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Aufbau

Im Doppelschneckenmischreaktor, wie er zu Pyrolyse von Biomasse zum Einsatz kommt, wird
granulare Biomasse mit granularem Warmetréger in Kontakt gebracht. Die Biomasse reagiert beim
Kontakt mit dem Warmetrager und es entsteht ein gasférmiges Produkt. Ziel dieser Arbeit ist es den
Stoff- und Wérmelibergang im Reaktor zu beschreiben. Dies kann fur das granulare Edukt mittels
Discrete Element Methode (DEM) geschehen. Da die bewegte Feststoffschittung einen erheblichen
Einfluss auf den Stromungsverlauf hat, ist es erforderlich neben der reinen Stromungssimulation
(Computational Fluid Dynamic, CFD) auch die Schuttung zu berticksichtigen. Dies macht eine
Kopplung aus CFD und DEM erforderlich.

Ein wesentlicher Teil dieser Arbeit besteht darin, die fiir die DEM-Simulation erforderliche Parameter
fir die Materialeigenschaften zu bestimmen. Im Fall der Biomasse — Weizenstroh eine
herausfordernde Aufgabe. Dies geschah im Wesentlichen durch einen standigen Abgleich von
Simulationen mit Modellversuchen. Wo dies nicht moglich war, wurden fundierte Abschéatzungen
vorgenommen.

LIGGGHTS®, das verwendete DEM-Tool bietet die Moglichkeit den Warmelbergang an
Kontaktstellen mittels Warmeleitung durch die Kontaktflache zu simulieren. Es zeigte sich jedoch,
dass der Warmeuibergang durch das Produktgas eine wesentliche GroRe darstellt. Eine Anpassung des
vorhandenen Modells erlaubte es diesen Effekt akkurater darzustellen. All dies sind erforderliche
\orarbeiten zur DEM-Simulation des Doppelschneckenmischreaktors die in einem eigenen Kapitel
(Kapitel 2) zusammengefasst wurden (Abbildung 1.1).

\ DEM — Simulaitonen
/ des Reaktors

Modellwahl und CFDDEM - Simulaiton
Umsetzung des Reaktors

Bestimmung einer
Reakionskinetik

Abbildung 1.1: Aufbau der Dissertation. Gelb: Kapitel 2, Rot: Kapitel 3, Griin: Kapitel 4

Mittels DEM-Simulation wurde eine Charakterisierung des Doppelschneckenmischreakors mit
Fokus auf die Betriebsbedingungen, d.h. Rotationsgeschwindigkeit, Edukt/Warmetragerverhaltnis
und Zugabereihenfolge, durchgefiihrt. Der interessierte Leser findet unter Kapitel 3 das Ergebnis
dieser Untersuchung.

In Kapitel 4 wurde all jenes zusammengefasst, das mit einer CFD-DEM - Simulation des
Doppelschneckenmischreaktors in Verbindung steht. Dazu gehdren, Informationen zum theoretischen
Hintergrund, Theorie zum implementierten Bewegungsmodell (Darstellung der Schnecken), sowie
eine kurze Exkursion in die Reaktionstechnik der Pyrolyse der Biomasse. Das Ergebnis dieser Mihsal
sowie deren ausfihrliche Diskussion wurden im letzten Abschnitt dieses Kapitels untergebracht.

Die strenge Trennung zwischen DEM und CFD-DEM wurde gewahlt um zu verdeutlichen, dass die
DEM-Simulation an sich als eigenstédndiges Mittel zur Erforschung der Pyrolyse im
Doppelschneckenmischreaktor Verwendung finden kann.



Abstract

This work investigates the transport processes in the fast pyrolysis of biomass in the PYTHON — a

process development unit plant at IKFT with a maximum capacity of 20 kg h™! biomass. Kornmayer
[1] performed first investigations utilizing this plant. In his dissertation, the pyrolysis in the twin-
screw mixing reactor of the PYTHON was characterized using the black box method, i.e. the
investigation of the incoming and outgoing mass and energy flows, without consideration of the
internal processes. Following on from his work, this thesis considers the internal mass and energy
transport processes inside the twin screw mixing reactor.

Due to the reaction conditions of 500 °C, the reactivity of the products and the unknown influence of
geometry on the particle behavior it is not possible to carry out complex measurements on the reactor
during operation. For this reason, a numerical approach was chosen instead.

In a first step the mixing and transport behavior of the solid particles involved in the twin-screw
mixing reactor were investigated, usind simulations performed with the discrete element method. The
simulation quality was optimized beforehand performing several investigations regarding the
simulation parameters. First, the particle density, i.e. the material density including pore volume, the
particle size distribution and the particle shape, were determined based on a characterization of wheat
straw. Further parameter studies were performed to optimize the coefficients of friction and rolling
friction. In addition, the model were adjusted to effectively approximate the heat transfer according
to Schllinder [2].

Based on these preliminaries, studies were performed for the Froude number range of

0.1 < Fry < 2.0. In this way, blockages were found in the lower rotational speed range

(< 2 rpm). In the higher rotational speed range (> 3 rpm) a slight demixing of weatstraw and heat
carrier could be observed. Furthermore, the residence time in this area is not sufficient to complete
the heat transfer , so that a temperature difference between biomass and heat carrier particles is still
observable at the particle outlet. In general, it could be observed that the higher the rotational speed,

the higher the heat transfer coefficient, the lower the residence time, so that a value of 2.5 rpm
represents a good compromise. All investigations of the current configuration revealed a
disadvantageous back-mixing of the heat transfer medium in the biomass transport area. This effect
could not be observed when the order in which the biomass/heat carrier are inserted was inversed.
Previous observation regarding residence time, heat transfer and blocking could be transferred
without restriction to the inversed insertion order. The maximum heat transfer coefficient is about

twice as large as compared to the initial insertion order. However, at 2 rpm, it was found that the
mixing effect of the reactor is too weak, so that a compact bed forms, which migrates through the
reactor in cords and therefore worsens heat transfer.

Further studies regarding the biomass/heat carrier ratio confirm the assumptions, which could be
expected. For example the maximum heat transfer coefficient increases as the proportion of biomass
decreases. However, it is also evident that with decreasing biomass fraction, back-mixing becomes
the dominant effect in heat transfer. When hear carrier moves against the flow direction, it looses
thermal energy to the biomass particles, which decreases the temperature difference between biomass
and heat carrier continously.

The investigations discussed were undertaken without any consideration or knowledge of the
chemical reactions or the fluid phase. In order to be able to consider both effects, a reaction model
had to be implemented in to the DEM simulation and the flow simulation had to be accounted for.
For this purpose, the incompressible flow treatment (cfdemSolverPiso) was expanded to treat
compressibility and a reaction model, i.e. the PaSR toolbox (Partially stirred reactor), hat to be
integrated. On behalf of the co-rotating, intermeshing screws, several methods to treat moving objects
in flow simulation were tested. Only a single method - the Brinkmann-Penalty-Method, met the
requirements for stability and accuracy and was integrated. In addition, a two-stage study of the
chemical reaction of the pyrolysis of wheat straw was performed with the aim of determining a
suitable reaction mechanism and its reaction parameters. For this purpose, methods of parameter



estimation were chosen to determine the reaction parameters based on a thermal gravimetric analysis
and the molar masses of the pyrolysis products based on the residence time distribution in a semi-
continuous bach pyrolysis reactor. The coefficient of determination was R? > 0.91 in both cases.

Because of the numerical complexity, only one simulation was carried out at 2 rpm. In this process,

a mass and energy loss of around 10 % could be observed when transferring data from DEM to CFD.
This is due to an interaction with the Brinkmann-Penalty-Method.

Nevertheless, it could be observed that due to back-mixing heat carrier moves into the non-heated
biomass transport area, which leads to a disadvantageous cooling of the heat carrier through the wall.
Furthermore, a local offset of the water evaporation area and the reaction area could be determined.
Therefore, the product composition can be influenced by modifying the outlet area.

While investigating the reaction behavior inside the reactor, it can be observed that the residence time
IS too short to completely decompose the biomass. Neither the thermally stable lignin nor the cellulose
could be observed to react significantly. A sensitivity analysis of the reaction kinetics, in which
reactions were considered at constant temperature and within a broad temperature range, confirms
this observation.

Thermal gravimetric analysis have heating rates up to 50 K min~1. In fast pyrolysis of biomass,

heating rates above 500 K s~ ! can be observed. Therefore a different reaction behavior between
thermal gravimetric analysis and fast pyrolysis cannot be excluded. Nevertheless, the evaluation of
the simulation indicates, that the residence time in the twin screw mixing reactor has to be increased
to ensure a completed reaction of the biomass. Due to the narrow optimal operating conditions, this
can only be achieved by lengthening the reactor.



Zusammenfassung

Diese Arbeit betrachtet die Transportvorgange bei der Pyrolyse von Biomasse in der PYTHON —

einer Technikumsanlage mit einer maximalen Kapazitait von 20 kg h~! Biomasse. Erste
Untersuchungen zu dieser Thematik wurden von Kornmayer [1] durchgefihrt. Im Zuge seiner
Dissertation erfolgte eine Charakterisierung der Pyrolyse im Doppelschneckenmischreaktor der
PYTHON-Versuchsanlage anhand eines Blackbox-Verfahrens, d.h. der Betrachtung der ein- und
ausgehenden Massen- und Energiestréme, ohne nahere Betrachtung der inneren Vorgange. Daran
anknipfend betrachtet diese Arbeit die Stoff- und Energietransportvorgéange im Doppelschnecken-
mischreaktor.

Aufgrund der Reaktionsbedingungen von 500 °C, der Reaktivitat der Produkte und der unbekannte
Einfluss der Geometrie auf das Partikelverhalten, ist es nicht méglich komplexere Messungen am
Reaktor im Betrieb durchzufihren. Aus diesem Grund wurde ein numerischer Ansatz gewahlt.

In einem ersten Schritt wurde das Misch- und Transportverhalten der beteiligten Feststoffpartikel im
Doppelschneckenmischreaktor mittels Diskrete-Elemente-Methode untersucht. Im Vorfeld wurden
mehrere Schritte zur Optimierung der Simulationsqualitit unternommen. Zunachst wurde im Rahmen
einer Charakterisierung von Weizenstroh die Partikeldichte, d.h. die Materialdichte inklusive
Porenvolumen, die PartikelgroBenverteilung und die Partikelform ermittelt. Weitere
Parameterstudien hatten die Optimierung der Reib- und Rollreibwerte zum Ziel. Dartber hinaus
wurden Modelle angepasst, um den Warmeubergang nach Schlinder [2] effektiv approximieren zu
kdnnen.

Unter diesen \orbetrachtungen wurden Studien fir einen Werkzeug-Froude-Bereich von

0.1 < Fry < 2.0 durchgefiihrt. Dabei konnten Verblockungen im unteren Drehzahlbereich

(< 2rpm) beobachtet werden. In hoheren Drehzahlbereich (> 3 rpm) konnte eine leichte
Entmischung beobachtet werden. Des Weiteren ist die Verweilzeit in diesem Bereich nicht
ausreichend, um den Waéarmetbergang abzuschliefen, sodass ein Warmetbergang selbs am
Reaktorende erkennbar war. Generell konnte beobachtet werden: je héher die Drehzahl, desto hdher

der Warmeubergangskoeffizient und desto niedriger die Verweilzeit, sodass ein Wert von 2.5 rpm
einen guten Kompromiss darstellt. Bei allen Untersuchungen des aktuellen Aufbaus konnte eine
nachteilige Rickvermischung des Warmetrégers in den Biomasse-Transportbereich festgestellt
werden. Ein Effekt, der bei vertauschter Biomasse-/Warmetrégerzugabereihenfolge, d.h. Biomasse
zu Warmetréager, nicht beobachtet werden konnte. Vorhergehende Erkenntnisse in Bezug auf
Verweilzeit, Warmeubergang und Verblockung konnten ohne Einschrankung auf die vertauschte

Zugabereihenfolge Ubertragen werden. Jedoch zeigte sich bei 2 rpm, dass der Mischeffekt des
Reaktors zu schwach ausfallt, sodass sich ein kompaktes Paket bildet, das in Schlieren durch den
Reaktor wandert und den Wérmeubergang auf diese Weise hemmt.

Weitere Studien bzgl. des Biomasse-/Warmetragerverhéltnisses bestatigen den zu erwartenden
Sachverhalt. D.h. mit sinkendem Biomasseanteil steigt der maximale Warmetibergangskoeffizient.
Jedoch wird auch ersichtlich, dass mit sinkendem Biomasseanteil die Rickvermischung zum
dominanten Effekt beim Warmeibergang wird. D.h. Wé&rmetrédger dringen bis in den
Biomassezugabebereich und geben auf dem Weg dorthin ihre thermische Energie an die Biomasse
ab, wodurch die Temperaturdifferenz zwischen Biomasse und Warmetrager sinkt.

Die bisherigen Untersuchungen wurden unter Vernachldssigung der Reaktionstechnik oder der
fluiden Phase unternommen. Um beide Effekte betrachten zu kénnen, musste in die DEM-Simulation
ein Reaktionsmodell implementiert und dies um die Stromungssimulation erweitert werden. Dazu
wurde die inkompressible Strdmungsbehandlung (cfdemSolverPiso) um die Kompressibilitét
erweitert und mit einem PaSR-Reaktionsmodell (Partially stirred reactor) kombiniert. Dartber
hinaus wurden mehrere Methoden zur Darstellung der co-rotierenden, ineinander kdmmenden
Schnecken getestet. Nur ein einziges Verfahren - das Brinkmann-Strafverfahren, erfillte die
Anforderungen an Stabilitat und Genauigkeit und wurde implementiert. Darliber hinaus wurde eine
zweistufige Studie bzgl. der Reaktionstechnik bei der Pyrolyse von Weizenstroh durchgefihrt, mit



dem Ziel ein geeignetes Reaktionsnetzwerk und die dazugehdrenden Parameter zu bestimmen. Dazu
wurden Methoden der Parameterschatzung gewéhlt, um die Reaktionsparameter anhand einer TG-
Analyse und die molaren Massen der Pyrolyseprodukte anhand der Verweilzeitverteilung in einem
semikontinuierlichen Bach-Pyrolysereaktor, zu bestimmen. Die Modellgute war in beiden Fallen
R? > 0.91.

Aufgrund des numerischen Aufwandes wurde nur eine Simulation bei 2 rpm durchgefiihrt. Dabei

konnte ein Massen- und Energieverlust von rund 10 % beim Ubertrag von DEM auf CFD beobachtet
werden konnte. Dies ist auf eine Interaktion mit dem Brinkmann-Strafverfahren zuriick zu fiihren.
Dennoch konnte beobachtet werden, dass die Rickvermischung bis in den nicht-begleitbeheizten
Biomasse-Transportbereich hineinragt und dort zu einer nachteiligen Abkilhlung der Warmetrager
fuhrt.

Des Weiteren konnte ein lokaler \ersatz des Wasser-Verdampfungsbereichs und des
Reaktionsbereichs festgestellt werden, sodass durch eine Modifikation des Auslassbereichs Einfluss
auf die Produktqualitat genommen werden kann.

Eine Betrachtung des Reaktionsverlaufes im Reaktor zeigt, dass die Verweilzeit nicht ausreicht, um
Biomasse vollstandig zu zersetzen. Weder beim thermisch stabilen Lignin, noch bei der Cellulose
konnte eine wesentliche Zersetzung beobachtet werden. Eine Sensitivitatsanalyse der
Reaktionskinetik, bei der Reaktionen mit konstanten Temperaturen und in einem breiten
Temperaturbereich betrachtet wurden, bestétigt diese Aussage.

TG-Analysen weisen Heizraten von bis zu 50 K min~! auf. Bei der Schnellpyrolyse von Biomasse
konnen Heizraten von Uber 500 K s~! beobachtet werden, sodass ein abweichendes
Reaktionsverhalten durch den Ubertrag von TGA auf die Schnellpyrolyse nicht auszuschlieRen ist.
Jedoch weisen die aktuellen Daten darauf hin, dass eine Verlangerung der Verweilzeit im Reaktor
erforderlich ist. Diese kann aufgrund der engen optimalen Betriebsbedingungen nur durch eine
Verlangerung des Reaktors erzielt werden.
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1 Einleitung

1.1 Motivation

Bei der Erforschung der Pyrolyse entwickeln sich Simulationen als potentes Mittel zur
Charakterisierung der Reaktoren. Dabei werden unabhangig voneinander der Euler-Euler oder der
Euler-Lagrange-Ansatz verfolgt. Der Euler-Euler-Ansatz stellt Feststoff, Flissigkeit und Gas als
Phasen in einem Kontinuum dar, die in einander Ubergehen kénnen. Wechselwirkungen wie der
Energieverlust durch Kollision oder Reibung werden mit speziellen statistischen Modellen
berticksichtigt. Ein Musterbeispiel fur den klassischen Euler-Ansatz ist die Stromungssimulation
(Computational Fluid Dynamics) [3]. Dem gegeniiber steht der Euler-Lagrange-Ansatz. Bei diesem
wird die Gasphase durch den Euler-Ansatz, d.h. der Stromungssimulation, dargestellt und die
Feststoffpartikel durch den Lagrange-Ansatz. Beim Lagrange-Ansatz werden die Partikel einzeln
unter Verwendung Newtons zweitem Gesetz, d.h. ,,Kraft ist Gleich Masse mal Beschleunigung®,
dargestellt. Die verwendeten Methoden reichen von Diskrete Element (DEM) [4] bis zu dessen
\orgéanger den Diskrete Partikel (DPM) [5]. Im Vergleich zum Euler-Euler-Ansatz ist der Euler-
Lagrange-Ansatz rechenintensiver, beschreibt jedoch insbesondere das Partikelverhalten genauer [6].
Der Fokus dieser Arbeit liegt daher auf dem Euler-Lagrange-Ansatz.

Zu den frihen Arbeiten in diesem Bereich gehdrte Zhou et. al. 2003 [7] der den Warmeibergang bei
der Kohlevergasung in einer stationdren Wirbelschicht untersuchte. Dies geschah aufgrund der
erforderlichen Rechenleistung in einer 2D-Simulation mit rund 1480 Partikel. Dabei konnte Zhou
zeigen, dass der Wéarmeliibergang durch Konvektion eine untergeordnete Rolle spielt.

Erst eine Weiterentwicklung der verwendeten Algorithmen erlaubte eine Betrachtung mit héheren
Partikelzahlen. So gelang es Bruchmuller et. al. [8] 2012 den Stoff- und Energietransportes bei der
Pyrolyse von Biomasse im Wirbelschichtreaktor zu untersuchen und die wichtige Einflussgrofiie:
Stromungsgeschwindigkeit zu identifizieren. Darlber hinaus gelang es Bruchmdller eine Optimale
Pyrolysetemperatur zur Verflissigung von 750 K zu ermitteln. Dies wird u.a. von Scott et. al. [9]
bestétigt.

Seit dem wurden Zahlreiche arbeiten die unter den Euler-Lagrange-Ansatz fallen zur Pyrolyse von
Biomasse in Wirbelschichtreaktoren durchgefiihrt. Diese unterscheiden sich im Wesentlichen durch
die verwendeten Modelle und durc die Reaktionskinetik. Jedoch sind zum Thema Pyrolyse von
Lignocellulose im (Doppel-)Schneckenmischreaktors nur wenige arbeiten zu finden [6].
Ausnahmen sind Aramideh et. al. [10] der die Pyrolyse von Lignocellulose im
Schneckenmischreaktor mittels Euler-Euler-Ansatz charakterisierte und Qi et. al. [11] der den
Warmelbergang bei der Pyrolyse von Biomasse im Doppelschneckenmischreaktor mittels reinem
Lagrange-Ansatz betrachtete.

Bis dato sind dem Autor keine Untersuchungen zur Pyrolyse von Biomasse im Doppelschnecken-
mischreaktor mittels Euler-Euler oder Euler-Lagrange-Ansatz bekannt.

Dies ist zum einem auf die gréRRere Prasenz von Wirbelschichtreaktoren, aber auch auf die
Komplexitat, ineinander kdmmende, rotierende Korper mit engem Wandabstand in der
Stromungssimulation zurtickzufiihren. Mehr dazu in Kapitel 4.1.



1.2 Pyrolyse von Sekundarbiomasse

Betrachten wir das Holzfeuer, so spaltet die Pyrolyse bei hohen Temperaturen die langkettigen
organischen Verbindungen in Gas, Flissigkeiten und Koks. Die Produkte verbrennen in einer
Flammenreaktion und liefern die Energie, die bei der Pyrolyse erforderlich ist. So gesehen, ist die
Pyrolyse die wichtigste und &lteste thermochemische Reaktion, die uns seit der Steinzeit bekannt ist.
Bewusst wurde die Pyrolyse seit dem Altertum zur Produktion von Holzkohle in Meilern verwendet
[12]. Dabei wurde Holz auf einem Haufen geschichtet, abgedeckt und entzlindet. Die Abdeckung
sorgte fir einen Luftmangel, der verhindert dass das Holz vollstandig abbrent. Die fir die Pyrolyse
notwendige Hitze wurde durch diese gehammte Verbrennung erzeugt. Gesteuert wurde der Prozess
iiber das Offnen und SchlieBen von Lochern in der Abdeckung. Das Produkt — die Holzkohle — wies
eine hohere Energiedichte als Holz auf und konnte aufgrund der héheren Temperaturen und der
fehlenden Kondensate zur Eisenreduktion genutzt werden [13]. D.h. der gleiche Prozess, die schnelle
Pyrolyse beim Holzfeuer und die langsame Pyrolyse bei der Holzkohleproduktion, brachten uns aus
der Steinzeit in die Eisenzeit.

Neben der schnellen und langsamen Pyrolyse gibt es die mittelschnelle Pyrolyse. Diese stellt, wie
auch der Name sagt, einen Mittelweg zwischen den beiden Pyrolysearten dar (Tabelle 1.1).

Tabelle 1.1: Unterteilung der Pyrolyse nach Kaltschmitt et. al. [14]

Pyrolyse Heizrate Verweilzeit
Schnelle 1000 K /s und mehr < 4s
Mittelschnelle < 1000 K/s 10-30s
Langsame <10K/s h—d

Die in Tabelle 1.1 genannten Definitionen sind nicht immer eindeutig. Viele Autoren unterscheiden
die Pyrolyse in schnelle, ultraschnelle und langsame Pyrolyse, sodass derselbe Begriff —
Schnellpyrolyse - flr die mittlere nach Tabelle 1.1 und fir ultraschnelle oder auch Flashpyrolyse
stehen kann. Neben Gas und Koks entstehen bei der Pyrolyse auch fllissige Bestandteile. Diese
wurden bei der Verkohlung aufgefangen und fanden als Klebe- und Dichtmittel Verwendung [15].
Technisch gewinnt die Pyrolyse im Zusammenhang mit dem Thema Recycling immer mehr an
Bedeutung, stellt es eine Mdglichkeit dar, Elastomere und Duroplaste stofflich zu recyceln [16]. Diese
Fahigkeit, stabile organische Verbindungen zu spalten und in eine Form hoher Energiedichte zu
bringen, wird auch beim BTL-Verfahren (Biomass to liquide) des biolig®-Projektes genutzt [17].
Ziel ist es trockene Biomasse nahe der Bezugsquelle in eine leicht zu transportierende Form zu
bringen, die in weiteren Prozessschritten zu Treibstoff und Plattformchemikalien umgewandelt
werden kann. Technisch wird hierbei die schnelle Pyrolyse bevorzugt. Dies hat mehrere Vorteile.
Zunéchst ist bei gleicher Grolke ein hoherer Durchsatz moglich. Dartber hinaus werden bei der
schnellen Pyrolyse vermehrt flissige Produkte gebildet.

Das biolig®-Verfahren ist ausgelegt auf die Verwendung sog. sekundarer Biomasse — pflanzliche
Reste, die nicht in Konkurrenz zur Nahrungsmittelproduktion stehen. Dabei handelt es sich durchweg
um sog. Lignocellulose, d.h. Biomasse die neben Asche und Restfeuchte, aus Cellulose
(Abbildung 1.1), Hemicellulose (Abbildung 1.2) und Lignin (Abbildung 1.3) besteht.
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Abbildung 1.2: Mdégliche Hemicellulosestruktur nach Zheng et. al. [19]

Cellulose ist ein Polymer des Monomers Cellobiose. Es ist der Hauptbestandteil pflanzlicher
Zellwénde. Durch deren parakristalline Regionen sorgt Cellulose in Fibrillen fir die Zugfestigkeit
[20]. Bei dem Polymer Lignin handelt es sich um ein Oligomer, das im Wesentlichen aus Cumaryl-,
Coniferyl- und Synapylalkohol besteht. In der Pflanze ist Lignin fir die Druckfestigkeit zustandig.
D.h. in Holz ist Lignin in gréReren Mengen an zu treffen als in Gréasern. Aufgrund der starken
Verzweigung ist Lignin thermisch am stabilsten [21, 22].

Hemicellulose ist ein Sammelbegriff fir die Polysaccharide in pflanzlichen Zellen. Die héaufigsten
Monomere sind Glucose, Mannose, Galactose, Xylose und Arabinose. Die amorphe Hemicellulose
ist zusammen mit Cellulose und Lignin Stiitz- und Gerstsubstanz bei pflanzlichen Zellwanden [23].
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Abbildung 1.3: Mdgliche Strukturformel von Lignin nach Watkins et. al. [12]

Aufgrund ihrer Zusammensetzung sind bei der Pyrolyse von die Biomasse mit steigender Temperator
mehrere Reaktionsbereiche zu beobachten. Bei 100 °C verdampft die restliche Feuchtigkeit,
zwischen 220 °C - 315 °C findet die Zersetzung von Hemicellulose, zwischen 315 °C - 400 °C die
Zersetzung von Cellulose und zwischen 160 °C - 900 °C die Zersetzung von Lignin statt [24].

Nicht nur die Primarreaktionen — die Zersetzung der Biomasse, sondern auch die Sekundarreaktionen
— deren Folgereaktionen, weisen eine Temperaturabhangigkeit auf [25]. Bei htheren Temperaturen
werden die Molekiile starker gespalten, wodurch die Gasphase maximiert wird. Aus dem gleichen
Grund ist der Feststoffgehalt bei niedrigeren Temperaturen am héchsten. Die Kondensatausbeute
nimmt bei ca. 500 °C ihr Maximum an (Abbildung 1.4) [14].
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Abbildung 1.4: Produktausbeute in Abhangigkeit der Temperatur nach Bridgewater et. al.[26]

Unabhangig dem Reaktor missen bei der Schnellpyrolyse die gleichen Prozessschritte durchlaufen
werden (Abbildung 1.5). Um den Wé&rmeubergang bei der Pyrolyse zu maximieren, wird die
Biomasse getrocknet und zerkleinert. Zur Maximierung der Produktausbeute kann die Biomasse
bevor sie in den Reaktor gegeben wird inertisiert werden. Abhdngig von Reaktortyp ist eine
Feststoffabtrennung, z.B. mittels Zyklon, nach der Pyrolyse erforderlich.
Das 500 °C heille Produktgas muss nun, z.B. in einer Quenche, auf Raumtemperatur abgekinhlt
werden. Die verbliebenen Aerosole kdnnen mit Filtern aus der restlichen Gasphase abgetrennt

werden.
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Abbildung 1.5: Allgemeine Prozessschritte bei der Schnellpyrolyse von Biomasse

Obwohl die Pyrolyse eine der &ltesten chemischen Prozesse ist die von Menschen durchgefiihrt wird,
stoit das Wissen um diesen Prozess an seine Grenzen. GroRe Fragen sind im Bereich der
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Biomassezusammensetzung, variierende Struktur des Lignin und der Hemicellulose, Gber 300
Produkte [27], das katalytische Verhalten der Asche [28] und die Kondensation des Pyrolysegases bei
geringer Temperaturdifferenz sind nur einige Grunde, die eine Charakterisierung der Reaktionen
erschweren. Ein weiterer ist die Betriebstemperatur von 500 °C, bei der die meisten Messinstrumente
nicht eingesetzt werden kénnen. Auf diese Thematik wird in Kapitel 4.4 ausfihrlich eingegangen.

1.3 Schnelle Pyrolyse im Doppelschneckenmischreaktor

Bei der Schnellpyrolyse wird das Edukt — die Biomasse, schnellstmdglich auf Reaktionstemperatur
gebracht. Zur Vermeidung von Sekunddarreaktionen werden die durch Pyrolyse entstandenen
Produkte — Pyrolysegas und Koks — maglichst schnell getrennt und abgekiihlt [26].

Im Laufe der Jahre wurden viele Systeme entwickelt, die versprechen, diese mdglichst effizient zu
bewerkstelligen (Tabelle 1.2). Diese Systeme/Reaktoren arbeiten nach Teils unterschiedlichen
Prinzipien, die ihre eigenen Vor- und Nachteile mitbringen.

Eine Besonderheit in Tabelle 1.2 ist der Mikrowellenreaktor. Durch Mikrowellen werden Molekiile
mit Dipolmoment zu einer Rotation angeregt. Die Warme entsteht durch dielektrischen Verlust. Beim
Mikrowellenreaktor wird das Wasser bis zur Verdampfung angeregt und der Dampf (berhitzt. Dabei
tritt der Dampf mit hoher Geschwindigkeit aus den Poren der Biomasse. Die dadurch verursachten
Wirbel reiBen die laminare Grenzschicht ab, wodurch der Wérmeubergang von Dampf auf Partikel
beglnstigt wird. Die exakte Temperaturregelung stellt dabei eine Herausforderung dar. Ein weiteres
Problem ist die Durchdringungstiefe. Diese betrégt i.a. 1-2 cm, was das Upscaling erschwert [29].
Der Mikrowellenpyrolysereaktor stellt insbesondere im Labor eine interessante Mdglichkeit dar. Die
Forschung an diesen Reaktoren wird u.a. an der TU Wien/Osterreich, U. Shandong/China und U.
Minnesota/USA betrieben.

Beim Ablativreaktor (Abbildung 1.6) wird Biomasse gegen eine heiRe rotierende Oberflache
gepresst. Dabei wird die Warme von der Platte zur Biomasse Ubertragen. Durch die Rotation der
Scheibe wird kontinuierlich Koks und Asche abgetragen, das Pyrolysegas wird abgeleitet. Eine
Herausforderung bei der Verwendung des Ablativreaktors zur Pyrolyse von Biomasse ist eine
konstante Temperatur auf der Scheibe zu erzielen. Industriell wurde der Ablativreaktor z.B. bei der
Firma PyTec GmbH in Cuxhafen mit einer Kapazitat von 250 kg/h eingesetzt [30, 31].

Den gangigsten Reaktor in der Liste stellt der stationdre Wirbelschichtreaktor dar. Dieser zeichnet
sich durch seine simple Technik aus und trumpft mit einem hohen Warmeubergang, mit hoher
Heizrate, guter Durchmischung und kurzen Gasverweilzeiten. Zur Reduzierung des
Inertgasverbrauchs, wird das nach der Kondensation (bei 20 °C) anfallendem Gas wieder in den
Reaktor geleitet. Dieses muss erneut auf Reaktionstemperatur von 500 °C gebracht werden und
schlagt sich daher in der Wirtschaftlichkeit nieder [32]. Aufgrund der moderaten Gasgeschwindigkeit
mussen Kokspartikel erst mechanisch beansprucht werden bevor sie klein genug sind, um mit dem
Gas ausgetragen zu werden. Dies fuhrt zu einer Akkumulation des Kokses und damit zur
autokatalytischen Asche im Reaktor. In nennenswerten Umfang wird die Wirbelschichtanlage
BioTherm™ bei der Firma Dynamotive/Kanada mit einem Durchsatz von 200 t pro Tag betrieben
[33].



Tabelle 1.2: Ausgewahlte Reaktortypen zur Schnellpyrolyse von Biomasse

nach Bridgwater et. al. [20, 23]

Reaktortyp Wesentliche \orteile Nachteile
Warmeubertragung
Mikrowellen-  Umwandlung + sehr hohe Heizrate Temperatur schwierig zu kontrollieren
reaktor elektromagnetischer max. Eindringtiefe 2 cm
Feldenergie schlechtes Upscaling
. Ablativ- Konduktion + auch groRe Partikel moglich mechanisch bewegte, beheizte Teile
% E reaktor + kompaktes Design keine konstante Warmequelle
-5 E + kein Inertgas erforderlich
+ kompaktes Design moglich
Stationare Konduktion, + einfacher Aufbau und einfaches Upscaling nur kleine Partikel (< 2mm)
Wirbelschicht  Konvektion + gute Durchmischung grol’e Mengen Inertgas erforderlich
+ hohe Heizrate moglich Energetisch ineffizient
+ gute Temperaturverteilung Akkumulation von Koks (autokatalytisch)
+ kurze Produktverweilzeit im Reaktor
S Zirkulierende  Konduktion, + einfaches Upscaling kein Koks
2 Wirbelschicht  Konvektion + guter Warmelibergang starker Abrieb von Warmetréagern
2 + gute Temperatur-verteilung Akkumulation von autokatalytischer Asche
E + gute Kondensatausbeute im Kreislauf
O + grofBe Partikel mdglich (< 6 mm)
Flugstrom Konduktion + einfache Technik schlechter Warmeuibergang
+ kurze Gasverweilzeit zu kurze Feststoffverweilzeit (< 1 s)
+ einfaches Upscaling PartikelgroRe (< 1 mm)
Energetisch ineffizient
groRe Mengen Inertgas
Drehkegel- Konduktion, + gute Durchmischung hoherer Regelaufwand um die Teilprozesse
2 ¢ reaktor Konvektion + kurze Produktverweilzeit abzustimmen
2 g + gute Kondensatausbeute problematisches Upscaling
5__% .z Schnecken- Konduktion, + Kkein Inertgas hohere Anschaffungskosten
S 'S reaktor Konvektion + robust bzgl. PartikelgroRe langere Verweilzeit (5-10s)
=0 + Handhabung
+

einfaches Upscaling
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Abbildung 1.6: Schematischer Aufbau der Reaktortypen zur Schnellpyrolyse von Biomasse

Die zirkulierende Wirbelschicht stellt einen Ansatz dar, die Nachteile bei der Wirbelschicht zu
umgehen. Thermisch regeneriert wird nicht das Fluidisierungsgas, sondern der Warmetréager, der
aufgrund einer hoheren Gasgeschwindigkeit zusammen mit dem Koks aus dem Reaktor getragen



wird. Die Feststoffe Koks und Warmetrager werden aus der Gasphase abgetrennt. Zur thermischen
Regeneration des Warmetréagers wird das Koks im Koks/Warmetragergemisch verbrannt, bevor der
Warmetrager wieder zurlick in den Reaktor geleitet wird. Bei dieser Prozesskette wird jedoch die
autokatalytische Asche im Prozesskreislauf akkumuliert. Die Firma Ensyn betreibt mehrere solcher
Anlagen. Deren groRte mit einer Kapazitat von 70 t pro Tag steht in Wisconsin/USA und nutzt Holz
um Raucharomen fur die Lebensmittelindustrie zu produzieren [34].

Bei der Flugstrompyrolyse wird Biomasse und Warmetréger in einem Rohrreaktor gegeben. Durch
die hohen Gasgeschwindigkeiten werden diese direkt ausgetragen. Pyrolysegas und Koksverweilzeit
sind hierbei nahezu identisch. Durch die hohen Volumenstrome muss die Kondensation und die
Aufheizung des zur Fluidisierung nétigen Gases entsprechend groR ausgelegt werden. Der
Warmelbergang erfolgt i.a. aus der Gasphase und ist vergleichsweise zu artverwandten
Reaktorsystemen schlechter. Im groReren Malstab wurden zwei Anlagen von den Firmen GTRI
(50 kg/h, USA) und Egemin (200 kg/h, Belgien) gebaut. Beide sind heute u.a. wegen technischer
Probleme und Wirtschaftlichkeit nicht mehr in Betrieb [29].

Beim Drehkegelpyrolysereaktor werden Biomasse und Sand kontinuierlich in einen drehenden
Kegel gegeben. Bei Kontakt wird die Warme vom Warmetréger auf die Biomasse tbertragen. Durch
die Rotation im Konus wird das Partikelbett umgewalzt. Durch das dinne Partikelbett kann das
Pyrolysegas zeitnah das Bett verlassen. Der Wéarmetrdger wird zusammen mit dem Koks
auszentrifugiert. Thermisch regeneriert wird der Warmetrager durch die Verbrennung des
beigemischten Kokses. Der Drehkegelreaktor zeichnet sich durch seine gute Durchmischung und
damit verbundenen guten Warmeubergang aus. Durch die mechanische Durchmischung ist kein
Fluidisierungsgas erforderlich. Jedoch bilden die mechanisch bewegten Teile selbst eine
Schwachstelle. Eine weitere Herausforderung ist die Abstimmung der Produktzugabe,
Rotationsgeschwindigkeit, Verbrennung und des Sandkreislaufs aufeinander. Im industriellen
MaRstab wird von der Firma Genting zwei Anlagen mit einer Kapazitat von 50 ¢ und 120 t pro Tag
in Malaysia betrieben, erfolgreich weiterverkauft und zusatzliche Anlagen sind bereits im Bau [35]

Ein ander Ansatz wird bei den Schneckenreaktoren verfolgt. Raumlich getrennt wird Wérmetrager
und Biomasse zugegeben (Abbildung 1.6). Die Schnecke/-n Gbernehmen sowohl den Transport als
auch die Vermischung. Durch das mechanische Mischen ist der Schneckenreaktor robust gegenuber
Partikelverteilungen und groéReren Partikeln. Darlber hinaus bendétigt der Schneckenreaktor kein
Fluidisierungsgas zum Betrieb. Koks wir zusammen mit dem Warmetréger im Kreis gefahren, bis die
Koks-Partikel durch mechanische Beanspruchung klein genug sind, um mit dem Pyrolysegas
ausgetragen zu werden (Abbildung 1.7). Thermisch regeneriert werden kann der Warmetrager durch
elektrisches Aufheizen, durch die Verbrennung des Kokses oder durch das heilRe Liftgas, das den
Waérmetréger umlaufen l&sst — wie bei der bioliq der Fall.

Jedoch ist die mechanische Vermischung im Vergleich mit Wirbelschichtreaktoren haufig schlechter.
Daher kommt, wie beim biolig®-Verfahren, der Doppelschneckenmischreaktor zum Einsatz, der
durch die zwei Schnecken ein besseres Mischverhalten gegeniiber dem Schneckenmischer verspricht.
Die Vielzahl an moglichen Parametern wie Drehgeschwindigkeit, Ganghdhe, Lange, Mischverhaltnis
Biomasse/Wéarmetrager und Partikelmenge und Partikelgréf3e, macht den Reaktor tolerant gegentiber
kleineren Abweichungen. Gleichzeitig erschweren die vielen Freiheitsgrade das Bestimmen der
optimalen Betriebsparameter. Erforscht wurden diese am KIT an der biolig®-Projektanlage mit einer
Kapazitat von 500 kg/h und der PYTHON (Pyrolyseanlage zur thermochemischen Umwandlung
organischer Reststoffe) einer Technikumsanlage mit einer Kapazitat von 10 kg/h (Abbildung 1.7).
Die wesentlichen Unterschiede liegen in der Zugabereihenfolge und dem Warmetréger. Bei der
PYTHON besteht der Warmetrager aus Stahlkugeln, bei der biolig® aus Sand. Konrmayer
beschaftigte sich im Rahmen seiner Dissertation [1] mit der Auslegung der PYTHON und fihrte in
diesem Rahmen Grundlagenversuche durch.



Diese wurden im Blackbox-Ansatz durchgefihrt. D.h. bis auf wenige Ausnahmen, konnten Vorgange
im Reaktor nur am Reaktoreinlass und —auslass beobachtet werden. Ursachen hierfur sind vielfaltig.
Fehlende Analysemethoden (bei 500 °C), komplexe chemische Reaktionen, Kondensation bei
geringen Temperaturschwankungen, Staubbildung der Biomasse und mangelnde Einsicht in das
Partikelbett — um einige zu nennen, erschweren die Charakterisierung des Reaktors.
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Abbildung 1.7: Schematischer Aufbau der PYTHON-Technikumsanlage nach Funke [36],
modifiziert um Anlagenteile und Prozessstrome besser dar zu stellen.
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1.4 Aufgabenstellung

Eine Simulation hat im Vergleich zu einer experimentellen Charakterisierung den Vorteil, dass die
Problemstellen unter idealisierten Bedingungen untersucht werden kdnnen. Hierfur erforderlich sind
Simulationen mit einem hohen Mall an Realitatsnédhe. Solche Simulationen stellen besondere
Anforderungen an die zugrunde liegende Modelle, Simulationsparameter und Rechenzeit.

Die in dieser Arbeit durchgefiihrte Simulation der Pyrolyse von Weizenstroh im
Doppelschneckenmischreaktor zur Betrachtung des Stoff- und WéarmeUbergang umfasst die Aspekte:

Transport
Mischen
Energieiibertragung
chemische Reaktion

e Granulat: — Diskrete Element Methode (DEM)

Mehrphasenstromung

e Fluid: Reaktive Stromung  — numerische Stromungssimulation (CFD)
Bewegte Objekte

Das transportiere Partikelbett unterliegt einer zeitlichen Abhéangigkeit und bt direkten Einfluss auf
die Stromung aus. In diesem Fall empfiehlt es sich, einen Euler-Euler oder Euler-Lagrange-Ansatz
zu verfolgen. Im Allgemeinen bildet eine Lagrange-Simulation das Partikelverhalten genauer ab als
eine Euler-Simulation vermag. Daher ist Euler-Lagrange fur diese Anwendung der bevorzugte
Ansatz. Im Doppelschneckenmischreaktor spielt ein Fluidisierung des Partikelbettes durch die
Stromung keine Rolle, so dass keine signifikante Abhéngigkeit der Partikel von der umgebenden
Stromung zu erwarten ist. In solch einem Fall, kann das Partikelverhalten mittels Lagrange-
Simulation wiedergegeben werden. Jedoch ist es erforderlich fiir beide Methoden, Kennwerte zu
bestimmen und Modelle zu optimieren.

Fir den Lagrange-Ansatz wird das DEM-Tool LIGGGHTS®-Public - eine OpenSource-Programm,
gewahlt. Dies erfordert im Vorfeld die Charakterisierung des Weizenstrohs im Hinblick auf Form,
GroRenverteilung und Partikeldichte, d.h. die Skeletdichte inklusive Porenvolumen. Des Weiteren
sind Reib- und Rollreibwerte fir Warmetrager und Biomasse, sowie deren Interaktion zu bestimmen.
Gebréuchliche Annahmen wie dir Reduzierung des E-Moduls zur Erh6hung der Stabilitat und
Schrittweite sind zu verifizieren. Final ist das verflgbare Warmeubergangsmodell, welches den
Wérmeubergang als Leitung durch die Kontaktflache darstellt, zu tberprifen.

Diese Vorbetrachtungen erlauben Studien betreffend der optimalen Rotationsgeschwindigkeit der
Schnecken, der Zugabereihenfolge und des idealen Verhéltnis von Biomasse und Warmetréger, sowie
der Lokalisierung von Problemstellungen wie, z.B. einer unerwiinschten Rickvermischung.

Bei der Euler-Lagrange-Simulation des Doppelschneckenmischreaktors kommt das OpenSource-
Programm CFDEM®-Public zum Einsatz. CFDEM® bietet die Moglichkeit LIGGGHTS® mit einer
inkompressiblen Strémungssimulation, d.h. der CFD-Toolsammlung OpenFOAM®, zu koppeln. Die
Betrachtung von chemischen Reaktionen in einem breiten Temperaturspektrum macht die
Erweiterung um die Kompressibilitat und die Implementierung eines Reaktionsmodells erforderlich.
Dariber hinaus fehlen in der Stromungssimulation bislang geeignete Methoden zur Berlicksichtigung
der co-rotierenden, ineinander kdmmenden Schnecken, so dass auch hier eine geeignete Methode
gefunden und implementiert werden muss. Eine Parameterstudie bzgl. der Reaktionskinetik der
Lignocellulose Weizenstroh schafft die Grundlage, welche eine Euler-Lagrange-Simulation des
Doppelschneckenmischreaktors bei der Pyrolyse von Weizenstroh ermdéglicht. Diese ist mit dem Ziel
einer Charakterisierung des Doppelschneckenmischreaktors, der Reaktionsverteilung, des
Warmelberganges und dem entstandenen Euler-Lagrange-Simulationstool durch zu fiihren.
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2 Discrete Element Methode

Die Discrete Element Mebthode (DEM) bieten die Mdglichkeit Feststoffoewegungen z.B. Steine,
Sand usw. in einem Haufwerk zu Simulieren [37]. lhren Ursprung hat die DEM-Simulation in der
Molekildynamik (MD). Anfangs noch experimentell, wurden Molekllbewegungen in einem
Kristallgitter oder auch Fluid unter Zuhilfenahme von Béllen erforscht [38].

Die Simulation der Molekuldynamik stellte lange Zeit, aufgrund des hohen Rechenaufwandes bei der
Nachbarsuche, d.h. das Identifizieren sich bertihrender Partikel, eine Nische in der Wissenschaft dar.
Erst durch die Entwicklung von Methoden zur effizienten Bestimmung von Nachbarn, der
Optimierung von Algorithmen und dem technischen Fortschritt, wurde es mdglich, mehrere
Millionen Atome auf einem einzelnen Prozessorkern zu simulieren.

Aus der Molekuldynamik entwickelte sich schlieBlich die Discrete Element Methode (DEM), durch
die Berlcksichtigung von Reibung und Rollreibung, sowie durch die Einflhrung des Softsphere-
Ansatzes, bei der eine Uberlappung zweier Partikel mit einer steigenden AbstoRung beider einher
geht [39].

2.1 Grundlagen der DEM-Simulation

Bei der Discrete Element Methode werden die Partikel als Punkte in einem zwei/drei-dimensionalen
Raum mit vordefinierten Eigenschaften interpretiert, auf die Krafte F einwirken. Diese setzen sich
aus der Partikelmasse m und der Partikelgeschwindigkeit v bzw. deren Ableitung der Beschleunigung
a zusammen (Gleichung 2.1). D.h., dass DEM-Simulationen dem Newtonschen Bewegungssatz
folgen.

dim-v) |, dv
i 2.1
P mo=m-a (2.1)

F =

Man unterscheidet zwischen langreichenden Kréften, wie Erdanziehung mit Gravitationskonstante
g =9.81m-s~2 und kurzreichenden Kraften, worunter alle Partikel/Partikel-Interaktionen FN
fallen. Diese wirken ausschlieRlich, wenn der euklidische Abstand d;; der Schwerpunkte von Partlkel
i und j kleiner ist, als deren Radien r; und r; zusammen (Gleichung 2 2).

di,j < T + T} (22)

Da im Gegensatz zu gitterbasierten Methoden, die Position im Raum nicht bekannt ist und erst
bestimmt werden muss, ist es erforderlich jeden Nachbar in jedem Zeitschritt neu zu bestimmen.

Nach dem Superpositionsprinzip werden die resultierenden weit- und kurzreichenden Kréfte addiert
(Gleichung 2.3).

ml dt ZFN +m;g (2.3)

Die Partikel/Partikel-Interaktionen werden nach Hertz [40] berechnet (Abbildung 2.1). Dabei
werden die normal anliegende Kraft F;;" und die tangential anliegende Kraft " unabhéngig
voneinander betrachtet (Gleichung 2.4).

| Unter der Annahme einer konstanten Masse
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H _ pHN H,T

Sowohl die normal anliegende als auch die tangential anliegende Kraft werden durch eine
Kombination aus ddmpfender Kraft mit Dampfungskonstante y und als federnde Kraft mit
Federkonstante k interpretiert (Abbildung 2.1).

Abbildung 2.1: Kontaktmodell nach Hertz:

D.h. fur die Partikelinteraktion nach Hertz gilt:

Fl-’j-z(kN-S{f’j—yN-v{f’j)+(kT-65j—yT-ij)

_pHN,F _pHN,D _-HTF _~HTD
=F;; =F;; =F; =F;] (2 . 5)
__HN __HT
_Fi.j _Fi.j

Wahrend die normal anliegende Kraft FiZ'N von der Uberlappung 6{"] =d;; —r; —r; und von der
relativen Normalgeschwindigkeit v/’;, abhangt, ist die tangential anliegende Kraft F;’2" von der
relativen tangential Geschwindigkeit viTJ- und von der tangentialen Uberlappung GZj abhangig.

t
T _ T
6-~—]vi’jdt
t

LJj
0

T
vl (2.6)
T _ T _Yn- | _ ooT
6i'fn = 6i’jn—1 +|vij, . ”v-T- ” (t, —tp—1) mit 61-']-0 =0
bin-1

Dabei wird die tangentiale Uberlappung SiT_ ; iterativ durch Integration der relativen tangentialen

Bewegungen Uber die Kontaktzeit bestimmt (Gleichung 2.6). Dabei gilt: F/*" < cOF - F/'",

COF (Coefficient of Friction) stellt den Reibungswert dar.
Sowohl die Federkonstanten k" und k7 als auch die Dampfungsfaktoren y und y7 konnen direkt
aus den Materialeigenschaften bestimmt werden (Gleichungen 2.7).
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sz_Ei' 6N
=2 fS "my; =0
2.7
kT = /ru SN (2.7)

__Zf [

Dazu werden die mittlere Masse m; ;, das mittlere E-Modul E; ;, das mittlere Schubmodul ¢; ; und
der mittlere Radius r; ; mit den Gleichungen 2.8-2.14 berechnet.

_ InCOR
" In2COR + 12

Sij = ZlEl’J'«/ril L3 (2.9)

(2.8)

SG=8"Gyy [ny 6l (2.10)
1 1 1

—=—4— (2.11)
ri,j T T}

1 1-92) (1-9}

_=( l)+( J) (212)
E;; E; E;

1 2:-(2-9)-1+9; 2:-(2—=9;)-(1+9;

1 _22@-90- a9y 2:@2-8) A+,
Gi; E; E;

L2 + ! 2.14
— = (2.14)

pj M My

Zur Ber(cksichtigung der Rollreibung wurde das Hertz Model um das Drehmodel M¥ erweitert
(Gleichungen 2.15-2.17). Das Drehmoment wird iterativ nach Ai et. al. [41] , aus den vorhergehenden
Zeitschritten berechnet:

Ml] ;t+dt _Ml]t+dML]t (2-15)
dmfl, = =k - do; ; (2.16)

Dabei stellt dg;; die relative Rotationsgeschwindigkeit am Kontaktpunkt dar. Die verwendete
Federkonstante k{ i (Gleichung 2.17) entspricht der Federkonstanten fir tangentiale Reibung
(Gleichung 2.7).

(2.18)

|Ml] t+dt| = CORF'ri] Fl]\;
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Limitiert wird das Drehmoment durch die wirkende Normalkraft Fi{\}, dem Aquivalentradius R; j und
dem CORF (Coefficient of Rolling Friction).

2.1.1 Integration

Die auf ein Partikel einwirkenden Krafte werden addiert und integriert. Als Integrator dient meist
eine explizite numerische Integrationsmethode, wie z.B. der \elocity-Verlet-Algorithmus [42]
(Gleichung 2.19).

1
Xepdr = X¢ + v - dt + = a, - dt? + 0(dt?)
2 (2.19)

1
Verdt = Ve T 5 (ar + agiqe) - dt + 0(dt?)

Dieser bestimmt die Position x mit einer lokalen Abweichung von 0(dt*) und die Geschwindigkeit v
mit einer lokalen Abweichung von 0(dt?). Die globale Abweichung ist somit 0(dt?). Unter der
Annahme eines konstanten Zeitschrittes dt, lasst sich der Algorithmus vereinfacht darstellen:

1. Bestimme die Geschwindigkeit zum Zeitschritt n + %

vn+

%=vn+%-an-dt (2.20)
2. Bestimme Position zum Zeitschritt n + 1
Xn+1 = Xp + vn+% - dt (2.21)

3. Bestimme FX.; aus den Interaktionen in x,,,;. Dannist: a,,; = Ff ,/m

4. Bestimme die finale Geschwindigkeit aus v zum Zeitschritt n + 1
1
Vny1 = vn_l_% + 3 "Apy1 " dt (222)

Eine Abschatzung flr den maximalen Zeitschritt dt liefert die Rayleigh-Zeit tg,,. Diese gibt an, wie
lange ein Impuls benotigt, um ein Partikel zu durchwandern.

tray. = i L (2.23)
¥~ 0.8766 + 0.1631-v |G,

Die Rayleigh-Zeit ist im Wesentlichen von den Materialeigenschaften (Dichte p;, Schubmodul G; =

2_(5;.) und Poisson-Zahl v;) abhéngig, aber auch von der Partikelform (Radius ;). Meist wird ein

Zeitschritt dt = 0.2 - max (tRayi) gewahlt [43]. Weitere Kriterien fur Sonderfalle ist die Hertzzeit
[44] und die Cundallzeit [45]. Zeitschrittkriterien konnen jedoch nur als Richtwert verwendet werden.

So kann in einigen Fallen ein groRerer Zeitschritt gewéhlt werden, wahrend es in anderen erforderlich
ist diesen zu verringern [46].
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2.1.2 Nachbarsuche

Mit steigender Partikelzahl wéchst der Aufwand bei der Nachbarsuche quadratisch. Daher konnten
lange Zeit keine groReren Partikelzahlen simuliert werden. Dies &nderte sich erst mit der Einfihrung
eines imagindren strukturierten Gitters. Jedem Partikel wird zu jedem Zeitschritt eine Gitterzelle
zugeordnet. Da die Struktur des Gitters unveréndert bleibt, sind auch die Nachbarzellen einer
beliebigen Zelle bekannt. D.h. die kontaktierenden Nachbarpartikel sind entweder in der eigenen oder
in den benachbarten Gitterzellen zu finden. Daher ist eine Gitterzellbreite des Partikeldurchmessers
zu empfehlen. Durch die Einflihrung dieses Zwischenschrittes wurde der Aufwand fir die
Nachbarsuche linear.

Heute wird eine Kombination aus dieser Gittersuche und einer von Verlet et. al. [47] der sog. Verlet-
Liste angewandt. Dabei wird jedem Partikel eine Liste mit Partikeln zugeordnet. Flr diese gilt:

di‘jST'i‘FT)"*'C

c ist der sog. skin Parameter. Dieser sorgt dafiir, dass nicht nur in Kontakt stehende Partikel in der
Liste enthalten sind, sondern auch raumlich benachbarte mit einem maximalen Abstand von c. Diese
Liste wird durch die Gittersuche generiert und behalt

ihre Gultigkeit bei [48].

2.2 Parameterbestimmung bei der DEM-Simulation

Eine DEM-Simulation eines bindaren Gemisches aus Weizenstroh und Stahlkugeln bzw.
Waérmetrégern stellt aufgrund unbekannter Materialeigenschaften, aber auch durch die abweichende
Form der Weizenstrohpartikel von der idealen Kugel, eine groRe Herausforderung dar. Um eine
maoglichst akkurate Aussage uber die Mischeigenschaften im Doppelschneckenmischreakor treffen
zu koénnen, ist es unabdinglich mdglichst genaue Materialkennwerte zu generieren und die
Weizenstrohform zu approximieren.

DEM-Simulationen in ihrer urspriinglichen Form bieten die Mdglichkeit sphérische Partikel in grofer
Zahl zu simulieren. Zum Beginn dieser Arbeit bestanden drei Mdglichkeiten, nicht-sphérische
Partikel zu simulieren.

Partikel deren Form nur gering einer Kugel abweicht, kdnnen dennoch durch eine Sphéare angendahert
werden. Die resultierende Abweichung im Partikelverhalten kann durch eine Modifizierung der
Werte fur Reibung und Rollreibung dargestellt werden [49]. Diese Methode hat mehrere Vorteile

e die Algorithmen flr sphérische Partikel sehr einfach zu implementieren
e der Rechenaufwand ist am geringsten
e die Stabilitat ist am grofRten.

Dabher ist sie das Mittel der Wahl bei kleineren Formabweichungen.

Eine weitere Methode zur Simulation nicht-spherischer Partikel, ist die Multispherensimulation [50].
Dabei wird die Form der Partikel durch eine Vielzahl von Sphéren approximiert, deren Position in
Relation zu den anderen unverandert bleibt. Da der Rechenaufwand proportional zur Anzahl der
Sphéren ist und durch den Multispherenansatz mehr simuliert werden mussen, ist auch der Aufwand
entsprechend hoher. Des Weiteren werden Kleinere Sphéren zur Darstellung verwendet. D.h. die
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erforderliche Schrittweite muss an den Sphérenradius angepasst werden (Gleichung 2.23) [51]. Daher
wird diese Methode nur zur Darstellung einer moderaten Anzahl an Partikeln verwendet.

Die letzte M0oglichkeit stellen die Superquadriken dar, d.h. Partikel deren Form durch mathematische
Funktionen dargestellt wird [52]. Superquadriken sind artverwandt mit Superellipsoiden und kénnen
Wirfel, Zylinder, Oktaeder, Kugeln und Torus darstellen.

Im Vergleich zu dem Multisphéarenansatz muss nur ein Partikel simuliert werden. Da der Aufwand
von Nachbar- und Kontaktsuchen bei nichtsphéarischen Partikeln um ein Vielfaches hoher ist, muss
von Fall zu Fall entschieden werden, welche Methode die geeignetere darstellt [52].

Zu Beginn dieser Promotion (2013), war diese Methode Gegenstand der Forschung und erst in
jungster Zeit (2017/2018) verfligbar. Daher konnte diese Methode im Rahmen dieser Arbeit nicht
berucksichtigt werden.

Im weiteren Verlauf dieser Arbeit werden sowohl Weizenstroh als auch der Wérmetrager durch
Spharen dargestellt. Dieses Kapitel beschaftigt sich daher mit den verandernden Materialkennwerten
und betrachtet den Einfluss der abweichenden Geometrie.

2.2.1 Bestimmung Materialkennwerte, Kennwerte fur die
Warmetrager/Warmetrager und Warmetrager/Wand Interaktionen

Zur Optimierung der Simulationszeit wird bei DEM-Simulationen haufig ein niedriges E-Modul
gewahlt. Konkret kann durch ein um den Faktor 100 reduzierter E-Modul die Simulationszeit um den
Faktor 10 beschleunigen (Gleichung 2.13 und Gleichung 2.23). Dies hat direkten Einfluss auf die
Reib- und Rollreibwerte und macht deren Optimierung erforderlich. Dabei ist das generelle Vorgehen
stets gleich. Ein Versuch wird mit den zu simulierenden Partikeln durchgefihrt. Diese Versuche
werden parallel dazu mit veranderten Reib- und Rollreibwerten und identischen Rahmenbedingungen
nachsimuliert. Die Parameter der Simulation mit der besten Ubereinstimmung zum Versuchsergebnis
entsprechen dem gesuchten Optimum [49]. Die allgemeinen Anforderungen an den Versuch sind:

Kostengunstiger Aufbau

Einfache Durchflihrung

Einfache Auswertung

Mit wenig Rechenaufwand nachsimuliert und ausgewertet

Anhand dieser Kriterien, kann eine Vielzahl von Versuchen zur Parameteroptimierung verwendet
werden. Al-Hashemi et. al. [53] verwendeten zur Parameteroptimierung z.B. den
Schittwinkelversuch, Hohner et. al. [54] verwendeten den klassischen Reibversuch, bei der DCS
Computing GmbH wurde der Ringshertest als Versuch verwendet [55] und Piotr. et. al. [56] optimierte
anhand des Schuttwinkels in der rotierenden Trommel.

Aufgrund stark abweichender Materialeigenschaften von Stahl und Biomasse bzgl. Dichte, Reibung,
Rollreibung und Wert flr den elastischen Stol3, kdnnen viele der klassische Methoden, zur
Bestimmung und Optimierung dieser Reibwerte nicht verwendet werden.

Eine Ausnahme stellt die rotierende Trommel dar, deren Inhalt durch Rotation der Trommel
umgewalzt wird.

Da Uberwiegend Feststoffpartikel umgewalzt und vermischt werden, stellt sich bei einer konstanten
Drehgeschwindigkeit der Trommel eine nahezu konstante Silhouette des Bettes ein.

Die generelle Form des Partikelbetts, durchwandert in Abhangigkeit der Materialeigenschaften und
Rotationsgeschwindigkeit bis zu vier allgemeine Formen. Ist die Rotationsgeschwindigkeit niedrig,
so stellt sich ein nahezu linearer Horizont ein. Bei steigender Rotationsgeschwindigkeit préagt sich ein
Wirbel, im algemeinen als Katarakt bezeichnet, in der Silhouette aus. Dieser prégt sich bei einer

17



Froudezahl von groRer 1 aus. Bei hohen Drehgeschwindigkeiten, stellt sich ein kreisformiger
Horizont ein [57]. Siehe (Abbildung 2.2).

c) d)
Abbildung 2.2: Zusténde bei einer rotierenden Trommel in Abhangigkeit der Drehgeschwindigkeit.
a) 10 rpm, b) 60 rpm, ¢) 120 rpm und d) 200 rpm

Dieses Verhalten lasst sich mit der dimensionslosen Froudezahl Fr (Gleichung 2.24), die das
Verhaltnis aus Zentrifugalkraft und Schwerkraft angibt, beschreiben [58].

w? - R
Frp = P
Fr: m-n)?- Ry, (2.24)
Fry = 4

Die Froudezahl lasst sich unterteilen in die Partikelfroudezahl Frp, und die Werkzeugfroudzahl Fry,.
Die Partikelfroudzahl ist abhangig von der Winkelgeschwindigkeit w, dem Partikelabstand zur
Rotationsachse Rp und der Erdbeschleunigung g. Die Werkzeug-Froudezahl Fry, h&ngt von der
Drehgeschwindigkeit n und dem Werkzeugradius Ry, ab.

Fur beide Froude-Zahlen gilt: Ist die Froudezahl Fr < 1, bilden die Partikel ein Bett, bei einer
Froude-Zahl > 1 l6sen sich Partikel aus dem Bett (Kataraktentwicklung). Da bei Fr > 1 eine
Entmischung stattfindet, ist dieser Bereich i. A. unerwinscht.
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Table 2.1: Froude-Zahlen der Betriebsbedingungen zu (Abbildung 2.2)

rpm Fry
10 0.01
60 0.25
120 1.0
200 2.8

Auf eine geeignete Grolie und Partikelzahl reduziert, lassen sich die Betriebsbedingungen bis 60 rpm
(Abbildung 2.2) zur Validierung und Anpassung von simulationsabhéngigen Parametern mit einem
grolRen Wertebereich nutzen [49]. Der im Rahmen dieser Arbeit verwendete Modellversuch basiert
auf diesem System.

Eine Stahltrommel mit 125 mm Durchmesser und 80 mm Breite wird mit Stahlkugeln mit einem
Durchmesser von 2 mm gefillt. Die Deckel der Trommel bestehen aus durchsichtigen Acrylglas. Auf
diese Weise kann eine Kamera, die sich auf der Rotationsachse befindet, den Umriss des Bettes
erfassen (Abbildung 2.3). Da sich die Stahlkugeln im Wesentlichen orthogonal zur Rotationsachse
bewegen, ist der Anpressdruck der Stahlkugeln zur Acrylglaswand zu vernachl&ssigen.

L

|
|
|
|
|
|
|
|
d
@125 mm

&

/ T\
40 mm

Abbildung 2.3: Versuchsaufbau des Drehtrommel-Modellversuches

Zur Auswertung verwendete Piotr et. al. [56] die Bestimmung des Schittwinkels. Dies ist jedoch nur
im niedrigen Drehzahlbereich méglich, da sich nur dort ein flaches Bett auspragt (Abbildung 2.2, a).
Um den Zustand im Fr = 1 Bereich besser erfassen zu kénnen, wird im Zuge dieser Arbeit die
Auswertung dieses Versuches, durch den diskreten Abstand [; des Bettes zur Rotationsachse

erfolgen. Als Diskretisationswinkel a; wurde 22.5 ° gewahlt (Abbildung 2.4).

Abbildung 2.4: Auswertung ds Drehtrommel-Modellversuches
Bei der DEM-Simulation dieses Versuches, wird die Position der Partikel in eine zwei dimensionalen

Projektion  Gberfuhrt  (Gleichung 2.25). Diese  Projektion wird daraufhin in  die
Polarkoordinatendarstellung mit Winkel ¢ und Azimut R, umgewandelt (Gleichung 2.26). Bestimmt
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werden die kleinsten Azimute Rp (Gleichung 2.25-2.27), deren Winkel ¢ in einem Bereich +2.5°
um «a; liegt.

(x,y,2z) = (x,y) (2.25)
(x,y) = (Rp, 9) (2.26)
a;—2.5°< @y < a;+2.5° (2.27)

Die Validierung der Modellparameter erfolgt Gber die Bestimmung der Abweichung
(Gleichung 2.28).
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10
1
Abw. = Z I, — EZ T, (2.28)
j=1

i=1

Stehen keine zehn Partikel zur Verfiigung, so wird ein Mittelwert Giber die verfligbaren Werte gebildet.
Steht kein Wert zur Verfligung, wird der Radius der Trommel verwendet.

2.2.1.1 Untersuchung der Warmetrager — Warmetrager Reibung und Rollreibung

Aufgrund von Interaktionen der beteiligten Materialien, stellt eine Bestimmung der Werte flr die
Reibung und Rollreibung eine Herausforderung dar.

Um die Anzahl der variierenden Parameter zu reduzieren, wurde zunéchst der Einfluss der Wand-
Waérmetréger Reibung und Rollreibung eliminiert, indem eine Kugellage auf der Wandoberflache
aufgeklebt wurde. Auf diese Weise ist es mdglich, ausschlieflich den Einfluss der Warmetrager-
Waérmetrégerparameter ohne Abhéngigkeiten von weiteren Einfllissen zu beobachten.

Tabelle 2.1: Programmparameter der Warmetrager-Warmetrager Screeningversuche

Partikeleigenschaften: Programm:
E-Modul [Pa] 210 - 10° vgl. [59] 3s mit 10 rpm
Poissonzahl 0.3 vgl. [60] 3s mit 25 rpm
COR 0.9 vgl. [61] 3s mit 60 rpm
COF 0.1-1.0

CORF 0.001-0.5

Dichte [kg/m?] 7878 dt [s] 0.000006
Masse [kg] 0.63395

Radius [m] 0.001

Die in Tabelle 2.1 beschriebenen Parameter wurden in einer Reihe von Simulationen genutzt, die sich
nur in ihrem Coefficient of Friction (COF - Reibung) und ihrem Coefficient of Rollingfriction (CORF
- Rollreibung) unterscheiden. Die Definition des Coefficient of Friction (COF), Restitution (COR)
und des Coefficient of Rolingfriction (CORF) entsprechen Kapitel 2.1. Dabei wurden Simulationen
mit COF von 0.1 bis 1.0 in 0.1er Schritten und mit CORF von 0.001 bis 0.01 in 0.001er, von 0.01 bis
0.1 in 0.01er und von 0.1 bis 0.5 in 0.1er Schritten durchgeftihrt. Eine Besonderheit stellt in diesem
Zusammenhang das E-Modul dar. Dieses wurde um den Faktor 103 gegeniiber den Literaturwerten
reduziert. Dies ist auf die Standardoperationsbedingungen von LIGGGHTS® zurlickzufihren, die
den Gultigkeitsbereich des E-Modul E auf 5-10° Pa < E < 10 Pa beschranken [62], aber auch
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auf den signifikanten Geschwindigkeitsvorteil, der mit einer niedrigeren Schubspannung einher geht
[63]. Im Rahmen dieser Arbeit wird an anderer Stelle ausfuhrlich auf diese Thematik eingegangen.

0.035
0.03
0.025 |
0.02
0.015
0.01[

0.005

Abstand zur Rotationsachse

2475 270 2925 315 3375 360
Winkel ¢

Abbildung 2.5: Qualitat der Simulationsergebnisse.
Abstand in blau, Varianz in rot

Zur Gewadhrleistung eines stationaren Zustandes wurde eine Simulationszeit von 3 Sekunden gewahit.
In Abbildung 2.5 wurde an den gewéhlten Messstellen, der Mittelwert und die Varianz des Abstands

zur Rotationsachse an den gegebenen Messstellen aus den Zeitpunkten 1.8s, 2.4s und 3.0s
bestimmt.

Tabelle 2.2: Froude-Zahlen der Betriebsbedingungen

Fry
10 rpm 0.01
25rpm 0.04
60 rpm 0.25

Dies wurde fur eine Rotationsgeschwindigkeit von 10 rpm mit den in Tabelle 2.3 festgelegten
Werten fir die Reibung und Rollreibung durchgefihrt. Die maximal ermittelte Standardabweichung

(Abbildung 2.5) betragt 0.4 mm. Dies entspricht einem halben Kugelradius. Daher kann von einem
stationdren Zustand ausgegangen werden.
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Abweichung bei 10 rpm

Reibung COF

Abweichung bei 25 rpm
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Abbildung 2.6: Abweichung (Gleichung 2.28) der Simulationen zu den Versuchswerten in
Abhéangigkeit zur Reibung und Rollreibung

Da der Einfluss der Reibung und Rollreibung auf den Fall Fry, <1 beschrénkt ist, wurden
Simulationen mit einer Drehgeschwindigkeit von 10 rpm, 25 rpm und 60 rpm durchgefihrt
(Tabelle 2.2). Ein Vergleich der Simulation mit den durchgefiihrten Experimenten (Abbildung 2.6)
zeigt generelle Tendenzen. Eine differenzierte Betrachtung der Resultate weist jedoch leichte
Divergenzen der Ergebnisse auf. Ein Optimum ist in jedem der Falle im Bereich 0.3 — 0.9 fir die
Reibung und im Bereich 0.2 — 0.5 fir die Rollreibung zu finden.

Wahrend bei Simulationen mit 10 rpm und 25 rpm ein eindeutiger Trend und Gradienten zu
erkennen sind, ist dies bei Simulationen mit 60 rpm nicht der Fall. Dies kann auf eine fortschreitende
Fluidisierung des Bettes zurlickgefiihrt werden.
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Tabelle 2.3: Vergleich der Werte fiir Reibung und Rollreibung

E-Modul Poisson-Zahl Radius COR COF CORF
Ermittelte Werte 210-10° Pa 0.3 1mm 0.9 0.5 0.2
Literatur [64-67] 210-10° Pa 0.3 n.n. 0.9 0.5 0.001
Syed et. al. [68] 2.90-10° Pa 0.3 1.5mm na. 0.5 0.2
Maione et. al. [69] 210-10° Pa n.a. 125mm 0.8  0.15 0.3
Fatahi et. al.[59] 168-10° Pa 0.38 Var. 0.3 0.5 0.05

Verglichen mit Standardwerten fur Stahl, weisen diese eine erhebliche Diskrepanz auf (Tabelle 2.3).
Die Reibung und Rollreibung sind abhdngig vom Material, aber auch wvon der
Oberflachenbeschaffenheit und von weiteren Faktoren, wie Form und \erunreinigung der
Oberfl&che. Die hier ermittelten Werte berlicksichtigen diese Faktoren.

Wahrend die Literaturwerte stark abweichen, ermittelte Syed et. al. [68] mit seinen Scherversuchen
identische Werte fur die Stahlkugel/Stahlkugel-Interaktion. Eine groRere Abweichung, zu den hier
ermittelten Werten, bilden Maione et. al. [69] (Drehtrommel mit Fry, < 1) und Fatahi et. al. [59]
(Knelson-Konzentrator). Jedoch haben sie eine Gemeinsamkeit: Alle hier vorgestellten Werte weisen
teils groRere Abweichungen zu den Literaturwerten auf.

2.2.1.2 Untersuchung der Warmetrager — Wand Reibung und Rollreibung

Da Reibung und Rollreibung sowohl material- als auch oberflachenabhangig sind, ist es erforderlich
den Einfluss der Wand — Stahlkugel Interaktion zu betrachten.

In einem weiteren Versuch mit der rotierenden Trommel wurde auf das Erzeugen einer
“Partikelwand* verzichtet, sodass der Einfluss der Wand/Stahlkugel-Interaktion mitwirkt. Es wurden
stationdre Zustadnde bei Drehgeschwindigkeiten von 10 rpm bis 120 rpm betrachtet und wie in
(Gleichung 2.25) bis (Gleichung 2.28) beschrieben, ausgewertet. Diese Zustdnde wurden nach dem
in (Tabelle 2.4) beschriebenen Programm angesteuert.

Tabelle 2.4: Parameter der Wand/Wéarmetrager-Screeningversuche

Partikeleigenschaften: Programm:
Wand/

Stahlkugeln  Stahlkugeln 3s mit10rpm
E-Modul [Pa] 210-10° 210-10° 3s mit20 rpm
Poissonzahl 0.3 0.3 3s mit45rpm
COR 0.9 0.9 3s mit60rpm
COF 0.5 0.3-0.8 3s mit90 rpm
CORF 0.2 0.1-0.7 3s mit120 rpm
Dichte [kg/m?] 7878.17
Masse [kg] 0.76463
Radius [m] 0.001
dt [s] 0.000006

Wiéhrend der Durchfuihrung der Versuche konnte ein Unterschied zu den Versuchen zur Untersuchung
der Stahlkugel-Stahlkugel Interaktion festgestellt werden.
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Abweichung bei 45 rpm
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Abbildung 2.7: Abweichungen in Farbe und Hohe der Zusténde bzgl. Rotationsgeschwindigkeit

Es konnten Betriebsbedingungen von 120 rpm eingestellt werden, ohne eine Kataraktentwicklung
beobachten zu kdnnen. Dies steht im Widerspruch zu der in (Tabelle 2.2) ermittelten Werkzeug-
Froudezahl. Die Ursache ist ein erheblicher Schlupf zwischen Trommelwand und Partikelbett. Aus

diesem Grund muss fur hohere Rotationsgeschwindigkeiten Frp <« Fry, gelten.

Ein Abgleich dieses Versuches (Abbildung 2.7) mit den Simulationen (Tabelle 2.4) ergibt kein
eindeutiges Bild. Jedoch kann den Diagrammen entnommen werden, dass die beste Anndherung fiir
den Warmetrager/Wand-Kontakt mit einem COF < 0.3 oder CORF < 0.2 zu beobachten ist.
Aufgrund der Auswertungsmethode (Gleichungen 2.25 - 2.28) l&sst sich die Kataraktentwicklung nur
unzureichend auswerten. Da diese aufgrund des Schlupfes zwischen Wand und Partikel eines der
wichtigsten Kriterien darstellt, wurden zusatzlich die Partikel-Froudezahl der Betriebsbedingungen
fur ausgewéhlte Wand-Stahlkugel COF und CORF Paare bestimmt (Tabelle 2.5).

Anhand dessen kdnnen bereits einige Effekte identifiziert werden. Ist die Stahlkugel/Stahlkugel-
Reibung groRer als die Stahlkugel/Wand-Reibung rutscht das Bett an der Wand. Dadurch wird keine
Kraft von der Trommel auf das Bett (ibertragen. Eine Durchmischung des Bettes bleibt dadurch aus.
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Ist die Reibung zwischen Schuttung und Wand zu grof3, pragt sich ein Katarakt bei geringen

Drehgeschwindigkeiten aus (Abbildung 2.2, ¢, 120 rpm und Abbildung 2.8, 120 rpm). Beim
Katerakt sind die Tragheitsmomente groRer als die Erdanziehung, sodass die Stahlkugeln sich aus der
Schittung 16sen und den Wirbel bilden. Damit ist die Kateraktauspragung mit der Frage verbunden:
Wie viel kinetische Energie kann aus der rotierenden Trommel durch Wand/Stahlkugel und
Stahlkugel/Stahlkugel-Reibung in die einzelnen Stahlkugeln Gbertraghen werden.

Tabelle 2.5: Minima der Wand/Stahlkugeln fir variierende Reibung und Rollreibung
COF 05" 06 04 04 0.4 0.4M
CORF 03 04 02 03 0.5 0.6
10 rpm 0.12 0.10 0.006 0.001 3.1-107° 2.5-107°
20rpm 0.26 0.13 0.002 0.000 0.000 0.002
45rpm 0.22 0.14 0.050 0.006 0.001 0.002
60rpm 0.15 0.22 0.010 0.002 0.003 0.002
90 rpm 0.27 0.75 0.018 0.020  0.006 0.003
120 rpm 0.66 1.41 0.005 0.017  0.004 0.001

II'Stahlkugel-Stahlkugel COF und CORF
I11 Sowohl globales als auch lokales Minimum
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Abbildung 2.8: Ausgewahlte Minima fur Wand/Warmetréager COF und CORF
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2.2.1.3 Untersuchung Warmetrager-Warmetrager/Wand Reibung und Rollreibung im
ColdFlow-Modellreaktor — Reaktor

Bisher wurden die Warmetrager/Warmetrager bzw. Warmetrager/Wand Reibung und Rollreibung
anhand einer Parameterstudie mit einem Trommelmischer bestimmt. In diesem Zuge konnten sowohl
generelle Tendenzen, als auch konkrete Werte bestimmt werden. Bestehend bleibt die Frage der
Ubertragbarkeit dieser Ergebnisse. Dieses Kapitel beschaftigt sich mit dieser Fragestellung.

Dazu wurden Versuche in einem Modellreaktor durchgefuhrt, der im Malstab 1:1 dem Doppel-
schneckenmischreaktor der PHY TON-Versuchsanlage entspricht (Abbildung 2.10).

Biomasse- Warmetrager-
varrat vorrat

= —
@_:I::—'Qﬁ'ﬁﬂ Doppelschneckenmischreaktor T\‘\A\

I — ~—

 —

1] 005 ] 5 15 575 75 5] 81180 5] 18]

Abbildung 2.9: Versuchsaufbau des ColdFlow-Doppelschneckenmischreaktor
zur Bestimmung der Verweilzeit

Biomasse und Warmetréager befinden sich in zwei Einfulltrichtern. Deren kontinuierliche Dosierung
erfolgt Uber Dosierschnecken, die abhangig von der Drehgeschwindigkeit, die gewiinschte
Fordermenge in den Reaktor geben. Die Fordermenge von Warmetrdger und Biomasse wurde dabei
experimentell ermittelt.

Da Biomasse und Warmetrager an unterschiedlichen Stellen zugegeben werden, unterteilt sich der
Reaktor in Forderbereich und Misch- oder auch Reaktionsbereich. Der Forderbereich erstreckt sich
zwischen dem Biomasseeinfallstutzen und dem Warmetréagereinfallstutzen, an dem Warmetrager auf
die geforderte Biomasse féllt. In der PHYTHON-Versuchsanlage werden ab diesem Punkt die
Biomasse und der Warmetrdger vermischt und es setzt die Pyrolyse ein. Der Mischbereich reicht
beim ColdFlow-Modellreaktor und bei der PHYTHON-Versuchsanlage bis zur Offnung am
Reaktorboden. Ist dieser fehlerhaft ausgelegt, wird im Pyrolysebetrieb nichtreagierte Biomasse Uber
diese Offnung ausgeschieden oder verursacht zusatzliche Kosten.

Daher sind zur Auslegung des Reaktors und Beschreibung des Pyrolyseprozesses Kenntnisse tber
die Verweilzeit im Reaktions- oder auch Mischbereich erforderlich.
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Abbildung 2.10: Skizze des Doppelschneckenmischreaktors. Links: PYTHON und Modell-Doppelschenckenmischreaktors, Rechts: modifizierte
Geometrie, wie sie bei der DEM-Simulaiton zum Einsatz kommt.
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Die Verweilzeit wurde in der vorliegenden Arbeit mit Hilfe der Puls-Methode bestimmt. D.h. zum
Zeitpunkt t = 0 wird ein Marker (markierte Warmetréager) an der Warmetrageroffnung aufgegeben.
Der unter dem Reaktor montierte Schlitten startet und fangt bei konstanter Geschwindigkeit wahrend
der Fahrt unter der Reaktor6ffnung eine Probenmenge in jedem Schlittensegment auf
(Abbildung 2.9). Da sowohl der Starpunkt als auch die Geschwindigkeit des Schlittens bekannt sind,
kann jedem Schlittensegment eine Zeit t; zugeordnet werden.

Die dazu gehorenden Markerkonzentrationen c(t;) werden durch Auswertung der Auffangbehélter
ermittelt.

Dies ermdglicht die Bestimmung der mittleren Verweilzeit T nach (Gleichung 2.29). Des Weiteren
wurde unter Bestimmung der Varianz o2 (Gleichung 2.30) und der dimensionslosen Varianz ¢, die
Bodensteinzahl Bo ermittelt (Gleichung 2.31). Diese ermdglicht Rickschlusse auf die axiale
Dispersion.

fooot-c(t)dt~ =t c(t) - At

(2.29)

T = = ]

JJcde & ¥c(t) - At

C(t;—D)2 o) dt t.) - At;
o2 =l N -mr ED L o)

n
Jy c®-dt = joic(y) - Ay

g? 2 8
,_0°_2 8 231
% =% =By Bo? (23D

Die Verweilzeit wurde fir einen Warmetragerfeed von 920 kg - h™! und einem Stahlkugel-

durchmesser von 2 mm, fir die Betriebszustdnde mit 1, 2, 3 und 4 Hz bestimmt (Tabelle 2.6). Da
lediglich die Warmetrager/Warmetréger bzw. Warmetrager/Wand-Interaktion betrachtet wird, wurde
fur diese Versuche auf Biomasse verzichtet.

Tabelle 2.6: Verweilzeitverteilung im Doppelschneckenmischreaktor nach Frey [70]
1Hz 2Hz 3Hz 4Hz

T Bo T Bo T Bo T Bo
2453s 18595 | 16.69s 21659 | 10.09s 63.07 | 7.61s 73.97
23.82s 18124 | 1476s 219.15| 10.14s 10648 | 7.43s 44.73
26.14s 15331 | 1591s 18389 | 991s 8492 | 711s 3233
2298s 10259 | 16.46s 153.46 - - - -
Mittelwert 24.37s 155.77 | 15.96 s 193.27 | 10.05s 84.82 | 7.38s 50.34
Standardabw. | 1.16 s 33.14| 0.75s 26.86 | 0.10s 1772 1 0.21s 17.46

Bei den Verweilzeiten nach Frey handelt es sich um Wiederholungen der Versuche von Kornmayer
et. al. [1]. Der Fokus von Frey lag auf einer Minimierung der Fehlerquellen durch eine stérkere
Automation beim Versuchsablauf. Ein \ergleich der Verweilzeiten ergibt eine sehr gute
Ubereinstimmung zwischen Frey und Kornmayer. Jedoch unterliegen die Bodensteinzahlen bei Frey
sehr viel groReren Schwankungen, sodass die Verwendung dieser zur Validierung der Werte kritisch
betrachtet werden muss.

Analog zu dem Versuch wurden DEM-Simulationen unter den gleichen Rahmenbedingungen und mit

den Betriebsbedingungen 1 Hz, 2 Hz, 3 Hz und 4 Hz durchgefihrt. (Tabelle 2.7).
Verwendet wurde jedoch das modifizierte Reaktordesign (Abbildung 2.10 rechts).
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Tabelle 2.7: Simulationsrahmenbedingungen des ColdFlow-Modellreaktor

Partikeleigenschaften:

Stahlkugeln  Reaktorwand Stahlkugeln/
Reaktorwand
E-Modul [Pa] 210-10° 210-10°
Poissonzahl 0.3 0.3
COR 0.9 0.9 0.1
COF 0.3-0.4 (-0.5) 0.2-0.5 (-0.6) 0.8
CORF 0.1-0.3 0.1-0.5 0.99
Dichte [kg/m?] 7878.4 -
Radius [m] 1073 -
Massenrate [kg/h] 920
Programm
1Hz 2Hz 3 Hz 4 Hz

Simulationszeit [s] 90 60 60 60
dt [s] 5-107° 5-107° 5-10°° 5-107°
Auswertungszeit [s] 45 20 20 15

Bei den Simulationen wurden eine Reibung von 0.3 und 0.4 (bei 2 Hz Simulationen zusatzlich 0.5)
und eine Rollreibung von 0.1-0.4 fiir die Stahlkugel/Stahlkugel-Interaktion verwendet. Dies stellt den
verifizierten Bereich fur die Stahlkugel/Stahlkugel-Interaktion dar (Kapitel 2.2.1.1).

Unter der Annahme, dass fur rein sphérische Partikel COF, CORF > 0 und CORF < COF qilt,
schwanken die Werte fir die Wand-Stahlkugelinteraktion in Abhangigkeit der Werte fur die
Stahlkugel/Stahlkugel-Interaktion. Dabei gilt:

(COFy_wr, CORFy_wr) = (COFyr_wr + 0.1, CORFyr_yr + 0.1)

Somit wurde fir jedes Wertepaar der Stahlkugel/Stahlkugel-Interaktion (COFy7_ywr und
CORFyr_wr), bis zu sechs Simulationen mit verdnderten Werten fir die Wand/Stahlkugel-
Interaktion durchgefihrt.

Der Auswertung (Tabelle 2.8) kann entnommen werden, dass die Wand/Stahlkugel Reibung einen
signifikanten und die Rollreibung keinen erkennbaren Einfluss auf die Verweilzeit hat. Des Weiteren
kann entnommen werden, dass die Stahlkugel-Stahlkugel Reibung und die Rollreibung einen
erkennbaren Einfluss auf das Verweilzeitverhalten im Reaktor ausiiben.
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Tabelle 2.8: Bestimmung der Verweilzeit im DEM-Modellreaktor

stahlkugeln - Stahlkugel
COF 0.3 0.3 0.3 0.4 0.4 0.4 0.5 0.5
CORF 0.1 0.2 0.3 0.1 0.2 0.3 L 0.2 0.3

-5 ! Bo 7-51Bo 7-51Bo 7-s!Bo 7-5s1Bo 7-51Bo 7-51Bo 7-s1Bo 7-51Bo

0.2 01 13.7 169.0 13.2 171.4|- - - - - - = - = = = = - -

0.2] 0.2 13.9 184.2 13.4 156.5 12.8 168.0|(- - - - - - = - = = = -

0.2 0.3 = 13.4 1p4.1 12.9 144.4(- - - - - - = - = = = -

0.2| 0.4 - - - 13.0 185.3|- = = = = = - - - - - -

0.3 0.1 20.6 163.0| 21.2 180.2|- - 21.0 1725 21.2 177.2|- - - - - - - -

0.3 0.2 22.0 229.4] 21.5 217.8 22.2 199.7 21.8 2279 22.6 188.3 21.8 247.2 - - - - - -

0.3 0.3 - 23.7 209.6 22,2 278.2|- - 22.6 239.0 22,5 2253 - - - - - -

£ 03] 0.4 - - 224 261.1(- - - - 23.7 217.5 - - - - - -

= | 04| 0.1 24.5 247.9 26.4 274.4|- - 26.0 301.7 26.4 301.5|- - - - - - - -

0.4 0.2 28.0 330.2 28.7 3375 28.6 319.8(- - 28.6 331.8 28.5 305.6 - - - - - -

0.4 0.3 - - - 29.5 354.2(- - 29.4 387.6 29.0 372.5 - - - - - -

04| 04 = = = 30.0 379.7- = = = 29.4 4163 - = = = = =

0.5 0. - - - - - 27.3 273.6| 28.3 309.5|- - - - - - - -

05 02 - - - - - 31.0 332.4| 314 4149 312 4629 - - - - - -

0.5 0.3 - - - - - - - 32.7 466.9| 33.1 477.9| - - - - - -

0.5 0.4 = = = = = = = = = 34.0 521.7| - = = = = =

0.2 01 9.2 813 89 7459 - - - - - - = - = = = - - -

0.2 0.2 9.3 814 9.2 80.2 9.0 78.6 - - - - - - = - = = = -

0.2 0.3 = = 9.2 80.5 9.0 78.9 - - - - = - = = - - - -

02| o4 - - - - 8.9 823 - - - - - - - = - - - -

0.3 0.1 11.5 122.8| 11.3 126.2 - - 11.5 117.6 11.3 1284 - - - - - - - -

0.3 0.2 12.1 127.6 11.6 134.0 11.4 138.4 11.9 1304 11.4 130.0 11.0 154.0 - - - - - -

0.3 0.3 - - 12.0 128.1 11.6 137.2] - - 11.6 131.3 11.2 138.7 - - - - - -

0.3 0.4 - - - - 11.5 148.5 - - - - 11.3 139.8 - - - - - -

. 0.4 0.1 12.7 131.3 12.6 1329 - - 12.6 135.5 12.5 142.1 - - 12.7 140.7 12.4 146.5 - -
i 0.4 0.2 13.5 149.6 13.2 158.3 13.0 143.6 13.3 162.1 13.1 148.2 12.7 144.2 13.4 145.0 12.8 168.2 12.6 149.7|
0.4 0.3 = = 13.5 152.8 13.4 1411 = = 13.3 151.6 12.9 152.7| = = 13.1 151.0 12.7 142.9
0.4 0.4 - - - - 13.6 136.9 - - - - 13.1 1474 - - - - 12.7 156.9

0.5 0.1 - - - - - - 13.0 146.0 12.9 1474 - - 13.1 140.3 13.0 140.5 - -
0.5 0.2 - - - - - - 14.2 159.2 13.8 158.8 13.7 144.6 14.0 157.7] 13.8 146.9 13.4 154.2
£ 0.5 0.3 - - - - - - - - 14.2 166.5 14.1 163.1 - - - - 13.8 158.9
:lllﬂ 0.5 0.4 - - - - - - - - - - 14.1 178.6 - - - - 13.9 183.4]
f 0.6 0.2 - - - - - - - - - - - - 14.7 161.7 14.5 166.6 14.2 161.8|
E 0.6 0.3 - - - - - - - - - - - - - - 15.2 166.3 14.8 159.3
- 0.6 0.4 - - - - - - - - - - - - - - - - 15.3 159.3|

& 0.2 01 5.2 46.0 5.0 512 - - - - - - = = = = - - - -

% 0.2 0.2 5.5 46.9 5.3 501 5.2 506 - - - - - - = - = = = -

0.2 0.3 = = 5.5 569 5.3 495 - - - - = - = = - - - -

02| o4 - - - - 54 548/ - = = = = = = = - - - -

0.3 0.1 8.5 B80.1 8.7 79.6 - - 8.6 819 8.5 823 - - - - - - - -

0.3 0.2 9.3 924 9.2 B8.0| 9.1 871 9.2 86.2 9.2 877 8.9 854 - - - - - -

0.3 0.3 - - 9.3 102.5 9.3 95.8 - - 9.2 91.6 2.1 9315 - - - - - -

£ 03] 0.4 - - - - 9.5 93.0 - - - - 9.2 BB.S - - - - - -

™l 04 01 2.3 975 9.7 104.6 - - 9.3 106.1 9.6 102.0 - - - - - - - -

0.4 0.2 10.5 111.2 10.5 1185 10.6 120.4 10.5 115.9 10.3 114.1 - - - - - - - -

0.4 0.3 - - 10.9 137.7 10.9 119.6 - - 10.8 128.4 10.5 123.8| - - - - - -

04| o4 - = = = 11.0 123.1 10.7 128.4| - = = = = =

0.5 0.1 - - - - - - 9.6 106.6 9.8 112.7 - - - - - - - -

0.5 0.2 - - - - - - 10.9 123.7 10.9 122.3 10.9 124.9 - - - - - -

0.5 0.3 - - - - - - - - 11.4 1421 11.2 136.1 - - - - - -

05 04 - = = = = = = = = = 11.5 1285 - = = = = =

0.2 01 3.6 389 3.6 37.7|- - - - - - = - = = = = - -

0.2] 0.2 3.8 38 3.6 408 3.6 3B8.3|- - - - - - = - = = = -

0.2 0.3 = 3.7 381 3.7 307 - - - = - = = - - - -

02| 0.4 - - - 3.6 34.8- - = = = = = = - - - -

0.3 0.1 5.8 64.2] 6.3 72(- = 6.1 66.8 6.5 79.9(- = - - - - - -

0.3 0.2 7.3 818 7.5 83.8 7.6 822 7.4 a3 7.4 833 7.4 86.9 - - - - - -

0.3 0.3 - 7.7 829 7.8 82]- - 7.7 B89.6 Thi 84 - - - - - -

£ 03] 0.4 - - - 7.8 871|- - - - 7.7 90.8 - - - - - -

< | 04| 0.1 7.2 851 7.7 90.5|- - 7.4 89.3 7.8 86(- - - - - - - -

0.4 0.2 8.6 98.2 8.7 99.8 8.8 102.1 8.5 106.8 8.6 104.4] 8.7 979 - - - - - -

0.4 0.3 - 9.2 1171 9.3 111.1|- - 9.2 108.8| 8.9 115.5 - - - - - -

0.4 0.4 - - - 9.3 117.4|- - - - 9.3 112.1| - - - - - -

0.5 0.1 - - - - - 7.8 93.2 8.1 99.6/- - - - - - - -

0.5 0.2 - - - - - 9 123 9.2 113.6 9.1 115.5 - - - - - -

0.5 0.3 - - - - - - - 9.9 130.9 9.8 126 - - - - - -

0.5 0.4 = = = = = = = = = 10.1 140.5| - = = = = =
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Simulationen mit 1, 3 und 4 Hz bieten eine gute Anndherung fiir eine Wand/Warmetrager Reibung
von 0.4 und eine Rollreibung von 0.1-0.4. Simulationen mit 2 Hz bieten erst ab einer Reibung von
0.6 eine gute Approximation der Verweilzeit. Eine mdgliche Ursache kann z.B. ein nicht stationérer
Zustand zum Beginn der Ermittlung der mittleren Verweilzeit sein. Kornmayer konnte bei Versuchen
mit 2 Hz vergleichbare Verweilzeiten experimentell ermitteln. Jedoch belegen die Daten von
Konrmayer und Frey eine erhebliche Streuungen in diesem Drehzahlbereich.

Da der Reaktor als Strohmungsrohr dargestellt werden kann, wurde zusétzlich die hydrodynamische
Verweilzeit T bestimmt. Diese bildet sich aus dem gesamten Warmetragervolumen Vy, im Reaktor
und den eingehenden Warmetragervolumenstrom V. Durch Kiirzen der Warmetragerdichte py,r
und der Einzelpartikelmasse mg;, kann die hydrodynamische Verweilzeit aus der Anzahl der
Warmetragerpartikel ny,,+ im Reaktor und dem Warmetrégerpartikelstrom 7, bestimmt werden
[71].

v mwr
Ny n
¢ W Pwr Twr st Rwr (2.32)
Vwr Mwr nNyr - #Hse  Nyr
Pwt

Die hydrodynamische Verweilzeit und die mittlere Verweilzeit wurde fir das Werte-Quartett
(COF=0.4/CORF=0.1 fur Warmetrdger/Wéarmetrager und COF=0.4/CORF=0.1 fir die
Waérmetréger/Wand- Interaktionen) welches die gemessene mittlere Verweilzeit am besten beschreibt
in Abbildung 2.11 gegentibergestellt.
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Abbildung 2.11: Vergleich der mittleren (7) und hydrodynamischen (%) Verweilzeit der
Simulationen (zs;y, ) mit den Experimentell ermittelten Werten (7, ).

Jeweils erster Eintrag der Legende stellt den X-Wert dar.

Auch hier ist erkennbar, dass die Verweilzeiten bei 2 Hz voneinander abweichen. Dariiber hinaus

wird deutlich, dass die mittlere Verweilzeit und die hydrodynamische Verweilzeit bei den 2 Hz
Simulationen weitestgehend bereinstimmen. Dies kann als Beleg gewertet werden, dass zum

Zeitpunkt der Auswertung bei 2 Hz bereits ein stationédrer Zustand erreicht ist und die Abweichung
zwischen Versuch und Simulation auf die Streuung bei den Versuchen zurick zu flhren ist.
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2.3 Charakterisierung von Weizenstroh

Wéhrend Stahlkugeln fur DEM-Simulationen eine giinstige Form haben, verhalt es sich bei
Weizenstrohpartikeln anders. Aufgrund der Partikelform unbekannter und teils nicht konstanter
Materialeigenschaften [72], stellt Weizenstroh in diesem Bereich eine Herausforderung dar. Daher
mussten im Rahmen dieser Arbeit einige Annahmen getroffen werden, bevor eine Validierung der
weizenstrohabhéngigen Reibung und Rollreibung erfolgen kann.

2.3.1 Partikeleigenschaften

Weizenstroh wird als Ballen angeliefert. Fir die weitere Verwendung ist es erforderlich, diese mittels

Schredder grob zu zerkleinern (< 50 mm). Im Anschluss erfolgt eine Feinzerkleinerung (< 5 mm)
mittels Schneidmihle.

Tabelle 2.9: Anlagentypen der Zerkleinerungslinie

Firma: Neue Herbold Maschinen und Anlagenbau GmbH
Schredder-Typ: HZR 1300
Schneidmihle-Typ: LM 450-1000

Die verwendete Zerkleinerungslinie (Tabelle 2.9) ist Teil des bioligq®-Projektes. Deren Produkte
werden sowohl im Rahmen des biolig®-Projektes als auch in der PHYTON Versuchsanlage
eingesetzt, sodass eine Charakterisierung der Weizenstrohpartikel fir beide Versuchsanlagen
anwendbar ist.

2.3.2 Untersuchung der Weizenstroh-Partikelform

Aufgrund der Biomassepartikelform (lange Stabchen und Pléttchen, Abbildung 2.12) lieferte eine
klassische Fraktionierung durch Siebanalyse keine zuverldssigen Aussagen bzgl. der Form, GroRe
und Anzahl der Partikel. Eine manuelle Auswertung der Partikelform stellt wegen ihrer geringen
GroRe und der hohen Partikelzahl einen erheblichen Aufwand dar. Eine effektive Mdglichkeit bietet
die Bildverarbeitung, deren Methoden, die Objekterkennung und deren Auswertung ermdglichen
[73].

Abbildung 2.12: Auswahl der untersuchten Weizenstrohpartikel. Zweifach vergroiert.

Dazu wurden 7.922 g Weizenstroh (etwa 85ml) auf eine durchsichtige, selbstklebende Folie
aufgetragen. Dabei wurde darauf geachtet, dass sich die einzelnen Partikel nicht berlhren. Zur
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weiteren Verwendung wurde die partikelbeladene Folie auf Blatter der GroRe A3 aufgeklebt und
eingescannt.
Da die Pixelbreite dpi, (600 dpi) bekannt ist, kann jedem Pixel eine lokale Position zugeordnet
werden. So kdnnen durch die Anwendung der Bildverarbeitung die Partikel ausgewertet werden.
Bevor die Auswertung beginnen kann, missen die Scans behandelt werden. Sodass jedes Partikel
einzeln verfigbar ist. Dazu wurden die Schritte:

1. Lese Bild

2. Konvertiere Bild in S/IW

3. Suche zusammenhdngende Objekte

durchlaufen. Fur ein solch identifiziertes Partikel wurde die Partikel Lange L, Breite B und Flache A
bestimmt. Dabei gilt:

1. Bestimme die Anzahl der Pixel n, eines Partikels

/I n, =74 Pixel

A =ny - Apik

2. Bestimme den maximalen Abstand L zweier Pixel eines Partikels

L = max \/(XPixl - XPixz)Z + (Ypix1 - YPixz)z + dpix

Pin,Pin

3. Reduziere den Rand eines Partikels um eine Pixelbreite. Bestimme die Anzahl ng der
erforderlichen Schritte.

] PR =P

B =2'n3'dpix—dn3
Bei der Berechnung der Partikelbreite, wird der Partikelrand soweit abgetragen, bis das Partikel nicht
mehr existent ist. Dabei muss im letzten Schritt darauf geachtet werden, ob der Partikelrand aus einer
Lage oder aus zwei besteht. Da dies einen Unterschied in der resultierenden Breite darstellt, wurde
der Korrekturtherm d,,, verwendet.

d. = {dpix, fallst ng — 1 nur eine Pixelreihe
"5 |0, sonst

Eine Uberlappung von zweien oder mehreren Partikeln kann nicht vollstandig ausgeschlossen
werden. Daher wurden die ermittelten Partikeldaten durch mehrere Bedingungen gefiltert.
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Somit wurden alle Partikel, welche die Bedingungen:

L>3cm
A>L'B
U>2-L+2'B

Erfullen, herausgefiltert und in den weiteren Untersuchungen nicht mehr beriicksichtigt. Auf diese
Weise konnten von 93612 erkannten Partikel, 413 Uberlappungen ausgeschlossen werden. Diese
Partikel konnten jedoch nicht in einer Neuberechnung der Masse berucksichtigt werden. Aufgrund
der geringen Partikelgewichte und der geringen Anzahl, wird dieser Fehler durch die Pixel-Rasterung
beim Scannen Uberlagert.

Aufgetragen in einem dreidimensionalen Histogramm (Abbildung 2.13) mit den Achsen Lange L und
Breite B ist zu erkennen, dass die meisten Partikel sehr klein sind. Die gelegentlichen Ausreifl3er in
der Monotonie sind auf die ganzzahlige Auswertung (Pixel) und die reelle Diskretisierung zurtick zu
flhren.

Formverteilung der Biomassepartikel

10% 5

Anzahl

102 4

10°
0

OIS

~N

0005 0.01 0,015 002 (008 0.0015%&)
LangeLinm

Abbildung 2.13: Histogramm in Abhangigkeit der Formparameter Léange und Breite

Getrennt betrachtet (Abbildung 2.14) ist zu erkennen, dass die Langen- und Breitenverteilung einer
vergleichbaren Form- und GréRenordnung entspricht. Jedoch ist die Spanne der Langenverteilung um
den Faktor vier groRer als die der Breitenverteilung. Das Langen/Breiten-Verhéltnis hat einen
H&ufungspunkt um 2. Dabei ist zu erkennen, dass dieser berwiegend auf Staubpartikel
zurlickzufiihren ist (Abbildung 2.13).
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Abbildung 2.14: Partikelverteilung in Abhangigkeit der Partikelbreite (oben links),
Partikellange (oben rechts), und des Verhaltnis aus beiden (unten)

2.3.2.1 Bestimmung der Weizenstroh-Partikelhohe

In einem ersten Schritt wurde die Hohe von 300 Biomassepartikel bestimmt. Dies erfolgte durch eine

manuelle Messung, unter Zuhilfenahme eines digitalen Messschiebers mit zwei Nachkomastellen, fur
eine Genauigkeit von bis zu 107> m.
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Abbildung 2.15: Histogramm der Partikelhdhenverteilung von Weizenstrohpartikel

Die Messwerte h; wurden in einem Histogramm (Abbildung 2.15) aufgetragen. Dieses stellt eine
Normalverteilung, mit Erwartungswert h (Gleichung 2.33) und Standardabweichung a;,
(Gleichung 2.34) dar.

300
1
h= —Z h; = 1.4995 - 10~* m ~ 0.15 mm (2.33)
300 4
i=1
300
1

op =

—Z(hi —h)2=6563-10""m~6.6-10"2mm (2.34)
300 — 144

Im Wesentlichen ist die Standardabweichung a;, auf Spreu, einlagige Weizenstrohhalme und
zweilagige Weizenstrohalme zurtick zu fihren. Wahrend das Spreu den Anfang der
Hohenverteilung ausmacht, bilden die doppelwandigen Weizenstrohhalme das Ende der
Hohenverteilung.

2.3.2.2 \ergleich der Partikelmodelle

Bei der DEM-Simulation wird die Partikelbewegung von sphérischen Partikeln bestimmit.
Abweichende Formen konnen Uber die Partikeleigenschafften wie Reibung und Rollreibung
kompensiert werden. Dies ist jedoch nur anwendbar, solange dieser Effekt die Partikelbewegung nicht
dominiert. Wie (Abbildung 2.13) und (Abbildung 2.14) zeigen, sind die Partikel um den Faktor 2-12
langer. Unter Berlcksichtigung der Dicke der Partikel fuhrt die Form dazu, dass ein Rollen von
Weizenstroh nahezu ausgeschlossen ist. Des Weiteren begunstigt die Partikelform, sowie die hohe
Biomasse-Biomasse Reibung die Verklumpung, sodass geprift werden muss, inwiefern Weizenstroh
durch Sphéren dargestellt werden kann. Dieses Kapitel betrachtet unterschiedliche Kérpermodelle.
Dabei werden die ermittelten Langen L und Breiten B zur Volumenberechnung dieser Korper genutzt.
Dem gegenuber stehen Volumina, die nach der klassischen Sdaulengleichung, d.h. V = G - h berechnet
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werden. Bei der Auswertung der Partikelform, wurde neben der Partikellange und Breite auch die
Flache A; (Gleichung 2.35) bestimmt.

hi = mm(h 'Bi)
Quadermodell Doppelkeilmodell
£ 2100 ‘ ‘ ‘ , 16210° : ; : : :
+ Quadermodell := h-L-B . + Doppelkeilmodell := h - L - B/2
=1-z =1-z+4+0
ME 35¢ ---3:1.42 ~+.750+5A83.10*‘2 1 ME ---5:0,71 <+z+2,92«10’12
= ’ =
B B .
c c +
< <
[} [}
D D
S S
<} <}
m m
c c
<t} <t}
e &
= =
o o
> >
0 05 1 15 2 25 16
%1078 %108
Volumen Bestimmt in m3 Volumen Bestimmt in m3
Ellipsenmodell Elipsoidenmodell
%1078 %1078
25 ‘ : : 16 ; ‘ ‘ ‘ :
+ Ellipsenmodell := h-7-L-B/4 + Ellipsoidenmodell := 4/24 -7 -h-L-B
y=1-2+0 y=1-2+0
"’E ce ey =117 -2+ 4591071 m ey =074z +3.06-10°1
c @
= E
] [}
£ D
[} [<5)
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<}
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Abbildung 2.16: Vergleich der Soll- mit den Ist-Werten (Gleichung 2.35). Quadermodel (oben-
links), Doppelkeilmodell (oben-rechts), Ellipsenmodell (unten-links) und Ellipsoidenmodell (unten-
rechts)

Tabelle 2.10: Regressionsgerade und Standardabweichung der Modelle

Regressionsgerade y(x) = | Standardabweichung
Quadermodell 1.42-x+5.83-10712 9.54-10"11
Doppelkeilmodell 0.71-x +2.92-10712 4,77 -10~ 11
Ellipsenmodell 1.17 - x + 4.59- 10712 5.00-10711
Ellipsoidenmodell 0.74-x +3.06-10712 7.50-10"11

Ein Vergleich (Abbildung 2.16) dieser Modelle zeigt, dass bis auf einen konstanten Faktor
(Tabelle 2.10) alle Modelle das Volumen sehr gut beschreiben. Da zur Berechnung der Volumina
dieselbe Hohe h; verwendet wurde, ist die Ubereinstimmung auf die Grundflachen zuriickzufiihren.
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Eine Ausnahme bildet das Ellipsoidenmodell. Es zeigt nur geringfligig bessere Resultate als das
Doppelkeilmodell, jedoch folgt es nicht dem klassischen S&ulenprinzip. Persénlichen Beobachtungen
folgend, ist die Hohe eines Partikels weitestgehend konstant. Dennoch ist der Partikelrand aufgrund
der Zerkleinerung ein wenig diinner. Sodass flr das Ellipsoidenmodell ein minimal besseres Ergebnis
zu erwarten ist.

Jedes der getesteten Modelle bildet mit dem Korrekturfaktor das Weizenstroh-Partikelvolumen
ahnlich gut ab. Daher wurde fiir die weitere Untersuchung das Quadermodel gewahlt. Dieses zeichnet
sich durch die einfache Umsetzung aus. Der Korrekturfaktor flie3t dabei in die Breite B ein.

2.3.2.3 Weizenstroh Partikeldichte

Die im vorangegangenen Kapitel bestimmten Partikelvolumina (Gleichung 2.35) kdnnen nun genutzt
werden, um weitere wichtige Erkenntnisse zu erzielen. Ein fur die Simulation wichtiger Wert ist die
Dichte von Weizenstroh. Da Weizenstroh als Ballen transportiert und gelagert wird, beziehen sich die
Literaturwerte auf die Schuttdichte des Weizenstrohs. Je nach Pressung schwanken diese im Bereich
von 90 - 150 kg - m™=3 [74, 75]. Werte flr die scheinbare Dichte, d.h. die Dichte eines Partikels
inklusive der Meso-, Makro- und Mikroporen, kdnnen nur schwer bestimmt werden. Unter
Verwendung der Partikelvolumina V; (Gleichung 2.36) ist es maoglich diese auf

m 79g kg kg
= = = 35845 — =~ 360 — 2.36
P 2V 22.1ml m3 m3 (2:36)

festzusetzen.

2.3.3 DEM-Partikelmodell

Im bisherigen Verlauf wurde die Langen/Breiten-Verteilung diskutiert, sowie die
Partikelhdhenverteilung ermittelt. Damit wurde die Partikelgeometrie der Biomasseangenéhert. Des
Weiteren wurde die Dichte eines Biomassepartikels ermittelt. Die ermittelte Verteilung ist zu
umfangreich, um sie direkt in DEM-Simulationen verwenden zu kénnen. Daher wurde eine maximale
Anzahl von vier Partikeln festgelegt (Abbildung 2.17). Fiir das Histogramm (Abbildung 2.13) wurde
das dazugehdrige Partikelvolumen bestimmt. Dieses wurde neu diskretisiert. Die Intervalle wurden
frei gewahlt. Es wurde jedoch darauf geachtet, das Volumen eines jeden diskreten Elementes relevant
zu halten.
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Abbildung 2.17: Diskretisierung der Partikelform

Mit der neuen Diskretisierung gehen neue L&ngen L und neue Breiten B einher. Diese entsprechen
dem Mittelwert der urspringlichen Diskretisierung. Die Gesamtvolumina der einzelnen
diskretisierten Elemente wurden addiert. Die gewonnen Informationen kénnen genutzt werden, um
Aussagen Uber Form und Verteilung der Partikel treffen zu kdnnen (Tabelle 2.11).

Tabelle 2.11: Partikelform und Gesamtvolumenanteil der Multisphare-Weizenstrohpartikel
Breite Lange Volumenanteil
Partikel 1 | 0.5mm 25mm 46.11 %
Partikel2 | 0.5mm 12.5mm 27.06 %
Partikel 3 | 1.25mm 25 mm 8.05 %
Partikel 4 | 1.25 mm 12.5mm 18.78 %

Unter Verwendung des Multispharenansatzes ist es maoglich, die Partikelform beliebig genau
anzupassen. Dies geht jedoch mit einem Mehraufwand, der proportional zu den verwendeten Kugeln
steht, einher. Aufgrund der hohen Weizenstroh-Partikelzahl und der geringen Dicke (0.15 mm), der
einzelnen Partikel, sind Grenzen gesetzt, wie groR die verwendeten Sphéren zur Multisphére-
Darstellung sein dirfen. Dies flhrt zu einem erheblichen Mehraufwand im Sinne von Rechenzeit. Es
muss daher gepriift werden, ob der Gewinn an Genauigkeit den Mehraufwand beim Einsatz des
Multisphéren-Ansatzes rechtfertigt. In einem ersten Schritt wurde die Anzahl der vier
Biomassepartikel pro Gramm ermittelt. Da sowohl Form als auch der maximale Radius (h/2) bekannt
sind, kann die Anzahl der Spharen flr den Multispharenansatz bestimmt werden (Tabelle 2.12).

Tabelle 2.12: Abschétzung der erforderlichen Spharen fur die
Single- und Multisphéare-Auflosung fiir Biomassepartikel

Partikel pro g Spharen pro Gesa"mtzahl
Biomasse Partikel der Sp_haren Pro g
Biomasse
Partikel 1 8915 120 1098000
Partikel 2 1042 590 614780
Partikel 3 242 288 69696
Partikel 4 313 1416 443208
Summe: 10512 2197484
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Bei einer Biomasse-Feedrate von 10 kg/h und einer Verweilzeit von bis zu 16 s sind mit dem
Multisphere-Ansatz bis zu 20 000 000 Biomasse-Sphéren zu simulieren. Dem gegenuber stehen
knappe 500 000 Biomasse-Sphéren beim Singlesphére-Ansatz. Eine Simulation des Reaktors mit
einem Singlesphére-Modell kann bis zu einem Monat auf 16 Kernen in Anspruch nehmen. Da die
Parallelisierung unter dem Multisphéren-Ansatz hoheren Limitierungen unterliegt (héherer
Datenaustausch durch Multisphéren), ware mit einem Ergebnis unter Verwendung des Multisphéren
Ansatzes im Rahmen dieser Dissertation nicht zu rechnen. Daher kann im weiteren Verlauf der
Multisphéren-Ansatz nur noch am Rande berucksichtigt werden.

Zur PartikelgroBenverteilung beim Singlesphére-Ansatz  wurden die in (Abbildung 2.17)
diskretisierten Partikelvolumina Vp, unter Verwendung der Gleichung zur Berechnung des
Kugelvolumens, (Gleichung 2.37) sowie der Partikelradius 1, ermittelt und in (Tabelle 2.13)
eingetragen.

1
3

(2.37)

3'Vp
rp=< 47‘[)

Tabelle 2.13: Partikelradien und Gesamtvolumenanteil des Singlesphéare-Weizenstrohpartikels
Breite Lange Radiusrp Volumenanteil

Partikel 1 | 0.5mm 25mm = 0.32mm 45.9 %
Partikel 2 | 0.5mm 125mm = 0.54 mm 27.17 %
Partikel 3| 1.25mm 25mm = 0.43 mm 8.07 %
Partikel 4 | 1.25mm 125mm =~ 0.73mm 18.85 %

Bis zu diesem Punkt wurde die Form der Biomassepartikel behandelt. Aus den erhobenen Daten
wurde eine geeignete PartikelgroRenverteilung fur Sphérische und nicht-Spharische Partikel
abgeleitet. Dabei wurde der Einfluss der Partikelform auf Materialparameter wie Reibung und
Rollreibung auller Acht gelassen. Dies wird in kommenden Kapitel behandelt.

2.3.4 Einfluss der DEM-Partikelform auf das Mischverhalten

Aufgrund ihrer Kugelform sind Warmetrager fir DEM-Simulationen gut geeignet. Dies trifft jedoch
nicht auf Weizenstrohpartikel zu, deren Form dem eines lang gezogenen Quader entspricht.

Ein Mal3 zur Beschreibung der Formabweichung von Objekten zu einer Kugel, ist die Spharizitat W
(Gleichung 2.38). Eine perfekte Kugel hat eine Sphérizitdit von W = 1. Mit zunehmender
Formabweichung geht dieser Wert gegen 0 [76].

1 2
g - T3(6Vp)3 (2.38)
Ap

Maione et. al. [69] beschaftigte sich mit dieser Problemstellung. Unter Verwendung von
Stahlkugeln und Holzschnipseln wurden Singlesphéren- und Multispharen-Simulationen in einem
Trommelmischer durchgeftihrt. Die Kernaussage ist, dass bei einer Annéherung an eine Froudezahl
von 1 das Mischverhalten von spharischen und nicht-spharischen Partikeln einander anndhern. Bei
abnehmender Froudezahl weicht das Mischverhalten voneinander ab. Diese Untersuchungen
beschrénkten sich jedoch auf Holzschnipsel einer Spharizitat von 0.729. Diese wird im Rahmen
dieser Arbeit weit unterschritten (Tabelle 2.14).
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Tabelle 2.14: Spherizitat der Singlesphéren-Weizenstrohpartikel

h=0.15mm
Breite Lange Volumenanteil Radius Spherizitat
Partikel 1 | 0.5mm 25mm 45.9 % ~ 0.32mm 0.361
Partikel 2 | 0.5mm 12.5mm 8.07 % ~ 0.54 mm 0.222
Partikel 3 | 1.25mm 25mm 2717 % ~ 0.43 mm 0.359
Partikel 4 | 1.25mm 125 mm 18.85 % ~ 0.73 mm 0.225

Die fur diese Arbeit erforderlichen Simulationen lassen sich nicht durch einen Multispharenansatz
umsetzen. Der enorm hohe Rechenaufwand, die inhérente Instabilitat, sowie die fehlende Fahigkeit
die Simulation bei bereits erreichtem Zustand neu zu starten, sind nur einige der Griinde, die dies
verhindern. Da die Vermischung eine der Kernaussagen dieser Arbeit ist und die Partikelform
mafgeblich dazu beitrégt, ist es sinnvoll den Einfluss der Partikelform zu bestimmen.

Jedoch mussten an dieser Stelle einige Abstriche bei den verwendeten Werten und dem
Versuchsaufbau zugunsten der Stabilitat und der Laufzeit unternommen werden. In einem ersten
Schritt wurde die Partikelhdhe auf 0.3 mm gesetzt (Tabelle 2.14), wodurch weniger Sphéren fur ein
Biomassepartikel benotigt werden. Werte fur das E-Modul wurden um drei GréRenordnungen
reduziert (Tabelle 2.15). Dadurch konnte der Zeitschritt um eine GrdRenordnung erhoht werden.
SchlieRlich wurde das Design der Trommel (Abbildung 2.3) modifiziert, indem der Durchmesser auf
60 mm und die Breite auf 20 mm reduziert wurden. Dadurch ist es méglich die Anzahl der Biomasse
und Warmetréagerpartikel um den Faktor 10 zu reduzieren (Tabelle 2.15).

Trotz all dieser Modifikationen, um die Schrittweite zu erhéhen und die Partikelzahl zu reduzieren,
bleibt die Multispharensimulation rechenintensiv. Zum Vergleich: Unter den genannten Bedingungen
mussten fiir den Multispharenansatz 14.4 - 10° Parikel fir dieses System simuliert werden, wahrend
fur den Singlesphare-Ansatz 8.5 - 10* Partikel zu simulieren sind.
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Tabelle 2.15: Aufbau der Multisphare-DEM Simulation mit Drehtrommel
Partikeleigenschaften:

Weizenstroh/
Stahlkugeln Weizenstroh Stahlkugeln

E-Modul [Pa] 210-10° 5-10° 77

Poissonzahl 0.3 0.035 [

COR 0.9 0.2V 0.6"

COF 0.5 1.0 0.9

CORF 0.4 0.7 1.0

Dichte [kg/m?] 7878.4 360

Radius [m] 1-1073 (Tabelle 2.14)
Drehtrommel: Programm:
Durchmesser [m] 6-1072 Kreiere ein Biomassepartikel
Breite [m] 2-1072 Kreiere alle Wérmetragerpartikel

Kreiere die restlichen Biomassepartikel
Program: Simuliere mit vorgegebenem rpm
dt [s] 1-10°°
bzw. 51077

rpm [1/min] 10, 25, 45, 60, 75,

90, 120, 172, 240

Simulationen unter diesen Rahmenbedingungen wurden sowohl fiir spharische Biomassepartikel
(Tabelle 2.14) als auch fiir multisphdrische Biomassepartikel (Abbildung 2.18) identisch
durchgefuhrt. Bei héheren Umdrehungen (> 90 rpm) ist eine Reduzierung der Schrittweite
erforderlich geworden. Diese wurde sowohl fir Multisphdren-Simulationen als auch fur
Singlespharen-Simulationen gleichermalien reduziert.

Weizenstrohpartikel 1
0.5%x2.5x%x0.3mm

auspnaren — GSSON008

45.9 %-Massenanteil

Weizenstrohpartikel 3
1.25 X 2.5 X 0.3 mm

72 Sphéren
27.17 %-Massenanteil

Weizenstrohpartikel 2
SSissssiassensesnsonssenssensosnsonsonssnsoansoassonssanssss JNMNERNREORANA
124 Spharen

8.07 %-Massenanteil
Weizenstrohpartikel 4
1.25x 12.5x 0.3 mm
372 Spharen
18.85 %-Massenanteil
Abbildung 2.18: Multisphare-Weizenstrohpartikel, eingesetzt bei der DEM-Simulation der
Drehtrommel
Eine Auswertung der Multisphére-Simulation erfolgt durch die Bestimmung der lokalen und globalen

Mischgute (Gleichung 2.39). o,,,.x entspricht der hochsten lokal gemessenen Standardabweichung.
Da in jedem Zeitschritt die Anzahl der Partikel bekannt ist, Iasst sich der Erwartungswert E einfach

Vv Aufgrund von fehlenden Werten, musste dieser Wert abgeschatzt werden
v Aufgrund von fehlenden Werten, musste dieser Wert abgeschatzt werden
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bestimmen. So wird die Mischgute MG lokal aus dem Erwartungswert E eines Zeitschrittes und der
Zusammensetzung X; in den diskreten Probemengen bestimmt.

o2
MG=1- |-
max
1< (2.39)
mito? = EZ(E - X)?
i=1

Mischgute in Abhangigkeit zur Partikelform
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Abbildung 2.19: Single-/Multispharesimulation einer Trommel mit 75 rpm, bei 13.6 s (links) und
der dazugehérigen Mischgute auf der x/y-Achse (rechts). Die Farbe der Auswertung gibt die lokale
Mischgte wieder.
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Die Diskretisierung erfolgt durch 3 x 3 mm Quadrate auf der x/y-Ebene. Ein weiteres Diskretisieren
erfolgt entlang der z-Achse. Dadurch ist es moglich die lokale Mischglte auf der x/y-Ebene
(Abbildung 2.19) und die globale Mischgite eines Zeitschrittes fiir die komplette Trommel zu
bestimmen. Zur Auswertung wurde die Anzahl der Partikel bestimmt, deren Schwerpunkt sich im
jeweiligen diskreten Element befindet.

Exemplarisch wurde der Fall fir 75 rpm (bzw. Fry, = 0.2) betrachtet (Abbildung 2.19). Hier sind
eine Reihe an Ubereinstimmungen zu erkennen. Die Schiittwinkel der Multispheresimulation (43.4°)
und der Singlespheresimulation (40.3°) stimmen weitestgehend Gberein. Auch die lokale Mischgute
auf der x/y-Ebene zeigt ein vergleichbares Verhalten. So ist innerhalb des Bettes eine sehr gute
Durchmischung zu finden, wéhrend an den Réandern eine Entmischung zu beobachten ist, deren
Intensitat, abhangig von der Partikelform, schwankt. Betrachtet man die Auswertung der x/y-Ebene,
so ist die Projektionsflache der Multispharensimulation groRer (25.2 mm3) als die Projektionsflache
der Singlespharesimulation (23.7 mm?3). Dieser Flachenunterschied geht mit einer unterschiedlichen
Schittdichte einher. Aufgrund der groRen Randflache und der durch die Diskretisierung bedingten
Abweichungen, ist diese Methode zur Bestimmung der Schittdichte ungeeignet.

Daher wurde das Volumen einer realen Weizenstroh/Stahlkugelmischung im Massenverhéltnis 1:100
experimentell in einem Messzylinder bestimmt. Aus dem Gewicht und Volumina konnte die
Schittdichte ermittelt werden. Eine DEM-Simulation mit sphérischen Partikeln unter identischen
Rahmenbedingungen wurde identisch ausgewertet (Tabelle 2.16).

Tabelle 2.16: Schittdichte einer Weizenstroh/Stahlkugelmischung. Real vs. Simuliert

Masse Dichte
Warmetrager 300.006 g 7878.4 kg/m?
Biomasse 3.006 g 360 kg/m®
Reales Gemisch 303.012g 3366.8 kg/m?
Simuliertes Gemisch 303.012g 3963.6 kg/m?

Auch hier wird die Aussage bestétigt, wonach DEM-Simulationen mit sphérischen Partikeln eine
hohere Schuttdichte aufweisen. Ursache ist die sperrige Biomasseform, welche Zwischenrdume
effektiv blockiert (Abbildung 2.19). Ein Effekt der mit Sphéren nicht wiedergegeben werden kann.
Im Vergleich zu dem realen Gemisch weisen Simulationen mit spharischen Partikeln eine bis zu 15 %
hohere Dichte auf und im Vergleich zu multispharischen Simulationen eine 10 % hohere
Schittdichte. Jedoch ist zu berticksichtigen, dass bei den multisphérischen Simulationen die doppelte
Partikeldicke gewahlt wurde. Daher ist mit der ermittelten Dicke (Kapitel 2.3.2.3) die doppelte
Partikelanzahl zu erwarten. Aus diesem Grund kann davon ausgegangen werden, dass sich die
Schittdichte der Simulationen mit Multisphdren in einem vergleichbaren Bereich wie die des realen
Gemischs befindet.

Zusétzlich wurde der Verlauf der Mischgite in Abhédngigkeit zur Froudezahl bestimmt
(Abbildung 2.20).
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Abbildung 2.20: Verlauf der globalen Mischgute in der rotierenden Trommel flr Simulationen mit
Multispharen (durchgezogene Linie) und Sphéaren (gestrichelte Linie)

Fur sehr kleine Froudezahlen (Fry, = 0.0034) verlauft die Durchmischung durchgehend schleppend.
Erst ab einer Froudezahl von Fry, > 0.021 ist dies nicht mehr der Fall.

Wahrend die Mischgite bei Simulationen mit Multispharen einen exponentiellen Verlauf annimmt,
steigt die Mischgute mit sphérischen Partikeln linear, bis der Konvergenzpunkt erreicht ist. Im
Allgemeinen kann gesagt werden, dass die Mischgite mit sphérischen Partikeln schneller
konvergiert. Dennoch unterliegt die Mischgute bei der Verwendung von Multisphdren ab diesem
Zeitpunkt keinen grolReren Verdnderungen.

Des Weiteren fallt auf, dass die Mischgute fir spharische und multisphérische Partikel gegen
unterschiedliche Werte konvergieren und sie gleichen sich erst ab einer Froudezahl von Fry, = 0.48
an.

2.4 Bestimmung der Warmetrager/Biomasse Kennwerte

Da die Auswertung von Versuchen in einer rotierenden Trommel mafRgeblich vom der Schittdichte
und -volumen abhéngt, kann dieser Versuch, aufgrund der abweichenden Schittdichten in
Experimenten und in Simulation mit sphérischen Partikeln, nicht verwendet werden. Stattdessen
wurden die erforderlichen Werte unter den Annahmen (Gleichung 2.40) und den soweit ermittelten
Werten aus Kapitel 2.2.1 im ColdFlow-Modellreaktor bestimmt.

COFWT—WT < COFWT—BM S COFBM—BM = 09
CORFWT—WT < CORFWT—BM S CORFBM—BM = 10 (240)
COF,CORF = 0.1

Diese Versuche und deren Simulationen (Tabelle 2.17), bei denen Biomasse involviert ist, kbnnen nur
mit grolem Aufwand durchgefuhrt werden. Bei den Versuchen ist die Trennung von Biomasse und
Warmetrager eine langwierige Prozedur. Bei den Simulationen stellen die hohere Partikelzahl und
der damit verbundene Aufwand ein Problem dar. Daher mussten Abstriche gemacht werden. Diese
erstreckten sich in den Versuchen auf die Anzahl der Wiederholungen und bei den Simulationen auf
die Laufzeit und in der Anzahl der simulierten Partikel. D.h. es wurden grolRere Warmetrégersphéaren
verwendet und mindestens drei Verweilzeiten simuliert.
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Tabelle 2.17: Rahmenbedingungen der Simulationen zur Bestimmung der Warmetrager/Biomasse
Reibung und Rollreibung

Partikeleigenschaften:

Stahlkugeln Biomasse Sta.h/kugeln/
Biomasse

E-Modul [Pa] 210-10° 5-10°
Poissonzahl 0.3 0.035
COR 0.9 0.2 0.6
COF 0.4/0.2 0.9 0.3-0.9
CORF 0.1-0.3 1.0 0.2-0.9
Dichte [kg/m?] 7878.4 360
Radius [m] 1073 (Tabelle 2.14)
Verteilung [%,,] 1 (Tabelle 2.14)
Massenrate [kg/h] 920 8.5
Programm

2 Hz
Simulationszeit [s] 24
dt [s] 1076

Experimentell wurden Verweilzeiten wie in Kapitel 2.2.1.3 tber die Verteilungsfunktion, bestimmt
und in Simulationen ber die hydrodynamische Verweilzeit (Gleichung 2.41). Des Weiteren wurde
die Auswertung auf Betriebsbedingungen von 2 Hz beschrénkt.

T = VReaktor _ MReaktor
Vein mein (241)

Ein Vergleich der experimentell ermittelten Verweilzeit (Tabelle 2.18, 2 Hz) und der simulativ
ermittelten Verweilzeit (Tabelle 2.19) ergibt eine erhebliche Diskrepanz und physikalisches
Verhalten. Es konnte kein Wertpaar gefunden werden, sodass die Verweilzeit sich in einem
vergleichbaren Bereich befindet. Darlber hinaus kommt es ab einem COFyyr_gy = 0.6 zu einem
Riickstau im Reaktor, der in Versuchen nicht reproduziert werden konnte.

Tabelle 2.18: Experimentelle Bestimmung der Verweilzeit im Doppelschneckenmischreaktor von
Weizenstroh und Biomasse [70]

Hz Bo Tin [s]

1 162.08 21.98
2 68.23 10.16
3 19.55 7.18
3 31.94 6.56
4 28.57 5.87
4 47.06 4.88
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Tabelle 2.19: Validierung der Biomasse/Warmetrager Kennwerte flir eine 2 Hz
Rotationsgeschwindigkeit der Schnecken. Bei den rot markierten Zeilen kam es zu einem Rickstau
bei der Warmetragerzufuhr

CORF
0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9
05]14.09s 1398s 13.90s 13.83s 13.81s 13.77s 13.75s 13.53s
0.6 |14.19s 14.08s 1391s 1397s 13.78s 13.76s 13.73s 13.54s
0.7
0.8
0.9

COF

Ursachen hierfir kénnen auf getroffene Annahmen zurlckgefihrt werden. Wahrend die bisher
diskutierten Annahmen begriindet werden konnen, stellt der Einfluss der Partikelform weiterhin ein
Problem dar.

Im vorangegangenen Kapitel konnte beobachtet werden, dass DEM-Simulationen mit sphéarischen
Partikeln eine hohere Dichte aufweisen, als Simulationen mit Multispharen. Dies deutet darauf hin,
dass durch nicht sphérische Partikel die Struktur des Partikelbettes sehr viel starker gestort wird, als
es sphérische Partikel vermdgen. Damit fihren nicht-spharische Partikel zu einer Reduzierung der
Kontaktstellen, wodurch die Krafteinwirkung von Partikel zu Partikel behindert wird.

Daher kann die Biomasse/Wé&rmetrager und die Wérmetrager/Warmetréger Reibung und Rollreibung
nicht unabhangig voneinander bestimmt werden.

Die Anzahl der erforderlichen Simulationen um alle Parameter gleichzeitig zu betrachtet macht dies
jedoch unmdoglich. Daher konnten im weiteren Verlauf die Werte lediglich abgeschatzt werden. Aus
vorhergehenden Simulationen (Tabelle 2.19) kann entnommen werden, dass steigende Werte fiir den
Warmetrager/Biomasse COF und CORF zu einer Verlangerung der Verweilzeit fiihren. Da diese
Werte nicht weiter reduziert werden kdnnen ohne die Annahme (Gleichung 2.40) zu verletzen, muss
der Wert fir die Warmetrager/Wérmetrager COF und CORF reduziert werden. Betrachtet man nun
(Tabelle 2.8), so wird deutlich, dass die in (Tabelle 2.18) bestimmten Verweilzeiten im getesteten
Wertebereich  Uberschritten werden. Daher muss fir eine Simulation mit sphdrischen
Biomassepartikeln ein Wert COFy, 77 < 0.3 gewahlt werden.

D.h. Im weiteren Verlauf wurde ein COFy,r,yr = 0.2 und CORFyyr,,7=0.1 getestet.

Unter Berlcksichtigung der Schwankungen in (Tabelle 2.18, 3 u. 4 Hz), ist die Anndherung
(Tabelle 2.20) bei einer Warmetréger/Biomasse COF von 0.3 am besten. Unklar ist hierbei jedoch der
Einfluss der Rollreibung. Fir den weiteren Verlauf wird ein CORF von 0.3 vorausgesetzt.

Tabelle 2.20: Verweilzeiten in Abhangigkeit zur Biomasse/Warmetrager COF und CORF

CORF
0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9
03 | 11.19s 11.24s 11.23s 11.21s 11.16s 11.17s 11.14s 11.13s
04 | 12.04s 12.13s 12.17s 1217s 12.12s 1212s 12.10s 12.07s
05 | 12.74s 1284s 1294s 1293s 12.95s 1293s 1291s 12.77s
06 | 13.37s 1348s 1351s 1356s 1355s 13.59s 13.59s 1354s

COF

Es ist zu erwarten, dass eine weitere Reduktion des COFyr_y niedrigere Verweilzeiten liefert.
Jedoch zeigen die vorhandenen Wertepaare ein akzeptables Ergebnis, sodass auf eine weitere
Investigation in Anbetracht der erforderlichen Zeit und Ressourcen, verzichtet wurde.
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2.5 Einfluss der Biomasse/Biomasse Reibung und Rollreibung

Bei Versuchen ausschliel3lich mit Biomasse neigt Weizenstroh dazu, bedingt durch die Partikelform,
grolere Cluster zu bilden, sodass sich zu keinem Zeitpunkt ein stationarer Zustand einstellt. \ersuche
im ColdFlow-Modellreaktor kdnnen aufgrund der flachen Steigung im Misch- und Reaktionsbereich
nicht ausschlieBlich mit Biomasse gefahren werden. Versuche, es dennoch umzusetzen, wiirden neue
Schnecken erfordern. Da auch hier der (Stahl-)Wand/Biomasse Kontakt berlicksichtigt werden muss,
ist zuerst zu klaren, ob und inwiefern der Biomasse/Biomasse Kontakt eine Rolle spielt.

Dazu wurde eine bestehende stationdre Simulation (Kapitel 2.4) als Basis genommen, die
Biomasse/Biomasse-Kennwerte gedndert (Tabelle 2.21) und weitere 4 s Sekunden simuliert.

Tabelle 2.21: Materialkennwerte zur Bestimmung des Einflusses
des Biomasse-Biomasse COF und CORF

WT/WT BM/BM  WT/BM
E-Modul [Pa]  2.1-10° 5-107

Poisson 0.3 0.035

COR 0.9 0.2 0.3
COF 0.2 0.9vs. 05 0.3
CORF 0.1 0.7 vs. 0.3 0.3

Eine Auswertung erfolgte durch eine Diskretisierung entlang der Forderrichtung. Fur diese diskreten
Teilmengen (Scheiben) wurde die Mischgute nach (Gleichung 2.39) berechnet. Die erforderlichen
Teilmengen wurden durch Diskretisierung in die verbliebenen Richtungen bestimmt. Dies ermdglicht
die Beobachtung der Vermischung entlang der Forderrichtung und den direkten Vergleich der
Vermischung innerhalb der Reaktorposition (Abbildung 2.21).

Einfluss der Biomasse Reibung und Rollreibung auf die Mischgute
1 T T T T T T T m
09 -

08 -

S
= 07 -
w 1
Q |
He) i 7
(=)}
< o061 |
[}
22
04 COF,,,=09; CORF, =10 7|
COF,,=0.5; CORF ,,=0.3
0\3[ 1 | | |
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 08

Position im Reaktor in m
Abbildung 2.21: Einfluss der Biomasse Reibung auf die Mischgute bezogen auf die Reaktorposition

Um die Vergleichbarkeit zu erhdhen, wurde darauf geachtet, dass die Positionen der Schnecken zum
Zeitpunkt der Auswertung Ubereinstimmten. Die Abweichung der beiden Zustdnde bzgl. der
Vermischung ist jedoch minimal und daher zu vernachléssigen. Erst im Bereich des Ausganges
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konnen kleinere Veranderungen festgestellt werden. Diese kdnnen jedoch auch auf natirliche
Schwankungen zurlckgefiihrt werden.

Tabelle 2.22: Verweilzeit im Reaktor fiir die Biomasse-Biomasse
COF und CORF Einstellungen.

COFBM/ TwT TM
CORFBM ins ins
0.9/1.0 1124 17.67
0.5/0.3 1119 17.68

Weiterhin wurde die hydrodynamische Verweilzeit fur Warmetrdger und Biomasse flr beide
Einstellungen bestimmt (Tabelle 2.22). Wie auch schon in (Abbildung 2.21) zeigen die Anderungen
der COFgsm und CORFgm keine gravierenden Auswirkungen auf die Verweilzeiten. Anhand dessen
kann geschlussfolgert werden, dass die Biomasse/Biomasse Reibung und Rollreibung keinen
grolReren Einfluss auf die Verweilzeit oder die Mischgute ausibt.

2.6 Einfluss des Elastizitatsmoduls auf das Mischverhalten

Waéhrend Materialkennwerte wie die Poisson-Zahl und der COR aus der Literatur entnommen oder
experimentell bestimmt werden, missen die Parameter fir Reibung und Rollreibung durch einen
Abgleich von Experimenten und Simulation generiert werden. Dadurch konnen kleinere
Abweichungen in Form und Materialoberflache ausgeglichen werden. Eine Besonderheit stellte das
E-Modul dar. Aufgrund des groRen Einflusses auf das Schermodul (Gleichung 2.13) wird dieses in
der Praxis sehr viel kleiner gewahlt, sodass eine groRere Uberlappung zugelassen wird. Dies
ermdoglicht die Wahl eines grofieren maximalen Zeitschrittes, welche die Rayleigh (Gleichung 2.23)
Bedingung erfullt. Dadurch kann die Rechenzeit betrachtlich reduziert werden. Im Allgemeinen wird
der Einfluss des E-Moduls auf das Ergebnis der Simulation als vernachlassigbar betrachtet [55].
Jedoch existierten nach dem Wissen des Autors, zum Zeitpunkt der Niederschrift dieser Arbeit, keine
Studien, die diese Aussage bestatigen. Daher wurde an dieser Stelle eine kleine Sensitivitétsstudie
durchgefuhrt, die den Einfluss des Elastizitdtsmoduls betrachtet.

Dazu wurde aus einem bestehenden Simulationszustand (Kapitel 2.4) heraus, 10 Sekunden mit einem
niedrigeren E-Modul (Tabelle 2.23, blau) fur Wéarmetrager und Biomasse und einem Zeitschritt von

dt = 1075 s simuliert. Im Anschluss wurden fiir den erreichten Zutand die Werte fiir das E-Modul
auf den Ursprungszustand gehoben (Tabelle 2.23, griin) und der Zeitschritt wieder auf dt = 107° s
gesetzt (Tabelle 2.23). Unter diesen Rahmenbedingungen wurden weitere 4 s simuliert.

Tabelle 2.23: Materialkennwerte zur Bestimmung des Einflusses
des E-Moduls und der Zeitschrittweite

WT/WT BM/BM WT/BM
2.1-108/ 5-10°
E-Modul [Pa] 91107 c. 106/
Poisson 0.3 0.035
COR 0.9 0.2 0.3
COF 0.2 0.9/0.5 0.3
CORF 0.1 0.7/0.3 0.3

Dieses Simulation erreicht keinen stationaren Zustand, jedoch lasst sich feststellen, ob und in welche
Richtung Anderungen eintreten. Dazu wurde die Mischgite MG entlang des Reaktors bestimmt
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(Abbildung 2.22). Dies wurde sowohl fur den Endzeitpunkt der Simulation mit kleinen
E-Moduln und grofiem dt als auch im Sekundentakt fur die Simulation mit erhdhten E-Moduln und
kleinem dt bestimmt.
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Abbildung 2.22: Einfluss des Elastizitatsmoduls auf die Mischgute im
Doppelschneckenmischreaktor

Ein Vergleich der Mischglte bzgl. der Reaktorposition zeigt, dass es durchaus einen Unterscheid
zwischen den beiden Konfigurationen gibt. So ist die Mischgte fur die Simulation mit kleinem
E-Moduln im Allgemeinen héher, als die Mischglite fur htéhere E-Moduln. Die Auswertungen nach
1 und 2 s weisen noch kleinere Unterschiede gegenuber der Auswertung nach 4 s auf, wahrend kaum
ein Unterschied zwischen den 3 s und 4 s festzustellen ist.

Ein deutlicheres Bild liefert die Analyse der Verweilzeiten (Abbildung 2.23). Wahrend die
hydrodynamische Verweilzeit fir den Wérmetrager und die Biomasse fir kleine E-Moduln und
grolRes dt monoton steigt, fallt diese fiir groRere E-Moduln und kleineres dt monoton. Die maximale
Verénderung der Verweilzeit ist unter einer Sekunde, jedoch kann an diesem Punkt gesagt werden,
dass die gangige Praxis E-Moduln klein zu wahlen, um einen Geschwindigkeitsvorteil zu erzielen,
nur bedingt geeignet ist.

Sind Werte fir COF und CORF fur hohe E-Moduln validiert, kann in einem geschlossenen System,
bei dem sich die Partikelzahl nicht verandert, Simulationen mit niedrigen E-Moduln und héherem dt
beschlaunigt werden. Eine oder mehrere finale Simulationen mit héherem E-Moduln und niedrigen
dt pendeln die Mischglite in den richtigen Wertebereich schnell ein.

Bei einerm kontinuierlichen System ist jedoch bei gleichen Vorgehen mindesten eine Verweilzeit zu
Simulieren um den wechsel der E-MoudIn und deren Auswirkung auslaufen zu lassen.
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Verweilzeit in Abhéngigkeit des E-Modul
und der Schrittweite
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Abbildung 2.23: Verweilzeit in Abhangigkeit des E-Modul und der Schrittweite. Links: Kleine E-
Moduln und groRes dt. Rechts: Groliere E-Moduln und kleines dt

2.7 DEM: Warmeleitung und -tbergang im Doppelschneckenmischreaktor

Neben der korrekten Darstellung des Mischverhaltens, ist eine richtige Darstellung des
Warmelberganges von Warmetréger zu Biomassepartikel zur Simulation der Pyrolyseprozesse im
Doppelschneckenmischreaktor  unerlasslich. LIGGGHTS® bietet die Mdoglichkeit den
Warmelbergang zweier Partikel zu berechnen (Gleichung 2.42, [62]). Dabei wird der
Waérmeubergang von Partikel i nach Partikel j als Wérmeleitung durch die projizierte Kontaktflache
A;j (Gleichung 2.42, grau) und Partikelabstand d;; zwischen den Partikeln i und j betrachtet

(Gleichung 2.42).

Qij =ai; (T, —T))

N X
ai,jB =4- /11' + /1] ) Ai,j
. dT, . '
Qi=my; Cp, - = Qi)
kontakt(i) (242)
mit
A = me(dj—1i=1) (dij+7ri—1)? - (dij +1+7)
b 4' ) dl"jz

T; ist die Partikeltemperatur, A; ist die Warmeleitfahigkeit, m; die Partikelmasse, cp, die Partikel-
warmekapazitat und Q’i, ; der Warmestrom von Partikel i nach j.

Batchelor et al. [79] fuhrte dieses Modell ein um die Wéarmeleitung durch die Kontaktflache zweier
Sphéren zu beschreiben. Chaudhuri et al. [80] implementiere es schlieRlich in eine DEM-Simulation,
welche heute als industrieller Standard gilt [81].
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Durch die Abhéngigkeit des Warmeiibergangs von der Uberlappungsfliche ist eine Klassifizierung
dieser erforderlich. Dazu wurde die Uberlappungsflache nach (Gleichung 2.42) in der Simulation
einer rotierenden Trommel (Kapitel 2.2.1.2) mit den Parametern in (Tabelle 2.24) bestimmt und in
einem Histogramm aufgetragen (Abbildung 2.24).

Tabelle 2.24: Simulationsparameter zur Bestimmung der Verteilung der Uberlappungen

Partikeleigenschaften:

Stahlkugeln bzw. ) Stahlkugeln/
Reaktorwand Biomasse Biomasse

E-Modul [Pa] 210-10° 5-10°
Poissonzahl 0.3 0.035
COR 0.9 0.2
COF 0.2 0.9 0.3
CORF 0.1 0.7 0.3
Wirmeleitfahigkeit [W/(m - K)] 4082V 0.17M
Wirmekapazitat [J/(kg - K)] 44918 20001
Dichte [kg/m?] 7878.4 360
Radius [m] Twr =5-107% Tpm, = 3.16-107*

Tou, = 429107
Tomg = 541074
Tgm, = 7.3-107*
Massenstrom [kg/s] Myr = 5711073 rigy, = 25.7-107*
Titga, = 8.64- 107
g, = 9.34- 107
Mgy, = 134107

Programm

2 Hz
Simulationszeit [s] 20
dt [s] 2-107°

Die groRte Temperaturdifferenz ist zwischen Biomasse und Warmetrager zu erwarten. Daher lag das
Hauptaugenmerk auf der Validierung des Biomasse/Warmetrager-Warmetbergang. Bei der
Validierung des Biomasse/Biomasse bzw. Warmetrager/Warmetrager-Wéarmeubergang wurde jedoch
identisch vorgegangen.

VI Aufgrund des Chromanteil im Stahl gewahlt
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Verteilung der Projektionsflache bei der Uberlappung
von Biomasse und Warmetrager
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Abbildung 2.24: Verteilung der Abstande an den Biomasse/Warmetrager-Kontaktstellen

Um eine Vergleichbarkeit mit anderen Modellen zu gewéhrleisten wurde als Skala die Uberlappung
6{\9 gewahlt. Fir den in (Abbildung 2.24) bestimmten Wertebereich wurde der Warmetibergang nach
(Gleichung 2.42) bestimmt (Abbildung 2.25).
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Temperaturverlauf beim Warmetbergang nach Batchelor
von Warmetragerpartikel nach Biomassepartikel
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Abbildung 2.25: Temperaturverlauf beim Biomasse-Warmetragerkontakt, berechnet nach Batchelor.
Warmetrager (unten), Biomassepartikeln (oben)

Der Temperaturverlauf (Abbildung 2.25) der Biomasse ist, nach Batchelor und gegebenen
Materialkennwerten, gering. Beobachtungen im Labor konnen dieses Verhalten nicht belegen.
Versuche mit einem Batch-Pyrolysereaktor zeigen, dass ein Grofteil der Reaktionen nach wenigen
Sekunden abgelaufen sind [1]. Auswertungen der Pyrolyse am TG belegen, dass die endothermen
Reaktionen u.a. von Lignin, in einem Temperaturbereich bis einschlieBlich 500 °C zu beobachten
sind. Daher muss der tatsdchliche Warmeiibergang um ein Vielfaches hoher sein, als dieser nach
Batchelor beschrieben wird.

Eine Methode, den Wé&rmeuibergang von Wand zu einem Partikel darzustellen, beschrieb Schltinder
et al. [2]. Dabei wird der Warmeubergangskoeffizient a; i zwischen zwei parallelen Wanden durch

eine Gasphase berechnet. Ein exakteres Bild ergibt sich durch ein Diskretisieren der Wandflache A4 in

Wandteilflachen 4,. Fir diese Teilflachen muss gelten: A = 3. 4,.. Fir jede Wandteilflache A, muss
der orthogonale Abstand s, zur Partikeloberflache bestimmt werden. Dieses Verfahren kann fiir den
Fall eines Warmeuberganges von einem Wéarmetréger zu einem Biomassepartikel adaptiert werden
(Gleichung 2.43 u. Abbildung 2.26).
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Beim Warmelbergang nach Schliinder, wird der Warmeibergang durch die Austauschflache A
(Abbildung 2.26, rot und blau) und dem Partikelabstand s zwischen Partikel i und j, sowie deren
liniare Grenzschichtdicke [ betrachtet. Letzterer setzt sich zusammen aus den Rahmenbedingungen,
den Stoffeigenschaften, und dem Akkomodationskoeffizient y.

Abbildung 2.26: Abstandsbestimmung zwischen zwei Partikeln nach Schlinder. Die
Projektionsflache ist blau markiert, der Warmeubergangsbereich rot mit griinen Abstandslinien sy.

Da der Abstand s, zwischen den Partikeln eines Flachenelementes aufgrund der Uberlappung negativ
sein kann, wurden in diesem Fall der Wert fir dieses Flachenelement auf Null gesetzt
(Abbildung 2.26). Zusétzlich muss fiir die Wandflache zwischen zwei Partikel i und j gelten:

Ai,j =1 min(ri,‘r).)z (244)

Eine Berechnung des Warmeuberganges nach Schlinder (Gleichung 2.43) hat den wesentlichen
Vorteil, dass die Berechnung nicht auf eine Uberlappung angewiesen ist (Abbildung 2.27). Somit
kann der Wé&rmeubergang auch bei sich nichtberiihrenden Partikeln beobachtet werden.
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Temperaturverlauf beim Warmetbergang nach Schlinder
von Warmetragerpartikel nach Biomassepartikel
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Abbildung 2.27: Temperaturverlauf beim Warmetbergang nach Schlunder. Links der Fall der
Uberlappung der Partikel, rechts effektiver Abstand zwischen den Oberfléachen

Im Vergleich mit dem WérmeUbergang nach Batchelor (Abbildung 2.25), weist der Warmeiibergang
nach Schlinder eine bis zum Faktor 10 héhere Temperaturanstieg auf und selbst mit positivem
Abstand kann eine hohere Temperatur beobachtet werden. Dieser Temperaturverlauf spiegelt
Beobachtungen besser wider als es Batchelor vermag [84].

Eine naheliegende Schlussfolgerung, um beide Warmeubergénge anzugleichen, ist die Anpassung

des Warmeleitkoeffizienten A.
ai,jBNR =4 Ai n /1] ’Ai,j (245)

Der Wérmelbergang nach Batchelor (Gleichung 2.45, [62]) ist proportional zum Radius der
Projektionsflache 4; ;, wahrend der Warmeibergang nach Schlinder proportional zur Flache /Tl-,j ist.
Um die Vergleichbarkeit zu gewahrleisten, wurde zusatzlich der Warmetibergangskoeffizient so
angepasst, dass er proportional zur Projektionsflache 4; ; ist (Gleichung 2.46).

a :4.M.A.. (2.46)
“JBa A+ T

Da der mittlere Wéarmeleitkoeffizient nach Batchelor fiir meine Material/Material-Interaktion
konstant ist, weicht der Warmeubergangskoeffizient Aijg Aum einen konstanten Faktor c, vom

realen Wert ab. Man beachte, die unterschiedlichen Einheiten von a; ; \ und a; ; . Im weitern

Verlauf gehen wir stillschweigend davon aus, dass die charakteristische Weglange im Korrekturfaktor
c, entahlten ist.
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Vergleich der Warmeubergangskoeffizienten
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Abbildung 2.28: Vergleich der Warmeiibergangskoeffizienten.
Links: Verlauf des Warmetberganskoeffizienten entlang des Abstandes,
rechts: Vergleich der Warmetibergangkoeffizienten Batchelor und Schltinder

Ein Vergleich der Warmeubergangskoeffizienten nach Batchelor und Schliinder belegt die vermutete
Abweichung des Warmeiberganges (Abbildung 2.25 u. Abbildung 2.27). Ein \ergleich der
Steigungen von ag und Xijy zeigt eine Konvergenz. Daher kann nach dem Hauptsatz der

Differential- und Integralrechnung [85] a durch Xijy rekonstruiert werden. D.h. es gilt:

U5 = Appyoq = AB.4 " Ca T+ ka (2.47)
mit
d a
TSN Us
(=00
JoN X84 (2.48)
k, = ag fir A;; = 0 m?



Die Koeffizienten c, und k, wurden flr die Biomasse/Warmetrager-Interaktionen bestimmt und der
Mittelwert sowie die Standardabweichung gebildet (Tabelle 2.25).

Tabelle 2.25: Korrekturkoeffizienten fir die
Biomasse/Warmetrager-Warmelbergangskoeffizienten

Cd ka
rpv=0.32 mm 53-10*  3.30-107*
rpy=0.43 mm 5.32- 10*  4.27-107*
rgy=0.54 mm 5.32-10% 496-107*
rpM=0.73 mm 532-10* 558-107*

Mittelwert 5.31-10* 4.52-107*

Standardabw. % 0.2 18.6

Unter Verwendung von (Gleichung 2.47) kann eine Annaherung erzielt werden, die sich nur
geringfiigig von dem nach Schliinder bestimmten Warmeibergangskoeffizienten unterscheidet
(Abbildung 2.29).

Vergleich des Warmeutbergangskoeffizienten
fur den Biomasse/Warmetrager-Kontakt
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Abbildung 2.29: Vergleich der Warmetbergangskoeffizienten fiir den Biomasse/Warmetrager-
Kontakt nach Schliinder und nach Batchelor
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Allgemein ist die Ubereinstimmung als gut zu bewerten. Der Verlauf stimmt weitestgehend tberein,
wahrend Abweichungen durch den konstanten Term k, (Tabelle 2.25) zu erkléren sind.

Unabhangig davon wird der Warmelbergang mit einer sehr guten Anndherung dargestellt
(Abbildung 2.30), sodass augenscheinlich kein Unterschied zwischen dem Wéarmelbergang nach
Schliinder und dem modifizierten nach Batchelor, zu erkennen ist.

Vergleich des Warmeiberganges des modifizierten
Batchelor-Model und Schltinder
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Abbildung 2.30: Direkter Vergleich des Warmetiberganges. Biomassepartikel oben, Warmetrager
unten. Warmeubergang nach Schliinder links, nach korrigierten Batchelor-Modell rechts

Analog zum Warmetréger/Biomasse-Warmeiibergang wurde der Warmetrédger/Warmetrager-
Warmelbergang betrachtet. Wie schon zuvor, wurde der Warmelbergangskoeffizient ag nach
(Gleichung 2.43) berechnet. Dem gegentiber steht der Warmetibergangskoeffizient ag,,,, der Uber
die (Gleichung 2.46 u. Gleichung 2.47) berechnet wurde (Abbildung 2.31).
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Vergleich des Warmetibergangskoeffizienten
fur den Warmetrager/Warmetrager-Kontakt
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Abbildung 2.31: Vergleich der Warmelbergangskoeffizienten fir den Warmetrager/Warmetrager-
Kontakt nach Schlinder und nach modifizieren Batchelor-Model

Da die Warmetrager nur eine einheitliche GroRe aufweisen, ist die Ubereinstimmung der
Warmeulbergangskoeffizienten, um ein Vielfaches besser, sodass die Korrekturkoeffizienten
(Tabelle 2.26) eine gute Ubereinstimmung liefern (Abbildung 2.31).

Tabelle 2.26: Korrekturkoeffizienten flr den
Warmetrager/Warmetrager-Warmeubergangskoeffizienten

Ca ka
463.64  0.0004782

Dem gegeniiber steht die Auswertung des Biomasse/Biomasse-Warmetiberganges (Abbildung 2.32).
Aufgrund der grof3en Vielfalt, der Interaktionen von vier Biomasse-Partikeltypen, kommt es zu einer
groReren Abweichung. Es muss an dieser Stelle erwéhnt werden, dass die Anzahl des
Warmetragerpartikel 2-3 Mal der, der Biomassepartikel entspricht. Daher ist die Anzahl der
Biomasse/Biomasse-Kontaktstellen um ein Vielfaches geringer. Umso geringer ist die Anzahl der
Biomassekontaktstellen der einzelnen Partikeltypen, sodass zum Teil kein Kontakt der Partikeltypen
zu finden war. Aufgrund von fehlenden Daten, wurde der Biomasse/Biomasse-Wé&rmeubergan fir
den Uberlappungsbereich des Warmetrager/Warmetrager-Warmetibergangs validiert. Zu erwarten ist
jedoch, aufgrund des niedrigeren E-Moduls von Biomasse, eine starkere Uberlappung mit einem
hoheren Wéarmeubergangskoeffizienten.
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Vergleich des Warmeubergangskoeffizienten fir den

Biomasse/Biomasse-Kontakt
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Abbildung 2.32: Vergleich der Warmelibergangskoeffizienten flir den Biomasse/Biomasse-Kontakt
identischer GroRe nach Schliinder und nach modifizierten Batchelor-Model

Der Ubersicht wegen, wurde in (Abbildung 2.32) nur der Biomasse/Biomasse-Kontakt mit
identischen Biomasse Radien der beteiligten Komponenten betrachtet. Es muss jedoch erwahnt
werden, dass (Abbildung 2.29) Abweichungen proportional zur Differenz der Partikelradien sind.
Wie in vorherigen Auswertungen, zeigt der konstante Multiplikator ¢, (Tabelle 2.27) nur geringe
Abweichungen, wofir der konstante Term k,

verantwortlich zu machen ist.

fur Abweichungen aus (Abbildung 2.32)

Tabelle 2.27: Korrekturkoeffizienten fir die
Biomasse-Biomasse-Warmelbergangskoeffizienten.

Cq k,

BM1/BM1 108.6-10% 2.77-107*
BM1/BM2 108.6-10% 3.14-107*
BM1/BM3 108.9-10% 3.99-107*
BM1/BM4 108.5-10% 3.39-107*
BM2/BM2 109.0-10% 4.40-107*
BM2/BM3 109.2-10% 5.23-107*
BM2/BM4 108.4-10% 3.67-107*
BM3/BM3 108.9-10% 4.88-107*
BM3/BM4 109.2-10% 5.94-107*
BM4/BM4 109.4-10% 7.49-107*
Mittelwert 108.9-10% 4.49-107*
Standardabw. % 0.29 30.48

Ein wesentlicher Vorteil des modifizierten Batchelor Modelles ist der Rechenaufwand, der fir die
Berechnung erforderlich ist. Wéhrend die Berechnung nach Schlunder, abhéngig von der

Diskretisierung von 4, ;,

mehrere Minuten dauern kann, ist der Warme(bergang nach dem

modifizierten Batchelor in wenigen Schritten berechnet. Ein wesentlicher Nachteil, den die
bisherigen Modelle haben, ist die Abhingigkeit von der Uberlappung 6" und deren Anhangigkeit
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beim verwendeten E-Modul. Da bei den DEM-Simulationen i.A. ein wesentlich kleineres E-Modul
eingesetzt wird, ist die Uberlappung starker als bei der Verwendung von Literaturwerten. Eine
Maglichkeit, dem entgegenzuwirken, bietet die Korrektur der Uberlappung 6{"] (Gleichung 2.49).

2
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Dabei ist es von Nutzen, dass sich bei der Berechnung der normalen Uberlappung nach Hertz [40]
(Gleichung 2.50) alle Terme, bis auf die E-Moduln kirzen.

2
Lz
5N — (MY (2.50)

Bei Verwendung von S{f’jOrg in (Gleichung 2.42) kann ein Warmetbergang berechnet werden, der nur
von Literaturwerten fir das E-Modul abhéngt.

Die bisher diskutierten Modelle fiir den Wérmeiibergang, gehen von einer homogenen Verteilung der
Warme im Partikel aus. Dies kann jedoch pauschal nicht fir alle Partikel angenommen werden.
Weizenstroh, bekannt flr seine schlechte Warmeleitung, wird daher hdufig als Isolationsmaterial
eingesetzt. Die ablative Pyrolyse arbeitet nach diesem Prinzip. Biomasse wird an eine heil3e
Oberflache gepresst. Aufgrund der schlechten Warmeleitung findet die Pyrolyse nur an der
Kontaktstelle statt [86, 87]. Bei dieser Art der Pyrolyse kommen Partikel zum Einsatz, deren Grofe
sich erheblich zu den hier verwendeten Weizenstrohpartikeln unterscheidet. Dennoch wirft dies die
Frage auf, ob der Warmelbergang oder die Warmeleitung dominieren. Die Biot-Zahl
(Gleichung 2.51), formal gleich der NufRelt-Zahl gebildet, gibt das Verhaltnis aus Warmeleitung und
WarmeUlbergang in einem Feststoff wieder.

aBIV_IOD . d

Bi=_A P (2.51)
Ap

Ap entspricht den minimalen Warmeleitfahigkeitskoeffizienten der beteiligten Partikel und dp dessen
charakteristischem Durchmesser. Fiir Biomasse ist dies gleich der Dicke eines Biomassepartikels
(1.5 - 10~* m, Kapittel 2.3.2) und fiir den Warmetréager, dessen Durchmesser. Die Projektionsflache
A entspricht der Warmelibergangsflache zur Berechnung des Warmeiibergangskoeffizienten nach
Schliinder (Gleichung 2.44).
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Tabelle 2.28: Biot-Zahlen fir die Partikel/Partikel-Interaktionen

B WT-WT BM-BM BM-WT
agyeqa/A 536-107* 4.8-107* 5.1-107*

Ap 40 0.17 0.17
dp 5-107* 1.5-107* 1.5-107*
Bi 1.0-1073 1.4 0.78

Zur Berechnung der Biot-Zahlen (Tabelle 2.28) wurde jeweils der maximale Wéarmeiibergangs-
koeffizient im validierten Bereich gewahlt. Bei einer Biot-Zahl von 0.78 bewegen wir uns in einem
Bereich, in dem sowohl der Warmeubergang, als auch die Warmeleitung im Partikel eine wichtige
Rolle spielen. Jedoch ist bei einer Biot-Zahl kleiner eins anzunehmen, dass der Warmetbergang den
marginal wichtigeren Effekt darstellt. In der Tat ist zum jetzigen Stand der Technik die
Berucksichtigung der Wéarmeleitung im Partikel bei gegebener Partikelzahl zu rechenintensiv. Dies
wird in weiteren Arbeiten thematisiert.
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3 Mischverhalten im Doppelschneckenmischreaktor

Bisher beschéftigte sich diese Arbeit mit der Bestimmung, Abschatzung und Validierung von
Kennwerten und Modellen die bei der DEM-Simulation erforderlich sind. Das Ziel ist durch die Wahl
der Kennwerte physikalische Vorgange mit hoherer Genauigkeit zu simulieren und die dafir
erforderliche Rechenzeit zu minimieren. Eine DEM-Simulation in Kombination mit dem erarbeiteten
Know-How ermdglicht eine Betrachtung des Mischverhaltens und des Warmeiibergangs bei
variierenden Betriebsparametern und Geometrien, zwei der wichtigsten EinflussgréfRen bei der
Pyrolyse von Biomasse. Der Fokus liegt hierbei auf den Partikel-Partikel-Warmeibergang. Der
Partikel-Wand-Wéarmelbergang konnte aufgrund wvon sporadisch auftretenden und nicht
reproduzierbaren Fehlern in LIGGGHTS® [88] nicht in Betracht gezogen werden, so dass der Fokus
auf den Partikel-Partikel-Warmeubergang liegt. Dies ermdglicht jedoch die Betrachtung des Partikel-
Partikel-Warmelbergangs ohne den Einfluss weiterer Effekte. Dieses Kapitel beschaftigt sich daher
mit der Charakterisierung des Partikel-Partikel-Warmeubergangs, des Mischverhaltens und der
Lokalisierung der Problemstellen bei unterschiedlichen Betriebsbedingungen.

Bei der Verwendung von Schnecken erfolgt der Transport eines Partikelbettes durch Abrutschen
entlang des Schneckenganges wahrend deren Rotation. Somit hat die Schnecke durch ihre Ganghdhe
direkten Einfluss auf das Verhaltnis von Transport und Umwaélzung. In vielen Fallen kann eine
Modifikation der Schneckenganghoéhe durch eine Anpassung der Rotationsgeschwindigkeit
ausgeglichen werden. Jedoch hat die Umwalzung direkten Einfluss auf die Vermischung. Mit
steigender Umwaélzung wird die Vermischung besser. Ist diese zu gro, kommt es zu einer
Entmischung. Bei rotierenden Werkzeugen wird haufig der Froude-Wert als Referenz herangezogen.
Ist Fr «< 1, fuhrt eine steigende Umwalzung zu einer besseren Vermischung. Ist der Froude-Wert
Fr > 1 kann es aufgrund von Dichteunterschieden zu einer Entmischung kommen.

Eine Anderung der Ganghéhe kann bei Fr <« 1 durch eine Anderung der Einstellung im Hinblick auf
Fordergeschwindigkeit oder Mischqualitat approximiert werden. Daher wurde dies in dieser Arbeit
nicht berticksichtigt. Diese Aussage gilt nicht uneingeschrankt und ist stark fehlerbehaftet, daher ist
es im konkreten Fall anzuraten fur neue Schneckengeometrien diese zu validieren.

Alle Simulationen wurden, sofern nicht anders angegeben, mit den Kennwerten aus Tabelle 2.24
durchgefinhrt.

3.1 Warmeubergang des Doppelschneckenmischreaktors in Abhangigkeit der
Rotationsgeschwindigkeit

Bei der Charakterisierung und Optimierung des Doppelschneckenmischreaktors wurden mehrere
Betriebszustdnde simuliert. Die Rotationsgeschwindigkeiten wurden so gewéhlt, dass ein
Wertebereich zwischen 1 Hz (Fr < 1) und 4 Hz (Fr > 1) abgedeckt ist.

Dabei konnte ein Rickstau im unteren Drehzahlbereich beobachtet werden. Ein Effekt den auch Frey
[70] in seiner Charakterisierung des Doppelschneckenmischreaktors bei Versuchen mit 1 Hz
beobachten konnte.

Zur Verifizierung der Simulationen, wurde die Verweilzeit (Tabelle 3.1) aus der axialen
Geschwindigkeitsverteilung (Abbildung 3.1) bestimmt und sie Frey gegentibergestellt. Dazu wurde
der Reaktor im Mischbereich entlang der Rotationsachse diskretisiert. In jedem Segment i mit
Segmentbreite dx; wurde die mittlere Geschwindigkeit u; aus der Partikelgeschwindigkeit u;;

ermittelt. Diese wurde aus der Position zweier Zeitschritte bestimmt. Daraus konnte die
Segmentverweilzeit 7; und deren Varianz ¢/ bestimmt werden. Uber die Segment-Bodensteinzahl
Bo; konnte der Segment-Dispersionskoeffizient D, ermittelt werden. Der globale
Dispersionskoeffizient ist der Mittelwert der Segment-Dispersionskoeffizienten (Gleichung 3.1).
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Tabelle 3.1: Vergleich der Verweilzeitverteilung Simulation vs. Versuch

Simulation Frey[70]
T Dy, T D,

mm? mm?
s P e
40Hz 6.6 532.1 | 59 1050
3.5Hz 7.1 455.9
3.0Hz 7.7 391.1 | 7.2 1534

25Hz 86 322.7
2.0Hz 9.8 262.4 |10.2 440

Dieser Ansatz erlaubt uns die Ergebnisse zu validieren, wéhrend er uns gleichzeitig wichtige
Informationen zu Transportvorgangen liefert. Alle ermittelten Werte wurden noch einmal (ber eine

Sekunde Simulationszeit gemittelt.

Geschwindigkeitsverteilung im Reaktor
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Abbildung 3.1: Warmetragergeschwindigkeitsverteilung im Doppelschneckenmischreaktor in
Abhangigkeit der Rotationsgeschwindigkeit. Durchgezogene Linien entsprechen der mittleren
Geschwindigkeit im Segment, die gestrichelten Linien deren Standardabweichung.

Betrachten wir die Geschwindigkeitsverteilung (Abbildung 3.1), kann im Allgemeinen eine
weitestgehend konstante Geschwindigkeit im Reaktor beobachtet werden. Lediglich im Endbereich
steigt die Geschwindigkeit sprunghaft an. Ein Abfallen der Geschwindigkeit bei 1 und 1.5 Hz ist
Beleg flr eine Verblockung an der Warmetragerzugabestelle und kann auch bei der Mischgiite

(Abbildung 2.19) beobachtet werden.
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Mischgute in Abhangigkeit der Rotationsgeschwindigkeit
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Abbildung 3.2: Verlauf der Mischgtite bezogen auf die Reaktorposition

Zur Untersuchung weiterer Vorgange im Reaktor wurde die Mischgiite analog zu Abbildung 2.21 in
Abbildung 3.2 bestimmt. Es wurde sowohl die horizontale Mischgute als auch die vertikale
Mischgute berechnet. Sie unterscheiden sich anhand der Diskretisierung und bieten den Vorteil, dass
sowohl horizontale als auch vertikale Misch- und Entmischvorgange abgebildet werden kénnen.

In diesem Fall konnte jedoch gezeigt werden, dass sowohl die horizontale als auch vertikale
Vermischung sehr gut ist. Leichte Abweichungen sind nur im Warmetrdager-Zufuhr-Bereich zu
erkennen. Die optimale Mischgiite wird im Bereich von 2-3 Hz erreicht. Eine Entmischung kann
lediglich im Bereich des Auslasses beobachtet werden.

Zur weiteren Evaluierung wurde der mittlere Temperaturgradient der Biomasse dT/dt (aus zwei
Zeitschritten) und der Warmelbergangskoeffizient «; nach Gleichung 3.2 bestimmt. Die
erforderlichen Werte fur Biomasse- und Warmetragertemperatur (m u. mi) wurden fir das
Segment volumengemittelt berechnet. Aufgrund der Diskretisierung kommt es bei zu kleiner
Temperaturdifferenz zwischen Biomasse und Warmetrdger zu unrealistischen Sprungstellen beim
Warmelbergangskoeffizienten  daher wurde zur  Stabilisierung die  Nebenbedingung
Twr; — Tpu; = 0.1K gewahlt.

dT
Cp'm'aza'A'(TWT_TBM)
dT; .
Ly R | 3.2
Cp'm'?j_z Cp 21<m1j dt) 32

a =

= -
A- (TWT - TBM) '

- (ml _mi) 'Zinj
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Die Auswertung (Abbildung 3.3) zeigt einen kontinuierlichen Anstieg des Biomasse-
Temperaturgradienten bei ansteigender Drehgeschwindigkeit. Jedoch geht der héhere mittlere
Waérmeubergang mit einer groReren Streuung einher. D.h. ein Grof3teil der Biomassepartikel erlebt
einen hoéheren Warmeibergang, dafir gibt es zahlreiche Biomassepartikel, die erst spét die
Solltemperatur erreichen. Dies fiihrt dazu, dass der Warmeiibergang spat oder gar nicht abgeschlossen
ist und wird durch die Auswertung des Warmeibergangskoeffizienten bestatigt (Abbildung 3.3).

Warmeibergang im Doppelschneckenmischreaktor in Abhangigkeit der
Rotationsgeschwindigkeit
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Abbildung 3.3: Biomassetemperaturanstieg und Warmeubergangskoeffizient im
Doppelschneckenmischreaktor bei 1 — 4 Hz.

Neben der Durchmischung ist der Warmetrdager/Biomasse-Warmeubergang von der Anzahl der
Kontaktstellen und dem Anpressdruck abhéngig. Letzterer ist proportional zur Projektionsflache der
PartikelUberlappung. Sowohl die mittlere Anzahl der Kontaktstellen, als auch die mittlere
Projektionsflache wurden bestimmt (Abbildung 3.4). Dabei zeigt sich, dass mit steigender
Fluidisierung, sowohl die Anzahl der Biomasse/Warmetragerkontaktstellen, als auch deren
Kontaktflache (Gleichung 2.42) abnimmt. Aufféllig ist die geringe mittlere Anzahl von rund 2.2-2.4
Kontaktstellen pro Biomassepartikel.

Beim DEM-Warmeiibergang wird ein direkter Kontakt von Warmetrdger und Biomasse bendtigt.
Daher ist dieser Zustand des Partikelbettes nachteilig. Bei einer Partikelverteilung von zwei Teilen
Waérmetréger und einem Teil Biomasse deutet dies entweder auf eine schlechte Durchmischung hin
(was im Widerspruch zu Abbildung 3.2 steht) oder auf ein stark amorphes Partikelbett.
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Abbildung 3.4: Mittlere Anzahl und mittlere Projektionsflache der Biomassepartikel

Funke et. al. [89] untersuchten den Warmeubergang bei der Pyrolyse von Biomasse im
Doppelschneckenmischreaktor nach Schltinder fir Partikel gleicher GroRe. Dabei betrachtete er den
Warmeutbergang durch die Gasphase auch von nicht in Kontakt stehenden Partikeln. Der ermittelte
Wert schwankte in Abhangigkeit zur Position im Reaktor zwischen 90 und 250 W m~2 K~ und
entspicht in etwa dem Doppelten des in Abbildung 3.3 zu beobachtenden Wertes. Wesentlicher
Unterschied von Funke zu dieser Arbeit ist die Betrachtung des Partikel/Gas/Partikel-
Wérmeuberganges und die Verwendung von Partikeln gleicher GroRe.

Die Berechnung des Wéarmelberganges nach Schliinder bendtigte in etwa einen Tag fir einen
Zeitschritt und kann aufgrund dieser Komplexitét fur Simulationen nicht in die Betracht gezogen
werden. Jedoch fiihrt die Verwendung von Partikeln gleicher GroRe, zu einem dichterem Partikelbett
mit mehr Kontaktstellen, als es ein Bett mit Partikeln unterschiedlicher GroRe. Diese Thematik wird
unteranderem im Verlauf des kommenden Kapitels behandelt.

3.2 Einfluss des Partikelverhaltnisses auf den Warmetbergang

Die gangige Meinung bzgl. des Warmetbergangs ist, dass mit steigendem Warmetrageriiberschuss
der Warmeibergang von Warmetrager auf Biomasse verbessert wird. Dem gegenuber steht die
Wirtschaftlichkeit, bei der mit grofRerem Wérmetrageruberschuss die Investitions- und Betriebskosten
steigen. Um dies zu untersuchen, wurden Simulationen mit unterschiedlicher Zusammensetzung, aber
konstanten Gesamtvolumenstrom durchgefuhrt. Aufgrund des groen Spektrums an untersuchten
Zusammensetzungen, wurde der Rechenaufwand, durch die Beschrankung der Biomassepartikel auf
einen Durchmesser von 1 mm, d.h. dem Wéarmetragerdurchmesser, reduziert. Bis auf Zusammen-
setzung und Biomassepartikeldurchmesser sind die Simulationsparameter unveréndert gegentiber
Tabelle 2.17. Die Ergebnisse wurden in Abbildung 3.5 zusammengefasst.
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Warmeibergang in Abhéngigkeit der Volumenverteilung
bei gleicher Partikelgrofie
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Abbildung 3.5: Mittlerer Temperaturgradient und Warmetbergangskoeffizient bei konstantem
Gesamtpartikelvolumenstrom. Biomasse- und Warmetragerdurchmesser d=1 mm.
Der rote Pfeil markiert die Standardeinstellung mit 15.4%,,,; Analog zu Abbildung 3.3 berechnet.

Es muss erwéhnt werden, dass alle Simulationen mit konstanten Anfangstemperaturen durchgefihrt
wurden. D.h. durch das verandern des Mischverhaltnis, wird auch die Mischtemperatur veréndert.

Diese reicht von 728.8 K bei maximalem Biomassegehalt bis 772.2 K bei minimalem Biomasseanteil.
Unabhangig von der Mischtemperatur konnte beobachtet werden, dass mit steigender
Biomassekonzentration die Rickvermischung in den Biomassetransportbereich sinkt. Dies fuhrt
dazu, dass der Warmelbergang oder auch die Aufheizrate der Biomassepartikel bei steigendem
Waérmetrégeranteil sinkt. Die Ruckvermischung des Warmetrdgers wird der dominierende Effekt

beim Warmelbergang. Ein Effekt der auch bei einer visuellen Gegeniiberstellung (Abbildung 3.6)
bestatigt wird.

of . H Biomasse-Wdarmestrom (Wm?/s?)
33'3 A)VOI‘ BlomOSSG 0.01 004 006 008 0.1

- e

p—

%-vol. Biomasse

|

Abbildung 3.6: Gegeniiberstellung: Biomassepartikel mit hohem Warmestrom (= 0.01 Wm?/s?).
Links hoher Biomasseanteil, rechts niedriger Biomasseanteil. Warmetrager ist ausgeblendet.
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Erst bei sehr geringem Biomasseanteil beginnt die Biomasseheizrate zu steigen. Der zu beobachtende
schmaler werdende Bereich in dem sich die Biomasse aufheizt, ist auf die langsamere
Transportgeschwindigkeit, bedingt durch die geringere Ganghthe (Abbildung 3.6 und
Abbildung 3.9) im Biomasse-Transportbereich, zuriickzufiihren. Der Warmetbergangskoeffizient
bleibt Uber ein breites Spektrum (< 9.1 %,,,; Biomasse) weitestgehend konstant. Erst bei hherem
Biomasseanteil sinkt dieser merklich.

Diese Aussage wurde flr Partikel gleicher GrofRe und unterschiedlicher Materialeigenschaften
getroffen (Biomasse/Warmetréger). Um den realen Fall abzudecken, wurden ausgewahlte
Simulationen mit der bekannten Biomassepartikelgroienverteilung (Tabelle 2.14) durchgefuhrt.

Warmeibergang in Abhéngigkeit der Volumenverteilung
bei unterschiedlicher Partikelgrofie
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Abbildung 3.7: Warmelibergang bei konstantem Gesamtpartikelvolumen.
Biomassepartikeldurchmesser nach (Tabelle 18). Warmetragerdurchmesser d=1 mm.
Analog zu Abbildung 3.3 berechnet.

Die Auswertung dieser Simulation mit der verwendeten PartikelgréRenverteilung (Abbildung 3.7)
bestatigt weitestgehend die Beobachtungen aus Abbildung 3.5. Unterschiede sind jedoch bei den
Heizraten im Bereich mit einer niedrigen Biomassekonzentration und dem rund Faktor zwei
geringerem Warmeulbergangskoeffizienten, zu beobachten.

Funke et. al. [89] berechnete fur den aktiven Bereich des Warmetbergangs durch die Gasphase einen
Warmeubergangskoeffizienten von rund 160 W /m?2K. Im gleichen Bereich, unter vergleichbaren
Bedingungen und mit den in Kapitel 2.7 vorgenommenen Modifikationen des Wéarmeibergangs, wird
ein weitestgehend konstanten Wert von rund 150 W /m?K erreicht (Abbildung 3.5, roter Pfeil). Im
Gleichen Bereich kann, unter den in Kapitel 2.3 gewahlten PartikelgroRenverteilungen, ein
Warmeibergangskoeffizient von rund 90 — 100 W /m?®K beobachten (Abbildung 3.7, roter Pfeil).
Die gute Ubereinstimmung bei Partikeln gleicher GroRe, ist ein Indiz dass der direkte Partikelkontakt
bei der Pyrolyse entscheidend ist. Die Diskrepanz bei unterschiedlicher PartikelgroRenverteilung
kann auf den Einfluss der mittleren Anzahl der Kontaktstellen eines Biomassepartikels mit
Warmetragerpartikeln  (Abbildung 3.8)  zurlckgefuhrt werden. Mit durchschnittlich 3.2
Warmetragerkontaktstellen pro Biomasse, bei Partikeln gleicher Grol3e, ist dieser Wert mehr als 1/3
groRer als 2.4 - der durchschnittlichen Anzahl der Warmetrager-kontaktstellen pro Biomasse bei der
gewadhlten PartikelgroRenverteilung.
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Gleiche Partikelgrofie BiomassepartikelgroRenverteilung
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Abbildung 3.8: Verteilung der Biomasse/Warmetréager-Kontaktstellen.
Links: Biomasse und Warmetragerpartikel gleicher GroRe (Abbildung 3.5, roter Pfeil).
Rechts: mit BiomassepartikelgroRenverteilung (Abbildung 3.7, roter Pfeil).

3.3 Einfluss der Zugabereihenfolge

Eine hdufig diskutierte Einflussgrofie ist die Zugabereihenfolge von Biomasse und Warmetrager. Bei
der PYTHON-Technikumsanlage wird Warmetrdger zur Biomasse gegeben, bei der biolig®
Biomasse zum Warmetrager. Da das Problem der Riickvermischung bei der PYTHON bekannt ist,
wird vermutet, dass die biolig® eine hohere Biomasse Aufheizrate vorzuweisen hat. Jedoch konnte
dieser Unterschied auf den Wéarmetrager - Sand, der bei der biolig® verwendet wird und dem damit
verbunden Unterschied in PartikelgréfRe und Dichte, zurtickgefuhrt werden.

Um diesem Unterschied auf den Grund zu gehen, wurden DEM-Simulationen der PYTHON mit
vertauschter Zugabereihenfolge von Biomasse und Warmetrdger durchgefuhrt. Dies machte eine
Anpassung der Schneckengeometrie erforderlich. Da zuerst Warmetréger in grof3er Menge zugefiihrt
wird, ist die Ganghohe im Forderbereich zu niedrig, um diese Menge an Wéarmetrager zu
transportieren. D.h. dieses Design wirde zu Verstopfungen fuhren. Daher wurde die Ganghdhe des
Reaktions- und Mischbereiches auf die komplette Welle ausgeweitet, siehe Abbildung 3.9.

Abbildung 3.9: Schneckengeometrien fiir die Zugabereihenfolge:
1. Biomasse 2. Warmetréger (oben), 1. Warmetrager 2. Biomasse (unten)

Die weiteren Simulationskennwerte und Parameter wurden beibehalten. D.h. Warmetrager und
Biomasse bleiben unveréndert, sodass der Einfluss der Biomassezufuhr direkt verglichen werden
kann.
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Warmeibergang bei vertauschter Zugabereihenfolge
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Abbildung 3.10: Warmelibergang im Doppelschneckenmischreaktor bei vertauschter
Zugabereihenfolge in Abhangigkeit zur Schneckengeschwindigkeit.
Links: Biomassetemperaturanstieg. Rechts: Biomassewarmeubergangskoeffizient.
Analog zu Abbildung 3.3 berechnet.

Es zeigt sich, dass im unteren Drehzahlbereich (unterhalb 2 Hz) ein Rickstau der Biomasse am
Einlass zu einem schlechten Warmelbergang fuhrt. Darlber hinaus ist ein durchweg hoher
Biomassetemperaturanstieg mit minimaler Rickvermischung zu beobachten (Abbildung 3.10), der
bis zu einem Faktor 2 groRer ist, als in der urspriinglichen Konfiguration (Abbildung 3.3). Der
ermittelte Warmetbergangskoeffizient fir 2.5 — 4 Hz ist jedoch mit dem der Originalkonfiguration
vergleichbar. Bei 2 Hz ist ein leichter Rickstau, d.h. ein “schwimmendes* Biomassebett, welches

sich innerhalb einer Umdrehung bildet und auflést, anhand der Verteilung des Wéarmelibergangs-
koeffizienten zu erkennen (Abbildung 3.11).

A
SRR
AT,

Abbildung 3.11: Leichter Riickstau bei 2 Hz und vertauschter Zugabereihenfolge.
Blau: Biomasse, rot: Warmetrager

Diese Beobachtung wird von der Mischgute (Abbildung 3.12) an der Biomassezugabestelle bei 2 Hz

bestatigt. Bei 3 Hz ist kein Riickstau erkennbar. Bei 4 Hz ist eine eintretende Entmischung, wie auch
schon bei der Originalkonfiguration (Abbildung 3.2), zu beobachten.
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Mischguite bei vertauschter Zugabereihenfolge
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Abbildung 3.12: Ausgewahlte Mischgiite bei vertauschter Zugabereihenfolge

3.4 Diskussion

Die Untersuchung der Rotationsgeschwindigkeit ergab einen optimalen Betriebsbereich
zwischen 2 — 3 Hz. Im unteren Drehzahlbereich konnte in den Simulationen eine Verblockung
reproduziert werden. Im oberen Drehzahlbereich konnte eine Entmischung festgestellt werden.
Daruber hinaus konnte gezeigt werden, dass mit steigender Rotationsgeschwindigkeit, die Anzahl der
Kontaktflachen und deren Grof3e sinkt. Ein deutliches Indiz dafr, dass der Anpressdruck sinkt.

Bei den DEM-Simulationen konnte eine Rickvermischung des Warmetrégers in den Transport-
bereich festgestellt werden, der den Warmeubergang negativ beeinflusst. Ein Versuch diesem
Problem zu begegnen ist das Vertauschen der Zugabereihenfolge. Simulationen wurden unter dieser
Voraussetzung durchgefiihrt. Eine Riickvermischung konnte zwar beobachtet werden, stellt aber kein
Problem dar (wenige Biomassepartikel wandern in einen Bereich mit hohen
Warmetrageriiberschuss). Jedoch ist das Rickstauproblem in diesem Fall akuter, sodass ein
optimalter Betrieb nur bei 3 Hz moglich ist. Wie auch schon bei der urspringlichen
Zugabereihenfolge, entsteht unterhalb 2 Hz eine Verblockung, die den Betrieb unmdglich macht. Im
Ubergangsbereich um 2 Hz ist die Produktzugabe dhnlich groR wie Fahigkeit des Reaktors diesen
einzumischen, so dass innerhalb einer Schneckenumdrehung der Aufbau und Vermsichung eines
Biomassebettes auf dem Biomasse/Warmetragerbett zu beobachten ist. Da bei solch einem
“schwimmenden‘ Biomassebett nur die AuRenseite direkten Kontakt zum Warmetréger hat, ist diese

Eigenschaft nachteilig. Wie auch schon bei der Originalkonfiguration, tritt bei 4 Hz eine Entmischung
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(Abbildung 3.12) ein. Die beobachtete Heizrate der Biomassepartikel ist in etwa doppelt so hoch wie
die der Originalkonfiguration, der Warmeubergangskoeffizient bewegt sich in einem vergleichbaren
Wertebereich.

Weitere Studien wurden im Hinblick auf das Biomasse/Warmetragerverhaltnis durchgefiihrt. Dabei
wurden Warmetrager und Biomasse mit einem Durchmesser von 1 mm verwendet. Es konnte gezeigt
werden, dass die Ruckvermischung des Warmetragers einen dominierenden Effekt unterhalb
9.1 %,,;-Biomasse darstellt. Ein Vergleich der Warmeubergangskoeffizienten mit Funke et. al. [89]
ergab eine gute Ubereinstimmung. Da Funke auch den Wirmeilbergang mit nicht in Kontakt
stehender Partikel betrachtete, konnte daraus abgeleitet werden, dass der Partikelkontakt die
dominierende EinflussgroRe darstellt. Dariiber hinaus zeigten \ergleichssimulationen, mit der in
Kapitel 2.3 eingefiihrten PartikelgroRenverteilung, dass der Warmeubergangskoeffizient stark von
dieser abhangig ist. D.h. unter der verwendeten Verteilung sank der Warmeutibergangskoeffizient um
ein Drittel.
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4 Computed Fluid Dynamics — Discrete Element Methods
(CFD-DEM)

Im Verlauf der bisherigen Arbeit wurde die Charakterisierung des Doppelschneckenmichreaktors
mittels DEM-Simulation durchgefiihrt. Diese beschreibt das Partikelverhalten und das
Mischverhalten der Biomasse und des Warmetrégers. Dabei wird der Stoff- und Energietransport in
die Gasphase vernachléssigt. Dieser stellt jedoch einen entscheidenden Einflussfaktor bei der
Schnellpyrolyse dar. Sekundérreaktionen, die in der Gasphase ablaufen, nehmen unerwiinschten
Einfluss auf die Produktausbeute [90]. Daher geht mit einer Optimierung der Schnellpyrolyse auch
eine Minimierung der Produktgasverweilzeit einher.

Da sowohl die Produktgasverweilzeit als auch die Bettverteilung in direktem Zusammenhang stehen,
ist eine Kopplung erforderlich um beide Effekte in Relation zueinander darstellen zu kénnen. Bei der
Simulation der Partikel-Bewegungen wurde der Lagrange-Ansatz (d.h. DEM) gewahlt. Fir die
Simulation der Gasphase stehen mehrere Verfahren zur Auswahl. So konnen bei der
Stromungssimulation Navier-Stokes-Gleichungen, Boltzmann-Gleichungen oder ein weiterer
Lagrange-Ansatz (Smoothed Particles Hydrodynamics, SPH) gewahlt werden.

Jeder dieser Ansétze hat seinen eigenen Anwendungsbereich. So werden SPH z.B. in der Astrophysik
oder aber auch bei der Simulation von Tsunamis eingesetzt. Bei den SPH handelt es sich um eine sehr
empirische Methode, die haufig aufgrund ihrer Robustheit gewahlt wird [91].
Lattice-Bolzmann-Methoden nutzen eine vereinfachte Teilchen-Mikrodynamik zur Strémungs-
simulation. Diese kann vielseitig eingesetzt werden. Aufgrund der guten Parallelisierbarkeit zeichnen
sie sich durch ihre Geschwindigkeit aus. Jedoch wird bei deren Verwendung ein feines Gitter bendétigt,
das den Gewinn an Rechengeschwindigkeit aufzehrt [92].

Bei den Navier-Stokes-Gleichungen handelt es sich um ein allgemein gebréuchliches mathematisches
Modell der Stromungssimulation. Diese setzten sich aus der Massenerhaltung (Gleichung 4.1), der
Impulserhaltung (Gleichung 4.2) und der Energieerhaltung (Gleichung 4.3) zusammen [93].

dp
i . = 4.1
; 3 +V-(pu)=0 (4.1)
T (pu) + V- (puu) = Vi — Vp + pg (4.2)
0 0
T (ph,) + V- (puh,) =-V-q" + a—f +V-(T-u) (4.3)

Fur inkompressible Medien, d.h. V- (pu) = 0, genugt es die Impulserhaltung (Gleichung 4.2) zu
Iosen. Diese Dberlcksichtigt die Fluiddichte p, die Stromungsgeschwindigkeitu, den
Spannungstensor %, die Erdbeschleunigung g und den Druck p. Im Allgemeinen kann diese Methode
auch fur kompressible Falle mit einer Machzahl Ma < 0.25 angewandt werden.

Bei kompressiblen Problemen missen zusétzlich die Massenerhaltung (Gleichung 4.1) und die
Energieerhaltung (Gleichung 4.3) berlcksichtigt werden. Letztere erfordert die zusatzliche
Betrachtung der Enthalpie h,. und der Warmestromdichte q"’. [94]

4.1 Grundlagen der Stromungssimulation beweglicher Objekte

Die Simulation bewegter Objekte stellt in der gitterbasierten CFD-Simulation eine Herausforderung
dar. In den vergangenen Jahren wurden mehrere Methoden entwickelt, um diese Herausforderung zu
bewaéltigen.

Eine davon, das Meshmorphing (Abbildung 4.1, oben/links) bezeichnet eine Technik, bei der
Bewegungen durch eine Verzerrung der Gitterstruktur dargestellt werden. In Kombination mit einer
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Gitterverfeinerung um das Objekt, kann eine hohe Genauigkeit bei vergleichsweise geringen
Rechenaufwand erzielt werden. Diese Methode wird z.B. beim Heben und Senken von Zylindern
verwendet. Jedoch nimmt mit steigender Verzerrung die Gitterqualitat ab, sodass Bewegungsabléufe
wie Rotationen i.A. zu Gitterzellen mit negativen Volumen filhren kdnnen. Dies hat einen erheblichen
Einfluss auf die Stabilitat und die Genauigkeit der Simulation [95].

Fur einfache rotierende Geometrien wurde die Arbitary Mesh Interface Methode (AMI) entwickelt
(Abbildung 4.1, oben/rechts). Rotierende Objekte werden in einem rotationsymmetrischen
Untergitter aus dem Hauptgitter getrennt. Dieses Untergitter kann als Ganzes unabhangig vom
Hauptgitter rotiert werden ohne Verzerrungen im Gitter zu erzeugen. Ein Informationsaustausch
erfolgt durch Interpolation der Kontaktstelle. Zur Erhdhung der Interpolationsgenauigkeit wird
zusétzlich zum Objekt die Kontakt- und Interpolationsflache verfeinert. Die Weiterentwicklung:
Arbitrarily Coupled Mesh Interface (ACMI) enthalt eine Notfall-Randbedingung, die in Kraft tritt,
falls sich die Grenzflachen der Gitter nicht mehr berthren. In Kombination mit dem Mesh morphing
kdnnen Rotationen, hebende und senkende Bewegungen umgesetzt werden. Jedoch sind komplexere
Bewegungsablaufe ausgeschlossen [96].

Aus diesem Grund wurden zwei Techniken entwickelt, die in Konkurrenz zueinander stehen. Beim
Overset Mesh (Abbildung 4.1, unten/links) werden Objekte durch ein zweites separates Gitter
dargestellt, das den fluiden Randbereich des Objektes enthélt. Um einen optimalen Austausch von
Informationen zu gewabhrleisten, muss die fluide-Objektgrenzschicht mindestens drei besser flinfzehn
Gitterzellen beinhalten. Als Faustregel gilt: je mehr desto besser. Des Weiteren ist es erforderlich,
dass die Gitterzellen des fluiden Randbereiches und des Hauptgitters im Bereich der Uberlappung
annéhernd gleich groR sind [97]. Da zwischen Schnecke und Reaktorwand ein minimaler Abstand
1 mm zu finden ist, masste die Gitterbreite auf rund 0.1 mm gesenkt werden, um die erforderliche
Uberlappung zu gewahrleisten. Neben der Verletzung, der fir die CFD-DEM erforderlichen
minimalen 1 mm Gitterbreite, fuhrt dies bei kubischen Wachstum zu einem Faktor 1000 groReren
Rechenaufwand.

In Konkurrenz dazu stehen die Immersed Boundary Methods (Abbildung 4.1, unten/rechts) nach
Peskin [98]. Dabei werden Objekte im Rechengitter identifiziert. Die korrekte Stromungsfiihrung
wird durch Krafttherme, die auf den Objektraum wirken und Randbedingungen herstellen, realisiert.
Da eine Neuberechnung des Gitters nicht erforderlich ist, eignet es sich besonders fiir komplexe
Objekte in Bewegung. Peskin legte mit seinem Ansatz den Grundstein. Heute werden Verfahren wie

Immersed Interface Method [99],
Penalty Method [100],

Fictitious Domain Method [101] und
Level-Set Based Cut-Cell Method [102]

zu den Immersed Boundary Methods gezéhlt [103].

Jedoch haben die fur OpenFOAM® verfiigbaren Implementationen alle das gleiche Problem. Sie sind
nicht fir die Verwendung in kompressibler Stromungssimulation geeignet. Haufig kommen dabei
Verfahren wie der Cut-Cell Ansatz oder der Ghost-Cell Ansatz zum Einsatz. Beide stellen eine
elegante Moglichkeit dar, Objektrandbedingungen im Rechengitter darzustellen, haben jedoch
Probleme die Massenerhaltung einzuhalten.

Abhilfe schaffen die Penalty Methoden, welche die Massenerhaltung am Rand nicht verletzen und
einfach zu implementieren sind. Im Gegensatz zu den Cut-Cell-Ansatz erfolgt eine Korrektur nicht
uber die Objektgrenzflache, sondern lber die vom Objekt vollstandig enthaltenen Gitterzellen
(Abbildung 4.1, unten/rechts, blauer Bereich).
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Abbildung 4.1: Bewegungsmodelle bei der CFD-Simulation

In den vergangenen Jahren hat sich insbesondere die Brinkman-Erweiterung (Gleichung 4.5,
Brinkman et. al. [104, 105]) des Darcy-Gesetzes (Gleichung 4.4, Darcy et. al. [106]) zur Berechnung
des Stromungswiderstandes als robustes und effizientes Verfahren erwiesen [107].

__H
Vp =~ au (4.4)

__Hk 2
Vp = Kau+/,tV au (4.5)

Fur den inkompressiblen Fall formulierte Angot et. al. [107] die Impulsgleichung durch
Berlcksichtigung eines Strafterms (Gleichung 4.6)

ou 1
% +u-Vu—vAu=—-Vp — Ex(x, t(u—Uy) (4.6)

Dabei ist U, die Geschwindigkeit des Objektes, 0 <71 « 1 die Gewichtung und y(x,t) die
Diskretisierung des Objektes, d.h.

falls x € Qg

1,
x(xt) = {O, sonst
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Sind mehrere Objekte zu betrachten, so gilt:

Q, = Unsi

Wobei g, die inneren Gitterzellen und 9€,, der Rand des diskretisierten Objektes i (Abbildung 4.2)
darstellt.

——-\ QSi

\ 4/ aQSi

Abbildung 4.2: Diskretisierung eines Objektes beim Brinkman-Strafverfahren

Angot et. al. zeigt, dass fur den inkompressiblen Fall mit steigender Gewichtung die Brinkman-
Strafverfahren gegen klassische Methoden konvergieren.

4.1.1 Brinkman Strafverfahren in kompressiblen Strémungen

Ein wesentlicher Vorteil des Brinkman-Strafverfahrens, gegentiber den oben diskutierten Methoden,
ist die einfache Umsetzung fir die kompressible Strdmungssimulation, sein robustes Verhalten und
die Kompatibilitat mit der CFDEM-Simulationen.

Die Implementierung erfordert eine Erweiterung der Erhaltungsgleichung (Gleichung 4.1) in ihrer
Form fir porose Medien (Gleichung 4.18). Die Impulserhaltung (Gleichung 4.6) kann unveréndert
ubernommen werden.

Bei der Verwendung des Brinkmann-Strafverfahrens treten im \ergleich zu anderen Verfahren
Abweichungen im Bereich der Objektoberflache auf. So werden bei der Implementierung nach Angot
et. al. [107] lediglich die im Objekt vollstandig enthaltenen Gitterzellen mit einem Strafterm belegt.
Dies fuhrt in Kombination mit CFDEM-Simulationen, bei denen Partikel als poréses Medium
betrachtet werden, zu Abweichungen im Randbereich, die auf nichtbeanspruchten Zellvolumen und
fehlenden Widerstand zurtickgefihrt werden kénnen. Unter Ber(lcksichtigung dieser Problemstellung
wurde die Objektdiskretisierung y(x, t) modifiziert, sodass

1, fallsx € Qg
x(x,t) =4¢, fallsx € 00
0, sonst

gilt. Wobei ¢, der Anteil des Objekt- oder auch Feststoffvolumens in einer Zelle ist.

Brown-Dymkoski et. al. [108] formulierte die Zustandsgleichungen fur das Brinkmann-
Strafverfahren fir den schwach turbulenten Fall (Gleichung 4.7). Dabei betrachtete er die fluiden
Raum mit Porositét ¢,,, welche sich aus der Objektdiskretisierung, d.h. e, = 1 — x(x,t) - €, ergibt. €
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ist dabei der Steuerparameter. Flr ihn gilt: 0 << € < 1. D.h. je groRer dieser gewahlt wird, desto besser
spiegelt die Porositéat den realen sachverhalt wieder.

de
a);p+VeXpu=O
dpu
%+V-(puu)=—Vp+V-f+j7—£(u—U0) 4.7
dph, B , . Dp . X
o +V-(puh,)=-V-q +E+V'(T u)+ﬁT(hr o)

Sowohl die viskose Permeabilitat 77 als auch die thermische Permeabilitét 7j; sind sehr klein gewahlt.
D.h. 0 < 7,7 < 1. Da im Fall dieser Arbeit die Temperaturrandbedingung ein bewegliches Objekt

vom Typ Neumann ist (d.h. zeroGradient), entféllt der Term ;,«i (hr — hro).
T

Mit diesem Hintergrund und Uberlegungen wurde im Rahmen dieser Arbeit ein Codegeschrieben und
an der Kérmanschen-WirbelstralRe getestet. Bei dieser wird ein Zylinder umstromt. Dadurch bilden
sich in einem Reynoldsbereich (Gleichung 4.8) von 40 < Re < 200 auf der Ruckseite zwei
gegenlaufige Wirbel aus. In diesem Bereich ist die Wirbelabldsung komplett laminar. Um schneller
einen stationdren Zustand zu erreichen, wurde ein Reynoldswert von rund 800 gewaéhit.

_pru-D
n

Re

(4.8)

Die Ablosefrequenz f dieser Wirbel kann unter Verwendung der Strouhal-Zahl Sr (Gleichung 4.9),
des Objektdurchmessers D und der Stromungsgeschwindigkeit u berechnet werden. Da die Strouhal-
Zahl im verwendeten Reynoldsbereich Sr = 0,21 weitestgehend konstant ist, kann diese zu
Validierung der Simulation herangezogen werden.

sr=LP (4.9)
u

Fur den statischen Fall wurden Simulationen mit einer Gitterbreite von 5 mm durchgefiihrt. Dabei
wurde fur die kompressible Stromungssimulation, der Standardsolver rhoPisoFoam als Referenz
verwendet. Fur ihn wurde ein zylindrisches Loch mit Durchmesser D = 100 mm eingebaut
(Abbildung 4.3)

2000

400

500

Abbildung 4.3: Geometrischer Aufbau des Karmanschen-Wirbelstra3e Testfall

Dieser Aufbau dient als Grundlage aller weiteren Testsimulationen betreffend des Brinkman-
Strafverfahrens. Wéhrend der Referenzfall geometrisch mittels blockMesh an den Zylinder angepasst
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ist, wurde mit einer Ausnahme, ein homogenes Gitter fur die Simulationen mittels rhoPenaltyFoam-
Solvers gewéhlt. Die Randbedingungen (Tabelle 4.1) wurden dabei fur alle Simulationen konstant
gehalten.

Tabelle 4.1: Randbedingungen am Modellversuch: Karamannsche Wirbelstrale (Abbildung 4.3)

Randbedingungen [mt;s] [kg/(nll’- s2)y|
Einlass f(ia(.eldgl.a(l;.l)e zeroGradient
Seiten ﬁ()((fdo\%lll;e zeroGradient
Auslass ﬁ()((fdo\%lll;e fixedValue 1000
ZylinderV!! movingWallVelocity™ zeroGradient

Fur alle Simulationen wurden Kennwerte fur Luft bei 20 °C verwendet. Die Simulationszeit einer
jeden Simulation betrug mindestens 60 s.

Simuliert wurde der dynamische Fall (Zylinder in Bewegung), als auch der statische Fall (ruhender
Zylinder). Fur den statischen Fall wurden Simulationen mit dem OpenFoam-Standardsolver
rhoPisoFoam, als auch mit dem eigenen rhoPenaltyFoam-Solver durchgefihrt. Fir den rhoPisoFoam-
Solver wurde ein angepasstes Gitter mit Aussparung um den Zylinder verwendet. Verglichen wurde
das Resultat mit Simulationen unter Verwendung des rhoPenaltyFoam-Solvers und identischen
Gitters mit geschlossener Aussparung (rhoPenaltyFoam 1, Tabelle 4.2), homogenes Gitter
(rhoPenaltyFoam 2, Tabelle 4.2) und einem homogenen Gitter mit anschlieRender Gitterverfeinerung
um den Zylinder (Abbildung 4.3, kleines Quadrat) (rhoPenaltyFoam 3, Tabelle 4.2). Zur Auswertung
wurde die Strouhal-Zahl bestimmt. Die daftr erforderliche Ablésefrequenz wurde mittels Fourier-
Transformation aus Simulationsdaten ermittelt.

Tabelle 4.2: Vergleich der Simulationen. rhoPisoFoam mit zylindrischer Aussparung.
rhoPenaltyFoam 1 mit geschlossener Aussparung, rhoPenaltyFoam 2 mit homogener GittergroRe,
rhoPenaltyFoam 3 (wie rhoPenaltyFoam 2) mit verfeinertem Gitterbereich

Str Ablosefrequenz

rhoPisoFoam 0.202 0.404
rhoPenaltyFoam1  0.208 0.417
rhoPenaltyFoam2  0.194 0.388
rhoPenaltyFoam 3  0.204 0.408

Der Vergleich der Simulationen zeigt eine gute Ubereinstimmung der Strouhal-Zahlen fir den Gitter-
angepassten Fall und fur den verfeinerten Fall. Kleinere Abweichungen kdnnen fur das homogene
Gitter ohne Verfeinerung festgestellt werden. Jedoch legen die Simulationen 1 u. 3 den Schluss nahe,
dass es sich hierbei um Abweichungen aufgrund des Randwertes handelt und diese damit der
Diskretisierung zu Lasten gelegt werden kann.

Im dynamischen Fall rotiert der Zylinder mit 60 rpm um den roten Punkt (Abbildung 4.3). Als
Standardmethode zur Simulation rotierender Objekte stehen zum Zeitpunkt der Niederschrift dieser
Arbeit lediglich die AMI-Methoden zur Verfligung. Jedoch zeigte sich, dass mit gegebener

VIl Im kompressiblen Fall. Fir inkompressible Falle wird der Druck durch die Dichte geteilt.
VIl Falls erforderlich
X Relativgeschwindigkeit an Objektoberflache
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Diskretisierung die Interpolationsfehler die Simulation dominieren und damit ein \ergleich
unmaoglich macht. Daher wurde ein anderer Ansatz gewahlt.

Eine gdngige Annahme ist, dass Fluide in einer Strdmungssimulation mit Stromungs-
geschwindigkeiten unter dem 0.25-fachen der Schallgeschwindigkeit sich \erhalten wie ein
inkompressibles Fuid [109]. Unter dieser Annahme konnte der Immersed-Boundary-Solver aus foam-
extend-4.0 verwendet werden. Dieser wurde mit einem homogenen Gitter getestet und mit dem
kompressiblen rhoPenaltyFoam-solver gegenubergestellt (Abbildung 4.4).

Stromungsgeschwindigkeit (m/s)
04 0.6
| | ||

Abbildung 4.4: Vergleich des pimpleDyMIbFoam-Solver (oben, FoamExtended-4.0) mit dem
rhoPenaltySolver (unten)

Der Vergleich des Stromungsbildes (Abbildung 4.4) zeigt einen dhnlichen Stromungsverlauf. Jedoch
gibt es Unterschiede bzgl. der Maximalgeschwindigkeit. Diese Beobachtung konnte anhand von
Simulationsdaten (Tabelle 4.3) belegt werden.

Tabelle 4.3: Maximalgeschwindigkeiten ermittelt zwischen 50-60s an einem Messpunkt, 130 mm in
x-Richtung von der Rotationsachse in Strémungsrichtung

min max
[m/s]  [m/s]
pimpleDyMIbFoam 0.18 0.34
rhoPenaltyFoam 0 0.21 0.46
rhoPenaltyFoam 1 0.18 0.50

Mit gegebener Drehzahl und Umfang, ist die Spitzengeschwindigkeit am Zylinder rund 0.63 m/s.
Somit ist die Ubereinstimmung mit dem zu erwartenden Ergebnis beim rhoPenaltyFoam-Solver am
grofiten.

Die Abweichungen konnten auf unterschiedliche Annahmen (kompressibel/inkompressibel), auf
unterschiedliche Verfeinerungsstufen oder auf grofRere Interpolationsabweichungen beim Ib-Solver
zurlckgefuhrt werden.

Jedoch kann an dieser Stelle festgehalten werden, dass der Brinkmann-Penalty-Algorithmus ein gutes
Ergebnis liefert.
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4.2 Grundlagen der CFDEM-Simulation

DEM-Simulationen bieten die Mdglichkeit den Stoff- und den Energietransport von Schittungen zu
simulieren. Jedoch werden dabei Annahmen, wie fehlender Stromungswiderstand und konstante
Eigenschaften des fluiden Hintergrundmediums, getroffen. Beides spielt bei der Simulation der
Pyrolyse eine tragende Rolle. Aus diesem Grund wird haufig eine Kopplung aus DEM und CFD-
Simulation verwendet. Diese beiden komplementéren Methoden ergénzen einander und erlauben so
eine Simulation der Schnellpyrolyse.

Bei der Stromungssimulation kdnnen Partikel tiber Immersed Boundaries (CFD-Zellgrofie << DEM-
PartikelgroRe) oder als poréses Medium (CFD-Zellgrolie > DEM-Partikelgrofie) zur Umsetzung
verwendet werden. Wéhrend Immersed Boundaries hdufig zur Simulation von Einzelpartikeln
verwendet werden, ist diese Methode bei grélReren Partikelzahlen meist zu rechenaufwandig. Bei der
Darstellung als poréses Medium werden die Partikel im CFD-Gitter lokalisiert und die Porositat &¢
in den Gitterzellen bestimmt [110]. In Kombination mit der Navier-Stokes-Gleichung flr pordse
Medien (Gleichungen 4.10) kann das Partikelbett als portser Bereich im CFD-Gitter interpretiert
werden.

agrp
Jat

“ v (erpuu) = —g,Vp — S, + V- (&7) + &rpg (4.10)

+ V- (gpu) =0

De
T4+v. (efpuh ) =-V-¢ q”+D—p+V (efr u) + gpp
Ein Krafteaustausch erfolgt durch den impliziten Quellterm S,, (Gleichung 4.11). Dieser wird aus dem

Zellvolumen V; Uber den darin enthaltenen Partikeln /;, den Partikelkraften Fp und der
Partikelgeschwindigkeit u,, berechnet.

I;

1 VB

Sy ) e () @11)
J

Dieser ist vom Kréfteaustauschkoeffizient g (Gleichungen 4.12) abhangig.

18usfe,

== (Ralep) + 3 Fu(ey) - Rey)

_ Efpflu - upldp

Re
14
n
( L 135
1+3 2 Z1 & In(ep) + 16.14¢, (4.12)
2 816e falls e, < 0.4
Fo(e,) ={ 1+0.681le, —8.48eZ +8.16¢;
10¢,
—3 falls e, = 0.4
Vi
0.0232
F3(ep) = 0.0673 + 0.212¢, + T

Auf der Lagrange-Seite fliest der Kraftaustausch Fr (Gleichung 4.13) in die Kraftebilanz
(Gleichung 2.3, Seite 12) mit ein.
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A
Fr = g—f (u—uy) (4.13)

Der implizite Krafte-Quellterm S,, geht mit dem nach Koch & Hill [111, 112] berechneten Strémungs-
widerstand von Fluid auf die Partikel einher. Koch, Hill & Ladd [113] zeigten die Gultigkeit dieses
Modelles fiir einen moderaten Reynoldsbereich. Leitz et. al. [114, 115] untersuchten die in CFDEM®
verfugbaren Modelle fir die Gas-Fluid-Interaktion bei hohen Reynoldszahlen anhand eines
Sprihvorganges. Er belegte, dass unter den gédngigen Modellen, u.a. Ergun [116], Wen & Yu [117],
Schiller & Naumann [118], Gidaspow [119], Beetstra et. al. [120, 121] und Di Felice [122], Koch &
Hill den Versuch am genauesten beschreiben.

Bei der Simulation von Partikel-Fluid-Interaktionen spielt der Partikelauftrieb F, (Gleichung 4.14)
eine entscheidende Rolle. Dieser flieft in die Krafteerhaltung (Gleichung2.3) der
Lagrangesimulation mit ein.

Fy=9- pr-V (4.14)

4.2.1 Warmeubergang bei der CFDEM®-Simulation

Zur Simulation des Warmeaustauschs von Fluid und Partikel bietet CFDEM-PUBLIC® die
Maoglichkeit diesen als Warmetibergang an der Partikeloberflache darzustellen (Gleichung 4.15).

gpr = apr - Ap - (Tp — Tr) (4.15)
Der WarmeUbergangskoeffizienten apr wird dabei nach Li et. al. [123] berechnet (Gleichung 4.16).

2 +0.6-rP3’5-Re

|m NR

1
- Pr3, fiir Re <200
1

1
Nus(Re) =1 2405 735 Rez - Pr3 4+ 0.02 - 135 - Re®8 - Pr3, fiir 200 < Re < 1500
18
\2 + 0.000045 - 735 - ReTs, fiir Re >1500

Ar - Nupr(Re
P

Dieser betrachtet den Warmelbergang beim transport von Polymerpellets in einem pneumatischen
Transportrohr bei einer Prandtl-Zahl von Pr = 0.713 und erreichte eine gute Approximation der
experimentell ermittelten Daten.

dprr = Cp-m- (Taie — Thew) (4.17)

gpr kann direkt als Quellterm in die Energieerhaltung (Gleichung 4.10) eingesetzt werden. Auf
Lagrange-Seite wird die Partikeltemperatur unter Berucksichtigung der Beziehung der
Gleichung 4.17 berechnet.

84



4.3 Grundlagen der Simulation reaktiver Stromungen

Aufgrund des modularen Aufbaus kann die Strdmungssimulation, basierend auf den Navier-Stokes-
Gleichungen durch deren Erweiterung, einfach auf weitere Probleme ausgedehnt werden. So auch
auf chemisch-reaktive Stromungen.

Ein einfacher Transport von Gasen kann durch die Erweiterung der Navier-Stokes-Gleichung um
die skalare Transportgleichung (Gleichung 4.18) dargestellt werden.

dpY
o TV (pur) — AV =0 (4.18)
Konvektion Diffusion

Damit kann der Transport einer Komponente Y mit Diffusionskoeffizienten o in einem Fluid
dargestellt werden. Um chemische Reaktionen in einem Fluid darstellen zu kénnen, muss neben dem
Transport (Gleichung 4.18), die Reaktion simuliert werden. Dazu missen fir die Reaktanten A und
B eine Reaktionsgleichung

k
u-A +v-B->~C

und das dazugehorende System an Differentialgleichungen (DGL, z.B. Gleichungen 4.19), unter
Berucksichtigung der Reaktionsordnungn = u + v mitu = 0 und v > 0, aufgestellt werden.

aca(fl) =—k-c(A)¥*- c(B)?
aca(f) — k- () c(B)? (4.19)
2@ _ . cays - cBy”

2 = k()" c(B)

Die erforderliche Reaktionsgeschwindigkeitskonstante k wird tblicherweise nach dem erweiterten
Arrhenius berechnet (Gleichung 4.20).

k4 ) (4.20)

—_ . S . — —
k=A-T exp( RT
Diese gibt die Reaktionsgeschwindigkeit in Abhangigkeit der Temperatur T, der Aktivierungsenergie
EA und des Frequenzfaktors A an. Die Temperaturabhangigkeit des Frequenzfaktors wird durch 7%
beschrieben, wobei s > 0. Die Parameter s, A, EA, 4 und ¥ sind Anpassungsparameter und R =
8.314 J /(K - mol) die universelle Gaskonstante.

Um die Konzentrationsédnderung in die Transportgleichung einzupflegen, ist es erforderlich diese
anzupassen (Gleichung 4.21).

apY;
- T (puY;) — q;AY; =Sy, (4.21)

Konvektion Diffusion

Dies erfolgt tber den Quell- und Senkterm Sy, der den Konzentrationsgradienten zwischen den
Zeitpunkten t,, und t,,,, darstellt. Aquivalent dazu wird die Anderung in der Reaktionsenthalpie

: dc(¥y)
Qreaction = — Z Ah](‘),i ’ atl
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in die Energieerhaltung (Gleichung 4.22) eingebungen.

0 Dp . .
a (phr) +V- (puhr) ==V q” + E +V- (T ’ u) + Qsource (4'22)

Dabei beschreibt g’ die molekulare Warmeleitung, % die reversible Temperaturschwankung,

verursacht durch Druckschwankungen und V- (7-u) ist der irreversible Temperaturanstieg,
verursacht durch innere Reibung. Qgpurce Wird verwendet um weitere Modelle, wie z.B.
Warmestrahlung einzubinden. Da wir uns im weiteren Verlauf auf die chemischen Reaktionen
konzentrieren, Qilt: Qspurce = Qreaction-

Aufgrund wechselnder Fluid-Zusammensetzungen mussen die thermodynamischen ZustandsgroRen
fur Wéarmekapazitat, Enthalpie und Entropie bestimmt werden. Dabei kann aus dem 2. Hauptsatz
der Thermodynamik eine Relation aus Warmekapazitat c,,, Enthalpie h,. und Entropie S hergestellt

werden (Gleichung 4.23).
c _< 7>
ot p=const.

—Zar

p=const. T p=const.

(4.23)
ds =

T

D.h. ist einer dieser Parameter bekannt, kdnnen die restlichen daraus berechnet werden. Das JANAF-
Modell bietet die Mdglichkeit, die Warmekapazitat Gber die Eingabe zweier Polynome 4. Ordnung
mit Koeffizienten a; zu approximieren. Diese beschrieben die temperaturabhéngige Wérmekapazitat
in ineinander Ubergehenden Temperaturintervallen. Dartiber hinaus konne Entropie und Enthalpie
eines Stoffes mit wenig Mehraufwand in Abhéngigkeit der Temperatur bestimmt werden
(Gleichung 4.24). In der Basisversion dieses Ansatzes werden die molaren Zustandsgrofien bestimmt.
Daher ist es erforderlich, diese mit der der molaren Masse M zu dividieren.

5
cp(T) = % (Z a - Ti_l)

i=1
5 i
R a;-T!
h,.(T) = M <a6 + z L i ) (4.24)
1=0
R iy T
i+1
S(T) = A <a1 -In(T) +Z l+l. + a7>
l:

Die thermodynamische Zustandsgrofle fur die Warmekapazitat wird fir jede Zelle anteilig der
Konzentrationsverteilung bestimmt (Gleichung 4.25).

c(¥)
Cp (T) = Z Cp,i(T) : ZC—O,J (425)

Fur die Enthalpie und fur die Entropie kann analog vorgegangen werden.[109, 124]
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4.4 Kinetik bei der Pyrolyse von Lignocellulose

Das Ziel dieser Arbeit ist die Charakterisierung des Doppelschneckenmischreaktors. Bislang wurden
die Punkte Feststofftransport, Vermischung und Warmetibergang mittels DEM-Simulation behandelt.
Jedoch ist fiir die Charakterisierung des Doppelschneckenmischreaktors auch eine Untersuchung der
Reaktionsprozesse und deren Verteilung erforderlich. Dieses Unterkapitel betrachtet die dafir
erforderlichen Grundlagen in Form von Reaktionsnetzwerk, Kinetik und deren Parameter sowie deren
Ermittlung, bei der Schnellpyrolyse von Lignocellulose im Doppelschneckenmischreaktor.

In einem ersten Schritt wird ein geeigneter Reaktionsmechanismus gewéhlt und, anhand dessen
Parameter fiir die Aktivierungsenergien und Frequenzfaktoren bestimmt. In einem weiteren Schritt
erfolgt die Bestimmung der molaren Massen der Pyrolyseprodukte, die in den
Strémungssimulationen eine wichtige Kenngrol3e darstellen.

4.4.1 Reaktionsmechanismus bei der Pyrolyse

Bei der Reaktionsbeschreibung der Pyrolyse gibt es zwei gegensétzliche Ansétze. Ranzi et. al. [125]
versuchten die Pyrolyse in ihrer Ganze durch Elementarreaktionen darzustellen. Dieser Ansatz ist
mittlerweile auf Uber 400 Komponenten (Debiagi et. al. [126]) angewachsen. Fir eine
Stromungssimulation, bei der die Transportgleichung flr jede Komponente separat geldst werden
muss, stellt dies eine grol3e Herausforderung hinsichtlich Rechenleistung und Rechenzeit dar.
Alternativ wird ein Ansatz verfolgt, der nur Produkt und die Edukte als Komponenten betrachtet.
Eine Unterscheidung der Produkte wird dabei hinsichtlich des Aggregatzustandes getroffen
(Abbildung 4.5).

Gas (9)

Biomasse (S) Ol/Teer (1)

A 4

A

Koks (s)

Abbildung 4.5: Reaktionsschema der Pyrolyse von Biomasse nach DiBlasi et. al. [127]

Variationen dieses Ansatzes gehen auf die unterschiedlichen Biomassezusammensetzungen ein.
Aufgrund der unterschiedlichen Reaktionsregime ist auf diese Weise das Reaktionsverhalten besser
approximierbar [128-130]. Darauf basierend erfolgte die Wahl der Reaktionsnetzwerkes
(Gleichung 4.26). Zuzuglich zu den Biomassebestandteilen Lignin, Cellulose und Hemicellulose
spielt die Restfeuchte, d.h. das in der Biomasse gebundene Wasser, im Reaktionsverhalten eine
gewichtige Rolle und wurde daher als Reaktion erster Ordnung ber(cksichtigt.

Cellulose (s) LN (1 —y,) - (Gas (g) + Teer (g)) + y; - Koks (s)
Hemicellulose (s) e, (1 —y,) - (Gas (g) + Teer (g)) + v, - Koks (8) (4.26)
Lignin (s) LN (1 —y3) - (Gas (g) + Teer (g)) + y5 - Koks (8) .
Wasser (s) L Wasser (g)
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Bei der Pyrolyse der Biomasse entsteht neben Koks auch Gas und Teer. Bei Raumtemperatur lassen
sich Teer (I) und Gas (g) aufgrund ihres Aggregatzustandes unterscheiden. Jedoch sind beide
Produkte im Reaktor bei 500 °C gasformig und werden im Zuge dieser Arbeit zu dem Begriff
Pyrolysegas zusammengefasst.

4.4.2 Reaktionsparameterbestimmung bei der Pyrolyse von Weizenstroh

Die Pyrolysereaktionskinetik wird hdufig unter Verwendung der Thermogravimetrie untersucht.
Diese liefert auch bei weit tiber 500°C zuverldssige Onlinemessdaten des Feststoffgewichtes [128-
130]. Fir die Pyrolyse von Biomasse bedeutet dies, dass die Verdampfung von Wasser, der Zerfall
von Hemicellulose, Cellulose und Lignin sowie indirekt die Bildung von Koks zu beobachten ist. Die
Zerfallsreaktionen werden dabei durch Reaktionen 1. Ordnung in Abhdngigkeit der Konzentrationen
betrachtet (Gleichung 4.27).

dc;
L — —kl .

dt G
Dekors _ N 1 o 4.27)
dt yl l l )

R-T

mitk; = A; - exp(

Die Ermittlung der Parameter erfolgt mittels Parameterschatzung. Dabei missen die Werte fir
Aktivierungsenergie EA;, Frequenzfaktor A; und Verkohlungsrate y; fir alle Biomassenbestandteile
bestimmt werden. Trivialerweise gilt: ¥y 4sser = 0. Jedoch unterscheiden sich die Biomasse-
zusammensetzungen innerhalb der gleichen Biomasseart [14, 131-133]. Dies kann auf die variierende
Boden- und Witterungsbeschaffenheit, aber auch auf die Analysemethoden zurtickgefiihrt werden.

Tabelle 4.4: Startwerte der Parameterschatzung. LB:=lower Boundary,
UB:=upper Boundary und X=Startwert

Wasser Cellulose Hemicellulose Lignin
LB X UB | LB X UB | LB X UB | LB X UB
c [%m] 0.06 0.083 0.12 | 0.3 0.389 06 | 0.1 0.164 05| 0.2 0.308 0.5

Als71] 0 96-10° o | 0 47-107 o | 0 45-107 o | 0 48-10* o
EA [ﬁ] 10° 6.6-10* 107 | 10° 105 107 | 103 1.4-10° 107 | 10®* 7.8- 10* 107
Y 0 0 0| o 0.001 1|0 05 1] o0 0.5 1

Unter den Start- und Randbedingungen aus Tabelle 4.4 sowie dem verwendeten Levenberg-
Marquardt-Algorithmus erreicht die Parameterschatzung ein BestimmtheitsmaR von R? = 0.99879
(Abbildung 4.6).
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Abbildung 4.6: Thermogravimetrische Analyse von Biomasse von 0.2 g Weizenstroh,
bei einer Heizrate von 10 K/min in einer NETZSCH STA 409 C/CD und deren Auswertung.

Ein Vergleich der gemessenen und berechneten Zusammensetzung zeigt insgesamt eine gute
Ubereinstimmung mit minimalen Schwankungen bei der Cellulose, Hemicellulose und Feuchtigkeit
(Tabelle 4.5).

Tabelle 4.5: Vergleich der Weizenstrohzusammensetzung.

Wasser Cellulose Hemicellulose Lignin Asche
Simulation  0.07 0.42 0.29 0.16  0.06
Gemessen 0.08 0.39 0.31 0.16 0.06

GroRere Unterschiede konnen bei den Frequenzfaktoren und Aktivierungsenergien im Vergleich zur
Literatur festgestellt werden (Tabelle 4.6). Diese Schwankungen kénnen jedoch auch innerhalb der
Literaturwerte wiedergefunden werden.

Die Verdunstung der Restfeuchte wurde als Reaktion erster Ordnung implementiert. Auch hier liefert
der Arrheniusansatz, mit dem Wertepaar 9.62 - 10° s~ und 67 kJ mol™! fiir Frequenzfaktor A und
Aktivierungsenergie EA, eine gute Ubereinstimmung.

Tabelle 4.6: Kinetikparameter der Weizenstrohpyrolyse im TG/DTG

Cellulose Hemicellulose Lignin

Ay EA, A, EA, As EA;

Bl el B Gl B [

S mol s mol S mol
Ermittelt 4,67 - 10% 79.3 4.72 - 107 106 4.47- 107 139
Chenet.Al.[133] | 1.37- 10 173 |1.74- 10?2 148 | 2.11- 103 193
Burhenne et. Al 269-107 236 | 2.51- 106 100 3.8 46
[131]
Cai et. Al. [134] 6.31-1013 204 6.49 - 1015 241 5.012 - 1012 176
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Neben den Konzentrationen der Biomassebestandteile werden auch deren Verkohlungsraten, d.h. der
Anteil einer Komponente, der in Koks umgewandelt wird, (Tabelle 4.7) bestimmt.

Tabelle 4.7: Verkohlungsrate y;

Vi
Cellulose 0.25
Hemicellulose  0.20
Lignin 0.49

4.4.3 Ermittlung der molaren Massen bei der Schnellpyrolyse

Die im vorigen Kapitel ermittelten kinetischen Parameter sind massebasiert. D.h. sie beschreiben die
Gewichtsanderung bei der Schnellpyrolyse von Weizenstroh. Da Informationen Uber Mol-
Anderungen fehlen, konnen die ermittelten Werte bei der Stromungssimulation, in welcher sie als
Quellterme eingebunden werden, nicht verwendet werden. Zur Umrechnung werden die mittleren
molaren Massen der Produkte benétigt.

Sowohl die Wahl der Biomasse, als auch die Betriebsweise, z.B. Temperatur und Verweilzeit, haben
Einfluss auf die Produktzusammensetzung. Insofern ist zu erwarten, dass diese variieren. Da
Feststoffe keinen gravierenden Einfluss auf das Gasvolumen und dadurch auf die
Strémungsgeschwindigkeit ausuben, genlgt es diesen grof3 zu wéhlen. Jedoch ist die Bestimmung
der molaren Masse fur die gasférmigen Produkte unerlasslich.

Kornmayer untersuchte im Zuge seiner Dissertation die volumetrische Produktbildung anhand eines
Bach-Pyrolysereaktors [1]. Dabei verfolgte er die Pyrolyse anhand der Druckanderung im
geschlossenen Reaktor. Jedoch werden Reaktionen héherer Ordnung mit steigenden Druck geférdert.
Diese reduzieren die Teilchenzahl wodurch der Druck sinkt.

Im Zuge dieser Arbeit wurde Kornmayers Ansatz aufgegriffen. Dabei wird die Pyrolyse im semi-
kontinuierlichen Bach-Pyrolysereaktor betrachtet. Der Feststoff stellt die nicht-kontinuierliche Phase
dar. Das sich bildende Produktgas wird kontinuierlich mittels Stickstoff aus dem Reaktor gespult.
Aufgrund der Produkteigenschaften, d.h. Temperatur, Kondensation und geringer Feststoffanteil,
kann das Pyrolysegas nicht unmittelbar nach dem Reaktor analysiert werden. Im Zuge der
Nachbehandlung wird zundchst der Feststoffanteil in einem Zyklon abgetrennt, bevor das
Pyrolysegas unter Zugabe von Luft-Sauerstoff in einem Oxidationsreaktor vollstandig in
Kohlenstoffdioxid umgewandelt werden kann. Dies macht eine direkte Messung der
Zusammensetzung unmdglich, jedoch erlaubt es das in CO2 umgewandelte Pyrolysegas ohne
Kondensation auf 120°C abzukuhlen, sodass es online in einem Massenspektrometer gemessen
werden kann (Abbildung 4.7).
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Abbildung 4.7: Versuchsaufbau zur semi-kontinuierlichen Pyrolyse von Biomasse

Mit Kenntnis der Transportprozesse im Oxidationsreaktor, dem CO,-Konzentrationsverlauf und der
Reaktionskinetik kénnen (ber die Verweilzeitverteilung im semi-kontinuierlichen Bach-Pyrolyse-
reaktor Ruckschlisse auf die mittlere molare Masse von Pyrolysegas gezogen werden.

4.4.3.1 Transportprozesse im Oxidationsreaktor

Der Oxidationsreaktor ist ein begleitbeheizter Rohrreaktor, mit einem Innendurchmesser von 10 cm
und einer L&nge von 1m, geflllt mit dem Katalysator. Brar [135] untersuchte in diesem
Zusammenhang mehrere Katalysatoren auf ihre Eignung zur vollstdndigen Oxidation von
Pyrolysegas. Dabei zeichnete sich der VOC-Katalysator der Marke Haldor Topsges CK-322 aus.
Dieser ist ein CuMn-Oxid-Katalysator auf einem Aluminiumoxid-Raschigring. Durchgefiihrte GC-
Analysen schlossen organische Ruckstande in der Gasphase aus.

Der Transport von Fluiden im Rohreaktor folgt im Allgemeinen der Konvektions-
Diffusionsgleichung (Gleichung 4.28)

dc

i Dy - V?c—u-Vc (4.28)

Unter Verwendung der Parameterschatzung kann dieses Model als Grundlage zur Berechnung des
axialen Dispersionskoeffizienten verwendet werden. Zum Abgleich wurden Versuche (Tabelle 4.8)
durchgefiihrt.

Tabelle 4.8: Rahmenbedingungen zur Charakterisierung der Transportprozesse

Vye(20°C) = 0,2 I/min
Wy, (20°C) =10 I/min
Viure(20°C) = 20 1/min
Treaktor = 500 °C

Dabei wird der Oxidationsreaktor kontinuierlich mit Stickstoff (mit 500°C) und Luft (mit 120°C)

gespult. Zu einem Zeitpunkt t = 0 s wird der Marker Neon (mit 500°C) kontinuierlich zugegeben.
Mit einem Massenspektrometer wird die Neon-Konzentration online gemessen (Abbildung 4.8). Die
resultierende Verteilungsfunktion wird im Zuge der Parameterschatzung zum Abgleich verwendet.
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Abbildung 4.8: Versuchsaufbau zur Bestimmung der axialen Dispersion

Im Gegensatz zum idealen Reaktor, kann ein realer Reaktor Kurzschlussstromungen oder Totzonen
aufweisen. Daher werden fir reale Reaktoren h&ufig mehrere Transportgleichungen parallel oder
auch seriell geschaltet, um die Qualitat des Modells zu verbessern. Durch den liegenden Reaktor sind
vertikal unterschiedliche Katalysatorkonzentrationen denkbar. Aus diesem Grund wurden mehrere
Konvektions-Diffusionsgleichungen parallel geschaltet. Fir jeden dieser Strange muss der Anteil am
Gesamtvolumenstrom, der axiale Dispersionskoeffizient und die Verweilzeit oder auch
Strémungsgeschwindigkeit neu berechnet werden. D.h. fur n Strdnge muss die Parameterschatzung
3n — 1 Parameter bestimmen.

Unter diesem Sachverhalt wurden Parameter fiir bis zu drei Strange bestimmt. Dabei zeigt sich, dass
die Werte fur das Zwei- und Dreistrangmodell im ersten und zweiten Strang nahezu tibereinstimmen.
Daruber hinaus ist das Bestimmtheitsmall beim Zweistrangmodell am hdchsten, sodass davon
auszugehen ist, dass zwei Strange zur Beschreibung geniigen (Abbildung 4.10).

Tabelle 4.9: Modellgiite der parallelen axialen Dispersion

Strange 1 2 3

R? 0.9941 0.9972 0.9966

a; [%] 100 29 71 28 71 1
T [s] 55 7.0 5.2 6.9 5.2 4.4

Dgy [Mm? - s71] 0.25 1.40 0.16 1.43 014 394

92



Verweilzeitapproximation

1 [
0.8 |
x 0.6
g
3]
S~
Q
0.4
O MS
0.2 ———1 Strang |
-2 Strange
——3 Strange
0 1 1 1 Il 1 1 1
0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20

Zeittins

Abbildung 4.9: Verweilzeitverteilung des Dispersionsmodells in
Abhangigkeit paralleler Strange

4.4.3.2 Ermittlung der molaren Massen bei der semi-kontinuierlichen Pyrolyse

In den vergangenen Kapiteln wurde das Reaktionsnetzwerk aufgestellt und die erforderlichen
Parameter bestimmt. Darlber hinaus wurde ein Verweilzeitmodell aufgestellt und die erforderlichen
Dispersionskoeffizienten bestimmt.

Bei Betrachtung der Primarreaktionen, d.h. die Zersetzung der Biomasse, fallt auf, dass sich die
molaren Massen auf beiden Seiten kiirzen (Gleichung 4.29).

dm
n .
X X = _kX Ny - MX (429)
dt
dny ‘n
dt - X X

Fur die Pyrolyseprodukte kann jedoch gezeigt werden, dass diese von der molaren Produktmasse, als
auch von den molaren Massen der Edukte abhéngen. (Gleichung 4.30). Da Koks keinen signifikanten
Einfluss auf die Anderung des Gasvolumens ausiibt, kann dessen Wert fiir die molare Masse My auf

1032 L festgelegt werden.
mol
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=ac'kc'mc‘l‘aH'kH'mH‘l‘aL'kL'mL

dt
dnK'MK_
dt —ac-kc'nC'MC+CZH-kH-nH-MH+0lL'kL'nL'ML
dn ac-M ay-M a, M
K: ¢ C.kC.nC_l_u.kH.nH_l_#.kL.nL
dt My My My (4.30)
=Yc =Yu =YL
dng  Bc-Mc By - My BL- M,
dt = MG 'kc'nc+M—G'kH'nH+M—G'kL'nL
=wc¢ =wH =W,

Jedoch erfordert die Berechnung der molaren Masse fiir das Pyrolysegas M, die Kenntnis der molaren
Massen von Lignin M;, Cellulose M- und Hemicellulose My (Gleichung 4.30). Diese wurden der
Literatur (Tabelle 4.10) fur deren Monomere entnommen, sodass nur die molare Masse von
Pyrolysegas bestimmt werden muss.

Tabelle 4.10: Summenformel und Molmassen der Edukte bei der Pyrolyse von Biomasse

M
Monomer (kg - mol-1] Quelle
Cellulose Ci2H50010 324 [136]
Hemicellulose
(Xylan) CsHgO, 134 [137]
Lignin C31H3404, 582 [138]

Innerhalb des Versuchsablaufs wird mit Stickstoff inertisierte Biomasse zum Zeitpunkt t, in den
Reaktor gegeben. Es reagiert und das entstehende Pyrolysegas wird aus dem Reaktor in den Zyklon
gespult. Im Zyklon wird das Pyrolysegas vom restlichen Koks befreit und zusammen mit Luft-
Sauerstoff in den Oxidationsreaktor geleitet. Das Pyrolysegas wird vollstandig oxidiert und auf
120 °C abgekihlt. Zuletzt wird der CO, und Ne-Konzentrationsverlauf im Massenspektrometer
erfasst. Das Neon wird zusammen mit dem Stickstoff zum Spilen des semi-kontinuierlichen
Pyrolysereaktors verwendet und dient als Marker. Dosiert wird das Neon mittels MFC (Mass Frow
Controller) EL-FLOW Prestige der Marke Bronkhorst. Dieser ist bekannt fur seinen geringen Fehler

(£0.5 %,,). Die bekannte Volumenstromgrélie ermdglicht das Abschétzen des € 0,-Verlaufs anhand
der MS-Messdaten.

Da die Versuchsdurchfiihrung nicht computergesteuert erfolgt, ist der Zeitpunkt t, unbekannt.
Daruber hinaus ist die mittlere \erweilzeit durch den hoheren Volumenstrom und die
Stréomungsgeschwindigkeit eine weitere Unbekannte. Zusammen mit den molaren Massen von
Pyrolysegas ergeben sich drei Unbekannte, die mittels Parameterschatzung zu bestimmen sind. Dabei
wird angenommen, dass die Umwandlung von Pyrolysegas in C0O, unmittelbar am Eintritt des
Oxidationsreaktors erfolgt.

Eine Herausforderung bei der Beschreibung des kompletten Prozesses stellt die Temperatur-
abhéangigkeit der Geschwindigkeitskonstante k dar. Idealerweise wird diese fir jedes
Biomassepartikel aus der DEM-Simulation entnommen. Jedoch kommt es bei der
Parameterschéatzung nach Newton zu mehreren Funktionsaufrufen und einer nicht absehbaren Anzahl
an Iterationen, sodass eine groRe Anzahl nahezu identischer DEM-Simulationen durchgefiihrt werden
muisste, um den Temperaturverlauf darstellen zu konnen. Dies hétte einen nicht tragbaren
Rechenaufwand zufolge. Daher wurde der mittlere Temperaturverlauf durch ein Polynom 12.
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Ordnung approximiert, welches

(Abbildung 4.10).

im Zuge der Parameterschatzung verwendet wurde

Temperaturprofil der Biomassepartikel
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Abbildung 4.10: Temperaturprofil eines Biomassepartikels
im semi-kontinuierlichen Pyrolysereaktor

Die dazugehdrigen Rahmenbedingungen (Tabelle 4.11) sind identisch zur Versuchsdurchfiihrung.

Tabelle 4.11: Rahmenbedingungen des Versuchsablaufs

Warmetrager Biomasse
Masse 300 g Masse lg
Durchmesser 2 mm Durchmesser
Verteilung 1 Verteilung Tabelle 2.13
Temperatur 500 °C Temperatur 20 °C
Motor
Drehzahl 2 rpm
Einlass: Pyrolysereaktor Luftstrom: Oxidationsreaktor
Temperatur 500 °C Temperatur 120 °C
Stickstoffstrom Luftstrom
(20°C) 10 I/min (20°C) 20 I/min
Neonstrom (20°C) 0.2 I/min

Mit dem nun vorhandenen Wissensstand wurde eine Parameterschdtzung unternommen, zur

Berechnung der mittleren molaren Masse von Pyrolysegas. Die verwendeten Startwerte sowie deren
Grenzen wurden in Tabelle 4.12 zusammengetragen.

Tabelle 4.12: Startwerte, untere (Ib) und obere (ub) Grenzwerte
sowie Resultat der Parameterschéatzung

Startparameter |b

X ub Resultat X
M; [gmol™] 16 50 58 M; [g mol™1] 52.7
T [s] 0 3 7 T [s] 4.7
to [s] 0 34.476 120 to [s] 34.02
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Das Resultat (Tabelle 4.12) beschreibt den Versuchsablauf mit einer Giite von R? = 0.994
(Abbildung 4.11).

Konzentrationsverlauf am semi-kontinuierlichen Pyrolysereaktor
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Abbildung 4.11: Konzentrationsverlauf am semi-kontinuierlichen Pyrolysereaktor.
Gemessen vs. Berechnet. Blau: Konzentrationsverlauf am Oxidationsreaktor Ausgang.
Rot: Pyrolysegas-Konversionsrate im Pyrolysereaktor

Unter Verwendung der ermittelten Werte und Reaktionsmechanismen wurde ein Reaktormodell nach
Kornmayer aufgestellt und der Reaktionsverlauf ermittelt. Dabei wird eine Giite von R? = 0.9118
erreicht (Abbildung 4.11).
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4.5 Solver foamPy

Eine Simulaiton der Pyrolyse im Doppelscheneckenmischreaktor unter Beriicksichtigung der
Pyrolysegases und mechanisch durchmischten Feststoffschittung, sowie deren chemischen
Reaktionen stellt eine groRe Herausforderung dar. Jedoch erlaubt eine Kombination der vorgestellten
Methoden einen entscheidenden Schritt in diese Richtung (Abbildung 4.12).

. . )
foamPy (Euler-Lagrange-Simulation)
rhoReactingFoam (OpenFoam® - reaktive Strémungen)
rhoPimpleFoam (OpenFoam® - kompreslible Stréungssimulation)
DEM (LIGGGHTS® - Feststoffkinetik) pisoFoam (OpenFoam® - inkompreslible Stroungssimulation) ]

Zerfallsrektionen im Feststoff J

rhoPenaltyFoam (OpenFoam® - bewegte Objekte, Eigenentwicklung)
g ~/

Abbildung 4.12: Hierarchischer Aufbau des foamPy-Solvers aus den Modulen.
Links: Lagrange-Modul LIGGGHTS® mit Erweiterung,
Rechts: Euler-Module piso-, rhoPimple-, rhoReactingFoam Module samt rhoPenaltyFoam-
Erweiterung

Dieses Kapitel befasst sich mit der genauen Implementation dieser Methoden. Das Resultat wird im
weiteren Verlauf OpenFOAM fiir Pyrolyse oder auch foamPy genannt.

45.1 DEM - Implementation

Grundlagen der DEM-Simulation wurden bereits in Kapitel 2 vorgestellt. Dieses deckte
weitestgehend alle Anforderungen zur Simulation der Partikelphase ab. Jedoch macht eine
Betrachtung der chemischen Reaktionen, deren Implementierung in LIGGGHTS-Public®
erforderlich. Kapitel 4.3 befasste sich mit der Reaktionskinetik bei der Pyrolyse von Weizenstroh.
Das entwickelte Modell betrachtete Reaktionen erster Ordnung bei der thermischen Zersetzung von
Weizenstroh in gasférmigen Pyrolyseprodukte. Da die Priméarreaktion entscheidenden Einfluss auf
die BiomassepartikelgrofRe ausiibt, ist es erforderlich diese zu integrieren. Die entstandenen
Pyrolyseprodukte werden als Quellterm in die CFD-Simulation (bergeben und in der
Transportgleichung der Komponenten implementiert. Mehr dazu im nachfolgenden Kapitel.

Im vorhergehenden Kapitel wurde sowohl die Reaktionskinetik als auch die massenbasierte
prozentuale Zusammensetzung von \Weizenstroh bestimmt. Der massenbezogene Anteil Y; ; einer

Reaktionskomponente j am Partikel i ist Zeitabhangig. Trivialer weise ist die Summe aller Anteile zu
jedem Zeitschritt t,, eins (Gleichung 4.31). Damit setzt sich die Komponentenmasse m; ; fir jeden
Zeitschritt ¢, aus dem Massenanteil Y; ; und der Partikelmasse m; zusammen (Gleichung 4.32).

1= Z Y j(t,) mitY;(t,) <1Vinj€eN (4.31)
j
m;;(tn) = m;(ty) - Y ;(tn) (4.32)

Bei der Zersetzung von Molekilen handelt es sich i. a. um Reaktionen erster Ordnung. Unter der
Verwendung des Arrhenius-Ansatzes (Gleichung 4.27) kann der Massenanteil m; ;(t,.;) des
néchsten Zeitschrittes bestimmt werden (Gleichung 4.33).
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tn+
m; j(tye1) = f _kj(Ti(tn)) -m; j(t,)dh, mith, =t,,, —t, (4.33)

tn

Als numerischer Integrator der chemischen Reaktion dient ein Rosenbrockverfahren 4er Ordnung
[139]. Dieses eignet sich zur Losung steifer Systeme und besticht durch seine Prézision
(Tabelle 4.13).

Tabelle 4.13: Abweichung eines Zeitschrittes zweier Integrationsalgorithmen
zur analytischen Ldsung

Ordnung Abweichung [%] T= 742 K
1
Rosenbrock 4 1.77 - 1077 A= 46.7 - 103
kJj
Heun 2 1.22-1073 EA= 793 o
dt = 0.001 s
1
k = 0.122 3
Co = 1.168 - 108 mol

Beim Ubertrag der Informationen von DEM-Simulation nach CFD-Simulation wird der
Konzentrationsgradient der Komponenten verwendet. Durch die Verwendung eines Geschlossenen
Algorithmus der boost-Library [140] steht dieser jedoch nicht zur Verfigung und muss mittels
Differential (Gleichung 4.34) berechnet werden.

(4.34)

om, (tnes) = m; j(tne1) — My j(tn)
at i tnt1 — ln

Durch die unterschiedliche Reaktion der Komponenten verandert sich die Zusammensetzung Y; ;, das

Partikelvolumen V; und damit der Radius r;. Diese Parameter mussen vor beginn des ndchsten
Zeitschrittes neu berechnet werden (Gleichung 4.35 bis 4.37).

Vi(tn1) = ij “my i (tni) (4.35)
j
m; j(tns1)
Vi (b)) = e im¥1) 4.36
l,]( n+1) 2]_ mi,j(tn+1) ( )
3(3-V:(t
7i(tner) = % (4.37)

Durch die mechanische Beanspruchung wéahrend des Betriebes werden Koksschichten effektiv
abgetragen, sodass die Warmeleitung ungehindert bleibt. Durch die Gasbildung bei der Zersetzung
wurde auf die Implementierung weiterer Transportprozesse verzichtet und das Shrinking Particle
Model (Abbildung 4.13) zur Neuberechnung der Partikelform gewahlt.

Abbildung 4.13: Shrinking Particle Modell
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Bei der Berechnung wurden einige Annahmen getroffen. U. a. wurde die Reaktion als Homogen-
reaktion im Partikel interpretiert. Diese Annahme ist in Anbetracht einer Biot-Zahl von rund eins nur
eingeschrankt gultig, aber aufgrund des erforderlichen numerischen Aufwandes wird sie
hingenommen.

45.2 CFD - Implementation

Mit der Implementierung der Priméarreaktionen in die DEM-Simulation ist ein erster wichtiger Schritt
zur Simulation der Pyrolyse von Biomasse im Doppelschneckenmischreaktor genommen worden,
jedoch erfordert deren weitere Behandlung eine Beruicksichtigung in allen Teilen der kompressiblen
Navier-Stokes-Gleichungen und der Transportgleichungen.

Daruber hinaus ist es erforderlich das im Vorfeld vorgestellte und getestete Brinkmann Strafverfahren
einzubinden. Da sowohl CFD-DEM-Simulationen, als auch das Brinkmann-Strafverfahren mit der
Porasitat arbeiten, mussen diese vereinigt werden (Gleichung 4.38).

g =& U g, (4.38)

Beim Brinkmann-Strafverfahren ist der porése Bereich nur in der Massenerhaltung definiert
(Gleichung 4.39). Daher geniigt es den vereinigten pordsen Bereich e; darauf zu beschranken.
Aufgrund der Neumann-Randbedingung (d.h. VT = 0) entfallt bei der Energieerhaltung die
Notwendigkeit die Randbedingung der Schneckenoberflache zu behandeln.

degp

67: + V- (ggpu) = S, (4.39)

dgrpu . X
5t +V- (sfpuu) =—gVp—-S5,+V- (efr) + &pg + ﬁ (u—Uy) + Sy (4.40)

degph, ,  Dep _
T +V. (sfpuhr) =—-V.gq" + i +V- (efr . u) + Shcnem. T 97 1+ Shy (4.41)
derpY,

gﬁ “ 1V (erpuly) — DAYy = Scnem. + Sy, + ﬁi (pY;, — 0) (4.42)

Y

Hardy et. al. [141] definierte das Brinkmann-Strafverfahren fir niedrige Machzahlen (Ma < 0.03)
und reaktive Stromungen und belegte deren Kompatibilitat. Aufgrund des Phasenubergang, d.h.
Feststoff—Gas, erfordert die Kombination aus DEM und CFD-Simulation das jedoch einbinden der
Massen- und Energiestréme.

Angefangen mit der Massenerhaltung (Gleichung 4.39) wird der Quellterm S, genutzt um jeder Celle
[ die Massenstrome der Reaktionskomponenten J; der in der Zelle enthaltenen Partikel I; zuzuordnen
(Gleichung 4.43).

1 Ii ]] a
— E § Mk
Spi = 71 o5t (4.43)
Tk

Damit verbunden ist ein Anstieg der lokalen Stromungsgeschwindigkeit. Diese wird mit dem
Quellterm S, (Gleichung 4.44) in der Impulserhaltung (Gleichung 4.40) eingebunden.
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1 < om;
f=— E E . 4.44
S v, L ac * (4.44)

Bei der Energieerhaltung (Gleichung 4.41) ist es erforderlich zwei Quellen einzubinden. Diese dienen
der Bertcksichtigung des Energieanstieg durch das Produktgas S,  (Gleichung 4.45) und der

Reaktionsenthalpie S, (Gleichung 4.46).

1 I; ]] a
m; i
S .:_.ZZ Yk 4.45
hs,l Vl : Cpk at ] ( )
j k
1
m.
St =377 2, 2, gt b (449
L i
j k

Zuletzt ist es erforderlich, die Reaktionsprodukte Sy, (Gleichung 4.47) in die Transportgleichung
(Gleichung 4.42) der Reaktanten, mit einzupflegen.

I
1 amj_k

;=—" 4.47
St V, Lu at (441
]

Das Brinkmann-Strafverfahren berlcksichtigt in seiner Grundform lediglich kompressible
Stréomungssimulationen. D.h. bei der Simulation mehrere Produkte wirden die Komponenten in den
Objektraum x vordringen. Um dies zu vermeiden, wurde der Strafterm: x /7y, (oY, — 0) eingefihrt.
Dieser beschrénkt die Produktkonzentration im Objektraum auf ein Minimum. Da die Transport-
gleichung auf alle Produkte auRer dem Inertgas angewandt wird, bleibt der Objektraum mit Stickstoff
gefullt.

Eine Besonderheit an dem vorgestellten Algorithmus ist, dass eine Gitterzelle sowohl den
Objektrandbereich als auch Biomassepartikel enthalten kann. Da dies zu unerwinschten
Interaktionen und Unstetigkeit fihren kann, missen alle Quellterme auf dem Objektrand eliminiert
werden. Dies flhrt zu einem Massen- und Energieverlust, der im weiteren Verlauf noch diskutiert
wird.

Unter der Verwendung dieser Modifikationen kénnen erste Simulationen gestartet werden. Jedoch
enden alle Simulationen in einer Endlosschleife. Die Ursache ist der in CFDEM® verwendete
Suchalgorithmus. Dieser Startet in einer beliebigen Gitterzelle und hangelt sich von Nachbarzelle zur
Nachbarzelle an sein Ziel. Das Auswahl Kriterium ist der geringste euklidische Abstand zum Ziel. Ist
die Verbindungsgerade aufgrund von Loéchern oder Licken nicht im Gitter, kann es zu einer
unendlichen Rekursion und zum Einfrieren der Simulation kommen.

Eine schnell zu programmierende und effektive Losung ist der Zwischenschritt Gber ein virtuelles
strukturiertes Gitter, mit wurfelformigen Gitterzellen der Seitenldnge ds. D.h. um den fluiden Raum
wird eine Quader gelegt. Dieser Quader wird in wurfelférmige Gitterzellen der Seitenlange ds
unterteilt. Die Position eines jeden Wirfels im virtuellem Gitter kann durch die Indizes i,j und k
eindeutig beschrieben werden.

Im Anschluss werden allen Zellen der Strémungssimulation anhand ihrer Zellzentren durch
ganzzahlige Division (Gleichung 4.48) in das virtuelle Gitter einsortiert.
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Eine Voraussetzung ist dass die Koordinaten der Zellzentren positiv sind. Dies kann durch eine
\erschiebung der Zellzentren um das Minimum des virtuellen Gitters gewahrleistet werden.

Ein Partikel mit Position (x, y, z) kann analog dem virtuellen Gitter zugeordnet werden. Die in der
virtuellen Gitterzelle enthaltenen Zellen der Stémungssimulation kénnen mit geringen Aufwand
Uberprift werden ob sie das Partikel enthalten. Ist dies nicht der Fall, kann der Inhalt der
Nachbarzellen im virtuellen Gitter geprift werden usw. (Abbildung 4.14).

Schritt 1 Schritt 2

(l'zlj'z) ("111'2) (llj'z) (I+1IJ-2) (H'ZIJ'Z) (I'zlj'z) (I'llj'z) (ill'z) (I+1IJ-2) (I+zlj-2)

(I-zlj-l) ("111'1) (Ilj-l) (I+IIJ-1) (I+ZIJ-1) (I'zlj'l) (i-llj-l) (ilj-l) (|+1Ij-1) (I+2Ij-1)

(i'z'j) (i'llj) (ilj) (i+1'j) (i+zlj) (i'zrj) (i'llj) (i+11j) (i+zlj)

(i-2,j+1) | (i-1,j+1) | (i,j+1) [(i+1,j+1)|(i+2,j+1)  (i-2,j+1) | (i-1,j+2)| (i,j+1) [(i+1,j+1)|(i+2,j+1)

(i-2,j+2) | (i-1,j+2) | (i,j+2) [(i+1,j+2)|(i+2,j+2) (i-2,j+2) | (i-1,j+2)| (i,j+2) |(i+1,j+2)|(i+2,j+2)

Abbildung 4.14: Schemata des verwendeten Suchalgorithmus

Da das Befullen der virtuellen Matrix bei einem statischen Gitter der Stromungssimulation nur einmal
erfolgt, ist dieser Algorithmus sowohl schnell als auch robust. Am effektivsten ist dieser
Suchalgorithmus wenn die ZellgroRe der Stromungssimulation der Gitterbreite des virtuellen Gitters
entspricht.

Durch die Verwendung des neuen Suchalgorithmus, bieten sich neue Mdglichkeiten an. So ist es z.B.
ratsam aber nicht mehr ndétig, dass der Simulationsraum der Stromungs- und Partikelsimulation
ubereinstimmen. Verlassen einzelne Partikel den Simulationsraum der Stromungssimulation werden
sie lediglich bei der Strdmungssimulation nicht mehr berticksichtigt.
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4.5.3 Rahmenbedingung zur Simulation des Doppelschneckenmischreaktors

Die vergangenen Kapitel beschaftigten sich mit der Modellentwicklung und der Parameter-
bestimmung mit dem Ziel der Simulation der Pyrolyse von Weizenstroh im Doppelschnecken-
mischreaktor. Da die Reaktionsmodelle und Parameter Uber das gesammte Kapitel verteilt sind,
wurde an dieser Stelle eine kompakte Ubersicht (Tabelle 4.14-Tabelle 4.16) geschaffen und in diesem
Zuge einzelne Licken mit Literaturwerten geschlossen. Des Weiteren werden die Einstellungen und
Besonderheiten des vorgestellten foamPy-Solvers behandelt.

Tabelle 4.14: Reaktionen der Biomasse

Reaktion Reaktionsmechanismus

ky Cellulose — a; ‘Koks+(1 — a;) -(Gas+ Pyrolysegas)
k, Hemicellulose — a; -Koks+(1 — a3) -(Gas+ Pyrolysegas)
ks Lignin — a3 -Koks+(1 — a3) -(Gas+ Pyrolysegas)

k., Wasser (s) — Wasser (g)
ks Pyrolysegas ~ — Koks

Tabelle 4.15: Zusammensetzung und Stoffeigenschaften der Biomassepartikel

Verteilung Molare Masse Warme- Warme-
(t =0) kapazitat leitfahigkeit
% mol | A=)
mol P lkg K m-K
Cellulose 42 162 2.30142 0.2426142
Hemicellulose 29 164.8 2.30142 0.2426142
Lignin 16 192.3 2.30142 0.24261421
Pyrolysegas (Teer+Gas) 0 52.7 1.111271.2 5[142] 0.02577127,143]
Wasser 7 18
Koks 0 1-103%2 1.10142) 0.1046!1271
Stickstoff 0 28 1.0910144 0.0563144
Tabelle 4.16: Reaktionskennwerte der Biomasse
Frequenzfaktor Aktivierungsenergie Reaktionsenthalpie «a
Reaktionen A=[1/s] EA=[kg/mol] Ahg=[k]/kg]
kq 4.67 - 10* 79,3 -15450 0.25
k, 4,72 - 107 106 -15450 0.20
ks 4.47 - 107 139 -15450 0.49
k, 9.62 - 10° 67 -2257
k5 1- 106 [127] 108[127] _42[145]

Bei der Simulation reaktiver Strémungen werden Stoffdaten, wie die Warmekapazitat haufig tber
das sog. JANAF-Modell, d.h. Polynome 5. Ordnung, generiert (Kapitel 4.3). Die erforderlichen
Koeffizienten fur Wasser und Stickstoff liegen in der OpenFOAM® Burcat-Datenbank vor. Im
Bestreben groRere Verfalschungen zu vermeiden und den Einfluss des Koks aus der
Stromungssimulation heraus zu nehmen, wurde der Wert fur Koks-Warmekapazitat auf nahe Null
gesetzt und der Wert fur Pyrolysegas konstant auf den Wert fiir Stickstoff bei Raumtemperatur.
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Warmekapazitat
2 T T T T T
X
B :| S /
Tabelle 4.17: Koeffizienten zur Berechnung der o 15[ ]
Warmekapazitaten =
Q
Pyrolyse- :§ 1L
Wasser N2 gas Koks 'cﬁc
a, 2.67704 3 6.2417 0.1323 S
~ | Wasser
a, 0.002973 0.001488 0 0 aé 05 N2
a; —7.74-1077 —-5.68-1077 0 0 = —Eyrkolysegas
B OKSs
a, 944-107''  1.01-1071 0 0 = - . . . : :
as —427-107 —6.75-10715 0 0 300 350 400 450 500 550 600
a;  —29885.9 ~922798  —495862 —2066.2 Temperatur T in K
Abbildung 4.15: Verlauf der
Warmekapazitaten

Osama A. Marzouk [146] verglich die Burcat-JANAF-Daten mit weiteren Modellen und Stoffdaten
und kam insgesamt zu einer guten Ubereinstimmung.

Bei der Verwendung des foamPy-Solvers ist zu beachten, dass die Zeitschritte von Strémungs- und
Partikelsimulationen unterschiedlich groR sein kdnnen. Jedoch sind die ausgetauschten Daten
zwischen zwei Kopplungsintervallen konstant (Abbildung 4.16). Damit bewegt sich weder das Bett
bei der Stromungssimulation, noch dndert sich der Kraftterm fur die Partikel-Fluid Interaktion auf
der Seite der Partikelsimulation.

A 4

Elr r t .t 1t 1
| | 1 K 1 | | |
(S 2R A ZNNE R 2

Abbildung 4.16: Datenaustausch zwischen CFD und DEM-Simulation
mit Kopplungsintervall dty

Bei der zu erwartenden Stromung wird das Bett nicht aufgewirbelt. Somit ist fir hinreichend kleine
Kopplungszeitschritte dtyx der zuriickgelegte Weg minimal und damit der Kopplungsfehler auf
Partikelseite vernachlassigbar. Anders sieht es bei der Stromungssimulation aus. Da die Position der
Schnecken kontinuierlich aktualisiert wird, kommt es dabei zum Uberschreiben der Quellterme. Dies
hat unmittelbaren Einfluss auf die Massenerhaltung, Impulserhaltung, Energieerhaltung und die
Transportgleichung. Dies ist nicht zu vermeiden, kann jedoch mit Kkleiner werdendem
Kopplungszeitschritt gelindert werden.

Dies steht im Konflikt zur Rechenzeit - mit jeder Kopplung muss die Lokalisierung und
Diskreditierung neu durchgefiihrt werden — und erfordert ein geeigneter Kompromiss. Betrachten wir
eine Schneckenumdrehung (d.h. 0.5 s) und stellen die Anforderung, dass deutlich weniger als eine
Zelle pro Zeitschritt (Gitterbreite 1mm) durchschritten werden darf, so ergibt sich firdtg =
0.001 s.

Unter den genannten \oraussetzungen betrachtet Abbildung 4.17 diese Problematik des
Massenverlusts. Dabei werden die in der Partikelsimulation ausgehenden Massestrome in Relation
zur in der Strdmungssimulation ankommenden Massestrome gesetzt. Diese Aussage kann auf die
Energiestrome ausgeweitet werden.
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Abbildung 4.17: Datenuibertragung der Reaktionskomponenten.

CFD (% Sy,1: Gleichung 4.47) durch DEM (%; 42, Gleichung 4.34)

Eine durchschnittliche und vergleichsweise konstante Abweichung von 10.5 % ist tber die Dauer
einer Schneckenumdrehung zu beobachten.
Die Berechnung der chemischen Reaktionen wahrend jedem Zeitschrittes, fiihrt zu einer
kontinuierlichen Reduzierung des Partikelradius. Es ist zu befiirchten, dass dies einen negativen
Einfluss auf das Partikelverhalten und die Rechenzeit austibt. Daher wurde die Reaktionskinetik nur
zum Zeitpunkt der Kopplung fiir das gesammte Kopplungsintervall berechnet. Fiir diesen Zeitraum

(dt = 0.001 s) wird die Temperatur als konstant erachtet.

Eine Simulation wurde unter diesen Voraussetzungen und den in Tabelle 4.18 enthaltenen Rand- und

Startbedingungen flr die CFD-Simulation durchgefihrt.

Tabelle 4.18: Randbedingungen bei der Stromungssimulation im Doppelschneckenmischreaktor

U 14 T N, X £

_[m/s] | [kg/(m-s»)] | [K] [%] [%] [%]
Biomasse ‘68__9 m?/h Vp =0 29;15 N, =100 X = 0 |& =100
g Wiérmetréger K_O; min| P =0 ;7;15 N,=100 | X = 0 |& =100
Koks g.zznﬁ/h Vp =0 ;7;15 N,=100 | X = 0 |& =100
Outlet OUT VU = 0 p =0 VI =0 | VN, = 0| VX = 0 |& =100
-g BMForderbereich U= Vp =0 59;15 VN, =0 |VX =0 |& =100
S Reaktionsbereich U=0 Vp =0 ;7;15 VN, =0 |VX =0 |& =100
_g %: BMForderbereich U=0 p =20 §9;15 VN, = 0| VX =0 |& =100
£ 5 Reaktionsbereich U=0 p=0 ;7;15 VN, = 0| VX = 0 |& =100
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Abbildung 4.18: Verwendete Geometrien bei der CFDEM®-Simulation. Oben DEM, unten CFD.

Fur die Partikelsimulation und die Strdmungsimulation wurden leicht unterschiedliche Reaktor-
geometrien verwendet. Beide Variationen dienen der Beschleunigung der Simulationen.

So wird bei der DEM-Simulation, wie auch schon in Kapitel 3, mit einer verkirzten \ersion
gearbeitet. Dies erlaubt eine bessere Kugelverteilung auf die einzelnen Prozessoren.

Die Verdnderungen am Gas-Auslass (Abbildung 4.18), bei der CFD-Simulation, erweitern eine
Engstelle und senken so die Stromungsgeschwindigkeit. Da diese antiproportional zur Schrittweite
ist, hat dies direkten Einfluss auf die Rechenzeit. Beide Modifikationen sind im weitesten Sinne
unkritisch. In den hinteren Teil des Reaktors gelangen nur vereinzelt Wéarmetrager und
Biomassepartikel. Die absolute Majoritt der Simulierten Partikel wird im Anfangsbereich des
Warmetragerauslasses abgeschieden. Der Pyrolysegasauslass hat zwar einen Einfluss auf die Gas-
Verweilzeit aber nicht auf die Reaktionsverteilung im Reaktor, sodass von keinem idealen Aufbau
gesprochen werden kann. Dieser ergibt sich aus der unbekannten Reaktionsverteilung.

Ein grolRes Problem bei der CFDEM® ist die Parallelisierung. Die Simulationsradume bei der DEM
und bei der CFD Simulation sind unabhangig voneinander. Eine echte Synchronisation findet nicht
statt. Stattdessen werden alle Partikel auf alle Prozessoren wahrend der CFD-Simulation tGbertragen.
Dies fuhrt bei steigender Parallelisierung zu einem erheblichen Speicherbedarf, der bei
Verteilungsmethoden wie “divided®, bei der das Partikelvolumen auf bis zu 29 Subzellen verteilt
wird, sich verscharft. Bei einer ZellgroRe der Stromungssimulation von 1 mm, und 1.4 -10°
Partikeln, bendtigt die Simulation, auf 80 Prozessoren und mit dem RAM schonenden
“centre Verteilungsalgorithmus, rund 820 GB RAM. Dieser Speicherbedarf kann auf den Clustern
des KIT, d.h. bwUniCluster 1+I1 und den ForHLR I+1I nur von den “fetten*“-Knoten erfillt werden.
Der bwUniCluster Il benotigt zwischen 72 und 88 Stunden um eine Sekunde zu simulieren. Da die
Maximalzeit fur eine Rechnung auf dem “fetten“-Knoten auf 3 Tage, d.h. 72 Stunden beschrénkt ist,
wurde mit einem Auftrag lediglich 0.5 s simuliert (eine Schneckenumdrehung bei 2 Hz). Die finale
Simulationszeit wird durch wiederholten Neustart der Simulation mit dem zuletzt erreichten Zustand
erzielt.
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4.5.4 Stoff- und Energietransport im Doppelschneckenmischreaktor

Eine Simulation unter den im vorhergehenden Kapitel genannten Bedingungen wurde durchgefihrt.
Dabei wurden insgesamt 12.5 s simuliert. Bei 6 s wurden letzte kleine Anderungen vorgenommen.

Damit wurde bei einem freien Volumen von rund 4 [ und einem Produktstrom am Auslass von 2.1 /s
(Daten aus der Simulation entnommen) zwischen sechs und drei Gasverweilzeiten simuliert, um
ausreichende und aussagekraftige Resultate erzielen zu kénnen.

Bei der klassischen DEM-Simulation wird der WérmeUbergang zwischen zwei Partikeln durch die
Warmeleitung an der Kontaktflache der Partikel dargestellt. In Kapitel 2.7 wurde gezeigt, dass dieser
Warmelbergang als zu konservativ betrachtet werden muss. Weiterhin wurde eine Methode
beschrieben, wie der Warmeiibergang durch die Gasphase approximiert werden kann. Der mit diese
Methode berechnete Wérmelbergangskoeffizient (Kapitel 3.2) betrachtet nur den Wéarmeiibergang
an Kontaktstellen und ist daher etwas niedriger als der von Funke et. al. [89] ermittelte Wert. Er zeigt
jedoch insgesamt eine gute Ubereinstimmung.

CFDDEM-Simulationen bietet, durch die Kopplung mit der Strdmungssimulation, die Moglichkeit
zusatzlich den konvektiven Warmelbergang durch die Gasphase zu simulieren. Das dabei zum
Einsatz kommende Modell wurde von Li. et. al. [123] fir den pneumatischen Transport von
Polymerpellets entwickelt. Dabei spielte der Partikelkontakt eine untergeordnete Rolle.

Im direkten Vergleich der Temperaturen zeigt sich, dass bei der DEM-Simulation mit modifizierten
Bachelor-Modell die Temperatur schneller ansteigt und eine héhere Mischtemperatur erreicht wird
(Abbildung 4.19). Ursachen kdnnen die Verdampfungsenthalpie von Wasser und die endotherme
Reaktion von Cellulose, Hemicellulose und Lignin sein. Aus diesem Grund wurde dartiber hinaus,
der Warmeubergangskoeffizient ay,r_gy; gebildet, welcher analog zu Abbildung 3.3 (Kapitel 3.1,
Gleichung 3.2) fir jedes Segment i eines axial diskretisierten Doppelschneckenmischreaktors
bestimmt wurde.

Ein direkter Vergleich beider Warmetbergangskoeffizienten (Abbildung 4.19) zeigt, dass der
CFDDEM-Koeffizient mit dem Bachelor-Modell wie in der Literatur beschrieben gegeniiber dem
DEM-Koeffizient mit modifiziertem Bachelor-Modell um den Faktor 4 Kleiner ist. Ab einer
Reaktorposition von 0.6 m sind die Abweichungen auf den Warmetibergang von Reaktorwand auf
die Biomasse zuriick zu fiihren. Da das AT, d.h. der Temperaurunterscheid zwischen Biomasse und
Waérmetréger in diesem Bereich nahe Null ist, kommt es an dieser Stelle zu einer erheblichen
Abweichung. Bei groRBerem AT geht dieser Effekt unter.

Die Abweichungen im Warmelbergang konnen auf die Modelle und deren Anwendungsbereich
zurlickgefuhrt werden. Li entwickelte sein Modell fur den Wéarmelibergang in einer pneumatischen
Forderrohre, bei der der Warmeiibergang durch Wérmeleitung an Kontaktstellen eine untergeordnete
Rolle spielt. Bachelor entwickelte sein Model fir ein dichtes Bett von Stahlkugel mit niedriger Biot-
Zahl und freier Konvektion, sodass der Warmeuibergang durch die Kontaktstelle den dominierenden
Einfluss bildet. Bei einer Kombination beider Methoden wird daher der Warmeibergang z.B. an
laminaren Grenzsichten um den Kontaktpunkt vernachlassigt. Dieser kann bei hoher Biot-Zahl, wie
es beim Weizenstroh der Fall ist, signifikant ausfallen. Der modifizierte Bachelor-Warmeiibergang
approximiert diesen Sachverhalt, weshalb zu vermuten ist, dass dieser den genaueren Wert
wiedergibt.
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die Standardabweichung des farblich korrespondierenden Verlaufs dar.

Unabhangig des Modells ist die Mischtemperatur zwischen Warmetrager und Biomasse bei 0.6 m
weitestgehend erreicht, sodass der Wand—Biomasse-Wéarmeulbergang dominiert und damit den
Koeffizienten verféalscht. Durch die schwindende Partikelzahl am Reaktorende, wird dieser Effekt
verstarkt. Der Wand— Biomasse-Wéarmelbergang ist auch die Ursache flr die Standardabweichung
der Temperatur ab Reaktormitte.

Betrachten wir den Energiefluss im Doppelschneckenmischreaktor (Abbildung 4.20), so ist
erkennbar, dass der Warmetrager und die Reaktorwand, Wéarmeleistung an das Gas abgeben, wéhrend
die kalte Biomasse diese aufnimmt.
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Abbildung 4.20: Allgemeiner Warmeleistungsstrom durch die Gasphase bei der COFDDEM-
Simulation der Schnellpyrolyse von Biomasse im Doppelschneckenmischreaktor

Durch die Pyrolyse der Biomasse wird das Gas um die Pyrolyseprodukte angereichert. Dabei geht
die im Pyrolyseprodukt enthaltene Energie abziglich der Enthalpie in die Gasphase Uber.
Trivialerweise muss die Gastemperatur groRer der Biomassetemperatur sein. Daher kann die
Temperatur Gasphase als Indikator verwendet werden, um groRere Fehler, Instabilitdten und
Bilanzfehler zu erkennen.
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Abbildung 4.21: Temperaturverlauf von Biomasse, Warmetrager und dem Hintergrundgas

Betrachten wir dessen Verlauf (Abbildung 4.21), so ist erkennbar, dass die Forderungen erfullt sind.
Auf ganzer Lange ist die Temperatur hoher, als die Temperatur der Biomasse. Dennoch ist die
beobachtete Mischtemperatur auffallig niedrig. Die Mischtemperatur Ty;, kann einfach abgeschatzt
werden. Bertcksichtigt man die Enthalpie Ah,, der Komponente i und deren Anteil in der Biomasse

cgu; Kann ein konservativer Wert fir die Temperatur T, abgeschatzt werden (Gleichung 4.49).

_ Cppgy " MpM - TOBM + Cpyr " Mwr TOW

Tuix = T~ 756 K

CpBM . ThBM + CpWT . TilWT
. 4.49
(UTIVEDN CBM; * Ahsi ( )

- ~ 732K
Cpgy “ MBM T Cpyyr - Mwr

TReak. = TMix +
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Die Biomassetemperatur Ty, Sollte im stationdren Zustand im Bereich Treax < Tam < Twmix li€gEN.
D.h. die stationdre Biomassetemperatur bei der CFDDEM-Simulation ist 50 — 70 K zu niedrig. Dies
kann teilweise auf die Schneckenrandproblematik zurlickgefuhrt werden. Jedoch ist dieser Effekt
aufgrund des kleinen Temperaturgradienten zwischen Wéarmetrdger und Mischtemperatur zu
schwach. Problematischer ist hierbei die Rickvermischung in dem Biomasseforderbereich.
Abbildung 4.19 ist zu entnehmen, dass sich eine grofiere Zahl Wérmetréger in diesem Bereich
befindet. Dadurch, dass die Wand-Randbedingung der Temperatur in diesem (Forder-) Bereich fest
auf 293.15 K gestellt ist, bildet sich hier eine Warmesenke, vom Partikelbett zur Reaktorwand, die
dem Warmetrager verstarkt thermische Energie entzieht. Der Wéarmelbergang an der Reaktorwand
wurde aufgrund technischer Schwierigkeiten bei der reinen DEM-Simulation nicht simuliert. Dies
stellt somit eine wichtige Erkenntnis dar. Jedoch muss berlcksichtigt werden, dass die
Temperaturverteilung bei der PYTHON variiert. Wie beschrieben, wird der Reaktor im
Reaktionsbereich begleitbeheizt und ist im Transportbereich nicht isoliert. Jedoch ist die
Temperaturverteilung weniger sprunghaft wie in der CFDDEM-Simulation. D.h. dieser Effekt ist
auch in der PYTHON vorhanden, aber nicht so stark ausgeprégt. Eine Temperaturerfassung der
Reaktorinnenwand kénnte auf die Randbedingung tibertragen werden und somit genutzt werden, um
diesen Effekt genauer zu beschreiben. Jedoch ist diese Temperaturerfassung mit groRem Aufwand
verbunden.
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Abbildung 4.22:GrolRenabhangiger Konzentrationsverlauf der Biomasse im Reaktor

Die niedrige Temperatur hat natlrlich erheblichen Einfluss auf den Reaktionsverlauf
(Abbildung 4.22). Dieser ist nicht abgeschlossen. Berticksichtigen wir die Partikelform (Kapitel 2.3),

so kommen bei einer Biomassepartikeldicke von 0.15 mm, Sphéren mit dem kleinsten Radius am
néchsten. Der Unterschied in der Form flhrt zu einer kleineren, effektiven Oberflache und damit zu

109



einem schlechteren Warmeubergang. D.h. Biomassepartikel mit einem Radius von 0.3157 mm
spiegeln das reale Verhalten am genausten wieder. Dennoch ist die Reaktionsrate fir Cellulose
auffallig niedrig.

Ursachen konnten Programmierfehler sein oder die Ubertragbarkeit der Reaktionsparameter von
Experiment zum Reaktor.

Um Programmierfehler im Zusammenhang mit der Reaktionskinetik auszuschlieen wurde der
Doppelschneckenmischreaktor als Plug-Flow-Reaktor neuinterpretiert (Abbildung 4.23). Die
verwendete Reaktionskinetik ist identisch zur gekoppelten Strdmungs-/Partikelsimulation. Der
Temperaturverlauf im Plug-Flow-Reaktor wird vorgegeben und entspricht dem volumengewichteten
mittleren Temperaturverlauf der gekoppelten Simulation bei einer Verweilzeit von 10.6 s (Frey [66]).
Dabei wird ersichtlich, dass der Reaktionsverlauf, welcher nur vom vorgegebenen Temperaturverlauf
und der Verweilzeit abhdngig ist (Abbildung 4.23), weitestgehend mit der gekoppelten Stromungs-
[Partikelsimulation (Abbildung 4.23) Ubereinstimmt. Zu Abweichungen kommt es aufgrund der
Reaktionen und der damit verbundenen Volumenanderung der Biomassepartikel. Frey bestimmte die
Verweilzeit im Reaktor anhand eines ColdFlow-Reaktors. Durch die Reduzierung des
Gesamtvolumens steigt diese im Zweifel.
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Abbildung 4.23: Konzentrationsverlauf unter dem Reaktortemperaturverlauf und
einer Verweilzeit im Misch- und Reaktionsbereich von 10.2 s

Anca-Couce et. al. [147] setzten sich mit den in der Literatur zu findenden TG-Analysen von
Lignocellulose bei der Pyrolyse und deren Kinetiken auseinander. Die im Rahmen dieser Dissertation
ermittelten Werte fiir das kinetische Reaktionsmodel von Cellulose, bewegen sich am Rand des von
Anca-Couce et. al. ermittelten Wertebereichs. Jedoch beinhalten die selbstermittelten Werte den
katalytischen Effekt der Alkalimetalle in der Weizenstrohasche, sodass die Abweichung auch darauf
zurtickgefuhrt werden kann.

Abbildung 4.24 zeigt, dass Cellulose mit den ermittelten Werten, im Reaktor und verschiedenen
Temperaturen, wie sie im Reaktor zu finden sind, trdge reagiert.
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Abbildung 4.24: Reaktionsverlauf bei konstanten — 600 K, + 650 K,
0700 K,V 750K und X800 K

Die Cellulose-Reaktion ist im angegebenen Zeitraum selbst fir hohere Temperaturen nicht
abgeschlossen. Daher muss davon ausgegangen werden, dass die Parameter der Reaktionskinetik von
Cellulose diese Reaktion nicht genau genug beschreiben.
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Abbildung 4.25: Produktentstehung im Doppelschneckenmischreaktor

Unabhangig der Kritiken an Mischtemperatur und an der Cellulose-Reaktion, kdnnen der Simulation
wichtige Erkenntnisse entnommen werden. Betrachten wir den Quellterm (Abbildung 4.25), mit dem
die einzelnen Produkte in die Differentialgleichungen eingepflegt werden und die Produktverteilung
(Abbildung 4.26) lokal aufgeldst wird, so ist zu beobachten, dass Wasser an einer anderen Stelle im
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Reaktor freigesetzt wird als Pyrolysegas und Koks. Dieses verlasst den Reaktor tiberwiegend an der
ersten Offnung des Gasturms (Abbildung 4.26).
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Abbildung 4.26: Konzentrationsverlauf im Reaktor. Schnitt durch Reaktormitte.

D.h. die Zusammensetzung des Produktes variiert abhangig von der Position im Reaktor. Dadurch
lieRe sich z.B. durch Einbauten am Gasturm Einfluss auf die Produktzusammensetzung nehmen.
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4.6 Diskussion

Bei der Auswertung der gekoppelten Stromungs-/Partikelsimulation zeigt sich der erwartete Massen-
und Energieverlust beim Ubertrag von DEM nach CFD. Dabei handelt es sich um ein Systematisches
Problem welches im Zusammenhang mit dem Brinkmann-Strafverfahren, zur Darstellung der
Schneckenbewegungen, steht. Unter den aktuell verfligbaren und getesteten Methoden zur
Darstellung von bewegten Objekten in der Stromungssimulation erwies sich das Brinkmann-
Strafverfahren als das einzige welches sowohl dem geringen Abstand der Schnecken zur
Reaktorwand, als auch die ineinander kdimmenden Schnecken, stabil darstellen konnte.

Daruber hinaus konnte gezeigt werden, dass der Warmetibergang durch die fluide Grenzschicht an
der Partikel-Kontaktstelle eine tragende Rolle spielt. Jedoch wird dieser Effekt durch die aktuellen
Modelle bei der CFDDEM-Simulation nicht wieder gegeben.

Unabhéngig dessen, konnte ein rdumlicher Versatz zwischen dem Wasser-Verdampfungsbereich und
dem Reaktionsbereich, indem die Pyrolyse vonstattengeht festgestellt werden. D.h. durch Einbauten
und einem weiteren Produktauslass kann Einfluss auf den Wassergehalt der Pyrolyseprodukte
genommen werden.

Die zuvor im Zuge der DEM-Untersuchung des Doppelschneckenmischreaktors festgestellte
Ruckvermischung verursachte einen signifikanten Energieverlust. Dies ist darauf zurlck zu fuhren,
dass die Ruckvermischung in den nicht-begleitbeheizten Biomassetransportbereich zuriickreicht.
Dieser hat in der CFDDEM-Simulation Raumtemperatur. Im Betrieb der PYTHON ist dies aufgrund
der Warmeleitung nicht der Fall. Jedoch ist auch hier diese Schwachstelle gegeben, wenn auch milder
ausgepragt.

Weiterhin konnte beobachtet werden dass die Pyrolyse am Warmetragerauslass nicht abgeschlossen
ist. Eine Beobachtung, welche durch eine Sensitivitatsanalyse der Reaktionskinetik in Abhangigkeit
der Temperatur bestatigt wird.

Die Reaktionskinetik wurde anhand von TG-Messdaten und einer Parameterschatzung bestimmt. Die
Parameter liegen in dem wvon Anca-Couce et. al. [147] ermittelten Wertebereich fir
Reaktionskinetiken der Pyrolyse von Biomasse, welche anhand von TGA-Messungen bestimmt
wurden. Dariiber hinaus wurden diese Werte in weiteren Versuchen bestatigt. Unter der Annahme
dass die Reaktionskinetik korrekt den Sachverhalt wiedergibt, ist es erforderlich die Verweilzeit im
Doppelschneckenmischreaktor zu erhohen. Alternativ ist es erforderlich die Reaktionskinetik zu
uberarbeiten. Ansatzpunkte konnten eine detailliertere Betrachtung des Lignins sein oder die
Berlcksichtigung einer Koks-Umformung, bei der fliichtigen organischen Verbindungen bei hoheren
Temperaturen als Nebenprodukt abgespalten werden. Dartber hinaus kann es von Interesse sein die
Kinetik anhand einer anderen Methode zu ermitteln, da der maximale Temperaturgradient bei TGA-
Messungen nicht an dem der Schnellpyrolyse heranreicht.

Unabhangig des Reaktionsnetzwerts und der Parameter liefert der Solver bereits jetzt wertvolle
Erkenntnisse. Jedoch sind einige Modifikationen hinsichtlich des Bewegungsmodell und der
Reaktionskinetik ndtig.
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5 Abschliefender Riuck- und Ausblick

Diese Arbeit betrachtet die Transportvorgange bei der Pyrolyse von Biomasse in der PYTHON —

einer Technikumsanlage mit einer maximalen Kapazitit von 20 kg h~! Biomasse. Erste
Untersuchungen zu dieser Thematik wurden von Kornmayer durchgefuhrt. Im Zuge seiner
Dissertation erfolgte eine Charakterisierung der Pyrolyse im Doppelschneckenmischreaktor anhand
eines Blackbox-Verfahrens, d.h. der Betrachtung der ein- und ausgehenden Massen- und
Energiestrome, ohne néhere Betrachtung der inneren Vorgange. Daran anknlpfend betrachtet diese
Arbeit die Stoff- und Energietransportvorgange im Doppelschneckenmischreaktor.

Aufgrund der Herausforderungen bei einer experimentellen Charakterisierung, wie die geringe
Reaktionszeit, die Reaktivitat der Produkte und die Komplexitat der Geometrie und deren Einfluss
auf das Mischverhalten, wurde ein numerischer Ansatz gewahlt. Dabei kommt insbesondere ein
Euler-Lagrange-Ansatz, d.h. die Diskrete Elemente Methode (DEM) gekoppelt mit einer
Strémungssimulation (CFD), zum Tragen, der sowohl das Feststoffverhalten, als auch die Fluide-
Phase gut beschreibt.

Eine CFD-Simulation erfordert Kenntnisse iber die chemischen Reaktionen und Wissen uber die
thermophysikalischen Eigenschaften der beteiligten Produkte. Eine DEM-Simulation hingegen,
erfordert die Kenntnis Uber die Materialeigenschaften der beteiligten Produkte. Beide Themen
werden im Zuge dieser Arbeit ausfuhrlich behandelt.

DEM - Parameterbestimmung und —optimierung

Zunéchst wurde eine Studie bzgl. der Form von Weizenstrohpartikeln und der Partikeldichte, d.h. der
Skelettdichte inklusive Porenvolumen, durchgefuhrt. Unter der Verwendung einer Bildauswertung
konnten Partikel nach L&nge und Breite klassiert und in ein 3-Dimensionales Histogramm
aufgetragen werden. Daraus wurden vier Partikelformen abgeleitet.

Werte fur die Warmetrager-Wéarmetréger Reibung und Rollreibung wurden anhand einer Studie
ermittelt. Hierbei wurde ein realer Versuch, d.h. eine rotierende Trommel, unter veranderten Reib-
und Rollreibwerten in Simulationen, mit dem Ziel der gréRten Ubereinstimmung, nachgebildet.

Die Rechenzeit machte einige Annahmen bzgl. der Weizenstrohpartikelform erforderlich. Diese
mussten im weiteren Verlauf durch Kugeln approximiert werden. Maione et. al. [69] zeigte, dass diese
Annahme flr eine Spharizitat von 0.73 und einer Werkzeug-Froude-Zahl nahe eins zutreffend ist.
Diese Aussage konnte flr Weizenstrohpartikel mit eine Spharizitat von 0.22 erweitert werden. Dabei
wurden zwei rotierende Trommel Simulationen mit Weizenstrohpartikeln und Warmetréger
durchgefuhrt. Eine der Simulationen enthielt mittels Multispharenansatz — aufgeldste
Weizenstrohpartikel, die andere kugelformige Weizenstrohpartikel. Es konnte gezeigt werden, dass
die Mischgute und Verteilung weitestgehend Ubereinstimmen. Jedoch flhrt die Verwendung von
sphérischen Partikeln zu einer Veranderung der Schuttdichte. Mit steigender Leistungskapazitat von
Hard- und Software konnte zukinftig eine weitere Betrachtung unter Berlcksichtigung der
Partikelform zu einem praziseren Ergebnis fihren.

Eine der wichtigsten Aussagen bzgl. des Weizenstrohs konnte in einem ColdFlow-Modell des
Doppelschneckenmischreaktor getroffen werden. Sobald Weizenstroh in das System gegeben wird,
verdndern sich die Warmetrager-Warmetrager-Reibwerte, sodass diese nicht unabh&ngig vom
Weizenstroh ermittelt werden kdnnen. Eine Studie betreffend aller Reib- und Rollreibwerte konnte
aufgrund der erforderlichen Rechenzeit und Reichenleistung nicht durchgefiihrt werden. Jedoch
gelang es geeignete Werte abzuschétzen. Dabei wurde die Verweilzeit im ColdFlow-Modellreaktor
aus Experimenten mit jenen aus Simulationen verglichen.

Weitere Studien bzgl. des verwendeten Elastizitdtsmoduls wurden durchgefiihrt. Dabei konnte
gezeigt werden, dass sich das Mischverhalten im ColdFlow-Reaktor dndert, sodass Anderungen an
Parametern und Einstellungen vorzugsweise nicht vorgenommen werden sollten, in jedem Fall aber
eine Nachsimulation erfordern.
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LIGGGHTS® verwendet zur Beschreibung des Wérmiibergangs zwischen zwei Partikeln ein Modell
nach Batchelor et al. [79]. Dieses betrachtet den Warmeibergang als Warmeleitung durch die
Kontaktflache. Dieses wurde mit einem Modell nach Schlunder et. al. [2] verglichen, das den
Warmelbergang als Warmeleitung durch die umgebene Gasphase betrachtet. Somit betrachtet
Schliinder den Wéarmeiibergang an der Kontaktstelle und durch das umgebenden Fluid des nahen
Kontaktbereichs. Im direkten Vergleich ist der Warmeibergangskoeffizient nach Schlinder hoher als
der nach Batchelor. Im weiteren Verlauf gelang es, die Berechnung des Warmeubergangs nach
Batchelor so anzupassen, dass er den Wéarmeubergang nach Schliinder approximiert. Dies vereinigt
die effiziente Berechnungs-methode nach Batchelor mit der genaueren, aber rechenintensiveren
Berechnungsmethode nach Schliinder und ermdglicht wichtige Aussagen zum Wérmeubergang im
Doppelschneckenmischreaktor mittels DEM-Simulationen.

DEM-Untersuchung des Doppelschneckenmischreaktors
Eine Untersuchung betreffend der Drehzahl im Doppelschneckenmischreaktor wurde durchgefihrt.

Dabei wurde ein Werkzeug-Froude-Bereich von 0.1 < Fry,, < 2.0 abgedeckt. In diesem Zuge
konnte eine Verblockung des Reaktors unterhalb von 2 rpm und eine einsetzende Entmischung
oberhalb von 3 rpm beobachtet werden.

Daruber hinaus konnte, aufgrund der verkirzten Verweilzeit oberhalb von 3 rpm, am Feststoffaustrag
eine Temperaturdifferenz zwischen Biomasse und Warmetrdger festgestellt werden, sodass der
Warmelbergang von Warmetrager zu Biomasse nicht vollstdndig abgeschlossen wurde. Sein

Optimum nahm der Warmetbergang im Bereich von 2.5 — 3 rpm an. Ein bei allen Simulationen
ohne Verblockung zu beobachtender Effekt war die Rickvermischung des Wéarmetrdgers in den
Biomassetransportbereich. Dabei sinkt die Temperaturdifferenz aus Warmetréger und Biomasse mit
steigender Riickvermischung und fuhrt zu einem gehemmten Warmetibergang.

Aufgrund der beobachteten Rickvermischung wurde eine weitere Konfiguration getestet, bei der der
Warmetrager rdumlich vor der Biomasse in den Reaktor gegeben wird, d.h eine vertauschte
Zugabereihenfolge. Aufgrund der verdnderten Volumenstrome ist es erforderlich die
Schneckengeometrie anzupassen. Dabei wurde die Ganghthe des Misch- und Transportbereichs auf
die komplette Schneckenldnge erweitert. Im Zuge dieser Studie wurde der gleiche Werkzeug-Froude-

Bereich wie zuvor abgedeckt. Dabei konnte bis 2.5 rpm eine Verblockung des Reaktors beobachtet
werden. Auch bei dieser Konfiguration konnte oberhalb von 3 rpm eine Temperaturdifferenz am

Feststoffaustrag beobachtet werden, sodass nur ein enger optimaler Betriebsbereich um 3 rpm zu
identifizieren ist. Des Weiteren wurde eine Ruckvermischung der Biomasse in den
Waérmetrégertransportbereich beobachtet. Dabei werden wenige Biomassepartikel in einen grofen
Warmetrageruberschuss gemischt. Dieser Effekt wirkt sich weniger nachteilig aus, sodass bis zu
doppelt so hohe Warmelibergangskoeffizienten zu beobachten sind. Jedoch ist selbst bei 3 Hz ein
“schwimmendes* Biomassebett im Bereich der Zugabestelle zu beobachten, dass sich innerhalb einer
Umdrehung bildet und eingemischt wird. Bei der Einmischung sind nachteilige Schlieren zu
beobachten.

Eine weitere Studie wurde betreffend des Biomasse/Warmetrager-Mischverhéltnisses durchgefihrt.

Dabei wurde unter konstantem Gesamtvolumenstrom und bei 2 rpm, das Verhédltnis aus
Biomasse/Wéarmetrager-Volumenstrom verandert. Im Rahmen dieser Studie konnte gezeigt werden,

dass bei einem Biomassevolumenanteil von unter 11 % die Rlckvermischung einen dominanten
Effekt beim Warmelbergang einnimmt. D.h. ein Grofteil des Warmeiliberganges erfolgt im
Biomassezugabebereich. Im Zuge dieser Studie konnte ein vergleichbarer Zustand, wie bei Funke et.
al. [89] simuliert werden. Dabei stellte sich ein vergleichbarer Warmiibergangskoeffizient ein, sodass
der Einfluss von nicht in Kontakt stehender Partikel auf den Warmediibergang vernachléssigt werden
kann.

Aufgrund eines nicht-reproduzierbaren, sporadischen Programmfehlers in LIGGGHTS® im
Zusammenhang mit dem Wand-Partikel-Warmeubergang lag der Fokus in dieser Studien auf den
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Partikel-Partikel-Warmetiibergang. Aufgrund seiner Natur entzog sich dieser Programmfehler einer
Ermittlung. Jedoch ist zu vermuten, dass dieser im Zusammenhang mit der Kontaktflachen-
berechnung steht.

In diesem Zusammenhang bestehen kommende Schritt darin diesen Fehler zu beheben oder durch die
Verwendung alternativer Simulationstools zu umgehen. Dies ermdéglicht die Charakterisierung des
Wand-Partikel-Warmeubergangs. Daflr erforderlich ist die Wand-Innentemperatur, welche es zu
bestimmen gilt.

Eine durchgefiihrte Untersuchung der Biot-Zahl von Biomassepartikeln belegte einen nicht zu
vernachlassigenden Einfluss der intrapartikularen Wérmeleitung. Durch das Softwarepaket ParScale
der TU Graz [148] ist die Mdoglichkeit gegeben, dies in die DEM-Simulationen zu implementieren.
Mit fortschreitender Entwicklung konnte eine Implementierung von Interesse sein, jedoch ist die
Anzahl der Partikel, numerisch bedingt und nach aktuellen Kenntnisstand, auf wenige hundert
limitiert, sodass dies im Zuge dieser Arbeit nicht in Betracht gezogen werden konnte.

CFDDEM- Untersuchung des Doppelschneckenmischreaktors
Bei der CFDDEM-Simulation des Doppelschneckenmischreaktors wurde das Softwarepaket
CFDEM®-Public verwendet. Dieses ist fur den Datenaustausch zwischen dem DEM-Tool
LIGGGHTS®-Public und der inkompressiblen Stromungssimulation, d.h. OpenFoam
verantwortlich. Da die Thermodynamik und die chemischen Reaktionen die kompressible
Strémungssimulation erfordern, wurde das Simulationstool um diese Fahigkeit erweitert. Dabei
wurde ein Reaktionsmodell fir Homogenreaktionen in LIGGGHTS implementiert. Die Behandlung
der Stromungssimulation erforderte die Erweiterung um die Kompressibilitit und die
Implementierung von Methoden zur Darstellung reaktiver Stromungen. In diesem Zuge wurde die
PaSR-Toolbox (Partially stirred reactor) des rhoReactingFoam-Solvers implementiert.
Aus Stabilitatsgrinden wurde es erforderlich ein alternatives Suchmodel, das DEM-Partikeln ihre
Position im CFD-Gitter zuordnet, zu implementieren. Das neue Suchmodell ordnet tUber ganzzahlige
Division CFD-Zellen einem virtuellen Gitter zu. Durch ganzzahlige Division der Partikelposition sind
diese Zellen den Partikeln zuordenbar.
Eine StrOmungssimulation des Doppelschneckenmischreaktors macht eine Behandlung der
Schnecken erforderlich. Diese sind co-rotierend und ineinander kammend. Unter den verfiigbaren
Algorithmen zur Behandlung von bewegten Objekten in der Stromungssimulation erwies sich das
Brinkmann-Strafverfahren als das einzig einsetzbare Verfahren. Dieses wurde programmiert und
zeigte sich am Modellversuch der Karmanschen WirbelstraBe als geeignet. Jedoch konnte im
Zusammenhang mit der Partikelsimulation eine Instabilitdt im Objekt-Randbereich beobachtet
werden, sodass es erforderlich wurde, den Quellterm der DEM-Simulation in diesen Bereichen zu
eliminieren. Dies fuhrte zu einem systematischen Fehler bei der Massen- und Energietibertragung
von DEM zu CFD von rund 10%. Zum jetzigen Zeitpunkt ist das Brinkmann-Strafverfahren der
einzige auf diese Problemstellung anwendbare Algorithmus, sodass der Massen- und Energieverlust
hingenommen werden muss. Durch die Weiter- und Neuentwicklung von Algorithmen zur
Objektdarstellung kann es in zukiinftigen Arbieten von Interesse sein, das Brinkmann-Strafverfahren
zu ersetzen.
Die chemischen Reaktionen von Biomasse bei der Pyrolyse wurden als Zerfallsreaktionen erster
Ordnung der Biomassekomponenten Cellulose, Hemicellulose, Lignin und Wasser interpretiert.
Parameter wie Aktivierungsenergie, Frequenzfaktor und die Weizenstrohzusammensetzung wurden
im Zuge einer TGA-Auswertung mittels Parameterschatzung bestimmt und liegen in dem von Angot.
et. al. [107] ermittelten Wertebereich. Die molaren Massen der Pyrolyseprodukte wurden aus einem
Versuch mit Weizenstroh in einem semi-kontinuierlichen Pyrolysereaktor (ber die Verweilzeit
bestimmt. Dazu wurde das aus dem Reaktor austretende Gas zundchst von Kokspartikeln gefiltert
und anschlieBend vollstandig in Kohlenstoffdioxid umgewandelt. Der CO2-Konzentrationsverlauf
wurde in einem Massenspektrometer online erfasst. Eine Auswertung erfolgte auch hier mittels
Parameterschatzung. Beiden Parameterschatzungen weisen eine Modellgiite R? > 0.91 auf.
Aufgrund des numerischen Aufwandes wurde nur eine Simulation bei 2 rpm durchgefihrt.
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CFDEM®-Public bietet die Mdglichkeit den Warmelbergang aus der Gasphase nach Li. et. al. [123]
zu berechnen. Dieser wird zusétzlich zur Warmeleitung durch die Kontaktstelle berechnet. Aufgrund
einer zu befurchtenden Interaktion mit der Warmekonvektion aus der Gasphase wurde im DEM-Teil
der Simulation der Warmetibergang nach Batchelor nach Literatur berechnet. Es zeigte sich, dass der
auf diese Weise berechnete Warmeutiberganskoeffizient um einen Faktor von vier kleiner ist, als der
bei einer DEM-Simulation mit dem modifizieren Batchelor Algorithmus. Dies erlaubt die
Schlussfolgerung, dass der Warmetbergang um die laminare Grenzschicht der Kontaktstelle deinen
wesentlichen Einfluss darstellt und verdeutlicht das Entwicklungspotential bei den Modellen zur
Darstellung des Warmedibergangs in gekoppelten CFD-DEM-Simulationen. Nachfolgende Arbeiten
konnen darauf anknipfend den Partikelkontakt als Einflussgréfie implementieren. Jedoch ist es
erforderlich den Einfluss der fluiden Konvektion am Warmeubergang durch den Partikel-Partikel-
Kontakt zu charakterisieren.

Im weiteren Verlauf wurde beobachtet, dass die Riickvermischung bis in den nicht begleitbeheizten
Biomasse Transportbereich hineinragt und dort zu einer nachteiligen Abkulhlung der Warmetréager
uber die Reaktorwand fiihrt.

Daruber hinaus konnte ein lokaler Versatz des Wasser-Verdampfungsbereichs und des
Reaktionsbereichs festgestellt werden, sodass durch eine Modifikation des Auslassbereichs Einfluss
auf die Produktqualitat genommen werden kann.

Eine Betrachtung des Reaktionsverlaufes im Reaktor zeigt, dass die Verweilzeit nicht ausreicht, um
Biomasse vollstandig zu zersetzen. Weder beim thermisch stabilen Lignin, noch bei der Cellulose
konnte eine wesentliche Zersetzung beobachtet werden. Eine Sensitivitatsanalyse der
Reaktionskinetik, bei der Reaktionen in einem breiten Temperaturbereich betrachtet wurden, bestéatigt
diese Aussage. Die Reaktionsgeschwindigkeit kann demnach nur zum Teil auf den Massen- und
Energieverlust bei der Ubertragung von DEM zur CFD-Simulation und den geringeren
Warmetlibergang zurtickgefihrt werden.

Unter der Voraussetzung, dass die Reaktionskinetik das reale Verhalten widerspiegelt, erfordert dies
die Verlangerung der Verweilzeit im Reaktor. Aufgrund von \erblockungen im niedrigen
Drehzahlbereich macht dies eine Verlangerung des Reaktors erfolgen. TG-Analysen weisen

Heizraten von bis zu 50 K min~! auf. Bei der Schnellpyrolyse von Biomasse kdnnen Heizraten von

Qber 500 K s~ 1 beobachtet werden, sodass ein abweichendes Reaktionsverhalten auch auf einen
Ubertrag von TGA auf die Schnellpyrolyse zurtickzufiihren ist. Daher kann es von Interesse sein, die
Kinetik basierend auf alternativen Verfahren zu bestimmen.
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Appendix

Semi-kontinuierlicher Pyrolysereaktor
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Abbildung 0.1: semi-kontinuierlicher Pyrolysereaktor

Bestimmung der Verweilzeit und axialen Dispersion im Versuchsaufbau

Tabelle 0.1: Geometrische Daten Des semi-kontinuierlichen Pyrolysereaktors mit Oxidationsreaktor

| Daten Reaktorenteile
Lange L [mDurchmesserd [m] |Porositate |V[m?3] Voxiges [M?]|Vges [M?]

oxl 1 0,05 0,85| 0,006675884
Warmeuibertrager 0,4 0,02 1| 0,000502655

nur OXI Gasheizer vor OXI 0,3 0,02 1| 0,000376991| 0,0078697
WU-MS 0,15 0,02 1| 0,000188496 0,0095096
Rohrleitungen, Ne 2,5 0,004 1| 0,000125664
Pyrolyse 0,12 0,06 1| 0,001357168

Pyrolyse -
Gasheizer vor PYR 0,4 0,015 1| 0,000282743

Tabelle 0.2: Versuchsbedingungen zur Bestimmung der Verweilzeit im semi-kontinuierlichen
Pyrolysereaktor mit Oxidationsstufe

V(20°C) 0,000503333 m3/s
N(20°C) 0,020651698 mol/s
V (500°C) 0,001327485 m3/s
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Abbildung 0.2: Eingangs- und Ausgangssignal im Versuchsaufbau. Marker: Neon.
Verweilzeitversuch 1 weicht von Hydrodynamischer Verweilzeit erheblich hab. Mégliche Ursachen:
Technischer defekt, Fehlbedienung

Pyrolyse im semi-kontinuierlichen Bach-Pyrolysereaktor

Bei den follgenden Versuchen wurde 1 g Weizenstroh in der Schlduse Abbildung 0.1 inertisiert. Beim
Auslasen der Schlduse gerét dies in den Bach-Pyrolysereaktor und wird dort Pyrolysiert. Das
Pyrolysegas wird im Oxidationsreaktor in C0O, umgewandelt. Die Konzentration des CO, und des
Ne-Markers wird mit einem Massenspektrometer erfasst. Da die Ne-Konzentration bekannt ist, kann
diese genutzt werden um auf die C0O,-Konzentration rlickzuschlieRen. Versuche 1-6 dienten der
bestimmung der optimalen versuchsbedingungen und werden daher nicht aufgefiihrt.
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Abbildung 0.3: Versuche mit Biomasse am semi-kontinuierlichen Pyrolysereaktor.
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Umrechnung der TG-Reaktionskinetik

Fur den Zerfall/\Verdampfung von Wasser, Cellulose, Hemicellulose und Lignin gilt:

dc
n .
—X X = _kX . nX . MX (Ol)
4 dt
n
G = TR

Wobei X fir Wasser, Cellulose, Hemicellulose oder Lignin steht. Die Masse Cy der Komponente X
wird durch die Verwendung deren molaren Masse My in die Stoffmenge ny umgewandelt.
Fur das Koks K gilt:

dcg
E=ac'kc'Cc+“H‘kH'CH+aL'kL'CL
dng - Mg
T=ac.kc-nC-MC+ocH-kH'nH'MH"“?‘L'I‘L'”L'ML 0.2)
d;lt](:aCMIiVIC,kc.nc+aHMIf/IH-kH-nH+aLM:/[L'kL'nL
=Yc =YH =YL

Dabei seht C fur Cellulose, H fur Hemicellulose und L fur Lignin. Analog muss fur das Gas gelten:

ﬁH'MH ﬁL'ML

dnG='BC.MC-k ‘ne + ky -ng + kp-n
dt MK c c MK H H MK L L (03)
=wc =WH =wy,
mit
1 = aX + BX VX
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Programme

Keine Objekte
tbrig

Ende

Besuche Objekt i+1
Bestimme
Maximale Lange
anhand des
Umfanges

Flache =
Anzahl er
Objektpixel *
Pixelflache

Maximale Breite =
Anzahl der
Reduktionen*2 *
Pixelbreite

Abbildung 0.4: Programm: Weizenstrohformauswertung

Lese: Lese:
Startskript-Dummy DEM-Skript-Dummy

Sind alle
Simulationen
Gestartet?

Modifiziere&Schreibe:
Startskript -Dummy

Modifiziere&Schreibe:
DEM-Skript-Dummy

Erstelle:
Simulationsordner

Abbildung 0.5:Programm: Start von Simulationsgruppen auf dem Cluster
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foamPy-Solver

//Speicherort: ~\foamPy\foamPy.C

|
AR\ / F ield | foam-extend: Open Source CFD
AN\ / O peration | Version: 3.2
AN\ / A nd | Web: http://www.foam-extend.org
\\/ M anipulation | For copyright notice see file Copyright
License

This file is part of foam-extend.

foam-extend is free software: you can redistribute it and/or modify it
under the terms of the GNU General Public License as published by the

Free Software Foundation, either version 3 of the License, or (at your
option) any later version.

foam-extend is distributed in the hope that it will be useful, but
WITHOUT ANY WARRANTY; without even the implied warranty of
MERCHANTABILITY or FITNESS FOR A PARTICULAR PURPOSE. See the GNU
General Public License for more details.

You should have received a copy of the GNU General Public License
along with foam-extend. If not, see <http://www.gnu.org/licenses/>.

Application

rhoReactingFoam

Description

Solver for combustion with chemical reactions using density based
thermodynamics package.

#include "fvCFD.H"

//Ich denke durch umstellung auf pyFoam obsolet geworden
//#include "singlePhaseTransportModel.H"

#include "hReactionThermo.H"

#include "turbulenceModel.H"

#include "rhoChemistryModel.H"

#include "chemistrySolver.H"

#include "multivariateScheme.H"

#include "fixedFluxPressureFvPatchScalarField.H"
#include "cfdemCloud.H"

#include "implicitCouple.H"

#include "clockModel.H"

#include "smoothingModel.H"

#include "forceModel.H"

#include "openPenalty.H"
#include "triSurfaceMesh.H"

//#include "phaseExchange.H"

//***************************

int main(int argc, char *argv([])

{

#
#

include "setRootCase.H"
include "createTime.H"
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include "createMesh.H"
include "readChemistryProperties.H"
include "readGravitationalAcceleration.H"

+H= FH

include "createFields.H"

include "initContinuityErrs.H"
include "readTimeControls.H"
include "compressibleCourantNo.H"
include "setInitialDeltaT.H"

H= = o

cfdemCloud particleCloud (mesh) ;
openPenalty penalty(mesh);
#include "checkModelType.H"

/*
// create a scalarTransportModel
autoPtr<phaseExchange> stm
(
phaseExchange: :New (particleCloud.couplingProperties (), particleCloud)
) 7
*/

// penalty.voidfraction (voidfraction);

//***********************************//

Info<< "\nStarting time loop\n" << endl;

while (runTime.run())

{
particleCloud.clockM() .start (1,"Global");

p.storePrevIter();
rho.storePrevIter () ;

scalar massCorrection (1) ;

include "readTimeControls.H"
include "readPISOControls.H"
include "compressibleCourantNo.H"
include "setDeltaT.H"

runTime++;

HH FH o

Info<< "Time = " << runTime.timeName () << nl << endl;

// do particle stuff
particleCloud.clockM() .start (2, "Coupling") ;

bool hasEvolved = particleCloud.evolve (voidfraction,Us,U);

if (hasEvolved)

{
particleCloud.smoothingM() .smoothenAbsolutField (parti-
cleCloud.forceM(0) .impParticleForces());

127



penalty.update () ;
Ksl = particleCloud.momCoupleM(0) .impMomSource () ;
Ksl.correctBoundaryConditions () ;

surfaceScalarField voidfractionf = fvc::interpolate(voidfraction);

//Force Checks
#include "forceCheckIm.H"

volScalarField voidfraction common ("voidfraction common",voidfraction);
penalty.voidfractionUpdate (voidfraction common) ;

surfaceScalarField voidfractionf common = fvc::interpolate(voidfrac-
tion common) ;

phi = voidfractionf common*phiByVoidfraction;

#include "solverDebugInfo.H"
particleCloud.clockM() .stop ("Coupling") ;

particleCloud.clockM() .start (26, "Flow") ;

volScalarField Fluid("Fluid", l-penalty.Lambda());
volScalarField voidfraction Fluid("voidfraction Fluid",voidfraction);

forAll (Fluid, cellI)
{
if (Fluid[cellI]<1)
{
Fluid[cellI]=0.0;
voidfraction Fluid[cellI]=1.0;

Info<< "void gas min/max = " << gMin (voidfraction.internalField()) << ", "
<< gMax (voidfraction.internalField()) << endl;
Info<< "void fluid gas min/max = " << gMin(voidfraction Fluid.internal-
Field()) << ", "
<< gMax (voidfraction Fluid.internalField()) << endl;

surfaceScalarField voidfractionf Fluid = fvc::interpolate(voidfrac-
tion Fluid);

volScalarField voidfractionRho = voidfraction common * rho;

if (particleCloud.solveFlow ())
{

# include "chemistry.H"

# include "rhoEgn Eigen.H"
voidfractionRho = voidfraction common * rho;

for (label ocorr=1l; ocorr <= nOuterCorr; ocorr++)
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# include "UEgn.H"

// thermo.T() = min(thermo.T (), 800.0);
# include "YEgn.H"
# include "hsEgn.H"
// —--- PISO loop
for (int corr=1; corr<=nCorr; corr++)
{
# include "pEgn3.H"
}
}
turbulence->correct () ;
// thermo.T () = min (thermo.T (), 800.0 );
rho = thermo.rho();
if (runTime.write())
{
chemistry.dQ () () .write();
massSource.write () ;
}
Info<< "ExecutionTime = " << runTime.elapsedCpuTime () << " og"
<< " ClockTime =" << runTime.elapsedClockTime () << " s"
<< nl << endl;
particleCloud.clockM() .stop ("Flow") ;
particleCloud.clockM() .stop ("Global") ;
}
Info << "Pmin=" << gMin(p.internalField()) << ", Pmax=" << gMax(p.inter-
nalField()) << endl;
}
Info<< "End\n" << endl;

return 0;

// R R I A b e A b I S b S b I A SR S S R S S b S S S S R S S e S b R S b S b S b S b I S b S S R B S b S S R S A S b R S b b S b 4 //
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//Speicherort: ~\foamPy\createFields.H
Info<< nl << "Reading thermophysicalProperties" << endl;
autoPtr<rhoChemistryModel> pChemistry
(
rhoChemistryModel: :New (mesh)
)

rhoChemistryModel& chemistry = pChemistry();

hsReactionThermo& thermo = chemistry.thermo ()
basicMultiComponentMixture& composition = thermo.composition();
PtrList<volScalarField>& Y = composition.Y();

word inertSpecie (thermo.lookup ("inertSpecie"));

volScalarField rho
(

IOobject

(

"rho",

runTime.timeName (),

mesh,

IOobject: :NO_READ,

IOobject: :AUTO WRITE
),

thermo.rho ()
)7

volScalarField Cp
(
IOobject
(
"Cp",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::NO_READ,
IOobject: :AUTO WRITE
)
thermo.Cp ()
)

mesh.checkIn (Cp);

Info<< "Reading field U\n" << endl;
volVectorField U
(
IOobject
(
"U" ,
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::MUST READ,
IOobject::AUTO WRITE

volScalarField& p = thermo.p():;
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const volScalarField& psi = thermo.psi();
volScalarField& hs = thermo.hs();
const volScalarField &T = thermo.T();

volScalarField kappa
(
IOobject
(
"kappa",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::NO_READ,
IOobject::AUTO_WRITE
)y
mesh,
dimensionedScalar ("zero", dimless, 0.0)

)7
multivariateSurfacelInterpolationScheme<scalar>::fieldTable fields;

forAall (Y, 1)
{

fields.add(Y[1i]):;
}

fields.add (hs);

DimensionedField<scalar, volMesh> chemistrySh
(
IOobject
(
"chemistry::Sh",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::NO_READ,
IOobject::NO WRITE
),
mesh,
dimensionedScalar ("chemistrySh", dimEnergy/dimTime/dimVolume, 0.0)

Info<< "\nReading momentum exchange field Ksl\n" << endl;
volScalarField Ksl
(
IOobject
(
"Ks1",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::MUST READ,
IOobject: :AUTO WRITE
),
mesh
//dimensionedScalar ("0", dimensionSet (1, -3, -1, 0, 0), 1.0)
) ;
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Info<< "\nReading voidfraction field voidfraction = (Vgas/Vparticle)\n" <<
endl;
volScalarField voidfraction
(
IOobject
(
"voidfraction",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::MUST_READ,
IOobject: :AUTO WRITE
)
mesh

)
#include "compressibleCreatePhi eigen.H"

Info<< "Reading particle velocity field Us\n" << endl;
volVectorField Us
(
IOobject
(
"Us",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::MUST READ,
IOobject::AUTO_WRITE
)
mesh
) ;

Info<< "Creating field DpDt\n" << endl;

volScalarField DpDt =
fvc::DDt (surfaceScalarField ("phiU", phi/fvc::interpolate(rho)), p);

/* Info<< "\nCreating dummy density field rho = 1\n" << endl;
volScalarField T
(
IOobject
(
HTH,
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::MUST READ,
IOobject::AUTO WRITE
)

mesh//,
//dimensionedScalar ("0", dimensionSet (0, 0, -1, 1, 0), 273.15)

) */

Info<< "\nCreating fluid-particle heat flux field\n" << endl;
volScalarField TSource
(
IOobject
(
"TSource",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::NO_READ,
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IOobject::NO_WRITE
),
mesh,
dimensionedScalar ("0", dimensionSet (0, 0, -1, 1, 0), 0.0)

)7

volScalarField QSource
(
IOobject
(
"QSource",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::NO_READ,
IOobject::NO_WRITE
)y
mesh,
dimensionedScalar ("0", dimensionSet (1, 2, -3, 0, 0), 0.0)

)7

/*I0dictionary transportProperties
(
IOobject
(
"transportProperties",
runTime.constant (),
mesh,
IOobject: :MUST READ,
IOobject::NO WRITE

) 7

dimensionedScalar DT

(
transportProperties.lookup ("DT")

/*
//# include "createPhi.H"
#ifndef createPhi H
#define createPhi H
Info<< "Reading/calculating face flux field phi\n" << endl;
surfaceScalarField phi
(
IOobject
(
"phi" ,
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::READ IF PRESENT,
IOobject: :AUTO WRITE
)
linearInterpolate (U*voidfraction) & mesh.Sf ()
)i
#endif
*/

Info<< "Generating interstitial face flux field phiByVoidfraction\n" << endl;
surfaceScalarField phiByVoidfraction

(
IOobject

(
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)y

"phiByVoidfraction",
runTime.timeName (),

mesh,

IOobject::NO_READ,
IOobject::NO WRITE

fvc::interpolate(rho) * (linearInterpolate (U) & mesh.Sf())

)7

//

/*

*/

label pRefCell = 0;
scalar pRefValue = 0.0;

setRefCell (p, mesh.solutionDict () .subDict ("PISO"), pRefCell,
setRefCell (p, mesh.solutionDict () .subDict ("PIMPLE"), pRefCell,

//singlePhaseTransportModel laminarTransport (U, phi);

autoPtr<incompressible::turbulenceModel> turbulence

(

pRefValue) ;
pRefValue) ;

incompressible: :turbulenceModel: :New (U, phi, laminarTransport)

) 7

Info << "Creating turbulence model.\n" << nl;
autoPtr<compressible::turbulenceModel> turbulence

(

compressible: :turbulenceModel: :New
(

rho,

U,

phi,

thermo

volScalarField massSource

(

IOobject
(
"massSource",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::NO READ,
IOobject::NO WRITE
),

mesh,

dimensionedScalar ("zero", dimensionSet (1, -3, -1, 0, 0) , 0.0)

volScalarField oneByVol

(

IOobject

(
"oneByVol",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::NO_READ,
IOobject::NO WRITE
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mesh,

1/dimensionedScalar ("zero", dimVolume, 1.0)
)7
oneByVol.internalField () /=mesh.V().field();

const IOdictionary scalarTransportProperties //this is clumsy,
but effective
(
IOobject
(
"scalarTransportProperties",
mesh.time () .constant (),
mesh,
IOobject::MUST READ,
IOobject::NO WRITE

) ;

dictionary simplePropsDict (scalarTransportProperties.subDict ("simple-
ModelProps")) ;
scalar nComponents (simplePropsDict.lookupOrDefault<scalar> ("nCompo-

nents",0.0));

const IOdictionary PenaltyDict //this is clumsy, but effective
(
IOobject

(
"PenaltyDict",
mesh.time () .constant (),
mesh,
IOobject: :MUST READ,
IOobject::NO WRITE

)7

scalar inertPenalty (PenaltyDict .lookupOrDefault<scalar>("inertPen-
alty",1000.0));
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//Speicherort: ~\foamPy\chemistry.H
{
Info<< "Solving chemistry" << endl;

chemistry.solve

(
runTime.value () - runTime.deltaT() .value(),
runTime.deltaT () .value ()

)7

// turbulent time scale
if (turbulentReaction)

{
volScalarField tk =
Cmix*sqrt (turbulence->muEff () /rho/turbulence->epsilon());

volScalarField tc = chemistry.tc();

// Chalmers PaSR model

kappa = (runTime.deltaT () + tc)/(runTime.deltaT() + tc + tk);
}

else

{

kappa = 1.0;
}

chemistrySh = kappa*chemistry.Sh() ();
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//Speicherort: ~\foamPy\compressibleCreatePhi_eigen.H

/* ___________________________________________________________________________ *\
========= |
AR\ / F ield | foam-extend: Open Source CFD
AN\ / O peration | Version: 3.2
AN\ / A nd | Web: http://www.foam-extend.org
\\/ M anipulation | For copyright notice see file Copyright
License

This file is part of foam-extend.

foam-extend is free software: you can redistribute it and/or modify it
under the terms of the GNU General Public License as published by the
Free Software Foundation, either version 3 of the License, or (at your
option) any later version.

foam-extend is distributed in the hope that it will be useful, but
WITHOUT ANY WARRANTY; without even the implied warranty of
MERCHANTABILITY or FITNESS FOR A PARTICULAR PURPOSE. See the GNU
General Public License for more details.

You should have received a copy of the GNU General Public License
along with foam-extend. If not, see <http://www.gnu.org/licenses/>.

Global
createPhi

Description
Creates and initialises the face-flux field phi.

// Include protection not allowed. HJ, 22/Sep/2010

//***************************k*k*k*k*k*k*k*k*k‘k‘k//

Info<< "Reading/calculating face flux field phi\n" << endl;

surfaceScalarField phi
(
IOobject
(
"phi",
runTime.timeName (),
mesh,
IOobject::READ_IF_PRESENT,
IOobject::AUTO WRITE
),
linearInterpolate (voidfraction*rho*U) & mesh.Sf ()
) ;

// Ak Ak hkhkhhkhhhhkhhhkhhkhhhhkhkhhh b bk bk hhhk bk bk bk hhhhhhkhkhhhkhkhhkhkhhkkhhkhkhkhkhhkkhhrhkhhkhrhkhhrhkhkxk*k //
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//Speicherort: ~\foamPy\hsEqn.H
{

QSource=particleCloud.forceM(1l) .getScalarField ("QConversion") ;

Cp.internalField() = thermo.Cp();
Info<< "void fluid gas min/max = " << gMin(voidfraction Fluid.internal-
Field()) << ", "
<< gMax (voidfraction Fluid.internalField()) << endl;

particleCloud.forceM(3) .manipulateScalarField (TSource) ;
TSource.correctBoundaryConditions () ;
particleCloud.forceM(3) .commToDEM () ;

volScalarField PresureChange ("PresureChange", voidfraction Fluid*DpDt );
volScalarField TempSource ("TempSource", Fluid*Cp*rho*TSource) ;

volScalarField MassTempSource ("MassTempSource", Fluid*oneByVol*QSource*massCor-
rection);

Info << "\t Heatexchange Energie: \t min = " << gMin (TempSource.internalField())
<< "\t max = " << gMax (TempSource.internalField()) << endl;

Info << "\t Massexchange Energie: \t min = " << gMin(MassTempSource.internal-
Field()) << "\t max = " << gMax (MassTempSource.internalField()) << endl;

Info << "\t ChemReaction Energie: \t min = " << gMin(chemistrySh) << "\t max = "
<< gMax (chemistrySh) << endl;

dimensionedScalar T soll ("Penalty",dimensionSet (0,0,0,1,0,0,0),773.15);
dimensionedScalar T penalty("Penalty",dimensionSet(0,0,-1,0,0,0,0),inertPen-
alty);

volScalarField ThermalCorrection ("ThermalCorrection", PresureChange + MassTemp-
Source );

forAll (ThermalCorrection, celll)
{
if ((thermo.T () [cellI]>=800.0)&& (ThermalCorrection[cellI]>0))
{
ThermalCorrection[cellI]=0;
}
else
{
ThermalCorrection[cellI]+=chemistrySh[cellI];
}

fvScalarMatrix hsEqgn
(
fvm::ddt (voidfraction Fluid*rho, hs)
+ mvConvection->fvmDiv (voidfractionf Fluid*phiByVoidfraction, hs)
- fvm::laplacian(turbulence->alphaEff () *voidfraction Fluid, hs)
// - fvm::laplacian (turbulence->muEff () *voidfraction common, hs)

ThermalCorrection

PresureChange
+ chemistrySh
+ TempSource
+ MassTempSource

138



*/

)7

hsEgn.relax();

hsEqn.solve () ;

if (runTime.write())

{
TempSource.write () ;
MassTempSource.write () ;

}

scalar 1lb = 293.15;
scalar ub = 800.0;
// thermo.limitT (1lb, ub) ;

Info<< "hs gas min/max = " << gMin (hs.internalField()) << ", "
<< gMax (hs.internalField()) << endl;
volScalarField temp ("test",hs/rho/Cp);

Info<< "hs/rho/cp gas min/max = " << gMin(temp.internalField()) << ", "
<< gMax (temp.internalField()) << endl;
thermo.correct () ;
Info<< "T gas min/max bevore correction = " << gMin(T.internalField()) <<
" , "
<< gMax (T.internalField()) << endl;
thermo.limitT (1b, ub) ;
Info<< "T gas min/max = " << gMin(T.internalField()) << ", "
<< gMax (T.internalField()) << endl;
Info<< "hs gas min/max = " << gMin (hs.internalField()) << ", "
<< gMax (hs.internalField()) << endl;
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//Speicherort: ~\foamPy\pEqn3.H

{

rho = thermo.rho();

//thermo.rho () -= psi*p;

volScalarField rAU = 1.0/UEgn.A();
U = rAU*UEgn.H();

surfaceScalarField rAUf (" (1|A(U))", fvc::interpolate(rho*rAU))
volScalarField rAUvoidfraction (" (voidfraction2|A(U))", rho*rAU*voidfrac-

tion Fluid);

surfaceScalarField rAUfvoidfraction (" (voidfraction2|A(U)F)", fvc::interpo-

late (rAUvoidfraction));

//surfaceScalarField phiS (fvc::interpolate (parti-

cleCloud. forceM(0) .rhoField () *Us) & mesh.Sf());

phi = ( fvc::interpolate (U*rho) & mesh.Sf() );
surfaceScalarField phiS(fvc::interpolate (Us) & mesh.Sf());
phi += rAUf* (fvc::interpolate(Ksl) * phiS);

for (int nonOrth=0; nonOrth<=nNonOrthCorr; nonOrth++)
{
// Pressure corrector
fvScalarMatrix pEqgn
(
fvm::ddt (voidfraction Fluid*psi, p)
+ fvc::div(voidfractionf Fluid*phi)
- fvm::laplacian (rAUvoidfraction, p)
Fluid*rho*particleCloud.ddtVoidfraction ()
+ massSource

)7

ocorr == nOuterCorr
&& corr == nCorr
&& nonOrth == nNonOrthCorr
)
{
pPEgn.solve (mesh.solutionDict () .solver (p.name () + "Final™));

}

else

{
PEgn.solve () ;

}
if (nonOrth == nNonOrthCorr)

phiByVoidfraction = phi + pEgn.flux()/voidfractionf Fluid;

phi = voidfractionf common*phiByVoidfraction;
#include "rhoEgn Eigen.H"

#include "compressibleContinuityErrs.H"

// Second part of thermodynamic density update
//thermo.rho () += psi*p;

p.relax();
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rho = thermo.rho();
rho.relax () ;

Info<< "rho max/min : " << max(rho) .value ()
<< " " << min(rho) .value () << endl;
if (modelType=="B" || modelType=="Bfull")
U -= rAU*fvc::grad(p) - Fluid*Ksl*Us*rAU ;
else
U -= voidfraction common*rAU*fvc::grad(p) - Fluid*Ksl*Us*rAU ;

U.correctBoundaryConditions () ;
p.correctBoundaryConditions () ;

DpDt = fvc::DDt (surfaceScalarField ("phiU", phi/fvc::interpolate(rho)),
}
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//Speicherort: ~\foamPy\readChemistryProperties.H

Info<< "Reading chemistry properties\n" << endl;

IOdictionary chemistryProperties
(
IOobject
(
"chemistryProperties",
runTime.constant (),
mesh,
IOobject::MUST READ,
IOobject: :NO_WRITE,
false

)

Switch turbulentReaction (chemistryProperties.lookup ("turbulentReaction"));
dimensionedScalar Cmix ("Cmix", dimless, 1.0);

if (turbulentReaction)

{

chemistryProperties.lookup ("Cmix") >> Cmix;

}
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//Speicherort: ~\foamPy\rhoEqn_Eigen.H

/* ___________________________________________________________________________ *\
========= |
AR\ / F ield | foam-extend: Open Source CFD
AN\ / O peration | Version: 3.2
AN\ / A nd | Web: http://www.foam-extend.org
\\/ M anipulation | For copyright notice see file Copyright
License

This file is part of foam-extend.

foam-extend is free software: you can redistribute it and/or modify it
under the terms of the GNU General Public License as published by the
Free Software Foundation, either version 3 of the License, or (at your
option) any later version.

foam-extend is distributed in the hope that it will be useful, but
WITHOUT ANY WARRANTY; without even the implied warranty of
MERCHANTABILITY or FITNESS FOR A PARTICULAR PURPOSE. See the GNU
General Public License for more details.

You should have received a copy of the GNU General Public License
along with foam-extend. If not, see <http://www.gnu.org/licenses/>.

Global
rhoEqgn

Description
Solve the continuity for density.

e */
//volScalarField oneByVol=1; //("oneByVol",1/ (voidfraction*dimensioned-
Scalar ("dummy", dimVolume, 1.0)));

//oneByVol.internalField () /=mesh.V().field () *dimensionedScalar ("dummy", dim-
Volume, 1.0);

{
volScalarField MSource ("dummy", particleCloud.forceM(l).getScalar-
Field("totalFlux"));
scalar massFluxTotal = gSum(MSource.internalField());
if (massFluxTotal>0)
massCorrection =min (1, 2.7778e-3/massFluxTotal);

massSource=Fluid*MSource*oneByVol*massCorrection;
Info << "\t sum(totalFlux)=" << gSum(MSource.internalField()) << "\t correc-
tionFaktor=" << massCorrection << endl;

solve (
fvm::ddt (voidfraction common, rho)
+ fvc::div(voidfractionf common*phiByVoidfraction)
massSource
)7
Info<< "rho max/min : " << gMax (rho.internalField())
<< " " << gMin(rho.internalField()) << endl;

}

// R R A b e A b I S b I S S I S b I S R B S b S S S S S S S b R S b S b e S b S b I S b S S R S S b S S R S B S b R S b S b a4 //
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//Speicherort: ~\foamPy\UEqn.H
volVectorField fluxPenalty("U I",U);

penalty.getUPenalty (fluxPenalty);

fvVectorMatrix UEQn
(
fvm::ddt (voidfraction Fluid*rho, U)
+ fvm::div(voidfractionf Fluid*phiByVoidfraction,U)
+ particleCloud.divVoidfractionTau (U, voidfraction Fluid)
+ rho*fluxPenalty

- Fluid*fvm::Sp(Ksl,U)
+ massSource*U

)7

if (runTime.write())
{
fluxPenalty.write () ;
}
UEgn.relax () ;

if (momentumPredictor)

{

if (modelType=="B" || modelType=="Bfull")

solve (UEgqn == - fvc::grad(p) + Fluid*Ksl*Us );
else

solve (UEqn == - voidfraction Fluid*fvc::grad(p) +

Fluid*Ksl*Us ); //
}
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//Speicherort: ~\foamPy\YEqn.H

tmp<fv::convectionScheme<scalar> > mvConvection

(

fv::convectionScheme<scalar>: :New

(

mesh,

fields,

phi,
mesh.schemesDict () .divScheme ("div (phi,Yi h)")

label inertIndex = -1;
volScalarField Yt ("Yt", 0.0*Y[0]);
volScalarField temp Y ("temp Y", 0.0*Y[0]);

for

{

(label i=0; i<Y.size(); i++)

if ( Y[i].name() != "N2")

{
volScalarField& Yi = Y[i];
//volScalarField LambdaTemp (penalty.Lambda () /dimensioned-

Scalar ("temmp", dimTime, 1.0));

volScalarField N2 welle("N2 Welle",-l*inertPenalty*Yi*rho*pen-

alty.Lambda () /dimensionedScalar ("temp", dimTime, 1.0));

volScalarField massSource temp (Yi.name ()+"Source",Fluid*parti-

cleCloud.forceM(l) .getScalarField (Yi.name ()) *oneByVol*massCorrection) ;

solve

fvm::ddt (voidfraction Fluid*rho, Yi)
+ mvConvection->fvmDiv (voidfractionf Fluid*phiByVoidfraction, Yi)
- fvm::laplacian(turbulence->muEff () *voidfraction Fluid, Yi)

kappa*chemistry.RR (1)
+ massSource temp
+ N2 _welle

4

mesh.solutionDict () .solver ("Yi")

)7

Yi.max (0.0);

Yt += Yi;

temp Y+=Yi;

Info << "min (Yi("<< Yi.name () <<"))=" << gMin (massSource temp.inter-
nalField()) << ", max(Yi("<< Yi.name () <<"))=" << gMax(massSource_ temp.internal-
Field()) << endl;

if (runTime.write())

{

massSource temp.write();

}

else

{
inertIndex = 1i;
temp Y+=Y[i];
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}

Info<< "void fluid gas min/max
Field()) << ", "

4

= " << gMin(voidfraction Fluid.internal-

<< gMax (voidfraction Fluid.internalField()) << endl;

Y[inertIndex] = scalar(l) - Yt;
Y[inertIndex] .max (0.0) ;

/o
for (label i=0; 1i<Y.size(); 1i++)
{
Y[i]=Y[i]/temp Y;
}
Yt /= temp Y;
*/ B
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//Speicherort: ~\foamPy\Make\files
pyFoam.C

EXE = $(FOAM_APPBIN)/foamPy

//Speicherort: ~\foamPy\Make\options
sinclude $(GENERAL_RULES)/mplib$(WM_MPLIB)
sinclude $(RULES)/mplib$(WM_MPLIB)

PFLAGS+=-DCFDEMWMPROJECTVERSION="$(CFDEM_WM_PROJECT_VERSION)"
PFLAGS+= -Dcompre

EXE_INC =\
$(PFLAGS) \
$(PINC)\
$(CFDEM_ADD_COMPTURBMOD_PATHS) \
-1$(LIB_SRC)/turbulenceModels/compressible/turbulenceModel \
-1$(LIB_SRC)/thermophysicalModels/specie/Ininclude \
-1$(LIB_SRC)/thermophysicalModels/reactionThermo/Ininclude \
-1$(LIB_SRC)/thermophysicalModels/basic/InInclude \
-1$(LIB_SRC)/thermophysicalModels/chemistryModel/Ininclude \
-1$(LIB_SRC)/ODE/InInclude \
-I$(L1B_SRC)/finiteVolume/Ininclude \
-1$(LIB_SRC)/triSurface/InInclude \
-I$(L1B_SRC)/meshTools/InInclude \
-I$(CFDEM_SRC_DIR)/lagrangian/cfdemParticle/Ininclude \
-I$(CFDEM_SRC_DIR)/lagrangian/cfdemParticle/cfdTools \
-I$(CFDEM_SRC_DIR)/lagrangian/cfdemParticle/etc/addLibs_universal \
-1./phaseExchange/Ininclude \
-1$(CFDEM_LIGGGHTS_SRC_DIR) \
-I$(L1B_SRC)/mesh/cfMesh/InInclude \
-1$(LIB_SRC)/sampling/Ininclude \
-1./openPenalty/Ininclude

EXE_LIBS =\
-L$(CFDEM_LIB_DIR)\
$(CFDEM_ADD_COMPTURBMOD_LIBS) \
-ImeshTools \
-lcompressibleTurbulenceModel \
-lcompressibleRASModels \
-lcompressibleLESModels \
-IreactionThermophysicalModels \
-Ispecie \
-IbasicThermophysicalModels \
-IchemistryModel \

-IODE\

-IfiniteVolume \
-I$(CFDEM_LIB_COMP_NAME) \
$(CFDEM_ADD_LIB_PATHS) \
$(CFDEM_ADD_LIBS)\
-llduSolvers \

-IPenalty
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openPenalty (Brinkman -Strafverfahren)

//Speicherort: ~\foamPy\openPenalty\openPenalty.H

#ifndef openPenalty H

#define openPenalty H

finclude "dictionary.H"
#include "coordinateSystem.H"
#include "coordinateSystems.H"
#include "wordList.H"

#include "labelList.H"
#include "dimensionedScalar.H"
#include "dimensionedTensor.H"
#include "primitiveFieldsFwd.H"
#include "volFieldsFwd.H"
#include "fvMatricesFwd.H"
#include "fvMesh.H"

#include "triSurfaceMesh.H"
#include <vector>

#include "obstacle.H"

namespace Foam

{

class openPenalty

{

private:
enum {STATICBODY , ROTATINGBODY};
//Basic members
const fvMeshé& mesh ;

IOdictionary PenaltyDict ;

//Immersed bodies objects
std::vector< obstacle* > obstacles ; //Container for immersed bodies

void getLambda () ;

void getVoid() ;

void getFlux() ;

void reset();

volScalarField *lambda_ ;
volScalarField *voidfractionOld ;
volScalarField *voidfractionNew ;
volScalarField *rhoEgn ;
volVectorField *Ui;

scalar min void ;

scalar penalty ;
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scalar TO_;

scalar thermalPenalty ;

public:

openPenalty(const Foam::fvMesh& mesh);
~openPenalty () ;

void update () ;

volScalarField Penalty ()
volVectorField PenaltyFlux();
volScalarField ThermalPenalty();
volScalarField ThermalPenaltyFlux();
volVectorField PenaltyFluxP () ;

void voidfractionNew (volScalarField & voidfraction );
void voidfractionUpdate (volScalarField & voidfraction );

void fluxPenalty(volVectorField & U);
volScalarField voidfraction () ;

volScalarField Lambda () ;

volScalarField rhoEqn () ;

//gepriift auf Niitzlichkeit

void getVoidfraction(volScalarField &voidfraction);
//Einheit (voidfraction) = -

void getUPenalty (volVectorField & UPenalty);
//Einheit (UPenalty(ein)) = m/s

//Einheit (UPenalty(aus)) = kg/ (m"2*s"2)

void getDtVoidfraction(volScalarField &dtvoidfraction);
//Einheit (dtvoidfraction(ein)) = -

//Einheit (dtvoidfraction(aus)) = 1/s

void getTPenalty(volScalarField & TPenalty);

//Einheit (UPenalty(ein)) = m/s
//Einheit (UPenalty(aus)) = kg/(m"2*s"2)
}i

}

#endif
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//Speicherort: ~\foamPy\openPenalty\openPenalty.C

#include "openPenalty.H"
#include "fvMesh.H"

#include "polyMesh.H"

#include "fvCFD.H"

#include "fvMatrices.H"
#include "geometricOneField.H"
#include <cmath>

#include <algorithm>

#include "interpolationCellPoint.H"
#include "interpolationCell.H"

#define ORDER 2

using namespace Foam;

openPenalty::openPenalty (const Foam::fvMesh& mesh)

mesh (mesh),
PenaltyDict
(
IOobject
(
"PenaltyDict",
"constant",
mesh ,
IOobject: :MUST READ,
IOobject::NO WRITE

lambda = new volScalarField
(
IOobject
(
"lambda",
mesh .time () .timeName (),
mesh ,

IOobject::NO READ,
IOobject::AUTO WRITE

)

mesh ,

dimensionedScalar ("zero",dimless,0)

)7

voidfractionOld = new volScalarField
(

IOobject

(
"voidfractionOld",
mesh .time () .timeName (),
mesh ,
IOobject::NO READ,
IOobject: :NO WRITE

),

mesh ,

dimensionedScalar ("zero",dimless, 0)

)7
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voidfractionNew = new volScalarField
(

IOobject

(
"voidfractionNew",
mesh .time () .timeName (),
mesh ,
IOobject::NO_ READ,
IOobjeCt::NO_WRITE

) 4

mesh ,

dimensionedScalar ("zero",dimless, 0)

)7

rhoEgn = new volScalarField
(
IOobject
(
"rhoEgn",
mesh .time () .timeName (),
mesh ,

IOobject: :NO_READ,
IOobject::NO WRITE
)
mesh ,
dimensionedScalar ("zero",dimless, 0)

) ;

Ul = new volVectorField
(
IOobject
(
"gi",
mesh .time () .timeName (),
mesh ,
IOobject::NO_READ,
IOobject::NO WRITE
)
mesh ,
dimensionSet(0,1,-1,0,0,0,0)
)

wordList stlNames( PenaltyDict .lookup("stlNames") );

min void = readScalar (PenaltyDict .lookup ("Voidfraction"));
penalty = readScalar (PenaltyDict .lookup ("Penalty"));

TO = readScalar (PenaltyDict .lookup("T soll"));

thermalPenalty readScalar (PenaltyDict .lookup ("ThermalPenalty"));

//Generate obstacles

forAll (st1Names, name)

{

obstacle * body ptr = new obstacle(stlNames[name],mesh ,PenaltyDict );
obstacles .push back(body ptr);

}
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getLambda () ;
getVoid() ;

getFlux () ;

openPenalty::~openPenalty ()
{

for(unsigned int i=0;i<obstacles .size();it++)
delete obstacles [i];

obstacles .clear();

}

void openPenalty::reset()

{

forAll (Ui->internalField(),cellI)

{
Ui->internalField() [cellI]*=0.0;

lambda ->internalField() [cellI]=0;
voidfractionNew ->internalField() [cellI]=0;

void openPenalty: :update ()
{

*voidfractionOld =*voidfractionNew ;

reset () ;
min void = readScalar (PenaltyDict .lookup ("Voidfraction"));
penalty = readScalar (PenaltyDict .lookup ("Penalty"));

for (unsigned int bodyId=0;bodyId<obstacles .size();bodyId++)
obstacles [bodyId]->update();

getLambda () ;
getVoid() ;

getFlux () ;

void openPenalty::voidfractionNew (volScalarField & voidfraction )

{

voidfraction =*voidfractionNew ;

return;
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void openPenalty::voidfractionUpdate (volScalarField & voidfraction )

{

forAll (voidfraction ,cellI)
{

voidfraction .internalField() [cellI]=std::min(voidfraction .internal-
Field() [cellI],std::max (min void ,l-lambda ->internalField() [cellI]));
}

return;

}

void openPenalty::fluxPenalty(volVectorField & U)
{

dimensionedScalar P_("Penalty",dimensionSet(-1,3,1,0,0,0,0),penalty );

forAll (U,cellI)

{
U.internalField() [cellI]=lambda ->internalField() [cellI]* (U.internal-

Field () [cellI]-Ui->internalField() [cellI]);
}

if (U.dimensions ()==dimensionSet (0,1,-1,0,0,0,0))
U/=P_;
else
U/=penalty ;

return;

volVectorField openPenalty::PenaltyFlux ()
{

// dimensionedScalar P ("Penalty",dimensionSet(0,0,1,0,0,0,0),penalty );
dimensionedScalar P_("Penalty",dimensionSet(1,-3,-1,0,0,0,0),1/penalty );

return *Ui*P_;

}

volVectorField openPenalty::PenaltyFluxP ()
{
return *Ui/penalty ;

}

volScalarField openPenalty::Penalty ()
{

dimensionedScalar P_ ("Penalty",dimensionSet(1,-3,-1,0,0,0,0),1/penalty );

return *lambda *P_;

/1117711777177 7171/ Get Values ////////////1/1///1///]/

void openPenalty::getLambda ()
{

for (unsigned int bodyId=0;bodyId<obstacles .size();bodyId++)
obstacles [bodyId]->updatelLambda (*lambda ) ;
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lambda ->correctBoundaryConditions () ;

}

void openPenalty::getFlux()

{
for (unsigned int bodyId=0;bodyId<obstacles .size();bodyId++)

obstacles [bodyId]->updateFlux (*Ui);

Ui->correctBoundaryConditions () ;

}

void openPenalty::getVoid ()
{

forAll (*voidfractionNew ,cellI)

{

voidfractionNew ->internalField() [cellI]=std::min(1.0,std::max (min void
,1-lambda ->internalField() [cellI]));
}

voidfractionNew ->correctBoundaryConditions () ;

return;

/1777777777777 77/7 give Values //////////7//7//777777777

void openPenalty::getVoidfraction(volScalarField &voidfraction)

{
forAll (voidfraction, cellI)

{

voidfraction.internalField() [cellI]=std::min(voidfractionNew ->internal-
Field () [cellI]+voidfraction.internalField() [cellI], 1.0);

}

voidfraction.correctBoundaryConditions () ;

return;

}

void openPenalty::getUPenalty(volVectorField & UPenalty)
{
dimensionedScalar P _("Penalty",dimensionSet(0,0,1,0,0,0,0),penalty );

forAll (UPenalty,cellI)

{
UPenalty.internalField() [cellI]=lambda ->internalField() [cellI]* (UPen-

alty.internalField() [cellI]-Ui->internalField() [cellI]);
}

UPenalty/=P ;

UPenalty.correctBoundaryConditions () ;

return;

}
/*
void openPenalty::getTPenalty(volScalarField & TPenalty)
{
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dimensionedScalar TP_("Penalty",dimensionSet(-1,3,1,0,0,0,0),thermalPen-
alty );

forAll (TPenalty,cellI)

{
TPenalty.internalField() [cellI]=lambda ->internalField() [cellI]* (TPen-
alty.internalField() [cellI]-T soll );
}

TPenalty/=TP ;

return;
}
*/

void openPenalty::getDtVoidfraction(volScalarField &dtvoidfraction)
{

dimensionedScalar dt ("Penalty",dimension-
Set(0,0,1,0,0,0,0),mesh .time () .deltaT().value());

forAll (dtvoidfraction,cellI)
{

dtvoidfraction.internalField() [cellI]=voidfractionOld ->internal-
Field() [cellI]-voidfractionNew ->internalField() [cellI];
}

dtvoidfraction/=dt ;
dtvoidfraction.correctBoundaryConditions () ;

return;

volScalarField openPenalty::voidfraction ()

{

return *voidfractionNew ;

}

volScalarField openPenalty::Lambda ()
{

return *lambda ;

}

volScalarField openPenalty::rhoEqgn ()

{
forAll (*rhoEgn ,cellT)

{
rhoEgqn ->internalField() [cellI]=(1+(1/voidfractionNew ->internal-
Field() [cellI]-1))*lambda ->internalField() [cellI];

}

return *rhoEqgn_;

volScalarField openPenalty::ThermalPenaltyFlux()
{

dimensionedScalar P ("Penalty",dimensionSet(1,-3,-1,1,0,0,0),1/thermalPen-
alty );

return *lambda *T0_ *P_;
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volScalarField openPenalty::ThermalPenalty ()
{

dimensionedScalar P_("Penalty",dimensionSet( 1, -3,-1,0,0,0,0),1/thermalPen-

alty )i

return *lambda *P_;
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//Speicherort: ~\foamPy\openPenalty\obstacle.H

#ifndef obstacle H
#define obstacle H

#include
#include
#include
#include
#include
#include
#include
#include
#include
#include
#include
#include

#include
#include

#include

#include

"dictionary.H"
"coordinateSystem.H"
"coordinateSystems.H"
"wordList.H"
"dimensionedScalar.H"
"dimensionedTensor.H"
"primitiveFieldsFwd.H"
"volFieldsFwd.H"
"fvMatricesFwd.H"
"fvMesh.H"
"triSurfaceMesh.H"
<vector>

"triSurfaceMesh.H"
"triSurfaceTools.H"

"triSurfaceSearch.H"

"DynList.H"

namespace Foam

{

enum {STATICBODY , ROTATINGBODY};

class obstacle

{

private:

dictionary

//Operation to perform

int

const fvMeshé&

//base geometry
triSurfaceMesh*

//surface cells
std::vector< label >

//internal cells
std::vector< label >

volScalarField *

volVectorField *

//Create obstacle info
void createObstacle();

void updateObstacleSurface();

point rotateVector (point old point,

vector axis;

point origin;

obstacleDict ;

bodyOperation ;

mesh ;

bodySurfMesh ;

surfCells ;

intCells ;
body ;

U obstacle;

scalar t);



scalar omega;
int Index[3];

//Reset body field
void resetObstacle () ;

void setObstaclePosition();

void rotateObstacle () ;

void createObstacleVelocityField() ;

//Refine body field using MC-like integration
void refineBody (triSurfaceSearch * ibTriSurfSearch, const pointField * pp);

public:

obstacle (word fileName, const Foam::fvMesh& mesh, dictionary PenaltyDict );
~obstacle () ;

//Getters

const std::vector< label > * getSurfaceCelllist () const {return &surf-
Cells ;1};

//Update obstacle info
void update();
//Update body field

void updatelLambda (volScalarField & lambda);

//Update imposed vector field
void updateFlux (volVectorField & Ui);

}i
}
#endif
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/[Speicherort: ~\foamPy\openPenalty\obstacle.C
#include "obstacle.H"

#include "fvMesh.H"

#include "polyMesh.H"

#include "fvCFD.H"

#include "fvMatrices.H"

#include "geometricOneField.H"

#include <cmath>

#include <math.h>

#include <algorithm>

#include "interpolationCellPoint.H"
#include "interpolationCell.H"
#include "meshSearch.H"

#include "List.H"

#include <ctime>

#define SMAL le-12
#define M PI 3.1415926535897932384¢6

using namespace Foam;

obstacle::obstacle (word fileName, const Foam::fvMesh& mesh,dictionary Penal-

tyDict )

obstacleDict (PenaltyDict .subDict (fileName)),
mesh (mesh)
{
U obstacle = new volVectorField
(
IOobject
(
"U "+fileName,
mesh .time () .timeName (),
mesh ,
IOobject::NO_READ,

IOobject::NO WRITE //I0object::AUTO WRITE

)y

mesh.C () *dimensionedScalar ("zero",dimensionSet (0,1,-1,0,0,0,0),0)

)
body = new volScalarField
(
IOobject
(
"body "+fileName,
mesh .time () .timeName (),
mesh ,
IOobject::NO READ,
IOobject::NO WRITE //IOobject::NO WRITE
)
mesh ,
dimensionedScalar ("zero",dimless, 0)
)
//Read stl file from folder "constant"
bodySurfMesh = new triSurfaceMesh
(
IOobject
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fileName +".stl",

"constant",

"triSurface",

mesh ,

IOobject::MUST READ,

IOobject::NO WRITE //IOobject::AUTO WRITE

for (int 1i=0; i<3; i++)
{

Index[1]=0;
}

Info<< "Read opstacle triSurface: " <<fileName+".stl" << endl;
bodySurfMesh ->writeStats(Info);

Info << "Start object" << endl;
//Return i1if devlared static

if (obstacleDict .found("staticBody") ) bodyOperation =STATICBODY;
else if (obstacleDict .found("rotatingBody"))

{

bodyOperation =ROTATINGBODY;

axis = obstacleDict .subDict ("rotatingBody") .lookup("axis");
origin = obstacleDict .subDict ("rotatingBody") .lookup ("origin");
omega = readScalar (obstacleDict .subDict ("rotat-

ingBody") .lookup ("rpm")) *2*3.14159265359/60;

int 3=0;
int save=0;
for (int i=0; 1<3; i++)
{
if (axis.component (i)==0)
{
Index[7]=1i;
Jj=3j+1;

Index[2]=save;
createObstacleVelocityField();
setObstaclePosition () ;

}

else

{
Info << "No body operation was found for " << fileName <<". Assuming static
body.";
bodyOperation =STATICBODY;
}
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// U_obstacle->write();

createObstacle() ;

obstacle: :~obstacle ()

{

delete bodySurfMesh ;
delete U obstacle;
delete body ;

}

void obstacle::createObstacleVelocityField ()
{

forAll (mesh .C(),cellI)

{
U obstacle->internalField() [cellI]=(rotateVector (mesh .C() [cellI],SMAL)-

mesh .C() [cellI])/SMAL;
}

point obstacle::rotateVector (point old point, scalar t)

{
point newPositon(0,0,0);

vector normV=old point-origin;

scalar r=std::sqrt (normV.component (Index[0]) *normV.component (Index[0])
+normV.component (Index[1]) *normV.component (In-

dex([1]));
scalar gama=atan?2 (normV.component (Index[0]),normV.component (Index[1]));
newPositon.component (Index[0])=sin (gamatomega*t) *r+origin.component (In-
dex[0]);

newPositon.component (Index[1])=cos (gamat+tomega*t) *r+origin.component (In-
dex[1]);
newPositon.component (Index[2])=o0ld point.component (Index[2]);

return newPositon;

//Update obstcle
void obstacle: :update ()
{

if (bodyOperation ==STATICBODY)
{
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return;

}
else if (bodyOperation ==ROTATINGBODY)

{
Info << "openPenalty: Updating " << endl;

resetObstacle() ;

//updateObstacleSurface () ;

//TODO:Very inefficient find other algorithm
updateObstacleSurface ()

}

//createObstacle () ;

}

void obstacle::resetObstacle ()
{

if (bodyOperation ==ROTATINGBODY)
rotateObstacle () ;

}

voilid obstacle::rotateObstacle ()

{
pointField bodyPoints (bodySurfMesh ->points());

//Move points
forAll (bodyPoints, p)
{
bodyPoints[p]=rotateVector (bodyPoints[p],mesh .time () .deltaT() .value());

//move mesh
bodySurfMesh ->movePoints (bodyPoints);

}

void obstacle: :setObstaclePosition ()

{
pointField bodyPoints (bodySurfMesh ->points());

//Move points
forAll (bodyPoints, p)
{
bodyPoints[p]=rotateVector (bodyPoints[p],mesh .time () .value());
}

//move mesh
bodySurfMesh ->movePoints (bodyPoints);

//Create obstacle info



volid obstacle: :createObstacle ()

{

triSurface ibTemp( *bodySurfMesh );
triSurfaceSearch ibTriSurfSearch( ibTemp );
const pointField & pp = mesh .points();

intCells .clear();
surfCells .clear();

boolList vertexesInside = ibTriSurfSearch.calcInside( pp );

//Fill body field with first estimation
forAll (mesh .C(),cellI)
{

//Check if partially or completely inside
const labellList& vertexLabels = mesh .cellPoints() [cellI];

//fraction of cell covered
forAll (vertexLabels, verIn)
{
body ->internalField() [cellI] += vertexesInside[vertexLabels[verIn]] ;

}
body ->internalField() [cellIl]/=vertexLabels.size();

//Add to corresponding vector

if( body ->internalField() [cellI]==1)

{ intCells .push back(cellI);

;lse if (body ->internalField() [cellI]>0)
{ surfCells .push back(cellI);

}

refineBody (&ibTriSurfSearch, & pp):;

void obstacle: :updateObstacleSurface ()

{

//Initialisation

triSurface ibTemp( *bodySurfMesh );
triSurfaceSearch ibTriSurfSearch( ibTemp )
const pointField & pp = mesh .points();

//moglicher Fehler feldgroéBe=body .size() Werte sind O
//scalarField boundary (body ->internalField().size(),0);

volScalarField boundary ("ObstacleSurface", *body *0.0 );
//boundary*=0;
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//generiere Oberfldchenzellen + nachbarn von Oberfldchenzellen + nachbarn
von nachbarn von Oberflachenzellen

for (unsigned int surfaceCellI=0; surfaceCellI<surfCells .size(); surface-
CellI++)

{
boundary.internalField() [surfCells [surfaceCellI]]=1;

for (unsigned int neighborSurfaceCellI=0;
neighborSurfaceCellI<mesh .cellCells() [surfCells [surface-
CellI]l]l.size();
neighborSurfaceCellI++)
{

boundary.internalField() [mesh .cellCells() [surfCells [surface-
CellI]] [neighborSurfaceCellI]]=1;

for (unsigned int neighborSurfaceCell2I=0;
neighborSurfaceCell2I<mesh .cellCells() [mesh .cell-
Cells () [surfCells [surfaceCellI]] [neighborSurfaceCellIl]].size();
neighborSurfaceCell2I++)
{
boundary.internalField() [mesh .cellCells() [mesh .cell-

Cells () [surfCells [surfaceCellI]] [neighborSurfaceCelll]] [neighborSurface-
Cell2I]1+=0.5;

}

boundary.correctBoundaryConditions () ;

forAll ( mesh .boundaryMesh() , ipatch )
{
word BCtype = mesh .boundaryMesh () .types() [ipatch];

if( BCtype == "processor" )
{

const UList<label> &bfaceCells = mesh .boundaryMesh () [ipatch].face-
Cells();

scalarField exchange = boundary.boundaryField () [ipatch].patchNeigh-
bourField() ;

forAll ( bfaceCells , icell )

{
boundary[ bfaceCells[icell] ] += exchangel[icell];
}

surfCells .clear();

//generiere neue (Oberfldchen+teps)Zellen
std::vector< label > surfaceArea;
surfaceArea.clear () ;
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forAll (boundary,cellT)

{
if (boundary.internalField () [cellI]>=1.0)
surfaceArea.push back(cellI);

//Bestimme die Eckpunkte, die die (Oberfldchen+eps)Zellen beinhalten
//=->Mbgliche fehlerquelle falsche Initialisierung
scalarField corners (mesh .points().size(),0);

for (unsigned int cellI=0;cellI<surfaceArea.size();celll++)

{
const labellListé& vertexLabels = mesh .cellPoints() [surfaceArea[cellI]];

for (unsigned int vertexI=0; vertexI<vertexLabels.size(); vertexI++)

{

corners [vertexLabels[vertexI]]=1;

}

DynList<point> surfaceCornerPoints;
DynList<label> surfaceCornerIndex;

surfaceCornerPoints.clear () ;
surfaceCornerIndex.clear () ;

forAll (corners,cellI)

{
if (corners[celll]l==1)
{
surfaceCornerPoints.append(mesh .points() [cellI]);
surfaceCornerIndex.append(cellI);

}

//Uberpriife pField.size ()
pointField pField(surfaceCornerPoints.size(),vector::zero);

forAll (pField, cellI)
{

pField[cellI]=surfaceCornerPoints[cellI];

}

//Suche die Eckzellen ab und gib ihnen den Wert 1/8
boolList pInside = ibTriSurfSearch.calcInside( pField );

for (unsigned int cellI=0; cellI<surfaceCornerIndex.size(); cellI++)

{

corners[surfaceCornerIndex[cellI]]=pInside[celll];

}

//Update body und generiere aus body liste mit inneren und rand Zellen
for (unsigned int cellI=0; cellI<surfaceArea.size(); cellI++)
{
const labellist& vertexLabels = mesh .cellPoints() [surfaceArea[cellI]];
body ->internalField() [surfaceArea[cellI]] = O;
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for (unsigned int vertexI=0; vertexI<vertexLabels.size(); vertexI++)
{

body ->internalField() [surfaceArea[celll]] += corners[vertexLa-
bels[vertexI]] ;

}
body ->internalField() [surfaceArea[cellI]]/=vertexLabels.size();

}

forAll (body ->internalField(),cellI)

{ if (body ->internalField() [cellI]==1.0)
{ intCells .push back(cellI);
;lse if (body ->internalField() [cellI]>0.0)
{ surfCells .push back(cellI);

}

//verfeinere die randzellen
refineBody (&ibTriSurfSearch, & pp):;

//Refine body field for this immersed object using MC-like algorithm
//Cells are assumed to be hexahedral at the particle surface (but can have dif-

ferent edge length)
void obstacle::refineBody (triSurfaceSearch * ibTriSurfSearch, const pointField *

pp )
{

if (!obstacleDict .found("refineMC"))
return;

scalar nPointsEdge = readScalar (obstacleDict .lookup ("refineMC"));

//loop over all the surface cells
for(unsigned int cell=0;cell<surfCells .size();cell++)

{
label celll = surfCells [cell];

scalar deltaV = 1.0/ ((nPointsEdge) * (nPointsEdge) * (nPointsEdge)) ;

//Get cell center
point centerC = mesh .C() [cellI];

//Get one node

//Check if partially or completely inside

const labellist& vertexLabels = mesh .cellPoints() [cellI];
const pointField vertexPoints (*pp,vertexLabels);

point baseNode = vertexPoints[0];

//create vector representing 3d diagonal of the cell
vector edgesC = 2* (centerC - baseNode);
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//create list of points
DynList<point> pointsMC;

//create deltas

scalar delta i = edgesC[0]/nPointsEdge;
scalar delta j = edgesC[l]/nPointsEdge;
scalar delta k edgesC[2] /nPointsEdge;

//add points to list
for(int 1=0;i<nPointsEdge;i++)
{
//point i-coordinate
scalar icoord = baseNode[0] + delta i*(i+0.5);

for (int j=0;j<nPointsEdge;j++)

{

//point j-coordinate

scalar jcoord = baseNode[l] + delta j*(j+0.5);

for (int k=0;k<nPointsEdge; k++)
{

//point k-coordinate
scalar kcoord = baseNode[2] + delta k*(k+0.5);

//create point
point p(icoord, jcoord, kcoord) ;

//add to list
pointsMC.append(p) ;

//Check who is inside
pointField pField(pointsMC.size(),vector::zero);

//Info << "pointsMC.size()=" << pointsMC.size () << " pField.size()="<<
pField.size () << endl;

for (unsigned int cellI=0; cellI<pointsMC.size(); celll++)

{
pField[cellI]=pointsMClcellI];

}
boolList pInside = ibTriSurfSearch->calcInside( pField );

//Calculate new body
scalar newbody = 0.0;

forAll (pField, p)

{
if (pInside[p])

{
newbody+=deltaV;

}
}

body ->internalField() [cellI] = newbody;
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}

void obstacle::updateLambda (volScalarField & lambda)
{

forAll (lambda,celll)
{

lambda.internalField() [cellI]+=body ->internalField() [cellI];
}

return;

}

void obstacle::updateFlux(volVectorField & Ui)
{

forAll (Ui, celll)

{

Ui.internalField() [cellI]+=body ->internalField() [cellI]*U obstacle->in-
ternalField () [cellI];

}

return;
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//Speicherort: ~\foamPy\openPenalty\Make\files
obstacle.C
openPenalty.C

LIB = $(FOAM_USER_LIBBIN)/libPenalty

//Speicherort: ~\foamPy\openPenalty\Make\options

EXE_INC =\
-I1$(LIB_SRC)/triSurface/Ininclude \
-1$(LIB_SRC)/meshTools/InInclude \
-1$(LIB_SRC)/finiteVolume/Ininclude \
-1$(LIB_SRC)/lagrangian/basic/Ininclude \
-1$(LIB_SRC)/mesh/blockMesh/InInclude \
-1$(LIB_SRC)/mesh/cfMesh/InInclude \
-1$(MP1_ARCH_PATH)/include \

LIB_LIBS =\

-ImeshTools \

-Ilagrangian \

-IblockMesh #\
# -L$(MPI_ARCH_PATH)/lib64 \
# -Impi_cxx\
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LIGGGHTS

fix_cfd_coupling_convection_reaction

//Speicherort: ~\LIGGGHTS_PUBLIC\src\fix_cfd_coupling_convection_reaction.h

#ifdef FIX CLASS

FixStyle (couple/cfd/reaction, FixCfdCouplingConvectionReaction)

#else

#ifndef LMP_FIX CFD _COUPLING CONVECTION REACTION H
#define LMP_FIX CFD COUPLING CONVECTION REACTION H

#include "fix cfd coupling.h"

namespace LAMMPS NS {

class FixCfdCouplingConvectionReaction

public:
FixCfdCouplingConvectionReaction (class LAMMPS *,

~FixCfdCouplingConvectionReaction() ;
void post create();
void pre delete(bool unfixflag);

virtual int setmask();
virtual void init();

virtual void post force(int);
void setup pre force(int);
void pre force(int);

void delate_atoms () ;

void change_settings () ;

protected:
class FixCfdCoupling* fix coupling;

double speciesO;

char speciesName [128];

char sourceName [128];

char convectiveFluxName [128];
char capacityName [128];

char steName [128];

char totalFluxName [128];

char speciesFluidName [128];

char speciesTransCoeffName [128];
int *dlist;

double r min;

int atom type;

double integrate_ fraction (double, double, double,
double integrate_ fraction (double, double, double,

double heun (double, double, double,

public Fix {

double) ;

int, char **);
double, double);
double, double,

double) ;



double euler (double, double, double);
double arrhenius (double, double, double);

double getConvertArea (double, double);

class FixPropertyAtom* fix composition[6];
class FixPropertyAtom* fix QConversion;

class FixPropertyAtom* fix flux;

class FixPropertyAtom* fix cpLost;
class FixPropertyAtom* fix ConversionFlux;
class FixPropertyGlobal* fix conductivity ;

class FixPropertyAtom* fix partFlux([6];
class FixPropertyAtom* fix density;

class FixPropertyAtom* fix temperature;

class FixPropertyAtom* fix convectiveFlux;
class FixPropertyAtom* fix heatFlux;
double TO;

//class FixPropertyGlobal* fix cp;

bool delate flag;

char speciesName [6] [128];
double mp[6];

double rho[6];

double cpl[6];

double A[6];

double EA[6];

double HR[6];

double lambda ;

// double SF[6];
int N _components;

i

}

#endif
#endif
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//Speicherort: ~\LIGGGHTS_PUBLIC\src\fix_cfd_coupling_convection_reaction.cpp
#include <string.h>

#include <stdlib.h>

finclude "atom.h"

#include "atom vec.h"

#include "update.h"

#include "respa.h"

finclude "error.h"

#include "neighbor.h"

#include "memory.h"

#include "modify.h"

#include "group.h"

#include "comm.h"

#include <cmath>

#include "vector liggghts.h"

#include "fix cfd coupling convection reaction.h"
#include "fix property atom.h"

#include "fix property global.h"

finclude "properties.h"

#include <iostream>
#include <sstream>
#include <stdio.h>
#include <iomanip>
#include <ctime>

#include <complex>

#define SMAL le-12
#define fuckingSMAL le-32

#define Aktivate
#define PI 3.14159265359

#if defined (Aktivate)
#include "impEuler.h"
#endif

using namespace std;
using namespace LAMMPS NS;
using namespace FixConst;

FixCfdCouplingConvectionReaction: :FixCfdCouplingConvectionReaction (LAMMPS *1lmp,
int narg, char **arg) : Fix(lmp, narg, arg)

{

fix coupling = NULL;
//fix_ temperature = NULL;
fix density = NULL;

fix flux = NULL;

fix cpLost = NULL;

fix QConversion = NULL;
fix ConversionFlux = NULL;

int iarg = 3;
N components=atoi (arg[iarg++]);

if (N_components>6)
error->all (FLERR, "Fix couple/cfd/reactons: Not more than 6 components
supported") ;
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double test mp=0;

if (narg>=(iarg+N_components))
{
for (int 1=0; i<N components; i++)
{
strcpy (speciesName[i],arg[iarg++]);
const double* values;
values=static cast<FixPropertyGlobal*>(modify->find fix prop-
erty(speciesName[i], "property/global","scalar",6,0,style))->get values();
mp[i]=values[0];
cplil=values[1l];
rho[i]=values[2];
A[il=values[3];
EA[i]=values[4];
HR[i]=values[5];
// SF[i]=values[6];
test mp+=mp[i];

fix composition[i]= NULL;
fix partFlux[i]= NULL;

cout << endl << "\t " << speciesName[i] << endl
<< "\t mp=" << mp]| << endl
<< "\t cp=" << cpl << endl
<< "\t rho=" << rho[i] << endl
<< "\t A=" << A[i] << endl
<< "\t EA=" << EA[1] << endl
<< "\t HR=" << HR[1] << endl;

i]
i]

}

else

{
error—->all (FLERR, "Fix couple/cfd/reactons: Not enought reaction compo-
nents");

}
cout<< endl;

if (test mp!=1.0)
{
cout << "Summ of componentfractions is "<< test mp << ", but should be
1.0"<< endl;
error->all (FLERR, "Fix couple/cfd/reactons: Summ of Masspercent (mp) is
not 1.0");
}

r min=1.0;
atom type=0;

if (narg>(iarg+3))
{
if (strcmp(arg[iarg++],"type") != 0)
error->all (FLERR, "Fix couple/cfd/reactons: On 4. last position should
be the type ");

atom type=atoi (argliarg++]);
if (strcmp(argliarg++],"delate™) != 0)

error->all (FLERR, "Fix couple/cfd/reactons: On 2. last position should
be the minimum radius ");
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delate flag=1;
r min=atof (arg[iarg++]);

}

cout << "atom type=" << atom type << endl << "r min=" << r min << endl;

/* ______________________________________________________________________ */

FixCfdCouplingConvectionReaction: :~FixCfdCouplingConvectionReaction ()
{
}

int FixCfdCouplingConvectionReaction: :setmask()

{

int mask = 0;
mask |= POST FORCE;
mask |= PRE FORCE;

return mask;

void FixCfdCouplingConvectionReaction: :post create()

{

for (int i1=0; i<N_components; i++)

{

// register species concentration
if(!fix composition[i])

{

const char* fixarg[9];
//stringstream ss;

//ss << speciesName[i] << " mp";
char compositionName [128];

sprintf (compositionName , "%s mp",speciesName[i]);

char compositionMP [128];
sprintf (compositionMP , "%f",mp[i]);

fixarg[0]=compositionName ; //ss.str().c str();
fixarg[l]="all";

fixarg[2]="property/atom";
fixarg[3]=compositionName ;//ss.str().c str();
fixarg[4]="scalar";

fixarg[5]="yes";
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fixarg[6]="yes";
fixarg[7]="yes";

//stringstream ss2;
//ss2 << mpli];

fixarg[8]=compositionMP ;//ss2.str().c str();
fix composition[i] = modify->add fix prop-
erty atom(9,const cast<char**>(fixarg),style);
}
// register species concentration
if (! fix partFlux[i])
{
const char* fixarg[9];
stringstream ss;

ss << speciesName[i] << "Flux";

char fluxName [128];

sprintf (fluxName , "%sFlux",speciesNamel[i]);
fixarg[0]=fluxName ;//ss.str().c_str();
fixarg[l]="all";

fixarg[2]="property/atom";
fixarg[3]=fluxName ;//ss.str().c str();
fixarg[4]="s calar"'

fixarg[5]="n

fixarg[e]=" yes

fixarg[7]="n

fixarg[8]="0"'

fix partFlux[i] = modify->add fix prop-
erty atom(9,const cast<char**>(fixarg),style);

}
}
if (! fix flux)

{

const char* fixarg[9];

fixarg[O]—"totalFlux"'
fixarg[l]="all";
fixarg[2]="property/atom";
fixarg[3]="totalFlux";
fixarg[4]=" scalar"-
fixarg([5]="n

fixarg[6]=" yes

fixarg[7]=" no"'
fixarg[8]="0";

fix flux = modify->add fix property atom(9,const cast<char**>(fix-
arg),style);
}
f(!fix cpLost)

const char* fixarg[9];
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fixarg[0]="cp lost";

fixarg[l]="all";

fixarg[2]="property/atom";

fixarg[3]="cp lost";

fixarg([4]=" calar"'

fixarg[5]="n

fixarg[6]= yes"'

fixarg[7]="no";

fixarg([8]="0";

fix cpLost = modify->add fix property atom(9,const cast<char**>(fix-

arg),style);
}

if (! fix density)
{

const char* fixarg[9];

fixarg[0]="density";

fixarg[l]="all";

fixarg[2]="property/atom";

fixarg[3]="density";

fixarg[4]="scalar";

fixarg[5]="vyes";

fixarg[6]="yes";

fixarg[7]="yes";

fixarg[8]="0";

fix density = modify->add fix property atom(9,const cast<char**>(fix-

arg),style);
}

if (! fix ConversionFlux)

{

const char* fixarg[9];

fixarg[0]="ConversionFlux";
fixarg[l]="all";
fixarg[2]="property/atom";
fixarg[3]="ConversionFlux";
fixarg[4]="scalar";
fixarg[5]="no"
fixarg[6]="yes";
fixarg[7]="no"

fixarg([8]="0";
fix ConversionFlux = modify->add fix prop-
erty atom(9,const cast<char**>(fixarg),style);

}

if (!fix QConversion)
{

const char* fixarg[9];

fixarg[0]="QConversion";
fixarg[l]="all";
fixarg[2]="property/atom";
fixarg[3]="Tconversion";
fixarg[4]="scalar";
fixarg[5]="no"
fixarg[6]="yes"
fixarg[7]="no";
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fixarg([8]="0";
fix QConversion = modify->add fix prop-
erty atom(9,const cast<char**>(fixarg),style);

void FixCfdCouplingConvectionReaction::init()

{

// make sure there is only one fix of this style

//1if (modify->n fixes style(style) != 1)

// error->fix error (FLERR, this,"More than one fix of this style is not al-
lowed") ;

// find coupling fix
fix coupling = static cast<FixCfdCoupling*> (modify-
>find fix style strict("couple/cfd",0));

1f(!fix coupling)
error->fix error (FLERR, this,"needs a fix of type couple/cfd");

fix coupling->add push property ("totalFlux","scalar-atom");

for (int i=0; i<N_components; i++)

{

char name[30];

cout << speciesName[i] << endl;
sprintf (name, "$sFlux", speciesName[i]) ;

fix coupling->add push property (name,"scalar-atom");
}

fix coupling->add push property ("Tconversion","scalar-atom");

fix temperature = static cast<FixPropertyAtom*>(modify->find fix prop-
erty ("Temp", "property/atom", "scalar",0,0,style));
// fix cp = static cast<FixPropertyGlobal*>(modify->find fix property ("ther-
malCapacity", "property/global", "peratomtype",max_ type,0,style));
//static cast<FixPropertyAtom*> (modify->find fix property ("thermal-
Capacity", "property/atom", "scalar",0,0,style));

int max type = atom->get properties()->max type();
fix conductivity =
static cast<FixPropertyGlobal*> (modify->find fix property("thermalConduc-
tivity", "property/global", "peratomtype",max type, 0,style));

//lambda = 4.*fix conductivity ->compute vector (atom type-1)*fix conductiv-
ity ->compute vector (atom type-1)/(fix conductivity ->compute vector (atom type-
1) +fix conductivity ->compute vector (atom type-1))/4.8545e-06;

}
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void FixCfdCouplingConvectionReaction
{

// change settings();

}

void FixCfdCouplingConvectionReaction
{
change settings();

}

void FixCfdCouplingConvectionReaction

{

modify->clearstep compute();

::setup pre force(int vflag)

::pre force(int vflag)

: :change_settings ()

double *radius = atom->radius;

double *rmass = atom->rmass;

double *rhoP = fix density->vector atom;

int *mask = atom->mask;

int *type = atom->type;

int nlocal = atom->nlocal;

double *Temp = fix temperature->vector atom;
double *QConversion = fix QConversion->vector atom;
double *flux = fix flux->vector atom;

double *cpLost = fix cpLost->vector atom;

#1f defined (Aktivate)

impEuler integrator;

#endif
double h=update->dt;
double VO;

//get massloss for every component

for (unsigned int i=0; i<nlocal; i++)
{
if (Temp[i]!=Temp[il])
{
cout << "Temp["<<i<<"]:= -nan resetting tempeature to "<< 293.15
endl;
Temp [1] = 293.15;
}
if ((typel[i]==atom type))
{
v0=0;
double fm save = 0;
double fm = 0;
#1if defined (Aktivate)
//double fm2 = 0;
fendif
double mass_org = rmass[i];
flux[i] = 0;
for (int j=0; j<N_components; J++)
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fm save = fix composition[j]->vector atom[i]*mass org;
//Bestimme akueller Massenteil von 1

//fm = integrate fraction(fm save,h,A[J],EA[]],Temp[i]);
//Bestimme den neuen Massenteil von i

#if defined (Aktivate)
fm= integrator.get Int(A[j],EA[j],Temp[i], fm save,h);

#endif

if (fm<SMAL) fm=0;

fix partFlux[j]->vector atom[i] = (fm save-fm);
//Bestimme den Massenverlust von 1

rmass[i] -= fix partFlux[j]->vector atom[i];

//Bestimme die neue Masse durch entfernen der Massenverluste
flux[i] += fix partFlux[j]->vector atom[i];
V0+=fix partFlux[j]->vector atom[i]/rho[]];

}

//fix ConversionFlux->vector atom[i] = lambda * (getConvertArea (ra-
dius[1],V0)); //keine Ahnung was ich da gemacht habe. Nullstellensuche eines
Polynoms 3. Ordnung

}

//update metadata
for (int i=0; i<nlocal; 1i++)

{

if ((typel[i]l==atom type))
{
rhoP [1] = 0;
cpLost[i] 0;

double cpLostFraction=0;
double H Rm=0;

double pm org=flux[i]+rmass[i];
//Update der Partikeldaten (Verbliebene Parikel)
for (int j=0; j<N _components; J++)
{ double mfraction= fix composition[j]->vector atom[i] *pm org
-fix partFlux[j]->vector atom[i];

fix_composition[j]—>vector_atom[i]=mfraction/rmass[i];
cpLost[i] += cpl[j]*fix composition[j]->vector atom[i];
rhoP[1] += rho[j]*fix composition[j]->vector atom[i];
cplLostFraction += cp[j]*fix_partFlux[j]—>vector_atom[i]/flux[i];

H Rm += HR[J]*fix partFlux[j]->vector atom[i]/flux[i];
}

double Q lost = flux[i]*cpLostFraction*Temp[i]+H Rm*flux[i];
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QConversion[i]=Q lost/h;

//double T los= Q lost/(flux[i]*cpLostFraction);

//double Q dt= fix ConversionFlux->vector atom[i] * (T los-Temp[i]);
//TConversion[i]=Q lost/h - Q dt;

//Temp[i]=Temp[i] +Q dt*h/cpLost([i]/rmass[i];

for (int i=0; i<nlocal; 1i++)

{

if ((typel[il==atom type))
{

radius[i]=pow (rmass([i]/rhoP[1]/PI*3/4,0.3333333);
flux[i]/=h;
//TConversion[i] = cpLost[i]*flux([i]*Temp[i];

for (int j=0; j<N _components; J++)
{

fix partFlux[j]->vector atom[i]/=h;
}

}

//cout << "void FixCfdCouplingConvectionReaction::change settings() - delating"
<< endl;

}

double FixCfdCouplingConvectionReaction::integrate fraction (double ¢, double h,
double A, double EA, double T)
{

double dt=h/10;

if (c<SMAL) return 0;

for (int i=0; 1<10; 1i++)

{

c=heun(c, dt, A, EA, T);
}

return c;

}

double FixCfdCouplingConvectionReaction::euler (double c, double h, double c_dot)
{
return (c+h*c dot);

}

//Sold-kinetic
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double FixCfdCouplingConvectionReaction: :heun (double ¢, double h, double A, dou-
ble EA, double T)
{

double c2=euler(c,h,-1.0*arrhenius(A,EA,T) *c);
double temp = 0;

double error = 1;

for (int 1i=0; 1<10; 1i++)

{

temp=0.5* (ctc2+h* (-1.0*arrhenius (A,EA,T) *c2));

error = abs (temp-c2);

c2=temp;

}i

if (error>SMAL) printf ("Fix couple/cfd/speciesConvection: Timestep to big
for given kinetic\n");

return c2;

}

double FixCfdCouplingConvectionReaction::arrhenius (double A, double EA, double
T)

{
const double R=8.3144598; //Universelle Gaskonstante

return A*exp (-EA/ (R*T)) ;

void FixCfdCouplingConvectionReaction: :delate_atoms ()

{

int nlocal = atom->nlocal;

memory->create (dlist,nlocal,"delete atoms:dlist");

for (int i = 0; 1 < nlocal; i++) dlist[i] = O;
double *radius = atom->radius;
for (int i = 0; 1 < nlocal; i++)
if (radius[i]<=r min) dlist[i] = 1;
AtomVec *avec = atom->avec;
nlocal = atom->nlocal;
int 1 = 0;

while (i < nlocal) {
if (dlist[i]) |
avec->copy(nlocal-1,1,1);
dlist[i] = dlist[nlocal-1];
nlocal--;
} else i++;

}

atom->nlocal = nlocal;
memory->destroy (dlist) ;
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// 1f non-molecular system and compress flag set,
// reset atom tags to be contiguous
// set all atom IDs to 0, call tag _extend()

if (atom->molecular == 0) {
int *tag = atom->tag;
for (1 = 0; i < nlocal; i++) tagli] = 0;

atom->tag extend() ;

}

// reset atom->natoms
// reset atom->map if it exists
// set nghost to 0 so old ghosts of deleted atoms won't be mapped

bigint nblocal = atom->nlocal;
MPI Allreduce (&nblocal, &atom->natoms,1,MPI LMP BIGINT,MPI SUM,world):;
if (atom->map style) {

atom->nghost = 0;

atom->map init();

atom->map set () ;

}

void FixCfdCouplingConvectionReaction: :post force(int)
{
}
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//Speicherort: ~\LIGGGHTS_PUBLIC\src\fix_heat_gran_conduction2.h
#ifdef FIX CLASS

FixStyle (heat/gran/conduction2, FixHeatGranCond2)
FixStyle (heat/gran, FixHeatGranCond?2)

#else

#ifndef LMP FIX HEATGRAN CONDUCTION2 H
#define LMP FIX HEATGRAN CONDUCTION2 H

#include "fix heat gran.h"

namespace LAMMPS NS {

class FixHeatGranCond2 : public FixHeatGran {
public:
FixHeatGranCond2 (class LAMMPS *, int, char **);
~FixHeatGranCond2 () ;

virtual void post create();
virtual void pre delete(bool);

int setmask();
void dinit();
virtual void post force(int);

virtual void cpl_evaluate(class ComputePairGranLocal *);
void register compute pair local (ComputePairGranLocal *);
void unregister compute pair local (ComputePairGranLocal *);

virtual void updatePtrs();

protected:
int iarg ;

template <int,int> void post_ force_eval (int,int);

class FixPropertyGlobal* fix conductivity ;
double *conductivity ;

const double* const* thermalCorrektionFaktor;
const double* const* thermalCorrektionConstant;

bool store contact data ;

class FixPropertyAtom* fix conduction contact area ;
class FixPropertyAtom* fix n conduction contacts ;
double *conduction contact area ;

double *n conduction contacts ;

// model for contact area calculation
int area calculation mode ;

double fixed contact area ;
// for heat transfer area correction

int area correction flag ;
double const* const* deltan ratio ;

}

#endif
#endif
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//Speicherort: ~\LIGGGHTS_PUBLIC\src\fix_heat_gran_conduction2.cpp

#include "fix heat gran conduction2.h"

finclude "atom.h"

#include "compute pair gran local.h"
#include "fix property atom.h"
#include "fix property global.h"
#include "force.h"

#include "math extra.h"

#include "math extra liggghts.h"
#include "properties.h"

#include "modify.h"

#include "neigh list.h"

#include "pair gran.h"
//#include "<iostream>"

using namespace std;

using namespace LAMMPS NS;
using namespace FixConst;

// modes for conduction contact area calaculation
// same as in fix wall gran.cpp

enum{ CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP,
CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT,
CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION};

FixHeatGranCond?2: :FixHeatGranCond2 (class LAMMPS *lmp, int narg, char **arg)
FixHeatGran (lmp, narg, arg),
fix conductivity (0),
conductivity (0),
store contact data (false),
fix conduction contact area (0),
fix n conduction contacts (0),
conduction contact area (0),
n conduction contacts (0),
area calculation mode (CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP),
fixed contact area (0.),
area correction flag (0),
deltan ratio_ (0)

iarg = 5;
bool hasargs = true;

while (iarg < narg && hasargs)

{

hasargs = false;
if (strcmp (arg[iarg ], "contact area") == 0) {
if (strcmp (arg[iarg +1],"overlap") == 0)
area calculation mode = CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP;
else if (strcmp(argliarg +1],"projection") == 0)
area calculation mode = CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION;
else if (strcmp(arg(iarg +1],"constant") == 0)

{
if (iarg +3 > narg)
error->fix error (FLERR, this, "not enough arguments for keyword 'con-
tact area constant'");
area calculation mode = CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT;
fixed contact area = force->numeric (FLERR,arg[iarg +2]);
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if (fixed contact area <= 0.)
error->fix error (FLERR, this,"'contact area constant' value must be >
0"y
iarg ++;
}
else error->fix error (FLERR, this, "expecting 'overlap', 'projection' or
'constant' after 'contact area'");
iarg += 2;
hasargs = true;
} else if(strcmp(argliarg ],"area correction") == 0) {
if (iarg +2 > narg) error->fix error (FLERR, this,"not enough arguments for
keyword 'area correction'");
if (strcmp (arg[iarg +1],"yes") == 0)
area correction flag = 1;
else if (strcmp(arg[iarg +1],"no") == 0)
area correction flag = 0;
else error->fix error (FLERR, this, "expecting 'yes' or 'no' after 'area cor-
rection'");
iarg_ += 2;
hasargs = true;
} else if(strcmp(argliarg ],"store contact data") == 0) {
if (iarg _+2 > narg) error->fix error (FLERR, this,"not enough arguments for
keyword 'store contact data'");
if (strcmp (arg[iarg +1],"yes") == 0)
store contact data = true;
else if (strcmp(arg[iarg +1],"no") == 0)
store contact data = false;
else error->fix error (FLERR, this, "expecting 'yes' or 'no' after
'store_ contact data'");
iarg_ += 2;
hasargs = true;
} else if(strcmp(style,"heat/gran/conduction") == 0)
error->fix error (FLERR, this, "unknown keyword");

1f (CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP != area calculation mode && 1 == area_ cor-
rection flag )
error->fix error (FLERR, this,"can use 'area correction' only for 'con-
tact area = overlap'");

}

FixHeatGranCond?2: :~FixHeatGranCond2 ()
{

if (conductivity )
delete []Jconductivity ;

void FixHeatGranCond2::post create()
{

FixHeatGran: :post create();

// register contact storage

fix conduction contact area = static cast<FixPropertyAtom*> (modify-
>find fix property("contactAreaConduction","property/atom","scalar",0,0,this-
>style, false));

if(!fix conduction contact area && store contact data )
{

const char* fixarg[1l0];
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fixarg[0]="contactAreaConduction";

fixarg[l]="all";

fixarg[2]="property/atom";
fixarg[3]="contactAreaConduction";

fixarg[4]="sc alar"'

fixarg[5]=

fixarg[6]= es"'

fixarg[7]—"no"'

fixarg([8]="0."

fix conduction contact area = modify->add fix prop-

erty atom(9,const cast<char**>(fixarg),style);

}

fix n conduction contacts = static cast<FixPropertyAtom*> (modify-
>find fix property("nContactsConduction", "property/atom","scalar",0,0,this-

>style, false));
if(!fix n conduction contacts && store contact data )
{

const char* fixarg[1l0];

fixarg[0]="nContactsConduction";

fixarg[l]="all";

fixarg[2]="property/atom";

fixarg[3]= nContactsConductlon"'

fixarg[4]= calar"'

fixarg[5]=

fixarg[6]= yes

fixarg[7]—"no"'

fixarg[8]="0."

fix n conduction contacts = modify->add fix prop-

erty atom(9,const cast<char**>(fixarg),style);

}

if (store contact data && (!fix conduction contact area

tion contacts ))
error->one (FLERR, "internal error");

void FixHeatGranCond2::pre delete(bool unfixflag)
{

// tell cpl that this fix is deleted
if(cpl && unfixflag) cpl->reference deleted();

int FixHeatGranCond2::setmask()
{

int mask = FixHeatGran::setmask();
mask |= POST FORCE;
return mask;

void FixHeatGranCond2::updatePtrs ()

{
FixHeatGran: :updatePtrs () ;

if (store contact data )
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conduction contact area = fix conduction contact area ->vector atom;
n conduction contacts = fix n conduction contacts ->vector atom;

}

volid FixHeatGranCond2::init()
{
// initialize base class
FixHeatGran::init () ;

const double *Y, *nu, *Y orig;
double expo, Yeff ij, Yeff orig ij, ratio;
int max type = atom->get properties()->max type();

thermalCorrektionFaktor = static cast<FixPropertyGlobal*>(modify-
>find fix property("thermalCorrektionFaktor", "property/global", "peratomtype-
pair",max type,max_ type,style))->get array();

thermalCorrektionConstant = static cast<FixPropertyGlobal*> (modify-
>find fix property("thermalCorrektionConstant","property/global", "peratomtype-

pair",max type,max type,style))->get array();
if (conductivity ) delete []Jconductivity ;
conductivity = new double[max type];

fix conductivity =
static cast<FixPropertyGlobal*>(modify->find fix property("thermalConductiv-
ity","property/global", "peratomtype",max type,0,style));

// pre-calculate conductivity for possible contact material combinations
for(int i=1;i< max type+l; i++)
for(int j=1;Jj<max type+l;j++)
{
conductivity [i-1] = fix conductivity ->compute vector(i-1);
if (conductivity [i-1] < 0.)
error->all (FLERR, "Fix heat/gran/conduction: Thermal conductivity
must not be < 0");

}

// calculate heat transfer correction

if (area correction flag )
{
if (!force->pair match("gran",0))
error->fix error (FLERR, this,"area correction only works with using gran-
ular pair styles");

expo = l./pair gran->stressStrainExponent();

Y = static cast<FixPropertyGlobal*>(modify->find fix property ("youngsModu-
lus", "property/global", "peratomtype",max_type,0,style))->get values();

nu = static cast<FixPropertyGlobal*> (modify->find fix property("pois-
sonsRatio", "property/global", "peratomtype",max type,0,style))->get values();

Y orig = static cast<FixPropertyGlobal*>(modify->find fix property ("youngs-
ModulusOriginal", "property/global", "peratomtype",max_type,0,style))->get val-
ues () ;

// allocate a new array within youngsModulusOriginal

static cast<FixPropertyGlobal*>(modify->find fix property ("youngsModu-
lusOriginal", "property/global", "peratomtype",max type,0,style))->new ar-
ray (max_type,max type);
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// feed deltan ratio into this array
for(int 1 = 1; 1 < max type+l; i++)
{
for(int j = 1; j < max_type+l; Jj++)
{
Yeff ij =1./((l.-pow(nul[i-11,2.))/Y[i-1] +(1l.-pow(nulj-
11,2.))/Y[3-11);
Yeff orig 1ij
11,2.)) /Y orig[i-11);
ratio = pow(Yeff ij/Yeff orig ij,expo);

1./((l.-pow(nuf[i-1],2.))/Y orig[i-1]+(1l.-pow(nu[j-

static cast<FixPropertyGlobal*>(modify->find fix property ("youngsModu-
lusOriginal", "property/global", "peratomtype",max type,0,style))->array modify (i-
1,3-1,ratio);
}
}

// get reference to deltan ratio

deltan ratio = static cast<FixPropertyGlobal*>(modify->find fix prop-
erty ("youngsModulusOriginal", "property/global", "peratomtype",max type,0,style)) -
>get array modified();

}
updatePtrs();

// error checks on coarsegraining

void FixHeatGranCond2::post force(int vflag)

{

if (history flag == 0 && CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP == area calcula-
tion mode )
post force eval<(0,CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP>(vflag,O0);
if (history flag == 1 && CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP == area calcula-
tion mode )
post force eval<l,CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP>(vflag,OQ);

if (history flag == 0 && CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT == area calcula-
tion mode )
post force eval<0,CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT>(vflag,O0);
if (history flag == 1 && CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT == area calcula-
tion mode )
post force eval<l,CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT>(vflag,0);

if (history flag == 0 && CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION == area calcula-
tion mode )
post force eval<(0,CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION>(vflag,0);
if (history flag == 1 && CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION == area calcula-
tion mode )
post force eval<l,CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION>(vflag,0);
}

void FixHeatGranCondZ2::cpl evaluate (ComputePairGranLocal *caller)

{
if(caller != cpl) error->all (FLERR,"Illegal situation in FixHeatGran-
Cond2::cpl evaluate");
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if (history flag == 0 && CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP == area_ calcula-
tion mode )
post force eval<(0,CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP>(0,1);
if (history flag == 1 && CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP == area calcula-
tion mode )
post force eval<l,CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP>(0,1);

if (history flag == 0 && CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT == area calcula-
tion mode )
post force eval<0,CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT>(0,1);
if (history flag == 1 && CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT == area calcula-
tion mode )
post force eval<l,CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT>(0,1);

if (history flag == 0 && CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION == area calcula-
tion mode )
post force eval<0,CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION>(0,1);
if (history flag == 1 && CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION == area calcula-
tion mode )
post force eval<l,CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION>(0,1);
}

template <int HISTFLAG,int CONTACTAREA>
void FixHeatGranCondZ2::post_ force_eval (int vflag,int cpl flag)
{

double hc,contactArea,delta n, flux,dirFlux[3];

int i,3,1ii,jj,inum, jnum;

double xtmp, ytmp, ztmp,delx,dely,delz;

double radi,radj,radsum,rsq,r,tcoi,tcoj;

int *ilist,*jlist, *numneigh, **firstneigh;

int *contact flag,**first contact flag;

int newton pair = force->newton pair;

if (strcmp (force->pair style, "hybrid")==0)
error->warning (FLERR, "Fix heat/gran/conduction implementation may not be
valid for pair style hybrid");
if (strcmp(force->pair style,"hybrid/overlay")==0)
error->warning (FLERR, "Fix heat/gran/conduction implementation may not be
valid for pair style hybrid/overlay");

inum = pair gran->list->inum;

ilist = pair gran->list->ilist;

numneigh = pair gran->list->numneigh;

firstneigh = pair gran->list->firstneigh;

1f (HISTFLAG) first contact flag = pair gran->listgranhistory->firstneigh;

double *radius = atom->radius;
double **x = atom->x;

int *type = atom->type;

int nlocal = atom->nlocal;

int *mask = atom->mask;

updatePtrs () ;

if (store contact data )

{
fix conduction contact area —->set all(0.);
fix n conduction contacts ->set all(0.);

}

189



// loop over neighbors of my atoms

for (ii = 0; 1i < inum; ii++) {
i = ildist[ii];
xtmp = x[1][0];
ytmp = x[1][1];
ztmp = x[1][2];
radi = radius[i];
jlist = firstneigh[il];
jnum = numneigh[il];

1f (HISTFLAG) contact flag = first contact flag[i];
for (33 = 0; 33 < jnum; Jjj++) |

Jj = Jjlist([331;
j &= NEIGHMASK;

if (!'(mask[i] & groupbit) && ! (mask[]j] & groupbit)) continue;

if (!HISTFLAG)
{

delx = xtmp - x[J]1I[0];
dely = ytmp - x[J][1];
delz = ztmp - x[3]1[2];
rsq = delx*delx + dely*dely + delz*delz;
radj = radius[j];
radsum = radi + radj;
}
if ((HISTFLAG && contact flag([jj]l) || (!HISTFLAG && (rsq < radsum*rad-

sum))) { //contact

if (HISTFLAG)
{

delx = xtmp - x[3]1[0];

dely = ytmp - x[3j][1];

delz = ztmp - x[J][2];

rsq = delx*delx + dely*dely + delz*delz;
radj = radius[]j];

radsum = radi + radj;
if(rsqg >= radsum*radsum) continue;
r = sqrt(rsq);

1f (CONTACTAREA == CONDUCTION CONTACT AREA OVERLAP)
{

if (area correction flag )

{

delta n = radsum - r;
delta n *= deltan ratio [type[i]-1][typel[]j]-11];
r = radsum - delta n;
}
if (r < fmax(radi, radj)) // one sphere is inside the other

{
// set contact area to area of smaller sphere
contactArea = fmin (radi,radj);
contactArea *= contactArea * M PI;

}

else
//contact area of the two spheres
contactArea = - M PI/4.0 * ( (r-radi-radj)*(r+radi-radj)* (r-
radi+radj) * (r+radi+radj) )/ (r*r);
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}
else if (CONTACTAREA == CONDUCTION CONTACT AREA CONSTANT)

contactArea = fixed contact area ;
else if (CONTACTAREA == CONDUCTION CONTACT AREA PROJECTION)
{
double rmax = MathExtraliggghts::max (radi,radj);
contactArea M PI*rmax*rmax;

}

if (contactArea!=contactArea)

{
fprintf (screen,"\n nan occurred. Overlapdistance is %f \n",r);
fprintf (logfile, "\n nan occurred. Overlapdistance is %f \n",r);
contactArea=le-16;
fprintf (screen, "Contactarea set to le-16\n");
fprintf (logfile, "Contactarea set to le-16\n");

}

tcoi = conductivity [typel[i]l-11;

tcoj = conductivity [typel[]j]-11;

// /4.8545e-06 // *205994.43815017

// 0.00045265;

if (tcoi < SMALL FIX HEAT GRAN || tcoj < SMALL FIX HEAT GRAN) hc = 0.;

else hc = 4.*tcoi*tcoj/ (tcoi+tcoj)* (contactArea*thermalCorrektion-
Faktor[type[i]l-1][type[]j]l-1])+thermalCorrektionConstant[type[i]-1][type[]j]l-11;

flux = (Temp[j]-Temp[i]) *hc;
dirFlux[0] = flux*delx;
dirFlux[1l] = flux*dely;
dirFlux[2] = flux*delz;

if(lcpl flag)
{
//Add half of the flux (located at the contact) to each particle in
contact
heatFlux([i] += flux;
directionalHeatFlux[i] [0] +
directionalHeatFlux[i][1] +
directionalHeatFlux[i][2] +

0.50 * dirFlux([0];
0.50 * dirFlux[1];
0.50 * dirFlux[2];

if (store contact data )

{

conduction contact area [i] += contactArea;
n_conduction contacts [i] += 1.;
}
if (newton pair || J < nlocal)
{
heatFlux[]j] -= flux;

0.50 * dirFlux[0];
0.50 * dirFlux[1];
0.50 * dirFlux([2];

directionalHeatFlux[J][0] +
directionalHeatFlux[J][1] +
directionalHeatFlux[j][2] +

if (store contact data )

{

conduction contact area []J] += contactArea;
n_conduction contacts [J] += 1.;

}

if(cpl flag && cpl) cpl->add heat(i,Jj,flux);
}
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if (newton pair)
{
fix heatFlux->do_reverse comm() ;
fix directionalHeatFlux->do reverse comm();
fix conduction contact area ->do reverse comm();
fix n conduction contacts ->do reverse comm();

if(lcpl flag && store contact data )
for(int 1 = 0; i < nlocal; i++)
{
if(n_conduction contacts [i] > 0.5)
conduction contact area [i] /= n _conduction contacts [i];

void FixHeatGranCond?2::register compute pair local (ComputePairGranLocal *ptr)

{

if (cpl != NULL)
error->all (FLERR, "Fix heat/gran/conduction allows only one compute of type
pair/local");
cpl = ptr;
}

void FixHeatGranCond2::unregister compute pair local (ComputePairGranLocal *ptr)

{

if (cpl != ptr)
error->all (FLERR, "Illegal situation in FixHeatGranCond2::unregister com-
pute pair local");
cpl = NULL;
}
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CFDEMcoupling-PUBLIC

/l/Speicherort: ~\CFDEMcoupling-PUBLIC-3.2\src\lagrangian\cfdemParticle\subModels

\forceModel\scalarGeneralExchange\scalarGeneralExchange.H
#ifndef scalarGeneralExchange H
#define scalarGeneralExchange H

#include "forceModel.H"

#include "averagingModel.H"
#include "interpolationCellPoint.H"

//*************************************//

namespace Foam

class scalarGeneralExchange
public forceModel

{

protected:

mutable dictionary propsDict ;

const IOdictionary scalarTransportProperties ;

dictionary generalPropsDict ;
dictionary simplePropsDict ;
dictionary fractionList ;

word voidfractionFieldName ;
word velFieldName ;

word tempFieldName ;

word partTempName ;

word partHeatFluxName ;

word partHeatTransCoeffName ;
word partHeatFluidName ;
mutable double **partDat ; // Lagrangian array Ex-

tCode-->CFDEM

mutable double **partDatFlux ; // Lagrangian array CEFDEM-
->ExtCode (explicit contribution)

mutable double **partDatTransCoeff ; // Lagrangian array CFDEM-
->ExtCode (implicit contribution)

mutable double **partDatFluid ; // Lagrangian array CEFDEM-

->ExtCode (implicit contribution)

mutable double **partTemp ;

mutable double **partDatTmpExpl ; // Lagrangian array - for
explicit source to fluid egns

mutable double **partDatTmpImpl ; // Lagrangian array - for

implicit source to fluid eqgns
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mutable double **partDatSaturation ; // Lagrangian

array
mutable double **partCoolingFlux ;
mutable bool validPartFlux ; //indicator if found,

based on heat, but also used for species
//also indicates EXplicit
Coupling
mutable bool validPartTransCoeff ; //indicator if found,
based on heat, but also used for species
//also indicates IMplicit
Coupling
mutable bool validPartFluid ; //indicator if found,
based on heat, but also used for species

mutable bool haveTemperatureEqn ; //indicator for tempera-
ture field or not

mutable bool useLiMason_; //switch to activate cal-
culation using Li-Mason
mutable bool useGeneralCorrelation ; //switch to activate cal-

culation using a generalized correlation
mutable scalarList generalCorrelationParameters ; //parameter for general
correlation

PtrList<volScalarField> partField;

mutable

label nComponents;

scalar lambda_; // fluid thermal conduc-
tivity [W/ (m*K) ]

scalar Prandtl ; // Prandtl number

//Species Word Lists

mutable bool useRawData ;

mutable wordList eulerianFieldNames ; //List with Eulerian
fields to exchange (handed over)

mutable wordList fluidReactionComponents ;

mutable scalarList particleSpeciesValue ; //1list with scalar to in-
dicate particle property is available

const wordList partSpeciesNames ;

const wordList partSpeciesFluxNames ;

const wordList partSpeciesTransCoeffNames ;

const wordList partSpeciesFluidNames_;

PtrList<scalarList> fraction ;
scalarList DMolecular ;

//information related to external register

mutable int partHeatFluxPositionInRegister ;

mutable std::vector<int> partSpeciesFluxPositionInRegister ;
mutable int partHeatTransCoeffPositionInRegister ;
mutable std::vector<int> partSpeciesTransCoeffPositionInRegister ;
mutable int partHeatFluidPositionInRegister ;

mutable std::vector<int> partSpeciesFluidPositionInRegister ;

//Scalar properties
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mutable scalar maxSource_; // max (limited) value of
src field

mutable scalar scaleDia_;

void allocateMyArrays (scalar initialValue) const;
void setupModel () const;

void setPointersToExternalArrays ( word nameFlux, int position-
Flux,
word nameTransCoeff, int position-
TransCoeff,
word nameFluid, int position-
Fluid
) const;

mutable double (scalarGeneralExchange::*Nusselt) (double Re, double Pr, dou-
ble voidfraction) const;

double NusseltLiMason (double Re, double Pr, double voidfraction) const;

double NusseltDeenEtAl (double Re, double Pr, double voidfraction) const;

double NusseltGeneralCorrelation (double Re, double Pr, double voidfraction)
const;

public:

//- Runtime type information
TypeName ("scalarGeneralExchange™) ;

// Constructors

//- Construct from components
scalarGeneralExchange
(
const dictionaryé& dict,
cfdemCloudé& sm
) ;

//- Construct from components
scalarGeneralExchange

(
const dictionaryé& dict,
cfdemCloudé& sm,
word dictName

) 7
// Destructor

~scalarGeneralExchange () ;

// Member Functions
void setForce () const;

void manipulateScalarField(volScalarField&, volScalarField&, int) const;

void updateFields () ;

volScalarField getScalarField( word) const;

}i

//*************************************//
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} // End namespace Foam

//*************************************//

#endif

// R R e d b e A e S b S S S SR i S SR S S SR S S R S S R S S I S S R S A R S b e S IR S SR S SR S R S S R S S IR S A S S b SR S A S S 4 //
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//Speicherort: ~\CFDEMcoupling-PUBLIC-3.2\src\lagrangian\cfdemParticle\subModels

\forceModel\scalarGeneralExchange\scalarGeneralExchange.C
/ K * \
CFDEMcoupling - Open Source CFD-DEM coupling

CFDEMcoupling is part of the CFDEMproject
www.cfdem.com
Christoph Goniva, christoph.goniva@cfdem.com
Copyright 2012- DCS Computing GmbH, Linz
License
This file is part of CFDEMcoupling.

CFDEMcoupling is free software; you can redistribute it and/or modify it
under the terms of the GNU General Public License as published by the
Free Software Foundation; either version 3 of the License, or (at your
option) any later version.

CFDEMcoupling is distributed in the hope that it will be useful, but WITHOUT
ANY WARRANTY; without even the implied warranty of MERCHANTABILITY or
FITNESS FOR A PARTICULAR PURPOSE. See the GNU General Public License

for more details.

You should have received a copy of the GNU General Public License
along with CFDEMcoupling; if not, write to the Free Software Foundation,
Inc., 51 Franklin St, Fifth Floor, Boston, MA 02110-1301 USA

Description
This code is designed to realize coupled CFD-DEM simulations using LIGGGHTS
and OpenFOAM (R) . Note: this code is not part of OpenFOAM(R) (see DIS-
CLAIMER) .

#include "error.H"

#include "scalarGeneralExchange.H"
#include "addToRunTimeSelectionTable.H"
#include "dataExchangeModel.H"

#define ALARGECONCENTRATION 1le32

//*************************************//

namespace Foam

{
//**************StaticDataMemberS*************//
defineTypeNameAndDebug (scalarGeneralExchange, 0);

addToRunTimeSelectionTable
(
forceModel,
scalarGeneralExchange,
dictionary

)7

//****************Constructors **************//

// Construct from components
scalarGeneralExchange: :scalarGeneralExchange

(

const dictionaryé& dict,
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cfdemCloudé& sm

forceModel (dict, sm),
propsDict (dict.subDict (typeName + "Props")),
scalarTransportProperties //this is clumsy, but effective
(
IOobject
(
"scalarTransportProperties",
sm.mesh () .time () .constant (),
sm.mesh (),
IOobject::MUST READ,
IOobject::NO WRITE
)
)
generalPropsDict (scalarTransportProperties .subDict ("generalManualProps")),
simplePropsDict (scalarTransportProperties .subDict ("simpleModelProps")),
fractionList (simplePropsDict .subDict("solidFluidConversionRage")),
voidfractionFieldName (propsDict .lookup("voidfractionFieldName")),
//common names/data
velFieldName (propsDict .lookup ("velFieldName")),
tempFieldName (propsDict .lookup ("tempFieldName")),
//temperature names/data
partTempName (propsDict .lookup ("partTempName")),
partHeatFluxName (propsDict .lookupOrDefault<word> ( "partHeatFluxName",
"none")),
partHeatTransCoeffName (propsDict .lookupOrDefault<word> ("partHeatTrans-
CoeffName", "none")),
partHeatFluidName (propsDict .lookupOrDefault<word> ( "partHeatFluid-
Name", "none")),
partDat (NULL),
partDatFlux (NULL),
partDatTransCoeff (NULL),
partDatFluid (NULL),
partDatTmpExpl (NULL),
partDatTmpImpl (NULL),
validPartFlux (false),
validPartTransCoeff (false),
validPartFluid (false),
haveTemperatureEgn (false),
useLiMason (false),
useGeneralCorrelation (false),
generalCorrelationParameters (propsDict .lookupOrDefault<scalarList>("gener-

alCorrelationParameters", scalarList (0))),
lambda (readScalar (propsDict .lookup ("lambda"))),
Prandtl (readScalar (propsDict .lookup ("Prandtl"))),
eulerianFieldNames ( generalPropsDict .lookup ("eulerianFields")),
partSpeciesNames (propsDict .lookup ("partSpeciesNames")),
partSpeciesFluxNames (propsDict .lookup ("partSpeciesFluxNames")),

partSpeciesTransCoeffNames (propsDict .lookup ("partSpeciesTransCoeff-
Names") ),

partSpeciesFluidNames (propsDict .lookup ("partSpeciesFluidNames")),

DMolecular (propsDict .lookup("DMolecular")),

fluidReactionComponents ( simplePropsDict .lookup ("fluidReactionCompo-
nents")),

maxSource_(1e30),

scaleDia (1.),

partField()

r
useRawData (false)

{
LITTTT T 7777700777777 0777770777777 7770777777770 77 77777777777777777
L1177 77 7070777770077 777707777777 7777777777777777777
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fraction .clear();
fraction .setSize(fluidReactionComponents .size());

forAll (fraction , 1)
{
fraction .set(i, new scalarList (fractionList .lookupOrDefault<scalar-
List>(fluidReactionComponents [i],scalarList(0))));
}
partField.clear();

partField.setSize (eulerianFieldNames .size());

forAll (partField, i)
{

if ((eulerianFieldNames [i]!="T") && (eulerianFieldNames [i]!="QConver-
sion"))
{
partField.set
( i,
new volScalarField
(
IOobject
(
eulerianFieldNames [i],
sm.mesh () .time () .constant (),
sm.mesh (),
IOobject::NO_ READ,
IOobject::NO WRITE
),
sm.mesh (),
dimensionedScalar ("zero", dimensionSet (1, 0, -1, 0, 0) ,
0.0)
)
)7
}
else if (eulerianFieldNames [i]=="QConversion")
{
partField.set
( i,
new volScalarField
(
IOobject
(
eulerianFieldNames [i],
sm.mesh () .time () .constant (),
sm.mesh (),
IOobject::NO_READ,
IOobject::NO WRITE
),
sm.mesh (),
dimensionedScalar ("zero", dimensionSet (1, 2, -3, 0, 0) ,
0.0)

)
}
else if (eulerianFieldNames [1]=="T")
{
partField.set
( i,
new volScalarField
(
IOobject
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eulerianFieldNames [i],
sm.mesh () .time () .constant (),
sm.mesh (),
IOobject::NO_READ,
IOobject::NO WRITE
)y
sm.mesh (),
dimensionedScalar ("zero", dimensionSet (0, 0, -1, 1, 0) ,

JIT177 777777777777 777 7777777777777 7777777777777777777777777777777777777777777777
JIT17077 7777777777777 7777777777777 777777777777777777

setForceSubModels (propsDict ) ;

setupModel () ;

if (probeIt && propsDict .found("suppressProbe"))

probelIt =!Switch (propsDict .lookup ("suppressProbe"));
if (probelt )
{
forAll (eulerianFieldNames , fieldIt)

{

particleCloud .probeM() .initialize (typeName, typeName + " " + eulerian-
FieldNames [fieldIt] + ".logDbat");

particleCloud .probeM() .vectorFields .append("Urel");
//first entry must the be the vector to probe

if (eulerianFieldNames [fieldIt]==tempFieldName ) //this is the tempera-
ture

{
particleCloud .probeM() .scalarFields .append("Rep");

particleCloud .probeM() .scalarFields .append("Nu");
}

else
particleCloud .probeM() .scalarFields .append("Sh");

particleCloud .probeM() .scalarFields .append("exchangeRate");

particleCloud .probeM() .writeHeader();

}
}

for (int i1FSub=0;iFSub<nrForceSubModels () ;iFSub++)
forceSubM (iFSub) .constructorCalls (typeName) ;

particleCloud .setAllowCFDsubTimestep (false);

NN,
L1117 7077777777070 7777 777777 77777777777777777

}

// R I I b b db b S dh b b S I b S dh b b S Sh b S db b b SR Sh b S dh b b S Sb b S SR b b S dh b b dh b b I dh b Sh b b S b g 4
// Construct from components for scalarGeneralExchangePhaseChange
scalarGeneralExchange: :scalarGeneralExchange

(

const dictionaryé& dict,
cfdemCloudé& sm,
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word dictName

forceModel (dict, sm),
propsDict (dict.subDict (dictName + "Props")),
scalarTransportProperties //this is clumsy, but effective
(
IOobject
(
"scalarTransportProperties",
sm.mesh () .time () .constant (),
sm.mesh (),
IOobject::MUST READ,
IOobject::NO_WRITE

)

generalPropsDict (scalarTransportProperties .subDict ("generalManualProps")),

simplePropsDict (scalarTransportProperties .subDict ("simpleModelProps")),

fractionList (simplePropsDict .subDict("solidFluidConversionRage")),

voidfractionFieldName (propsDict .lookup("voidfractionFieldName")),
//common names/data

velFieldName (propsDict .lookup ("velFieldName")),

tempFieldName (propsDict .lookup ("tempFieldName")),
//temperature names/data

partTempName (propsDict .lookup ("partTempName")),

partHeatFluxName (propsDict .lookupOrDefault<word> ( "partHeatFluxName",
"none")),

partHeatTransCoeffName (propsDict .lookupOrDefault<word> ("partHeatTrans-
CoeffName", "none")),

partHeatFluidName (propsDict .lookupOrDefault<word> ( "partHeatFluid-
Name", "none")),

partDat (NULL),

partDatFlux (NULL),

partDatTransCoeff (NULL),

partDatFluid (NULL),

partDatTmpExpl (NULL),

partDatTmpImpl (NULL),

validPartFlux (false),

validPartTransCoeff (false),

validPartFluid (false),

haveTemperatureEgn (false),

useLiMason (false),

useGeneralCorrelation (false),

lambda (readScalar (propsDict .lookup ("lambda"))),

Prandtl (readScalar (propsDict .lookup("Prandtl"))),
eulerianFieldNames ( generalPropsDict .lookup ("eulerianFields")),
partSpeciesNames (propsDict .lookup ("partSpeciesNames")),
partSpeciesFluxNames (propsDict .lookup ("partSpeciesFluxNames")),

partSpeciesTransCoeffNames (propsDict .lookup ("partSpeciesTransCoeff-
Names") ),

partSpeciesFluidNames (propsDict .lookup ("partSpeciesFluidNames")),

DMolecular (propsDict .lookup ("DMolecular")),

fluidReactionComponents ( simplePropsDict .lookup ("fluidReactionCompo-
nents")),

partHeatFluxPositionInRegister (-1),

partHeatTransCoeffPositionInRegister (-1),

partHeatFluidPositionInRegister (-1),
maxSource_(1e30),
scaleDia (1.),

// partField(eulerianFieldNames .size()),
useRawData (false)
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[0 777777777777777/77/777/7/7/7/7///// Eigener Code
L1177 7777777777777 7777777777777 77777777777 77777777777777777777777777777777
Info << "Initialize scalarGeneralExcange" << endl;

forAll (fraction , 1)

{

fraction .set (i, new scalarList (fractionList .lookupOrDefault<scalar-
List>(fluidReactionComponents [i],scalarList(0))));
}
L1717 7777777777777 7777777 7777777777777 777777777777 77777777777777
L1717 7 777777777777 777 7777777777777 7777777777
setForceSubModels (propsDict );
setupModel () ;
if (probeIt && propsDict .found("suppressProbe"))
probelt =!Switch (propsDict .lookup ("suppressProbe"));
if (probelt )
{
forAll (eulerianFieldNames , fieldIt)
{
particleCloud .probeM() .initialize (dictName, dictName + " " + eulerian-
FieldNames [fieldIt] + ".logDat");
particleCloud .probeM() .vectorFields .append("Urel");
//first entry must the be the vector to probe
if (eulerianFieldNames [fieldIt]==tempFieldName ) //this is the tempera-
ture
{
particleCloud .probeM().scalarFields .append("Rep");
particleCloud .probeM() .scalarFields .append("Nu");
//other are debug
}
else
particleCloud .probeM() .scalarFields .append("Sh");
particleCloud .probeM().scalarFields .append("exchangeRate");
particleCloud .probeM() .writeHeader () ;

for (int iFSub=0;iFSub<nrForceSubModels () ;iFSub++)
forceSubM (iFSub) .constructorCalls (dictName) ;

}

//****************Destructor ***************//

scalarGeneralExchange: :~scalarGeneralExchange ()

{
particleCloud .dataExchangeM() .destroy(partbDat ,1);
particleCloud .dataExchangeM() .destroy (partDatTmpExpl ,1);
particleCloud .dataExchangeM() .destroy (partDatTmpImpl ,1);

//external particle data (e.g., fluxes, transCoeff, or fluid data) will be
destroyed in cloud,

}

// * kX x k *x *x Kk *x * *x * *x * * *x private Member Functions * X kX x k* *x *x * *x * %
**//

void scalarGeneralExchange::allocateMyArrays (scalar initVal) const

{

//Only allocate temporary Lagrangian arrays, correct length will be provided
by ExternalCode
if (particleCloud .numberOfParticlesChanged())
{
particleCloud .dataExchangeM() .allocateArray (partDat ,initVval,l);
particleCloud_ .dataExchangeM() .allocateArray (partDatTmpExpl ,initVal,1l);
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particleCloud_ .dataExchangeM() .allocateArray (partDatTmpImpl ,initVal,1l);

}
//external particle data (e.g., fluxes, transCoeff, or fluid data) will be

allocated in cloud,
//just need to set pointers before access

}

// * kK kx Kk Kk *x Kk *x * *x * * * * *x publlc Member Functions * x k x k* *x *x * *x * *x

**//

void scalarGeneralExchange: :setForce () const

{

const cast<scalarGeneralExchange*>(this)->updateFields();
// do nothing
}

//*************************************//

void scalarGeneralExchange: :manipulateScalarField(volScalarField& explicitEuler-
Source,
volScalarField& implicitEuler-

Source,
int speciesID) const
{
// reset Scalar field (== means hard reset)
explicitEulerSource == dimensionedScalar ("zero", explicitEulerSource.dimen-
sions (), 0.);
implicitEulerSource == dimensionedScalar ("zero", implicitEulerSource.dimen-

sions (), 0.);

if (speciesID>=0 && particleSpeciesValue [speciesID]<0.0) //skip 1if spe-
cies is not active
return;

//Set the names of the exchange fields
word fieldName;

word partDatName;

scalar transportParameter;

if (speciesID<0) //this is the temperature
{

fieldName = tempFieldName ;

partDatName = partTempName ;

transportParameter = lambda ;

setPointersToExternalArrays ( partHeatFluxName , partHeatFluxPosi-

tionInRegister ,

partHeatTransCoeffName , partHeatTrans-
CoeffPositionInRegister ,

partHeatFluidName , partHeatFluidPosi-
tionInRegister

)
if (probelt )
particleCloud .probeM() .setOutputFile (typeName+" "+tempField-

Name +".logDat");

}

else

{
fieldName = eulerianFieldNames [speciesID];
partDatName = partSpeciesNames [speciesID];
transportParameter = DMolecular [speciesID];
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setPointersToExternalArrays ( partSpeciesFluxNames [speciesID],
partSpeciesFluxPositionInRegister [speciesID],
partSpeciesTransCoeffNames [speciesID],

partSpeciesTransCoeffPositionInRegister [speciesID],
partSpeciesFluidNames [speciesID],

partSpeciesFluidPositionInRegister [speciesID]
)

if (probelt )
particleCloud .probeM() .setOutputFile (typeName + " " + fieldName +

".logDbat");

}

/[ ==============================

// get references

const volScalarField& voidfraction (particleCloud .mesh () .lookupOb-
ject<volScalarField> (voidfractionFieldName )); // ref to voidfraction field

const volVectorField& U (particleCloud .mesh () .lookupObject<volVectorField>
(velFieldName ));
const volScalarField& fluidScalarField (particleCloud .mesh () .lookupOb-

ject<volScalarField> (fieldName)) ; // ref to scalar field
const volScalarField& nufField = forceSubM(0) .nuField();
F e

if (scalebia_ > 1)
Info << typeName << " using scale = " << scaleDia << endl;
else if (particleCloud .cg() > 1)
{
scaleDia =particleCloud .cg();
Info << typeName << " using scale from liggghts cg = " << scaleDia <<
endl;
}

// realloc the arrays and get data
allocateMyArrays (0.0);
if (speciesID<0)
particleCloud .dataExchangeM() .getData (partDatName, "scalar-atom",

partDat );
else
if (particleSpeciesValue [speciesID]>ALARGECONCENTRATION) //only pull if
needed
particleCloud .dataExchangeM() .getData (partDatName, "scalar-atom",
partDat );

if ((useRawbData ) && (speciesID>=0))
{
particleCloud .averagingM() .setScalarSum
(
explicitEulerSource,
partbhat ,
particleCloud .particleWeights(),
NULL
) ;
Info << endl << endl <<"Using RawData" << endl << endl;
return;

}

// calc La based heat flux
vector position(0,0,0);
scalar voidfraction(1l);
vector Ufluid(0,0,0);
scalar fluidvValue (0);
label «cellI=0;
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vector Us(0,0,0);

vector Ur(0,0,0);

scalar dscaled(0);

scalar dparcel (0);

scalar numberParticlesInParcel (1) ;
scalar nuf (0);

scalar magUr (0) ;

scalar As(0);

scalar Rep(0);

scalar Pr(0);

#include "resetVoidfractionInterpolator.H"
#include "resetUInterpolator.H"
#include "resetFluidScalarFieldInterpolator.H"

for(int index

{

0;index < particleCloud .numberOfParticles(); ++index)

cellIl = particleCloud .cellIDs() [index][0];
if(celll >= 0)

{

tion,celll);

sition,cellI);

if (forceSubM(0) .interpolation())
{

position = particleCloud .position(index);

voidfraction = voidfractionInterpolator ().interpolate (posi-

Ufluid = Ulnterpolator ().interpolate(position,cellI);

fluidvValue = fluidScalarFieldInterpolator ().interpolate (po-
lelse

{
voidfraction = voidfraction [cellI];
Ufluid = U [celll]l;

fluidvalue fluidScalarField [cellI];

}
if (forceSubM(0) .useCorrectedVoidage ())

{
for (int iFSub=0;iFSub<nrForceSubModels () ;iFSub++)
voidfraction = forceSubM (iFSub) .calculateCorrectedVoid-

age (voidfraction);

scale ds!

ticlesInParcel;

velocity here!

for species

// calc relative velocity

Us = particleCloud .velocity(index);
Ur = Ufluid-Us;
magUr = mag (Ur) ;

dscaled = 2*particleCloud .radius (index);
dparcel = dscaled;
forceSubM(0) .scaleDia (dscaled, index); //caution: this fct will

numberParticlesInParcel = dparcel/dscaled;
numberParticlesInParcel *= numberParticlesInParcel*numberPar-

As = dscaled*dscaled*M PI*numberParticlesInParcel;
nuf nufField[celll];
Rep = dscaled*magUr*voidfraction/nuf; //MUST use superficial

if (speciesID<0) //have temperature
Pr = Prandtl ;
else
Pr = max (SMALL, nuf/transportParameter); //This is Sc
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scalar alpha = transportParameter* (this->*Nusselt) (Rep, Pr,void-
fraction) /dscaled;

// calc convective heat flux [W]
scalar areaTimesTransferCoefficient = alpha * As;
scalar tmpPartFlux = areaTimesTransferCoefficient
* (fluidvalue - partDat [index][0]);

// split implicit/explicit contribution
forceSubM(0) .explicitCorrScalar( partDatTmpImpl [index][0],
partDatTmpExpl [index] [0],
areaTimesTransferCoefficient,
fluidvalue,
fluidScalarField [cellI],
partDat [index][0],
forceSubM (0) .verbose ()
)7
if(validPartFlux )
partDatFlux [index] [0]+= tmpPartFlux; //MUST ADD total
source for ALL particles in parcel

if (validPartTransCoeff )
partDatTransCoeff [index][0]+
source coefficient here

alpha; //MUST ADD total

if(validPartFluid )
partDatFluid [index] [0]
here, since this is factor

fluidvalue; //MUST NOT add

if( forceSubM(0) .verbose ())
{

Pout << "fieldName = " << fieldName << endl;

Pout << "index = " <<index << endl;

Pout << "partFlux = " << tmpPartFlux << endl;

Pout << "magUr = " << magUr << endl;

Pout << "As = " << As << endl;

Pout << "r = " << particleCloud .radius(index) << endl;

Pout << "dscaled = " << dscaled << endl;

Pout << "nuf = " << nuf << endl;

Pout << "Rep = " << Rep << endl;

Pout << "Pr/Sc = " << Pr << endl;

Pout << "Nup/Shp = " << (this->*Nusselt) (Rep,Pr,voidfrac-
tion) << endl;

Pout << "voidfraction = " << voidfraction << endl;

Pout << "fluidValue = " << fluidValue << endl ;

Pout << "partDat [index][0] = " << partDat [index][0] <<
endl;

if(validPartFlux )

Pout << "partDatFlux: " << partDatFlux [index] [0]

<< endl;

if (validPartTransCoeff )
Pout << "partDatTransCoeff: " << partDatTransCoeff [in-
dex] [0] << endl;
}

//Set value fields and write the probe
if (probelIt )
{
finclude "setupProbeModelfields.H"
// Note: for other than ext one could use vValues.append (x)
// instead of setSize
vValues.setSize (vValues.size ()+1, Ur);
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if (speciesID<0) //this is the temperature, then also report
Rep
sValues.setSize (sValues.size()+1l, Rep);
sValues.setSize (sValues.size()+1, (this-
>*Nusselt) (Rep, Pr,voidfraction));
sValues.setSize (sValues.size()+1l, tmpPartFlux);
particleCloud .probeM() .writeProbe (index, sValues, vValues);

}

//Handle explicit and implicit source terms on the Euler side
//these are simple summations!
particleCloud_ .averagingM() .setScalarSum
(
explicitEulerSource,
partDatTmpExpl ,
particleCloud .particleWeights(),
NULL
) ;

particleCloud .averagingM() .setScalarSum
(
implicitEulerSource,
partDatTmpImpl ,
particleCloud .particleWeights(),
NULL
)

// scale with the cell volume to get (total) volume-specific source
particleCloud .makeSpecific (explicitEulerSource);
explicitEulerSource*=-1;

particleCloud .makeSpecific (implicitEulerSource);
implicitEulerSource*=-1;

// limit explicit source term
scalar explicitEulerSourceInCell;
forAll (explicitEulerSource,celll)
{

explicitEulerSourceInCell = explicitEulerSource[cellI];

if (mag (explicitEulerSourceInCell) > maxSource )
{
explicitEulerSource[celll] = sign(explicitEulerSourceInCell) *
maxsSource_;
}
}

//Reporting of integral quantities
//TODO: write to different file for speciesId>0
Field<scalar> writeValues; bool writeDiskNow=forceSubM(0) .verboseToDisk () ;

//must call 'verboseToDisk()' only once since this function is incremeting a
counter!
writeValues.clear();
if( forceSubM(0) .verbose() || writeDiskNow)
{
scalar exchangeRate = gSum (- (explicitEulerSource

+implicitEulerSource*fluid-
ScalarField )

*explicitEulerSource.mesh () .V ()
)

// Note: for other than ext one could use writeValues.append (x)

207



// instead of setSize
writeValues.setSize (writeValues.size()+1l, exchangeRate);

if (forceSubM(0) .verbose ())
{

if (speciesID<0) //have temperature
Info << "total convective particle-fluid heat flux [W] (Eulerian) =

<< exchangeRate

<< endl;
else
Info << "speciesID: " << speciesID
<< ": total convective particle-fluid species flux [kmol/s] (or
[kg/s]) (Eulerian) = "

<< exchangeRate
<< endl;
}

}
1f( writeDiskNow )
for (int 1FSub=0;iFSub<nrForceSubModels () ;i1FSub++)
forceSubM (iFSub) .verboseToDiskWrite (writeValues) ;

void scalarGeneralExchange: :updateFields ()

{
allocateMyArrays (0.0);
for (int i1=0; i<eulerianFieldNames .size(); i++)

{

particleCloud .dataExchangeM() .getData(eulerianFieldNames [i],"scalar-
atom", partDat );

particleCloud .averagingM() .setScalarSum

(
partField[i],
partbhat ,
particleCloud .particleWeights(),
NULL

}

//Baustelle
volScalarField scalarGeneralExchange::getScalarField(word speciesName) const

{

if (speciesName!="T")

{

bool first=false;

volScalarField temp (speciesName+"Source",partField[0]*0.0);

for (int i1=0; i<fluidReactionComponents .size(); i++)

{

1f (speciesName==fluidReactionComponents [i])

{
for (int j=0;3j < partField.size(); J++)

{
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if (!first && ( fraction [1][3]1>0.0))
{

’

temp.dimensions () .reset (partField[]j].dimensions());
temp+= partField[j]*fraction [i][]]
first=true;

}
else if ( fraction [i][J1>0.0)
{
temp+= partField[j]*fraction [i][]j];
}
}
if (first==false)
{

temp.dimensions () .reset (partField[ (int) fraction [i] [frac-
tion [i].size()-1]].dimensions());
}
}

}

return temp;
}
else
{

volScalarField temp (speciesName+"Source",partField[partField.size()-11%0.0);

volScalarField temp impl (speciesName+"Source impl",partField[part-
Field.size()-1]1*0.0);

manipulateScalarField (temp, temp impl,-1);
return temp;

}
}

//********************‘k‘k‘k‘k*‘k‘k‘k‘k‘k‘k*‘k**‘k‘k//

double scalarGeneralExchange: :NusseltLiMason (double Rep, double Pr, double void-
fraction) const
{

double hl(0);

double h2(0);

double Nup (0);

if (Rep < 200.0)

{

Nup = 2.0

0.6
voidfraction*voidfraction*voidfraction*sqrt (voidfraction) //void-

* 4

fraction”3.5
sqgrt (Rep)
pow (Pr,0.33333333333); //This is Sh for species

*

}
else 1f (Rep < 1500.0)

{

hl voidfraction*voidfraction*voidfraction*sqgrt (voidfraction);
//voidfraction”3.5

h2 = pow(Pr,0.3333333333);

Nup = 2.0
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+ 0.5 *hl*sqgrt (Rep) *h2
+ 0.02*hl*pow (Rep,0.8)*h2;

else

Nup = 2.0
+ 0.000045
* voidfraction*voidfraction*voidfraction*sqrt (voidfraction)
//voidfraction”3.5
* pow (Rep,1.8);

return Nup;

}

//*************************************//

double scalarGeneralExchange: :NusseltDeenEtAl (double Rep, double Pr, double
voidfraction) const
{
//WARNING: This function is fitted for Reynolds numbers between 0 and 100!!!
double Nup (0);
double PrPowOneThird = pow(Pr,0.3333333333) ;
Nup =
(7.0 = 10.0 * voidfraction + 5 * voidfraction * voidfraction )
*
(1.0 +
0.17
* pow (Rep,0.2)
* PrPowOneThird
)
+
( 1.33 - 2.31 * voidfraction + 1.16 * voidfraction * voidfraction )
* pow(Rep,0.7)
* PrPowOneThird ;

return Nup;

}

//*************************************//

double scalarGeneralExchange: :NusseltGeneralCorrelation (double Rep, double Pr,
double voidfraction) const
{
//WARNING: This function my be fitted to data for a limited range of Reyn-
olds number!!
double Nup (0);
double PrPowOneThird = pow(Pr,0.3333333333) ;
Nup =
( generalCorrelationParameters [0]
+ generalCorrelationParameters [1] * voidfraction
+ generalCorrelationParameters [2] * voidfraction * voidfraction )

( generalCorrelationParameters [3]
+ generalCorrelationParameters [4]
* pow (Rep,0.2)
* PrPowOneThird
)
+
( generalCorrelationParameters [5]
+ generalCorrelationParameters [6] * voidfraction
+ generalCorrelationParameters [7] * voidfraction * voidfraction )
* pow (Rep,0.7)
* PrPowOneThird ;
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return Nup;

//*************************************//

void scalarGeneralExchange: :setupModel () const
{
//just allocate arrays for internal use
allocateMyArrays (0.0) ;

//analyze dict to decide on allocation of external arrays
//FLUXES (explicit coupling strategy)
if (partHeatFluxName !="none")
{
validPartFlux =true;
particleCloud .registerNamesFieldsUserCFDEMTo-
Ext (propsDict .lookup ("partHeatFluxName"), partHeatFluxPositionInRegister );
}
bool validspeciesFlux =
particleCloud .checkAndregisterNamesFieldsUserCFDEMToExt (partSpe-
ciesFluxNames ,
partSpe-
ciesFluxPositionInRegister );

if( (validPartFlux_ && !validspeciesFlux && partSpeciesFluxNames .size()>0)
|| (!validPartFlux && validspeciesFlux ))

FatalError << "scalarGeneralExchange::setupModel: you have set a valid
species flux name, but a non-valid heatflux name (or vice versa). This will mess
up memory allocation. Please use both valid or non-valid flux names" <<
abort (FatalError) ;

//TRANSCOEFF and FLUID (implicit coupling strategy)

if (partHeatTransCoeffName !="none") {
validPartTransCoeff =true;
Info << "Found a valid partHeatTransCoeffName: " << partHeatTransCoeff-

Name << endl;
particleCloud .registerNamesFieldsUserCFDEMTOEXt (partHeatTransCoeff-
Name , partHeatTransCoeffPositionInRegister );

}

if (partHeatFluidName !="none") {
validPartFluid =true;
Info << "Found a valid partHeatFluidName: " << partHeatFluidName <<
endl;

particleCloud .registerNamesFieldsUserCFDEMToExt (partHeatFluidName ,
partHeatFluidPositionInRegister );
}
if( validPartTransCoeff && !validPartFluid )
FatalError <<"Transfer coefficient set, but and fluid name missing.
Check your entries in the couplingProperties! \n"
<< abort (FatalError);
if( !validPartTransCoeff && validPartFluid )
FatalError <<"Fluid name set, but transfer coefficient missing. Check
your entries in the couplingProperties! \n"
<< abort (FatalError);

bool validspeciesTransCoeff =
particleCloud .checkAndregisterNamesFieldsUserCFDEMTOEXt (partSpe-
ciesTransCoeffNames ,
partSpe-
ciesTransCoeffPositionInRegister );
bool validspeciesFluid =
particleCloud_.checkAndregisterNamesFieldsUserCFDEMToOEXt (partSpeciesFlu-
idNames ,
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partSpe-
ciesFluidPositionInRegister );

if( (validPartTransCoeff && !validspeciesTransCoeff && partSpeciesTrans-
CoeffNames .size()>0 ) || (!validPartTransCoeff && validspeciesTransCoeff ))
FatalError << '"scalarGeneralExchange::setupModel: you have set a valid
species transCoeff name, but a non-valid heat trans coeff name (or vice versa).
This will mess up memory allocation. Please use both valid or non-valid trans-
Coeff names. You might want to use 'none' in partSpeciesTransCoeffNames to de-
activate the species transCoeff name!" << abort (FatalError);

if( (validPartFluid && !validspeciesFluid && partSpeciesFluid-

Names .size()>0) || (!vglidPartFluid_ && validspeciesFluid ))
FatalError << "scalarGeneralExchange::setupModel: you have set a valid
species fluid name, but a non-valid heat fluid name (or vice versa). This will

mess up memory allocation. Please use both valid or non-valid fluid names. You
might want to use 'none' in partSpeciesFluidNames to de-activate the species
fluid name!" << abort (FatalError);

//FINALY check and Info
if(validPartFlux && validspeciesFlux) {
Info << "Found a valid partHeatFluxName and partSpeciesFluxName: " <<
partHeatFluxName << endl;
Info << "scalarGeneralExchange (or derived model) will now proceed with
EXPLICIT flux coupling " << endl;
}
else if (validPartTransCoeff && validPartFluid )
{
Info << "Found a valid partHeatTransCoeffName and partHeatFluidfName (&
corresponding species names) ." << endl;
Info << "scalarGeneralExchange (or derived model) will now proceed with
IMPLICIT flux coupling " << endl;
}

else if(validPartFlux ) {
Info << "Found a valid partHeatFluxName: " << partHeatFluxName << endl;
Info << "scalarGeneralExchange (or derived model) will now proceed with
EXPLICIT flux coupling for heat. " << endl;
}
else
FatalError << "scalarGeneralExchange::setupModel: you did not specify a
valid flux or transCoeff name set. Please either specify valid flux names, or
valid transCoeff and fluid names." << abort (FatalError);

//Make internal settings
if (propsDict .found("maxSource"))

{
maxSource =readScalar (propsDict .lookup ("maxSource"));
Info << "limiting eulerian source field to: " << maxSource << endl;

if (propsbDict .found("useLiMason"))

{
useLiMason =readBool (propsDict .lookup ("useLiMason"));
Info << "setting for uselLiMason: " << useLiMason << endl;

if (propsDict .found("useRawbData"))

useLiMason =readBool (propsDict .lookup ("useRawDbata"));
Info << "setting for useRawData: " << useRawData << endl;

}

if (propsDict .found("useGeneralCorrelation"))
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useGeneralCorrelation =readBool (propsDict .lookup ("useGeneralCorrela-
tion"));
Info << "setting for useGeneralCorrelation: " << useGeneralCorrelation
<< endl;
}

if (useLiMason && useGeneralCorrelation )
FatalError <<"You cannot set 'useLiMason' AND 'useGeneralCorrelation' to
true. Just set one seeting to true. \n"
<< abort (FatalError);

if (useLiMason )
Nusselt=&scalarGeneralExchange: :NusseltLiMason;
else if (useGeneralCorrelation )

{

//generalCorrelationParameters = propsDict .lookup ("generalCorrelation-
Parameters") ;
if (generalCorrelationParameters .size()<8 || generalCorrelationParame-

ters .size()>8)

FatalError <<"The data array specified as 'generalCorrelationParame-
ters' is too short or too long. Must specify exactly 8 values. You specified:
\n"

<< generalCorrelationParameters << endl
<< abort (FatalError);
Nusselt=&scalarGeneralExchange: :NusseltGeneralCorrelation;
}
else
Nusselt=&scalarGeneralExchange: :NusseltDeenEtAl;

// define switches which can be read from dict

forceSubM(0) .setSwitchesList (3, true); // activate search for verbose switch

forceSubM(0) .setSwitchesList (4,true); // activate search for interpolate
switch

forceSubM(0) .setSwitchesList (8,true); // activate scalarViscosity switch

forceSubM (0) .setSwitchesList (9, true); // activate verboseToDisk switch

forceSubM(0) .setSwitchesList (10,true); // activate correctedVoidage switch

// read those switches defined above, if provided in dict
for (int 1iFSub=0;iFSub<nrForceSubModels ();iFSub++)
forceSubM (1FSub) .readSwitches () ;

particleCloud .checkCG(true);

if (propsDict .found("scale"))
scaleDia =scalar (readScalar (propsDict .lookup("scale")));

//check species names

Info << "scalarGeneralExchange found the following eulerianFieldName: " <<
eulerianFieldNames << endl;

int numTempEgn=0;

for(int iEul=0;iEul<eulerianFieldNames_ .size(); iEul++)

if (eulerianFieldNames [iEul]==tempFieldName )
{
haveTemperatureEgn = true;
numTempEqn = 1;
Info << "scalarGeneralExchange identified the eulerianField '" <<
tempFieldName
<< "' as being the temperature field" << endl;

}

//check if enough particle properties have been provided
if (partSpeciesNames .size () !=(eulerianFieldNames .size ()-numTempEqQqn))
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FatalError <<"Not enough partSpeciesNames specified in the couplingProp-
erties file. \n"
<< abort (FatalError);
else
Info << "Found valid partSpeciesNames: " << partSpeciesNames << endl;
if (partSpeciesFluxNames .size () !=(eulerianFieldNames .size ()-numTempEqQn))
FatalError <<"Not enough partSpeciesFluxNames specified in the cou-
plingProperties file. \n"
<< abort (FatalError);

else
Info << "Found valid partSpeciesFluxNames: " << partSpeciesFluxNames <<
endl;
if (partSpeciesTransCoeffNames .size () !=(eulerianFieldNames .size()-
numTempEqgn) )

FatalError <<"Not enough partSpeciesTransCoeffNames specified in the
couplingProperties file. \n"
<< abort (FatalError);

else
Info << "Found valid partSpeciesTransCoeffNames: " << partSpeciesTrans-
CoeffNames << endl;
if (partSpeciesFluidNames .size() !=(eulerianFieldNames_ .size () -numTempEqgn))

FatalError <<"Not enough partSpeciesFluidNames specified in the cou-
plingProperties file. \n"
<< abort (FatalError);

else
Info << "Found valid partSpeciesFluidNames: " << partSpeciesFluidNames
<< endl;
if (DMolecular .size() !=(eulerianFieldNames_ .size () -numTempEqgn))

FatalError <<"Not enough DMolecular specified in the couplingProperties
file. \n"
<< abort (FatalError);

for(int iPart=0;iPart<partSpeciesNames .size(); iPart++)
{
if (partSpeciesNames [iPart]=="none")
particleSpeciesValue .setSize (particleSpeciesValue .size()+1, -1);
//will not consider this species for coupling
else if (partSpeciesNames [iPart]=="zero")
particleSpeciesValue .setSize(particleSpeciesValue .size()+1,
0.0);//will set this species to zero for coupling
else
particleSpeciesValue .setSize (particleSpeciesValue .size()+1,
2*ALARGECONCENTRATION) ; //set to a very large value to request pull
}
}

//********************‘k‘k***********‘k‘k‘k‘k//

void scalarGeneralExchange::setPointersToExternalArrays ( word nameFlux,
int positionFlux,
word nameTransCoeff,
int positionTransCoeff,
word nameFluid,
int positionFluid
) const

if (particleCloud .particleDatFieldsUserCFDEMToExt.size() !=
particleCloud .namesFieldsUserCFDEMToExt.size ()
)
FatalError << "\n\n****CATASTROPHIC ERROR MOST LIKELY CAUSED BY USER!!!
\n"
<< "particleCloud .particleDatFieldsUserCFDEMToOExt.size () is
NOT EQUAL to particleCloud .namesFieldsUserCEFDEMToExt.size()."
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<< "This may be caused by an incorrect time step, or coupling
interval, resulting in the fact that an array inside particleCloud was not al-
located. "

<< "Please check your time step and coupling interval set-
tings, such that fluid-particle coupling is done EVERY fluid time step. \n\n"

<< abort (FatalError);

if (validPartFlux ) //EXPLICIT coupling strategy for Lagrangian part
{
partDatFlux = particleCloud .particleDatFieldsUserCF-
DEMToExt [positionFlux];
if ( forceSubM(0) .verbose() ) {
Info <<"scalarParticleFilter will push particle fluxes to '" <<
nameFlux
<< "' (register:" << positionFlux << "). \n" << endl;

if (validPartTransCoeff ) //IMPLICIT coupling strategy for Lagrangian part
{

partDatTransCoeff = particleCloud .particleDatFieldsUserCF-
DEMToExt [positionTransCoeff];

partDatFluid = particleCloud .particleDatFieldsUserCF-
DEMToExt [positionFluid];

1f( forceSubM(0) .verbose() ) {

Info <<"scalarParticleFilter will push transfer coefficients to
'" << nameTransCoeff

<< "' (register:" << positionTransCoeff << "). \n" <<
endl;
Info <<"scalarParticleFilter will push fluid values to '" <<
nameFluid
<< "' (register:" << positionFluid << "). \n" << endl;

}

//*************************************//

} // End namespace Foam

// R R e A I I dh I I S b A S I A S S SR S S SR S S S S I e S S S b R S b R S b R S b I S b dh b S R S S S B R S A S S b R S b S 2 4 //
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