Institut fiir
6 Wérmetechnik -I(;rlaJZI

Graz University of Technology

Benjamin MARTSCHINI, B.Sc.

Numerische Simulation von
vorgemischten Flammen -
Parameterstudie

MASTERARBEIT

zur Erlangung des akademischen Grades
Diplom-Ingenieur

Masterstudium Maschinenbau

eingereicht an der

Technischen Universitat Graz

Betreuer

Hochenauer Christoph, Univ.-Prof. Dipl.-Ing. Dr.techn.
Wurm Johannes, Dipl.-Ing.

Institut fur Warmetechnik
Beurteiler

Prof. Hochenauer Christoph
Institut fur Warmetechnik

Graz, im April 2016



EIDESSTATTLICHE ERKLARUNG
AFFIDAVIT

Ich erklare an Eides statt, dass ich die vorliegende Arbeit selbststandig verfasst,
andere als die angegebenen Quellen/Hilfsmittel nicht benutzt, und die den benutzten
Quellen wértlich und inhaltlich enthommenen Stellen als solche kenntlich gemacht
habe. Das in TUGRAZonline hochgeladene Textdokument ist mit der vorliegenden
Masterarbeit identisch.

| declare that | have authored this thesis independently, that | have not used other
than the declared sources/resources, and that | have explicitly indicated all material
which has been quoted either literally or by content from the sources used. The text
document uploaded to TUGRAZonline is identical to the present master's thesis.

Datum / Date Unterschrift / Signature



KURZFASSUNG

Titel: Numerische Simulation von vorgemischten Flammen - Parameterstudie

Autor: Benjamin Martschini, B.Sc.

1. Stichwort: Vorgemischte Verbrennung
2. Stichwort: CFD
3. Stichwort: Sandia Flame Simulation

Bei Motorkonzepten, die mit deutlichem Kraftstoffiiberschuss betrieben werden (Luftverhaltnis <
1), kommt es konzeptbedingt zu einer Erhéhung der unverbrannten Kohlenwasserstoffe im
Abgas. Dadurch kann es zu Nachoxidationen im Abgasstrang kommen. Diese exothermen
Reaktionen filhren zu einem unerwiinschten abgasseitigen Warmeeintrag. welcher sowohl
Hinsichtlich Wirkungsgrad und Bauteilschutz sollte dieser jedoch so gering wie mdglich gehalten
werden.

In dieser Masterarbeit wird ein solches Motorkonzept betrachtet und die exothermen Reaktionen
im Abgaskrimmer mittels einer 3D - Computational Fluid Dynamics (CFD) Simulation berechnet.
Anschliellend werden die aus der 3D - CFD Simulation erhaltenen Ergebnisse mit Messungen
aus einem Prifstandsaufbau verglichen. Um den Einfluss der Randbedingungen auf die
Verbrennungssimulation zu ermitteln, wurden Parameter wie Abgaszusammensetzung,
Massenstrom und Einlasstemperatur variiert und die Ergebnisse miteinander verglichen. Alle
Simulationen wurden mit ANSYS FLUENT durchgeflihrt, wobei charakteristische Falle zusatzlich
mit der Software STAR-CCM+ von CD-adapco nachgerechnet wurden. Dadurch konnte der
Einfluss der unterschiedlichen Simulationsprogramme auf das numerische Ergebnis aufgezeigt
werden. Die berechneten Resultate zeigen, dass man bei Berticksichtigung von Radikalen im
Abgas sehr gut an die gemessenen Werte herankommt.
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The amount of unburnt hydrocarbons in the exhaust gas of internal combustion engine increases
when they are operated with rich mixture (equivalence ratio > 1). This increase may lead to a
post-oxidation of the unburnt hydrocarbons in the exhaust system. As a result, the exothermic
reactions lead to a high heat input, which should be kept low in regard to efficiency and component
protection.

In this master thesis such an engine concept is investigate and the exothermic reactions in the
exhaust manifold are simulated using 3D - computational fluid dynamics (CFD). Furthermore, the
numerical results gained from the 3D - CFD simulation are compared to measurements conducted
on an engine test bench. To investigate the influence of several boundary conditions, parameters
like the exhaust gas composition, the mass-flow rate or the inlet temperature have been varied
and the results were compared to each other.

All simulations have been carried out by ANSYS FLUENT. Additionally, another simulation
software named STAR-CCM+ from CD-adapco has been used to verify characteristic cases.
Therefore, it was possible to point out the influence of the simulation software in use. The
comparison between measurement and simulation shows good agreement when radicals are
included in the exhaust gas composition.
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1 Einleitung

1 EINLEITUNG

In der vorliegenden Masterarbeit wird in Zusammenarbeit mit der Firma BRP-Powertrain ROTAX
ein Abgaskrimmer eines 3-Zylinder 4-Takt Motors CFD-technisch untersucht. Die verwendeten
CFD Programme sind sowohl ANSYS FLUENT wie auch CD-adapco STAR-CCM+, da neben
den Einflissen der unterschiedlichen Modelle in den Programmen zusatzlich der Einfluss bei der
Verwendung unterschiedlicher CFD Programme zu ermitteln war.

Ganz allgemein wird in einem Entwicklungsprozess eines 4-Takt Motors das Abgassystem so
ausgelegt um die Emissionen bei Kaltstart gering zu halten. Zusatzlich sollen aber durch
Nachoxidationsprozesse im Abgassystem keine Schaden an Turboladern oder Katalysatoren
entstehen. Mit der Simulation des Abgassystems wurde sich in den letzten Jahren eingehend
beschéaftigt. So entwickelten Caton J.A. und Heywood J.B. (1) ein Warmeubergangsmodell fur
das Abgassystem eines 4-Takt Motors, wobei sie den indizierten Mitteldruck und die momentane
Abgastemperatur aus Messungen verwendeten flr die Validierung ihres Modells. Konstantinidis
P.A. et. al. (2) und Kandylas und Stamatelos (3) entwickelten ein Warmelibergangsmodell fiir die
1D Simulation. All diese Arbeiten befassen sich jedoch nicht mit den dreidimensionalen Effekten
im Abgassystem. Eine, ebenfalls in der Zusammenarbeit mit der Firma ROTAX, entstanden
Arbeit, die sich genau mit diesen 3D Effekten jedoch fiir einen 2-Takt Motor, beschéftigt ist die
von Jajcevic D. et. al. (4) durchgefuhrte Arbeit.

Diese Arbeit beschaftigt sich genau mit diesen dreidimensionalen Effekten im Abgaskrimmer.
Da bei bestimmten Lastpunkten sehr niedrige Lambdawerte erforderlich sind, kommt es aufgrund
des Kraftstoffiberschusses zu einer vermehrten Bildung von Kohlenwasserstoffemissionen und
im Weiteren zu einer erheblichen Nachoxidation des unverbrannten Kraftstoffes im
Auspuffkrimmer.

Diese Nachoxidation ist erheblich und geht mit einem starken Warmeeintrag einher. Dieser soll
durch eine CFD Simulation nachgestellt werden. Prinzipiell hdngen diese Vorgange sehr stark
von der Abgaszusammensetzung ab. Hierfir wurde von der Firma ROTAX firmenintern eine
Abgasmessung sowohl direkt nach dem Zylinder, d.h. direkt nach dem Auslassventil, und in der
Zusammenflhrung des Abgaskrimmers durchgefiihrt. Auf Basis dieser Messungen wurde dann
die CFD Simulation durchgefihrt.

Im Zuge dieser Abgasmessung war es jedoch nicht moéglich eine vollstandige Auflistung aller
relevanten Abgaskomponenten zu bewerkstelligen, da dies eine sehr aufwendige Abgasmessung
mit sich bringen wiirde, bzw. technisch nicht méglich ist. Somit wurden nur die Konzentrationen
der Standardkomponenten (CO, C0,, Oz, HC, NOx) gemessen. Da jedoch fiir die Nachoxidation
im Abgaskrimmer besonders die exakte Zusammensetzung der HC Emission und der Radikale
von Interesse sind, bzw. diese den Oxidationsvorgang stark beschleunigen kénnen und diese
aufgrund des vorangegangenen Verbrennungstaktes definitivim Abgas vorhanden sind, war es
notwendig im Zuge einer Parameterstudie mehrere CFD Simulation mit unterschiedlicher
Abgaszusammensetzung hinsichtlich der Radikalkonzentration und HC Zusammensetzung
durchzufihren.

Diese Arbeit beschaftigt sich mit dieser Parameterstudie und vergleicht die erhaltenen Ergebnisse
der CFD Simulation untereinander und mit den von ROTAX erhaltenen Daten aus Messungen
am Motorenprifstand. Anfanglich wurde im Zuge einer 2D-CFD Simulation in einem einfachen
Rohr ein, unter entsprechenden Randbedingungen, sicher entflammbares Gas untersucht. Durch
die Verwendung unterschiedlicher Modelle sowohl hinsichtlich Turbulenz und Verbrennung und
Randbedingungen (Temperatur, Massenstrom) am Einlass des Rohres wurden Einflisse auf das
Verbrennungsverhalten ermittelt.

Auf Basis dieser Ergebnisse wurden dann mehrere 3D-CFD Simulationen (ANSYS FLUENT) mit
einer reprasentativen Krimmergeometrie durchgefiihrt mit entsprechenden Variationen
hinsichtlich der am Einlass vorgegebenen Abgaszusammensetzung. In weiterer Folge wurden
jene Falle ausgewahlt, die am besten mit den Daten aus der Motorenprifstandsmessung
Ubereinstimmen. Auf Basis dieser Falle wurde dann mittels des Programms STAR-CCM+ unter
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gleichen Randbedingungen ebenfalls Simulationen durchgeflihrt. Somit konnte ein Quervergleich
zwischen den beiden Programmen FLUENT und STAR-CCM+ durchgefihrt werden.

Um die in dieser Arbeit erhaltenen Ergebnisse mit einer realen Flamme zu vergleichen wurden
auch Simulationen der Sandia Flamme D durchgeflihrt. Diese Flamme ist eine, vom
INTERNATIONAL WORKSHOP on Measurment and Computation of turbulent nonpremixed
Flames, definierte Flamme, welche unter Laborbedingungen vermessen wird. Die Daten dieser
Messungen sind frei zuganglich und dienten zum Vergleich der Simulationsergebnisse und zur
Festlegung der verwendeten Modelle flir die Simulation.

Um nicht nur die Abgaszusammensetzung am Einlass zu variieren wurde im weiteren Verlauf
dieser Arbeit auch der Strahlungseinfluss auf die Nachoxidation untersucht. Hierfir wurde in der
Simulation durch Verwendung unterschiedlicher Strahlungsmodelle der Einfluss der Strahlung
auf die Nachoxidation ermittelt.

Zu Beginn dieser Arbeit soll dem Leser ein kurzer Einblick Uber die allgemeinen
stromungstechnischen Zusammenhange und die, in den Programmen, verwendeten Turbulenz-
und Verbrennungsmodelle gegeben werden. Im Folgenden wird der CFD Workflow kurz
beschrieben, d.h. der Weg von den anfanglichen CAD-Daten bis hin zu den
Simulationsergebnissen.

Zum Schluss werden die Ergebnisse der 2D-CFD Simulation untereinander verglichen und
interpretiert, die Ergebnisse der 3D-CFD Simulation untereinander verglichen und interpretiert
und ein Quervergleich zwischen den beiden Simulationsprogrammen durchgefihrt.



2 Physikalisch-chemische Grundlagen

2 PHYSIKALISCH-CHEMISCHE GRUNDLAGEN

Im folgenden Abschnitt soll dem Leser ein kurzer Uberblick (iber die physikalischen und
chemischen Gesetzmaligkeiten gegeben werden. Es wird sowohl auf allgemein gliltige
Gleichungen wie auch deren Vereinfachungen, bzw. deren Naherung (Modelle) eingegangen.
Naherungen dieser Gleichungen sind notwendig um den zeitlichen und speichertechnischen
Aufwand so gering wie mdglich zu halten.

Zusatzlich wird dem Leser ein kurzer Einblick in wichtige motorentechnische Kennzahlen und den
Viertakt-Prozess gegeben.

2.1 Physikalische Grundgleichungen der Fluidmechanik

Die Kontinuitatsgleichung, Impulsgleichung und Energiegleichung in differentieller Form werden
durch Aufstellen eines Gleichgewichts an Masse, Impuls und Energie an einem infinitesimalen
Volumenelement erhalten. In den nachfolgenden Gleichungen ist p die Dichte, v die absolute
Geschwindigkeit als Vektor in die entsprechenden Richtungen (u, v, w), p der statische Druck, T
die Temperature und e die totale innere Engergie pro Volumen. Die Verwendung von e anstelle
der Enthalpie h ist eine in der Fluidmechanik verbreitete Methode, da man dadurch eine
konservative Form der Energiegleichung erhalt. (5)

2.1.1 Kontinuitatsgleichung

9
;’;)J,V.(pg):o Gl. 2-1

Der erste Term in der der Gl. 2-1 stellt die zeitliche Anderung der Dichte im Inneren des
betrachteten Volumenelements dar (instationare Anderung). Der zweite Term stellt die Anderung
der Dichte aufgrund der unterschiedlichen Massenflisse Uber die Oberflache des betrachteten
Volumenelements dar (konvektive Anderung). (5)

2.1.2 Impulsgleichung

a(pv)
ot

+V-(pBB)+Vp=pf+V-1 Gl. 2-2

Wie in der Kontinuitatsgleichung stellen die ersten beiden Terme in der Impulsgleichung die
zeitliche Anderung bzw. die Anderung aufgrund des Impulsflusses Uber die Oberflache des
Volumenelements dar. Der dritte Term spiegelt die Druckkrafte wieder.

Der erste Term auf der rechten Seite der Gl. 2-2 reprasentiert die Korperkrafte, wobei als
wichtigste Korperkraft die Gravitation anzufthren ist. Der letzte Term reprasentiert die Normal-
und Scherspannungen. Fur Newtonsche Fluide ist der Spannungstensor 7 durch das Stokes'sche
Gesetz definiert. In diesem Fall wird die Impulsgleichung auch als Navier-Stokes-Gleichung
bezeichnet. (5)



2.1.3 Energiegleichung

d 0 5
a—i+V-[ﬁ(e+p)]=a—f+pf-17—v-c7+v-(r-17) Gl. 2-3

In Gl. 2-3 ist die Energiegleichung fir die totale innere Energie pro Volumen formuliert. Die linke
Seite der Gleichung beinhaltet die zeitliche Anderung der Energie, den Energiefluss tber die
Oberflachen des Volumenelements und die Energie der Druckkrafte.

Der erste Term auf der linken Seite ist ein Quellterm und beschreibt den Einfluss von internen
Warmequellen, der zweite Term steht flir den Einfluss der Korperkrafte auf das
Energiegleichgewicht. Der dritte Term beschreibt den Energieaustausch infolge von
Warmeleitung, wobei q durch das Fourier'sche Gesetz definiert ist.

Der letzte Term ist die sogenannte Dissipationsfunktion. Diese beschreibt die Energie, die fir die
Deformation eines Fluidpartikels infolge der viskosen Krafte bendtigt wird. (5)

Dieses partiale Differentialgleichungssystem besteht somit aus flnf Differentialgleichungen mit
folgenden sieben unbekannten:
[ ]

T O 44D

Zum Loésen dieses Gleichungssystems bendétigt man somit zwei weitere Gleichungen, welche aus
thermodynamischen Zustandsgleichungen gewonnen werden kénnen. Fir die Annahme eines
idealen Gases mit konstanter spezifischer Warmekapazitat ergeben sich zum Beispiel die
folgenden analytischen Gleichungen fur die innere Energie e und die Temperatur T: (5)

32

__P v Gl. 2-4
e=_17P7

ok 1/e v? Gl. 2-5
R \p 2

Wobei die beiden Gleichungen (Gl. 2-4 und Gl. 2-5) durch die Gaskonstante R und das Verhaltnis
aus spezifischer Warmekapazitat bei konstantem Druck und der spezifischen Warmekapazitat
bei konstantem Volumen k charakterisiert werden.

Somit kdnnte das obige Gleichungssystem geldst werden.

Die in der Regel verwendeten Fluide werden durch die vereinfachte Annahme eines idealen
Gases beschrieben. Diese Annahme resultiert in einer Vereinfachung des numerischen
Lésungsalgorithmus. (5)

Unter der Annahme eines Newtonschen Fluides (gilt fur fast alle Gase) kénnen die Komponenten
des Spannungstensors 7, wie in Gl. 2-6 zu sehen, berechnet werden. In dieser Gleichung
kennzeichnet u die dynamische Viskositat des Fluides und 6;; das Kronecker Delta welches nur
fur den Fall i=j den Wert 1 annimmt und andernfalls 0 ist. (5)

[0y +6uj Zauk6 Gl 2-6
ty = # ox; 0x; 30xg b e

Dieses System aus Gleichungen beschreibt die Stromung von Gasen und wird in CFD
Anwendungen als Navier-Stokes Gleichungen bezeichnet. Im Gegenzug zu vorher wo nur die
Impulsgleichungen als Navier-Stokes Gleichungen bezeichnet worden sind. (5)
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Far turbulente Strdmungen wirde die Rechenzeit zu grof3 werden und somit ist es notwendig
Modelle fur die Turbulenz einzufiuhren um die Rechenzeit wieder zu minimieren. Dies ist der
Zeitpunkt wo die Navier-Stokes Gleichungen ihre allgemeine Giiltigkeit verlieren.

Vernachlassigt man viskose und Turbulenz Effekte reduzieren sich die Erhaltungsgleichungen zu
den Euler-Gleichungen welche reibungsfreie Stromungen beschreiben. (5)

2.1.4 Basis Gleichungen in konservativer Form

Durch Zusammenfassen der Erhaltungsgleichungen in eine kompakte Vektorform erhalt man
eine sehr einfache Gleichung. In Gl. 2-7 sind die Navier-Stokes Gleichungen in kartesischen
Koordinaten und unter Vernachlassigung der Korperkrafte und externe Warmequellen in
Vektorschreibweise dargestellt. (6)

6U+6F+aG+aH—O Gl. 2-7
at ' ox dy 9z -
Wobei die Variablen U, F, G und H flinfdimensionale Vektoren sind und entsprechend den
Gleichungen 2-8 bis 2-11 besetzt sind.

p

pv
U=|pu Gl. 2-8

pw
e
pu

puZ + D — Txx

F = PUV — Tyy Gl. 2-9
PUW = Tyy

[(6 + PIU — UTyy — VTyy — WTyy + Gy

pv
PUV — Ty

G = pr?+p =1y Gl. 2-10
pUW — Ty,
(e + PV — Uty — VTyy, — WTy, + qy ]

pw
PUW = Ty,
H= pPUW = Tyz Gl. 2-11

pWZ + D — 1Tz
(e + P)W — UTy, — VT, — WTy, + Q]

Durch Einsetzen der ersten Reihe der Gleichungen 2-8 bis 2-11 in Gl. 2-7 erhalt man die vorher
angefihrte Kontinuitatsgleichung. Analog erhalt man die Impulsgleichungen in den
entsprechenden Richtungen durch einsetzen der Reihen 3 bis 5 und die Energiegleichung durch
einsetzen der letzten Zeile.

Die Komponenten des U Vektors sind die sogenannten konservativen Variablen, weil sie die
konservative Form ermdglichen, bei der die Koeffizienten unabhangig von allen abgeleiteten
Variablen sind (im mathematischen Sinn). (5)

2.1.5 Integrale Form

Um nun auf die Erhaltungsgleichungen zu kommen die in CFD Programmen, welche die finite
Volumen Methode verwenden, verwendet werden, muss man die vorher beschriebenen
Gleichungen integrieren. Fir diese Integration macht man sich das sogenannte Gaul¥'sche
Divergenz Theorem, ohne Naher hier auf dieses einzugehen, zunutze und erhalt die in Gl. 2-12
bis Gl. 2-14 angeflihrte Erhaltungsgleichungen flr Masse, Impuls und Energie. (5) (7)
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df av f apdV+f 3-RdS = 0 Gl. 2-12
— | padv=| — pv - ndS = . 2-
dt ), BT i

d - a(pﬁ) 5,5 = - et
—f pvdV = f ——=dV +f pY(V-n)dS = f (—pn + 75)dS +f fMmpdv Gl 2-13
dt Jy y Ot s s 4

d de .. e
_f edV =f _dV"‘f e(v-n)ds =f (—pn + 7%) - vdS
v v O s S Gl. 2-14

+j fmp-ﬁdV+J gSds
|4 S

2.2 Motorentechnische Grundlagen zum 4-Takt-Prozess

Im folgenden Kapitel wird ein kurzer Einblick in motorentechnische Parameter und das allgemeine
Viertakt-Verfahren gegeben. Es wird sich hier auf den Ottomotorischen Viertakt-Prozess
beschrankt. Ganz allgemein ist ein Ottomotor als fremdgeziindeter Verbrennungsmotor, der ein
Luft-Kraftstoff-Gemisch verbrennt und somit die im Kraftstoff enthaltene chemische Energie in
Bewegungsenergie des Kolbens umwandelt, definiert. (8)

2.2.1 Viertakt-Verfahren

Das Viertakt-Verfahren besteht aus vier Takten, welche nacheinander und wiederholend wie folgt
ablaufen: Ansaugen — Verdichten — Verbrennen — AusstolRen. (siehe Abbildung 2-1)

Zur Steuerung des Ladungswechsels werden in der Regel Tellerventile eingesetzt, welche tber
die Nockenwelle (rotiert mit halber Kurbelwellendrehzahl) betatigt werden. (vgl. Steuerdiagramm
Abbildung 2-1 (rechts) Das Viertakt-Verfahren weif3t neben der guten Zylinderfillung eine hohe
Flexibilitat im Ladungswechsel auf. (8)

WL a—

Abbildung 2-1: 4Takt-Verfahren mit pV-Diagramm (links oben), Arbeitsspiel (links unten) und
Steuerdiagramm (rechts) (8)
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Die in Abbildung 2-1 verwendeten Abkurzungen werden im Folgenden kurz beschrieben:
e A Auslass

e E Einlass

e AO Auslass 6ffnet

e AS Auslass schlief3t

e EO Einlass 6ffnet

e ES Einlass schlief3t

o OT oberer Totpunkt

e UOT Uberschneidungs-OT
e ZOT Zund-OT

o UT unterer Totpunkt

o 77 Zindzeitpunkt

o VC Kompressionsvolumen
e Vh Zylinderhubvolumen

2.2.2 Luftbedarf und Luftverhaltnis

Geht man von einer vollstdndigen Verbrennung eines Kraftstoffes aus ist hierfur eine
Mindestsauerstoffmenge erforderlich, die aus den Gesetzen der stéchiometrischen Verbrennung
berechnet werden kann. Ein auf Kohlenwasserstoff basierender Kraftstoff mit molarer

Zusammensetzung C, H,, wird bei vollstandiger stochiometrischer Verbrennung nach Gl. 2-15 mit
dem stéchiometrischen Sauerstoffbedarf [i’:n(;ll(;j] oxidiert. (8)

Natirlich wirde ein im Kraftstoff enthaltene Menge an Sauerstoff den Sauerstoffbedarf
verringern.

Cely+  (x+ %) 0, %]HZO +xCO, + AHg
Sauerstoffbedarf Gl. 2-15

bei stochiometrischer
Verbrennung

Da bei technischen Verbrennungen, im Besonderen bei motorischer Verbrennung, in der Regel
kein reiner Sauerstoff fur die Verbrennung zur Verfligung steht, sondern Luft (N2 / O2 = 0,79 /
0,21) kann der stéchiometrische Luftbedarf nach GI. 2-16 berechnet werden.

Gl. 2-16

1 kmol L
(x Z)[mo

L, =—r0 Z
st 70,21 kmol K

Um nun eine Abweichung von der tatsachlich zugeflhrten Luftmenge L zum stéchiometrischen
Luftbedarf Ls mittels einer einfachen Kenngréfie darstellen zu kénnen fihrte man, die fur jede
Verbrennung, wichtige KenngréRRe, das Luftverhaltnis 4 (siehe Gl. 2-17), ein. Wobei sich das
Luftverhaltnis am einfachsten durch die zugefuhrte Kraftstoff- (mk) und Luftmenge (m.)
berechnen lasst. (8)

L
l=— = Gl. 2-17
Lst Lsth

Besonders im englischsprachigen Raum ist das Luftverhaltnis A kaum verbreitet und es soll hier
nur zur Vollstandigkeit halber das dort gangige Equivalence Ratio, siehe Gl. 2-18, angeflhrt
werden. Dabei handelst es sich nur um den Kehrwert des Luftverhaltnisses handelt. (8)

Lgemy

1
¢_1_ Gl. 2-18

my,



Das Luftverhaltnis A kann somit folgende Werte annehmen:
e 1> 1: hier sprich man von ,magerer Verbrennung -> die Verbrennung lauft mit
Luftliberschuss ab.
e 1 < 1: hier spricht man von ,fetter” Verbrennung - die Verbrennung lauft mit Luftmangel
ab.
e 1 = 1: spricht man von stdéchiometrischem Luftverhaltnis = Vollstadndige Verbrennung.

2.2.3 Emissionen

Da bei realen Verbrennungsvorgangen mit Luft, die Verbrennung nie vollstandig ablauft,
entstehen Emission, wobei diese Entstehung auf eine Vielzahl von Parametern zurtckzufihren
ist. (HierfUr sei auf die einschlagige Literatur verwiesen)

Ganz allgemein kann eine Verbrennung wie in Gl. 2-19 dargestellt werden. Es entstehen eine
Vielzahl von Emissionen, wobei gewisse durch den Gesetzgeber limitiert sind, die bei der
vollstandigen Verbrennung nicht auftreten.

CxHy + LUFT = CO, C0y, Hy, H,0, N, NOy, O, Gl. 2-19
0,+N, '

Abbildung 2-2 zeigt beispielweise die Abhangigkeit der Schadstoffentstehung, im Abgas von
Ottomotoren, vom Luftverhaltnis

410° ~2-10
NOx | HC
[ppm] | [ppm]
L3-10° |

Schadstoff-
komponenten

laa0d Lind VH =1.61
2407 U S a0

Pme =4 bar
e =94

-500

Abbildung 2-2: Emissionen als Funktion von Luftverhaltnis (9)



2 Physikalisch-chemische Grundlagen

2.3 Chemische Reaktionskinetik

Im Gegensatz zur Gleichgewichtsthermodynamik, welche nur Aussagen Uber den Endzustand
einer chemischen Reaktion (siehe Gl. 2-15 Umsetzung der Edukte, Kohlenwasserstoff und
Oxidator, in Wasser und Kohlendioxid) zulasst ermdglicht die Reaktionskinetik Aussagen Uber
Geschwindigkeit einzelner Reaktionen und ob das chemische Gleichgewicht tiberhaupt erreicht
wird. Der Reaktionsverlauf wird bis hin zu Zwischenprodukten in einzelne Elementarreaktionen
aufgeldst. In Gl. 2-15 stellt dabei die Reaktionsenthalpie AH, die durch die Verbrennung
freigesetzte Warme dar. (Vergleiche hierflir auch Abbildung 2-3) (9)

Die Reaktionskinetik beschaftigt sich somit mit der Modellierung der Geschwindigkeit chemischer
Reaktionen. Da in der Regel in vielen technischen Anwendungen nicht gentigend Zeit fir die
Einstellung eines chemischen Gleichgewichts zur Verfligung steht, sind Informationen Uber die
Geschwindigkeit chemischer Reaktionen unerlasslich. Von entscheidendem Einfluss fir den
Ablauf der Reaktionen sind die Konzentration der beteiligten Spezies, die Temperatur und die
Anwesenheit von Inhibitoren oder Katalysatoren.

Von groRer Bedeutung fiir die Verbrennung sind Radikale wie 0, H und OH, welche durch eine
hohe Reaktivitdt gekennzeichnet sind und oft nur kurze Zeit existieren. Grund fir die hohe
Reaktivitat sind freie Elektronen, die nicht Teil einer Bindung sind und durch einen Punkt Uber
dem Element angedeutet werden. (10) (11)

2.3.1 Reaktionsgeschwindigkeit und Geschwindigkeitskoeffizient
Im Folgenden soll von der allgemeinen Form einer Reaktionsgleichung ausgegangen werden:

[valA] + [0 [B] + [vcl[C] = -+ &5 7 [wp D] + v |[E] + |vg | [F] + - Gl. 2-20

wobei in Gl. 2-20 die Koeffizienten A, B, C,... verschiedene an der Reaktion als Edukte beteiligte
Stoffe und die Koeffizienten D, E, F,... Produkte der an der Reaktion beteiligten Stoffe sind. Es
handelt sich hierbei um Konzentrationen der Stoffe, welches durch eckige Klammern angedeutet
werden soll. Es laufen prinzipiell Hin- und Rdickreaktion ab mit den entsprechenden
Geschwindigkeitskoeffizienten k® und k®. Die in Gl. 2-20 auf beiden Seiten vorhandenen
Variablen v; sind die stéchiometrischen Koeffizienten.

Prinzipiell werden Edukte verbraucht und Produkte gebildet. Diese Bildung und der Verbrauch
sind in Abbildung 2-3 dargestellt. Somit andern sich deren Molzahlen. Das Verhaltnis aus
verbrauchten zu entstehenden Komponenten wird durch die stochiometrischen Koeffizienten
beschrieben. (11) (12)

Molar concentration, [-]

Tangent,
rate = —slope

Time, t

Abbildung 2-3: Verbrauch / Bildung von Edukten und Produkten einer Reaktion (13)

In weiterer Folge ist die Anderung der Konzentration einer beliebigen Komponente P (iber der
Zeit von Interesse. Hierflr wird die Reaktionsgeschwindigkeit einer Komponente nach Gl. 2-21
definiert. Wobei von Verbrauchsgeschwindigkeit (Konzentration der Edukte nimmt ab), wenn die
Reaktionsgeschwindigkeit negativ (wegen negativer stéchiometrischer Koeffizienten) ist und von



Bildungsgeschwindigkeit ~ (Konzentration der  Produkte nimmt zu), wenn die
Reaktionsgeschwindigkeit positiv (wegen positiver stéchiometrischer Koeffizienten) ist. (11) (12)

Gl. 2-21

_d[P] [ mol ]

r — —
P dr ldm3-s

Da eine Abnahme der Edukte aufgrund der Massenerhaltung immer mit einer Zunahme der
Produkte verbunden ist, kann durch den Bezug der Reaktionsgeschwindigkeit, aus Gl. 2-21, auf
die stochiometrischen Koeffizienten die allgemeine Reaktionsgeschwindigkeit r, nach Gl. 2-22
gefunden werden. Diese ist immer positiv. (11) (12)

r=— Gl. 2-22
Durch Aufstellen der Massenbilanz kann der Zusammenhang zwischen der Anderung der

Konzentrationen der einzelnen Komponenten gefunden werden. (siehe Gl. 2-23)

m_1dA] _rs _1d[B] _ _rp_ 1d[D] _7p _ 1d[E] _

Vg B Uy dt VUp Vp dt - VUp Vp dt Vg Vg dt Gl. 2-23

Da die Reaktionsgeschwindigkeit von vielen Parametern wie Temperatur, Druck, Konzentration
der Komponenten abhangt, lasst sie sich nur fur Reaktionssysteme mit einfachen bzw. wenigen
Reaktionen theoretisch herleiten. Da jedoch bei der Verbrennung mehrere hundert
Reaktionsgleichungen zu beschreiben sind lasst sie sich fir diesen Fall nur experimentell
bestimmen. In der Reaktionskinetik verwendet man fiir die Reaktionsgeschwindigkeit den Ansatz
aus Gl. 2-24.

=k-[A]*-[B]?-..-[D]¢[E]®- .. Gl. 2-24

Die Koeffizienten a, b, ..., d, e, ... in Gl.2-24 sind die Reaktionsordnungen in Bezug auf den
jeweiligen Partner, wobei die Summe der Koeffizienten die gesamte Reaktionsordnung ergibt.
Hierfur wird auf weiterfihrende Literatur (11) (12) (13) verwiesen.

Die Dimension des Geschwindigkeitskoeffizienten k in Gl. 2-24 ist entsprechend der

Reaktionsordnung so zu wahlen, dass sich die Einheit der Reaktionsgeschwindigkeit mit [d";‘;ls

ergibt. Der Geschwindigkeitskoeffizient ist somit keine Konstante und stark nicht-linear von der
Temperatur abhangig. Somit ist der Verbrennungsablauf stark durch die vorherrschende
Temperatur gepragt. Arrhenuis entwickelte hierfir den nach ihm benannten relativ einfachen
exponentiellen Arrhenius-Ansatz. (Gl. 2-25)

—-E,4 A —E,

k=A-eRmT = B-T":eRmT Gl. 2-25
Erwel?erung

Ink = Ina — —Fa_ 1ot Ea v ina Gl. 2-26

nk = In R T —y = Rmx n . 2-

Der Praexponentialfaktor A in Gl. 2-25 kann durch die Erweiterung der Gleichung, durch einen
Potentialansatz der Temperatur, fir manche Reaktionen eine Temperaturabhangigkeit
aufweisen. Durch Umformen der Gl. 2-25 nach Gl. 2-26 kann, zur besseren Veranschaulichung
der Aktivierungsenergie, eine einfache Geradengleichung gefunden werden welche in Abbildung

2-4 dargestellt ist. In Gl. 2-26 ist die Steigung der Geraden zu sehen, welche —If—“ betragt. Den
Wert InA, bei dem die Gerade die y-Achse schneiden wirde, wird real nicht erreicht, da dies eine
unendlich hohe Temperatur voraussetzen wirde. Dies ist angedeutet durch die nicht

durchgezogene Linie. Gut ersichtlich ist in Abbildung 2-4 der mit steigender Temperatur steigende
Geschwindigkeitskoeffizient.
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2 Physikalisch-chemische Grundlagen

+—— A

Slope=-E,/R

In k

14T
Abbildung 2-4: Arrhenius-Ansatz einer Reaktion (13)

Im Exponent der Arrheniusgleichung stehen die allgemeine Gaskonstante Rn [mle], die

Temperatur T [K] und die Aktivierungsenergie Ea, welche einer Energieschwelle entspricht, die

Uberschritten werden muss, damit eine Reaktion ablauft. (11) (12)
In Abbildung 2-6 sind die Aktivierungsenergien flr eine exotherme Hinreaktion und eine

endotherme Ruckreaktion dargestellt.

exotherme Hinreaktion
—_———

Eh

-

g

c |Reactants ET
ﬂJ a
@

e AgH

9

O

oo

Products

endotherme Rickreaktion

Progress of reaction

Abbildung 2-5: Energieprofil einer chemischen Elementarreaktion (13)
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2.3.2 Reaktionsmechanismen

Mit den vorher beschriebenen Ansatzen kénnen Elementarreaktion somit auf einfache Weise
berechnet werden. Unter einer Elementarreaktion versteht man ganz allgemein eine Reaktion,
die auf molekularer Ebene genau so ablauft, wie es von der entsprechenden Reaktionsgleichung
vorgeschrieben wird. (11) (14)

Ganz allgemein versteht man unter einem Reaktionsmechanismus die Folge von
Elementarreaktionen. (11)

Da bereits die einfache Verbrennung von Wasserstoff, siehe hierfur (11) (12) (15), annahernd 40
Elementarreaktionen zur Beschreibung der detaillierten Reaktionsmechanismen bendtigt, da
etliche Zwischenprodukte auftreten, ist es verstandlich, dass bei der Verbrennung von
Kohlenwasserstoffen, vor allem mit Luft, die Elementarreaktionen zur Beschreibung detaillierter
Reaktionsmechanismen deutlich groRer sind (mehrere tausend Gleichungen). Da die
Verbrennung stark von der Wechselwirkung der oft sehr schnell ablaufenden
Elementarreaktionen (hohe zeitliche Auflésung notwendig) abhangt und in realen Systemen
zusatzlich  Dreidimensionalitdt der Stréomung, Turbulenz, starke Temperatur- und
Konzentrationsfluktuationen auftreten, ist eine Reduktion auf die wesentlichen Reaktionen
notwendig. Um nun einen reduzierten Reaktionsmechanismus zu erstellen dienen eine Reihe von
Annahmen auf die in weiterer Folge kurz eingegangen wird. (11) (12) (15)

Fir detailliertere Informationen sei an dieser Stelle auf die Literatur verwiesen. (14) (15)

Fur den Verbrennungsprozess sind besonders die Annahmen Quasistationaritat und partielle
Gleichgewichte erwahnenswert. Zusatzlich dienen Empfindlichkeitsanalysen
(Sensitivitatsanalysen) und Reaktionsflussanalysen zum besseren Verstandnis der ablaufenden
Reaktionen.

Die Abbildungen 2-6 und 2-7 zeigen zwei integrale Reaktionsflussanalysen fir eine Methan-Luft
Flamme (16). Deutlich ersichtlich sind die unterschiedlichen Reaktionspfade wobei bei der
stéchiometrischen Flamme (Abbildung 2-7) der grofRte Anteil des Methans direkt oxidiert und bei
der fetten Flamme (Abbildung 2-6) vermehrt Methylradikale (CHs) gebildet werden und zu Ethan
(C2Hs) rekombiniert werden, welches dann oxidiert wird und zum Zweig der C>-Chemie flihrt.

mlM lnnnn
o -0

T H - + CHyCHO ~"*"s CHy€0 T CHy

— oy === o,
.

+0,0M
— CH;0 CH, ——= CHy,CH,0,CHO

.

on il onmo, ™

Hilunn, N\ 0
K S

CHiCD - Ty o -
: co CiHp =====+ CHaC0 ~--—— CH,
g ]

: i
‘ 0 ! OH
CH30,CHO 4

CH —— CH, CH,0,CHO

co €0,C0;

Abbildung 2-6: Reaktionsflussanalyse einer
vorgemischten brennstoffreichen (A=0,7) CHs—
Flamme bei p=1bar, T,=298K (16)

Abbildung 2-7: Reaktionsflussanalyse einer
vorgemischten stéchiometrischen CHs—Flamme
bei p=1bar, Tu=298K (16)
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2 Physikalisch-chemische Grundlagen

a) Quasistationaritat (11) (12) (14)

Anhand einer einfachen Zweischrittreaktion (Gl. 2-27) soll die Annahme der Quasistationaritat
erklart werden. In Gl. 2-27 stehen A, B und P fir beliebige Stoffe oder Molekile und ki und ko
bezeichnen die Geschwindigkeitskoeffizienten der Teilreaktionen.

afipkep Gl. 2-27

Anhand der Zeitgesetze kann der zeitliche Verlauf der Konzentrationen laut Gl. 2-28 bis GI. 2-30
angeschrieben werden, wobei die eckigen Klammern wieder die Konzentration der einzelnen
Stoffe A, B, und P bezeichnen.

d[A] _ i
dBT__kl[A] Gl. 2-28
% = kq[A] — k,[B] Gl. 2-29

d[P] i

—r = k,[B] Gl. 2-30

Unter der Annahme das zum Zeitpunkt t=0 nur der Ausgangsstoff A mit [A];-,=[4], vorliegt und
die Konzentrationen der anderen Stoffe [B] und [P] zu diesem Zeitpunkt Null sind, kann durch
aufwendiges integrieren die exakte Losung der obigen Gleichungen gefunden werden. (siehe Gl.
2-31 bis Gl. 2-33). GI. 2-30 liefert hier nur eine schlecht zu gebrauchende Aussage Uber die
Konzentration des Endproduktes P, da die Konzentration des Zwischenprodukts B nur schwer zu
bestimmen ist.

[A] = [A]pe Tt Gl. 2-31
k
[B] = [Alo — (7" —e ™) Gl. 2-32
17 2
k k
[P]=[A]o(1—k lk el 4 ——— Zk e"‘lt) Gl. 2-33
17 12 17 12

Der exakte Verlauf der Konzentrationen ist nun in Abbildung 2-9 fiir ein Verhaltnis von k1 / ko =
0,1 angeflhrt.

[A]/[a]w
1,0

0,5

0,0 L

raf

0 j 2 3 4 5
Abbildung 2-8: exakter zeitlicher Verlauf der Reaktion A - B —-P (vgl. (15))
Ist nun B ein sehr reaktiver Stoff (z.B. ein Radikal), d.h. es reagiert sehr viel schneller als es
gebildet wird (k2 >> ky), tritt das Zwischenprodukt [B] nur in geringer Konzentration auf. Diese
Annahme flihrt auf die Annahme der Quasistationaritat. Es wird angenommen, dass die Bildungs-
und Verbrauchsgeschwindigkeit von B ungefahr gleich sind. Dadurch vereinfacht sich Gl. 2-29 zu
Gl. 2-34. (Quasistationaritdtsannahme)
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% =k [A] — k,[B] =0 Gl. 2-34

Ist nun nur die Geschwindigkeit der Bildung des Endproduktes P von Interesse, kann mit Hilfe
der Quasistationaritdtsannahme ein einfacher Zusammenhang zwischen Ausgangskonzentration
und Konzentration des Endproduktes nach Gl. 2-35 ermittelt werden. Der Ausdruck aus Gl. 2-28
lasst sich einfach integrieren und fihrt durch einsetzen in Gl. 2-35 auf den einfachen
Zusammenhang in Gl. 2-36.

A k4] Gl. 2-35

Ak A]e Gl. 2-36

In Abbildung 2-9 sind die Verlaufe der Konzentrationen unter der Verwendung der
Quasistationaritdtsannahme dargestellt. Beim Vergleich der beiden Abbildungen 2-8 und 2-9 ist
gut ersichtlich das fur den Fall k2 >> k; die Annahme der Quasistationaritat eine gute Naherung
fur den Ablauf der Reaktion darstellt. Die Verlaufe von [A] und [P] sind in den beiden Abbildungen
annahernd gleich, lediglich die Konzentration von B wird unter Annahme der Quasistationaritat
am Anfang der Reaktion etwas lberschatzt.

3 - : . > 5”‘“‘*

Abbildung 2-9: zeitlicher Verlauf der Reaktion A - B »P unter Quasistationari tatsanfwghnd5))

b) Partielle Gleichgewichte

Betrachtet wird eine Teilreaktion in der Hin- und Rickreaktion sehr schnell ablaufen und somit
auch die Reaktionsgeschwindigkeiten sehr grol3 sind. Es stellt sich fir die Reaktion ein
sogenanntes partielles Gleichgewicht ein, d.h. die Reaktionspaare befinden sich im
Gleichgewicht. Hin- und Ruckreaktion laufen dabei gleich schnell ab und es Iasst sich der
Reaktionsmechanismus dahingehend vereinfachen, dass durch Gleichsetzen der
Reaktionsgeschwindigkeiten die Konzentrationen nach dem chemischen Gleichgewicht
berechnet werden kénnen. Der Glltigkeitsbereich des partiellen Gleichgewichts hangt stark von
der Temperatur ab und ist in der Regel sehr beschrankt. Besonders fiir Verbrennungsprozesse
ist die Quasistationaritdtsannahme meist genauer als die Annahme von partiellen Gleichgewicht.
(11) (15)

In Tabelle 2-1 sind die in dieser Arbeit verwendeten Reaktionsmechanismen mit der Anzahl der
beteiligten Spezies und der Anzahl der Reaktionen angeflhrt.

Fir eine detaillierte Auflistung der gesamten Reaktionen mit den entsprechenden
Aktivierungsenergien, praexponentiellen Faktoren und Temperaturexponenten wird auf den
Anhang verwiesen.
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Tabelle 2-1: verwendete Reaktionsmechanismen

Bezeichnung Anzahl Spezies Anzahl Reaktionen
2-Step 5 2
4StepJL2 8 6
skeletal25 17 35
GriMech3.0 53 325

Im Folgenden wird kurz auf die Reaktionsmechanismen, vom einfachsten bis hin zum
komplexesten, eingegangen und die Modifikationen bzw. Erweiterungen der einzelnen
Mechanismen kurz erklart.

c) 2-Step

Der 2-Step Reaktionsmechanismus ist der einfachste und diente in dieser Arbeit nur fir
Vorabversuche. Er beinhaltet lediglich fiinf Spezies (O2, H20, CO, CO2 und CHj,), somit ist kein
Zerfall des Methans in das Methylradikal (CHs) mdglich und auch die Bildung von anderen
Radikalen ist, aufgrund der Einfachheit dieses Mechanismus, nicht mdglich. Die Anzahl der
Reaktionen betragt lediglich zwei. Als einziges Zwischenprodukt, gegeniber der
Reaktionsgleichung aus der Gleichgewichtsthermodynamik vgl. Gl. 2-15, entsteht bei diesem
Reaktionsmechanismus das Kohlenmonoxid. Durch die Einfachheit dieses
Reaktionsmechanismus bendétigt er die geringste Rechenzeit bei den Simulationen.

d) 4StepJL2
Die Erweiterung des 2-Step Mechanismus ist der 4StepJL2 Reaktionsmechanismus, welcher

bereits sechs Reaktionen umfasst und acht Spezies. Dieser Reaktionsmechanismus ermdglicht,
wie der 2-Step Reaktionsmechanismus, noch keine Bildung von Methylradikalen und anderen
Radikalen.

e) Skeletal25

Der erste Reaktionsmechanismus der die Bildung des Methylradikals ermdglicht ist der
Skeletal25 Mechanismus. Welcher, aufgrund der 35 Reaktionen, bereits deutlich komplexer und
rechenzeitintensiver ist als der 4StepJL2. Aufgrund der Mdglichkeit der Bildung von Radikalen
bzw. in weiterer Folge auch die Mdglichkeit der Vorgabe von Radikalen (siehe Kapitel 5.3
Ergebnisse der 3D-CFD Simulation) an den Einlassen war dieser Reaktionsmechanismus in
dieser Arbeit einer der wichtigsten. Einziges Manko des Skeletal25 ist, dass der Mechanismus
keine C2-Chemie bertcksichtigt und somit der Weg Uber Ethan (C2Hs) nicht mdglich ist. (vgl.
hierfir Abbildung 2-6 und 2-7)

f) GriMech3.0

Der GriMech3.0 Mechanismus wurde vom Gas Research Institute, kurz GRI, entwickelt um die
Verbrennung von natlrlichem Gas, im speziellen fur Methan, inklusive der NO Bildung und der
Chemie der Nachverbrennung, zu modellieren. (17)

Der aufwendigste und rechenzeitintensivste Reaktionsmechanismus in dieser Arbeit ist der
GriMech3.0 welcher 325 Reaktionen aufweist und 53 Spezies. Er ermdglicht, wie der Skeletal25,
die Bildung von Radikalen und zuséatzlich bericksichtigt er die C2-Chemie. Somit ist auch die
Bildung von Ethan maéglich. Auf diesen Vorteil dieses Mechanismus wird spater im Kapitel 5.3
Ergebnisse der 3D-CFD Simulation noch eingegangen.

2.4 Turbulenzmodellierung — SchlieBungsproblem der Turbulenz

Turbulente Stromungen sind durch kontinuierliche Fluktuationen der Geschwindigkeit
charakterisiert, die in weiterer Folge zu Fluktuationen in Dichte, Temperatur und Konzentrationen
fihren koénnen. Diese Fluktuationen werden durch Wirbel bedingt, die durch Scherkrafte
(Reibung) entstehen, wenn zwei Fluidstrome aneinander vorbeistrémen oder ein Fluidstrom an
einer festen oder bewegten Wand mit unterschiedlicher Geschwindigkeit vorbeistromt. Da sich
die Wirbel senkrecht zur Hauptstromungsrichtung bewegen wird die Vermischung dadurch
erheblich gesteigert. (12)

15



Prinzipiell spielen sich turbulente Prozesse auf verschiedenen Langenskalen ab, wobei die
grofiten Langenskalen den geometrischen Abmessungen des betrachteten Systems
entsprechen. Grolte Wirbel wechselwirken miteinander und zerfallen in immer kleinere Wirbel.
Das Vorhandensein von Wirbeln unterschiedlicher Grof3e wird als Energiekaskade bezeichnet. In
Abbildung 2-10 ist diese Energiekaskade abgebildet, diese beschreibt den Transport von Energie
von grofRen Wirbeln, mit dem gréften Anteil an kinetischer Energie, bis hin zu den kleinsten
Wirbeln wo kinetische Energie infolge von Reibung in thermische Energie dissipiert wird. (12)

Injection

Dissipation
of energy of energy
O © «

Large-scale eddies S e = Dissipating eddies
I L
L Le =
HQBM
Abbildung 2-10: Energiekaskade (18)

Die gebrauchlichsten Ansatze um nun eine turbulente Strdmung zu simulieren sind:
e Direct Numerical Simulation (DNS) - nicht mdglich in Fluent
o Reynolds-Average Navier-Stokes (RANS)
e Large Eddy Simulation (LES)

Da die Navier-Stokes Gleichungen sowohl fur laminare und turbelente Stromungen allgemein
glltig sind ist im Prinzip eine exakte Lésung des Stromungsproblems moglich. Die Direkte
Numerische Simulation (DNS) erfasst alle Strukturen der turbulenten Stromung und I6st deren
Entwicklung ohne Modellannahmen zeitlich und raumlich voll auf. (19) Diese Methode ist jedoch
mit einem hohen Rechenaufwand und einem sehr feinen Rechengitter verbunden und somit nur
auf einfache Geometrien und Grundlagenforschung beschrankt. (12)

Die Large Eddy Simulation berechnet hingegen nur die grof3en Strukturen (Large Eddies) mit
Hilfe der direkten Simulation und verwendet fur die kleineren Strukturen Turbulenzmodelle. Somit
kann das Rechengitter grober werden. Vom simulationstechnischen Aufwand liegt die Large Eddy
Simulation zwischen DNS und RANS. (12) (18) (19)

Der am haufigsten verwendete Ansatz zur Simulation turbulenter Strémungen sind die gemittelten
Erhaltungsgleichungen (RANS). Da in dieser Arbeit die RANS-Gleichungen verwendet wurde soll
nun naher auf diese eingegangen werden.

2.4.1 Gemittelte Erhaltungsgleichungen (RANS)

In der Praxis ist man in der Regel nicht an zeitlich aufgeldsten Verlaufen interessiert, sondern
vielmehr an zeitlichen Mittelwerten. Bei der Reynoldsmittelung wird nun der momentane Wert
einer skalaren GroRe ¢ in die beiden Komponenten ¢ und ¢’ aufgeteilt (siehe GI. 2-37), wobei ¢
der Mittelwert der Grof3e ist und ¢’ die Schwankung (Fluktuation) um diesen Mittelwert darstelit.
Der Mittelwert der SchwankungsgroRe ¢’ verschwindet definitionsgemafl (Gl. 2-38). Wobei die
Grole ¢ allgemein fur Temperatur, Geschwindigkeit, Druck, usw. steht.

d’(x,y,z,t) =_ q-’_)(x,y,z,t) + d’Ex,y,z,t) Gl. 2-37
Plyazn =0 Gl. 2-38
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2 Physikalisch-chemische Grundlagen

In Abbildung 2-11 ist diese Aufteilung schematisch dargestellt.

time time m b ' I i':ir'ruz

momentaner Wert ¢ E Mittelwert ¢ + SchwankungsgriiRe ¢
Abbildung 2-11: RANS Mittelung (vgl. (20))

Durch zeitliche Mittelung bleibt somit nur der Mittelwert ¢ Ubrig (Gl. 2-39). Der Mittelwert der
Schwankungsgrofle ¢’ verschwindet, wie bereits oben erwahnt wurde, und ist somit Null.

ty
— 1
¢ = t,—t f d)(x,y,z,t)dt Gl. 2-39
2 1
ty

Diese Art der Mittelung der Navier-Stokes Gleichungen flihrt flir inkompressible Strémungen zu
guten Ergebnissen. Jedoch entstehen bei kompressiblen Strémungen viele Produktterme, da die
Dichtefluktuation mit den meisten anderen fluktuierenden Groflien gekoppelt ist. Um die Anzahl
dieser Produktterme zu minimieren, schlug Favre eine andere Art der Mittelung vor, die
dichtegewichtete Mittelung (Favre-Mittelung) (GI. 2-40). (12)

p

=g

§=L2 5= 06 Gl. 2-40

Wobei, wie bei der zeitlichen Mittelung, die dichtegewichtete Mittelung geman Gl. 2-41 definiert
wird.

_ 1
pp = AltlnglA_t f (pp)dt Gl. 2-41

Wie zuvor wird auch bei der Favre Mittelung die GroRRe ¢ wieder aufgespaltet in Mittelwert und
SchwankungsgroRe (Favre-Fluktuationen - gekennzeichnet durch ' J.

¢(x,y,z,t) = é(x,y,z,t) + ¢E;c,y,z,t) Gl. 2-42
Im Gegensatz zur vorher durchgefiihrten zeitlichen Mittelwertbildung verschwindet der zeitliche

Mittelwert des Favre gemittelten Schwankungsanteils nicht. Jedoch verschwindet der dichte-
gewichtete Schwankungswert (Mittelwert der Favre-Fluktuation). (siehe Gl. 2-43) (12) (21)

W —0 wobei gilt F £ 0 Gl. 2-43
Durch Anwendung dieser Mittelung und Bertcksichtigung der Favre-Mittelung folgt aus den in

Kapitel 2.1 vorgestellten Erhaltungsgleichungen flr Massen (Kontinuitatsgleichung) (Gl. 2-44)
und Impuls (GI. 2-45) die hier angefiihrten Gleichungen.
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-+ V- (pv) = Gl. 2-44

a(pv)

ot +V- (pvv)+Vp pg+v-T— V- (pv” ”) Gl. 2-45

N~————
zusatlicher Term

Vergleicht man nun die Gl. 2-45 mit Gl. 2-2 sieht man, dass durch die Mittelung ein zusatzlicher
Term entsteht. Somit ist die gemittelte Impulsgleichung nicht mehr in sich geschlossen, d.h. man
erhalt durch die Mittelung mehr Unbekannte als Bestimmungsgleichungen. Dieser Umstand wird
als SchlieBungsproblem der Turbulenz bezeichnet. Zur Schlie®Rung der Bilanzgleichung Gl. 2-45
werden nun Turbulenzmodelle bendtigt, wobei diese entsprechend der Anzahl an Gleichungen,
die zum LOsen des zuséatzlichen Terms bendtigt werden, klassifiziert sind. (12)

Eine Auflistung gangiger Turbulenzmodelle ist in Tabelle 2-2 angefihrt.

Tabelle 2-2: Klassifikation von Turbulenzmodellen (22)

Klassen isotrop, anisotrop,
Kategorien Wirbelviskosititsmodelle RSM
algebraische Modelle, Prandtl-Mischungsweg algebraische
Modelle ohne Transport, Baldwin-Lomax Modell | Reynoldsspannungsmodelle
Nullgleichungsmodelle
Differentialgleichungsmodelle, | K-¢€ Modell (2 G1.) 7-¢ Modelle (SSG, LLR)
Transportmodelle, K- Modell (2 GL.) 7-@ Modell
Ein-/Zweigleichungsmodelle | SST Modell (2 G1.)

Spalart-Allmaras (1 Gl.)

Schreibt man den obigen zusatzlichen Term allgemein flr eine Grélke ¢ erhalt man Gl. 2-46,
wobei die Grole vy als turbulenter Austauschkoeffizient od. turbulente Scheinviskositat
bezeichnet wird. (12)

§THT = ~purgrad Gl. 246

Durch entsprechende Vereinfachung, da turbulente Transportprozesse deutlich schneller
ablaufen als laminare, kann GI. 2-45 in GI. 2-47 umgeschrieben werden.

8(;)1:17) +( ( V)v) di 1(vagradv) og Gl. 2-47
In dieser Gleichung ist somit die einzige Unbekannte die turbulente Scheinviskositat. Die
Bestimmung dieser turbulenten Scheinviskositat erfolgt Gber Turbulenzmodelle. Hier wurde nur
die Herleitung anhand der Impulsgleichung gezeigt. Fur die Energiegleichung oder
Teilchenerhaltungsgleichung erfolgt dies auf analogem Weg, jedoch sei hier auf die Literatur
verwiesen. Anzumerken ist noch das die turbulente Scheinviskositat in den unterschiedlichen
Erhaltungsgleichungen unterschiedliche Werte annehmen kann. (12)

Aus Tabelle 2-2 ist ersichtlich, dass eine Vielzahl an Turbulenzmodelle existieren und natirlich
keines exakt ist da es sich, wie der Name bereits sagt, immer nur um ein Modell und somit eine
Naherung handelt. In dieser Arbeit soll nicht auf alle Modelle eingegangen werden, sondern nur
die beiden verwendeten, das k — ¢ und k — w, ndher beleuchtet werden.
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Bei beiden Modellen handelt es sich um Zwei-Gleichungs-Modelle, d.h. es werden zum Lésen
zwei zusatzliche Gleichungen bendtigt.

Ganz allgemein finden Zwei-Gleichungs-Modelle sehr haufig Anwendung, da sie sehr allgemein
gultig sind und durch das Ldsen von lediglich zwei zusatzlichen partiellen Differentialgleichungen
der numerische Aufwand vertretbar bleibt. Zusatzlich gehen beide Modelle von isotroper
Turbulenz aus. (12)

EXKURS | Isotrope Turbulenz:
Bei der isotropen Turbulenz handelt es sich um einen speziellen Grenzfall der
Turbulenz. In der Regel sind statistische Groen richtungsabhangig, d.h. die

Schwankungsgeschwindigkeiten der Komponenten des
Geschwindigkeitsvektors sind definitiv nicht gleich.
u'?2 #v'?2+w? bzw. u'? £ v £ w2

Unter der Annahme bzw. der Forderung von isotroper Turbulenz versteht man
nun, dass alle statistischen Gréflen richtungsunabhéangig sind und somit die
Schwankungsgeschwindigkeiten von oben glelchgesetzt werden konnen.
wW2=v2=w"? bzw. U2 =2 = "2

Somit wird unter dieser Annahme die Dreidimensionalitat der turbulenten
Schwankungsbedingungen nicht mehr berlcksichtigt. Das Gegenstick zur
isotropen Turbulenz ist die anisotrope Turbulenz, bei der diese Vereinfachung
nicht getroffen wird. (21)

2.4.2 Das k-¢ Turbulenzmodell

Eines der verbreitetsten Modelle ist das k- Turbulenzmodell nach (23) und (24). In diesem Modell
werden sowohl fir die kinetische Energie k und fur die Dissipationsgeschwindigkeit &
Differentialgleichungen gel6st. Diese beiden Gleichungen sind in Gl. 2-48 und Gl. 2-49 angefihrt.

0(/) )

a(pe)
at

+ di pvk) — di fpurgradk) = Gy — pé Gl. 2-48

+ di pvé) — di Upvurgradé) = (C,Gx — Czﬁé)% Gl. 2-49

Die Dissipationsgeschwindigkeit € hangt mit der kinetischen Energie k Uber die charakteristische
Lange [.,4 und Geschwindigkeit v, nach Gl. 2-50 zusammen, wobei sie als Energie pro
Zeiteinheit aufzufassen ist. (12)

k3/2  Energie
R, v = Gl. 2-50
& . T mi t Vepgr = Vk

Der turbulente Austauschkoeffizient Iasst sich nach Gl. 2-51 iber die Konstante C,, bestimmen.

Gl. 2-51

]22
Ur = Cv?

2.4.3 Das k-w Turbulenzmodell

Das k-w Modell ist ein von (25) entwickeltes Turbulenzmodell, wobei, wie der Name bereits verrat,
die Dissipationsgeschwindigkeit € durch die Wirbelstarke w ersetzt wird. Die Wirbelstarke wird
unter der Annahme, dass sie als inverses Zeitmal} der energietragenden Wirbel interpretiert wird,
mit der Konstanten C,, wie folgt berechnet.

Gl. 2-52

w =

& m

1
Cu
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Wobei nun zusatzlich neben dem Ldsen der k-Gleichung und der gemittelten Navier-Stokes
Gleichungen eine Gleichung fur die Wirbelstarke zu |6sen ist.

d(pw)
Jat

+V- (FPB) = V- (;s (u - ;’%)) +(Coy — 1)%Prk — Cy(Cep — D2 Gl. 2-53

Die in Gl. 2-53 enthaltenen Konstanten (C;4, C,;, C, P1,, Pr;) werden von (25) angegeben.

Ahnlich wie beim k- Modell kann der turbulente Austauschkoeffizient nach Gl. 2-54 berechnet
werden.

by =X Gl. 2-54
w

Der Vollstandigkeit halber und weil es in Tabelle 2-2 angefuhrt ist soll hier kurz das RSM Modell
fir anisotrope Turbulenz beschrieben werden. Bei dem Reynoldsspannungs-Modell (RSM —
Reynolds Stress Model) wird die Wirbelviskositat nicht mehr als skalare Groflie betrachtet,
sondern als Tensor, dadurch ist die zusatzliche Losung von 7 partiellen Differentialgleichungen
notwendig. (26) Dadurch steigt natirlich der numerische Aufwand und es wird in der Praxis, trotz
der korrekteren Turbulenzmodellierung in diesem Modell, auf andere Modelle, wie die oben
beschriebenen, zurickgegriffen.

,ES ist bis heute nicht endgliltig geklart, welches Modell fiir welche Strémung optimal ist.
Unterschiede zwischen den von verschiedenen Autoren mit dem gleichen Modell erzielten
Lésungen sind oft gréBer als Unterschiede der von ein und demselben Autor mit verschiedenen
Turbulenzmodellen berechneten Lésungen.” (12)

2.5 Spezies Transport und chemisch reaktive
Stromungsmodellierung

Die Herausforderung bei der mathematischen Modellierung ist, die Ubertragung des
physikalischen Wissens in eine mathematische Formulierung die in der CFD Simulation
verwendet werden kann. Besonders Verbrennungsphanomene hangen von einer Vielzahl
unterschiedlicher und sich gegenseitig beeinflussenden Phanomenen, wie Turbulenz,
Thermodynamik, Strahlung, Entzindung, Ausléschen, usw. ab. Bei der mathematischen
Modellierung von turbulenter Verbrennung ist eine der groten Herausforderungen die Interaktion
zwischen der Fluidstrdmung und chemischen Reaktionen. Hierfir gibt es eine Vielzahl von
unterschiedlichen Konzepten, wie das Eddy Dissipation Model (EDM), Eddy Dissipation Concept
(EDC), Flamelet-Modell oder das PDF-Transportgleichungsmodell. (27)

Im Folgenden sollen die in der spater durchgefihrten Simulation verwendeten Transport- und
Verbrennungsmodell, fir ein besseres Verstandnis, naher beschrieben werden.

Stellt man fir eine beliebige chemische Spezies Yi eine Erhaltungsgleichung auf hat sie die
allgemeine Form wie sie in Gl. 2-55 ersichtlich ist. In dieser Gleichung wird der lokale
Massenanteil der Spezies Y; durch die Lésung einer Konvektions-Diffusions Gleichung fiir die i-
te Spezies vorausberechnet. (28)

] ) -
5P+ V) = V) o+ R; + S Gl. 2-55

B . . ot .
, T konvektiver Term dif fuser Term Speziesproduktion Quellterm
instationarer Term

In dieser Gleichung ist:

P Yieooorieeeeeeennn, lokaler Massenanteil der Spezies i

> R Quellterm aufgrund von chemischen Reaktionen der Spezies i.
» Si, Quellterm

P Ji, Massendiffusion
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Diese Gleichung wird nur fiir die ersten N-1 Gleichungen geldst, wobei N die Gesamtanzahl an
chemischen Spezies ist. Da die Summe der Massenanteile eins ergeben muss kann der
Massenanteil der N-ten Spezies durch eins Minus der Summe der N-1 berechneten
Massenanteile berechnet werden. Das heil3t fir die letzte Spezies wird keine Differentialgleichung
mehr geldst. Um den numerischen Fehler minimal zu halten sollte als N-te Spezies jene mit dem
gesamt grofiten Massenanteil verwendet werden. Bei der Verbrennung ist dies in der Regel
Stickstoff (N2). (28)

Fur die Berechnung der Massendiffusion wird entsprechend ob es sich um eine turbulente oder
laminare Stromung handelt durch unterschiedliche Gleichungen berechnet. Hier wird nur auf den
Fall der turbulenten Stromung eingegangen. In diesem Fall berechnet sich die Massendiffusion
nach Gl. 2-56.

- Hy vr
]L=_ lem+— VYL_DTL_ Gl. 2-56
’ Se, o T
In dieser Gleichung ist:
P Se e turbulente Schmidt Zahl
) P turbulente Viskositat
P Dieevveeeieeeeeinnnn, turbulente Diffusivitat

Zur Berechnung der Reaktionsgeschwindigkeit stehen fir turbulente Strémungen nun drei
Modelle zur Verfligung:

e Laminar finite-rate model: Hier wird der Effekt der turbulenten Fluktuationen ignoriert und
die Reaktionsgeschwindigkeit wird durch einen Arrhenius Ausdruck ermittelt.

o Eddy-dissipation model

e Eddy-dissipation concept

Im Folgenden wird nur auf die Beiden in dieser Arbeit verwendeten Modelle (EDM, EDC)
detaillierter eingegangen.

2.5.1 Das Eddy-Dissipation Model

Eines der weit verbreitetsten und einfachsten Verbrennungsmodelle ist das Eddy Dissipation
Model. Bei diesem wird vorausgesetzt, dass die chemischen Reaktionen sehr schnell ablaufen in
Bezug auf die Vermischung von Oxidationsmittel und Brennstoff (ist Gleichzusetzen einer
Damkohler-Zahl >> 1). Zusatzlich wird bei diesem Modell chemisches Gleichgewicht
angenommen. Unter diesen Annahmen kann das Problem zur Berechnung des in Gl. 2-56
enthaltenen chemischen Quellterms (R;) auf ein Problem turbulenter Mischung reduziert werden
(d.h. gemischt ist gleich verbrannt). Dadurch kénnen aufwendige Berechnungen nach Arrhenius
vermieden werden und somit ist dieses Konzept numerisch weniger aufwendig. (12) (28)

Als charakteristische Mischungszeit tmix verwendet man das Verhaltnis aus turbulenter kinetischer
Energie und der Dissipationsgeschwindigkeit aus dem k-w Turbulenzmodell (Gl. 2-57)

Gl. 2-57

oy | &M

tmix

Die chemische Reaktionsrate einer Spezies i in einer Elemementarreaktion r wird nun
proportional zum Kehrwert der charakteristischen Mischungszeit tmix gesetzt (siehe Gl. 2-58).
Wobei der limitierende, d.h. aus dem die Reaktionsrate berechnet wird, der kleinere, der in Gl. 2-
58 in Klammer angefiihrten, Ausdriicke ist. (12)
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1/t1rix

, g , e Yp¥p Gl. 2-58
Rl,T - VL',TMW,LA,D A mi n<Vé,rME ’ ZP V}’D’,rMP>
In dieser Gleichung ist:
P Yoo, Massenanteile der Edukte
P Yo Massenanteile der Produkte
> AB . empirische Konstanten mit den Werten 4 und 0,5
P VEr VP stdchiometrischen Koeffizienten der Edukte bzw. Produkte

Anhand eines einfachen Beispiels soll kurz die Berechnung der Reaktionsrate nach dem Eddy-
Dissipation Model beschrieben werden. In Gl. 2-59 ist eine einfache Einschrittreaktion angeflhrt.
Wobei die Variable B den Brennstoff beschreibt, die Variable O das Oxidationsmittel, P das
Produkt der Verbrennung und v; die jeweiligen zugehérigen stéchiometrischen Koeffizienten sind.

VgB +v,0 - vp Gl. 2-59

Wird nun angenommen, dass die Massenanteile des Brennstoffes gréfer sind als zur
stoéchiometrischen Verbrennung bendtigt wird (Yz > Y o501 ) fOlgt daraus, dass der Massenanteil
des Oxidationsmittels kleiner ist als der Massenanteil des Brennstoffes(Y, < Yg), folglich wird nur
soviel Brennstoff oxidiert wie Oxidationsmittel vorhanden ist. Die Reaktionsrate berechnet sich
somit nach Gl. 2-58 zu Gl. 2-60. (12)

evgMp &
EV’O—MO YO = ApEYB,Stéch Gl. 2-60

RB = Ap
Wird nun andererseits angenommen, dass Yz < Yg oscp, ist der Betrag des Massenanteils des

Brennstoffes kleiner als der Massenanteil des Oxidationsmittels (Yz <Y,) und es wird der
gesamte Brennstoff umgesetzt. Somit ergibt sich die Reaktionsrate nach Gl. 2-61.

Y

_, =
vgMp

7 Gl. 2-61

1 oy

< , €
Rp = AMBVBPE Ap

Das Eddy Dissipation Model flihrt somit eine Priifung durch ob sich eine Mischung im fetten oder
mageren Bereich befindet und koppelt die turbulente Mischung mit der chemischen Reaktion.
Danach wird entschieden ob der Brennstoff vollstandig (Gl. 2-61) oder teilweise (Gl. 2-60)
verbrannt wird. Bei Nichtgleichgewichtseffekten ergeben sich mit diesem Modell Probleme. Ein
zusatzliches Problem ergibt sich in Bereichen endlicher Chemie, da dort der Brennstoffverbrauch
durch das Eddy-Dissipation Model deutlich Uberschatzt wird und dies zu Uberhdhten
Temperaturen fuhrt. (12) Obwohl die Berechnung von Mehrschritt-Reaktionsmechanismen in
heutigen CFD Programmen mit dem Eddy-Dissipation Model mdglich ist, sollte bei der
Verwendung des Eddy-Dissipation Models nur Reaktionsmechanismen verwendet werden deren
Anzahl an Reaktionen kleiner gleich zwei ist. Da Mehrschritt-Reaktionsmechanismen auf Basis
der Arrheniusgleichung ablaufen und im Eddy-Dissipation Model alle Reaktionen die gleiche
Reaktionsgeschwindigkeit haben. Um im Eddy-Dissipation Model eine Reaktion einzuleiten sind
Produkte der Reaktion notwendig, wie aus Gl. 2-58 (Klammer rechter Teil), ersichtlich ist
notwendig. Das heil’t ohne Produkte des Verbrennungsvorganges ist keine Reaktion bzw.
Verbrennung mdglich. (28)

2.5.2 Das Eddy-Dissipation Concept

Das EDC ist ein von Magnussen (27) entwickeltes empirsches Modell fiur die Behandlung der
Interaktion zwischen turbulenten Strémungen und chemischen Reaktionen und ist eine
Weiterentwicklung des Eddy-Dissipation Models. Es ist ein sehr verbreitetes Modell zur
Verbrennungsmodellierung welches in einem grolRen Anwendungsbereich gute Ergebnisse
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2 Physikalisch-chemische Grundlagen

erzielt. Es wird angenommen, dass die Reaktionen in kleinen turbulenten Strukturen, sogenannte
Jine scales”, stattfinden. Die Kopplung mit groReren Strukturen, sogenannte ,large scales®,
erfolgt im Eddy-Dissipation Concept durch ein Energiekaskadenmodell. Abbildung 2-12 zeigt
schematisch den Transfer von mechanischer Energie von grof3en bis hin zu kleinen turbulenten
Strukturen. (27)

| i
e
3L
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Abbildung 2-12: schematischer Energietransfer von grofden zu kleinen turbulenten Strukturen (27)
Betrachte man nun die erste Ebene in Abbildung 2-12, welche das gesamte Spektrum der
Turbulenz reprasentiert, kann die Dissipationsrate nach Gl. 2-62 berechnet werden. Wobei u’ die
charakteristische turbulente Geschwindigkeit, L' die charakteristische Lange, ' die Wirbelstarke

und v die kinematische Zahigkeit ["‘T] ist. (27)

(1),

~
1

"N 2
¢ = &2 12%11”2 +15v G—) Gl. 2-62

Die zweite Ebene reprasentiert nur mehr einen Teil des turbulenten Spektrums, wobei analog zur
ersten Ebene die charakteristische turbulente Geschwindigkeit, die charakteristische Lange und
die Wirbelstarke gleich bezeichnet werden jedoch mit dem Index “ (,zweistrich®). Somit Iasst sich
der Energietransfer von Ebene eins auf Ebene zwei durch Gl. 2-63 ausdriicken. (27)

!

w' = 5212%11”2 Gl. 2-63

Auf gleiche Weise lasst sich der Energietransfer von Ebene zwei auf die dritte Ebene darstellen.
(siehe Gl. 2-64)

12

u
w' = §212 Fu”’z Gl. 2-64

Wie in Abbildung 2-12 dargestellt, wird ein Teil der Energie in Ebene zwei in Warme dissipiert.
Diese lasst sich durch Gl. 2-65 ausdrlicken. (27)
n 2
u
qn — 52 15V <F> GI 2-65
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Stellt man nun eine Bilanzgleichung fir die turbulente Energie in der zweiten Ebene auf erhalt
man Gl. 2-66, wobei der Term auf der linken Seite, die von der Ebene eins auf die Ebene zwei
zugefihrte Energie darstellt und der Term auf der rechten Seite, die von der Ebene zwei
abgeflhrte Energie darstellt. (27)

! n n 2
2125 w2 = e2[125 y2 4 15y (L Gl. 2-66
Ll LII LII -
w' w'! 7T

q

Diese Vorgehensweise flihrt man soweit weiter bis die gesamte produzierte turbulente kinetische
Energie dissipiert wird in Warme. Die dadurch erreichte Ebene nennt man die sogenannte ,fine
structure” Ebene, welche durch die GroRen u*, L* und w* charakterisiert wird.

Die in die ,fine structure® Ebene eingebrachte turbulente Energie lasst sich somit nach Gl. 2-67
und die Warmedissipation in dieser Ebene durch die Gl. 2-68 berechnen. Wobei hier der
Zusammenhang, dass die Wirbelstarke einer nachsten Ebene doppelt so grof ist wie die der
vorherigen (o' = 2w"), berticksichtigt wird. Dadurch verringert sich die turbulente Energie die in
die ,fine structures® transferiert wird in Gl. 2-67. (27)

*

w* = 526%11*2 Gl. 2-67
*. 2
q" = £215v (’Z_) Gl. 2-68

Nach diesem Modell kann gezeigt werden das ungefahr dreiviertel der Warmedissipation in der
Ebene der ,fine structures” stattfindet und so gut wie keine Dissipation in den obersten Ebenen.
Diese Annahme, dass die Warmedissipation hauptsachlich in den ,fine structures® stattfindet, ist
umso besser erfillt je héher die Reynoldszahl ist. (27) (29)

Beim Eddy-Dissipation Concept wird in weiterer Folge der gesamte Raum in ein Reaktionsgebiet,
die ,fine structures® und das umgebende Fluid unterteilt, wobei Reaktionen nur im
Reaktionsgebiet stattfinden. Es kann der turbulente Reaktionsumsatz somit als eine
Serienschaltung skalarer Dissipation und chemischer Reaktion angesehen werden. Zur
Berechnung der Reaktionen in den ,fine sturctures® ist es nun notwendig, den Volumen- oder
Massenanteil dieser zu kennen, sowie den Massentransport zwischen den ,fine structures” und
den umgebendem Fluid. (29)

Im Folgenden, unter Verwendung von ¢ = 0,18 (Konstante nach Magnussen), erhalt man nun
drei Gleichungen flr die Dissipationsrate «¢.

13
e=02% Gl. 2-69
v
e = 0267 Gl. 2-70
u* 2
e=0,67v (E) Gl. 2-71

Durch Kombination von Gl. 2-70 und Gl. 2-71 erhalt man nun einen Zusammenhang zwischen
den charakteristischen GréfRRen der fine structures” und der Dissipationsrate. (Gl. 2-72 und Gl. 2-
73)

u* = 1,75(ev)1/* Gl. 2-72
3/4
L' =143—7 Gl. 2-73
)
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Nun wird weiters angenommen, dass der Massenanteil der durch die Regionen der ,fine
structures® besetzt ist, durch GI. 2-74 ausgedriickt werden kann. Diese Annahme setzt voraus,
dass sich die ,fine structures” in Regionen konstanter Energie konzentrieren und die turbulente
kinetische Energie durch u'? charakterisiert werden kann. (27) (29)

*

2 2
u 1,75¢ev vey1/2

() = (2 = — Gl. 2-74

VEs (u’) ( k ) 4'6(k2)

Im Weiteren interessiert der Massentransfer m;, (pro Zeitenheit) zwischen den ,fine structures®
und dem umgebenden Fluid. Dieser kann durch geometrische Uberlegungen und durch einsetzen
der Gl. 2-72 und GI. 2-73 nach GI. 2-75 bestimmt werden. Diese Transferrate ist umgekehrt
proportional zu der sogenannten charakteristischen Aufenthaltszeit t* innerhalb der ,fine
structures® (Gl. 2-76). Weiters kann die Transferrate pro Einheit Fluid (und Zeit) aus der
Transferrate mp; und dem Massenanteil yz, der ,fine structures® berechnet werden. (siehe Gl. 2-
77) (27) (29)

u* e\1/2 11
My =25 = 2i45 ) H Gl. 2-75
5= — [s] Gl. 2-76
t
* ' * 1
My = My " VEs [g] GI 2-77

Betrachtet man nun eine ganz allgemeine Variable ¢, kann ihr massengemittelter Wert aus ihrem
Wert in den ,fine structures” ¢* und ihrem Wert im umgebenden Fluid ¢° nach GI. 2-78 berechnet
werden. (29)

¢ =Vrsd + (1 —yis)p° Gl. 2-78

Unter Berlcksichtigung dieser Gleichung Ilasst sich die Massentransferrate einer
Speziesekonzentration i zwischen den ,fine structures ,, und dem umgebenden Fluid mit GI. 2-77
und der Differenz aus der Konzentration der .fine structures® und der Konzentration des
umgebenden Fluid nach Gl. 2-78 berechnen. Die in Gl. 2-77 verwendete Dichte ist die mittlere
lokale Dichte der Gasmischung. (29)

k
(v - 12) [—g] Gl. 279

m3s

L
' 1- VF*s
Um nun obige Gleichung lésen zu kénnen fehlt einzig und alleine noch die Konzentration Y;* der
Komponente innerhalb der ,fine structures®. Diese Konzentration wird liber die Reaktionskinetik
bestimmt. Fasst man die ,fine structures® lokal als idealen Ruhrreaktor auf, kann durch Einbinden
jedes chemischen Reaktionsmechanismus die Konzentration ¥;" und Temperatur T* innerhalb der
Jine structures bestimmt werden. Dies geschieht durch Aufstellen einer stationaren Massen- und
Energiebilanz aus den bekannten GroBen T und Y; (mittlere Temperatur und mittlere
Spezieskonzentration). (vgl. Abbildung 2-13) (29)

T Warmeubertragung g*

Reaktanden Produkte
Reaktionsgebiet
me —> “Fine Structures” L
i e
Y.D: Tn; pu

umgebendes Fluid

Abbildung 2-13: Auffassung der ,fine structures” als idealer Riihrkesselreaktor (29)
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3 DER CFD WORKFLOW

Im folgenden Abschnitt soll der Weg von den aus dem CAD — Programmen erhaltenen Daten
Uber die vor der Simulation zu treffenden Einstellungen bis hin zur Visualisierung der aus dem
CFD Programm erhaltenen Daten beschrieben werden.

3.1 Allgemeine Vorgehensweise

In Abbildung 3-1 ist der allgemeine Ablauf einer CFD Simulation inklusive der Vorarbeiten und
der Aufbereitung der aus der Simulation erhaltenen Ergebnisse dargestellt. Ausgehend von CAD-
Daten werden die flr die Simulation benétigten Netze (Mesh) erstellt. Obwohl die Erstellung von
Geometrien fir die spatere Netzerstellung in heutigen Simulationsprogrammen, durch
entsprechende Programmerweiterungen, direkt méglich ware, ist der haufiger gewahlte Weg iber
ein externes CAD-Programm.

Post-Processing

Pre-Processing

e e
CAD )
. Define . .
== Geometrie Visualization
Boundarys
Clean-up
N~/
e e
Beshing Model Setup
Process
D — D —
.
= Mesh
D —

Abbildung 3-1: CFD-Workflow

Diese Netze erhalt man indem man
von dem in Abbildung 3-2
dargestellten exemplarischen
Abgaskriimmer nur ein sogenanntes
Negativvolumen  erstellt. Dieses
Negativvolumen kann man sich als
Gusskern vorstellen. Somit ist dieses
Negativvolumen genau jenes
Volumen welches vom strébmenden
Fluid eingenommen wird und spater
far die Strdomungsberechnung
bendtigt wird. Diese Volumina sind
daher ein essentieller Bestandteil der
Stromungssimulation.

Abbildung 3-2: CAD Geometrie Krimmer

Diese Negativvolumina kénnen flir komplexe Strukturen in den entsprechenden CAD-
Programmen sehr leicht Uber Boolsche Funktion erhalten werden und muissen fir die spatere
Vernetzung lediglich unter dem IGES Dateiformat oder einem ahnlichen unterstitzten
Dateiformat gespeichert werden um einen Import in das Vernetzungstool zu erméglichen. (30)

3.2 Meshing

Diese Negativvolumina werden im weiteren Vernetzungsschritt (Meshing) in entsprechend grol3e
bzw. kleine Volumen, sogenannte Zellen, unterteilt, wobei fir jede dieser Zellen in der spateren
Simulation die Erhaltungsgleichungen gelést werden. Aus diesem Zusammenhang kann sofort
darauf zuriickgeschlossen werden, dass die Zellenanzahl eine entscheidende Grélie bei der
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3 Der CFD Workflow

Netzerstellung ist. Sie beeinflusst einerseits die Dauer der Simulation und andererseits die
Qualitat der Ergebnisse. Zur Beurteilung der Netzqualitat bzw. der Qualitat einzelner Zellen
stehen im Vernetzungstool von ANSYS verschieden Qualitatskriterien zur Verfigung. Das wohl
wichtigste Qualitatskriterium ist das Seitenverhaltnis, welches, wie der Name bereits sagt, das
Verhaltnis der Seitenlangen der einzelnen Zellen zueinander angibt. In den nachfolgenden
Kapiteln wird nun auf die erstellten Netze fir die spater durchgefiihrten 2D und 3D Simulationen
naher eingegangen.

3.2.1 2D Mesh

Anfanglich wurden an einem simplen Rohr, wie in Abbildung 3-4 ersichtlich, mit einem sicher
brennbaren Methan/Luft-Gemisch Variationen durchgefihrt, um den Einfluss der verwendeten
Turbulenz- und Verbrennungsmodelle auf die Verbrennung bzw. die Entziindung des Gemischs
zu erarbeiten.

Das Rohr, welches in Abbildung 3-4 ersichtlich ist, hat einen Durchmesser von 30mm und eine
Lange von 0,5m. Um die Netzelemente und somit die spatere Rechenzeit gering zu halten wurde
nur die Halfte des Rohres, genauer handelt es sich hier um ein Flachennetz, vernetzt und spéater
programmintern durch Vorgabe einer Achsensymmetrie das ganze Rohr simuliert.

Zusatzlich wurde im Wandbereich das Netz, durch eine sogenannte Inflation verfeinert um das
Netz in diesem Bereich hinsichtlich Ypus zu optimieren und zu gewahrleisten, dass das Netz in
diesem Bereich genlgend fein aufgelost ist. Um grofRe Geschwindigkeitsgradienten, die im
Wandbereich vorherrschen, gerecht zu werden.

Statistik
Knoten 22580
Elemente 22134
Metzqualitat Keine

Inflation
(Wall)

Inlet

Mittelachse (Symmetrie)

Abbildung 3-3: Teilbereich Netz Rohr / Elementanzahl

Um die entsprechenden Randbereiche nicht spater im Simulationsprogramm definieren zu
muissen, wurde die entsprechenden Bereiche bereits beim Vernetzen definiert. Wobei in
Abbildung 3-4 der linke Rand des Netzes als Inlet, der rechte Rand als Outlet, der obere Rand
(mit der Infaltion) als Wall und der untere Rand als Symmetrie definiert wurde.

500

30

Abbildung 3-4: Gesamtes Netz inklusive Abmessungen
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3.2.2 3D Mesh

Fir die 3D-Simulation wurde entsprechend ein dreidimensionales Netz bendtigt. In Abbildung 3-
5 ist die, in dieser Arbeit verwendete, Krimmergeomtrie dargestellt. Hierbei handelt es sich nicht
um die Geometrie des real am Motor verbauten Krimmers, sondern lediglich um eine
vereinfachte Abbildung. Dies ruhrt daher, dass der reale Krimmer viel komplexer ist als diese
vereinfachte Geometrie und dies zu einem aufwendigeren Netz und erhéhter Rechenzeit fiir die
Simulation fihren wirde. Des Weiteren war das Ziel der in dieser Arbeit durchgefiihrten
Parameterstudie nicht die Nachbildung des realen Krimmers, sondern ein Verstandnis zu
schaffen fur die allgemeinen Oxidationsvorgange in einem Krimmer. Somit konnte diese
vereinfachte Version des Krimmers, mit dem Vorteil einer geringeren Rechenzeit, verwendet
werden.

Inlet 1

Inlet 2

Qutlet

‘
s
‘R=12,

Abbildung 3-5: Krimmergeometrie inklusive Abmessungen
Die in Abbildung dargestellte Krimmergeometrie hat eine Gesamtabmessung von 420mm, wobei
zusatzlich am Einlass und nach der Zusammenflihrung eine Verlangerung (in Abbildung 3-5 in

blau dargestellt) angefligt wurde um die Strémung zu stabilisieren. Der Rohrdurchmesser des
Krimmers betragt 25mm.

Abbildung 3-6: Krimmergeometrie Netz
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3 Der CFD Workflow

Aus der in Abbildung 3-5 angefuhrten Geometrie wurde in weiterer Folge das in Abbildung 3-6
dargestellte Netz erstellt. Wobei sich die drei Krimmereinlasse auf der rechten Seite befinden
und der Auslass befindet sich auf der linken Seite (in rot dargestellt).

3.3 Setup fur die 2D Simulation

In diesem Kapitel wird dem Leser ein Einblick Uber die Einstellungen der numerischen Simulation
gegeben.

In Abbildung 3-7 sind die Variationsparameter der Simulationen ersichtlich, wobei einerseits der
Massenstrom am  Einlass variiert wird, um den Einfluss unterschiedlicher
Stromungsgeschwindigkeiten auf die Verbrennung zu erhalten und andererseits die Temperatur
am Einlass.

Zusatzlich wurden bei jeder dieser Variationen die unterschiedlichen Verbrennungsmodelle (Eddy
Dissipation Model / Eddy Dissipation Concept), die Turbulenzmodelle (k-¢ / k-w) und
unterschiedliche Reaktionsmechanismen (2-Step / 4Step_JL2) verwendet. Die hier angefiihrten
Modelle fir Turbulenz und Verbrennung sind in Kapitel 2 beschrieben worden. Somit kommt man
pro Reaktionsmechanismus auf 36 Variationen.

Das auf dem Inlet vorgegebene Gemisch bestand zu sieben Volumsprozent aus Methan und der
Rest aus Luft. Da die Zindtemperatur von Methan in Luft bei etwa 640°C liegt und die niedrigste
am Einlass vorgegebene Temperatur bei 800°C liegt kann bei einem nicht oder schlechten
Entziinden des Gemischs auf Einflisse von Strémungsgeschwindigkeit und den verwendeten
Modellen riickgeschlossen werden.

Variationen

Abbildung 3-7: Variationsparameter der 2D Simulationen / Vorgabewerte fiir Massenstrom am Inlet
Uber Temperatur am Inlet

3.3.1 Solver Einstellungen

Ganz allgemein wurde eine stationare CFD Simulation durchgefihrt. Als Solver Typ wurde der
Pressure-Based Solver (Ablauf der Losung siehe Abbildung 3-8) verwendet, dieser verwendet
als primare Variablen den Impuls und den Druck. Zusétzlich ist bei der Verwendung des Pressur-
Based Solver eine Druck-Geschwindigkeitskopplung notwendig mit der die Kontinuitatsgleichung
neu formuliert wird. Der Pressure-Based Solver ist ein impliziter Solver, welcher dem expliziten
Solver vorzuziehen ist, da dieser in der Regel doppelt so schnell bzw. stabiler ist. Wie bereits
friher erwahnt, wurde erst hier im Simulationsprogramm die Achsensymmetrie ausgewahilt,
wodurch das Programm intern das Netz um die Symmetrieachse dreht und somit eine Simulation
eines kompletten Rohres ermdglicht ohne jedoch die gesamte Rohrstruktur vernetzen zu mussen.
Fir die Druck-Geschwindigkeitskopplung wurde das SIMPLE (Semi-Implicit Method for Pressure-
Linked Equations) Verfahren verwendet, bei dem die Impulsgleichung mit korrigiertem Druck
erneut berechnet wird. (31)
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Solve U-Momentum
Solve V-Momentum Solve Mass,
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Solve W-Momentum & Momentum Energy,
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Solve Mass
Continuity;
Update Velocity

Solve Energy
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i

Abbildung 3-8: Losungsprozedur beim Pressure-Based Solver (31)

Zur Diskretisierung stehen nun eine Vielzahl von Interpolationsmethoden zur Verfligung, wodurch
sich die Oberflachenwerte einer Zelle mit Hilfe der Werte der Nachbarzellen berechnen lassen.
Die verwendeten Interpolationsmethoden sind in Tabelle 3-1 aufgelistet. Es wurde, wie
ersichtlich, fur den Druck das Standard Verfahren verwendet, welches ein gutes, genaues und
stabiles Verfahren darstellt und durch den nicht zu hohen Druckgradienten auf das PRESTO!
Verfahren verzichtet werden konnte. Fir alle Spezies wurde das Second Order Upwind Verfahren
verwendet, welches ein Verfahren zweiter Ordnung darstellt. (31)

Tabelle 3-1: Pressure-Velocity Coupling / Spatial Discretization / 2D

Pressur-Velocity Coupling
Scheme SIMPLE
Spatial Discretization
Gradient Least Squares Cell Based
Pressure Standard
Density Second Order Upwind
Momentum Second Order Upwind
Turbulent Kinetic Energy First Order Upwind
Specific Dissipation Rate First Order Upwind
All Species Second Order Upwind
Energy Second Order Upwind

In Tabelle 3-2 sind die verwendeten Under-Relaxation Faktoren angefihrt.

Tabelle 3-2: Under-Relaxation Factors / 2D

Under-Relaxation Factor
Pressure 0,3
Density 1
Body Forces 1
Momentum 0,7
Turbulent Kinetic Energy 0,8
Specific Dissipation Rate 0,8
Turbulent Viscosity 1
All Species 1
Energy 1
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3 Der CFD Workflow

3.3.2 Modelle

Zur Modellierung der Verbrennung wurden die beiden Modell EDC und EDM verwendet, wobei
die entsprechenden Einstellungen in Tabelle 3-3 angeflihrt sind. Als Mixture Material wurde ein
Chemkin-File importiert in welchem die, entsprechend dem verwendeten Reaktionsmechanismus
(detaillierte Auflistung aller Reaktionsmechanismen siehe Anhang Tabelle V-1 bis V-IV),
Reaktionsgleichungen enthalten sind, verwendet.

Tabelle 3-3: Modell Einstellungen / 2D
Species Transport

Mixture Material Chemkin-Import
Turbulence-Chemistry Interaktion EDM/EDC
Reactions Volumetric
Options Diffusion Energy Source

Options for EDC only

Flow lterations per Chemistry Update 1

Aggressiveness Factor 0,5
Volume Fraction Constant 2,1377
Time Scale Constant 0,4083

Die verwendeten Turbulenzmodelle waren das k-¢ Modell und das k-w Modell. Die getroffenen
Einstellungen der beiden Modelle sind in Tabelle 3-4 angefihrt. Fir das k-w Modell wurde das
Standard Modell verwendet, welches eines der meist verwendeten Modelle zur
Turbulenzmodellierung ist und dessen Modell Parameter auf einer Vielzahl von Experimenten in
Rohrstrémungen beruhen. Zusétzliche wurde die Option Enhanced Wall Treatment verwendet,
welche komplexe Phanomene in Wandnahe berlcksichtigt. Diese Option erfordert jedoch in
Wandnahe ein feiner aufgeltdstes Netz (y*<5). (18)

Fir das k-w Modell wurde ebenfalls das Standard k-w Modell verwendet.

Tabelle 3-4: Turbulenzmodell Einstellungen / 2D
k-epsilon Model
k-epsilon Model Standard
Near-Wall Treatment Enhanced Wall Treatment

k-omega Model

k-omega Model Standard
k-omega Options Shear Flow Corrections
Options Production Limiter

3.3.3 Randbedingungen

Bei allen Variationen fir die 2D-Simulation wurden ein Methan / Luftgemisch verwendet. Dieses
Gemisch bestand zu sieben Volumsprozent aus Methan und der Rest aus Luft, mit einer
Zusammensetzung von 79 % Stickstoff und 21 % Sauerstoff. Die Zusammensetzung des
Gemischs in Molanteilen ist in Tabelle 3-5 ersichtlich. Als Typ des Einlass wurde ein
Massenstromeinlass verwendet. Die unterschiedlichen Variationen des Massenstroms und in der
Temperatur in Tabelle 3-5 sind auch in Abbildung 3-7 ersichtlich.
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Tabelle 3-5: Einlass Randbedingungen Einstellungen / 2D

INLET
Type mass-flow-inlet
Momentum Mass Flow Rate (kg/s) 0,01 /0,03 /0,06
Supersonic / Initial Gauge Pressure 0
Turbulence Specification Methode Intensity and Hydraulic Diameter
Turbulent Intensity (%) 10
Hydraulic Diameter (m) 0,03
Thermal Total Temperature (°C) 800 /850 /900
Species CH4 0,07
02 0,1953
N2 0,7347

Als Auslass wurde ein Druckauslass verwendet. Die genauen Einstellungen sind in Tabelle 3-6
aufgelistet, wobei die Temperatur am Auslass 26,85°C und die Spezieszusammensetzung reiner
Luft entspricht. Diese Werte missen angegeben werden, wobei sie nur verwendet werden, wenn
eine Ruckstromung vom Auslass in das Rohr stattfindet

Tabelle 3-6: Auslass Randbedingungen Einstellungen / 2D

OUTLET
Type pressure-outlet
Momentum Gauge Pressure (pascal) 0
Turbulence Specification Methode Intensity and Hydraulic Diameter
Turbulent Intensity (%) 10
Hydraulic Diameter (m) 0,03
Thermal Total Temperature (°C) 26,85
Species 02 0,21
N2 0,79

Der Vollstandigkeit halber sind in Tabelle 3-7 noch die Einstellungen fir die Symmetrie und die
Wand angefiihrt. Als Symmetrie Typ wurde eine Achse verwendet, welche zusammen mit der
vorher beschriebenen Auswahl der Achsensymmetrie die Simulation eines vollstdndigen Rohres
ermoglicht.

Tabelle 3-7: Auslass Randbedingungen Einstellungen / 2D

SYMMETRY
Type Axis
WALL
Momentum Wall Motion Stationary Wall
Shear Condition No Slip
Thermal Thermal Conditions Heat Flux
Heat Flux (w/m2) 0
Heat Generation Rat (w/m3) 0

Die Wand wurde als adiabat angenommen, dies wurde durch Nullsetzen des Warmestroms in
den Einstellungen der Wand berucksichtigt.

3.4 Setup fur die 3D Simulationen

Im Folgenden wird auf die in der 3D Simulation getroffenen Einstellungen eingegangen. Es soll
hier lediglich auf die Unterschiede zur 2D Simulation naher eingegangen werden. Bei der 3D
Simulation erfolgte eine Grof3zahl an Variationen. Anfanglich wurde, ahnlich zu der 2D
Simulation, die Einlasstemperatur, die beiden verschiedenen Verbrennungsmodelle (EDM/EDC)
und die beiden Turbulenzmodelle mit unterschiedlichen Reaktionsmechanismen fur den 3D Fall
variiert. Weiters wurde die Auswirkung unterschiedlicher Turbulenzintensitaten am Einlass
untersucht. In weiterer Folge wurden zusatzliche Variationen mit unterschiedlicher
Spezieszusammensetzung am Einlass durchgeflhrt. Zu guter Letzt wurden noch transiente

32



3 Der CFD Workflow

Simulationen durchgefiihrt mit vereinfachten Ventilhubkurven um instationdre Einflisse zu
bertcksichtigen. Die hier kurz beschriebenen Variationen werden im Kapitel 5 noch naher
beschrieben und analysiert. Die im nachfolgenden beschriebenen Einstellungen gelten fir alle
3D Simulationen, wobei Ausnahmen entsprechend gekennzeichnet sind.

3.4.1 Solver Einstellungen

Fur alle Variationen wurde, wie im 2D Fall, eine stationare Simulation durchgefiihrt. Eine
Ausnahme bildet die vorher beschriebene instationdre Simulation, hier wurde eine transiente
Simulation  durchgefiihrt. In Tabelle 3-8 sind die Methoden fir die Druck-
Geschwindigkeitskopplung und die verwendeten Interpolationsmethoden zur Diskretisierung
angeflhrt. Als Interpolationsmethode flir den Druck wurde im Gegensatz zur 2D Simulation die
PRESTO! Methode verwendet. Dieses Verfahren wurde bei der 3D Simulation verwendet, da
man hier, anders als bei der 2D Simulation, mit starker verdrallten Stromungen rechnen kann und
dieses Verfahren ein hinsichtlich diesen Falls optimiertes Interpolationsverfahren darstellt. (31)

Tabelle 3-8: Pressure-Velocity Coupling / Spatial Discretization / 3D

Pressur-Velocity Coupling
Scheme SIMPLE
Spatial Discretization
Gradient Least Squares Cell Based
Pressure PRESTO!
Density Second Order Upwind
Momentum Second Order Upwind
Turbulent Kinetic Energy First Order Upwind
Turbulent Dissipation Rate First Order Upwind
All Species Second Order Upwind
Energy Second Order Upwind

3.4.2 Modelle

Die verwendeten Verbrennungsmodelle fur die 3D Simulation sind analog zu den in der 2D
Simulation verwendeten und werden hier nicht noch einmal angefiihrt. Es wird hier auf Tabelle 3-
3 verwiesen. Anzumerken ist hier, dass flir die mehrschritt Reaktionsmechanismen, wie Skeltal25
und GriMech3.0, nur mehr das Eddy Dissipation Concept verwendet wurde, da das Eddy
Dissipation Model jeder Reaktion dieselbe Turbulenzrate zuweist und somit in der Regel nur fir
Einschrittreaktionen verwendet werden soll. (28)

3.4.3 Randbedingungen

Analog zu den Randbedingungen im 2D Fall wurden auch fir den 3D Fall Randbedingungen
definiert. Unterschied zur 2D Simulation besteht darin, dass hier drei Einlasse vorhanden sind
und jeder entsprechend definiert werden muss. Der fir die 3D Simulation verwendete
Massenstrom betragt 0,055 kg/s. Auch die Turbulenzintensitat wurde auf 10 % erhéht und der
Hydraulische Durchmesser wurde entsprechend der Krimmergeometrie (vgl. Abbildung 3-5) auf
den verringerten Durchmesser angepasst. Als Einlasstemperatur wurde 790°C gewahlt, dies
entspricht einem Mittelwert aus der spateren in Kapitel 4 beschrieben Auswertung der
Prifstandsdaten aller Zylinder. Da die Spezieszusammensetzung am Einlass variiert, wird sie
hier nicht angeflhrt, sondern im Kapitel 5 bei der Auswertung der Ergebnisse darauf
eingegangen. Die in Tabelle 3-9 angeflihrten Werte werden auf allen drei Einlassen vorgegeben.
Somit wird allen Einlassen standig ein konstanter Massenstrom von 0,055 kg/s aufgepragt. Dieser
Wert stammt aus der im nachsten Kapitel folgenden Prifstandsauswertung.
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Tabelle 3-9: Einlass Randbedingungen Einstellungen / 3D

INLET
Type mass-flow-inlet
Momentum Mass Flow Rate (kg/s) 0,055
Supersonic / Initial Gauge Pressure 0
Turbulence Specification Methode Intensity and Hydraulic Diameter
Turbulent Intensity (%) 10
Hydraulic Diameter (m) 0,025
Thermal Total Temperature (°C) 790

Wie vorher erwahnt, wurde neben der stationdren Simulation, auch eine transiente Simulation
durchgeflhrt. Fir diese Simulation gilt der in Tabelle 3-9 als konstant gesetzte Massenstrom an
den Einlassen nicht. Fur diesen Fall wurde auf den Einlassen ein zeitlich veranderlicher
Massenstrom vorgeben. Diese zeitliche Veranderung der Massenstrome beruht auf der unter
realen Motorbetrieb unterschiedlichen Offnungszeit der Auslassventile der einzelnen Zylinder.
Somit wurde die Zindreihenfolge der einzelnen Zylinder berlcksichtigt und entsprechend Uber
die Ventilhubkurven der Auslassventile ein entsprechender Massenstrom definiert (vergleiche
hierfir auch Abbildung 2-1). Der Einfachheit halber wurden fir die zeitliche Veranderung der
Massenstrome lineare Verlaufe angenommen. Diese Annahme entspricht nicht den Verlaufen im
realen Motorbetrieb, da diese besonders beim Offnen der Ventile nicht linear sind, aber fiir die
Ermittlung des Einflusses zeitlich unterschiedlicher Beaufschlagung der Krimmereinlasse mit
Massenstrom ausreichend genau ist. Abbildung 3-9 zeigt die =zeitlich veranderlichen
Massenstrome der einzelnen Zylinder uUber Grad Kurbelwinkel (°KW) Uber zwei ganze
Motorumdrehungen. Fir die spatere Simulation wurden Massenstromverlaufe Uber der Zeit
vorgegeben, welche entsprechend aus den Verlaufen Gber °KW berechnet wurden. Diese wurden
dann uber entsprechende Import-Files an den einzelnen Einlassen vorgegeben.
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Abbildung 3-9: Einlass Randbedingungen 3D transient / Ventilhubkurven

Als Auslass wurde, wie in der 2D Simulation, ein Druckauslass verwendet, wobei wie bei den
Einlassen lediglich die Turbulenzintensitdt auf 10 % erhéht wurde und der hydraulische
Durchmesser der Krimmergeometrie angepasst wurde (siehe Tabelle 3-10). Diese Einstellungen
treten jedoch nur in Kraft wenn ein Rickstromen des Fluides in die Krimmergeometrie auftritt
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3 Der CFD Workflow

und dies ist in der Regel nicht der Fall. Dieser Fall muss jedoch bertcksichtigt werden und
deshalb sind diese Einstellungen zu treffen.

Tabelle 3-10: Auslass Randbedingungen Einstellungen / 3D

OUTLET
Type pressure-outlet
Momentum Gauge Pressure (pascal) 0
Turbulence Specification Methode Intensity and Hydraulic Diameter
Turbulent Intensity (%) 10
Hydraulic Diameter (m) 0,025
Thermal Total Temperature (°C) 26,85
Species 02 0,21
N2 0,79

Die Wand wurde wie in der 2D Simulation als adiabat betrachtet. Fir die gewahlten Einstellungen
sei auf Tabelle 3-7 verwiesen. Die Randbedingung der Symmetrie fallt aufgrund der
Dreidimensionalitat weg.

3.5 Setup fur die Sandia Flame Simulation

Um die in dieser Arbeit erhaltenen Ergebnisse mit einer realen und sehr gut vermessenen
Flamme zu vergleichen wurden auch Simulationen der sogenannten Sandia Flame D
durchgeflihrt. Diese Flamme ist eine, vom INTERNATIONAL WORKSHOP on Measurment and
Computation of turbulent nonpremixed Flames (32) definierte Flamme, die unter
Laborbedingungen vermessen wurde und deren Daten frei zuganglich sind. Die Daten beinhalten
neben axialen und radialen Temperaturverlaufen auch Konzentrationsverlaufe der Komponenten
N2, O2, H20, Hz, CH4, CO, CO,, OH und NO, welche aufwendig mittels Ramanspektroskopie und
Laserinduzierte Fluoreszenz (LIF) gemessen werden. Bei dieser Flamme wird ein Methan / Luft
Gemisch verbrannt, wobei dieses zu 25 % aus Methan und 75 % Luft besteht. Es gibt vom
INTERNATIONAL WORKSHOP on Measurment and Computation of turbulent nonpremixed
Flames eine Vielzahl von Flammenbezeichnungen wie Flame C, D, E und F, wobei sich diese
lediglich von der Gasgeschwindigkeit beim Eintritt in den Brenner unterscheiden. Fir die in dieser
Arbeit durchgefiihrte Simulation wurde sich fir die Flamme D entschieden, da diese eine der am
besten vermessenen Flammen ist.

In Abbildung 3-10 ist der vermessene Brenner dargestellt. Zusatzlich ist in Abbildung 3-11 der
Brenner Eintritt naher dargestellt. In der Mitte des Brenners, dem sogenannten Main Jet, wird das
Methan / Luft Gemisch bei Umgebungstemperatur und Umgebungsdruck eingeleitet. Zusatzlich
wird, um die Flamme zu Stabilisierung und ein Entziinden zu erméglichen, um den Main Jet
heilles Brenngas im sogenannten Pilot eingeleitet. (vgl. (32))
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Abbildung 3-10: Brenner Sandia Flame (32) Abbildung 3-11: Brenner Sandia Flame / CloseUp
(32)

In Abbildung 3-12 ist die der Simulation zugrundeliegende Geometrie des Brenners dargestellt.
Die Werte der Abmessungen fir den Main Jet Durchmesser d, den &ufleren Main Jet
Durchmesser d4, den Pilot Durchmesser D+ und den AufRendurchmesser D, sind in Tabelle 3-11
angefuhrt.

Der Brenner wird bei der Vermessung in einem Windtunnel, dieser ist in Abbildung 3-12
schematisch dargestellt, positioniert um die Flamme zusatzlich zu stabilisieren.

Main Jet

Pilot

. _ ﬂ co-flowing air
Wind tunnel exit

Abbildung 3-12: Brenner Geometrie und Abmessungen (vgl. (33))
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3 Der CFD Workflow

Tabelle 3-11: Geometriedaten des Brenners

Brenner Geometrie
Bezeichnung Abkurzung Abmessung [mm)]
Main Jet Durchmesser d 7,2
Main Jet aulterer Durchmesser d1 7,7
Pilot innerer Durchmesser D1 18,2
Pilot aul’erer Durchmesser D2 18,9
Wind Tunnel 30cm x 30 cm

Auf Basis der in Abbildung 3-12 dargestellten Geometrie wurde fir die Sandia Flammen
Simulation ein Netz erstellt. Um die Rechenzeit zu reduzieren wurde analog wie bei der vorher
beschrieben Netzerstellung fir die 2D Simulation die Rotationssymetrie des Brenners genutzt
und lediglich die Halfte des Brenners vernetzt und programmintern durch Vorgabe einer
Achsensymmetrie spater im Simulationsprogramm der gesamte Brenner simuliert. Man erhalt
somit drei Einlasse, den Main Jet Inlet, den Pilot Inlet und den Co-Flow Inlet. In Abbildung 3-13
ist der Einlassbereich des erstellten Netzes ndher dargestellt. Das gesamte Netz besteht aus
insgesamt 26554 Zellen. Um die Anzahl der Zellen und somit die spatere Rechenzeit gering zu
halten, wurde die ZellgréRe sowohl radial wie auch in Richtung des rechten Randes schrittweise
vergroRert. Der Bereich beim Pilot und Main Jet Einlass wurde, wie in Abbildung 3-13 ersichtlich
ist, verfeinert.

Co-Flow Inlet

Pilot Inlet

Symmetrie

Abbildung 3-13: Netz Sandia Flamme / Einlassbereich

Im Folgenden wird nun nur auf die in der Flamme D verwendeten Eingangsparameter fir den
Main Jet, Pilot und Co-flowing Area eingegangen. Fir die anderen Flammenkonfigurationen sei
auf die Literatur (32) verwiesen.

In Tabelle 3-12 sind die Randbedingungen fur den Main Jet angefuhrt. Es wird hier ein Methan /
Luft Gemisch mit 25 Prozent Methan vorgegeben.
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Tabelle 3-12: Man Jet Randbedingungen Einstellungen / Sandia Flame D

Main Jet Inlet
Type velocity-inlet
Momentum Velocity Magnitude (m/s) 49,6
Gauge Pressure (atm) 0,993
Turbulence Specification Methode Intensity and Hydraulic Diameter
Turbulent Intensity (%) 10
Hydraulic Diameter (m) 0,0036
Thermal Total Temperature (K) 294
Species 02 0,1575
[in Molanteilen] N2 0,5925
CH4 0,25

Die Eingangsparameter fir den Pilot Einlass sind in Tabelle 3-13 angefuhrt. Der Pilot dient zum
Entzinden des in den Main Jet eingeleiteten Gemischs und wird mit einer Temperatur von 1880K
zugefihrt. Die unten angeflhrte Zusammensetzung des Pilot Einlass entspricht der
Zusammensetzung, die bei einer Messung in 7,2mm axialen Abstand (x/d=1) vom Brenner

gemessen wurde. Die Zusammensetzung ist hier in Massenanteilen angefuhrt.

Tabelle 3-13: Pilot Randbedingungen Einstellungen / Sandia Flame D

Pilot Inlet
Type velocity-inlet
Momentum Velocity Magnitude (m/s) 11,4
Gauge Pressure (atm) 0,993
Turbulence Specification Methode Intensity and Hydraulic Diameter
Turbulent Intensity (%) 10
Hydraulic Diameter (m) 0,0007
Thermal Total Temperature (K) 1880
Species 02 0,056
[in Massenanteilen] N2 0,734
OH 0,0022
H20 0,092
CO2 0,11

Wie bereits vorher erwahnt wird um die Flamme zu stabilisieren um den Brenner eine
Luftstromung erzeugt. Die Randbedingungen fir den Co-Flow Einlass sind in Tabelle 3-14

angeflhrt.

Tabelle 3-14: Co-Flow Randbedingungen Einstellungen / Sandia Flame D

Co-Flow Inlet
Type velocity-inlet
Momentum Velocity Magnitude (m/s) 0,9
Gauge Pressure (atm) 0,993
Turbulence Specification Methode Intensity and Hydraulic Diameter
Turbulent Intensity (%) 10
Hydraulic Diameter (m) 0,1251
Thermal Total Temperature (K) 291
Species 02 0,21
[in Molanteilen] N2 0,79

Fur die in Abbildung 3-13 angeflihrte Symmetrie wurde wie auch in der 2D Rohrsimulation eine
Axis verwendet. Fir den oberen Rand in Abbildung 3-13 und den ganz rechten Rand des Netzes
wurde ein Pressure Outlet verwendet.
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3 Der CFD Workflow

Als Verbrennungsmodell wurde das Eddy Dissipation Concept verwendet. Die entsprechenden
Einstellungen sind in Tabelle 3-15 angeflihrt. Das verwendete Turbulenzmodell ist das k- &

Modell, wobei die entsprechenden Einstellungen gleich der Einstellungen in den 3D Simulationen
sind.

Tabelle 3-15: Modell Einstellungen / Sandia Flame
Species Transport
Mixture Material

Chemkin-Import

Turbulence-Chemistry Interaktion EDC
Reactions Volumetric
Options Diffusion Energy Source

Options for EDC only

Flow lterations per Chemistry Update 1
Aggressiveness Factor 0,5
Volume Fraction Constant 2,1377
Time Scale Constant 0,4083

Um alle verwendeten Spezies bei der Simulation bericksichtigen zu kénnen wurde als
Reaktionsmechanismus der Skeltal25 Reaktionsmechanismus verwendet.



4 MOTORENPRUFSTANDSMESSUNG BEI ROTAX

Im folgenden Kapitel wird der Prifstandsaufbau zur Validierung der aus der Simulation erhaltenen
Daten kurz beschrieben. Zusatzlich werden die aus den Messungen erhaltenen Daten dargestellt
und aufbereitet.

4.1 Prufstandsaufbau

In Abbildung 3-1 ist der Aufbau der Motorenprifstandsmessung ersichtlich. Diese Messungen
wurden direkt bei der Firma BRP-Powertrain ROTAX durchgefiihrt und die daraus erhaltenen
Ergebnisse sind die Grundlage fur die Simulation sowohl hinsichtlich Vorgabewerte wie auch zum
Abgleich der Ergebnisse aus der Simulation

Abbildung 4-1: Motorprifstandsaufbau bei ROTAX

Tabellle 4-1 zeigt eine Auflistung der verbauten Sensoren und Entnahmeleitungen. Die Daten der
Temperaturesensoren (7) und Abgasentnahmenleitungen (8) nach den einzelnen Zylindern
dienen bei den spateren Simulationen direkt als Vorgabewerte am Einlass des Krimmers.

Tabelle 4-1: Auflistung der verbauten Sensoren und Entnahmeleitungen
Nr. Bezeichung
Abgasentnahme nach Turbolader
Lambdasonde
Drucksensor nach Turbine
Oberlfachentemperatursensor
Abgasentnahme in der Zusammenfiihrung
Drucksensor vor Turbine
Temperatursensor nach Zylinder
Abgasentnahmeleitung nach Zylinder
Temperatursensor in der Zusammenflihrung

OINIOJ O] B WIN] -

©

4.2 Auswertung der Prifstandsdaten

Mit dem zuvor beschriebenen Prifstandsaufbau und den entsprechenden Sensoren werden nun
die erhaltenen Daten ausgewertet und aufbereitet. Sowohl die Temperaturmessung nach den
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4 Motorenprifstandsmessung bei ROTAX

Zylindern (dient als Eingabewert fur die Einlasstemperatur in den Krimmer), wie auch die
Temperaturmessung in der Zusammenflhrung (zur Validierung der aus der Simulation
erhaltenen Ergebnisse) des Krimmers sind von besonderer Interesse. Zusatzlich dient die
Abgasmessung nach dem Zylinder als Eingabewert fir die Spezieszusammensetzung am
Einlass in den Kriimmer und die Abgasmessung in der Zusammenfiihrung dient zur Validierung
der aus der Simulation erhaltenen Ergebnisse.

4.2.1 Temperaturmessung

Aus den drei Temperatursensoren (7), in Tabelle 4-1, nach den Zylindern erhielt man die in
Abbildung 4-2 dargestellten Temperaturen. Gut zu erkennen ist hier das Delta zwischen den
Zylindern 1 und 2 von ungefahr 30°C. Zusatzlich ist in Abbildung 4-3 die Temperatur in der
Zusammenflhrung dargestellt und ein Delta zu den Mittelwerten der Temperaturen der einzelnen
Zylinder.

Temperatur Zylinder out

800

T31 zyl1
T31 zy12
mT312y13

TEMPERATURE [°C]

Abbildung 4-2: Temperatur nach Zylinder fir die Zylinder 1, 2 und 3

Gut ersichtlich ist hieraus der hohe Temperaturanstieg von ungefahr 120 °C auf der
verhaltnismalig kurzen Wegstrecke zwischen Zylinder Auslass und Zusammenfihrung. Dies
l&sst darauf rickschlieBen, dass eine Nachoxidation von im Zylinder unverbrannten Kraftstoff
stattfindet.

TEMPERATURE [°C]

T Junction Mittelwert Zyl Out

Abbildung 4-3: Temperatur Zusammenfiihrung / Delta T zum Mittelwert der Temperaturen nach
Zylinder
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4.2.2 Abgasmessung

Da bei der durchgeflihrten Abgasmessung nur die Abgaszusammensetzung trocken bestimmt
werden  konnte, war es notwendig diese Abgaszusammensetzung in die
Abgaszusammensetzung feucht (beinhaltet die Konzentration von H20) umzurechnen. Abbildung
4-4 zeigt die ermittelte Abgaszusammensetzung feucht, wobei sich die Konzentration von H20 in
diesem Betriebspunkt mit acht Volumsprozent niederschlagt. Diese Zusammensetzung wird
spater fur die 3D-Simulationen als Vorgabe flir die Einlasse in den Krimmer verwendet, bzw.
aufbauende auf diesen Werten verschiedene Variationen mit einer leicht unterschiedlichen
Konzentrationszusammensetzung durchgefuhrt. In Abbildung 4-4 ist auch zu erkennen, dass die
Kohlenwasserstoffemissionen als eine einzige Abgasemission (HC) angeflihrt ist. Diese
Einzelemission besteht naturlich, durch die vorangegangen Verbrennung von Kraftstoff im
Zylinder, aus einer Vielzahl unterschiedlicher Kohlenwasserstoffkombinationen. Dieses Wissen
Uber die exakte Zusammensetzung der Kohlenwasserstoffemissionen ware jedoch fir eine
exakte Simulation von groRer Interesse, da unterschiedliche Kohlenwasserstoffverbindungen
unterschiedlich schnell reagieren. Fir die spatere Simulation wurde fir die
Kohlenwasserstoffemission reines Methan (CH.) und Ethan (CzHs) verwendet, wobei bei der
Verwendung von Ethan ein entsprechender Reaktionsmechanismus (z.B. GriMech3.0)
verwendet werden musste der die C>-Chemie berlcksichtigt. Die Verwendung von Ethan kommt
daher da, wie in der bereits vorher in Kapitel 2 beschriebenen Verbrennung mit
Kraftstoffliberschuss (vgl. hierzu Abbildung 2-6 und Abbildung 2-7), besonders der Weg Uber die
C2>-Chemie, im speziellen Ethan, eingeschlagen wird.

Zusammensetzung Abgas feucht
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Abbildung 4-4: Abgaszusammensetzung nach Zylinder / Abgas feucht

Zusatzlich zur Messung des Abgases direkt nach dem Zylinder wurde eine weitere
Abgasentnahme in der Zusammenfiihrung des Kriimmers (siehe Abbildung 4-1 (5)) durchgefihrt.
Die erhaltenen Daten sind in Abbildung 4-5 ersichtlich. Deutlich zu erkennen ist die starke
Abnahme der Kohlenwasserstoffemission und des Sauerstoffanteils. Zusatzlich steigt die
Kohlendioxidemission. Dieser Zusammenhang spiegelt die bereits vorher erwahnte
Nachoxidation der Kohlenwasserstoffemissionen im Auspuffkrimmer deutlich wieder. Die in
Abbildung 4-5 angefiihrten Daten dienen spater beim Bewerten der einzelnen Variationen als
Referenzwerte.
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4 Motorenprifstandsmessung bei ROTAX

Zusammensetzung Abgas Zusammenfiihrung
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Abbildung 4-5: Abgaszusammensetzung Zusammenfihrung

4.2.3 Massenstromberechnung

Zur Berechnung der am Einlass vorzugebenden Werte fir den Massenstrom, war es notwendig
diesen aus der im Zuge der Prifstandmessung erhaltenen Daten zu berechnen, weil dieser nicht
direkt gemessen wurde. In Abbildung 4-6 ist schematisch das System Brennraum dargestellt
anhand welchem der Massenstrom zur Vorgabe an den Einldssen berechnet wurde. Die
Bezeichnung my, g+ bezieht sich hier auf den Massenstrom der spater als Einlassmassenstrom
fur die Krimmergeometrie vorzugeben ist. In Abbildung 4-6 ist er als Auslassmassenstrom, der
den Zylinder Uber den Auslasskanal bzw. das Auslassventil verlasst, aufzufassen. Der
Massenstrom riy,;,- bezeichnet die Uber den Einlasskanal angesaugte Luftmenge, welche bei der
Prifstandsmessung Uber den HFM (Heil¥film-Luftmassenmesser) detektiert wurde, und der
Massenstrom mg,,; bezeichnet die zugefiihrte Kraftstoffmenge, welche ebenfalls bei der
Prifstandsmessung Uber eine Kraftstoffwaage gemessen wurde. Zusatzlich ist in Abbildung 4-6
der Massenstrom 5, angeflhrt welcher als Verlust aufzufassen ist und den Abstrom Uber
die Kolbenringe in das Kurbelgehause beschreibt. Dieser BlowBy Massenstrom ist in der Regel
sehr gering und wird ebenfalls messtechnisch erfasst.
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Einlasskanal Auslasskanal

e )
A

Y

BlowBy

\
Abbildung 4-6: Massenstromberechnung Vorgabe Einlass (vgl. (10))

Um nun den Massenstrom m,y, zr berechnen zu kdnnen wird anhand Abbildung 4-2 eine einfache
Massenbilanz aufgestellt. Diese Bilanz ist in Gl. 4-1 dargestellt, wobei sich auf der linken Seite
der Gleichung die dem Zylinder zugefiihrten Massenstrome befinden und auf der rechten Seite
die den Zylinder verlassenden Massenstrome.

Myir + Mpyel = Mynrer T Mpiowsy Gl. 4-1
Y zugefihrter Massenstrom Y agbgefiihrter Massenstrom

Tabelle 4-2: Massenstréome aus der Prufstandsmessung

Massenstrom Massenstrom Luft 3
Kraftstoff [kg/h] [kg/h] BlowBy [dm“/h]
14,31 182,56 47.75

In Tabelle 4-2 sind die aus der Prifstandsmessung erhaltenen Daten fiur die Massenstrome
angeflhrt. Es ist gut ersichtlich, dass der Blow-By Massenstrom im Verhaltnis zu den anderen
Massenstrémen sehr gering ist und in der Messung nur als Volumenstrom gemessen wird. Da
die exakte Zusammensetzung des Blow-By Volumenstrom nicht bestimmbar ist und somit die
Umrechnung auf einen Massenstrom nicht moglich ist wurde dieser fir die Berechnung des
Massenstroms m;y.gr Vvernachlassigt. Der sich unter diesen Vereinfachungen ergebende
Massenstrom fiir den Einlass in den Krimmer ist, unter Verwendung der Daten aus Tabelle 4-2,
in Gl. 4-2 angefuhrt.

Es ergibt sich ein Wert von 0,055 kg/s fur den Massenstrom 1y gr-

k
MynLer = Mair + Mpyer = 0,055 [Tg] Gl. 4-2

Der Messpunkt, dem all diese Daten zugrunde liegen, lag bei einer Drehzahl von 6600U/min,
einer Leistung von 45,5kW und einem Luftverhaltnis von 0,9. Zusatzlich wurden noch Messungen
in anderen Betriebspunkten durchgefiihrt, wobei die anderen Messungen hinsichtlich des
Temperaturanstiegs ein ahnliches Verhalten zeigten.
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5 Ergebnisse der Simulation

5 ERGEBNISSE DER SIMULATION

Im folgenden Abschnitt der Arbeit werden die aus den Simulationen erhaltenen Ergebnisse
dargestellt und interpretiert. Am Anfang wird auf die 2D Ergebnisse aus der Sandia Flammen
Simulation eingegangen, dann auf die Ergebnisse der Rohrsimulation und aufbauend auf diesen
Ergebnissen ein Ubergang zu den 3D Ergebnissen erarbeitet.

5.1 Ergebnisse der Sandia Flammen Simulation

In diesem Kapitel werden die Simulationsergebnisse aus der Sandia Flammen Simulation
betrachtet und mit den Messungen aus den Sandia National Laboratories verglichen. In
Abbildung 5-1 ist ein schematischer Temperaturverlauf der Sandia Flammen Simulation
dargestellt. Zusatzlich sind in dieser Abbildung Schnitte (in schwarz) dargestellt an denen Daten
vom INTERNATIONAL WORKSHOP on Measurment and Computation of turbulent nonpremixed
Flames frei zuganglich sind und mit welchen die Ergebnisse aus der Simulation verglichen
werden.

x/d= 123 7,5 15 30 45 60 75

Abbildung 5-1: Sandia Flame D / Temperaturverlauf inklusive Schnitte

Es werden nun im Folgenden die Temperaturverlaufe der Simulation mit den Daten aus der
Messung in den einzelnen Schnitten verglichen. In den nachstehenden Diagrammen sind die
Temperaturverlaufe von der Mitte nach aussen Uber den Radius aufgetragen. In allen
Diagrammen sind die Daten aus der Messung in blau und die Ergebnisse der Fluent Simulation
in orange dargestellt.

TEMPERATURE X/D =1 TEMPERATURE X/D = 2
——o==x/d=1 Sandia  ==e=x/d=1 Fluent ——o==X/d=2 Sandia  ==e==x/d=2 Fluent
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Abbildung 5-2: Temperaturverlauf Schnitt x/d=1/ Abbildung 5-3: Temperaturverlauf Schnitt x/d=2 /
Sandia Flamme D Sandia Flamme D

45



TEMPERATURE X/D = 3

——o==x/d=3 Sandia  ==e=x/d=3 Fluent
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Abbildung 5-4: Temperaturverlauf Schnitt x/d=3 /
Sandia Flamme D

TEMPERATURE X/D = 15

=—o—x/d=15 Sandia  ==e==x/d=15 Fluent

2500
2000
1500

1000

TEMPERATURE [K]

500

0 0,02 0,04 0,06 0,08
R [M]

Abbildung 5-6: Temperaturverlauf Schnitt x/d=15/
Sandia Flamme D

TEMPERATURE X/D = 7,5
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Abbildung 5-5: Temperaturverlauf Schnitt x/d=7,5
/ Sandia Flamme D

TEMPERATURE X/D = 30
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Abbildung 5-7: Temperaturverlauf Schnitt x/d=30 /
Sandia Flamme D
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5 Ergebnisse der Simulation

TEMPERATURE X/D = 45 TEMPERATURE X/D = 60
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Abbildung 5-8: Temperaturverlauf Schnitt x/d=45/ Abbildung 5-9: Temperaturverlauf Schnitt x/d=60 /
Sandia Flamme D Sandia Flamme D

Aus diesen Verlaufen ist gut ersichtlich, dass das Eddy Dissipation Concept sehr gute Ergebnisse
liefert und durchaus in der Lage ist Verbrennungsvorgange mit ausreichender Genauigkeit
darzustellen. In der Nahe des Einlasses bis zum Schnitt x/d=7,5 passen die
Simulationsergebnisse sehr gut mit den Daten aus der Messung Uberein. Im Schnitt x/d=15
(Abbildung 5-6) und x/d=30 (Abbildung 5-7) wird die Temperatur bei Eddy Dissipation Concept
leicht Gberschatzt, wobei dies daherkommt, dass der Temperaturanstieg bei der Simulation friiher
stattfindet als bei der Messung. Dieser nach vorne verschobene Temperaturanstieg ist gut in
Abbildung 5-10 zu sehen, wobei in diesem Diagramm der axiale Temperaturverlauf vom linken
Einlass bis zum rechten Rand dargestellt ist. Es ist auch gut ersichtlich, dass die maximale
Temperatur zwar beim Eddy Dissipation Concept Uberschatzt wird, aber der Unterschied
zwischen den Maxima nicht so grol} ist wie beim Vergleich mit Abbildung 5-7 zu erwarten war.
Das Temperaturmaximum liegt bei der Fluent Simulation bei 2128 Kelvin und bei der Messung
bei 1922 Kelvin. Da die Daten der Messung auch mit Schwankungen behaftet sind, ist in
Abbildung 5-10 zusatzlich bei den Sandia Daten die Schwankungsbreite der Messungen
dargestellt. Diese Schwankungsbreite wird ebenfalls von Sandia zur Verfugung gestellt. Unter
Beriicksichtigung der Schwankungsbreite der Messung liegt die Simulation somit sehr gut bei den
Ergebnissen der Messung.
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Abbildung 5-10: axialer Temperaturverlauf / Sandia Flamme D

Da fur die spater 3D Simulation nicht nur der Temperaturanstieg von Interesse ist, sondern auch
die genaue Zusammensetzung des verbrannten Abgases, wird nun in weiterer Folge auf die
Konzentrationen des verbrannten Abgases in den einzelnen Schnitten eingegangen. In den
Abbildungen 5-11 bis 5-16 sind nun die Sauerstoff - Konzentrationsverlaufe bis zum Schnitt
x/d=30 dargestellt. Die Konzentrationen von Sauerstoff, im naheren Einlassbereich, passen
wieder sehr gut mit den Daten aus der Messung uUberein. Ab Schnitt x/d=15 weichen die
Konzentrationen leicht von den Werten aus der Messung ab. Diese Abweichung geht wieder
einher mit dem zuvor beschriebenen friiheren Anstieg der Temperatur bei der Simulation.
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Abbildung 5-11: Konzentrationsverlauf Oz Schnitt ~ Abbildung 5-12: Konzentrationsverlauf Oz Schnitt
x/d=1/ Sandia Flamme D x/d=2 / Sandia Flamme D
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Abbildung 5-13: Konzentrationsverlauf Oz Schnitt ~ Abbildung 5-14: Konzentrationsverlauf Oz Schnitt
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Abbildung 5-15: Konzentrationsverlauf Oz Schnitt ~ Abbildung 5-16: Konzentrationsverlauf Oz Schnitt
x/d=15 / Sandia Flamme D x/d=30 / Sandia Flamme D

Neben dem Konzentrationsverlauf des Sauerstoffs sind auch die Verlaufe des Methans von
Interesse. In den nachfolgenden Abbildungen (5-17 bis 5-22) sind analog zu den vorherigen
Konzentrationsverlaufen die Konzentrationen des Methans dargestellt. Die Verlaufe passen
wieder sehr gut mit den Messdaten Uberein. Ab dem Schnitt x/d=30 (Abbildung 5-22) wird bei der
Simulation die Konzentration von Methan unterschatzt. Dies ist wieder auf den schnelleren
Temperaturanstieg bei der Simulation in diesem Bereich zurlickzuflihren.
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Abbildung 5-17: Konzentrationsverlauf CH4
Schnitt x/d=1/ Sandia Flamme D
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Abbildung 5-19: Konzentrationsverlauf CH4 Schnitt

x/d=3 / Sandia Flamme D
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Abbildung 5-18: Konzentrationsverlauf CH4 Schnitt
x/d=2 / Sandia Flamme D
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Abbildung 5-20: Konzentrationsverlauf CH4 Schnitt
x/d=7,5 / Sandia Flamme D
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5 Ergebnisse der Simulation

X/D = 15 X/D =30
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Abbildung 5-21: Konzentrationsverlauf CH4 Schnitt  Abbildung 5-22: Konzentrationsverlauf CH4 Schnitt
x/d=15 / Sandia Flamme D x/d=30 / Sandia Flamme D

Die Abweichungen zur Messung sind relativ gering. In Abbildung 5-23 sind wie bei den
Temperaturverlaufen der axiale Verlauf der Massenanteile des Methans dargestellt. Vergleichbar
mit dem Temperaturvergleich zeigt sich im Bereich 0,15 bis 0,25 Meter eine schnellere Abnahme
des Methans. Vergleicht man den axialen Temperaturverlauf zeigt sich deutlich, dass genau in
diesem Bereich auch die Temperatur der Simulation rascher ansteigt als die Temperatur der
Messung. Bis ungefahr 0,15 Meter nach dem Einlass passen die Ergebnisse der Messung sehr
gut zu den Daten der Simulation.
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Abbildung 5-23: axialer Konzentrationsverlauf CH4/ Sandia Flamme D
Da die schnellere Temperaturfreisetzung bei der Simulation vor allem durch die schneller und

stark exotherme Reaktion von Kohlenmonoxid zu Kohlendioxid zurlckzuflhren ist, wird
nachstehend auch noch auf diese Ergebnisse eingegangen.
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Abbildung 5-24: Konzentrationsverlauf CO:
Schnitt x/d=1 / Sandia Flamme D
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Abbildung 5-26: Konzentrationsverlauf CO2
Schnitt x/d=3 / Sandia Flamme D
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Abbildung 5-25: Konzentrationsverlauf CO2
Schnitt x/d=2 / Sandia Flamme D
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Abbildung 5-27: Konzentrationsverlauf CO2
Schnitt x/d=7,5 / Sandia Flamme D
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5 Ergebnisse der Simulation

X/D = 15 X/D = 30
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Abbildung 5-28: Konzentrationsverlauf CO2 Abbildung 5-29: Konzentrationsverlauf CO2
Schnitt x/d=15 / Sandia Flamme D Schnitt x/d=30 / Sandia Flamme D

Aus den Abbildungen 5-28 und 5-29 ist wieder eine hdhere Konzentration des Kohlendioxids bei
der Fluent Simulation zu sehen. Bei den naheren am Einlass gelegenen Schnitte sind die Daten
der Messung und die Daten der Simulation nahezu deckungsgleich. Vergleicht man nun den
axialen Temperaturvergleich (Abbildung 5-10) und den axialen Konzentrationsvergleich des
Kohlendioxids (Abbildung 5-30) sieht man ahnliche Verlaufe. Dies kommt daher, dass die
Reaktion zu Kohlendioxid stark exotherm ist und somit ein wichtiger Indikator fir den
Temperaturanstieg ist. Es zeigt sich ab dem Bereich 0,15 Meter in Abbildung 5-30 eine raschere
und hdéhere Bildung des Kohlendioxids. Diese Bildung geht einher mit dem Temperaturanstieg
(vlg. Abbildung 5-10).
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Abbildung 5-30: axialer Konzentrationsverlauf CO2/ Sandia Flamme D
Da fur den gesamten Verbrennungsablauf besonders Radikale eine beschleunigende Wirkung

haben wird nun noch die OH-Radikal Konzentrationen der Simulation mit den Daten aus der
Messung verglichen.
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Abbildung 5-31: Konzentrationsverlauf OH Schnitt
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Abbildung 5-33: Konzentrationsverlauf OH Schnitt
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Abbildung 5-32: Konzentrationsverlauf OH Schnitt
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Abbildung 5-34: Konzentrationsverlauf OH Schnitt

x/d=7,5/ Sandia Flamme D

Besonders bei den Schnitten x/d=1 (Abbildung 5-31) und x/d=2 (Abbildung 5-32) zeigt sich das
bei der Simulation die Radikale etwas unterschatzt werden. Beim Schnitt x/d=3 (Abbildung 5-33)
sind die Verlaufe annahernd deckungsgleich.
Bei den weiter vom Einlass entfernten Schnitten werden die Konzentrationen der OH Radikale
bei der Simulation Uberschatzt (vgl. Abbildung 5-34 bis Abbildung 5-36).
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5 Ergebnisse der Simulation
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Abbildung 5-35: Konzentrationsverlauf OH Schnitt  Abbildung 5-36: Konzentrationsverlauf OH Schnitt
x/d=15 / Sandia Flamme D x/d=30 / Sandia Flamme D

Die Ergebnisse der Simulation zeigen zwar Abweichungen zu der Messung, jedoch sind diese in
einem vertretbaren Ausmal}. Das Eddy Dissipation Concept ist somit durchaus in der Lage gute
und genaue Ergebnisse bei der Verbrennungssimulation zu liefern. Da die Ergebnisse der
Simulation besonders in der Nahe des Einlasses sehr gut mit den Daten der Messung
Ubereinstimmen und die Krimmergeometrie der spateren 3D Simulation ebenfalls sehr kleine
Abmessungen hat, d.h. vom Einlass bis zur Zusammenfliihrung, sollte das Eddy Dissipation
Concept flr diese Simulationen ein guter Kompromiss sein.

Auf die Konzentrationsverlaufe des Kohlenmonoxids soll hier nicht explizit eingegangen werden,
da sich analoge Verlaufe ergeben. Die entsprechenden Verlaufe sind aber der Vollstandigkeit
halber im Anhang angefiihrt und es sei an dieser Stelle auf diesen verwiesen.
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5.2 Ergebnisse der 2D-CFD Simulation

Im Folgenden erfolgt eine Gegentberstellung der Ergebnisse aus der 2D Simulation in einem
simplen Rohr.

Die in Abbildung 5-37 angeflhrte g z
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unempfindlich ist gegenlber der Variation Temperatur [°C] Temperatur [°C] Molanteil CH4
von Massenstrom und Temperatur. Skala grof Skala klein [Vol%] Skala
Dies kommt daher, dass dieses Modell, wie in Kapitel 2 beschrieben, annimmt, dass bei
vollstandiger Mischung des Gemischs, dieses als verbrannt anzusehen ist.

Auch die zwei unterschiedlichen Turbulenzmodelle beeinflussen die Oxidation beim Eddy
Dissipation Model nicht.

Das Eddy Dissipation Concept zeigt nur bei dem niedrigsten Massenstrom von 0,01 kg/s eine
Entziindung des Methan / Luft Gemischs, wobei tendenziell durch die Verwendung des k-w
Turbulenzmodells das Gemisch friher entzindet wird. Bei Verwendung des k-w
Turbulenzmodells zeigt sich sogar eine Entziindung des Gemischs am Ende des Rohres beim
hoéheren Massenstrom von 0,03 kg/s und der Temperatur von 900 °C. (siehe Tabelle 5-1
Abbildung Mitte unten)

In Tabelle 5-2 ist zusatzlich die Umsetzung des Methans Uber die Rohrlange dargestellt. Fur diese
Tabelle gilt die in Abbildung 5-39 angefihrte Skala. Es ist zu erkennen, dass beim Eddy
Dissipation Model die Umsetzung des Methans deutlich langsamer ablauft als beim Eddy
Dissipation Concepts. Wobei bei der Verwendung des Eddy Dissipation Concepts wieder nur eine
Umsetzung des Methans beim niedrigsten Massenstrom stattfindet.
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5 Ergebnisse der Simulation

Tabelle 5-1: Gegenuberstellung der Variation mit 2-Step Reaktionsmechanismus / Temperaturverlauf
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Tabelle 5-2: Gegenuberstellung der Variation mit 2-Step Reaktionsmechanismus / Molanteile CH4
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5 Ergebnisse der Simulation

Um nun die einzelnen Variationen und deren Umsetzung des Methans genauer zu betrachten
sind in den folgenden Abbildungen (5-40 bis 5-43) die Verlaufe der Molanteile des Methans Uber
die Rohrlange aufgetragen. Die Verlaufe entsprechen den Werten der Mitte des Rohres.

In Abbildung 5-40 sind alle neun Variationen (Temperatur und Massenstrom) bei der Verwendung
des Eddy Dissipation Models und des k-¢ Turbulenzmodells angefiihrt. Es zeigt sich sehr gut die
langsame Umsetzung des Methans, wie bereits in Tabelle 5-2 ersichtlich. Die einzelnen
Variationen sind sehr unempfindlich gegentiber der Massenstrom- und Temperaturanderung am
Einlass. Tendenziell zeigt sich eine groRere bzw. schnellere Umsetzung des Methans bei den
drei Variationen mit dem niedrigsten Massenstromen, wobei diese Tendenz zu erwarten war. Mit
steigendem Massenstrom verringert sich die Umsetzung des Methans, wobei dieser Effekt bei
diesem Verbrennungsmodell marginal ist.
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Abbildung 5-40: Molverldufe CH4 Uber die L&dnge des Rohres / Eddy Dissipation Model / k-¢ / 2-Step

In Abbildung 5-41 sind die Variationen des Eddy Dissipation Models unter Verwendung des k-w
Turbulenzmodells aufgetragen. Bei diesem Turbulenzmodell zeigen die Variationen mit
niedrigsten Massenstrom eine héhere Umsetzung des Methans im Gegensatz zum vorher
beschriebenen Fall. Auch wird bei der Verwendung dieses Turbulenzmodells etwas mehr Methan
umgesetzt als vorher. Bei den Variationen mit hdheren Massenstrom (0,03 und 0,06 kg/s) wird
im Gegensatz zu den vorherigen Variationen etwas weniger Methan umgesetzt.

Wie bereits aus Tabelle 5-2 ersichtlich ist zeigt sich ein deutlich unterschiedliches Verhalten der
Verlaufe bei der Verwendung des Eddy Dissipation Concepts. Die Molanteile des Methans tber
der Rohrlange sind in den Abbildungen 5-42 und 5-43, jeweils wieder unter der Verwendung des
k-¢ und des k-w Turbulenzmodells, dargestellt. Im Gegensatz zum Eddy Dissipation Model wird
bei diesem Verbrennungsmodell, bei den Variationen bei denen eine Methanoxidation stattfindet,
das gesamte Methan verbrannt. Weiters ist die in den Abbildungen 5-42 und 5-43 deutlich
erkennbare schnellere Oxidation des Methans gut zu erkennen.
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Abbildung 5-41: Molverlaufe CH4 Uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Model / k-w / 2-Step

Unter der Verwendung des k-e& Turbulenzmodells beginnen nur die beiden Variationen mit
niedrigsten Massenstrom und den Temperaturen von 900 und 850 °C zu brennen, wobei bei der
Variation mit 900 °C bereits nach der Halfte des Rohres annahernd die gesamte Methanmenge
umgesetzt worden ist. Bei 850 °C am Einlass verschiebt sich die Umsetzung in Richtung Ende
des Rohres. Die anderen Variationen zeigen, wie bereits in Tabelle 5-2 und 5-1 ersichtlich war,
keine Oxidation des Methans.

In Abbildung 5-43 sind die Variationen unter der Verwendung des k-w Turbulenzmodells
dargestellt. Diese Variationen zeigen, wie auch schon bei den Variationen mit dem Eddy
Dissipation Models, tendenziell dieselben Verlaufe wie bei der Verwendung des k-¢
Turbulenzmodells. Die Umsetzung des Methans beginnt etwas friiher im Rohr. So ist zum Beispiel
die Variation mit einem Massenstrom von 0,01 kg/s und der Temperatur von 850 °C bereits nach
0,4 Meter Rohrlange fast vollstandig abgeschlossen. Aufgrund dieser Tendenz beginnt auch die
Variation mit 0,01 kg/s und der Temperatur von 800 °C noch zu brennen. Die Variationen mit
héheren Massenstrom zeigen wieder keine Oxidation.
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Abbildung 5-42: Molverlaufe CH4 Uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Concept / k-¢ / 2-Step
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Abbildung 5-43: Molverldufe CH4 Uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Concept / k-w / 2-Step
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Auf Basis dieser Ergebnisse wurde in einem weiteren Schritt der Reaktionsmechanismus vom
sehr einfachen 2-Step auf den 4StepJL2, welcher bereits 6 Reaktionen beinhaltetet, umgestelit.
Es wurden wieder wie im Fall des 2-Step Reaktionsmechanismus die Variationen laut Abbildung
3-7 durchgeflhrt, d.h. Variationen von Massenstrom und Temperatur am Einlass.

Im Folgenden werden die Ergebnisse der Variationen mit dem 4StepJL2 Reaktionsmechanismus
gegenubergestellt. In Tabelle 5-3 sind die Temperaturverlaufe aller mit dem 4StepJL2
Reaktionsmechanismus durchgeflihrten Variationen angefiihrt. Die zugehdérige Temperaturskala
ist in Abbildung 5-37 abgebildet. Diese Tabelle ist hier angefiihrt um eine bessere
Vergleichbarkeit zu den Ergebnissen des 2-Step Reaktionsmechanismus zu haben. Es zeigt sich,
dass bei Verwendung des aufwendigeren Reaktionsmechanismus starke Unterschiede zum
einfacheren 2-Step Reaktionsmechanismus auftreten. Das Methan / Luft Gemisch beginnt bei
keinem der Variationen so stark zu oxidieren wie noch vorher beim 2-Step
Reaktionsmechanismus (vgl. Tabelle 5-1).

Da trotzdem Oxidationsvorgange ablaufen wurde in Tabelle 5-4 eine feiner aufgelOste
Temperaturskala verwendet. Die, zu den in Tabelle 5-4 dargestellten Temperaturverlaufen,
gehorende Temperaturskala ist in Abbildung 5-38 dargestellt. Der Temperaturanstieg bei der
Verwendung des 4StepJL2 Reaktionsmechanismus ist deutlich geringer als der mit dem vorher
verwendeten Reaktionsmechanismus. Wie zuvor zeigt sich wieder derselbe Trend, dass bei einer
Erhéhung des Massenstroms und einer Verringerung der Temperatur am Einlass, die
Oxidationsvorgdnge abgeschwacht werden. Bei Verwendung des Eddy Dissipation Models
beginnen die Verbrennungsvorgénge etwas friher. Der Unterschied bei der Verwendung
unterschiedlicher Turbulenzmodelle wird bei diesem Reaktionsmechanismus verschwindend
gering.

In Tabelle 5-5 sind wieder die Molanteile des Methans dargestellt. Die zugehorige Skala ist wieder
in Abbildung 5-39 angefihrt. Hier wird wieder der Unterschied zwischen dem Eddy Dissipation
Model und dem Eddy Dissipation Concept deutlich ersichtlich. Das Eddy Dissipation Model ist
extrem unempfindlich hinsichtlich einer Massenstrom- und Temperaturerhéhung am Einlass. Bei
allen Variationen beginnt die Umsetzung des Methans sofort nach dem Eintritt in das Rohr und
es wird bis zum Ende hin bei fast allen Variationen auch komplett umgesetzt.

Beim Eddy Dissipation Concept lauft die Umsetzung des Methans deutlich langsamer ab und
auch nicht in so einem groflten Ausmal’. Es kommt, wie in Tabelle 5-4 ersichtlich, bei keinem der
Variationen zu einer kompletten Umsetzung des Methans Uber die Rohrlange. Es zeigt sich bei
diesem Verbrennungsmodell auch eine deutliche Abhangigkeit der Methanumsetzung vom
Massenstrom und der Temperatur am Eintritt in das Rohr. Diese Abhangigkeit entspricht der, die
man in der Realitdt erwarten wirde. Beim niedrigsten Massenstrom von 0,01 kg/s sind
beginnende Oxidationsvorgange detektierbar, wobei sich die Oxidationsvorgange bei
zunehmender Temperatur am Einlass in Richtung des Einlass verschieben. Beim hochsten
Massenstrom von 0,06 kg/s sind in Tabelle 5-5 keine Verbrennungsvorgange des Methans bei
diesem Verbrennungsmodell mehr erkennbar. Die Unterschiede bei der Verwendung der beiden
Turbulenzmodelle sind, wie auch vorher, marginal.

Obwohl bei der Verwendung des Eddy Dissipation Models das Methan, Uber die Rohrlange, fast
komplett umgesetzt wird, zeigt sich ein deutlich geringerer Temperaturanstieg als bei der
Verwendung des 2-Step Reaktionsmechanismus (vgl. Tabelle 5-3 und 5-1). Dies kommt daher,
dass beim 4StepJL2 Reaktionsmechanismus bereits mehr Zwischenprodukte entstehen (vgl.
Tabelle V-Il) und die stark exotherme Reaktion von Kohlenmonoxid auf Kohlendioxid zeitlich
verzogert wird.

Beim Vergleich der beiden Tabelle 5-2 und 5-4 zeigt sich sogar eine etwas schnellere Umsetzung
des Methans beim Vergleich der Variationen mit dem Eddy Dissipation Models. Diese Tendenz
ist auf die geringere Aktivierungsenergie im 4StepJL2 Reaktionsmechanismus bei der
Umsetzung des Methans zuriickzufiihren (vgl. Tabelle V-1 und Tabelle V-II).
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5 Ergebnisse der Simulation

Tabelle 5-3: Gegenuberstellung der Variation mit 4-Step Reaktionsmechanismus / Temperaturverlauf

grofle Temperaturskala
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Tabelle 5-4: Gegenuberstellung der Variation mit 4-Step Reaktionsmechanismus / Temperaturverlauf

kleine Temperaturskala
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5 Ergebnisse der Simulation

Tabelle 5-5: Gegenuberstellung der Variation mit 4-Step Reaktionsmechanismus / Molanteile CH4
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In den nachfolgenden Abbildungen sind nun die einzelnen Variationen gegenubergestellt. In
Abbildung 5-44 sind die Molverlaufe, Uber der Rohrlange, der Variationen mit dem Eddy
Dissipation Model und dem k-¢ Turbulenzmodell. Beim Vergleich der Abbildung 5-40 mit der
Abbildung 5-44 zeigt sich eine deutlich groRere Abnahme der Methan Konzentration bei der
Verwendung des 4StepJL2 Reaktionsmechanismus. Es wird fast der gesamte Methananteil tiber
die Rohrlange abgebaut, wobei mit steigendem Massenstrom immer weniger Methan umgesetzt
wird (siehe Abbildung 5-44 Spriinge zwischen den Kurven mit unterschiedlichem Massenstrom).
Beim niedrigsten Massenstrom wird am meisten Methan umgesetzt, ersichtlich im unteren
Diagramm an der Kurve die am niedrigsten liegt, wobei hier die drei Kurven mit dem niedrigsten
Massenstrom Ubereinanderliegen. Bei Steigerung des Massenstroms wird tendenziell weniger
Methan Uber die Rohrlange umgesetzt.

EDM-k-£_4Step

0,07

0,06

0,05

0,04

0,03

MOLE FRACTION CH4 [-]

0,02

0,01

0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25 0,3 0,35 0,4 0,45 0,5
PIPE LENGTH [M]

EDM-k-epsilon_m3T3 EDM-k-epsilon_m3T2 EDM-k-epsilon_m3T1
EDM-k-epsilon_m2T3 —— EDM-k-epsilon_m2T2 EDM-k-epsilon_m2T1
—— EDM-k-epsilon_m1T3 —— EDM-k-epsilon_m1T2 —— EDM-k-epsilon_m1T1

Abbildung 5-44: Molverldufe CH4 Uber die Ladnge des Rohres / Eddy Dissipation Model / k-¢ / 4-Step

Bei der Verwendung des k-w Turbulenzmodells mit dem 4StepJL2 Reaktionsmechanismus wird
die Abhangigkeit der Umsetzung des Methans bei Steigerung des Massenstroms am Einlass
deutlich geringer (siehe Abbildung 5-45). Wobei bis auf den Fall des niedrigsten Massenstroms
eine ahnlich grof’e Menge an Methan umgesetzt wird.

Wie schon beim 2-Step Reaktionsmechanismus zeigt sich auch hier beim Eddy Dissipation
Concepts ein unverkennbar unterschiedliches Bild bei der Umsetzung des Methans. In den
Abbildungen 5-46 und 5-47 sind die Verlaufe des Methans Uber der Rohrlange bei der
Verwendung des k-¢ und des k-w Turbulenzmodells dargestellt.

Wie bereits in Tabelle 5-4 ersichtlich war wird deutlich weniger Methan umgesetzt und es spielt
die Temperatur am Einlass eine groRere Rolle als wie beim Eddy Dissipation Model. Es wird beim
niedrigsten Massenstrom und der hochsten Temperatur am meisten Methan umgesetzt. Die
Methanumsetzung verringert sich bei der Verringerung der Temperatur am Einlass. Bei groReren
Massenstrémen erfolgt kaum noch eine Umsetzung.

Beim Vergleich der beiden unterschiedlichen Turbulenzmodelle (vgl. Abbildung 5-46 und
Abbildung 5-47) zeigt sich der fast identische Verlauf.
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Abbildung 5-45: Molverlaufe CH4 Uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Model / k-w / 4-Step
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Abbildung 5-47: Molverlaufe CH4 Uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Concept / k-w / 4-Step

Wie bereits vorher erwahnt wird bei der Verwendung des 4StepJL2 Reaktionsmechanismus
kaum Kohlendioxid gebildet und somit kann der geringere Temperaturanstieg erklart werden. Da
jedoch besonders beim Eddy Dissipation Model die Abnahme des Methans erheblich ist, muss
ein anderes Zwischenprodukt entstehen.

In den folgenden vier Abbildungen (Abbildung 5-48 bis 5-51) sind zur Veranschaulichung der
Abnahme des Methans von vorher, die Bildung des Zwischenprodukts Kohlenmonoxid tber die
Rohrlange dargestellit.

Diese Verlaufe decken sich in umgekehrter Weise mit der Abnahme des Methans.

In Abbildung 5-52 ist zu guter Letzt eine Gegenuberstellung aller durchgefuhrter Variationen
hinsichtlich der Temperatur am Auslass dargestellt. Auf der Abszisse sind die einzelnen
Variationen von Massenstrom und Temperatur am Einlass aufgetragen. Die hinter jedem Balken
stehenden Modelle (sowohl Verbrennungsmodell wie auch Turbulenzmodell) und
Reaktionsmechanismen sind der Legende in Abbildung 5-52 zu entnehmen. Der rote Balken in
dieser Abbildung kennzeichnet die am Einlass, entsprechend der Variation, jeweils vorgegebene
Temperatur.

Zusatzlich sind in dieser Gegenuberstellung auch zwei Variationen mit dem Skeletal25
Reaktionsmechanismus angefiihrt. Diese Variationen sind hier nicht detaillierter beschrieben da
bei der Verwendung dieses Reaktionsmechanismus, durch die noch hdéhere Anzahl an
Reaktionsgleichungen, die Oxidation noch langer braucht. Es zeigt sich, wie schon beim
4StepJL2 Reaktionsmechanismus, keine Temperaturerhhung am Auslass.
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Abbildung 5-48: Molverlaufe CO Uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Model / k-¢ / 4-Step

MOLE FRACTION COJ[-]

0,07

0,06

0,05

0,04

0,03

0,02

0,01

EDM-k-w_4Step

0 0,05 0,1 0,15 0,2 0,25 0,3 0,35 0,4 0,45 0,5
PIPE LENGTH [M]

——— EDM-k-omega_m3T3 ——— EDM-k-omega_m3T2 EDM-k-omega_m3T1
EDM-k-omega_m2T3 —— EDM-k-omega_m2T2 —— EDM-k-omega_m2T1
—— EDM-k-omega_m1T3 —— EDM-k-omega_m1T2 —— EDM-k-epsilon_m1T1

Abbildung 5-49: Molverldufe CO uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Model / k-w / 4-Step
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Abbildung 5-50: Molverlaufe CO uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Concept / k- / 4-Step
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Abbildung 5-51: Molverldufe CO uber die Lange des Rohres / Eddy Dissipation Concept / k-w / 4-Step
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Abbildung 5-52: Gegenuberstellung aller Variationen / Diagramm Temperatur am Outlet




5.2.1 Erkenntnisse der 2D Simulation

Der 2-Step Reaktionsmechanismus zeigt besonders bei der Verwendung des Eddy Dissipation
Models ein sehr gutes Oxidationsverhalten des Methans von Beginn des Eintritts des Gemischs
in das Rohr. Das Eddy Dissipation Model weist im Gegensatz zum Eddy Dissipation Concept
auch keine deutliche Abhangigkeit des Verbrennungsvorganges von den Randbedingungen,
Massenstrom und Temperatur, auf.

Bereits beim 4-Step Reaktionsmechanismus dauert die Umwandlung von CH4 zu CO; deutlich
langer, was auf die héhere Anzahl an Reaktionen und Zwischenprodukten zurtickzufihren ist
(siehe Tabelle 2-1 Reaktionsmechanismen). Bei der Verwendung des Skeletal25
Reaktionsmechanismus wurden lediglich Variationen mit dem Eddy Dissipation Concept
durchgefiihrt und diese zeigen, dass die Reaktion von Methan zu Kohlendioxid noch deutlich
langer dauert was auf die weitere Erhéhung der Reaktionsgleichungen in diesem
Reaktionsmechanismus zurtckzufuhren ist.

Da bei diesen sehr einfachen Simulationen sehr gerichtete Stromungszustande herrschen und
sich kaum Verwirbelungen im Rohr bilden kénnen, welche den Verbrennungsvorgang wesentlich
beeinflussen kénnten, wird in weiterer Folge, mit dem Wissen aus der 2D Simulation, auf den
dreidimensionalen Fall Ubergegangen.
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5 Ergebnisse der Simulation

5.3 Ergebnisse der 3D-CFD Simulation

Aufbauend auf den Ergebnissen der 2D Simulation erfolgt nun ein Ubergang auf die 3D
Simulation. Die verwendet Kriimmergeometrie wurde bereits in Kapitel 3, siehe Abbildung 3-5,
angeflhrt.

Es soll hier ein kurzer Uberblick (iber die betrachteten Ergebnisse gegeben werden. Anfanglich
wurden wieder, wie bei der 2D Simulation, einige Variationen hinsichtlich unterschiedlicher
Massenstrome und Temperaturen am Einlass durchgeflihrt. In weiterer Folge wurde die
Turbulenzintensitdt am Einlass verandert um eine mogliche Entziindung des Gemischs durch
diese Anderung zu erreichen. Spater wurde durch Vorgabe einer anderen
Gemischzusammensetzung am Einlass, im speziellen durch Vorgabe von Radikalen, Variationen
durchgeflhrt. Fur signifikante Falle wurden dann zusatzliche Simulationen mit dem Programm
Star-CCM+, unter vergleichbaren Randbedingungen, durchgefiihrt und diese mit den
Ergebnissen aus der FLUENT Rechnung verglichen. Zu guter Letzt wird auf die Ergebnisse aus
der transienten Simulation eingegangen.

Die fur die Einlasse, den Auslass und der Wand verwendeten Input Daten sind in Kapitel 3
beschrieben. Bei entsprechenden Anderungen dieser Randbedingungen wird bei den einzelnen
Variationen explizit darauf eingegangen.

5.3.1 Variationen Temperatur und Massenstrom am Einlass

Anfanglich wurden die Temperatur und der Massenstrom am Einlass variiert und die vorher
beschriebenen Turbulenzmodelle, k-¢ und k-w, und die Verbrennungsmodelle, Eddy Dissipation
Model und Eddy Dissipation Concept, verwendet. Die flr diese Simulationen verwendete
Gemischzusammensetzung fur die Einlasse ist in Tabelle 5-6 dargestellt und entspricht der aus
der Prifstandsmessung erhaltenen Zusammensetzung nach dem Zylinder. Diese
Zusammensetzung wird allen Einlassen aufgepragt.

Tabelle 5-6: Einlass Gemischzusammensetzung

INLET
Species CH4 0,0041
[in Molanteile] 02 0,0036
CO2 0,1156
Cco 0,0365
H20 0,08

Wie vorher beschrieben dienten als Variationsparameter der Massenstrom und die Temperatur
am Einlass. Die Variationsparameter sind in Abbildung 5-53 dargestellt. Der hdchste
Massenstrom liegt bei diesen Variationen bei 0,055 kg/s, wobei dieser bereits dem berechneten
Wert aus der Prifstandsmessung entspricht. Die niedrigste Temperatur wurde nicht wie bei der
2D Simulation mit 800 °C gewahlt, sondern mit 790 °C, wobei dieser Wert dem Mittelwert der
Zylinderausgangstemperaturen entspricht.

Die verwendeten Reaktionsmechanismen sind bei diesen Variationen wieder der einfache 2-Step
und der etwas aufwandigere 4StepJL2 Reaktionsmechanismus. Bei der Verwendung des
4StepJL2 Reaktionsmechanismus wurde jedoch nur mehr das Eddy Dissipation Concept - Modell
verwendet, da dieses die unterschiedlichen Turbulenzraten der Reaktionsgleichungen
bertcksichtigt und nicht wie das Eddy Dissipation Model, welches fur jede Reaktionsgleichung
dieselbe Turbulenzrate annimmt und somit eigentlich nur fir Einschrittreaktion verwendet werden
sollte. (vgl. (28))
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Abbildung 5-53: Variationsparameter / Vorgabewerte fir Massenstrom am Inlet Giber Temperatur am
Inlet

In den nachfolgendenden Abbildungen 8.300+02 8.90e+02 9.40e+02
(Abbildung 5-57 bis Abbildung 5-92) sind I 8.236+02 l 8.83+02 l 9.33e+02

die  Temperaturverlaufe  Uber den §.16e+02 8.76e+02 9.26e+02

Krimmer der insgesamt 36 Variationen 8.09e+02 €.690+02 9.19e+02
dargestellt. Die zu den Abbildungen 8.026+02 8.626+02 9.12e+02
gehdrenden Temperaturskalen sind in 7.95e+02 8.55e+02 9.056+02
Abbildung 5-54 bis Abbildung 5-56 7.68e+02 8.480+02 8.98e+02
dargestellt, wobei in Abbildung 5-54 die 7.816+02 8 41e+02 8.91e+02
Temperaturskala flr die Variationen mit 7 74e+02 8.34e+02 8 84e+02
der Temperatur T, dargestellt ist, in 7.67e+02 8 27e+02 8 77e+02
Abbildung 5-55 fir die Variationen mit der | 7.60e+02 Bl 8 20e+02 - 8.70e+02
Temperatur T2 und in Abbildung 5-56 die 7 53e+02 8 13e+02 8.636+02
Temperaturskala flr die Variationen mit 7 46e+02 8.06e+02 8.566+02
der Temperatur Ts. Anfanglich sind die 7.39e+02 7.99e+02 8 496+02
Variationen mit dem Eddy Dissipation 7 320+02 7.92¢+02 8.42¢+02
Model dargestellt, wobei immer eine 7.250+02 7.850+02 8.356+02
Gegenuberstellung zwischen k- € und k-w | 7.180+02 7.78e+02 8.28e+02
Turbulenzmodell bei den zwei 7.11e+02 771e+02 8 21e+02
Massenstromen und den drei 7.04e+02 7 B4e+02 8 14e+02
Einlasstemperaturen gemacht wird. In den 6.07e+02 757e+02 8 07e+02
Abbildungen 5-57, 5-59 und 5-61 wird die 6 90e+02 7.50e+02 8 00e+02
Einlasstemperatur variiert.  Abbildung 5-54:  Abbildung 5-55:  Abbildung 5-56:
Entsprechendes gilt fir die Abbildungen 5-  Temperatur [°C]  Temperatur [°C] Molanteil CH4 [-]
58, 5-60 und 5-62, wobei hier das k- w Skala Skala Skala
Turbulenzmodell verwendet wird. Variationen mit Variationen mit Variationen mit
T1 T2 T3

In den Abbildungen 5-63 bis 5-68 sind die Abbildungen analog angeordnet, wobei hier der
geringere Massenstrom m1 von 0,04 kg/s verwendet wird. Wie auch schon in den 2D Simulationen
zeigt sich eine schnelle Entziindung des Gemischs bei Verwendung des Eddy Dissipation Model.

Abbildung 5-57: Temperaturverlauf / m2T1/ 2-Step  Abbildung 5-58: Temperaturverlauf / m2T+ / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDM / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDM / k-w
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5 Ergebnisse der Simulation

Abbildung 5-59: Temperaturverlauf / m2T2/ 2-Step  Abbildung 5-60: Temperaturverlauf / m2T2 / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDM / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDM / k-w

Abbildung 5-61: Temperaturverlauf / m2Ts / 2-Step  Abbildung 5-62: Temperaturverlauf / m2Ts / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDM / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDM / k-w

Abbildung 5-63: Temperaturverlauf / m+T1/ 2-Step  Abbildung 5-64: Temperaturverlauf / m1T1 / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDM / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDM / k-w

\
WL
X

Abbildung 5-65: Temperaturverlauf / m1T2/ 2-Step  Abbildung 5-66: Temperaturverlauf / m1T2 / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDM / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDM / k-w

Abbildung 5-67: Temperaturverlauf / m1Ts / 2-Step  Abbildung 5-68: Temperaturverlauf / m1T3 / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDM / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDM / k-w

In den vorherigen Variationen bei der Verwendung des Eddy Dissipation Model zeigt sich wie
auch schon in den 2D Simulationen, dass die Verbrennung bzw. Entziindung des Gemischs sehr
unempfindlich gegenuber einer Temperatur- und Massenstromanderung am Einlass ist. Auch die
Verwendung der beiden verschiedenen Turbulenzmodelle zeigt bei der Verwendung des Eddy
Dissipation Model keinen Einfluss auf die Verbrennung bzw. Entziindung des Gemischs.

In den Abbildungen 5-69 bis 5-80 sind nun wie vorher die Variationen gegenlbergestellt, wobei
das verwendete Verbrennungsmodell das Eddy Dissipation Concept ist. Es zeigt sich wie schon
aus den 2D Simulationen zu erwarten war ein deutlich unterschiedliches Bild. Beim Eddy
Dissipation Concept erfolgt bei keinen der Variationen ein wesentlicher Temperaturanstieg vom
Einlass in den Krimmer bis hin zum Auslass. Bei Betrachtung des Bereichs der
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Zusammenflhrung ist bei den Variationen in Abbildung 5-74 und 5-73 ein leichter
Temperaturanstieg in den Umlenkungen der Krimmerrohre von Zylinder eins und Zylinder drei
zu erkennen. Dieser Temperaturanstieg ist auf die verringerte Stromungsgeschwindigkeit und der
damit verbunden langeren Verweilzeit des Gemischs in diesem Bereich zurtickzuflihren und
entspricht den aus der Realitat erwarteten Effekten. Wobei der erwartete Temperaturanstieg von
ungefahr 100 °C aus der Motorenprifstandsmessung nicht erreicht wird.

\
\

Abbildung 5-69: Temperaturverlauf / m2T1/ 2-Step  Abbildung 5-70: Temperaturverlauf / m2T+ / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

\
\

Abbildung 5-71: Temperaturverlauf / m2T2 / 2-Step  Abbildung 5-72: Temperaturverlauf / m2T2 / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

\
\

Abbildung 5-73: Temperaturverlauf / m2Ts / 2-Step  Abbildung 5-74: Temperaturverlauf / m2Ts / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

\
\

Abbildung 5-75: Temperaturverlauf / m1T1/ 2-Step  Abbildung 5-76: Temperaturverlauf / m1T+ / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

\
\

Abbildung 5-77: Temperaturverlauf / m1T2/ 2-Step  Abbildung 5-78: Temperaturverlauf / m1T2 / 2-Step
Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢ Reaktionsmechanismus / EDC / k-w
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5 Ergebnisse der Simulation

Abbildung 5-79: Temperaturverlauf / m1Ts / 2-Step  Abbildung 5-80: Temperaturverlauf / m1T3 / 2-Step

In den Abbildungen 5-81 bis 5-92 sind wieder analog zu vorher die Temperaturverlaufe tber den
Krimmer dargestellt, wobei hier anstelle des 2-Step Reaktionsmechanismus der 4StepJL2
Reaktionsmechanismus verwendet wurde. Beim Vergleich der Abbildungen 5-69 bis 5-80 (2-Step
Reaktionsmechanismus) mit den Abbildungen 5-81 bis 5-92 ist deutlich erkennbar, dass bei
Verwendung des 4StepJL2 Reaktionsmechanismus der Temperaturanstieg noch deutlich
geringer ausfallt als bei Verwendung des 2-Step Reaktionsmechanismus. Insbesonders in den
Bereichen der Umlenkungen der Krimmerrohre der Zylinder eins und Zylinder zwei fallt bei
Verwendung des 4StepJL2 Reaktionsmechanismus der zuvor sichtbare Temperaturanstieg in

Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢

diesen Bereichen deutlich geringer aus.
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Abbildung 5-81: Temperaturverlauf / m2T1 /
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢

\

Abbildung 5-83: Temperaturverlauf / m2T2/
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢

\

Abbildung 5-85: Temperaturverlauf / m2Ts /
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢

\

Abbildung 5-87: Temperaturverlauf / m4T1 /
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢

Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

\

Abbildung 5-82: Temperaturverlauf / m2T1 /
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

\

Abbildung 5-84: Temperaturverlauf / mzTz2/
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

\

Abbildung 5-86: Temperaturverlauf / m2Ts /
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

Abbildung 5-88: Temperaturverlauf / m1T+1 /
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-w



- —

Abbildung 5-89: Temperaturverlauf / m{T2/ Abbildung 5-90: Temperaturverlauf / m{T2/
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢ 4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-w
Abbildung 5-91: Temperaturverlauf / m1T3z / Abbildung 5-92: Temperaturverlauf / m1T3z /
4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-¢ 4StepJL2 Reaktionsmechanismus / EDC / k-w

Obwohl hier im dreidimensionalen Fall nicht so gerichtet Strémungszustande herrschen wie noch
im zweidimensionalen Fall zeigt sich beim Eddy Dissipation Concept keine Entziindung des
Gemischs. Beim Eddy Dissipation Model findet zwar eine Entziindung statt, jedoch sind die
entstehenden Temperaturen deutlich geringer als die aus der Motorenprifstandsmessung
erwarteten Werten. Um nun eine Entzindung zu erreichen, wurden in weiterer Folge weitere
Parameter untersucht, die sich auf die Entziindung positiv auswirken kdnnen. Als erstes wird nun
die Turbulenzintensitat am Einlass variiert.

5.3.2 Variationen Turbulenzintensitat am Einlass

Im Folgenden wurde, wie auch einleitend bereits beschrieben, die Turbulenzintensitat am Einlass
von den standardmaRig in Fluent fur Einlasse verwendeten 10 % variiert. Die verwendeten
Modelle fir diese Variationen sind das Eddy Dissipation Concept Verbrennungsmodell und das
k-¢ Turbulenzmodell. Als Reaktionsmechanismus wurde der 4StepJL2 verwendet.
Einlassmassenstrom und Temperatur wurden mit 0,055 kg/s und 790 °C gewahlt und hier nicht
variiert.

Bei den Variationen wurde die Turbulenzintensitat auf allen drei Einlassen gleichermalien
verandert. In den Abbildungen 5-94 bis 5-97 sind nun Temperaturverlaufe im Krimmer
dargestellt, wobei die Turbulenzintensitat von 10 % jeweils in 10 Prozentschritten bis hin zu 40 %
am Einlass gesteigert wurde. In Abbildung 5-41 ist die zu diesen Temperaturverlaufen gehérende
Temperaturskala in Grad Celsius dargestellt.

In den Abbildungen 5-94 bis 5-97 zeigt sich durch die Steigerung der Turbulenzintensitat an den
Einlassen keine Erhdhung der Temperatur und somit tragt diese auch keinen wesentlichen
Beitrag zu den im Krimmer ablaufenden Oxidationsvorgangen bei.

§.00e+02 §.38e+02 §.75e+02 7.13e+02 7.80e+02 7.88e+02 8.28e+02  8.50e+02

Abbildung 5-93: Temperaturskala [°C] Variationen Turbulenzintensitat

¥ ¥
Abbildung 5-94: Temperaturverlauf / Abbildung 5-95: Temperaturverlauf /
Turbulenzintensitat 10 % Turbulenzintensitat 20 %
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5 Ergebnisse der Simulation

3 -
Abbildung 5-96: Temperaturverlauf / Abbildung 5-97: Temperaturverlauf /
Turbulenzintensitat 30 % Turbulenzintensitat 40 %

Obwohl die Steigerung der Turbulenzintensitat keinen merklichen Anstieg der Temperatur bewirkt
zeigt sich bei genauerer Betrachtung eine deutliche Erhéhung der turbulenten kinetischen
Energie sowohl im Eintritt wie im gesamten weiteren Kriimmer. Hierflir sind in Abbildung 5-99 bis
5-102 die Verlaufe der turbulenten kinetischen Energie dargestellt. Die zugehdrige Skala fir die
Variationen ist in Abbildung 5-98 dargestellt. Der Krummer wurde in diesen Abbildungen
zusatzlich von der anderen Seite dargestellt um die Stelle in der Zusammenfihrung besser zu
sehen, die, bei allen Variationen, durch eine erhéhte turbulente kinetische Energie auffallt. Es
zeigt sich, dass durch Steigerung der Turbulenzintensitdt am Einlass die turbulente kinetische
Energie nicht nur am Einlass steigt, sondern im gesamten Krimmer, besonders ab der
Zusammenfuhrung.

3.00e+01 5.06e+02 9.81e+02 1.46e+03 1.83e+03 241e+03 2.88e+03  3.20e+03

Abbildung 5-98: Turbulente kinetische Energie Skala [m?/s?] Variationen Turbulenzintensitat

Abbildung 5-99: Turbulente kinetische Energie / Abbildung 5-100: Turbulente kinetische Energie /
Turbulenzintensitat 10 % Turbulenzintensitat 20 %

.

Abbildung 5-101: Turbulente kinetische Energie /  Abbildung 5-102: Turbulente kinetische Energie /
Turbulenzintensitat 30 % Turbulenzintensitat 40 %

Da auch die Steigerung der Turbulenzintensitdt keinen merklichen Beitrag zu den
Oxidationsvorgangen liefert, wurde fir die anschlieBenden Variationen wieder die Standard
Turbulenzintensitat von 10 % an den Einlassen verwendet.

Da bei Oxidationsvorgangen sowohl Strahlungsvorgange und besonders Radikale eine grolie
Rolle spielen werden nun in den folgenden Kapiteln Variationen hinsichtlich Strahlung und der
Gemischzusammensetzung, im speziellen unterschiedliche Radikale, durchgefihrt.
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5.3.3 Variationen hinsichtlich Strahlung

Im folgenden Kapitel werden nun die beiden Strahlungsmodelle, das Surface to Surface (S2S)
Modell und das Discrete Ordinates (DO) Modell, verwendet um auch die Strahlung im
Krimmerrohr zu bertcksichtigen.

Anfanglich wurde die aus der

PrUfstandsmessung erhaltene ohne Strahlung M Discrete Ordinates M Surface to Surface
Abgaszusammensetzung ohne 900

Anderung der

Gemischzusammensetzung auf den 808

Einlassen vorgegeben (vig. Tabelle - -

5-6). Es wurde sowohl das Discrete I

Ordinates, wie auch das Surface to [EEGNI

Surface Strahlungsmodell mit dieser B <00

Konstellation verwendet. In E

Abbildung 5-103 sind nun die £ 400

Temperaturen in der S

Zusammenfiihrung dargestellt, RIS

wobei in blau die Grunddaten ohne 200

Strahlung dargestellt sind, in orange

das Discrete Ordinates Modell und in 100

grau das Surface to Surface Modell. h ol

In Abbildung 5-104 sind zusatzlich Temperature

die Molanteile in der

Zusammenflihrung dargestellt. Abbildung 5-103: Vergleich Temperature Zusammenfihrung /

Strahlung / Grunddaten

ohne Strahlung  m Discrete Ordinates M Surface to Surface

o
i

MOLEANTEILE [-]

Abbildung 5-104: Vergleich Molanteile Zusammenfiihrung / Strahlung / Grunddaten

Wie sich bereits vorher gezeigt hat, erfolgt bei der Verwendung der aus der Messung erhaltenen
Zusammensetzung flr die Einlasse in den Kriimmer keine Entziindung des Gemischs bzw. auch
keine Anderung der Zusammensetzung bis zur Zusammenfiihrung und somit laufen auch keine
Reaktionen ab. Bei der Verwendung der beiden Strahlungsmodelle zeigt sich ein exakt gleiches
Bild. Es erfolgt weder ein Temperaturanstieg in der Zusammenfihrung durch die
Berticksichtigung der Strahlung, noch zeigt sich bei der Betrachtung der Zusammensetzung in
der Zusammenfiihrung eine Anderung der Konzentrationen.
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5 Ergebnisse der Simulation

Um nun nicht nur den Fall mit
Strahlung zu betrachten, bei dem
keine Reaktion stattfindet, wurde 900
auch ein weiterer Fall aus dem
nachsten Kapitel bei geanderter
Gemischzusammensetzung 200
hinsichtlich Strahlung verglichen. Es

ohne Strahlung M Discrete Ordinates M Surface to Surface

800

wurde der Fall mit 0,2 QNS
Volumsprozent H-Radikale am B <00
Einlass verwendet. Dieser Fall wird E

im nachsten Kapitel detailliert mit & 400
den Daten der Prifstandsmessung S
verglichen, da hier eine deutliche RIS
Reaktion und Temperaturanstieg 200
bis zur Zusammenflihrung

stattfindet. Hier wird jedoch kein 100
Vergleich zu den Prifstandsdaten
angefluhrt, da hier nur der Einfluss

der Strahlung betrachtet werden
soll. Abbildung 5-105: Vergleich Temperature Zusammenfihrung /
Strahlung / H-Radikale

O S —
Temperature

ohne Strahlung  m Discrete Ordinates M Surface to Surface

e

o
il

MOLEANTEILE [-]

Abbildung 5-106: Vergleich Molanteile Zusammenflihrung / Strahlung / H-Radikale

Bei der geanderten Gemischzusammensetzung an den Einlassen zeigt sich zwar eine
unterschiedliche Temperatur in der Zusammenflihrung (vgl. Abbildung 5-105) aber dieser
Temperaturunterschied ist so gering und kann definitiv nicht auf die Berilcksichtigung der
Strahlung zurlckgefiuihrt werden. Auch bei der Betrachtung der Zusammensetzung in der
Zusammenfuhrung (vgl. Abbildung 5-106) zeigt sich ein analoges Bild. Weder bei der
Verwendung des Discrete Ordinates Modell noch bei der Verwendung des Surface to Surface
Modell weichen die Zusammensetzungen in der Zusammenflihrung wesentlich von den
Ergebnissen ohne Strahlung ab.

Aufgrund dieser Ergebnisse wird der Einfluss der Strahlung bei der Simulation des
Krimmerrohres als vernachlassigbar betrachtet und auch in weiterer Folge wieder
vernachlassigt, d.h. die weiteren Simulationen werden wieder ohne Strahlung durchgeflihrt.
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5.3.4 Variationen der Gemischzusammensetzung am Einlass

Wie bereits vorher beschrieben wurde, wird nun hier in diesem Kapitel die
Gemischzusammensetzung am Einlass verandert um eine Entziindung des Gemischs zu
erreichen. Das heilt die zuvor standardmallig vorgegebene Zusammensetzung, welche in
Abbildung 4-4 zu sehen ist, wird nun verandert und zusatzlich Radikale am Einlass vorgegeben.
Die fir die nachfolgenden Variationen am Einlass vorgegebenen Radikale sind das
Wasserstoffradikal, das Sauerstoffradikal und das Hydroxyl-Radikal in unterschiedlichen
Kombinationen und Mengen.

In den nachfolgenden neun Abbildungen (Abbildung 5-107 bis 5-116) sind die durchgeflihrten
Variation hinsichtlich der Gemischzusammensetzung unter der Verwendung des skeletal25
Reaktionsmechanismus angefiihrt. Da bei der Vorgabe von Radikalen an den Einlassen die
Gemischzusammensetzung verandert wird, ist in jeder dieser Abbildungen in der linken oberen
Ecke ein Diagramm mit der an den Einlassen vorgegebenen Gemischzusammensetzung
angeflhrt. In der rechten oberen Ecke ist ein Temperaturschnitt des Krimmers dargestellt, wobei
die Temperaturskala von 790 °C bis 910 °C reicht.

In der linken unteren Ecke sind in all diesen Abbildungen die Konzentrationen der Komponenten
Kohlenmonoxid, Kohlendioxid, Methan und Sauerstoff dargestellt. Wobei in diesem Diagramm
die Konzentrationen, die an den Einlassen vorgegeben werden (in blau dargestellt), mit den
Konzentrationen in der Zusammenflihrung aus der Simulation (in orange dargestellt) und mit den
Konzentrationen aus der Motorenprifstandsmessung in der Zusammenfihrung (in grau
dargestellt) verglichen werden. Zusatzlich und weil der Temperaturanstieg von den Zylindern bis
zur Zusammenfiihrung ein auschlaggebendes Kriterium ist, wird in den nachfolgenden
Abbildungen in der rechten unteren Ecke auch die Temperatur in der Zusammenfiihrung (in blau
dargestellt) mit der an den Einlassen vorgegebenen Temperatur (in grau dargestellt) verglichen.
Zur besseren Darstellung des Temperaturanstiegs ist zusatzlich ein Delta der beiden
Temperaturen angefihrt.

In Abbildung 5-107 ist nun der Fall ohne Radikale dargestellt, wobei dieser Fall der
Gemischzusammensetzung der aus der Prifstandsmessung erhaltenen Daten entspricht. Es
zeigt sich, dass dieser Fall keine Entzindung des Methans ermoglicht, es ist im
Temperaturschnitt kein Temperaturanstieg ersichtlich. Beim Vergleich der Konzentrationen am
Einlass zu den Konzentrationen in der Zusammenfiihrung zeigt sich dieselbe Zusammensetzung.
Somit finden bei diesem Fall keine Reaktionen statt.
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5 Ergebnisse der Simulation

Zusammensetzung Vorgabe Inlet

ZUSAMMENSETZUNG [%]

Y,
7.90e+02 8.08e+02 8.26e+02 8.44e+02 8.62e+02 8.80e+02 8.98e+02, 9.10e+02
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ANSYS Fluent 15.0 (3d, pbns, spe, rke

Temperaturen
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m Vorgabewerte Inlet m Ergebnisse Fluent Junction ®m Messung Priifstand ROTAX
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o
=

T Junction T Zyl out

Abbildung 5-107: Analyse Variation skeletal25 / Grunddaten

Da der vorherige Fall keine Reaktionen zeigte, wird nun bei der nachsten Variation, welche in
Abbildung 5-108 dargestellt ist, an den Einlassen Sauerstoff- und Wasserstoffradikale jeweils
mit einer Konzentration von 0,8 Volumsprozent vorgegeben. Wie in Abbildung 5-108 ersichtlich
ist zeigt sich durch die Vorgabe der Radikale bereits ein deutlicher Temperaturanstieg von 115
°C bis zur Zusammenfihrung. Zur Bewertung der Konzentrationen in der Zusammenfiihrung
ist anzumerken, dass durch die Vorgabe der Radikale die Konzentration von Kohlenmonoxid
am Einlass reduziert wurde und diese Konzentration somit von vornherein geringer ist. Die
Konzentration von Methan und Sauerstoff nehmen ab und auch die Konzentration von
Kohlendioxid nimmt zu, wobei die gemessen Werte nicht erreicht werden.

In Abbildung 5-109 sind die Konzentrationen von Sauerstoff- und Wasserstoffradikalen auf je
ein Volumsprozent angehoben worden. Der Temperanstieg fallt mit 158 °C deutlich héher aus
wie noch mit der vorherigen Zusammensetzung und liegt auch deutlich Gber dem Wert aus der
Prifstandsmessung.

Abbildung 5-110 zeigt die Analyse einer Variation unter der Annahme von einem
Volumsprozent Sauerstoffradikalen. Der Temperaturanstieg von den Einlassen bis zur
Zusammenflhrung lauft bei dieser Variation deutlich langsamer ab als noch bei den vorherigen
Variationen. Der Temperaturunterschied zwischen Einlass und Zusammenfihrung betragt bei
dieser Variation 65 °C. Die Methankonzentration liegt bei dieser Variation fast exakt auf dem
Wert der Messung und nicht wie bei den beiden vorherigen Variationen deutlich darunter. Durch
die Vorgabe der Sauerstoffradikale steigt jedoch auch die Sauerstoffkonzentration in der
Zusammenflhrung an und sinkt nicht.

In der darauffolgenden Abbildung, Abbildung 5-111, sind die Ergebnisse der Variation mit zwei
Volumsprozent Sauerstoffradikalen dargestellt. Bei dieser Variation ist der Temperaturanstieg
von 178 °C deutlich zu hoch und auch die Methankonzentration nimmt zu stark ab. Der
Sauerstoffanstieg in der Zusammenfuhrung steigt wie zu erwarten war bei weiterer Erh6hung
der Sauerstoffradikale am Einlass weiter an.
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Zusammensetzung Vorgabe Inlet

ZUSAMMENSETZUNG [%]
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Abbildung 5-108: Analyse Variation skeletal25 / O_H_0008
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Abbildung 5-109: Analyse Variation skeletal25/ O_H_001

84



5 Ergebnisse der Simulation

85

ZUSAMMENSETZUNG

ZUSAMMENSETZUNG [%;

W
=
o
=
2
3
o
=

Zusammensetzung Vorgabe Inlet

7.90e+02 8.08e+02

8.26e+02 844e+02

8.62e+02

Y,

8.80e+02 8.98e+02.] 8.10e+02

Contours of Static Temperature (c)

Vergleich Vorgabewerte Inlet / Junction

Vorgabewerte Inlet ® Ergebnisse Fluent Junction ®m Messung Priifstand ROTAX

TEMPERATURE [*C]

Abbildung 5-110: Analyse Variation skeletal25 / O_001
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Abbildung 5-111: Analyse Variation skeletal25 / O_002
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In den nachsten beiden Variationen, welche in Abbildung 5-112 und 5-113, werden an den
Einlassen Hydroxylradikalen vorgegeben. Bei der in Abbildung 5-112 dargestellten
Ergebnissen wurde an den Einlassen 1,6 Volumsprozent Hydroxylradikale vorgegeben. Der
Temperaturanstieg von 66 °C liegt unter den Ergebnissen der Prifstandsmessung. Bei der
Analyse der Abgaszusammensetzung in der Zusammenfihrung zeigt sich eine Halbierung der
Methankonzentration. Die Kohlendioxidkonzentration steigt, jedoch erreicht sie nicht den Wert
aus der Messung. Wie schon bei der Vorgabe von Sauerstoffradikalen steigt die Konzentration
von Sauerstoff in der Zusammenfihrung an und nimmt nicht ab wie in der Prifstandsmessung.
In  Abbildung 5-113 sind die Ergebnisse bei Vorgabe von zwei Volumsprozent
Hydroxylradikalen dargestellt. Der Temperaturanstieg ist mit 90 °C zu beziffern und fallt bei der
Erhohung der Hydroxylradikalkonzentration von Abbildung 5-112 zu Abbildung 5-113 deutlich
geringer aus, wie die zuvor betrachtete Erhéhung der Radikale von Abbildung 5-108 auf
Abbildung 5-109, obwohl die Steigerung der Radikalkonzentration dieselbe ist. Somit tragt das
Hydroxylradikal weniger zur Temperatusteigerung bei wie Sauerstoff- und Wasserstoffradikale.
Die Methankonzentration nimmt bei Steigerung der Hydroxylradikale weiter ab und erreicht
beinahe den Wert aus der Prifstandsmessung. Die Sauerstoffkonzentration in der
Zusammenfluhrung steigt auch weiter an.

In Abbildung 5-114 sind in Summe 1,7 Volumsprozent Radikale auf den Einlassen vorgegeben
worden. Es wurde 0,8 Volumsprozent Sauerstoff- und Wasserstoffradikale und 0,1
Volumsprozent Hydroxylradikale vorgegeben. Der Temperaturanstieg betragt bei dieser
Variation 121 °C. Die Konzentrationen der Abgase in der Zusammenfuhrung zeigen tendenziell
alle die richtige Richtung an. Auch die Sauerstoffkonzentration nimmt bei dieser Variation ab
und nicht zu. Da bei dieser Variation eine Abnahme der Sauerstoffkonzentration ersichtlich war
und die zuvor angefuhrte Variation alle eine Zunahme der Sauerstoffkonzentration zeigten, ist
diese Abnahme nur auf die Wasserstoffradikale zurtickzufihren. In Abbildung 5-115 sind als
Ergebnis der Variation aus Abbildung 5-114 nur zwei Volumsprozent Wasserstoffradikale an
den Einlassen vorgegeben. Wie zu erwarten war sinkt die Sauerstoffkonzentration stark ab.
Auch die Methankonzentration sinkt, erreicht jedoch nicht den Wert der Messung.
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Abbildung 5-113: Analyse Variation skeletal25 / OH_002
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5 Ergebnisse der Simulation

Der Temperaturanstieg in Abbildung 5-115 liegt mit 107 °C sehr gut an den Wert der
Prifstandsmessung.

In Abbildung 5-116 ist eine Variation dargestellt bei der jeweils ein Volumsprozent
Wasserstoffradikale und Hydroxylradikale auf den Einldssen vorgegeben. Der
Temperaturanstieg liegt mit 103 °C etwas niedriger als in der vorherigen Variation, jedoch steigt
durch die Hydroxylradikale die Konzentration des Kohlenmonoxids in der Zusammenfihrung
an. Auch die Methankonzentration nimmt starker ab und nadhert sich bei dieser
Radikalkombination naher den Prufstandsmessergebnissen. Lediglich die
Sauerstoffkonzentration steigt durch die Vorgabe des Hydroxylradikals wieder etwas an.

In den Abbildungen 5-117 bis 5-126 sind nun dieselben Variationen wie zuvor angefihrt. Bei
diesen Variationen wurde lediglich anstatt des skeletal25 Reaktionsmechanismus der
aufwendigere GriMech3.0 Reaktionsmechanismus verwendet. Somit erhalt man den Einfluss
auf die Simulation bei Verwendung unterschiedlicher Reaktionsmechanismen.

Wie zuvor zeigt sich auch bei der Verwendung des GriMech3.0 ohne Radikale wieder keine
Reaktion und Entziindung des Gemischs bis zur Zusammenfihrung (vgl. Abbildund 5-117).

In den Abbildungen 5-118 und 5-119 werden an den Einlassen wieder jeweils Wasserstoff- und
Sauerstoffradikale vorgegeben. Die erreichten Temperaturen in der Zusammenfihrung sind
bei der Variation mit jeweils 0,8 Volumsprozent Radikale 108 °C und bei der Variation mit
jeweils ein Volumsprozent Radikale 144 °C. Diese beiden Temperaturen sind im Vergleich zu
den zugehdrigen Variationen mit dem skeletal25 Reaktionsmechnaismus etwas niedriger. Bei
Betrachtung der Zusammensetzung in der Zusammenfihrung zeigt sich auch, dass die
Umwandlung bzw. die Bildung der einzelnen Komponenten langer dauert und die
Konzentrationen somit in der Zusammenflhrung entsprechend gréer bzw. kleiner sind.

In Abbildung 5-120 und 5-121 sind die beiden Variationen mit den Sauerstoffradikalen
dargestellt. Bei der Variation mit einem Volumsprozent Sauerstoffradiakale betragt die
Temperatur in der Zusammenfihrung 76 °C und ist somit héher als bei der Verwendung des
skeletal25 Reaktionsmechanismus. Bei der Variation mit zwei Volumsprozent
Sauerstoffradikale sind die Temperaturen etwa gleich.
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Abbildung 5-118: Analyse Variation GriMech3.0 / OH_0008
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Abbildung 5-119: Analyse Variation GriMech3.0 / O_H_001
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Abbildung 5-120: Analyse Variation GriMech3.0 / O_001
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Abbildung 5-121: Analyse Variation GriMech3.0 / O_002
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Die Abbildungen 5-122 und 5-123 zeigen die beiden Variationen mit den Hydroxylradikalen.
Bei diesen beiden Variationen zeigt sich bei Vergleich mit den zugehdrigen Variationen des
skeletal25 Reaktionsmechanismus ein sehr analoges Bild. Sowohl die Temperaturen in der
Zusammenfihrung sind annahernd gleich, wie auch die Konzentrationen in der
Zusammenflhrung.

Abbildung 5-124 zeigt die Variation bei der alle drei Radikale auf den Einlassen vorgegeben
werden. Bei Vergleich mit der Variation mit dem skeletal25 Reaktionsmechanismus zeigt sich,
dass bei der Verwendung des GriMech3.0 etwas weniger Methan bis zur Zusammenfiihrung
umgesetzt wird und somit auch die etwas niedrigere Temperatur in der Zusammenflihrung
plausibel erklarbar ist.

Die Variation mit den Wasserstoffradikalen ist in Abbildung 5-125 dargestellt. Diese Variation
zeigt auch ein sehr ahnliches Verhalten wie die Variation mit dem skeletal25
Reaktionsmechanismus. Tendenziell wird hier etwas weniger Methan umgesetzt, wobei die
Temperatur in der Zusammenfiihrung 106 °C betragt und nur 1 °C unter der Temperatur in der
Zusammenflihrung bei der Verwendung des skeletal25 Reaktionsmechanismus liegt.

Die Analyse der Kombination der Wasserstoffradikale und der Hydroxylradikale ist in Abbildung
5-126 angeflihrt. Auch diese Variation zeigt ein sehr ahnliches Bild wie die zuvor mit dem
skeletal25 Reaktionsmechanismus durchgefuhrte Variation.
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Abbildung 5-122: Analyse Variation GriMech3.0 / OH_0016
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Abbildung 5-125: Analyse Variation GriMech3.0 / H_002
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Abbildung 5-126: Analyse Variation GriMech3.0 / H_OH_1
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5 Ergebnisse der Simulation

Wie bereits im Kapitel 2.3 beschrieben, entsteht vor allem bei fetter Verbrennung im Zylinder
vermehrt Ethan. Da Methan ein sehr stabiles Molekdl ist, wird nun in den folgenden Variationen
anstelle des Methans Ethan verwendet um Auswirkungen hinsichtlich des méglichen schnelleren
Zerfalls von Ethan zu bewerten. Grundsatzlich muss jedoch angemerkt werden, dass eine
Vielzahl von langkettigen Kohlenwasserstoffen im Restgas vorhanden sind, deren Modellierung
den Rahmen dieser Arbeit jedoch sprengen wirde.

Die folgenden Variationen sind aufgrund der Vergleichbarkeit dieselben wie weiter oben. Der
verwendete Reaktionsmechanismus ist der GriMech3.0, da dieser auch die C2-Chemie
bertcksichtigt und somit den Zerfall von Ethan rechnerisch nachbilden kann.

In den Abbildungen 5-127 bis 5-136 sind, wie bereits zuvor, die Ergebnisse der Variationen mit
Ethan dargestellt. Im Folgenden wird nun auf die einzelnen Variationen detaillierter eingegangen
und ein Vergleich zu den vorher durchgeflihrten Variationen (Abbildung 5-117 bis 5-126) mit
Methan angestellt.

In Abbildung 5-127 ist wieder der Fall ohne Radikale dargestellt. Dieser Fall zeigt, wie auch schon
der Fall mit Methan, keine Reaktionen und somit auch keinen Temperaturanstieg bis zur
Zusammenfihrung. Obwohl Ethan ein nicht ganz so stabiles Moleklil ist wie Methan, finden ohne
Vorgabe von Radikalen keine Reaktionen statt. Daher werden in weiterer Folge wieder Radikale
an den Einlassen vorgeben.
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Abbildung 5-127: Analyse Variation GriMech3.0 / C2He / Grunddaten
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In der Abbildung 5-128 ist die Variation mit jeweils 0,8 Volumsprozent H- und O-Radikale
dargestellt. Diese Variation wird nun mit der Variation aus Abbildung 5-118 verglichen. Es zeigt
sich, dass Ethan bis zur Zusammenfihrung deutlich schneller abgebaut wird als Methan. Der
Temperaturanstieg bis zur Zusammenfiihrung ist bei dieser Variante etwas niedriger und kann
durch die geringere Bildung von Kohlendioxid erklart werden. Die Kohlenmonoxidkonzentration
in der Zusammenfihrung ist hier jedoch deutlich hdher.

Abbildung 5-129 zeigt die Variation mit erhdhten Konzentration von H- und O-Radikalen und
wird mit der Variation aus Abbildung 5-119 verglichen. Auch hier zeigen sich dieselben
Tendenzen wie zuvor. In diesem Fall wird, im Gegensatz zur Methanvariation, fast das gesamte
Ethan bis zur Zusammenflihrung umgesetzt.
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Abbildung 5-128: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hs / OH_0008
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Abbildung 5-129: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hs / O_H_001

Bei den beiden Nachfolgenden Variationen (Abbildung 5-130 und Abbildung 5-131), bei denen
ausschlief3lich Sauerstoffradikale an den Einlassen vorgegeben werden, zeigt der Vergleich
mit den beiden Variationen aus Abbildung 5-120 und 5-121 eine deutlich schnellere Oxidation
des Ethans. Auflerdem wird durch die Sauerstoffradikalvorgabe bei den Ethanvariationen, die
Sauerstoffkonzentration in der Zusammenfiihrung nicht so stark erhéht wie bei den
Methanvariationen. Besonders deutlich wird dies beim Vergleich der Abbildung 5-121 mit
Abbildung 5-131, die jeweils die Sauerstoffkonzentration in der Zusammenfihrung darstellen.
In Abbildung 5-131 nimmt die Sauerstoffkonzentration in der Zusammenflihrung sogar ab.
Durch  Verwendung von Ethan anstelle von Methan steigt auch die
Kohlenmonoxidkonzentration in der Zusammenfiihrung an.

Die Variationen bei denen Hydroxylradikale an den Einlassen vorgegeben werden, sind in
Abbildung 5-132 und 5-133 dargestellt. Diese beiden Variationen werden mit den Variationen
aus Abbildung 5-122 und 5-123 verglichen. Bei der Vorgabe von Hydroxylradikalen an den
Einlassen steigt bei den Ethanvariationen die Temperatur in der Zusammenflihrung starker an
als noch bei den Methanvariationen. Auch die Sauerstoffkonzentration in der
ZusammenflUhrung sinkt bei den Ethanvariationen ab und steigt nicht.

In Abbildung 5-134 ist die Variation mit allen drei Radikalen dargestellt. Beim Vergleich mit der
Variation aus Abbildung 5-124 zeigt sich tendenziell bei allen Konzentrationen in der
Zusammenflhrung die gleiche Richtung. Durch die Kombination aller drei Radikale konnten
auch hier gute Ergebnisse beim Vergleich mit den Daten aus der Prifstandsmessung erreicht
werden. Die Sauerstoffabnahme in der Zusammenfihrung ist jedoch nicht mehr nur auf die
Wasserstoffradikale zurtickzufihren.
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Abbildung 5-130: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hs / O_001
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Abbildung 5-131: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hes / O_002
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Abbildung 5-132: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hs / OH_0016
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Abbildung 5-133: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hs / OH_002
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Abbildung 5-134: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hs / O_H_OH_1
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Abbildung 5-135: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hs / H_002
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5 Ergebnisse der Simulation

In Abbildung 5-135 ist das Ergebnis der Ethanvariation mit 2 Volumsprozent
Wasserstoffradikale am Einlass dargestellt. Wie auch schon zuvor bei der gleichen
Methanvariation (siehe Abbildung 5-125) zeigt sich auch hier durch die Vorgabe von
Wasserstoffradikalen eine Reduktion der Sauerstoffkonzentration bis zur Zusammenfihrung.
Deutlich zu erkennen ist, dass bei der Variation mit Ethan die Abnahme der
Sauerstoffkonzentration geringer ist. AuRerdem tragen die Wasserstoffradikale am geringsten
zur Ethanreduktion bei.

Die Ergebnisse der Variation, bei der jeweils 1 Volumsprozent Wasserstoff- und
Hydroxylradikale vorgegeben wird, sind in Abbildung 5-136 dargestellt. Auch hier zeigt sich
beim Vergleich mit den Ergebnissen aus Abbildung 5-126 derselbe Trend, wie bei den
vorangegangenen Variationen.

Bei den Variationen mit Ethan erreicht man sehr viel einfacher, dass alle drei Konzentrationen
(CO, CO2 und Oy) in der Zusammenfihrung tendenziell in die richtige Richtung gehen. Bei den
Methanvariationen tragen lediglich die Wasserstoffradikale zur Reduktion der
Sauerstoffkonzentration in der Zusammenfiihrung bei. Im Unterschied dazu ist bei der Vorgabe
von Ethan und der Verwendung aller Radikale eine Reduktion der Sauerstoffkonzentration in
der Zusammenfuhrung zu vermerken.
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Abbildung 5-136: Analyse Variation GriMech3.0 / C2Hs / H_OH_1

5.3.5 Gegeniiberstellung der Ergebnisse aus Fluent vs. StarCCM+

Im nachfolgenden Kapitel sollen die Ergebnisse der Fluent - Simulationen mit Ergebnissen einer
StarCCM+ Simulation verglichen werden. Dieser Vergleich dient dazu um den Einfluss der
Simulationsergebnisse bei der Verwendung unterschiedlicher Simulationsprogramme zu
ermitteln.
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Der Simulationsaufbau ist bei der StarCCM+ Simulation derselbe wie bei der Fluent Simulation.
Das heildt, es wird dasselbe Netz verwendet sowie dieselben Modelle und Randbedingungen bei
den entsprechenden Variationen.

Fur diesen Vergleich wurden alle Radikalvariationen und auch die Variation ohne Radikale mit
StarCCM+ durchgefihrt, wobei an den Einldssen wieder Methan und nicht Ethan vorgegeben
wurde. Methan wurde verwendet, da hierfiir der einfachere skeletal25 Reaktionsmechanismus
verwendet werden konnte und nicht der aufwendigere GriMech3.0. Da die Rechenzeit in
StarCCM+ ohnehin deutlich gréRer ist als in Fluent wéare die Verwendung des GriMech3.0
Reaktionsmechanismus mit einer enormen Rechenzeiterhdhung verbunden und somit nicht
ZielfUhrend.

Fir den Vergleich der Ergebnisse der beiden Simulationsprogramme wurden die Temperatur, die
Stromungsgeschwindigkeit und die Konzentrationen in der Zusammenflihrung verglichen.

Da bei der Variation ohne Radikale auch in der StarCCM+ Simulation keine Reaktionen
stattfinden, passen die Ergebnisse sehr gut zu den Ergebnissen aus der Fluent Simulation. Dieser
Vergleich wird hier nicht explizit angefihrt.

Tendenziell zeigt sich bei allen StarCCM+ Simulationen, dass die Temperatur in der
Zusammenflhrung niedriger ist als in den Fluent Simulationen.

Um hier nicht ausfuhrlich auf alle Vergleiche eingehen zu mussen wird nur der Vergleich bei dem
die geringste Ubereinstimmung auftritt und der Vergleich mit der besten Ubereinstimmung explizit
angeflhrt. Alle anderen Variationen liegen innerhalb dieser beiden Grenzfalle.

In den Abbildungen 5-137 bis 5-139 ist der Vergleich mit der geringsten Ubereinstimmung
dargestellt. Dieser Fall ist die Variation bei der 2 Volumsprozent Sauerstoffradikale an den
Einlassen vorgegeben werden. In all diesen Abbildungen sind die Ergebnisse der Fluent
Simulation in blau und die Ergebnisse der StarCCM+ Simulation in orange dargestellt.
Abbildung 5-137 vergleicht die Temperaturen in der Zusammenfihrung. Bei dieser Variation
betragt die Temperaturdifferenz zwischen den Simulationen 58 °C. Dieses Temperaturdelta ist
das Maximum das bei allen Variationen auftritt.

In der Abbildung 5-138 ist ein Vergleich der Strémungsgeschwindigkeiten in der
Zusammenfuhrung dargestellt. Hier betragt das Delta lediglich 4,5 m/s. Die
Stromungsverhaltnisse passen auch bei allen anderen Variationen sehr gut zusammen.

Um auch die Unterschiede in den ablaufenden Reaktionen der beiden Simulationsprogramme
erkennen zu kdnnen, werden in Abbildung 5-139 die Konzentrationen der Komponenten O;, CO,
COz und CH4 gegentibergestellt.

Bei allen Variationen zeigt sich, dass die Konzentration von Methan bei der StarCCM+ Simulation
in der Zusammenfihrung hoéher liegt als in der Fluent Simulation. Auch die Sauerstoff- und
Kohlenmonoxidkonzentration liegt bei der Fluent Simulation niedriger als bei der StarCCM+
Simulation. Die Kohlendioxidkonzentration ist bei der Fluent Simulation héher.

Anzumerken ist hier, dass es sich bei dem, in den Abbildungen 5-137 bis 5-139 dargestellten,

Vergleich um die Variation mit der schlechtesten Ubereinstimmung handelt und die Ergebnisse
der anderen Variationen deutlich besser Ubereinstimmen.
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5 Ergebnisse der Simulation
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Abbildung 5-137: Vergleich Temperatur Abbildung 5-138: Vergleich Geschwindigkeit
Zusammenfihrung / O_002 Zusammenfihrung / O_002
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Abbildung 5-139: Vergleich Molanteile Zusammenfihrung / O_002

Um nun ein Verstandnis dafir zu bekommen in welchem Bereich die anderen Variationen liegen,
wird in den Abbildungen 5-140 bis 5-142 der ,best case” dargestellt.

In Abbildung 5-140 ist wieder der Vergleich der Temperaturen in der Zusammenfihrung
dargestellt. Bei dieser Variation betragt das Temperaturdelta zwischen den beiden
Simulationsprogrammen nur mehr 6 °C.

Auch die Strémungsgeschwindigkeiten und die Konzentrationen in der Zusammenfihrung
passen bei dieser Variation sehr gut Gberein.
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Abbildung 5-140: Vergleich Temperatur Abbildung 5-141: Vergleich Geschwindigkeit
Zusammenfihrung / H 002 Zusammenfihrung / H 002
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Abbildung 5-142: Vergleich Molanteile Zusammenfihrung / H_002

104



5 Ergebnisse der Simulation

5.3.6 Erkenntnisse der stationaren 3D-Simulationen

Wie die vorangegangenen Ergebnisse der Variationen zeigten, wurde bei der Verwendung der
Gemischzusammensetzung aus der Motorprifstandsmessung, bei keiner Variation ein
Entzinden des Gemischs erreicht. Weder bei der Verwendung unterschiedlicher
Verbrennungsmodelle (EDM / EDC) bzw. Turbulenzmodelle (k-w / k-€), bei der Steigerung der
Turbulenzintensitat am Einlass, noch unter Bericksichtigung der Strahlung (S2S / DO) konnte
ein Entziinden erreicht werden. Anzumerken ist jedoch, dass bei der Motorenprifstandsmessung
keine Radikale gemessen werden konnten und diese aufgrund der vorangegangen Verbrennung
definitivim Abgas sind. Da auch die exakte Zusammensetzung der Kohlenwasserstoffe nicht aus
der Prifstandsmessung hervorgeht, ist die exakte Kombination und Menge der Radikale und der
Kohlenwasserstoffe am Einlass nur schwierig zu ermitteln.

Durch die Vorgabe von Radikale (O, H und OH) an den Einldssen konnte ein Entziinden des
Gemischs erreicht werden. Das aus der Motorprifstandsmessung bekannte Temperaturdelta
zwischen Einlass in den Kriimmer und der Zusammenfiihrung konnte durch eine entsprechende
Radikalkonzentrationsmenge mit unterschiedlichen Radikalen erreicht werden.

Wie aus den vorherigen Vergleichen zwischen Methan und Ethan ersichtlich war, zeigte sich ein
unterschiedliches Verhalten der beiden Kohlenwasserstoffe bei der Vorgabe der
unterschiedlichen Radikale.

Da bei den vorangegangenen Variationen auf allen Einlassen ein konstanter Massenstrom
vorgegeben wurde und dies nicht der Realitat entspricht, soll in weiterer Folge der transiente Fall
betrachtet werden. Weiters ist auch die an den Einlassen vorgegebene Radikalkonzentration zum
Erreichen des Temperaturdeltas zwischen Einlass und Zusammenfuhrung deutlich zu hoch. Im
realen Motorbetrieb wird bei ,Auslassventil 6ffnet” eine niedrigere Radikalkonzentration erwartet.
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5.3.7 Transiente 3D-Simulation des Kriimmers

Wie zuvor beschrieben, werden in diesem Kapitel die Ergebnisse der transienten
Krimmersimulation dargestellt. Da im realen Motorbetrieb die Auslasskanale in den Krimmer
nicht konstant beaufschlagt, sondern Uber die Auslassventile Gber °(KW gedéffnet und geschlossen
werden, wird bei diesen Simulationen an den Einlassen entsprechend der Abbildung 3-9 ein nicht
konstanter Massenstrom vorgegeben.

Durch die instationare Beaufschlagung der Einlasse in den Krimmer, soll die Verweilzeit des
Gemischs im Kriummer verlangert, die Verwirbelungen im Krimmer verstarkt und somit die
Entziindung des Gemischs bei niedrigeren Radikalkonzentrationen erreicht werden. Es zeigt sich
aber auch hier, dass durch das Weglassen von Radikalen keine Entziindung des Gemischs
stattfindet.

Fir die nachfolgenden Variationen wurde an den Einldssen wieder das stabilere Methan Molekdl
vorgegeben. Dadurch konnte der einfachere skeletal25 Reaktionsmechanismus verwendet
werden, welcher sich auch hinsichtlich der Rechenzeit positiv auswirkt.

In den Abbildungen 5-143 bis 5-178 sind nun zwei Variationen gegenibergestellt. In der linken
Spalte, beginnend bei Abbildung 5-143, sind Temperaturschnitte durch den Krimmer dargestellt,
wobei sich der Massenstrom an den Einldssen, entsprechend der Abbildung 3-9, bis zur
Abbildung 5-177 andert. An den Einlassen wird bei dieser Variation eine deutlich geringere
Radikalkonzentrationsmenge, wie noch bei der stationaren Simulation, vorgegeben. Es werden
auf allen Einlassen jeweils 0,03 Volumsprozent Wasserstoffradikale und 0,03 Volumsprozent
Sauerstoffradikale vorgegeben. Diese Konzentrationsmenge entspricht eher dem erwarteten
Wert nach einer Verbrennung im Zylinder.

Bei der zweiten Variation in der rechten Spalte, beginnend bei Abbildung 5-144, wird an den
Einlassen die Radikalkonzentration etwas erhoht. Hier werden jeweils 0,1 Volumsprozent
Wasserstoffradikale und 0,1 Volumsprozent Sauerstoffradikale vorgegeben, d.h. im Vergleich zur
linken Spalte ungefahr verdreifacht. Die Radikalkonzentrationsmenge liegt aber auch hier noch
deutlich unter den Werten der stationaren Simulation.

Durch die nicht konstant beaufschlagten Einldsse laufen bereits am Anfang der Simulation
Oxidationsvorgange ab. Beim Vergleich der Abbildungen 5-145 und 5-147 zu den Abbildungen
5-146 und 5-148 ist sehr gut zu erkennen, dass durch die groliere Radikalkonzentration die
Reaktionen schneller ablaufen und es somit zu einer groReren Temperaturfreisetzung kommt.
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Abbildung 5-147: transiente Simulation /
O_H 0003/ Timestep 3
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Abbildung 5-146: transiente Simulation / O_H_001
/ Timestep 2

8 10e+02
. 9.04e+02
8 98e+02

8.92e+02
8 86e+02
8.808+02
8.74e+02

. ‘ 8688402

8.44e+02 o o
ol Sri

8.38¢+ 02 e

832000 e

8 268+02

8200+02

8.148+02

8 086+02

4 8.026+02
Zan 7.960+02
7.90e+02

Sep | Contours of Static Temperature (¢) (Time=1.7000e-03)
ANSYS Fluent 15.0 (3d, pbns, spe. rke,

8626402 ?
i 8 560+02 e P
. 8 50e+02 _
I e =

\

Zam

Sep
ANSYS Fluent 15.0 (3d, pbns, spe, rke.

Abbildung 5-148: transiente Simulation / O_H_001
/ Timestep 3

Ab Abbildung 5-149 und Abbildung 5-150 ist sehr gut der offene Einlasskanal beim Zylinder 1
eins zu erkennen, wobei in Abbildung 5-150 durch die héhere Radikalkonzentrationsmenge
bereits in weiten Bereichen im Krimmer ein Temperaturdelta von 120 °C (rote Bereiche)

erreicht wird.

In den weiteren Abbildungen (Timestep 5 und 6) sieht man sehr gut das Zurlickbrennen des
Gemischs in die geschlossenen Kanale der Zylinder zwei und drei.
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Abbildung 5-153: transiente Simulation /
O_H 0003/ Timestep 6
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Abbildung 5-152: transiente Simulation / O_H_001

/ Timestep 5
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Abbildung 5-154: transiente Simulation / O_H_001

/ Timestep 6

Ab Timestep 7 (Abbildungen 5-155 und 5-156) ist der Kanal des zweiten Zylinders gedffnet.
Auch hier ist wieder zu erkennen, dass Reaktionen in den geschlossenen Kanalen stattfinden.
Bei der Variation mit groRerer Radikalmenge (Abbildung 5-156) betragt das Temperaturdelta

im Krimmer fast tberall mehr als 120 °C.

Bis hin zum Timestep 11 (Abbildungen 5-163 und 5-164) wird der Kanal des zweiten Zylinders

wieder geschlossen und der Kanal des dritten Zylinders geéffnet.
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Abbildung 5-157: transiente Simulation /
O_H 0003/ Timestep 8
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Abbildung 5-159: transiente Simulation /
O_H 0003/ Timestep 9
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Abbildung 5-161: transiente Simulation /
O_H_0003 / Timestep 10
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Abbildung 5-158: transiente Simulation / O_H_001
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Abbildung 5-160: transiente Simulation / O_H_001
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Abbildung 5-162: transiente Simulation / O_H_001
/ Timestep 10
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Abbildung 5-163: transiente Simulation /

O_H_0003 / Timestep 11
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Abbildung 5-164: transiente Simulation / O_H_001

/ Timestep 11

Ab Timestep 12 ist besonders bei der Variation mit der geringeren Radikalmenge (Abbildung
5-165) durch das SchlieRen des Kanals von Zylinder drei und das gleichzeitige Offnen des
Kanals von Zylinder eins in der Zusammenfihrung ein Temperaturdelta von 120 °C zu

erkennen.

Diese Oxidation des Gemischs kommt daher, dass die Verweilzeit des Gemischs im Kriimmer
durch die nicht voll geéffneten Zylinder eins und drei deutlich vergrofiert wird und somit
Reaktionen ablaufen. Zusatzlich wird bei geschlossenem Kanal zwei das gerade Durchstromen
vom Einlass zwei bis zum Auslass unterbunden.
Dieser Bereich in dem ein Temperaturdelta von 120 °C erreicht wird bleibt bis zum Offnen des
Kanals von Zylinder zwei in der Zusammenfihrung des Krimmers.
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Abbildung 5-165: transiente Simulation /
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Abbildung 5-166: transiente Simulation / O_H_001

/ Timestep 12
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Abbildung 5-167: transiente Simulation / Abbildung 5-168: transiente Simulation / O_H_001
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Abbildung 5-169: transiente Simulation / Abbildung 5-170: transiente Simulation / O_H_001
O_H 0003/ Timestep 14 / Timestep 14

In Abbildung 5-169 ist sehr gut zu erkennen, dass der Bereich in der Zusammenfihrung in dem
ein Temperaturdelta von ungefahr 120 °C erreicht wird, bis zum vollstandigen Offnen des
Kanals von Zylinder eins in der Zusammenfihrung bleibt.

Ab Timestep 15 (Abbildungen 5-171 und 5-172) beginnt das Offnen des Kanals von Zylinder
zwei. Ab diesem Zeitpunkt wird durch das gerade Durchstromen des Gemischs vom Einlass
zwei bis zum Auslass die Oxidationszone verschoben. Es bleibt lediglich eine diinne
Oxidationszone im Randbereich des Kriimmers Ubrig, wobei diese durch die im Randbereich
erhohte Turbulenz kommt.

Auch gut zu erkennen sind die Oxidationsvorgange, bei der Variation mit niedrigerer
Radikalmenge, in der Umlenkung vom Kanal eins bis zur Zusammenfihrung aufgrund der dort
herrschenden Verwirbelungen. (vgl. Abbildung 5-171, 5-173, 5-175 und 5-177)
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Abbildung 5-171: transiente Simulation /
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Abbildung 5-173: transiente Simulation /
O_H 0003/ Timestep 16
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Abbildung 5-175: transiente Simulation /
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Abbildung 5-172: transiente Simulation / O_H_001

/ Timestep 15
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Abbildung 5-174: transiente Simulation / O_H_001

/ Timestep 16
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Abbildung 5-176: transiente Simulation / O_H_001
/ Timestep 17
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Abbildung 5-177: transiente Simulation / Abbildung 5-178: transiente Simulation / O_H_001
O_H_0003 / Timestep 18 / Timestep 18

Ab Timestep 18 beginnt wieder das Offnen des Kanals von Zylinder drei. In weiterer Folge kommt
es dann wieder zur Ausbildung einer Zone mit einem Temperaturdelta von ungefahr 120 °C in
der Zusammenfihrung des Kriimmers bei der Variation mit geringerer Radikalkonzentration.
Der Durchlauf beginnt nun von neuem und kann durch Anschlieen der Abbildungen bei Timestep
10 (Abbildungen 5-161 und 5-162) weitergefihrt werden.

Aus den zuvor dargestellten Variationen ist gut zu erkennen, dass durch Vorgabe einer sehr
geringen Radikalmenge von 0,06 Volumsprozent bereits Zonen mit einem Temperaturdelta von
120 °C erreicht werden. Diese geringeren Radikalmengen entsprechen aber mehr den aus der
Realitat erwarteten Werten. Die Variation mit erhdhter Radikalkonzentration (rechte Spalte) zeigt
durchgehend eine Reaktion des Gemischs im Krimmer. Die Oxidationsvorgange im Krimmer
sind bei dieser Variation sehr unempfindlich gegeniiber dem Offnen von einzelnen Kanalen.

Die Variation mit erhdhter Radikalkonzentration diente in erster Linie zum Vergleich mit der
Variation aus der linken Spalte und sollte die Empfindlichkeit der Reaktionen bei der Vorgabe von
einer erhohten Radikalkonzentration an den Einlassen zeigen.

113



6 SCHLUSSFOLGERUNGEN UND AUSBLICK

Abschlielend sollen die aus dieser Arbeit erhaltenen Ergebnisse und Erkenntnisse kompakt
zusammengefasst und ein Ausblick gegeben werden.

Am Anfang dieser Arbeit wurden eine Simulation der Sandia Flamme durchgefiihrt. Diese
Simulation diente in erster Linie daflir, um die, flr die spateren Simulationen, verwendeten
Modelle, mit einer realen und sehr gut vermessenen Flamme abzugleichen. Durch die
Verwendung des Eddy Dissipation Concept Verbrennungsmodell in Kombination mit dem k-¢
Turbulenzmodell konnten beim Vergleich mit den Daten vom ,INTERNATIONAL WORKSHOP
on Measurment and Computation of turbulent nonpremixed Flames* (32) gute Ergebnisse erzielt
werden. Somit sind diese beiden Modelle durchaus in der Lage, Verbrennungsprozesse mit
ausreichender Genauigkeit darzustellen und sind somit auch die Gewahlten flr die spateren 3D
Variationen.

Die von der Firma BRP-Powertrain Rotax firmenintern durchgefiihrte Motorenprifstandsmessung
lieferte die Daten zum Abgleich sowie die Vorgabe flr die Simulation. Da bei der Abgasmessung
nur die Summe der Kohlenwasserstoffe detektiert werden konnte, musste man sich bei der
Modellierung fir ein Kohlenwasserstoff entscheiden. Zu Beginn wurde der Einfachheit halber,
Methan verwendet. Da bei der Abgasmessung keine Radikalkonzentrationen gemessen werden
konnten, wurden anfanglich Simulationen ohne Radikale an den Einlédssen durchgefiihrt. Diese
ergaben jedoch, trotz Berlcksichtigung von Warmestrahlung und unter Verwendung
unterschiedlicher Verbrennungs- und Turbulenzmodelle kein Entziinden des Gemischs im
Krimmer. Die Warmestrahlung wurde aufgrund des nicht merkbaren Einflusses auf die
Reaktionen in weiterer Folge vernachlassigt.

Da Radikale das Ablaufen von Reaktionen stark beeinflussen wurden, im Zuge weiterer
Variationen, an den Einlassen Radikale (O, H, OH) vorgeben. Somit konnte ein Entziinden des
Gemischs im Krimmer erreicht werden.

Das aus der Prifstandsmessung erhaltene Temperaturdelta zwischen Einlass in den Krimmer
und der Zusammenfihrung konnte durch verschiedene Radikale bzw. Radikalkombinationen
erreicht werden, wobei hier in erster Linie die Radikalkonzentrationsmenge eine Rolle spielte.
Beim Abgleich der Simulation mit den aus der Prifstandsmessung erhaltenen
Abgaskonzentrationen in der Zusammenfiihrung zeigte sich, dass zum Erreichen der
Konzentration in der Zusammenfiihrung alle drei Radikale kombiniert werden mussen. Das
Erreichen der exakten Abgaskonzentration in der Zusammenflihrung aus der Prifstandsmessung
und des Temperaturdeltas stellte sich als sehr schwierig dar.

Festzuhalten ist jedoch, dass bei der Verwendung von reinem Methan an den Einlassen, das
Wasserstoffradikal am starksten zu der Reduktion der Sauerstoffkonzentration in der
Zusammenfiihrung beitragt. Das Sauerstoffradikal tragt am starksten zur Temperaturfreisetzung
im Krimmer bei und das Hydroxylradikal tragt wesentlich zur Methanreduktion bis zur
Zusammenfuhrung bei.

Wie bereits vorher erwahnt wurde bei der Abgasmessung nur die Summe der Kohlenwasserstoffe
gemessen und somit wurde, um auch den Einfluss unterschiedlicher Kohlenwasserstoffe
darzustellen, auch Ethan an den Einlassen vorgegeben. Es zeigte sich, dass Ethan ein deutlich
unterschiedliches Verhalten zeigte als das zuvor verwendete Methan. Ethan zerfallt deutlich
schneller. Dieser schnellere Zerfall ist auf die geringere Stabilitdt des Ethan Molekiils
zurickzufuihren. Bei Verwendung von Ethan an den Einlassen ist auch zu vermerken, dass bei
Vorgabe aller Radikale eine Sauerstoffreduktion bis zur Zusammenfihrung erkennbar war und
nicht wie bei der Methanvariation dies nur durch die Vorgabe von Wasserstoffradikalen erreicht
wurde.

Da die Radikalkonzentrationsmenge, die fir die Entzindung bzw. zum Erreichen des

Temperaturdeltas, in der stationaren 3D Simulation sehr hoch ist und nicht den aus der Realitat
zu erwartenden Werten entspricht wurde in weiterer Folge eine transiente Simulation des
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6 Schlussfolgerungen und Ausblick

Krimmers durchgefuhrt. Hierfur wurden an den Einldssen pulsierende Massenstrome, die dem
Verlauf der Ventilhubkurven des Motors entsprechen, vorgegeben. Dadurch wurde ein Entziinden
des Gemischs auch bei deutlich niedrigeren Radikalkonzentrationsmengen, durch die langere
Verweilzeit des Gemischs im Krimmer, erreicht. Bei einer Simulation ohne Vorgabe von
Radikalen an den Einlassen wurde, wie bei der stationdren Simulation, kein Entziinden des
Gemischs erreicht.

In dieser Arbeit wurden grundlegende Zusammenhange bei der Entziindung des Gemischs im
Krimmer anhand einer vereinfachten Krimmergeometrie erarbeitet. Um weitere detaillierter
Ergebnisse zu erhalten ware es zielfihrend die reale, jedoch rechenzeitintensivere
Krimmergeometrie zu verwenden.

Wie in dieser Arbeit ersichtlich war, spielt auch die genaue Zusammensetzung der
Kohlenwasserstoffe eine entscheidende Rolle beim Ablauf der Reaktionen im Krimmer, da
bereits Ethan deutlich schneller zerfallt als Methan. Bei der Verbrennung von Kraftstoff im Zylinder
ist mit einer Vielzahl von unterschiedlichen Kohlenwasserstoffen zu rechnen. Da sich die
Messung der unterschiedlichen Kohlenwasserstoffe im Zuge einer Abgasmessung aufierst
schwierig gestaltet, kdnnte durch die Simulation des Systems Brennraum, unter der Verwendung
eines bewegten Netzes, die Zusammensetzung der Kohlenwasserstoffe beim Offnen des
Auslassventils ermittelt werden. Diese Zusammensetzung kdnnte dann an den Einlassen des
Krimmers vorgegeben werden.

Obwohl die Simulation des Systems Brennraum sehr rechenzeitintensiv ist, bietet diese
Simulation den weiteren Vorteil, dass auch die Zusammensetzung und Menge der Radikale zum
Zeitpunkt des ,Auslass 6ffnet* bekannt waren. Die Hydroxylradikale sind zwar durch eine LIF-
Messung ermittelbar, jedoch gestaltet sich diese als sehr aufwandig. Die Sauerstoff- und
Wasserstoffradikale sind in der Regel nicht bestimmbar.
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Anhang

IV. ANHANG
IV.. REAKTIONSMECHANISMEN

Tabelle I-I: 2Step Reaktionsmechanismus detailliert

CH4+1.502=>C0O+2H20 5,012E+11 0,00 2E+08

C0O+0.502=>C02 2,239E+12 0,00 1,7E+08

Tabelle I-1I: 4StepJL2 Reaktionsmechanismus detailliert

CH4+0.502=>C0O+2H2 4,40E+11 0,00 1,26E+05
CH4+H20=>CO+3H2 3,00E+08 0,00 1,26E+05
CO+H20=>C0O2+H2 2,75E+09 0,00 8,37E+04
H2+C0O2=>CO+H20 6,71E+10 0,00 1,14E+05
H2+0.502=>H20 7,91E+10 0,00 1,46E+05
H20=>H2+0.502 3,48E+13 0,00 3,98E+05
Tabelle I-1lI: skeletal25 Reaktionsmechanismus detailliert
H+02=>0+0OH 2,00E+14 0,00 16800
O+OH=>02+H 1,58E+16 0,00 690
O+H2=>0OH+H 1,80E+10 1,00 8826
OH+H=>0+H2 8,00E+09 1,00 6760
H2+OH=>H20+H 1,17E+09 1,30 3626
H20+H=>H2+OH 5,09E+09 1,30 18588
OH+OH=>H20+0 6,00E+08 1,30 0
H20+0=>0H+OH 5,90E+09 1,30 17029
H+02+M=>HO2+M 2,30E+18 -0,80 0
H+HO2=>0OH+OH 1,50E+14 0,00 1004
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H+HO2=>H2+02 2,50E+13 0,00 700

OH+HO2=>H20+02 2,00E+13 0,00 1000
CO+0OH=>CO2+H 1,51E+07 1,30 -758
C0O2+H=>CO+0OH 1,57E+09 1,30 22337

CH4=>CH3+H 2,30E+38 -7,00 114360
CH3+H=>CH4 1,90E+36 -7,00 9050
CH4+H=>CH3+H2 2,20E+04 3,00 8750
CH3+H2=>CH4+H 9,57E+02 3,00 8750
CH4+0OH=>CH3+H20 1,60E+06 2,10 2460
CH3+H20=>CH4+0OH 3,02E+05 2,10 17422
CH3+0=>CH20+H 6,80E+13 0,00 0
CH20+H=>HCO+H2 2,50E+13 0,00 3991
CH20+OH=>HCO+H20 3,00E+13 0,00 1195
HCO+H=>CO+H2 4,00E+13 0,00 0
HCO+M=>CO+H+M 6,00E+14 0,00 14700
CH3+02=>CH30+0 7,00E+12 0,00 25652
CH30+H=>CH20+H2 2,00E+13 0,00 0
CH30+M=>CH20+H+M 2,40E+13 0,00 28812
HO2+HO2=>H202+02 2,00E+12 0,00 0
H202+M=>0OH+OH+M 1,30E+17 0,00 45500
OH+OH+M=>H202+M 9,86E+14 0,00 -5070
H202+OH=>H20+HO2 1,00E+13 0,00 1800
H20+HO2=>H202+0OH 2,86E+13 0,00 32790
OH+H+M=>H20+M 2,20E+22 -2,00 0
H+H+M=>H2+M 1,80E+18 -1,00 0

Tabelle I-1V: GriMech3.0 Reaktionsmechanismus detailliert

20+M<=>02+M 1,20E+17 -1,00
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127

Reaktionsmechanismen

O+H+M<=>0OH+M
O+H2<=>H+OH
O+HO2<=>0H+02
O+H202<=>0OH+HO2
O+CH<=>H+CO
O+CH2<=>H+HCO
O+CH2(S)<=>H2+CO
O+CH2(S)<=>H+HCO
O+CH3<=>H+CH20
0O+CH4<=>0H+CH3
O+CO(+M)<=>CO2(+M)
O+HCO<=>0H+CO
O+HCO<=>H+CO2
0+CH20<=>0OH+HCO
O+CH20H<=>0H+CH20
O+CH30<=>0H+CH20
0O+CH30H<=>0H+CH20H
O+CH30H<=>0OH+CH30
O+C2H<=>CH+CO
O+C2H2<=>H+HCCO
O+C2H2<=>0H+C2H
O+C2H2<=>CO+CH2
0+C2H3<=>H+CH2CO
0+C2H4<=>CH3+HCO
0+C2H5<=>CH3+CH20
O+C2H6<=>0H+C2H5
O+HCCO<=>H+2CO
O+CH2CO<=>0OH+HCCO
O+CH2CO<=>CH2+C0O2

5,00E+17
3,87E+04
2,00E+13
9,63E+06
5,70E+13
8,00E+13
1,50E+13
1,50E+13
5,06E+13
1,02E+09
1,80E+10
3,00E+13
3,00E+13
3,90E+13
1,00E+13
1,00E+13
3,88E+05
1,30E+05
5,00E+13
1,35E+07
4,60E+19
6,94E+06
3,00E+13
1,25E+07
2,24E+13
8,98E+07
1,00E+14
1,00E+13
1,75E+12

-1,00
2,70
0,00
2,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
1,50
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
2,50
2,50
0,00
2,00
-1,41
2,00
0,00
1,83
0,00
1,92
0,00
0,00
0,00

6260

4000

8600

2385

3100

5000

1900

28950

1900

220

5690

8000
1350



02+C0O<=>0+C02
02+CH20<=>HO2+HCO
H+02+M<=>HO2+M
H+202<=>H02+02
H+02+H20<=>HO2+H20
H+O2+N2<=>HO2+N2
H+02+AR<=>HO2+AR
H+02<=>0+0H
2H+M<=>H2+M
2H+H2<=>2H2
2H+H20<=>H2+H20
2H+C02<=>H2+C02
H+OH+M<=>H20+M
H+HO2<=>0+H20
H+HO2<=>02+H2
H+HO2<=>20H
H+H202<=>HO2+H2
H+H202<=>0OH+H20
H+CH<=>C+H2
H+CH2(+M)<=>CH3(+M)
H+CH2(S)<=>CH+H2
H+CH3(+M)<=>CH4(+M)
H+CH4<=>CH3+H2
H+HCO(+M)<=>CH20(+M)
H+HCO<=>H2+CO
H+CH20(+M)<=>CH20H(+M)
H+CH20(+M)<=>CH3O(+M)
H+CH20<=>HCO+H2

H+CH20H(+M)<=>CH30H(+M)

2,50E+12
1,00E+14
2,80E+18
2,08E+19
1,13E+19
2,60E+19
7,00E+17
2,65E+16
1,00E+18
9,00E+16
6,00E+19
5,50E+20
2,20E+22
3,97E+12
4,48E+13
8,40E+13
1,21E+07
1,00E+13
1,65E+14
6,00E+14
3,00E+13
1,39E+16
6,60E+08
1,09E+12
7,34E+13
5,40E+11
5,40E+11
5,74E+07
1,06E+12

0,00
0,00
-0,86
-1,24
-0,76
-1,24
-0,80
-0,67
-1,00
-0,60
-1,25
-2,00
-2,00
0,00
0,00
0,00
2,00
0,00
0,00
0,00
0,00
-0,53
1,62
0,48
0,00
0,45
0,45
1,90

0,50

47800

40000

17041

o O o o

671
1068

635
5200

3600

536
10840

-260

3600

2600

2742
86
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Reaktionsmechanismen

H+CH20H<=>H2+CH20 2,00E+13 0,00 0
H+CH20H<=>0OH+CH3 1,65E+11 0,65 -284
H+CH20H<=>CH2(S)+H20 3,28E+13 -0,09 610
H+CH30(+M)<=>CH30H(+M) 2,43E+12 0,52 50
H+CH30<=>H+CH20H 4,15E+07 1,63 1924
H+CH30<=>H2+CH20 2,00E+13 0,00 0
H+CH30<=>0OH+CH3 1,50E+12 0,50 -110
H+CH30<=>CH2(S)+H20 2,62E+14 -0,23 1070
H+CH30OH<=>CH20H+H2 1,70E+07 2,10 4870
H+CH30OH<=>CH30+H2 4,20E+06 2,10 4870
H+C2H(+M)<=>C2H2(+M) 1,00E+17 -1,00 0
H+C2H2(+M)<=>C2H3(+M) 5,60E+12 0,00 2400
H+C2H3(+M)<=>C2H4(+M) 6,08E+12 0,27 280
H+C2H3<=>H2+C2H2 3,00E+13 0,00 0
H+C2H4(+M)<=>C2H5(+M) 5,40E+11 0,45 1820
H+C2H4<=>C2H3+H2 1,33E+06 2,53 12240
H+C2H5(+M)<=>C2H6(+M) 521E+17 -0,99 1580
H+C2H5<=>H2+C2H4 2,00E+12 0,00 0
H+C2H6<=>C2H5+H2 1,15E+08 1,90 7530
H+HCCO<=>CH2(S)+CO 1,00E+14 0,00 0
H+CH2CO<=>HCCO+H2 5,00E+13 0,00 8000
H+CH2CO<=>CH3+CO 1,13E+13 0,00 3428
H+HCCOH<=>H+CH2CO 1,00E+13 0,00 0
H2+CO(+M)<=>CH20(+M) 4,30E+07 1,50 79600
OH+H2<=>H+H20 2,16E+08 1,51 3430
20H(+M)<=>H202(+M) 7,40E+13 -0,37 0
20H<=>0+H20 3,57E+04 2,40 -2110
OH+HO2<=>02+H20 1,45E+13 0,00 -500
OH+H202<=>HO2+H20 2,00E+12 0,00 427
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OH+H202<=>H0O2+H20
OH+C<=>H+CO
OH+CH<=>H+HCO
OH+CH2<=>H+CH20
OH+CH2<=>CH+H20
OH+CH2(S)<=>H+CH20
OH+CH3(+M)<=>CH30H(+M)
OH+CH3<=>CH2+H20
OH+CH3<=>CH2(S)+H20
OH+CH4<=>CH3+H20
OH+CO<=>H+CO02
OH+HCO<=>H20+CO
OH+CH20<=>HCO+H20
OH+CH20H<=>H20+CH20
OH+CH30<=>H20+CH20
OH+CH30OH<=>CH20H+H20
OH+CH30H<=>CH30+H20
OH+C2H<=>H+HCCO
OH+C2H2<=>H+CH2CO
OH+C2H2<=>H+HCCOH
OH+C2H2<=>C2H+H20
OH+C2H2<=>CH3+CO
OH+C2H3<=>H20+C2H2
OH+C2H4<=>C2H3+H20
OH+C2H6<=>C2H5+H20
OH+CH2CO<=>HCCO+H20
2HO2<=>02+H202
2HO2<=>02+H202

HO2+CH2<=>0OH+CH20

1,70E+18
5,00E+13
3,00E+13
2,00E+13
1,13E+07
3,00E+13
2,79E+18
5,60E+07
6,44E+17
1,00E+08
4,76E+07
5,00E+13
3,43E+09
5,00E+12
5,00E+12
1,44E+06
6,30E+06
2,00E+13
2,18E-04
5,04E+05
3,37E+07
4,83E-04
5,00E+12
3,60E+06
3,54E+06
7,50E+12
1,30E+11
4,20E+14
2,00E+13

0,00
0,00
0,00
0,00
2,00
0,00
-1,43
1,60
-1,34
1,60
1,23
0,00
1,18
0,00
0,00
2,00
2,00
0,00
4,50
2,30
2,00
4,00
0,00
2,00
2,12
0,00
0,00
0,00
0,00

29410

3000

1330
5420
1417
3120

70

-447

-840

1500

-1000
13500
14000

-2000

2500
870
2000
-1630

12000
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Reaktionsmechanismen

HO2+CH3<=>02+CH4 1,00E+12 0,00 0
HO2+CH3<=>0OH+CH30 3,78E+13 0,00 0
HO2+CO<=>0H+CO2 1,50E+14 0,00 23600
HO2+CH20<=>HCO+H202 5,60E+06 2,00 12000
C+02<=>0+CO 5,80E+13 0,00 576
C+CH2<=>H+C2H 5,00E+13 0,00 0
C+CH3<=>H+C2H2 5,00E+13 0,00 0
CH+02<=>0+HCO 6,71E+13 0,00 0
CH+H2<=>H+CH2 1,08E+14 0,00 3110
CH+H20<=>H+CH20 5, 71E+12 0,00 -755
CH+CH2<=>H+C2H2 4,00E+13 0,00 0
CH+CH3<=>H+C2H3 3,00E+13 0,00 0
CH+CH4<=>H+C2H4 6,00E+13 0,00 0
CH+CO(+M)<=>HCCO(+M) 5,00E+13 0,00 0
CH+CO2<=>HCO+CO 1,90E+14 0,00 15792
CH+CH20<=>H+CH2CO 9,46E+13 0,00 -515
CH+HCCO<=>CO+C2H2 5,00E+13 0,00 0
CH2+02=>0H+H+CO 5,00E+12 0,00 1500
CH2+H2<=>H+CH3 5,00E+05 2,00 7230
2CH2<=>H2+C2H2 1,60E+15 0,00 11944
CH2+CH3<=>H+C2H4 4,00E+13 0,00 0
CH2+CH4<=>2CH3 2,46E+06 2,00 8270
CH2+CO(+M)<=>CH2CO(+M) 8,10E+11 0,50 4510
CH2+HCCO<=>C2H3+CO 3,00E+13 0,00 0
CH2(S)+N2<=>CH2+N2 1,50E+13 0,00 600
CH2(S)+AR<=>CH2+AR 9,00E+12 0,00 600
CH2(S)+02<=>H+OH+CO 2,80E+13 0,00 0
CH2(S)+02<=>C0O+H20 1,20E+13 0,00 0

CH2(S)+H2<=>CH3+H 7,00E+13 0,00 0
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CH2(S)+H20(+M)<=>CH3OH(+M)

CH2(S)+H20<=>CH2+H20
CH2(S)+CH3<=>H+C2H4
CH2(S)+CH4<=>2CH3
CH2(S)+CO<=>CH2+CO
CH2(S)+C02<=>CH2+CO02
CH2(S)+C02<=>C0O+CH20
CH2(S)+C2H6<=>CH3+C2H5
CH3+02<=>0+CH30
CH3+02<=>0H+CH20
CH3+H202<=>HO2+CH4
2CH3(+M)<=>C2H6(+M)
2CH3<=>H+C2H5
CH3+HCO<=>CH4+CO
CH3+CH20<=>HCO+CH4
CH3+CH30OH<=>CH20H+CH4
CH3+CH30OH<=>CH30+CH4
CH3+C2H4<=>C2H3+CH4
CH3+C2H6<=>C2H5+CH4
HCO+H20<=>H+CO+H20
HCO+M<=>H+CO+M
HCO+02<=>HO2+CO
CH20H+02<=>H02+CH20
CH30+02<=>H02+CH20
C2H+02<=>HCO+CO
C2H+H2<=>H+C2H2
C2H3+02<=>HCO+CH20
C2H4(+M)<=>H2+C2H2(+M)

C2H5+02<=>H0O2+C2H4

4,82E+17
3,00E+13
1,20E+13
1,60E+13
9,00E+12
7,00E+12
1,40E+13
4,00E+13
3,56E+13
2,31E+12
2,45E+04
6,77E+16
6,84E+12
2,65E+13
3,32E+03
3,00E+07
1,00E+07
2,27E+05
6,14E+06
1,50E+18
1,87E+17
1,35E+13
1,80E+13
4,28E-13
1,00E+13
5,68E+10
4,58E+16
8,00E+12
8,40E+11

-1,16
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
2,47
-1,18
0,10
0,00
2,81

1,50
1,50
2,00
1,74
-1,00
-1,00
0,00
0,00
7,60
0,00
0,90
-1,39
0,44

0,00

1145

-570

-570

-550
30480
20315

5180

654
10600

5860
9940
9940
9200
10450
17000
17000
400
900
-3530
-755
1993
1015
86770

3875
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Reaktionsmechanismen

HCCO+02<=>0H+2CO 3,20E+12 0,00 854
2HCCO<=>2C0O+C2H2 1,00E+13 0,00 0
N+NO<=>N2+0 2,70E+13 0,00 355
N+0O2<=>NO+0O 9,00E+09 1,00 6500
N+OH<=>NO+H 3,36E+13 0,00 385
N20+0<=>N2+02 1,40E+12 0,00 10810
N20+0<=>2NO 2,90E+13 0,00 23150
N20+H<=>N2+OH 3,87E+14 0,00 18880
N20+0OH<=>N2+HO2 2,00E+12 0,00 21060
N20(+M)<=>N2+O(+M) 7,91E+10 0,00 56020
HO2+NO<=>NO2+OH 2,11E+12 0,00 -480
NO+O+M<=>NO2+M 1,06E+20 -1,41 0
NO2+0O<=>NO+02 3,90E+12 0,00 -240
NO2+H<=>NO+OH 1,32E+14 0,00 360
NH+O<=>NO+H 4,00E+13 0,00 0
NH+H<=>N+H2 3,20E+13 0,00 330
NH+OH<=>HNO+H 2,00E+13 0,00 0
NH+OH<=>N+H20 2,00E+09 1,20 0
NH+02<=>HNO+O 4,61E+05 2,00 6500
NH+02<=>NO+OH 1,28E+06 1,50 100
NH+N<=>N2+H 1,50E+13 0,00 0
NH+H20<=>HNO+H2 2,00E+13 0,00 13850
NH+NO<=>N2+OH 2,16E+13 -0,23 0
NH+NO<=>N20+H 3,65E+14 -0,45 0
NH2+0<=>0OH+NH 3,00E+12 0,00 0
NH2+0<=>H+HNO 3,90E+13 0,00 0
NH2+H<=>NH+H2 4,00E+13 0,00 3650
NH2+OH<=>NH+H20 9,00E+Q7 1,50 -460
NNH<=>N2+H 3,30E+08 0,00 0



NNH+M<=>N2+H+M
NNH+02<=>HO2+N2
NNH+O<=>0OH+N2
NNH+O<=>NH+NO
NNH+H<=>H2+N2
NNH+OH<=>H20+N2
NNH+CH3<=>CH4+N2
H+NO+M<=>HNO+M
HNO+0O<=>NO+OH
HNO+H<=>H2+NO
HNO+OH<=>NO+H20
HNO+02<=>HO2+NO
CN+O<=>CO+N
CN+OH<=>NCO+H
CN+H20<=>HCN+OH
CN+02<=>NCO+0O
CN+H2<=>HCN+H
NCO+0<=>NO+CO
NCO+H<=>NH+CO
NCO+OH<=>NO+H+CO
NCO+N<=>N2+CO
NCO+02<=>NO+CO2
NCO+M<=>N+CO+M
NCO+NO<=>N20+CO
NCO+NO<=>N2+CO2
HCN+M<=>H+CN+M
HCN+O<=>NCO+H
HCN+O<=>NH+CO

HCN+O<=>CN+OH

1,30E+14
5,00E+12
2,50E+13
7,00E+13
5,00E+13
2,00E+13
2,50E+13
4,48E+19
2,50E+13
9,00E+11
1,30E+07
1,00E+13
7,70E+13
4,00E+13
8,00E+12
6,14E+12
2,95E+05
2,35E+13
5,40E+13
2,50E+12
2,00E+13
2,00E+12
3,10E+14
1,90E+17
3,80E+18
1,04E+29
2,03E+04
5,07E+03
3,91E+09

-0,11
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
-1,32
0,00
0,72
1,90
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
2,45
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
-1,52
-2,00
-3,30
2,64
2,64

1,58

4980

o O o o o

740

660
-950

13000

7460
-440

2240

o O o

0
20000
54050

740
800
126600
4980
4980
26600
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Reaktionsmechanismen

HCN+OH<=>HOCN+H
HCN+OH<=>HNCO+H
HCN+OH<=>NH2+CO
H+HCN(+M)<=>H2CN(+M)
H2CN+N<=>N2+CH2
C+N2<=>CN+N
CH+N2<=>HCN+N
CH+N2(+M)<=>HCNN(+M)
CH2+N2<=>HCN+NH
CH2(S)+N2<=>NH+HCN
C+NO<=>CN+O
C+NO<=>CO+N
CH+NO<=>HCN+O
CH+NO<=>H+NCO
CH+NO<=>N+HCO
CH2+NO<=>H+HNCO
CH2+NO<=>0OH+HCN
CH2+NO<=>H+HCNO
CH2(S)+NO<=>H+HNCO
CH2(S)+NO<=>0OH+HCN
CH2(S)+NO<=>H+HCNO
CH3+NO<=>HCN+H20
CH3+NO<=>H2CN+OH
HCNN+O<=>CO+H+N2
HCNN+O<=>HCN+NO
HCNN+0O2<=>0+HCO+N2
HCNN+OH<=>H+HCO+N2
HCNN+H<=>CH2+N2

HNCO+0O<=>NH+CO2

1,10E+06
4,40E+03
1,60E+02
3,30E+13
6,00E+13
6,30E+13
3,12E+09
3,10E+12
1,00E+13
1,00E+11
1,90E+13
2,90E+13
4,10E+13
1,62E+13
2,46E+13
3,10E+17
2,90E+14
3,80E+13
3,10E+17
2,90E+14
3,80E+13
9,60E+13
1,00E+12
2,20E+13
2,00E+12
1,20E+13
1,20E+13
1,00E+14
9,80E+07

2,03
2,26
2,56
0,00
0,00
0,00
0,88
0,15
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
-1,38
-0,69
-0,36
-1,38
-0,69
-0,36
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
1,41

13370
6400
9000

400
46020
20130

74000

65000

1270
760
580

1270
760
580

28800

21750

o O o o

8500



HNCO+0O<=>HNO+CO
HNCO+0O<=>NCO+OH
HNCO+H<=>NH2+CO
HNCO+H<=>H2+NCO
HNCO+OH<=>NCO+H20
HNCO+OH<=>NH2+CO2
HNCO+M<=>NH+CO+M
HCNO+H<=>H+HNCO
HCNO+H<=>0OH+HCN
HCNO+H<=>NH2+CO
HOCN+H<=>H+HNCO
HCCO+NO<=>HCNO+CO
CH3+N<=>H2CN+H
CH3+N<=>HCN+H2
NH3+H<=>NH2+H2
NH3+OH<=>NH2+H20
NH3+O<=>NH2+0OH
NH+CO2<=>HNO+CO
CN+NO2<=>NCO+NO
NCO+NO2<=>N20+C0O2
N+CO2<=>NO+CO
O+CH3=>H+H2+CO
0O+C2H4<=>H+CH2CHO
O+C2H5<=>H+CH3CHO
OH+HO2<=>02+H20
OH+CH3=>H2+CH20
CH+H2(+M)<=>CH3(+M)
CH2+02=>2H+CO02

CH2+02<=>0+CH20

1,50E+08
2,20E+06
2,25E+07
1,05E+05
3,30E+07
3,30E+06
1,18E+16
2,10E+15
2,70E+11
1,70E+14
2,00E+07
9,00E+12
6,10E+14
3,70E+12
5,40E+05
5,00E+07
9,40E+06
1,00E+13
6,16E+15
3,25E+12
3,00E+12
3,37E+13
6,70E+06
1,10E+14
5,00E+15
8,00E+09
1,97E+12
5,80E+12
2,40E+12

1,57
2,11

1,70
2,50
1,50
1,50
0,00
-0,69
0,18
-0,75
2,00
0,00
-0,31
0,15
2,40
1,60
1,94
0,00
-0,75
0,00
0,00
0,00
1,83
0,00
0,00
0,50
0,43
0,00
0,00

44000
11400
3800
13300
3600
3600
84720
2850
2120
2890

2000

290
-90
9915
955
6460
14350
345
-705
11300

220

17330
-1755
-370
1500

1500
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Reaktionsmechanismen

CH2+CH2=>2H+C2H2
CH2(S)+H20=>H2+CH20
C2H3+02<=>0+CH2CHO
C2H3+02<=>HO2+C2H2
O+CH3CHO<=>0OH+CH2CHO
O+CH3CHO=>0OH+CH3+CO
02+CH3CHO=>HO2+CH3+CO
H+CH3CHO<=>CH2CHO+H2
H+CH3CHO=>CH3+H2+CO
OH+CH3CHO=>CH3+H20+CO
HO2+CH3CHO=>CH3+H202+CO
CH3+CH3CHO=>CH3+CH4+CO
H+CH2CO(+M)<=>CH2CHO(+M)
O+CH2CHO=>H+CH2+CO2
02+CH2CHO=>0OH+CO+CH20
02+CH2CHO=>0OH+2HCO
H+CH2CHO<=>CH3+HCO
H+CH2CHO<=>CH2CO+H2
OH+CH2CHO<=>H20+CH2CO
OH+CH2CHO<=>HCO+CH20H
CH3+C2H5(+M)<=>C3H8(+M)
O+C3H8<=>0OH+C3H7
H+C3H8<=>C3H7+H2
OH+C3H8<=>C3H7+H20
C3H7+H202<=>H0O2+C3H8
CH3+C3H8<=>C3H7+CH4
CH3+C2H4(+M)<=>C3H7(+M)
0O+C3H7<=>C2H5+CH20

H+C3H7(+M)<=>C3H8(+M)

2,00E+14
6,82E+10
3,03E+11
1,34E+06
2,92E+12
2,92E+12
3,01E+13
2,05E+09
2,05E+09
2,34E+10
3,01E+12
2,72E+06
4,87E+11
1,50E+14
1,81E+10
2,35E+10
2,20E+13
1,10E+13
1,20E+13
3,01E+13
9,43E+12
1,93E+05
1,32E+06
3,16E+07
3,78E+02
9,03E-01
2,55E+06
9,64E+13
3,61E+13

0,00
0,25
0,29
1,61
0,00
0,00
0,00
1,16
1,16
0,73
0,00
1,77
0,42
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
0,00
2,68
2,54
1,80
2,72
3,65
1,60
0,00
0,00

10989
-935
11
-384
1808
1808
39150
2405
2405
-1113
11923
5920

-1755

o O o o o o o

3716
6756
934
1500
7154

5700



H+C3H7<=>CH3+C2H5

OH+C3H7<=>C2H5+CH20H

HO2+C3H7<=>02+C3H8

HO2+C3H7=>0OH+C2H5+CH20

CH3+C3H7<=>2C2H5

IV.IIl.

SANDIA FLAME D WEITERE ERGEBNISSE

X/D =1

o= x/d=1 Sandia

3,50E-02
3,00E-02
2,50E-02
2,00E-02
1,50E-02

1,00E-02

MASS FRACTION CO [-]

5,00E-03

0,00E+00

Abbildung II-1: Konzentrationsverlauf CO Schnitt

=== x/d=1 Fluent

0 0,02

0,04
R [M]

0,06

x/d=1/ Sandia Flamme D
X/D =3

=== x/d=3 Sandia

3,50E-02
3,00E-02
2,50E-02
2,00E-02
1,50E-02

1,00E-02

MASS FRACTION CO [-]

5,00E-03

0,00E+00

Abbildung II-3: Konzentrationsverlauf CO Schnitt

=== x/d=3 Fluent

0 0,02

0,04
R [M]

0,06

x/d=3 / Sandia Flamme D

0,08

0,08

4,06E+06
2,41E+13
2,55E+10
2,41E+13
1,93E+13

2,19
0,00
0,26
0,00
-0,32

890

-943

X/D = 2

=== x/d=2 Sandia

3,50E-02

3,00E-02

MASS FRACTION CO [-]

2,50E-02
2,00E-02
1,50E-02

1,00E-02

5,00E-03

0,00E+00

==X /d=2 Fluent

0 0,02

0,04 0,06 0,08
R [M]

Abbildung 1I-2: Konzentrationsverlauf CO Schnitt
x/d=2 / Sandia Flamme D

X/D =

=== x/d=7,5 Sandia

3,50E-02

3,00E-02

MASS FRACTION CO [-]

2,00E-02
1,50E-02

1,00E-02

5,00E-03 J
0,00E+00

2,50E-02

7,5

==X /d=7,5 Fluent

0 0,02

0,04 0,06 0,08
R [M]

Abbildung llI-4: Konzentrationsverlauf CO Schnitt
x/d=7,5 / Sandia Flamme D
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Sandia Flame D weitere Ergebnisse

X/ D =15 X/ D =30
==o==x/d=15 Sandia  ==e==x/d=15 Fluent === x/d=30 Sandia  ==e==x/d=30 Fluent
3,50E-02 4,00E-02
3,00E-02 3,50E-02
§ 2,50E-02 § 3,00E-02
=z = 2,50E-02
S 2,00E-02 e}
g E 2,00E-02
1,50E-02
& £ 1,50E-02
@ 1,00E-02 a
<C ’ - <C _
g < 1,00€-02
5,00E-03 5,00E-03
0,00E+00 0,00E+00
0 0,02 0,04 0,06 0,08 0 0,02 0,04 0,06 0,08
R [M] R[M]

Abbildung II-5: Konzentrationsverlauf CO Schnitt Abbildung 11-6: Konzentrationsverlauf CO Schnitt
x/d=15 / Sandia Flamme D x/d=30 / Sandia Flamme D

Sandia Fluent

5,00E-02
4,50E-02
4,00E-02
3,50E-02
3,00E-02
2,50E-02
2,00E-02
1,50E-02

(@]
O
2
o
=
)
<
o
w
(%]
(2]
<
=

1,00E-02
5,00E-03
0,00E+00

-5,006-03 ¢

Abbildung 11-7: axialer Konzentrationsverlauf CO/ Sandia Flamme D

139



