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Kapitel 1

Zusammenfassung

Die vorliegende Arbeit behandelt die Flamelet-Modellierung der Verbrennung und der Schad-
stoffbildung in Ottomotoren. In Abhéngigkeit von Motorgeometrie und der vorgegebenen
Betriebsparameter Last, Drehzahl, Aquivalenzverhiltnis, Restgasgehalt und Ziindzeitpunkt
werden das turbulente Stromungsfeld, die Flammenausbreitung, die Energiebilanz und die
chemische Zusammensetzung des Gasgemisches im Arbeitszylinder eines Ottomotors raum-
lich und zeitlich aufgelést berechnet.

Bei der dreidimensionalen Simulation der Strémung in einem Verbrennungsmotor be-
steht grundsétzlich die Schwierigkeit der exakten Berechnung des turbulenten Stromungs-
feldes. Analytische Losungen des Systems der Reynolds-Gleichungen, welche die turbulente
Stromung beschreiben, sind nicht méglich. Deshalb miissen numerische Methoden angewen-
det werden. Der Grund dafiir liegt einerseits in der Komplexitdt der Geometrie des Brenn-
raums sowie der angeschlossenen Kanile und andererseits in der Modellierung der Turbulenz
im Bereich mittlerer bis htherer Reynolds-Zahlen.

Im Falle einer chemisch reagierenden Strémung, wie sie in Ottomotoren wihrend der Ver-
brennung vorliegt, nehmen die Komplexitdt und die Steifheit des zu losenden gekoppelten
Differentialgleichungssystems, das die Stromung beschreibt, weiterhin stark zu. Um die che-
mische Reaktionskinetik, welche der Bildung der Schadstoffkomponenten zu Grunde liegt,
korrekt zu beschreiben, sind detaillierte Reaktionsmechanismen notwendig, die jedoch schon
fiir die einfachsten Kohlenwasserstoffe (z.B. Methan, Propan, Acetylen) 40 bis 70 Spezies
und Hunderte von Elementarreaktionen beinhalten. Zwar ist die numerische Losung eines
solchen Differentialgleichungssystems fiir laminare Stromungen in Strémungsgebieten mit
einfacher Geometrie heute schon moglich, fiir hochturbulente Strémungen in den komplexen
Geometrien praxisnaher technischer Anwendungen wird eine numerische Losung dieses kom-
plexen Differentialgleichungssystems auch in den kommenden Jahrzehnten alle Dimensionen
moglicher Rechenkapazititen sprengen. Auflerdem ist das Problem der Modellierung der
Wechselwirkung von Turbulenz und chemischer Reaktionskinetik trotz intensiver Forschung
bis heute noch nicht in seiner ganzen Bandbreite gelost.

In diesem Rahmen nimmt das Flamelet-Regime der turbulenten Verbrennung eine Son-
derstellung ein. In dem Flamelet-Regime der turbulenten Verbrennung ist eine Entkopplung
der Turbulenz und der chemischen Reaktionskinetik mdoglich, weil in diesem Verbrennungs-
regime die chemischen Prozesse in einer sehr viel kiirzeren Zeit ablaufen als die Prozesse, die
mit der turbulenten Stromung zusammenhingen. Dabei bleibt die Struktur der turbulenten
Flamme mit der Struktur der laminaren Flamme identisch. Die turbulente Flamme in einem
Ottomotor kann somit im Flamelet-Regime als ein statistisches Ensemble laminarer Vor-
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8 KAPITEL 1. ZUSAMMENFASSUNG

mischflammen beschrieben werden. Zur statistischen Beschreibung des Ensembles laminarer
Vormischflammen kann auf eine Bibliothek laminarer Flammen zuriickgegriffen werden, die
mit Hilfe detaillierter Reaktionsmechanismen unabhéngig von dem turbulenten Stromungs-
feld berechnet werden. Damit kann, in Abhéngigkeit von den Mittelwerten (und eventuell den
Varianzen) der primitiven Stromungsvariablen, die gemittelte chemische Zusammensetzung
der reagierenden turbulenten Stromung rdumlich und zeitlich aufgelést berechnet werden.
Das beinhaltet die mittleren Massenbriiche einiger chemischer Spezies wie z.B. des Kohlen-
monoxids CO, des Hydroxylradikals OH oder des atomaren Sauerstoffs O, die mit den heute
iiblichen Konzepten der Einschritt-Chemie nicht berechnet werden kénnen. Die Bildung ei-
niger der wichtigsten Schadstoffkomponenten im Brennraum (CO, NO) kann damit sehr viel
genauer erfolgen, wobei die Computer-Ressourcen (Hauptspeicherbedarf und Rechenzeit),
die eine solche Flamelet-Simulation in Anspruch nimmt, in derselben Gréflenordnung liegen,
wie dies bei der Simulation derselben turbulenten Stromung mit Einschritt-Chemie der Fall
ware.

In der vorliegenden Arbeit wurde in das kommerziellen Stréomungsberechnungsprogramm
Star-CD eine auf der Flamelet-Modellierung beruhende Berechnungsmethode fiir den otto-
motorischen Verbrennungsprozefl integriert und darauf basierend ein Modell zur Berechnung
einiger Schadstoffkomponenten (des Stickoxids NO einerseits und des Kohlenmonoxids CO in
der Hochtemperaturphase andererseits) implementiert. In Abhéngigkeit von Motorgeometrie
und der vorgegebenen Betriebsparameter (Last, Drehzahl, Aquivalenzverhiltnis, Ziindzeit-
punkt) wurde der entwickelte Code fiir den Fall des Ottomotors M112-3V/DZ der Daimler
Benz AG und des Quadratischen Forschungsmotors (Daimler Benz AG, FIM/T) angewen-
det. Damit konnte die Verifikation der numerischen Ergebnisse (3D-Flammenausbreitung,
Energiebilanz, Abgaszusammensetzung inkl. CO und NO) anhand der entsprechenden ex-
perimentellen Daten vollzogen werden, um die Mdéglichkeiten und Grenzen der eingebauten
Modelle und Konzepte zu bewerten und auszubauen. Gleichzeitig kann den Motorenent-
wicklern ein detaillierter Einblick in die spezifischen Stromungsverhéltnisse des Ottomotors
M112-3V/DZ sowie deren Auswirkungen auf Leistung und Abgasemissionen ermoglicht wer-
den.

Bei der Uberfiithrung des partiellen Differentialgleichungssystems der Reynolds-Gleichun-
gen in ein System algebraischer Beziehungen, das in diskreten Punkten des Stromungsfeldes
gelost wird, miissen numerische Fehler in Kauf genommen werden, deren Gréfle von dem
Auflésungsvermogen des verwendeten Rechennetzes abhéngig ist. Der Einflufl numerischer
Effekte (Netzfeinheit, Diskretisierungsverfahren, Verzerrung der Zellen des Rechengitters)
wurde fiir den Fall des Ottomotors M112-3V/DZ anhand von drei unterschiedlich feinen
Rechennetzen untersucht. Eine hohe rdumliche und zeitliche Auflésung der Stréomung und
die Anwendung von Turbulenzmodellen h6herer Ordnung ist durch die hohe, jedoch endliche
Leistungsfiahigkeit der modernen Hochstleistungs-Computer eingeschriankt. Die Verwendung
unterschiedlich feiner Rechennetze fiir dieselbe Brennraumgeometrie verdeutlicht die relati-
ve Grofle dieser Diskretisierungsfehler und deren asymptotisches Verhalten bei steigendem
Auflésungsvermogen des Rechennetzes.

Aus einer Untersuchung der Netzabhéngigkeit der Losung des Systems der Reynolds-
Gleichungen fiir alle relevanten Stromungsvariablen wurden Schluifolgerungen iiber die Gréfie
der asymptotischen Werte der Stromungsvariablen ausgehend von der Berechnung der Stro-
mung mit einem gegebenen Rechennetz gezogen [61]. Diese Werte der Stromungsvariablen
entsprechen einer Berechnung mit einem idealen, d.h. unendlich feinen Rechennetz. Sie sind
fiir die realitdtsnahe Simulation der turbulenten Flammenausbreitung im Zylinder notwen-



dig. Die Giiltigkeit dieser Schlufifolgerungen fiir eine seriennahe Brennraumgeometrie konnte
in der vorliegenden Arbeit bestétigt werden, jedoch ist eine Verfeinerung des angewendeten
Extrapolationsverfahrens maoglich.

Die Ergebnisse der Berechnungen (Druckverlauf, mittlere Ankunfszeiten der turbulenten
Flammenfront an unterschiedlichen Positionen in Brennraum, chemische Zusammensetzung
des Gasgemisches und der Wandwérmeiibergang) werden mit den vorliegenden experimen-
tellen Ergebnissen verglichen. Die Analyse der unterschiedlichen Fehlerquellen fithrt zu einer
deutlichen Verbesserung der Simulationsergebnisse. Die Ubereinstimmung ist abschlieBend
als gut zu bewerten. Wege zu einer weiteren Verbesserung dieser Ergebnisse, die jedoch
den Rahmen der vorliegenden Arbeit iiberschreiten wiirden, werden in Kap. 8 (,, Ausblick®)
aufgezeigt.



Kapitel 2

Physikalisch-chemische Grundlagen

2.1 Die Transportgleichungen dreidimensionaler reak-
tiver Stromungen

Verbrennungsprozesse resultieren aus dem Zusammenspiel einer Vielfalt verschiedener Pro-
zesse wie Stromung, chemischer Reaktion, molekulare Transportvorginge (z.B. Warmelei-
tung, Diffusion und Z#higkeit) und evtl. Turbulenz oder Phaseniibergénge. Bei einer detail-
lierten Beschreibung von Verbrennungsprozessen miissen alle diese Phédnomene beriicksich-
tigt werden [1,2].

Zur Charakterisierung des Zustandes einer chemisch reagierenden Stromung sind zu je-
der Zeit und an jedem Ort Angaben iiber Druck, Temperatur, Dichte, Geschwindigkeit der
Stromung und chemische Zusammensetzung der Mischung notwendig. Alle diese Eigenschaf-
ten werden mathematisch als Funktionen der Zeit und des Ortes (z.B. ¢(7,t), p(7,t) ) im
gesamten Gebiet, das von der Stromung eingenommen wird, ausgedriickt. Zwischen diesen
physikalischen Groflen gibt es Beziehungen (z.B. die Zustandsgleichung des idealen Gases
p=pRT/M ), mit deren Hilfe einige dieser Gréfien bestimmt werden kénnen, wenn andere
bekannt sind [2, 6].

Einige dieser Groflen besitzen die Eigenschaft, dafl sie unabhéngig von den stattfindenden
Prozessen weder gebildet noch verbraucht werden konnen (Erhaltungsgréfien oder konser-
vative GroBen). Hierzu gehdren Masse, Impuls und Energie sowie die Teilchenmassen eines
jeden Elements. Aus der Erhaltung der Atome eines jeden Elements folgen Beziehungen
zwischen den Teilchenmassen der chemisch reagierenden Spezies.

Eine Bilanzierung iiber alle Prozesse, die diese Erhaltungsgréfien dndern, fithrt zu den
Erhaltungsgleichungen oder Transportgleichungen, die die chemisch reagierende Stromung
beschreiben. Die allgemeine Form der Erhaltungsgleichungen kann sowohl aufgrund von ma-
kroskopischen (kontinuumsmechanischen) als auch mit Hilfe von mikroskopischen (mole-
kulardynamischen) Betrachtungen hergeleitet werden. Die makroskopische Herleitung der
Erhaltungsgleichungen ist bei Warnatz und Maas [2,3] ausfiihrlich beschrieben.

Die Integralform der allgemeinen Erhaltungsgleichung fiir eine konservative GroBe ist [3]:

of -
LAV + [div(B;)dV = [ qdV + [ spdV (2.1)
Q ot Q/ 1V( f> Q/Qf Q/Sf
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2.1. DIE TRANSPORTGLEICHUNGEN DREIDIMENSIONALER REAKTIVER STROMUNGENT11

Die differentielle Form der allgemeinen Erhaltungsgleichung einer konservativen Gréfe ist

0 —
a—{+div (P) =aqr+s; . (2.2)
Damit konnen samtliche Erhaltungsgleichungen abgeleitet werden. Die Formulierung der Er-
haltungsgleichungen fiir Masse, Impuls, Energie und Teilchenmassen, so wie sie in der vor-
liegenden Arbeit verwendet werden, sind dem Handbuch des angewendeten Strémungscodes
»Star-CD® [7] entnommen. In den folgenden Gleichungen bezeichnet z; die Ortskoordinate j
eines beliebigen Punktes innerhalb des Strémungsgebiets in einem krummlinigen Koordina-
tensystem und g die Determinante des metrischen Tensors (mit dessen Hilfe der Ubergang
von einem beliebigen, krummlinigen Koordinatensystem zu einem anderen Koordinatensy-
stem, z.B einem kartesischen, durchgefiihrt wird).

1) Masse (Kontinuitétsgleichung)
L 0g-p)  0p-uy) _

1 s, 2.3
\/g ot 6acj s ( )
2) Impuls (Navier-Stokes-Gleichungen)
1 0 S0 U olp-u;-u; — 7.
T (\/g p-u ) + (IO U u] TZ]) + ap s; ,'i _ 172,3 : (24>

Ji o du; dx;

3) Energie (Erhaltungsgleichung fiir die spezifische Enthalpie h, die definiert ist als

N
h=c,- T—c)-Toy+> my,-Hy ) (2.5)
n=1

1 (9(\/§ D) dp , Oy
B S\ - A it /. 2.6
\/g at +u38x]~ +7—Z‘7 81:]- +Sh ’ ( )
N
4) Teilchenmassen (fiir jede der chemischen Spezies i = 1,2,..., N , wobei > w; = 1)
i=1

1 0(/g:p-wi) L0y wim By
\/g 815 ij ot

Dieses System von Erhaltungsgleichungen ist erst in sich geschlossen, wenn man Beziehun-
gen formuliert, welche die Komponenten des zihen Spannungstensors 7;; und die Kompo-
nenten der Wérme- und Massenstromdichte Fj, ;, bzw. F,,, ; als Funktionen der primitiven
Stromungsvariablen ausdriickt. Man verwendet hierzu die sogenannten empirischen Gesetze,
auch ,,phdanomenologische Gleichungen“ genannt, die aufgrund empirischer Beobachtungen
aufgestellt wurden. Sie lassen sich jedoch auch aus theoretischen Uberlegungen (kinetische
Gastheorie, Thermodynamik irreversibler Prozesse) ableiten [1,2,4]. Im einzelnen sind dies
das Newtonsche Schubspannungsgesetz, das Fouriersche Warmeleitungsgesetz und das Fick-
sche Diffusionsgesetz. All diese Beziehungen verbinden den Fluf} einer Erhaltungsgrofie mit

(2.7)



12 KAPITEL 2. PHYSIKALISCH-CHEMISCHE GRUNDLAGEN

den rédumlichen partiellen Ableitungen erster Ordnung einer intensiven Groéfle. Glieder, die
rdumliche Ableitungen hoherer Ordnung als Eins enthalten, werden vernachléssigt. Die auf-
grund dieser Naherung erster Ordnung entstandenen Transportgleichungen tragen den Sam-
melnamen ,,Navier-Stokes-Gleichungen®.

Auf die GesetzmiBigkeiten der Zweiphasenstromungen (z.B. Spray oder Wandfilm im Zy-
linder) wird nicht néher eingegangen, weil in den Ottomotoren, fiir welche die Stromung, die
Verbrennung und die Schadstoftbildung im Rahmen dieser Arbeit berechnet werden sollen,
Zweiphasenstréomungen nicht vorkommen. Der Effekt der Strahlung auf die Strémung und
die Reaktionskinetik wird vernachléssigt, weil er in Ottomotoren (im Gegensatz zu Diesel-
motoren) von untergeordneter Bedeutung ist. Nach Heywood [55] betriigt der Wéarmeflul an
der Brennraumwand durch Strahlungsvorginge maximal 5 % des Wirmeflusses durch Kon-
vektion. Der Fehler, der durch die Vernachlissigung der Wérmeiibertragung durch Strah-
lungsvorgénge resultiert, ist, iiber einen Zyklus gemittelt, vernachlassigbar. Deshalb wird auf
die GesetzmafBigkeiten der Strahlungsvorgéinge ebenfalls nicht ndher eingegangen.

2.2 Die empirischen Gesetze

2.2.1 Das Newtonsche Schubspannungsgesetz

In einer laminaren Stromung eines einfachen Fluids treten zwischen Schichten, die sich mit
unterschiedlichen Geschwindigkeiten bewegen, innere Reibungskriifte (viskose Krifte) auf,
die sich der relativen Bewegung der Schichten widersetzen. Ursache dieser Kréfte ist ein
Austausch von Impuls auf molekularer Ebene. Wirkt eine Kraft dF auf eine elementare
Oberflache dA, deren duflere Senkrechte die Richtung des Einheitsvektors 7 besitzt, so defi-
niert man den Spannungstensor 7 mit Hilfe seiner Komponenten dF; = dA - ny - 7, wobei
1,k =1,2,3. Der Spannungstensor 7 gibt den Teil des Impulsstromes an, der nicht mit dem
unmittelbaren Transport des Impulses gemeinsam mit der Masse des bewegten Fluids zu-
sammenhéngt. In einem idealen Fluid (in welchem keine Prozesse der Energiedissipation wie
Zahigkeit oder Warmeleitung auftreten) folgen die Komponenten des Spannungstensors dem
Ausdruck 7;; = —p - 6;;, d.h. der Spannungstensor beschrénkt sich auf den hydrostatischen
Anteil. Fiir ein zéhes Fluid kann der Spannungstensor 7 in der Form 7;; = —p - 6;; + 7/; ge-
schrieben werden, wobei der Tensor mit den Komponenten 7;; zéher Spannungstensor oder
Reibungstensor heifit.

Das Newtonsche Schubspannungsgesetz driickt die Komponenten des zdhen Spannungs-
tensors 7;; als negative Werte des Produkts der rdumlichen partiellen Ableitungen der Ge-
schwindigkeitskomponenten mit einer skalaren Grofle, der dynamischen Zahigkeit oder Vis-
kositét p, aus:

ou,;
7=y =2 . 2.8
h=ng, 23
Der zihe Spannungstensor 7/ kann als Funktion des Deformationstensors D (Tensor mit

den Komponenten D;; = % (gz; + %)), der Divergenz des Geschwindigkeitsvektors g—;ﬁ, des

Scherzéhigkeitskoeffizienten p und des Volumenzahigkeitskoeffizienten x dargestellt werden
[1,6] :
2 Gul Gul
= u-(2-Dj; — = R
T 12 ( J axl

ij 3'3—361'5z‘j)+/€

bij . (2.9)
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Der Ausdruck in der Klammer des ersten Terms hat die Eigenschaft, dal seine Verjiingung
Null ist. Die dynamische Z&higkeit oder Scher-Z&dhigkeit charakterisiert Reibungseffekte,
die in der Kontaktoberfliche zwischen aneinanderliegenden, sich mit unterschiedlichen Ge-
schwindigkeiten bewegenden Fliissigkeitsschichten (Fluidteilchen) auftreten und sich der Re-
lativbewegung der Schichten (Fluidteilchen) widersetzen. Der dynamische Zahigkeitskoeffi-
zient p ist fiir eine weitreichende Klasse von Fluiden nicht von den rdumlichen Ableitungen
der Geschwindigkeit abhingig, sondern nur von Temperatur und Druck. Fluide, die dieser
Klasse angehoren, heilen Newtonsche Fluide. Dazu gehoren alle Gase und alle homogenen
nichtpolymeren Fliissigkeiten [4]. Die kinetische Theorie verdiinnter Gase (Modell harter
Kugeln) liefert fiir den dynamischen Zahigkeitskoeffizienten eines idealen Gases der molaren
Masse M; und dem molekularen Durchmesser o; folgenden Ausdruck:

5 rxon- M kg-T

;= — . 2.1
Hi= 16 7ol (2.10)

Bei Beriicksichtigung von Realgaseffekten mit Hilfe des Sutherland-Korrekturfaktors ergibt
sich fiir den dynamischen Z#higkeitskoeffizienten der Ausdruck [2]

T ke
o (1+C;/T) m-s|’

5 \/ﬂankBT _8
2 = 2,6693 - 10
Hi= 16 702 (1+C;/T)

(2.11)

wobei 0; in nm eingesetzt wird. Der dynamische Viskositétskoeffizient héngt nicht vom Druck
ab und ist mit der Wurzel der Temperatur anndhernd proportional.

Fiir ein Gemisch idealer Gase kann folgende empirische Naherungsformel benutzt werden

[2]:
o= % (ZX T (Z £> _1> . (2.12)

i i
In der vorliegenden Arbeit wurde der molekulare dynamische Z#higkeitskoeffizient der Kom-
ponenten und des Gasgemisches anhand der Beziehungen (Gl. 2.11) bzw. (Gl 2.12) berech-
net, die in das Anwenderunterprogramm VISMOL.F eingebaut wurden.

Die Volumenviskositéit s beschreibt Reibungseffekte, die bei der Expansion eines Fluids
auftreten und durch Relaxationseffekte zwischen inneren Freiheitsgraden der Molekiile und
der Translationsbewegung bedingt sind. Sie ist gleich Null fiir einatomige Gase; im allge-
meinen ist der Beitrag der Volumenviskositit zu dem Reibungstensor sehr gering, so daf sie
in den meisten Fillen vernachldssigt werden kann [1,3]. Unter Verwendung dieser Nidherung
ergibt sich fiir den zdhen Spannungstensor der Ausdruck

o (9uz an 2 (9ul
= u (axj * 3 "3 am -@) . (2.13)

2.2.2 Diffusion

In inhomogenen Stromungen, in denen das Fluid aus einem Gemisch unterschiedlicher che-
mischer Spezies besteht, treten aufgrund von Konzentrationsgradienten, Temperatur- oder
Druckgradienten oder aufgrund &uflerer (z.B. elektromagnetischer) Krifte Massenstrome von
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chemischen Spezies relativ zum Gesamtmassenstrom des Fluids auf. Dieses Phanomen wird
als Diffusion bezeichnet. Dabei bewegt sich der Massenschwerpunkt einer bestimmten che-
mischen Spezies i relativ zum Massenschwerpunkt des Gemisches (d.h. Fluidteilchens) mit
einer Geschwindigkeit VZ, die Diffusionsgeschwindigkeit genannt wird [4]. Es gilt

Zpivj —0 (2.14)

Treten in einer Stromung gleichzeitig Gradienten mehrerer ZustandsgroBen des Fluids (Tem-
peratur, Druck, Spezieskonzentrationen, elektrisches Potential) auf, so erzeugt jeder Gradient
einen Diffusionsflufl der Teilchenart ¢ [8]. Die resultierende Massenstromdichte der chemi-
schen Spezies 7 relativ zum Fluidschwerpunkt ist durch die vektorielle Summe der einzelnen
Massenstromdichten gegeben

FT =ni-M;-V, = FL + FT + F + Fet (2.15)

my

Fiir den Massentransport der chemischen Spezies ¢ aufgrund des Konzentrationsgradienten
einer Spezies j (,normale“ oder ,einfache“ Diffusion) ergibt sich nach dem 1. Fickschen
Gesetz, dal die Massenstromdichte proportional zum Konzentrationsgradienten der betref-
fenden Spezies j ist [1],

SN n2
Fl. = " > DV M; - M; - grad (c;) : (2.16)
J

Die Koeffizienten ij heiflen polynére Diffusionskoeffizienten. Fiir ein Gemisch aus nur zwei
unterschiedlichen Teilchenarten ¢ und j gilt

SN TL2 n2
Fi,i = ;DZ]MzM] . grad (Cj) = —;DZ]A]\4P]\4J . grad (Cz) = —pDZ] . grad (U)Z) . (217)

Der Koeffizient D;; heifit bindrer Diffusionskoeffizient der Teilchenart ¢ in die Teilchenart j
und ist praktisch unabhéngig von den Konzentrationen der Spezies ¢ und j. Die polynéren
Diffusionskoeffizienten sind im Gegensatz dazu konzentrationsabhéngig. Sie lassen sich je-
doch aus den binéren Diffusionskoeffizienten berechnen. Natiirlich gilt D;; = 0.

Fiir ein ideales Gas liefert die kinetische Gastheorie (Modell der harten Kugeln) [2] fiir
binére Diffusionskoeffizienten den Ausdruck

_ 3VTKT - 2,

= 2.18
8 W-p-afj ( )

]
Darin wurde fiir den molekularen Parameter o;;, der den minimalen Abstand zwischen den
Molekiilen vom Typ ¢ und j bei einem Stofl beschreibt, das arithmetische Mittel

(2.19)

angenommen. In (Gl 2.18) stellt y, = 72 die reduzierte Masse eines Systems bestehend

aus jeweils einem Teilchen der Spezies ¢ und der Spezies j dar. Fiir die bindren Diffusions-
koeffizienten ergibt sich nach Eliminierung der Dichte (ideales Gasgesetz) der Ausdruck

2-M;-M> m

Dy; =2,662-107° — (2.20)

2

T3 . MitM> 2
D0y l 1

S
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Die Beitrége der Thermodiffusion (Soret-Effekt), der Druckdiffusion und der erzwungenen
Diffusion zum Gesamtmassenstrom (d.h. die Massenstrome der Teilchenart i aufgrund eines
Temperaturgradienten, eines Druckgradienten, bzw. einer dufleren Kraft F ) unterliegen den
folgenden GesetzméBigkeiten [2]:

Thermodiffusion: .
Fl =—D] - grad[In (T)] , (2.21)
Druckdiffusion:
2 : oy
B =3 Dymiomy (ﬁ - w) grad [In (p)] (2.22)
o5 n p
Erzwungene Diffusion:
et M nm;\ [ p = =
Fe = —— " Dy; -m; -m; - <M> - [—F» — nkF] : (2.23)
IR 7\ pep ) g5 2

Die Thermodiffusion ist nur bei tiefen Temperaturen und leichten Teilchen (H, Hy, He) von
Bedeutung, der Druckgradient ist in Flammen (aufler in Explosionen) klein. Keines dieser bei-
den Phédnomene spielt eine nennenswerte Rolle im Falle ottomotorischer Verbrennungsprozes-
se. Sie konnen daher vernachlissigt werden [2]. AuBere Krifte (z.B. elektromagnetische Fel-
der) sind nur wihrend der Ziindphase bei Funkenziindung von Bedeutung. Somit ist in Flam-
men die ,,normale* Diffusion der dominierende Diffusionsproze. Daher wurden die restlichen
Diffusionsfliisse in der vorliegenden Arbeit vernachlafligt. In 3D-Simulationsprogrammen
(z.B. in Star-CD) wird standardméBig zur Berechnung des Diffusionsflusses einer Spezies
i in einem Gemisch anstelle des sehr Rechenzeit-intensiven Ausdrucks (Gl. 2.16), eine empi-
rische Ndherung verwendet. Sie verbindet die Massenstromdichte der Teichenart ¢ mit dem
Gradienten des Massenbruchs dieser Teilchenart iiber den mittleren Diffusionskoeffizienten
D; yr des Stoffes ¢ in der Mischung der restlichen Spezies:

2 n2

a1 Y wi
Fp .= —D; yM;Mgrad (¢;) = ——D; y—grad (¢;) = —pD; pr - grad (w;) . (2.24)
’ P P Ci

Nach Stefan (1874) ist der mittlere Diffusionskoeffizient des Stoffes 7 in die Mischung der
restlichen Stoffe durch die folgende Beziehung gegeben [2]:

(2.25)

In der vorliegenden Arbeit wurde zur Berechnung der molekularen Massenstromdichte F,,, ;
der Ausdruck (Gl. 2.20) zur Berechnung der binéren Diffusionskoeffizienten zusammen mit
(Gl. 2.25) in das Anwenderunterprogramm DIFFUS.F eingebaut.

Das Verhéltnis zwischen molekularer Z&higkeit und dem Produkt aus Dichte und mole-
kularem Diffusionskoeffizient eines Stoffes ¢ ist eine charakteristische dimensionslose Grofle,
die als ,,Schmidt-Zahl“ bekannt ist:

Schy = —H _~o7 . (2.26)
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2.2.3 Wairmeiibertragung

Wiérmeiibertragung findet im allgemeinen durch folgende Vorgénge statt [3,9,10]:
1) Wirmeleitung in Festkorpern oder ruhenden Fluiden <th),

P od D
2) Diffusionsfliisse <Fh) und Dufour-Effekt <Fh ),

3) Konvektion, d.h. durch Mitfiihrung in bewegten Fliissigkeiten und Gasen, was auch
die Berithrung von wérmeaustauschenden Wénden einschlieBt (@, z),

4) Strahlung als Warmeaustausch zwischen Korpern ohne Zwischentrager (@4 rqd)-
Der resultierende Diffusionswarmefluf3, die unbekannte Grofle in dem dritten Glied der Trans-
portgleichung fiir die Enthalpie (Gl. 2.6), ist gegeben durch die vektorielle Summe der ein-
zelnen Warmestromdichten:
—)
ﬁ:ﬁjLngLF_,fg : (2.27)

Wirmeleitung

In einem festen Korper oder einem ruhenden Fluid tritt aufgrund von Temperaturgradienten
ein Warmeflul auf, der geméfl dem 1. Fourierschen Gesetz mit dem Temperaturgradienten
proportional ist [9,10]:

]*T;;{ = —\p, - grad (T') . (2.28)

Der Proportionalitdtsfaktor A\, heifit Warmeleitfahigkeitskoeffizient. Dafiir liefert die kineti-
sche Gastheorie (Modell harter Kugeln) fiir ein ideales Gas ¢ folgenden Ausdruck [2]:

o~ /T /M,
Mg 25 M.&z&ggg.lo*& / { J ] ) (2.29)

Y32 weoz omy o? m-s-K

In (Gl 2.29) ist der StoBdurchmesser o; der Teilchenart ¢ in nm einzusetzen.

Fiir ein Gemisch idealer Gase kann man die mittlere Warmeleitfahigkeit der Mischung
A, mit Hilfe des folgenden empirischen Gesetzes (Mathur et al.,1967) ermitteln [2]:

1 X\
M=z D X M+ [ D : (2.30)

2 i i Ah,i
Die oben aufgefiihrten Bezichungen (Gl. 2.29) und (Gl. 2.30) wurden in das Anwenderun-
terprogramm zur Berechnung des molekularen Warmeleitfahigkeitskoeftizienten CONDUC.F

eingebaut.

Das Verhéltnis zwischen dem Produkt aus Viskositétskoeflizient und spezifischer Wiarme-
kapazitéat bei konstantem Druck und dem molekularen Warmeleitfahigkeitskoeffizienten eines
Stoffes ¢ ist eine dimensionslose Grofle, die als “Prandtl-Zahl*“ bekannt ist:

pri=t"% 07 . (2.31)
Ahi

Das Verhéltnis von Schmidt-Zahl und Prandtl-Zahl ergibt eine andere fiir Verbrennungs-
vorginge sehr wichtige dimensionslose Grofle, die ,,Lewis-Zahl®“ einer Teilchenart 7:
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SChi . )\h,i
Pr;  pDjmcp;

Le; = ~ 1 ) (2.32)
Bei Gasgemischen wird die Lewis-Zahl des Gemisches der Lewis-Zahl des unterschiissigen
Ausgangsstoffes gleichgesetzt.

Diffusionsfliisse und Dufour-Effekt

Die Enthalpie H eines thermodynamischen Systems betréigt

—_ —

H=T -S+p-V+3 1 N;+V-(Ee-Pa+ tiomagn - Homag - Mmag) + .. (2.33)

In inhomogenen Stromungen, in welchen das Fluid aus einem Gemisch unterschiedlicher che-
mischer Stoffe gebildet wird, tritt gleichzeitig mit dem Diffusionsmassenstrom (aufgrund der
normalen Diffusion) ein Enthalpiestrom auf, weil jede chemischen Substanz eine chemische
Enthalpie besitzt. Die Bildungsenthalpie stellt die Reaktionsenthalpie der Bildungsreaktion
dieser Substanz aus den darin enthaltenen Elementen dar. Die Absolutwerte der Enthalpien
der Elemente sind fiir praktische Rechnungen nicht festgelegt. Aus diesem Grund legt man
fiir alle chemischen Elemente willkiirlich einen Bezugszustand (Standardzustand: p = 1,0
bar und 7' = 298,15 K) fest, in dem vereinbarungsgemifl alle Elemente (in ihrem stabil-
sten Zustand) die Enthalpie H = 0 besitzen. Die Standardbildungsenthalpie eines Stoffes
ist die Reaktionsenthalpie seiner Bildungsreaktion aus reinen Elementen bei der Temperatur
T = 298,15K und dem Druck p = 1,0 bar. In Star-CD ist die spezifische Enthalpie definiert
als

h=t -T—d¢ -To+> w,-H) (2.34)

wobei w,, der Massenbruch und H? die spezifische Bildungsenthalpie des Stoffes n sind und
Ty die Temperatur des vereinbarten Bezugszustandes ist.

Die Wiarmestromdichte durch Diffusionsfliisse ist somit

— —
Fy =Y Hy-Fh =3 nH) p- Dy -grad (w,) . (2.35)

Durch Diffusionsprozesse, die in einem Gemisch stattfinden, tritt zusétzlich zu dem Enthal-
piestrom durch Diffusionsfliisse ein Enthalpiestrom aufgrund von Konzentrationsgradienten
auf. Dieser Vorgang wird Dufour-Effekt genannt und ist der reziproke Effekt zur Thermodif-
fusion [2,3]. Beide Effekte sind gekoppelte Effekte, gekennzeichnet dadurch, dafl ein Gradient
mehrere Fliisse (einen Massenstrom und einen Enthalpiestrom) hervorruft. Die Warmestrom-
dichte aufgrund des Dufour-Effekts ist

D _ 77 Df <wj = ﬁ)
F,- = MRT — = . F® — F¥ . 2.36

Der Dufour-Effekt ist in Verbrennungsprozessen normalerweise vernachlédssigbar [2,3] und
wurde auch in der vorliegenden Arbeit nicht beriicksichtigt.
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Konvektion

In stromenden Fliissigkeiten und Gasen tritt zusétzlich zur molekularen Warmeleitung noch
der Energietransport durch Konvektion (Mitfithrung durch die Hauptstromung des Fluids)
hinzu. Diese Enthalpiestromdichte ist im Inneren der Stromung durch das zweite Glied in
der Transportgleichung der Enthalpie (Gl. 2.6) beschrieben, das deshalb , Konvektionsterm*
genannt wird: 5 )
phu;
D g = XZ: oz, : (2.37)
Zur Wiarmeiibertragung durch Konvektion wird auch der Wéarmeaustausch mit den un-
durchléssigen (,festen®) Wénden, die das Fluid begrenzen, geziahlt. Auch wenn im Inneren
des Fluids die Strémung turbulent ist, so ist sie in einer diinnen, wandnahen Schicht lami-
nar und der mit der Wand ausgetauschte Warmestrom 148t sich gemifl dem Newtonschen
Wiérmeiibergangsgesetz berechnen:

Phwait = o+ A (Too — Twant) , (2.38)

wobei A der Flicheninhalt der Kontaktoberfliche Fluid/Wand, T4, die Wandtemperatur
und 7T,, die Temperatur des Fluids in geniigend grofiler Entfernung von der Wand (d.h.
im Bereich der voll ausgebildeten Turbulenz) darstellt. Der Proportionalitatsfaktor ay, wird
Wiérmeiibergangskoeffizient genannt und ist im allgemeinen eine Funktion der Stoffeigen-
schaften des Fluids (z.B. Wirmeleitfahigkeit, dynamische Zahigkeit), des Stromungszustan-
des (z.B. der lokalen mittleren Stromungsgeschwindigkeit des Fluids in Wandnéhe) und der
geometrischen Verhéltnisse.

In dem Versuch, den Warmeiibergangskoeffizienten «y als Funktion der oben genann-
ten Parameter darzustellen, hat die Ahnlichkeitstheorie die besten Ergebnisse geliefert, und
sie findet heute in motorischen Berechnungen die am weitesten verbreitete Anwendung. Die
Ahnlichkeitstheorie ist begriindet auf der Idee der Zusammenfassung der relevanten physika-
lischen Groflen zu dimensionslosen Grofien (Kennzahlen), so daff gewisse Stromungszustinde
vergleichbar werden, wenn die entsprechenden Kennzahlen gleich sind. Solche Kennzahlen
sind z.B. die bereits erwéhnten Prandtl-Zahl, Schmidt-Zahl und Lewis-Zahl, die Reynolds-
Zahl oder die ,Nuflelt-Zahl“, die das Verhéltnis aus dem Produkt von Warmeiibergangs-
koeffizient mit charakteristischen Linge des Fluids und der Warmeleitfahigkeit des Fluids
darstellt,

Qyp - d
A

In der vorliegenden Arbeit werden zwei unterschiedliche Beziehungen fiir die Berechnung
des Warmeiibergangskoeffizienten «; verwendet, und die jeweiligen Ergebnisse werden mit-
einander verglichen. Die eine Beziehung ist die 2. Form der Woschni-Korrelation (Woschni,
1967 [10]),

Nu =

(2.39)

B B Vg - Ty 08 W
_3.96. D02 08, 70 [0 1O, (p— [ } 9.40
aj =3, pe Ty vent G (p — po) | - (240)

In (Gl. 2.40) ist D der Durchmesser der Zylinderbohrung, ¢, die mittlere Kolbengeschwindig-
keit, C; und Cy sind Modell-Konstanten (mit den Werten C; = 6, 18 fiir den Ladungswechsel
bzw. Cy = 2,28 fiir den Verdichtungs- und Ausdehnungshub, Cy = 0,00324). Die Grofie pg
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ist der Druck des Arbeitsgases in einem ungefeuerten Zyklus, p;, T, V4 sind Druck, Tem-
peratur, bzw. Volumen des Arbeitsgases bei Beginn der Verdichtung (Ladungswechsel-UT)
und Vg ist das Hubvolumen des Arbeitszylinders. Die Woschni-Korrelation basiert auf der
von NuBelt anhand der Ahnlichkeitstheorie gefundenen Beziehung fiir den Wérmeiibergang
in einem durchstrémten Rohr.

Die zweite Beziehung fiir den Warmeiibergangskoeffizienten ist auf der Turbulenztheorie
(Wéarmeiibergang in einer wandnahen Scherschicht) begriindet und ist in dem Programm-
paket Star-CD standardméiflig eingebaut. Auf diese Beziehung wird in Kap. 2 (Turbulenz)
detailliert eingegangen.

Die Woschni-Korrelation (Gl. 2.40) zur Berechnung des Wirmeiibergangskoeffizienten
wurde in das Anwenderunterprogramm MODSWE.F eingebaut. Dabei wurde als Ty, die
Temperatur im Mittelpunkt der Zellen in der wandnéchsten Zellschicht angenommen, deren
Abstand zur festen Wand den Bedingungen der Giiltigkeit des logarithmischen Wandgesetzes
(s. Kap. 2.3) geniigen mu$.

Die Warmeiibertragung durch Strahlung spielt bei Ottomotoren im Gegensatz zu Diesel-
motoren eine untergeordnete Rolle. Auf die GesetzméfBigkeiten des radiativen Warmeiiber-
gangs wird im Rahmen dieser Arbeit nicht eingegangen und der Beitrag der Strahlung in
der Transportgleichung der Enthalpie wurde vernachléssigt.

2.3 Die Zustandsgleichung des idealen Gases

Neben den im letzten Abschnitt behandelten phdnomenologischen Gleichungen, die die
Stromdichten als Funktion der rdumlichen Ableitungen der primitiven Stromungsvariablen
ausdriicken, wird zur Losung des Systems von Erhaltungsgleichungen eine weitere Bezie-
hung benétigt, die die Zustandsvariablen Druck, Temperatur, Dichte, Volumen miteinander
verbindet.

Es gibt mehrere und unterschiedlich aufwendige Anséitze zur Beschreibung realer Gas-
gemische beruhend auf der Gleichung von van der Waals, der von Beattie und Bridgeman
oder der von Redlich-Kwong usw. Fiir ein Gasgemisch gilt in dem Bereich mittlerer Driicke
und Temperaturen (p zwischen 1 bar und 100 bar, T zwischen 270 K und 3000 K), wie sie
in Ottomotoren vorkommen, mit guter Genauigkeit die van der Waals-Gleichung

0> n?) -+ Amig

P+

wobei die van der Waals-Koeflizienten des Gemisches
1
2

iz = (Z Cz\/@) 2 und bmzw ~ (Z C; \/b>z> (242)

aus den entsprechenden van der Waals-Koeffizienten der reinen Substanzen néherungsweise
berechnet werden. Eine alternative Zustandsgleichung ist im Falle der motorischen Verbren-
nungsprozesse in ausreichend guter Naherung die Zustandsgleichung der idealen Gase

p=pRT/M : (2.43)
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wobel
1

2t

7

M =

(2.44)

|5

<

die mittlere molare Masse des Gemisches darstellt. Die Beziehungen (Gln. 2.41 - 2.44) wurden
in das Anwenderunterprogramm DENSIT.F in einer Form eingebaut, die es dem Anwender
erlaubt, durch Umstellen eines Schalters die eine oder die andere der beiden Zustandsglei-
chungen zu verwenden. Der Spitzendruck im Brennraum von Ottomotoren betrdgt meistens
viel weniger als 100 bar (30 bis 70 bar), so dafl in einem solchen Fall die Unterschiede bei
der Berechnung der Dichte mit den beiden genannten Ansétzen vernachléssigbar sind. Des-
halb wurde in den folgenden Berechnungen durchgehend das ideale Gasgesetz verwendet. Die
Berechnung der Dichte anhand der van der Waals-Gleichung ist ndmlich unverhéltnisméafig
Rechenzeit-intensiver als die Berechnung aufgrund des idealen Gasgesetzes.

2.4 Die spezifische Wiarmekapazitit

Die Enthalpie eines Gemisches idealer Gase ist durch die Summe der Enthalpien der einzelnen
Komponenten des Gemisches gegeben. Somit gilt fiir die spezifische Enthalpie der Mischung

H
h=—=> w, -h, . (2.45)

m

Fiir jede Komponente des Gemisches kann die Anderung der Enthalpie geschrieben werden
als

Oy, B
dh,, = ( 5 )pdT —con(T) | (2.46)

weil die spezifische Enthalpie eines idealen Gases druckunabhéngig ist. Die partielle Ablei-
tung der Enthalpie (bzw. spezifischen Enthalpie) nach der Temperatur wird Wiarmekapazitéit
(bzw. spezifische Warmekapazitét) bei konstantem Druck genannt. Sie 1a8t sich aus experi-
mentellen Daten (z.B. aus der ,,Chemkin Thermodynamics Data Base®“ der Sandia National
Laboratories, USA, 1990 oder den ,JANAF Thermochemical Tables*, [8]) durch einen Po-
lynomansatz naherungsweise berechnen als

R
Cp,nZM'<a1+a2-T+a3-T2+a4-T3+a5-T4> . (247)

Die spezifische Warmekapazitiat der Mischung und deren spezifische Enthalpie sind dann
G =) WnCpn , (2.48)

H
h:E:cp~T—cg~To+zn:wn~H2 : (2.49)
Die Beziehungen (Gl. 2.47) und (Gl. 2.48) werden in der vorliegenden Arbeit zur Berechnung
der spezifischen Warmekapazitit verwendet. Das entsprechende Anwenderunterprogramm
SPECHT.F wurde von Computational Dynamics Ltd, London zur Verfiigung gestellt.
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2.5 Quellterme in der Kontinuitéitsgleichung

Weil die Gesamtmasse eines makroskopischen Systems sich durch keinerlei physikalische
oder chemische Prozesse verdndern kann, ist der Quellterm fiir die Gesamtmasse in der
Kontinuititsgleichung gleich Null. Jedoch kann es u.U. vorteilhaft sein, die Prozesse, in denen
ein Massenaustausch des betrachteten Systems mit der Umgebung stattfindet, anstatt durch
Konvektion besser durch Quellterme in der Kontinuitétsgleichung zu modellieren. Ein solcher
Prozef} ist die Leckage (engl. blowby).

Der Brennraum einer Verbrennungskraftmaschine ist mit einer Anzahl kleiner Volumina
mit sehr engen Querschnitten (Spalten) verbunden, die in dem Kontaktbereich verschiedener
Motorkomponenten entstehen.Wéahrend einer jeden Umdrehung stromt das Gasgemisch aus
dem Brennraum in diese Spalte hinein, wird in diesen fiir eine bestimmte Zeit eingelagert
und stromt dann wieder zuriick. Die wichtigsten hiervon sind die Volumina zwischen Kol-
ben, Kolbenringen und Zylinderwand (Kolbenringspalte). Entlang der Kolbenringspalte tritt
infolge des Uberdruckes in dem Arbeitszylinder des Motors ein Massenstrom auf, welcher
Masse iiber die Grenzen des betrachteten Stromungsgebiets (Zylinder und evtl. Kolbenring-
spalte) hinaus in das Kurbelgehéuse befordert (Leckage) [39]. Der umgekehrte Prozess, das
Eindringen von Gasgemisch aus dem Kurbelgehduse in den Brennraum, spielt im Teillastbe-
reich eine wichtige Rolle; bei Vollast ist er relativ unbedeutend. Um eine korrekte Berechnung
des Drucks anhand der Zustandsgleichung durchfithren zu kénnen, mufl dieser Massenflufl
beriicksichtigt werden .

Fiir die Massenstromdichte eines idealen Gases, das aus einem groflen Behélter mit Druck
po durch eine gut abgerundete, konvergente Diise in die Umgebung mit dem Druck pe.

austritt, gilt die Beziehung [9]
2 2L
Gy -G e
Do Do

wobel v = ¢,/c, der Adiabatenexponent des Gasgemisches,

2
Y Do

@m:— 2—.—.
vy—1 RI

Pm = MmMax (pext>pcrit)

)\
Derit = ( ) * Do (251)

v+1

den kritischen Druck (Laval-Druck) darstellen [9]. Der Ausdruck (Gl. 2.50) kann néherungs-
weise auch fiir den Lekageflul angewendet werden. Der Massenstrom der Gase, die durch
Leckage den Zylinder verlassen, ist

und

9
) = Ay B =U-by D, (2.52)
at leck

wobei U der Umfang des Kolbenrings ist und b5, ~ 10 pm die mittlere Weite des Kolben-
spaltes.

Aus Griinden der Netzgenerierung ist es bei heutigen Rechennetzen (mit Zelldimensio-
nen der Groflenordnung AU =~ 1 mm) nicht moglich, eine Zellschicht der Dicke 0,01 mm
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am Kolbenring zu verwenden, an der ein Massenflufl gemafi (Gl. 2.50) iiber eine sog. ,In-
let“-Randbedingung vorgeschrieben werden soll. Ersatzweise kann den Zellen entlang des
Kolbenspalts Fluidmasse entzogen werden, so dafl der Gasstrom mit der Massenstromdichte
aus (Gl. 2.50) simuliert wird. Der Massenverlust durch Leckage in einem Volumenelement
dV entlang des Kolbenspaltelements der Linge dU im Zeitraum dt¢ betrigt

dm =&, -dA-dt = b, - by, - dU - dt = s, - AV - dt . (2.53)
Diese Massenentnahme erfolgt in Form eines Senkenterms in der Kontinuitétsgleichung,

L 0g-p)  0p-w) _ (2.54)

: Sm )

wobel

~ PpdA | Py - by, - AU
mTTav T T AV !
wenn die Zelle mit Volumen AV von dem (obersten) Kolbenringspalt begrenzt wird und

(2.55)

Sm=0 | (2.56)

wenn dies nicht der Fall ist.

Die (Gl 2.50) und (Gln. 1.55 - 1.56) wurden zur Berticksichtigung der Leckage in den
Berechnungen zum Quadratischen Forschungsmotor von Daimler-Benz verwendet. Das Un-
terprogramm FLUINJ.F zusammen mit dem angepafiten Wert by, = 14 pm fiir die Leckspalt-
weite bei dem Quadratischen Forschungsmotor (bestimmt durch Nachrechnung des Druck-
verlaufs in einem geschleppten Zyklus) wurde von B. Heel zur Verfiigung gestellt [53].

2.6 Die chemischen Produktionsterme

In chemisch reagierenden Stromungen findet eine Umwandlung von Stoffen statt, die durch
eine Gleichung vom Typ:

A+B+C+D+.. . BME+F+Gt... (2.57)

annahernd beschrieben werden kann. Der globale chemische Prozef 1483t sich prinzipiell in
eine grofle Zahl von chemischen Reaktionen der Form

S UOAL Y VA, (2.58)

zerlegen, die im Gegensatz zu Bruttoreaktionen wie (Gl. 2.57) auf molekularer Ebene genauso
ablaufen wie es die Reaktionsgleichung beschreibt (Elementarreaktionen). Die Koeffizienten
1/,(;‘2 und V,(l{’,), heiflen stochiometrische Koeffizienten des Stoffes n in der Reaktion r. Die
Bildungsgeschwindigkeit eines Stoffes n durch chemische Reaktionen in einer Mischung von
S Stoffen kann ausgedriickt werden als

Ocn NS (T 0 _ @Y. T 2
E Chemﬂj; f( 7p) (Vn,r_l/n,r> 'S];[1637

kmc’l] , (2.59)

m3-.s
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wobei ¢, die Konzentration des Stoffes s darstellt. Die Temperaturabhéingigkeit der Ge-
schwindigkeitskoeffizienten ks (7', p) wird mit befriedigender Genauigkeit durch einen modi-
fizierten Arrhenius-Ansatz modelliert,

.y
k. (T) = A, - T% . ( ) : 2.60
() exp (2 (2.60)
In (Gl 2.60) sind A, der pridexponentielle Faktor, 8, der Temperaturexponent und Ejy ,
die Aktivierungsenenergie fiir die Reaktion r. Als interessantes Beispiel kénnen hier die
drei Gleichungen des Zeldovich-Mechanismus zur Bildung des thermischen NO aufgefiihrt
werden [2], die in Kap. 4 der vorliegenden Arbeit ausfiihrlich behandelt werden:

O+ N, 2 NO + N (2.61)
N+ 0, 2 NO+0 (2.62)
N+ OH % NO+H, (2.63)

mit den Geschwindigkeitskoeffizienten

—319 kJ/mol cm?
kr=1,8-10". _ — 2.64
L0 e (SRR LA (264

—26 kJ/mol cm?
p— . 9 . e
ke =6,4-10" - exp ( AT ) lmol . s] , (2.65)
3
ks = 3,010 l — ] (2.66)
mol - s
Der entsprechende Quellterm fiir die partielle Dichte des thermischen NO ist
9pno Myo - [k (T k k
5 = Mo - [k1 (T') coen, + k2 (T') exco, + ks (T') encon] : (2.67)
chem

Da fiir Elementarreaktionen die Reaktionsordnung der Reaktionsmolekularitédt entspricht,
lassen sich leicht die Zeitgesetze dieser Elementarreaktionen ableiten. Umfafit der Reaktions-
mechanismus alle moglichen Elementarreaktionen eines reagierenden Systems (vollstindiger
Reaktionsmechnismus), so kann man mit Hilfe dieses Mechanismus die Bildungsgeschwin-
digkeiten aller chemischen Spezies unter allen moglichen Bedingungen von Temperatur und
Druck berechnen [2]. Jedoch enthilt ein vollstdndiger Reaktionsmechanismus bereits fiir die
einfachsten Kohlenwasserstoffe (Methan, Propan, Acetylen) bei deren Verbrennung in Luft
mehr als vierzig Spezies und hunderte Reaktionen mit Reaktionsgeschwindigkeiten ganz un-
terschiedlicher Groflenordnungen. Dies hat zur Folge, dafl das resultierende System partieller
Differentialgleichungen eine hohe Steifheit besitzt und nur mit sehr hohem Rechenzeitauf-
wand zu losen ist.

Reaktionsmechanismen besitzen jedoch einige wichtige charakteristische Eigenschaften
wie ,,Quasistationaritdt® und , Einstellung partieller Gleichgewichte®, deren Erkennung und
Ausnutzung zu einer wesentlichen Verringerung des Rechenzeitbedarfs bei der Berechnung
der instationdren Gemischzusammensetzung in reaktiven Strémungen fithren kann. Die Qua-
sistationaritit ist in der Regel fiir Spezies gewéhrleistet, die durch eine relativ langsame
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Reaktion gebildet werden und die selbst Ausgangsstoffe von einer oder mehreren relativ
schnellen Reaktionen sind, wie z.B. der atomare Stickstoff N in dem bereits aufgefiihrten
Zeldovich-Mechanismus fiir das thermische NO. Dabei werden die Stickstoffatome in der
sehr langsamen Reaktion (Gl. 2.64) gebildet und in den beiden anderen viel schnelleren
Reaktionen verbraucht [2]. Das bedeutet eine kleine Anderung in der Konzentration des
Zwischenprodukts N

dc
(d—;> = [kl (T) COCN, — kg (T) CNCOy — k3 (T) CNCOH] ~ 0 , (268)
chem

und deshalb kann die NO-Bildungsgeschwindigkeit (der chemische Quelltem der Tranport-
gleichung fiir NO) vereinfacht berechnet werden zu

0
Sm,NO = ( /;;ro) = Mo - 2k (T) cocn, : (2.69)
chem

Geméifl dem Prinzip der mikrochemischen Reversibilitit existiert zu jeder Elementarreakti-
on eine Riickreaktion, deren Geschwindigkeitskoeffizient aus dem Geschwindigkeitskoeffizient
dieser Elementarreaktion und der Gleichgewichtskonstanten dieser Reaktion berechnet wer-
den kann,
kl (Ta p)
k,1 (T7 p)

(2.70)

ApGO
= Kg (T,p) = exp l— f 1 :

RT
wobei ArG° die Anderung der freien Enthalpie bei dieser Reaktion darstellt.

Ein partielles Gleichgewicht stellt sich in der Regel dann ein, wenn die Reaktionsge-
schwindigkeiten von Hin- und Riickreaktion einer oder mehrerer Elementarreaktionen so
grof} sind, dafl Produktion und Verbrauch eines jeden an diesen Reaktionen beteiligten Stof-
fes gleich schnell ablaufen [2]. Ein fiir Verbrennungsprozesse sehr wichtiges Beispiel sind die

Reaktionen:
k2 (t

H, + OH" H,0 + H (2.71)
1+ 0, *2"% o 4 0 (2.72)
H, + 0 250 o 4 |1 | (2.73)
mit den Geschwindigkeitskoeffizienten k; bis kg :
ki (T) =1,0-10% - T % exp <_EA71) m’ Eap=1,38-10"J/kmol (2.74)
! ’ RT kmol -5 |’ 1= '
ko (T) = 4,31-107 - T'%exp <_EA’2> m’ Ej9=17,65-10"J/kmol (2.75)
? ’ RT kmol - s |’ 2= 0 '

Es3="17,03-10"J/kmol  (2.76)

—Fas
ks (T) =2,2-10™ . ( )
(1) = 2,2 10" -oxp

B4 =3,523-10"]/kmol (2.77)

i)
=)

ket (T) = 1.57 - 1013 . <_ A"*)
1(T) =1,57- 107 exp | 7 kmols

_E
ks (T) = 5,06 - 107 - 757 exp (¢> [

BT ] ., Ea45=2,63-10"J/kmol (2.78)

kmol - s



2.6. DIE CHEMISCHEN PRODUKTIONSTERME 25

3
ke (T) = 2,22-107-T%5 exp <%) [kmr:)ll : S] : Ea6=1,829-10"J /kmol . (2.79)
Das partielle Gleichgewicht dieses Systems von Elementarreaktionen stellt sich erst bei Tem-
peraturen iiber 1600 K ein; diese Voraussetzung ist jedoch unter den Bedingungen, unter
welchen das thermische NO im Brennraum entstehen kann, erfiillt. Damit 148t sich die Kon-
zentration des atomaren Sauerstoffs berechnen, wenn die Konzentrationen der relativ stabilen
Spezies Os, Hy und HyO bekannt sind:

co = it . (2.80)

In Kap. 4 (,,Schadstoftbildung®) wird das oben angefiihrte partielle Gleichgewicht (Gln. 1.71 -
1.73) und seine Bedeutung bei der Berechnung der NO-Bildung behandelt. Unter Ausnutzung
der identifizierten Quasistationarititen und der sich einstellenden partiellen Gleichgewichte
ist (flir einen meistens relativ engen Zustandsbereich) eine Reduktion eines vollsténdigen
Reaktionsmechanismus auf relativ wenige Reaktionen mdoglich, so dafl die Vorhersagefiahig-
keit des entstandenen reduzierten Mechanismus bzgl. Ziindungs- und Verloschungsvorgéngen
oder Schadstoffbildung nicht wesentlich beeintréachtigt ist und der dabei notwendige Rechen-
aufwand von leistungsfihigen Computern bewiltigt werden kann. Beispiele solcher reduzier-
ten Mechanismen fiir die Verbrennung von Methan in Luft (vorgemischte Verbrennung und
Diffusionsflamme) sind in [11] gegeben.

Bei motorischen Verbrennungsprozessen ist die globale Reaktionsgeschwindigkeit in ent-
scheidendem Mafle von der Turbulenz der Zylinderinnenstrémung geprégt. Da die charakte-
ristischen Lingen- und Zeitskalen der Chemie und der Turbulenz eine zentrale Rolle bei der
Modellierung der chemischen Quellterme fiir die turbulenten Verbrennungsprozesse spielen,
wird das im Rahmen dieser Arbeit angewendete Verbrennungsmodell mit den dazugehoren-
den chemischen Quelltermen in Kap. 3, nach dem Kapitel zur Turbulenz, behandelt.

Durch eine geeignete Modellierung der chemischen Quellterme in den Navier-Stokes-
Gleichungen werden die letzten unbekannten Glieder der Navier-Stokes-Gleichungen als Funk-
tionen der abhéngigen Strémungsvariablen Geschwindigkeit ¢, Druck p, Temperatur 7" bzw.
spezifische Enthalpie h, und Massenbriiche der chemischen Spezies w; ausgedriickt. Das Sy-
stem der Erhaltungsgleichungen kann in dieser geschlossenen deterministischen Form gelost
werden, wenn die Anfangs- und Randbedingungen des Problems genau bekannt sind. Das
ist jedoch nur fiir laminare Strémungen mit ausreichender Genauigkeit moglich, weil im
Falle turbulenter Stromungen, wie sie in motorischen Anwendungen auftreten, sehr kleine
Anderungen in den Anfangs- und Randbedingungen zu véllig unterschiedlichen Ergebnissen
fithren. Die Navier-Stokes-Gleichungen sind in diesem Sinne nichtlineare deterministische
Erhaltungsgleichungen, die bei groflen Reynolds-Zahlen ein chaotisches Verhalten besitzen.
Man spricht von einer hohen parametrischen Sensitivitdt der Navier-Stokes-Gleichungen, de-
ren Ursache die hohe Nichtlinearitét der physikalisch-chemischen Gesetze ist (z.B. die expo-
nentielle Abhéngigkeit der Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten von der Temperatur). Fiir
die Modellierung turbulenter Stromungen werden deshalb nicht die Erhaltungsgleichungen
in der deterministischen Form verwendet (Ausnahme sind direkte numerische Simulationen
und zum Teil Large-Eddy-Simulationen, auf die an dieser Stelle nicht ndher eingegangen
wird), sondern es werden Erhaltungsgleichungen in einer gemittelten Form angewendet: die
Reynolds-Gleichungen. Diese werden im folgenden Kapitel behandelt.



Kapitel 3

Turbulenz

Die als Turbulenz bezeichnete Bewegung eines Fluids ist eine &uflerst verbreitete Erscheinung.
Sie tritt in den meisten geophysikalischen Stromungen (Stromungen in der Atmosphére,
in Fliissen, Gezeitenstromungen, usw.) und auch in den meisten technischen Stromungen
(Stromungen in und um technische Apparaturen) auf.

Die Turbulenzbewegung bewirkt, dafl der Reibungswiderstand bestromter Fldchen we-
sentlich grofler ist als bei einer laminaren Stromung, der Reibungswiderstand anderen Geset-
zen folgt und die Durchmischung des Fluids und der Warmeiibergang bei einer turbulenten
Stromung viel intensiver sind als bei einer laminaren Stromung [12].

Nach J. Rotta [12] besitzen turbulente Strémungen folgende kennzeichnende Eigenschaf-
ten:

1. Turbulente Stromungen verlaufen unregelméflig. Es treten komplizierte Variationen
der Geschwindigkeit und der restlichen Zustandsgréfien des Fluids auf, so dal eine Ein-
zelmessung niemals zu einem reproduzierbaren Ergebnis fiihrt, sondern ein Zufallsergebnis
liefert. Turbulente Stromungen sind prinzipiell instationdre und rdumlich dreidimensionale
Stromungen. Thre Modellierung muf ausgehend von der Wahrscheinlichkeitstheorie erfolgen.

2. Turbulente Stromungen sind Wirbelstromungen (rot (¢) # 0). Nach dem Satz von
Thompson (Erhaltungssatz fiir die Zirkulation) kann in reibungslosen, isentropen Stréomun-
gen keine Drehung entstehen [6]. Daraus folgt, dafi die Z#ahigkeitskrifte im Fluid bei der
Turbulenz eine wesentliche Rolle spielen. Turbulente Stromungen finden nur statt, wenn
die Zéahigkeit einen bestimmten Wert nicht iiberschreitet. Reynolds fand anhand von Was-
serstromungsversuchen in Rohren heraus, dafl eine laminare Stromung eines erzwungen
stromenden Stoffes in eine turbulente Strémung umschlagt, wenn die nach ihm benannte
Kenngrofle, die ,,Reynolds-Zahl“

_pru-D

Re , 3.1
. (3.1)

einen kritischen Wert Rey,;; = 2320 iiberschreitet; anderenfalls verhindern die dampfen-
den Reibungskrifte die Turbulenzbewegung. Unter besonders sorgfiltigen Versuchsbedingun-
gen (glatter Zustrom, glatte Oberflichen, kleine Stromungsquerschnitte) kann die kritische
Reynolds-Zahl bis etwa 10000 ansteigen. Unter praktischen Bedingungen liegt die kritische
Reynolds-Zahl etwa bei Rey,.;; = 3000. Eine turbulente Stréomung wird jedoch erst dann wie-
der laminar, wenn die Reynolds-Zahl den Wert 2320 unterschreitet. Ist die Reynolds-Zahl

26
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viel hoher als der kritische Wert, wird die Turbulenzbewegung als ausgebildetete Turbulenz
bezeichnet.

Aus dem irreversiblen Charakter der viskosen Krifte folgt die Tatsache, dafl turbulen-
te Stromungen nichtkonservative Vorgénge sind; es wird dauernd mechanische Energie in
Wirme umgewandelt, auch wenn die Zéhigkeit beliebig klein ist [12].

3.1 Die Reynolds-Gleichungen

Aus den weiter oben angefiithrten Eigenschaften der turbulenten Stromungen ergibt sich
die Notwendigkeit der Modellierung der Turbulenzbewegung als ein stochastischer Prozess.
Anstelle der Losung der Navier-Stokes-Gleichungen, welche nur einzelne Realisationen der
Stromung als Ergebnis liefern, ist es sinnvoller, Transportgleichungen fiir die statistischen
Momente (Mittelwert, Varianz, usw.) der einzelnen Stromungsvariablen zu formulieren. Diese
Transportgleichungen kénnen aus den Navier-Stokes-Gleichungen abgeleitet werden, wenn
man den Momentanwert einer Stromungsvariablen @ in den Mittelwert und die Schwankung
(Abweichung von dem Mittelwert) zerlegt

P=0+9 . (3.2)

Durch Einsetzen dieses Ausdruckes in die Navier-Stokes-Gleichung und Verwendung der Ei-
genschaften des Mittelwerts erhélt man ein System von Erhaltungsgleichungen, das zusétzlich
zu den zu berechneneden Mittelwerten der Stromungsvariablen eine Reihe von Korrelationen
der Fluktuationen der Dichte und der Strémungsvariablen (z. B. p'uj, puju}, p'h’) enthilt.
Im Falle inkompressibler oder quasi inkompressibler Fluide (z. B. Fliissigkeiten) sind diese
Terme gleich Null oder vernachléssighar. Verbrennungsprozesse sind jedoch gekennzeichnet
durch das Auftreten von groflien Dichteschwankungen. Somit miissen diese zusétzlichen Ter-

me modelliert werden, um ein geschlossenes Differentialgleichungssystem zu erhalten .

Es erweist sich als sinnvoll, neben dem Ensemble-Mittelwert einer Strémungsvariablen
einen weiteren Mittelwert, den Favre-Mittelwert (dichtegewichteten Mittelwert) einzufiihren,
der eine viel kompaktere Schreibweise der Erhaltungsgleichungen ermoglicht. Der Favre-
Mittelwert einer Grofle @ wird definiert als

I
o=
D

Die Variable @ kann, analog zur Ensemble-Mittelung, in einen Favre-Mittelwert und eine
Favre-Fluktuation zerlegt werden

& (7, t) =D (7, t) + " (7, 1) : (3.4)

(3.3)

Fiir die Favre-Fluktuation gilt

PP =0 . (3.5)

Nach Favre wird dieses Mittelungsverfahren auf alle fiir Stromungsvariablen aufler Dichte
und Druck angewendet; die letzteren beiden werden Ensemble-gemittelt.

Zwischen Ensemble-Mittelwert und Favre-Mittelwert einer Grofle besteht die Beziehung:

/D!

i

~ (3.6)
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Durch Einsetzen der (Gl. 3.4) in die Transportgleichungen fiir die Momentanwerte der Er-
haltungsgroBen (Navier-Stokes-Gleichungen) und Verwendung der Eigenschaften von Favre-
Mittelwert und Favre-Schwankung erhélt man das System der Favre-gemittelten Erhaltungs-
gleichungen:

1) Bilanz der Gesamtmasse
1 0(vep) oy

S

2) Bilanz des Impulses

LG pd) Oy — T+ uiuy) | Op

-5 ,i=1,23, (3.8)

3) Energiebilanz

L 0(/g-ph) , 0p-i;h— T +p-uih)

1 0(/g-p) . 0P  — Ou
- . ) L. 1@ Sr .
7 5 +ujaxj + 77 o, +&,+5 (3.9)

4) Bilanz der Teilchenmassen (fiir jede der chemischen Spezies i = 1, Ng)

Lﬁ(ﬂ-ﬁ-wi)+6(ﬁ-dj-wi—m+ﬁ-u;’w;’):Sm | (3.10)
\/g 675 6acj ’

Die Mittelwerte der Komponenten des Tensors der Newtonschen Schubspannung, der Kom-
ponenten des molekularen Warmestromdichte und bzw. molekularen Massenstromdichte sind

"= (2-Dy; — = - — - ;. e 5 2T ¢ I 2.6, (3.11
Ty = 1 73 Oy )+ ox; ¥ v <8xj + or; 3 Ouxy ( )
_ or Xs Ow —ar —ow
Fri=—X\p— HOY - pD, 2N — 47y HDpy -2, (312
g h@xj + ngl " p M 6xj + h 8:1:]- + p; " M 8:1:]- ( )
— pMz 6ck = 871)1
v 5 k; Mg + p-Diar- 5 (3.13)

Die Transportgleichungen fiir die drei Komponenten des gemittelten Impulses enthalten
zusétzlich zu dem gemittelten Wert der Komponenten des Newtonschen Spannungstensors
jeweils einen neuen Term, der die Favre-Korrelation der Fluktuation zweier Komponenten
des Geschwindigkeitsvektors darstellt:
H=—p-uful . (3.14)
Diese Zusatzterme konnen als die Komponenten eines Tensors der virtuellen Spannungen auf-
gefafit werden, die die Folge des durch die Turbulenzbewegung bewirkten Impulstransportes
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sind. Sie werden Reynolds-Spannungen genannt [12]. Der Tensor der Reynolds-Spannungen
wird auch Ein-Punkt-Korrelationstensor genannt, weil er jeweils in nur einem Punkt des
Raumes definiert ist und zunéchst einmal keine offensichtliche Beziehung zu den benachbar-
ten Punkten im Stromungsfeld existiert [16]. Es wird somit deutlich, daf§ durch den Mit-
telungsprozef3 die Impulsgleichung keine geschlossene Gleichung mehr ist. Die Gleichungen
fiir diese unbekannten Korrelationen enthalten ihrerseits Korrelationen der néchsthcheren
Ordnung, also neue unbekannte Terme. Diese Tatsache ist als das SchlieBungsproblem der
statistischen Turbulenztheorie bekannt.

Die Transportgleichung fiir den Mittelwert der Enthalpie enthélt die Korrelationsterme
FE = —p-uih' (3.15)

die die Komponenten eines turbulenten Warmeflusses sind, der den Beitrag der Turbulenzbe-
wegung zur Wirmeiibertragung darstellt. In Strémungen hoher Reynolds-Zahlen iibersteigt
er den Beitrag der molekularen Wérmeiibertragungsmechanismen (Warmeleitung, Dufour-
Effekt, molekulare Diffusionsfliisse) um Groflenordnungen. Der Term &; in der Energieglei-
chung, die Korrelation des Tensors der viskosen Spannungen mit dem Geschwindigkeitsgra-

dienten,
o Bu.  oul\ oul oul oul\ oul
b, =7 2 >=p.p. ¢ J). 5.1 ¢ J). 2 =5.¢ 3.16
! TZJ aflfj prv <85L‘] * 6.7)1) 6xj prv [(695] * 6xz> 813]] pre ( )

bezeichnet die Dissipationsgeschwindigkeit der turbulenten kinetischen Energie je Volumen-
einheit, welche durch die Schwankungen der Geschwindigkeitsgradienten verursacht wird. Die
turbulente Dissipation ist die Leistung schwankender Reibungsspannungen deren Mittelwert
gleich Null ist. Sie {ibersteigt in Stromungen hoher Reynolds-Zahlen die direkte Dissipati-
on je Volumeneinheit (Dissipation an mechanischer Energie bewirkt durch Gradienten der
mittleren Stromungsgeschwindigkeit)

ou;
ij

um mehrere Groflenordnungen (mit Ausnahme der Zonen in der unmittelbaren Nihe fe-
ster Wande). Obwohl die Geschwindigkeitsschwankungen gewohnlich klein sind gegen die
mittleren Geschwindigkeiten, gilt fiir die Geschwindigkeitsgradienten das Umgekehrte. Die
Mittelwerte der Geschwindigkeitsgradienten sind im Vergleich zu den Fluktuationen der Ge-
schwindigkeitsgradienten sehr klein und meistens vernachldssigbar [12]. Die Dissipation der
kinetischen Energie spielt in der Bilanz der mechanischen Energie eine wichtige Rolle, doch
die Eigenerwarmung des Fluids aufgrund dieser Energieumwandlung ist in der Regel ver-
nachlédssigbar klein. Die turbulente Dissipation je Masseneinheit

oul ou'\ oul
. el  ou; 1
o [<5$j+537i> 3%‘] (315)

ist in vielen Turbulenzmodellen eine fundamentale Grofie.

E=7-7;- 3.17
J

Die Transportgleichung fiir die gemittelten Teilchenmassen enthélt ihrerseits drei zusétz-
liche Glieder, die Komponenten eines turbulenten Massenflusses (,, Reynolds-Flusses®) der
Spezies i:

—
FE = 5-dw! (3.19)
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Der Beitrag der turbulenten Schwankungen zu der Massenstromdichte (,,turbulente Dif-
fusion) iibersteigt in turbulenten Strémungen hoher Reynolds-Zahlen den Beitrag der mo-
lekularen Diffusion um Groéflenordnungen. Dies erklirt die intensive Durchmischung, die
turbulente Stromungen kennzeichnet [12].

Die Formulierung der gemittelten Erhaltungsgleichungen, so wie sie im Programmpaket
Star-CD verwendet werden, ist geméf dem Star-CD Handbuch [7] folgende:

1) Bilanz der Gesamtmasse

1 0(v3-7) 9(p-m)

ot ox; ™ (3:20)

S

2) Impulsbilanz

1 Ag-pw) | O T — T+ uiw;) | Op

3) Energiebilanz

1 9g-p-h) 0@ G h—Fiy+p-uik)

Nz ot Oz,
%_a(@m)Jru_jgiJr%_%Jr@ﬁg 7 (3.22)
4) Bilanz der Teilchenmassen (fiir jede der chemischen Spezies i = 1, Ng)
1 NG P ) | O T Wi~ Py + 7)) (3.23)

NG ot oz, S

Ein Vergleich beider Differentialgleichungssysteme (der Favre-gemittelten Erhaltungsglei-
chungen, Gln. 2.7 - 2.10, und der Ensemble-gemittelten Erhaltungsgleichungen in der in
Star-CD verwendeten Formulierung, Gln. 2.20 - 2.23) zeigt, dafl die beiden Gleichungssy-
steme formal (Glied fiir Glied) identisch sind. Die exakten Ensemble-gemittelten Erhal-
tungsgleichungen enthalten jedoch zuséitzliche Glieder (z.B. % (p’—u;), % (p’—uz>, % (W)
), die in der Formulierung der Erhaltungsgleichungen in Star-CD nicht vorhanden sind.
Bei gegebenen Anfangs- und Randwertbedingungen ist die Losung des in Star-CD im-
plementierten Gleichungsystems gleichzeitig die Losung des Gleichungssystems der exak-
ten Favre-gemittelten Transportgleichungen, und die berechneten Gréfien kénnen somit als
Favre-gemittelte Stromungsgrofien angesehen werden. Deshalb wird im weiteren Verlauf der
vorliegenden Arbeit einfachheitshalber nur noch eine Art von Mittelung verwendet: die Favre-
Mittelung. Gleichzeitig soll aber auch auf die damit verbundenen Interpretationsprobleme
der berechneten Ergebnisse beim Vergleich mit experimentellen Daten hingewiesen werden.
Dabei ist nicht immer eindeutig, ob bei einem bestimmten Meflverfahren Ensemble- oder
dichtegemittelte Meflwerte erzielt werden. So sind z.B. die dichtegemittelten Geschwindig-
keitskomponenten ; mit den Meflergebnissen von Hitzdrahtanemometern zu vergleichen,
aber die Ergebnisse von LDA-Messungen (i.e. Laser-Doppler-Anemometrie) sind wegen des
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Messungsprinzips eher Ensemble-gemittelte Geschwindigkeitskomponenten. Ahnliche Uber-
legungen miissen fiir die verfahrensabhéngige Interpretation fiir Messergebnisse von Konzen-
trationsverteilungen oder von Wérmefliissen gemacht werden [15].

Analog zu den Erhaltungsgleichungen kann man auch mit der Zustandsgleichung des
Fluids verfahren. Man erhélt durch die Mittelung

I 1 - —— p-R-T
=7 ~ P
p=p 2M< ; + T"w)) i (3.24)
Diese Niherung ist bei Verbrennungsprozessen nur dann zuléssig, wenn die molaren Mas-
sen der Spezies anndhernd gleich sind (z.B. im Falle der Verbrennung von Methan oder
Propan in Luft) und somit die Fluktuation der mittleren molaren Masse des Gasgemisches
vernachléssigt werden kann.

3.2 Turbulenz-Modelle

Das System der Favre-gemittelten Transportgleichungen enthélt Korrelationsterme, die bis-
her nicht als Funktionen der Mittelwerte der Stromungsvariablen ausgedriickt werden konn-
ten. Prinzipiell ist es moglich, die Erhaltungsgleichungen in der deterministischen Form zu
16sen, wobei die Losungen vieler solcher ,,numerischer Experimente®, die sich nur durch klei-
ne Anderungen der Rand- und/oder Anfangsbedingungen unterscheiden, gemittelt werden.
Auf diese Weise kénnen die Gesetzméfigkeiten der Turbulenzbewegung erkannt werden, oh-
ne dafl irgendeine Form von Modellierung oder empirischen Beobachtungen in die Rechnung
einflieft. Dafiir ist es erforderlich, das gesamte Spektrum der Wirbel der Turbulenzbewe-

gung numerisch aufzulosen. Diese Vorgehensweise trigt den Namen , Direkte numerische
Simulation“ (DNS).

Die Ressourcen an Rechenzeit und Hauptspeicherbedarf der heutigen Hochstleistungs-
rechner fiir jede dieser ,,numerischen Experimente“ werden aufgrund der grolen Unterschiede
in den Ausmaflen der groBiten und der kleinsten Wirbel, die alle numerisch aufgelost werden
miissen, schon fiir die einfachsten technischen Strémungen sehr schnell aufgebraucht. Deshalb
werden direkte numerische Simulationen hauptséichlich zur Untersuchung von Phinomenen
in kleineren, schwer zugénglichen Teilbereichen der Stromung angewendet (z.B. Verloschung
turbulenter Flammen in der Nihe einer festen Wand). Die erkannten Gesetzmafigkeiten
kénnen dann in Form von Hypothesen auf komplexere Stromungsfelder extrapoliert werden
und eventuell in Turbulenzmodelle einfliefen.

Eine zweite Vorgehensweise ist die , Large-Eddy-Simulation® (LES), wobei das Turbu-
lenzspektrum durch einen Filter in zwei Bereiche eingeteilt wird: die groflen, anisotropen
Wirbelstrukturen werden analog zur DNS numerisch aufgelost und direkt simuliert, wihrend
die kleinen, isotropen Wirbelstrukturen mit Hilfe eines Turbulenzmodells berechnet werden.
Die Unterteilung in grofie und kleine Wirbelstrukturen wird durch den Vergleich des Wir-
beldurchmessers mit der Maschenweite des verwendeten Rechennetzes durchgefiihrt. Diese
Vorgehensweise konnte sich bis heute fiir motorische Anwendungen noch nicht durchsetzen,
weil einerseits Modellierungschwierigkeiten noch nicht ausgerdumt sind (z.B. der kontinuier-
liche Ubergang zwischen den beiden Lingenskalenbereichen oder der WandeinfluB auf die
groben Wirbelstrukturen) und weil andereseits der notwendige Aufwand zur Berechnung,
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Speicherung und anschlieBenden Mittelung der Ergebnisse der einzelnen LES-Rechnungen
bis heute ein grofles Hindernis darstellt.

Die Vorgehensweise, die sich bei der 3D-Simulation industrieller Anwendungen durchge-
setzt hat, ist die Einbindung eines Turbulenzmodells, wobei zur Berechnung der Korrelati-
onsterme und somit zur SchlieBung des Differentialgleichungssystems zusétzliche Annahmen
gemacht werden miissen.

Die ersten erfolgreichen Ansitze zur Modellierung der Korrelationsterme beruhen auf
der Analogie zwischen zdhen Spannungen und Reynolds-Spannungen. Boussinesq nahm eine
lineare Beziehung zwischen den Reynolds-Spannungen und den Komponenten des gemittel-
ten Geschwindigkeitsgradienten, und so entstand in Anagolie zum Newtonschen Schubspan-
nungsgesetz folgende Gleichung :

—— ouw; Ou; 20u 2_ -
R_ 5.y = ¢ I 27 s — 25 6 ) 3.95
Tz] p U U] Mt (axj + (9:61 3 aCCl z]) 3/) iJ ( )

Darin werden ein ,turbulenter Zahigkeitskoeffizient“ (oder ,Wirbelviskositét“) p; und die
yturbulente kinetische Energie®

! (3.26)

eingefiihrt. Das letzte Glied in der Beziehung fiir die Reynoldsspannung spielt dieselbe Rol-
le wie der Druck in der kinetische Gastheorie, und zwar als Mittelwert der (turbulenten)
Normalspannungen. Die Analogie der turbulenten Fliisse zu den molekularen Stromdichten
ergibt fiir die Komponente j des turbulenten Diffusionsflufles der Teilchenart ¢,

ey OWw;

F, = —p-uwl = — : 3.27
5] p u] wl SCht ax] ( )

und fiir die Komponente j des turbulenten Warmeflufles,

M Oh

Fhj=—p-ulh" = Prdr

= (3.28)
wobei Sch; die ,turbulente Schmidt-Zahl“ und Pr; die »turbulente Prandtl-Zahl® darstel-
len (in Analogie zu den in Kap. 1 definierten molekularen Ahnlichkeitszahlen). Sowohl fiir
die turbulente Schmidt-Zahl als auch fiir die turbulente Prandtl-Zahl wurde, wenn nicht
ausdriicklich anders angegeben, der Voreinstellungswert 0,9 angenommen.

Die Ansitze zur Modellierung der beiden neuen TurbulenzgréBen (u; und k) lassen sich
im allgemeinen in zwei grofle Klassen einteilen:

1.) algebraische Turbulenzmodelle,

2.) Turbulenzmodelle basierend auf Transportgleichungen fiir Turbulenzgroéfien.
Die beiden Klassen von Turbulenz-Modellen werden in den folgenden Abschnitten kurz be-
schrieben.
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3.2.1 Algebraische Turbulenzmodelle

Die algebraischen Turbulenzmodelle gehen in der Regel von einem lokalen Gleichgewicht
zwischen Produktion und Dissipation der turbulenten kinetischen Energie (TKE) aus und
sind bestrebt, auf dieser Grundlage die Wirbelviskositdt als Funktion von Mittelwerten der
Stromungsvariablen und/oder anderer Parameter wie z.B. Wandabstand auszudriicken [15].
So ist z. B. in Prandtls Mischungslingenmodell die Wirbelviskositdt p; in der wandnahen
Grenzschichtstromung gegeben durch

ou; (Ou;  Ou; 2
—pe2 . | S (2 O 2

wobei der Mischungsweg [,, noch zu bestimmen ist. Fiir Wandscherstromungen hat von
Karman die Beziehung
—\3
u
— 2 <3y>

[t =D Kl 5o : (3.30)

Oy?

vorgeschlagen, worin ki = 0,41 die von Karman-Konstante ist. Nachteil dieser Formulierung
ist, dafl sie in den Wendepunkten des Profils von @ singulér wird [2, 15].

Die algebraischen Turbulenzmodelle sind besonders erfolgreich bei der Berechnung diinner
Scherstromungen, in welchen sich Produktion und Dissipation der TKE n#éherungsweise in
lokalem Gleichgewicht befinden. Der Versuch, die charakteristischen Gréflen der Turbulenz
(Fluktuationen) ausschlieBlich aus den Mittelwerten der Stromungsvariablen und einigen
Parameter (z.B. Modellkonstanten oder geometrische Grofien) zu berechnen, erscheint je-
doch als unrealistisch, zumindest fiir den Fall komplexer Stromungen, wie sie in motorischen
Anwendungen auftreten [15].

3.2.2 Turbulenzmodelle basierend auf Transportgleichungen fiir
Turbulenzgroflen; das k-e-Modell

Die andere Klasse der Turbulenz-Modelle beruht auf der Losung von Transportgleichungen
fiir eine oder mehrere charakteristische Groflen der Turbulenz. Dabei stehen die Anforderun-
gen an die Genauigkeit und einen moglichst weitreichenden Giiltigkeitsbereich des Turbu-
lezmodells im Widerspruch mit dem Wunsch des Anwenders nach einfachen, robusten und
wenig Rechenzeit-intensiven Turbulenzmodellen. Fiir komplexe Stromungen erweist es sich
als notwendig, einen vertretbaren Kompromifl zwischen der Komplexitéit des Turbulenzmo-
dells (d.h. Anzahl der zu l6senden Transportgleichungen und die Anzahl der empirischen
Konstanten, die das Modell ergéinzen) und dem damit verbundenen Aufwand an Resourcen
(Rechenzeit- und Hauptspeicherbedarf) zu finden, so dafl die Wirtschaftlichkeit des Einsatzes
der 3D-Simulation gewéhrleistet wird. Die wichtigsten und heute am weitesten verbreiteten
Turbulenzmodelle sind die Zwei-Gleichungs-Modelle und die Reynolds-Spannungsmodelle.

Reynolds-Spannungsmodelle

Prinzipiell kann fiir jeden der sechs unabhéngigen Korrelationsterme wuju/ eine Transport-

gleichung gelost werden:
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Darin muf} der zusétzliche Term hoherer Ordnung, die Tripelkorrelation uT\”/Z modelliert
werden. Nach Hanjalic und Launder ist der Term folgendermafien zu berechnen [15]:
B A R R
p-ujuiuy =Cs-p- = (u;’ug oz, + ujul Gxnk + u%uﬁﬁ) . (3.32)

Die sechs unabhéngigen Gleichungen aus (Gl. 3.31) zusammen mit einer Transportgleichung
fiir €, der Dissipationsgeschwindigkeit der TKE, bilden das System der sieben zu lésenden
Differentialgleichungen eines Reynolds-Spannungs-Modells.

Dieser Losungsansatz setzt sich aufgrund seiner relativ zu allen anderen Turbulenzmodel-
len sehr viel genaueren Ergebnisse in immer groflerem Mafle durch, und trotz des viel htheren
Rechenzeitaufwands scheint er sich als das Standard-Turbulenz-Modell des néchsten Jahr-
zehnts zu entwickeln.

Zweigleichungsmodelle; das k-e-Modell

Fiir die Beschreibung der Turbulenzbewegung reichen meistens die Informationen, die in der

turbulenten kinetischen Energie (der Spur des Tensors der Reynoldsspannungen k= Em)

und einer zweiten Turbulenzgrofle (z.B. der Dissipationsgeschwindigkeit der TKE oder dem
integralen Langenmaf) enthalten sind. Durch Kontraktion der Indizes ¢ und j in (Gl. 3.31)
erhélt man die Transportgleichung fiir die turbulente kinetische Energie:

op-k)y 0 ——
(at ) +a— (pujk+pu”k+u”p ul Z’]) =
—7- u;/u// Ot /% —u’ p 7—(,8u;/ . (333)
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Geméfl dem Modellierungsansatz von Boussinesq (Gl. 3.25) gilt

— T adl . 6&1 611] 26&1 2 adl
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und analog zu dem turbulenten Diffusionsflufl (Gl. 3.27) kann fiir die Korrelation der Ge-
schwindigkeitskomponenten mit der TKE der Gradientenansatz angewendet werden,

_ pe Ok
culk = —— - — : :
Pt Pr; Oz; (3:35)
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Das letzte Glied auf der rechten Seite (Gl. 3.33) ist die Dissipationsgeschwindigkeit der TKE
je Volumeneinheit, die durch die Schwankungen der Geschwindigkeitsgradienten verursacht

wird: -
ou’ ou!’ (9u;»’ oul!
!, ? ~ 77, L . ¢ — D€ . 3.36
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In inkompressiblen Stromungen sind das zweite und dritte Glied auf der rechten Seite von (Gl
3.33) gleich Null. Sie werden in der Regel auch in kompressiblen Strémungen vernachlissigt
[14,15]. Es folgt die etwas vereinfachte Form der Transportgleichung fiir die TKE:

op-k)  Op-;-k) 0 <_+ﬂ)5_75
ot Ox; Ox; Pry /) Ox;

ou; ~ 0u; 2 01y | ou; _.
———| — Pk — } )
{Nt [(8@- + &m) 38361] P } Ox; pe (3.37)

Um diese Transportgleichung zu l6sen, ist eine Beziehung zwischen der mittleren Dissi-
pationsgeschwindigkeit der TKE € und anderen (primitiven) Turbulenzgréfen und/oder
Stromungsvariablen notwendig. Diese alternativen Turbulenzgréfien werden im folgenden
Abschnitt eingefiihrt, zusammen mit einigen Uberlegungen, die zu den in dieser Arbeit ver-
wendeten Beziehungen zwischen Turbulenzgrofien fithren.

Der Prozefl der Dissipation der kinetischen Energie der Stromung und deren Umwand-
lung in Warme wird folgendermaflen erklért: An Orten mit hohen Geschwindigkeitsgradi-
enten (der Hauptstromung) entstehen durch die viskosen Krifte die grofiten Wirbel des
Turbulenzspektrums. Deren Groéfle und Richtung der Drehachse ist stark von der Geome-
trie der Stromung den Randbedingungen und den sich abspieleden physikalisch-chemischen
Vorgingen abhéngig. Die groflen Wirbel treten sowohl mit der Hauptstréomung als auch un-
tereinander in Wechselwirkung und zerfallen in immer kleinere und gleichzeitig schneller
rotierende Wirbel. Die Bewegungsenergie, die sie der Stromung entnehmen, ,leiten“ diese
grofiten Wirbel durch ihren Zerfall an die entstandenen kleineren Wirbel weiter (Konzept
der Energiekaskade), bis diese Energie schliefllich in den kleinsten Wirbeln des Turbulenz-
spektrums durch viskose Krifte auf molekularer Ebene (wie bei einer laminaren Stromung)
in eine Energie der ungeordneten Bewegung der Molekiile (Wérme) umgewandelt wird [16].
Somit ist die turbulente kinetische Energie der Stromung in einem Punkt 7 zu dem Zeitpunkt
t verteilt iiber ein kontinuierliches Spektrum von Wirbeln mit dem Durchmesser [ :

BT =5 3 (uf) = 07@ G 7, t) d G) . (3.38)

Das Konzept einer Turbulenzbewegung des Fluids in Form einer Vielzahl von Wirbeln ver-
anschaulicht den Zusammenhang, der zwischen der turbulenten Schwankungsbewegung in
einem Punkt 7 des Stromungsfeldes und der Korrelation zwischen den gleichzeitig gemessen
Momentanwerten der Komponenten der Geschwindigkeitsschwankung in zwei verschiedenen
Punkten des Stromungsfeldes u; () und (F + 5) besteht. Diese sogenannte Zwei-Punkt-
Korrelation oder Raumkorrelation wird definiert als

—

Riy(7, 8, t) = uj(T,0) - uf(T + 6,1) . (3.39)
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Ri;(7, F), t) sind die Komponenten des Zwei-Punkt-Korrelationstensors. Der Vektor S wird
als Korrelationsraumvektor bezeichnet. Fiir 8 — 0 geht der Zwei-Punkt-Korrelationstensor
in den Reynolds’schen Spannungstensor iiber. Ist der Zwei-Punkt-Korrelationstensor fiir ein
Stromungsfeld bekannt, so 148t sich daraus die vollsténdige Langenmafinformation der tur-
bulenten Stromung entnehmen [16]. Im Falle der isotropen Turbulenz, wenn

S 2 _

sl b =uRt ==k 3.40
kYk J 3 )

wi(77) - uy(77) =

entartet der Korrelationstensor zu einer Funktion des skalaren Korrelationsabstandes ¢, der
Korrelationsfunktion:

1 —
S () U (T4 6, t) = U2 (). (3.41)
Zwei charakteristische Léngenmafle des Turbulenzspektrums sind das ,integrale Léngen-
maf“ und das ,, Taylor-Lingenmaf}*, deren Definition auf den Zwei-Punkt-Korrelationstensor
zuriickgeht. Nach Batchelor [16] wird der LangenmaBtensor definiert als

1 Ri(7,6) . —
Linij = o=+ [ “5=2av(s) 3.42
i = [ v () (3.42)
Im Grenzfall isotroper Turbulenz entartet der Langenmafitensor zu einer skalaren Grofle,
der in der klassischen Turbulenztheorie eine grundlegende Bedeutung zukommt und zwar
das integrale Langenmaf

7 3
lint = /f(5) = ELmt,n' . (3-43)
0

Nach Rotta [12] ld8t sich das integrale Lingenmafl stark vereinfacht deuten als Abmes-
sung momentan einheitlich bewegter Fluidmassen oder als Abmessung der Durchmesser der
grofiten und energiereichsten Wirbel des Turbulenzspektrums. Etwas kleiner als das integrale
Langenmaf ist das Taylor’sche Langenmafl oder Mikromaf. Auch das Taylor’sche Langen-
mafl wird mit Hilfe der Korrelationsfunktion definiert:

Ap = (_5’21" <5>>_ . (3.44)
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Fiir den kurzwelligen Bereich des Turbulenzspektrums bei sehr hohen Reynolds-Zahlen, in
welchem die Umwandlung der TKE in Warme stattfindet, postuliert Kolmogorov in seinen
Artikeln von 1940-1941 [17-19] die lokale Homogenitdt und lokale Isotropie der Turbulenz-
strukturen (d.h. die Wahrscheinlichkeitsdichteverteilung fiir das Auftreten eines Moment-
anwertes der Geschwindigkeit #(7,¢) bei einem Mittelwert (7, ¢) ist unabhéngig vom Ort
7(lokal homogen) und unabhéngig von der Richtung der Abweichung der Geschwindigkeit
vom lokalen Mittelwert u/ = @(F,t) — @(r, t) (lokal isotrop)). Diese Hypothesen wurden in
zahlreichen Experimenten bestétigt [2, 16]. Weiterhin fiihrte Kolmogorov ein charakteristi-
sches Langenmafl und ein charakteristisches Zeitmafl der Turbulenz ein, die beide heute
seinen Namen tragen. Das , Kolmogorov-Lingenmafl* [ ist definiert durch

Ik = (V;’)i (3.45)

€
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und das Kolmogorov-Zeitmaf§ durch

tre = (?)é . (3.46)

€

Kolmogorov stellte folgende Similaritdtshypothese auf [17,18]: Fiir lokal isotrope Turbulenz
ist die Korrelationsfunktion durch die molekulare kinematische Zahigkeit v und den Mit-
telwert der Dissipationsgeschwindigkeit der TKE € eindeutig bestimmt. Fiir Abstéinde im
Korrelationsraum, die viel grofier sind als das Kolmogorovldngenma$ (6§ > ), ist die Kor-
relationsfunktion nur von € und nicht auch von v abhéngig. Daraus leitet Kolmogorov fiir
die Korrelationsfunktion f(6) folgenden einfachen Verlauf ab:

R Wy S R AL TN (3.47)
B 30 v K ‘
und

—3 — Ok 2 ..

u'? - f(6) =u* — - (€-0)3 fir Ik <6 <lint, (3.48)

wobei die Kolmogorov-Konstante Cx mit einem Wert 1,8 angenommen wird [16-19].

Wird (Gl. 3.48) eingesetzt in (Gl. 3.44), ergibt sich fir das Taylor’sche Lingenmafl die
Beziehung

82f (6)\ 2 e Y
Ar = (— 557 = (15v-uP/e) " = (100 - E/e) . (3.49)
Das Taylor’sche Lingenmafl A\r 148t sich deuten als die Lénge, entlang derer die kleinsten
Wirbel (von der GroBenordnung des Kolmogorov-Langenmafles) wihrend ihres Zerfalls mit-
bewegt (konvektiert) werden [20]. Um die Groflenverhéltnisse der drei eingefiihrten Langen-
mafle vergleichend darzustellen, ist es zweckméBig die ,, Turbulenz-Reynolds-Zahl®

NOZ
Rer = % (3.50)

einzufithren. Man kann leicht zeigen, dafl

lin 3
o Rerd > 1 (3.51)
lk

und
lin 1
L S (3.52)
Ar

Das Wirbelspektrum turbulenter Stromungen hoher Reynolds-Zahlen ist gekennzeichnet

durch die Existenz dreier charakteristischer Bereiche:

1.) Wirbel, deren Ausmafe mit denen der grofiten Wirbel vergleichbar sind, d.h. annéhernd
gleich dem integralen Léngenmafl sind. Sie sind stark anisotrop und orts- und zeitabhéingig
(abhéngig von der Geometrie der Stromung, den Randbedingungen und den sich abspielen-
den physikalisch-chemischen Vorgéngen). Sie enthalten den grofiten Anteil der TKE.
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ko =1/1y  k =1/1, k=171

Abbildung 3.1: Turbulentes Energiespektrum

2) Wirbel, deren AusmafBe viel kleiner sind als das integrale Liangenmaf$l und gleichzeitig
viel grofler als das Kolmogorov-Liangenmafl. Sie sind anndhernd isotrop und die spektrale
Energiedichte der Turbulenzenergie ist durch das Kolmogorov-Energiespektrum gegeben:

(F) = (7)) 359

mit Cx = 1,8 (zw. 1,3 und 2,3). Diese Wirbel bilden den sogenannten Inertialbereich (,,in-
nertial range“) des Turbulenzspektrums, in welchem die Trégkeitskréifte die dominierende
Rolle spielen. Darin wird die Energie der Turbulenzbewegung fast ausschliefllich von den
groflen, energiereichen Wirbeln den kleinen, schnell rotierenden Wirbeln weitergegeben. Die
Proportionalitdtskonstante wird durch die mittlere Dissipationsgeschwindigkeit € bestimmt.
Deshalb wird € oft auch Energietransfergeschwindigkeit genannt.

win

3) Wirbel, deren Durchmesser kleiner oder gleich dem Kolmogorov-Léngenma$ ist, bilden
den Dissipationsbereich, in dem die Bewegungsenergie der Turbulenz in Wiarme umgewandelt
wird. Hier fallt die spektrale Energiedichte exponentiell mit dem Wirbeldurchmesser ab.

Die spektrale Energiedichte der kinetischen Turbulenzenergie ist in Abb. 3.1 dargestellt.

Im stationdren Fall mufl die Dissipationsgeschwindigkeit € der TKE fiir die kleinsten
Wirbel gleich grof§ sein mit der Bildunggeschwindigkeit der TKE durch die Entstehung in
den groflen Wirbel. Durch eine Dimensionsanalyse ergibt sich somit der folgende Zusammen-
hang zwischen der Dissipationsgeschwindigkeit der turbulenten kinetischen Energie und dem
integralen Léngenmaf:

Njwo

€~ L , (3.54)

lint
Das integrale Langenmaf3 /;,; kann somit berechnet werden als

Njw

sk
Lint = Cit - (3.55)

€
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und die Wirbelviskositét p; als
pe =C) - — , (3.56)

wobei C), = 0,09 gleichfalls Kolmogorov-Konstante genannt wird.

Die Zwei-Gleichungs-Turbulenzmodelle 16sen neben der Transportgleichung fiir die TKE
eine weitere Transportgleichung fiir eine zweite Turbulenzgrofle. Diese soll zwecks einfacher
physikalischer Interpretation von der Form Z = k' - l;,," sein, wobei m und n moglichst
ganze Zahlen sein sollten. Folgende drei Grofien haben sich als physikalisch sinnvolle Turbu-
lenzgroBen erwiesen [13]:

(oY

1) die Dissipationsgeschwindigkeit der TKE € = C, - lE -

2) das Produkt aus TKE und integralem Lingenmaf, k - [;,,;, und

3) die GroBe w? = k/l;n,”, die als Dissipation der TKE pro MaBeinheit der TKE angesehen
wird.

Die entsprechenden Turbulenzmodelle heien demnach k& —&Modell, k — ki-Modell, bzw.
k — w?-Modell. Fiir kompressible turbulente Strémungen, in denen die Dichteschwankungen
eine nicht vernachlédlighare Rolle spielen, werden die Transportgleichungen fiir die entspre-
chenden Favre-gemittelten Turbulenzgroflen aufgestellt.

Vergleiche haben gezeigt, daf das k — é-Modell die besten Ergebnisse liefert, so daf es
heute das Standard-Turbulenzmodell in der 3D-Simulation turbulenter Stromungen gewor-
den ist. In allen Rechnungen, die Bestandteil dieser Arbeit sind, wurde das k — é&-Modell
verwendet.

Die Herleitung der Transportgleichung fiir die Dissipationsgeschwindigkeit der TKE €
und die Modellierung der darin auftretenden Korrelationen erweisen sich als relativ langwie-
rig und schwierig. Doch hat sich inzwischen die Auffassung durchgesetzt, dal zwischen der
Transportgleichung fiir die Dissipationsgeschwindigkeit und der Transportgleichung fiir die
TKE eine funktionelle Ahnlichkeit besteht [15]. Sie hat bis auf einen expliziten Skalierungs-
faktor €/ k und mehrere anzupassende Parameter dieselbe Form wie die Transportgleichung
der TKE:

8(p.g)+a(p.aj.g) 0 l<ﬁ+ Nt) ae]

ot Oz, B Oz, Pr./ Ox;
€ ou;  0uj 2 0y _~| Ouy &
= I — e - k: I — — .
Cdk {'ut Kaxj + 8:@) 3 6961] P } Oz, Ceap k (3.57)

Die Werte der Parameter des k-é&-Modells sind dem ,,Star-CD Handbuch“ [7] entnommen.

3.2.3 Voraussetzungen fiir die Anwendung des k-e-Turbulenzmodells
zur Berechnung der Turbulenz in einem Ottomotor

In den vorhergehenden Abschnitten wurde darauf hingewiesen, dafl als eine wesentliche
Voraussetzung fiir die Anwendung eines Zweigleichungs-Turbulenzmodells (z.B. des k-e-
Turbulenzmodells) die Hypothese der lokalen Homogenitdt und der lokalen Isotropie der
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Turbulenz zumindest ndherungsweise erfiillt sein mufl. Nur in diesem Fall geniigen die In-
formationen, die aus der TKE (die Spur des Tensors der Reynolds-Spannungen) und der
Dissipationsgeschwindigkeit der TKE gewonnen werden kénnen, um die Turbulenz in dem
gegebenen Fluid korrekt zu beschreiben. Deshalb werden in diesem Abschnitt die Ergebnisse
einiger experimenteller Untersuchungen zur Turbulenz in dem Brennraum eines Ottomotors
angefiihrt. Diese Untersuchungen belegen, unter welchen Bedingungen im Ottomotor die-
se Hypothese der lokalen Homogenitédt und der lokalen Isotropie der Turbulenz erfiillt ist.
Sie bestimmen damit den Giiltigkeitsbereich fiir eine Berechnung der Turbulenz in einem
Ottomotor mit einem Zweigleichungs-Turbulenzmodell.

E. S. Semenov stellte 1958 fest, daf fiir die Turbulenzbewegung in einem Ottomotor
ohne ausgeprigte Quetschspaltstromung und/oder starkem Drall in der Ndhe des oberen
Totpunkts die Hypothese der lokalen Homogenitédt und der lokalen Isotropie der Turbulenz
niherungsweise erfiillt sind [36]. Seit Semenovs ersten Untersuchungen haben Messungen
wiederholt bestétigt, dafl der relative Fehler dabei ca +30% betriagt. Eine Ausnahme stellt
jedoch die Grenzschicht in der unmittelbaren Nihe einer materiellen Oberfliche (Zylinder-
wand, Kolbenboden, usw.) dar. In einer solchen wandnahen Grenzschicht von ca. 2 mm Dicke
ist die Turbulenzbewegung stark anisotrop und muf} in geeigneter Weise modelliert werden.
Die Modellierung der Turbulenz in der wandnahen Grenzschicht wird in dem néchsten Ab-
schnitt besprochen.

3.3 Bestimmung der Randbedingungen fiir die Turbu-
lenzgroflen

Die Verwendung eines Turbulenzmodells setzt die Angabe von geeigneten Randbedingungen
fiir die Transportgleichungen der Turbulenzgréofien voraus. Dabei ist die Modellierung der
Turbulenzbewegung vor allem in der Néhe fester Wande eine besondere Herausforderung. In
der Grenzschicht in unmittelbarer Nahe der Wand ist die Stromung laminar. Fiir die Berech-
nung von Geschwindigkeitsfeld, Temperaturfeld, der TKE usw. in dem Ubergangsbereich zur
voll ausgebildeten Turbulenz werden in der 3D-Stréomungssimulation sogenannte ,, Wandge-
setze® oder , Wandfunktionen“ verwendet. Dies ist eine relativ grobe Ndherungslosung, doch
zur Zeit der einzig mogliche Weg in der 3D-Simulation von Verbrennungsmotoren, weil ei-
nerseits die {iblichen Turbulenzmodelle in diesem Ubergangsbereich ihre Giiltigkeit verlieren
und andererseits die heute mogliche Netzfeinheit nicht ausreicht, um diesen Ubergangsbe-
reich numerisch aufzulosen, um ein Zwei-Schichten-Turbulenzmodell anwenden zu koénnen.

Die Wandgesetze fiir die verschiedenen Stromungsvariablen beruhen auf folgenden An-
nahmen [7] :

1) Die Schwankungen der Stromungsvariablen finden hauptséichlich entlang der lokalen
Senkrechten zur Wand statt. Dies fithrt im Prinzip zu einem eindimensionalen Problem
(d.h. Anderungen der Variablen nur entlang der Senkrechten zur Wand).

2) Der EinfluB von Druckgradienten und Volumenkréften sind vernachléssigbar, so daf
die Scherspannung in der Ubergangsschicht gleichférmig ist.

3) Die Scherspannung und die Geschwindigkeit haben in der gesamten Scherschicht
gleiche Richtung und gleichen Richtungssinn.
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4) Produktion und Dissipation der TKE stehen in einem dynamischen Gleichgewicht.
5) Das integrale Léngenmaf} veréndert sich linear mit dem Wandabstand.

Als dimensionslose Variablen fiir den Abstand zur festen Wand und fiir die Tangential-
komponente der Geschwindigkeit (der zur Wand paralellen Komponente) u eignen sich die
Groflen

01/4];,1/2
y+ = Pow ¥7Y (3.58)
"
und
U — Uyq
= ——lt (3.59)

Ut
1
wobei y den absoluten Wandabstand darstellt und u,, = (ﬁfjﬂ) ?. Die Wandscherspannung

Twall 15t modelliert als )
u
wall = " . 3.60
Twatt = (4 + ) 9 (3.60)
Das Profil der Tangentialkomponente der Geschwindigkeit u ist gem&fl dem ,, logarithmischen
Wandgesetz*
u =y fir y+ < y;;

und

1
ut = -—"—1In (Ey+) fir yt >yl : (3.61)
RK

In (Gl 3.60) sind kg die von Karman-Konstante und £ = 9,0 eine Modellkonstante, die

empirisch bestimmt wurde. Die Bedingung fiir die Stetigkeit des Geschwindigkeitsprofils in
+ gt

Yy =y, 1st

1
t  — In(Eyf)=0 . 3.62
U = -1 (Eyl) (3.62)
Der Wert y;" wird anhand von (Gl. 3.62) berechnet.

Das Profil der Turbulenzgréfen & und € ist, bei Annahme von lokalem Gleichgewicht von
Produktion und Dissipation, durch die folgenden Beziehungen widergegeben:

1

~ C 2. wa
b= o# " Twall (3.63)
p
und ,
Ci k3
g= 122 (3.64)
Kr Y

Die Warmestromdichte fiir den turbulenten Wérmeiibergang an der Wand und die Massen-
stromdichten der chemischen Spezien von der Wand oder zur Wand werden in 3D-Simu-
lationsprogrammen (z.B. in Star-CD) standardméBig anhand des folgenden Wandgesetzes
berechnet [7] :

(IOTwall)l/2 ' (T - Twall)

b, = Pr, (u—:j:mu + ph) ¢

(3.65)

bzw.

o — (o) - (wi = wian) (3.66)
" Schy - (e 4 P)
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In den (Gln. 2.65 - 2.66) wird der Widerstandsfaktor der wandnahen Grenzschicht P, bzw.
P,, mit Hilfe der beiden folgenden Beziehungen berechnet [7]:

o

Pryd - _0.007Pr
Po=9.24 | (") 1| [1 40,28 exp (22007 3.67
h 97 <PTt) I +0, eXp< PTt >:| ) ( )

3 9 -

Sch\ 1 —0.007Sch;
P —994. 1] 140,28 exp [ Z220T0Ch: . 3.68
w =95 (Scht> +0,28 eXp( Sch, )] (3.68)

Der Wirmeiibergangskoeffizient ergibt sich aus (Gl. 2.65) als

(pTwall)l/2
Pr, - (Mmu +ph) e

Ur

ap =

(3.69)

Der Ausdruck (Gl. 3.67) ist die zweite Beziehung fiir den Wérmeiibergangskoeffizienten oy,
(neben der Woschni-Korrelation (Gl. 2.40) , die in der vorliegenden Arbeit verwendet wird.
Die Ergebnisse, die mit Hilfe dieser beiden Modellierungsansétzen erzielt wurden, werden in
Kap. 6 verglichen.

Nach der Einfithrung der charakteristischen Gréflen der Turbulenz kann im né&chsten
Kapitel das angewendete Modell fiir die vorgemischte turbulente Verbrennung behandelt
werden.



Kapitel 4

Laminare und turbulente
Vormischflammen

Um Verbrennungsprozesse zu untersuchen, ist es vorteilhaft, sie anhand ihrer wichtigsten
Merkmale (chem. Zusammensetzung des brennbaren Gemisches, Art des Stromungsfeldes,
Reaktionsgeschwindigkeit) in Gruppen einzuteilen. So unterscheidet man Vormischflammen
und Diffusionsflammen, laminare und turbulente Flammen und schliellich schnelle und lang-
same Reaktionskinetik.

Vormischflammen sind Flammen, in denen Brennstoff und Oxidationsmittel bei Beginn
des Verbrennungsprozesses als ein in seiner chemischen Zusammensetung homogenes Gas-
gemisch vorliegt, im Gegensatz zu Diffusionsflammen, in denen Brennstoff und Oxidations-
mittel getrennt zugefiithrt werden und sich erst unmittelbar vor der Verbrennung mischen.

Von einer ,,schnellen Chemie“ eines Verbrennungsprozesses spricht man dann, wenn die
charakteristischen Zeitskalen der Reaktionskinetik (sehr) klein sind im Verhéltnis zu den
Zeitskalen der konvektiven und diffusiven Prozesse in der Verbrennung. Da die charakteri-
stischen Léngen- und Zeitskalen der Chemie und der Turbulenz eine zentrale Rolle in dem
zu behandelnden Flamelet-Konzept spielen, werden sie innerhalb dieses Kapitels ausfiihrlich
behandelt.

Aufgrund der Anforderungen an den Motor beziiglich Leistung und Gewicht soll eine
intensive Verbrennung mit einer moglichst groflen freigesetzten Energiemenge auf kleinstem
Raum stattfinden. Die Verbrennung in Ottomotoren ist durch die relativ frithe Einspritzung
und durch den intensiven turbulenten Mischungsproze des verdampften Kraftstoffes mit
dem Oxidationsmittel (Luft) eine annidhernd homogene, turbulente Vormischverbrennung
mit schneller Reaktionskinetik.

4.1 Das Flamelet-Konzept

Fiir die Modellierung der ottomotorischen Verbrennung ist die Beschreibung der Wechselwir-
kung zwischen Turbulenz und komplexer Reaktionskinetik ein Problem von grofler Bedeu-
tung, welches trotz intensiver Bemiithungen und einiger bemerkenswerter neuer Erkenntnisse
bis heute noch nicht in seiner ganzen Bandbreite gelost werden konnte. Fiir bestimmte Teil-
bereiche (z.B. fiir das Flamelet-Regime) sind jedoch bereits ausreichend detaillierte Kon-

43
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zepte erstellt worden. Wenn die Zeitskalen der Reaktionskinetik sehr viel kleiner sind als
die Zeitskalen des turbulenten Stomungsfeldes, werden sich die chemischen Reaktionen fast
ausschlieflich in diinnen Schichten abspielen, die ,,Flamelets® (,Flammchen“) genannt we-
den. Die Struktur dieser Flamelets ist grundsitzlich eindimensional (normal zur Schicht)
und mit der Struktur gekriimmter und gestreckter laminarer Vormischflammen identisch, so
daf} unter diesen Voraussetzungen die turbulente Vormischflamme als statistisches Ensemble
lokaler gekiimmter und getreckter laminarer Vormischflammen angesehen werden kann. Die-
se Anschauung wird als ,,Flamelet-Konzept“ bezeichnet. Somit kénnen im Flamelet-Regime
Chemie und Turbulenz entkoppelt und getrennt berechnet werden [20]. Alle Informationen
iiber die sehr schnell ablaufenden chemischen Prozesse kénnen mit Hilfe eines vollstandi-
gen Reaktionsmechanismus berechnet und in Form von Flamelet-Bibliotheken gestreckter
und gekriimmter laminarer Flammen gespeichert werden. Um aus den in den Flamelet-
Bibliotheken gespeicherten Massenbriichen der einzelnen chemischen Spezies die benttigten
Mittelwerte der Massenbriiche dieser Spezies zu berechnen, wird wahrend der eigentlichen
3D-Simulation lediglich ein statistischer Mittelungsproze3 durchgefiihrt. Diese erhebliche
Vereinfachung fiithrt zu einigermaflen akzeptablen Rechenzeiten, doch ist ihr Giiltigkeitsbe-
reich natiirlich auf den Flamelet-Bereich der turbulenten Verbrennung beschrankt.

Wihrend reaktive Stromungen mit schneller Chemie in allen Verbrennungsmotoren und
Brennern eingesetzt werden, finden Stromungen mit langsamer Chemie mit einigen sehr
wenigen Ausnahmen (z.B. Verbrennung mit hochverdiinnten Reaktanden) keine praktische
Anwendung. In Simulationen kénnen mit Hilfe der Stérungstheorie solche langsam reagie-
rende, turbulente Strémungen als Storungen der chemisch inerten, turbulenten Strémungen
behandelt werden unter Hinzunahme von Erhaltungsgleichungen fiir die reagierenden Spezi-
es.

4.2 Laminare Vormischflammen

4.2.1 Die Struktur laminarer Vormischflammen

Der Mechanismus der Flammenfortpflanzung besteht darin, dafl die durch chemische Reak-
tionen aufgebauten Gradienten (Temperatur- und Konzentrationsgradienten) konvektive und
diffusive Prozesse (Wirmeleitung, Diffusion, u.a.) auslosen, die die Erhohung der 6rtlichen
Temperatur und Radikalkonzentrationen bewirken und somit wiederum die chemischen Re-
aktionsgeschwindigkeiten exponentiell erhoht werden (siehe §2.5). In Abb. 4.1 ist die Struktur
einer flachen, laminaren Vormischflamme dargestellt.

In der Flamme kénnen drei Zonen unterschieden werden: eine chemisch inerte Vorheiz-
zone, eine diinne, innere Reaktionszone und eine Oxidationszone [20]. Das brennbare Gasge-
misch in der Vorheizzone wird durch Warmeleitung aus der Reaktionszone erhitzt. Mit der
Temperatur steigt die Reaktionsgeschwindigkeit exponentiell, es kommt zur chemischen Um-
setzung in der Reaktionszone, die in der Oxidationszone abgeschlossen wird (die Zwischen-
produkte werden weitgehend abgebaut, die Temperatur und die Zusammensetzung ndhern
sich asymptotisch den charakteristischen Werten des verbrannten Gemisches).

Genauere Angaben zur Struktur einer laminaren Vormischflamme sind méglich, wenn die
Gruppe der verwendeten Kraftstoffe etwas eingegrenzt wird. Als Kraftstoff werden in moto-
rischen Anwendungen heute in der Regel hohere Kohlenwasserstoffe verwendet. Die Profile
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Struktur einer laminaren Propan/Luft-Yormischflamme
(stéchiometrisch, p = 1bar, Tunb = 300 K, Streckung = 0)
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Abbildung 4.1: Struktrur einer laminaren Flamme

von Temperatur und Massenbriiche der wichtigsten chemischen Spezies {iber der Flammen-
front weisen bei Kohlenwasserstoff-Luft-Flammen eine Reihe von Gemeinsamkeiten auf, die
in dem herausragenden Einfluf einiger weniger, von dem einzelnen Kraftstoff unabhéngigen
Elementarreaktionen begriindet ist [22]. Als solche Elementarreaktionen sind in erster Reihe
die folgenden beiden Reaktionen anzufiihren :

CO+OH—CO,+H . (4.2)

In mageren bis méafig kraftstoffreichen Kohlenwasserstoff-Flammen wird der Kraftstoff in
einem ersten Reaktionsschritt durch die Radikale O, H und OH angergiffen. Diese Radikale
werden durch den Hy-Oso-Radikalkettenmechanismus gebildet:

: (4.3
O+H,=OH+H (4.5

OH+OH=H0+H . (4.6

Durch den Angriff der Radikale auf den Kraftstoff entstehen Alkylradikale, die schnell zu
kleineren Alkylradikalen (hauptsidchlich CHj, CoHj) thermisch zerfallen, wobei ein Alken
gebildet wird [22]:

R — Alken + R’ . (4.7)
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Das Alken wird seinerseits von den Radikalen O, H, OH angegriffen. Durch diese Reaktionen
entsteht wiederum ein kleineres Alkylradikal. Somit wird deutlich, dal der Verbrennungs-
prozefl der hoheren Alkane, unabhéngig von dem jeweiligen Kraftstoff, durch die Reaktions-
kinetik der kleinsten Alkylradikale (CHjz, CoHs) bestimmt wird (die Details dazu sind in
den Artikeln von J. Warnatz [22, 23] ausfiihrlich beschrieben). Es zeigt sich, daf dieser Teil
des gesamten Reaktionsmechanismus, der die Kinetik der kleinsten Alkylradikale beinhaltet,
fiir den globalen Verbrennungsprozef3 geschwindigkeitsbestimmend ist und eine Ursache der
sehr dhnlichen Flammenstruktur von Alkan- und Alken-Vormischflammen darstellt.

Der Oxidationsprozef der Alkylradikale ergibt in einer ersten Stufe CO, welches anschlie-
Bend durch relativ langsame Reaktionen zu CO, umgewandelt wird, wobei das wichtigste
Reaktionspaar gegeben ist durch:

CO+OH=CO,+H (4.8)

mit den Geschwindigkeitskoeffizienten

—3,1 kJ/mol cm?
fd . 6 . 175 . it S S
k_.=6,0-10°-T"°-exp ( =T ) [mol : s] , (4.9)
—89,75 kJ/mol cm?
ko = -10%- T4 ’ : 4.1
_=6,78-10 exp ( =T ) [mol : s] (4.10)

Wegen der sehr viel grofleren Aktivierungsenergie der Umkehrreaktion ist die Gleichgewichts-
zusammensetzung dieser beiden chemischen Spezies temperaturabhéingig. Eine Abkiihlung
des verbrannten Gemisches fiihrt zu einer Verlagerung des Gleichgewichts zugunsten des
Kohlendioxids. Die Umwandlung von CO zu COs ist einer der langsamsten Reaktionspfade
zum chemischen Gleichgewicht.

4.2.2 Die laminare Flammengeschwindigkeit

Eine charakteristische Eigenschaft einer laminaren Vormischflamme ist ihre Fahigkeit, sich
mit einer charakteristischen Flammenausbreitungsgeschwindigkeit rdumlich auszubreiten.
Die Ausbreitungsrichtung ist die Normale zur lokalen Flammenoberfliche, der Richtungssinn
zeigt zum unverbrannten Gemisch hin. Den Modul der laminaren Flammengeschwindigkeit
betreffend konnen folgende grundsitzliche Uberlegungen gemacht werden:

Die chemische Reaktionskinetik liefert durch den langsamsten (geschwindigkeitsbestim-
menden) Schritt einen charakteristischen ZeitmaBstab Teyem, welcher ein Maf fiir die zu-
sammengesetzte Zeit darstellt, die die verschiedenen Elementarreaktionen benétigen, um
in der Reaktionszone die Ausgangsstoffe in Reaktionsprodukte umzuwandeln. Der Modul
der laminaren Flammenausbreitungsgeschwindigkeit und das charakteristische Zeitmaf§ der
Reaktionskinetik 7 pem sind {iber den Warmeleitungsprozef in der Vorheizzone und den Dif-
fusionsprozeB der reaktiven Spezies aus der Reaktionszone gekoppelt [20]. Geschwindigkeits-
gradienten in der Vorheizzone und Ungleichgewichtseffekte von Warmeleitung und Warme-
freisetzung in der Reaktionszone verdndern die Struktur der Flammenfront und die globale
Reaktionsgeschwindigkeit. Im Extremfall kann es zur Flammenverléschung kommen. Die Ur-
sache der Flammenverloschung ist eine Lewis-Zahl-Instabilitéit, die durch Konkurrenz von
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Wirmeleitung (Transport von Wérme aus der Reaktionszone heraus) und Diffusion (Trans-
port der Ausgangsstoffe in die Reaktionszone und damit Transport von chemischer Ener-
gie, die mit einer exponentiell von der Temperatur abhéngigen Reaktionsgeschwindigkeit in
der Reaktionszone in Wirme umgesetzt wird) zustandekommt. Eine erhohte Diffusionsge-
schwindigkeit wirkt damit stabilisierend auf den Verbrennungsprozef, wahrend eine erhéhte
Wirmeleitung destabilisierend wirkt. [2].

Ist das charakteristische Zeitmafl der chemischen Reaktion vergleichbar mit dem charak-
teristischen Zeitmafl des Warmetransportes, kommt es durch Warmeverluste in der Vorhei-
zone zu einer Abkiihlung der Reaktionszone und damit zu einem weiteren Riickgang der
Reaktionsgeschwindigkeit bis zum lokalen Erliegen der chemischen Reaktion. Eine lokale
Verloschung einer Vormischflamme fithrt zu einer Diffusion von Ausgangsstoffen und hei-
Ben Reaktionsprodukten und somit zu einer lokalen Verbreiterung der Flammenstruktur.
Die erneute Entziindung des Gemisches durch Energietransport aus der heiflen Zone des
verbrannten Gasgemisches ist eine Funktion der lokalen Stréomungsverhéltnisse.

Um solche Ungleichgewichtseffekte mathematisch zu beschreiben, mufl eine zusétzliche
Stromungsvariable eingefiihrt werden, die den Einflufl des Stromungsfeldes und der lokalen
Kriimmung der Flammenoberfliche auf die Flammenausbreitung in einer geeigneten Weise
beschreibt. Eine solche Variable ist die , Flammenstreckung® y, die definiert wird als die
relative Anderung des Flicheninhalts der Flammenoberfliche pro Zeiteinheit:

1 d (6A)
X754 T at
Der Modul der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit hédngt damit nur von Druck, Tempe-

ratur, der chemischen Zusammensetzung des unverbrannten Gemisches und der Flammen-
streckung ab.

(4.11)

M. Matalon [25] leitete 1983 erstmals einen recht komplizierten Ausdruck fiir die Flam-
menstreckung ab, der 1990 von S. Candel und T. J. Poinsot [26] folgendermaflen umgeformt
wurde:

X = —npnp : YV + div (V) + Uam - div (7F) ) (4.12)

Die ersten beiden Glieder auf der rechten Seite der (Gl. 4.12) beschreiben den Beitrag der
Inhomogenitéit des Stromungsfeldes (Geschwindigkeitsgradienten), wihrend der letzte Term
der (Gl. 4.12) den Beitrag der Kriimmung der Flamme zur Flammenstreckung beschreibt:

1 1 2
= (te )= 15
wobei Ry und R, die lokalen Hauptkriimmungsradien der Flammenfront und Rp der mittlere
Kriimmungsradius der Flammenfront ist.

Eine ebene laminare Flamme besitzt somit eine Streckung x = 0. Die Flammengeschwin-
digkeit der flachen (ungestreckten und ungekriimmten), laminaren Flamme ist somit eine
Funktion ausschliefllich der Variablen Druck, Temperatur und der chemischen Zusammen-
setzung des unverbrannten Gemisches. Eine Dimensionsanalyse ergibt in dem relativ einfa-
chen Fall der flachen laminaren Flamme (mit der Lewis-Zahl Le = 1) folgenden qualitativen

Zusammenhang;:
1
A 2
I <7h> . (4.14)
P Cp Tchem
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Es kann gezeigt werden (J. Warnatz, 1980-81 [21, 22]), daf§ aufgrund der Kraftstoffun-
abhéngigkeit der wichtigsten Elementarreaktionen die laminare Flammengeschwindigkeit von
Alkan-Luft-Gemischen mit einem relativen Fehler kleiner als 2 kraftstoffunabhéngig berech-
net werden kann, wenn nur der Hy-O5-CO-Mechanismus angewendet wird und der Angriff der
Radikale H, O und OH auf den jeweiligen Kraftstoff beriicksichtigt wird. Dabei wird ange-
nommen, dafl das entstehende Alkyl-Radikal mit unendlich hoher Reaktionsgeschwindigkeit
zu CO und HyO weiterreagiert.

O. Giilder veroffentlichte 1984 [30] folgende empirische Korrelation fiir die adiabate la-
minare Flammengeschwindigkeit brennbarer Kohlenwasserstoff-Luft-Gemische:

a B
Tun
ttamo = W - 7 - exp (—€ - (& — ) ( b) . <£> 10— F-Xoy) . (415)

Ty Po
Fiir Propan-Luft-Gemische gelten die Konstanten: W = 0,446 ; n=10,12; £ =4,95; &, =
1,075 ; a=1,77; B =—-0,22; po = 1 bar ; Ty = 300 K. Die Konstante F' = 2,3 gilt fiir
den Bereich 0 < X.,, < 1/F, sollte jedoch nur fiir relativ kleine Werte von X.,, verwendet
werden.

Die Giilder-Korrelation zeigt, dafl unter ansonsten gleichen Bedingungen eine Erh6hung
des Druckes die laminare Flammenausbreitungsgeschwindigkeit reduziert, wihrend eine Er-
hohung der Temperatur des unverbrannten Gasgemisches die laminare Flammenausbrei-
tungsgeschwindigkeit erhcht. Die Steigerung des Abgasgehaltes in dem unverbrannten Ge-
misch fithrt zu einer drastische Verringerung der laminaren Flammengeschwindigkeit.

Abbildung 4.2 zeigt die Abhéngigkeit der Flammengeschwindigkeit der laminaren, un-
gestreckten und ungekriimmten Vormischflamme von dem Aquivalentverhéltnis & fiir die
Verbrennung eines Gemisches von Propan-Luft (Restgasgehalt Null) bei verschiedenen Wer-

ten von Druck und Temperatur des unverbrannten Gasgemisches ( p = 1 bar und Ty, = 300
K, p =9 bar und T, = 600 K, p = 20 bar und Ty,, = 800 K, p = 50 bar und 7y,,, = 1000

Die Anderung der Ausbreitungsgeschwindigkeit der gestreckten und gekriimmten lami-
naren Flamme ist proportional zur Flammenstreckung:

Ulam = Ulam,0 — L- X . (416)
Der Proportionalitéitsfaktor L wird ,,Markstein-Lange“ genannt und wird berechnet als:

A
L=1Ly —2— (4.17)
P Cp * Ulam
Der dimensionslose Proportionalititsfaktor Ly, in (Gl. 4.17) ist die ,Markstein-Zahl“. Cla-
vin und Garcia [28] konnten 1983 fiir die Markstein-Zahl in dem Grenzfall der Einschritts-

Reaktion mit sehr hoher Aktivierungsenergie und kleiner Flammenstreckung folgende Bezie-

hung ableiten:
LM_L.J+5EA'(L6_1).(1_%)0 (4.18)
T

mit

J= /;)b hOyp (4.19)
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Abbildung 4.2: Abhinggigkeit der laminaren Flammengeschwindigkeit vom Aquivalenz-
verhiltnis fiir ein reines Propan-Luft-Gemisch bei verschiedenen Werten des Drucks und
der Temperatur des unverbrannten Gasgemisches.

D:/16b1n<(9b_1)> APV (4.20)

0—1 0
Somit ist die Markstein-Zahl eine komplizierte Funktion der reduzierten Aktivierungsenergie
B o EA Tb - Tunb
" RL, T |

des reduzierten Gasexpansionsfaktors

Tb - Tunb

’YT:T )

der Lewis-Zahl Le des unverbrannten Gemisches, der Temperaturen des unverbrannten Ge-
misches Ty, und bzw. des verbrannten Gemisches Ty, der reduzierten Temperatur 6§ = TLb
un

und des Verhéltnisses der Temperaturleitfahigkeiten bei der Temperatur T' bzw. bei der
Temperatur des unverbrannten Gemisches Ty:

h (9) — (PcphD)T

(7e0)
pepD ),

unb

Die Beziehung (Gl. 4.18) kann fiir atmosphérische Verbrennungsprozese in Luft mit dem
Ausdruck
Ly =4,140,41-6g, (Le —1) (4.21)

angenédhert werden. Searby und Quinard fiithrten 1990 [28] direkte und indirekte Messungen
der Markstein-Zahl durch und fanden fiir stéchiometrische Propan-Luft-Gemisch den Wert
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Ly = 3,74 0,4, die mit (Gl 4.21) in relativ guter Ubereinstimmung ist. L.-K. Tseng, M.
A. Tsmail und G.M. Faeth [29] fanden fiir denselben Fall den Wert Ly, = 3,9.

Wegen der hohen Empfindlichkeit der Markstein-Zahl L), beziiglich Ungenauigkeiten in
der Bestimmung der Aktivierungsenergie F4 in Bz, und der Lewis-Zahl Le = 1,0 wurde in
den durchgefithrten Rechnungen die Marksteinzahl L,; = 4,0 festgesetzt.

4.2.3 Die Bibliothek gestreckter und gekriimmter laminarer Flam-
men

Wie weiter oben gezeigt, hingt die chemische Zusammensetzung der Reaktionsprodukte auf
der Abgasseite der laminaren Flamme von Aquivalenzverhiltnis, Druck, der Temperatur
des unverbrannten Gemisches und der Flammenstreckung ab. Deshalb wurde die Flammen-
Bibliothek fiir Propan-Luft-Gemische, die in der vorliegenden Arbeit verwendet wird, als
Funktion der bereits genannten Variablen @, p, T,,,, x gegliedert.

Die 241 Flammen in der Flammen-Bibliothek wurden anhand eines detaillierten Reak-
tionsmechanismus, der ca. 440 Reaktionen von 44 chemischen Spezies enhélt, berechnet. Es
wurden als Eckwerte fiir das Aquivalenzverhiltnis die Werte & = 0,8; 0,95; 1,0 und 1,21
gewahlt, fiir den Druck die Eckwerte p = 3 bar; 9 bar; 20 bar und 50 bar, fiir die Temperatur
des unverbrannten Gemisches die Eckwerte T, = 300 K; 600 K; 800 K und 1000 K , fiir
die Streckungsrate jeweils der Wert 0, der einer flachen laminaren Flamme entspricht und
jeweils zwischen 2 und 5 weitere Werte in dem Bereich 300 bis 1800 s~!. Die Flammen wur-
den von Abdul Attia-Shahin,(® = 0,8; 0,95 und 1,21, x # 0), Klaus Philip (alle @, x = 0)
und dem Verfasser (¢ = 1,0, x # 0) am Institut fiir Technische Verbrennung der Universitét
Stuttgart mit Hilfe des Programms von U. Maas, G. Stahl und J. Warnatz berechnet. Eine
Beschreibung der Grundlagen und Vorgehensweise bei der Berechnung solcher Flammen ist
bei A. Attia-Shahin [27] zu finden.

Als Ergebnis der Berechnung einer solchen gestreckten und gekriimmten, laminaren Flam-
me werden die Variablen Temperatur, Dichte, die Massenbriiche von 44 chemischen Spezies,
der Wiarmefreisetzungsrate und die spezifische Warmekapazitit des Gasgemisches iiber der
Flammenfront ausgegeben. Die ausreichende Auflésung der Flammenfront ist durch eine
geniigend groBe Anzahl (zwischen 55 und 75) beweglicher Gitterpunkte gewéhrleistet. Die
Massenbriiche folgender chemischen Spezies werden berechnet und formatiert ausgegeben:

H O OH HO, H50,

CH CHO CH, CH,O CHjs

CoH C,HO CoHy CH,CO  CyHj
CyHy CH3CO CH3CHO GC,Hs CyHs
CgHG CgHg CgH4 C4H C4H2
C4H3 c—2— C4H8 1-— C4H8 S — C4H9 n— C4H9
n— C4H10 n— CgH7 i— CgH7 CH4 CgHg

N, N H, CO CO,

NO H,O O,

Um die Variablen Temperatur, Massenbriiche der Spezies, usw. in einer laminaren Flamme
bei einem beliebigen Aquivalenzverhéltnis @, Druck p und einer beliebigen Frischgastempe-
ratur Ty, und bzw. Flammenstreckung y innnerhalb des vorher angefithrten Rahmens zu
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berechnen, wird eine lineare Interpolation in diesem vierdimensionalen Feld (mit den Dimen-
sionen @, p, Ty, und y) durchgefiihrt. Diese Vorgehensweise erlaubt eine ausreichend genaue
Berechnung des Verlaufs der genannten Variablen iiber der Flammenfront bei einem fiir die
heutigen Hochstleistungsrechner akzeptablen Aufwand an Rechenzeit und Hauptspeicher-
bedarf. Jedoch ist die Darstellung der berechneten Variablen als Funktion der rdumlichen
Koordinate der Flammenstruktur fiir eine dreidimensionale Stromungssimulation mit be-
liebiger Orientierung der lokalen Flammenoberflache sehr unvorteilhaft. Deshalb wird eine
zusitzliche, skalare Variable eingefiihrt, die Reaktionsfortschrittsvariable. Die Reaktions-
fortschrittsvariable ist eine adimensionale Grofle, die vereinbarungsgemifl im unverbrannten
Gemisch den Wert 0 und im vollstdndig verbrannten Gemisch den Wert 1 annimmt.

Es gibt mehrere Moglichkeiten die Reaktionsfortschrittsvariable zu definieren, z.B. an-
hand der Temperatur, der Massenbriiche von Ausgangsstoffen oder stabilen Endprodukten
wie COy oder H5O. Die entsprechenden Definitionen wéren dann

T — Tunb

c=——ub (4.22)
Tb - Tunb
oder
WcsHg — WC3Hg,unb
c— 3Hs 3Hs,un (4.23)
WcC3Hg,b — WC3Hg,unb
oder

c— WH,0 — WH,0,unb . (4.24)
WH,0,b — WH,0,unb

Den Ergebnissen der Analyse von R. S. Cant, B. Rogg und K. N. C. Bray [31] folgend, wur-
de die Definition der Reaktionsfortschrittsvariablen mit Hilfe des Massenbruchs des Wassers
(Gl. 4.24) gewahlt. Die Verldufe der berechneten Stromungsgrofien in der laminaren Flamme
(Temperatur und der Massenbriiche der 44 chemischen Spezies, usw.) wurden als Funktio-
nen der Reaktionsfortschrittsvariablen gespeichert. Dafiir wurden 51 dquidistante Werte der
Reaktionsfortschrittsvariablen gewihlt (¢ = 0,00; 0,02; 0,04;...0,98; 1,0).

4.2.4 Langen- und Zeitskalen in der laminaren Vormischflamme

Ein wichtiger Parameter der laminaren Vormischflamme ist die Flammendicke éy,,,. Die
laminare Flammendicke betrdagt bei einer stéchiometrischen, atmosphérischen Propan-Luft-
Vormischflamme etwa 6., = 0,2 mm, sie nimmt jedoch mit steigendem Druck und mit
steigender Temperatur des unverbrannten Gases ab, so daf sie fiir eine stéchiometrische
Propan-Luft-Flamme bei p = 60 bar und T,,;, = 1000 K den Wert 0,01 mm unterschreitet.
Gleichzeitig nimmt die laminare Flammendicke mit steigendem Aquivalenzverhéltnis ab [27].
Die in der vorliegenden Arbeit verwendeten Werte fiir die laminare Flammendicke wurden
durch lineare Interpolation zwischen Werten eines dreidimensionalen Feldes (mit den Varia-
blen Aquivalenzverhiltnis, Druck und Temperatur des unverbrannten Gases) berechnet. Die
Werte in diesem Feld laminarer Flammendicken wurden fiir von Dietmar Schmidt an dem
Institut fiir Technische Verbrennung der Universitdt Stuttgart berechnet. Dabei wurde die
Flammendicke als die Entfernung zwischen den Punkten in der eindimensionalen Flammen-
struktur definiert, in welchen die Reaktionsfortschrittsvariable die Werte ¢ = 0,1 und bzw.
c = 0,9 erreicht.
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Mit Hilfe von laminarer Flammengeschwindigkeit und laminarer Flammendicke kann der
charakteristische Zeitmaflstab der Reaktionskinetik in der laminaren Flamme 7y, definiert
werden als die sogenannte Flammenzeit (engl. ,,flame time*):

6am
THam — 1 . (425)

Ulam

Die Flammenzeit stellt ein Maf fiir die Zeit dar, die von der chemische Reaktionskinetik
(im Sinne einer Bruttoreaktion) benétigt wird, damit sich die Flamme um die Distanz gleich
ihrer eigenen Flammendicke ausbreiten kann.

Das Produkt aus Flammenstreckung und der Flammenzeit ergibt eine dimensionslose
Grofle, die ,,Karlovitz-Zahl“ Ka:

X 6lam
Ulam

Ka = Tgam - X = (4.26)

4.2.5 Flammenverloschung

Das charakteristische Zeitma$ 7, fiir die Verléschung einer Vormischflamme durch Flammen-
streckung, genannt ,, Verloschungszeit* (engl. ,,quench time*), kann als Kehrwert des Wertes
der sog. ,kritischen® Flammenstreckung x,, bei dem Verloschung erstmals eintritt, definiert

werden:
1

Xq
Die Berechnung der Verloschungszeit 7,, bzw. deren Kehrwert, der kritischen Flammen-
streckung x,, erweist sich jedoch als ein relativ schwieriges Problem, weil zusétzlich zu den
iiblichen Variablen Aquivalenzverhéltnis @, Druck p und Temperatur des unverbrannten Gas-
gemisches T, die zeitliche Variation dieser Groflen eine wichtige Rolle spielt. Die laminare
Flamme folgt den zeitlichen Verdnderungen dieser Variablen mit einer zeitlichen Verzoge-
rung. Hochfrequenten Schwankungen dieser Groflen (mit Schwankungsperioden derselben
GroBenordnung wie Tepem, also ca. 1 ms) kann die Flamme nicht folgen [32]. Doch auch
die Berechnung von Yy, fiir stationdre Flammen zeigt eine besondere Empfindlichkeit der
Ergebnisse bei Verwendung unterschiedlich komplexer Reaktionsmechanismen (C;-Chemie,
C1/Cy-Chemie oder C/Cy/C3-Chemie). Jedoch zeigen Berechnungen und Messungen [32]
ibereinstimmend, dafl die kritische Flammenstreckung x, bei einer stéchiometrischen Flam-
me maximal ist (eine stochiometrische Flamme vertréigt die hochste Flammenstreckung) und
dafl mit steigendem Druck und steigender Temperatur des unverbrannten Gasgemisches die
kritische Flammenstreckung erheblich steigt [27]. Liegt die kritische Flammenstreckung bei
einer stochiometrischen Propan-Luft-Flamme bei p = 1 bar und 7,,,,, = 300 K bei etwa 2000
s~! [2], so erreicht x, unter typischen motorischen Bedingungen (p = 20 bar, Ty, = 800 K)
den Wert 10000 s~ [27]. Wegen fehlender detaillierter Messungen oder Berechnungen iiber
den Verlauf von x, als Funktion der Variablen Aquivalenzverhiltnis @, Druck p und Tem-
peratur des unverbrannten Gasgemisches T,,, mufl der Wert von y, jedoch im allgemeinen
anhand der relativ wenigen bekannten Ergebnisse abgeschétzt werden. Zwei Vorschldge zur
Vorgehensweise bei der Abschitzung von x, sind:

(4.27)

Tq

1) Die Berechnungen von Rogg fiir eine stochiometrische Methan-Luft-Vormischflamme
zeigen, dafl die Werte der Verloschungszeit und der Flammenzeit sehr nahe beieinander
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liegen. Nach N. Peters konnte man, verallgemeinernd, die Verloschungszeit der Flammenzeit
néherungsweise gleichsetzen [20].

2) Wenn der Wert der Flammengeschwindigkeit der gestreckten und gekriimmten, lami-
naren Flamme (berechnet nach (Gl. 4.16) und (Gl. 4.17)) kleiner ist als die Hailfte der adia-
baten laminaren Flammengeschwindigkeit (Gl. 4.15), tritt Flammenverloschung ein. Diese
Annahme wurde von H. Wenzel bei der direkten numerischen Simulation der Ausbreitung
einer Flamme angewendet [35].

In der vorliegenden Arbeit wurde der Vorschlag von Wenzel als Bedingung zum Eintreten
der Flammenverloschung iibernommen. Zusétzlich dazu wurde die Bedingung, dafl bei einer
Flammenstreckung von x, = 10000 s~! ebenfalls Verloschung eintritt, verwendet. Diese
Bedingungen wurden in das Anwenderunterprogramm STRETCH.F (zur Berechnung der
Flammengeschwindigkeit der gestreckten und gekriimmten laminaren Flamme) eingebaut.

4.3 Turbulente Vormischflammen

Wie zu Beginn dieses Kapitels (§ 3.1) beschrieben, ist es unter bestimmten Voraussetzun-
gen moglich, die komplexen Phénomene in einer turbulenten Vormischflamme zu simulieren,
wenn Turbulenz und Reaktionskinetik entkoppelt und getrennt berechnet werden. Dabei
wird die turbulente Flamme als ein statistisches Ensemble gestreckter und gekriimmter
laminarer Flammen angesehen. Somit kénnen alle Stréomungsvariablen in der turbulenten
Flamme durch statistische Mittelung aus den entsprechenden Variablen in der laminaren
Flamme bestimmt werden, vorausgesetzt eine entsprechende Flamelet-Bibliothek liegt vor.
In den folgenden Abschnitten werden die Voraussetzungen fiir die Anwendung des Flamelet-
Konzeptes bei der ottomotorischen Verbrennung untersucht und der Anwendungsbereich
dieses Berechnungsverfahrens abgegrenzt.

4.3.1 Die Regimes der turbulenten Verbrennung

R. Borghi stellte 1984 ein Diagramm der turbulenten Verbrennungsprozesse auf. Anhand
dieses Diagramms ist eine Einteilung dieser Prozesse in verschiedene Regimes moglich (s.

Abb. 4.3, S. 50).

Im Borghi-Diagramm sind als Koordinatenachsen die Verhéltnisse der charakteristischen
Groflen der Turbulenz zu charakteristischen Groflen der chemischen Kinetik jeweils logarith-
misch dargestellt. Entlang der Abszisse ist das Verhéltnis aus dem integralen Langenmaf}
und der laminaren Flammendicke l;,;/61am und entlang der Ordinate das Verhéltnis aus der

turbulenten Schwankungsgeschwindigkeit u' = w%l;: zur laminaren Flammengeschwindigkeit
Uam aufgetragen.

Das Diagramm wird durch verschiedene Geraden in einzelne Bereiche (Verbrennungs-
regime) aufgeteilt. Ist die Turbulenz-Reynolds-Zahl Rer < 1, so findet eine laminare Ver-
brennung statt. Der restliche Bereich der turbulenten Verbrennung wird mit Hilfe zweier
weiterer Kennzahlen unterteilt. Die ,,turbulente Karlovitz-Zahl® ist gleich dem Quotienten
aus Flammenzeit 7., und dem Kolmogorov-Zeitmafl und beschreibt den Einflufl der Flam-
menstreckung der Flammenfront durch die kleinsten Wirbel des Turbulenzspektrums (mit
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Durchmesser in der GréBenordnung des Kolmogorov-Langenmafles):

o THam

KCLT—

(4.28)

N

Die ,turbulente Damkohler-Zahl“ beschreibt das Verhéltnis von integralem Zeitmafl zu cha-
rakteristischem Zeitmafl der Reaktionskinetik (Flammenzeit) und liefert somit ein Beurtei-
lungskriterium fiir die Annahme der ,;sehr schnellen Chemie* :

mw—ia- : (4.29)

THam

Anhand der Werte dieser beiden Kennzahlen und der turbulenten Reynolds-Zahl ergeben
sich folgende Verbrennungs-Regime :

1) In dem Bereich

! !
u - lint u - lint
Rer = = <1
v Ulam * 61am

ist die Bewegung des Fluids durch die iiberwiegenden viskosen Kréfte gekennzeichnet und
es findet eine laminare Verbrennung statt.

Der restliche Bereich des Borghi-Diagramms beschreibt die turbulente Verbrennung. Er
wird seinerseits in folgende Bereiche weiter unterteilt:

2) In dem Bereich «'/ujam < 1 ist der EinfluB der Turbulenz auf die Reaktionskinetik
gering. Die laminare Flammendicke ist kleiner als der Durchmesser der kleinsten Wirbel des
Turbulenzspektrums. Die Flammenfront verhélt sich wie eine sehr diinne materielle Ober-
flache, die durch die Wirbel gestreckt und gekriimmt wird, aber in ihrer inneren Struktur
(identisch mit der Struktur der laminaren Flamme) nicht gestort wird. Die Turbulenzge-
schwindigkeit «/, interpretiert als Rotationgeschwindigkeit der gréfiten Wirbel des Turbu-
lenzspektrums, ist kleiner als die laminare Flammengeschwindigkeit und reicht nicht aus,
um der Flammenfront diese Drehbewegung aufzuprdgen. Durch den stochastischen Cha-
rakter der Turbulenz liegt somit ein Ensemble zusammenhéngender, gewinkelter, laminarer
Flammenfronten vor. Dieses Regime wird deshalb als Regime der , gewinkelten, laminaren
Flammenfronten“ (engl. , wrinkled flame regime*) oder auch als ,single flame sheet“-Regime
bezeichnet.

3) Der benachbarte Bereich in Richtung steigender Werte von /.y, ist gekennzeich-
net durch die Bedingungen Rer > 1 (turbulente Verbrennung), Dar > 1 (,,schnelle Che-
mie®), u' /U, > 1 und Kap < 1 (ausreichend geringe Flammenstreckung). Die laminaren
Flammenfronten werden durch die hohere Rotationsgeschwindigkeit der grofften Wirbel mit-
gefiihrt und stark gefaltet. Durch die Faltung kommt es lokal zu Beriihrungen und damit zur
gegenseitigen Zerstorung der laminaren Flammenoberfliche. Die Flammenfront wird zum
Teil aufgerissen, es entstehen , Inseln“ von unverbranntem Gemisch in der verbrannten Zone
und umgekehrt, Inseln verbrannten Gemisches, die ausschliefSlich von unverbranntem Ge-
misch umgeben sind. Als charakteristisches Langenmaf fiir die Gréfe der Inseln verbrannten
Gemisches in dem unverbrannten Gasgemisch wird das ,, Gibson-Langenmaf3“ eingefiihrt:

3
lc—<m?>~hm : (4.30)

u
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Es entspricht dem Durchmesser jener Wirbel des Turbulenzspektrums, deren Rotationsge-
schwindigkeit gleich der laminaren Flammengeschwindigkeit ist. Damit ist auch der Wertebe-
reich des Gibson-Léngenmafles begrenzt: An der Grenze des Regimes der gewinkelten Flam-
menfronten (u'/u,m = 1) erreicht das Gibson-Langenmaf} seinen Maximalwert I maz = lint,
wahrend der Grenzwert Kar = 1 bedeutet, dafl die laminare Flammengeschwindigkeit gleich
der Rotationsgeschwindigkeit der kleinsten und schnellsten Wirbel ist. Daraus ergibt sich der
Minimalwert des Gibson-Léngenmafes g min = [k [20].

Die Wirbel von der Grofle des Kolmogorov-Langenmafles [ sind grofler als die laminare
Flammendicke und damit zu grof}; um in die Reaktionsschicht einzudringen und die Flam-
menstruktur zu storen, die weiterhin mit der der laminaren Flamme identisch ist. Dieser
Bereich des Borghi-Diagramms stellt das Regime der , aufgerissenen laminaren Flammen-
fronten® (engl. ,,corrugated flame regime*) dar, auch , multiple flame sheet“-Regime genannt.

In den beiden beschriebenen Bereichen des Borghi-Diagramms liegen lokal ungestorte
laminare Flammenfronten vor. Sie bilden zusammen den Flamelet-Bereich der turbulenten
Verbrennung. Die Gerade, die den Flamelet-Bereich in Richtung hoéherer Turbulenzinten-
sitdten abgrenzt, ist durch das Klimov-Williams-Kriterium gegeben:

2
Kar = g (4.31)

Im Flamelet-Bereich, in dem die Zeitskalen der Reaktionskinetik kleiner sind als die kleinsten
Zeitskalen der Turbulenzbewegung (Kolmogorov-Zeitmafl) und gleichzeitig viel kleiner als
die Zeitskalen der Konvektions- und Diffusionsprozesse, findet die chemische Umsetzung in
diinnen Schichten statt, deren Struktur im Prinzip eindimensional ist und mit der Struktur
einer laminaren, gestreckten und gekriimmten Vormischflamme identisch ist [20].

Diese diinnen Reaktionsschichten sind jedoch gleichzeitig der Schwankungsbewegung des
turbulenten Stromungsfeldes ausgesetzt. Unter diesen Voraussetzungen kann angenommen
werden, daf} die turbulente Flamme aus einem statistischen Ensemble gewinkelter, laminarer
Flammen besteht (Flamelet-Hypothese).

4) In dem darauf folgenden Bereich, gegeben durch die Bedingungen (Rer > 1, Dap > 1
und Kar > 1), kénnen die kleinsten Wirbel mit Durchmessern von der Gréfienordnung
des Kolmogorov-Liangenmafles in die Reaktionszone der Dicke 1., > [k eindringen und die
Reaktionszone verbreitern. Die kleinsten Wirbel erzeugen die hochste Flammenstreckung und
dies kann lokal zur Flammenverloschung fithren. Diese kleinsten Wirbel sorgen gleichzeitig fiir
eine rapide Durchmischung von verbranntem und unverbranntem Gemisch, d. h. zur Bildung
von Zonen eines fast homogenen Gemisches von verbrannten und unverbrannten Gasen. Diese
Zonen haben eine Ausdehnung von etwa der Grofle der kleinen Wirbel, durch die sie erzeugt
werden, und sie stellen lokale ideale Riihrreaktoren dar. Die sehr schnelle Chemie (hohe
Damkohler-Zahl) fiithrt andererseits lokal zur Entstehung von diinnen Reaktionszonen [20].
Ein dynamisches Gleichgewicht von Produktion und Dissipation der Flammenoberfliche in
der zerkliifteten Flammenfront stellt sich ein. Deshalb wird dieses Verbrennungsregime als
Regime der ,verteilten Reaktionszonen“ (engl. , distributed reaction zones®) genannt. Die
Struktur der laminaren Flammenfront in diesem Verbrennungsregime ist zum Teil zerstort.

5) Der verbleibende Bereich im Borghi-Diagramm ist gekennzeichnet durch die Bedin-
gungen (Rer > 1, Dar < 1, Kar > 1). Darin ist die Reaktionskinetik langsamer als
der turbulente Mischungsprozefi und somit der geschwindigkeitsbestimmende Prozefl. Die
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Verbrennung findet in einem lokal homogenen, ,,vorgemischten“ System statt. Eine Wech-
selwirkung von Turbulenz und Reaktionskinetik findet nicht statt und die Turbulenz liefert
auch keinen charakteristischen Léngen- oder Zeitmaflstab. Dieser Bereich stellt das Verbren-
nungsregime des ,idealen Riihrreaktors“ dar.

v /vL idealer Rihrreaktor Da =1 (IO/VL =v /vL)
108]
verbreiterte Flammen-
) fronten
104]
Ka =1
U =1
102 aufgerissene Flammen-

._f‘ronten

A S
1\ 102 104 108 18 ° L

N N
laminare| laminare | ?
ebene gewinkelte Y.

Flammenfronten - Flammenfronten

Abbildung 4.3: Darstellung der Verbrennungsregimes im Borghi-Diagramm

In Abb. 4.3 sind die Regimes der turbulenten Verbrennung in dem Borghi-Diagramm
graphisch dargestellt.

Die klassische Unterteilung der turbulenten Verbrennungsprozesse anhand der drei Kenn-
zahlen Rer, Kar und Dar mit den oben angegebenen Grenzwerten wurde in verschiedenen
Untersuchungen iiberpriift und in der Qualitdt der Aussagen bestétigt. Nach Poinsot, Vey-
nante und Candel [37] sollte der Flamelet-Bereich erweitert werden, und zwar iiber den
Bereich hinaus, welchen das Klimov-Williams-Kriterium vorschreibt. In dem von ihnen defi-
nierten ,erweiterten” Flamelet-Bereich ist die Annahme der lokalen laminaren Struktur der
lokalen Flammenfront weniger restriktiv gehandhabt, die Annahme der Flammenfront als
sehr diinne Reaktionsschicht zwischen unverbranntem und vollstédndig verbranntem Gasge-
misch bleibt unverédndert. Nach deren Definition findet eine turbulente vorgemischte Ver-
brennung in dem ,erweiterten Flamelet-Regime dann statt, wenn jede Verbindungslinie
zwischen einem Punkt im unverbrannten Gasgemisch mit einem Punkt im vollsténdig ver-
brannten Gemisch mindestens eine aktive Flammenfront durchquert. Dies bedeutet, dafl das
Kimov-Williams-Kriterium ein strenges Limit darstellt, das eine Verbrennung in dem ,,klas-
sischen“ Flamelet-Regime der quasi-laminaren Flammenfronten sicherstellt. Das Flamelet-
Konzept ist jedoch auch in dem Grenzgebiet zum benachbarten Bereich der aufgerissenen
Flammenfronten eingeschrénkt einsetzbar.
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4.3.2 Die Regimes der Verbrennung in Ottomotoren

Die Anwendung eines Flamelet-Verbrennungsmodells bei der Simulation der Verbrennung
in einem Ottomotor ist mit der Erfiillung der Voraussetzungen des Flamelet-Regimes ver-
bunden. Diese Voraussetzungen (beziiglich der Verhéltnisse von Léngen- und Zeitskalen von
Reaktionskinetik und Turbulenz) wurden im letzten Abschnitt beschrieben. Nun soll die
Erfiillung dieser Voraussetzungen in einem Ottomotor anhand von Erkenntnissen behandelt
werden, die aus experimentellen Untersuchungen gewonnenen wurden.

Der Verbrennungsprozefl in einem Ottomotor beginnt mit dem Ziindvorgang in einer
Funkenentladung, gefolgt von der quasi-laminaren Ausbreitung eines kleinen Flammenkerns
in dem turbulenten Stromungsfeld in der Umgebung der Ziindkerze. Mit dem Wachstum
dieses Flammenkerns erfolgt eine gleichzeitige Umwandlung in eine turbulente Flamme, die
sich in dem Brennraum des Motors ausbreitet und schliefllich an den Wénden oder Spalten
des Brennraums verloscht.

Die Funkenentladung erzeugt in einem Zeitraum von Bruchteilen einer Mikrosekunde
einen Flammenkern mit einem Durchmesser von etwa 1 mm zwischen den Elektroden der
Ziindkerze. Die Grofle des Flammenkerns hingt von der Energiemenge ab, die von dem
Ziindsystem bereitgestellt wird. Die Temperatur im Flammenkern liegt im Bereich von etwa
60000 K, und der sich daraus ergebende Temperaturgradient fithrt zu einer schnellen Auf-
heizung des Gasgemisches und der Elektroden der Ziindkerze. Die hohe Temperatur fiihrt zu
einer schnellen chemischen Umsetzung des brennfihigen Gemisches. Schlieren-Aufnahmen
belegen, daf sich innerhalb von ca. 300 us eine Flamme ausgebildet hat, die sich anfing-
lich kugelférmig laminar ausbreitet [39]. Dabei spielt die Streckung der Flamme durch die
starke Kriimmung der Flammenfront und u.U. auch durch die Turbulenzintensitdt und die
Inhomogenitédt des Stromungsfeldes eine wichtige Rolle. Im ungiinstigsten Fall kann der
Flammenkern ausgeloscht werden, aber in jedem Fall wird die Ausbreitungsgeschwindigkeit
geméB (Gl 4.16) verdndert. Selbstversténdlich wird diese Flammenausbreitung durch die
lokale Flammenverloschung in der unmittelbaren Néhe fester Wéande begrenzt.

Der Flammenkern kann durch Konvektion von der Ziindkerze weg bewegt werden. Die
Lage des Flammenkerns wird in erster Linie durch die Hauptstromung in der Umgebung
der Ziindkerze bestimmt. Der Effekt von Drall und Tumble, soweit vorhanden, macht sich
an dieser Stelle sowohl iiber die Hauptstromung in der Umgebung der Ziindkerze als auch
iiber die Turbulenz, die beim Zerfall des Tumbles entsteht, bemerkbar. Die Konvektion des
Flammenkerns wird jedoch mit zunehmender Gréfle des Flammenkerns (ab etwa 10 mm
Flammenkerndurchmesser) unbedeutend [39].

Mit dem Wachstum des Flammenkerns findet ein kontinuierlicher Ubergang von der ur-
spriinglich quasi-laminaren Flammenausbreitung zur voll turbulenten Flammenfortpflanzung
statt. Dieser Wandlungsprozef ist im Regelfall bereits abgeschlossen wenn der Flammenkern-
radius grofer ist als etwa 5 mm. Bei niedrigen bis mittleren Drehzahlen (1500 bis 3000 min ™)
betriagt das dafiir notwendige Zeitintervall zwischen 5 und 10° KW.

Die turbulente Verbrennung findet, zumindest fiir den Bereich der niedrigen Drehzahlen
(n < 2000 min™'), im Flamelet-Regime (gem#f dem Klimov-Williams-Kriterium) und im
Bereich der mittleren Drehzahlen (2000 bis ca. 3000 min™') im erweiterten Flamelet-Bereich
statt.

Nach Heywood [39] sind folgende Werte typisch fiir die charakteristischen Léngen und
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1

Zeitskalen eines Ottomotors bei einer Drehzahl von 1500 min™" und stochiometrischer Mi-

schung :
Turbulenzgeschwindigkeit: w =2m/s
turbulente Reynolds-Zahl: Rep = 300
turbulente Damkohler-Zahl: Dar = 20
turbulente Karlovitz-Zahl: Kar =0,2
integrales Langenmaf: ling = 2 mm
Taylor-Lingenmaf: lr = 0,7 mm
Kolmogorov-Lingenmaf: Ik = 0,03 mm
Gibson-Léngenmaf: l¢ = 0,2 mm
laminare Flammendicke: Olam = 0,02 mm
laminare Flammengeschwindigkeit: Uam = 0,5 m/s

mittlerer Kriimmungsradius der turbulenten Flamme: Rp = 2 mm

Damit ist zumindest fiir den genannten Bereich niedriger Drehzahlen sichergestellt, daf der
ottomotorische Verbrennungsprozefl im Flamelet-Regime ablduft und dal damit die Voraus-
setzung fiir die Anwendbarkeit eines Flamelet-Modells erfiillt ist.

Die vorliegende Arbeit beschriankt sich auf die Berechnung der Verbrennung und Schad-
stoffbildung im Flamelet-Bereich. Dafiir wurden die Betriebspunkte der zu berechnenden
Motoren so gewihlt, dafl eine Verbrennung im Flamelet-Regime gewihrleistet ist. Zusétz-
lich wurden alle relevanten Lingen- und Zeitskalen in jedem Punkt des Brennraums und
zu jedem Zeitschritt berechnet. Um die Datenmenge zu begrenzen, wurden Léngen- und
Zeitskalen rdumlich gemittelt und in der jeweils geeignet erscheinendenen Form ausgege-
ben (d.h. Mittelung iiber den gesamten Brennraum, iiber die Flammenfront oder iiber das
unverbrannte Gemisch, s. Kap.6 ,,Ergebnisse).

Die Mittelwerte dieser Léngen- und Zeitskalen, dargestellt als Funktionen der Zeit bzw.
des Kurbelwinkels, gewéhren einen tieferen Einblick in die Absolutwerte und die Groflen-
verhéltnisse dieser charakteristischen Langen- und Zeitskalen der turbulenten Verbrennung,
und sie bestétigen gleichzeitig die Verbrennung in dem Flamelet-Regime, die Voraussetzung
der korrekten Anwendung des Flamelet-Modells.

4.3.3 Berechnung der Mittelwerte der Massenbriiche der chemi-
schen Spezies

Wie in Kap. 2 beschrieben, ist das Differentialgleichungssystems fiir die Mittelwerte der
Stromungsvariablen (System der Reynolds-Gleichungen) auch nach Erweiterung um ein Tur-
bulenzmodell zur Berechnung der Korrelationen zweier beliebiger Stromungsvariablen nicht
in sich geschlossen, wenn die mittlere chemische Zusammensetzung des Gasgemisches nicht
bestimmt ist.

In dem Flamelet-Regime jedoch kénnen die Mittelwerte der Massenbriiche sdmtlicher
chemischen Spezies durch statistische Mittelwertbildung aus den Werten der Massenbriiche
derselben Spezies in der laminaren Flamme berechnet werden.

Die Werte der Massenbriiche in der laminaren Flamme sind Funktionen von Reaktions-
fortschrittsavariable ¢, Aquivalenzverhiltnis @, dem Druck p, der Temperatur des unver-
brannten Gases Ty, und der Flammenstreckung y. Somit mufl die Wahrscheinlichkeits-
dichtefunktion (engl. ,probability density function“, kurz pdf) des Auftretens eines Zu-
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standes charakterisiert durch die Variablen (¢, @, p, Ty, X) bei vorgegebenen Mittelwerten
(6, D, D, Tunp, )2) modelliert werden, um den Mittelwert des Massenbruchs einer Spezies i zu

berechnen:
1 oo co o0 oo
w; (dqsaﬁaj:’unlh)z)://///wi(Q@’p?Tunb?X)
00 0 0O

P <C7 Qap7 Tunba X 5 87 5a ﬁ7 funb7 )2) dc dd dp dTunb dX . (432)

Gliicklicherweise ist dieses so komplex aussehende Mittelungsverfahren wegen der einfachen
Form der pdf und der linearen Interpolation relativ einfach und rechenzeitgiinstig durch-
zufithren:

1) Die Verbrennung im Flamelet-Regime gewihrleistet, dafl die laminare Flammenfront
sehr viel diinner ist als die AusmaBe des Volumenelements (die ,,Zelle“ des Rechengitters).
Dabei ist Sjam = 107° m und 6pesn = 1072 m. Das bedeutet, da ein ganz kleiner, ver-
nachléassigbarer Anteil der Zelle von der Flammenfront eingenommen wird, wihrend der
Rest ausschliellich durch verbranntes oder durch unverbranntes Gasgemisch eingenommen
wird. Damit ist die Wahrscheinlichkeit fiir einen beliebigen Punkt im Brennraum, sich zu
einem gegebenen Zeitpunkt innerhalb der momentanen quasi-laminaren Flammenfront zu
befinden, sehr gering. Die Wahrscheinlichkeit, sich im unverbrannten, bzw. im vollstéindig
verbrannten Gasgemisch zu befinden, ist sehr hoch. Das ergibt mathematisch ausgedriickt

w; (¢, P, P, Tunbs X) = (1—¢)-6 (¢)-w; (0, P, p, Tunb, X)+¢-6 (1 — ¢)-w; (1,2, p, Tynp, X) - (4.33)

Durch die Eigenschaft der turbulenten Vormischflamme, im Flamelet-Regime sehr diinne
Flammenfronten in jeder einzelnen Realisation aufzuweisen, ist der Mittelwert des Massen-
bruchs einer Spezies von dem exakten Verlauf des Massenbruchs in der laminaren Flammen-
front unabhéngig. Zur Berechnung des Mittelwertes reichen zwei Werte dieses Massenbruches
(der Wert im unverbrannten Gemisch und jener im vollstéindig verbrannten Gemisch). Das
verringert die einzulesende Datenmenge aus der Flamelet-Bibliothek um den Faktor 25, und
gleichzeitig wird die Integration iiber die Doppel-Dirac-Delta-pdf zur einfachen linearen In-
terpolation iiber den Mittelwert der Reaktionsfortschrittsvartiablen:

wi (éa gpap; Tunb; X) = (1_6)6 (C)wl (07 @71)7 Tunb> X>+66 (1 - C)'wi (L gp?p; Tunb; X) . (434)

Zwar ist ein genaueres, wenn auch komplizierteres Mittelungsverfahren denkbar, das den ge-
ringen Anteil der quasi-laminaren Flammenfrontdicke an dem Elementarvolumen der Finite-
Volumen-Berechnung beriicksichtigt (z.B. eine Beta-pdf), doch wire der damit verbundene
bedeutende Mehraufwand an Rechenzeit in kaum einer Weise gerechtfertigt.

2) Die Abweichungen des Aquivalenzverhiltnisses, des Drucks und der Temperatur des
unverbrannten Gasgemisches von dem jeweiligen Mittelwert sind in erster Reihe durch die
zyklischen Schwankungen gegeben und in sehr viel geringerem Ausmafl durch die Turbulenz.
Es 148t sich jedoch leicht zeigen, dafi der Mittelwert des Massenbruchs einer chemischen
Spezies, berechnet durch lineare Interpolation zwischen zwei Werten, die aus der Flamelet-
Bibliothek eingelesen werden, unabhéngig von der Form der pdf ist und somit unabhéngig
von der Statistik der auftretenden Schwankungen. Das wird hier fiir eine der drei Variablen
D, p, Tum, (z.B. fiir p) bewiesen.
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Es seien p und p der Momentanwert und der Mittelwert des Drucks, pi, und ppe. zwei
nebeneinanderliegende Eckwerte aus der Flameletbibliothek, so da p,in <D < Pimae. Es gilt

P — Pmin

Pmaz — Pmin

w; (stap? Tunb7X> = <1 - ) CW; (Ca gp?])nlin;czﬂunb;)() +

D — Pmin

Pmaz — Pmin

s Wy (67 QS’ Pmaz, Tunb7 X) (435)

Durch Einsetzen von (Gl. 3.35) in (Gl. 3.32) und Verwenden von Normierungsbedingung und
der Definition des Mittelwertes folgt

_ P~ Prin_

Pmaz — Pmin

u~)i (C7 @,p, Tunb> X) = <1 - ) - W; (C; meim Tunb> X) +

M *W; (Ca gp?pmaz; Tunb> X) . (436)
Pmaz — Pmin

Fiir jede der Variablen @, p, Ty, wird dieses Verfahren der Reihe nach angewendet, und

das Ergebnis ist eine lineare Interpolation im dreidimensionalen Raum (@, p, Typ,) zwischen

den benachbarten Eckwerten der Mittelwerte dieser Variablen in der Flamelet-Bibliothek.

3) Die letzte Variable, die Flammenstreckung y, bereitet durch die komplexen Auswir-
kungen auf die Reaktionskinetik erhebliche Schwierigkeiten und erfordert einen erhdhten
Aufwand an Modellierung und gleichzeitig vereinfachende Annahmen. Dieser beginnt damit,
dafl im Unterschied zu den anderen Variablen bei der Berechnung des Mittelwerts der Flam-
menstreckung der Einflufl der unterschiedlich grofien und unterschiedlich schnell drehenden
Wirbel des Turbulenzspektrums auf die Flammenoberfliche in geeigneter Weise beriicksich-
tigt werden muf}. Dariiber hinaus muf gleichzeitig der Breitag der Kriimmung der gemittelten
Flammenoberfliche und der Beitrag der Inhomogenitdt der Hauptstromung beriicksichtigt
werden. Bei der Modellierung dieser drei Beitrage wurde der Analyse von Candel et al. [40]
weitgehend gefolgt.

Der Momentanwert der Flammenstreckung, ausgehend von dem Ausdruck von Candel
und Poinsot (Gl. 3.12), wird Favre-gemittelt und in drei Glieder aufgeteilt, die den drei
vorher genannten Beitrdgen entsprechen:

X=Xxm+Xr+Xxx - (4.37)

Diese Terme werden folgendermaflen modelliert:

a) Der Beitrag der Inhomogenitit der Hauptstromung

s _ ~ ~ " " ?
XM = (@j —Np; " NFj — nFJ‘nFJ‘) ) )
L

(4.38)

—_~—

wobei die Korrelation n% nf ; der Komponenten ¢ und j des dufleren Flammenoberflichen-
versors 7ip geméfl der Isotropie-Hypothese von Cant et al. [41] modelliert wird:

g Sii

NN ; = ?] (1 — piip;) . (4.39)
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b) Der Beitrag der Turbulenz zur mittleren Flammenstreckung ist wegen der unterschied-
lichen Beitrage der Wirbel des Turbulenzspektrums zur Flammenstreckung der am schwierig-
sten abzuschétzende Term. Durch direkte numerische Simulation fand Pope [33] heraus, daf3
die Streckung einer unendlich diinnen materiellen Oberfléche in relativ schwacher Turbulenz
durch die Beziehung

Xr=0,28- (4.40)

o

beschrieben wird. Dies ist in etwa der Beitrag der kleinsten Wirbel (von der Grofle der
Kolmogorov-Wirbel) zur Flammenstreckung. Der Ausdruck (Gl. 4.40) iiberschéitzt jedoch
die Flammenstreckung deutlich, weil die Wirkung dieser kleinsten Wirbel nicht ausreicht,
um die Flammenfront merklich zu falten [37,40]. Eine alternative Beziehung zur Bestimmung
des Beitrags der Turbulenz zur mittleren Flammenstreckung ist nach der Modellierung von
Candel et al. [40] oder Cheng und Diringer [42] den Beitrag der groten Wirbel des Turbu-
lenzspektrums zu beriicksichtigen:

: (4.41)

4 ™

)ZT:CX.

wobei (), eine Modellkonstante der Gréflenordnung 1 ist. Diese Beziehung liefert eine gute
Abschétzung der Flammenstreckung durch die Turbulenz nur im Inneren der Strémung. In
der unmittelbaren Nihe fester Wénde wird die so berechnete Flammenstreckung unendlich
groB (¢/k — oo; Ursache des Kollaps der Eddy-Break-Up-Modelle in der Nihe einer festen
Wand).

Es kann jedoch leicht gezeigt werden, dafi die beiden Ausdriicke (Gl. 4.40) und (Gl. 4.41)
die Grenzwerte des folgenden Ausdrucks sind:

€

Xr=0,28- (4.42)

V—+uvr

Wenn im Inneren der Stromung, weit weg von der Wand, die turbulente Zéhigkeit viel grofier
ist als die molekulare Zahigkeit, vy = C, - k—: > v, dann gilt

Yr — 0,967 -

> ™

also (Gl. 4.41) mit C, = 0,967. Fiir den anderen Grenzfall, wenn in der Néhe einer festen
Wand vy < v, gilt

7 = 0,28

o

d.h. genau (GI. 4.40).

Die Beziehung (Gl. 4.42) wurde in der vorliegenden Arbeit angewendet. Sie stellt eine
Notlosung dar und versucht, die Vorteile der beiden in der Literatur géingigen Modellie-
rungsansitze zu vereinen und deren offenkundige Schwichen zu iiberbriicken. Es wurden im
Verlauf der Arbeit, nach kritischer Uberpriifung, keine Hinweise gefunden, die diesen An-
satz in Frage stellen oder gar widerlegen. Es ist jedoch mit Sicherheit notwendig, einen aus
physikalischen Gesetzméfligkeiten abgeleiteten Modellierungsansatz anzuwenden, sobald ein
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solcher Ansatz in der Fachliteratur zur Verfiigung stehen wird, wobei der numerische Auf-
wand, den ein solcher Ansatz erfordert, eine zentrale Rolle bei der praktischen Anwendung
des turbulenten Verbrennungsmodells spielt.

c) Der Beitrag der Kriimmung der mittleren Flammenfront ist eher unproblematisch,
wenn man davon ausgeht, daf die turbulente Flamme sich lokal mit der Flammengeschwin-
digkeit der gestreckten und gekriimmten, laminaren Flamme ,, (@ D, Tonb s X) ausbreitet
und der erhohte Umsatz der turbulenten Flamme auf die erhdhte Flammenoberfliche der
gewinkelten laminaren Flammenfronten zuriickzufiihren ist:

— 1 1 2
)ZK = Ulam * div ﬁF = Ulam * <~— + ~—> = Ulam * = ) (443)
(%) ey i

wobei RFJ und RRQ die Hauptkriimmungsradien der mittleren Flammenfront sind bzw. RF
der mittlere Kriimmungsradius der gemittelten Flammenfront ist. In der ersten Phase der
Verbrennung, ca. 5 °KW nach der Ziindung, kann die Flammenfront als eine Kugel angesehen
werden, so dafl RF1 = RFQ = RF Die exakte Berechnung des Beitrags der Kriimmung aus
der Divergenz der Normalenversors zur mittleren Flammenoberfliche erfolgt gemé&fl

(= A ()
= Ulam + d = —Uam * T /=
XK = Ula v (TLF) Ula lgrad (¢)]
Der Beitrag der Kriimmung der mittleren Flammenoberfache zur Flammenstreckung wird
mit wachsendem Flammenkernradius stetig geringer, so daf§ er sich nach ca. 20 bis 30 "KW
nach der Ziindung, wenn der Flammenkernradius 10 mm {iberschritten hat, auf weniger als
den 20. Teil des urspriinglichen Wertes verringert und er praktisch jede Bedeutung verliert.

(4.44)

Die exakte Berechnung des Beitrags der Kriimmung aus der Divergenz des Normalen-
versors zur mittleren Flammenoberfliche und des Beitrags der Inhomogenitéit der Haupt-
stromung sind jedoch sehr rechenzeitintensiv. Sie erfordern die Berechnung der rdumlichen
Ableitungen der Komponenten der Normalenversors zur mittleren Flammenfront und damit
die Implementierung dreier zusétzlicher Transportgleichungen (fiir die drei Komponenten der
Normalenversors). Dies wurde auch durchgefiihrt, aber gleichzeitig wurde mit Hinblick auf
eine mogliche spéatere Nutzung in der Motorenentwicklung auflerhalb einer Forschungsstation
auch die rechenzeitgiinstige Berechnung des Beitrages der Kriimmung zur Flammenstreckung
ermoglicht. Eine einfache Abschétzung des Kriimmungsradius der Flammenfront aus dem
Volumen der verbrannten Gase ist moglich, wenn dieses Volumen als Hemisphére angesehen

wird: .
_ 3V,\ 3
= — . 4.4

fir (2%) (4.45)

Der Beitrag der Inhomogenitéit der Hauptstrémung wird vernachlissigt. Beide Varianten der
Berechnung des Mittelwerts der Flammenstreckung wurden eingebaut und die Ergebnisse der
Berechnungen wurden miteinander verglichen. Programmtechnisch wurde das so ausgefiihrt,
daf} zwischen den beiden Varianten leicht umgeschaltet werden kann, indem eine Variable in
einer dem Anwender zugénglichen Eingabedatei auf 0 oder 1 gesetzt wird.

Nachdem die Berechnung des Mittelwerts der Flammenstreckung festgelegt ist, mufl die
pdf dieser GroBe modelliert werden. Ublicherweise wird von einer logaritmisch-normalen
Verteilung der Flammenstreckung mit konstanter Varianz [27] ausgegangen. Dies bringt je-
doch einen gewaltigen numerischen Aufwand fiir die Berechnung der pdf und die Integration
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iitber der pdf zur Berechnung der Mittelwerte der Massenbriiche der chemischen Spezies mit
sich. Gleichzeitig spielt im Flamelet-Bereich die Flammenverloschung keine nennenswerte
Rolle und die Wahrscheinlichkeit des Auftretens einer Realisation mit sehr hoher, kritischer
Flammenstreckung ist sehr gering und praktisch vernachléssigbhar.

Unter diesen Umsténden ist eine Vorgehensweise wie im Falle der drei Variablen &, p
und Ty, bei der Flammenstreckung x aus theoretischer Sicht zulédssig und vom praktischen
Standpunkt der Durchfithrbarkeit der Rechnungen der einzige zur Zeit praktikable Weg.
Damit sind die Mittelwerte der Massenbriiche der chemischen Spezies nur von dem Mittelwert
der Flammenstreckung abhéngig.

Urspriinglich wurden fiir den Mittelwert der Flammenstreckung x die beiden Verlschungs-
kriterien der laminaren Flamme (s. § 3.2.5) tibernommen. Wenn x den kritischen Wert x,
iiberschreitet, tritt Verloschung ein. Dieser Ansatz fiihrt jedoch zur Flammenverléschung in
der unmittelbaren Umgebung stark verzerrter Zellen.

Der rein numerische Effekt einer starken Erhohung der Turbulenzgrofien k und € in der
Umgebung verzerrter Volumenelemente fithrt zum Uberschreiten des kritischen Wertes Xgq-
Diese verzerrten Zellen kommen durch Anpassung des Rechennetzes an eine schwierige Geo-
metrieoberfliche zustande. Sie erweisen sich als ein schlecht gelungener Kompromif3 des Netz-
herstellers zwischen numerischen Anforderungen an die Netzqualitidt und dem Wunsch der
exakten Wiedergabe der Brennraumgeometrie. Der Einflul dieses Effektes auf die Flammen-
ausbreitung wird in Kap. 6 ,Ergebnisse® aufgezeigt.

Um eine von der Numerik verursachte Verloschung zu unterbinden, wurde der Wert
der kritischen Flammenstreckung in der vorliegenden Arbeit auf einen sehr hohen Wert
gesetzt. Damit wurde das Modell der Flammenverloschung aufler Kraft gesetzt. Der Einflufl
einer unterkritischen Flammenstreckung y iiber die in der Flamelet-Bibliothek gespeicherten
Werte der Massenbriiche bleibt erhalten.

4.3.4 Das Eingleichung-Verbrennungsmodell von H. G. Weller

Im letzten Abschnitt wurde die Vorgehensweise bei der Berechnung der Massenbriiche der
chemischen Spezies beschrieben. Dabei ist die Angabe eines Modells fiir den Mittelwert
der Reaktionsfortschrittsvariablen ¢ als letzte unbekannte Grofle im System der Reynolds-
Gleichungen notwendig. Ein Modell, das diesen Zweck erfiillt, also die turbulente Flammen-
ausbreitung und Umsetzung der gebundenen chemischen Energie in Warme rdaumlich und
zeitlich wiedergibt, ist per Definition ein turbulentes Verbrennungsmodell.

Der iibliche Ansatz zur Berechnung der Reaktionsfortschrittsvariablen ¢é(7,t) ist die
Losung einer Transportgleichung, wobei in der Regel von der Transportgleichung einer re-
aktiven Spezies (meistens ein Ausgangsstoff oder ein Reaktionsprodukt) ausgegangen wird.
Durch Einsetzen der Definition der Reaktionsfortschrittsvariablen entsteht die Transport-
gleichung fiir ¢ (7, t), in welcher der chemische Quellterme modelliert wird. Die bekanntesten
Modellierungsansétze fiir den chemischen Quellterm sind:

a) ,Arrhenius-Ansatz“ mit angepafiten Reaktionsparametern:
(6@ - ¢)

Ey
A’ -7 . -Ap- — ) 4.46
ot )Chem Punb R * €XP ( RT ) ( )
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b) Eddy-Break-Up-Modelle (nach D. B. Spalding, 1970, 1976) beinhalten die Annahme
einer schnellen Chemie und hoher Reynolds-Zahlen, gelten also fiir den Fall, da} die mitt-
lere Reaktionsgeschwindigkeit ausschliellich durch den turbulenten Mischungsprozef3 kon-
trolliert wird (,,gemischt ist gleich verbrannt“). Die Geschwindigkeit des Mischungsprozesses
wird ihrerseits durch die Dissipation der TKE bestimmt. Das charakteristische Zeitmaf} der
chemischen Reaktion ist nach dieser Vorstellung die Zerfallszeit der groBiten Wirbel des Tur-
bulenzspektrums, die dem integralen Zeitmafl 7;,;, = k /€ gleichgesetzt wird. Dies ergibt

o(p- ¢
( (pat )>chem - punb . AEBU .

e(1-8) . (4.47)

4 ™

c¢) Flammenflaichenmodelle berechnen die Umsatzrate der chemischen Reaktion im tur-
bulenten Stromungsfeld im Flamelet-Regime als Produkt der Umsatzrate der lokal laminar
ablaufenden Verbrennung mit der Flammendichte. Die Flammendichte ¥ wird definiert als
die Oberfliche der gewinkelten, bzw. gefaltenen Flammenfront pro Volumeneinheit. Dies
ergibt

oD ¢ -
( (gt )> = Punb * Ulam <@7p7 Tunb> X) 3 : (448)
chem
Das einfachste Modell dieser Klasse ist das Modell von Bray, Moss und Libby (,BML-
Modell“) [43-45], welches fiir die Flammendichte eine algebraische Beziehung vorsieht:
o 2(1-9

=g , (4.49)

oy Ly
wobei g eine Modell-Konstante der Groflenordnung 1 ist, o, ein Orientierungsfaktor, der
als Universalkonstante innerhalb des Modells gilt, und L, ein charakteristisches Léingen-
maf fiir die Welligkeit der Flammenfront, das konstant iiber der turbulenten Flammenfront
(als Umbhiillende aller moglichen Realisationen der momentanen Flammenfront) ist und das
iiblicherweise gleich dem integralen Langenmafl angenommen wird.

Die Standardmodelle der Klasse der Flammendichtemodelle sind jedoch etwas komplexer.
Sie 16sen eine zusétzliche Transportgleichung fiir die Flammendichte 3:

a(p- f]) 0 (ﬁ " Uy - i) O [ pess ) ~ F (Wam, ', Rer) =y
. Hefs 9% 32 (4
o oa oz, (4.50)

. G-
oy m; ) TN ET S 1—¢

Die bekanntesten Modelle dieser Klasse sind das Modell von Cant, Pope und Bray [41], das
,Coherent Flame Model“ von Candel et al. (mit drei unterschiedlichen Modellvarianten)
[40], das Modell von Mantel und Borghi [46] und das von Cheng und Diringer [42]. Ein
vergleichende Analyse dieser Modelle ist bei Poinsot [47] zu finden.

d) PDF-Modelle, in denen eine Transportgleichung fiir die zusammnegesetzte pdf der
Reaktionsfortschrittsvariablen und des Geschwindigkeitsfeldes (engl. , velocity-composition
joint pdf) mit Hilfe eines hybriden Finite-Volumen und Monte-Carlo-Verfahrens gelost
wird [48,49]. Durch diesen Ansatz kann der Modellierungsbedarf der turbulenten Austausch-
terme wesentlich verringert werden. Der grofle Nachteil dieser Methode ist der enorme nu-
merische Aufwand zur Berechnung der pdf und zur anschliefenden Mitelung der Stromungs-
variablen in jeder Zelle des Stromungsgebietes. Dieser Aufwand ist fiir die vorgemischte Ver-
brennung im Flamelet-Regime nach Ansicht des Verfassers nicht gerechtfertigt. Einerseits, ist
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die Form der pdf im Flamelet-Regime bekannt (annidhernd Doppel-Dirac-Delta-pdf) und es
wird nur der Mittelwert der Reaktionsfortschrittsvariablen benttigt, um den Mittelwert (und
die pdf) einer jeden Stréomungsvariablen mit guter Genauigkeit zu bestimmen. Andererseits
ist der numerische Aufwand (Hauptspeicher und Rechenzeitbedarf) bei diesem Verfahren so
gewaltig, dafl zur Berechnung der pdf in einer motorischen Anwendung mit ca. 150000 bis
300000 Zellen bei der Kapazitéit der heutigen Hochstleistungsrechnern nur 100 bis 400 sto-
chastische Partikel pro Zelle eingesetzt werden kénnen. Das ist (sehr) viel zu wenig, um eine
ausreichend exakte Form der pdf (Fehler in der Grofienordnung 1 bis 3 %) zu berechnen, wie
sie bei der Annahme einer Doppel-Dirac-Delta-pdf mit minimalem Rechenaufwand erfolgen.
Daher erscheint die Anwendung von PDF-Modellen im Flamelet-Regime als (noch) nicht
zweckméfig. In dem ,,distributed reaction“-Regime jedoch kann dieser Modellierungsansatz
vielleicht einen gangbaren Weg darstellen.

Das in der vorliegenden Arbeit angewendete Verbrennungsmodell, das Eingleichungs-
Modell von H. Weller, gehort genau genommen keiner der oben angefiihrten Modell-Klassen
an. Es hat jedoch gewisse Gemeinsamkeiten mit den Flammenflichendichte-Modellen und
ist daher am ehesten dieser Modell-Klasse zuzurechnen.

Die Vorstellung, auf der das Modell begriindet ist, hat mit jener der Flammenfldchendichte-
Modelle sehr groe Ahnlichkeit: Eine sehr diinne (praktisch unendlich diinne) gewinkelte,
quasi-laminare Flammenfront ist die Trennungsfliche zwischen verbranntem und unver-
branntem Gasgemisch. Diese Flammenfront breitet sich mit laminarer Flammengeschwin-
digkeit ins unverbrannte Gasgemisch senkrecht zur lokalen Flammenoberfliche aus. Im Un-
terschied zu den Flammendichtemodellen wird nicht versucht, die Flammenflachendichte zu
berechnen, sondern den Welligkeitsfaktor =. Um diese neue Variable zu berechnen, wendet
Weller die Technik der bedingungsgebundenen Mittelung nach Dopazo an [50]. Die Tech-
nik dieser Mittelung besteht darin, dafl jede Stromungsvariable mit einer Indikatorfunktion
multipliziert wird, welche im unverbrannten Gasgemisch per Konvention den Wert 0 an-
nimmt und im verbrannten Gasgemisch den Wert 1 (oder auch umgekehrt); erst danach
wird Favre-gemittelt.

= stellt das Verhéltnis der Flammenfléchendichte (des gemittelten Flicheninhaltes der
quasi-laminaren Flammenfront pro Volumeneinheit) zur projezierten Flammenfichendich-
te (der gemittelte Flacheninhalt der Projektion der quasi-laminaren Flammenfront auf die
Ebene senkrecht zur mittleren Flammenausbreitungsrichtung pro Volumeneinheit) dar:

5 5
== = _ . (4.51)
Spr o |grad(0)]

(11

Die Richtung der Projektionsebene in jedem Punkt der turbulenten Flamme ist durch den
Mittelwert der Versoren zur quasi-laminaren Flammenfront gegeben:

— grad (¢)

ng = —m (4.52)

Weller entwickelt fiir den Mittelwert der Reaktionsriickschrittsvariablen b = 1 — ¢ und
fiir den Welligkeitsfaktor = ein Paar von Transportgleichungen, das das Zweigleichungs-
Verbrennungsmodell von Weller darstellt. Aus diesen Transportgleichungen wird unter Ver-
wendung vereinfachender Annahmen beziiglich eines Gleichgewichts von Produktion und
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Zerstorung der Flammenoberfliche, die Transportgleichung fiir den Mittelwert der Reakti-
onsriickschrittsvariablen abgeleitet, welche das Eingleichungs-Modell von Weller darstellt.
Die Ableitung dieser Transportgleichung ist bei Weller [50] zu finden.

Die endgiiltige Transportgleichung fiir die Reaktionsfortschrittsvariablen nach dem Ein-
gleichungs-Verbrennungsmodell ist

dp-¢) 9(p-u;-¢) 9 (ueff_ﬁ

= Punp - - = - |grad (¢ : 4.53
ot * (95(7]' (‘3;(;]- o 8@) Punb * W \gra (C)‘ ( )

Typisch fiir dieses Verbrennungsmodell ist die Proportionalitdt des chemischen Quellterms
zum Modul des Gradienten des Mittelwerts der Reaktionsfortschrittsvariablen. Das Modell
ist noch nicht in sich geschlossen; die Vorgabe einer algebraischen Beziehung fiir den Wel-
ligkeitsfaktor ist notig, um das Modell in sich zu schlielen. Eine solche Beziehung ist nicht
schwer zu finden, denn =, das Verhéltnis der Flammenfliche ¥ zur Flichendichte der Projek-
tion der Flammenfront auf die Ebene senkrecht zur mittleren Flammenausbreitungsrichtung
S pr, ist nach Damkéhler gleichzeitig das Verhéltnis der turbulenten Flammengeschwindig-
keit up zur laminaren Flammenausbreitungsgeschwindigkeit wjap,:

>
- - - (4.54)
EPT ulam

[1]

Fiir die turbulente Flammenausbreitungsgeschwindigkeit gibt es jedoch eine gréflere Anzahl
von Beziehungen und Korrelationen sowohl empirischer und halbempirischer Art als auch
theoretischer Natur, die zur Berechnung von = verwendet werden konnen. Ein Beispiel ei-
ner theoretischen Beziehung ist der Ausdruck der turbulenten Flammengeschwindigkeit im
»distributed reaction“-Regime von Pope und Anand [52]:

ur = (0,25 + log,y -Dar) - v/ ) 4.55
10

Ein Beispiel einer empirischen Korrelation ist der Ansatz von O. Giilder, der fiir jedes der
Regimes der turbulenten Verbrennung eine eigene Beziehung bietet, dabei aber die Grenzen
der Regimes der turbulenten Verbrennung etwas verandert [51]:

1) fiir das Regime der gewinkelten Flammenfronten (bestimmt durch lx > 1,5 - §jay und
Rer < 3200) gilt

(7 1/4
UT = Ulam - | 1 + 0,62 - - Re/! , (4.56)

Ulam
2) fiir das Regime der aufgerissenen Flammenfronten (bestimmt durch die Ungleichheiten
0,6 Olam > lx < 1,5+ 8jam und Reqr < 3200) gilt

!/

Y ]-RelTM , (4.57)

Uur = Ulam €xp [07 4- u
lam

3) fiir das Regime der verteilten Reaktionszonen, bestimmt durch die Ungleichheit Dar > 1,
gilt

3
up = - (“Ia‘“> . (4.58)

ul
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In der vorliegenden Arbeit wurde jedoch eine andere Korrelation fiir die turbulente Flam-
mengeschwindigkeit gewihlt, welche die gesamte Ubergangsphase von der quasi-laminaren
Ausbreitung kurz nach der Ziindung bis zur sich voll turbulent ausbreitenden Flamme mit
guter Genauigkeit beschreibt. Dies ist die Korrelation von R. Herweg; sie wird im folgenden
Abschnitt behandelt.

4.3.5 Die Herweg-Korrelation fiir die turbulente Flammengeschwin-
digkeit

Die Flammenausbreitung im Ottomotor ist mafigeblich durch die Entlammungsphase ge-
priagt und damit durch das komplexe Zusammenspiel von elektrischer Funkenziindung, Re-
aktionskinetik, Hauptstromung und Turbulenz. Die EinfluBgréfien, die ein Modell zur Be-
rechnung der Flammenkernbildung beinhalten muf}, sind diejenigen Grofien, die jedes der
vorher genannten Ph&nomene einzeln beschreiben. In der Korrelation von Herweg sind fol-
gende EinfluigroBen beriicksichtigt [54]:

1) Energie, Leistung, Entladungsform und resultierende Temperaturverteilung des Ziind-
funkens; Elektrodenabstand und Wéarmeverluste infolge des Kontakts des Ziindfunkens
mit den Elektroden und/oder der Brennraumwand,

2) Aquivalenzverhiltnis, Druck, Temperatur, Restgasgehalt, Flammenstreckung,

3) die mittlere Stromungsgeschwindigkeit in der Umgebung der Ziindkerze,

4) die Turbulenzgeschwindigkeit «' und die charakteristischen Langen- und Zeitskalen der
Turbulenz (integrales Léngen- und Zeitmaf),

5) Auftreten des Flammbhaltereffekts (d.h. die Flamme bleibt an den Elektroden héngen).

Als einen Teil seines Modells zur Flammenkernbildung gibt Herweg folgende Korrelation
fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit an:

(@2 + u'2)1/2 2 1

TK 2
prenf2)
(/&/2 + ul2)1/2 + Ulam |: P lint

ll—exp(_ﬂﬂ”+uafﬂ_+uhm_(t_tm0>] .<UZ;>% . (4.59)

lint
Darin ist I, der relative Anderung der laminaren Flammengeschwindigkeit durch die Flam-
menstreckung:

ur

= I+ Iy?

Ulam

=

K 1 Kar - F
Iy = Ulam GT+< 1)_ ar - A

=1—- -
Ulam,x=0 Le Le QRTad

(4.60)

Ist der Einflufl der Flammenstreckung bereits in uy,m, (@,p, Tunb, 5() beriicksichtigt, so wird
Iy = 1. Benutzt man weiter zur Abkiirzung

lint

(@ +u?)? v

Tog =
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so 148t sich diese Korrelation iibersichtlicher gestalten:

(&2 + u/2)1/2

% r
1 — ex <__K>
(/&2 + ul2)1/2 + Ulam \/ P lint

5

t—1t u \°®
1-— — Zgn) . . 4.61
\/ P < TOG (ulam> ( )

Die Einfiihrung der mittleren Stromungsgeschwindigkeit @ gilt nur fiir die Félle, in denen
die Flamme aufgrund der endlichen Entladungsdauer, bzw. eines Flammenhaltereffektes bei
stark gerichteter Stromung an den Elektroden héngen bleibt [54]. Ein solcher Effekt wurde
bei den Motoren, die in der vorliegenden Arbeit berechnet werden sollen, nicht beobachtet
und damit gilt nach Herweg @ = 0. Dies vereinfacht die Herweg-Gleichung zu:

5
Ur u < e ) < t— tign) u \°©
— -1 - 1= LT P & — . . (4.62
Ulam +\/ul + Ulam \/ P lint \/ P TOG Ulam ( )

Diese Beziehung soll fiir die Entflammungsphase (Flammenkernradius rx < 10 mm) gelten,
doch erweist sie sich als ein guter Modellierungsansatz fiir den Welligkeitsfaktor = iiber die
gesamte Dauer der Verbrennung. Fiir die erste Phase der Flammenkernbildung, kurz nach
der Ziindung, gilt t — ¢4, < Tog und 7x < l;n. Daraus folgt

Ur 1+ u t—tign u
Ulam u/ + Ulam TOG Ulam

(11

(e[S}

(1]

1%
—_

, (4.63)

also ur = Upam, d.h. die Flamme breitet sich mit annidhernd der laminaren Flammenge-
schwindigkeit aus. Fiir die voll turbulente Flammenausbreitung nach der Entlammungspha-
se (t — tign > Toe und rg > liypy) gilt:

!/ !/
LNy Y (u ) . (4.64)

!
Ulam u’ + Ulam Ulam

(e[

[1]

Die Abhéngigkeit vom integralen Langenmaf in (Gl. 3.64) ist verschwunden. Jedes physikalisch-
chemische Phinomen, das eine Verringerung der Turbulenzgeschwindigkeit u' verursacht
(z.B. Grenzschicht in unmittelbarer Nihe einer festen Wand), bewirkt lokal eine Verringe-
rung des Welligkeitsfaktors, also eine Annéherung zum Zustand der laminaren Flammenaus-
breitung (,,Relaminarisierung), auch wenn das Volumen der mittleren Flammenfront mit
dem Volumen des Brennraums vergleichbar ist und der Radius der mittleren Flammenfront
sehr viel grofer ist als das integrale Langenmaf.

Mit der Bestimmung der algebraischen Beziehung fiir den Welligkeitsfaktor = ist das
Verbrennungsmodell in sich geschlossen und damit die Berechnung des gesamten Strémungs-
feldes (Geschwindigkeitsfeld, Druck- und Temperaturfeld, Turbulenzgréfien und Zusammen-
setzung des lokalen Gasgemisches) moglich. Eine Ausnahme bilden jene Spezies, deren Bil-
dungsreaktionen die Voraussetzung einer sehr schnellen Reaktionskinetik nicht erfiillen. Dies
sind in erster Linie die Stickstoffoxide NO und NOs. Die Berechnung der Massenbriiche dieser
Spezies ist das Thema des folgenden Kapitels.



Kapitel 5

Schadstoftbildung

Verbrennungsmotoren sind heutzutage einer der wichtigsten Verursacher der Luftverschmut-
zung. Dies wird einerseits durch die Art und Weise der Energieumsetzung in einem Verbren-
nungsmotor und andererseits durch das Ausmaf ihrer Verbreitung und ihrer mafigeblichen
wirtschaftlichen Bedeutung bedingt.

Die Abgase der Verbrennungsmotoren werden zusammen mit den Industrieabgasen ver-
antwortlich gemacht fiir den steigenden Gehalt an Kohlendioxid CO5 in der Luft und, da-
mit verbunden, mit der vermuteten zunehmenden Erwarmung der Erdatmosphére durch
den Treibhauseffekt (Schmelzen der Eiskappen an den Polen, steigender Meeresspiegel) und
fiir den immer noch viel zu hohen Ausstofl an Umweltgiften wie Kohlenmonoxid CO, den
Stickstoffoxiden NO und NO,, unverbrannten (oder nur teilweise verbrannten) Kohlenwas-
serstoffen (engl. ,,unburned hydrocarbons“, UHC) und Partikelemissionen (RufB). Speziell fur
Ottomotoren spielen CO, UHC und NO eine entscheidende Rolle.

Wiéhrend die CO5-Emission iiber den Verbrennungsprozefl ndherungsweise linear mit dem
Kraftstoffverbrauch verbunden ist, kann bei den restlichen Komponenten eine Reduzierung
der Schadstoffemissionen durch motorische Mafinahmen erzielt werden. Die genauen Emissi-
onswerte dieser Abgaskomponenten sind abhéngig von dem jeweiligen Motortyp, dem Kraft-
stoff und dem gefahrenen Betriebspunkt, doch durchschnittlich betragen die Massenbriiche
der Schadstoffkomponenten etwa 500 bis 1000 ppm fiir NO (ppm = parts per million), ca.
10000 bis 20000 ppm fiir CO und ca. 3000 ppm fiir UHC [55]. Die heute {iblichen Kraftstoffe
enthalten kleine Mengen von Schwefel, in der Regel weniger als 600 ppm, welches zu Schwe-
feldioxid SO4 oxidiert wird. Ein Teil des Schwefeldioxids wird weiter zu Schwefeltrioxid SO3
oxidiert, welches in der Atmosphére mit Wasser zu Schwefelsdure reagiert und eine Ursache
des ,,sauren Regens“ darstellt.

Um die Schadstoffemissionen der Verbrennungsmotoren zu senken, wurden in den letz-
ten zehn Jahren eine ganze Reihe von Mafinahmen durch den Gesetzgeber getroffen, z.B. die
Einfiihrung und kontinuierliche Verschérfung der Grenzwerte der Schadstoffkomponenten,
deren Erfiillung eine stetig wachsende Herausforderung fiir die Automobilindustrie wurde.
Durch die kontinuierliche Verkiirzung der Entwicklungszeiten fiir neue Motoren ist die friither
iibliche systematische Motorenentwicklung am Priifstand zeitméafig nicht linger durchfiihr-
bar und der Simulation kommt mehr und mehr an Bedeutung zu, nicht nur in der Forschung,
sondern auch in der Vor- und Serienentwicklung.

Zur Reduzierung der Schadstoffemissionen werden heute einerseits motorische Mafinah-
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mem zur Reduzierung der Rohemissionen der Schadstoffkomponenten und andererseites
Mafinahmen zur Abgasnachbehandlung getroffen. Zur Durchfiihrung der innermotorischen
Mafinahmen ist ein detailliertes Verstdndnis der komplexen Prozesse der Schadstoftbildung
von groflem Nutzen, und dafiir soll die 3D-Simulation in immer groflerem Mafle eingesetzt
werden.

In der vorliegenden Arbeit wurde als Schwerpunkt die Berechnung der Schadstoftkompo-
nenten NO und CO gewihlt. Die Mechanismen der Bildung dieser Komponenten werden in
den folgenden beiden Abschnitten beschrieben.

5.1 Mechanismen der Stickoxidbildung

Die Stickoxide, hauptsichlich NO und NO,, aber auch andere Kombinationen wie z.B. N,O in
geringeren Mengen, sind Nebenprodukte eines Verbrennungsprozesses. Es gibt drei relevante
Mechanismen zur Stickoxidbildung:

e durch Oxidation des Luftstickstoffs Ny durch atomaren Sauerstoff O bei hohen Tem-
peraturen (thermisches NO),

e durch Reaktion des CH-Radikals mit Luftstickstoff bei niedrigen Temperaturen (promp-
tes NO),

e iiber die Reaktion NoO + O — N,O + M, wobei Stickstoffdioxid NoO aus der Reak-
tion O + Ny + M — N>O + M bei hohem Druck entsteht,

e durch Reaktion des kraftstoffgebundenen Stickstoffs mit Sauerstoff. Dieser Mechanis-
mus ist z.B. bei der Kohleverbrennung relevant. In der vorliegenden Arbeit wurde als
Kraftstoff gastérmiges Propan verwendet; somit liegt kein kraftstoffgebundener Stick-
stoff vor. Deshalb wird auf diesen Mechanismus nicht weiter eingegangen.

5.1.1 Das thermische NO; der Zeldovich-Mechanismus

Der Mechanismus der NO-Bildung durch Oxidation des Luftstickstoffs bei hohen Tempera-
turen ist bei ottomotorischen Verbrennung der absolut dominierende Mechanismus (90 bis
95 Prozent des im Motor gebildeten NO sind auf diesen Mechanismus zuriickzufiihren). Er
wurde 1948 von Y. A. Zeldovich erstmals aufgestellt und besteht (in seiner durch Lavoie et
al. nachtréglich erweiterten Form) aus folgenden Reaktionen:

(t) k_1(t)

O+ N, NO+N | (5.1)
N+ 0, "NO+0 : (5.2)
N+ o * 2P No 1 (5.3)

mit den Geschwindigkeitskoeffizienten ki, ks, k3 nach Warnatz und Maas [2]

—319 kJ/mol 3
) = 1,810 enp (L) ] (5.4




5.1. MECHANISMEN DER STICKOXIDBILDUNG 71

—26 kJ/mol cm?
T)=6,4-10°- _— .
) = 6,110 exp (0[O (55)
cm? ]

mol - s

ks(T) =3,0-10" l (5.6)

Die Werte der Geschwindigkeitskoeffizienten fiir die Riickreaktionen werden iiber die Gleich-
gewichtskonstanten aus thermodynamischen Daten berechnet (s. Kap. 2, Gl. 2.70).

Der molekulare Stickstoff Ny wird durch den atomaren Sauerstoff O zu NO oxidiert,
unter Bildung eines Stickstoffatoms N, welches sehr schnell zu NO weiterreagiert (Reaktio-
nen 2 und 3 des Zeldovich-Mechanismus) [2]. Wegen der sehr hohen Aktivierungsenergie der
Einleitungsreaktion (Spaltung der Dreifachbindung des Ny), ist diese erste Reaktion sehr
stark temperaturabhéngig. Bei Temperaturen unter 1600 K ist sie bei den Aufenthaltszeiten
der Gase im Brennraum eines Motors vernachléssigbar. Das thermische NO entsteht damit
fast ausschliefllich in der verbrannten Zone, hinter der sich ausbreitenden Flammenfront.
Die Zonen verbrannten Gasgemisches, welche thermodynamisch (durch den Druckanstieg im
Brennraum) iiber die adiabate Flammentemperatur hinaus erhitzt werden, sind die Haupt-
quellen fiir die Stickoxidemission in einem Ottomotor [55].

Die charakteristische Zeit fiir diesen Mechanismus ist etwa 7Tchem NO therm = O - 1073 s,
also um zwei, drei Groflenordnungen gréfler als die charakteristische Zeit der Verbrennung
der Kohlenwasserstoffe bzw. der fiir die Warmefreisetzung mafigeblichen Reaktionen und
gleichzeitig um eine Ordnung grofler als das integrale Zeitmafl der Turbulenz. Diese cha-
rakteristische chemische Zeit der Bildung des thermischen NO entspricht etwa der Zeit zwi-
schen Ziindung und Offnung des Auslassventils in einem Verbrennungsmotor bei mittleren
Drehzahlen. Damit wird verdeutlicht, daf3 die Stickoxidbildung extrem langsam ist und re-
aktionskinetisch kontrolliert wird. Fiir diesen Mechanismus ist eine Flamelet-Modellierung
nicht moglich, die thermische Stickoxidbildung findet in dem Regime des idealen Riihrre-
aktors statt. Gleichzeitig wird offensichtlich, dafl die notwendige Zeit zur Einstellung eines
chemischen Gleichgewichts nicht vorhanden ist. Die Riickreaktionen spielen bei dem gege-
benen Satz von Arrhenius-Parameter eine geringe Rolle. Reaktion (-1) konkurriert mit den
sehr schnellen Reaktionen (2) und(3) beziiglich des atomaren Stickstoffs N (s. § 1.6, Quasi-
stationaritit), die Riickreaktionen (-2) und (-3) haben bei vergleichbarem praexponentiellen
Faktor eine sehr viel hohere Aktivierungsenergie als die jeweiligen direkten Reaktionen.

Ein Vergleich der Werte der Arrhenius-Parameter mit den Angaben anderer Autoren
[55, 56] zeigt deutliche Unterschiede. Eine Ubersicht zu den unterschiedlichen Sitzen von
Arrhenius-Parameter fiir den Zeldovich-Mechanismus ist bei Raine et al. [57] zu finden.
Der Arrhenius-Parametersatz von Ph. Klaus [56] ist wohl der aktuellste Satz und ist sehr
sorgfaltig tiberarbeitet; er stand zum Zeitpunk der Durchfithrung der Arbeit jedoch noch
nicht zur Verfiigung. In Abhéngigkeit der gewéhlten Pararmetersatzes ergibt sich eine un-
terschiedliche Gewichtung der um die N-Radikale konkurrierenden Reaktionen 2, 3 und -1
innerhalb des Zeldovich-Mechanismus. Die Riickreaktionen (-1,-2,-3) wurden in der vorlie-
genden Arbeit vernachldssigt. Damit ergibt sich die folgende Transportgleichung fiir die
Stickoxidbildung nach dem Zeldovich-Mechanismus:

O(p - tno)  0(p-tj-tixo) _ O (Hes Ono) _
ot &cj (955]' Og (955]'

Mo - /0 [k1 (T) coen, + ka (T') exco, + k3 (T) excown] - pdf (T; T, T") ar . (5.7
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Durch die Anwendung der Quasistationaritétshypothese fiir die Stickstoffatome N (Gl. 1.64)
kann die Transportgleichung vereinfacht werden zu

O(p - o)  O(p-tj-tixo) _ O (pess OWno) _
ot Oz, Ozr; \ o Oz,

Mo [~ 2k (T) coex, - pdf (T3, T") dT =
0

2 Mo - /0 02 [kl (T) H] pdf (T;7,7")dT . (5.8)
Die Konzentrationen der Spezies O, N, OH und N, kénnen geméfl dem in Kap. 3 beschrie-
benen Interpolationsverfahren aus den Daten der Flamelet-Bibliothek berechnet werden.
Die Schwierigkeit besteht in der Berechnung der mittleren Reaktionsgeschwindigkeiten (we-
gen der extremen Temperaturempfindlichkeit der Geschwindigkeitskoeffizienten). Dazu kann
man die Bildung des Stickoxids in der verbrannten Zone mit einer Gauss-pdf annéhern und,
wenn Mittelwert und Varianz der Temperatur bekannt sind, das Integrationsverfahren zur
Mittelwertbildung durchfithren. Hierfiir muf eine zusétzliche Transportgleichung fiir die Va-
rianz der Temperatur gelost werden. Die Modellierung der Terme einer Transportgleichung
fiir diese Grofle ist extrem kompliziert, und eine solche Transportgleichung ist in der Fachli-
teratur nach Wissen des Verfassers noch nicht etabliert. Deshalb wurde der Quelltext fiir
ein entsprechendes Modell in das Anwenderunterprogramm SORSCA.F eingebaut, jedoch
konnten mangels einer Transportgleichung fiir die Varianz der Temperatur damit keine Be-
rechnung durchgefiihrt werden. Auflerdem wiirde der numerische Aufwand zur Integration
der pdf bei den heute iiblichen motorischen Anwendungen mit einer Zellenzahl von 100000
bis 350000 Zellen die Rechenkapazitéit der heute verwendeten Rechner iiberfordern. Deshalb
wurde fiir die pdf der Temperatur eine Dirac-Delta-pdf angenommen,

pdf (T; T, T”) =6 (T — T) , (5.9)

die den Grenzfall der Gauss-pdf bei vernachléssigharen Temperaturschwankungen darstellt
(d.h. Varianz der Temperatur im verbrannten Gasgemisch ist gleich Null wie in einer lami-
naren Flamme). Es folgt die vereinfachte Form der Transportgleichung fiir den Massenbruch
des Stickstoffoxids:

O(p - tino) | O(p-t;-tixo) O (frers Otino
ot Oz, Ozr; \ o Oz,

Myo - [k (T) Got, + ka (T) éxco, + ks (T) éxéon| (5.10)
Durch die Anwendung der Quasistationaritatshypothese fiir den atomaren Stickstoff N gilt

9(p - wno) N d(p-1u; uwno) 0 (Meff Qo
Og (955]'

= 2Mxyo - k1 (T) éoé . (5.11
ot oz, oz, ) ok (T) o, (5.11)
Darin ist die Konzentration des atomaren Sauerstoffs ¢o die am schwierigsten zu bestim-
mende Grofle. Als alternative Berechnungsmoglichkeit des atomaren Sauerstoffs, neben der
direkten Berechnung aus den Daten der Flammenbibliothek, ist die Berechnung des O-
Massenbruchs aus dem partiellen Gleichgewicht mdoglich, das sich bei hohen Temperaturen
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innerhalb des Wasserstoff-Sauerstoff-Mechanismus einstellt (s. §1.5) [2]. Dabei mufl wieder
auf den Mittelwert der Temperatur zuriickgegriffen werden:

o Ky (T) K3 (T) - éo, - u,
® K (T)Ki(T) - émo

(5.12)

Die chemischen Quellterme der beiden alternativen Formen der Transportgleichung (Gl. 4.10
bzw. 4.11), jeweils mit Wahl der Berechnung der O-Konzentration direkt aus der Flamelet-
Bibliothek oder nach (Gl. 4.12), wurden in linearisierter Form in das Anwenderunterpro-
gramm SORSCA.F eingebaut und damit die Bildung des thermischen Stickoxids berechnet.

5.1.2 Das prompte NO; der Fenimore-Mechanismus

Die Existenz des prompten NO und der Mechanismus seiner Entstehung wurden 1971 von
C. P. Fenimore entdeckt. Anhand von Brennerversuchen mit unterschiedlichen Kraftstoffen
(Hs, CO und verschiedenen Kohlenwasserstoffen) in Luft, fand Fenimore heraus, daff in den
Kohlenwasserstofflammen ein beachtlicher Teil der NO-Emission in der Flammenfront selbst
oder deren unmittelbaren Umgebung ensteht, im Gegensatz zu Hy- und CO-Flammen. Dieses
sogenannte , prompte* NO nimmt mit steigendem Druck und mit steigendem Aquivalenz-
verhéltnis zu (bis @ = 1,4) und weist eine sehr schwache Temperaturabhéngigkeit auf [59].
Die Bildung des prompten NO beruht auf der Reaktion von freien Kohlenwasserstoffradikalen
(CH) mit dem Luftstickstoff unter Bildung von Blausédure HCN, welche schnell weiterreagiert
zu NO [2]:

CH+ N, 25O geN y N ... o NO . (5.13)

Die geschwindigkeitsbestimmende Reaktion ist die direkte Reaktion in (Gl. 5.13). Der Ge-
schwindigkeitskoeffizient dieser Reaktion betragt nach Miller und Walch [59]

(5.14)

- 3
k:M(T)=3,68-1o7.exp< 20,723 kJ/mol> lcm ]

RT mol - s
Durch die relativ niedrige Aktivierungsenergie tritt das prompte NO schon bei viel niedri-
geren Temperaturen auf als das thermische NO (ca. 1000 K) und macht bei kraftstoffreicher
(fetter) Verbrennung und in Diffusionsflammen einen wichtigen, manchmal sogar den domi-
nierenden Anteil der NO-Emission aus. Bei Ottomotoren mit stéchiometrischer Verbrennung
betréigt ihr Anteil an der gesamten NO-Emission etwa 5 bis 10 Prozent aus. Die Bestimmung
des Massenanteils des prompten NO bei einer ottomotorischen Verbrennung ist mit einem
Flamelet-Modell moglich, doch mufl dafiir der Reaktionsmechanismus, der der Flammenbi-
bliothek zugrundeliegt, um einen Satz von NO-spezifischen Reaktionen erweitert werden, so
daB fiir Propan ein Reaktionsmechanismus mit 70 Spezies verwendet wird. Wegen der sehr
personal- und cpu-intensiven Art und Weise der Erstellung einer Flamelet-Bibliothek lag
zum Zeitpunkt der Durchfithrung dieser Arbeit nur ein Teil einer Flamelet-Bibliothek mit
promptem NO vor, so daf§ auf die Berechnung des prompten NO verzichtet werden mufite
und allein die Berechnung des thermischen NO (nach dem Zeldovich-Mechanismus) vorliegt.
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5.1.3 Die Bildung von Stickstoffdioxid NO,

Stickstofdioxid NO4 entsteht im Brennraum eines Ottomotors durch die Reaktion von Stick-
stoffoxid mit Radikalen in der Flammenfront, hauptsidchlich dem HOs-Radikal geméaf3 der
Reaktionsgleichung

NO + HO; — NO, + OH (5.15)

und wird zum Grof3teil sofort mit Radikalen wie O und H reagieren und Stickoxid bilden:
NO, + H— NO + OH , (5.16)

NO+0O —=NO+0, . (5.17)

Es tritt somit im Brennraum nur als Zwischenprodukt (in der Flammenfront) auf und ist im
Verhiltnis zum Stickoxid vernachldssighar. Nach Heywood [55] betrdgt der maximale Wert
des Verhéltnisses von NOy zu NO unter betriebsiiblichen Bedingungen (1500 min™') etwa 2
Prozent. In der vorliegenden Arbeit wurde das Stickstoffdioxid gleichfalls vernachléssigt.

5.2 Mechanismen der Kohlenmonoxidbildung

In §3.2.1 wurden die Grundziige des kinetischen Mechanismus der Oxidation der Kohlenwas-
serstoffe beschrieben. Darin wurde gezeigt, dal der Oxidationsprozef in einer ersten Stufe
Kohlenmonoxid CO ergibt, und daf} dieses anschlielend zu Kohlendioxid oxidiert wird, wobei
das geschwindigkeitsbestimmende Reaktionspaar (Gl. 3.8) ist. Bei den hohen Temperaturen
des verbrannten Gasgemisches im Brennraum eines Ottomotors (zw. 2000 und 2800 K') sind
diese Reaktionen ausreichend schnell, um die Voraussetzung der schnellen Reaktionskinetik
zu erfiillen. Die Massenbriiche aller beteiligten Spezies entsprechen den Werten des chemi-
schen Gleichgewichts bei den gegebenen Werten von Temperatur und Druck [55]. Damit
sind die Voraussetzungen fiir die Berechnung der CO-Konzentration im Brennraum eines
Ottomotors in der Hochtemperaturphase mit Hilfe des Flamelet-Modells erfiillt.

Jedoch sind diese Voraussetzungen nicht mehr erfiillt, wenn die Werte der Temperatur
im Zylinder mit der Abwértsbewegung des Kolbens kontinuierlich sinken und damit die Re-
aktiosgeschwindigkeiten in dem CO — COs-Mechanismus exponentiell fallen. Das chemische
Gleichgewicht stellt sich nicht mehr ein, die im Abgas gemessenen CO-Konzentrationen iiber-
steigen bei stochiometrischer Verbrennung die Gleichgewichtswerte, den Temperatur- und
Druckbedingungen des Abgases entsprechen, deutlich [55]. Sie sind gleichzeitig jedoch deut-
lich niedriger als die Werte die in der Nachverbrennungszone unmittelbar hinter der Flam-
menfront erreicht werden. Dies erklart die Unterschiede zwischen den in der Hochtemperatur-
phase (wihrend und kurz nach Ablauf der Verbrennung) berechneten CO-Konzentrationen
und den leider nur im Abgas gemessenen CO-Konzentrationen (s. § 6.1.4). Die genauen Wer-
te der im Abgas gemessenen CO-Massenbriiche sind weiterhin abhéngig von der Lage der
MefBstelle im Abgastrakt. Messungen in einer motornahen Mefstelle ergeben deutlich hohere
CO-Massenbriiche als die Messungen in einer vom Auslafiventil weiter entfernten Mefstel-

le. Die Zwischenschaltung eines Beruhigungsbehélters fiihrt zu einer weiteren Senkung des
CO-Massenbruchs.



Kapitel 6

Numerik

Die in den vorhergehenden Kapiteln beschriebenen Transportgleichungen (Navier-Stokes-
bzw. Reynolds-Gleichungen, Gleichungen des k-é&-Modells, des Verbrennungsmodells, incl.
der Ableitungen zweiter Ordnung der Reaktionsfortschrittsvariablen und der Gleichungen
des Zeldovich-Mechanismus) bilden ein System gekoppelter, nichtlinearer partieller Differen-
tialgleichungen. Dieses Gleichungssystem liefert zusammen mit den dazugehoérenden alge-
braischen Beziehungen (z.B. dem idealen Gasgesetz, der Herweg-Korrelation) bei Vorgabe
von physikalisch sinnvollen Anfangs- und Randbedingungen genau eine Losung. Das Dif-
ferentialgleichungssystem ist analytisch nicht 16sbar. Deshalb miissen numerische Lésungs-
methoden angewendet werden. Dabei werden die zu losenden Transportgleichungen durch
algebraische Beziehungen ersetzt, die eine lokale Néherungslosung der Transportgleichungen
ermoglichen. Die Uberfithrung der Transportgleichungen in algebraische Gleichungen wird
als ,,Diskretisierung® der Transportgleichungen bezeichnet.

6.1 Diskretisierungsfehler und Netzabhingigkeit

Die Diskretisierungsmethode, die in der vorliegenden Arbeit angewendet wird, ist die Me-
thode der Finiten Volumen. Sie besteht darin, dafl das gesamte Stromungsgebiet in einzelne
Elementarvolumina (sog. ,Zellen des Rechengitters®) aufgeteilt wird und daf§ die Trans-
portgleichungen in ihrer Integralform (Gl. 2.3) unter Annahme lokaler Homogenitét der
Stromungsvariablen in jedem dieser Elementarvolumina gelost werden [7,60).

Dabei miissen Annahmen iiber den Verlauf der verschiedenen Strémungsgrofien zwischen
den Rechenpunkten des Gitters (an den Grenzen eines jeden Elementarvolumens) gemacht
werden. Dazu gibt es mehrere etablierte Vorgehensweisen, z.B. durch lineare Interpolation
(der sog. ,Zentraldifferenzen-Ansatz“, kurz CD-Ansatz) oder durch Gleichsetzung der Wer-
te der zu berechnenden Stromungsvariablen @ an den Grenzen des Elementarvolumens mit
dem Wert dieser Stromungsvariablen in dem néchsten stromaufwirts gelegenen Rechenpunkt
(der sog. ,,UPWIND-Ansatz“). Solche Annahmen werden als , Diskretisierungsansétze“ be-
zeichnet. Die beiden oben angefiihrten Ansétze sind mit Sicherheit nur die einfachsten und
die bekanntesten aus einer stindig wachsenden Vielzahl von Diskretisierungsansétzen. Sie
bringen jedoch spezifische Vor- und Nachteile beziiglich der Genauigkeit der Lésung mit sich
(z.B. relativ hohe numerische Diffusion beim UPWIND-Ansatz oder numerische Dispersi-
on beim CD-Ansatz). Auch ist deren Empfindlichkeit bei Verzerrung der Rechenzellen (i.e.
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Abweichung der Form der Rechenzelle von der Idealform eines regelméfligen Hexaeders, The-
traeders, Pyramide oder Prisma iiber das zuldflige Mafl hinaus) sehr unterschiedlich. Diese
Einfliisse sind in Kap. 6 ,,Ergebnisse” deutlich aufgezeigt.

Diese sogenannten ,,Disktretisierungsfehler” kénnen eine gravierende Auswirkung auf die
Losung der Transportgleichungen haben. Details zur Natur und der zu erwartende Grofe
einiger dieser numerischen Fehler sind bei Noll [60] und bei Klimetzek [62] zu finden. Als
Moglichkeiten zur Reduzierung dieser rein numerischen Fehler, die sich den Fehlern aus ei-
ner unzureichenden physikalisch-chemischen Modellierung iiberlagern, bieten sich prinzipiell
folgende Mafinahmen an:

1) eine hohere Auflosung des Rechengitters,

2) eine Reduzierung der Verzerrung der Rechenzellen auf ein akzeptables Mindestma$,

3) Anpassung der Netzstruktur an die verinderliche Geometrie und wenn mdoglich an die
Hauptstromungsrichtung, lokale Netzverfeinerung,

4) die Anwendung von komplexeren, hochauflésenden Diskretisierungsansétzen.

Diese Ideen zur Reduzierung numerischer Fehler sind zwar einfach und fast so alt wie
die numerische Strémungsmechanik selbst, deren konsequenten Umsetzung sind jedoch en-
ge Grenzen durch den derzeit moglichen Rechenaufwand eines leistungsfihigen Computers
gesetzt (Arbeitspeicher von 256 MB bis 1 GB und Rechenzeiten von mehreren Wochen pro
Simulation). Die heute iiblichen motorischen Rechennetze bestehen aus ca. 50.000 bis 500.000
Zellen. Davon bleiben fiir den Brennraum im oberen Totpunkt nur 10 bis 20 Prozent der
Zellen iibrig. Die durchschnittliche Netzkantenlédnge betrigt damit ca. 1 mm.

Bei dieser durch die Rechenkapazitéit gegebenen Beschrankung ist eine saubere (verzer-
rungsfreie) Anpassung des Rechennetzes an die reale, aus CAD-Anwendungen importierte
Geometrie eines seriennahen Brennraums iiber den gesamten Bewegungsablauf nur sehr sel-
ten moglich. Im Gegenzug sind einfache Geometrien von Forschungsmotoren, fiir die das kein
so groBes Problem bedeutet, nur bedingt von praktischem Interesse. Sie stellen jedoch gerade
deshalb eine Moglichkeit fiir die Weiterentwicklung und Validierung der Stromungsberech-
nung mit allen integrierten physikalisch-chemischen Modellen dar. Bei der Berechnung der
Stromung in einer seriennahen Brennraumgeometrie muf§ allerdings mit numerischen Fehlern
gerechnet werden, deren Ursprung in einer {iberméfligen Verzerrung einiger weniger Zellen
liegt. Eine Einfiihrung in die verschiedenen Typen von Verzerrungen und deren zuléssige
GroBe ist im Star-CD Handbuch [7] gegeben.

Weiterhin zeigt sich, dal zusétzlich zu den bereits genannten Fehlerquellen, die unter-
schiedlichen Algorithmen zur Beschreibung der Netzbewegung einen eigenen Beitrag zu den
insgesamt auftretenden numerischen Fehlern leisten.

6.1.1 Der Einfluf3 der Algorithmen der Netzbewegung auf die Losung
der Erhaltungsgleichungen

Zur Modellierung der Netzbewegung wird in allen bekannten Strémungsberechnungspro-
grammen einer der folgenden Algorithmen (oder eine Kombination hiervon) angewendet:

1) Einfache Netzbewegung (z.B. Kompression, Expansion) durch Bewegung der Netzkno-
ten iiber eine vorgegebene mathematische Funktion oder durch Interpolation zwischen zwei
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vorgegebenen Extrempositionen eines Netzes, wobei sich die Netztopologie nicht dndert (je-
de Zelle ist iiber den gesamten Bewegungsablauf mit den gleichen Nachbarzellen verbunden).

2) Topologiewechsel oder Netzwechsel: Zu einigen wenigen Zeitpunkten wird das berechnete
Stromungsfeld von dem ersten Netz auf ein zweites, besser angepasstes Netz interpoliert.
Zum Zeitpunkt des Netzwechsels miissen die beiden Geometrien in ihren Auflenkonturen
identisch sein, davor und danach sind einfache Netzbewegungen erlaubt. Dieser Algorithmus
wird als ,,mesh mapping“ oder als ,rezone“ bezeichnet.

3) Snapping-Algorithmus: Er besteht in der Angliederung oder der Entfernung jeweils ei-
ner Zellschicht, wobei ausschliefflich die Knoten dieser Zellschicht bewegt werden, wahrend
die restlichen Zellen in einer moglichst unverzerrten, optimalen Form beibehalten werden.
Nachteil ist, dal das Netz dabei in Zellschichten eingeteilt werden muf}, also eine bestimmte,
u. U. einengende Struktur des Netzes unumginglich ist.

Numerische Untersuchungen (Gildein, 1995, [61]) haben gezeigt, daf der Einfluf} der
numerischen Fehler, die auf den Algorithmus der Netzbewegung zuriickzufiihren sind, nicht
fiir alle Stromungsvariablen gleichméfiig bedeutend ist, sondern sich in erster Reihe auf
die Turbulenzgréfen k und € auswirkt. Natiirlich sind alle anderen Variablen davon auch
betroffen (zumindest tiber die Wirbelviskositat pur = C, - %2), doch die relative Grofle der
Anderung ist deutlich niedriger.

Ein Ergebnis der Untersuchungen ist, daf die einfache Netzbewegung (Kompression und
Entspannung) eindeutig die besten Ergebnisse hinsichtlich der Netzabhéngigkeit sowohl der
Turbulenzgrofien als auch des Zerfalls einer Tumble-Stromung bringt. Ein ,,mesh mapping®-
Algorithmus bewirkt eine plotzliche, deutliche Verdnderung des iiber den Brennraum gemit-
telten Werts der TKE, und die Zerfallsgeschwindigkeit einer Tumble-Stromung wird plotz-
lich erhoht. Dies kénnte gegebenenfalls auf eine schlechtere Auflosung der Wirbelstrukturen
zuriickzufiithren sein, wenn zur Einhaltung der gegebenen radialen Auflésung nahe OT auf
ein etwas grober konstruiertes Netz gewechselt werden muf}. Der Snapping-Algorithmus er-
weist sich als ein Zwischenfall der beiden anderen Algorithmen insoweit, als eine relativ
kontinuierliche, geringe Verdnderung der TKE nachgewiesen wurde.

Gleichzeitig ist mit einer u. U. besseren Losung zu rechnen, wenn fiir den Ladungswechsel
ein Netz mit der maximalen rechentechnisch vertretbaren Zellenzahl bis ca. 60 °KW v. ZOT
mit den Snapping-Algorithmus gerechnet wird und danach eine moglichst gleichféormige Kom-
pression der verbliebenen Zellschichten durchgefiihrt wird oder wenn zu diesem Zeitpunkt
auf ein zweites Netz interpoliert wird, das mit der maximalen Zellenzahl nur den Brennraum
abbildet. Dies erfordert zwar einen erhohten Aufwand seitens der Netzgenerierung; es wurde
trotzdem im Rahmen der vorliegenden Arbeit durchgefiihrt.

6.1.2 Einflu3 der Netzfeinheit auf die Losung der Transportglei-
chungen

Die Untersuchungen von Gildein iiber die Abhéngigkeit der Losung der Transportgleichungen
von der Feinheit des Rechennetzes zeigen dieselbe erhohte Sensitivitdt der Turbulenzgrofien
im Vergleich zu allen anderen primitiven Stromungsvariablen. Nach Ansicht des Verfassers
gilt diese Aussage gleichermaflen auch fiir die Diskretisierungsfehler, die aus der Verzerrung
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der Zellen stammen. Dies wird durch die Ergebnisse der eigenen Berechnungen dokumentiert
(s. Kap. 6), jedoch liegt eine systematische Untersuchung dieser Effekte nicht vor.

Als Objekt der Untersuchungen von Gildein iiber den Einflufl der Netzfeinheit wurde
die Stréomung in einem Scheibenbrennraum gewéhlt, wobei einerseits der Kompressionstakt
einer definierten Tumblestromung und andererseits der Ansaug- und Kompressionstakt einer
vereinfachten Einlafistromung betrachtet wurde [61].

Die Strémung in dem Scheibenbrennraum wurde in unterschiedlich feinen Netzen berech-
net. Ausgehend von einem sehr groben Netz mit ca. 8000 Zellen wurden jeweils die Zellen
durch Unterteilen mit derselben Zahl (2,3,4) nach allen drei rdumlichen Richtungen verfei-
nert, bis zu ca. 500.000 Zellen fiir das feinste Netz. Als charakteristische Groflen fiir die
Netzfeinheit gilt die mittlere Seitenldnge der Zellen des Rechennetzes und damit implizit die
Zellenzahl, die bei gegebenem Volumen dem Kubus der mittleren Kantenldnge der Zellen

umgekehrt proportional ist:
1

((%cells) ’

Der Mittelwert der turbulenten kinetischen Energie {iber dem Brennraum wurde als Funktion
des Kurbelwinkels fiir jede der genannten Auflosungsstufen des Rechennetzes aufgetragen.
Die rdumlich gemittelte TKE in den einzelnen Netzfeinheitsstufen weicht gegen OT deutlich
voneinander ab, und mit steigender Netzauflosung ergibt sich jeweils ein hoherer Wert der
TKE in OT (s. Abb. 6.1).
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Abbildung 6.1: Einflufl der Netzfeinheit auf die Brennraum-gemittelte turbulente kinetische
Energie der Stromung in einem Scheibenbrennraum [61].
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Die jeweiligen Werte der TKE n&hern sich anscheinend einem asymptotischen Wert, der un-
endlich feiner Auflosung des Gitters entspricht (s. Abb. 6.2). Gleichzeitig wird festgestellt,
da die Berechnung mit dem Diskretisierungsansatz héherer Ordnung SFCD diesen asym-

ptotischen Wert viel schneller zu erreichen scheint als die Berechnung mit dem einfachen
UPWIND-Ansatz.
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Abbildung 6.2: Netzabhéngigkeit: Wert der Brennraum-gemittelten turbulenten kinetischen
Energie der Stromung im oberen Totpunkt in einem Scheibenbrennraum als Funktion der
Zellenzahl mit dem Snapping-Algorithmus [61].

Der SFCD-Ansatz (,,Self-Filtered Central Differencing Scheme*) stellt eine Kombination von
UPWIND- und Zentraldifferenzen- Ansatz dar:

SFCD(®)=~-CD(®)+(1—7)-UD(®)

wobei der Gewichtungsfaktor v in Abhéngigkeit vom Gradienten der Stromungsvariablen @
berechnet wird.

Gleichzeitig zeigt die Untersuchung jedoch, dafl das integrale Zeitmaf 7;,; = k /€ ab einer
gegebenen Mindestfeinheit des Netzes die starke Netzabhéingigkeit der beiden primitiven
Turbulenzgrofien £ und € nur in sehr viel geringerem Mafle aufweist.

Das heifit, dal der Netzabhéngigkeitseinflul der beiden Turbulenzgrofien eindeutig korre-
liert. Dies ist in Abb. 6.3 graphisch dargestellt. Das Verhéltnis der beiden Turbulenzgréfien
ist (in erster Ndherung) als netzunabhéngig anzusehen. Dieses Verhiltnis ist daher auch mit
einem relativ groben Netz unter akzeptablen Rechenaufwand ausreichend genau zu berech-
nen.
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Abbildung 6.3: Einfluf} der Netzfeinheit auf das Brennraum-gemittelte integrale Zeitmaf 7,
in einem Scheibenbrennraum [61].

Der asymptotische Wert der TKE im Brennraum wird zumindest nahe OT um einen noch
unbekannten Korrekturfaktor Ky, der Gréflenordnung 10 iiber dem berechneten Wert der
TKE liegen. Man kann annehmen, dafl dieser Korrekturfaktor gegen 1 streben wird, wenn
die durchschnittliche Lange der Seitenkante der Zellen gegen Null strebt. Fiir jedes einzelne
Rechennetz ist dieser Korrekturfaktor jedoch als numerische Konstante anzusehen, die nur
durch Abgleich von Berechnung und Experiment ermittelt werden kann.

Um eine moglichst realistische Berechnung der TKE in dem Zylinder zu erreichen, wird
angenommen, daB der mit dem k-é&-Modell berechnete Wert der TKE in jedem Punkt mit
einem solchen numerischen Korrekturfaktor multipliziert werden muf}. Dieser Faktor ist laut
Hypothese in allen Punkten des Zylinders gleich und entspricht damit dem oben genann-
ten Brennraum-gemittelten Korrekturfaktor. Der ,reelle“ Wert der TKE wird dann durch
einfachste Extrapolation aus dem mit Hilfe des k-é&-Modells berechneten Wert der TKE er-
mittelt. Weitaus komplexere und verfeinerte Extrapolationsverfahren sind denkbar.

Analog zur TKE muf} selbstverstédndlich auch mit der Dissipationsgeschwindigkeit der
TKE € verfahren werden, weil deren Verhiltnis, das integrale Zeitmaf}, netzunabhéngig sein
muB. Alle anderen abhéngigen Turbulenzgréflen, wie z. B. die turbulente Schwankungsge-
schwindigkeit u, das integrale Langenmaf [;,; oder das Kolmogorov-Lingenmaf -, die in das
Verbrennungsmodell eingehen, miissen dementsprechend neu berechnet werden. B. Heel [53]
hat als erster dieses Extrapolationsverfahren zur Korrektur der turbulenten Schwankungs-
geschwindigkeit u" in der Herweg-Gleichung angewendet.
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6.2 Einflul der Diskretisierung der Quellterme

Zur Losung der Transportgleichung fiir den Massenbruchs des thermischen Stickoxids NO
nach dem Zeldovich-Mechanismus (Gl 4.10) muBl der chemische Quellterm (Gl 4.8) in linea-
risierter Form in das Anwenderunterprogramm SORSCA.F eingebaut werden:

wobei die Bedingung S P > 0 erfiillt sein muf}, um eine Beschleunigung und Stabilisierung

der Losungsprozedur zu erreichen [60].

Da der Massenbruch dieser chemischen Spezies physikalisch durch die Werte 0 und 1
begrenzt ist und in Ottomotoren iiblicherweise den Wert 0.01 nicht iiberschreitet, scheint eine
Linearisierung des chemischen Quellterms in der folgenden Form als optimal (S1P = S P) :

S7zeldo (T, wo, - - ) _ S7zeldo (T7 wo, - - )
1-— WNO 1-— WNO

S (wNo) = * WNO . (62)
Doch hat sich sehr schnell herausgestellt, daB} wegen der extrem starken Temperaturab-
héngigkeit des chemischen Quellterms in den Zonen mit etwas niedrigerer mittlerer Tem-
peratur im verbrannten Gasgemisch, nahe der Flammenfront, S1P = Syqq4, (T, wo, . ..) den
Hkritischen“ Wert 50 unterschreitet. Dieser kritische Wert ist ausschliellich programmtech-
nisch bedingt. Er ist durch wiederholte ,,numerische Versuche* herausgefunden worden. Beim
Unterschreiten dieses Wertes scheint das Programmpaket Star-CD in seiner Version v2.2.10
den chemischen Quellterm zu ignorieren oder als ,numerisches Rauschen“ zu filtern. Das
Ergebnis ist jedoch identisch mit dem fiir Szeq, (T, wo, . ..) = 0.

Die einzige Moglichkeit, diese numerische , Hiirde® zu umgehen, ist die, eine andere Form
der Linearisierung des chemischen Quellterms auszuprobieren, in welcher sichergestellt ist,
daBl der Term S; P den kritischen Wert iiberschreitet. Folgende linearisierte Form erfiillt diese
Bedingung :

SZeldo (T7 wo, - - )

S (wno) = Ano * Szeldo (T wo, - . .) — (Ano — 1) - - WNO : (6.3)
wNo
Das ergibt
S1P = Axo - Szedo (T, wo, - . .) > Szedo (T, wo, . . .) (6.4)
und
$oP = (Ano —1) - Szedo (T, wo, - . .) >SP (6.5)

wNo

Weil der NO-Massenbruch im unverbrannten Gasgemisch einer reinen Kraftstoff-Luft-Mi-
schung den Wert Null annimt, mu in dem zweiten Glied (S2P) eine Modellkonstannte
Bno > 0 eingefiihrt werden, die eine Division durch Null verhindert. Damit hat der Term
Sy P die Form

SZeldo (T, wo, - - )

wno + Bro

Dabei wird Ano einen Wert in der GroBlenordnung 1000 bis 100000 und Byo einen Wert
in der GroSenordnung 1,0 - 1071° bis 1,0 - 1077 annehmen, so da8 sichergestellt ist daf
Bno < wno (um mindestens eine Zehnerpotenz).

SoP = (Ano — 1) - (6.6)
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Die Einfiihrung dieser rein numerischen Konstanten (ohne irgendwelche physikalisch-chemische
Bedeutung) sollte bei korrekter Linearisierung des Quellterms keinen Einfluf} auf die Lésung
der Transportgleichungen haben. Dies trifft jedoch nur bei der Konstanten Axo mit ausrei-
chender Genauigkeit zu, im Falle von By ist eine klare Abhéngigkeit festgestellt worden.
Die Ursache dieser Abhéngigheit ist in der Diskretisierungsmethode (der Finiten Volumen)
selbst zu suchen.

Die Folgen dieser Abhéngigkeit sind leicht zu verstehen, wenn man bedenkt, daf} fiir eine
sehr grofie, endliche Zahl GREAT (z.B. GREAT = 1,0-10%?%) die Losung einer Transport-
gleichung erzwungen werden kann. Mit

S1P = GREAT | (6.7)

S2P = GREAT , (6.8)
gilt in jedem Punkt des Stromungsfeldes fiir jede beliebige Variable &,

P = ,

unabhingig von dem Wert, den @ in dem vorhergehenden Zeitschritt hatte. Der Wert & = «
wird erzwungen oder, anders gesagt, die Variable ¢ wird einfach {iberschrieben. Dies ist leicht
zu beweisen, wenn man den Ausdruck der Variable @ nach der FV-Diskretisierungsmethode
schreibt (Details bei Noll, 4. Kap., S. 85 [60]) :

P =1t 6.9
Eanb—i-SgP-V—i-pp/At-V ( )
nb

Das bedeutet, dafl fiir groe Werte des Terms Sy P (dessen Groflenordnung bei wno — 0
durch die Konstante Byo bestimmt wird) eine teilweise Uberschreibung der Lésung der
Transportgleichung aus dem letzten Zeitschritt durch den Wert aus dem aktuellen Zeitschritt
vorgenommen wird anstatt eine Summierung des Beitrags des aktuellen Zeitschrittes zu dem
Beitrag aller vorhergehenden Zeitschritte.

Somit fiihrt ein zu niedriger Wert von Byo durch wiederholtes teilweise Uberschreiben
der Losung zu deutlich niedrigeren Werten des NO-Massenbruchs als ein etwas hoherer Wert
der Modellkonstante By, wobei gleichzeitig die Bedingung Bno < wno erfiillt sein mufl.

Durch wiederholtes Ausprobieren von Werten in einem Betriebspunkt eines Anwendungs-
falles am Quadratischen Forschungsmotor wurden der Wert der Modellkonstante Byo =
5,0- 1078 festgelegt und Axo = 10000 gewiihlt. Mit diesen Werten konnte die NO-Bildung
fiir unterschiedliche Ziindzeitpunkte berechnet werden.

6.3 Numerisches Losungsverfahren

Zur numerischen Losung der Transportgleichungen, die die reaktive Stromung beschreiben,
werden in den géngigen Stromungsberechnungsprogrammen zur Zeit eine Vielzahl von Al-
gorithmen zur Verfiigung gestellt, die sich in ihrer Geschwindigkeit, Stabilitdt und ihrem
Anwendungsbereich deutlich unterscheiden. Sie sind jeweils fiir bestimmte Anwendungen
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(stationdre oder transiente Stromung, blockstrukturierte oder unstrukturierte Rechennetze)
geeignet. In der Regel werden dabei versetzte Gitter benutzt. Ublich sind Druckkorrektur-
verfahren, z.B. der Simple-Algorithmus (“Semi-Implizit Method for Pressure-Linked Equa-
tions*); Details dazu sind bei Noll [60] zu finden.

In dem Stromungsberechnungsprogramm Star-CD wird der Simple-Algorithmus nur fiir
stationédre Stromungen angewendet, fiir transiente Stromungsberechnungen wird der effizi-
entere PISO-Algorithmus vorgeschrieben, der in der vorliegenden Arbeit ausschlieflich ver-
wendet wurde.

PISO ist ein nicht-iteratives Losungsverfahren [64], das eine Zerlegung der Operationen
zur Losung der diskretisierten Form der Gleichungen fiir die primitiven Stromungsvaria-
blen (die Komponenten der Geschwindigkeit sowie Druck, Enthalpie, TurbulenzgréBen und
Massenbriiche) erlaubt, so dal eine Entkopplung und sequentielle Losung dieser Gleichun-
gen vorgenommen wird. Der Name des Losungsverfahrens PISO steht fiir ,,Pressure Implicit
with Splitting of Operators“. Das in jedem Zeitschritt berechnete Stromungsfeld ist eine
Néherung der exakten Losung der Differentialgleichungen, wobei der zeitlichen Diskreti-
sierungsfehler proportional zum Quadrat der Zeitschrittweite 6t ist. Dabei wird in einem
ersten Schritt (,predictor step“) das in dem letzten vorhergehenden Zeitschritt berechne-
te Druckfeld verwendet, um die Impulsgleichung in dem aktuellen Zeitschritt zu 16sen. Die
Geschwindigkeitskomponenten im aktuellen Zeitschritt u, die auf diese Weise abgeschétzt
werden, erfiillen in der Regel nicht gleichzeitig auch die Kontinuititsgleichung.

In einem zweiten Scritt, dem ersten ,,corrector step®, werden, ausgehend von den geschétz-
ten Geschwindigkeiten u}, die Impulsgleichung und die Kontinuititsgleichung erneut gelost;
die erhaltenen Werte u$* und p! sind die Eingangsgréfien in einem folgenden Schritt, dem
zweiten , corrector step”. Weitere ,,corrector steps” kénnen eingefiihrt werden, bis der Feh-
ler ein vorgegebenes Mafl unterschreitet. Nach Ansicht der Code-Entwickler sind mehr als
zwei Korrektor-Schritte in der Regel nicht notwendig [63]; die maximal zuléssige Zahl der
Korrektor-Schritte ist vom Anwender selbst zu bestimmen (in diesem Fall waren es 20).



Kapitel 7

Ergebnisse

Ziel der Arbeit ist die Integration in den Star-CD-Code einer auf der Flamelet-Modellierung
beruhenden Berechnungsmethode fiir den ottomotorischen Verbrennungsprozefl in Abhéngig-
keit von Motorengeometrie und der vorgegebenen Betriebsparameter (Last, Drehzahl, Aqui-
valenzverhéltnis, Ziindzeitpunkt) sowie die Anwendung des entwickelten Codes fiir den Fall
des Ottomotors M112-3V/DZ der Daimler Benz AG und des Quadratischen Forschungs-
motors (Daimler Benz AG, FIM/T). Damit soll einerseits die Verifikation der numerischen
Ergebnisse (3D-Flammenausbreitung, Energiebilanz, Abgaszusammensetzung inkl. CO und
NO) anhand der entsprechenden experimentellen Daten vollzogen werden, um die Moglich-
keiten und Grenzen der eingebauten Modelle und Konzepte zu bewerten und auszubau-
en. Gleichzeitig kann den Motorenentwicklern ein detaillierter Einblick in die spezifischen
Stromungsverhéltnisse des Ottomotors M112-3V /DZ sowie deren Auswirkungen auf Leistung
und Abgasemissionen ermoglicht werden. Der Einflufl numerischer Effekte (Netzfeinheit, Dis-
kretisierungsverfahren, Verzerrung der Zellen des Rechengitters) soll untersucht werden. Als
zweite Anwendung und Verifikation des Flamelet-Modells soll die Berechnung der Verbren-
nung und der Schadstoffbildung am Quadratischen Forschungsmotor erfolgen, fiir welchen
detaillierte experimentelle Daten vorliegen.

7.1 Berechnungen fiir den M112-3V /DZ (Vierhubtrieb-
werk)

7.1.1 Versuchstriger

Bei der Simulation der Verbrennung und der Schadstoftbildung eines Serienmotors ist die Ge-
nauigkeit der Stromungsberechnung (Hauptstromung, Turbulenz, Gemischbildung) wihrend
des Ladungswechsels entscheidend. Dabei spielen eine Reihe von sehr komplexen und in Simu-
lationen zur Zeit noch sehr schwer darstellbaren Phanomene wie Kraftstoff-Spray, Wandfilm,
Inhomogenitét des Mischungsbruches zum Ziindzeitpunkt oder die zyklischen Schwankungen
des Drucks und der Verteilung der Restgaszusammensetzung im Brennraum eine wichtige
Rolle. Bei der Verifikation eines Modells zur Verbrennung bzw. Schadstoftbildung sind diese
Einflulfaktoren unerwiinscht.

Zur Untersuchung der Strémung, Gemischbildung und Verbrennung des Ottomotors

84
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M112-3V/DZ unter moglichst vereinfachenden und moglichst genau reproduzierbaren An-
fangs- und Randbedingungen wurden Messungen zum Druckverlauf, zu den Flammenan-
kunftszeiten an verschiedenen Punkten im Brennraum und zu den Konzentrationen der Ab-
gaskomponenten nicht an einem Serienmotor, sondern an einem Vierhubtriebwerk (VHT)
durchgefiihrt [65]. Die Geometrien des Brennraums und der EinlaSkanile sind mit denen
des Serienmotors M112-3V/DZ identisch. Der Kraftstoff und die Art der Gemischbildung
sind jedoch unterschiedlich. Das Auslafiventil bleibt wihrend des Betriebs am VHT perma-
nent geschlossen. Deshalb miissen Auslafiventil und Auslafkanal bei der 3D-Simulation nicht
mitmodelliert werden. Die Geometrie des Zylinders mit dem Einlaflkanal ist in Abb. 7.1 dar-
gestellt. Aufgrund der Symmetrie ist es ausreichend, bei der Berechnung nur eine der beiden
Hilften als bewegtes dreidimensionales Rechengitter aufzubauen.

1 [E

e T S B L S S T
- -

Abbildung 7.1: Geometrie des M112-3V /DZ.

Die technischen Daten des Motors M112-3V/DZ sind:

Bohrung;: D = 95 mm
Hub: H = 82 mm
Pleuelldnge: [ = 154 mm
Schubstangenverhéltnis: As = 0,266
Hubvolumen: Vi = 581cm?
Verdichtungsverhiltnis e =10

Durchmesser Einlafiventil: Dy = 35 mm
Durchmesser AuslaBiventil: D4 = 38 mm

7.1.2 Anfangs- und Randbedingungen

Der Einfluf} der zyklischen Schwankungen auf die Anfangsbedingungen im Stromungsgebiet
wird durch die Begrenzung der Kolbenbewegung auf vier Takte ausgeschlossen. Die Reihen-
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folge der aufeinanderfolgenden Takte am VHT ist:
1) Ausschieben
2) Ansaugen
3) Verdichten
4) Expansion.

Um den Einflul der Zweiphasenstréomungen auszuschlielen, wird ein stochiometrisches
Gemisch aus Propan und synthetischer Luft angesaugt. Die Anfangsbedingungen fiir die
Simulation (Druck und Temperatur im Zylinder und EinlaBkanal, Wandtemperaturen bei
345 °KW) sind durch das Spiilen mit dem stochiometrischen Gasgemisch und Absaugen des
Zylinders im unteren Totpunkt auf den Befiilldruck p4 = 50 mbar bei Umgebungstemperatur
und die anschlieende Kompression auf Abgasgegendruck (py g = 1.0 bar) mit hoher Genau-
igkeit bestimmt [65]. Die Temperatur des Gasgemisches im Brennraum betrégt 7o 5 = 531 K
(durch Berechnung mit dem Ladungswechsel-Programm PROMO vorgegeben). Das kompri-
mierte Gas im Brennraum wird als ruhend betrachtet (v 5 (7) = 0).

Zum gleichen Zeitpunkt (345 °KW) wird im EinlaBkanal ein ruhendes, stéchiometrisches
Gasgemisch bei Umgebungsdruck und -temperatur angenommen (v g (7) = 0, po g = 1,00
bar, T07E = 293 K)

Zum Vergleich wurden auch Berechnungen durchgefiihrt mit der Annahme, dafl sich im
Brennraum zu Beginn der Berechnung Luft unter gleichen Bedingungen (Temperatur und
Druck) befindet bzw. ein Gasgemisch entsprechend der Zusammensetzung des stochiome-
trischen, vollstédndig verbrannten Propan-Luft-Gemisches (mit den Massenbriichen weo, =
0.1799, wy,o = 0.0985, wy, = 0.7216). Weil die Darstellung all dieser Ergebnisse den Rah-
men in dieser Arbeit zu sehr vergréfiern wiirde, mufl auf diese Vergleichsrechnungen (bis auf
einige wenige Abbildungen in § 6.1.4) verzichtet werden.

Die Randbedingungen im Eintrittsquerschnitt des Einlakanals (Geschwindigkeit, Druck
Temperatur, Dichte des einstromenden Gasgemisches) wurden von Berechnungen mit PRO-
MO {ibernommen, die Turbulenzgréfen k = 3,2 m?/s? und € = 500 m?/s* wurden geschitzt.

Um den Einflufl der Netzfeinheit auf die Ergebnisse der Verbrennungsrechnung zu unter-
suchen, wurden 3 unterschiedlich fein aufgeloste Rechennetze verwendet:

e das ,grobe“ Netz, mit ca. 59000 Zellen, von denen 7000 Zellen den Einlaflkanal, ca.
52000 den Brennraum in UT, ca. 9000 Zellen den Brennraum in OT abbilden (Snapping-
Algorithmus, s. § 5.1),

e das ,feine“ Netz, mit ca. 340000 Zellen, von denen 20000 den EinlaBlkanal und ca.
305000 den Brennraum in UT, ca. 80000 Zellen den Brennraum in OT abbilden (eben-
falls Snapping-Algorithmus),

e das , verfeinerte“ Netz, mit ca. 134000 Zellen, die ausschliefSlich den Brennraum in der
Néhe des oberen Totpunkts (55 KW v. OT bis 100 °’KW n. OT) abbilden. Es wird eine
iiber ein Unterprogramm gesteuerte Knotenbewegung ausgefiihrt (d.h. einfache Netz-
bewegung ohne Topologiewechsel). Das Netz wurde so aufgebaut, dafl die numerischen
Fehler bei der Berechnung des Tumble-Zerfalls minimiert werden. Die Anfangsbedin-
gungen (bei 55°KW v. OT) werden durch Interpolation der Ergebnisse des groben
Netzes zum entsprechenden Zeitpunkt berechnet.
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7.1.3 Berechnung des Ladungswechsels mit dem ,,groben* Netz

Mit den im vorherigen Abschnitt beschriebenen Anfangs- und Randbedingungen wurden fiir
den Betriebspunkt n = 1500 min~', Vollast, Berechnungen der ,kalten® Strémung durch-
gefithrt, beginnend mit einem Zeitpunkt kurz vor Offnen des EinlaBventils (345°KW) bis
zum Ziindzeitpunkt (705 °KW bzw. bis 708 °KW).

Die Berechnung zeigt im Zeitintervall zwischen Offnen des EinlaSventils und GOT eine
kurzzeitige Riickstromung des Gasgemisches aus dem Zylinder in den Zwillingseinlafkanal,
welche durch die Aufwirtsbewegung des Kolbens bestimmt wird. Im Ventilspalt treten dabei
Geschwindigkeiten von ca. 100 m/s auf. Der dadurch resultierende Massenflu} ist jedoch
wegen des kleinen Ventilhubs nur gering. Bei ca. 360°KW ist die Riickstromung in den
Einlalkanal beendet, der Richtungssinn der Hauptstromung kehrt sich um. Frischgas von
stochiometrischer Zusammensetzung strémt nun durch den EinlaBkanal in den Zylinder und
der turbulente Mischungsprozefl mit dem im Zylinder vorhandenen Restgas findet statt. Es
bilden sich komplexe dreidimensionale grofiskalige Wirbelstrukturen aus, die in erster Linie
durch die Geometrie des Zwillingseinlafkanals und des Brennraums bestimmt werden.

Die dominanten Wirbelstrukturen besitzen ein Drehachse senkrecht zur Zylinderachse
(Tumble). Kleinere Wirbelstrukturen sind in der N#he des Kolbenbodens zu finden. In den
Abb. 6.2 bis 6.7 ist das Geschwindigkeitsfeld zu verschiedenen Zeitpunkten in einer senk-
rechten, zur Symmetrieebene des Zylinders parallelen Schnittebene durch das EinlaBventil
dargestellt.

Darauffolgend, in Abb. 6.8 bis 6.11, sind die berechneten Felder der turbulenten kineti-
schen Energie der Stromung und des Massenbruchs des Frischgases wihrend des Ladungs-
wechsels abgebildet (gleiche Schnittebene).

Bei der Berechnung wurde der UPWIND-Diskretisierungsansatz angewendet. Die turbu-
lente Prandtl-Zahl und die turbulente Schmidt-Zahl fiir jede der chemischen Spezies und
fiir den Mischungsbruch wurden mit den vom Star-CD Handbuch empfohlenen Werten
(Priyy = Schyys = 0,9) angenommen. In die Berechnung gehen wihrend des Ladungs-
wechsels keinerlei sonstige Modellkonstanten oder Parameter ein.

Zum Vergleich zwischen Messung und Berechnung stehen wihrend des Ladungswechsels
relativ wenige Daten zur Verfiigung. Dies ist in erster Linie der indizierte Druckverlauf (s.
Abb. 6.12). Man stellt eine sehr gute Ubereinstimmung von Messung und Star-CD-Rechnung
fest: Bis 600 ° KW betragt die Abweichung des berechneten Druckverlaufs von dem Mittelwert
der gemessenen Druckkurven max. 3 %. Dies bedeutet, daf die gesetzten Randbedingungen
am EinlaBlkanal wihrend des Ladungswechsels mit sehr guter Genauigkeit bestimmt wur-
den. Ab der Kurbelwinkelstellung 600 °KW stellt man eine kontinuierliche Abweichung des
berechneten Druckverlaufs zu héheren Werten fest. Bei 640 °KW erreicht der berechnete
Druck den maximalen (in 10 Zyklen) gemessenen Druck und folgt diesem etwa bis 690 ° KW
(relativer Fehler zw. 5 und 8 %). Ab diesem Zeitpunkt verldt der berechnete Druckverlauf
den durch Messungen bestimmten Druckbereich. Zum Ziindzeitpunkt (708 °KW) betrégt der
berechnete Wert des Zylinderdrucks 17,9 bar, der arithmetische Mittelwert der Messungen
17,05 bar, der Maximalwert aller Messungen 17,2 bar. Dies entspricht einem relativen Fehler
von ca. 5 % in Richtung hoherer Werte.
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Abbildung 7.2: Geschwindigkeitsfeld bei 360 "KW (Gaswechsel-OT) in einem senkrechten
Schnitt durch das Einlafiventil.
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Abbildung 7.3: Geschwindigkeitsfeld bei 420 ° KW in einem senkrechten Schnitt durch das
Einlafventil.
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Abbildung 7.4: Geschwindigkeitsfeld bei 480 KW in einem senkrechten Schnitt durch das
Einlafiventil.
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Abbildung 7.5: Geschwindigkeitsfeld bei 540 °(KW (Gaswechsel-UT) in einem senkrechten
Schnitt durch das Einlafiventil.
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Abbildung 7.6: Geschwindigkeitsfeld bei 630 °KW in einem senkrechten Schnitt durch das
Einlafiventil.
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Abbildung 7.7: Geschwindigkeitsfeld bei 705°KW in einem senkrechten Schnitt durch das
Einlafventil.
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Abbildung 7.8: Turbulente kinetische Energie bei 360 °(KW (GOT), 420 °, 480 ° und 540 ° KW

in einem senkrechten Schnitt durch das Einlaiventil.
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Abbildung 7.9: Turbulente kinetische Energie bei 600°, 630°, 660° und 705°KW in einem

senkrechten Schnitt durch das Einlafjventil.
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Abbildung 7.10: Massenbruch des Frischgases bei 360 ° KW (GOT), 420 °, 480 ° und 540 °KW

in einem senkrechten Schnitt durch das Einlaiventil.
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Abbildung 7.11: Massenbruch des Frischgases bei 600°, 630°, 660° und 705 °KW in einem

senkrechten Schnitt durch das Einlafiventil.
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Der Fehler wird nach Ansicht der Priifstandsleitung auf eine konstruktionsbedingt am Vier-
hubtriebwerk unregelméflig auftretende Leckage zuriickgefiihrt. Diese wurde in der Berech-
nung vernachléssigt. Zusétzlich mufl man von einer Abweichung der Brennraumgeometrie
in der Nédhe des Ziind-OT von der urspriinglichen Form ausgehen, weil der hohe Druck ei-
ne Verformung der Motorkomponenten verursacht, so daf3 das reale Verdichtungsverhaltnis
nur € ~ 9.5 anstelle des theoretischen Verdichtungsverhéltnisses von € = 10 betrégt. Eine
solche Verformung der Brennraumgeometrie wurde ebenfalls nicht beriicksichtigt. Jeder der
beiden Effekte fiihrt zu niedrigeren Werten des gemessenen Brennraumdrucks im Vergleich
zur Berechnung.

Gemessanar und berechneter Druckverlauf im 2ylinder des
Cttomotors M112-3WIDE (VHT ) wahrend der Kompression

— Mazissiim aug 10 Megiungsn
—— Minimus aus 10 Measungsn

REbebva i &g 10 Messungen
= Slar-C1D Reckrung

Druck im Zylinder [bar]

o = 0o oEOE = B or o "R EERREEE

o 7w o oS Bor b DS D = = 5 oF E

Kurtstwinioa] [Grad KW, 20T = 720 Gead K

Abbildung 7.12: Vergleich des gemessenen und berechneten Druckverlaufs beim Ottomotor
M112-3V/DZ (VHT) bis zum Ziindzeitpunkt.

Des weiteren liegt eine Bestimmung des Geschwindigkeitsfeldes mittels der Teilchenspur-
Anemometrie (engl.: Particle Image Velocimetry“, PIV) in Verbindung mit Laserlichtschnitt
fiir bestimmte Kurbelwinkelstellungen vor. Der Vergleich von PIV-Messung und Star-CD-
Rechnung in der Symmetrieebene des Zylinders ergibt eine gute Ubereinstimmung der groben
Strukturen des Geschwindigkeitsfeldes (W. Rumez, [61]).

7.1.4 Berechnung der Verbrennung und der Schadstoffbildung mit
dem ,,groben* Netz

Ausgehend von der Berechnung des Stromungsfeldes zum Ziindzeitpunkt wurde die Simu-
lation der Verbrennung und Schadstoffbildung fiir den M112-3V/DZ (VHT) mit dem ,gro-
ben“ Netz durchgefiihrt. Als erstes mufl der noch unbekannte Korrekturfaktor fiir die Netz-
abhiingigkeit der TurbulenzgroBen Ky, = A%, ~ 10 bestimmt werden (s. §5.1.2). Dies
kann durch Abgleich des Wertes des Spitzendrucks in Messung und Rechnung erfolgen. Zu
diesem Zweck wurde der numerische Parameter Ay, ausgehend von dem Wert Ay, = 2,0
schrittweise erhoht bis zur bestmoglichsten Ubereinstimmung des Druckverlaufs zwischen
Rechnung und Messung. In Abb. 7.13 sind die so berechneten Druckverldufe zusammen mit
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Abbildung 7.13: Parameterstudie zur Abhéngigkeit des Druckverlaufs von dem numerischen
Parameter Ay, (Netzfeinheit) bei der Verbrennung.
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Abbildung 7.14: Berechneter Druckverlauf fiir den Ottomotor M112-3V/DZ bei bestmogli-
cher Ubereinstimmung mit dem Experiment (Apner, = 2,65 und Apner, = 2, 70).
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der Messung dargestellt. Darin ist die Sensitivitdt des Wertes und der Kurbelwinkelposition
des Spitzendrucks beziiglich A e, zu sehen. Abb. 7.14 zeigt den Druckverlauf in den beiden
Fillen mit der besten Ubereinstimmung. Dabei erreichen Hohe und Kurbelwinkellage des
berechneten Spitzendrucks die experimentellen Werte pyae = 54, 4 bar bzw. 8,4, = 738 ° KW
gleichzeitig. Der somit bestimmte Wert des numerischen Parameters ist Ane, = 2, 65.

Die folgenden Abbildungen beziehen sich alle auf Berechnungen mit dem feststehenden
Parameter Apes. bei der bestmoglichen Ubereinstimmung (Ape, = 2, 65). Die Berechnungen
wurden fiir die Ziindzeitpunkte ZZP = 705°KW und 708 °KW durchgefiihrt.

Abbildung 7.15 zeigt den Volumen-gemittelten Temperaturverlauf im Brennraum wéhrend
der Verbrennung. Der Maximalwert der mittleren Temperatur im Brennraum liegt bei 2550 K
und wird bei 743 ° KW erreicht.

Mittlere Temperatur des Arbeitgases bei dem Ottomotor M112-3WDZ (VHT)

wihrend der Verbrennung
¥ - { Drehzahl n = 1500 1/min, Yollast, ZZP = 708 Grad KW )

25000 - *‘m“‘f

o | #— Nittlere Bremnraumdermgaratur [K |
L ]
A0 T
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a2 2,

Tamparatur [K]
B
*.
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Abbildung 7.15: Mittlere Brennraumtemperatur wiahrend der Verbrennung.

Darauf folgen in Abb. 7.16 bis 7.27 die Ergebnisse aus der Berechnung der Verbrennung
und der Schadstoffbildung (3D-Flammenausbreitung im Brennraum, Temperatur, turbulen-
te kinetische Energie und Massenbriiche der verschiedenen Spezies) bei unterschiedlichen
Kurbelwinkelstellungen (710°, 720°, 730°, 740°,750°, 760°, 778°, 803 ° und 848 °KW).
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Abbildung 7.16: Flammenausbreitung im Brennraum des Ottomotors M112-3V/DZ (VHT):

Reaktionsfortschrittsvariable bei 710°, 720°, 730° und 740 °KW (ZZP = 708 °KW).
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Abbildung 7.17: Flammenausbreitung im Brennraum: Reaktionsfortschrittsvariable bei 750 °,

760°, 773° und 848 °’KW (ZZP = 708 °KW).
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Abbildung 7.18: Temperaturfeld in einem senkrechten Schnitt durch das EinlaBventil bei

720°, 730°, 740° und 750 ° KW.
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Abbildung 7.19: Temperaturfeld in einem senkrechten Schnitt durch das Einlalventil bei

760°, 768°, 802° und 848 °KW.
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Abbildung 7.20: Turbulente kinetische Energie in einem senkrechten Schnitt durch das Ein-

laBBventil bei 720°, 730°, 740° und 750 °KW.
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Abbildung 7.21: Turbulente kinetische Energie in einem senkrechten Schnitt durch das Ein-

laBBventil bei 760°, 768 °, 802 ° und 848 °KW.
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Abbildung 7.22: NO-Bildung im Brennraum des M112-3V-DZ (VHT): Temperatur und NO-

Massenbruch jeweils bei 710° und 730 ° KW (ZZP = 708 °KW).
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Abbildung 7.23: NO-Bildung im Brennraum des M112-3V-DZ (VHT): Temperatur und NO-
Massenbruch jeweils bei 750 ° und 778 ° KW (ZZP = 708 °KW).
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Abbildung 7.24: NO-Bildung im Brennraum des M112-3V-DZ (VHT): Temperatur und NO-

Massenbruch jeweils bei 803 ° und 848 ° KW (ZZP = 708 °KW).
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Abbildung 7.25: CO-Bildung im Brennraum: Draufsicht und senkrechter Schnitt durch das

Einlaventil jeweils bei 730° und 760 ° KW.
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Abbildung 7.26: Massenbriiche der chemischen Spezies Oy, CO5, Hy und H5O in einem senk-

rechten Schnitt durch das Einla3ventil bei 733 °KW.
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Abbildung 7.27: Massenbriiche der Radikale O, N und OH und des thermischen NO in einem

senkrechten Schnitt durch das Einlafiventil bei 733 °KW.
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Abbildung 7.28 zeigt den Summenbrennverlauf fiir die Berechnungen mit den Ziindzeitpunk-
ten ZZ P = 705 und 708 ° KW sowie die Summenbrennverlaufe, die mit der Ersatzbrennfunk-
tion nach Vibe [55] anhand des berechneten Summenbrennverlaufs angenéhert wurden:

9 o QVb (mw+1)
wp,=1—exp |—aw - ( Ady, ) ) (7.1)

Die Werte der anzupassenden Parameter der Vibe-Funktion sind fiir den Fall ZZP =
708 ° KW die folgenden: ay = 5,388, der Formfaktor my = 1,959 und die Brenndau-
er Afy, = 56 °KW. Der Verbrennungsbeginn (i.e. die Kurbelwinkelstellung mit 1% Um-
satz an Frischgasmasse) liegt in diesem Fall bei 6y, = 715°KW, die Schwerpunktlage der
Verbrennung (i.e. die Kurbelwinkelstellung mit 50% des Umsatzes an Frischgasmasse) bei
Oys = 16 °KW n. OT, die Umsetzrate (i.e. das Kurbelwinkelintervall zwischen 10% und 90%
Umsatz) betrégt Afggy, = 27 °KW. Diese Werte wurden fiir denselben Fall aus dem indizier-
ten Druckverlauf bestimmt (Glemser, [65]). Dabei ist der Vibe-Parameter ay = 6,908 von
Glemser als fix betrachtet worden und davon ausgehend der Parameter my, = 2,846 berech-
net. Die von Glemser angegebenen Ergebnisse stimmen zum Teil sehr gut mit den berechne-
ten Werten tiberein (Afy g eop = Abygrecn = 56 KW, Absoo cop = Absosrech = 27°KW)
und zum Teil nicht (By, = 711,2°KW, Ovpreen = TI5°KW, Oy erp, = 22°KW n. OT,
Ovsrecn = 16 °KW n. OT'). Anhand der Ergebnisse von Glemser ergeben sich eine ganze Reihe
von Fragen zu moglichen Ungereimtheiten. Einerseits ist bei Glemser der Verbrennungsbe-
ginn relativ frith und andererseits wird die Schwerpunktlage (bei gleicher Umsetzrate und
Brenndauer bei Messung und Star-CD-Rechnung) extrem spét erreicht. Dies bedeutet, die
Richtigkeit der Messung vorausgesetzt, eine drastische Erhohung der mittleren Reaktions-
geschwindigkeit in der spidten Phase der Verbrennung, die die Berechnung nicht wiedergibt.

Summenbrennverauf bei dem Ottomotor M112-3WVIDZ bei
n = 1500 Uimin, ZZP = 15 Grad KW und 12 Grad KW vor OT
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Abbildung 7.28: Berechneter Summenbrennverlauf (Star-CD) und Summenbrennverlauf nach
Vibe-Funktion fir ZZP = 705° und 708 °(KW.
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Charakteristische Groben der Flammenausbreitung im Zylinder
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Abbildung 7.29: Laminare und Turbulente Flammenausbreitungsgeschwindigkeit (Mittel-
werte iiber der turbulenten Flammenfront, i.e. der Bereich 0.01 < ¢ < 0.99).
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Abbildung 7.30: Mittelwerte einiger charakteristischer Léngenmafle der Turbulenz und der
Verbrennung.
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Die Abbildungen 7.29 und 7.30 zeigen die charakteristischen Groflen der Flammenausbrei-
tung (Flammengeschwindigkeiten, bzw. Lingenskalen). Darin ist zu erkennen, daf§ die lami-
nare Flammendicke kleiner ist als das Kolmogorov-Langenmaf, d.h. das Klimov-Williams-
Kriterium ist erfiillt. Die Verbrennung findet im Flamelet-Regime statt und die Vorausset-
zungen der Anwendung des Flamelet-Modells sind gegeben.

Zur Uberpriifung der Aussagekraft des Verbrennungsmodells hinsichtlich der Flammen-
ausbreitung im Brennraum wurden die berechneten Mittelwerte der Flammenankunftszeiten
in sechs verschiedenen Punkten mit den Werten verglichen, die experimentell mit Hilfe von
Ionenstromsonden ermittelt wurden. Die Lage der Ionenstromsonden ist in Abb. 7.31 zu
sehen.

Die Abb. 7.16 und 7.17 zeigen die wesentlichen Aussagen der Berechnung der dreidimen-
sionalen Flammenausbreitung im Zylinder:

e Eine relativ schwache Quetschspaltstromung bewirkt die Mitfithrung des Flammen-
kerns in den ersten 15° bis 20 °KW nach der Ziindung in Richtung Auslaventil (Ge-
schwindigkeiten von ca. 5 m/s in der Néhe der Ziindkerze, s. Abb. 7.7). Die Mitfiithrung
des Flammenkerns wird, wie erwartet, mit zunehmender Grofle des Flammenkerndurch-
messers unbedeutend.

e Die Flamme erreicht zuerst jenen Bereich des Brennraums, der dem Auslaventil néher
liegt und erst viel spéter den Quetschspalt auf der gegeniiberliegenden Seite, in der
Néahe des Einlafiventils.

Diese Aussagen werden durch die Ionenstromsondenmessungen qualitativ bestétigt (s. Abb. 7.31,
rechts).
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Abbildung 7.31: Bild links: Anordnung der Ionenstromsonden im Brennraum des Ottomotors
M112-3V/DZ (VHT). Bild rechts: Vergleich zwischen gemessenen und berechneten mitt-
leren Flammenfrontankunftszeiten (Referenzrechnung: n = 1500 min~!, Vollast, ® = 1,
ZZP =708 ° KW, UPWIND-Ansatz, turbulenter Warmeiibergang nach (Gl. 3.65), turbulen-
ter Austauschterm (Sch; = 0,9), Wahl der Sonden-Zellen in der wandnéchsten Zellschichte).

Man stellt jedoch eine systematische Abweichung der Rechenergebnisse von den Mefiwerten
fest, die mit zunehmender Entfernung der Ionenstromsonde von der Ziindkerze wéchst, und
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zwar anndhernd linear mit der gemessenen Flammenankunftszeit. Die mittlere Flammenan-
kunftszeit zu der am nichsten liegenden Sonde (Sonde K) ist etwa gleich der gemessenen,
bei der nichstfolgenden Sonde (Sonde F) ist der gemessene Wert des Zeitpunkts der Flam-
menankunft (umgerechnet in °KW) um 2 ° bis 3 ° KW kleiner als der berechnete Wert, usw.,
so daf der berechnete Wert an der am weitesten entfernten Ionenstromsonde (Sonde G) um
etwa 20 °KW von dem gemessenen Wert abweicht. Die berechnete turbulente Flammenaus-
breitung ist ,,zu langsam®, obwohl der Druckverlauf mit dem Experiment gut iibereinstimmt.
Die Ursachen dieses Verhaltens sind die folgenden:

1) Der Feuerstegspalt wurde bei der Modellierung des Brennraums nicht berticksichtigt.
In diesen Spalt dringt ein nicht vernachléssigbarer Anteil des unverbrannten Gemisches ein,
der von der Flamme nicht erreicht wird (Flammenverloschung am Spalt) und der somit in
den ersten 50 °KW nach Ziindung fiir die Verbrennung nicht zur Verfiigung steht. Erst mit
der Abwartsbewegung des Kolbens wird das Gasgemisch aus dem Feuerstegspalt austre-
ten. Danach vermischt sich dieses brennbare Gemisch mit dem verbrannten Gasgemisch und
wird zu einem bedeutenden Teil nachoxidiert. Das Volumen des Feuerstegspalts betrédgt in
der Regel 1% bis 2% des Kompressionsvolumens [55]. Fiir den M112-3V/DZ (VHT) wur-
de ein Spaltvolumen Vs, = 0.93 cm® angenommen. Der anhand dieses Wertes berechnete
Massenanteil des unverbrannten Kraftstoffes in dem Spalt betrégt bei einer Zylinderwand-
temperatur von 293 K je nach Brennraumdruck zwischen 6.5% und 9.1% der Gesamtmasse.
Zum Zeitpunkt, zu dem im Experiment der gesamte Brennraum von der Flammenfront er-
faBt wurde, befindet sich also etwa 7% der Gesamtmasse im Spalt, und die entsprechende
Energie wird nicht freigesetzt. Somit wird verstdndlich, dal in den durchgefiihrten Star-
CD-Rechnungen die Flammenausbreitung langsamer stattfinden mufl, um einen korrekten
Druckverlauf und Summenbrennverlauf zu erreichen, weil im Star-CD-Modell sich die ca.
6% bis 9% unverbranntes Gemisch im Brennraum und nicht im Feuerstegspalt befinden.
Dies wiirde den annéhernd linearen Verlauf der Abweichung zur gemessenen Flammenan-
kunftszeit erklaren, weil das Feuerstegspaltvolumen nur in dem Mafle als Fehlerquelle fiir die
3D-Simulation auftritt, in welchem die Flamme den Spalt zwar erreicht hat, aber die Flam-
me im Experiment an der betreffenden Stelle verloschen ist und es nicht zur Freisetzung der
chemischen Energie durch die Verbrennung kommt. Um eine Ann&herung der Berechnung
der Flammenausbreitung im Zylinder an die experimentellen Werte zu erreichen, muf3 der
Feuerstegspalt als Teil des Rechengitters abgebildet werden. Dies wurde am ,,verfeinerten®
Rechennetz durchgefiihrt (s. § 6.4 ).

2) Die iiber die Zylinderwand abgegebene Wiarmemenge, berechnet nach der Beziehung
fiir den turbulenten Wirmeiibergang (Gl. 3.65), ist zu niedrig. Der integrale Wert des Wirme-
stroms pro Zylinder berechnet nach (Gl. 3.65) ist im Vergleich zu dem Wirmestrom, der
anhand von globalen Betrachtungen der Energiebilanz ermittelt wird, ca. um Faktor 5 zu
niedrig. Die Berechnung der Wérmeverluste anhand der Beziehung von Woschni (Gl. 2.40)
liefert einen relativ genauen Wert des integralen Wirmestroms, weil die Modellkonstan-
ten in (Gl. 2.40) auf motorische Anwendungen abgestimmt sind. In Abb. 7.32 ist der iiber
den gesamten Zylinder gemittelte Warmestrom, berechnet mit den beiden Beziehungen (Gl.
3.65) bzw. (Gl. 2.40), dargestellt. Dazu, zum Vergleich, derselbe Wérmestrom berechnet an-
hand von (Gl. 2.40) mit dem quasi-dimensionalen Zwei-Zonen-Verbrennungsmodell ZOMOV
(Rechnung von K. Ecke).

Eine groflere nach auflen abgegebene Wirmemenge bei gleichem Druckverlauf wiirde
eine etwas schnellere Wirmefreisetzung erfordern, also einen hoheren Wert des Parame-
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Abbildung 7.32: Warmeverluste als Funktion des Kurbelwinkels.

ters Aner. und damit explizit eine hohere turbulente Flammenausbreitungsgeschwindigkeit.
Daher verspricht die Berechnung des Wirmeiibergangs nach Woschni (Gl. 2.40) nicht nur
eine deutliche Verbesserung der Genauigkeit der insgesamt vom Arbeitszylinder abgegebe-
nen Warmemenge, sondern auch einen Beitrag zur Verringerung der Unterschiede in den
Flammenankunftszeiten und ein realistischeres Bild der Flammenausbreitung.

3) Das Eingleichungs-Verbrennungsmodell von Weller beriicksichtigt nicht Effekte, die ei-
ne Reduzierung und Stabilisierung der turbulenten Flammendicke bewirken; als Folge davon
nimmt die turbulente Flammendicke im Verlauf der Flammenausbreitung im Zylinderinne-
ren permanent zu. Die turbulente Flammendicke ist in einer sehr guten Ndherung gleich dem
Kehrwert des Moduls des Gradienten der gemittelten Reaktionsfortschrittsvariablen ¢. Ge-
nau dieser Modul der gemittelten Reaktionsfortschrittsvariablen tritt in dem Quellterm der
Transportgleichung fiir die Reaktionsfortschrittsvariable auf (Gl. 4.53). Eine zu dicke turbu-
lente Flammenfront bedeutet einen zu geringen Modul des Gradienten von ¢ und damit eine
zu kleine mittlere Reaktionsgeschwindigkeit, also eine zu langsame Flammenausbreitung.

Als Konsequenz wurden jene Mafinahmen untersucht, die zur Stabilisierung der turbu-
lenten Flammendicke beitragen konnen, indem Einfliisse, die zur Verbreiterung der Flam-
menfront beitragen, ausgeschaltet oder gedampft wurden. Das sind in erster Linie der tur-
bulente Austauschterm in der Transportgleichung fiir die Reaktionsfortschrittsvariable (das
dritte Glied auf der linken Seite in (Gl. 4.53)) und die numerische Diffusion, die durch den
verwendeten Diskretisierungsansatz (UPWIND-Ansatz, kurz UD) maBgeblich bestimmt ist.
Zwischen den beiden Einflulgréflen besteht der prinzipielle Unterschied, dafl der turbulente
Austauschterm ein physikalisches Phanomen modelliert, ndmlich den Beitrag der Schwan-
kungen des Gradienten der Reaktionsfortschrittsvariablen beim Abbau der Gradienten der
mittleren Reaktionsfortschrittsvariablen, wéhrend die numerische Diffusion ein rein numeri-
sches Problem ist. In ihren Auswirkungen sind die beiden Einflulgrofien jedoch sehr dhnlich.
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Der Beitrag des turbulenten Austauschterms kann ausgeschaltet werden, indem in der Trans-
portgleichung fiir die Reaktionsfortschrittsvariable (Gl. 4.53) die turbulente Schmidt-Zahl
Schy auf einen sehr grolen Wert (praktisch co) gesetzt wird, wihrend die numerische Diffu-
sion durch Anwendung des Zentraldifferenzen-Ansatzes oder des SFCD-Ansatzes (s. § 5.1.2)
deutlich reduziert wird.

Um die Bedeutung dieser Einfluflfaktoren einzeln aufzuzeigen, wurden zum Vergleich ver-
schiedene Rechenldufe mit und ohne turbulentem Austauschterm fiir drei der von Star-CD
zur Auswahl gestellten Diskretisierungsansitze (UD, CD und SFCD) durchgefiihrt. Die Er-
gebnisse der Vergleichsrechnungen sind in Form von Polardiagrammen in Abb. 7.33 und 7.34
zu sehen.
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Abbildung 7.33: Einflul des turbulenten Austauschterms auf die berechneten Flammenan-
kunftszeiten bei dem Ottomotor M112-3V/DZ (UPWIND-Ansatz). Bild links: Sch; = 0, 9;
Bild rechts: Sch; = 1,0 - 10'°. Der turbulente Austauschterm triigt zur Verbreiterung der
turbulenten Flammenfront bei und bewirkt durch einen niedrigen Gradienten von ¢ eine
langsamere Flammenausbreitung.
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Abbildung 7.34: Einflufl des Diskretisierungsansatzes auf die Flammenfrontankunftszeiten:
Links: UPWIND-Ansatz. Rechts: SFCD-Ansatz. Die numerische Diffusion tréagt zur Verbrei-
terung der turbulenten Flammenfront bei. Der relativ steile Gradient von ¢ in dem SFCD-
Ansatz bewirkt in den ersten 20 bis 30 °KW nach der Ziindung eine deutlich schnellere
Flammenausbreitung im Vergleich zum UPWIND-Ansatz.
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Abbildung 7.35: Einflul des Diskretisierungsansatzes auf den Summenbrennverlauf.

Die Vergleichsrechnungen bestétigen die Aussage, dal der turbulente Austauschterm zur Ver-
breiterung der turbulenten Flammenfront beitrédgt und durch einen niedrigeren Gradienten
von ¢ eine viel langsamere Flammenausbreitung bewirkt.

Die numerische Diffusion tréagt gleichfalls zur Verbreiterung der turbulenten Flammen-
front bei. Der relativ steile Gradient von ¢ in dem SFCD-Ansatz bewirkt in den ersten 20
bis 30 Grad KW nach der Ziindung eine deutlich schnellere Flammenausbreitung als beim
UPWIND-Ansatz. Die mit dem SFCD-Ansatz berechneten Flammenfrontankunftszeit ist fiir
die ziindkerzennahe Ionenstromsonde F kleiner als die gemessene Flammenfrontankunftszeit.

Die globalen Verinderungen in der Flammenausbreitung sind in der Darstellung der
Summenbrennverldufe (Abb. 7.35) zu sehen.

4) Effekte der Flammenausbreitung in der turbulenten Grenzschicht an der Brennraum-
wand spielen beim Vergleich der berechneten und gemessenen Werten der Flammenfront-
ankunftszeiten eine bedeutende Rolle. Zur Berechnung der Turbulenzgréoflen in unmittelba-
rer Nihe einer festen Wand werden Wandgesetze angewendet, s. (Gl. 3.63) und (Gl. 3.64).
Dringen die Spitzen der Ionenstromsonden durch diese diinne, turbulente Grenzschicht durch,
welche zur Zeit von keinem motorischen Rechennetz aus Rechenzeitgriinden aufgelost wer-
den kann, dann wird in der Umgebung der Sonden die turbulente kinetische Energie durch
die Berechnung mit dem k-é&-Modell mit Wandgesetz unterschitzt.

Dies bedeutet zumindest fiir die duflerste Zellschicht, in der sich natiirlicherweise alle
den Ionenstromsonden entsprechenden Zellen befinden, eine viel zu langsame, fast laminare
Flammenausbreitung. Ein geeignetes Modell fiir die Wechselwirkung zwischen turbulenter
Flamme und Wand ist notig. Die Wahl der den Ionenstromsonden entsprechenden Zellen
in der nédchsten, (ca. 1 mm) weiter innen liegenden Zellschicht bedeutet fiir die Entfernung,
iiber welche sich die turbulente Flamme in einem Brennraum mit Durchmesser D = 95 mm
ausbreitet, einen relativ kleinen Fehler. Sie fiihrt jedoch zu einer weiteren Annédherung der

Rechenergebnisse an die Ergebnisse der Messung, vor allem bei den von der Ziindkerze weiter
entfernten Sonden (die Ann#herung fiir die Sonde G betrégt 5 ° KW, s. Abb. 7.36).
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Abbildung 7.36: Einflufl der turbulenten Wandgrenzschicht auf die berechneten Flammenan-
kunftszeiten bei dem M112-3V/DZ. Links: Die Zellen, die den Ionenstromsonden entspre-
chen, wurden in der duflersten Zellschicht gewéhlt. Rechts: Die Zellen wurden in der zweiten,
ca. 1 mm weiter innen liegenden Zellschicht gewé&hlt.

5) Numerische Fehler durch iiberméBige Verzerrung von Zellen im Rechennetz kénnen sich
gravierend auf die Flammenausbreitung auswirken. Das hier betrachtete ,,grobe“ Netz weist
an der Kante des AuslaBventils einige wenige stark verzerrte Zellen auf, die vom Hersteller
bei der Anpassung des Netzes an die Geometrie des Brennraums nicht vermieden werden
konnten. Diese verzerrten Zellen weisen bei Ankunft der Flammenfront unphysikalisch hohe
Werte der TKE und der Dissipation der TKE auf. Die hohen Werte der TKE wirken sich
einerseits auf den Quellterm der Transportgleichung der Reaktionsfortschrittsvariablen (Gl.
4.53) beschleunigend aus, andererseits folgt aus den hohen Werten der Dissipation in diesen
Zellen eine sehr hohe Flammenstreckung und damit Flammenverléschung.

Es zeigt sich jedoch, dafl die Auswirkung dieser numerischen Fehler stark von dem Diskre-
tisierungsansatz abhéingt. Der UPWIND-Ansatz zeigt sich relativ unempfindlich gegeniiber
den hohen Werten der Turbulenzgréfien in den verzerrten Zellen, weil diese sich gliicklicher-
weise in unmittelbarer Ndhe der Wand befinden und so die Ausbreitung des numerischen
Fehlers im restlichen Stromungsgebiet vermieden wird. Dagegen zeigt sich der Zentraldif-
ferenzenansatz als besonders empfindlich. Bei diesen Ansatz werden die hohen Werte der
Turbulenzgréfien in den verzerrten Zellen aufgrund der linearen Interpolation an alle Nach-
barzellen weitergegeben. Die numerischen Fehler kénnen sich so im Stromungsgebiet aus-

breiten (s. Abb. 7.37).

Nachdem festgestellt wurde, daf§ die Ursache der Flammenverloschung rein numerischer
Natur ist, wurde deren Effekt beseitigt, indem der kritische Wert der Flammenstreckung (bei
welchem erstmals Verloschung eintritt) auf einen sehr hohen Wert gesetzt wurde. Anhand
der vorliegenden Daten wird offensichtlich, dafi bei Netzen mit stark verzerrten Zellen, wie
den benutzten, das UD-Verfahren den beiden anderen Diskretisierungsansétzen vorzuziehen
ist.

Anhand der durchgefiihrten Vergleichsrechnungen ist bewiesen, dafl aufgrund jedes einzel-
nen dieser Einflulifaktoren eine Verkiirzung der Brenndauer und eine spiirbare Annédherung
der Flammenankunftszeiten an die Messergebnisse erzielt wird. Es kann nun eine Rechnung
durchgefiithrt werden, in welcher gleichzeitig alle angefiihrten Einflufifaktoren (aufler dem
Feuerstegspalt) in der jeweils bestmoglichen Variante gewéhlt werden.
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Abbildung 7.37: EinfluB8 der numerischen Fehler durch einige, wenige, stark verzerrte Zellen
an der Kante des Auslafiventils auf die Flammenausbreitung bei unterschiedlichen Diskreti-
sierungsanséitzen. Links: UPWIND-Ansatz, Rechts: Zentraldifferenzen-Ansatz.
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Abbildung 7.38: Vergleich der gemessenen und berechneten Flammenankunftszeiten bei dem
Ottomotor M112-3V/DZ (VHT). Links: Referenzrechnung; Rechts: Beriicksichtigung der
Einflulfaktoren 2 bis 5.
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Der Massenanteil der Scha

119

dstoffkomponenten CO und NO wurde nach der in Kap. 4 be-

schriebenen Vorgehensweise berechnet. Darin sind folgende restriktiven Annahmen enthal-
ten: ausschlieBlich thermisches Stickoxid (NO) nach (Gl. 5.4) bis (Gl. 5.6) und Kohlenmon-

oxold CO ausschliefllich in

den ersten 100°KW nach der Ziindung (Hochtemperaturphase

der Verbrennung mit ausreichend schneller Reaktionskinetik, in welcher die Annahme eines

vollstdndigen chemischen G

leichgewichts beziiglich CO gerechtfertigt ist). Die Bildung dieser

beiden Schadstoffkomponenten ist in den Abb. 7.39 und 7.40 dargestellt.
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Abbildung 7.39: Bildung des Kohlenmonoxids im Brennraum des Ottomotors M112-3V/DZ
(VHT) in den ersten 100 °KW nach der Ziindung.
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Abbildung 7.40: Bildung des thermischen Stickoxids im Brennraum des Ottomotors

M112-3V/DZ (VHT).
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Der gemessene Wert des NO-Massenbruchs liegt nach Kenntnisstand des Verfassers nur
fiir den Serienmotor vor und betriagt in diesem Fall wnxo &~ 3000 ppm. Dieser Wert bezieht
sich auf die Verbrennung von bleifreiem Superbenzin, das in Form von Spray eingespritzt
wird. Deshalb ist der Vergleich mit der Propanverbrennung in der VHT-Variante nur bedingt
moglich. Es ist aber anzunehmen, dafl die NO-Konzentration, welche extrem empfindlich auf
die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion der lokalen Brennraumtemperatur reagiert, fiir den
M112-3V/DZ (VHT) im Propanbetrieb mit dem vorliegenden Modell qualitativ richtig bzgl.
des Orts der Bildung und Verteilungsdichte im Brennraum berechnet wird, quantitativ jedoch
nur mit einem relativen Fehler von ca. 100% berechnet werden kann.

Fiir den Wert des CO-Massenbruchs liegt nur der im Abgastrakt gemessene Wert vor, der
mit dem CO-Massenbruch im Brennraum in der Hochtemperaturphase nicht vergleichbar ist
(s. Kap. 4). Dieser betrigt nach Angaben der Priifstandsleitung wco ~ 2600 ppm.

7.1.5 Berechnung der Stromung mit dem ,,feinen* Netz

Die Berechnung derselben Motorgeometrie mit einem viel feineren Netz soll die Aussagen
zur Netzabhéingigkeit und zum asymptotischen Verhalten der Strémungsvariablen, die durch
Netzabhéngigkeitsstudien an einfachen Geometrien von Modellbrennrdumen gewonnen wur-
den (s. Kap. 5), an einer seriennahen Motorgeometrie iiberpriifen und das Mafl an hoherer
Genauigkeit der Berechnung abschétzen, welches durch die Netzverfeinerung erreicht wird.
Das ,feine“ Netz besteht aus 338000 Zellen insgesamt, davon ca. 80000 Fluid-Zellen fiir den
Brennraum in OT, und erlaubt die Auflésung kleinerer Wirbelstrukturen als dies mit dem
groben Netz moglich ist. Die groben Wirbelstrukturen der Stromung sind annidhernd die-
selben, die auch mit dem groben Netz berechnet wurden. Es ergeben sich erwartungsgemafl
mehrere zusétzliche Wirbel, hauptséichlich in den Randgebieten der Stromung, die in der
Berechnung mit dem groben Netz nicht zu erkennen waren (s. Abb. 7.41 bis 7.44).

In Abb. 7.45 ist die turbulente kinetische Energie dargestellt, in demselben senkrechten
Schnitt durch das Einlalventil wie in Abb. 6.8 und 6.9 beim groben Netz. Darin ist der
wichtige Unterschied zur Simulation mit dem groben Netz zu sehen. Ahnlich wie in den
Netzabhingigkeitsuntersuchungen von Gildein (s. Kap. 5) erreicht die mit dem k-é-Modell
berechnete TKE bei der Berechnung mit dem feinen Netz einen etwa 50% hoher liegenden
Wert als der entsprechende Wert beim groben Netz. Die rdumliche Form der Verteilung der
TKE im Brennraum zeigt bis gegen Ende des Kompressionstaktes eine gewisse Ahnlichkeit
auf. Ab ca. 660 °KW sind jedoch auch beziiglich der rdumlichen Verteilung deutliche Un-
terschiede zu sehen, welche sich in der geometrischen Form der turbulenten Flammenfront
bemerkbar machen.

Aus dem Vergleich der Abbildungen 7.45, 6.8 und 6.9 kann man schluffolgern, dafl die
Anwendung eines Extrapolationsverfahrens zur Berechnung der asymptotischen Werte der
beiden TurbulenzgréBen k und ¢ sich prinzipiell als der richtige Weg zur Losung der Netz-
abhéngigkeitsprobleme erweist, aber auch, dafl ein durch Extrapolation berechnetes Tur-
bulenzfeld nur eine relativ grobe Anndherung an die Wirklichkeit sein kann. In Abb. 7.48
bis 7.51 sind die zeitlichen Verldufe der Mittelwerte mehrerer charakteristischer Groflen der
Turbulenz iiber dem Brennraum zu sehen, die mit dem feinen Netz berechnet wurden. Der

abschliefende Vergleich folgt in §6.1.6.
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Abbildung 7.41: M112-3V/DZ (VHT), feines Netz: Geschwindigkeitsfeld bei 480 °KW in
einem senkrechten Schnitt durch das Einlafiventil.
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Abbildung 7.42: Geschwindigkeitsfeld bei 540 °(KW (Gaswechsel-UT) in einem senkrechten
Schnitt durch das Einlafiventil.
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Abbildung 7.43: Geschwindigkeitsfeld bei 600 °KW in einem senkrechten Schnitt durch das

Einlaflventil.
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Abbildung 7.44: Geschwindigkeitsfeld bei 705 °KW in einem senkrechten Schnitt durch das
Einlafventil.
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Abbildung 7.45: Turbulente kinetische Energie bei 480 °, 540°, 600 ° und 705 °KW in einem

senkrechten Schnitt durch das Einlaf3ventil.
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Abbildung 7.46: Massenbruch des Frischgases bei 480°, 540°, 600° und 705 °KW in einem

senkrechten Schnitt durch das Einlafjventil.
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Abbildung 7.47: Netzabhéngigkeit: Vergleich der turbulenten kinetischen Energie zum Ziind-

zeitpunkt (708 °KW) beim groben und feinen Netz.
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Abbildung 7.48: M112-3V/DZ (VHT), feines Netz: Zeitlicher Verlauf der berechneten tur-
bulenten kinetischen Energie als Mittelwert {iber dem Brennraum.
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Abbildung 7.50: M112-3V/DZ (VHT), feines Netz: Zeitlicher Verlauf des berechneten Inte-
gralen Lingenmafes der Turbulenz als Mittelwert {iber dem Brennraum.

e

Barechnetes Integrales Jeitmal (Mittelwsrt O Brennraum)

0 006

=
T

Integrales Zeitmak [s]
?

0.003
GO0

e
610

ML L L L L L L
B30 B30 840 BS0 GED &Y0 EA0 &80 VOO Ti0 V20 T30
Kurbatwinkel [Grad K

Abbildung 7.51: M112-3V/DZ (VHT), feines Netz: Zeitlicher Verlauf des berechneten Inte-
gralen Zeitmafles der Turbulenz als Mittelwert {iber dem Brennraum.
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Gleichzeitig zu den Unterschieden in den Turbulenzgréfien treten auch beim Feld des Frisch-
gasmassenbruchs, das durch den turbulenten Mischungsprozess iiber die Wirbelviskositét
pue = Cp - ’1—2 maBgeblich beeinflufit wird, deutliche Unterschiede zum groben Netz auf (s.
Abb. 6.10, 6.11, 7.46, 7.52). Das Problem der Netzabhéingigkeit des Frischgasmassenbruchs
ist eine direkte Folge der Netzabhéngigkeit der Turbulenz und kann nur durch die Lésung
des letzteren Problems beseitigt werden. In Ottomotoren ist der Massenbruch des Frischga-
ses bzw. des Restgases im Brennraum zum Ziindzeitpunkt anndhernd homogen, die kleinen
Unterschiede sind jedoch wegen dem groflen Einflufl des Restgasmolenbruchs auf die lokale
laminare Flammenausbreitungsgeschwindigkeit (s. Giilder-Korrelation, (Gl. 4.15)) keinesfalls

vernachléssigbar.

Durch Extrapolation der Wirbelviskositdt auf ein hypothetisches, unendlich feines Netz
und Verwendung des asymptotischen Wertes der Wirbelviskositéit kann der Einflufl dieser
Fehlerquelle in der Simulation reduziert werden. Dafiir miifite der Faktor Ap... auf Er-
fahrungswerte abgestiitzt werden, die den unterschiedlichen Feinheitsgraden der realen Re-
chennetze entsprechen. Aus der Erhéhung der TKE um ca. 50% bei einer Verfeinerung des
Rechennetzes etwa um Faktor 2 in jede Richtung (also Halbierung der durchschnittlichen
Seitenkantenlédnge der Zellen) kann fiir das feine Netz ein Faktor Apess fein als eine erste
Schétzung vorausgesagt werden. Ausgehend von dem angepafiten Wert des Faktors Anetz, grob

= 2,65 beim groben Netz ist Anets fein = ANetz,grob/ \/l;:fem / l;;gmb = 2,17 der erwartete Wert.
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Die durchgefithrten Berechnungen der Verbrennung mit dem feinen Netz lassen auf einen
Wert Apetz, fein = 2, 3 riickschliefen.

Das Problem bei der Simulation eines Ottomotors in dieser Feinheitsklasse (ca. 340000
Zellen beim feinen Netz) besteht jedoch in den gewaltigen Rechenzeiten, die ein solches Netz
erfordert. Diese liegen deutlich {iber den derzeitigen Mdoglichkeiten eines Computers.

Dadurch, dafl in den ersten 20°KW nach Ziindung die Zeitschrittweite auf 0,05 °KW
reduziert werden muf}; um eine Losung der Transportgleichungen erst moglich werden zu
lassen, wird die notwendige Rechenzeit fiir eine Verbrennungssimulation inakzeptabel hoch,
trotz gleichzeitigem Einsatz von 2 bis 3 Prozessoren auf einer der zur Zeit leistungsfahigsten
Workstations. Jeder der Prozessoren wird mit der Simulation fiir einen Wert des Parameters
Apet. beauftragt, welcher aus der Ubereinstimmung des berechneten Druckverlaufs mit dem
gemessenen Druckverlauf zu bestimmen ist.

Eine nennenswerte Reduzierung der Rechenzeit aufgrund der Tatsache, dal nur 80000
Zellen in der Néhe der oberen Totpunkts aktive Zellen sind, wurde nicht festgestellt. Die
Uberforderung des Rechners wurde offensichtlich, als nach einem Monat die Berechung der
Verbrennung erst bis 729 °KW erfolgt war. Deshalb muflte der Rechenbetrieb mit dem feinen
Netz eingestellt werden.

Diese Klasse von Simulationsaufgaben ist nur unter Einsatz von Hochstleistungs-Para-
lellrechnern moglich. Die Ergebnisse der Verbrennungssimulation mit der besten erzielten
Ubereinstimmung mit MeBwerten fiir den Druckverlauf (ANetz, fein = 2,3) sind in Abb. 7.53
bis Abb. 7.55 dargestellt.
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7.1.6 Berechnung der Stromung und der Verbrennung mit dem
,verfeinerten“ Netz

Als praktikable Alternative zur sehr rechenzeitintensiven Stromungssimulation mit dem fei-
nen Netz kann eine Berechnung der Stromung mit einem relativ groben Netz angewendet
werden, wenn der Zerfall der Tumblestréomung gegen Ende des Kompressionstaktes mit ei-
nem ausreichend feinen Rechennetz durchgefiihrt wird, das der Motorgeometrie in der Néhe
des oberen Totpunkts angepafit ist und jede Form des Topologiewechsels und die damit
verbundenen numerischen Fehler vermeidet.

Diese Idee ist bestechend einfach und kann, insofern sie sich als praxistauglich erweist,
einen Ausweg aus dem Dilemma zwischen ausreichender Genauigkeit, die durch eine héhere
Auflésung erreicht wird, und dem damit verbundenen hohen Aufwand an Rechnerresourcen
bieten.

Zur Bewertung dieser Alternative wurde ausgehend vom groben Netz in der Stellung
665 ° KW (55 °KW vor ZOT) eine Netzverfeinerung durch Unterteilung aller Zellen des Brenn-
raums mit dem Faktor 2 nach jeder der drei rdumlichen Richtungen vorgenommen und das
so entstandene Netz um ein ,, Feuerstegspalt“-Volumen erweitert (s. Abb. 7.56). Das , verfei-
nerte“ Netz umfalt somit ca. 133000 Zellen, die zusammen eine Hélfte des symmetrischen
Brennraums abbilden.
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Abbildung 7.56: M112-3V/DZ (VHT): Netzstruktur des verfeinerten Rechennetzes.

In dem Spalt-Volumen, welches das Volumen des Feuerstegspalts Vg = 0,93 cm?® in dem
realen Motor besitzt, kann keine Verbrennung stattfinden, weil die Flamme in der motori-
schen Verbrennung am Rande des Spalts verloscht. Die Reaktionsfortschrittsvariable ¢ wird
deshalb in dem Spalt permanent auf den Wert Null gesetzt.
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Bei der Netzgenerierung im Bereich des Spalts wurde hohen Wert gelegt auf eine ausrei-
chende Auflosung des Spalts mit 3 Zellschichten in radialer Richtung sowie auf die regulére
Struktur des Netzes beim Ubergang vom Feuerstegspalt zum Brennraum. Dabei wurde ei-
ne Verbreiterung des Spaltes auf dg =2 0,3 mm in Kauf genommen, weil der Spalt nur in
seiner Funktion als Speichervolumen fiir unverbranntes Gemisch in dem Brennraum inter-
essiert (s. Analyse der Fehlerquellen in § 6.1.4). Eine exakte Analyse der Stromung in dem
Feuerstegspalt erfordert eine hohe raumliche Auflésung des Ringspalts, die Vorgabe einer
Austrittsgeschwindigkeit des Gasgemisches in der Ebene des obersten Kolbenrings und die
Beriicksichtigung der Sekundédrbewegung des Kolbens. Dies ist nicht Gegenstand der vorlie-
genden Arbeit, es stellt jedoch ein interessantes Aufgabengebiet fiir die Zukunft dar.

Als Anfangsbedingung der Berechnung mit dem verfeinerten Netz wurde das Stromungs-
feld vorgegeben, das mit dem groben Netz zum Zeitpunkt 665 KW berechnet und auf das
verfeinerte Netz mittels Interpolation iibertragen wurde. Alle Randbedingungen fiir das
Stromungsfeld sind vom Typ ,feste Wand“ mit der jeweils vorgeschriebenen Temperatur.
Berechnet wurde derselbe Betriebspunkt wie im Falle der beiden vorhergehenden Simulatio-
nen. Das Stromungsfeld, das mit dem verfeinerten Netz berechnet wird, unterscheidet sich
beziiglich der Turbulenz breits zum Ziindzeitpunkt deutlich von dem des groben Rechennet-
zes, obwohl zwischen Beginn der Rechnung und dem Ziindzeitpunkt (708 °KW) nur 43 ° KW
liegen.

In Abb. 7.57 ist das Geschwindigkeitsfeld zum Ziindzeitpunkt zu sehen, darauffolgend
der Vergleich der berechneten Werte der turbulenten kinetische Energie in dem senkrechten
Schnitt durch das Einlaventil zum Ziindzeitpunkt, berechnet mit den drei unterschiedlichen
Netzen.
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Abbildung 7.57: M112-3V/DZ (VHT), Verfeinertes Netz: Geschwindigkeitsfeld zum Ziind-
zeitpunkt (708 °KW).
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Der zeitliche Verlauf der berechneten Turbulenzgrofen (als Mittelwerte iiber dem Brenn-
raum) weist in der Endphase der Kompression dieselben allgemeinen Merkmale der Netz-
abhéngigkeit auf, die von Gildein [61] in den Untersuchungen der Stréomung am Scheiben-
brennraum aufgezeigt wurden(s. Abb. 7.59). Mit steigendem Auflésungsvermogen des Re-
chennetzes, d.h. mit steigender Zellenzahl, steigt auch der berechnete Mittelwert der TKE in
der N&he des oberen Totpunkts. Der asymptotische Wert der Brennraum-gemittelten TKE,
der einer unendlich feinen Auflésung des Netzes entspricht (s. Netzabhingigkeitshypothese
in § 5.1.2), ist in Abb. 7.60 fiir jede der drei verwendeten Rechennetze aufgetragen.

Der Netzabhingigkeitsfaktor Apes., mit dessen Quadrat der berechnete Wert der TKE
multipliziert wurde, nédhert sich mit wachsender Netzfeinheit dem asymptotischen Wert 1,0.
Wenn man davon ausgeht, dafl die Anndherung von Ay, an den asymptotischen Wert
proportional zum Mittelwert der Seitenkantenléingen der Zellen des Netzes ist,

1

_ V. 3
ANetz = 1>O+FNetz'6l = 1>O+FNetz : <NZyl )3 ) (72)
cells

dann kann man anhand der vorliegenden Ergebnisse die Zellenzahl abschétzen, die notwendig
ist, um den Diskretisierungsfehler bei der Losung der Transportgleichung der TKE unter ei-
nem gewiinschten Wert zu halten. Die notwendige Zellenzahl, um den Diskretisierungsfehler
auf unter 20% zu reduzieren, liegt fiir einen typischen seriennahen Ottomotor schitzungswei-
se bei ca. 4 Millionen Zellen in UT fiir eine symmetrische Motorgeometrie (Halbmodell), bzw.
8 Mio. Zellen fiir eine unsymmetrische Geometrie. Die Rechenleistung, die diese Zellenzahl
erfordert, ist nur mit Hilfe von Hochstleistungs-Parallelrechnern zu erbringen. Simulatio-
nen mit einer Zellenzahl in dieser Grofie (bis 10 Mio. Zellen) werden heute schon fiir die
Berechnung der stationdren Aufenumstromung und Motorraumdurchstromung von Fahr-
zeugen durchgefiihrt. Es ist deshalb nur eine Frage der Zeit, wann Rechenkapazitdten in
dieser Groflenordnung fiir motorische Berechnungen zur Verfiigung stehen werden.

In Abb. 7.59 ist, zum Unterschied von den Untersuchungen von Gildein, der Einfluf3
der Verbrennung auf die TKE beriicksichtigt. Der Mittelwert der TKE steigt wihrend der
Verbrennung an. Nachdem die Flammenfront den gesamten Brennraum erfafit hat, fallt der
Mittelwert der TKE relativ steil unter den Wert, der zum Ziindzeitpunkt erreicht wurde.

In Abb. 7.65 ist der Frischgasmassenbruch, berechnet mit dem groben und dem verfei-
nerten Netz bei 705°KW zu sehen, darauffolgend in Abb. 7.66 der Druckverlauf bei der
Verbrennungsrechnung mit dem verfeinerten Netz. Der Wert Ay, = 2,25 liefert die beste
erzielte Ubereinstimmung von Messung und Rechnung fiir den Wert des Spitzendrucks. Die
Ergebnisse der 3D-Simulation der Verbrennung und der Stickoxidbildung mit dem verfei-
nerten Netz sind in Abb. 7.67 bis Abb. 7.70 dargestellt. Sie zeigen, dafi die Methode der
Stromungssimulation des Ladungswechsels mit einem relativ groben Netz und der darauf-
folgenden Berechnung der Strémung in der Endphase der Kompression (Zerfall der Tumble-
Stromung) und der Verbrennung auf einem verfeinerten Netz ein guter Kompromif} ist und
einen praktikablen Weg darstellt in dem Spannungsfeld zwischen den Anforderungen an
die Genauigkeit der Losung und den heute zur Verfiigung stehenden Rechenkapazitéten.
Damit sind zwei der Ziele dieser Arbeit erreicht: die Uberpriifung des Netzabhingigkeitsver-
haltens der Stromungsvariablen bei der 3D-Simulation der Stromung an einer seriennahen
Motorgeometrie und die Empfehlung eines Verfahren zur méglichst genauen und gleichzeitig
kostengiinstigen Durchfithrung der 3D-Simulation der motorischen Verbrennung.



135
_

A CATTH N AL B L

T EY LR G
n.l-.l__ ~

= :__
Y,

.n..utu“

7.1. BERECHNUNGEN FUR DEN M112-3V/DZ (VIERHUBTRIEBWERK)

fmm) L vy eyl oy o Bepsal
A DOT iy WA - bR WL FRE L OERRTY
] vaEna sl 1 E o

(mm | v vanely] vy o B
B (00| W PR - R OEELT] WS PET VORI
L rEEnE el 1

P I R | N L B g B R,

TR0 = T OO0
LUOED =i T

[ T N

el Sl

o R W A LT i L
LI

W T O RS ANEL I SO S g T CHE TR L
A, ST g W s B ey,

e R LT LR L TR 4 L rEEnE el 1

PR ]
...ﬁ!._ru."...:-._,..:.“lu:

[ 4.k o o]
o
oo g
=TI i
Iy

S

Abbildung 7.58: Vergleich der berechneten Werte der turbulenten kinetischen Energie im

Brennraum des Ottomotors M112-3V/DZ (VHT) zum Ziindzeitpunkt (708 °KW) bei unter-

schiedlicher Netzfeinheit (grobes, feines und verfeinertes Netz).
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Abbildung 7.59: M112-3V/DZ (VHT): Zeitlicher Verlauf der berechneten turbulenten kine-
tischen Energie als Mittelwert iiber dem Brennraum bei unterschiedlicher Netzfeinheit.
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Abbildung 7.60: M112-3V/DZ (VHT): Zeitlicher Verlauf der extrapolierten turbulenten ki-
netischen Energie als Mittelwert {iber dem Brennraum bei unterschiedlicher Netzfeinheit.



7.1. BERECHNUNGEN FUR DEN M112-3V/DZ (VIERHUBTRIEBWERK) 137

Turbulente kinetische Energie [m"2/5"2)

—@— Herechnet Grobes Metz | 3000 Zellen in OT )

109 | —e— Berechnet Verfeineres Metz [ 130000 Felien in OT)
EI—- w— Berechnet Femes Metz ( BO0OO Zellen n OT )
] E
H- ’.-':'
- F .'\.
5 £ I
iy |
f s
Ve
o r /!
5 v *
4 -I-HH,.,_:._‘_;H; ¥y jﬁ
*veiis s »
9] r ""';__l' Ty
"Hﬂ—mhﬂ—ima—l-'"
74
'| -
0 T J J J ] J g T ; J T
oo Tio 720 +30

Kurbehelarmankel {Grad)

Abbildung 7.61: M112-3V/DZ (VHT): Zeitlicher Verlauf der berechneten Dissipationsge-
schwindigkeit € als Mittelwert iiber dem Brennraum bei unterschiedlicher Netzfeinheit.
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Abbildung 7.62: M112-3V/DZ (VHT): Zeitlicher Verlauf der extrapolierten Dissipationsge-
schwindigkeit € als Mittelwert iiber dem Brennraum bei unterschiedlicher Netzfeinheit.
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Abbildung 7.63: M112-3V/DZ (VHT): Zeitlicher Verlauf des berechneten integralen Langen-
mafles als Mittelwert iiber dem Brennraum bei unterschiedlicher Netzfeinheit.
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Abbildung 7.64: M112-3V/DZ (VHT): Zeitlicher Verlauf des integralen Zeitmafies als Mit-
telwert iiber dem Brennraum bei unterschiedlicher Netzfeinheit.
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Abbildung 7.65: Vergleich des Frischgasmassenbruchs bei 705 ° KW bei dem groben und dem

verfeinerten Netz.
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Abbildung 7.66: Vergleich zwischen gemessenem und berechnetem Druckverlauf (Rechnung
mit dem verfeinerten Netz bei bester Ubereinstimmung - Ay, = 2,25).
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Abbildung 7.67: Temperatur und NO-Massenbruch im Brennraum des Ottomotors

M112-3V/DZ (VHT) bei 710° und 720 °’KW, berechnet mit dem verfeinerten Netz.
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Abbildung 7.68: Temperatur und NO-Massenbruch im Brennraum des Ottomotors

M112-3V/DZ (VHT) bei 730° und 740 °KW, berechnet mit dem verfeinerten Netz.
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Abbildung 7.69: Temperatur und NO-Massenbruch im Brennraum des Ottomotors

M112-3V/DZ (VHT) bei 750 ° und 760 °KW, berechnet mit dem verfeinerten Netz.
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Abbildung 7.70: Temperatur und NO-Massenbruch im Brennraum des Ottomotors

M112-3V/DZ (VHT) bei 770 ° und 780 °KW, berechnet mit dem verfeinerten Netz.
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7.2 Berechnungen fiir den Quadratischen Forschungs-
motor

7.2.1 Versuchstriger

Der Quadratische Forschungsmotor der Daimler Benz AG ist ein Einzylinderaggregat, das
fiir optische Meflverfahren im Brennraum besonders geignet ist. Der Zylinderquerschnitt ist
ein Quadrat, daher der Name dieses Motors. Die beiden Ventile (EinlaB- und Auslafiven-
til) sind symmetrisch angeordnet, die Ziindkerze befindet sich im Zentrum des quadrati-
schen Querschnitts ca. 2 mm unter der Ebene des Brennraumdachs. Der Motor weist eine
rein geometrische Symmetriebene auf, in welcher zweidimensionale laseroptische Messungen
durchgefiihrt wurden. Durch die unterschiedlichen Funktionen der beiden Ventile (Einlaf-
ventil, bzw. AuslaBventil) ist die Stromung in dem Brennraum des Forschungsmotors nicht
symmetrisch.

Die technischen Daten des Quadratischen Forschungsmotors sind [66] :

Zylinderquerschnitt: Lx B="75mmx 75 mm
Hub: H = 67 mm

Pleuellange: [ =112 mm

Hubvolumen: Vi = 581 cm?
Verdichtungsverhéltnis e=10

Durchmesser Einlaiventil: Dg = 33,8 mm

Ventilsteuerzeiten EinlaBventil: EO = 7,7°KW v. OT
ES =32,3° KW v. UT

Ventilsteuerzeiten AuslaBventil: AO =7,7°KW v. UT
AS =32,3° KW n. OT

Kraftstoft: Propan
Aquivalenzverhaltnis b=0,77 — 1,11
Drehzahlbereich: n =300 — 2000 min*
Last: Luft: 25, 50, 100 1/min
Ziindzeitpunkt: ZZP = 320 - 360 ° KW

Der Forschungsmotor wurde experimentell sehr detailliert untersucht [66]. Dabei wurde das
Geschwindigkeitsfeld im Ventilvorhang mittels Laser-Doppler-Anemometrie an 6 Stellen am
Umfang des Einlaiventils ermittelt, so dafl die Eintrittsgeschwindigkeit des Frischgases an
jedem Punkt auf der Oberfliche des Ventilvorhangs durch lineare Interpolation zwischen
den Werten, die der Messung entsprechen, berechnet werden kann. Zur Untersuchung der
Gemischbildung mittels Laser-induzierter Fluoreszenz wurden in einem Laserlichtschnitt (2-
dimensional) entlang der Symmetrieebene des Motors die Konzentrationen mehrere Spezies
(Ketone als Spezies zur Visualisierung des Kraftstoffmassenbruches, OH, Oy, NO) ermit-
telt. Dabei werden nur relative Werte der jeweiligen Konzentration ermittelt. Das rdumliche
Auflésungsvermogen vom 700 x 300 Pixel entspricht einer Auflésung von ca. 1 mm in xy-
Richtung, die zeitliche Auflosung liegt bei 20 ns < 1°KW) [66].
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7.2.2 Berechnung des Ladungswechsels

Die Berechnung der Strémung und der 3-dimensionalen Flammenausbreitung beim Quadra-
tischen Forschungsmotor und die Validierung dieser Berechnungen anhand von Meflergeb-
nissen wurden erstmals in der Arbeit von B. Heel [53] durchgefiihrt. Diese befafit sich jedoch
nicht mit der Berechnung der Schadstoftbildung, welche Ziel und Schwerpunkt der im folgen-
den aufgefitherten Berechnungen ist. Anhand der vorliegenden Mefldaten soll die Bewertung
der Ergebnisse des Flamelet-Verbrennungsmodells hinsichtlich der NO-Bildung erfolgen.

Der gewihlte Betriebspunkt fiir die 3D-Simulation ist:

e Drehzahl n = 1000 min~?,
e Last L = 50 1/min,
e Aquivalenzverhiltnis ¢ = 1,

e Ziindzeitpunkt ZZP = 340°KW = 20°KW v. ZOT.

Als Variation des Betriebspunktes wurden die Ziindzeitpunkte ZZP = 330 "KW und ZZP =
320 ° bei unveranderten Werten der restlichen Parameter berechnet.

Das Rechennetz fiir den Quadratischen Forschungsmotor besteht aus ca. 42000 Zellen,
welche ausschlieBlich den Brennraum abbilden (nicht auch Einla- und AuslaBlkanal). Das
Auslafiventil ist nicht modelliert ( d. h. die Berechnung des Ausstritts der Gase aus dem
Brennraum ist mit diesem Netz nicht moglich). Die Elemente des Rechennetzes (Knoten,
Zellen) befolgen eine einfache Netzbewegung ohne Topologiewechsel. Das bedeutet zwar eine
relativ geringe Auflésung der Stromung entlang der Bewegungsrichtung des Kolbens im unte-
ren Totpunkt, jedoch eine gute Auflosung der Strémung im oberen Totpunkt. Die Auflésung
entlang der beiden anderen Richtungen bleibt konstant.

Als Randbedingungen sind die Geschwindigkeit (Interpolation zwischen Ergebnissen der
LDA-Messungen), die Temperatur in dem Ventilvorhang und die Temperatur der Brenn-
raumwand (T,.; = 328 K) vorgegeben. Als Korrelation fiir den Wandwérmeiibergangskoef-
fizienten wird die Korrelation von Woschni (Gl. 2.40) angewendet.

Der Quadratische Forschungsmotor weist konstruktionsbedingt Leckage auf. Eine nicht
vernachlassighare Masse des Gasgemisches verlafit den Brennraum wéihrend der Kompression
und der Verbrennung. Zur Berechnung des Leckageflufies wurde (Gl. 2.50) angewendet (s.
§ 1.5).

Um den EinfluB der zyklischen Schwankungen auf die Verbrennung zu reduzieren, de-
ren Ursache u. a. die Verteilung des Restgases im Brennraum (bedingt durch die innere
Abgasriickfithrung) ist, wurde wihrend des Priifstandsbetriebs nicht jeder Zyklus, sondern
nur etwa jeder 15. Zyklus gefeuert, so daBl davon ausgegangen werden kannn, daf} sich im
Brennraum ein homogenes, stéchiometrisches Gemisch befindet.

In Abb. 7.71 bis Abb. 7.72 ist der turbulente Mischungsprozefl der einstrémenden Gas-
gemisches mit dem im Brennraum sich befindenden Gasgemisch dargestellt.
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Abbildung 7.71: Turbulenter Mischungsprozefl von Frischgas und Restgas im Quadratischen

Forschungsmotor. Dargestellt ist der Frischgasmassenbruch bei 11°, 56°, 90° und 112 °KW.
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schen Forschungsmotor. Dargestellt ist der Frischgasmassenbruch bei 157°, 191°, 270° und

Abbildung 7.72: Turbulenter Mischungsproze3 von Frischgas und Restgas im Quadrati-
337 °KW.
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7.2.3 Berechnung der Verbrennung und der Schadstoffbildung

Zum Ziindzeitpunkt (ZZP = 340°KW) weist die Geschwindigkeit in der unmittelbaren
Néhe der Ziindkerze, die sich auf der senkrechten Symmetrieachse des Quaders befindet,
einen relativ kleinen Wert auf (|vz] < 1 m/s) auf. Damit spielt die Konvektion des Flam-
menkerns keine nennenswerte Rolle. Die turbulente kinetische Energie weist ein schwach aus-
geprigtes Maximum in der rechten Brennraumbhilfte aus (s. Abb. 7.73). Somit breitet sich
die Flammenfront anndhernd kugelférmig in dem zur Verfiigung stehendenen Raum aus. Die
turbulente Flammengeschwindigkeit ist etwas grofler in der rechten Brennraumhélfte, und
die Flammenfront erreicht die rechte Brennraumwand zuerst.
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Abbildung 7.73: Geschwindigkeitsfeld und Feld der turbulenten kinetische Energie beim Qua-
dratischen Forschungsmotors zum Ziindzeitpunkt (340°KW) in einem senkrechten Schnitt
durch die Ziindkerze (in der geom. Symmetrieebene).

In Abb. 7.74 bis Abb. 7.76 sind jeweils Temperatur und NO-Mssenbruch fiir verschie-
dene Kurbelwinkelstellungen zu sehen. Darauffolgend, in Abb. 7.77 bis Abb. 7.84 sind als
Schnittflichen in der senkrechten Symmetrieebene des Motors jeweils Temperatur, der Mas-
senbruch des atomaren Sauerstoffs O und die Massenbriiche des Stickoxids NO und des
Kohlenmonoxids CO dargestellt.

Der Netzabhédngigkeitsparameter Ap.;, wurde in der gleichen Weise bestimmt wie im
Fall des M112-3V/DZ, indem dieser Parameter bis zur bestmoglichen Ubereinstimmung
des berechneten Wertes des Spitzendrucks mit dem experimentellen Wert im Referenzfall
(ZZ P = 340 °KW) variiert wurde. Der gefundene Wert ist Ay, = 1,65. Der Vergleich von
gemessenem und berechnetem Druckverlauf ist in Abb. 7.85 zu sehen.
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Abbildung 7.74: Bildung des thermischen Stickoxids: Temperatur und NO-Massenbruch bei

342° und 351 °KW.
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Abbildung 7.75: Bildung des thermischen Stickoxids: Temperatur und NO-Massenbruch bei

360 ° und 373 °KW.



151

7.2. BERECHNUNGEN FUR DEN QUADRATISCHEN FORSCHUNGSMOTOR

[y o bep pei-m mmg vaa iyl y o Bep par
”u AP T W - kO] WL PR GTRRRET]
AT NEH RS TSR]

DO D000 =4 TWI
arJe2ETa =i T
R D= TAIL

o e e

HEE phLE e T I A
"HEEEEEERFT
. -
N Ly 3 a2 pegor moemg n oy y D Bap nan
I AP DOOET i - 8 O A R PE SO
H..,,. ) e n i e - T

i i =i T
C3ED = TwDO
[T A g e 1T R
FLETI

LMo
TR R

(L J b

Lo

+F THEET O =F N
AT D =y P
A O G R = T

TR SRR 2 D

¥ T S pepiw miag emads) o e o
MR D02 - SIMEAT) W O AU 6 SRENGE
s B ] UG B N AT

T
Al
P
AT
mRELE
maaTLE
g
oL
T
muLEs
AT
e
[ ]
RN
2]

N |y 3t pep g nOwEyl ¥ o Bep oo
| AP DOOET ey - S CHeNAN] KRG PN §ORAGgRED
H..,,._ a5 oA ST T S

il

r il .|

Imil =hin TR
Fad =Wh DI

[Tige v T e TN

FolaTI0d
AL
T T L T

LR - b

Dol

NO-Massenbruch bei 382° und

Abbildung 7.76: Bildung des thermischen Stickoxids:

400 °KW.



KAPITEL 7. ERGEBNISSE

152

L,

]
L Cel ]
TR
TR
Fo-1i BT
= TE
L]
LR
T
LT
LT
WG D
=T
T LT
-] LI T

DT O I] = TN
RO LB O =i o
IO = T

(e e TRE- s Pl i ]

l==HYLEat e

- .nf.lq

LY,
LS ...|.
o M 1R

L] -
L=
T
Filt
5=
=
T Oy
]
s | |
e
o
=
o
| =]
=
L=t

20 =hap TeCA

8331 WN TwTON
I EEECE Dw AL
FLETIN

LI =T e

L A

(EE A ECHS
A
.mp_._ﬁ

Ly oinp eyl v o Bpaes
D O G - R L T LR
e §OH T T - SELETT]

I'¥ 75 DS [ LN EURIE O] Y DD SHE
W DO e - B A R T SR
b N T e - )

-,

L.

T
Ar-iuTrs
TR
ST
T
]
ST
=T
T
]
[T ]
E-HEAT
=TT
T T
-

D= D] =4 Tw'200
S IR =ie T
DR O = L

LD ol S Dl DR

T
LE AT

L]
W
LS ]
L ]
- TEEeT
T
T
- TAET
oM S
E-TEDIT
ETELIT
E-WIE D

DT DO ] =W TW 00
S ELEL 0 =g T
BT AR O = T

Lo R B
|EE HLECHY
Lf i
dcy |
)
el
{oe H¥1E

Iy o e meenayvarly] v o B e
D R e - EOEELT] O PET LRI
Al B O ;ST T - SELET]

o

L¥ o ENE DR E-FE PRE e ] ¥ T De R
A R R - L ORELT] AL PET LARRRETS
Al KO T D -SR]

Abbildung 7.77: Bildung des thermischen Stickoxids und des Kohlenmonoxids bei 342 °KW:

Temperaturfeld und Massenbriiche der Spezies O, NO, CO in einem senkrechten Schnitt

durch die Ziindkerze.
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Abbildung 7.78: Bildung des thermischen Stickoxids und des Kohlenmonoxids bei 351 ° KW:

Temperaturfeld und Massenbriiche der Spezies O, NO, CO in einem senkrechten Schnitt

durch die Ziindkerze.
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Temperaturfeld und Massenbriiche der Spezies O, NO, CO in einem senkrechten Schnitt

Abbildung 7.79: Bildung des thermischen Stickoxids und des Kohlenmonoxids bei 360 °KW:
durch die Ziindkerze.
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Abbildung 7.80: Bildung des thermischen Stickoxids und des Kohlenmonoxids bei 373 °(KW:

Temperaturfeld und Massenbriiche der Spezies O, NO, CO in einem senkrechten Schnitt

durch die Ziindkerze.
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Temperaturfeld und Massenbriiche der Spezies O, NO, CO in einem senkrechten Schnitt

Abbildung 7.81: Bildung des thermischen Stickoxids und des Kohlenmonoxids bei 382 °KW:
durch die Ziindkerze.
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Temperaturfeld und Massenbriiche der Spezies O, NO, CO in einem senkrechten Schnitt

Abbildung 7.82: Bildung des thermischen Stickoxids und des Kohlenmonoxids bei 400 °KW:
durch die Ziindkerze.
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Temperaturfeld und Massenbriiche der Spezies O, NO, CO in einem senkrechten Schnitt

Abbildung 7.83: Bildung des thermischen Stickoxids und des Kohlenmonoxids bei 422 °KW:
durch die Ziindkerze.
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Abbildung 7.84: Bildung des thermischen Stickoxids und des Kohlenmonoxids bei 446 °KW:

Temperaturfeld und Massenbriiche der Spezies O, NO, CO in einem senkrechten Schnitt

durch die Ziindkerze.
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Wargleich das barechnelen und gemessanen Druckverauls bei dam
Quadrafischen Foarschungsmalar (n= 1000 1fmin, ZZF = 340 Grad KW )
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Abbildung 7.85: Vergleich zwischen gemessenem und berechnetem Druckverlaut fiir den Re-
ferenzfall (ZZ P = 340 °KW) bei bester Ubereinstimmung - Apner, = 1, 65).

Mit diesem Wert des Netzabhéngigkeitsparameters wurden auch die Verbrennung und die
NO-Bildung fiir die Ziindzeitpunkte ZZP = 330 °KW und ZZ P = 320 °KW berechnet. Der
Vergleich der berechneten Druckverlaufe mit den Meflergebnissen ist in Abb. 7.86 und in
Abb. 7.87 zu sehen. Wihrend bei dem Betriebspunkt ZZP = 330 °KW die Ubereinstimmung
von Messung und Rechnung relativ gut ist, ist Abweichung zwischen Messung und Rechnung
bei dem Betriebspunkt ZZ P = 320 °KW schon relativ gro8. Die Abweichung im Spitzenwert
des Drucks betragt fiir diesen Fall ca. 3,6 bar; dies bedeutet einen relativen Fehler von ca.
14,7%.

Der zeitliche Verlauf der Bildung des thermischen Stickoxids ist in Abb. 7.88 darge-
stellt. Diese Ergebnisse entsprechen einer Verbrennung eines homogenen stochiometrischen
Propan/Luft-Gemisches. Zwecks Minimierung des Einflules der zyklischen Schwankungen
(Ausschluf der inneren Abgasriickfithrung) wurde nur jeder 15. Zyklus gefeuert.

Beim Vergleich der Rechenergebnisse mit den Messergebnissen wurde jedoch festgestellt,
dafl sowohl bei der Messungen der globalen NO-Konzentration im Abgas als auch bei der
qualitativen NO-Konzentrationmessung mit Hilfe der 2D-LIF-Diagnostik im Brennraum je-
der Zyklus gefeuert wurde. Deshalb wurde eine weitere Berechnung der Stromung, der Ver-
brennung und NO-Bildung durchgefiihrt, wobei der Einfluf} der inneren Abgasriickfithrung
beriicksichtigt wurde. Der Ziindzeitpunkt ist ZZ P = 340 °KW. Der Netzabhéngigkeitspara-
meter Ane, = 1,65 ist bekannt. Gedndert wurde der Anfangszustand der Gase im Brenn-
raum (die Gaszusammensetzung entspricht der Zusammensetzung des vollstédndig verbrann-
ten stochiometrischen Propan/Luft-Gemisches, die Anfangstemperatur ist 7j,;; = 880 K). In
Abb. 7.89 ist der Vergleich zwischen gemessenem und berechnetem Druckverlauf fiir diesen
letzten Betriebspunkt zu sehen. Der Wert des Spitzendrucks ist um ca. ein Drittel niedri-
ger als im Referenzfall. Die Ubereinstimmung beziiglich des Werts des Spitzendrucks zw.
Messung und Rechnung ist sehr gut.
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Wargleich das barechnelen und gemessanen Drockvartauls bai dam
Guadralischen Forschungsmedor § n = 1000 1/min, ZZP = 330 Grad KW
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Abbildung 7.86: Vergleich zwischen gemessenem und berechnetem Druckverlauf fiir den Be-
triebspunkt ZZ P = 330 °KW.

Vergleich des berechnelen und gemessanen Druckverauts bei dem
Cuadratischen Forschungsmaotor { n = 1000 1fmin, Z2P = 320 Grad KW
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Abbildung 7.87: Vergleich zwischen gemessenem und berechnetem Druckverlauf fiir den Be-
triebspunkt ZZP = 320 °KW.
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Bildung des thermischen Stickoxids in dem Brennraum

des Quadratischen Forschungsmotors
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Abbildung 7.88: Bildung des thermischen Stickoxids im Brenraum des Quadratischen For-
schungsmotors fiir die Ziindzeitpunkte ZZP = 320°, 330° und 340 °KW, wobei nur jeder

15. Zyklus gefeuert wurde.
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Abbildung 7.89: Vergleich zwischen gemessenem und berechnetem Druckverlauf fiir den Be-
triebspunkt ZZ P = 340 ° KW, wobei jeder Zyklus gefeuert wurde.
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Der berechnete zeitliche Verlauf der NO-Bildung in Brennraum ist in Abb. 7.90, zusammen
mit dem gemessenen Wert des NO-Massenbruchs im Abgas, dargestellt. Die Rechnung lie-
fert den Massenbruch des thermischen NO mit einem relativen Fehler von ca. 60%. Eine
realistische Schitzung des Fehlers bei der quantitativen Berechnung des Stickoxids mit dem
vorliegenden Modell fiir einen beliebigen Motor liefert nach Schétzung des Verfassers den
Wert 100% bis 120%. Die Erhohung der Genauigkeit kann einerseits durch die Wahl eines
genauer bestimmten Satzes von Arrhenius-Parameter fiir den Zeldovich-Mechanismus und
andererseits durch die Beriicksichtigung der turbulenten Schwankungen der Temperatur er-
reicht werden. Dafiir mufl eine Transportgleichung fiir die Varianz der Temperatur gelost
werden und anschliefend eine Mittelung des chemischen Quellterms iiber eine Gauf-pdf der
Temperatur durchgefiihrt werden.

Bildung des thermischen Stickoxids in dem Brennrawm

&0 des Cluadratischen Forschungsmeotors
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Abbildung 7.90: Bildung des thermischen Stickoxids im Brenraum des Quadratischen For-
schungsmotors fiir den Ziindzeitpunkt 340 ° KW, wobei jeder Zyklus gefeuert wurde.

Qualitative Aussagen iiber den Ort der Entstehung und die Verteilung des Stickoxids im
Brennraum sind jetzt schon moglich. Es kann eine direkte Gegeniiberstellung der Ergeb-
nisse von Rechnung und Messung beziiglich der NO-Verteilung im Brennraum erfolgen. In
Abb. 7.91 sind die Ergebnisse der qualitativen NO-Konzentrationsmessungen mittels zweidi-
mensionaler Laser-induzierter Fluoreszenz (Universitdt Heidelberg in Zusammenarbeit mit
Daimler Benz) fiir vier Kurbelwinkelstellungen (349 °, 355°, 358 ° und 361 °’KW) dargestellt.
Dabei wird eine nichtlineare Falschfarbendarstellung (mit Werten zwischen 0 und 255) an-
gewendet. Anschliefend sind die Ergebnisse der Star-CD-Rechnung zu sehen, wobei eine
einheitliche, lineare Farbskalierung angewendet wird. Darin entspricht das Minimum dem
Wert Null und das Maximum dem Wert 85 ppm (der berechnete Maximalwert des NO-
Massenbruchs bei 361 °KW). Molenbruch und Massenbruch des Stickoxids sind wegen des
anndhernd gleichen Wertes der Molmasse des Stickoxiods (Myo = 30) und der mittleren
Molmasse des verbrannten Gasgemisches (M gqs = 29,42) mit ausreichend guter Genauigkeit
gleichzusetzen. Messung und Rechnung beziehen sich auf dieselbe senkrechte Schnittebene
durch die Ziindkerze, die auch in allen vorhergehenden Darstellungen verwendet wurde.
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Abbildung 7.91: Ergebnisse aus Messungen mittels Laser-induzierter Fluoreszenz (oben) und
Rechnung (unten) zur raumlichen Verteilung des NO-Massenbruchs. Die Bilder entsprechen
den Kurbelwinkwelstellungen 349°, 355°, 358 ° und 361 °KW. Der Absolutwert des berech-
neten NO-Massenbruchs fiir jede der vier Kurbelwinkelstellungen ist in Abb. 7.92 zu sehen.
Eine Konvertierung der Farbskalierung zwischen den beiden Falschfarbendarstellungen war
leider nicht mdoglich.
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Abbildung 7.92: Absolutwerte des Massenbruchs des thermischen NO, entsprechend den vier

Kurbelwinkelstellungen 349 °; 355°, 358 ° und 361 °KW aus Abb. 7.91.



Kapitel 8

Ausblick

Die vorliegende Arbeit legt den aktuellen Stand, die Moglichkeiten und die Grenzen der
mehrdimensionalen Simulation der ottomotorischen Verbrennung und Schadstoftbildung dar.
Als Abschlufl der Arbeit sollen die hiermit gewonnenen Erkenntnisse und Schlufifolgerun-
gen noch einmal kurz zusammengefait und die Wege zu einer weiteren Verbesserung der
Berechnungsergebnisse aufgezeigt werden. Dabei mufl zwischen den beiden Schwerpunkten
physikalisch-chemische Modellierung der Phinomene im Zylinder von Verbrennungsmotoren
einerseits und den numerischen Aspekten der Losung der Transportgleichungen der reaktiven
Stromung andererseits unterschieden werden. Diese beiden Einfluifaktoren liefern trotz ihrer
sehr unterschiedlichen Natur zur Zeit einen etwa gleich groflen Beitrag zum Gesamtfehler
der Simulation. Die Auswirkungen der beiden Fehlerquellen miissen gleichzeitig analysiert
und in ihrer Wechselwirkung betrachtet werden.

Die Moglichkeiten zur Verbesserung der physikalisch-chemischen Modellierung liegen
nach Ansicht des Verfassers in erster Linie in folgenden Ansatzpunkten:

e in der genaueren Berechnung der Turbulenz, z.B. durch Verwendung von Turbulenz-
modellen héherer Ordnung, welche die Anisotropie der Turbulenzbewegung wéhrend
des Ladungswechsels beschreiben koénnen,

e in der Verwendung eines Zweigleichungs-Verbrennungsmodells mit Beriicksichtigung
von Effekten, welche die Flammenfront stabilisieren, um die modellbedingte Verbreite-
rung der Reaktionszone, wie sie in dem Eingleichungs-Verbrennungsmodell von H.Weller
[50] stattfindet, zu vermeiden,

e in einer verbesserten Modellierung der Phéanomene in der unmittelbaren N&he einer fe-
sten Wand, wobei der Modellierung der turbulenten Flammenausbreitung in der Nihe
der festen Wand eine besonders grofle Rolle bei der genauen Berechnung der Tempe-
ratur und der Massenbriiche der chemischen Spezies zukommt,

e in der Integration von Korrelationen und Gesetzméafigkeiten fiir den turbulenten Wand-
warmeiibergang, die moglichst eine Funktion ausschliefllich der primitiven Variablen
des turbulenten Strémungsfeldes sein sollten und deren Giiltigkeit auf der Ebene moglichst
kleiner Flachenelemente der Zylinderwand iiberpriift ist,

e in der Verfolgung der relativ langsamen Reaktionskinetik des CO-COy-Mechanismus
iiber die Hochtemperaturphase, in welcher die Annahme des chemischen Gleichgewichts
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erfiillt ist, hinaus zur exakten Berechnung des Kohlenmonoxid-Massenbruchs wéhrend
der Expansion und des Ausstofles,

e in der Verwendung von moglichst prézise bestimmten Arrhenius-Parametern fiir den er-
weiterten Zeldovich-Mechanismus zur Bildung des thermischen Stickoxids mit Beriick-
sichtigung der Riickreaktionen (z.B. die Arrhenius-Parameter nach Klaus [56], die vor-
aussichtlich einen qualitativ unterschiedlichen zeitlichen Verlauf des NO-Massenbruchs
mit sich bringen) und

e in der Beriicksichtigung der Fluktuationen der lokalen Temperatur im vollstédndig ver-
brannten Gasgemisch im Brennraum durch Annahme einer Wahrscheinlickkeitsdichte-
funktion fiir die Temperatur als Funktion von Favre-Mittelwert und Favre-Varianz der
Temperatur in jedem Volumenelement des Brennraums.

Die Moglichkeiten der Reduzierung von Fehlern, die aus der numerischen Lésung des
Gleichungssystems der Transportgleichungen der turbulenten, reaktiven Strémung stammen,
sind folgende:

e die Verwendung von hochauflésenden Rechennetzen mit Zellenzahlen der Gréflenord-
nung einer Million Zellen fiir motorische Anwendungen, wobei auf die Qualitdt der
Zellen grofler Wert gelegt werden muf3,

e die Verwendung von Diskretisierungsansitzen hoherer Ordnung zur Reduzierung der
numerischen Diffusion und/oder Dispersion,

e der Algorithmus der Netzbewegung sollte wegen der hohen Empfindlichkeit der Turbu-
lenzgrofen moglichst auf einfachen Netzbewegungen (Kompression und Entspannung
der Zellen) beruhen, wobei dies besonders in der Phase des Zerfalls des Tumbles in der
Endphase der Kompression vor Ziind-OT gilt,

e das Extrapolationsverfahren zur Bestimmung der asymptotischen Werte der Turbu-
lenzgroflen kann anhand von Netzabhéngigkeitsstudien weiter verfeinert werden, um
somit auf moglichst einfache Weise die exakten Werte der Turbulenzgréfien an das
Verbrennungsmodell weiterzugeben,

e Parallelisierung der CFD-Programmpakete und Durchfiihrung der Berechnung auf mas-
siv-parallelen Hochstleistungscomputern, um die Durchlaufzeiten der Simulation auf
ein akzeptables Maf} (ca. eine Woche) zu reduzieren.

Unter Beriicksichtigung all dieser Faktoren und der Voraussetzung der Weiterentwicklung
der Rechenleistung mit derselben Geschwindigkeit wie bisher, wird die Anwendung der mehr-
dimensionalen Strémungsberechnung immer mehr an Bedeutung gewinnen. Gleichzeitig wird
das Vertrauen der Motorkonstrukteure in die Qualitédt der Analyse und die Vorhersagefidhig-
keit der Ergebnisse zunehmen, so dafl eine Begleitung des Motorentwicklungsprozesses durch
die CFD-Berechnung als sinnvoll und insgesamt kostensparend angesehen sein wird. Dies gilt
zum Teil schon heute, wird sich jedoch in Zukunft sehr viel deutlicher herausstellen.
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