

r/R,

Abbildung 7.31 Strahlungsemissionsleistung flire = 1

Dies zeigt sich auch beim berechneten Warmestrom durch die Wand: In Abbildung 7.32 sind die diskreten
Werte der Wandflachenelemente (fiir den linken Rand der in Abbildung 7.31 betrachten Schnittebene)
entlang der axialen Koordinate dargestellt.
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Abbildung 7.32 Links: Wandwarmestromdichte durch Strahlung; Rechts: Temperaturanderung infolge
der Berticksichtigung der Warmestrahlung und ihren TRI (beide € = 1)

Im Falle der Wandstrahlung ist die Wandemission nicht durch die TRI betroffen, weil direkt an der Wand
keine turbulenten Schwankungen auftreten. Infolge der Absorption dndert sich allerdings der netto ab-
gefliihrte Warmestrom infolge Strahlung. Der Wandwarmestrom fallt zunachst bis ca. x/Ro = 5 deutlich
negativ aus (Warme muss abgefiihrt werden), weil die gesetzten Wandtemperaturen und damit die Wan-
demission dort niedrig sind. Infolge der hoheren Gasemission in der Flammenzone ist unter Beriicksich-
tigung der TRI eine Zunahme der an der Wand absorbierten Strahlungsleistung zu erkennen (der Wand-
strahlungsquellterm wird starker negativ). Stromabwarts tritt dagegen gleichermaRen wie bei der absor-
bierten Strahlung im Gasraum eine Reduktion der absorbierten Strahlung an der Wand auf, weil in diesem
Bereich die turbulenten Schwankungen im Gas zurtickgehen aber noch aufgrund der héheren Emission
aus der Flammenfront quantitativ mehr umliegend absorbiert wird. Dies ist zu erkennen fiir x/Ro > 10
anhand der positiven relativen Abweichung des lokalen Strahlungsquellterms an der Wand (der Wand-
strahlungsquellterm steigt an).

In der Flammenfront betragen die lokalen relativen Unterschiede des Strahlungsquellterms aufgrund des
groRen Gradienten bis zu 350 %, wobei dies im Bereich (c < 0,5) auftritt, in dem der Strahlungsquellterm
sehr klein ist und den Nulldurchgang durchschreitet. In der vorderen Flammenfront (um c = 0,9) liegen
die relativen Unterschiede des Strahlungsquellterms nur noch zwischen 0 und 0,5. Die lokalen Unter-
schiede des Wandstrahlungsquellterms steigen auf bis zu 0,25 fir x/Ro < 20.

Anhand der gleichen Lage der Isolinien des Reaktionfortschritts in Abbildung 7.31 ist zu sehen, dass die
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Bericksichtigung der TRI keinen qualitativen Einfluss auf die Flammenform in Bezug auf die Reaktions-
fortschrittsverteilung hat. Der Grund hierfir ist, dass die Warmestrahlung an sich keinen bedeutenden
Warmeverlust in dieser Verbrennung darstellt, was anhand der Temperaturunterschiede (zwischen der
CFD-Berechnung unter Bertlicksichtigung der Strahlung mit TRl und ohne Strahlung) in Abbildung 7.32,
rechts deutlich wird. Diese Unterschiede liegen nach der Flammenfront stromabwarts bis hin zur Aus-
lasskonstruktion (4 < x/Ro < 22) unter 16 K und in der Flammenfront bei absolut bis zu 10 K. Diese Tem-
peraturunterschiede wurden mit der Konfiguration berechnet, die den groRten Strahlungswarmeverlust
produziert (mit Strahlung und TRI, € = 1). Da selbst dabei die Temperaturunterschiede gering sind, kann
eine qualitative und quantitative Beeinflussung der Flammenform in Bezug auf die Reaktionsfortschritts-

verteilung ausgeschlossen werden.
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8. Zusammenfassung

In dieser Arbeit wurde eine Methodik entwickelt und angewandt, mit der die Turbulenz-Strahlungswech-
selwirkungen (TRI) quantifiziert werden konnten. Mit diesen Wechselwirkungen ist das Phdnomen ge-
meint, dass die Strahlungsbilanz einer im zeitlichen Mittel betrachteten Stromung anders ausfallt, wenn
die gemittelten (und nicht die instantanen) Einflussparameter in Form der mittleren Temperatur und der
mittleren Partialdriicke zur Berechnung eingesetzt werden. Die letztere Vorgehensweise ist Stand der
Technik in gangigen CFD-Programmen. Der Fehler aufgrund der Vernachladssigung der TRI wird entspre-
chend ignoriert. Zur Berechnung der korrekten Strahlungsbilanz unter Berlicksichtigung der TRl wurde in
dieser Arbeit ein Ansatz aus der Verbrennungsmodellierung erweitert, bei dem unter Annahme idealer
Wahrscheinlichkeitsdichteverteilungen (presumed-PDF) die fir die Simulation erforderlichen zeitlichen
Mittelwerte berechnet werden kénnen. Die Reaktionsrate ist ein Beispiel dieser Mittelwerte, die wie
auch das Strahlungsverhalten stark nicht linear von den Strémungsvariablen (Temperatur, Druck, Zusam-
mensetzung) abhangt.

In dieser Arbeit wurde zunachst theoretisch aufgezeigt, wie die Strahlungsbilanz und entsprechend wel-
che Strahlungsparameter in Abhangigkeit des gewahlten Absorption-Emissionsmodells gemittelt werden
missen. Als vorteilhaft hat sich dabei gezeigt, dass die Emission und Absorption in der Strahlungsbilanz
bei der integralen Betrachtung (im Vergleich zur differentiellen Bilanzierung der Intensitat) getrennt be-
handelt werden kénnen. Die lokale Emissionsleistung ldasst sich mit dem presumed-PDF-Ansatz analog
der Reaktionsrate im zeitlichen Mittel berechnen, was die Anzahl der AusgabegrofRen dieses Ansatzes
lediglich um eins erh6ht. Die Berechnung der lokalen mittleren Absorptionsleistung ist dagegen sehr viel
schwieriger und ist nach der Erkenntnis dieser Arbeit insbesondere fiir kaum streuende und schwach
absorbierende Medien praktisch nicht méglich. Der Grund ist, dass im Gegensatz zur Emission die Ab-
sorption nicht nur von lokalen GréRen sondern von der einfallenden Intensitatsverteilung abhangt, die
stark vom untersuchten Fall abhdngt. Je nach Fall, kann dies bei schwacher Absorption einen groRen Teil
des Rechengebietes einschliellen.

Als Alternative wurde aufgrund dieser Erkenntnis die in der Literatur populdre OTFA (optically thin fluc-
tuation approximation) untersucht, nach der die TRI im Absorptionsterm vernachlassigt werden kann
und weshalb sich dessen Abhangigkeit auf die lokalen thermodynamischen GréRen reduziert. Der Fehler
aufgrund der OTFA wurde in dieser Arbeit flr die untersuchten Verbrennungen quantifiziert. Dabei war
festzustellen, dass der Fehler vernachlassigt werden kann (fur die untersuchte drallstabilisierte Verbren-
nung ist z. B. die Abweichung in Bezug auf die Netto-Strahlungsleistung der Gasphase kleiner als 0,5 %).
Aufgrund der OTFA konnte der Absorptionsterm nun analog wie der Emissionsterm im zeitlichen Mittel
mithilfe des presumed-PDF-Ansatzes berechnet werden. Die Erh6hung der Anzahl der AusgabegroRRen
des presumed-PDF-Ansatzes hangt dabei vom gewahlten Absorption-Emissionsmodell ab. Allgemein
werden zur Berechnung der mittleren lokalen Absorptionsleistung die mittlere lokale Emissionsleistung,
die Absorptionskoeffizienten und Wellenldngen- bzw. Wellenbanderverteilungen bendtigt.

Zur Durchfiihrung der Anwendung des presumed-PDF-Ansatzes zur Berechnung der mittleren Strahlungs-
bilanz wurde in Abhangigkeit zweier Absorption-Emissionsmodelle der Wahrscheinlichkeitsdichteansatz
der eingesetzten Verbrennungsmodellierung so angepasst, dass diese Grofen wahrend der Stromungs-
simulation zur Verfligung stehen. Die Realisierung dieser Simulationstechnik schloss folgende Arbeitspa-
kete ein:
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1. Um mit der gewahlten Verbrennungsmodellierung tiberhaupt Warmequellen bzw. -verluste berlick-
sichtigen zu kdnnen (wie eben die Warmestrahlung), musste das Reaktionsmodell um die Abhangig-
keit gegenliber der Enthalpie erweitert werden. Mit dem Reaktionsmodell wird der chemische Reak-
tionsumsatz aufgrund der Verbrennung berechnet, deren Werte im presumed-PDF-Ansatz zur Berech-
nung der der zeitlichen Mittelwerte der Reaktionsraten bendétigt werden. Als Reaktionsmodell wird
ein Vormischverbrennungsmodell eingesetzt, in dem die Reaktionsrate auf Basis eindimensionaler
vorgemischter laminarer Flammen berechnet wird (sog. ,PREMIX“-Rechnungen). Dieses Modell
wurde in der Vorgangerarbeit von [Kern, 2013] realisiert. In dessen Arbeit war die Enthalpie durch die
ideale Mischung zweier definierter Zustande (Oxidator- und Brennstoffzustand) festgelegt, weshalb
zu Beginn dieser Arbeit keine Warmeverluste aufgrund z. B. Brennkammerwandkihlung, Warme-
strahlung und Reibung beriicksichtigt werden konnten. Um auch einen Einfluss von Warmeverlusten
auf die Reaktionskinetik zu ermdglichen, wurde deshalb die Erweiterung um die Abhangigkeit der Ent-
halpie auf der Ebene des Reaktionsmodells vorgenommen (s. Kap. 4.1.3.).

2. Warmestrahlungsrechnungen kénnen ent- oder gekoppelt ausgefiihrt werden. Bei der gekoppelten
Berechnung muss wahrend der Stromungssimulation iterativ die thermodynamischen Grof3en und das
berechnete Strahlungsfeld ausgetauscht werden, um den Einfluss des Warmeverlusts durch Strahlung
auch auf die Abschwachung der Strahlung wiederum selbst zu beriicksichtigen. Aufgrund der Gitter-
groRe bei der Simulation der drallstabilisierten Flamme in Kap. 7.2 wurde ein getrennter Strahlungs-
|6ser auf der Basis von OpenFOAM realisiert und die Parallelisierung sowie die Kopplung optimiert,
um die Berechnung bei groRen Rechengittern und die effiziente Kopplung zwischen der Stromungs-
und Strahlungssimulation auf Ublichen Rechenclustern zu ermdglichen. In Kombination mit dem
WSGG-Absorptionsmodell liegt der Rechenbedarf des Strahlungsldsers bei ca. dem einer CFD auf dem
gleichen Rechengitter.

3. Zur Quantifizierung der OTFA wurde ein Programmpaket entwickelt, mit dem aus den mittleren Groé-
Ren und Schwankungsbreiten des presumed-PDF-Ansatzes instantane Stromungslésungen erstellt
werden kénnen. Damit wurde der Fehler aufgrund der OTFA bei beiden untersuchten Verbrennungen
in Kap. 7 lokal berechnet.

Mittels dieser realisierten Berechnungsmethoden wurden fir zwei Verbrennungsfille gekoppelte Stro-
mungs-Strahlungs-RAS durchgefiihrt. Die Simulation der ersten Verbrennung diente zur Validierung der
Simulationsmethodik und zur Auswahl des Absorption-Emissionsmodells. Zur Beschreibung der Absorp-
tion wurden ein Schmalbandmodel (SNB) sowie ein einfacheres Modell (WSGG) implementiert und gegen
ausgewabhlte Literaturfalle validiert.

Die Simulationsergebnisse der ersten Verbrennung zeigen, dass die TRI zu deutlichen Anderungen der
Strahlungsbilanz fiihren: Aufgrund der TRI fallt die Warmestrahlungsbelastung der Brennkammerwande,
also die Warmeleistung die durch Kihlung abgefiihrt werden muss, um 27 % und entsprechend in glei-
cher GroRenordnung der Warmeverlust in der Stromung um 36 % hoher aus (die Differenz ergibt sich, da
Strahlung vor allem durch den Auslass das Rechengebiet verlasst), als wenn lediglich die zeitlichen Mit-
telwerte der thermodynamischen GréRen zur Strahlungsberechnung verwendet werden. Sowohl das auf-
wandige SNB- als auch das einfache WSGG-Absorption-Emissions-Modell liefern qualitativ und quantita-
tiv praktisch die gleiche lokale Strahlungsverteilung. Aufgrund dieser Ubereinstimmung wurde fiir das
deutlich groRere Rechengitter im zweiten Verbrennungsfall (doppeldrallstabilisierte Methanverbren-
nung) das WSGG-Modell zur gekoppelten Simulation eingesetzt. Auch dort stellt sich heraus, dass auf-
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grund der TRI der Strahlungswarmeverlust in der Gasphase um 12 % und an den Wanden die Warmebe-
lastung um 7 % hoher ausfallen. Die Erhdhungen fallen dabei kleiner als in der zuvor untersuchten Ver-
brennung aus, was auf die geringere GroRe der Reaktionszone zuriickzufiihren ist, in der vor allem die
Einflussvariablen zu groRen TRI fihren (im Abgas sind die Schwankungen trotz Turbulenz aufgrund der
abgeschlossenen Verbrennung und der guten Durchmischung sehr gering). Die Betrachtungen der TRI
zeigen dabei, dass die hoheren Warmeverluste durch die TRl in der Gasphase vor allem auf die Erhéhung
der Strahlungsemission zuriickzufiihren sind, wahrend qualitativ am Absorptionsverhalten aufgrund der
TRI keine wesentlichen Anderungen zu beobachten sind.

In beiden Simulationen ist festzustellen, dass die Warmestrahlung auf die Verbrennung selbst einen ver-
nachlassigbaren Einfluss aufweist, weil die umgesetzte Verbrennungsleistung deutlich grofRer als die
Strahlungsleistung ist und deshalb der Warmeverlust in Bezug auf die Temperaturdnderung im ersten
Verbrennungsfall bei unter 30 K und im zweiten bei unter 20 K liegt. Aus diesem Grund @ndern sich die
Reaktionsverldaufe der Verbrennungen aufgrund der Warmestrahlung praktisch nicht. Bei der drallstabi-
lisierten Methanverbrennung gilt dies auch bei hoherem Druck, der beim , Take-Off“-Betrieb in Lufttrieb-
werken vorliegt: Auch dort ist keine groRRere Bedeutung der Warmestrahlung auf die Verbrennung zu
erwarten: Zwar nimmt die Emission aus dem Gas proportional mit dem Druck zu, aber aufgrund der Ab-
sorption im Gas selbst (etwa 50 % der abgestrahlten Leistung) fallt der Warmestrahlungsverlust geringer
aus und zwar auch im Vergleich zur Verbrennungsleistung, die ebenfalls proportional zum Druck steigt
(bei gleichem relativen Druckverlust Gber die Brennkammer und gleichem Luft-Brennstoffverhéltnis). Die
Bedeutung der TRI nimmt dabei zu, weil das Verhaltnis zwischen der den turbulenten Schwankungen
unterliegende Gasstrahlung und der nicht-schwankenden Wandstrahlung steigt (unter der Annahme ei-
ner konstanten Wandtemperatur): Liegt der Betriebsdruck der zweiten Verbrennung bei 20 bar, so steigt
der Warmeverlust im Gas aufgrund der TRI um 15 % und an den Wanden um 13 %.

Die Prifung der OTFA ergab, dass bei der atmospharischen (Gas-)Verbrennung die optische Dichte in
Bezug auf das Absorptionsverhalten so klein ist, dass die OTFA giiltig ist und die TRI damit sehr einfach
abgebildet werden kénnen. Bei der Erh6hung der optischen Dichte, wie etwa bei der Verbrennung unter
hoherem Druck steigt der Fehler aufgrund der OTFA an. So erhéht sich beim betrachteten Beispiel in Kap.
7.2 bei 20 bar gegeniber der atmospharischen Verbrennung der Fehler aufgrund der OTFA von 0,5 % auf
5 % (in Bezug auf die integrale Netto-Strahlungsleistung in der Gasphase). Als interessante Nebener-
kenntnis zeigte sich zudem bei der Prifung der OTFA, dass die Absorptionsmodellierung unter der OTFA
mit dem einfachen WSGG-Modell einen gréReren Fehler als mit dem Schmalbandmodell (SNB) aufweist,
da die Modellierungscharakteristik , optisch dicker” ist. Dennoch hat sich in beiden Verbrennungssimula-
tion das WSGG-Absorptionsmodell als sehr effizient erwiesen, mit dem in sehr guter Ubereinstimmung
zum detaillierten Schmalband-Absorptionsmodell SNB-CK rechenglinstig die Strahlung berechnet werden
kann.

In dieser Arbeit wurde die RAS von Vormischverbrennungen betrachtet. Im Folgenden wird die Bedeu-
tung der TRI flr LES, die zunehmend fiir Verbrennungssimulationen eingesetzt werden, und fir Diffusi-
onsflammen kommentiert.

LES unterscheiden sich zu RAS insofern, dass ein Teil des turbulenten Wirbelspektrums in der CFD aufge-
I6st wird. Prinzipiell missen daher die TRI flr die nicht aufgelosten, modellierten Wirbel analog wie bei
einer RAS modelliert werden. Angesichts der Rechenanforderung der verwendeten Strahlungslosers in
dieser Arbeit kommt dazu die Herausforderung, dass die Strahlungsrechnung nicht bei jedem CFD-L6-
sungsschritt durchgefiihrt werden kann. Ein Vorschlag des Autors ist, die Emission und damit auch die
Emissions-TRI bei jedem CFD-L6sungsschritt zu berechnen (was sehr giinstig in Bezug auf die Rechenzeit
ist) und die eigentliche Strahlungsrechnung (zur Bestimmung der Absorptions-Sichtfaktoren) nur z. B. fiir
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jeden 100. Schritt fur ein gemitteltes Stromungsfeld (iber die entsprechenden verstrichenen CFD-Schritte
durchzufiihren. Zur Wahrung der Energieerhaltung konnen die Absorptionsleistungen mittels der aus der
letzten Strahlungsrechnung berechneten Sichtfaktoren bestimmt werden. Die Motivation fiir diesen An-
satz ist, dass die Absorptions-TRI fiir die untersuchten Falle deutlich geringer ausfallt als die Emissions-
TRI. Dies wurde auch in der Untersuchung der TRl im Falle einer LES von [Gupta u. a., 2013] festgestellt.
Der Grund dafir ist, dass eine signifikante Absorption typischerweise erst nach einer Pfadlange auftritt,
die deutlich gréRer als die turbulenten Wirbelabmessungen ist. Die Uberpriifung eines solchen Ansatzes
stellt eine mogliche Folgearbeit dar, um den noch diinnen Forschungsstand zur Beriicksichtigung der TRI
in LES zu erganzen.

Aufgrund der Einordnung dieser Arbeit in den Entwicklungskontext der Verbrennungsfiihrung in Flug-
triebwerken, die im Rahmen des IMPACT-AE Projekts mager zur Reduktion der Stickoxide gestaltet wird,
lassen die Erkenntnisse dieser Arbeit die Beurteilung zu, dass die Warmestrahlung in Bezug auf den War-
mehaushalt und die Auslegung der Kiihlungsleistung bei dieser Verbrennung vernachlassigt werden kann,
sofern keine RuBBproduktion stattfindet. Fiir andere Anwendungsfalle, bei denen grofSe Reaktionszonen,
und eine starke Streuung aufgrund starker RuBbildung vorliegt, ist dagegen zu erwarten, dass die War-
mestrahlung von groBerer Bedeutung ist und dass entsprechend auch die TRI berlicksichtigt werden
sollte, da ansonsten die Kiihlungsleistung zur Abfiihrung der Wandwarmebelastung aufgrund Strahlung
ohne die TRI deutlich unterschatzt werden kann, wie die Beispiele in dieser Arbeit gezeigt haben. Insbe-
sondere fiir stark ruBende Flammen, wie lange Diffusionsflammen in Ofen, ist ein deutlich gréRerer Ein-
fluss durch die Strahlung auf die Verbrennung (z. B. die Temperaturverteilung) zu erwarten. Dies gilt auch
fir die TRI, da die Reaktionszone typischerweise ein deutlich gréReres Volumen einnimmt als bei einer
Vormischflamme (da die Diffusionsflamme mischungskontrolliert ist).

Auch fiir Flammen mit sehr hohen Flammentemperaturen, wie sie z. B. in der chemischen Industrie ein-
gesetzt werden, ist eine grolRere Bedeutung der TRI zu erwarten, da der Anteil der Warmestrahlung an
der gesamten Warmeubertragung mit zunehmender Temperatur steigt. Allerdings ist anzumerken, wie
theoretisch in dieser Arbeit gezeigt wurde, dass die Emissions-TRI mit steigender Temperatur fir die Gase
CO, und H,0 kleiner werden. Fiir den konkreten technischen Fall muss dies aber individuell untersucht
werden, da die Emissions-TRI allein noch keinen Riickschluss erlauben, inwiefern die TRI den Warmever-
lust beeinflusst.

Zum Schluss sei noch daraufhin gewiesen, dass die Verwendung eines rein optisch diinnen Strahlungs-
modells, bei dem die Absorption ganz vernachlassigt wird, nach allen betrachteten Fallen in dieser Arbeit
die Strahlung stark tberschatzt, da die tblichen Rickabsorptionsraten in der Gasstrahlung in der Regel
bei 50 % lagen. Dies sollte bei der Diskussion des Warmeverlusts aufgrund der Strahlung stets beriick-
sichtigt werden, was nach Erfahrung des Autors oft nicht erfolgt.

Aus ingenieurswissenschaftlicher Sicht lasst sich auf Basis dieser Arbeit folgende Empfehlung geben: Fir
technisch hochturbulente Flammen mit kleinen Reaktionszonen und optisch diinnen Absorptionsverhal-
ten (keine Streuung aufgrund RuRpartikel) sollte zunachst geprift werden, ob die Warmestrahlung tber-
haupt bericksichtigt werden muss. Daflir empfiehlt sich, die Verbrennungsleistung (Produkt aus Heizwert
und Brennstoffmassenstrom) mit der Emissionsleistung zu vergleichen. Diese kann einfach aus einer adi-
abaten Simulation mithilfe der Temperaturverteilung und der Partialdruckverteilungen der strahlungsak-
tiven Spezies berechnet werden. Kommerzielle CFD-Programme wie z. B. ANSYS CFX ermdglichen das von
Haus aus fiir die Gase Wasser und CO. Ist die Warmestrahlung von Bedeutung (groRer als 10 % im Ver-
gleich zur Verbrennungsleistung), dann ist eine grofRere Temperaturanderung aufgrund der Warmestrah-
lung zu erwarten. Sofern die Warmestrahlung von Bedeutung ist, dann muss geprift werden, ob eine
Beriicksichtigung der TRI erforderlich ist. Eine Moglich ist, die Schwankungsbreitenfeldverteilungen der
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Verbrennungsmodellvariablen (hier die Varianzen des Mischungsbruch und des Reaktionfortschritts) aus
der CFD-Rechnung zu betrachten. Sind die Varianzen in den Vorwarm- und Reaktionszonen grof$ und
nehmen diese Zonen einen groRen Teil des betrachteten Flammenvolumens ein, dann sollte die TRI be-
ricksichtigt werden. Eine andere Moglichkeit ist, mit der in dieser Arbeit entwickelten Methodik die TRI-
Emissionsleistung zu berechnen und mit der Emissionsleistung ohne Berticksichtigung der TRI zu verglei-
chen.

Ist die Warmestrahlung von Bedeutung und gleichzeitig mit signifikanten TRI zu rechnen, so bietet die
entwickelte Simulationsmethodik dieser Arbeit ein sehr gutes Werkzeug, um die Warmestrahlung mit
den TRl in der Verbrennungssimulation zu beriicksichtigen.
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9. Anhang

9.1. Definition der Dissipationsrate Epsilon (inkompressibel)

1 N
e=5v (Vv + WT) : Vv (Uberstrich hier Favre Mittelung) (9.1)
. <% %)%:%% Ou, Ou, (9.2)
dx; 0x;)0x; 0x,0x, 0x,0x
ou, 0u, Ou,du, 0%u 0%v 0w Ow,du OJwdv Jdu dw
e=v|l——+—-—]|=v + + =ttt (9:3)
dx; 0x;  0x, 0x, 0x,0x, 0x;0x, O0x,0x; 0x,0x 0Jx,dy O0x; 0z
B 9%u N 9%u N 9%u N 92 N 92 N 92 N 0%w N 0%w N 0%w N ou ou N ov du
€=V oxz dy? 0z? 0x? dy? 0z? 0x? 0dy? 0z? O0x0dx 0dyox (9.4)
+6W6u+auav_l_6v6v+awav+6uaw+6v6w+6waw '
0z 0x 0xdy O0dydy 0zdy 0x0dz OJdyodz 0z 0z
9.2. WSGG-Parameter nach Dorigon
In dieser Arbeit wurden die WSGG-Modellparameter von [Dorigon u. a., 2013] verwendet:
i Kpilatmm)* | b, b;1 (K b; » (K?) b; 5 (K?) b; 4 (K*)
1 0,1921 0,05617 0,0007844 -8,563-107 4,246-101° -7,440-101
2 1,719 0,1426 0,0001795 -1,077-10°® -6,971-10 1 1,774-10%
3 11,37 0,1362 0,0002574 -3,711-107 1,575-10%° -2,267-10%
4 111,0 0,1222 -2,327-10° -7,492-108 4,275-101 -6,608-10°%°

9.3. Erlauterung der Erhaltungsgleichungen im OpenFOAM-Syntax

9.3.1. Erhaltungsgleichung der turbulenten Energie

Zur Berechnung der turbulenten Energie k wird folgende Erhaltungsgleichung nach Gl. (4.75) gelost:

d(pk) . Us _) B ~.( (2 ) 2_) _
5t + V- (p¥k) -V ((P—rk-l_u Vk | =VV:(u —§V v+2D —§pk1 — pe

mltPTk=1

Die entsprechende Formulierung von Gl. (4.75) in der OpenFOAM-Syntax lautet:
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tmp<fvScalarMatrix>
(

KEgn

fvm::ddt(rho_, k)
+ fvm::div(phi_, k_ )
- fvm::laplacian(DKEff(), k_)

G

- fvm::SuSp((2.0/3.0)*rho_*divU, k_ )
- fvm::Sp(rho_*epsilon_/k_, k_)

)5

(Diffusion)

(Produktion)

(Produktion)
(Dissipation)

Der Term G wird darin durch folgenden Methodenaufruf berechnet:

G == mut*(tgradu() && dev(twoSymm(tgradu())))

(9.5)

(9.6)

Das && entspricht dem mathematischen Zeichen : in dieser Arbeit und signalisiert das Tensorskalarpro-

dukt. Der Tensor auf der rechten Seite ist proportional zum Tensor S der viskosen Spannungen nach Gl.

(3.33). Im Folgenden wird zunachst dargestellt, was mit dem Methodenaufruf dev (twoSymm(tgradu()))
in OpenFOAM berechnet wird:

ou v ow
dx 0Ox ﬁh
u ov ow

ou
dev(twoSymm(tgradu()))=dev(twoSymmVV)=dev | twoSymm|— — —

dev(twoSymm(tgradu()))=dev

dev(twoSymm(tgradu()))=

S
dev(twoSymm(tgradu())) = ﬁ =

dy dy 0y
ou o0v oJdw
3z 9z 0z
ot ou 0v J0u owj
25 9y ox aztox
ou oJv v ov ow
wtae ‘a3 @tay
ou ow 0v ow ow
2 % 27y ‘oz
ot ou 0v Ju owj
257 oy ax 9z ox 2V-¥ 0
o ov v v owl 1|
dy 0x dy dz 0dy| 3
o ow gv 0w 0w ||y
|0z 0x 0z 0y 0z
rou 2. ou ov ou ow
2573V Htox 5z ox
ou oJv v 2_ _ ov ow
3y " ax Zw—gv-v 54‘@
ou ow ov ow ow 2_ _
Ztox  @mtay ‘ez 3V
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S 2
G:W:;Mt:v\?:«—g V-\?)I+2D>yt (9.11)

Damit ist der Term G gleich dem Tensorskalarprodukt zwischen dem Gradienten der Geschwindigkeit und
dem Reynoldschen Schubspannungstensor nach dem Boussinesq-Ansatz. In diesem Tensorprodukt ist

der letzte Term —%Iﬁk in Gl. (3.73) nach dem Boussinesg-Ansatz herausgezogen, dieser wird in Open-

FOAM separat in einem zweiten Produktionsterm berechnet (in Gl. (9.5) zweiter Term auf der rechten
Seite).

9.3.2. Erhaltungsgleichung der Dissipationsrate

Die Dissipationsrate wird nach entsprechend der Erhaltungsgleichung (4.76) in berechnet gel6st:

209 45 Go0 - v-(p ) ve) = 9w (u (- 79+ 20) - S0

N

&
_C3p_€ V " V - Czl_)?

mltPTk=1

In der OpenFOAM-Notation lautet diese Gleichung:
tmp<fvScalarMatrix> epsEqgn

(
fvm::ddt(rho_, epsilon_ )
+ fvm::div(phi_, epsilon_)
- fvm::laplacian(DepsilonEff(), epsilon_) (Diffusion)
Cl1_*G*epsilon_/k_ (Produktion) (9.12)
(Produktion) '
- fvm: :SuSp(C3_*rho_*divU, epsilon_) (Auftrieb)
- fvm::Sp(C2_*rho_*epsilon_/k_, epsilon_) (Dissipation)
)

mit C; =1,44; C,=1,92; C3=-0,33
Im griin markierten zweiten Term wurde im Vergleich zu Gl. (4.76) der Faktor% gegen k gekirzt, daher

ist in der OpenFOAM-Notation nur noch auf der rechten Seite im zweiten Term zu finden.

9.3.3. Erhaltungsgleichungen des Impulses

Die Impulsgleichungen werden in OpenFOAM ausgehend von Gl. (4.80) berechnet:

_ _ 2 -
V- (T+pv'Vv") ~ =V -pI+ V- (@ + p) —§(v-\7)1+2 D
Die Summe der Viskositatskoeffizienten wird als effektive Viskositat bezeichnet:
Hefr = [+ Ut (9.13)

In der OpenFOAM-Notation wird folgende Gleichung gelost:
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tmp<fvVectorMatrix> UEqQn

(
fvm: :ddt(rho, U)
+ fvm::div(phi, U)
+ turbulence->divDevRhoReff(U) (9.14)

- fvc::grad(p))
)

An dieser Stelle soll kurz erklart werden, was es mit den unterschiedlichen Namensraumen fvm und fvc
auf sich hat. Aufgrund der sequentiellen Berechnung der NS- und der Druckgleichung ist GI. (9.14) in teil-
impliziter Formulierung aufgestellt. fvc bedeutet, dass ein Ableitungsterm explizit, das heifst auf Basis
einer existierenden Losung als Zahlenwert berechnet wird. fvm bedeutet, dass die impliziten Terme in
Matrixschreibweise formuliert werden, damit U (in diesem Fall) als Variable berechnet werden kann. phi
und rho sind allerdings GroRRen, die explizit zur Verfligung stehen und damit auf Basis des vorherigen
Zeitschrittes verwendet werden.

In Gl. (9.14) entsprechen die ersten beiden Terme auf der linken Seite dem zeitlichen Gradienten und
dem Konvektionsterm. Der dritte Term und die rechte Seite entsprechen Gl. (4.80) und stellen die Trans-
portterme aufgrund von Reibung und Druck dar. Der Impulstransport aufgrund von Reibung und auf-
grund der turbulenten Vermischung wird in OpenFOAM durch den Methodenaufruf turbulence->div-
DevRhoReff(U) berechnet. Dieser Aufruf ist abhangig vom gewahlten Turbulenzmodell und lautet fiir
das kompressible kEpsilon-Modell:

divDevRhoReff(U)= - laplacian(muEff,U)- mubEff()*dev2(T(fvc::grad(U))) (9.15)

Wie zu sehen ist, liefert dieser Methodenaufruf den Schubspannungstensor S durch viskose Spannungen
bzw. nach Gl. (3.42) ohne den Druckanteil:

S
. _ S . ~TT __- 1
divDevRhoReff (U) = — i, AV — div (,ueff dev?2 (Vv )) =~ Hers (9.16)
siu du on 1o 1o
30x2 0dy*? 0z? 30x0y 30x0z
S 40°v v 0% 10*m  19*w
divDevRhoReff(U) = — — =— S T T N — (9.17)
(== berr = THerr | 3552+ 32+ 322 T 353y T 3%z |
gazw+azw+azw+1 0%t 1 6217)
30z2 0x2 0y*? 30x0z 30yoz

Die Erlauterung des Methodenaufrufs divDevRhoReff(U) des wird im Folgenden gegeben. Das Vorzei-
chen des Quellterms ist vertauscht, da in der OpenFOAM-Notation nach Gl. (9.14) der Quellterm auf der
linken Seite der Impulserhaltung eingesetzt wird. Der Syntax des Methodenaufrufs in OpenFOAM lautet:

divDevRhoReff(U) = - fvm::laplacian(mukff, U) - fvc::divimuEff()*dev2(T(fvc::grad(U)))) (9.18)

Im Folgenden wird demonstriert, dass die Berechnung nach (9.18) dem newtonschen Spannungstensor
nach Gl. (3.42) entspricht. Vereinfachend wird dies fir die laminare Strémung gezeigt. Zunachst werden
die Berechnungen der beiden Terme auf der rechten Seite dargestellt, wobei zunachst die Berechnung
des deviatorischen Anteils mit dem doppelten Kugelanteil und anschlieRend der rechte Term als Ganzes
gezeigt werden:
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Beide Terme der rechten Seite von Gl. (9.18) bilden die Summe von Gl. (9.23) und (9.24):

—lheppAV — div (yeff dev2(VvTT)) = —Ueff

40%u 0%u 0%u 19%v 19%*w
3 0x? + dy? + 0z2 + 3 0xdy + 3 0x0z
49%v 09%v 0%*v 10%u 10*w
39y2 " ox2 T 922V 30x0y  30x02

482W+62W+82W+1 0%u +1 8217/
30z% 0x? 0dy? 30x0z 30yoz

Diese Gleichung dhnelt dem Quellterm der Impulserhaltung Gl. (3.42):
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P 2 ( Ozu 6 )
/ ax (P+§ MV‘V)\ / dx? axay axaz\ / ox? azz\
V-T=—'i< +z V-v)'+ <|8u az |+|av az I
| oy \P T3 H | " | ayax ayaz dx2 az2
a0/ 2 / 9%u az 92 ) kazw 62w 9%w
9z (p ML V> 920% | 979y | 972 9x? "9z

Wird zu Gl. (3.42) der Druckgradient addiert (V- T + V - plI) dann resultiert Gl. (9.25) mit umgekehrten
Vorzeichen, da in der OpenFOAM-Notation der Quellterm auf der linken Seite der Impulserhaltung (9.14)
eingesetzt wird.

490%u 0*u 0*u 1 0%*v 10w
3 0x2 + dy? + 0z * 3 9xdy + 3 0x0z
V-T+V-pl=pes gazv+azv+azv+1 ou i1 Otw (9.26)
30y 0x? 0z? 30xdy 30zdy
40%w 0*w 9*w 10%u 1 90%v
+§ 0z? * 0x? * dy? +§c’)xaz +§c’)yc')z

9.3.4. Erhaltungsgleichung der Enthalpie
In der OpenFOAM-Notation wird folgende Gleichung gel0st:

fvScalarMatrix hmeanEgn

(
fvm: :ddt(rho, hmean)

+ convection->fvmDiv(phi, hmean) (9.27)
- fvm::laplacian(turbulence->alphakff(), hmean)
= hSource + fvc:DDt(phi, p)

)5

Analog der effektiven Viskositat wird in OpenFOAM nach Gl. (9.27) eine effektive Temperaturleitfahigkeit
als Transportkoeffizient genutzt:

Qefp =ap +5— —0Qepp = ap + g (9.28)

Der Term fvc:DDt(phi, p) steht fir die totale Ableitung des Drucks, die entsprechend der beiden ersten
Terme auf der rechten Seite von Gl. (4.89) auftaucht. Als Quellterm hSource wurde die Enthalpie-Ande-
rungsrate aufgrund Warmestrahlung bericksichtigt.
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