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Motivation

Mehrphasenstromungen in kleinen Kanalen

* Monolithische Reaktoren mit katalytischen Wanden

— Chemisch inerte Gasblasen segmentieren die flussige
Phase und verstarken deren Durchmischung

Bubble

Liquid




Motivation

« Mikro-Blasensaule des IMM’

— Hohe Werte der Phasengrenzflache pro Volumen

 Effiziente Stoffubertragung uber die Phasengrenzflache
(z.B. Absorption, Extraktion)

Gas supply Mini heat exchanger

— Definierte Geometrie der

Phasengrenzflache
* Konzept des .
,aumbering up” f"‘
Reaction channel array
anstatt ,scaling up” ki surnly

Kanalweite: mehrere 100 um

* Institut fir Mikro-Technologie Mainz



Motivation

* Experimentelle Untersuchungen der
Stromungsvorgange gestalten sich aufgrund der
kleinen Kanalabmessungen schwierig und liefern
haufig nur integrale Daten

o Ziel:
Einblick in lokale Stromungsphanomene durch
direkte numerische Simulation der Stromung zweler
nicht mischbarer Fluide in einem einzelnen Kanal
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Annahmen

Zwel nicht mischbare Fluide
Phasengrenzflache ist unendlich dunn
Oberflachenspannung ist konstant
Inkompressible Fluide

Newtonsche Fluide mit konstanter Viskositat

= const.
P o = const.

L, = const.
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Grundgleichungen in Ein-Feld-
Formulierung und dimensionsloser Form
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Rechenprogramm TURBIT-VOF

Eigenentwicklung des IRS

Diskretisierung im Raum

— Finite-Volumen Formulierung

— Strukturiertes, kartesisches, versetztes Gitter

— Zentrale Differenzen-Approximationen 2. Ordnung
Losungsstrategie

— Projektionsmethode

— Losung der Druck-Poisson-Gleichung mit CG-Verfahren

— Explizites Runge-Kutta Zeitintegrationsverfahren 3. Ordnung

Losung der ~Gleichung mit Volume-of-Fluid Methode
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Volume-of-Fluid Methode (VOF)

f.ix = Volumenfraktion von Phase

1 in einer Gitterzelle (0 <f;;, < 1)
In Zellen mit 0 <7, , <1 wird die
Phasengrenzflache lokal als
Ebene angenahert

Position und Orientierung der
Ebene wird aus Verteilung von f
iIn Nachbarzellen ,rekonstruiert”

,Geometrische” Berechnung der
konvektiven Flusse von f
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Charakterisierung der Stromung

Blasen sind lang gestreckt
und fullen nahezu den
ganzen Kanalquerschnitt aus
(Taylor-Blasen)

Die Blasen haben identische Form
und bewegen sich mit gleicher
Geschwindigkeit durch den Kanal

Die Stromung wird vollstandig ;%’ )
beschrieben durch eine

bestehend aus — p—
Blase und ,Slug” der Fliissigkeit o B vk |

[ adininsdddaadbiist e

uc = "unit cell" 14



Experiment von Thulasidas et al.”

Quadratischer vertikaler Kanal
— Querschnittsflache: 2 mm x 2 mm (W™ =2 mm)

Luftblasen in Silikonol

— Silikondl unterschiedlicher Viskositat
— Breiter Bereich der Kapillar-Zahl Cag = 1, Ug'/ o

Aufpragung des Volumenstroms von Luft und Ol

Lange der Einheitszelle, Gasanteil in der
Einheitszelle und Druckverlust stellen sich ein

* Thulasidas, Abraham, Cerro, Chem. Eng. Science 50 (1995) 183-199
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Abbildung im Rechenprogramm

Betrachtung einer Einheitszelle (eine Blase, ein Slug)

Einfluss der vor- und nacheilenden Blasen wird durch
periodische Randbedingungen abgebildet

— Aufspaltung des Druckes (siehe Grundgleichungen)

Die Stromung wird angetrieben vom Auftrieb und einem
vorgegeben axialen Druckgradienten
— Volumenstrom von Gas und Flussigkeit stellt sich ein

Der Gasgehalt der Einheitszelle und deren Lange wird zu
Beginn der Simulation vorgegeben

— Untersuchung des Einflussesvon L. / W~
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Stoffwerte und Anfangsbedingungen

o Stoffwerte p,"und u," sind um Faktor 10 hoher als bei Luft

*

Pr 2 Hy o' o

957 kg/m3 11,7 kg/m® 0,048 Pas 1 1,84x10% Pas 0,022 N/m

* Anfangliche Blasenformen (Gasgehalt ¢ = 33%)

. Simulatioﬁen starteh aus Ruhezust.and'
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Numerische Parameter

Fall L. /W™  Gebiet Gitter Zeitschritte
A1 1 1x1x1 48%x48 x48 24.000
A2 1 1x1x1 64x64x64 60.000
B 1,25 1x1,25x1 48x60x48 24.000
C 1,9 1x1,5x1 48x72x48 26.000
D 1,715 1x1,75x1 48x84 x48 26.000
E 2 1x2x1 48x96x48 28.000

Ergebnisse auf beiden Gittern zeigen nur geringe Unterschiede
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Entwicklung der mittleren Geschwindigkeit

U, U, [

t [

Geschwindigkeit von Blase und Flussigkeit nehmen mit Zunahme von L . zu
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Fall A2
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Blasenform und Bahnen von
virtuellen Partikeln fur Fall A2

Seitenansicht Seitenansicht Draufsicht

* Blase ist rotationssymmetrisch
 Ein grolRer Wirbel in der Blase
« Geringe Stromung in Umfangsrichtung innerhalb der Blase




Blasenform und Geschwindigkeitsfeld

Geschwindigkeitsfeld in vertikaler Mittelebene”
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* In y-Richtung ist nur jeder 8. Vektor dargestellt



Vergleich mit dem Experiment

Dimensionsloser Blasendurchmesser ’\ Relativgeschu Dimensionsloses Ug

Fall L,/W*  Cag Dg'/W"  (Ug'—Jges YUy Ug'dges
A 1 0,204 0,81 1,80 0,445
B 125 0,207 0,84 1,75 0,430
C 15 0,215 0,85 1,75 0,430
D 175 = 0,238 0,85 1,78 0,438
E 2 0,253 0,85 1,8 0,445

Experimentelle Daten™ als Funktion der Kapillar-Zahl Cag = 1, Ug /o

0,2-0,25 0,82-0,86 1,68 -1,84 0,435-0,475

v v v

* Thulasidas, Abraham, Cerro, Chem. Eng. Science 50 (1995) 183-199 24



Blasendurchmesser liber Diagonale
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Blasendurchmesser in der Simulation
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Dg"/ W ™ nimmt mit Zunahme von Cag nur ab, wenn die
Blasenlange L™ / W™ grolier ist als ca. 1,2 mal Kanalweite
(dies ist in den Experimenten von Thulasidas et al. der Fall)

* Thulasidas, Abraham, Cerro, Chem. Eng. Science 50 (1995) 183-199



Blasendurchmesser liber Diagonale
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Bestimmung der Verweilzeitverteilung

Die Verweilzeitverteilung ist eine wichtige Grole zur
Charakterisierung eines chemischen Reaktors

— Verweilzeitverteilung beeinflusst Ausbeute und Selektivitat

Experimentelle Bestimmung der Verweilzeitverteilung

— Zugabe eines Tracers in den Zulauf (als Impuls oder Sprung) und
Messung der Konzentration des Tracers im Ablauf

Probleme bei Mikro-Reaktoren

— Reaktionsvolumen ist haufig kleiner als das des Zulaufs und ist
kleiner als das notwendige Messvolumen im Ablauf

— Die Folge sind experimentelle Ungenauigkeiten

Alternative: Bestimmung der Verweilzeitverteilung aus CFD
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Entwickelte Postprocessing-Methode

Verwendung des zuvor berechneten voll entwickelten
Stromungsfeldes zu einem bestimmten Zeitpunkt

Initialisierung virtueller Partikel in regelmalligem Abstand in
Gitterzellen, die vollstandig mit Flussigkeit gefulit

Berechnung der Partikel-Bahnlinien und Bestimmung der Zeit,
die jedes Partikel braucht um sich in axialer Richtung um die
Lange der Einheitszelle L . weiterzubewegen

Bestimmung der momentanen Geschwindigkeit des Partikels
auf seiner Bahn aus seiner relativen Position zur virtuell mit
der Geschwindigkeit Uy bewegten Blase

Normierung der Haufigkeitsverteilung liefert die
Verwelilzeitverteilung der Flussigkeit

30



Number of particles [-]

Beispiel fur Haufigkeitsverteilung
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Zusammenfassung

Direkte numerische Simulation von Taylor-Blasen

— Quadratischer vertikaler Kanal von W™= 2 mm Breite

— Untersuchung des Einflusses der Lange der Einheitszelle

— Gute Ubereinstimmung mit experimentellen Daten aus Literatur

Abhangigkeit des Blasendurchmessers von Kapillar-Zahl
— Regime I: Zunahme von Dg” mit Cag flr Lg" < 1,2 W"~
— Regime II: Abnahme von Dg” mit Cag fir Lg"> 1,2 W~
— Aus Experimenten ist nur Regime |l bekannt (lange Blasen)

Grolder Einfluss der Kapillar-Zahl auf Blasenform und
Stromung in der Blase und im Flussigkeits-Slug

Vorstellung einer Methode zur Bestimmung der
Verwelilzeitverteilung der Flussigkeit
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Ausblick

* Erweiterung des Rechenprogramms zur
Beschreibung von Stoffubergang und einfachen
chemischen Reaktionen (Doktorarbeit von A. Onea)

* Aktuelle Anwendungen

— Kanal mit Querschnitt 300pm x 400pum

— Kleinere Werte der Kapillar-Zahl so dass die
Blasenform nicht mehr rotationssymmetrisch ist
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