6 Numerische Auswertung von
Spezies-Messungen

Im vorherigen Kapitel wurde fiir eine anwendungsnahe Konfiguration der Einfluss der Form
der Mischungsbruch-PDF auf die Losung der Quellterm-Mittelung untersucht. Hierbei stell-
te sich heraus, dass sowohl die Form, als auch die Diskretisierung der PDF kaum Einfluss
auf die Berechnung der zeitgemittelten Warmefreisetzung hat. Lediglich bei der Bestim-
mung der Schadstoffemission ist eine moglichst genaue Abbildung der in der Realitét vor-
handenen PDF von Noéten.

Chemiemodelle, die Nichtgleichsgewichtseffekte mitberiicksichtigen, haben gegeniiber den
Gleichgewichtsmodellen jedoch mehr Einflussparameter als nur den Mischungsbruch,
Druck und Enthalpie. So werden fiir die ILDM-Methode beispielsweise noch CO, und H,O
als FEingabevariablen gebraucht. Auch diese sogenannten Fortschrittsvariablen sind
turbulenten Schwankungen unterlegen und miissen daher bei der zeitlichen Mittelung mit
einer Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion gewichtet werden. Es werden hier jeweils
Transportgleichungen fiir Varianz und Mittelwert gelost und einfache, zweiparametrige
Annahmen tiber PDF-Formen unternommen.

Untersuchungen der gemessenen PDF-Formen von Fortschrittsvariablen sind aus der Litera-
tur bisher nicht bekannt. Die Verteilungen der Gaul3- oder B-Funktion wurden bisher ange-
nommen, ohne einen Einblick in die genaue Form der in der Realitét vorliegenden PDF zu
haben. Durch die zeitlich aufgeldste optische Flammenmesstechnik ist es jedoch moglich,
auch Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen dieser Grofen zu messen. Im Institut fiir
Verbrennungstechnik des DLR Stuttgart [TECFLAM,1999] ist es gelungen, verléssliche
Daten an einer Methan-Drall-Flamme bereitzustellen. Diese Daten werden nun in gleicher
Weise wie in Kapitel 5 analysiert. Dabei soll untersucht werden, wie stark die gemessenen
PDF‘s mit der GauB3-Funktion korrelieren und ob fiir Berechnungen auf Basis der beiden
Fortschrittsvariablen wiederum ausreicht, sich der numerisch wesentlich schneller zu be-
stimmenden Delta-Funktion zu bedienen.

Die Messungen liefern neben der Form der Einzel-PDF’s noch weitere Informationen, wel-
che bisher noch nicht betrachtet wurden. Da Raman-Messungen eine Reihe von Spezies
zeitgleich liefern, ist es moglich, Korrelationen zwischen den Fortschrittsvariablen zu
bestimmen. Nicht nur die Annahme des Vorkommens statischer Abhingigkeiten zwischen
den Fortschrittsvariablen kann verifiziert werden, sondern es kann auch {iberpriift werden,
ob sich bei Annahme statistischer Unabhdngigkeit die Losung gravierend verdndert. Ergibt
sich nur wenig Veranderung, so kann die Rechenzeit deutlich reduziert werden.
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6.1 Experimentelle Untersuchung

Bei der untersuchten Methan-Flamme handelt es sich um den sogenannten TECFLAM-
Standard-Drallbrenner, der an mehreren deutschen Hochschulen und dem DLR mit ver-
schiedenen Messverfahren untersucht wurde, um experimentelle Daten fiir die Validierung
numerischer Modelle zu liefern. Die entstandenen Messdaten sind im Internet zuginglich
[TECFLAM,1999]. Methan wurde als Brennstoff gewéhlt, da dieser gegeniiber hoherwerti-
gen Kohlenwasserstoffen einfacher zu vermessen ist. Die Flamme ist drallstabilisiert, was

typisch fiir viele Anwendungen ist. Die Winde sind auf etwa 75°C gekiihlt.

Bild 6.1.1 zeigt Schema des ca. 70 cm hohen Brenners. Die Versuchsbedingungen wurden

an allen Priifstinden moglichst gleich gehalten.
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Mit der Laser-Raman-Messtechnik [Meier et al., 1999] wurde der Tecflam-Drallbrenner am
Institut fir Verbrennungstechnik des DLR-Stuttgart detailliert untersucht. Diese Messungen
liefern experimentelle Daten zu Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen vieler Haupt-Spezies
und werden daher in dieser Arbeit fiir numerische Zwecke genauer betrachtet werden.
Gegeniiber Sonden-Messtechniken bieten Laser-Messverfahren den Vorteil, dass sie sto-
rungsfrei anwendbar sind, eine rdumliche Auflésung im Submillimeterbereich aufweisen
und als Einzelpulsverfahren eine zeitliche Auflsung von typischerweise 10 bis 10™ Se-
kunden erlauben. Spontane Raman-Streuung bietet dariiber hinaus die Moglichkeit, alle
Spezieskonzentrationen und die Temperatur simultan zu bestimmen. Ein Nachteil dieses
Messverfahrens ist jedoch der geringe Streuquerschnitt fiir den Raman-Prozess und die da-
mit verbundenen kleinen Signalintensitdten, die in der Praxis nur durch sehr hohe Laser-
energien und duflerst effiziente Detektionssysteme ausgeglichen werden konnen. In ,,saube-
ren®, partikelfreien Flammen ist dann im Einzelpuls eine Bestimmung von Konzentrationen
bis in den Bereich von etwa 1% moglich [Meier et al., 1999].

Die in diesen Untersuchungen benutzte Raman-Anlage basiert auf einem blitzlampen-
gepumpten Farbstofflaser (A=489 nm) mit Pulsenergien von 3J und ist fiir hohe Signalinten-
sitditen und Genauigkeit optimiert. Damit kdnnen im Einzelpuls die Konzentrationen der
Hauptspezies (O,, N,, CHs, H,, CO, CO, und H;0) und die Temperatur in punktférmigen
Messungen mit einer rdumlichen Auflosung von 0,6 mm nachgewiesen werden. Durch die
gleichzeitige Detektion aller Hauptspezies ist zudem die Bestimmung des Mischungsbruches
moglich, eine Grofe, die fiir die Charakterisierung der Flamme und den Vergleich mit Modell-
rechnungen von fundamentaler Bedeutung ist.

Zur Untersuchung einer Drallflammenkonfiguration wurden an ca. 120 Messpositionen je-
weils 300 Einzelpulsmessungen durchgefiihrt, aus denen die Wahrscheinlichkeitsdichtever-
teilungen der Speziesmolenbriiche, der Temperatur und des Mischungsbruches berechnet
wurden [Meier et al., 1999]. Neben den Mittelwerten, Fluktuationen und hoheren Momenten
sind aus den PDF’s auch die Korrelationen zwischen unterschiedlichen Messgrof3en ableit-
bar, die detaillierte Informationen iiber den thermochemischen Zustand und die Turbulenz-
Chemie-Wechselwirkung enthalten. Diese umfassenden, korrelierten Messdaten sind derzeit
mit anderen Verfahren nicht zu erzeugen, und machen die spontane Raman-Streuung zu
einem wichtigen Werkzeug fiir die genaue Charakterisierung turbulenter Flammen.

Um einen Uberblick iiber die verschiedenen Flammenbereiche zu bekommen, sind in den
folgenden Bildern Mittelwerte und die auf den lokalen Mittelwert bezogenen RMS-Werte
dargestellt. Die x-Achse stellt hier die axiale Koordinate und die y-Achse die radiale Koor-
dinate dar.
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Bild 6.1.2 gemessene Verteilung des
Mischungsbruchs (zeitgemittelte Werte)
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Bild 6.1.3. gemessene Verteilung der relativen Mischungsbruch-Fluktuation
(RMS-Werte bezogen auf Mittelwerte)
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Bild 6.1.4 gemessene Verteilung der
Temperatur (zeitgemittelte Werte)

TU(T): 0.00 0.05 0.10 0.15 020 0.25 0.30 0.35 0.40 045 0.50 0.55 0.60

Bild 6.1.5 gemessene Verteilung der relativen Temperatur-Fluktuation
(RMS-Werte bezogen auf Mittelwerte)
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Bild 6.1.6 gemessene Verteilung der Massenkonzentration des
Kohlendioxids (zeitgemittelte Werte)

TU(COQ,): 0.00 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25 1.50 1.75 2,00 225 2,50

Bild 6.1.7 gemessene Verteilung der relativen Fluktuation
der Massenkonzentration des Kohlendioxids
(RMS-Werte bezogen auf Mittelwerte)
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H,Q: 0.00 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.08 0.09 0.10 0.11 0.12

Bild 6.1.8 gemessene Verteilung der Massenkonzentration des
Wasserdampfs (zeitgemittelte Werte)
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Bild 6.1.9 gemessene Verteilung der relativen Fluktuation
der Massenkonzentration des Wasserdampfs
(RMS-Werte bezogen auf Mittelwerte)
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Die Mischungsbruch-Verteilung zeigt, dass die eingestellte mittlere Luftzahl von A = 1.2
bereits bei x=80mm erreicht wird. Die Stromung weist die typischen Merkmale einer einge-
schlossenen Drallflamme auf:

Zwei Rezirkulationsgebiete kennzeichnen die Stromung. Im zentralen Rezirkulationsgebiet
findet bei hohen Aufenthaltszeiten anndhernd stochiometrische Verbrennung statt. Da die
Luftzufuhr durch den @ufleren Ringspalt stattfindet, mischen sich in der dufleren Rezirkula-
tionszone Verbrennungsprodukte mit kalter Verbrennungsluft.

Bild 6.1.10 zeigt die Temperaturen der Einzelpulsmessungen bei x=10mm in Abhéngigkeit
des Radius [TECFLAM, 1999]. Neben den Messungen sind auch die Ergebnisse von Rech-
nungen eingetragen, die von J.Y. Chen durchgefiihrt wurden. Hierbei handelt es sich um
Flamelet-Rechnungen fiir zwei verschiedene Streckungsraten, die Aufschluss dariiber geben
sollen, ob die Abweichungen der Messungen vom Gleichgewichtszustand auf lokale Flam-
menstreckungen zuriickzufiihren sind.
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Bild 6.1.10 Verteilung der Temperaturen bei x=10mm fiir
verschiedene Radien [TECFLAM, 1999]

Bei r<10mm (innere Riickstromung) liegt die gemessene Temperatur im Bereich adiabater
Gleichgewichtsverbrennung. Dies deutet darauf hin, dass hier geniligend Zeit zum Erreichen
des chemischen Gleichgewichts zur Verfiigung steht und die Strahlungsverluste gering sind.
Anders sieht dies im Bereich von r=14mm bis r=26mm aus. Hier gibt es neben Gleichge-
wichtslosungen auch Punkte, die darauf schlieBen lassen, dass hier zeitweise durch hohe
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Scherung der Stromung die Streckgrenze der Flamme erreicht ist oder durch kalte Luft
Quenching stattfindet.

Zwischen r=28mm und r=40mm liegt die duBere Verbrennungszone. Dieser Bereich ist ge-
pragt durch die Mischung von heiflen Reaktionsprodukten mit Verbrennungsluft. Zu erken-
nen sind auch Wéarmeverluste, die wahrscheinlich auf Turbulenzeffekte oder auf die Kiih-
lungwirkung der nahegelegenen Wand zurilickzufiihren sind.

Der Randbereich bei r=45mm zeichnet sich durch geringe Turbulenz und nahezu konstanten
Mischungsbruch aus. Hier tritt trotz nahezu konstantem Mischungsbruch ein gemessener
Temperaturbereich von etwa 800 K bis 1500 K auf. Dies deutet auf Warmeverluste hin, die
entweder auf Strahlungsverluste oder auf die stark gekiihlte Brennkammerwand (Twang ca.
75°C) zuriickzufiihren sind.

Die hochsten Fluktuationen aller GroBen liegen im Bereich der einstromenden Verbren-
nungsluft. Bild 6.1.11 zeigt einen ,scattered-plot * an einem reprasentativen Punkt Py, in dem
die Fluktuationen aller Grof3en sehr hoch sind. Aufgetragen sind die gemessenen Massenan-
teile von CO, und H,O in Abhidngigkeit vom Mischungsbruch. Der Messort befindet sich
bei x =20 mm und r = 30 mm.
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Bild 6.1.11  Einzelpulsmessungen bei x = 20 mm und r = 30 mm

Der Mischungsbruch ist sehr groen Schwankungen unterlegen. Jedoch scheinen diese un-
abhéngig von den Fluktuationen von CO; und H,O zu sein. Wenn CO, und H,O nicht ein-
deutig an den Mischungsbruch koppeln, miissen Nichtgleichgewichtseffekte eine Rolle spie-
len.
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Bild 6.1.12  FEinzelpulsmessungen bei x = 60 mm und r =0 mm

Bild 6.1.12 zeigt die gleiche Auftragung fiir einem Punkt geringerer Fluktuation im inneren
Rezirkulationsgebiet. Auch hier sind Nichtgleichgewichtseffekte zu erkennen. Anders sieht
es bei x = 300mm und r = 0 mm aus. Bild 6.1.13 zeigt die gleiche Auftragung wie in Bild
6.1.12 an dieser Stelle.
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Bild 6.1.12  FEinzelpulsmessungen bei x = 300 mm und r =0 mm

Insbesondere bei CO, ist eine Abhingigkeit vom Mischungsbruch zu erkennen. Ob nun zu-
mindest eine schwache Korrelation von CO, und H,O mit dem Mischungsbruch vorliegt,
oder ob sich CO; und H,O eher statistisch unabhéngig von der Mischung verhalten, zeigen
die folgenden Korrelationsbilder. Der Korrelationskoeftizient wurde nach Gleichung (2.63)
gebildet.

In Bild 6.1.13 bis Bild 6.1.15 ist die raumliche Verteilung des Korrelationskoeffizienten
zwischen Mischungsbruch und CO, und H,O aufgetragen. Strebt er gegen eins, so gibt es
einen direkten Zusammenhang zwischen den Variablen.
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100 200
Xx[mm]

f «->CQ, 0.00 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50 0.80 0.70 0.80 0.90 1.00

Bild 6.1.13 Korrelationskoeffizient zwischen Mischungsbruch und CO,
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f,<>H,G: 0.00 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50 0.80 0.70 0.80 0.90 1.00
Bild 6.1.14 Korrelationskoeffizient zwischen Mischungsbruch und H>O
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Die Korrelation zwischen Mischungsbruch und CO, und die zwischen Mischungsbruch und
H,O sehen sich sehr dhnlich. In beiden Féllen sinkt die statistische Abhdngigkeit in Ein-
strombereich auf fast Null. Das Maximum der Korrelation tritt erst stromabwérts der Flam-
me bei x>120mm auf, was auf das Ende der Verbrennung zuriickzufiihren ist. Insgesamt
herrscht im ganzen Gebiet nur eine geringe Korrelation. Dies ldsst vermuten, dass die An-
nahme der statistischen Unabhingigkeit in weiten Bereichen als sinnvoll angesehen werden
kann. An spéterer Stelle werden Losungen mit und ohne der Annahme der statistischen Un-
abhéngigkeit miteinander verglichen werden.

120

| 1
100 200
x[mm]

GO <>H,C: 0.00 0.10 0.20 0.30 0.40 0.50 0.60 0.70 0.80 0.90 1.00
Bild 6.1.15 Korrelationskoeffizient zwischen CO, und H,0O

Etwas anders sieht die Korrelation zwischen CO, und H,O aus. Hier ist eine starke Abhén-
gigkeit der Variablen im Hauptstrahlbereich zu erkennen. Dies ldsst darauf schlieBen, dass
sich die Reaktion nahe am Gleichgewichtszustand bewegt, da dann der Reaktionsfortschritt
der CO,- und H,O-bildenden Reaktionen nahezu identische verlduft. In diesem Fall ist es
egal, ob die sich Losung des chemischen Systems aus einer Gleichgewichtsrechnung oder
aus einer ILDM-Rechnung ergibt. Beide Berechnungsmethoden sollten das gleiche Ergebnis
liefern. Den direkten Zusammenhang zwischen den beiden Fortschrittsvariablen verdeutlicht
Bild 6.1.16, in der die gemessenen CO,-Konzentrationen gegeniiber den H,O-
Konzentrationen an einer beispielhaften Stelle aufgetragen sind.
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Bild 6.1.16  FEinzelpulsmessungen bei x = 90 mm und r =30 mm

6.2 Vergleich der gemessenen PDF’s mit berechneten Wahr-
scheinlichkeitsdichtefunktionen

Die Stromungslosung liefert nur zwei Parameter fiir die Bestimmungsgleichung der Wahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion. Dies begrenzt die Auswahl der méglichen PDF-Formen. Es
soll nun, wie im vorangegangenen Kapitel, untersucht werden, welche angenommene PDF
die Form der gemessenen Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion am besten approximiert. Zur
Auswahl stehen wiederum Delta- und GauB-Funktion, wobei die Hoffnung besteht, an mog-
lichst vielen Messorten mit der schnell zu berechnenden Delta-PDF gute Ergebnisse zu er-
zielen, da hier erhebliches Potential zur Einsparung von Rechenzeit liegt ( vgl. Kap.5 ). Es
werden hier nur CO, und H,O untersucht werden, da dies die gdngigen Fortschrittsvariablen
in den ILDM-Tabellen sind.

In Bild 6.2.1 ist die gemessene PDF des Mischungsbruchs und daraus resultierenden Gauf3-
und Delta-PDF’s bei x=20mm und r=30mm dargestellt. Die Mischungsbruch-Verteilung
stellt sich sehr breit dar. Die GauB3-Funktion nédhert die gemessene PDF in weiten Bereichen
gut an, unterschdtzt aber im Bereich sehr geringen Mischungsbruchs die gemessene Vertei-
lung. Ob die Integration iiber die Delta-PDF auch das gleiche Resultat liefert, kann nur nu-
merisch untersucht werden. Das Maximum der gemessenen Verteilung liegt in kalten Berei-
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chen, wobei das Maximum der GauB3-Verteilung dem stdchiometrischen Punkt deutlich ni-
her ist. Die Delta-Funktion besitzt einen Peak nahe dem Maximum der gemessenen Vertei-
lung. Dies ist ein Beispiel fiir einen Fall, in dem die Delta-PDF trotz der geringen Diskreti-
sierung ihres Wertebereiches in diesem Punkt bessere Losungen liefern konnte als die
GauB3-Funktion. Welche der beiden Funktionen hier die bessere ist, kann aber nur an Hand
eines numerischen Tests entschieden werden.
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Bild 6.2.1 Mischungsbruchverteilung bei x=20mm und r=30mm
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Beim zweiten betrachteten Punkt P, handelt es sich wieder um den Punkt bei x = 60mm und
r=10mm. Er liegt im zentralen Rezirkulationsgebiet. Fiir diesen Punkt liefert die GauB3-
Verteilung eine gute Approximation fiir alle Fortschrittsvariablen. Hier wird im numeri-
schen Experiment abzukldren sein, ob die Delta-Funktion geeignet ist, die GauB3-Funktion
zu ersetzen. Diese Untersuchung wird an spéterer Stelle folgen.
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Bild 6.2.3 CO,-Verteilung Punkt bei x = 60mm und r=10mm
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Bild 6.2.4 H,O-Verteilung Punkt bei x = 60mm und r=10mm

Die Bilder 6.2.3 und 6.2.4 zeigen die gleiche Auftragung flir die beiden Fortschrittsvariab-
len CO; und H,O an einem Punkt im inneren Rezirkulationsgebiet. Hier ist die Uberein-
stimmung mit der GauB3-Verteilung etwas schlechter als beim Mischungsbruch. Auch hier
wird nur das numerische Experiment zeigen, in wie fern im Falle der Wichtung der Losung
eines stark nicht-linearen chemischen Systems mit den angenommenen PDF’s adédquate
Ldsungen bringt.

Zusammenfassend ergibt sich, dass die GauB3-Funktion immer dann die gemessenen PDF’s
gut beschreibt, wenn die gemessene PDF anndhernd symmetrisch um ihren Mittelwert liegt.
Bei CO;, und H,O ist dies insbesondere dann nicht mehr der Fall, wenn es sich um Gebiete
nahe der Einstromung handelt. Durch starke Turbulenzen in Scherschichten entstehen im-
mer wieder Zustidnde, in denen das Gemisch nicht ziinden kann, wodurch auch keine Pro-
dukte wie CO; und H,O gebildet werden konnen. Durch Verldscheffekte und Ziindinstabili-
titen herrscht dann ein Ubergewicht hin zu geringen Konzentrationen der Reaktionsproduk-
te, welches eine Asymmetrie der zugehorigen PDF verursacht. Symmetrische PDF ‘s entste-
hen vorzugsweise dann, wenn die Schwankungen durch Turbulenzeffekte begriindet sind.

Im folgenden numerischen Experiment soll beispielhaft untersucht werden, in welchen Be-
reichen welche PDF-Form die besten Ergebnisse liefert. Hierzu wird, dhnlich wie in Kapitel
5.3 eine Test-Funktion bendtigt, welche den funktionalen Zusammenhang zwischen Fort-
schrittsvariablen und Verbrennungslésung darstellt. Bei Mischungsbruch, CO, und H,O ist
dies eine dreidimensionale adiabate ILDM-Tabelle. Die resultierende Temperatur ist in Bild
6.2.5 in Abhéngigkeit der drei Variablen dargestellt.
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Bild 6.2.5 Temperaturverteilung der ILDM-Lésung

Die maximalen Temperaturen werden im Bereich des stochiometrischen Mischungsbruchs
bei maximalen CO;, und H,O erreicht. Mit zunehmender Entfernung von der maximalen
CO,- oder H,O-Konzentration weicht der Zustand vom chemischen Gleichgewicht ab, was
zu geringeren Temperaturen fiihrt.

An Hand dieser Tabelle ist es auch moglich, Zugang zu Groflen zu bekommen, die im Expe-
riment nicht bestimmt werden konnen. So liefert die Tabelle beispielsweise fiir CO, und
H,O die Reaktionsraten in Abhéngigkeit von den Eingabeparametern. CO, und H,O selbst
sind messtechnisch an Hand von Raman-Messungen erfassbar. Thre Reaktionsraten konnen
dann aus den gemessenen Werten numerisch bestimmt werden. Die Bilder 6.2.6 und 6.2.7
zeigen die Reaktionsraten der beiden Fortschrittvariablen. Fiir die stark negativen Werte in
Bild 6.2.6 wurde keine physikalische Begriindung gefunden. Sie sind wahrscheinlich auf
numerische Fehlstellen in der ILDM-Tabelle zuriickzufiihren.

93



x[mm]

dCOJdt 2733 -835 -038 441 544 247 143 B2 45 142 240 357 434 531 628

Bild 6.2.6 Reaktionsrate CO;, aus gemessenen Werten
an Hand der ILDM-Losung berechnet

x[mm]

dH QMG 100 230 361 431 G622 VaR 882 1013 1143 1274 1404 1535 1665 17395 1926

Bild 6.2.7 Reaktionsrate H>O , aus gemessenen Werten
an Hand der ILDM-Losung berechnet

94



Fiir die Bewertung der verschiedenen PDF-Formen wurde zuerst eine Losung aus den ge-
messenen Daten erzeugt, welche der Realitdt am néchsten sein soll. Die Messung liefert eine
dreidimensionale ,Joint-PDF ‘ mit der dann die Daten der ILDM-Tabelle gewichtet werden
konnen. Das Ergebnis sind Verteilungen von Temperatur und Verbrennungsprodukten in
der Brennkammer.

Die Bilder 6.2.8 und 6.2.9 zeigen die so errechneten Verteilung von Temperatur und Koh-
lenmonoxid. Wie bereits erwdhnt, unterscheidet sich die Losung der Temperatur insbeson-
dere in den wandnahen Bereichen durch die Annahme adiabater Verbrennung in den ILDM-
Tabellen von den Messwerten ( vgl. Bild 6.1.4 ). Kohlenmonoxid tritt erwartungsgemal
primir in der Verbrennungszone auf und wird stromabwérts zunehmen verbrannt.

[ T T [ [

Temperaur 600 700 800 900 1000 1100 1200 12300 1400 1600 1800 1700 1800 1200 2000 2100

Bild 6.2.8 Temperatur-Verteilung auf Basis der gemessenen
Joint-PDF von Mischungsbruch, CO; und H>O mit ILDM berechnet

Durch die Annahme adiabater Verbrennung in der ILDM-Tabelle konnen leider keine
Riickschliisse auf die Giite des ILDM-Verfahrens geschlossen werden. Auch die Frage, ob
zwei Fortschrittsvariablen fiir diesen Anwendungsfall ausreichend sind, kann nicht gekléart
werden, weil die Ergebnisse sich nicht mit dem in der Realitdt stark nicht-adiabaten An-
wendungsfall vergleichen lassen. An dieser Stelle sei auf die einschldgige Literatur zu die-
sem Thema hingewiesen [Schmidt,1995; Niemann,1996].
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Bild 6.2.9 CO-Verteilung auf Basis der gemessenen
Joint-PDF mit ILDM berechnet

Zur Uberpriifung der statistischen Unabhingigkeit ist in Bild 6.2.10 und Bild 6.2.11 die
Verteilung von Temperatur und CO dargestellt, die entsteht, wenn aus der gemessenen
Joint-PDF durch Projektion auf die drei Integrationsrichtungen zuerst Einzel-Pdf’s erzeugt
werden, die dann wihrend der Integration als statistisch unabhingig behandelt werden. Aus
der Definition fiir statistische Unabhéngigkeit ergibt sich also, dass sich die Gesamtwahr-
scheinlichkeit aus dem Produkt der Einzelwahrscheinlichkeiten berechnet.

% = [[[e(£.c0,H0)-P(f)-P(CO,)- P(H,0)-df - dCO, - dH,0
(6.1)
Dabei ist ¢; die zu errechnende GroBe (z.B. Temperatur oder CO). Der Einfachheit halber

sind bei den folgenden Ergebnisbildern nur die Kohlenmonoxid- und Temperatur-
Verteilungen dargestellt, da dies oftmals die ZielgroBBen numerischer Berechnungen sind.
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Temperaiur. 600 700 200 900 1000 1100 1200 1200 14-[:0 15‘.'.'!.') 1600 1700 1300 1900 2000 2100

Bild 6.2.10 Temperatur-Verteilung, berechnet unter Annahme der statistischen Unabhdin-
gigkeit auf Basis der gemessenen PDF

100 200
X[mm]

GO 0.000 0,006 0.010 0.016 0.020 0.026 0.030 0.026 0.040 0.045 0.060 0.066 0.080 0.066 0.070 0.076 0.080 0.086 0.080

Bild 6.2.11 CO-Verteilung, berechnet unter Annahme der statistischen
Unabhdngigkeit auf Basis der gemessenen PDF
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Erstaunlicherweise ist der Unterschied zwischen der Losung der Mittelung mit der Ver-
bundwahrscheinlichkeit (Bilder 6.2.8 und 6.2.9) und der Losung mit der Annahme der sta-
tistischen Unabhéngigkeit (Bilder 6.2.10 und 6.2.11) verhéltnismiBig gering. Bei der Tem-
peratur sind stromab kleine Abweichungen zu erkennen. Dies war auch zu erwarten, da hier
das entsprechende Korrelationsbild (Bild 6.1.15) eine starke Korrelation zwischen den bei-
den Fortschrittsvariablen zeigt. Im Vergleich zu Fehlern, die in anderen Modellen, wie bei-
spielsweise Turbulenzmodellen, in Kauf genommen werden miissen, stellt sich dieser Fehler
jedoch verhéltnismaBig gering dar.

Bleibt die Frage, ob sich in diesem Fall die oft verwendete Normierung der Fortschrittsvari-
ablen mit den Gleichgewichtswerten [Repp, 1999], welche die Korrelation zwischen Mi-
schungsbruch und Fortschrittsvariablen abschwichen soll, wirklich so viele Vorteile bringt,
dass sich der Mehraufwand hierfiir lohnt. Aus der Sicht des vorgestellten Beispieles ergeben
sich viele andere Effekte, die wesentlich wichtiger fiir die Modellierung sind, als eine allzu
genaue Korrektur der statistischen Abhéngigkeit der Fortschrittsvariablen vom Mischungs-
bruch. Eine Verallgemeinerung dieser Aussage ist jedoch erst dann moglich, wenn weitere
Untersuchungen dieser Art an anderen Anwendungsfillen folgen und die zu Grunde liegen-
den Phidnomene besser verstanden sind.

Bild 6.2.12 zeigt das Ergebnis der Integration mit drei statistisch unabhingigen Gauf3-
Verteilungen, die aus Mittelwert und Varianz der gemessenen Verteilungen berechnet wur-
den.

100 200
x[mm]

BT T T 77 T 77 T

Tempersur. G600 700 300 900 1000 1100 1200 1200 1400 1600 1600 1700 1800 1900 2000 2100

Bild 6.2.12 Temperatur-Verteilung, Gauf3-PDF
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Bild 6.2.13 CO-Verteilung, Gauf3-PDF

Der Unterschied der Temperatur-Verteilung ist im Vergleich zu den Mittelungen an Hand
der gemessenen PDF’s (Bild 6.2.10) im gesamten Rechengebiet verhéltnismiBig gering.
Allerdings ist der Fehler, der durch die approximierte PDF-Form entsteht, groBer als die
Abweichung, die sich aus der Annahme der statistischen Unabhéingigkeit ergibt. Hier wer-
den die Grenzen des Presumed-PDF-Modells klar erkennbar. Bei der Anndherung der realis-
tischen Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion durch einen zweiparametrigen Ansatz gehen vor
allem in Bereichen hoher Stromungsgradienten zu viele Informationen verloren. In vielen
praxisrelevanten Féllen reicht diese Genauigkeit allerdings aus und dieser Fehler kann tole-
riert werden. Ist eine hohere Genauigkeit gefordert, so muss die Form der PDF genauer mo-
delliert werden. Hier bieten sich die Methoden an, bei denen die komplette PDF transpor-
tiert wird. Diese Methoden sind bisher allerdings nur fiir einfache Brennraumformen an-
wendbar, da der Rechenzeitaufwand um GroBenordnungen steigt. Anstatt zweier Transport-
gleichungen fiir Mittelwert und Varianz pro Integrationsrichtung muss hier fiir jeden Diskre-
tisierungspunkt der PDF eine Transportgleichung geldst werden. Dieses Problem wird auf
Grund der groBen Anzahl von zu 16senden Unbekannten mit Monte-Carlo-Methoden geldst
[Pope,1981].

Die CO-Konzentrationen (Bilder 6.2.11 und 6.2.13) sind im Brennraum mit Ausnahme des
Bereichs nahe der Einstromung recht gut getroffen. Durch extreme Turbulenzen, Verlosch-
effekte und verzogerte Ziindung liegen hier stark asymmetrische PDF-Formen vor, die mit
einer zweiparametrigen PDF wie der GauB3-Verteilung nicht mehr gut beschrieben werden
konnen.

Um Rechenzeit zu sparen, ist es sinnvoll, moglichst weitgehend die GauB3-Verteilung durch
eine Delta-Funktion zu ersetzen. Aus den Erfahrungen aus Kapitel 5.3 leitet der erste Ansatz
ab, dass zuerst nur die Richtungen der Fortschrittsvariablen durch die Delta-PDF ersetzt
werden. In den Bilden 6.2.14 und 6.2.15 wurde fiir die Mischungsbruch-Verteilung die
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GauBannahme getroffen und in die Richtung der beiden anderen Variablen mit der Delta-
Funktion gewichtet.

100 200
X[mm]

Tempersaiur, 800 700 800 200 1000 1100 1200 1300 1400 1600 1600 1700 1800 1900 2000 2100

Bild 6.2.14 Temperatur-Verteilung, Gaufs-PDF fiir Mischungsbruch,
Delta-PDF fiir CO, und H,O

Es sind wenig Unterschiede zur Losung mit drei unabhéngigen GauB-Verteilungen zu er-
kennen. Ob die Mittelung mit drei GauB3-Verteilungen (Bilder 6.2.12 und 6.2.13) oder die
Mittelung mit einer GauB3-Verteilung fiir den Mischungsbruch und einer zweidimensionalen
Delta-Funktion fiir die Fortschrittsvariablen (Bilder 6.2.14 und 6.2.15) im Vergleich zu den
der Mittelung an Hand der projizierten, gemessenen PDF’s (Bilder 6.2.10 und 6.2.11) besser
abschneidet, kann nicht entschieden werden. Die Qualitdt der Losung héngt hier also nur
schwach von der Form der PDF in Richtung der Fortschrittsvariablen ab. Dies ist auch ver-
standlich, weil sich in der Ndhe des chemischen Gleichgewichts die meisten Zustandsgro-
Ben linear zu den Fortschrittsvariablen verhalten. Es ist also nicht notwendig, die Mittelwer-
te von Zustandsgroflen iiber eine aufwendige GauB3-Integration zu bestimmen, deren Mo-
mentanwerte nur geringe Gradienten in Integrationsrichtung aufweisen. Dadurch reduziert
sich der numerische Mehraufwand, der durch den Einsatz der ILDM-Methode gegeniiber
einer Gleichgewichtsrechnung in Kauf genommen werden muss, um etwa zwei GréB3enord-
nungen.

Die dreidimensionale GauB3-Funktion besitzt noch einen weiteren Nachteil gegeniiber der
Delta-Verteilung: Da die abgeschnittene GauB3-Verteilung eine kontinuierliche Funktion
innerhalb des Definitionsbereichs ist, werden bei der Integration iiber die dreidimensionale
PDF alle theoretisch vorkommenden Kombinationen von Einflussparametern in die Berech-
nung mit einbezogen. Hierbei werden auch die Kombinationen beriicksichtigt, die physika-
lisch nicht moglich sind, wie beispielsweise ein Mischungsbruch von 0 mit einer Gleichge-

100



wichtskonzentration von CO, und H,O. Fiir diese Fille miissen in der ILDM-Tabelle Werte
angenommen werden, die so geartet sind, dass sie das Ergebnis der Rechnung moglichst
wenig verfdlschen. Da die Delta-Funktion nie Punkte benétigt, die weit von den Mittelwer-
ten entfernt sind, reduziert sich dieses Problem bei der Integration an Hand der Delta-
Verteilung deutlich.
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Bild 6.2.15 CO-Verteilung, Gauf3-PDF fiir Mischungsbruch,
Delta-PDF fiir CO; und H,O

Bisher wurde das Problem der extremen Rechenzeiten fiir die Integration dadurch gelost,
indem die Integration bereits im Preprozessing durchgefiihrt und die Losung in Tabellen
abgelegt wurde. Durch jede zusétzlich abgelegte Integration erhoht sich die Dimension der
Tabellen um eins. Damit der Speicherbedarf der Tabellen noch praktikabel bleibt, konnen
nur wenige Tabellenpunkte zur Interpolation bereitgestellt werden. Dadurch wird die Lo-
sung der spéteren Interpolation aus den Tabellen jedoch sehr ungenau. Wegen einer Genau-
igkeitserhohung wurde allerdings bisher die GauB3-Verteilung gewihlt, die dazu fiihrt, dass
eine weitere Dimension hinzugenommen werden musste. Dies sollte in jedem Fall bedacht
werden, bevor eine Tabelle um eine Dimension vergroflert wird. Ferner ist die Erstellung
einer solchen Tabelle sehr aufwendig und muss fiir jeden Brennstoff und jede Anderung der
Randbedingungen, wie Temperaturen der Stoffstrome oder Driicke neu erstellt werden. Es
erscheint also sinnvoll, lediglich die Vorintegration liber die Mischungsbruch-Richtung mit
einer GauB3-Funktion in Tabellen abzulegen und die Mittelung der Fortschrittsvariablen an
Hand der Delta-Funktion durchzufiihren. Dadurch wird Flexibilitdt gewonnen und bei der
Tabellierung bleiben Reserven fiir weitere wesentlichere Parameter, wie beispielsweise die
Enthalpie fiir die Beriicksichtigung von Warmeverlusten.

In den bisherigen Untersuchungen wurde die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion jeweils an

Hand der GauB3-Verteilung approximiert. Im Folgenden wird der Fall untersucht, bei dem
fiir alle drei Integrationsrichtungen die Delta-PDF verwendet wurde. Die Bilder 6.2.16 und
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6.2.17 zeigen die Losungen bei Integration mit drei statistisch unabhingigen Delta-
Funktionen.

120

Tempersiur, 800 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 . 1600 1700 1800 1200 2000 2100
Bild 6.2.16 Temperatur-Verteilung, Delta-PDF
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Bild 6.2.17 CO-Verteilung, Delta-PDF
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Die Delta-Funktion liefert bei der Bestimmung der Temperatur im Vergleich zu den Be-
rechnungen an Hand der statistisch unabhéngigen, gemessenen PDF’s recht gute Ergebnis-
se. Kohlenmonoxid wird etwas schlechter vorhergesagt als dies bei der Integration mittels
der GauB3-Funktion der Fall war. In Kapitel 5.3 wurde bereits festgestellt, dass die Stick-
oxid-Verteilung nicht gut durch die Delta-Funktion beschrieben wird, weil die dafiir not-
wendigen Sauerstoffradikale nur in einem sehr schmalen Mischungsbruchbereich in ausrei-
chender Menge vorhanden sind. Die numerisch besonders einfache Vorgehensweise der
Integration aller drei Richtungen mittels dreier Delta-Funktionen ist also nur dann geeignet,
wenn man nur an der Riickwirkung der Verbrennung auf die Stromung interessiert ist und
das ist im Wesentlichen die Wérmefreisetzung. Hierbei erhoht sich die Rechenzeit einer
turbulenten Nicht-Gleichgewichtsrechnung nur um den Faktor 6 gegeniiber einer Gleichge-
wichtsrechnung ohne Beriicksichtigung der turbulenten Schwankungen. Diese Losung reicht
in vielen Féllen bereits aus. Fiir stationdre Probleme ist es sinnvoll, diese Losung wihrend
der Iteration des Stromungsfeldes zu bevorzugen und dann im Postprozessing erst die GauB3-
Funktion zu benutzen, damit Schadstoffe wie beispielsweise Stickoxid genauer bestimmt
werden.
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7 Simulation des TECFLAM-Drallbrenners
7.1 Berechnung der Mischung

7.1.1 Problemstellung

Der TECFLAM-Drallbrenner wurde als Testfall zur Erprobung und Weiterentwicklung von
numerischen Modellen konzipiert. Als Brennstoff wurde Methan gewihlt, da Methan im
Gegensatz zu hoherwertigeren Kohlenwasserstoffen sauberer verbrennt und somit fiir opti-
sche Messverfahren besser geeignet ist. So kann die Flamme mit vielen verschiedenen
Messverfahren untersucht werden, unter anderen auch mit denen, die nur ein schwaches
Messsignal liefern, wie beispielsweise die RAMAN-Spektroskopie (vgl. Kapitel 6). Die
Randbedingungen wurden moglichst praxisnah gewihlt, um die Ubertragbarkeit der Ergeb-
nisse fiir praxisrelevante Anwendungsfille zu gewédhrleisten. Durch die Anndherung an die
Praxis bekommt der Fall eine wesentlich hohere Komplexitit, als dies bisher bei anderen
Validierungsflammen, wie beispielsweise den Jet-Flammen von Barlow [Bar-
low,1999;Meier et al.,1999] der Fall war. Dies hat zur Folge, dass die einzelnen physikali-
schen Effekte in der Simulation nicht mehr entkoppelt betrachtet werden konnen. Um wirk-
lich gute Ergebnisse erzielen zu konnen, miissen alle Phdinomene, wie Turbulenz, chemische
Reaktion und Strahlung mit hoher Genauigkeit gelost werden. Bestimmt beispielsweise die
Stromungssimulation eine falsche Mischung, so ist der Vergleich der Ergebnisse der Be-
stimmung des chemischen Umsatzes mit den Messergebnissen obsolet.

Im Folgenden werden die Punkte aufgezdhlt, die wdhrend der Gesamt-Simulation des
TECFLAM-Drallbrenners zu Schwierigkeiten fiihren:

a) Geschwindigkeiten am Eintritt:

Die Eintrittsgeschwindigkeiten wurden vom Engler-Bunte-Institut der Universitdt Karlsruhe
und dem Fachgebiet Energie- und Kraftwerkstechnik der Uni Darmstadt mit LDA (laser-
doppler-anemometrie) in der y-z-Ebene mit einem Abstand von 5Smm vom Diisenaustritt
bestimmt [P. Schmittel et al., A. Kremer et al.]. Aus geometrischen Griinden war es nicht
moglich, die Geschwindigkeiten direkt hinter dem Diisenaustritt zu ermitteln. Diese Ge-
schwindigkeiten werden als Randbedingung in der Stromungssimulation fiir den Diisenaus-
tritt benutzt.
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b) Turbulenzgroflen am Eintritt:

Auch iiber die TurbulenzgréBen am Eintritt sind keine genauen Daten bekannt. Auf Grund
hoher Scherung am Diisenaustritt wird die Turbulenzenergie im Abstand von 5Smm schon
grofer sein als direkt am Brennkammereintritt. Ferner sind die turbulenten Léngenskalen
messtechnisch nicht erfassbar. Um diese Probleme zu 16sen, wire es sinnvoll, bei der Stro-
mungsberechnung die Stromung durch die Diise mit einzubeziehen. Jedoch erweist sich der
Drallerzeuger auf Grund einer variablen Einstellmdglichkeit der Drallzahl als geometrisch
sehr komplex, so dass bisher eine solch aufwendige Stromungsberechnung noch nicht
durchgefiihrt wurde.

c) Variable Hohe:

Die Brennkammer ist so konzipiert, dass der Brennkammerkopf hohenverstellbar ist. Die
absolute Messposition bleibt konstant. So wird die axiale Messposition durch Veridnderung
der Hohe der Diiseneinstromung eingestellt. Da der Brennkammeraustritt seine Position
wihrend des Verfahrens nicht dndert, kommt es zu einer Verdnderung der Brennkammerho-
he. Es wurde bisher noch nicht untersucht, ob verschiedene Brennkammerhéhen zu ver-
schiedenen Stromungsverldufen fiithren.

d) Austrittsgitter:

Um zu gewéhrleisten, dass kein Riickstromen von Verbrennungsgasen oder Umgebungsluft
durch den Brennkammeraustritt in die Brennkammer hinein stattfindet, wurde am Austritt
ein Drahtgitter angebracht. Der Druckverlust, den dieses Gitter verursacht, ist bisher nicht
gemessen worden und steht der Simulation nicht zur Verfiigung.

e) Grofle Scherkrifte am Eintritt:

Am Eintritt wird die Stromung sehr stark geschert. Dies hat zur Folge, dass es in diesen Be-
reichen entweder zu Ziindinstabilititen oder zu lokalem Flammenverloschen kommt. Diese
Effekte sind numerisch nur mit groBem Aufwand zu bestimmen, haben aber gro3en Einfluss
auf die Axialimpulserh6hung durch die Verbrennung. Ferner muss am Eintritt das Rechen-
gitter sehr stark verfeinert werden, um Ungenauigkeiten durch eine zu grobe Diskretisierung
zu vermeiden.

f) Gekiihlte Winde:

Die Brennkammerwinde wurden etwa auf 70°C gekiihlt. Daraus resultiert eine Warmeab-
fuhr durch Strahlung und Konvektion an der Wand von etwa zwei Drittel der zugefiihrten
thermischen Leistung. Die Verbrennungsrechnung konnte jedoch nur adiabat durchgefiihrt
werden. Dies muss beim Vergleich der Simulationsergebnisse mit den Messungen beachtet
werden.
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In den folgenden Kapiteln werden die Ergebnisse der Gesamtsimulation dargestellt. Die
aufgefiihrten Schwierigkeiten verdeutlichen, dass bei der Interpretation des Vergleichs der
Rechnung mit den Messungen die unterschiedlichen Bedingungen immer Beriicksichtigung
finden miissen, um Fehlinterpretationen zu vermeiden.

7.1.2 Vorgehensweise bei der Rechnung

Auf Grund der hohen Scherung der Stromung am Eintritt musste bei der Simulation der
Brennkammer sehr groBen Wert auf ein gutes Netz gelegt werden. Durch ein sukzessives
Verfeinern des Netzes im Eintrittsbereich konnten die Ergebnisse deutlich verbessert wer-
den. Um durch die Verfeinerung nicht zu viele Punkte zu erhalten, wurde mit unstrukturier-
ten Netzten gearbeitet. Hierdurch konnte die Anzahl der Punkte unter 10000 gehalten wer-
den. Bild 7.1.1 zeigt das verwendete Rechengitter. Es handelt sich um ein rotationsperiodi-
sches 0.5°-Segment mit ca. 5500 Punkten. Lokale Verfeinerungen wurden im Eintrittsbe-
reich und an den gekiihlten Wéanden vorgenommen.

250 presd
_’_|. 'i Illll\ LY f__,_

200 - — R
'E' 150 Er{ I::gII et
E ] : T
> 100 EEEies

50 | L&i;miﬁl,

0 - _;___;__ lllllll ii
0 250

Bild 7.1.1 Rechengitter des TECFLAM-Drallbrenners

Als Eintrittsgeschwindigkeiten wurden die mit LDA gemessenen Geschwindigkeitsprofile
bei x=5mm benutzt. Die Brennkammerwand wurde mit einer konstanten Temperatur von
350K belegt. Der innere Ringspalt wurde mit Methan einer Temperatur von 300K und eines
Massenstromes von 2.8 g/s beaufschlagt. Der dullere Ringspalt fiihrt die Verbrennungsluft
mit 300K und einem Massenstrom von 57.5 g/s. Die Rechnung wurde mit insgesamt 23
Spezies durchgefiihrt. Diese hohe Anzahl von Spezies war bedingt durch die spitere Hinzu-
nahme von ILDM-Tabellen. Fiir die Gleichgewichtsrechnung wiren etwa zehn Spezies aus-
reichend gewesen. Die Berechnungen wurden fiir eine Brennkammerldnge von 970mm
durchgefiihrt. Die Druck in der Berechnung wurde durch den Gegendruck am Brennkam-
meraustritt auf ca. 1.013 bar fixiert.

Bei allen Rechnungen sind die Fluktuationen des Mischungsbruchs mit beriicksichtigt. Die
in diesem Kapitel gezeigten Rechnungen wurde das f-g-Modell mit einer Gaul3-Verteilung
fiir die Mischungsbruch-Fluktuation benutzt. Die Warmefreisetzung wurde mit einem
Gleichgewichtsmodell bestimmt. Die Gleichgewichtszustinde wurden nicht wihrend der
Stromungssimulation bestimmt, sondern bereits im Preprozessing in einer dreidimensiona-
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len Tabelle, die vom Mischungsbruch, der Mischungsbruchfluktuation und dem Druck ab-
hingt, abgelegt.

Der TRUST-Code benutzt ein instationdres Verfahren, d.h. der Iterationsverlauf beschreibt
den tatséchlichen zeitlichen Verlauf der Verbrennung. Es stellte sich heraus, dass der statio-
ndre Zustand physikalisch erst nach einigen Sekunden erreicht wird. Um diesen Zustand in
der numerischen Simulation schneller zu erreichen, wurde die Brennkammer bei Programm-
start bereits mit Verbrennungsprodukten bei einer Temperatur von 1500K vorbelegt. Durch
diese Vorgehensweise trat der stationdre Zustand bereits nach der Simulation von etwa einer
physikalischen Sekunde ein.

7.1.3 Ergebnisse der Stromungssimulation

In diesem Kapitel werden die Ergebnisse der Stromungssimulation dargestellt. Eine adidqua-
te Beschreibung der Stromung erwies sich als sehr schwierig. Die in dieser Arbeit vorge-
stellten Ergebnisse sind das Resultat von einer Reihe von Rechnungen, die in ihrer Qualitét
immer weiter verbessert wurden. Auf Grund seiner Komplexitit erweist sich der
TECFLAM-Drallbrenner fiir ein detailliertes Austesten von Verbrennungsmodellen als kri-
tisch. An dieser Stelle sei wiederum darauf hingewiesen, dass die Schwierigkeiten der
Simulation eines solch komplexen Falles bei der Interpretation der Mess- und Rechenergeb-
nissen nicht aus den Augen verloren werden diirfen.

Die Bilder 7.1.2 und 7.1.3 zeigen die Verteilungen der axialen Komponente der Geschwin-
digkeiten. Die Rechnungen sagen eine groBere zentrale Riickstromung als die Messungen
voraus. Somit wird der Strahl in den Messungen nicht so stark nach auBlen abgelenkt, wie
dies in den Rechnungen der Fall ist. Der Grund hierfiir ist zum jetzigen Zeitpunkt noch nicht
bekannt. Es ist nicht klar, ob hier die Grenzen der Turbulenzmodelle deutlich werden oder
ob die Abweichung durch die im vorherigen Kapitel genannten Schwierigkeiten bedingt
sind.
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Bild 7.1.2  gemessene Axialgeschwindigkeitsverteilung
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Bild 7.1.3  berechnete Axialgeschwindigkeitsverteilung
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Fiir die Untersuchungen, die in dieser Arbeit im Vordergrund stehen, ist die Ubereinstim-
mung allerdings als ausreichend anzusehen. Eine Fokussierung in Richtung wesentlich ver-
besserter Stromungsergebnisse wiirde den Rahmen dieser Arbeit aufgrund der oben genann-
ten Schwierigkeiten deutlich sprengen.

Die Bilder 7.1.4 und 7.1.5 zeigen die Mischungsbruch-Verteilung der Rechnung und der
Messung. Der sich stromabwirts einstellende mittlere Mischungszustand ist in beiden Fillen
gleich. Ein wesentlicher Unterschied ist im Einstrombereich zu erkennen. Die Strahlen
bleiben in der Rechnung ldnger erhalten als in der Messung. Das heil3t, dass der turbulente
Queraustausch deutlich unterbestimmt ist.

Da die chemische Reaktion stark nichtlinear vom Mischungsbruch abhingt, wird sich dieser
Unterschied beim Vergleich der Simulation der chemischen Reaktion mit den Messergeb-
nissen auch bemerkbar machen. Das bedeutet, dass bei der Interpretation der Ergebnisse der
Verbrennungssimulation iiberpriift werden muss, ob Unterschiede zwischen Messung und
Rechnung durch das Verbrennungsmodell oder durch die unzureichend bestimmte Mi-
schung verursacht werden.
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Bild 7.1.5  berechnete Mischungsbruch-Verteilung

110



7.2 Berechnung der Warmefreisetzung

7.2.1 Rechnung mit der Annahme chemischen Gleichgewichts

In diesem Kapitel sind die Ergebnisse fiir die Warmfreisetzung mittels der Annahme des
chemischen Gleichgewichts erzeugt worden. Aus den Ergebnissen der RAMAN-Messungen
(vgl. Kapitel 6) ist bekannt, dass im Bereich der Einstromung Nichtgleichgewichtseffekte
auftreten, die bei dieser Art der Berechnung nicht beriicksichtigt werden. Da die Mischung
in diesem Fall nicht ausreichend genau bestimmt werden konnte, wird im Folgenden der
Fokus auf den Vergleich verschiedener Berechnungsmethoden gelegt werden. Der Ver-
gleich mit den Messungen (Bild 6.2.10 oder 6.2.12) spielt dabei eine untergeordnete Rolle.
Die beiden folgenden Bilder zeigen die berechneten Temperatur-Verteilungen zweier unter-
schiedlicher Mittelungsmethoden. In Bild 7.2.1 ist die GauB3-Annahme getroffen. Bild 7.2.2
zeigt zum Vergleich die Temperatur-Verteilung, die durch die Mittelung an Hand der Delta-
Funktion erzeugt wurde.

Es ist zu erkennen, dass in weiten Bereichen die Temperaturen nur wenig voneinander ab-
weichen. Im Bereich der Einstromung ist der Unterschied zwischen den Temperaturen je-
doch sehr grof3. Der Grund dieser hohen Abweichung wurde in Kapitel 6.2 deutlich, wo die
an dieser Stelle vorliegenden PDF’s miteinander verglichen wurden. Die Abweichung der
berechneten Mitteltemperaturen zwischen der Mittelung an Hand der GauB3- und der Delta-
Verteilung werden immer genau dann sehr grof, wenn grofle Standardabweichungen bei
kleinen Mischungsbruchwerten vorliegen. Wéhrend die Mittelung an Hand kontinuierlicher
Funktionen immer noch nahstdchiometrische Punkte mit beriicksichtigt, werden bei Delta-
Funktionen meist nur Punkte in kalten Gebieten in die Berechnung des Mittelwertes mitein-
bezogen (vgl. Kapitel 6.2). So kommt es, dass die Mittelung mit der GauB3-Funktion im Be-
reich der Einstromung tendenziell hohere Temperaturen liefert als die Mittelung an Hand
der diskreten Delta-Verteilung. An dieser Stelle sei noch einmal darauf hingewiesen, dass
die GauB3-Verteilung nicht immer die ideale Approximation darstellt. In Abbildung 6.2.1 ist
im Vergleich zu den Messungen zu erkennen, dass die tatsdchlich vorliegenden Wahr-
scheinlichkeitsdichtefunktion durch ihre bimodale Form nicht mehr durch die GauB-
Verteilung abzubilden ist.
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Bild 7.2.1 mit Gauf3-Funktion gemittelte Temperatur-Verteilung
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Bild 7.2.2  mit Delta-Funktion gemittelte Temperatur-Verteilung

Nach den bisherigen Kenntnissen bietet die GauB3-Verteilung unter den zwei-parametrischen
PDF’s jedoch eine bessere Anndherung an die Realitét, als etwa die Delta-Funktion. Die
Rechenzeiten liegen hierbei jedoch etwa um das Zehnfache hoher als bei der Delta-
Approximation. Der Bearbeiter eines Problems muss also von Fall zu Fall neu entscheiden,
ob kurze Rechenzeiten oder moglichst hohe Genauigkeiten im Vordergrund stehen. Eine oft
verwandte Moglichkeit ist die, die Genauigkeit der einzelnen Modelle mit zunehmender
Annidherung an den stationdren Endzustand zu erhohen. Es bietet sich also auch hier an, die
Delta-Funktion zu Beginn der Rechnung zu verwenden und dann gegen Ende der Berech-
nung zu einer Berechnung an Hand der GauB3-Funktion umzuschalten.
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Eine weitere Moglichkeit, die Rechenzeit so gering wie moglich zu halten, ist die Verwen-
dung von Tabellen, bei deren Erstellung im Preprozessing die Integration schon durchge-
fithrt wurde. Das die Erstellung nur einmal geschehen muss, kann hier ohne Weiteres die
GauB-Verteilung benutzt werden. Im Rahmen dieser Arbeit wurde eine 3D-Tabelle benutzt,
die den Mischungsbruch, die Mischungsbruchfluktuation und den Druck als Eingabegrof3e
hat. Die Zeit, die im Preprozessing fiir die Erstellung dieser Tabelle benotigt wird, betrdgt in
etwa 30 Minuten. Die Tabelle besitzt einen Speicherbedarf von 2.9 Megabytes.

GauB-Approximation Delta-Approximation 3D-Tabelle

79.49 s 0.67 s 0.78 s

Bild 7.2.3  Rechenzeitvergleich fiir die Berechnung der Mittelwert der chemischen Quel-
len in der TECFLAM-Brennkammer

Bild 7.2.3 zeigt den Rechenzeitbedarf der drei benutzten Berechnungsmethoden. Dargestellt
sind die Zeiten, die das Chemie-Modul wéhrend der Berechnung der TECFLAM-
Brennkammer fiir die Ermittlung der mittleren chemischen Quellen aller Zellen benétigt.
Wie bereits erwéhnt, benotigt die Online-Berechnung an Hand der GauB-Verteilung etwa
hundertmal mehr Rechenzeit als die anderen beiden Methoden. Die Delta-Approximation
und das Auslesen der 3D-Tabelle dauert etwa gleich lang, weil die Zugriffszeit auf eine Ta-
belle etwa um den Faktor 2 pro Dimension ansteigt. Dagegen muss bei der hier verwendeten
Doppel-Delta-Funktion zweimal auf eine 2D-Tabelle zugegriffen werden.

7.2.2 Rechnung mit Beriicksichtigung von
Nichtgleichgewichtseffekten

In diesem Kapitel wird das Ergebnis der Berechnung des TECFLAM-Drallbrenners mit
Berticksichtigung der Warmefreisetzung vorgestellt. Fiir die Bestimmung der Warmefreiset-
zung wurde eine ILDM-Tabelle benutzt, welche wiederum Mischungsbruch, CO, und H,O
als Eingabeparameter besitzt. Wie schon bei den Gleichgewichtsrechnungen ist die Brenn-
kammer auch in diesem Fall adiabat gerechnet worden, was beim Vergleich mit den Mes-
sungen beriicksichtigt werden muss. Zur Bewertung des Ergebnisses eignet sich an dieser
Stelle aus den oben genannten Griinden nur der relative Vergleich mit den adiabaten
Gleichgewichtsrechnungen.

Die fiir diese Verbrennungsrechnung erstellte ILDM-Tabelle basiert auf einem Zeitschritt
von Sus und wurde als Grundlage fiir eine weitere im Preprozessing erstellte vierdimensio-
nale Tabelle benutzt. Diese 4D-Tabelle beinhaltet neben den Fortschrittsvariablen auch die
Fluktuation des Mischungsbruchs als Eingabegrofle und enthilt die integrierten Werte. Die
Berechnung der Mittelwerte dieser Tabelle erfolgte an Hand der GauB-Approximation.
Durch diese Vorgehensweise wurde erreicht, dass sich die Berechnung der chemischen
Quellen an Hand der ILDM-Chemie nur um den Faktor zwei verlangerte, was die Methode
fiir den praxisnahen Anwendungsfall anwendbar erscheinen ldsst. Die ILDM-Daten stam-
men aus einer Original-Tabelle, die lediglich Momentanwerte enthélt und einen Speicherbe-
darf von ca. 200 Megabytes besitzt. Die daraus extrahierte Tabelle belegt nach der Hinzu-
nahme einer weiteren Dimension fiir die Mischungsbruch-Fluktuation einen Speicherplatz
von 10.2 Megabytes. Neben dem erhohten Speicherbedarf der Original-Tabelle musste auch
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aus Griinden der Recheneffizienz auf diese Tabelle verzichtet werden. Die Zugriffszeit auf
die Original-Tabelle lag um etwa zwei GroBBenordnungen hoher, als die Zugriffszeit auf die
extrahierte Tabelle.

Die Fluktuationen in Richtung der Fortschrittsvariablen wurden in diesem Fall vernachlds-
sigt, weil diese nur wenig Einfluss auf die Losung haben [Landenfeld,1999] und der Mehr-
aufwand auf Grund der langen Rechenzeiten fiir die Stromungslosung nicht in Kauf ge-
nommen werden sollte.

Bild 7.2.4 zeigt die Temperaturverteilung, die mittels der ILDM-Methode berechnet wurde.
Im Vergleich zur Berechnung mit der Annahme chemischen Gleichgewichts (Bild 7.2.1)
sind insbesondere Unterschiede nahe der Einstromung zu erkennen. Durch die hohen Stro-
mungsgeschwindigkeiten bleibt der chemischen Reaktion hier nicht mehr geniligend Zeit,
um vollstindig auszureagieren. Die Temperatur steigt nicht so schnell an und der kalte Be-
reich erscheint gréBer.

o00

Temperaturs, [K]: 400 SO0 600 700 200 900 1000 {100 1200 1200 1400 1500 1600 170

1200 1900 2000

Bild 7.2.4  mittels reduzierter Chemie berechnete Temperatur-Verteilung

Dies entspricht genau den Erwartungen. Die Riickwirkung auf das Stromungsfeld ist margi-
nal, jedoch werden die Temperaturen in weiten Bereichen geringer. Die Flamme beginnt im
Mittel erst spéter zu brennen, was darauf hindeutet, dass es durch die hohe Turbulenz im
Einstrombereich auch zu Verloscheffekten kommen konnte.

Auf einen tiefergehenden Vergleich der Ergebnisse mit Messungen wird an dieser Stelle
verzichtet. Die Probleme, die in Kapitel 7.1 aufgefiihrt wurden verhindern genaue Aussagen
iiber Detail-Phdnomene. Hier kommen so viele verschiedene Effekte zusammen, so dass die
Gefahr besteht, Ergebnisse den falschen Ursachen zuzuordnen.

Festzuhalten ist jedoch, dass die Methode bei nur viermal héherem Rechenbedarf fiir die
Bestimmung der Quellterme gut funktioniert und die Ergebnisse in die erwartete Richtung
verdndert. Sie steht nun zur Anwendung zur Verfiigung und kann bei der Untersuchung
neuer Anwendungsfille Effekte vorhersagen, die bisher mit dem Gleichgewichtsmodell
nicht zu beschreiben waren.
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8 Zusammenfassung und Ausblick

Die Modellierung turbulenter Stromungen bei gleichzeitiger chemischer Reaktion stellt nach
wie vor eine grole Herausforderung dar. Durch die Vielzahl von gekoppelten Phanomenen,
die fiir eine gute Vorhersage der realistischen Verbrennungsvorgénge in Betracht gezogen
werden miissen, verbrauchen die heute gebrduchlichen Rechner auch fiir einfache Probleme
noch sehr viel Rechenzeit. Daher miissen Modelle gefunden werden, die die Berechnungen
soweit vereinfachen, dass moglichst komplexe Anwendungsfélle mit vertretbarem Aufwand
gerechnet werden konnen. Weiterhin miissen bestehende Modelle in ihrer numerischen Effi-
zienz optimiert werden.

Diese Arbeit liefert einen Beitrag zur Optimierung der Berechnung der Chemie-Turbulenz-
Interaktion. In enger Zusammenarbeit mit dem Experiment wurden Wege gesucht, die kom-
plizierten Zusammenhéinge in angemessener Zeit mit einer angemessenen Genauigkeit zu
beschreiben.

Wihrend ihrer Entwicklung werden Modelle meist zuerst theoretisch hergeleitet und dar-
aufhin auf einfache Testfdlle angewandt, die so geartet sind, dass moglichst nur der physika-
lische Effekt zum Tragen kommt, der durch das neue Modell besser beschrieben werden
soll. Ein Vergleich der Rechenergebnisse mit den Messungen dieses Testfalls soll dann ent-
scheiden, ob das neue Modell wirklich bessere Ergebnis liefert. Bei turbulenten Stromungen
gibt es leider nur wenige Testfille, bei denen davon ausgegangen werden kann, dass die
Ergebnisse der Stromungssimulation so gut sind, dass Abweichungen vom Experiment nur
vom Verbrennungsmodell herriihren. Um die Modellierung der chemischen Reaktion den-
noch betrachten zu kénnen, wurde im Rahmen dieser Arbeit ein anderer Weg beschritten:

Messverfahren, wie die RAMAN-Spektroskopie oder die Quantitative-Lichtschnitt-Analyse,
liefern mit einer hohen zeitlichen Aufldosung die wesentlichen Eingabe-Parameter fiir die
Beschreibung der chemischen Reaktion. Um nun die Modellierung der Stroémung als Feh-
lerquelle zu umgehen, wurde in dieser Arbeit von den Messergebnissen praxisnaher An-
wendungsfille ausgegangen. Diese Messergebnisse lieferten die Anfangsbedingungen fiir
den Vergleich verschiedener Chemie-Modelle. So wurde zum einen erreicht, dass tatsidch-
lich nur das Chemie-Modell fiir die Qualitit der Ergebnisse verantwortlich ist und zum an-
deren hatte diese Vorgehensweise den Vorteil, dass direkt mit praxisnahen, verdrallten
Flammen gearbeitet werden konnte und so eine Ubertragbarkeit der Ergebnisse auf andere
realistische Brennkammern eher gewihrleistet ist, als das bei einfachen Testféllen der Fall
ist.

Der Schwerpunkt dieser Arbeit lag unter anderem in der addquaten Beschreibung der Fluk-
tuationen der Einflussparameter auf die chemische Reaktion. Die zeitlich aufgeldsten Mes-
sungen lieferten die tatsdchlich vorliegenden Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen der Ein-
flussparameter. Diese PDF’s konnten einerseits als Eingabe-Funktionen fiir die Berechnung
der chemischen Quellterme genommen werden, andererseits lieferten sie aber auch die Pa-
rameter fiir Ersatzfunktionen wie beispielsweise die Gaul3- oder Delta-Funktion. Die Ergeb-
nisse der Berechnungen mit den Ersatzfunktionen wurden dann mit den Ergebnissen der
Mittelung an Hand der gemessenen PDF’s verglichen.
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Folgende Ergebnisse wurden bei diesen Untersuchungen gefunden:

e Fiir die Beschreibung der Mischungsbruchfluktuation geniigt wiahrend des Iterationsver-
laufs des Stromungsldsers die Delta-Funktion. Zur Bestimmung von Schadstoffen und
bei hochturbulenten Strémungen ist die GauB3-Verteilung zu bevorzugen.

e In fast allen Bereichen, auler in Bereichen nahe der Einstromung, korrelieren die
Schwankungen der thermodynamischen GréBen und der Spezies mit der GauB3-Funktion

e Fiir die Beschreibung der Fluktuationen der Fortschrittsvariablen geniigte in diesem
Anwendungsfall die Delta-Approximation

e Der Fehler, der durch die Annahme der statistischen Unabhéngigkeit der Fortschrittsva-
riablen entsteht, ist gegeniiber anderen Fehlern (Turbulenzmodelle) in diesem Anwen-
dungsfall verhaltnisméBig gering.

Sollten sich diese Erkenntnisse bei weiteren Untersuchungen an anderen Anwendungstéllen
bestitigen, so kann die Modellierung der chemischen Reaktion in turbulenten Flammen in
vielen Féllen stark vereinfacht werden. Der Benutzer eines CFD-Codes sollte sich immer im
klaren sein, welche ZielgroBen flir ihn wirklich wichtig sind. In vielen Untersuchungen,
insbesondere bei zeitaufwendigen Parameterstudien, kann die Berechnung der mittleren
chemischen Quellen an Hand der Delta-Approximation unndtige Rechenzeit sparen.

Um Erkenntnisse in der Art, wie sie oben beschrieben sind, nutzen zu kdnnen, muss es mog-
lich sein, sehr flexibel zwischen den einzelnen Berechnungsmethoden und Chemie-
Modellen hin- und herzuschalten. Aus diesem Grund wurde im Rahmen dieser Arbeit ein
Chemie-Modul entwickelt, bei dem durch eine Modularisierung die Ubersichtlichkeit des
Programm-Codes gesichert wurde. Es wurde eine Struktur entwickelt, die es erlaubt, ohne
viel Aufwand neue Modelle einzubinden. Der Programm-Code bleibt dadurch weiterhin
iibersichtlich und ist somit auch fiir neue Nutzer schnell zu verstehen und anzuwenden.
Durch die modulare Struktur verliert der Code zwar an Effizienz, jedoch wird der dabei ge-
wonnene hohe Standard an Qualititssicherung aus der Sicht dieser Arbeit bevorzugt.

Das Chemie-Modul beinhaltet zur Berechnung der chemischen Quellen einen Gleichge-
wichtsalgorithmus der auf dem Gleichgewichtskonstanten-Verfahren basiert. Zur Beschrei-
bung von Nichtgleichgewichtseffekten wurden ILDM-Tabellen implementiert. Die Fluktua-
tionen konnen fiir alle Integrationsrichtungen wahlweise mit der Gaul3- oder Delta-Funktion
beschrieben werden.

Fiir eine effiziente Berechnung der chemischen Quellen ist es sinnvoll, Berechnungen, die
sehr oft durchgefiihrt werden miissen, bereits im Preprozessing durchzufiihren und deren
Ergebnisse in Tabellen abzulegen. Daher wurde im Rahmen dieser Arbeit ein Tabellensys-
tem entwickelt, das es erlaubt, beliebige Daten, die von mehreren Parametern abhingen diir-
fen, effizient abzulegen. Die Tabellen optimieren sich automatisch wihrend ihrer Erstellung
in Bezug auf Zugriffszeit und Speicherbedarf.

Zum Abschluss der Arbeit wurde mit dem entwickelten Chemie-Modul inklusive Tabellen-
system in Verbindung mit dem DLR-eigenen Stromungsloser TRUST ein praxisnaher An-
wendungsfall gerechnet. Hierzu bot sich der TECFLAM-Drallbrenner an, weil auf ihm ein
Teil der Grundlagenuntersuchung beruhte und hierzu viele Messungen und Rechnungen
zum Vergleich vorlagen. Die Ergebnisse aus der Stromungssimulation wiesen in einigen
Punkten Schwichen auf, so dass ein detaillierter Vergleich mit den Messungen keine neuen
Erkenntnisse gebracht hitte. Jedoch ist das Verstidndnis dieses Falles unter anderem durch
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die vorangegangene Grundlagenuntersuchung so weit fortgeschritten, dass die Ergebnisse
aus der Verbrennungssimulation durchaus bewertet werden konnten.

In einem ersten Schritt wurde eine Berechnung mit der Gleichgewichtsannahme durchge-
fiihrt. Die Ergebnisse, die durch Mitteln an Hand der Delta-Funktion entstanden, wichen
erwartungsgemifl im Bereich der Einstrdmung am stirksten von der Losung mit GauB-
Mittelung ab. Jedoch war die Delta-Approximation in weiten Bereichen der Brennkammer
geniigend genau.

In einem zweiten Schritt wurde der Fall mit der ILDM-Methode berechnet. Auch hier trat
die erwartete Verdnderung auf. Die Flamme wurde im Bereich hoher Stromungsgeschwin-
digkeiten nahe der Diisenmiindung nicht so heif3, wie dies bei der Gleichgewichtslosung der
Fall war. Die Methode funktioniert nun problemlos und die Ergebnisse werden durch sie in
die erwartete Richtung verdndert. Wesentlich fiir die Anwendung der Methode auf zukiinf-
tige komplexe Brennkammern ist die im Rahmen dieser Arbeit erreichte hohe Berechnungs-
geschwindigkeit. Die Berechnung der Quellterme einer ILDM-Ldsung bendtigt nur etwa
viermal mehr Rechenzeit, als die dazugehdrige Gleichgewichtslosung. Diese Zeit liegt im-
mer noch weit unter der Zeit, die der Stromungsldser bendtigt.

Den zur Zeit implementierten Chemie-Modellen liegt die Annahme adiabater Verbrennung
zu Grunde. Beim TECFLAM-Drallbrenner stellte sich heraus, dass diese Annahme die Er-
gebnisse stark verfalscht. Der Effekt der Warmeabfuhr durch Strahlung und Konvektion ist
noch mehr als die fehlerhaft berechnete Mischung dafiir verantwortlich, dass die berechne-
ten Temperaturen stark von den Messungen abweichen.

Zusammenfassend kann festgehalten werden, dass ein wesentlicher Fortschritt fiir zukiinfti-
ge Modellierung der chemischen Reaktion in turbulenten Stromungen erreicht wurde. Zum
einen wurde ein gut strukturiertes Programm-System geschaffen, welches die weitere Ent-
wicklung von Verbrennungsmodellen stark vereinfachen wird. Es ist nun mdglich, Ideen
ohne allzu groflen Programmieraufwand austesten zu konnen. Ferner wurde die Berechnung
von Nichtgleichgewichtseffekten fiir praxisrelevante Félle verfiigbar gemacht. Es wird in
Zukunft keine Schwierigkeit sein, neue Tabellen, wie beispielsweise fiir Kerosin, dem
Chemie-Modul hinzuzufiigen und damit einen komplexen Anwendungsfall zu berechnen.
Auf Grund der Komplexitdt der Physik der turbulenten Verbrennung bleiben noch eine Rei-
he von Problemstellungen, die im Rahmen dieser Arbeit nicht mehr geldst werden konnen.
Fir die Berechnung vieler praxisrelevanter Brennkammern erscheint es unabdingbar,
schnellst mdglich die nichtadiabate Behandlung der chemischen Reaktion mit einzubezie-
hen. Bei Brennern wie beispielsweise dem TECFLAM-Drallbrenner ist die Stromung merk-
lich von der Wiarmefreisetzung abhingig. Die Temperatur-Absenkung durch Warmeabfuhr
ist in diesem Fall relevanter als die Effekte der zeitabhdngigen Chemie. Ferner hat sich wie-
der gezeigt, dass die Berechnung der Mischung auch fiir Stromungsfille mit Verbrennung
absolut im Vordergrund steht. Gute Netze mit hoher Auflosung, genaue Randbedingungen
und gute Turbulenzmodelle erscheinen fiir die Untersuchung von komplexen Brennkam-
mern wichtiger als ausgefeilte Verbrennungsmodelle. Eine tiefergehende Modellierung der
turbulenten Verbrennung in praxisnahen Brennkammern wird wohl mittelfristig nur durch
gezielte Vereinfachungen mdglich sein.

Das Ergebnis dieser Arbeit setzt die Grundlage dafiir, in Zukunft praxisrelevante Fille mit
einfachen reduzierten Systemen beschreiben zu konnen und gleichzeitig durch die modulare
Struktur des Chemie-Moduls viele neue Ansdtze der Modellierung der mittleren chemischen
Quellen austesten zu konnen.
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