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Kurzfassung

Titel: CFD Simulation eines Gichtgasbrenners
Autor: Eugen Mallaun

1. Stichwort: CFD Simulation
2. Stichwort: Verbrennung
3. Stichwort: Gichtgasbrenner

In dieser Masterarbeit wird die Simulation einer reaktiven Strémung mit verschiedenen Model-
len (Verbrennung, Turbulenz, Strahlung) behandelt. Es wird eine numerische Strdomungs- und
Verbrennungssimulation an einem einzelnen Gichtgasbrenner sowie an einem Gesamtkessel
durchgefihrt. Zu Beginn wird ndher auf die theoretischen Grundlagen der Verbrennung einge-
gangen. Anschlieend werden die Ergebnisse der Literaturstudie diskutiert. Diese beinhalten
Reaktionsmechanismen fir die Gichtgasverbrennung sowie verbrennungsspezifische Parame-
ter.

Die Einarbeitung in die CFD-Software sowie eine erste Einschrankung der Reaktionsmecha-
nismen erfolgt mit der 2D-Simulation. Hierzu wird eine turbulente Diffusionsflamme in einem
begrenzten Rechengebiet mit geeigneten Randbedingungen simuliert. Somit kénnen die Ver-
brennungsmodelle mit den Reaktionsmechanismen auf ihre Eignung zur Simulation der Gicht-
gasverbrennung analysiert werden.

Nach erfolgter Einschrankung der Reaktionsmechanismen im Rahmen der 2D-Simulation wird
die 3D-Simulation des Einzelbrenners durchgefiihrt. In einem ersten Arbeitsschritt werden hier-
bei die Verbrennungsmodelle mit den Reaktionsmechanismen detailliert untersucht und die Er-
gebnisse miteinander verglichen. Darauf aufbauend wird der Einfluss der Strahlung auf die Ver-
brennung mit zwei verschiedenen Strahlungsmodellen untersucht. Das Turbulenzmodell beein-
flusst das Strémungsprofil und die Hauptreaktionszone erheblich. Diese Auswirkungen werden
deshalb in einem eigenen Abschnitt ausfuhrlicher betrachtet. Um den Einfluss des Warmeein-
trags auf die Reaktion zu untersuchen, wird die Brennkammerwandtemperatur variiert. Die Un-
tersuchung des Einflusses des Brennkammerquerschnitts und die Netzgitterstudie schlie3en die
Einzelbrennersimulation ab. Im letzten Teil der Arbeit wird die Gesamtkesselsimulation, basie-

rend auf den gewonnen Erkenntnissen der Einzelbrennersimulation, durchgefihrt.



Abstract

Title: CFD simulation of a blast furnace gas burner

Author: Eugen Mallaun

1% keyword: CFD simulation
2" keyword: Combustion
3" keyword: Blast furnace gas burner

The topic of this Master thesis is the simulation of a reactive flow based on different models
(combustion, turbulence, radiation). The numerical simulation of the flow and the combustion is
carried out with the help of a single blast furnace gas burner and a boiler. First of all, a theoreti-
cal introduction of the fundamentals of combustion is given and the results of the conducted lit-
erature study are presented. These results contain reaction mechanisms for the combustion of
blast furnace gas and specific parameters related to combustion.

A 2D-simulation is performed to acquire a better understanding of the CFD-Software and to re-
strict the number of possible reaction mechanisms. Therefore, a turbulent diffusion flame is
simulated. Consequently, the combustion models are tested for their suitability to simulate the
combustion of the blast furnace gas.

After restricting the reaction mechanisms in the 2D-simulation, a 3D-simulation of the single
burner is carried out. The combustion models with the reaction mechanisms were analysed in
great detail and the results obtained were compared. Subsequently, an analysis of the effects of
the radiation on the combustion is conducted. This is done with the help of two different radia-
tion models. The turbulence model has a huge impact on the flow profile and the main reaction
zone. Modifications of the wall temperature of the combustion chamber were simulated to study
possible influences of the heat input on the reaction. An analysis how the combustion chamber
is influenced by the cross-section completes the simulation of the single burner. Moreover, a
study of the mesh is performed. In the last part of the thesis, the simulation of the boiler is illus-

trated. It is based on the findings of the single burner simulation.
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1 Theoretische Grundlagen der Verbrennung

Die technische Nutzung von Brennstoffen erfolgt durch Verbrennung. Dabei wird die chemisch
gebundene Energie der Brennstoffe in Warmeenergie umgewandelt. Im folgenden Kapitel wer-
den die entsprechenden Grundlagen zur Verbrennung beschrieben. Zu Beginn wird kurz eine
Ubersicht tber alle Brennstoffe gegeben und dann wird naher auf gasférmige Brennstoffe, ins-

besondere auf Gichtgas, eingegangen.
1.1 Brennstoffubersicht

Im Allgemeinen werden Brennstoffe nach ihrem Aggregatzustand klassifiziert. In der nachste-
henden Abbildung 1-1 sind die Brennstoffe noch zusatzlich nach ihrer Quelle eingeteilt. Die
Luftsauerstoff-unabhangigen Brennstoffe werden chemisch hergestellt und kommen vor allem
als Raketentreibstoff und Sprengstoff zum Einsatz (Joos, 2006). Diese Arbeit beschaftigt sich
mit der Simulation der Verbrennung eines gasférmigen Brennstoffes. Deshalb liegt der Fokus

im Folgenden auf der Verbrennung gasférmiger Brennstoffe.

fest flussig gasférmig
Steinkohle Erdol Erdgas
Braunkohle Heizsl Reformgase
Benzin Gichtgase
Diesel
Kerosin
Holz

Torf - .
biol. Abfalle Fakalien Gargase
Ernteabfille

Klarschlamm

uftsauerstof Salze LO,/H,

unabhéngig Salpeter+Holzkohle LO,/Diboran B,H,
Quecksilberfulminat LO./Acetylen C,H,
Hg(OCN), LO,/Hydrazin N,H,
Azide (N3-) F.O, NF,, F,O,H,
von Schmermetallen CCIF.JH
Nitrogruppe ¥
(-Noz}

Abbildung 1-1: Einteilung der Brennstoffe (Joos, 2006)



1.2 Gasfoérmige Brennstoffe

Nutzbare Gase fir technische Anwendungen sind in hachstehender Tabelle 1-1 angeflhrt.

Tabelle 1-1: Gasférmige Brennstoffe (Joos, 2006)

Vorkommen

Gas

Natur

Erdgas

fester Brennstoff (vorwiegend Steinkoh-

le, Koks)

Gichtgas, Generatorgas, Wassergas, Druckver-
gasungsgas, Koksofengas (Stadtgas = Gemisch
aus Koksofengas und Generator-/Wassergas

flissiger Brennstoff (Mineraldl)

Flissiggas, Spaltgas (meist Stadtgasqualitat)

gasférmiger Brennstoff

Spaltgas (meist Stadtgasqualitat)

Das aus Naturvorkommen gewonnene Erdgas besteht zu einem sehr hohen Anteil aus Methan

CHa,, welches ein grol3es Verhéaltnis zwischen Wasserstoff H und Kohlenstoff C besitzt. Dadurch

ist der CO,-AusstoRR im Vergleich zu festen Brennstoffen wie Kohle und Ol wesentlich geringer.

Erdgas hat je nach Forderquelle eine unterschiedliche Zusammensetzung und Reinheit. Dabei

hat Gas sehr guter Qualitéat einen Methananteil von 99%.

Gase aus festen Brennstoffen werden vorwiegend durch Vergasung gewonnen. Tabelle 1-2 gibt

einen Uberblick Uber nicht nattrlich vorkommende Brenngase und deren Herstellungsverfahren.

Tabelle 1-2: Herstellungsverfahren fir Gase (Joos, 2006)

gasfomiger Re-

Bezeichnung des

Bezeichung | Ausgangsbrennstoff aktionpartner Vorgangs
Gichtgas Koks Luft Vergasung
Wassergas Koks Wasserdampf Wassergasprozess

. befeuchtete Luft :
Braun- und Stein- . .| Vergasung (mit
Generatorgas kohle (Ta:qunkt. 40 bis Wassergasprozess)
60 °C)
Koksofengas | Steinkohle - Entgasung
Druck- Steinkohle O,-reiche Luft Vergasung
vergasungsgas
Rupk;tandso_l, Wasserdampf Spaltung (ther-
Heiz6l, Benzin, ;
Spaltgas Restaase. Flissid- und Luft (evtl. misch o. kataly-
gase, 9 O2-reich) tisch)

gas, Erdgas

Hochofengas (blast furnace gas), auch als Gichtgas bezeichnet, entsteht bei der Stahlerzeu-

gung im Hochofen. Im néachsten Kapitel wird darauf naher eingegangen. Bei der Verkokung fallt

Koksofengas, auch Kokereigas genannt, an. Wassergas und Spaltgas sind Synthesegase wel-



che fur Synthesereaktionen in der chemischen Industrie, zum Beispiel fur die Methanolsynthe-

se, bendtigt werden.
1.3 Entstehung, Zusammensetzung und Verwertung von Gichtgas

Wie bereits in der Ubersicht der gasférmigen Brennstoffe erwahnt, ist Gichtgas ein Produkt der
Stahlerzeugung. Im Hochofen (Abbildung 1-2) wird zunachst durch Verbrennen des Koks das
Reduktionsgas (CO) gebildet. Der Wasserdampf im HeiRgas wird bei hohen Temperaturen
(1800-2000°C) in Wasserstoff H, und Kohlenmonoxid CO aufgespalten (Taube, 1998). Diese
Gase steigen gegen den Strom von Erz bzw. Koks auf und Kohlenmonoxid reduziert das Ei-
senoxid zu Roheisen. Das aufsteigende Gas entweicht dem Hochofen und man bezeichnet es
als Gichtgas. Aus den vorher beschriebenen Vorgangen erkléart sich auch dessen Zusammen-
setzung.

Somit besteht Gichtgas aus den inerten Gasen Stickstoff N, (ca. 55%) und Kohlendioxid CO,
(ca. 20%) sowie den brennbaren Komponenten Kohlenmonoxid CO (ca. 20%) und Wasserstoff
H, (ca. 5%).



Erz. Koks. Zuschlaae

Gichtgas ‘

Trocknungszone:
Trocknung und Vorwarmung von Erz, Koks
und Zuschlagen

Reduktionszone:
F6203 + 3C0 - 2Fe + 3 COZ

Gebildetes Eisen ist noch fest

Kohlungszone:
Bildung des Eisen-Kohlenstoffgemischs
(Schmelzpunkt 1100-1200°C)

Schmelzzone:
Koks verbrennt

T1[°C]

Wind

Abbildung 1-2: Hochofen (Taube, 1998)

Nach einer aufwendigen Reinigung des Gichtgases dient es als Brennstoff um Energie fir den
Betrieb des Stahlwerkes bereitzustellen. Eine weit verbreitete Anwendung ist der Betrieb eines
Dampferzeugers. Alternativ kann das Gichtgas auch in Gasmotoren verbrannt werden (GE
Jenbacher, 2013).



1.4 Chemisches Gleichgewicht

Die Hauptsatze der Thermodynamik und die Zustandsgleichungen sind die Grundlage fir die
Berechnung chemisch reaktiver Systeme. In solchen Systemen &ndert sich die molekulare Zu-
sammensetzung der Komponenten durch chemische Reaktionen. Dabei findet ein Stoffaus-
tausch (Abbildung 1-3) zwischen den Ausgangsstoffen (Edukten) und den Endstoffen (Produk-
ten) statt (Klell, 2012).

Edukte Produkte variable Zusammensetzung
—————— ' S~ ~
+ =
80a 50.
oW BW,q

Abbildung 1-3: Stoffaustausch mit mehreren Stoffen (Klell, 2012)

Die Stoffmenge n; wird bei gasférmigen Brennstoffen mit mol oder Nm?® angegeben. Sie wird
neben den thermischen (U, H, S) und kalorischen (p, v, T) Zustandsgréf3en zu einer weiteren Zu-
standsgrofl3e. So wird die innere Energie U eines Systems zusatzlich zu einer Funktion der aus-

getauschten Stoffmenge (Klell, 2012).
U=U(S,V,n) 1-1

Das chemische Potenzial u ist definiert als die partielle Ableitung der inneren Energie U nach

der Stoffmenge n und ausschlaggebend fir den Stofftransport (Klell, 2012).

(5w
W i= (=— 1-2
' ani 5,V,le¢i

Die weitere Abhangigkeit der inneren Energie von Entropie S und Volumen V fuhrt mit den Glei-
chungen von Wéarme (6Q = TdS) und Volumenanderungsarbeit (§W; = —pdV) zur Fundamen-
talgleichung (GI. 1-3, Abbildung 1-4) (Klell, 2012).

k
dU = TdS — pdV + Z widn; 13

=1
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dni
Abbildung 1-4: Anderung der inneren Energie innerhalb einer Systemgrenze (Klell, 2012)

Durch Einfuhrung der freien Enthalpie G kann die Fundamentalgleichung in der freien Enthalpie-

form angeschrieben werden.

k
dG = —SdT + Vdp + Z wdn; 1-4

i=1

Bei chemischen Bruttoreaktionen werden die Edukte vollstandig in die Produkte umgewandelt.
Dies trifft etwa bei der Knallgasreaktion zu. Jedoch sind bei den meisten Reaktionen die Pro-
dukte vielmehr ein Reaktionsgemisch aus den Bestandteilen der Edukte und Produkte. Zusatz-
lich kdnnen bei der Verbrennung weitere Bestandteile im Reaktionsgemisch enthalten sein. Da-
fur ausschlaggebend sind unter anderem die Verbrennungstemperatur und das Luftverhaltnis.
Ab Temperaturen von ca. 1800°C tritt Dissoziation auf, was zu einer Vielzahl von Bestandteilen
im Reaktionsgemisch fuihren kann (Joos, 2006). Um die Zusammensetzung des Reaktionsge-
misches zu bestimmen wird das chemische Gleichgewicht betrachtet. Im chemischen Gleich-

gewicht gilt:
dS=0undd?S <0
dG =0und d?G >0

Im Gleichgewichtszustand besitzt die Entropie S ein Maximum und die freie Entalphie G ein Mi-
nimum. Bei Ablaufen einer Reaktion stellt sich dieses Gleichgewicht nach einer bestimmten Zeit
ein und im Reaktionsgemisch sind alle Bestandteile der Edukte sowie Produkte enthalten. Mit
der Bedingung fur den Gleichgewichtszustand kann die Gleichgewichtskonstante K, eingeflhrt

werden (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).
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K,(T)=e  RmT 1_[( ‘) 1-6

i=1

Mit der Gleichgewichtskonstante und den Atombilanzen (4%) kann die Zusammensetzung des
Reaktionsgemisches bestimmt werden. Die Atombilanzen beruhen auf der Erkenntnis, dass die
Anzahl der Atome (N,, N,,) der einzelnen Elemente erhalten bleibt. Durch Bezug einer Atomart a

auf eine Bezugsatomart b konnen die relativen Atombilanzen gebildet werden (Klell, 2012).

- ()
=n, | ' 1-7

Reaktionsgemisch

Sind mehrere Komponenten im Reaktionsgemisch zu bestimmen, kann es notwendig werden
weitere Gleichungen zur Bestimmung des Reaktionsgemisches aufzustellen. Dazu werden

Gleichgewichtsbedingungen gezielt gewahlter Bildungsreaktionen herangezogen.

1.5 Reaktionskinetik

Mit dem chemischen Gleichgewicht kdnnen keine Aussagen Uber die Geschwindigkeit einer
Reaktion gemacht werden. In der Reaktionskinetik hingegen werden die zeitlichen Ablaufe der
Reaktionen abgebildet. Die meisten technisch relevanten Reaktionen laufen sehr schnell ab
und somit kann sich, aufgrund der begrenzten Zeit, kein chemisches Gleichgewicht einstellen.
Mit der Reaktionskinetik kénnen solche Reaktionen naherungsweise berechnet werden (Klell,
2012). Grundlage fir die Beschreibung der Reaktionsgeschwindigkeit bildet das Zeitgesetz.
Dieses Gesetz gibt an wie schnell ein Bestandteil einer Reaktion verbraucht oder gebildet wird.
Eine chemische Reaktion mit den Edukten (4, B) lauft mit einer bestimmten Geschwindigkeit ab,
beschrieben durch den Geschwindigkeitskoeffizienten k, und bildet die Produkte (C,D). Ver-
schiedene Konzentrationen ([A],[B]) kdnnen unterschiedliche Reaktionsordnungen (a,b) auf-
weisen und somit die Reaktionsgeschwindigkeit beeinflussen. Die Reaktionsordnungen werden

experimentell bestimmt (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).

kf
A+B - C+D

1-8



Dabei ist k der Geschwindigkeitskoeffizient der Reaktion. Er ist sehr stark von der Temperatur T
abhangig und wird mit dem Arrhenius-Ansatz beschrieben. Der préaexponentielle Faktor A und

die Aktivierungsenergie E, werden durch Experimente und Messungen bestimmt.

—E,
k=A% eRm*T 1'9

Die Aktivierungsenergie ist aufzubringen um die chemische Reaktion in Gang zu setzen
(Abbildung 1-5). Der maximale Wert der Aktivierungsenergie ist die chemische Bindungsenergie
(Warnatz, Maas, & Dibble, 2001). Abbildung 1-5 zeigt die Energieanderung einer Elementarre-
aktion mit den unterschiedlichen Energieschwellen, welche von der Reaktionsrichtung abh&n-
gen.

Energie

A e
t E.-vor

E_-riick

UEdukte

Produkte F-=-= = =i m e o 2SS

|

Reaktionskoordinate

Abbildung 1-5: Energiednderung einer Elementarreaktion (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001)

Oftmals ist bereits die Umgebungstemperatur ausreichend, um bestimmte Reaktionen auszulo-
sen. Beispielhaft kann hier die Oxidation von Eisen genannt werden. Hingegen braucht das
Gemisch im Ottomotor im Normalfall (Ausnahme Klopfen) elektrische Ziindenergie, um die Akti-

vierungsenergie fur die Verbrennungsreaktion aufbringen zu kdénnen.

1.6 Reaktionsmechanismen

Damit die Verbrennung von Brennstoffen beschrieben werden kann, ist es notwendig die Reak-
tionsprozesse moglichst wirklichkeitsgetreu zu beschreiben. Hierzu ist eine bestimmte Anzahl
von Elementarreaktionen notwendig. Die Summe der gesamten Elementarreaktionen wird als

Reaktionsmechanismus bezeichnet. Bei der relativ einfachen Oxidation von Wasserstoff sind



mindestens 20 Elementarreaktionen nétig, um den Reaktionsablauf mit annehmbarer Genauig-
keit zu bestimmen. Fir die Verbrennung von Kohlenwasserstoffen sind Reaktionsmechanismen
mit einer gréBeren Anzahl an Elementarreaktionen notwendig. So kann es durchaus vorkom-
men, beispielsweise bei der Selbstziindung von Diesel (CysHz4), dass mehrere tausend Elemen-
tarreaktionen den Verbrennungsablauf beeinflussen (Gerlinger, 2004).

Diese hohe Zahl an Reaktionen kann bei der Simulation technisch relevanter Prozesse (3D
aufgel6ste reaktive turbulente Stromungen) nicht beriicksichtigt werden, da der Rechenaufwand
zu grof3 ware. Tatsachlich werden fir bestimmte Betrachtungen (zB Warmefreisetzung, Emissi-
onsbestimmung) nur wenige Elementarreaktionen bendtigt. Dadurch ist es mdglich Simulatio-
nen komplexer dreidimensionaler reaktiver Stromungen mit annehmbarem Rechenaufwand
durchzufiihren (Joos, 2006). Jedoch liegt hierin gleichzeitig auch die Schwierigkeit der Simulati-
on. Es muissen die notwendigen vereinfachten Reaktionsmechanismen fir einen bestimmten
Brennstoff gefunden werden, um beispielsweise Aussagen Uber die Warmefreisetzung zu tref-
fen.

Da sich diese Arbeit nicht mit der Erstellung von Reaktionsmechanismen beschéftigt, wird hier
nur kurz darauf eingegangen, wie sie vereinfacht werden kénnen. Zwei charakteristische Eigen-

schaften dazu werden im Folgenden kurz erlautert.

1.6.1 Partielles Gleichgewicht

Bei bestimmten Bedingungen sind die Reaktionsgeschwindigkeiten der Hin- und Rlckreaktion
bestimmter Teilreaktionen so grof3, dass die an der Teilreaktion beteiligten Komponenten nach
dem chemischen Gleichgewicht berechnet werden kénnen. Somit vereinfachen sich Teile des
Gesamtmechanismus. Abbildung 1-6 zeigt die Unterschiede in der Sauerstoff (O)-Vorhersage
einer stdchiometrisch vorgemischten Propanflamme bei Verwendung des partiellen Gleichge-
wichts, eines detaillierten Mechanismus und vollstéandigen Gleichgewichts. In der Reaktionszo-
ne (Disenabstand < 0,5mm) kann mit Hilfe des partiellen Gleichgewichts keine richtige Aussa-
ge Uber den Sauerstoffgehalt gemacht werden. Jedoch bei hohen Temperaturen (Disenab-
stand > 0,5mm) nahern sich die Linien zwischen partiellem Gleichgewicht und detailliertem Me-
chanismus an. Mit dem vollstandigen Gleichgewicht ist keine befriedigende Losung zu erzielen.
Somit ist die Verwendung partieller Gleichgewichte sehr beschrankt, da sie oftmals nur einen

begrenzten giiltigen Bereich besitzen (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).
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Abbildung 1-6: Molenbriiche des Sauerstoffs O in einer vorgemischten C;Hg-Luft-Flamme (A=1)
(Warnatz, Maas, & Dibble, 2001)

1.6.2 Quasistationaritat

Es wird eine einfache Zweischrittreaktion beobachtet. Aus einem Edukt 4, wird zunachst das
Zwischenprodukt B und anschlieRend das Produkt C gebildet. Mit der Geschwindigkeit mit der
die Konzentration 4 abnimmt nimmt die Konzentration B zu. Zuséatzlich wird die Konzentration B

durch die Bildung der Komponente C verringert (Klell, 2012).

5 - kq * [A]
1-10
d[B]
Tk kq * [A] — ky = [B]
d[C]
o = ke [B]

Ist die Komponente B sehr reaktiv und daher kurzlebig, kann man annehmen, dass nur sehr ge-

ringe Konzentrationen davon auftreten und die Konzentration konstant bleibt.

=1 -0 1-11

Nun vereinfacht sich das Gleichungssystem zu:

10



o = kaxlAl= ——— 1-12

Der Vorteil der Annahme quasistationdrer Bedingungen liegt darin, dass aus einem analytisch
nicht lésbaren gekoppelten Differentialgleichungssystem (Gl. 1-11) eine Differentialgleichung
(Gl. 1-12) gebildet werden kann (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).

1.6.3 Analyse von Reaktionsmechanismen

Um aus der Vielzahl der Reaktionen, wie zum Beispiel einer Kohlenwasserstoffverbrennung, die
entscheidenden Elementarreaktionen fir bestimmte Verbrennungscharakteristiken (zB Flam-

mengeschwindigkeit) herauszufinden, gibt es grundsatzlich drei unterschiedliche Verfahren:

o Empfindlichkeitsanalyse (Sensitivitatsanalyse):
Bei dieser Analyse werden geschwindigkeitsbestimmende Reaktionsschritte festgestellt.
Da bei Verbrennungen meistens nur wenige Elementarreaktionen die Reaktionsge-
schwindigkeit vorgeben, liegt es nahe diese zu bestimmen und den Reaktionsmecha-
nismus entsprechend zu vereinfachen (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).

¢ Reaktionsflussanalyse:
Die Reaktions- und Bildungswege veranschaulichen die Bildung und den Verbrauch von
Spezies in einer Matrix oder einem Flussdiagramm. In Abbildung 1-7 ist der Reaktions-
fluss einer vorgemischten Verbrennung von Methan dargestellt. Darin sind die vielen
Zwischenspezies (fett) und die Radikale (zB OH) dargestellt (Warnatz, Maas, & Dibble,
2001).

11
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Abbildung 1-7: Reaktionsflussanalyse einer vorgemischten CH,-Luft-Flamme (A=1) (Warnatz,

Maas, & Dibble, 2001)

Eigenwertanalyse:

Durch Ermittlung der Eigenwerte und Eigenvektoren der reaktionskinetischen Gleichun-
gen konnen Aussagen uber die Zeitskalen der Reaktion gemacht werden. Auf3erdem ist
es moglich festzustellen, welche Spezies im quasistationaren Zustand und welche Reak-
tion im partiellen Gleichgewicht ist (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).

In Abbildung 1-8 sind die Zeitskalen chemisch reaktiver Stromungen angefuhrt. Chemi-
sche Reaktionen liegen dabei im Bereich von 10™° s bis zu mehr als 1 s. So ist etwa die
NO-Bildung eine sehr langsame Reaktion, welche mit der Gleichgewichtsannahme nicht

vorausgesagt werden konnte (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).
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Abbildung 1-8: Zeitskalen chemisch reagierender Stromungen (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001)

1.7 Flammenformen

Verbrennungen bzw. Flammen kdnnen einerseits nach der Bereitstellung des Brennstoffes und
des Oxidationsmittels und andererseits nach dem Stromungsverhalten eingeteilt werden. So
wird zwischen vorgemischter und nicht vorgemischter sowie zwischen laminarer und turbulenter

Verbrennung unterschieden.

1.7.1 Laminare Vormischflammen

Eine eindimensionale laminare vorgemischte Flamme stellt den grundlegendsten Fall einer
Verbrennung dar. Dabei sind Brennstoff und Oxidator vor der Verbrennung schon homogen
vermischt. Diese Konfiguration ermdglicht es genaue Vergleiche zwischen Experiment, Theorie
und numerischen Berechnungen durchzufiihren. Dadurch kénnen verschiedene Reaktionsmo-
delle validiert werden. AuBerdem werden laminare Flammen in turbulenten Verbrennungsmo-
dellen herangezogen, um die turbulente Flamme aus einer bestimmten Anzahl laminarer Einzel-

flammen aufzubauen (Poinsot & Veynant, 2005).
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Abbildung 1-9: Laminare Vormischflamme eines Bunsenbrenners (Joos, 2006)

In Abbildung 1-9 erkennt man die stationare Flammenfront, welche sich je nach Verhaltnis zwi-

schen Flammen- und Austrittsgeschwindigkeit des homogenen Gemischs an einer bestimmten

Position befindet.

Reaktions-
zone

a Temperatur b Dichte c Stromungs-
geschwindigkeit

Endprodukt

Ausgangs-
substanz

d Reaktionsgeschwindigkeit e Konzentration der stabilen f Konzentration der
Bestandteile Zwischenprodukte
und freien Radikale

Abbildung 1-10: Eigenschaften und Charakteristiken in der Flammenfront (Joos, 2006)
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Abbildung 1-10 veranschaulicht das Verhalten verschiedenster Grof3en in der Reaktionszone.
Gut ersichtlich ist der hohe Temperaturanstieg in der Flammenfront bei gleichzeitiger Zunahme
der Strémungsgeschwindigkeit. In der Reaktionszone treten Zwischenprodukte und freie Radi-
kale auf. Diese werden bei numerischen Simulationen herangezogen, um die Flammenfront ab-

zubilden.

1.7.2 Laminare nicht vorgemischte Flammen

Bei dieser Art von Flammen wird der Brennstoff wahrend des Verbrennungsvorgangs mit dem
Oxidationsmittel durchmischt. Bei unzureichender Durchmischung kann nicht der ganze Brenn-
stoff umgesetzt werden. Es kommt zu einer unvollstandigen Verbrennung. In Abbildung 1-11 ist
der Reaktionsverlauf einer Wasserstoffverbrennung dargestellt. Der Wasserstoff (Brennstoff)
stromt aus der Duse mit dem Durchmesser von 30 mm und reagiert mit der umgebenden Luft.
In vier Querschnitten wird die Zusammensetzung der Flamme betrachtet. Im Querschnitt am
Dusenaustritt (Abstand = 0 mm) ist der Wasserstoff komplett unvermischt mit Luft. Mit zuneh-
mendem Abstand von der Duse beginnt Luft von auf3en in die Reaktionszone zu diffundieren.
Dies ist in den Querschnitten (Abstande = 150, 220, 300 mm) gut zu erkennen, da dort der H,-
Gehalt zur Reaktionszone hin abnimmt. In der Brennflache ist kaum O, vorhanden. Das inerte
N, weist dort die maximale Konzentration auf. Vom Zentrum der Stromung dringt der Wasser-
stoff in die Flammenfront ein und reagiert mit dem Sauerstoff. Somit erklart sich auch, dass die
H,O-Konzentration in der Brennflache am grof3ten ist. Die Zone der Warmefreisetzung ist sehr
dinn und weist mit fortschreitendem Abstand vom Brennstoffaustritt (> 0 mm) die gleiche Zu-

sammensetzung auf.
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Abbildung 1-11: Reaktionsverlauf in einer laminaren Wasserstoff-Diffusionsflamme (Joos, 2006)

Hinsichtlich der technischen Nutzung sind Diffusionsflammen leichter zu realisieren, da kein
Vormischen notwendig ist. AuBerdem kann sich die Verbrennung nicht ungewollt ausbreiten.
Der Nachteil ist, dass der Brennstoff weniger effizient umgesetzt werden kann, da die notwen-
dige Zeit fur das Mischen von Brennstoff und Oxidator die Reaktionsgeschwindigkeit herabsetzt
(Poinsot & Veynant, 2005).

1.7.3 Turbulente Vormischflammen

Ab einer bestimmten Geschwindigkeit schlagt eine laminare Strdomung in eine turbulente Stro-
mung um. Charakteristisch dafir ist die Reynoldszahl. So macht sich zum Beispiel die turbulen-
te Verbrennung bei einem Schweif3brenner durch ein entsprechend lautes Gerausch bemerk-
bar. In technischen Anwendungen (Brenner, Gasturbinen, u.a.) herrschen vorwiegend turbulen-
te Bedingungen. Die Flammenfront verandert mit der Zeit ihre Position. Man kann sagen, dass
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Geschwindigkeit, Temperatur, Dichte und Zusammensetzung um einen Mittelwert fluktuieren
(Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).

1.7.4 Turbulente nicht vorgemischte Flammen

Dieser Flammentyp tritt in beinahe allen technischen Anwendungen auf. Da sich Brennstoff und
Oxidationsmittel erst im Brennraum mischen sind diese Flammen sicherheitstechnisch einfacher
handzuhaben. Entscheidend fiir die Verbrennung sind die Diffusionsvorgange, welche durch die
Konzentrationsunterschiede zwischen Brenn- und Oxidationssubstanz getrieben werden. Die
Charakterisierung der Verbrennung h&ngt im Wesentlichen davon ab, wie die Chemie der Re-
aktion betrachtet wird. Man kann grundséatzlich annehmen, dass der Brennstoff und der Oxida-
tor nach Mischung unendlich schnell reagieren. Dieser Ansatz stammt von Rummel und ist als
,mixed = burnt — Ansatz® bekannt. Damit kdnnen Aussagen Uber das Strdmungs- und Tempera-
turfeld sowie Uber die Hauptverbrennungskomponenten gemacht werden. Jedoch kdnnen keine
Aussagen Uber die Ru3- und NO,-Bildung gemacht werden, da fir die Bildung dieser Spezies
nicht geniigend Zeit zur Verfiigung steht (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).

Alternativ kdnnen nicht vorgemischte Flammen mit endlich schneller Chemie betrachtet werden.
Dies bedeutet aber einen Mehraufwand bei der numerischen Berechnung. Auf die Theorie zur

Modellierung nicht vorgemischter Flammen wird im Kapitel 4.5.3 ndher eingegangen.
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2 Literaturstudie zu Gichtgasen

Im folgenden Abschnitt wird ein Uberblick Gber die in der Literaturstudie ausgewahlten Verof-

fentlichungen gegeben. Vordergrundiges Ziel war es gezielte Reaktionsmechanismen fir die

Verbrennung von Gichtgas zu finden. In der Literatur sind dazu nur wenige Reaktionsmecha-

nismen zu finden, welche gezielt versuchen die Gichtgasverbrennung abzubilden. Im Zuge der

Recherche wurden interessante Veroffentlichungen gefunden, welche die verschiedenen Gicht-

gaszusammensetzungen angeben und sich beispielsweise mit der experimentellen Bestim-

mung der Flammentemperatur beschéftigen. Dieser Teil der Literatur kann verwendet werden,

um Ergebnisse der numerischen Verbrennungs- und Strémungssimulation zu validieren. Nach-

stehend in Tabelle 2-1 ist ein Uberblick iiber die ausgewahlte Literatur aufgelistet. Die Verof-

fentlichungen werden in weiterer Folge mit A, B, usw. bezeichnet.

Tabelle 2-1: Ubersicht (iber die ausgewahlte Literatur

Characteristics of the
Blast Furnace Gas

) Gichtgas )
Reaktions- Numerische )
Bez. Titel Autor/Jahr echanismus Zusammen Simulation Experiment
setzung
A 5-step reduced me-
chanism for combustion _
A |of COMM,/H,0/CH,/CO, |NHoou
mixtures with low hydro- | M./2012
gen/methane and high
H,O content
Numerical Simulation of
B a Multifuel Combustion | 39
in a 200 MW Tangential- | Q./2011
ly Fired Utility Boiler
Global Combustion Me-
C chanisms for Use in Andersen,
CFD Modeling under J./2008
Oxy-Fuel Conditions
CFD Simulations of -
D steam cracking furnaces Stefanidis,
using detailed combusti- | G. D./2005
on mechanisms
Firing blast furnace gas |Hou, S.
E BFG W|thc_)ut support fuel S /2009
in steel mill boilers
Experimental Investiga-
= tions on Combustion Liu, Y./2009

Die Veroffentlichung A untersucht die Eigenschaften eines reduzierten Reaktionsmechanismus

und vergleicht diese mit dem GRI 3.0. Fang (B) untersucht die Auswirkungen unterschiedlicher

Gichtgaszusammensetzungen und verwendet einen 4-Schritt Mechanismus zur numerischen
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Simulation. Der wissenschaftliche Beitrag von Andersen (C) stellt Reaktionsmechanismen fir
die Verbrennung unter Oxyfuel-Bedingungen vor. Verschiedene Modelle der numerischen
Stromungs- und Verbrennungssimulation werden von Stefanidis (D) behandelt. Hou (E) unter-
sucht die Verbrennungseigenschaften von Gichtgas und Kokereigas experimentell. Die Verof-
fentlichung F untersucht die laminare Flammengeschwindigkeit bei verschiedenen Gichtgaszu-
sammensetzungen.

In Tabelle 2-2 sind die Gichtgaszusammensetzungen der Veroffentlichungen B, E und F ange-
fuhrt. Zum Vergleich ist in der orange markierten Spalte die Zusammensetzung der Firma And-
ritz angegeben. Je nach Zusammensetzung variiert der untere Heizwert H,, betrachtlich. Dies ist
auf die unterschiedlichen Anteile an brennbaren Komponenten zurtckzufihren. Der niedere
Heizwert der Zusammensetzung E ergibt sich aus dem Nichtvorhandensein von Methan und
dem sehr niedrigen Wasserstoffanteil. Die in der Arbeit verwendete Zusammensetzung der Fir-
ma Andritz hat den héchsten Heizwert und somit die grof3te adiabate Flammentemperatur.

Tabelle 2-2: Zusammensetzung von Gichtgas

unterschiedliche Zusammensetzungen [vol %]
Komponenten [ Firma | B (Nikolaou, | E (Hou, | F; (Liu, Fs (Liu,
Andritz 2012) 2009) 2009) | F2 v 2009 | 2009)
N, 49,4 49 55,19 62 57 55
CcoO 24,5 26,6 20,78 20 25 25
CO, 20,2 20,6 21,27 18 18 18
H, 52 3,5 2,76 0 0 2
CH, 0,7 0 0 0 0 0
0, - 0,4 - - - -
H,, [kI/INm?] 3907 3730 2925 - - -
Taap [K] 1651 - 1100 - - -

Im Folgenden jeweils eine kurze Zusammenfassung der in den Veroffentlichungen behandelten

Thematiken. Die Bezeichnung richtet sich dabei nach Tabelle 2-1.

Ad A (Nikolaou, 2012):

Die untersuchten Bedingungen in dieser Veroffentlichung sind relevant fiir den Einsatz bei stati-
onaren Gasturbinen. Der 5-Schritt-Mechanismus (5-SM) basiert auf einem reduzierten Grund-
mechanismus (GM) mit 49 Reaktionen, welcher wiederum aus dem GRI 3.0 (53 Spezies, 325
Reaktionen) Mechanismus mittels einer Sensitivitdtsanalyse abgeleitet wurde. Der 5-SM und
der GM werden hinsichtlich Flammengeschwindigkeit, Flammenstruktur und Zindverzug unter-
sucht. Dabei werden die Parameter Druck, Temperatur und die Brennstoffzusammensetzung

variiert.
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Bei Vergleich der numerischen Ergebnisse des 5-SM mit den numerischen Ergebnissen des
GRI 3.0 zeigt sich, dass der 5-SM gut funktioniert. In der Literatur sind keine experimentellen
Daten von BFG-Verbrennungen zu finden, was eine Validierung schwer macht. Der 5-SM redu-
ziert im Vergleich zum GRI 3.0 den Rechenaufwand erheblich und liefert Ergebnisse mit an-
sprechender Genauigkeit.

Ad B (Fang, 2011):

In dieser Veroffentlichung wird eine CFD Simulation eines 200 MW Kessels mit Fluent 6.3.26
durchgefuhrt. Im Kessel werden Kohle, BFG und COG verbrannt. Wesentlicher Bestandteil die-
ser Arbeit ist die Auswirkung von unterschiedlichen Volumenstromen des BFG und COG auf die
Leistung des Kessels.

Laut Literatur wird in der Simulation das P1-Strahlungsmodell und das Standard k-& Turbulenz-
modell verwendet. Fir turbulente Gasverbrennungen kann das Non-premixed Combustion Mo-
del und das Species Transport Model verwendet werden. Zu beachten ist, dass beim Non-
premixed Combustion Model derzeit lediglich zwei Mixture-fractions gelést werden kénnen. Das
bedeutet auch, dass maximal zwei unterschiedliche Brennstoffe eingebracht werden. Werden
mehr als zwei Brennstoffe verwendet, ist das Species Transport Model anzuwenden. Dabei
kommt das Eddy Dissipation Model zum Einsatz. Nachstehend ist der Reaktionsmechanismus
fur die Verbrennung von Kohlestaub, Kokereigas und Gichtgas angefuhrt.

1) flichtiger Bestandteil + a0, - SCO + yH,0
1
2) Co + 502 - CO0,
2-1
1
3) H, + 502 - H,0
4) CH,+ 20, - C0, + 2H,0

Die Kohlestaubverbrennung wird mit den Reaktionsgleichungen 1 und 2 und die Gichtgasver-
brennung mit den Reaktionsgleichungen 2 und 3 abgebildet. Mit den Reaktionsgleichungen 2, 3
und 4 wird die Verbrennung des Kokereigases beriicksichtigt.

Ad C (Andersen, 2008):

In diesem wissenschaftlichen Beitrag wird geschildert, wie der 2-Schritt Mechanismus von
Westbrook and Dryer und der 4-Schritt Mechanismus von Jones und Lindstedt fur Oxy-Fuel
Bedingungen verandert wird. Zur Uberpriifung werden Referenzberechnungen mit einem detail-

lierten Mechanismus (Glarborg & Bentzen, 2008) durchgefuhrt. Das Hauptaugenmerk liegt auf
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der richtigen Vorhersage der CO-Konzentration. Beide vereinfachten Mechanismen werden an-

hand einer Simulation mit dem detaillierten Mechanismus verglichen.

Ad D (Stefanidis, 2005):

Diese Veroffentlichung gibt einen Uberblick tber die verschiedenen Moglichkeiten der turbulen-
ten Verbrennungssimulation. Es beschreibt die Entwicklung eines mathematischen 3D-Modells
zur Simulation von Strémungs-, Temperatur- und Konzentrationsfeldern im Strahlungsteil von
Steam cracking units. Dabei wird ein Eddy Dissipation Concept Modell mit einem detaillierten
Reaktionsmechanismus verwendet. Dadurch kann die Flammenstruktur abgebildet werden.
Dieses genauere EDC-Modell wird mit einem Eddy Break Up/Finite Rate Modell mit vereinfach-

ter Reaktionskinetik verglichen.

Ad E (Hou, 2009):

Hier werden die Verbrennungseigenschaften (adiabate Flammentemperatur, Rauchgaszusam-
mensetzung, unterer Heizwert) von Gichtgas und Kokereigas theoretisch und experimentell un-
tersucht. Des Weiteren wird die Kombination der beiden Brennstoffe néher betrachtet. Aul3er-
dem sind die exakten Zusammensetzungen der beiden Gase angegeben. Im Vergleich zur
BFG-Zusammensetzung des Firmenpartners, besitzt die beschriebene BFG-Zusammensetzung
keinen Methan-Anteil und einen ca. 4% niedrigeren CO-Anteil. Dies senkt den unteren Heizwert
erheblich.

In der experimentellen Untersuchung kommt es zur Durchfihrung unterschiedlicher Versuche
(100% BFG; BFG-COG kombiniert; jeweils bei verschiedenen Lasten). Der Schwerpunkt liegt
hierbei auf der Untersuchung der Auswirkungen auf die Abgaskomponenten CO, CO, und NO,.

Ad F (Liu, 2009):

Die Veroffentlichung konzentriert sich auf experimentelle Untersuchungen zur laminaren Flam-
mengeschwindigkeit. Diese Untersuchungen basieren auf einer vorgemischten BFG-
Verbrennung. Es ergibt sich, dass die laminare Flammengeschwindigkeit stark vom Luftverhalt-
nis abhangig ist. AuBerdem wird geschildert, dass die laminare Flammengeschwindigkeit bei
Erhéhung der Eintrittstemperatur und bei Beimischung von Kohlenwasserstoffen ins BFG an-

steigt.
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3 Aufbau des Brenners

3.1 Industriebrenner

Um die chemisch gebundene Energie im Brennstoff in Warme umzusetzen, werden Brenner
eingesetzt. Diese sind je nach geforderter Verbrennungscharakteristik (Flammenform, Flam-
mengeschwindigkeit, Flammentemperatur) und zugefiihrtem Brennstoff unterschiedlich konstru-

iert. Somit kann eine Einteilung nach mehreren Gesichtspunkten erfolgen (Tabelle 3-1).

Tabelle 3-1: Klassifizierung von Industriebrennern (Winning, 2011)

Klassifizierung
Brennstoff Olbrenner Gasbrenner Staubbrenner Mehrstoffbrenner
Luftzufuhr atmospharische Geblasebrenner Zwangsluftbrenner
Brenner
Flammenform Freistrahlbrenner Flachflammen- Flachenbrenner
brenner
Stabilisierungsart | Stauscheibe Brennerstein Drallbrenner Stutzflamme
Stromungsge- N .
schwindigkeit niedrig mittel hoch
Mischung vorgemischt nu_:ht vorge- te!lwelse vorge-
mischt mischt

Grundsatzlich sind Brenner fur einen bestimmten Brennstoff ausgelegt. Es ist jedoch mdéglich
zwei oder mehrere unterschiedliche Brennstoffe in einem Brenner zu verwerten. Dabei spielt die
Zufuhr der Luft eine entscheidende Rolle fiir den Verbrennungsvorgang. Meistens wird Luft mit
Hilfe von Geblasen auf 10 bis 100 mbar verdichtet, um sie dann dem Brenner zuzufiihren. At-
mosphéarische Brenner versorgen sich selbst mit Luft aus der Umgebung (Gasflamme beim
Herd) und spielen in der industriellen Brennertechnik eine untergeordnete Rolle. Bei einem
Freistrahlbrenner tritt der Brennstoff durch eine Dlse aus. In diesem Fall ist die Verbrennungs-
zone sehr gestreckt. Bei einem Flachflammenbrenner wird mittels einer drallbehafteten, und
somit sich tangential ausbreitenden Stromung, die Flamme an die Brennraumwand angelegt.
Dadurch erhitzt sich die Brennraumwand, welche dann Warme abstrahlt. Flachenbrenner besit-
zen zusatzlich eine Katalysatorschicht an der Oberflache, um die Verbrennungsreaktion zu ver-
bessern (Winning, 2011).

Eine wichtige Aufgabe des Brenners besteht darin eine Flamme zu stabilisieren. Um diese Sta-
bilitat zu erreichen, wird ein Flammenhalter in die Strémung platziert. Hierbei handelt es sich um

nichts anderes als eine Stauscheibe (Abbildung 3-1).
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Abbildung 3-1: Stauscheibenstabilisierung (Winning, 2011)

Hinter der Staubscheibe reduziert sich die Stromungsgeschwindigkeit. Dadurch bilden sich
Ruckstrémungen. Erreichen Flammengeschwindigkeit und Strémungsgeschwindigkeit dieselbe
GroRe stabilisiert sich die Flamme (Winning, 2011).

Eine weitere Moglichkeit die Geschwindigkeitsverhéltnisse in der Stromung zu &ndern, ist sie
mit Drall zu beaufschlagen. Ein Brennerstein wirkt wie ein Diffusor und verzogert die Stréomung
durch Ausweiten des Querschnitts. Abbildung 3-2 stellt drei Hochgeschwindigkeitsbrenner dar.
Brenner dieses Typs haben Austrittsgeschwindigkeiten von tber 100 m/s. Diese hohen Ge-
schwindigkeiten erzeugen eine hochturbulente, relativ kurze Flamme, was beziglich der Stick-
oxidemissionen ein Vorteil ist. Langere Flammen treten hingegen bei Nieder- und Mittelge-
schwindigkeitsbrennern auf (Winning, 2011).

Abbildung 3-2: Hochgeschwindigkeitsbrenner (Winning, 2011)
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3.2 Gichtgasbrenner

In dieser Arbeit wird ein Mehrstoffbrenner, welcher mit Gichtgas, Erdgas, Koksofengas und

Heiz6l-EL betrieben werden kann, simuliert. Die Primar- und Sekundarluft wird Gber Geblase

zugefuhrt. Die Freistrahlflamme wird mittels Drall stabilisiert. Sechs Brenner, aufgeteilt auf drei

Ebenen, verwerten das Gichtgas des Hochofens in einem Dampfkessel (Abbildung 3-3). Pro

Ebene sind ein Brenner mit Rechtsdrall und ein Brenner mit Linksdrall ausgefuhrt.

Ebene 3

© O 0O
O O O

20190

10710

Abbildung 3-3: Dampfkessel (Leiter, 2011)

Der Brenner hat eine Gesamtlange von 5300 mm und der grof3te Durchmesser ist 2700 mm.

Das Gewicht betragt 5300 kg. In Tabelle 3-2 sind die Betriebsdaten des Brenners fir die unter-

schiedlichen Brennstoffe angefiihrt.

Tabelle 3-2: Betriebsdaten des Brenners (Leiter, 2011)

Brennstoff Gichtgas Koksofengas Erdgas Heizol EL
Brennstoffmenge
max. [Nm%/h] 53000 5535 5000 5100 kg/h
Brennstoffmenge
min. [Nm/h] 10600 1107 500 510 kg/h
Brennstoffdruck | 5 pis 30+ 10° |20 bis 30 * 10° | 1,8 10
max. [bar]
Leistung [MW] 64,2 26,9 49,5 58
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Der Brenner kann in einen Ein- und Austrittsbereich eingeteilt werden. Im Eintrittsbereich wer-
den die unterschiedlichen Brennstoffe sowie die Primar- und Sekundéarluft eingebracht und
dann zum Austrittsbereich geleitet. Dort findet bereits eine teilweise Vormischung statt. Aul3er-
dem wird dort der Drall zur Flammenstabilisierung erzeugt (Abbildung 3-4). Im unteren Teil der
Abbildung 3-4 ist der Austrittsbereich detailliert dargestellt. Gut zu erkennen sind die Drallkdrper
am Gichtgas- und Primarluftaustritt.

Brenneraus-
Brennereintrittsbereich trittsbereich

/D
nf

Gichtgas

v

i

!

Heizol EL

Koksgas

A A I

Primarluft ~ Sekundarluft I

Flammenhalter

Drallkérper am
Gichtgasaustritt

Koksgaslanze

Drallkérper am
Primarluftaustritt

Heizollanze

Erdgaslanze

Abbildung 3-4: Brennerquerschnitt und Detail des Austrittsbereichs (Leiter, 2011)
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4 Grundlagen zur Numerischen Simulation

4.1 Allgemeines

Grundsatzlich werden Problemstellungen in der Technik durch mathematische Modelle be-
schrieben. Dies fiuhrt jedoch oft zu Systemen von Differentialgleichungen, welche analytisch
nicht gelost werden kénnen. Aufgrund der Entwicklung numerischer Simulationsprogramme und
einer verbesserten Rechnerleistung von Computern ist die Simulation von numerischen Prob-
lemen in der Technik unentbehrlich geworden.

Aufwandige oder bisher oft nicht durchfihrbare Experimente sind dadurch umsetzbar. Des Wei-
teren kénnen durch die Modifizierung von Parametern unterschiedliche Szenarien untersucht
werden (Offner, 2012). Abbildung 4-1 gibt einen Uberblick der einzelnen Schritte, welche not-

wendig sind, um zur Problemldsung einer technischen Fragestellung zu kommen.

Technisches Problem

Problemlésung

Analyse
Interpretation

Bildinformationen

Mathematische
ﬁ Modellierung

Difierenuaigleicaung:

;“\/alidierung

Gittererzeugung Visualisierung
m Diskretisierung Auswertung

Gleichungssysteme:

Numerische Lésung

Abbildung 4-1: Problemlésungszyklus (Offner, 2012)

Je nach Komplexitat der Problemstellung macht es Sinn einen experimentellen, analytischen
oder numerischen Ansatz zu verwenden. Haufig wird auch eine Kombination dieser Ansatze zur
Losungsfindung gewdhlt. Tabelle 4-1 stellt die Vor- und Nachteile der jeweiligen Ansétze ge-
genuber. Experimentelle Ansétze sind oft die einzige Mdglichkeit zur Losungsfindung fir ein
technisches Problem, sind jedoch mit betrachtlichen Kosten verbunden. Mathematische, insbe-
sondere numerische Ldsungsansétze versuchen die Experimente zu ersetzen. Ihr Einsatz ist

jedoch oft durch die Rechnerleistung begrenzt (Sanz, 2011).
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Tabelle 4-1: Gegeniiberstellung von technischen Problemlésungsansétzen (Sanz, 2011)

Ansatz Vorteile Nachteile
experimentell | realitatsnah Aufbau erforderlich
GroRRenordnung der Problemstellung
anders

Messprobleme
Kosten der Durchfiihrung
analytisch | genaue Beschreibung mit Hilfe von | auf einfache Geometrie und Physik

Formeln beschrankt
auf lineare Probleme beschrankt
numerisch keine Beschrankung auf lineare Abbruchfehler
Probleme
komplizierte Physik und Chemie Grenzwertprobleme
kann behandelt werden
zeitliche Anderung der Strémung hohe Rechnerleistung

kann betrachtet werden

4.2 Grundgleichungen der Stromungsmechanik

Durch Aufstellung der Bilanzgleichungen fur Masse, Impuls und Energie erhalt man die Kontinu-
itatsgleichung, die Impulsgleichung und die Energiegleichung. In der numerischen Stromungs-
mechanik wird das Problemgebiet durch eine Vielzahl von finiten Volumenelementen charakte-
risiert. FUr jedes dieser Volumenelemente missen die Bilanzgleichungen gelten. Daher sind al-
le Grofzen in den folgenden Gleichungen auf das Volumen bezogen (Sanz, 2011).

Die Kontinuitatsgleichung (Gl. 4-1) beschreibt im ersten Term die zeitliche Anderung der Dichte.
Im zweiten Term beschreibt sie die Dichtednderung infolge des ein- und ausstréomenden Mas-

senstromes.

dp
- D) = 4-1
5% + V(pv) =0

Die linke Seite der Impulsgleichung (Gl. 4-2) setzt sich aus der zeitlichen Impuls&nderung und
der Anderung des Impulses bedingt durch die ein- und ausflieRenden Impulsstréme zusammen.
Der rechte Teil umfasst die Summe der Kréfte, welche auf ein betrachtetes Volumenelement
wirken. Die sogenannten Volumenkrafte werden durch Druck, Normal- und Schubspannungen,

Gravitation und &ufRere Einfliisse hervorgerufen.
ap . 2
e (pv) + V(pvv) = —Vp + V=1 + pf 4-2

Nach dem Prinzip der Energieerhaltung lasst sich Gl. 4-3 aufstellen. Die linke Seite der Glei-

chung setzt sich aus der zeitlichen Energieanderung sowie aus den Energiestromen und den
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Oberflachenkraften, welche auf das Kontrollelement wirken, zusammen. Auf der rechten Seite
beschreibt der erste Term die inneren Warmequellen und der zweite das Einwirken von Volu-
menkraften. Die Warmeleitung wird im dritten Term, basierend auf dem Fourier'schen Gesetz
(Gl. 4-4), bericksichtigt. Der Energieaufwand zur Verformung eines Fluid durch die Reibung
wird im auf3ersten rechten Term durch die Dissipationsfunktion beschrieben (Sanz, 2011).

de 3] .
E+V[17(e+p)]=a—?+pf*17—V*c7+V*(T*17) 4-3
e=pluts
G=—kVT 4-4

In den drei partiellen Differentialgleichungen (Kontinuitat, Impuls, Energie) kommen noch die
Unbekannten Dichte p, Geschwindigkeit v, Druck p, Energie e und Temperatur T vor. Zum
SchlieRen des Gleichungssystems sind weitere Zusammenhange notwendig. Ein Zusammen-
hang kann mit den thermodynamischen Zustandsgleichungen (Gl. 4-5) gewonnen werden
(Sanz, 2011). Zu prifen ist, ob die Betrachtung idealen Gases fir die Problemstellung zulassig

ist. Andernfalls mussen erweiterte Zustandsgleichungen verwendet werden (Schwarze, 2013).
! Rx*T
p k — = *
p

du =c, dT

Das Newton'sche FlieRgesetz bildet den letzten notwendigen Zusammenhang, um das System
der partiellen Differentialgleichungen zu schlieRen. Bei einem Newton’schen Fluid stehen die
Schubspannungen in linearem Zusammenhang mit den Scherspannungen, also den Verfor-
mungen (Gl. 4-6) (Sanz, 2011).

ov; Jdv;  20v
T =p|l3-t 53— 556y 4-6
k

Treten komplexere Zusammenhange zwischen Schubspannungen und Geschwindigkeitsgradi-
enten auf, so kdnnen andere FlieRgesetze, wie beispielsweise das Modell von Ostwald und

Waele, angewendet werden (Schwarze, 2013).
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4.3 Turbulenzmodellierung

4.3.1 Allgemeines zu turbulenten Strémungen

Eine Charakterisierung der Stromung erfolgt, wie bereits im ersten Teil "Grundlagen der Ver-
brennung" kurz erwadhnt, durch die Reynoldszahl. Diese beschreibt das Verhaltnis zwischen
Tragheits- und Reibungskraften. Bei einer Strémung tritt ab einer bestimmten, der sogenannten
kritischen Reynoldszahl, eine turbulente Strémung auf. Die Strémung schlagt dann langsam
von laminar auf turbulent um. Unter turbulent versteht man hierbei, dass sich ein chaotischer,
nichtperiodischer Stromungszustand einstellt (Sanz, 2011). Dieser Stromungszustand kann nur
durch statistische Kennzahlen beschrieben werden. Abbildung 4-2 zeigt einen Vergleich zwi-
schen einer laminaren und turbulenten Stréomung. Es sind deutlich die Verwirbelungen zu er-

kennen.

Abbildung 4-2: Vergleich laminare und turbulente Stromung (Sigloch, 2007)

Auch in der Natur sind turbulente Strdomungsvorgéange oftmals zu beobachten. Abbildung 4-3
zeigt Turbulenzstrukturen in der Atmosphéare. Ein Hindernis, in diesem Fall eine Inselerhebung,

erzeugt eine kdrmansche WirbelstralRe.
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April 23,2000

Abbildung 4-3: WolkenwirbelstralRe (Nasa, 2001)

Alle StrémungsgréfRen schwanken mit der Zeit. Theoretisch kénnten sie an jedem Ort und zu
jedem Zeitpunkt berechnet werden. Jedoch ist diese Direkte Numerische Simulation (DNS) fur
technisch relevante hohe Re-Zahlen nicht durchfihrbar. Daher werden nur die Mittelwerte der
gesuchten StrémungsgréR3en berechnet. Mit Hilfe eines Ansatzes von Reynolds kann man die
momentanen StromungsgréRen zerlegen. Dabei erfolgt die Aufteilung des momentanen Wertes
in einen zeitlich mittleren Wert (bei stationérer Stromung) und in einen Schwankungswert (Gl.
4-7, Abbildung 4-4) (Steiner, 2010).

30



Abbildung 4-4: fluktuierende Stromungsgroéf3e (Sanz, 2011)

Mit der Mittelung der StrémungsgréfRen kénnen die gemittelten Navier-Stokes Gleichungen,
auch als Reynolds Averaged Navier Stokes (RANS) bezeichnet, aufgestellt werden. Gl. 4-8

zeigt die gemittelte Impulsgleichung bei stationdrer Stromung in kartesischer Form (i = 1, 2, 3).

_6(_)_ 65+ azu_i_l_a(?) 4-8
uj ax] pUi) = axi Maxjaxj axj puiuj i

Durch die Mittelung tritt ein zusatzlicher Term in der Impulsgleichung auf. Dieser repréasentiert
die Turbulenz und wird als Reynolds‘scher Spannungsterm bezeichnet. Um wiederum das Glei-
chungssystem zu schliel3en, missen diese turbulenten Spannungen mit einem geeigneten An-
satz modelliert werden (Ansys, 2010). Abbildung 4-5 gibt einen Uberblick der méglichen Ansét-
ze zur Turbulenzmodellierung. Da, wie schon erwahnt, die DNS fir technisch relevante Stro-
mungen nicht eingesetzt werden kann, mussen geeignete Turbulenzmodelle fir die Simulation
gewahlt werden. Large Eddy Simulationen unterscheiden den GroRRenbereich der vorliegenden
Turbulenz. Es werden bestimmte Bereiche, welche durch zu grobe Gitterauflésung nicht direkt
geldst werden kénnen, mit einem Turbulenzmodell geldst (Schwarze, 2013). Die zwei grof3en
Gruppen der statistischen Modelle sind die Wirbelviskositatsmodelle und die Reynolds-

Spannungs-Modelle, welche im Folgenden genauer behandelt werden.
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Turbulente Strémungssimulation

Turbulenzmodelle Direkte Numerische Simulation DNS

statistische Modelle Large Eddy Simulation

Wirbelviskositdtsmodelle
k-g

Reynolds-Spannungs-Modelle
RSM

Abbildung 4-5: Mdglichkeiten der Turbulenzmodellierung (Sanz, 2011)

4.3.2 k-g Modelle
Der Ansatz von Boussinesq bringt mit Einfuhrung der Wirbelviskositét v, die scheinbaren turbu-

lenten Spannungen mit den tatsachlichen Spannungen in Verbindung (Gl. 4-9) (Steiner, 2010).
Die turbulente kinetische Energie k wird mit Hilfe der Geschwindigkeitskomponenten berechnet.

- aui N au] 2 s aul 2 5k
—UU: = | —4+——— - — | — =4
ulu] Ve ax] axl- 3 Y axl 3 Y

4-9

k U uq + Uy Uy + UzUs
- 2

Beim k-¢ Modell ist die Wirbelviskositat eine Funktion der turbulenten kinetischen Energie k und
der Dissipation ¢ (Gl. 4-10). C, ist eine dimensionslose Turbulenzmodellkonstante. Die Dissipa-
tion beschreibt den Anteil der kinetischen Energie welcher in Warme dissipiert, das heil3t um-
gewandelt wird. Fir beide Variablen muss eine Transportgleichung berechnet werden

(Schwarze, 2013).
kZ
Ve=Cy*x—

4-10

ou; du;
£==——"
an axj
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Bei Anwendung des Standard k-€ Modells muss eine voll turbulente Strémung vorliegen und die
molare Viskositat vernachlassigbar sein. Drallbehaftete Stromungen kénnen mit diesem Modell
nicht betrachtet werden. In der Brennertechnik st6f3t dieses Modell somit rasch an seine Gren-
zen. Durch entsprechende Weiterentwicklungen kann jedoch beispielsweise mit dem Realizable
k-& Modell der Drall bertcksichtigt werden (Ansys, 2010).

Im Unterschied zum Standard k-&¢ Modell werden beim Realizable k-¢ Modell Konstanten durch
Funktionen beschrieben. So wird etwa die Turbulenzmodellkonstante C,, durch eine Funktion
der Scherrate und der mittleren Rotation des Stromungsfeldes charakterisiert und somit der
Drall besser beschrieben (Schwarze, 2013).

4.3.3 Reynolds-Spannungs-Modelle (RSM)

Unter bestimmten Voraussetzungen kann im Gegensatz zu den k-¢ Modellen mit diesem Modell
die Turbulenz wesentlich besser aufgeldst werden. RSM-Modelle berlicksichtigen namlich die
Anisotropie, d.h. die Richtungsabhangigkeit des Spannungstensors. Dadurch ergeben sich bei
dreidimensionalen Problemstellungen sieben Transportgleichungen um die RANS-Gleichungen
zu schlieRen. Verglichen mit dem k-¢ Modell bedeutet dies jedoch einen erheblich gréReren Re-
chenaufwand (Ansys, 2010).

4.4 Strahlungsmodellierung

4.4.1 Allgemeines

Hat die Warmestrahlung einen gro3en Anteil an der gesamten Ubertragenen Warmemenge,
dann ist sie bei der Verbrennungssimulation zu beriicksichtigen. Die Strahlung wird Gber elekt-
romagnetische Wellen in einem bestimmten Spektrum (1 = 0,1 bis 10 um) Ubertragen (Steiner,
2010). Ein der Warmestrahlung ausgesetzter Korper kann die elektromagnetischen Wellen ab-
sorbieren, reflektieren und transmittieren. Da die Energie der Strahlung erhalten bleibt, ist die

Summe von Absorptions- (a), Reflexions- (p) und Transmissionsgrad (t) gleich 1 (Gl. 4-11).
a+p+r=1 4-11

Diese drei Parameter sind je nach Stoffeigenschaften unterschiedlich. Man unterscheidet fol-
gende ldealfélle (Joos, 2006):

o schwarzer Strahler (a =1, p =0, T=0)
e diathermer Strahler (¢ =0, p=0, 7=1)

e idealer Spiegelstrahler (@ =0, p=1, 7=0)
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Elementare Gase wie beispielsweise O,, H, zweiatomige Gase und Edelgase sind diatherm, al-
so strahlungsdurchléassig. Gase mit mehr als zwei Atomen sind strahlungsféhig, wenn sie auch
oft nur in engen Frequenzb&ndern Energie abstrahlen. In diesen Frequenzbandern sind die
Atome schwingungsfahig und die Breite des Bandes wird durch Druck, Temperatur und Gaszu-
sammensetzung bestimmt. Da strahlungsfahige Gase nur in bestimmten Wellenl&angenberei-
chen strahlen, werden sie auch als selektive Strahler bezeichnet (Joos, 2006).

Ein Beispiel fir ein strahlendes Gas ist Kohlendioxid CO,. Ein Teil der von der Erde abgegebe-
nen Strahlung wird durch das CO, absorbiert und wieder reflektiert. Dadurch wird die mittlere
Temperatur der Erdatmosphare erhoht.

Die einen Feuerraum umgebenden festen Wande und die Feststoffe in einer Flamme werden
als graue Strahler angenommen. Graue Strahler emittieren im Gegensatz zu schwarzen Strah-
lern nicht die gesamte Strahlung und haben somit ein Emissionsverhéltnis kleiner als eins
(Hochenauer, 2013).

Das Beer-Lambert'sche Gesetz beschreibt die wellenlangenabhéngige Abnahme der Strah-
lungsintensitat i; tUber den Weg durch eine Gasschicht mit der Dicke s (Gl. 4-12) (Steiner,
2010). Die Ausgangstrahlenintensitat ist i;  und der Absorptionskoeffizient a; .
i/'l = iAOe'al*S 4-12
Die Absorption hangt stark vom Partialdruck p, des absorbierenden Gases ab:
a; = klpg 4-13
Somit ergibt sich flr die vom Gas absorbierte Intensitét:

i, — a(s) = i, (1 — e™F2"Pg*) 4-14

Daraus folgt das Absorptionsverhaltnis:

1 — e ka*pg*s 4-15

Ist die Hochzahl (k; = pg * s) in Gl. 4-15 erheblich groRer als eins, wird das Gas als optisch dick
und umgekehrt (k; * pg; * s << 1) als optisch dlinn bezeichnet (Steiner, 2010). Daher absorbie-

ren optisch dicke Gase entsprechend Gl. 4-15 mehr als optisch dinne Gase. Bei der analyti-
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schen Auslegung in der Warmetechnik wird die Abhangigkeit der Strahlungsintensitat und somit

der Absorption von der Wellenlange weitgehend vernachlassigt (Hochenauer, 2013).

4.4.2 Weighted-Sum-of-Gray-Gases Modell

Das Weighted-Sum-of-Gray-Gases Modell (WSGGM) berticksichtigt im Gegensatz zum her-
kémmlichen Graugas-Modell fir feste Wande die Absorption und Emission strahlungsfahiger
Gase in unterschiedlichen Wellenl&angenbereichen. Dies ist notwendig da Gase abhéngig von
der Temperatur oft nur in engen Frequenzbereichen strahlungsféahig sind. Der wellenlangenab-
héngige Verlauf des Emissionsverhaltnisses wird mit Hilfe von Gewichtungsfaktoren (b;) durch
Stufenfunktionen angenahert (Gl. 4-16). Die Gewichtungsfaktoren beriicksichtigen auch die
Temperaturabhangigkeit des Emissionsverhdaltnisses. Der Klammerausdruck entspricht dem

Absorptionsverhaltnis. (Ansys, 2010).

n
£ = 2 by(T) * (1 — e~") 4-16
i

4.4.3 P1-Strahlungsmodell

Grundsatzlich versucht dieses Modell die Strahlungsintensitat im dreidimensionalen Raum
durch Kugelfunktionen zu beschreiben. Dies geschieht durch Reihenentwicklungen und wird als
Pn-Approximation bezeichnet. Wird die Reihenentwicklung nach dem ersten Glied abgebrochen
bezeichnet man es als P1-Approximation (Luders, 2005).

Fur Anwendungen in der Verbrennungssimulation mit optisch dicken Gasen funktioniert das P1-
Modell gut. Die in die Berechnung einflieRenden Oberflachen missen als diffuse Strahler be-
trachtet werden, was fur technische Oberflachen meist ausreicht. Aul3erdem wird mit diesem
Modell die Festkorperstrahlung von Partikeln berticksichtigt. Dabei gilt es zu beachten, dass die
durchgehende Strahlung nur in den Partikeln und nicht im Gas beriicksichtigt wird. Mit diesem
Modell kbénnen einerseits graue Strahler und nicht graue Strahler abgebildet werden. Nicht
graue Strahler verwenden ein Bandmodell. Der wesentliche Vorteil des P1-Modells liegt im ge-
ringen Rechenaufwand. Als nachteilig anzusehen ist, dass die Strahlungsflisse bei lokalen
Warmequellen und -senken lberhéht angegeben werden. Bei geringen optischen Dicken liefert

das P1-Modell keine guten Ergebnisse (Ansys, 2010).

4.4.4 DO (Discrate Ordinates)-Strahlungsmodell

Beim DO-Modell wird der fir die Strahlung relevante Raum mit diskreten Raumwinkeln unter-
teilt. Dabei wird die Strahlungstransportgleichung nicht entlang des Richtungsvektors der Strah-

lungsintensitat geldst, sondern in allen drei Raumrichtungen (Ansys, 2010). Die Auflésung der

35



Winkeldiskretisierung kann dabei in Fluent selbst vorgenommen werden. Sie entscheidet erheb-
lich Gber den notwendigen Rechenaufwand.

Mit dem DO-Modell kénnen optisch dicke und dinne Gase beriicksichtigt werden. Bei nicht zu
fein aufgeloster Winkeldiskretisierung ist eine annehmbare Rechenzeit zu erzielen. Ebenso wie
beim P1-Modell kénnen graue und nicht graue Strahler betrachtet werden (Ansys, 2010).

4.5 Verbrennungssimulation

In diesem Kapitel werden verschiedene Modelle vorgestellt, welche versuchen die realen Ver-
brennungsreaktionen nachzubilden. Da bei einer Verbrennung oft tausende Reaktionen auftre-
ten, aber nur ein Bruchteil fur die Simulation herangezogen werden kann, ist es wichtig mit ei-
nem geeigneten Modell zu arbeiten. Au3erdem ist die Beschreibung der Interaktion zwischen
Turbulenz und der chemischen Reaktionskinetik sehr schwierig nachzubilden. Nachstehend
sind die fur die Simulation des Gichtgasbrenners relevanten Ansatze zur Verbrennungsmodel-
lierung angefihrt.

4.5.1 Eddy Dissipation Modell (EDM)
Das Eddy Dissipation Modell basiert auf dem Eddy Break Up Modell und somit auf dem

.,mixed=burnt“ Ansatz. Dies bedeutet, dass die Reaktionsrate Uber die turbulente Vermischung
zwischen Brennstoff und Oxidator bestimmt wird. Das Modell kann mehr als zwei Reaktions-
gleichungen zur Beschreibung der Reaktion verwenden. Jedoch kann dies zu falschen Ergeb-
nissen fuhren, da bei mehreren Reaktionen (>2) verschiedene Arrhenius-Koeffizienten auftre-
ten. Da das EDM fir jede Reaktion die gleiche Turbulenzrate, welche die Reaktionsgeschwin-
digkeit bestimmt, verwendet, sollten nur Einschrittreaktionen simuliert werden. Eventuell kbnnen
auch Zweischrittreaktionen, bei welchen ein Zwischenprodukt auftritt, verarbeitet werden
(Ansys, 2010).

4.5.2 Eddy Dissipation Concept (EDC)-Modell

Das EDC-Modell ist eine Weiterentwicklung des EDM. Es werden detaillierte chemische Me-
chanismen in der turbulenten Strémung bertcksichtigt und man nimmt an, dass die Reaktionen
in kleinen turbulenten Skalen ablaufen. Detaillierte chemische Reaktionen kénnen einbezogen
werden. Die Berechnung mit diesem Modell ist mit grofRem numerischem Aufwand verbunden

und somit ergeben sich entsprechend lange Rechenzeiten (Ansys, 2010).

4.5.3 Modelle fur nicht vorgemischte Verbrennung

Bei der nicht vorgemischten Verbrennung werden der Brennstoff und der Oxidator getrennt in
die Reaktionszone eingebracht. Je hach Annahme wie schnell die chemischen Reaktionen ab-

laufen, ergeben sich unterschiedliche Moéglichkeiten zur Verbrennungssimulation:
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e unendlich schnelle Chemie — chemisches Gleichgewichtsmodell

e endlich schnelle Chemie — laminare Flameletmodelle

Chemisches Gleichgewichtsmodell:

Wird chemisches Gleichgewicht angenommen, reagiert der Brennstoff mit dem Oxidator umge-
hend nach abgeschlossener Mischung. Daher vereinfacht sich das Verbrennungsproblem zu

einem Mischungsproblem, welches mit dem Mischungsbruch f; beschrieben wird (Gl. 4-17).

Z,—7Z;_
fi — 7 i _l ZOx 4-17
i—Fuel i—0x

Dabei ist Z; der Element-Massenbruch (Massenanteil an der Gesamtmasse) des jeweiligen
Elements i. Die Indizes ,Fuel® und ,,Ox“ bezeichnen die Element-Massenbriche am Anfang der
Reaktionszone. Das bedeutet, dass fir jedes Element ein eigener Mischungsbruch aufgestellt
werden musste. Da jedoch die Diffusionskoeffizienten in etwa fir alle Elemente gleich ange-
nommen werden kdnnen, wird der Mischungsbruch unabhéngig vom Element (Warnatz, Maas,
& Dibble, 2001). Dies kann allerdings nur fur turbulente Stromungen angenommen werden, da
die Konvektion gegeniiber der molekularen Diffusion tberwiegt (Ansys, 2010).

Dadurch reduziert sich die zu modellierende Chemie der Verbrennung auf zwei Erhaltungsglei-
chungen (Gl. 4-18), da der Mischungsbruch f nach Favre (f = f + f‘) massengewichtet ge-

mittelt wird (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001). o, €, und C; sind modellspezifische Konstanten.

Jd , - SN He —
5007 + 9+ (o87) = v+ (97

4-18

%(pf’z) +Vx (pif7%) =V« (ﬁ—ZVf_’Z) + Cope(VF)' — Cdpzf_’z

Um nun die Chemie mit der Turbulenz in Verbindung zu verbringen, das heil3t die Beschreibung
des turbulenten Mischungsprozesses durch den Mischungsbruch, verwendet Fluent Wahr-
scheinlichkeitsdichtefunktionen (Probability Density Function PDF, Abbildung 4-6). Die PDF fir
den Mischungsbruch ergibt sich aus dem Zeitanteil den der Wert des Mischungsbruchs im In-
tervall Af hat. Dabei hangt der Kurvenverlauf p(f) von der Turbulenz ab und wird mit Hilfe ver-

schiedener Verteilungsfunktionen (zB Gaul3) angenahert (Ansys, 2010).
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Abbildung 4-6: PDF des Mischungsbruchs p(f) (Ansys, 2010)

Somit kénnen Uber die PDF die vom Mischungsbruch f abhangigen Mittelwerte der Tempera-
tur, der Dichte und der Massenanteile berechnet werden. Da durch Annahme chemischen
Gleichgewichts nur unendliche schnelle Chemie berlcksichtigt wird, kann beispielsweise die
Stickoxidbildung mit diesem Modell nicht abgebildet werden (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).

Flameletmodell:

Beim Flameletmodell mit endlich schneller Chemie missen alle Erhaltungsgleichungen berick-
sichtigt werden. Es genugt nicht, wie beim Gleichgewichtsmodell, nur die Kontinuitats-, Impuls-
und Energiegleichung zu berticksichtigen. Es missen hier auch alle Erhaltungsgleichungen der
beteiligten Elemente i betrachtet werden (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001). Da dies aber einen
zu hohen Rechenaufwand bedeuten wirde, wird die turbulente Flamme aus laminaren Einzel-

flamelets einer Gegenstromflamme aufgebaut (Abbildung 4-7).
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Abbildung 4-7: laminare Gegenstromflamme (Ansys, 2010)

Der Brennstoff und der Oxidator treffen achssymmetrisch im Gegenstrom aufeinander. Die
Flamme wird abhangig vom Abstand zueinander bzw. abhangig von den Geschwindigkeiten,
unterschiedlich zur Seite abgelenkt. Aul3erdem hat eine hohe Geschwindigkeit auch einen Ein-
fluss darauf, dass die Verbrennung der Gegenstromflamme erheblich vom chemischen Gleich-
gewicht abweicht. Durch die Einfachheit dieser Problemstellung, es kann Eindimensionalitat
angenommen werden, kdnnen die Zusammensetzung und die Temperatur einer solchen Ge-
genstromflamme relativ leicht berechnet werden (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001).

Dies geschieht wiederum durch den Mischungsbruch f und nun, im Vergleich zum chemischen
Gleichgewicht, zusétzlich durch die skalare Dissipationsgeschwindigkeit. Diese steht im Zu-
sammenhang mit der Flammenstreckung der Gegenstromdiffusionsflamme und ist der ent-

scheidende Parameter zur Beschreibung der Abweichung vom chemischen Gleichgewicht.
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5 Numerische Stromungssimulation

Die numerische Stromungssimulation, im Englischen Computational Fluid Dynamics (CFD),
versucht das System der Erhaltungsgleichungen, welche partiellen Differentialgleichungen ent-
sprechen, ndherungsweise numerisch zu l6sen. Dazu werden verschiedene Methoden zur Dis-
kretisierung der Differentialgleichungen verwendet. Dadurch ist es moglich die Differentialglei-
chungen in analytische Gleichungen zu Uberfihren. Das Rechengebiet wird in ein Gitter aufge-
teilt und somit ergeben sich finite Kontrollvolumina. Dabei hangt es wesentlich davon ab, wie
fein das Rechennetz das betrachtete Rechengebiet unterteilt. Zur Erstellung dieser Arbeit wur-
den die Rechennetze vom Firmenpartner zur Verfligung gestellt. Grundsatzlich kann zwischen

strukturierten und unstrukturierten Netzen unterschieden werden.

5.1 Gitterformen

Bei einem strukturierten Gitter sind die Gitterpunkte in regelmafRigen Abstdnden angeordnet.
Dadurch ist die Lage von einem Gitterpunkt eindeutig bestimmt. Es ergibt sich ein Anord-
nungsmuster, welches einfach in ein Programm implementiert werden kann (Ferziger & Peric,
2002).

Durch unterschiedlichen Aufbau des strukturierten Netzes kann es an die jeweilige Geometrie
angepasst werden. Abbildung 5-1 zeigt ein kartesisches und ein rechtwinkeliges Gitter. Bei der
rechtwinkeligen Anordnung der Gitterpunkte kénnen durch Verteilungsfunktionen bestimmte Be-
reiche der zu simulierenden Geometrie feiner aufgelost werden (Schwarze, 2013). Allerdings

sind diese beiden Varianten auf einfache geometrische Rechengebiete beschrankt.

kartesisch rechtwinklig

Abbildung 5-1: kartesisches und rechtwinkliges Gitter (Schwarze, 2013)

Fur geometrisch anspruchsvollere Modelle, also bei Auftreten gekrimmter Konturen, werden
Gitter, welche sich der Modellgeometrie anpassen, verwendet. Man unterscheidet dabei zwi-
schen O-, H- und C-Gittern (Abbildung 5-2). Dabei bezeichnet der Buchstabe die Form des Li-
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nienzuges zwischen den Gitterpunkten. So eignet sich beispielsweise ein strukturiertes H-Gitter,
demnach mit offenem Linienzug, sehr gut fir die Abbildung einer Diise. Das C-Gitter, mit halb-
offenem Linienzug, kann gut den Bereich um ein Tragfliigelprofil abbilden. Das aus einem ge-
schlossenen Linienzug aufgebaute O-Gitter wird fur die Stromungssimulation einfacher stump-

fer Korper herangezogen (Schwarze, 2013)

.
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Abbildung 5-2: Gittertypen fur einfache Modellgeometrien (Schwarze, 2013)

Mit den bisher vorgestellten Gitterformen sind nur einfache geometrische Verhéltnisse abbild-
bar. Sobald die Koérperkonturen etwas komplexer werden zumeist unstrukturierte Gitter verwen-
det. Naturlich werden auch Mischformen zwischen strukturierten und unstrukturierten Gittern
erzeugt.

Unstrukturierte Gitter werden unregelmafig aufgebaut und somit ergibt sich eine sehr gute An-
passungsfahigkeit an aufwandige Geometrien. Fir zweidimensionale Probleme werden die un-
strukturierten Gitter aus Drei- und Vierecken aufgebaut. Bei dreidimensionalen Problemen er-
geben sich Tetraeder-, Hexaeder- und Polyederelemente. Abbildung 5-3 zeigt ein unstrukturier-

tes zweidimensionales Gitter. Entlang der gekrimmten Wand sind orthogonale Zellen angeord-
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net. Grund dafir ist, dass strukturierte Gitter in Bereichen nahe zur Wand bessere Ergebnisse
liefern (Ferziger & Peric, 2002).
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Abbildung 5-3: unstrukturiertes Gitter mit orthogonalen Zellen (Ferziger & Peric, 2002)

Da fur diese Arbeit ein Rechennetz zur Verfligung stand, wird hier nicht n&her auf die Erstellung

von Rechennetzen eingegangen.

5.2 Ansys Fluent

Fur die Erstellung dieser Arbeit wurde die in der Warmetechnik weitverbreitete CFD Software
Fluent (Version 14.0) verwendet. Das Programm besitzt eine grafische Benutzeroberflache.
Nach dem Laden der vernetzten Geometrie in das Programm, werden die Einstellungen fur die

Simulation systematisch in den nachstehenden Bereichen festgelegt:

e Problem Setup
e Solution

e Results

5.2.1 Problem Setup

Im Problem Setup werden die Grundeinstellungen festgelegt. Dabei muss das Netzgitter auf die
entsprechende Grol3e skaliert werden. Zusétzlich kann die Qualitat Gberprift werden. Der be-
trachtete Stromungszustand ist stationar. Die Gravitation wird bei den hohen Stromungsge-
schwindigkeiten nicht beriicksichtigt. Anschlieend erfolgt die Festlegung des Turbulenz- und

Strahlungsmodells sowie des Verbrennungsmodells.
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5.2.2 Solution

Die Einstellungen zu den numerischen Lésungsverfahren werden in diesem Bereich getroffen.
Die Diskretisierungsverfahren beeinflussen die Lésungsfindung entscheidend. Tabelle 5-1 zeigt
die verwendeten Diskretisierungsmethoden fir die 2D- und 3D-Simulation. Zun&chst wurde fir
alle betrachteten Gleichungen das First-Order Upwind Verfahren (FO) gewahlt. Um zu einer an-
sprechend genauen Ldsung zu kommen wurde dann versucht méglichst viele Gleichungen

nach dem Second-Order Upwind Verfahren (SO) zu diskretisieren.

Tabelle 5-1: Diskretisierungmethoden fiir die 2D- und 3D-Simulation

Diskretisierung 2D | Diskretisierung 3D
Pressure Standard Standard
Momentum SO FO
Turbulent Kinetic
Energy SO FO
Tur_bulent Dissi- SO FO
pation Rate
Energy SO SO
Temperature SO SO
Mean_ Mixture SO SO
Fraction
Mean Mixture Va- SO SO
riance

Die Solution Initialization ist von entscheidender Bedeutung um das Stromungsfeld mit Werten
zu initialisieren, welche rasch zu einer Losung fuhren. Somit kann die Simulationszeit durch
entsprechende Auswabhl der Initialisierungsmethode reduziert werden. Fir die Initialisierung der
zu bearbeitenden Problemstellungen wurde die Standard Methode, bei welcher jede Zelle mit
vorgegebenen Werten belegt wird, sowie die Hybrid Methode angewandt. Bei der Hybridmetho-
de werden die Randwerte auf die restlichen Zellen interpoliert und vom Anwender sind keine
Werte vorzugeben (Ansys, 2010). Fir gleiche Problemstellungen, welche mit unterschiedlichen
Modellen berechnet werden sollen, kann sofern bereits eine Losung eines anderen Problems
vorliegt, diese Lésung auf das neu zu berechnende Problem initialisiert werden. Dadurch kann

viel Rechenaufwand eingespart werden.

5.2.3 Results

Im diesem Menipunkt werden die Ergebnisse der Simulation aufgerufen. Es kénnen Plots, Dia-
gramme und Zahlenwerte ausgelesen werden. Durch die gezielte Erstellung von Schnittflachen
an geeigneten Stellen kénnen beispielsweise das Temperaturprofil oder die Massenanteile ver-

schiedener Spezies grafisch ausgegeben werden.
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6 2D-Simulation zur Einschrankung der Reaktionsmechanismen

In diesem Kapitel wird die Problemstellung, welche zur Einarbeitung in die CFD Software Fluent
und zu einer ersten Untersuchung der verschiedenen Verbrennungsmodelle diente, erlautert
und diskutiert. Anhand einer einfachen zweidimensionalen Geometrie werden die zur Gasver-
brennung relevanten Verbrennungsmodelle untersucht und ihre Ergebnisse miteinander vergli-
chen. Beim zu untersuchenden Gichtgasbrenner erfolgt die Vermischung von Brennstoff und
Oxidator am Brenneraustritt. Deshalb wird fUr die 2D-Validierung eine turbulente Diffusions-
flamme untersucht (Abbildung 6-1). Bei zweidimensionaler Betrachtung der Geometrie wird eine
fiktive Tiefe von einem Meter angenommen. Aus Symmetriegriinden wird nur die Haélfte des

Querschnitts simuliert und somit der Rechenaufwand auf ein Minimum reduziert.
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Abbildung 6-1: Diffusionsbrenner zur 2D Untersuchung

Um zunéchst die Eignung der verschiedenen Reaktionsmodelle zu tberprifen und miteinander
zu vergleichen, wird der Brennstoff Methan CH, mit dem Massenstrom m, in die Brennkammer
eingebracht. Als Oxidator wird Luftsauerstoff verwendet. AnschlieRend wird anstatt Methan die
vom Firmenpartner vorgegebene Gichtgaszusammensetzung simuliert.

Um die zu untersuchenden Verbrennungsmodelle auf ihre Eignung zu untersuchen, wurde eine
hohe Eintrittsgeschwindigkeit (vg, = 80 m/s) gewahlt, damit erschwerende Bedingungen fiir die
Verbrennung gegeben sind. Darunter ist zu verstehen, dass die Reaktion aufgrund der hohen
Gasgeschwindigkeit nicht genligend Zeit hat um im betrachteten Rechengebiet auszureagieren.
Die adiabate Flammentemperatur wird nicht erreicht und Teile des Brennstoffs verlassen das
Rechengebiet unverbrannt. Die Randbedingung der hohen Brennstoffeintrittsgeschwindigkeit
stellt grof3e Anforderungen an die Reaktionsmechanismen und durch diese Brennerkonfigurati-
on kénnen sie gut auf ihre Eignung getestet werden.

Abbildung 6-2 zeigt das fur die 2D-Untersuchung verwendete rechtwinkelige Netzgitter (1615
Zellen). Beim Brennstoff- und Lufteintritt sowie im Bereiche entlang der horizontalen Symmet-

rielinie ist das Gitter feiner aufgelost. Der Brennstoffeintritt ist aufgrund seiner geringen Abmes-
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sungen nicht zu erkennen. Er ist in Abbildung 6-1 unter Missachtung der wirklichen GroRenver-
haltnisse vergroRert dargestellt.

Abbildung 6-2: Netzgitter zur 2D Untersuchung

6.1 Verbrennungsuntersuchung mit Methan (NG)

Fur die Verbrennungsuntersuchung wurde der oben angefiihrte Brenner verwendet. Das Luft-
verhaltnis 4 ist mit 1,1 festgelegt. Somit ergibt sich die Lufteintrittsgeschwindigkeit (v, = 19,4
m/s) unter der Annahme, dass der Brennstoff mit 80 m/s eintritt. Die Wand, welche den Brenner
umschlie3t hat eine konstante Wandtemperatur Ty, von 300 K. Zu Beginn wurde eine 2D-
Simulation mit dem Eddy-Dissipation-Model unter Verwendung verschiedener Reaktionsme-
chanismen durchgefuhrt:

e Methan (1-Schritt)
CH,+ 20, - CO, + 2H,0 6-1

e Westbrook and Dryer (3-Schritt) (Andersen, 2008)

3
CHy +50, > €O +2H;0
1
€O +50;, - CO, 6-2

1
€O, — €O +50,

e Jones Lindstedt (4-Schritt) (Andersen, 2008)
1
CHy+ 50, ~ CO +2H,

CH, + H,0 - CO + 3H,
6-3
1
Hy +5 0, © Hp0

CO + H,0 & CO, + H,
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Abbildung 6-3: Temperaturprofil der Methanverbrennung bei Anwendung des EDM

Abbildung 6-3 zeigt die Temperaturprofile unterschiedlicher Reaktionsmechanismen bei An-
wendung des EDM. Der Jones Lindstedt Mechanismus (4-Schritt) filhrt zu keinem Ergebnis fir
diese Brennerkonfiguration. Es tritt keine Temperaturerhohung auf und es kann daraus ge-
schlossen werden, dass die Verbrennungsreaktion nicht ablauft. Mit der 1-Schritt Methanreakti-
on und dem 3-Schritt Mechanismus lauft die Reaktion in der Brennkammer ab. Der 1-Schritt
Mechanismus liefert im Vergleich zum 3-Schritt Mechanismus ein Temperaturprofil mit einem
héherem Temperaturniveau. Daflir ausschlaggebend sind die unterschiedlichen Reaktionsme-
chanismen. Der 3-Schritt Mechanismus betrachtet das Kohlenmonoxid, wéhrend der 1-Schritt
Mechanismus keine Zwischenspezies bericksichtigt.

Alternativ zum Eddy-Dissipation-Model wurde die Verbrennung mit dem Flameletmodell simu-
liert. Abbildung 6-4 zeigt die Temperaturprofile des 3-Schritt Mechanismus und eines Flamelet-
modells. Das Flameletmodell verwendet den Skeletal Reaktionsmechanismus. Dieser Mecha-
nismus basiert auf dem GRI 3.0 Reaktionsmechanismus und er beriicksichtigt 16 Spezies in 41
Reaktionen. Dabei ergeben sich beim 3-Schritt EDM etwas héhere Verbrennungstemperaturen,
als beim Flameletmodell. In diesem Fall Gberschéatzt das EDM die Temperaturen aufgrund des
"mixed=burnt“-Ansatzes. Dieser Ansatz geht davon aus, dass die Verbrennung nach der Vermi-
schung von Brennstoff und Oxidator abgeschlossen ist. Das Flameletmodell hingegen be-
schreibt die Verbrennung im Unterschied zum EDM durch eine aufwdndige Reaktionskinetik,
welche die Temperaturabhangigkeit der Reaktionsgeschwindigkeit beinhaltet. Aus der hohen
Eintrittsgeschwindigkeit des Brennstoffs resultieren niedrigere Temperaturen. Dies hat einen
entscheidenden Einfluss auf die Reaktionsgeschwindigkeit. Beim EDM wird dies nicht beriick-
sichtigt, da nur die Vermischung den Reaktionsablauf bestimmt.
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Abbildung 6-4: Temperaturprofil der Methanverbrennung

In Abbildung 6-5 ist das Geschwindigkeitsprofil der Verbrennung dargestellt. Gut zu erkennen
ist, dass im Bereich der horizontalen Symmetrielinie die Geschwindigkeit sehr hoch ist. Durch
die hohe Geschwindigkeit weitet sich die Flamme nur sehr beschrénkt aus. Es ergibt sich eine
starke Flammenstreckung. Die Flamme hat nicht genug Zeit auszubrennen und daher treten
brennbare Stoffe aus der Brennkammer.

Abbildung 6-6 zeigt die CO-Massenanteile des 3-Schritt EDM und des Flamelet-Skeletal. Der
Unterschied in der CO-Konzentration ergibt sich durch die unterschiedlichen Verbrennungsmo-
delle. Trotz der héheren Temperaturen des 3-Schritt EDM ist dort die CO-Konzentration im Ver-
gleich zum Flameletmodell héher. Dies stellt einen Widerspruch dar, da bei héheren Tempera-

turen mehr Warme freigesetzt werden muss und somit mehr CO umgesetzt werden misste.

Fazit:

Zur Simulation der Methanverbrennung fur die gegebene Brennerkonfiguration eignet sich der
4-Schritt Mechanismus nicht. Der 1- und 3-Schritt Mechanismus liefern in Verbindung mit dem
EDM brauchbare Ergebnisse. Vergleicht man das EDM mit dem Flameletmodell zeigt sich, dass
der "mixed=burnt“-Ansatz rasch an seine Grenzen stof3t. Dies zeigt sich besonders gut bei Be-

trachtung der CO-Massenanteile.
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Abbildung 6-5: Geschwindigkeitsprofil der Methanverbrennung
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6.2 Verbrennungsuntersuchung mit Gichtgas (BFG)

Nachdem die Einarbeitung in die CFD-Software mit den unterschiedlichen Verbrennungsmodel-
len mit einem konventionellen Brennstoff abgeschlossen wurde, konnte mit der Gichtgas-
Verbrennungssimulation begonnen werden. Dazu wurde ebenfalls der eingangs im Kapitel be-
schriebene Diffusionsbrenner verwendet. Ziel war es die in der Literatur vorhandenen Reakti-

onsmechanismen auf ihre Tauglichkeit zur Gichtgasverbrennung zu untersuchen.

6.2.1 Vergleich der Reaktionsmechanismen mit EDM

In einer ersten Untersuchung wurden der Literatur entnommene Reaktionsmechanismen in das
EDM implementiert und mit der vom Firmenpartner vorgegebenen Gichtgaszusammensetzung
zweidimensional simuliert. Die Randbedingungen sind ident mit den bei der Methan-
Verbrennungsuntersuchung verwendeten Bedingungen. Da hier eine andere Zusammenset-
zung des Brennstoffs vorliegt, ergibt sich bei gleicher Brennstoffeintrittsgeschwindigkeit und bei
gleichem Luftverhaltnis (1 = 1,1) eine neue Lufteintrittsgeschwindigkeit v, von 1,659 mis.
Neben den bereits beschriebenen Mechanismen von Jones/Lindstedt und Westbrook/Dryer

wurden zwei weitere verwendet:

¢ Mechanismus der Holzgas Ausbrandreaktion (3-Schritt)

3
CHy+50; > €O +2H;0
1
CO + 502 g COZ 6'4

1
Hz + 502 d H20

e Nikolaou (5-Schritt) (Nikolaou, 2012)

0, + H,0 + 3C0 - 2H + 3€0,
CO, + Hy, » H,0 + CO
2H + €O, » H,0 + CO 6-5
0, + 2H,0 + 2C0 > 2H + 2C0, + H,0,
2H + 4C0, + CH, - 3H,0 + 5C0

Die zwei fur Kohlenwasserstoff entwickelten Reaktionsmechanismen von Jones/Lindstedt (JL)
und Westbrook/Dryer (WD) sind nicht fur die Modellierung der Gichtgasverbrennung geeignet.

Bei Anwendung dieser beiden Mechanismen tritt keine Temperaturerhéhung in der Brennkam-
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mer auf. Abbildung 6-7 zeigt einen Uberblick tiber die Reaktionsmechanismen, welche fiir die

Gichtgasverbrennungssimulation mit dem EDM verwendet wurden.

EDM — BFG Vergleich

3-Schritt 3-Schritt 4-Schritt 5-Schritt
Holzgas WD JL Nikolaou

Abbildung 6-7: Vergleiche mit unterschiedlichen Reaktionsmechanismen

In der folgenden Abbildung 6-8 werden die unterschiedlichen Temperaturprofile der zwei Reak-
tionsmechanismen, bei welchen eine Verbrennungsreaktion mit dem EDM auftritt, dargestellt.
Es ist zu erkennen, dass mit dem 5-Schritt Mechanismus von Nikolaou maximal eine Tempera-
tur von ca. 1250 K auftritt.
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1.75e+03

1.67e+03
1 596402 3-Schritt Holzgas
1.51a+03
1.43e+03
1.35e+03
1.27e+03
1.19e+03
1.11e+03
- 1.03e+03
9 45e+02
3. 65e+02

7.84e+02
7.03e+02
5.23e+02

5.42e+02
4 61e+02
3.81e+02
3.00e+02

5-Schritt

Temperatur K]

Abbildung 6-8: Temperaturprofil des 3- und 5-Schritt Mechanismus
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Fazit:

Das EDM funktioniert nur mit maximal zwei Reaktionsschritten. Bei Verwendung mehrerer Re-
aktionsschritte konnen fehlerhafte Ergebnisse auftreten. Durch die ,Mixed=Burnt® Annahme ist
fur den Mechanismus mit mehr als zwei Reaktionsschritten unklar, welche Reaktion verwendet

werden soll. Brauchbare Ergebnisse liefert lediglich der 3-Schritt Holzgasmechanismus.

6.2.2 Vergleich der Reaktionsmechanismen mit dem nicht vormischenden Ver-
brennungsmodell
Die Gichtgasverbrennung wurde mit dem chemischen Gleichgewicht sowie mit dem Flamelet-

modell simuliert (Abbildung 6-9). Fur das Flameletmodell wurde der GRI 3.0 Reaktionsmecha-

nismus und ein Skeletal-Mechanimus, d.h. ein reduzierter GRI 3.0, verwendet.

Non Premixed Combustion — BFG Vergleich

Chemisches Flamelet Flamelet
Gleichgewicht GRI 3.0 20 Spezies Skeletal

Abbildung 6-9: Vergleiche mit dem nicht vormischenden Modell

Der GRI 3.0 Reaktionsmechanismus enthdlt 325 verschiedene chemische Reaktionen. Dabei
sind 53 Spezies beteiligt. Die Version 3.0 ist die aktuellste Version des auf Gasverbrennungen,
vor allem Methan und Erdgas, optimierten Mechanismus (Frenklach, Bowmann, Smith, &
Gardiner, 2013). In diesem Fall wurde der Mechanismus auf 20 Spezies limitiert, um den Re-
chenaufwand zu begrenzen. Bei Limitierung der Spezies werden die Spezies mit den grof3ten
Molanteilen bertcksichtigt (Ansys, 2010). Der Skeletal Mechanismus ist ein vom GRI 3.0 abge-
leiteter Mechanismus mit einer Anzahl von 41 Reaktionen und 16 Spezies. Bei Vergleich der
Temperaturprofile (Abbildung 6-10) der zwei Mechanismen und bei Annahme chemischen
Gleichgewichts zeigt sich kaum ein Unterschied. Alle drei Modelle liefern eine in etwa gleiche
Flammenform. Durch die hohe Eintrittsgeschwindigkeit des Gichtgases weitet sich die Flamme
nicht sofort auf. Gut zu erkennen ist, dass in Nahe der Wand die Temperatur rasch auf 300 K
absinkt.
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Abbildung 6-10: Temperaturprofile der Flameletmodelle und des chemischen Gleichgewichts

Nach Auswertung der Ergebnisse der Gichtgasverbrennungsuntersuchung zeigte sich, dass mit
dem EDM nur mit dem 3-Schritt Holzgasmechanismus sinnvolle Ergebnisse zu erzielen sind.
Daher wird in den weiteren Simulationen am eigentlichen Gichtgasbrenner nur mehr dieser Me-
chanisum fir das EDM sowie das EDC-Modell verwendet. Die Ergebnisse der Flameletmodelle
sind plausibel, da sie im Bereich der adiabaten Flammentemperatur liegen. Deshalb werden sie
neben dem chemischen Gleichgewicht auch fir die weiteren Simulationen herangezogen.
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7 Ergebnisse der CFD Simulation des Gichtgasbrenners

In diesem Kapitel werden die Ergebnisse der unterschiedlichen Simulationen angefuhrt und er-
lautert. Die Geometrie bzw. das Netzgitter wurden vom Firmenpartner zur Verfigung gestellt.
Der Brenner besteht, wie in Kapitel 3.2 bereits beschrieben, aus einem Eintritts- und Austritts-
bereich. Fir diese Arbeit wird nur der Austrittsbereich des Brenners betrachtet. An den Aus-
trittsbereich ist eine fiktive Brennkammer angeschlossen, welche geeignete Randbedingungen
besitzt (Abbildung 7-1, Tabelle 7-1). Das Netzgitter ist im vorderen Bereich der Brennkammer
feiner aufgelost, da dort das Gichtgas entziindet wird. Es ist aus 2683354 Zellen aufgebaut und

der Wert der minimalen orthogonalen Qualitat betragt 4,08496e-02.

Taus

/ Tw, &

Tpr; Mpr: PLuFT
Ts; msy: Prurr )&\ L#

Tgrg; Mprg: PFG

Abbildung 7-1: Netzgitter fir die Simulation des Gichtgasbrenners

Der Brenner ist am vorderen Bereich der Brennkammer angeschlossen. Dort werden die Mas-
senstrome des Brennstoffs (mgr;) und des Oxidators (mp;, ;) mit gegebenem Druck (pryFr,
pere) Und gegebener Temperatur (Tp;, Ts;, Tgre) €ingebracht. Der Mantel der Brennkammer
und die Wand, die den runden Einlass umgibt, haben die konstante Wandtemperatur Ty,. Bei
Berticksichtigung der Strahlung besitzen dieselben Wéande einen Emissionsgrad ¢ von 0,9. Im

hinteren Bereich der Brennkammer wird die Austrittstemperatur T, vorgegeben.
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Tabelle 7-1: Randbedingungen

Randbedingungen

Massenstrom Pri-
marluft

Massenstrom Se- gy,
kundarluft

Massenstrom BFG Mprg 19,46 kg/s
Temperatur Priméar-

mp; | 14,257 kg/s

2,358 kg/s

luft Tpy, 451,7 K
Temperatur Sekun-
darlut To | 4517 K

Temperatur Gichtgas Tgr; | 503,8 K
Eintrittsdruck Luft prvrr| 67,7 mbar

Eintrittsdruck BFG PEFG 39,9 mbar
Emissionsgrad £ 0,9 -
Wandtemperatur Tw 1273 K

Austrittstemperatur Tous | 1373 K

7.1 Verbrennungsmodelluntersuchung

In diesem Abschnitt werden die mit der 2D-Simulation eingeschrankten Verbrennungsmodelle
am Gichtgasbrenner angewandt. Dabei hat die fiktive Wand, welche die Brennkammer be-
grenzt, die konstante Wandtemperatur Ty,. Die Strahlung wird in der ersten Untersuchung, um
die Rechenzeit zu verkirzen, nicht beriicksichtigt. AnschlieRend werden dhnliche Untersuchun-
gen mit Berlicksichtigung der Warmestrahlung durchgefiihrt. Als Turbulenzmodell dient das Re-
alizable k-¢ Modell, welches bei drallbehafteten Stromungen gute Ergebnisse liefert (Ansys,
2010). Durch Verwendung verschiedener Reaktionsmechanismen und Verbrennungsmodelle

werden Vergleiche hinsichtlich Temperatur, Geschwindigkeit und Spezies gemacht.

7.1.1 Verbrennungsmodelluntersuchung ohne Strahlung

Nachfolgend in Abbildung 7-2 der Uberblick tiber die durchgefiihrten Simulationen zur Verbren-

nungsmodelluntersuchung.
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Verbrennungsmodelle ohne Strahlung

GRI 3.0 GRI 3.0 Skeletal Smooke 3-Schritt 3-Schritt
Flamelet Flamelet Flamelet Flamelet EDM EDC

20 Spezies 53 Spezies

Abbildung 7-2: Verbrennungsmodelle ohne Strahlung

Zusatzlich zu den in den 2D-Simulationen untersuchten GRI und Skeletal Mechanismen wurde
der Mechanismus nach Smooke fir die Simulation des Gichtgasbrenners verwendet. Dieser
Mechanismus verwendet 46 Reaktionen und 16 Spezies. Der GRI 3.0 Mechanismus verwendet
grundsétzlich 53 verschiedene Spezies. Um bei Erstellung der PDF den Rechenaufwand zu
verringern, wurde die maximale Anzahl der Spezies auf 20 limitiert. Fluent wahlt die Spezies mit
den grofdten Molanteilen aus. Die Auswirkung der Limitierung auf 20 Spezies ist gering. Bei
Verwendung aller 53 Spezies kdnnen weitere Zwischenspezies betrachtet werden (Abbildung
7-4). Gut ersichtlich ist, dass diese Zwischenspezies in sehr geringen Konzentrationen auftre-
ten. In Abbildung 7-3 sind die Temperaturprofile der Flameletmodelle, des EDM und des EDC-
Modells dargestellt. Das EDM und EDC-Modell verwenden beide den 3-Schritt Holzgas Mecha-
nismus, da dieser fur das Gichtgas am besten funktioniert. In die Brennkammer sind Schnitt-
ebenen gelegt. Auf diesen sind die Temperaturprofile ersichtlich. Bei den Flameletmodellen sind
die Felder sehr ahnlich und die Grélienordnung der Maximaltemperatur liegt in der Nahe der
adiabaten Flammentemperatur von ca. 1650 K. Das EDM und EDC-Modell Gberschétzen die
Temperatur aufgrund des ,mixed=burnt® Ansatzes. Aufgrund der Skalierung der Temperatur mit
maximal 1700 K entstehen in den Temperaturprofilen weil3e Bereiche. In diesen Bereichen ist
die Temperatur hoher als 1700 K. Bei allen sechs Ansichten ist zu beobachten, dass die Flam-
me entlang der Z-Achse nach rechts und in die negative Richtung der Y-Achse wandert. Es

lasst sich daraus schlie3en, dass die Ursache dafiir in der Brennergeometrie liegt.
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Abbildung 7-3: Temperaturprofile in XY-Schnittebenen
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Abbildung 7-4: CH3;OH- und CH,OH Massenanteile

Die Geschwindigkeitsprofile der Gichtgasverbrennung sind im horizontalen Mittelschnitt (XZ-
Ebene), sowie im vertikalen Mittelschnitt (YZ-Ebene) in der folgenden Abbildung 7-5 dargestellit.
Zwischen den Geschwindigkeitsprofilen der Flameletmodelle mit den unterschiedlichen Reakti-
onsmechanismen sind keine Unterschiede zu erkennen. Aufgrund dessen ist hier auch nur ein
Vergleich zwischen dem Skeletal-Flamelet und dem 3-Schritt EDM abgebildet. In der Reakti-
onszone sind beim EDM leicht hohere Geschwindigkeiten zu erkennen. Bei Betrachtung des
Vertikalschnitts erkennt man die stark nach unten gerichtete Strémung.
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Abbildung 7-5: Geschwindigkeitsprofile im Horizontal (XZ)- und Vertikalschnitt (YZ)

In Abbildung 7-6 ist der OH-Massenanteil dargestellt. Das OH-Radikal ist eine Zwischenspezies
der Verbrennung. Die Anderung in einem bestimmten Bereich charakterisiert die Flammenfront
(Poinsot & Veynant, 2005). Ein weiterer Grund fir die Betrachtung des OH-Radikales ist, dass
es in Experimenten mit der LIF-Spektroskopie (laserinduzierte Fluoreszenz) visualisiert werden
kann (Warnatz, Maas, & Dibble, 2001). Bei beiden Modellen ist neben der Flammenfront der
Hauptreaktionszone eine Flammenfront ausgehend von der oberen Brennkammerwand zu er-
kennen. Das Gichtgas entziindet sich an der heiBen Brennkammerwand. Beim Skeletal-
Flamelet ist am Austritt eine dritte Flammenfront vorhanden. Diese ist beim GRI 3.0 kaum aus-
zumachen.

Die Auswertung von Zwischenspezies kann nur mit Mechanismen erfolgen, welche deren Bil-
dung berucksichtigen. Beim EDM ist dies nicht moglich. Bei den EDC-Modellen ergeben sich
bei Anwendung von umfangreichen Mechanismen, welche das OH-Radikal berlicksichtigen, zu

grolRe Rechenzeiten.
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Abbildung 7-6: OH-Massenanteile in XY-Ebenen und YZ-Ebene

Eine weitere Zwischenspezies der Verbrennung ist das Formaldehyd (CH,O)-Radikal. Es eignet
sich als Indikator-Radikal flr die Zindung, da es die maximalen Konzentrationen in Bereichen
groRBer Warmefreisetzung erreicht (Joos, 2006). Das CH,O- und das OH-Radikal sind in allen

fur die Flamletmodelle verwendeten Mechansimen vorhanden.
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Abbildung 7-7: CH,O-Massenanteile in XY-Ebenen und YZ-Ebene

Die Zonen hoher CH,0O-Massenanteile liegen in den gleichen Bereichen wie die Zonen hoher
OH-Konzentrationen (Abbildung 7-7). Aufféllig ist, dass die Reaktionszone stark nach unten ge-
richtet ist. Beim GRI 3.0 ist der Bereich auftretender CH,O-Radikale am Austritt etwas gréf3er
wie beim Skeletal-Mechanismus. Dies ist darauf zurtickzuftihren, dass der GRI 3.0 mehr Reak-
tionen enthalt in denen CH,O gebildet wird. Abbildung 7-8 zeigt links den CO- und rechts den
OH-Massenanteil bei Simulation mit dem Mechanismus nach Smooke. Gut ersichtlich ist, dass
in Zonen mit null OH-Massenanteil CO auftritt. Dies lasst sich darauf zurtickfihren, dass dort
das eingebrachte Brennstoff-Kohlenmonoxid noch nicht verbrannt ist und somit den Kernbe-
reich der Flamme darstellt. In den Zonen hoher CO-Massenanteile ist die Temperatur nicht so

hoch, wahrend sie dort am Grof3ten ist, wo OH-Radikale auftreten (Abbildung 7-9).
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Abbildung 7-8: CO- und OH-Massenanteile in XY-Ebenen und YZ-Ebene
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Abbildung 7-9: Temperaturprofile und OH-Massenanteile in XY-Ebenen und YZ-Ebene

Der Vergleich der verschiedenen Verbrennungsmodelle liefert einen grof3en Unterschied in den
Temperaturprofilen zwischen den Flameletmodellen (GRI 3.0, Skeletal, Smooke) und dem EDM
bzw. EDC-Modell. Zwischen dem EDM und EDC-Modell selbst sind keine nennenswerten Un-
terschiede vorhanden. In Tabelle 7-2 sind die flachengemittelte Temperatur und die Molanteile
von Kohlenmonoxid und Kohlendioxid angefuhrt. Das Temperaturniveau der Flameletmodelle
ist mindestens um 100 K niedriger, was der chemisch realistischere Ansatz bedingt. Aufgrund
des ,mixed=burnt‘-Prinzips reagieren die brennbaren Bestandteile beim EDM und EDC-Modell

schneller aus. Daraus lasst sich der Schluss ziehen, dass die Molanteile des Kohlenmonoxids
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am Brennkammeraustritt dieser Modelle im Vergleich zu den Flameletmodellen niedriger sind.

Niedrigere Molanteile des Kohlenmonoxids ergeben hohere Molanteile des Kohlendioxids.

Tabelle 7-2: Flachengemittelte Austrittswerte

e oy | 53 aoes, | Skeletal | smooke | Epm | enc
Temperatur T [K] 1541,7 |1520,6 |1491,6 |1638,3 |1643,0
Molanteil v, [-] 0,03447 |0,03837 |0,03744 |0,02160 |0,01817
Molanteil v¢o, [-] 0,22952 |0,22796 |0,21961 |0,24360 |0,24773

7.1.2 Verbrennungsmodelluntersuchung mit Strahlung (DO-Modell)

Nach Untersuchung der Verbrennungsmodelle ohne Berlicksichtigung der Strahlung wird deren
Einfluss anhand eines Vergleichs am Skeletal-Flameletmodell erlautert. Dazu wird das DO-
Modell und als Graugasmodell das Weighted-Sum-of-Gray-Gas Modell (WSGGM) verwendet.
In weiterer Folge werden neben den Ergebnissen des GRI 3.0 (20 Spezies) und des EDM die
Ergebnisse der Simulation des Gichtgasbrenners mit dem chemischen Gleichgewicht angege-
ben (Abbildung 7-10).

Verbrennungsmodelle mit Strahlung (DO)

Skeletal Skeletal GRI 3.0 Gleichgewicht 3-Schritt
20 Spezies EDM

Flamelet Flamelet Flamelet

ohne Strahlung Strahlung Strahlung Strahlung

Strahlung DO DO DO DO

Abbildung 7-10: Verbrennungsmodelle mit Strahlung (DO)

Abbildung 7-11 zeigt die in die Brennkammer ein- und austretenden spezifischen Warmestro-
me. In der linken Spalte sind die Warmestromdichten des Flamelet-Skeletal bei Nichtberuck-
sichtigung der Strahlung dargestellt. Der Brennkammer wird auf den Wandflachen, wo die

Wandtemperatur T, die Gastemperatur T Ubersteigt, ein Warmestrom zugefihrt.
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Abbildung 7-11: Warmestromdichte auf der Brennkammerwand

Bei Betrachtung des Horizontal- und Vertikalschnitts ist dies gut ersichtlich (Abbildung 7-12).
Warmezufuhr ist in jenen Bereichen der Brennkammerwand zu beobachten, in denen die Ver-
brennungstemperatur unter der Wandtemperatur von 1273 K liegt. Wird die Strahlung (hier mit
dem DO-Modell) berticksichtigt, wird das Niveau der zu- und abgefihrten Warme angehoben.
Bemerkenswert ist allerdings, dass dies auf die Temperatur in der Brennkammer nur eine ge-
ringe Auswirkung hat. Bei Einbeziehen eines Strahlungsmodells ist ein leichter Riickgang im

Temperaturniveau festzustellen.
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Bei Vergleich des GRI 3.0-Flameletmodells mit dem chemischen Gleichgewicht sind in den
Temperaturprofilen der Abbildung 7-13 kaum Unterschiede feststellbar. Im YZ-Schnitt ist die
Temperatur im Austrittsbereich geringfiigig grof3er. Dies gilt ebenfalls fir die Warmstromdichten.
Bei Betrachtung der Zwischenspezies OH sind erkennbare Unterschiede vorhanden (Abbildung
7-14). Da der GRI 3.0 mehr Spezies betrachtet als das chemische Gleichgewicht, ergeben sich

auch leicht hohere Anteile des OH-Radikales.
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Abbildung 7-13: Vergleich der Temperaturprofile des GRI 3.0 und des Gleichgewichts
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Abbildung 7-14: Vergleich der OH-Massenanteile des GRI 3.0 und des Gleichgewichts
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Abbildung 7-15: Vergleich der Temperaturprofile des Gleichgewichts des 3-Schritt EDM

Wiederum hoéhere Temperaturen, auch bei Berticksichtigung der Strahlung, liefert die Simulati-
on mit dem EDM 3-Schritt Modell (Abbildung 7-15). Da die Temperatur beim EDM teilweise ho-
her als 1700 K ist, sind gewisse Teile der Schnitte nicht vollstdndig farblich gekennzeichnet.
Diese Bereiche hoherer Temperatur sind weild dargestellt. Die Ausrichtung der Flamme und ihre
Form im Brennraum werden von allen Modellen annéhernd gleich abgebildet. Bei Betrachtung
der gemittelten Austrittswerte erkennt man die niedrigeren Temperaturen bei Bericksichtigung

der Strahlung mit dem Skeletal, dem GRI 3.0 und dem chemischen Gleichgewicht im Vergleich
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mit dem Skeletal ohne Strahlung (Tabelle 7-3). Wiederum sind die Brennstoffkomponenten

beim EDM friher ausreagiert und am Austritt ergeben sich somit kleinere Molanteile (v¢y,, vco)-

Tabelle 7-3: Flachengemittelte Austrittswerte bei Strahlungsbericksichtigung

Skeletal | Skeletal | GRI 3.0 | Gleichgewicht EDM
Surface Integrals at Outlet
(Area-weighted average): el Y ez,
" | Strahlung DO DO DO DO
Temperatur T [K] 1520,58 |1485,76 [1484,59 |1491,33 1549,08
Molanteil v¢y, [] 6,75E-04 |7,27E-04 |5,40E-04 |1,87E-06 1,90E-04
Molanteil v¢p [-] 3,84E-02 |4,17E-02 |4,13E-02 |4,14E-02 2,71E-02

7.1.3 Verbrennungsmodelluntersuchung mit Strahlung (P1-Modell)

In einer weiteren Untersuchung wurde das P1-Strahlungsmodell auf unterschiedliche Verbren-
nungsmodelle angewandt (Abbildung 7-16). In diesem Fall ist erkennbar, dass dieses Modell
mit dem Skeletal und dem 3-Schritt EDM nicht funktioniert, da die Simulation nach dem Start
sofort divergiert. Mit dem GRI 3.0 (20 Spezies) und dem chemischen Gleichgewicht funktioniert
das P1-Modell. Der Unterschied zwischen diesen beiden ist, wie bereits in 7.1.2 erwahnt, sehr
gering. Der Unterschied in den Ergebnissen zwischen dem P1- und dem DO-Strahlungsmodell
wird im nachsten Abschnitt beschrieben.

Verbrennungsmodelle mit Strahlung (P1)

Skeletal GRI 3.0 Gleichgewicht 3-Schritt

20 Spezies EDM
Strahlung Strahlung Strahlung Strahlung
P1 P1 P1 Pl

Abbildung 7-16: Verbrennungsmodelle mit Strahlung (P1)

7.2 Strahlungsmodelluntersuchung

In diesem Abschnitt werden die Auswirkungen auf die Ergebnisse der Simulation des Gichtgas-
brenners bei Verwendung verschiedener Strahlungsmodelle angefiihrt (Abbildung 7-17). Die

Randbedingungen wurden bereits am Beginn des Kapitels erwdhnt. Als Verbrennungsmodell

65



wird das Flameletmodell mit dem GRI 3.0 (20 Spezies) und zur Turbulenzmodellierung, wie bis-

her, das Realizable k-¢ Modell verwendet.

Verbrennungsmodell Flamelet - GRI 3.0 20 Spezies

Strahlung
P1

Strahlung
DO

Abbildung 7-17: Vergleich der Strahlungsmodelle

Die Temperaturprofile unterscheiden sich bei Verwendung unterschiedlicher Strahlungsmodelle

nur geringfugig (Abbildung 7-18). In der isometrischen Ansicht ist erkennbar, dass am Austritt

der Brennkammer das Temperaturniveau beim DO-Strahlungsmodell geringfligig hoher ist. Dies

bestéatigt sich auch, wenn man die flachengemittelten Temperaturen vergleicht. Das DO-Modell

liefert am Austritt eine Temperatur von 1484,6 K, wahrend sich beim P1-Modell eine Tempera-

tur von 1476,2 K einstellt.
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Abbildung 7-18: Vergleich der Temperaturprofile bei unterschiedlichen Strahlungsmodellen

66



Das Geschwindigkeitsprofil wird durch die unterschiedlichen Modelle zur Strahlungsberticksich-
tigung nicht beeinflusst. Ebenso stimmen die Verteilungen der Massenanteile der Zwischenspe-
zies (OH, CH,0) uberein (Abbildung 7-19).
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Abbildung 7-19: OH- und CH,0O-Massenanteile bei unterschiedlichen Strahlungsmodellen

Der wesentliche Unterschied zwischen dem P1- und dem DO-Strahlungsmodell liegt in der un-
terschiedlichen Vorhersage der Warmestrome. Das P1-Modell Uberschatzt die War-
mestromdichten. Darauf verweist auch die Literatur (Ansys, 2010). In Abbildung 7-20 sind die
spezifischen Warmestrome dargestellt. In der linken Spalte sind die Ergebnisse des P1-Modells
und in der rechten Spalten die des DO-Modells dargestellt. Vor allem im vorderen Bereich der
Brennkammer, dort wo Wéarme zugefihrt wird, ist die Warmestromdichte des P1-Modells we-
sentlich hoher als bei Berlcksichtigung der Strahlung mit dem DO-Modell. Im hinteren Teil sind
die Unterschiede der beiden Modelle weniger gravierend. Zu erwarten ware, dass aufgrund der

deutlich groReren eingebrachten Warmestrome beim P1-Modell ein héheres Temperaturniveau
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in der Brennkammer erreicht wird. Jedoch sind mit dem P1-Modell die Temperaturen, bei Ver-
gleich mit dem DO-Modell, sogar geringfugig niedriger. Daraus kann man schliel3en, dass trotz
der deutlich unterschiedlichen Bestimmung der Warmestromdichten das Temperaturprofil kaum
beeinflusst wird.
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Abbildung 7-20: Warmestromdichten bei unterschiedlicher Strahlungsmodellierung

7.3 Turbulenzmodelluntersuchung

Zur Simulation der reaktiven Stromung wurden das Realizable k-¢ und das RSM Turbulenzmo-
dell verwendet. Der Einfluss des jeweiligen Modells wurde an einem Flamelet Verbrennungs-
modell mit GRI 3.0 (20 Spezies) und P1-Strahlungsmodell untersucht (Abbildung 7-21). Diese
Berechnungen basieren ebenfalls auf den bisherigen Randbedingungen. Um den Rechenauf-

wand klein zu halten wird die RSM-Simulation mit den Ergebnissen einer Realizable k-¢ Simula-
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tion initialisiert. Aul3erdem treten bei direkter Verwendung des RSM oft Konvergenzprobleme

auf.

Verbrennungsmodell Flamelet - GRI 3.0 20 Spezies; Strahlung P1

Turbulenzmodell

Realizable k-¢

Turbulenzmodell
RSM

Abbildung 7-21: Vergleich der Turbulenzmodelle

Das Turbulenzmodell hat einen erheblichen Einfluss auf die Flammenform und somit auch auf

das Temperaturprofil (Abbildung 7-22). Im Horizontalschnitt (XZ-Ebene) ist zu erkennen, dass

beim RSM die Flamme weniger stark nach unten abgelenkt wird und sich nicht so stark an die

Wand anlegt. Der YZ-Schnitt zeigt, dass beim RSM die Flammenfront wesentlich langer ist.

Deutlicher ist dies bei Betrachtung der Zwischenspezies CH,O auszumachen (Abbildung 7-23).

Die Reaktionszone ist ausgehend von der Brennkammerwand mit der Hauptreaktionszone ver-

bunden. Bei Betrachtung der isometrischen Ansicht sieht man, dass die Temperaturen mit der

Realizable k-g¢ Simulation etwas hoher sind. Ein wesentlicher Grund fir die Unterschiede zwi-

schen den beiden Modellen liegt darin, dass das RSM die Richtungsabhangigkeit des Span-

nungstensors bertcksichtigt, was die vorliegende stark verdrallte Stromung besser abbildet.
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Abbildung 7-22: Vergleich der Temperaturprofile bei unterschiedlichen Turbulenzmodellen
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Abbildung 7-23: CH,0O-Massenanteile bei unterschiedlichen Turbulenzmodellen

In den Geschwindigkeitsprofilen der Abbildung 7-24 sind Unterschiede zwischen den beiden
Turbulenzmodellen feststellbar. Das Stromungsprofil beim RSM ist nicht so gestreckt und Ver-

wirbelungen und Ruckstromungen werden besser abgebildet.
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Geschwindigkeit [m/s]

Abbildung 7-24: Vergleich der Geschwindigkeitsprofile bei unterschiedlichen Turbulenzmodellen

Fazit:

Fur hochturbulente reaktive Stromungen ist die Wahl des Turbulenzmodells von entscheidender
Bedeutung. Es hat starken Einfluss auf die Flammenform und das Temperaturprofil. Der vorlie-
gende Gichtgasbrenner erzeugt zudem einen starken Drall und stellt daher zusétzliche Anforde-
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rungen an das Turbulenzmodell. Bei Vergleich des Realizable k- und des RSM zeigt sich, dass

das RSM den Einfluss des Dralls besser beriicksichtigt und Wirbelstrukturen besser auflgst.

7.4 Variation der Brennkammerwandtemperatur

In diesem Abschnitt wird der Einfluss der Wandtemperaturrandbedingung erlautert. Es wird ein
Vergleich zwischen der urspringlichen Wandtemperatur von 1273 K und der neuen Wandtem-
peratur von 773 K an einem Flameletmodell angestellt (Abbildung 7-25). Die restlichen Rand-
bedingungen werden nicht veréndert.

Verbrennungsmodell Flamelet - GRI 3.0 20 Spezies; Strahlung P1; RSM

Tw=1273 K T,= 773K

Abbildung 7-25: Vergleich der Brennkammerwandtemperatur

Auf Grund der Hohe der Wandtemperatur wird das Temperaturprofil und somit die Warmefrei-
setzung in der Brennkammer entscheidend beeinflusst. Bei einer Wandtemperatur, welche ho-
her als die durch die Verbrennung entstehende Temperatur ist, wird Wéarme in die Brennkam-
mer eingebracht. Dies beeinflusst selbstverstandlich die Warmefreisetzung der Verbrennungs-
reaktion. In Abbildung 7-26 sind in den Temperaturprofilen der linken Spalte (T, = 1273 K)

leicht hohere Temperaturen, als in der rechten Spalte (T, = 773 K) feststellbar.
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Abbildung 7-26: Vergleich der Temperaturprofile bei unterschiedlichen Wandtemperaturen

Grund dafir ist, dass bei der hoheren Wandtemperatur vor allem im vorderen Bereich der
Brennkammer Warme eingebracht wird (Abbildung 7-27). Bei Herabsetzen der Wandtemperatur
auf 773 K tritt keine Warme mehr in die Brennkammer ein und die Verbrennungsreaktion wird
nicht beeinflusst. Trotz der betrachtlichen eingebrachten Warmemenge wird die Flammenform
nicht beeinflusst. Dies wird besonders gut ersichtlich, wenn man die Zwischenspezies CH,0 be-
trachtet (Abbildung 7-28).
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Abbildung 7-27: Warmestromdichten bei unterschiedlichen Brennkammerwandtemperaturen
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Abbildung 7-28: CH,O-Massenanteile bei unterschiedlichen Brennkammerwandtemperaturen
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7.5 Domainvergleich

In einer weiteren Untersuchung wurde die Seitenlange des urspriinglichen quadratischen Quer-
schnitts der Brennkammer einmal um 50% und einmal um 100% erhoht (Abbildung 7-29). Die
Wandtemperatur wurde wiederum mit 1273 K festgelegt und die restlichen Randbedingungen
wurden beibehalten. Ein Grund fur das VergroRern des Querschnitts ist, dass die eintretende
Warmemenge reduziert wird und somit der Einfluss auf die Verbrennung verkleinert wird. Au-
Rerdem reduziert sich bei VergrofRern des Querschnitts die Stromungsgeschwindigkeit und so-

mit kann deren Einfluss auf die Verbrennung ebenfalls untersucht werden.

Querschnitt 3x3 m

Verbrennungsmodell Flamelet
GRI 3.0 20 Spezies; Strahlung P1; Querschnitt 4,5x4,5 m
RSM

Querschnitt 6x6 m

Abbildung 7-29: Vergleich unterschiedlicher Brennkammerquerschnitte
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Abbildung 7-30: Temperaturprofile bei unterschiedlichen Domainquerschnitten
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In Abbildung 7-30 werden die Temperaturprofile bei unterschiedlichen Querschnitten angefihrt.
Aufgrund der gréReren Querschnitte andert sich die Strémungsgeschwindigkeit und dadurch
auch die Flammenform. Das Gas hat aufgrund der geringeren Stromungsgeschwindigkeit mehr
Zeit auszubrennen. Verglichen zum kleinen Querschnitt ergeben sich somit bei den Domain-
querschnitten mit 4,5 m und 6 m Seitenl&nge grol3ere Bereiche fir die heil3en Zonen.

Bei Betrachtung der CO-Massenanteile in der nachstehenden Abbildung 7-31 ist der Einfluss
des Querschnitts bei gleichem Massenstrom besonders gut zu erkennen. Beim kleinen Quer-
schnitt ist aufgrund der héheren Stréomungsgeschwindigkeit die CO-Konzentration am hdchsten.
Mit zunehmendem Querschnitt sinkt die CO-Konzentration da die Stromungsgeschwindigkeit
abnimmt und somit mehr Zeit fir die Verbrennung zur Verfigung steht. Dadurch kann der

Brennstoff besser ausreagieren.
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Abbildung 7-31: CO-Massenanteile bei unterschiedlichen Domainquerschnitten

Die Stromungsgeschwindigkeiten sind in Abbildung 7-32 dargestellt. Mit zunehmendem Quer-
schnitt reduziert sich die Geschwindigkeit und es treten vermehrt Riuckstrémungen innerhalb
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der Domain auf (Abbildung 7-33). Die Geschwindigkeitsvektoren sind in mehreren Ebenen nor-
mal zur Hauptstromungsrichtung abgebildet. Der Austrittsbereich ist zusatzlich vergroRRert dar-
gestellt. Zu erkennen sind Geschwindigkeitsvektoren, welche entgegen der Hauptstromungs-
richtung ausgerichtet sind.
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Abbildung 7-32: Geschwindigkeitsprofile bei unterschiedlichen Domainquerschnitten
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Abbildung 7-33: Ruckstromungen am Austritt (6x6 m)
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Abbildung 7-34 zeigt die Warmestromdichten der unterschiedlichen Domainquerschnitte. Bei

VergroRern des Querschnitts wird die eintretende Warmestromdichte reduziert. Beim grof3ten

Querschnitt tritt keine Warme mehr in die Brennkammer ein, da die hei3e Zone sich lber die

gesamte Lange erstreckt.
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Abbildung 7-34: Warmestromdichten bei unterschiedlichen Domainquerschnitten
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In Tabelle 7-4 sind die flachengemittelten Austrittswerte der unterschiedlichen Querschnitte an-

gefuhrt. Aufgrund der Ruckstromungen sinkt die Temperatur mit zunehmendem Querschnitt.

Die Geschwindigkeit nimmt ebenfalls ab. Die brennbaren Anteile sind am Austritt der grof3eren

Domainquerschnitte geringer, da dort der Brennstoff besser ausreagiert.
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Tabelle 7-4: Flachengemittelte Austrittswerte bei unterschiedlichen Domainquerschnitten

Surface Integrals at Outlet| Small Medium Large
(Area-weighted average): | Domain | Domain | Domain
Temperatur T [K] 1433,53 |1407,51 |1374,82
Geschwindigkeit v [m/s] |15,32 7,38 5,41
Molanteil vy, [-] 8,13E-04 |6,61E-04 |6,79E-04
Molanteil vp [-] 5,03E-02 |3,46E-02 |2,93E-02

7.6 Netzgitterstudie

In diesem Abschnitt wird der Einfluss des Netzgitters auf die Berechnung untersucht. Dazu
werden drei verschiedene Netzgitter mit unterschiedlicher Zellenanzahl verglichen (Abbildung
7-35). Auf eine Abbildung der drei verschiedenen Netzgitter wird hier verzichtet, da der Unter-
schied in der Netzauflosung nicht darstellbar ist. Der Vergleich wird an der Domain mit dem
kleinen Querschnitt durchgefuihrt. Als Randbedingungen werden die zu Beginn des Kapitels er-

wahnten Bedingungen verwendet.

9702294 Zellen (grof3)

Verbrennungsmodell Flamelet
GRI 3.0 20 Spezies; Strahlung P1; 5922962 Zellen (mittel)
RSM; Domainquerschnitt 3x3 m

2683356 Zellen (klein)

Abbildung 7-35: Netzgittervergleich

In Tabelle 1-1 sind die Werte zur Charakterisierung der Netzqualitat angefihrt. Werte fur die
Minimum Orthogonal Quality ndher bei null weisen auf eine schlechte Qualitat hin, wahrend
Werte die néher bei eins liegen auf eine gute Netzqualitat schlieRen lassen (Ansys, 2010). Das
kleine und mittlere Netz weisen eine ahnliche Netzqualitat auf. Das mittlere Netz hat die ge-

ringste Netzqualitét.

Tabelle 7-5: Netzqualitéat

klein mittel grol3
Zellenanzahl 9702294,0 |5922962,0 |2683356,0
Minimum Orthogonal Quality |4,085E-02 |2,465E-02 |4,706E-02

Die Temperaturprofile zwischen dem Netzgitter mit der grof3en und der kleinen Zellenanzahl

stimmen gut Uberein (Abbildung 7-36). Ebenso ist die Flammenform annéhernd gleich. Das
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mittlere Netzgitter weist ein etwas anderes Temperaturprofil auf. Die Flamme wird stéarker nach

unten abgelenkt und am Austritt ist die Temperatur leicht erhoht. Gut zu erkennen ist, dass

beim mittleren Netzgitter am Austritt eine heil3e Zone vorhanden ist. Die Reaktionszonen unter-

scheiden sich somit vom grof3en und kleinen Netzgitter.
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Abbildung 7-36: Temperaturprofile bei unterschiedlichen Netzgittern

Betrachtet man die Zwischenspezies CH,O in Abbildung 7-37 bestétigt dies die Aussage, dass

die Reaktionszone beim mittleren Netzgitter im Vergleich zu den anderen zwei Netzen unter-

schiedlich ist. Beim grof3en und kleinen Netzgitter liegt eine geschlossene Reaktionszone vor.

Beim mittleren Netzgitter wird die Flamme starker nach unten abgelenkt und die Hauptreakti-

onszone im vorderen Bereich ist von einer weiteren Reaktionszone am Austrittsbereich ge-

trennt.
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Abbildung 7-37: CH,O-Massenanteile bei unterschiedlichen Netzgittern

Der Grund fur das Abweichen bei gleichen Modelleinstellungen kann auf die Qualitat des Netz-

gitters zurtickgefiihrt werden. Die Netzgitter mit der grof3en und kleinen Zellenanzahl haben ei-

nen ahnlichen Wert fur die Minimum Orthogonal Quality. Bei Vergleich der Ergebnisse zeigt

sich, dass sie trotz betrachtlichem Unterschied in der Zellenanzahl sehr ahnliche Ergebnisse lie-

fern. Die Genauigkeit der Ergebnisse wird somit nicht zwangslaufig durch eine hohe Zellenanz-

ahl erhoht. Das mittlere Netzgitter hat die geringste Netzqualitat. Es liefert, verglichen mit den

anderen zwei Netzgittern, deutlich unterschiedliche Ergebnisse.
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8 Ergebnisse der Gesamtkesselsimulation

Nach Abschluss der Untersuchungen am einzelnen Gichtgasbrenner wurde der Gesamtkessel
simuliert. Dazu wurde die gleiche Gichtgaszusammensetzung wie fur die Einzelbrennersimula-
tion verwendet. Das verwendete Netzgitter ist in Abbildung 8-1 dargestellt. Es ist aus 11889914
Zellen aufgebaut und hat eine Minimum Orthogonal Quality von 1,647E-02. Das Netz ist aus

Hexaeder- und Tetraeder-Elementen aufgebaut.

aus

3

Ty T

TSL; st 2

TBFG; ThBFG TW1 &
1 x & 7 S

Abbildung 8-1: Netzgitter fur die Simulation des Gesamtkessels

Aufgrund der Symmetrie wird nur die Halfte des Gesamtkessels mit drei Brennern simuliert. Die
Brenner mit der Nummer 1 und 2 besitzen héhere Massenstrome, verglichen zu Brenner 3. Die
Mal3e des Kessels sind in Kapitel 3 in Abbildung 3-3 angefiihrt. Das Netzgitter ist im Bereich der
Reaktionszone feiner aufgeldst. In Tabelle 8-1 sind die Werte fir die Randbedingungen ange-
geben.

Fur die Simulation des Gesamtkessels werden die Erkenntnisse der Gichtgasbrennersimulation
angewandt. Als Verbrennungsmodell wird ein Flameletmodell mit GRI 3.0 Mechanismus ver-
wendet. Um den Rechenaufwand zu begrenzen wird das Modell mit 20 Spezies limitiert. Die
Turbulenz wird zun&chst mit dem Realizable k-¢ Turbulenzmodell simuliert. AnschlieRend wird
das RSM Turbulenzmodell mit der Realizalbe k-¢ Lésung initialisiert. Fur die Strahlungsmodel-
lierung wird das DO-Modell verwendet. Grund dafir ist, dass mit diesem Strahlungsmodell die
Warmestrome besser bestimmt werden koénnen.
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Tabelle 8-1: Randbedingungen fur die Gesamtkesselsimulation (Leiter, 2011)

Randbedingungen 1,2 |3 []
Massenstrom P i, 17,997 13,589 kgis
vasoensom Se- TSl | 345412,600  kgs

Massenstrom BFG  MBr 19,71113,40 Kkgl/s
Temperatur Pri-

Tpy 452|452 K

marluft

Temperatur Se-

kundarluft Tst 452452 K
Temperatur Gicht-

gac P Tsre | 493|493 K
Emissionsgrad £ 0,85 -
Wandtemperatur Tw 670 K
Austrittstemperatur Ty 1200

In Abbildung 8-2 ist das Temperaturprofil des Gesamtkessels dargestellt. Gut zu erkennen ist,
dass beim untersten Brenner eine gerade Flammenform auftritt. Bei den beiden oberen Bren-
nern wird die Flamme hingegen nach oben abgelenkt. Grund dafir ist, dass die Stromung nach
oben ausgerichtet ist. Zusatzlich wird die Flammenform durch den verengenden Querschnitt
des Kessels beeinflusst. Das Geschwindigkeitsprofil und die Geschwindigkeitsvektoren sind in
Abbildung 8-3 angefiihrt. Deutlich sind die Verwirbelungen im Bereich der Flamme bei Betrach-
tung der Geschwindigkeitsvektoren zu erkennen. Im Austrittsbereich sind die Geschwindigkeits-
vektoren in Richtung des Auslasses ausgerichtet, da der obere Bereich des Kessels als Diise

wirkt und daher die Strémung beschleunigt.
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Abbildung 8-2: Temperaturprofil des Gesamtkessels

GRI 3.0 20 Spezies - DO - RSM

60.00

48.00

36.00

24.00

12.00

0.00

Geschwindigkeit [m/s]

Abbildung 8-3: Geschwindigkeitsprofil des Gesamtkessels in der YZ-Ebene
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Abbildung 8-4: CH,0O-Massenanteile des Gesamtkessels

Die Reaktionszonen der Gichtgasverbrennung im Gesamtkessel sind in Abbildung 8-4 darge-
stellt. Wiederum deutlich sind die nach oben gerichteten Flammenfronten zu erkennen. Abbil-
dung 8-5 zeigt die Warmestromdichte an der Kesselwand. Die Grolze des Warmestromes liegt

im Mittel im Bereich von ca. 80 kW/m?2.
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Abbildung 8-5: Warmestromdichte an der Kesselwand des Gesamtkessels
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9 Zusammenfassung der Ergebnisse und Ausblick

In dieser Masterarbeit wurden Modelle zur Simulation einer reaktiven Stromung analysiert. Da-
fur wurden eingehend die theoretischen Grundlagen untersucht. Im Rahmen der Literaturstudie
wurde nach Reaktionsmechanismen fur die Gichtgasverbrennung recherchiert. Es zeigte sich,
dass nur wenige Reaktionsmechanismen gezielt fir die Gichtgasverbrennung entwickelt wur-
den. Im Kapitel 6 wurden die der Literatur entnommenen Reaktionsmechanismen auf ihre Eig-
nung zur Simulation der Gichtgasverbrennung untersucht und fiir die weiteren 3D-Simulationen
eingeschrankt. Diese Validierungssimulation zeigte, dass keine der Reaktionsmechanismen
brauchbare Ergebnisse lieferte. Grund dafir ist, dass die Reaktionsmechanismen mehr als zwei
Reaktionsgleichungen verwenden und somit in Verbindung mit dem Eddy Dissipation Model fal-
sche Ergebnisse liefern. Aufgrund dieser Tatsache wurde die Gichtgasverbrennung mit dem
Flameletmodell simuliert. Dafiir wurde eine Reihe von Reaktionsmechanismen getestet. Allen
war gemein, dass sie brauchbare Ergebnisse lieferten. Um einen Vergleich des Flameletmo-
dells mit einem anderen Verbrennungsmodell zu erhalten wurde weiter nach einem Reaktions-
mechanismus fur das Eddy Dissipation Model gesucht. Mit dem Reaktionsmechanismus fur die
Ausbrandreaktion von Holzgas konnten gute Ergebnisse erzielt werden.

Der Vergleich der Verbrennungsmodelle am Einzelbrenner in Kapitel 7 zeigte kaum Unterschie-
de zwischen dem EDM und dem EDC-Modell. In das Flamelet-Verbrennungsmodell wurden die
Reaktionsmechanismen GRI 3.0, Smooke und Skeletal implementiert. Sie lieferten alle sehr gu-
te Ergebnisse und die Flammenform wurde mit allen drei Mechanismen sehr &hnlich bestimmt.
Der GRI 3.0 ist der aufwandigste Mechanismus und berlcksichtigt die gré3te Anzahl an Spe-
zies (53), was einen dementsprechend grof3en Rechenaufwand bedeutet. Daher wurde die Zahl
der Spezies mit 20 limitiert und fur die weiteren Untersuchungen ein reduzierter GRI 3.0 (20
Spezies) verwendet. Die Untersuchung des Einflusses der Warmestrahlung zeigte, dass ihr Ein-
fluss auf die Verbrennung sehr gering ist. Durch Berticksichtigung der Warmestrahlung wird die
zugefuhrte Warmemenge in die Brennkammer erhoht. Dies hat allerdings nur einen geringen
Einfluss auf das Temperaturprofil. Die Flammentemperatur verringerte sich bei Berticksichti-
gung der Strahlung mit dem DO- und dem P1-Modell nur geringfligig. Ein gro3er Unterschied
wurde jedoch zwischen den beiden Strahlungsmodellen festgestellt. Das P1-Modell lieferte
deutlich héhere Warmestrdme verglichen mit dem DO-Modell. Die Flammenform wird stark vom
Turbulenzmodell beeinflusst. Das Realizable k-¢ bildete eine stark gestreckte Flamme ab, wah-
rend das RSM eine verwirbelte Flammenstruktur abbildete. Das RSM kann turbulente Stromun-
gen mit Drall besser wiedergeben und daher eignet es sich besser zur Simulation des Gicht-
gasbrenners. In einer weiteren Untersuchung wurde die Temperaturrandbedingung fir die
Brennkammer betrachtet. Mit einer Temperatur von 1273 K wird Warme in die Brennkammer
eingebracht. Durch verringern der Wandtemperatur auf 773 K wird die zugefiihrte Warme redu-

zZiert. Der Einfluss auf die Verbrennungsreaktion ist jedoch gering und die betrachtliche Reduk-
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tion der zugefuhrten Warme fiihrte nur zu einer geringen Absenkung der Verbrennungstempe-
ratur. Im Domainvergleich wurden unterschiedliche Querschnitte der Brennkammer geprdft.
Durch VergroRern des Querschnitts wird bei gleichbleibendem Massenstrom die Geschwindig-
keit verringert. Dies hat einen grof3en Einfluss auf die Flammenform und Flammentemperatur.
Der Brennstoff hat bei den grof3eren Querschnitten aufgrund der geringeren Geschwindigkeit
mehr Zeit auszureagieren. Die Netzgitterstudie bildete den Abschluss der Einzelbrennersimula-
tion. Die Simulationen mit dem grof3en und dem kleinen Netzgitter lieferten ahnliche Ergebnis-
se. Das Netz mit der mittleren Zellenanzahl weist die schlechteste Qualitat auf und das Tempe-
raturprofil ist verglichen mit den anderen zwei Netzgittern unterschiedlich. Bei identischen
Randbedingungen wird die Flamme stéarker nach unten abgelenkt.

Die Simulation des Gesamtkessels wurde auf Basis der Untersuchungen am Einzelbrenner
durchgefuhrt. Daher wurde als Verbrennungsmodell das Flameletmodell mit dem auf 20 Spe-
zies limitierten Reaktionsmechanismus GRI 3.0 verwendet. Als Turbulenzmodell kam das RSM
zum Einsatz. Die Strahlung wurde mit dem DO-Modell bertcksichtigt, da dieses Modell die
Warmestrome im Vergleich zum P1-Modell besser bestimmt. AuBerdem sind die Rechenzeiten
bei Verwendung mit dem DO-Modell geringer.

In dieser Arbeit wurden geeignete Modelle zur numerischen Stromungs- und Verbrennungssi-
mulation des Gichtgasbrenners gefunden. Zuséatzlich wurde der Einfluss der Randbedingungen
untersucht. Den Abschluss bildete die Gesamtkesselsimulation, welche auf den Erkenntnissen
der Modelluntersuchungen basieren. Fur weiterfihrende Arbeiten wére eine detaillierte Betrach-
tung des Flameletmodells interessant. Die Anzahl der Flamelets kann erhdht und in der Folge
untersucht werden, ob dadurch eine bessere Auflésung der Flammenstruktur erreicht werden
kann. Eine vertiefte Betrachtung zu den Einstellungen des RSM-Turbulenzmodells kdnnte
ebenfalls durchgefiihrt werden. Beispielsweise kann der Einfluss der Diskretisierungsmethode
auf die Vorhersage der Stromlinien analysiert werden. Als Alternative zum RSM waére es inte-
ressant eine Large Eddy Simulation des Einzelbrenners durchzufthren. Fir zukinftige Arbeiten
sind zuséatzliche Recherchen hinsichtlich der Reaktionsmechanismen anzustellen und deren

Einfluss auf die Verbrennung zu untersuchen.
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