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KURZFASSUNG

Titel: Numerische Simulation einer Staubexplosion mittels CFD

Autor: Bernhard Stockl

1. Stichwort: Staubexplosion
2. Stichwort: Gasexplosion

3. Stichwort: Druckausbreitung

Die Thematik der Staubexplosionen riss in der Vergangenheit schon etliche Wissenschaftler in
ihren Bann und konnte mit Hilfe experimenteller Versuche sehr gut erforscht werden. Die
Erfolge zur Nachbildung einer Explosion mittels numerischer Simulationen sind allerdings,
national wie international, Uberschaubar. Die vorliegende Arbeit soll ein erstes
Auseinandersetzen mit dem Themengebiet darstellen und die Modellerstellung im numerischen
Simulationsprogramm ,Ansys Fluent v14.0“ wird beschrieben, welches auf CFD (Computational
Fluid Dynamics) Basis funktioniert. Leider passierten in der Vergangenheit viele verheerende
Unfalle in Anlagen mit entziindbarem Staub. Die simulatorische Nachbildung von Explosionen
stellt eine aulerst effiziente Moglichkeit zur Schadenspravention dar, weshalb die Forschung
dahingehend noch vorangetrieben werden sollte.

Ziel ist es, den Druckanstieg bei Auftreten einer Staubexplosion in den Luftfilterapparaturen
einer Lackherstellungsanlage zu beschreiben bzw. vorherzusagen. Der Fokus liegt dabei auf
dem maximalen Druckanstieg. Die Anlage besteht aus mehreren Behaltern, die mit
Rohrleitungen verbunden sind, wodurch ein Auftreten von ,Pressure Pilling® mdglich ist. Es soll
eine Aussage getroffen werden, ob mit ,Pressure Pilling“ in der bestehenden Anlage zu rechnen
ist. Es gibt zwei mdgliche Orte, an denen die Zindung erfolgen kann. Deren Auswirkung auf die
Druckausbreitung stellt ebenfalls einen Teil der Untersuchungen dar.

Um diese Ziele erreichen zu kénnen, muss modular vorgegangen werden: Als erstes werden
Gasexplosionen in einfachen Geometrien berechnet und mittels Literaturwerte validiert. Das
funktionierende Modell wird anschlieBend auf eine komplexere, dreidimensionale Geometrie
angewendet und ebenfalls mit bekannten Werten aus Literaturquellen verglichen. Die
Berucksichtigung von Staubpartikeln stellt einen weiteren, sehr komplexen Schritt dar. Das
letzte Kapitel dieser Masterarbeit ist die Vernetzung der Originalgeometrie der
Lackherstellungsanlage und das Berechnen einer Gasexplosion in dieser.



ABSTRACT

Title:  Numerical simulation of dust explosions with CFD

Author: Bernhard Stockl

1% keyword: dust explosion
2" keyword: gas explosion

3" keyword: propagation of pressure

In the past many scientists were intrigued by the research on dust explosions. The knowledge
of this phenomenon is mainly based on experimental studies. In contrast, the research on
numerical simulation of dust explosions has not progressed too far, yet. This thesis uses the
numerical simulation program “Ansys Fluent v14.0” to perform CFD (computational fluid
dynamics) simulations which build the basis for further insights. Unfortunately, several heavy
accidents happened in plants using flammable dusts. Numerical simulations of explosions
provide a very effective way of loss prevention. This is the reason why the study on this field of
research should be further observed.

The objective of this work is to determine the pressure propagation of a dust explosion in the
apparatuses of a paint manufacturer's plant. This work focuses on the determination of the
maximum reachable pressure caused by the explosion. In the plant are many vessels
interconnected by pipes, this is the reason why pressure pilling may occur. A further objective is
to evaluate the risk of pressure pilling. The investigated plant offers two possible locations for an
ignition of the explosion. This influence on the pressure propagation is examined.

Several steps have to be done to reach these targets: Firstly, gas explosions in simple tanks are
computed and validated. This is the crucial step to get a working model for the simulation of
explosions. Secondly, the obtained model is applied on a more complex, three-dimensional
geometry and is verified with reference values from literature. Furthermore the consideration of
solid particles in the present dust explosions is a challenging task. Finally, this thesis presents
the numerical simulation of gas explosions in the plant of the paint manufacturer.
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1 Einleitung

1 EINLEITUNG

1.1 Problemstellung

Die Forschungsbestrebungen Staubexplosionen zu erklaren bzw. in weiterer Folge zu
vermeiden, reichen bereits Gber 100 Jahre zuriick. Leider mussten grof3e anlagentechnische
Zerstoérungen und sogar Menschenleben beklagt werden, um die Forschungen zu intensivieren.
Weltweit wurden diverse Versuchsaufbauten erstellt, um Explosionen von verschiedensten
Gas- bzw. Staubzusammensetzungen zu untersuchen [1]. Davon ausgehend wurden viele
Gesetze und Richtlinien fur die Errichtung und den Betrieb von Anlagen mit entziindbaren
Gemischen entwickelt und eingefiihrt, welche die Auswirkungen in einem Schadensfall
erheblich minimieren sollten [2]. Mit modernen Simulationsmodellen ist die Untersuchung ohne
aufwendige Versuchsaufbauten méglich und wird in dieser Masterarbeit vorwiegend umgesetzt.

Die Berechnungen sollen fir einen speziellen Anwendungsfall durchgefiihrt werden. Es handelt
sich hierbei um eine Filteranlage eines Osterreichischen Lackherstellers. Die Filteranlage ist in
der Abbildung 1-1 schematisch dargestellt.

Abbildung 1-1: Abluftanlage Lackherstellung

Frischluft gelangt tber die Frischluftansaugkanéle (1) in die Muhle (2), hier wird die Luft mit
Lackpartikel beladen. Um die staubhaltige Luft wieder an die Umgebung abgeben zu kdnnen,
durchlauft diese einen Filterprozess. Dabei werden groRBe Partikel mittels zwei
Zyklonabscheidern (3) (4) aus dem Luftstrom entfernt, bevor diese im Feinfilter (5) komplett
entstaubt und Uber den Fortluftventilator (6) an die Umgebung abgegeben wird. Ein Teil der

Fortluft wird wieder in die Muhle mittels kleineren Sekundérleitungen (7) ruckgefuhrt. Fir die
1



1 Einleitung

Berechnungen der Staubexplosionen sind die Anagenteile von der Muhle (1) bis zum Filter (5)
interessant: die beiden Zyklone, der Filter und deren Verbindungsleitungen, siehe Abbildung 6-1
in Kapitel 6.

1.2 Aufgabenbeschreibung

Ziel dieser Arbeit ist es, eine Staubexplosion in einem geschlossenen System mittels der auf
,LComputational Fluid Dynamics“ (CFD) basierenden Software ,Ansys Fluent v14.0
nachzubilden. Hierbei ist vor allem die Druckausbreitung bzw. der Druckanstieg von Bedeutung.
In Abbildung 1-2 ist der Ablauf der Erstellung der Arbeit dargestellt. Als erstes wurde eine
Literaturrecherche Uber Explosionen im Allgemeinen und im Speziellen Gas- bzw.
Staubexplosionen durchgefuhrt. In weiterer Folge wurden wissenschaftliche Berichte gesucht,
die sich mit der numerischen Simulation von Explosionen auseinandersetzen. AnschlieRend
ging es darum eine einfache zweidimensionale Geometrie zu erstellen und eine instationare
Gasexplosion bzw. Verbrennung nachzustellen. Anhand der gewonnen Erkenntnisse wurde
eine dreidimensionale Geometrie modelliert. Diese Berechnungen wurden anschlieBend mit
Versuchswerten aus der Literatur verglichen und validiert. Der néachste Schritt bestand daraus
Partikel in das funktionierende Simulationsmodell zu implementieren und Vergleichsrechnungen
durchzufiihren. Zu guter Letzt wurde die Realgeometrie nachgebildet und vernetzt. In dieser
wurde ein Brenngas-Luftgemisch gezindet und auf den Druckanstieg bzw. ,Pressure Pilling“
untersucht.

Umfassende Literaturrecherche siehe Kapitel 2
Einarbeiten in das CFD Programm "Ansys Fluent v14.0"

Recherche Uber CFD Modellierungsprojekte von
Staubexplosionen siehe Kapitel 3

Modellierung und Validierung von zwei- und
dreidimensionalen Gasexplosionen siehe Kapitel 4.1 und 4.2

Modellierung einer Staubexplosion in einfachen Geometrien
siehe Kapitel

Erstellen des Netzgitters der Originalgeometrie und
Nachstellen einer Gasxplosion

Abbildung 1-2: Ablauf der einzelnen Arbeitsschritte in dieser Arbeit



2 Grundlagen

2 GRUNDLAGEN

2.1 Staubexplosion

Um Staubexplosionen verstehen zu kénnen, ist es essentiell das Medium ,Staub“ zu kennen.
In diesem Kapitel wird auf die Grundlagen von Staub und auf Explosionsvorgange im Speziellen
von Gasen und von Staub eingegangen.

2.1.1 Entzindbare Staube

Staub ist im weitesten Sinne die Verkleinerung eines urspriinglichen kompakten Kdorpers, eines
beliebigen festen Materials. Staube werden mittels KorngréRe der Einzelpartikel bzw. deren
Verteilung beschrieben. Die Form und Grol3e der einzelnen Partikel in einem Gemisch gestaltet
sich sehr unterschiedlich, das heil3t Staubgemische sind praktisch nie homogen. [3]

Spezielle Staube sind, wenn sie aufgewirbelt werden, entziindbar bzw. explosionsfahig.
Grundsatzlich lasst sich sagen, dass alle Stoffe die im festen Zustand entziindbar sind,
explodieren kénnen, falls sie in Staubform, das heil3t in Form feiner Partikel aufgewirbelt und
mit Luft vermischt, vorliegen. [3] [4]

Die Abbildung 2-1 zeigt das Branddreieck: Es besagt, dass die drei Komponenten - Brennstoff,
Energiezufuhr und Oxidationsmittel - miteinander agieren und in einem bestimmten Verhaltnis
stehen missen, sodass eine Verbrennung maglich ist. Ist eine Verbrennungsreaktion gestartet,
so ist der Abbrand oder eine Explosion die Konsequenz. [5]

Brennstoff

Abbildung 2-1: Branddreieck [5]

2.1.2 Verbrennung

Gas- bzw. Staubverbrennungen werden in vorgemischte bzw. nicht vorgemischte Verbrennung
unterschieden.

e Vorgemischte Verbrennung: Vor Beginn der Verbrennungsreaktion liegen die
notwendigen Komponenten bereits in einem perfekten Mischungsverhaltnis vor. [5]
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¢ Nicht-vorgemischte Verbrennung: Der Brennstoff und das Oxidationsmittel werden
separat eingebracht und das Vermischen der Reaktanten erfolgt wahrend der
chemischen Reaktion. Die Verbrennung erfolgt dann in den gemischten Gebieten. Diese
Flammen werden auch ,diffuse Flammen®“ bezeichnet, da die Durchmischung aufgrund
Diffusionsvorgénge hervorgerufen wird. [6]

Fur Staubverbrennungen bzw. Explosionen lasst sich diese Einteilung nur bedingt anwenden.
Eine Gasverbrennung ist nur einphasig, das bedeutet die Reaktanten werden durch ihre
Molekile charakterisiert, Brenn- und Oxidationsmittel sind nur durch innermolekulare Abstéande
getrennt [6]. Im Gegensatz zu einem homogenen Gasgemisch kdnnen in einer Staubwolke
Tragheitskrafte ein Konzentrationsgefélle bewirken. Weiters kann die Flamme durch Strahlung
der kuhlen Staubpartikel, abhangig vom Material, maf3geblich beeinflusst werden. [1]

2.1.3 Explosion

Eine Explosion kann die Folge einer Zindung sein und aufert sich durch rapide Freisetzung
von Energie. Explosionen kdnnen, ausgehend von physikalischen, chemischen bzw. nuklearen
Energieformen entstehen [5]. In dieser Arbeit werden Explosionen aufgrund chemischer
Verbrennungsreaktionen untersucht.

Staub- und Gasexplosionen verhalten sich ahnlich [5]. Bei Staubexplosionen ist zusétzliche
Energie notwendig, um die Partikel in den gasférmigen Zustand Uberzufiihren. Diese Gase
reagieren anschlieBend mit dem Sauerstoff und verbrennen.

Explosionen werden grundsatzlich in Deflagration und Detonation unterschieden und werden in
Kapitel 2.1.10 naher betrachtet.

2.1.4 Flammenaushbreitung

Das Mal3 fur die Flammenausbreitung stellt in erster Linie die Flammenfortpflanzungs-
geschwindigkeit dar. Diese beschreibt die Bewegung der Flammenfront, von aufen betrachtet
[2]. Sie berechnet sich aus der Summe der Geschwindigkeitsvektoren, die senkrecht auf die
Flammenfront in das unverbrannte Brennstoff-Oxidationsmittel-Gemisch hinein zeigen. [5]

¢ Laminare Flammenausbreitung: Ausbreitung einer ebenen ungestérten Flamme. Die
Ausbreitungsgeschwindigkeit hangt nur von der Zusammensetzung, dem Druck und der
Temperatur ab. [2]

e Turbulente Flammenausbreitung: Sobald die Reynoldszahl in der Flamme den Wert von
ca. 2000 ubersteigt, wird die Flammenoberflache durch Turbulenzen beeinflusst [5]. Eine
Momentaufnahme der Flamme zeigt, dass sich die Flammenfront zwischen gewissen
geometrischen Grenzen halt [6], sie wird durch Streckungsvorgénge aufgefaltet [2].
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2.1.5 Explosionsgrenzen

Ob ein Brennstoff-Sauerstoffgemisch ziindet, h&ngt von diversen Parametern ab. In erster Linie
ist die Zusammensetzung des Gemischs ausschlaggebend, sprich die Volumenanteile missen
in zindfahigen Relationen zueinander stehen. Einige gasformige Brennstoffe und deren
Explosionsgrenzen sind in der Tabelle 2-1 dargestellt. Des Weiteren héangen die
Explosionsgrenzen von diversen auf3eren Umstanden ab; unter anderem: Druck, Temperatur,
Flammausbreitungsrichtung oder Art und Lage der Ziindquelle. Speziell bei Stauben hangt die
Explosionsfahigkeit zusétzlich noch von der PartikelgroRe, des Feuchteanteils und den
vorhandenen inerten Gasen ab. [5]

Tabelle 2-1: Explosionsgrenzen von Brenngasen und -stduben bei Normalbedingungen [3] [5]

Brenngas UEG [vol%] OEG [vol%]
Methan 4,8 16,0
o Propan 2,1 10,0
8 Propylen 2,3 12,0
Ethylen 25 33,5
Brennststaub UEG [g/m3] OEG [g/m3]
o Aluminium 35 6.020
g Magnesium 25 5.575
? Braunkohle 35 700

Bei Stauben sind die Explosionsgrenzen breiter als bei Gasen, da die obere sehr hoch liegt.
Staube kénnen bereits ab einer Konzentration von 15 bis 60 g/m?3 ziindfahig sein und die obere
Explosionsgrenze (OEG) kann bis zu 6 kg/m? betragen. Die untere Explosionsgrenze (UEG)
erhdht sich mit ansteigender Temperatur linear, wie in GIl. 2-1 ersichtlich. Dies stellt einen
wichtigen Zusammenhang fur die Einschatzung der Zindwilligkeit eines Gemisches dar [3]. Als
T, wird die Bezugstemperatur und als T die vorhandene Temperatur angesehen.

UEG(T) = UEG(T,) - [1 —0,0027 - (T — Ty)] Gl 2-1

2.1.6 Entzindbarkeit

Das Verhalten von brennbaren Stauben ist nicht nur von der Art des Staubes abhangig sondern
auch von der Temperatur. [4] Das Brandverhalten wird mittels sicherheitsspezifischer
Kennzahlen fir aufgewirbelten bzw. abgelagerten Staub beschrieben [5], welche in
verschiedenen Biichern [3] [4] beschrieben werden.

Als Glimmtemperatur wird die niedrigste Temperatur einer erhitzten Oberflache genannt an der
sich eine 5 mm starke Staubschicht zum Brand entziindet. Sie ist eine wichtige KenngrtRRe Uber

5
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die Entflammbarkeit einer Staubart an heil3en Oberflachen [4]. Die Glimmtemperatur variiert mit
der KorngroRRe, Schichth6he und Schittdicke; weshalb die Werte aus den Versuchen nur
bedingt angewandt werden konnen. Einige Glimmtemperaturen in Abhangigkeit der
Schiittdichte und der Korngré3e sind in der Tabelle 2-2 dokumentiert.

Tabelle 2-2: Staube und Glimmtemperatur [3]

max. Korngroi3e Haupts. Schittdichte Glimm-
Brennstoff [m] KorngroRRe [um] [kg/l] temperatur [°C]
Eisenpulver 500 100-150 1,6 240
Roggen- 200 30-50 0,31 325
mehl
Holzstaub 150 7-100 0,22 315
Holzkohle 20 1-2 0,36 340

2.1.7 Selbstentzindung

An der Partikeloberflache laufen auch bei relativ niedrigen Umgebungstemperaturen bereits
langsame Oxidationsprozesse ab, bei welchen Warme freigesetzt wird. Kann diese Wéarme
nicht ganzlich an die Umgebung abgegeben werden, fihrt dies unweigerlich zu einer
Erwadrmung des Partikels, wodurch der Oxidationsprozess beschleunigt wird und falls die
Selbstentziindungstemperatur erreicht wird, fuhrt dies schlieBlich zum Brand [4] [5]. Die
Selbstentzindung ist somit sowohl von der Art des Staubes als auch von der Umgebung und
deren Fahigkeit Warme abzuflihren abhangig.

2.1.8 Mindestziindenergie

Mit der Mindestziindenergie wird der geringste Energiewert einer kapazitiv gespeicherten
Energie bezeichnet, die notwendig ist, ein ziindfahiges Gemisch aus Gas bzw. Staub und Luft
zu zinden. Staube kdnnen folgendermalien eingeteilt werden: [5]

MZE = 10mJ: normal ziindempfindlich
2mJ < MZW < 10mJ: besonders ziindempfindlich
MZE <3mJ: extrem ztindempfindlich

Die Zundenergien fir einige Gas- bzw. Staub/Luftgemische sind in den Tabellen 2—4 und 2-5
entnehmbar.
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2.1.9 ZzZindtemperatur

Als Zundtemperatur wird die niedrigste Temperatur bezeichnet, die beispielsweise Uber eine
Wand beaufschlagt werden muss, um die Verbrennungsreaktion eines zindwilligen Gemisches
zu starten [5]. Die Tabelle 2-3 zeigt die Zindtemperaturen einiger gasformiger Brennstoffe bei
Normaldruck und Luft als Oxidationsmittel.

Tabelle 2-3: Zuindtemperaturen einiger gasférmiger Brennstoffe bei 1.013 mbar [5]

Brennstoff Ziundtemperatur [°C]
Wasserstoff 560
Methan 595
Propan 470

2.1.10 Deflagration vs. Detonation

Unter dem Begriff Deflagration wird die exotherme Zersetzungsreaktion eines Gemisches unter
Temperatureinwirkung verstanden [3]. Diese wird Ortlich gestartet und breitet sich, im
Unterschied zum Abbrand, auch in Abwesenheit von Sauerstoff aus [7].
Deflagrationsgeféahrdete Produkte definieren sich Uber die Zersetzungsenergie und die
Temperatur, ab welche die Zersetzungsreaktion beginnt und selbststandig weiterlauft. Damit
dieser Stoff dann tatsachlich deflagriert, muss die entstandene Warme aus der Zersetzung auf
das nachste Produkt Ubertragen werden [3]. Ist die Deflagration einmal gestartet kann sie nicht
durch Ersticken gestoppt oder durch Inertisieren verhindert werden. Sie kann nur durch
Abkuhlen gestoppt werden, sprich durch Fluten mit Wasser. Léschschaum oder CO2 sind
hingegegen wirkungslos [3]. Wahrend des Zersetzungsvorganges werden grof3e Mengen an
Gasen freigesetzt, welche, falls keine Entlastungsmoglichkeiten vorhanden sind, den Druck in
einem Gefall um ein Vielfaches steigern und es somit beschadigen kdnnen [4]. Bei einer
Verbrennung hingegen ist die Temperaturerhohung mafgeblich fur die Drucksteigerung.

Die Deflagrationsfahigkeit eines Stoffes wird im Vakuum durchgefihrt. Dabei wird eine Probe
gezundet und das Gefal} evakuiert und anschlieend im bereits evakuierten Gefal3 geziindet.
Erfolgt eine Zersetzungsreaktion, liegt Deflagration vor. [4]

Wahrend sich die Flamme bei der Deflagration mit ca. 5-30 m/s ausbreitet, erreicht die
Geschwindigkeit der Flammenfront bei der Detonation Uberschall. In diesem Fall bewegt sich
die Flamme als Druckwelle. Bei der Deflagration ist ein wesentlich geringerer Uberdruck
wahrnehmbar: So wird bei einer Deflagration von Kohlenwasserstoff-Luft Gemischen ca. 8 bar
in einem geschlossenen Raum erreicht, bei der Detonation hingegen sogar bis zu 20 bar. [5]

Um eine Detonation hervorzurufen, wird mehr Ziindenergie bendtigt und der detonationsfahige
Konzentrationsbereich ist schmaler. Turbulenzsteigernde Einbauten unterstiitzen ebenfalls den
Ubergang zur Detonation. [5]
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Eine  Gegeniberstellung  charakteristischer  ZellgroBen  und  Zindenergien  von
stéchiometrischen Brennstoff-Luft-Gemischen ist in der Tabelle 2-4 ersichtlich.

Tabelle 2-4: charakteristische Zellengréf3e und Zundenergien fur Deflagration und Detonation einiger
stéchiometrischer Brennstoff-Luft-Gemischen [5]

Min. Zindenergie [mJ]
Brennstoff ZellengroRRe [um]
Deflagration Detonation
Methan 300 0,28 2,3-10"
Propan 55 0,25 2,5:10°
Propylen 55 0,28 7,6:10°
Ethylen 25 0,07 1,2:10°

2.1.11 Druckanstieg wahrend einer Explosion

Der Druckanstieg pro Zeiteinheit ist ein sehr aussagekraftiger Wert fir die Heftigkeit einer
Explosion. In der DIN EN 15967:2011-10 werden die Messmethoden beschrieben um
explosionsrelevante Werte zu ermitteln. Nattrlich spielen Geometrie und GroéfRe der
Vergleichsbehdlter eine wichtige Rolle [5]. Charakteristische Daten wie der maximale
Druckanstieg (dp/dt)max und der maximale Explosionsdruck p,,., werden aus diversen
Versuchsreihen mit  unterschiedlichen  Brenngaszusammensetzungen  ermittelt und
dokumentiert. Die Abbildung 2-2 zeigt einen klassischen Druckverlauf einer Gas- bzw.
Staubexplosion, aufgetragen lber die Zeit. Das brennbare Gemisch wird so lange erhitzt, bis es
zur Zundung kommt und die Temperatur und natirlich auch der Druck rapide ansteigen. Die
Reaktion erreicht dann die Zone mit dem hochsten Druckgradienten (dp/dt)max, in der
Abbildung 2-2 mittels einer Hilfsgeraden mit dem Winkel « dargestellt. AnschlieRend brennt das
restliche Brenngas aus und der Maximaldruck p,,,4, wird erreicht.

Druckkurve

/

Uberdruck . — o

Zind -

zeitpunkt

At Zeit —=
Abbildung 2-2: Druckanstieg aufgetragen tber die Zeit [8]

Das kubische Gesetz, wie in Gl. 2-2 angefihrt, erlaubt es, die Werte auf unterschiedliche
Explosionsvolumina zu beziehen, da vor allem (dp/dt)m., von der Form und GréRRe des

Behalters abhangig ist [6]. Ergebnisse daraus sind die Konstanten K, fur Gas- und K, fur
8
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Staubexplosionen. Sie sind das Produkt aus dem maximalen Druckgradienten (dp/dt);,q, und
der dritten Wurzel des Volumens. Allerdings missen die Konzentration des Gemisches, die
Behalterform, die Turbulenz, die Zindart und die Ziindenergie fir einen korrekten Vergleich
zusammenstimmen. [3]

dp

K; bzw. K¢ = (—) V'3 = const
max

dt Gl. 2-2

Die volumenunabhéangigen Gas- bzw. Staubexplosionskonstanten und der maximale
Explosionsdruck pn,q., Sind in der Tabelle 2-5 ersichtlich. Auffallig ist, dass der maximal
erreichbare Druck p,,,, fur unterschiedliche Brenngase bzw. -stdube nicht so stark variiert wie
der zeitliche Anstieg (dp/dt)max, SPrich K; bzw. Kg; [5].

Tabelle 2-5: Maximaler Explosionsdruck p,,... Gas- bzw. Staubexplosionskonstanten K; bzw. K, und die
Mindestziindenergie fur gasformige und staubhaltige Brennstoffe bei Normalbedingungen [5] [3];
Oxidationsmittel: Sauerstoff aus Luft

Mindest-

Brenngas Pmax K [bar-m/s] ziindenergie

[bar] [mJ]
Wasserstoff 6,8 550 0,0012
Methan 7,1 55 0,0027
Propan 7,9 100 0,0021
Schwefelkohlenstoff 6,4 105
Butan 8,0 92
Brennstoff bzw. TeilchengroRe Pmax K [bar ‘m/ ] zul\r%lnedneesrt-ie
Staubart [pm] [bar] st S (mJ] 9
Aktivkohle <10 7,3 72 500-103
Maisstarke 10 9,0 200 10
Erbsenmehl, grin 27 9,1 109 100
Aluminium <10 11,4 625 0,1
Beschichtungspulver
(60% org. Anteil) 40 5.6 90 5
Polyester 35 7.8 140 5

2.1.12 Druckanstieg in miteinander verbundenen Behaltern: ,,Pressure Pilling*

Wenn mehrere Kessel mittels Rohrleitungen miteinander verbunden werden und alle mit einem
Brenngas- bzw. Brennstaubgemisch befillt sind, kann es, je nach Zindort, zu erhdhten
Druckmaxima in einem der Behdlter kommen. Diese Druckspitzen (bersteigen die
thermodynamisch berechneten Werte [9]. Wenn die Zindung erfolgt, breitet sich die Flamme
mit einer gewissen Geschwindigkeit aus. Bei fehlender Durchmischung werden unverbrannte

9
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Gase vor der Flamme hergeschoben und nach den Gesetzen der Thermodynamik erhitzt. Es
baut sich eine Zone mit komprimiertem Gas auf, gelangt in einen der anderen Behélter und
erhoht dessen inneren Druck [10] [11]. Somit ist ein erhohter Initialisierungsdruck gegeben und
bei Ziindung des Brennstoff-Luftgemisches Ubersteigt der Druck in diesem Behéalter den Druck
des Zundbehalters. Dieses Phdnomen kann bei Gas-Luft, als auch bei Staub-Luftgemischen
auftreten und ist abhéangig von den Abmessungen der Anlage bzw. den Stoffeigenschaften der
Gemische. Es kann sogar zu einem Ubergang von Deflagration zur Detonation kommen [12].
Die Abbildung 2-3 zeigt den Druckverlauf zweier miteinander verbundenen Behélter. Wie zuvor
beschrieben, uUbersteigt der Druck p, im zweiten Behalter (rot gestrichelte Linie) den
Maximaldruck p,, des Behalters in dem geziindet wurde (schwarze Linie).

&

Druck
Py S
iy
P, ,l" ’
3
II
P,
R il Zeit
>

0 (=t1) tl tsl tk ts2 tn

Abbildung 2-3: Beispielhafter qualitativer Druckverlauf in zwei miteinander verbundenen Behéltern [13]
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2.2 Adiabate Verbrennungstemperatur

Um eine Verbrennungsreaktion thermodynamisch beschreiben zu konnen muss die
Energiebilanz vor und nach der Verbrennung aufgestellt werden. Unterschieden wird dabei eine
Verbrennung bei konstantem Volumen (geschlossenes System) und konstantem Druck (offenes
System). Die Berechnung basiert unter der Annahme, dass sie adiabat, sprich ohne
Warmetransport nach auflen Uber die Systemgrenzen, ablauft. Die grundlegendenden
Berechnungsschritte sind in Abbildung 2-4 und in der Gleichung GI. 2-3 ersichtlich. Die
Rechenschritte wurden nach den Vorgaben der begleitenden Unterlagen [14] [15] zu den
Thermodynamikvorlesungen an der Technischen Universitat Graz durchgefuhrt.

Qap=Hy=-4U -
V=konstant V=konstant / V=konstant
ty t ty
adiabate _ Abkuhlung _
L Verbrennung d
u ’abs(tl) U “abs(tz) U abs(tl)

Abbildung 2-4: Verbrennung bei konstantem Volumen [14]

Im Falle einer Gleichraumverbrennung werden die inneren Energien vor und nach der
Verbrennung gleichgesetzt, da sich der gesamte Energieinhalt im System, aufgrund des nicht
vorhandenen Warmeaustausches mit der Umgebung nicht andert. U}, bzw. U/, bezeichnet
die innere Energie vor und nach der Verbrennungsreaktion, t, ist die Temperatur in °C vor der
Verbrennung und t, ist die theoretische adiabate Verbrennungstemperatur. Der Heizwert Hy,
kann somit Uber die Differenz der inneren Energien, welche in Versuchen bestimmt werden
kénnen, berechnet werden, siehe Gl. 2-4.

U(’lbs(tl) = Uc,l,bs(tz) = U(,lbs(t1) + Hu,v(tl) Gl 2-3

Hy(t1) = =AU = Ugps(tz) — Ugps(t1) Gl. 2-4

Die Berechnung der adiabaten Verbrennungstemperatur und der dazu gehorige Druck werden
am Beispiel einer Gleichraumverbrennung von Propan und Wasserstoff mit Luft angeflihrt. Die
Ergebnisse dienen als Kontrolle fir die durch die Simulation erhaltenen Werte: Druck und
Temperatur. Die Propanverbrennung wird bis zum Aufbrauchen des Oxidationsstoffes als
vollstandige Verbrennung angenommen, der Wasserstoff verbrennt mit Luftiberschuss. In den
Simulationen werden die Reaktionen in einem Schritt modelliert und es werden somit keine
Restprodukte berlcksichtigt. Die Reaktionsgleichungen sind in Gl. 2-5 und Gl. 2-6 beschrieben
[15]. Die Reaktionen werden bei T, =300K und p, =1,013 bar gestartet. Es wurde
angenommen, dass Luft nur in Sauerstoff (vo, = 21%) und Stickstoff (vy, =79%) besteht.

Stickstoff ist ein inertes Gas und somit an der Verbrennung nicht beteiligt. A symbolisiert das

11
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Luftverhaltnis, welches sich aus der tatséchlich vorhandenen Luftmenge L und der minimal
notwendigen Luftmenge L,,;, errechnet. Sobald 1 > 1 ist, ist die Verbrennung vollstandig.

0,79 0,79

CaHg + 50, + 572N, — 300, + 4H,0 + 5Y7N, Gl. 2-5
HZ + = ﬂ. 02 + ;Ag[\]z g H20 + —(A 1) 02 + ;A%NZ GI 2-6

Die Wasserstoffberechnung muss etwas konkreter betrachtet werden, da fir einen Raum
unterschiedliche ~ Mischungsverhaltnisse  vorliegen: vy, =8%,12%,18%  sind  die
Wasserstoffkonzentrationen und die auf 100 % ergénzende Komponente ist Luft. Um L,,;, und
A ermitteln zu kénnen, muss die molare Zusammensetzung des Brenngasgemisches vor der
Reaktion ermittelt werden. Die Zusammensetzung v; = n;/ng.s kann mittels der Gesamtmolzahl
nges Und den einzelnen Molanteilen n; berechnet werden, siehe Gl. 2-7 bis Gl. 2-11. Alle
Ergebnisse fur die drei Auslegungsfalle sind in der Tabelle 2-7 zusammengefasst.

Ny, = 1 Gl. 2-7
1
noz = EA GI 2'8
_1 A 0.79 Gl. 2-9
M, =5 4021 '
Nges = Z n; Gl. 2-10
Ozmin

Somit l&sst sich die innere Energie U,,,(t;) vor der Verbrennung ermitteln. Diese setzt sich aus
der inneren Energie der Luft und des Brennstoffs bzw. des volumenbezogenen unteren
Heizwerts, jeweils bei der Starttemperatur T; (bzw. t;) zusammen.

Uc,lbs(tl) = UB + UL + Hu,v Gl. 2-12
%1

UB = TlHZ ) CmV,H2 0 - tl GI 2'13

Up =2 Lonin * Cmy |-+ 11 Gl. 2-14

10

Die Berechnung der Zusammensetzung des Produktgases passiert analog der
Zusammensetzung des Eduktgases. Die Zusammensetzungen der Produktgase der beiden
Reaktionen sind in der Tabelle 2-7 ersichtlich.

12



2 Grundlagen

Tabelle 2-6: Zusammensetzung der Produktgase der stochiometrischen Propan- bzw. der
Wasserstoffverbrennungen mit Luft bei konstantem Volumen

Stochiometrische Propanverbrennung Wasserstoffverbrennung
nCOZ =3 nHZO =1
Ny,o = 4 ng, = %-(/1—1)
0,79 1 0,79
"N. =001 ™ =3 A oo

Wie schon vorher besprochen ist der Energieinhalt vor der Verbrennung gleich dem
Energieinhalt nach der Verbrennung, siehe Gl. 2-3 oder anders ausgedrickt:

i t
Uaps(ty) = Nges * § Vi Cm,u-lo2 % Gl. 2-15
i

Die adiabate Verbrennungstemperatur t, ist nicht bekannt. Deshalb wird die Berechnung der

Stoffwerte iterativ durchgefiihrt bis schlussendlich eine zufriedenstellende Ubereinstimmung der
angenommenen mit der berechneten Temperatur t, erreicht wird.

Anmerkung zu den Stoffwerten: Die spezifischen molaren Warmekapazitaten Cmm-|f, wurden
linear zwischen tabellierten Werten [16] interpoliert.
Mit der adiabaten Verbrennungstemperatur lasst sich tUber die ideale Gasgleichung, Gl. 2-16,

und unter der Beriicksichtigung der Massenerhaltung der Druck p, berechnen, siehe Gl. 2-16
bis Gl. 2-18.

mit V = konstant und m = konstant Gl. 2-17
p_T

gy T, Gl. 2-18

13



2 Grundlagen

Tabelle 2-7: Berechnungsergebnisse der stdchiometrischen Propan- bzw. der Wasserstoffverbrennungen
mit Luft bei konstantem Volumen

Propan-
verbrennung

Berechnungsergebnisse

Waserstoffverbrennung

stochiometrisch Ve, =8% Vi, =12% vy, = 18%
T . 23,81 2,381 2,381 2,381
2

Luftverhaltnis 1 =L/, [ 1 4,83 3,08 1,91
Innere Energie vor der Verbrennung

1ps(t) K] 2.058.586,6 248.790,1 246.468,6 244.916,6
Produktgaszusammensetzung:
Vio [-] 0,155 0,083 0,128 0,198
Vo, bzw. vy, [—] 0,116 0,160 0,133 0,090
vy, [—] 0,729 0,757 0,739 0,712

Adiabate Verbrennungstemperatur t, bzw. T, und adiabater Verbrennungsdruck p,

t, [°C] 2.633,8
T, [K] 2.906,95
p, [bar] 9,82

880,8 1.266,12 1.810,41
1.158,95 1.589,27 2.083,56
3,9 52 7,04

14



2 Grundlagen

2.3 Grundlagen der Warme- und Stofftransportvorgange

In diesem Kapitel wird auf die allgemeinen Erhaltungsgleichungen, sprich die Kontinuitéts-,
Impuls- und Energiegleichungen, eingegangen ohne die Herleitung dieser aufzuzeigen. Diese
sind in diversen Fach- und Lehrbiichern zu finden, zum Beispiel Ferzinger und Peric [17] oder
Laurin und Oertel [18]. In weiterer Folge wird die Modellierung turbulenter Strémungen
beschrieben. Generell werden die Gleichungen in differentieller Form dargestellt. Samtliche
Erhaltungsgleichungen beziehen sich auf den kompressiblen, instationaren Anwendungsfall.

2.3.1 Kontinuitatsgleichung

Die Kontinuitatsgleichung beschreibt das Prinzip der Massenerhaltung. Es kann in einem
Kontrollvolumen weder Masse vernichtet noch erzeugt werden. Gl. 2-19 zeigt die
Massenerhaltung im  instationdren, kompressiblen  Anwendungsfall, welche bei
Explosionsvorgangen auftritt. Bezogen auf ein Kontrollvolumen beschreibt die Gl. 2-19 die
zeitliche Anderung der Masse plus die Differenz aus zu- und abstrémender Masse. [19]

9
v (pp) =0
ot Gl. 2-19

2.3.2 Impulsgleichung

Die Krafte auf und in einem Kontrollvolumen werden Uber den Impulssatz beschrieben.

d(pv .
¢ )+V-(pf7’ﬁ)+Ap=pf+A-T
at Gl. 2-20

Die Tabelle 2-8 beschreibt die Terme der Impulsgleichung, siehe GIl. 2-21, von links nach
rechts: [19]

Tabelle 2-8: Beschreibung der Terme der Impulsgleichung

Linke Seite Rechte Seite

e Zeitlich Anderung des Impulses im e Volumskrafte (in vielen Fallen Graviations-
Kontrollvolumen krafte)
o Impulsflisse lUber die Systemgrenzen

e Druckkrafte

e Viskose Kréafte

Die Vereinfachung, dass es sich beim Medium um ein Newtonsches Fluid handelt, fihrt zur
Navier-Stokes-Gleichung. Newtonsche Fluide sind solche, die lineare Zusammenhédnge
zwischen Schubspannung und Geschwindigkeiten, wie zum Beispiel bei Wasser oder Gasen
der Fall ist, aufweisen [18]. Dieser Zusammenhang beschreibt die Gl. 2-21 und das Resultat ist
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2 Grundlagen

die Navier-Stokes-Gleichung fir kompressible, instationdre Stromungen, dargestellt fur
kartesische Koordinatensysteme in Gl. 2-22 [17].

(0w Oy Za(uk)6 S =1 firizei 0
Tij =M 6_xj+6_xi_§6—xk ij iy =1furi=j,sonst Gl 221
o(pu)  Alpwu)  dp  0(ry)
o " Tox, | ox | ox P9 Gl. 2-22
2.3.3 Energiegleichung
% Wi+ )] = L2t pf BTGV (o
oc PPl =50 40l vV q V(0 ) Gl. 2-23

Die Terme der Energieerhaltungsgleichung, dargestellt in der GI. 2-23, von links nach rechts
beschreiben die Phdnomene, welche in der Tabelle 2-9 ersichtlich sind. [19]

Tabelle 2-9: Beschreibung der Terme der Energiegleichung

Linke Seite Rechte Seite

o Zeitlich Anderung der Gesamtenergie | ¢ Einfluss der inneren Energiequellen

e Energiefluss tiber die Grenzen des * Einfluss der Volumskrafte

Kontrollvolumens ¢ Energieaustausch durch Warmeleitung

e Druckenergie ¢ Dissipationstherm

Die Warmeleitung wird durch das Fourier'sche Gesetz beschrieben, Gl. 2-24. Unter der
Annahme, dass es sich bei dem zu berechnenden Fluid um ein ideales Gas mit konstanten
Warmekapazitaten handelt, kénnen die analytischen Ansatze fir die Energie und Temperatur,
zu sehen in Gl. 2-25 und Gl. 2-26, angewendet werden: [19]

G =—AVT Gl. 2-24

=2

__b v
e—K_1+p2 Gl. 2-25

T_(;c—l) e V2
R \p 2 Gl. 2-26

2.3.4 Berechnung des turbulenten Masse-, Impuls- und Energietransportes

In den vorangegangen Kapiteln 2.3.1 bis 2.3.3 wurden die Erhaltungsgleichungen fur laminare
Stromungen besprochen. In vielen technischen Anwendungen, wie auch bei Verbrennungs-
bzw. Explosionsprozessen, treten turbulente Stromungen auf. Der Umschlag zwischen
laminarer und turbulenter Strémung wird mittels der Reynoldszahl Re, siehe Gl. 2-27, definiert.

Dabei symbolisiert v, die Stromungsgeschwindigkeit, L, die von der Geometrie abhangige
16
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charakteristische Lange und p die dynamische Viskositat [20]. In Kanalstromungen gilt: ab
Re > 2.300 ist die Stromung nicht mehr rein laminar und muss somit eigens betrachtet werden.
Ab Re > 10 ist sie dann komplett turbulent [20].

p-v-Lo
U Gl. 2-27

Re =

Hierfir missen ergéanzende Terme mitberechnet werden um die Wirbelbewegungen mit zu
bertcksichtigen. [2] Die Herausforderung liegt dabei ein beliebig fluktuierendes Signal zu
beschreiben. Die Direkte Numerische Simulation (DNS), basiert auf den alles
berticksichtigenden Navier-Stokes-Gleichungen, einer turbulenten Strémung. Sie liefert
genaueste Ergebnisse, allerdings ist der Speicherplatz- und Rechenaufwand nicht vertretbar,
weshalb turbulente Stromungen in CFD Programmen oft mittels der Reynolds-Averaged-Navier-
Stokes (RANS) Gleichungen beschrieben werden [18]. Hierbei wird eine fluktuierende Gro3e ¢
Uber dessen Mittelwert ¢ und einer SchwankungsgrofRe ¢ beschrieben.

px,y,2z,t)=o(xy,2)+ ¢ (x,y,21t)
Gl. 2-28

Dieser Ansatz flihrt zu den zeitabhéngigen Reynoldsgleichungen in Tensornotation siehe Gl.
2-29 bis Gl. 2-31. [18]

o
Mo Gl. 2-29
axi
aul )| = 0 99 _ Gl. 2-30
ax] # ox;  0x; puv e
—6T+a(—7‘")—a AaT T Gl. 2-31
PEar Tay | T o [fax P e

Die zusatzlichen Terme der Impulsgleichung werden Reynoldsspannungen und der
Energiegleichung werden Reynoldsflisse genannt. Der Reynolds-Spannungstensor und der
Reynolds-Flussvektor lauten wie folgt: [18]

u vu wu
T, =—p u'v' W W Gl. 2-32
uw vw le
u'T’
§ = |7 Gl. 2-33
wWT

Um diese Gleichungen schlieBen zu kdénnen braucht es weitere Gleichungen. Dies ist die
Aufgabe der jeweiligen Turbulenzmodelle wie zum Beispiel das k-¢ oder das Reynolds-Stress-
Transport (RST) Modell.

17
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2.4 Grundlagen ,,Computational Fluid Dynamics*

CFD ist ein Begriff, der in der modernen Technik bereits eine tragende Rolle eingenommen hat.
Hinter dem Begriff ,Computational Fluid Dynamics® steckt im Grunde das computergestitzte
numerische Ldsen partieller Differentialgleichungen. Diese Differentialgleichungen, die
Grundgleichungen sind im Kapitel 2.3 angeflhrt, beschreiben Strébmungen oder
Warmetransporte und sind in den meisten Fallen nicht analytisch I6sbar. [17]

In diesem Kapitel werden nur Methoden bzw. Modelle beschrieben, die auch in den im Zuge
dieser Arbeit mittels ,Ansys Fluent v14.0“ verwendet wurden.

2.4.1 Diskretisierung

Diskretisieren bedeutet die kontinuierlichen Differentialgleichungen in eine diskrete, sprich
diskontinuierliche Schreibweise Uberzufihren [18]. Das bedeutet, es wird ein Gitternetz mit
endlichen Absténden Uber das Berechnungsgebiet gelegt und die Differentialgleichungen
konnen dann als Differenzengleichungen angesehen werden und sind somit I6sbar. [18]

Dazu gibt es viele Herangehensweisen um ein Berechnungsgebiet zu diskretisieren, die
wichtigsten Verfahren sind Finite-Differenzen, Finite-Volumen und Finite Zellen. Jede dieser
Verfahren hat ihre Eigenheiten und muss fir den Anwendungsfall richtig ausgewahlt werden
[17]. ,Ansys Fluent v14.0“ verwendet, wie auch diverse andere CFD Codes, das Finite Volumen
Verfahren.

Um die diskretisierten Gleichungen I6sen zu kénnen werden Informationen im Zellmittelpunkt
und am Zellenrand benétigt. Die Fluiddaten wie Material, Geschwindigkeit, Energie etc. sind um
Mittelpunkt gespeichert, Rand- bzw. Oberflachenwerte werden aus den lokalen Werten und den
Werten der Nachbarzellen interpoliert. [21]

2.4.2 Gleichungsldser (Solver)

Wie zuvor erwahnt, ist in weiterer Folge ein Differenzen-Gleichungssystem zu ldsen. Wie
allgemein bekannt ist, missen gleich viele Gleichungen wie Unbekannte gefunden und geldst
werden. Das Gleichungssystem wird iterativ gelost.

»<Ansys Fluent* bietet folgende Solverstrategien an: [21]

o Pressure-Based Solver (PBS):
Der druckbasierende Gleichungsloser verwendet als primére Variable neben dem Druck
den Impuls und berechnet die Gleichungen implizit. S&dmtliche Transportgleichungen
werden separat und unabhdngig voneinander berechnet. Solche Berechnungsablaufe
werden als entkoppelte Losungsverfahren bezeichnet.
Anwendung: einphasige Strémungen, schwach kompressible Medien.
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e Density-Based Solver (DBS):
Im Unterschied zum druckbasierenden Loser ist der dichtebasierende Loser ein
gekoppeltes Verfahren, da mehrere Transportgleichungen gleichzeitig betrachtet
werden. Das bedeutet, dass mehrere Parameter unbekannt sind und stark voneinander
abhangen.
Anwendung: kompressible und inkompressible Strémungen, Uberschallstrémungen.

Fur die Berechnungen der Gas- bzw. Staubexplosionen wurde der Pressure-Based Solver
verwendet, weshalb dieser hier genauer betrachtet wird. Wie ein Lésungsschritt ablauft ist in
Abbildung 2-5 zu erkennen. Samtliche Transportgleichungen werden separat geldst, bis auf die
Kontinuitatsgleichung. Hier wird eine Druck-Korrekturgleichung auf Grundlage der Impuls- und
Massenerhaltung verwendet [21]. Eine Abwandlung ist der Pressure-Based-Coupled Solver
(PBCS), siehe Abbildung 2-6. Dieser l0ost ein System von Impuls und druckbasierender
Kontinuitatsgleichung simultan und nach dem Aktualisieren des Massenflusses werden
samtliche Transportgleichungen separat gelost [22]. Der Abschluss des separaten
Gleichungslésens generiert Werte fir Energie, Turbulenz, Spezies etc. Sind diese nach
bestimmten Vorgaben konvergent ist die Berechnung abgeschlossen, andernfalls dienen diese
Werte als Startwerte fUr die nadchste lteration. Dieser Ablauf wird so lange wiederholt bis
Konvergenz auftritt.

A 4

Update properties

$ > Update properties
Solve sequentially l
Uvel Vvel erl .
Solve simultaneously:
l system of momentum and
pressure-based continuity

Solve pressure-correction
(continuity) equation

Update mass flux Update mass flux
pressure and velocity l

equations

l Solve energy, spezies,
turbulence and other
scalar equations

No Yes

Solve energy, spezies,
turbulence and other
scalar equations

No Yes

Abbildung 2-5: Losungsalgorithmus Pressure- Abbildung 2-6: Losungsalgorithmus Pressure-
Based-Segretated Solvers [22] Based-Coupled Solvers [22]

Eine Explosion ist immer instationdr zu berechnen, das bedeutet Konvergenz sollte bei jedem
Zeitschritt vorhanden sein, um richtige Startwerte in den nachsten Zeitschritt zu initialisieren.
Die Ausgangsparameter zum Zeitpunkt O s sind fur die instationdre Berechnung essentiell, sie
geben die Startwerte fir die erste Iteration vor.
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2.4.3 Konvergenz

Konvergenz bedeutet, dass alle Erhaltungsgleichungen erfillt werden wund das
Gleichungssystem genau genug berechnet ist. Die Toleranzgrenzen werden systemspezifisch
vorgegeben. Konvergent ist ein berechneter Wert, wenn er sich nicht mehr mit weiteren
Iterationen verandert. [21]

Da bei instationdren Berechnungen flr jeden Zeitschritt ein enormer Iterationsaufwand
betrieben werden musste um Konvergenz zu erreichen, werden Abbruchbedingungen
implementiert, um die Lésung als brauchbar zu erachten. Dies wird mittels der Residuen
geregelt, welche gewisse GréfRenordnungen unterschreiten missen.

2.4.4 Unterrelaxionsfaktoren

Mittels Unterrelaxionsfaktoren kann eine Simulation stabiler gemacht werden, indem der Wert
einer Variablen von lteration zu lteration limitiert wird. Dies fuhrt zu einem Abdampfen des
Signals [21]. Nachteil der Unterrelaxionsfaktoren ist, dass sie das Ergebnis etwas verfélschen
und mehr Iterationen notwendig sind um richtige Ergebnisse zu erhalten. Gl. 2-34 zeigt die
Gleichung nach der die Berechnung mittels Unterrelaxionsfaktoren funktioniert. ¢, ist der neue
zu berechnende Wert, ¢, 4, der in der vorhergehenden Iteration berechnete Wert, Agp ist

Differenz aus beiden Werten und « ist der Unterrelaxionsfaktor. [21]

Pp = Ppair + @ App
Gl. 2-34

2.4.5 Abschatzung des Zeitschrittes bei instation&ren Strémungen

Wie bereits erwadhnt, ist die Berechnung einer instationdren Strdomung um einiges
rechenaufwendiger. Der Zeitschritt spielt bei der Modellierung eine wichtige Rolle, er muss klein
genug sein um zeitabhdngige Stromungsattribute bestimmen zu kénnen. Er kann Uber das
Verhéltnis der ZellengroRe und der charakteristischen Flussgeschwindigkeit abgeschatzt
werden. [21]

Simulationsprogramme haben die Mdoglichkeit mit einen adaptiven Zeitschritt zu arbeiten.
Hierbei passt sich die GroRe automatisch Uber die Abbruchfehleranalyse an. [21]

2.4.6 Netzgittererstellung

Die Netzgittererstellung ist ein tragender Part fir die Generierung korrekter Ergebnisse. Die
diskreten Punkte werden durch das Netzgitter definiert, das bedeutet, dass die
Transportgleichungen an diesen Punkten gelost werden [17]. Naturlich ware es am Genauesten
das Netz ganz fein, sprich Ax, Ay, Az sollten gegen Null gehen, zu gestalten, allerdings wirde
sich der Rechenaufwand enorm steigern. Deswegen ist das Netz an die gewlnschte
Anwendung anzupassen und nicht genauer auszufithren als notwendig. [21]
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Ein Netz unterteilt also ein Berechnungsgebiet in kleine Teilbereiche. Dies kann, je nach
Anwendungsfall unterschiedlich aufgebaut werden:

e Strukturierte Netze: Werden bei relativ einfachen Geometrien verwendet, sie bestehen
aus Satzen von Gitterlinien. S&mtliche Satze schneiden sich untereinander nur einmal
und kreuzen sich selber nie [17]. Ein groRer Nachteil dieser Gitter ist, wenn ein
Teilbereich des Losungsgebietes genauer aufgelost werden soll, muss das gesamte
Gebiet feiner vernetzt werden und der Rechenaufwand steigt.

o Blockstrukturierte Netze: Hier werden strukturierte Netze unterteilt. Dies kann in
mehreren Stufen durchgefihrt werden. Dadurch kénnen spezielle Gebiete der
Berechnungszone feiner vernetzt als der Groldteil werden. Blockstrukturierte Gitter
kénnen auch Uberlappend ausgefihrt werden. [17]

e Unstrukturierte Netze: Werden bei komplexen Geometrien angewendet, die Zellen
konnen eine beliebige Form annehmen und es macht nichts aus wie viele Nachbarzellen
vorhanden sind [17]. Somit kann das Netz &rtlich beliebig verfeinert werden.

Die verschiedenen Gitterarten sind in den Abbildungen 2—7 bis 2—9, angewendet in einer
Symmetrieebene in einem Rohrbiindelwarmetauscher, ersichtlich.

Abbildung 2-7: Strukturiertes Netz Abbildung 2-8: Blockstrukturiertes,  Abbildung 2-9: Unstrukturiertes
[17] Uberlappendes Netz [17] Netz [17]

Bei zweidimensionalen Berechnungsgebieten werden meistens Vier- oder Dreiecke verwendet.
Diese beiden Geometrien reichen aus um jedes Berechnungsgebiet zu vernetzen. Kommt
jedoch eine weitere Koordinatenrichtung hinzu, sind weitere Elementformen von Noéten.
Abbildung 2-10 zeigt haufig verwendete Elementformen fur zwei- und dreidimensionale

Netzgitter.

Triangle Quadnlateral

4 67

Tetrahedron Hexahedron

o A @

Prism/Wedge Pyramid Polyhedron

Abbildung 2-10: Oft verwendete Elementformen fur zwei- und dreidimensionale Netzgitter [21]
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Fur einige Anwendungen ist die Netzerstellung ein sehr aufwendiger und zeitintensiver Prozess,
da qualitative Gesichtspunkte eingehalten werden mussen. Das Netzgitter beeinflusst das
Konvergenzverhalten und die Genauigkeit der Berechnungen. Das bedeutet stark verzerrte
oder deformierte Zellen mit zu groRen Langenunterschieden kénnen zu falschen Ergebnissen
fuhren, die Iterationsberechnungen zum divergieren bringen.

Deshalb muss jedes Netz auf folgende Qualitatskriterien tGberprift werden:

Skewness

Skewness heil3t Ubersetzt die Schiefheit eines Elements. Das bedeutet, sie gibt Auskunft
wie verzerrt die Zellen sind, bzw. in wie weit ein Element von seiner Idealform abweicht.
Sie wird mit den Werten Equi-Angle-Skew (Qgas), und Equi-Size-Skew (Qgys)
beschrieben [21]. In GI. 2-35 und Gl. 2-36 ist die Berechnung beschrieben, wobei 6,4,
und 6,4, die maximal und minimal auftretenden Winkel sind und 6., der fur die

verwendete Elementform charakteristische Winkel ist. [23]

Erstrebenswert sind Skewnesswerte unter 0,25, was als exzellente Zellqualitat gilt. O
ware perfekt, aber nur sehr schwer zu realisieren. Uber 0,25 bis 0,5 gelten die Zellen als
gut, von 0,5 bis 0,7 als akzeptabel und dariber als schlecht. Wenn die Skewness den
Wert 1 erreicht, ist das Element komplett degeneriert [21]. Bei dreidimensionalen Netzen
verschieben sich die Grenzen.

Q — max Hmax - Heq 9eq - gmin
_ optimale Zellgrofe — tatsachliche Zellgrofie
Qevs = optimale Zellgrofie Gl. 2-36

Orthogonale Qualitat

Sie wird aus den Vektoren vom Zellmittelpunkt zu jedem Seitenflachenmittelpunkt fl den
zugehdrigen Flachenvektoren /Ti und den Vektoren vom eigenen Zellmittelpunkt zu den
Zellmittelpunkten der benachbarten Zellen ¢; gebildet [24]. Aus diesen Vektoren wird ein
normiertes Skalarprodukt gebildet. Die orthogonale Qualitat variiert zwischen 0 und 1. Je
hoher desto besser, sie sollte, wenn moglich, tber 0,2 liegen. In der Abbildung 2-11 sind
die relevanten Vektoren zur Berechnung der orthogonalen Qualitat abgebildet [21].

Ay
Abbildung 2-11: Vektoren zur Berechnung der orthogonalen Qualitat [21]
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e Apect Ratio

Dieser Wert gibt Auskunft Uber die Streckung einer Zelle und beschreibt das Verhaltnis
des maximalen zum minimalen Abstand vom Mittelpunkt der Zelle zum Mittelpunkt der
Seitenflache und vom Mittelpunkt zum Eckpunkt. siehe Abbildung 2-12 Das Maximum
fir den Aspect Ration ist bei 35 und bei Stromungen mit hohen Gradienten sollte sich
der Aspect Ratio der einzelnen Zellen nicht zu stark andern [21].

Face Centroid Cell Centroid

Aspect Ratio=A/B

Abbildung 2-12: Abstande zur Definition des Aspect Ratio Wertes [21]

2.4.7 Turbulenzmodell: Standard k-¢ Modell

Wie schon in Kapitel 2.3.4 erklart, wird ein Modell um das Gleichungssystem zu schliel3en und
zu losen bendtigt, um Turbulenzen modellieren zu kdénnen. Welches Modell verwendet wird,
hangt vom Anwendungsfall ab. Fir die Untersuchung der Gas- bzw. Staubexplosionen wurde
das Standard k-¢ Modell gewahlt.

Das Modell ist ein 2-Gleichungssystem und basiert auf dem Modellieren der
Transportgleichungen fir k, die turbulente kinetische Energie und ¢, ihre Dissipationsrate. Die
Transportgleichungen lauten wie folgt: [22]

9 9 9 e\ Ok
3¢ (PR + 5 (pkuy) = —-= (H"‘G—k)a + G + Gy — pe — Yo + Sie Gl. 2-37
i j j
g 4 _9 M) 02 | G+ CanGy) — C i S
a(ps)-i-a_xi(PEUi)—a_xj (#"’O__s)a_x] + 15( k t C3e b)_ 25P7+ £ Gl. 2-38

G, und G, stellen die Terme zur Generierung der kinetischen Energie durch die
Geschwindigkeitsgradienten bzw. Auftrieb dar. Y, ist der Term zur Beschreibung der
fluktuierenden Ausdehnung in kompressiblen Turbulenzen, samtliche C Werte sind Konstanten
und die ¢ Werte sind die turbulenten Prandtl Zahlen fur k unde. S, und S, sind
benutzerdefinierte Quellterme.

Die turbulente Viskositat wird folgendermaf3en modelliert und die Konstanten haben folgende

voreingestellte Werte: [22]
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k2
e =pCu— Gl. 2-39

Cie = 1L44; G =1,92; C, =0,09; 0, =10; g, =13

2.4.8 Spezies Transport

Die Beschreibung von chemischen Reaktionen bzw. den volumetrischen Speziestransport
basiert auf folgender Gleichung: [22]

9 R 5
5 PYD + V- (pVY) ==V Ji+ R +5; Gl. 2-40

Y; ist der Massenanteil jeder Spezies, die durch Losen der Gl. 2-40 lokal fur jede i-te Spezies
ermittelbar ist. R; ist die Reaktionsrate und wird aus der dispersen Phase und einer
benutzerdefinierten Quelle ermittelt. [22]

Die Massendiffusion in turbulenten Stréomungen fl ist in Gl. 2-41 ersichtlich, S, ist die Schmidt
Zahl, siehe Gl. 2-42, D, die turbulente Diffusitat und y, die turbulente Viskositat [22].

> He vr
]i = - pDi,m + S—Ct VYl - Dit? Gl. 2-41
_ K
€™ pD, Gl. 2-42

Um die Reaktionsrate R; die Gl. 2-40 bestimmen zu kdnnen gibt es verschieden Ansétze [22]:

¢ Laminar-Finite-Rate: Turbulente Schwankungen werden ignoriert, die Reaktionsraten
werden Uber die Arrheniusrate berechnet.

e Eddy-Dissipation: Die Reaktionsraten werden angenommen und Uber die Turbulenz
kontrolliert, die chemische Arrhenius-Kinetik wird nicht bericksichtigt. Relativ kleiner
Berechnungsaufwand

e Eddy-Dissipation-Concept: Die chemische Arrhenius-Kinetik wird berlcksichtigt;
aufgrund detaillierter chemischer Berechnungen gro3er Berechnungsaufwand.

Das in dieser Arbeit verwendete Modell ist das Eddy-Dissipation-Concept Modell [22]. Die
anderen Modelle waren nicht geeignet zur Beschreibung der chemischen Reaktionen in diesem
Anwendungsfall, siehe Kapitel 4.1.1. Laminare Berechnungen sind nicht zielfihrend, da die
Verbrennung nach der Zindung schnell eine hohe Ausbreitungsgeschwindigkeit annimmt und
die Stréomung turbulent wird.

In nicht-vorgemischten Flammen sorgen die Turbulenzen dafiir, dass sich Brenn- und
Oxidationsstoff aufgrund Konvektion miteinander vermischen und dann schnell verbrennen. In
vorgemischten Flammen hingegen bewirken Turbulenzen ein Vermischen kalter Reaktanten mit
der Reaktionszone, wo die Reaktion sehr schnell stattfindet. Diese Vorgange werden mit Hilfe

des Eddy-Dissipation Ansatzes beschrieben, welcher von Magnussen und Hjertager entwickelt
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2 Grundlagen

wurde. Es wird dabei nur die Reaktionsrate mittels zwei Ansétzen berechnet, Gl. 2-43 und Gl.
2-44, und die kleinere der beiden Losungen wird verwendet [22].

Riy =V'iyM,, ;Ap iminyz <,Y—R) Gl. 2-43
k VerMyz
e XpY,

R, =V M, ABp —————
ir irMw,i kZ?'V"j,er,j Gl. 2-44

Y, und Y% sind die Massenanteile der Produkt Spezies p bzw. der Edukt Spezies R. A und B
sind empirische Konstanten und mit 4,0 und 0,5 definiert. Die chemische Reaktionsrate ist
bestimmt durch die Large-Eddy-Mischzeitskala k/es. Dieser Ansatz wird als Eddy-Breakup
bezeichnet. [22]

Das Eddy-Dissipation-Concept Modell basiert auf dem Eddy-Dissipation Modell und besitzt die
Erweiterung, dass die chemischen Mechanismen wie die chemische Kinetik in turbulenten
Stromungen mitbertcksichtigt werden. Die Annahme dabei ist, dass die Reaktion in kleinen,
fein skalierten turbulenten Strukturen auftritt. Der Quellterm R; der Gl. 2-40 wird hier mittels der
Gl. 2-45 bestimmt. [22]

p(&)?

Ri=T*[1_—(€*)3](Yi - 1)

Gl. 2-45
Alle mit * gekennzeichneten Parameter deuten die Zugehdrigkeit zur feinen Skalierung an. &* ist
der Langenanteil und t* beschreibt die Zeitskala, in welcher die Reaktionen ablaufen.
Verbrennungen in den feinen Skalen werden tber den Arrheniusraten berechnet. [22]

2.4.9 Modellierung von Mehrphasenstromungen

Der Brennstoff bei Staubexplosionen sind brennbare Partikel, welche in ihrer Form und GroR3e
variieren. Es handelt sich also um feste Partikel in Luft. Dafir muss ein passendes
Mehrphasenmodell gefunden werden. Der Austausch an Wéarme, Impuls und Stoff mit der
kontinuierlichen Phase muss werden konnen. Die wichtigsten Modelle fiir partikelbeladene
Strémungen sind: [21]

e Discrete-Phase-Model (DPM) oder auch Euler-Lagrange Modell
e Eulerian-Multiphase-Model oder auch Euler-Euler Modell
e Mixture Model

Die Ausgasung von brennbaren Partikeln kann besonders gut mit dem DPM Modell simuliert
werden, weshalb dieses Modell fur die Berechnungen verwendet wurde. Voraussetzung ist,
dass die Partikelbeladung nicht zu hoch sein darf. Die Partikelbahnen werden hier mittels des
Lagrang’schen Ansatzes beschrieben, die turbulente Streuung der Partikel kann gut bestimmt
werden. [21]
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2 Grundlagen

Der instationare Berechnungsablauf ist in der Abbildung 2-13 ersichtlich. Grundsatzlich missen
die Lagrang’schen Partikel und die Strémungsgleichungen synchron gelést werden, nur so sind
geeignete Ergebnisse zu erhalten.

Strémungsfeld wird eingefroren

/’

\Z

Partikel werden am Injektionspunkt aufgegeben

\Z

Berechnung des Partikelzeitschritts basierend auf der lokalen Stromungsgeschwindigkeit

\Z

Integration der Partikelbahnen bis:
- Strdbmungszeitschritt erreicht ist
- ODER Partikel das Berechnungsgebiet verlassen
- ODER Partikel mit einer Wand kollidieren
- ODER Partikel verdampfen oder ausgasen

N

Speicherung des neuen Partikelorts und Sprung zum néchsten Partikel

\Z

Stréomungsgleichungen (Kontinuitat, Navier-Stokes, Energie, Turbulenz etc.) werden

Abbildung 2-13: Instationérer Discrete-Phase-Model Berechnungsablauf [21]
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3 Stand der Technik: CFD Modellierung von Staub- bzw. Gasexplosionen

3 STAND DER TECHNIK: CFD MODELLIERUNG VON STAUB- BZW.
GASEXPLOSIONEN

In diesem Kapitel werden Projekte anderer Forschungsarbeiten, welche in einer umfassenden
Literaturrecherche gefunden wurden, zusammengefasst. Viele wissenschaftliche Artikel wurden
von Einrichtungen zur Schadenspravention beauftragt bzw. herausgegeben. Es war gut zu
sehen, wie die CFD Forschung immer mehr forciert wird. Die Herangehensweise zur
Modellierung von Staub- bzw. Gasexplosionen weicht dabei sehr stark voneinander ab. Es gibt
zwei grof3e CFD-Code-Gruppen, die sich mit den Explosionen beschaftigen:

o Ansys Fluent
e DESC/FLACS

Die recherchierten Artikel wurden zusammengefasst und die wichtigsten Erkenntnisse in eine
Tabelle Ubertragen. Sie sollten eine Entscheidungshilfe fir die spatere Modellierung darstellen.

3.1 Modellbildung in ,,Ansys Fluent*

,2Ansys Fluent® ist auch die in dieser Arbeit verwendete Software. Die Parametrisierung und die
einzelnen Berechnungsmodelle werden in Kapitel 4 und Kapitel 2.4 beschrieben.

e Experimentelle Untersuchung zum Ablauf von Gas- und Staubexplosionen in
druckentlasteten ReaktionsgefaRen (Scheid Marc) [2]

Im Abschnitt: Numerische Simulation von druckentlasteten Gasexplosionen, vergleichte Scheid
»LAnsys Fluent v6.1“ und FLACS (Flame ACceleration Simulator) Simulationen, mit von ihm
selber durchgefiihrten Experimente zu Gasexplosionen an verschiedenen Geometrien. Bei den
Gefallen handelt es sich um welche mit Druckentlastung. Ab einem bestimmten Ansprechdruck
zerspringt eine Berstfolie und ein Druckausgleich kann passieren. Scheid modellierte das
Problem wie folgt: Das Gefall wurde zuerst nur mittels der Randbedingung ,Wand“ am Auslass
berechnet, bei Erreichen des Ansprechdruckes der Druckentlastung wurde auf
~otromungsauslass® umgestellt. Die wichtigsten Fluent relevanten Parameterstellungen sind in
Tabelle 3-1 dokumentiert. Simulationsergebnisse verglichen mit den experimentellen Daten fur
eine Geometrie ist in Kapitel 4.1, Abbildung 4-1 nachzuschlagen. In dieser Arbeit wurde dieses
Diagramm fur die Validierung der Gasexplosion verwendet.
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3 Stand der Technik: CFD Modellierung von Staub- bzw. Gasexplosionen

Tabelle 3-1: Modellierung einer Propan/Luft/Stickstoff Verbrennung nach Scheid [2]

Modell Einstellungen
Verbrennung Propan-Luft-Stickstoff (4,5%-85,5%-10%)
Solver Keine Angabe

Zeit Instationar

Species Transport — Eddy Dissipation

Spezies C3Hg + 50, — 3C0, + 4H,0
Turbulenzmodell k-¢ (standard)

Time Steps bzw. Iterationen/TS 10 bzw. 100 It/TS
Zindung Mittels Patch: Kugel: 2.300K

e CFD Combustion of Dust Explosions: Rapid Combustion in a 20 | Apparatus (Bind
et al.) [25]

Bind et al. modellierten zuerst eine Wasserstoff-Luft Verbrennung in einem ,Siwek-Apparatur®.
Es handelt sich dabei um eine Kugel mit 20 Liter Inhalt. In dieser werden unter anderem die
standardisierten Explosionstests durchgefihrt. Es wurden Simulationsvergleiche mit
unterschiedlichen Mischungsverhaltnissen durchgefiihrt und anschlieend mit Literaturwerten
verglichen bzw. evaluiert. Die Modelleinstellungen in Fluent sind in Tabelle 3-2 ersichtlich. Die
ersten Vergleiche zeigten, dass die CFD Ergebnisse qualitativ recht gut Ubereinstimmten,
guantitativ jedoch nicht, die Reaktionen liefen sehr viel schneller ab. Deshalb wurden
verschiedenste Werte fir den Arrhenius-Faktor A, Parameter fir die Kinetic und die
Aktivierungsenergie E bestimmt. Die besten Vergleiche mit den Versuchsreihen erhielten Bind
et al. mit den Werten fir A und E, welche in Tabelle 3-2 zusammengeschrieben sind. Dadurch
war eine Validierung moglich und das Modell fur die Staubexplosionssimulation anwendbar.

Bind et al. untersuchten einen Aluminiumstaub und verglichen die Simulationsergebnisse
wieder mit Literaturwerten. Dabei wurde die volumetrische-kinetische Reaktionsrate aus den
Unterlagen verwendet und in den Berechnungen angewendet. Fir Aluminum Staubwolken ist
es wichtig ein sehr feines Netz zu verwenden, im Speziellen die Regionen zwischen
verbrannten und unverbrannten Bereichen missen sehr genau aufgeltst werden. Bind et al.
verwendeten die Funktion ,Dynamic Mesh Adaptation® mit der Option auf dem
Temperaturgradienten. Das bedeutet dass um die Flammenfront das Netz verfeinert wird. Die
Modelleinstellungen in Fluent sind in Tabelle 3-2 zu entnehmen. Die Ergebnisse waren ahnlich
wie bei der H2 Verbrennung. Qualitativ gut, aber die Geschwindigkeiten stimmten nicht Gberein.
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3 Stand der Technik: CFD Modellierung von Staub- bzw. Gasexplosionen

Tabelle 3-2: Modelleinstellungen fiir die Al-Staub Verbrennung [25]

Modell Einstellungen
Verbrennung Aluminium Staub — Luft (500g/m3 Al)
Solver Density Based

Zeit Instationér, 1. Ordnung implizit
Spezies Species Transport — finite rate

Turbulenzmodell

Time Steps bzw. Iterationen/TS
Arrhenius Rate A
Aktivierungsenergie E
Zundung

Massenanteile Al; Al,O3; Oy; N,

4A1 4+ 30, — 241,05
k-¢ (realizable)

10 bzw. 100 I/TS; adaptive Time Stepping
9,87 e+6 m"° kmol's™
3,2 e+07 J/kmol
Mittels Patch in der Mitte: Kugel mit R=20mm; 3500K
0,2797; 0,0; 0,189; 0,5313

e Areaction engineering approach to modeling dust explosions (Bind et al.) [26]

In dieser Veroffentlichung wird der Einfluss der PartikelgroRe untersucht und validiert. Die
Herausforderung ist, dass die Modelle weniger Annahmen beinhalten und dafiir mehr von den
Eigenschaften der Brenn- und Oxidationsstoffe mit gewissen Partikelgré3en abhangig sind.
Somit kann das Modell in einem viel breiteren Anwendungsgebiet verwendet werden. Die
Beschreibung des Partikelausmaf3es kann analytisch, empirisch oder numerisch erfolgen. Bind
et al. teilten die Stdube in zwei Kategorien auf: in metallische und organische Staube. Es
wurden Untersuchungen und Berechnungen angestellt um die notwendigen Eingangsparameter

zu finden.

| Bestimmen der Interpartikularen Abstande, Le=f(de, Konzentration) |

v

| Flammenradius fiir jedes einzelne Partikel, riame |

ja

¥

rame=Lp nein

I

Bestimmen der kinetischen Parameter ohne
Verwendung eines Partikelgrotenmodell

¥

Suche nach dem Arrheniusfaktor und der
Aktivierungsenergie

v

Analyse der Ergebnisse und Auswahl der
Faktoren

J

Bestimmen der kinetischen Parameter mit
Verwendung eines PartikelgroRenmodell

I
Suche nach dem Arrheniusfaktor und der
Aktivierungsenergie
2

Analyse der Ergebnisse und Auswahl der
Faktoren
|

l

| Validierung der Ergebnisse |

Abbildung 3-1: Partikelunterscheidung nach Bind et al. [26]
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3 Stand der Technik: CFD Modellierung von Staub- bzw. Gasexplosionen

Tabelle 3-3: Modelleinstellungen fur die Al- bzw. Starke-Staub-Luft Verbrennung [26]

Modell Einstellungen
Verbrennun Aluminium Staub — Luft Starke Staub (organisch) — Luft
9 (500g/m3 Al) (429g/m3 Starke)

Sover Density Based Density Based

Zeit Instationar, 1. Ordnung implizit Instationar, 1. Ordnung implizit

Species Species Transport — finite rate Species Transport — finite rate

Turbulenzmodell k-¢ (realizable) k-¢ (realizable)

Time Steps bzw. 5 5

lterationen/TS 10 bzw. 100 IU/TS 10 bzw. 100 IU/TS

Ziindun Mittels Patch in der Mitte: Kugel Mittels Patch in der Mitte: Kugel

g mit R=30mm; 3500K mit R=30mm; 3500K

Massenanteile AI, A|203, 0O, N, Starke, H,O; CO,; 02; N,

0,2797; 0,0; 0,189; 0,5313 0,25; 0,0; 0,0; 0,15; 0,6

Die Einstellungen fir die CFD Modellierung fur metallische und organische Staube ist in Tabelle
3-3 dargestellt. Die Vorgehensweise fir die Modellierung ist in Abbildung 3-1 ersichtlich. Es
besagt, dass alle Staube einzeln betrachtet und unterschieden werden missen. Ab gewisser
PartikelgroRe bzw. Konzentration kann nicht mehr mit der Vereinfachung, der Staub sei ein
schweres Gas gerechnet werden, sondern die Partikel missen berlcksichtigt werden.
Allerdings muss angemerkt werden, dass die Unterscheidung tber den Flammenradius an
jedem Partikel und der interpartikuldare Abstand funktioniert. Dies sind beides sehr schwer zu
erfassende Werte, wodurch die Unterscheidung sehr schwierig wird. Bind et al. flhrten
Vergleichssimulation fur Staube der linken Losungsseite der Abbildung 3-1 durch, sprich
Partikel wurden nicht berticksichtigt und die chemische Reaktion wurde Uber die Definierung
der Parameter: Arrheniusfaktor A und Aktivierungsenergie E angepasst.

Fur die Reaktionsratenterme wurden folgende Zusammenhange gefunden:

Aluminiumstaub:

. —8.55%10°
AI _rAl =A- e( RT . CAl . COZ GI 3'1
—8.55%10°
O,: —79,= 0,75 A" e RT “Car* Co, Gl. 3-2
—8.55%10°
Al,O3: Tat,0, = 0,5 A" e RrRT . Car* Co, Gl. 3-3
N.: v, =0 Gl. 3-4

Wobei die Arrheniusfaktor A abhangig der Partikelgréi3e ist:
A=3200 m3/(kmol s) fir 6,69 +1um (Partikelgrol3e)

A=1600 m3/(kmol s) fur 12,2um (Partikelgrofie)

A=800 m3/(kmol s) fur 11um (Partikelgrolie)
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3 Stand der Technik: CFD Modellierung von Staub- bzw. Gasexplosionen

Organischer Staub (Starke):

Starke: ~Terare = 1,8 €8 e RT) - Copiree - Co, Gl. 3-5
0,: rp, =618+ % e - Coparge o, Gl. 3-6
H,O: Mo =518 €% eFTY - Copare - Co, Gl. 3-7
COy: reo, = 61,8 €%+ e TFTY  Copare - Co, Gl. 3-8
Ny v, =0 Gl. 3-9

e An inter-comparison exercise on CFD model capabilities to simulate hydrogen
deflagrations in atunnel (Baraldi et al.) [27]

In diesem Artikel wurden fiunf verschiedene CFD Codes: COM3D-3.4, FLACSv8.1,
REACFLOWV0.8.6, bOb und Fluent v6.3.26 mit verschiedenen Turbulenzmodellen auf ein
spezielles Problem, der Wasserstoffdeflagration in Tunnels, angewandt und deren Ergebnisse
miteinander verglichen. Besonders aussagekraftig waren dabei die Vergleiche des maximalen
Uberdrucks. Fur das Modell in Fluent wurde ein Hybrid-Netz verwendet, bei allen anderen
strukturierte Netze mit der Option ,Adaptives Netz“. Die ,Fluent® relevanten Parameter sind in
der Tabelle 3-4 dargestellt. Die Auswertung der einzelnen Simulationsergebnisse hat ergeben,
dass alle Codes vor allem das Druckmaximum, die korrekte Zeit der Ankunft der Druckwelle an
bestimmten Punkten und die damit verbundene Ausbreitungsgeschwindigkeit der Druckwelle
sehr gut berechnen. Berlicksichtigt werden muss, dass alle Simulationen unter Kenntnis der

Versuchsergebnisse durchgefuhrt wurden.

Tabelle 3-4: Modelleinstellungen fir die H, Verbrennung in Tunnels [27]

Modell Einstellungen

Verbrennung H, — Luft

Solver Density Based — pressure velocity coupled

Zeit Instationar, 1. Ordnung implizit

Spezies Costomised RNG premixed combustion model
P 2H, + 0, » 2H,0

Turbulenzmodell k- (RNG-LES)

Time Steps bzw. Iterationen/TS 10° bzw. 100 It/TS
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o Dust explosions: CFD modelling as a tool to characterize the relevant parameters
of the dust dispersion (Murillo et al.) [28]

Dieses Paper beschreibt zwei Ansatze um die Dynamik eines Gas-Feststoff Strdomung in einem
“‘Hartmann Rohr” oder ahnlicher Apparatur zu beschreiben. Es wurden drei verschiedene Stufen
von Feststoff Dispersionen herausgefunden, welche Uber die GréRe der Partikel klassifiziert
werden konnen: die Fragmentationsphase, die Phase der Stabilisierung der Staubwolke und die
Sedimentationsphase. Tests wurden mittels Aluminiumstaub durchgefiihrt.

Die CFD Modellierung der turbulenten Stromung mit Feststoffpartikeln wurde mit Hilfe des
Euler-Lagrange Ansatzes durchgefiihrt, der Anteil der festen Partikel nimmt keinen grof3en
Volumsanteil der Stromung ein. Nattrlich missen die Interaktionen der Partikel untereinander
als auch die Zertrimmerung bzw. Anh&ufung von Partikeln bertcksichtigt werden.

Die Berechnungen wurden mit ,Ansys Fluent v13.0“ durchgefiihrt. Das Netz bestand aus
499.677 Zellen.

Fur die Turbulenzuntersuchungen wurde das Reynolds Stress Model (RSM) verwendet. Das
RSM Modell beinhaltet sieben Gleichungen um die Turbulenz in dreidimensionalen
Simulationen zu berechnen. Die turbulente Strémung kann so besser beschrieben werden,
allerdings ist der Rechenaufwand naturlich um ein vielfaches héher. Im Vergleich dazu |st das
k-& Modell lediglich zwei Gleichungen.

Die Simulationen wurden zuerst mit Glaskugelchen validiert. Glaskiigelchen wurden gewahlt, da
diese nicht kohésiv sind und sich nicht anhaufen, obwohl sie natirrlich nicht brennbar sind.
Weiters wurden 2 unterschiedliche Aluminiumstaube validiert.

Tabelle 3-5: Modelleinstellungen nach Baraldi et al. [28]

Modell Einstellungen
Dispersion Al-Staub — Luft
Turbulenzmodell Reynolds Stress Model
Partikel Verfolgung Ansatz nach Lagrange
Partikel Fragmantation Break Up Model
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3.2 Modellbildung mittels ,,DESC/FLACS*

DESC (Dust Explosion Simulation Code) entstand aus einem Gemeinschaftsprojekt einiger
Europaischen Universitdten und Forschungseinrichtungen und wurde von der Europaischen
Union unterstitzt und gefordert. Er basiert auf FLACS (Flame ACceleration Simulator) fur Gas
Explosionen [29].

FLACS ist ein Finite-Volumen-Code, der die Transportgleichungen fir Masse, Impuls,
Enthalpie, Brennstoff, Mischungsverhdltnis, turbulente kinetische Energie (k) und turbulente
Energie-Dissipationsrate (&) in einem strukturierten kartesischen Netz berechnet. Das Modell
berechnet die turbulente Verbrennungsgeschwindigkeit und Berticksichtigung der turbulenten
Geschwindigkeitsschwankungen, der thermischen Diffusionsvermdgen, der laminaren
Flammengeschwindigkeit und der Flammendicke. Uber die turbulente Flammgeschwindigkeit
wird die Flammenverbreitung kalkuliert. Die genauen Berechnungsschritte sind in diversen
wissenschaftlichen Artikeln nachzulesen [6] [10] [29] [1].

e Simulating dust explosions with the first version of DESC (Skjold et al.) [10]

In  frtheren  Arbeiten  wurden Experimente  durchgefuhrt um die laminare
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit von Maisstéarke in einem 20 Liter Explosionskessel zu
messen. Ziel dieser Arbeit, bzw. des DESC Codes ist es, die Auswirkungen einer Explosion auf
komplexe Geometrien anwenden zu kdnnen.

In der ersten Version von DESC wurde der Staub als dichtes und blasenfreies Gas
angenommen, mit einem hohen molekularen Gewicht. Daher konnen die Wechselwirkungen auf
die Staubpartikel aufgrund der Schwerkraft oder eine Vermischung der Staubschichten nicht
simuliert werden. Weiters wurde angenommen, dass die Reaktanten bekannte chemische
Eigenschaften besitzen und somit die Produktzusammensetzungen mittels chemische-
Gleichgewichtsberechnungen ermittelt werden kdnnen. Der in Experimenten gemessene Druck
hangt unter anderem von folgenden Parametern ab: der Warmeverlust an den Kesselwanden
wird reduziert, wenn die Verbrennungsgeschwindigkeiten kleiner werden, Anderungen der
Zusammensetzung der Vorerhitzungszone durch Freisetzung von flichtigen Anteilen und die
reale Staubkonzentration reduziert sich, da die Partikel aus der Suspension ausscheiden und
aufgrund Adhasion an den Kesselwanden haften bleiben. Diese Aspekte versuchten Skjold et
al. in den DESC Code zu implementieren. Die drei wichtigen Annahmen/Berechnungen von
DESC:

o Eine Bewertung der turbulenten Verbrennungsgeschwindigkeit aufgrund experimenteller
Daten, mit Hilfe des zeitlichen Druckanstieges (dp/dt) und dem Volumen und Radius
des Explosionskessels.

o Fur die Turbulenzparameter LT (Lange) und u’ (turbulente Geschwindigkeit) wird
angenommen, dass bestimmte Daten zu einem gewissen Zeitpunkt bekannt sind.

o Die laminare Verbrennungsgeschwindigkeit S; wird nach bestimmten Gesichtspunkten
berechnet und angenommen.
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In dieser Veroffentlichung wurde der Code an zwei Anwendungen getestet. Zum einen an
einem bellfteten Kessel, zur Simulation der Flammenausbreitung und zum anderen in einem
geschlossenen System mit zwei Kesseln, welche mittels einer Rohrleitung verbunden sind. Die
Ergebnisse am bellfteten Kessel stimmen relativ gut mit den Experimenten (berein. Die
simulierten Explosionsdriicke sind etwas hoher als die tatsachlichen. Bei den miteinander
verbunden Kesseln wurde vor allem der ,Pressure Pilling” Effekt untersucht. Dabei wurde der
Ort der Zundung variiert und die Ergebnisse untereinander verglichen. Experimentelle Daten
gibt es zu diesem Versuch keine, deshalb ist kein direkter Vergleich moglich. Aber der Vergleich
zeigt, dass ,Pressure Pilling“ mit dem Code simulierbar ist und wie sehr dieser variiert, abhangig
von den verschiedenen Zindorten.

e Simulation of dust explosions in complex geometries with experimental input
from standardized tests (Skjold et al.) [30]

Diese Veroffentlichung ist aufbauend auf die vorher beschriebene Arbeit [10]. Hier wurde ein
Staubgemisch mit Propan-Luft Brenngas modelliert und mit Daten aus Experimenten verglichen
um die Methode zu testen. Fir den DESC Code ist es besonders wichtig die richtige laminare
Verbrennungsgeschwindigkeit zu implementieren.

Zwei Sorten von Maisstarke wurden verwendet um den empirischen Input flr das
Verbrennungsmodell in DESC zu generieren. Meritena A und Maizena. Die Zlindung wurde mit
chemischen Zindquellen durchgefihrt. Es wurden diverse Versuchsreihen mit
unterschiedlichen Staubkonzentrationen durchgefiihrt. Ab einer Konzentration von 800 g/m3
wurde eine signifikante Reduzierung der laminaren Verbrennungsgeschwindigkeit festgestellt
und die Ziindverzdgerung vergroRerte sich.

Die damit gewonnen Daten wurden fiir die DESC Simulation in einem beliifteten 236 m3 grol3en
Silo verwendet. Dafir wurden von Eckhoff bereits Versuche durchgefuhrt. Der Staub wird in drei
verschiedenen Arten in das Silo eingebracht: am Boden mit und ohne vertikales Rohr und
unterm Dach des Silos. Die Ziindung erfolgte an verschiedenen Levels ber dem Boden des
Silos. Die Simulationen mittels DESC wurden durchgefiihrt, allerdings wurden nur qualitative
Vergleiche getatigt. Die Injektionsmengen wurden dafir bei der Simulation etwas reduziert.

Die Ergebnisse der Simulation stimmen qualitativ mit den Versuchsergebnissen gut Uberein.
Um noch bessere Ubereinstimmungen zu erhalten erwagt der Autor ein Zweiphasenmodell zu
entwickeln um die allgemeinen Annahmen etwas zu reduzieren. Diese Vergleiche zeigen aber,
dass die auf Versuchsobjekte entwickelten Modelle fir komplexe Geometrien anwendbar sind.
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4 MODELLIERUNG VON GASEXPLOSIONEN

Explosionsvorgange sind komplexe Prozesse, wo chemische und physikalische Prozesse sich
gegenseitig beeinflussen. Die Vorgehensweise beim Erstellen funktionierender Berechnungs-
modelle ist in der Einleitung Kapitel 1 in der Abbildung 1-2 ersichtlich. Demnach wurden zu
Beginn einfache zweidimensionale Geometrien verwendet und validiert. Diese Modelle wurden
dann in aufwendigere, dreidimensionale Geometrien angewendet.

In erster Linie war die Herausforderung, ein funktionierendes Ldsungsmodelles des
Verbrennungsvorganges zu finden. Die dabei wichtigsten Paramater sind dabei der verwendete
Solver, das Modell zur Beschreibung der chemischen Reaktion, die Zeitschrittgrof3e und die
NetzgroRe. Als Vergleichsgeometrien dienten ein Zylinder, welcher auf eine Ebene, also
zweidimensional reduziert wird, und eine Kugel.

In erster Linie war die Druckausbreitung von Interesse. Die Temperatur ist messtechnisch,
aufgrund der Tragheit der Temperatursensoren, sehr schwer zu erfassen, deshalb wird der
Druck als Vergleichswert herangezogen. Daher sind in der Arbeit vorwiegend die Diagramme
des Drucks Uber die Zeit aufgelistet.

Fur samtliche Simulationen wurden folgende Vereinfachungen getroffen:

¢ Alle Reaktionen laufen als Ein-Schritt-Reaktionen ab. Das heif3t, Zwischenprodukte wie
zum Beispiel Kohlenmonoxid bei einer Kohlenwasserstoffverbrennung tritt nicht auf.
¢ Die Umgebungswande haben konstant 300 K.

Zur Berechnung der Verbrennung ist anzumerken, dass mit der Ein-Schritt-Reaktion wissentlich
ein Fehler begangen wurde. Ein-Schritt-Reaktion bedeutet, dass keine Nebenprodukte, wie z.
B. CO, bei der Verbrennung entstehen. Dies wirkt sich natlrlich auf die Ergebnisse aus, vor
allem wenn Sauerstoffmangel vorherrscht. In diesem Fall wird die Verbrennung bis zum
Verbrauch des Sauerstoffes als ideal angesehen und der restliche Brennstoff bleibt tber.

Anmerkung zu diversen Diagrammen: Bei samtlichen Verlaufen Uber die Zeit handelt es sich
um auf die Flache bzw. auf das Volumen des gesamten Behalters bezogene Mittelwerte.

35



4 Modellierung von Gasexplosionen

4.1 Zweidimensionale Propan- Gasexplosion

Es wurde eine Propan-Luft Verbrennung fiir die ersten Vergleichsrechnungen gewahlt, da
Literaturergebnisse vorhanden waren und Propan den Pyrolyse- und Vergasungsprodukten von
Lackpartikeln in dessen chemischen Eigenschaften &hnlich ist. Scheid behandelte in seiner
Dissertation: ,Experimentelle Untersuchungen zum Ablauf von Gas- und Staubexplosionen in
druckentlasteten GefaRRen“ [2], Gasexplosionen in Behdltern mit Druckentlastungsdéffnungen,
welche mittels Berstfolien ausgestattet sind. Bis zum Zeitpunkt der Druckentlastung sind dies
somit geschlossene Behdlter und fur die Validierung der Simulationsergebnisse geeignet. Als
Vergleichsgeometrie dient ein Gefal3, welches 670 mm lang ist und eine Breite von 200 mm
besitzt. Dies entspricht einem Langen-Breite-Verhaltnis von 3,4. Scheid verwendete dieselbe
Geometrie. In der Abbildung 4-2 ist die Geometrie und deren Abmessung dargestellt. Die
Zundung erfolgt mittels einer ,Zundkugel” im unteren Drittel des Testgefalles. Dabei wird die
erste Zellenreihne um die Kugel mit 2.300 K beaufschlagt und die Verbrennungsreaktion
gestartet. Samtliche begrenzende Wande sind mit konstant mit 300 K definiert.

Die Versuchsauswertung (schwarze Linie) von Scheid, verglichen mit dessen ,Ansys Fluent*
Simulationsergebnissen (graue Linie) fur diesen Behdlter ist in Abbildung 4-1 zu sehen. Der rot
markierte Bereich wurde als Validierungsbereich verwendet, ab einem Uberdruck von 0,5 bar
offnet die Druckentlastung und somit war der weitere Kurvenverlauf nicht mehr zu gebrauchen.

3,0 Propan-Luft-Stickstoff-Gemisch
(4,5% C;Hg, 85,5% Luft, 10% N,) - berechnet
V: 211 N
25 L/D 3,4 - b

Ag.q: 0,0014 m?
APdyn: 500 £ 10 mbar
20 4 (APstat- 430 £ 30 mbar)

geschlossener experimentell

Druckbehélter:
154 Relevanter Bereich
far Validierung

Druck [bar (abs)]

1.0 _——-F__I_ - T T T T T T 1
0 0,02 004 006 0,08 0.1 0,12 014 0,16

Zeit [s]
Abbildung 4-1: Druck Uber die Zeit einer Propanverbrennung in einem Behalter mit Druckentlastung [2]

Die Gl. 4-1 zeigt die Verbrennungsreaktion von Propan mit Sauerstoff, welcher in der Luft
enthalten ist. Gl. 4-2 beziffert die Zusammensetzung des Brenngases in Volumprozent, vor dem
Reaktionsstart. Der fur die Verbrennung notwendige Sauerstoff ist in der Luft enthalten, der
Stickstoff ist an der Verbrennung nicht beteiligt und somit inert.

C3Hg + 50, = 3C0, + 4H,0 Gl. 4-1
VC3H8 = 4,5 %, VLuft = 85,5 %, VNZ =10 % Gl. 4-2
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Zundkugel:
Wandtemperatur:
2.300K
das Innere ist
nicht Teil des
Berechnungs-
gebietes

v
200mm
—
Abbildung 4-2: Explosionszylinder mit Abbildung 4-3: Explosionszylinder mit feiner
Abmessungen und Vernetzung (557 Zellen) Vernetzung (2.277 Zellen)

4.1.1 Ermittlung der Solvermethode und Bestimmung des Modells zur Berechnung der
chemischen Reaktion

Der Zylinder wurde grob vernetzt um erste Vergleichsrechnungen durchfiihren zu kénnen. Die
Anzahl der Zellen betrug lediglich 557 Zellen um die Rechenzeit mdglichst gering zu halten.
Abbildung 4-2 zeigt die Vernetzung des Zylinders. Aus den diverser Literatur war zu
entnehmen, dass verschieden Solvermethoden verwendet wurden. Bind et al. verwendete eine
Kombination aus dem ,Density-Based Solver und modellierte die Chemische Reaktion mit dem
,Finite Rate“ Modell [25] [26]. Scheid hingegen verwendet ein erweitertes ,Eddy-Dissipation®
Modell um die chemische Verbrennungsreaktion zu beschreiben [2]. Untersucht wurden
folgende Kombinationen:

o Pressure-Based Solver” und ,Eddy Dissipation Concept*
e ,Density-Based Solver und ,Laminar Finite Rate"
e  Pressure-Based Solver” und Laminar Finite Rate“

Schnell zeigte sich, dass nur eine Kombination zu sinnvollen Ergebnissen fihrte. Abbildung 4-4
zeigt reprasentativ den gemittelten Temperaturverlauf im Behélter, aufgetragen Uber die Zeit.
Zu erkennen ist, dass der Density-Based Solver sofort Temperaturwerte um 5.000 K berechnet,
was unmdglich ist. Somit scheidet der Density-Based Solver aus. Die Kombination Pressure-
Based Solver und Laminar-Finite-Rate Speziestransport erreicht die Maximaltemperatur bzw.
den Maximaldruck bereits nach einigen Zeitschritten. Der Realitat kommt das Eddy-Dissipation-
Concept Modell am nachsten, auch wenn es, quantitativ gesehen, von der Realitat abweicht,
sprich die Reaktion zu langsam ablauft.
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6000
pressure based - EDC

5000 pressure based - Finite Rate
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v 4000
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Zeit [s]l

Abbildung 4-4: Temperaturverlauf Gber die Zeit: Vergleich Solver-Modellkombinationen an einer
Propanverbrennung

Bind et al. erhielten durch Ab&ndern der Aktivierungsenergie und des Arrhenisfaktors sehr gute
Werte [25] [26]. Dieser Ansatz wurde nicht weiter verfolgt, da dies eine Manipulation von fest
definierten chemischen Stoffeigenschaften ist.

4.1.2 Ermittlung der NetzgroRRe

Die im vorhergehenden Kapitel erfolgreich ermittelte Kombination aus ,Pressure Based Solver®
und ,Eddy-Dissipation-Concept® Modell wurde nun auf verschiedene NetzgroRen angewandt.
Der Zeitschritt wurde jeweils mit 1:10° s gewahlt. Dabei zeigte sich, dass die Reaktion
numerisch schneller ablauft, je feiner das Netz ist. Der Maximaldruck hingegen war derselbe,
dieser ist vorwiegend von der Propan- und Sauerstoffkonzentration abhangig. Diese
Erkenntnisse sind aus der Abbildung 4-5 abzuleiten. Alle Verlaufe mit unterschiedlichen Netzen
erreichen aber nicht den Druckgradienten, welcher aus Messungen entnommen wurde, wie in
der Abbildung 4-6 ersichtlich ist. Das heil3t, um den numerisch gerechneten Druckverlauf

° I I I L §7<-— e I 557 Zellen /
gl 25277?2"‘3'? / — 2.277 Zellen /
-2f 7 zeten / 9.108 Zellen
. 9.108 Zellen ) ,:,1’4 T = = = Messung /
S / / S 7
2 6 i3 /
E /1 h 7
S5 2 Vi
= / ° v
j=! / / 512 ’ <
2 4 4 © rd /
2 / a3 ” ]
o 3 < P 7 /
< / 1,1 =
? C //, - ;‘9/ ——T|
1 i 1 T T T
0o o1 02 03 04 05 06 07 0 001l 002 003 004 005 006 007 008
Zeit [s] Zeit [s]
Abbildung 4-5: Druckanstieg Uber die Zeit: Abbildung 4-6: Druckanstieg Uber die Zeit:
Propanverbrennung mit verschiedenen Propanverbrennung mit verschiedenen
Netzgrof3en; Zeitschritt: 1'107%s Netzgrof3en: Auszug des Validierungsbereiches;

Zeitschritt: 1°10° s
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genauer der Messung annahern zu kdnnen, mussten noch weitere Parameter, sprich die
ZeitschrittgréfRe, modifiziert werden.

Ab einer Anzahl von 2.277 Zellen (rote Linie) war keine eklatanter Unterschied mehr erkennbar.
Somit wurde fur weitere Berechnungen das Netz, welches in Abbildung 4-3 zu sehen ist,
verwendet.

4.1.3 Ermittlung der ZeitschrittgrofRe

Mit Hilfe der geeigneten Solver—Verbrennungsmodell Kombination und des passenden Netzes
konnten bereits funktionierende Berechnungen durchgefiihrt werden, welche auch stabil, mit
ausreichend kleinen Residuen abliefen. Den richtigen Zeitschritt zu finden war bei diesem
Problem nicht einfach, da die Stromungsgeschwindigkeit wahrend der Berechnung variiert.
Somit wurde der Zeitschritt nicht, wie in Kapitel 2.4.5 erklart, bestimmt. Deshalb war es
notwendig, sich mittels Vergleichssimulationen an den passenden Zeitschritt heranzutasten. Die
Verbrennungsgeschwindigkeit war, wie in Kapitel 4.1.2 erwahnt, noch zu langsam, es zeigte
sich aber schnell, dass diese auch sehr vom Zeitschritt abhangig war. Das bedeutet, zu dieser
NetzgroRe musste ein passender Zeitschritt gefunden werden. Aus der Literatur war bekannt,
dass ZeitschrittgréRen um 1-10° s bevorzugt verwendet wurden. Allerdings ist diese immer auf
die spezielle NetzgroRe bezogen, daher wurden Vergleichsrechnungen mit diversen
ZeitschrittgréRen durchgefiihrt. In der Abbildung 4-7 ist die Abhangigkeit des Druckanstieges
Uber die Zeit abgebildet. Auffallend ist, dass der Druckgradient mit der Zeitschrittgréf3e variiert,
der maximal errechnete Wert allerdings unabhangig von diesem ist. Um genau darauf eingehen
zu kénnen, ist der Validierungsbereich bis 0,08 S genauer zu betrachten. Die Druckverlaufe von
1-10° s (gelbe Linie) bzw. 5:10* s (violette Linie) verlaufen eindeutig zu flach und sind somit
unbrauchbar. Die Kurve des Zeitschrittes von 1-10® s (blaue Linie) steigt zu schnell, am besten
stimmen die Linien mit den Zeitschritten von 1-10* s (dunkelrote Linie) und 5-10° s (griine
Linie) mit der Messung (rot gestrichelte Linie) Gberein. Bei weiterem Analysieren der Verlaufe
der Drucklinien in Abbildung 4-7 ist erkennbar, dass der Druckgradient von der Kurve mit dem
Zeitschritt von 5:10° s (griine Linie) annahernd konstant bleibt, wéahrend die dunkelrote Linie
(110" s) mit Fortdauer etwas flacher wird. Der fiir die weiteren Betrachtungen gewahlte wurde
somit mit 5-10°° s festgelegt.

Erganzend zu den Druckverlaufen ist in der Abbildung 4-9 und Abbildung 4-10 der fir den
Druckanstieg verantwortliche Temperaturanstieg und der Propan-Konzentrationsabfall Gber die
Zeit aufgetragen. Wie bereits erwahnt, mangelt es hier an Versuchsergebnissen, wodurch die
Validierung anhand der Druckkurven durchgefiihrt wurde. Aus dem Propankonzentrationsabfall
ist erkennbar, dass es sich um ein fettes Gemisch handelt. Das heil3t, dass nicht geniigend
Sauerstoff vorhanden ist um das gesamte Propan zu verbrennen. Die Temperaturerhfhung
zeigt Temperaturspitzen bis ca. 2.500 K, entspricht ca. 2.230 °C. Die Temperatur bewirkt auch
den hohen Absolutdruck von knapp unter 9 bar. Grund fur diese hohen Werte ist, dass es sich
hierbei um eine Gleichraumverbrennung handelt.
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Die violett gepunkteten Linien in der Abbildung 4-7 und Abbildung 4-9 stellen den
Verbrennungsdruck bzw. die Verbrennungstemperatur bei idealer, adiabater und
stochiometrischer Gleichraumverbrennung dar. Die Berechnung kann im Kapitel 2.2
nachgeschlagen werden. Die Simulationen erreichen diesen Wert, aufgrund der Warmeverluste
an den Wanden und des Fehlers in der Berechnung der chemischen Reaktion (Ein-Schritt-
Reaktion), nicht. Diese Linie dient hauptsachlich als Kontrollwert, welcher bei den Simulationen
nicht Uberschritten werden darf.
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Abbildung 4-7: Druckanstieg Uber die Zeit:
Propanverbrennung mit verschiedenen
ZeitschrittgroRen; Anzahl der Zellen: 2.277

Abbildung 4-8: Druckanstieg Uber die Zeit:
Propanverbrennung mit verschiedenen
ZeitschrittgroRen: Auszug des

Validierungsbereiches; Anzahl der Zellen: 2.277
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Abbildung 4-9: Temperaturanstieg Uber die Zeit:
Propanverbrennung mit verschiedenen
ZeitschrittgroRen; Anzahl der Zellen: 2.277

Abbildung 4-10: Propan Konzentration Uber die
Zeit: Propanverbrennung mit verschiedenen
ZeitschrittgroRen, Anzahl der Zellen: 2.277

Die Flammenausbreitung kann durch die Temperatur am besten visualisiert werden. Dadurch
kénnen die Form und der Hochtemperaturbereich der Flamme erkenntlich gemacht werden. In
der Tabelle 4-1 ist die Ausbreitung ab der Zindung zum Zeitpunkt 0 s gut ausmachbar. Die
Temperatur im gesamten Zylinder stieg stetig bis zum Zeitpunkt 0,35 s, wo sie ihr Maximum
erreichte, vergleiche mit Abbildung 4-9. Nach diesem Zeitpunkt war der gesamte Sauerstoff
verbraucht und kein weiteres Propangas wurde verbrannt, wie in Abbildung 4-10 zu erkennen
ist. Der Zylinder kihlte wieder langsam aus. Speziell bei den Abbildungen mit sehr
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ausgepragter Flamme ist gut erkennbar, dass der Druckgradient an den Randern, sprich an den
Wwanden des Zylinders, sehr grof3 ist. Der Grund hierfir ist, dass die Wande mit konstant 300 K
Temperatur definiert wurden.

Tabelle 4-1: Flammenentwicklung einer Propanverbrennung in einem Zylinder
Zeitschritt 5107 s; Anzahl der Zellen: 2.277

Temperatur
[K]

. 3.008+03 0,0025s 0,025s 0,05s 0,08 s 0,13 s 0,23 s 0,35s

2869‘*03 I I I 5

Zeit nach der Zindung

2.73e+08
2.59e+03
2.46e+03
2.32e+03
2.19e+03
2.05e+03
1.92e+03
1.78e+03
1.65e+03
- 1.51e+03
1.38e+03
1.24e+03
1.11e+03
9.75e+02
8.40e+02
7.05e+02
5.70e+02
4.35e+02
3.00e+02
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4.2 Dreidimensionale Wasserstoff- Gasexplosion

Der nachste Schritt war, das funktionierende Modell auf eine aufwendigere, dreidimensionale
Geometrie anzuwenden. Bind et al. machten Vergleichssimulationen in einer Kugel mit 20 Liter
Inhalt [25]. Diese wurde mit Luft und Wasserstoff in verschiedenen Konzentrationsverhaltnissen
gefullt und geziindet. Als Zindung diente hierbei wieder eine Kugel mit einer 2.100 K heil3er
Oberflache. Die nach oben hin begrenzende Wand wurde als konstant mit 300 K vorgegeben.
Einfachheitshalber wurde nur ein Kugelsegment berechnet und im Programm diverse
Begrenzungen als Symmetrieflachen definiert. Somit kann das Kugelsegment als Teil einer
Kugel betrachtet werden und der Rechenaufwand reduziert sich drastisch. In der Abbildung
4-12 ist dieses Segment mit der ersten Vernetzung ersichtlich. Hier konnte auch der
Druckverlauf wahrend der gesamten Verbrennungsreaktion verglichen werden, was bei der
Propanverbrennung aufgrund der Druckentlastung nur begrenzt moglich war.

Als Basis fur die Validierung dienten experimentell ermittelte Daten fur die
Wasserstoffverbrennung, ersichtlich in Abbildung 4-11.

Die Vernetzung dieses Bauteils war sehr einfach und es konnten sehr hohe
Qualitatseigenschaften erzielt werden. Es bestand aus alles hexaedrischen Zellen und
orthogonale Qualitat lag bei ~1.

Gl. 4-3 zeigt die Verbrennungsreaktion fur Wasserstoff und Sauerstoff. Der Unterschied zur
Propanverbrennung unter Kapitel 4.1 ist, dass kein inertes Gas im Reaktionsbehalter
vorhanden war und somit nur ein Brennstoff- Luftgemisch gezundet wurde. Die Verbrennung
wurde mit drei verschiedenen Wasserstoffkonzentrationen durchgefuhrt: vy, = 8%, vy, = 12%

und vy, = 18%.

2H,+0, > 2H,0 Gl 4-3

. = -Hydrogen, 18% vol., Exp. data
) '~ --Hydrogen, 12% vol., Exp. data
: : —Hydrogen, 8% vol., Exp. data
— e
3 i :
2, I
¢ 3 A (]
o !
2
© -
5 2
o
D
l -
0 -
0 10 20 30 40 Zeit [ms]

Abbildung 4-11: Experimentell Ermittelter Druckverlauf fur Wasserstoffverbrennungen mit
unterschiedlichen Konzentrationsverhéltnissen [25]
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Offnungswinkel: 30°

Symmetrieoberflachen

Zindkugel: Patch der ersten
Zellenreihe mit 2100K

Abbildung 4-12: Dreidimensionales Kugelsegment (9.075 Zellen)

4.2.1 Ermittlung bzw. Bestatigung der Solvermethode und Bestimmung des Modells zur
Berechnung der chemischen Reaktion

Die Wasserstoffverbrennungsrechnungen wurden mit der Solver- Reaktionsmodellkombination,
wie unter Kapitel 4.1.1 einsehbar, durchgefuhrt und Vergleiche erstellt. Die Ergebnisse waren,
wie schon zuvor, nur in der Kombination: ,Pressure-Based Solver® und ,Eddy-Dissipation-
Concept” Modell brauchbar und wurde somit bestatigt.

4.2.2 Ermittlung der NetzgroRRe

Die Vorgehensweise war hierbei ebenfalls so wie bei den zweidimensionalen
Vergleichsrechnungen. Als Zeitschritt wurde wieder 1-10° s gewahlt und ein netzabhangiger
Druckanstieg war wieder vernehmbar, wie in Abbildung 4-13 zu entnehmen ist. Das Netz mit
9.075 Zellen (blaue Linie) gleicht dem tatsachlichen Druckanstieg (rot gestrichelte Linie) nur
sehr wenig, die Kurven hoherer Elementanzahl (dunkelrote und griine Linien) sind schon etwas
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Abbildung 4-13: Druckanstieg Wasserstoffverbrennung (v, = 8%) mit verschiedenen Netzgréiien;
Zeitschritt: 1'10° s
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naher an der Realitat. Die Kurven der beiden Netze mit 59.724 und 99.960 Zellen liegen
beinahe Ubereinander, womit eine Netzunabhéngigkeit ab 59.724 Zellen feststellbar war.
Dieses Netz wurde anschlielend auch fir die weiteren Berechnungen verwendet. Die
Temperaturverlaufe in Abhéngigkeit der Zeit und der unterschiedlichen Netze sind im Anhang
abgebildet. Es sind kleine Differenzen der maximalen Driicke wahrnehmbar, welche allerdings
auf den Gesamtdruck gerechnet zu vernachlassigen sind. Generell liegen die
Simulationsergebnisse etwas unter dem gemessenen Maximaldruck.

4.2.3 Ermittlung bzw. Bestéatigung der Zeitschrittgrofle

Aus der Propanverbrennung unter Kapitel 4.2.3 wurde der zur Validierung verwendete
Zeitschritt von 5:10° s ermittelt. Unabhangig davon wurden Untersuchungen zu differierenden
Zeitschrittgro3en angestellt. Die initialisierte Wasserstoffkonzentration war vy, = 8%. Abbildung
4-14 zeigt den Vergleich der Berechnungen mit unterschiedlichen Zeitschrittgré3en. Bei naherer
Betrachtung dieses Diagrammes féllt auf, dass der Druckgradient mit abnehmender
ZeitschrittgréRRe steiler wird. Bei einem Zeitschritt von 510° s (griine Linie) wurde eine sehr
gute qualitative Ubereinstimmung mit den Messergebnissen (rot gestrichelte Linie) erreicht und
wurde somit bestétigt und fur die weiteren Berechnungen verwendet. Quantitativ weicht die
Linie allerdings um ca. 0,015 s ab. Dass der Druckgradient der numerischen Simulation mit dem
der Messung gut Ubereinstimmt, bestatigt die Abbildung 4-15. Hier wurde die berechnet Kurve
(grine Linie) so verschoben, dass der numerisch ermittelte Druckanstieg mit dem der Messung
(rot gestrichelte Linie) Ubereinander liegt. Im Berechnungsfall vy, =8% betrug die
Transformation -0,015 s. Sie ist also zeitversetzt, sprich ,zeitbereinigt* abgebildet. Somit lassen
sich die Kurven der Berechnung und der Messung sehr genau auf lhre qualitative Aussage
vergleichen. Wann die Zundung erfolgt ist sehr schwer nachzubilden. Diese hangt sehr stark
von der Gro3e der Zindzone ab und somit ist die Quantitat kein guter Vergleichswert.
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Abbildung 4-14: Druckanstieg Abbildung 4-15: Druckanstieg
Wasserstoffverbrennung (v, = 8%) mit Wasserstoffverbrennung (v, = 8%) ,zeitbereinigt®;
verschiedenen ZeitschrittgréfRen Anzahl der Zellen: 59.724, Zeitschritt: 510° s
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Abbildung 4-16: Druckanstieg Abbildung 4-17: Druckanstieg
Wasserstoffverbrennung (v, = 12%) Wasserstoffverbrennung (v, = 18%)
.Zeitbereinigt®; Anzahl der Zellen: 59.724, »Zeitbereinigt*; Anzahl der Zellen: 59.724,
Zeitschritt: 510° s Zeitschritt: 510° s

Die violett punktierte Line in beiden Diagrammen symbolisiert den Druck, welcher tber die
adiabate Verbrennungstemperatur bei Gleichraumverbrennung ermittelt wurde. Die Berechnung
der theoretischen Verbrennungstemperatur ist in Kapitel 2.2, Seite 11, angefihrt. Die
theoretisch erreichbare Temperatur bzw. der Druck wird weder beim Versuch noch bei der
Simulation erreicht. Grund hierfur ist, dass die Berechnungen als adiabat angesehen werden.
Die Simulationen wurden stets mit Wandtemperaturen von 300 K durchgefiihrt, somit waren
Warmeverluste vorhanden und diese reduzierten die Temperatur bzw. den Druck. In weiterer
Folge wurden die Simulationen mit den héheren Konzentrationen vy, = 12% und vy, = 18%
durchgefuhrt. Auch hier wurden, um einen guten qualitativen Vergleich zu ermdglichen, die
numerisch berechneten Druckverlaufe zeitlich so verschoben, sodass die Druckanstiege der
Messung und der Simulation Ubereinander liegen. Die Druckverlaufe in Abhéangigkeit von der
Zeit sind ,zeitbereinigt in den Abbildungen 4—16 und 4-—17 ersichtlich. Auch bei diesen
Konzentrationen wurden die Druckgradienten, qualitativ gesehen, zufriedenstellend berechnet.
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4 Modellierung von Gasexplosionen

4.3 Modelleinstellungen fir Gas- Gleichraumverbrennungen bzw.

Explosionen

In der nachfolgenden Abbildung 4-2 sind die Programmeinstellungen fur die validierten Gas-
Verbrennungssimulationen wie zuvor angefuhrt. Fur samtliche nicht angefuhrten Werte wurden
die Standardeinstellungen des Programms verwendet.

Tabelle 4-2: Modelleinstellung fiir Gasverbrennungen bzw. —Explosionen in ,Ansys Fluent v14.0*

Programm Parameter

Einstellungen

Type Pressure-Based-Coupled
Solver Time Transient
Gravity Aktivieren: 9,81 m/s?
Energy ON
Viscous Standard k-¢, Standard Wall Fn
Models Model: Species Transport
Species Transport Reactions Volumetric
Rgactions port, Mixture Material: Verbrennungsreaktion wéhlen
Turbulence-Chemistry Interaction: Eddy Dissipation
Concept
Density: ideal gas
Materials Mixture
Cp: Mixing law
Boundary Walls 300 K
conditions Wall_Zuendung 2D: 2.300 K; 3D: 2.100 K
Pressure-Velocity
Solution Coupling Coupled
Methods Spatial 1* Order Upwind
Discretization
Explicit Relaxation Momentum: 0,75; Pressure: 0,75
Factors
Solution :
Controls Density 0.9
Samtliche 08
Reaktanten '
S(_)I_utl_on . Reaktanten Massenanteile fur O,, C3Hg bzw. H, eingeben
Initialization
RuUN Time Step Size 5e-06 s
Calculation Max. Iterations per 100

Time Step
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5 Modellierung von Staubexplosionen

5 MODELLIERUNG VON STAUBEXPLOSIONEN

Die Modellierung von Gasexplosionen an sich stellte bereits eine &auflerst komplexe
Angelegenheit dar. Wenn auch noch Staubpartikel Bertcksichtigung finden, steigt der
Rechenaufwand nochmals um ein Vielfaches an, da zuséatzlich zur chemischen Reaktion noch
eine Umwandlung vom festen in den gasférmigen Zustand stattfindet.

Im Zuge der Literaturrecherchen wurde deutlich, dass die Forschungsbestrebungen um die
CFD Simulation von Gasexplosionen sehr fortgeschritten sind, hingegen die Untersuchungen
zu den Staubexplosionen stehen erst am Anfang. Bind et al. modellierten Staubexplosionen in
ihren Werken [25] [26] mittels eines ,schweren Gases®, indem sie reaktionsspezifische
Parameter veranderten, um die Simulationsergebnisse an die Versuchsergebnisse
anzugleichen. Diese Methode ist demnach nicht universell einsetzbar und eine Validierung
muss fiir jede Staubart durchgefiihrt werden. Die Vorgehensweise mit anderen CFD Codes war
ahnlich (vergleiche Skjold et al. [10]).

In dieser Arbeit wurde versucht, die Partikel tatsachlich als Feststoff einzubringen, zum
Ausgasen zu bringen und zu verbrennen. Um den Rechenaufwand etwas einddmmen zu
konnen, wurden folgende Annahmen bzw. Vereinfachungen getroffen:

¢ Alle Reaktionen laufen als Ein-Schritt-Reaktionen ab. Das heil3t, Zwischenprodukte, wie
zum Beispiel Kohlenmonoxid bei einer Kohlenwasserstoffverbrennung, treten nicht auf.

e Die Temperatur der Umgebungswande betragt konstant 300 K.

¢ Die Staubpartikel gasen komplett aus, keine Rickstande bleiben zurtick. Das bedeutet,
samtliche festen Partikel werden bei Erreichen einer bestimmten Temperatur komplett in
Gas umgewandelt.

e Es wird angenommen, dass die Lackpartikel zu Propan (C3;Hg) ausgasen.

e Strahlung wird nicht bertucksichtigt.

¢ Die Partikel sind kugelférmig.

e Es wurden keine groRRen Partikel bertcksichtigt — Die Partikelverteilung wurde
vernachlassigt. Ein gemeinsamer Durchmesser wurde gewahlt.

Anmerkung zu diversen Diagrammen: Bei samtlichen Verlaufen tber die Zeit handelt es sich
um auf die Flache des gesamten Behalters bezogene Mittelwerte.

a7



5 Modellierung von Staubexplosionen

Wie in Kapitel 1 beschrieben, handelt es sich um die Filteranlage eines Lackherstellers. Die
Berechnungen mit Staubpartikel wurden mit den seitens der Lackherstellungsfirma zur
Verfiigung gestellten Daten durchgefiihrt. Tabelle 5-1 zeigt die Daten der Staubbelastung und
die fUr die Berechnungen verwendeten Werte. Die beiden angegebenen Dichten beziehen sich
auf dasselbe Material. Es handelt sich um die Rein- (ppartikerrein) UNd Rohdichte (ppgrtikerron):
da die Lackpartikel ein portses Gebilde darstellen. Der Zusammenhang ist in Gl. 5-1
dargestellt. ,,,- stellt dabei den mit Luft gefiiliten Anteil im Partikel dar. Ist V},,,. = 0 handelt es
sich um einen unporosen Feststoff. Vg, ist das auf die Reindichte ppgriikerrein PEZOgENE
Volumen

m

o 1 Gl. 5-1
erst + V;)or

Pprartikel,ron =

Tabelle 5-1: Bekannte und verwendete Werte des Staubes fiir weitere Berechnungen

Daten Filteranlage Verwendete Eingangswerte
Partikelbeladung 120-200 150
[9/m?3]
Ppartikelrein [KQ/M?] 1.200-1.500 1.300
Ppartiketron [KI/M] 400-600 500
dpartiket,ron [#M] 10-130 47,5

Die Partikel wurden der Anlage entnommen und analysiert. Die Partikelverteilung wurde
experimentell ermittelt. Die Daten sind im Anhang ersichtlich.
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5 Modellierung von Staubexplosionen

5.1 Berechnung der Propankonzentration nach dem Ausgasen

Diese Berechnungen beruhen auf dem Prinzip der Masseerhaltung. Das bedeutet, dass in
einem bestimmten Volumen die Gesamtmasse konstant bleibt, egal in welchen
Aggregatszustanden sich die diversen Stoffe befinden. Da alle Werte auf 1 m3 bezogen werden,
wird als Berechnungsraum einfacherheitshalber I{geS=1m3 gewdahlt und der Druck bleibt
konstant 1,013 bar.

Bei diesen Berechnungen ist darauf zu achten, dass sich die richtigen Volumina der Partikel auf
die richtigen Dichten beziehen. Das heif3t, Gber die Rohdichte ppg;tikerron UNd den gemessenen
Durchmesser dpg;tikeiron, ISt die Partikel-Einzelmasse ermittelbar. Die Einzelmasse ist
allerdings nicht sehr aussagekraftig, da die Gesamtpartikelanzahl nicht bekannt ist. Bekannt ist
die Gesamtmasse mg,, sie entspricht der Partikelbeladung mpgrtiker, ges- AUS der Masse und
der Reindichte ppg tikerrein 18SSt sich der von den Partikeln eingenommene Raum ermitteln.
Weiters wird angenommen, dass die Poren mit Luft gefillt sind.

Partikelbeladun m ]
g _ Partikel,ges =1,15- 10~%*m3 Gl. 5-2

VPartikel,gesamt =
.DPartikel,rein .DPartikel,rein

Das durch die Umgebungsluft eingenommene Volumen betragt somit:

VLuft = Vges - VPartikel,ges =1-1,15-10"* = 0,99988 m® Gl. 5-3

Die Initialisierungstemperatur war bei samtlichen Simulationen 300 K. Die Dichte von Luft
betrégt pp, s = 1,1839 kg/m* und wird fur die Berechnung der Luftmasse verwendet. Somit
kann die Gesamtmasse ermittelt werden:

Myyre = Prufe* Viure = 1,1838 kg Gl.5-4

Mges = Mpartikel,gesamt T MLuft = 1,3338 kg Gl. 5-5

Mit diesen Werten kdnnen die Massenanteile fur die Partikel, bzw. nach der Ausgasung Propan
und Luft bzw. Sauerstoff, berechnet werden:

mPartikel,gesamt

HciHg = Hpartikel = m =0,112 Gl. 5-6
ges
my,
Hiuge = —L° = 0,888 Gl. 57
ges
‘Lloz = .uLuft . 0,23 = 0,204 GI 5‘8
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5 Modellierung von Staubexplosionen

5.2 Zweidimensionale Untersuchung einer Staubexplosion

Wie schon bei der Propangasverbrennung, wurden die ersten Untersuchungen mit einer
einfachen Geometrie durchgefiihrt. Da dahingehend noch keine Erfahrungen vorlagen, wurde
ein Rechteck als zweidimensionaler Berechnungsraum verwendet. Die Geometrie hat dieselben
Abmessungen wie der Zylinder bei den Gasexplosionen, also 670x200 mm, siehe Abbildung
4-2, mit der Vereinfachung, dass auf die Ziindkugel verzichtet wurde. Die Ziindung erfolgte Uber
die untere Wand, welche mit 3.000 K beaufschlagt wurde. Die vernetzte Geometrie ist in der
Abbildung 5-1 ersichtlich.

670mm

Zindung Uber untere Wand:
Temperatur: 3.000 K

200mm

Abbildung 5-1: Explosionszylinder mit Abmessungen und Vernetzung (1.340 Zellen)

Abbildung 5-2 zeigt die einzelnen Schritte der Simulation von Staubexplosionen, wie sie in
dieser Arbeit durchgefiihrt wurde. Zuerst wurde der Behdlter mit Partikel gefillt, bis die
gewiinschte Konzentration erreicht wurde. AnschlieRend wurden die Partikel als verbrennbar
definiert und als Pyrolyseprodukt wurde Propan angegeben. Die Temperatur der unteren Wand
wurde auf 3.000 K erhdht, um dem System Zindenergie zur Verfigung zu stellen und die
Ausgasung voranzutreiben. Sobald genliigend Propan vorhanden war, reagierte dieser mit dem
Sauerstoff und die Verbrennung startete. In weiterer Folge breitete sich die Flamme weiter aus,

Beladung des Behélters mit
Partikel

Ausgasen der Partikel bei
definierter Temperatur

Verbrennung der Gase

Abbildung 5-2: Schritte bei der Berechnung einer Staubexplosion
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5 Modellierung von Staubexplosionen

bis samtliche Partikel vollstandig vergast waren. Die Verbrennungsreaktion endete, wenn einer
der Reaktionsstoffe, Propan oder Sauerstoff, verbraucht war. Diese Schritte wurden mit den
Annahmen, wie sie in Kapitel 5 auf Seite 47 beschrieben sind, durchgefihrt.

5.2.1 Modelleinstellungen in ,,Ansys Fluent v14.0*

Die Einstellung der Parameter erfolgte analog der Berechnungen der Gasverbrennung, siehe
Tabelle 4-2, mit dem Zusatz der Implementierung der Staubpartikel. Dafir wurde ein
Kohleausgasungsmodell verwendet und adaptiert, da in diesem Fall nicht die flichtigen
Bestandteile der Kohle verbrannten, sondern Propan. Dafir war die Anderung der chemischen
Reaktion in die Ein-Schritt-Propanverbrennungsreaktion notwendig.

Die Berticksichtigung der Partikel erfolgte tber das ,Discrete Phase Model“. Die Einstellungen
sind in der Tabelle 5-2 beschrieben. Die restlichen Einstellungen wurden nicht verandert und
blieben Standard.

Tabelle 5-2: Modelleinstellung fiir Discrete Phase Model in ,Ansys Fluent v14.0°

Programm Parameter Einstellungen
Interaction
Interaction with Continous Phase ON
Update DPM Sources Every Flow
) ON
Iteration
Number of Continous Phase Iterations 10
per DPM lteration
Unsteady Particle Tracking ON
Discrete Phase ]
Model Particle Treatment
Track with Fluid Flow Time Step ON
Track with Fluid Time Step ON
Tracking Parameters
Max. Number of Steps 800
Length Scale 0,01 m

Die Partikeleinbringung erfolgte Uber eine Injektion, welche den Behalter in einem bestimmten
Zeitschritt eine bestimmte Menge Partikel mit einem gewissen Durchmesser belud. Die
Einstellungen der Injektion sind in der Tabelle 5-3 dokumentiert. Dazu ist anzumerken, dass der
Durchmesser mit 10 um bzw. 18 um bewusst kleiner als der tatsachliche mittlere Durchmesser
gewahlt wurde. Bei grol3eren Durchmessern bendtigt das Ausgasen zu viel Energie und kann
die Zindung verhindern bzw. die Pyrolyse verzdgert sich.
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5 Modellierung von Staubexplosionen

Tabelle 5-3: Modelleinstellung fiir die Injektion und das Partikelmaterial in ,Ansys Fluent v14.0"

Programm Parameter Einstellungen

Injection Type

Surface INTERIOR

Particle Type: COMBUSTING

Diameter Duistribution Uniform

Devolatilizing Species CsHsg

Oxidizing Species 0O,
Injection Product Species CO,

Tracking Parameters

X,Y Velocity 0 m/s
Diameter 10 um bzw. 18 um
Temperature 300 K

Start Time / Stop Time 0/0,005s
Total Flow Rate 4 kgls

COMBUSTING PARTICLE

Density 1.300 kg/m?3 bzw. 2.340 kg/m?3
Cp 1.696 J/kgK

Material
Vaporization Temperature 310/340/380 K
Volatile Component Fraction 100 %
Combustible Fraction 0 %

5.2.2 Untersuchung der Pyrolysetemperatur

Es war nicht bekannt ab welcher Temperatur die Partikel zum Ausgasen beginnen. In diesem
Kapitel wird gezeigt, wie die Druckausbreitung variiert, wenn die Pyrolysetemperatur in den
Materialeigenschaften verandert wird. Der Zeitschritt fiir die Untersuchungen betrug 1-107° s,
der Durchmesser der Partikel wurde mit 10 um angenommen. Die Dichte der Partikel wurde mit
1.300 kg/m3 gewahlt. Diese beiden niedrigen Parameter bewirken ein rasches Ausgasen der
Partikel. Somit konnten zeitsparende Vergleichsrechnungen erstellt werden.

Die Abbildung 5-3 zeigt den Druckverlauf Gber die Zeit; die Partikelkonzentration tber die Zeit
ist in der Abbildung 5-4 ersichtlich.
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5 Modellierung von Staubexplosionen
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Abbildung 5-3: Druckanstieg Uber die Zeit: Abbildung 5-4: Partikelkonzentrationsabnahme
Staubexplosion; Uber die Zeit: Staubexplosion;
1.340 Zellen, Zeitschritt: 1:10°s 1.340 Zellen, Zeitschritt: 1'10°s

Betrachtet man die Linien mit den hoéheren Ausgasungstemperaturen T, = 340K und
Tyo1 = 380 K (grune und orange Linien), ist kein groRer Unterschied zwischen den Zeitpunkten
des Erreichens des maximalen Druckes erkennbar. Im Druckausmaf jedoch schon: das
Druckmaximum der Kurve zu T,,; = 340 K ist um ca. 1 bar hoher als p,,,, des T,, = 380 K
Verlaufs. Der Druckverlauf zum Berechnungsfall T,, = 310 K, erreicht den hdchsten Druck
(blaue Linie) und ziindet am schnellsten.

Aus der Abbildung 5-4 kann indirekt der erhéhte Energieaufwand zum Ausgasen abgelesen
werden. Wahrend sich die Kurve der Ausgasungstemperatur T,,; = 310 K (blaue Linie) schnell
dem Wert Null nahert, brauchen die beiden anderen etwas langer, um das in den Partikeln
enthaltene Propan freizusetzen. Am grofdten ist der Unterschied zur
Ausgasungstemperatur T,,,; = 380 K (orange Linie). Dadurch kann auf einen erhdhten
Energieaufwand zum Durchfiihren der Pyrolyse geschlossen werden, sprich der Behalter
braucht langer um die Pyrolysetemperatur zu erreichen.

Die Anderung der Ausgasungstemperatur bewirkt demnach eine Veranderung des
Ziundzeitpunktes. Das heiflt, je hoher die Pyrolysetemperatur T,,,; angesetzt wurde, desto spater
passierte die Ausgasung und die Verbrennung des Brenngases. Weiters war ein Absinken der
Maximaltemperatur bzw. des maximal erreichbaren Druckes wahrnehmbar. Der notwendige
Energieaufwand flrs Ausgasen bewirkte ein Absenken der Verbrennungstemperatur, dies
schlug sich auf den maximal erreichbaren Druck p,,., hieder.

Die Reduktion der Staubkonzentration ist in der Variante mit T,,,; = 380 K am besten darstellbar
und in der Tabelle 5-4 ersichtlich. Bei den beiden anderen passierte die Ausgasung zu schnell
um den Vorgang in aussagekraftigen Bildern zeigen zu kénnen. Zum Zeitpunkt O s war
erkennbar, wie der Zylinder komplett mit Partikel befillt war, bei 0,35 s war bereits ein erstes
Ausgasen vernehmbar. Ab 0,5 s hatte sich die Flamme etwas entwickelt und die partikelfreie
Zone wurde grol3er. Daraufhin stiegen die Temperatur und der Druck und es gasten immer
mehr Partikel aus. Ab einem Zeitpunkt von 1 s bis ca. 1,4 s blieb die Konzentration annahernd
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5 Modellierung von Staubexplosionen

konstant, ehe dann, bis auf einen kleinen Rest, die Feststoffe in den gasférmigen Zustand
Ubergingen und verbrannten.

Tabelle 5-4: Staubkonzentration einer Staubexplosion in einem Zylinder
Zeitschritt 110 s; Anzahl der Zellen: 1.340, Pyrolysetemperatur: 380 K

Zeit nach dem Ziindpunkt

Os 0,35s 0,7s

3.00e-01
2.85¢-01
2.70e-01
2.55¢-01
2.40e-01
2.25e-01
2.10e-01
1.95e-01
1.80e-01
1.65e-01
1.50e-01
1.35e-01
1.20e-01
1.05e-01
9.00e-02
7.50e-02
6.00e-02
4.50e-02
3.00e-02
1.50e-02
-1.00e-08

N
'y
PN

&

L AR 0t
N
¢ R

s

S
o

- ,(u %

Staubkonzentration[kg/m3]

5.2.3 Vergleich mit der Gasverbrennung

Da keine genauen Daten der Partikel bekannt waren, wurde die Staubverbrennung mit einer
Ausgasungstemperatur von T,,; = 310 K fur weitere Untersuchungen festgelegt. Dabei wurde
der Zeitschritt 1'10° s verwendet, um die Rechenzeit gering zu halten. Die Dichte wurde auf
Ppartiker = 2.340 kg/m? und der Durchmesser wurde auf 18 um erhoht. Dies war notwendig um
die korrekte Masse eines Partikels zu erhalten.

Als Vergleich diente eine in derselben Geometrie berechnete Gasverbrennung. Die
Initialisierungswerte waren dabei puc,y, = 0,112 und po, = 0.2014. Diese Werte wurden in
Kapitel 5.1 kalkuliert. Um die gleichen Voraussetzungen zu schaffen, erfolgte auch hier die
Zindung Uber die untere Wand, welche mit 3.000 K beaufschlagt wurde. Die Temperatur der
restlichen Wande betrug 300 K.

Die Ergebnisse der Berechnungen sind den Abbildungen 5-5 bis 5—7 zu entnehmen.

Die Abbildung 5-5 zeigt den Vergleich der Druckanstiege uber die Zeit. Dabei fallt als erstes auf,
dass die Gasexplosion (rot gestrichelte Linie) gegeniiber der Staubexplosion (blaue Linie) den
hoheren maximalen Druck zu einem friheren Zeitpunkt erreichte. Die notwendige Zeit zum
Ausgasen kann als Argument fUr die verspatete Ziindung herangezogen werden. Das bedeutet:
die Verbrennung des im Partikel gespeicherten Propangases startete erst, sobald ein
zuindfahiges Gemisch vorhanden war. Dieser Pyrolysevorgang bendétigte Energie, was sich auf
den Druckverlauf auswirkte und den maximalen Druck PB,,,, und den Druckgradient (dp/dt)max
reduzierte. Auch die Warmeverluste verstarkten diesen Effekt. Wahrend bei der
Gasverbrennung die Reaktion innerhalb von 1,2 s abgeschlossen war, dauerte die
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5 Modellierung von Staubexplosionen

Staubverbrennung uber 2,5 s. Das heil3t, es wurde um 1,3 s langer Energie an die Wand, bzw.
Umgebung abgegeben. Eine zuséatzliche Verbrennungstemperatur- bzw. Druckminderung
bewirkte die Einbringtemperatur der Partikel. Diese wurde mit 300 K vorgegeben: Jedes
Partikel, welches in die Gasphase Ubertrat, kiihlte den Behdlter etwas ab, da sich die festen
Partikel nicht so schnell wie die Gasphase erwarmten.

9 T T

= Staub
8 —= — — — Propan (Gas) |
]
7 1
i
—6 I -
©
o 1 /
= .
E /
2
Za
3 /
1
3 7 /
(4 /
’
2 7
7
0,000 0,500 1,000 1,500 2,000 2,500 3,000
Zeit [s]

Abbildung 5-5: Druckanstieg Uber die Zeit: Staubverbrennung vs. Gasverbrennung; Anzahl der Zellen:
1.340; Zeitschritt: 1107 s

Die Abbildungen 5—6 und 5—7 sind gemeinsam zu betrachten, da die Partikel gespeichertes
Propan darstellen. Wahrend in der Abbildung 5-7 mit fortlaufender Dauer eine kontinuierliche
Abnahme der Partikelkonzentration zu sehen ist, ist in der Abbildung 5-6 ein Zuwachs der
Propankonzentration wahrzunehmen. Dieser Anstieg ist sehr flach, da stéandig Propan
verbrannte und somit die Ausgasung vorantrieb. Bei der Gasverbrennung sank der
Propangehalt ab dem Zindzeitpunkt stetig. Bei beiden Verbrennungen handelte es sich wieder
um Ein-Schritt-Reaktionen. Das bedeutet, dass, sobald der Sauerstoff verbraucht ist, nur
Propan Uberbleibt. Bei uc,n, = 0,056 treffen sich die beiden Linien. Dadurch wurde bestatigt,
dass die gleiche Propanmenge im System vorhanden war und der Vergleich zulassig ist.

0,12 : : : : 0,16 :
0,11 ===A Staub 1 0,15 Staub
\ — — = Propan (Gas) © 0,14 e
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Abbildung 5-6: Propankonzentration Uber die Zeit: ~ Abbildung 5-7: Partikelkonzentration tber die Zeit:
Staubverbrennung vs. Gasverbrennung; Anzahl Staubverbrennung;
der Zellen: 1.340; Zeitschritt: 1'10° s Anzahl der Zellen: 1.340; Zeitschritt: 1:10° s
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Es mussten viele Testberechnungen durchgefiihrt werden um die Ergebnisse in diesem Kapitel
zu erhalten. Das Modell reagierte auf kleinste Anderungen &uRerst sensibel, schlussendlich
konnten aber realistische Ergebnisse mit den numerischen Simulationen erzielt werden. Sowohl
der Druckanstieg Uber die Zeit als auch der Maximaldruck nahmen nachvollziehbare Werte an.
Allerdings gibt es fir diese Art von Staub keine experimentellen Versuchsreihen um diese zu
vergleichen und zu validieren. Deshalb kann nicht bestatigt werden, ob die Resultate exakt die
Realitat widerspiegeln.
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6 Explosionsuntersuchungen in der Filteranlage

6 EXPLOSIONSUNTERSUCHUNGEN IN DER FILTERANLAGE

Die gesammelten Erkenntnisse aus den Kapiteln 4 und 5 sollten an der originalen Geometrie
der Filteranlage angewendet werden. Die Druckverlaufe und das mdgliche Auftreten von
~Pressure Pilling“ sind dabei von Interesse.

Anmerkung zu diversen Diagrammen: Bei samtlichen Verlaufen Uber die Zeit handelt es sich
um auf die Flache bzw. auf das Volumen des gesamten Behélters bezogene Mittelwerte.
Ausgenommen sind die Abbildungen zur Untersuchung von ,Pressure Pilling®. Hier sind auch
effektive Druckverlaufe einzelner Punkte abgebildet.
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6 Explosionsuntersuchungen in der Filteranlage

6.1 Vernetzen der Geometrie der Filteranlage

Im Kapitel 1.1wird die Anlage kurz beschrieben und bereits erwahnt, dass die Bauteile nach der
Muhle fir die Simulationen von Bedeutung sind. Zum Erstellen und Vernetzen der Geometrie
wurde die Software ,,Ansys Workbench 14.0“ gewahlt.

6.1.1 Aufarbeiten der Geometrie

Bei der Erstellung der Geometrie wurde darauf geachtet, dass sie so einfach wie mdglich
konstruiert wird, da detaillierte Einzelheiten fir die Gas- bzw. Staubexplosion nicht relevant
sind. Deshalb wurden unter anderem das Innere der Zyklone und des Filters bzw. alle kleinen
Bauteile nicht bertcksichtigt. Von Bedeutung waren allerdings die Abmessungen und die
Anordnungen der Bauteile. So wurden auch die Winkelversatze aufgrund maoglicher
Reflektionen wahrheitsgetreu Ubernommen. Bei den Zyklonen erfolgt die Zustrémung
tangential. Abbildung 6-1 zeigt die Originalgeometrie und Abbildung 6-2 die vereinfachte
nachgebildete und fir die Berechnung verwendete Geometrie. Die Bezeichnung der einzelnen
Bauteile ist ebenfalls in Abbildung 6-2 ersichtlich.

Filter

Zyklon 2

0 264003 (mem)
T

16003

Zustrémung aus Mihle

Abbildung 6-1: Originalgeometrie Filteranlage Abbildung 6-2: Vereinfachte fir die Berechnung
verwendete Geometrie

Wie sich am Mal3stabsbalken in der Abbildung 6-2 bereits erahnen lasst, handelt es sich um
grol3e Bauteile. Der Filter weist als groRtes Bauteil einen Durchmesser von 1.600 mm und eine
Hohe von 4.185 mm auf. Die Rohrleitungen SK02, SKO03 und SKO04 besitzen einen
Innendurchmesser von 269 mm. Die Abmessungen bzw. die Detailzeichnungen der Bauteile
Filter und Zyklon sind im Anhang ersichtlich.

6.1.2 Vernetzung der Geometrie

Die Geometrie wurde anschlieend in die einzelnen Bauteile unterteilt und vernetzt. Die

Randzonen, speziell fir die Grenzschichten, sind fir die Explosion nicht von Bedeutung,
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6 Explosionsuntersuchungen in der Filteranlage

wodurch der Vernetzungsaufwand stark reduziert wurde. Fir die Rohrleitungen bot sich die
Anwendung der ,Sweep® Methode an. Bei dieser wird eine Quellflache in Zellen unterteilt, auf
die Zielflache Ubertragen und die Lange dazwischen gleichm&Rig gegliedert. Diese Methode
wird vorwiegende fir Rohrleitungen oder rotationssymmetrische Objekte verwendet. Der Filter
und die Zyklone mussten aufgrund der tangentialen Einlasse und der Ubergange auf die
Rohrleitungen mit Tetraedern vernetzt werden.

2e+003 (mm)

1e+003

Abbildung 6-3: Vernetzte Geometrie der Filteranlage

Die Abbildung 6-3 zeigt das gesamte Netz der Anlage, es besteht aus 98.598 Zellen.
AnschlieRend wurde das Netzt, wie in Kapitel 2.4.6 erklart, auf seine Qualitat untersucht. Die
erzielten Werte sind in der Tabelle 6-1 zusammengefasst.

Tabelle 6-1: Qualitdtsparameter des Netzes

Qualitatsmerkmal max./min. vorhanden Kriterium Klassifizierung
Skewness max. 0,751 <0,8 ausreichend
Ortogonale Qualitat min. 0,293 >0,3 gut
Aspect Ratio Max. 7,88 <30 gut
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6 Explosionsuntersuchungen in der Filteranlage

6.2 Gasexplosion in der Filteranlage

Anhand der erarbeiteten Erkenntnisse der zwei- und dreidimensionalen Modelluntersuchungen,
konnten Gasexplosionen in der originalen Geometrie durchgefihrt werden. Untersucht wurden
die Druckanstiege fiir zwei verschiedene Ziindorte:

e Zindung am Ausgang der Mihle — Eingang SK04
e Zundung im unteren Bereich des Filters

Anders als bei den Modelluntersuchungen wurde hier die Zundung nicht mittels ,Patch®
ausgefiuihrt, sondern es wurden jeweils die Wande mit Temperatur beaufschlagt, welche die
Energie nach Start der Berechnungen durch nattrlicher Konvektion und Wéarmeleitung an das
Gemisch abgeben und es somit entziinden. Naturlich bendétigt dieser Vorgang Zeit, wodurch der
Reaktionsstart zeitversetzt erfolgte.

6.2.1 Bestimmung des Zeitschrittes zur Berechnung in der originalen Geometrie

Die GroRRe der einzelnen Zellen der Originalgeometrie ist natirlich grober als die Zellen der
Testbehélter in Kapitel 4, da die Filteranlage grol3ere Abmessungen besitzt. Deshalb musste
der Zeitschritt angepasst werden. Aus den Modelluntersuchungen ging hervor, dass der zur
Validierung passende Zeitschritt 5:10° s betrégt. Die Stabilitat der numerischen Simulation ist
Uuber die ,Flow Courant Number‘ bzw. CFL Zahl charakterisiert. Sie setzt sich aus der
Geschwindigkeit ¢, der ZellengréfRe Ax und dem Zeitschritt At zusammen, dies wird in Gl. 6-1
beschrieben [19]. Ausgehend von der Annahme, dass die
Flammenausbreitungsgeschwindigkeit der zweidimensionalen Simulation auch fir die
dreidimensionale gultig ist und die CFL Zahl gleich bleibt, kann der neue Zeitschritt mittels dem
Verhéltnis aus Gl. 6-2 berechnet werden:

CFL = At
=c Ax Gl. 6-1

At; Aty s
—=—= At, =35-107>s
Ax;  Ax, Gl. 6-2

Allerdings erhoht sich der Rechenaufwand um ein Vielfaches. In Kapitel 4.1.3 ist ersichtlich,
dass der maximal erreichbare Druck nicht von der Zeitschrittgrof3e abhéngt. Lediglich die
Reaktion lauft numerisch schneller ab. Qualitativ hat die Simulation mit einem groReren
Zeitschritt auch seine Richtigkeit, weshalb die Vergleichsrechnungen mit einem Zeitschritt von
1-10° s durchgefiihrt wurden.

6.2.2 Ergebnisse der Berechnungen

Die dabei initialisierten Werte stellen die Ergebnisse der durchgefiihrten Berechnungen dar,
welche in Kapitel 5.1 beschrieben werden. Die Propankonzentration zu Beginn betrug demnach
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6 Explosionsuntersuchungen in der Filteranlage

te,u, = 0,112 und die Sauerstoffkonzentration u,, = 0.2014. Wie bereits beschrieben, fand die
Zindung an zwei Orten, an der Filterunterseite bzw. am Ausgang der Miuhle, statt. Um
Vergleiche mit dem Staub durchfihren zu kdénnen, wurde die Reaktion auch hier Uber eine mit
3.000 K temperierte Wand gestartet. Abbildung 6-4 zeigt die Druckverlaufe der beiden
Berechnungen mit den unterschiedlichen Zindorten. Hier ist eindeutig zu erkennen, dass der
Druckanstieg, wenn im Filter gezundet wird (blaue Linie), deutlich friher passierte als bei
Zindung am Muhlenaustritt (rote Linie). Dies lasst sich auf das gréf3ere Verbrennungsvolumen
zu Beginn der Reaktion zurickfiihren. Der Druckverlauf bei Ziindung am Muihlenaustritt (rote
Linie) erreichte ein um ca. 0,2 bar héheres Druckmaximum. Diese geringe Differenz lasst sich
auf den Ausbrand in der Rohrleitung SK04 zurlckfuihren. Das gesamte Brenngas-Luftgemisch
in diesem Bauteil verbrannte bereits, bevor die Flamme in den Filter gelangte. Bei Zindung im
Filter (blaue Linie) hingegen brannte das Propan im Bauteil SKO4 nach dem Erreichen des
Druckmaximums sehr langsam nach unten hin aus. Die Verbrennungsreaktion im Filter war zu
diesem Zeitpunkt bereits beendet und er kilhlte aus. Die Auskihlung senkte den Druck starker
als ihn die Verbrennung im Bauteil SK04 steigern konnte. Diese Uberlegungen sind mittels der
Flammbilder in den Tabellen 6—2 und 6—3 nachvollziehbar.

! T

Druck gesamt: [ \\/
Zundung_Filter

Druck gesamt: /

Ziindung_Miuhle
e e

/
i

05 1 15 2 25 3 35 4 45 5
Zeit [s]

o
}
1

S )]
S ——

w

Absolutdruck [bar]

N

=

o

Abbildung 6-4: Druckanstieg Propanverbrennung in der Originalgeometrie mit unterschiedliche Ziindorte;
Zeitschritt: 1107 s

Bei der Zindung am Muihlenausgang stand zu Beginn relativ wenig Brenngas zur Verfligung,
bis die Flamme in den ersten Zyklon gelangte und der Druckanstieg steiler wurde. Die Flamme
breitete sich dann Uber den zweiten Zyklon in den Filter aus, wo der obere Teil sehr schnell
verbrannte und der grof3te Druckgradient (dp/dt),..x €rreicht wurde. Sobald das Brenngas
nach oben hin verbraucht war, brannte die Flamme nach unten entgegen der Schwerkraft und
die Ausbreitungsgeschwindigkeit nahm ab. Deshalb ist auch ein Knick bei ca. 4,4 s in der
Druckkurve, siehe Abbildung 6-4, wahrnehmbar.

Wenn das Gemisch im Filter geziindet wurde, breitete sich die Flamme sofort in den Filter aus,
welcher den Grof3teil des Volumens der Anlage beinhaltete. Daher war der Druckanstieg Uber
die Zeit homogener als bei der Ziindung am Muhlenausgang, siehe Abbildung 6-4. Sobald das
Brenngas im Filter und in den Zyklonen ausgebrannt war, erreicht der Druck in der Anlage sein
Maximum. Anschlieend brannte das restliche Gemisch aus und der Druck sank wieder.
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6 Explosionsuntersuchungen in der Filteranlage

In den Tabellen 6—2 und 6—3 sind die Flammenausbreitungen in der Originalgeometrie
abgebildet. Hierzu wurde wieder die Temperatur als Flammenvisulisierung verwendet. Die
Abbildungen zeigen Schnittebenen der einzelnen Bauteile, wodurch es mdoglich ist, die
Flammenausbreitung sehr genau darzustellen, da in der Mitte der Bauteile die Flamme die
ausgepragteste Form aufwies

Die Tabelle 6-2 zeigt die Flammenausbreitung, wenn das Brenngas-Luft-Gemisch am Ausgang
der Muhle gezindet wurde. Nach ca. 1 s ziundete das Gemisch und nach 1,5 s war eine
ausgepragte Flamme wahrnehmbar, welche sich im Bauteil SKO4 nach oben Richtung Zyklon 1
ausbreitete und diesen nach 2,9 s erreichte. Von dort gelangte sie nach 3,4 s in den Zyklon 2
und schlieBlich nach 3,6 s in den Filter. Dies war der Zeitpunkt, ab dem der Druckgradient
steiler wurde, siehe Abbildung 6-4, da die enorme Gasmenge im Filter geziindet wurde.
SchlieBlich breitete sich die Flamme zuerst nach oben hin aus und dann relativ langsam in allen
Bauteilen nach unten. Das Druckmaximum wurde bei dieser Variante bei 5,3 s erreicht, dies ist
auch das letzte Abbild in der Tabelle 6-2.

Wie die Flammbilder aussehen, wenn im Filter geziindet wurde, ist in der Tabelle 6-3
ersichtlich. Beim Zeitpunkt 0,05 s startete die Verbrennung und die Flamme breitete sich im
Zylinder entgegen der Schwerkraft aus. Bei. 2,6 s erreichte sie die Verbindungsleitung zum
Zyklon 2. Es herrschte bereits erhdhter Druck und erhdhte Temperatur, somit erreichte die
Flamme Uberaus schnell den zweiten und dann den ersten Zyklon. In Abbildung 6-4 kann das
Druckmaximum zum Zeitpunkt von 3,6 s abgelesen werden. Das Temperaturabbild zu diesem
Zeitpunkt ist in der letzten Grafik (Tabelle 6-3) ersichtlich. Danach brannte das Gemisch
langsam im Bauteil SK04 aus.

Bei beiden Varianten ist eindeutig zu erkennen, dass die Zone der héchsten Temperaturen
jeweils im Filter war und das Brennverhalten bzw. der Verlauf des Druckes Uber die Zeit
vorwiegend von diesem Bauteil abh&ngig war.

Staub wurde in der dreidimensionalen Geometrie nicht simuliert. Mittels den aus dem Kapitel
5.2.3 gewonnenen Erkenntnissen kann angenommen werden, dass der maximal erreichbare
Druck unter dem der Gasexplosion liegt und dieser zu einem spateren Zeitpunkt erreicht wird.
Die Warmeverluste werden gré3er werden, da gréRere AulRenflachen vorhanden sind und der
Verbrennungsweg ist um einiges langer in der Originalgeometrie als im zweidimensionalen
Versuchsbehalter. Dadurch wird der Zindzeitpunkt verzdgert und der maximal erreichbare
Druck geringer.
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6 Explosionsuntersuchungen in der Filteranlage

Tabelle 6-2: Flammenentwicklung der Propanverbrennung in der originalen Filtergeometrie; Ziindung im
Ausgang der Miihle; Zeitschritt 1:10° s

Zeit nach dem Zundpunkt [s] - Temperaturskala [K]

29s

3.00e+03 3.00e+03
2.86e+03 2.86e+03
2.73e+03 2.73e+03
2.5%e+03 2.58e+03
2.46e+03 2.48e+03
2.3%e+03 2.32e+03
2.18e+03 2. 196+03
2.05e+03 2 05e+03
1.92e+03 1.926+03
1.78e+03 1.78e+03
1.65e+03 1.65e+03
- 1.51e+03 1.51e+03
1.37e+03 1.37e+03
1.24e+03 1.24e+03
1.10e+03 1.10e+03
9.68e+02 9.68e+02
8.32e+02 §.32e+02
6.97e+02 6.9Te+02
5.61e+02 5.67e+02
4.26e+02 4 28e+02
2.90e+02 2.90e+02
34s 36s
3.00e+03 3.00e+03
' 2.86e+03 2.86e+03
2.73e+03 2.73e+03
2.59e+03 2.59e+03
2.46e+03 2.46e+03
2.32e+03 2.32e+03
2.19e+03 2.19e+03
2.05e+03 2.05e+03
1.92e+03 1.92e+03
1.78e+03 1.78e+03
1.65e+03 1.65e+03
- 1.51e+03 1.51e+03
1.37e+03 1.37e+03
1.24e+03 1.24e+03
1.10e+03 1.10e+03
9.68e+02 9.68e+02
8.32e+02 8.32e+02
6.97e+02 6.97e+02
561e+02 5.61e+02
4 260+02 4.26e+02
2.90e+02 2.90e+02
4,3s 53s

3.00e+03 3.00e+03
_ 2.86e+03 2.86e+03
2.73e+03 2.73e+03
2.59e+03 2.59e+03
2.46e+03 2.46e+03
2.32e+03 2.32e+03
2.19e+03 2 19e+03
2.05e+03 2.05e+03
1.92e+03 1.92e+03
(525805 1.78e+03
oo 1.656+03
- 1.51e+03 1.51e+03
oreny 1.37e+03
1.24e+03 1.246+03
1.1 1.10+03
9.68e+02 9.686+02
8.32e+02 8 326+02
o
4.26e+02 501002
2.90e+02 4260402
2.90e+02
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Tabelle 6-3: Flammenentwicklung der Propanverbrennung in der originalen Filtergeometrie; Ziindung im
Filter Zeitschritt 1:10° s

Zeit nach dem Zundpunkt [s] - Temperaturskala [K]

10s

3.00e+03
2.86e+03
2.73e+03
2.59e+03
2.46e+03
2.32e+03
2.19e+03
2.05e+03

4.26e+02
2.90e+02

3.00e+03
2.86e+03
2.73e+03
2.59e+03
2.46e+03
2.32e+03
2.19e+03
2.05e+03

5 619+02!‘ /
4.266+02 / X

200e+02 W

2,0s

2,6s

3.00e+03
2.86e+03
2.73e+03
2.59e+03
2.46e+03
2.32e+03
2.19e+03
2.05e+03

561e+02Y /
4260v02 \ [ Y%

290e+02 %7

3.00e+03
2.86e+03
2.73e+03
2.59e+03
2.46e+03
2.32e+03
2.19e+03
2.05e+03

/
4266402 \  / Yj_x

2906402 V-

3s

3.00e+03
. 2.86e+03
2.73e+03

259e+03
2466+03
2.32e+03
219e+03
2.056+03 o

A f'/
5.610+02 \ 4
4260402 N/ ¥,

290e+02 V-7
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6.2.3 Untersuchung auf ,,Pressure Pilling“

Die Druckanstiege Uber die Zeit in den diversen Behéaltern wurden bisher immer als flachen-
oder volumenbezogener Mittelwert angegeben. Um Untersuchungen tber mdégliches ,Pressure
Pilling“ durchfiihren zu kdnnen, wurden in den Bauteilen Punkte definiert, an denen der Druck,
ohne volumenbezogene Mittelung, ausgegeben wurde.

Die Abbildung 6-5 bezieht sich auf die Zindung im Filter. Sie zeigt die Druckanstiege Uber die
Zeit der volumenbezogenen Mittelung des Druckes der Gesamtanlage (blaue Linie) und der
punktuellen Druckverlaufe in den Bauteilen. Die Abbildung 6-5 zeigt den gesamten
Betrachtungsraum. Hier sind kaum Unterschiede zwischen den einzelnen Verlaufen erkennbar,
weshalb der Bereich des Maximaldruckes genauer betrachtet werden muss, siehe Abbildung
6-6. In dieser ist ersichtlich, dass die Druckkurven der einzelnen Punkte von der
Gesamtdruckkurve abweichen und Schwankungen aufweisen. Der héchste Ausschlag ist dabei
am Ende der Rohrleitung SKO4 (orangene Linie), also am Muihlenausgang zu vernehmen.
Allerdings betréagt die Differenz zum Anlagendruck (blaue Linie) lediglich 0,05 bar. Ein solch
geringes Ausmald, bezogen auf den Maximaldruck von knapp unter 7 bar, ist zu
vernachlassigen. Somit kann davon ausgegangen werden, dass ,Pressure Pilling“ in dieser
Anlage nicht auftritt.

7 6,78
Zyklon 1 (Punkt) o—— |
Zyklon 2 (Punkt) r P 6,77 /\
6 1 Filter oben (Punkt) 2‘76 /
Filter unten (Punkt) / =675 ™
='s - SK04 (Punkt) §,6v74 /y \\ /ﬁl\
Druck t: Zind Filt 6,73
E‘ ruck gesam unaung_Filter / §6v72 I/\ ! - y \\
g4 / T 6,71 + A= af e
= / S 57 |\ \EREY AR ==
g, 2o |NEY EESEER N >
S o o N \ N/
B < 6,68 \\I/ 7
<? 6,67
/ 6,66
1 6,65
0 0,5 1 1,5 2 2,5 3 3,5 4 4,5 3,5 3,55 3,6 3,65 3,7 3,75 3,8
Zeit [s] Zeit [s]
Abbildung 6-5: Druckanstieg Uber die Zeit: Abbildung 6-6 Druckanstieg Uber die Zeit:
Gasexplosion in der Originalgeometrie; Zindung: Gasexplosion in der Originalgeometrie;
Filter VergroRerung Druckspitzen; Zindung: Filter
Zeitschritt: 1'10° s Zeitschritt: 1'10°s

Bei den Berechnungen mit Zindung am Muhlenausgang waren die Unterschiede der
Druckverlaufe der einzelnen Punkte noch geringer, siehe Abbildung 6-7. Diese Abbildung
bezieht sich auf den gesamten Berechnungszeitraum und die blaue Line zeigt wieder den
Druckverlauf Uber die Zeit der Mittelung der gesamten Anlage. Fir diesen Fall sind zwei
Gebiete, welche fur die Untersuchungen uber ,Pressure Pilling“ interessant sind, genauer zu
betrachten:

e Der Bereich des Maximaldruckes, ersichtlich in Abbildung 6-9: Es wurden
Schwankungen der Druckverldufe der einzelnen Punkte festgestellt. Allerdings waren
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auch hier die Differenzen zum Gesamtdruckverlauf (blaue Linie) zu gering um es als
Auftreten von ,Pressure Pilling“ ansehen zu kénnen.
e Der Bereich um 3,6 s, dargestellt in Abbildung 6-8: Es war dies der Zeitpunkt, als die

Flamme den Filter erreichte, wodurch unverbrannte heiRe Gase vor der Flammenfront

den Inhalt des Filters verdichten und ,Pressure Pilling“ verursachen konnten. Allerdings

sind auch hier keine merklichen Unterschiede in den Druckverlaufen der einzelnen

Punkte zum Druckverlauf der gesamten Anlage erkennbar,

Ubereinander, siehe Abbildung 6-8.
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Abbildung 6-7: Druckanstieg Uber die Zeit: Gasexplosion in der Originalgeometrie; Zindung: Mihle

Zeitschritt: 1°10°s
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Abbildung 6-8: Druckanstieg Uber die Zeit:
Gasexplosion in der Originalgeometrie;
VergrofRerung Druckspitzen — Zeitpunkt des
Erreichens der Flamme des Filters

Zundung: Muhle
Zeitschritt: 1'10°s

Abbildung 6-9 Druckanstieg Uber die Zeit:
Gasexplosion in der Originalgeometrie;
VergrofRerung Druckspitzen - Maxilmaldruck

Zundung: Muhle
Zeitschritt: 1'107° s
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7 ZUSAMMENFASSUNG UND AUSBLICK

Im Rahmen der vorliegenden Masterarbeit wurde die Tauglichkeit des numerischen
Simulationsprogramms  ,Ansys Fluent v14.0° hinsichtlich Gas- und Staubexplosionen
untersucht. Ziel war es, den Druckanstieg in den Luftfilterapparaturen einer
Lackherstellungsanlage vorherzusagen.

Zu Beginn wurde eine einfache Geometrie mit einem Gas-Luftgemisch befillt, welches
anschlie3end verbrannt wurde. Dies diente zur Modellfindung. Verschiedene Solvermethoden,
Modelle zur Beschreibung der chemischen Reaktion und Turbulenzmodelle wurden miteinander
verglichen und auf ihre Anwendbarkeit untersucht. Eine Vergleichsbasis bildeten experimentelle
Daten aus der Literatur. Es wurden gute Ubereinstimmungen zwischen numerischen
Berechnungsergebnissen und Messwerten gefunden, wodurch das Berechnungsmodell validiert
werden konnte. Diese Erkenntnisse wurden anschlieBend auf ein komplexeres System
Ubertragen: einer Wasserstoffverbrennung in einer dreidimensionalen Kugel. Auch dieser Fall
wurde mit Hilfe von Literaturwerten validiert.

Die Berucksichtigung von Partikeln stellte den nachsten Schritt dar. Schnell wurde klar, dass
dies ein aulerst sensibler war, welcher die Komplexitat der Berechnungen erheblich steigerte.
In dieser Arbeit wurde darauf Wert gelegt, dass Partikel als Feststoff eingebracht werden und
nicht, wie in vergleichbaren Veroffentlichung, das Partikel-Luft-Gemisch mittels eines schweren
Gases modelliert wird. Erste zweidimensionale Vergleichssimulationen wurden durchgefiihrt
und brachten zufriedenstellende Ergebnisse. Weiters wurde der Einfluss der
Pyrolysetemperatur auf die Verbrennung untersucht und miteinander verglichen. Anschlie3end
wurden Vergleichsberechnungen der Staub- mit einer Gasverbrennung durchgefihrt. Hierfur
wurde mittels der Massenerhaltung die Brenngaszusammensetzung nach dem Ausgasen der
Partikel ermittelt. Diese Werte dienten als Initialisierungswerte fur die Gasverbrennung, um
einen aussagekraftigen Vergleich mit der Partikelverbrennung erstellen zu kénnen.

AbschlieRend wurde die Originalgeometrie der Filteranlage konstruiert und vernetzt. Dabei
wurde darauf geachtet, die Geometrie moglichst einfach zu gestalten, um das Netz nicht zu
verkomplizieren. In diesem Gitter wurden dann Gasexplosionen mit unterschiedlichen
Ziundorten simuliert und miteinander verglichen. Deren Auswirkungen auf den Druckverlauf und
auch das mogliches Auftreten von ,Pressure Pilling”“ wurden untersucht.

Diese Arbeit soll ein erstes Auseinandersetzen mit dem Themengebiet: ,CFD Simulation von
Staubexplosionen® darstellen. Es handelt sich um ein hochkomplexes Themengebiet, da
instationare Mehrphasenstromungen mit chemischen Reaktionen behandelt werden miissen.
Aus diesem Grund mussten einige komplexitatsreduzierende Annahmen getroffen werden. Die
gravierendste Vereinfachung war die der Ein-Schritt-Reaktion. Dies bedeutet, dass bei
samtlichen chemischen Verbrennungsreaktionen keine Zwischenprodukte gebildet wurden,
sondern immer sofort das gewiinschte Endprodukt. Natturlich war dadurch die
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7 Zusammenfassung und Ausblick

Produktgaszusammensetzung fehlerhaft. Allerdings war der Fokus der Masterarbeit auf die
Druckausbreitung gerichtet, welcher genau beschrieben werden konnte.

Generell waren die Simulationen von Staubexplosionen sehr fragil und &uf3erst sensibel
bezogen auf die Eingangsparameter. Kleinste Verdnderungen lieRen die Residuen nach oben
schnellen und die Rechnungen divergierten. Es brauchte eine Vielzahl an
Versuchssimulationslaufen um die passenden Einstellungen zu finden und brauchbare
Ergebnisse zu erhalten. Die Gasexplosionen waren, mit den angefiihrten Modellparametern,
allesamt stabil.

Eine weitere Annahme bildete das Turbulenzmodell. Zu Beginn herrschte keine Stromung vor.
Erst nach der Zindung begann das Medium zu strdmen, zuerst laminar (wenn auch nur ganz
kurz), dann turbulent. Es wurde der gesamte Zeitbereich als turbulent angesehen. Der Einfluss
dieser Annahme beeintrachtigt die Ergebnisse jedoch nicht gravierend. Im Gegenteil:
Berechnungen mit laminarer Modellierung fiihrten zu keinen brauchbaren Ergebnissen.

Das Modellieren der Partikel wurde stark vereinfacht, indem sie als einheitlich in Form und
GroRe angenommen wurden und groRe Durchmesser gar nicht bertcksichtigt wurden. Auch
wurde die Strahlung nicht mit einbezogen, welche doch einen groRen Einfluss auf die
Partikelinteraktion austiben kann. Trotz dieser Vereinfachungen konnten realistische Verlaufe
des Drucks berechnet werden.

.Pressure Pilling“ konnte nur in geringem MalRe bzw. gar nicht festgestellt werden. Die
Schwankungen sind auf die numerische Berechnung zuriickzufthren.

Die Untersuchungen zum Thema ,Numerische Simulation einer Staubexplosion mittels CFD*
missen noch intensiviert werden. In weiterfihrenden Arbeiten sind noch diverse Faktoren
einzuarbeiten. So muss unter anderem die Staubform genauer analysiert werden. Neben der
Durchmesserverteilung und der Dichte muss auch das Pyrolyseverhalten ermittelt werden. Die
wichtigsten Parameter dabei sind die Temperatur, bei der die Ausgasung beginnt und der
brennbare bzw. nicht brennbare Anteil des Partikelstoffes. Weiters wurde in dieser Arbeit
angenommen, dass es sich bei dem Pyrolysegas um Propan handelt. Diese
Gaszusammensetzung muss ebenfalls untersucht werden. Weiters miissen die numerischen
Simulationen von Staubexplosionen mit experimentell ermittelten Werten verglichen und
validiert werden, um die Korrektheit der Berechnungen zu bestatigen.
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Anhang

Detailzeichnung Zyklon — OHNE Malf3stab:
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Anhang

PartikelgroRenverteilung:

Particle Size Distribution
10
8
X
< 6
1]
€
5 4
>
2
9). 1 1 10 100 60(?
Particle Size (um)
—9162 SI 21 RO 105 - Average. Freitag, 11. Juli 2014 19:59:52
Size (um) | Vol Under % Size (um) | Vol Under % Size (ym) | Vol Under % Size {(um) | Vol Under % Size {(um) | Vol Under % Size (um) | Vol Under %
0017 0.00 0,182 0,00 1.905 0.00 20.000 19.96 125.000 99.79 1096.478 100.00
0.020 0.00 0.208 0,00 2.188 0.00 22.909 2427 138.038 100.00 1258925 100.00
0023 0.00 0.240 0.00 2512 0.00 25.000 27 .46 150.0C0 100 00 1445 440 100.00
0028 0.00 0.275 0.00 2884 0.06 32.000 38.39 158 489 10000 1659587 100.00
- 0.030 0.00 03186 0,00 N 018 36.000 44 .58 181.970 10000 2187.762 100.00
0035 0.00 0.363 0.00 3802 0.36 39.811 5028 208.930 100.00 2511888 100.00
0040 0.00 0417 0.00 4.000 045 45.000 57.57 239.883 100.00 28B4 032 100.00
0048 0.00 0.478 0.00 5012 1.08 56.000 7077 275423 100.00 3311.311 100.00
0.052 0.00 0.550 0.00 5754 1.68 63.000 77.47 316.228 100.00 3801.894 100.00
0.060 0.00 0631 0.00 6.000 1.90 65.000 79.15 363.078 100.00 4365158 100.00
0069 0.00 0724 0.00 7585 3.54 70.000 82.95 416.86% 100.00 5011872 100.00
0079 0.00 0832 0.00 8.000 40 75.000 £6.19 478.630 100.00 5754 399 100.00
0091 0.00 0.955 0.00 10.000 643 80.00C 88.93 549 541 100.00 6605 034 100.00
0.105 0.00 1.065 0.00 12.000 8.99 90.000 §3.18 630,857 100.00 T585.776 100.00
0.12¢ 0.00 1.259 000 13183 10.54 100.000 $6.10 724436 100.00 8708.636 100.00
0.138 0.00 1.445 0.00 15135 1314 105.000 §7.18 831,764 100.00 10C00.000 100.00
0158 0.00 1660 000 17378 16.22 120226 99,41 954,993 100.00
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