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PDF-Berechnung einer turbulenten Flqmme unter Verwendung
des Repromodellierens

Dipl.-Phys. A. Obieglo, Dr J. Goss, ZtirichlCH;
Dr A. Buki, Dr. T. Tur6nyi, Budopest/HU

Zusammenfassung

In der Arbeit rverden Ergebnisse einer numerischen Simulation ein€r a-xialsymmetrischen,
turbulenten nichtvorgemischten Wasserstoff-Jet-Flamme przisentiert und mit experimen-
tellen Daten verglichen. Das Konzept des Repromodellierens wird pr?isentied und Re-
sultate einer numerischen Simulation eines perfekt vorgemischten Reaktors mit den Er-
gebnissen detaillierter Chemie verglichen. Es wird aufgezeigt, wie sich chemische Ableufe
mittels Repromodellieren sehr genau beschreiben lassen. Ebenso wird erliiutelt, wie gut
sich Temperaturen und Hauptspezies im physikalischen Raum einer turbulenten Verbren-
nung mittels PDF l{ethode abbilden lassen und wo Limitierungen seitens der Chemie
auftreten, Nenn ein Ansatz mit Gleichgewichts-Chemie gewehlt wird. Die Verwendung
des Repromodellierens fiir den Einsatz in turbulenten Verbrennungsvoryengen wird disku-
tiert und anhand der Koppelung einer Transportgleichung liir die PDF mit der Methode
des Repromodellierens vorBestellt.

1 Einleitung

Die in der Simulation turbulenter Verbrennung ver\{endeten Transportgleichulgen werden
meist in zeitl ich gemittelter Form verwendet {11.

at Arj f.;{(,".#)T\.," (1 )

Dabei beschreibt y. den Massenbruch der Spezies n, p die Dichte, D die Diffusion, p1
die turbulente Viskositdt und Sc' die turbulente Schmidtzahl. Die zeitliche Mittelung ist
durch ein Querstrich (-) markiert und die dichtegewichtete Mittelung durch eine Tilde
(-). Der Quelltcrm r;" hat eine stark nichtlineare Abh?ingigkeit von der Tempemtur
und der Spezieskonzentration. Es ist daher nicht mitglich, ihn durch gemittelte Griissen
darzustellen. Vielmebr elfolgt die Darstellung durch eincn statistischen Ansatz mit Hil-
Ie von Wahrscheinlichkeits-Dichtefunktionenen, kulz PDF (probabilitg densitg tunction\.
Dadurch ergibt sich fiir den Quellterm folgende Darstellung:
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r.,," gibt die lokale Produktionsrate der Spezies n an und P beschreibt eine mehrdimen-
sionale Wahrscheinlichkeitsdichte-Funktion (V'erbund-PDF). Die Berechnung der PDF er-
folgt cntwcdcr durch dic Annahme eincr vorgcgclx)ncr lrorrn (ussurrrrr.l PDfl odor Ldsurrg
der Ttansportgleichung dcr \rcrbund-PDF. Der \brteil einer Transportgleichug fiir dic
PDF l iegt u-a. in der geschlosscnen Form des Quellterns. Eine al lgerneine Form de'r
Transportgleichung liisst sich rvic folgt angcben ([2], 13]):

; "  /  . . .  /  /  j " ( v r . . . . . r N . T ) P ( ) r . . . . . 1 i . / ) d l , L . . . d ) ' \ d r

0  0 0

(t,t"{,t)

(2)

a A  a  - ;  I �
At' dr, 

"" 
lpl 0',

. :#rs"Fr= ( 3 )

. ! l tot tu, , ro= v)p i igg lou!"-o! '  I  o =, i , )p l
b)a , , * " - '  

'  ' ' '  
= f i a \ t "a ' ! "1 -  0 t '  a r '  -  ' ' '  

)

Die Terme der linken Seite treten in geschlossener Form auf, die Terme der rechten Seite
miissen modelliert rverden. Der erste Term auf der rechten Seite. die turbulente Kon-
vektion, wird durch ein Gradienten-Diffusionsmodell bcschrieben. Der zlveite Term. die
turbulente Mischung, durch ein IENI N{odell [.1].
Wegen der hohen Dimensionalit?it des thcrmochemischen Raumes fiir verbrennungssJste-
me ist es notwendig, das chemische System mit nur wenigen Variablen darzustellen \eben
der Entwicklung reduzierter Nlechanistner (Chens 5-Schritl Iilechanismus fiir Hr,[5]), ma-
thematischen Methoden zur Beschreibung de! trlanigfaltigkeiten im thermochemischen
Raurn (Maas'ILDN{ Methode, [6]) gibt es dcn Ansatz, die \lehrdimensionalit?it durch
eine lokal beschrdnkte aber vollstandige Aufidsung zu erfassen (Popes IS-{T \lethode.

[7]). In dem hier vorgestellten Ansatz beschreiben rvir die chemischen Reaktionsabliiuie
im Raum mit Hilfe von Splines: das von Turanyi liir den Einsatz in der \-erbrennung
entwickelte Repromodellieren ([8], l9]). Die endgiiltige version fiir das fitten \furde mit
bikubischen Splines durchgefiihrt.

2 Repromodellieren

Die Methode des Repromodellierens bedcutet die Durchfiihrung vieler Simulationen eines
grossen Modells mit denen der gesamte Anrvendungsbereich des Nlodells abgedeckt rvird
Die Ergebnisse der Simulation werden in einer Datenbank gespeichert und anschliessend
durch entsprechend angepasste Funktionen dargestellt. Diese empirischen Funktionen
kitnnen sehr schnell bestimmt werden und das Ausgangsmodell in iveiteren Berechnungen
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ersetzten. Eine tl pische Situation ist die mehrfache Venvendung des Repromodells als Teil

eines komplizierteren \lodells Zum Beispiel kann das komplizierte Ntodell ein Programm

fiir turbulente Flammen sein, und die hiiufig genutzte Repromodellierung berechnet die

zciLLche Konz.ntrarionsenderung aufgrund chcmisrher Reaklioncn [10]

Die detailierten chemischen Abliiufe bei dcr \Vasserstoff-\rerbrennung werden durch biku-

bische Splines als Funktion der lokalen \lassenbriiche von Y11,6 und Yx, beschrieben'

Die Datenbank basiert auf der Bildung lol brennbaren Gemischen aus Verbranntem und

UnYerbranntem. Die zeitliche Entrvicklung der \rerbrennung rvurde in Form von Konzen-

trationsdnderungen aufgenommen Die Prozedur rvurde fiir eine Reihe von Mischungen

votl O = 0.5 bis O = 6 durchgefiihrt, (odurch die lvasserstoffverbrennung fiir einen gros-

sen Bereich \.on .{rluivalenzverhiiltnisscn untersucht rvurde [11]. Die gesammelten Daten

r,;urdon dann mi Hil fn \.on l , ikubi-chpn Splines anropassr [ l ] .

Die \trbund-PDF reduziert sich damit auf zrvei Dimensioneu:

(4)

Das lerfahren bendtigt kcine looli uP Tabellen fiir die Speicherung der Zwischenzust2inde,

wie es sonst bei der \iersendung reduzierter N{echanismen notwendig ist Die Verbesse-

rungen in der Rechengeschrvindigkeit sollten N{dglichkeiten fiir den Einsatz in einfachen

technischen -\pplikatiooen schaffcn. Anhand von Berechnungen einer turbulenten nicht-

vorgemischten \\ asserstofi-Jetflamme rrerden die lUdglichkeiten und Limitierungen einer

auf dem \lischungsbruch basierende PDF-Berechnung vorgestellt Die ElSebnisse des

Repromode)l ierenseinesgemischtenReaktorsrrerdenimVergleichzueinerdetai l l ielten
Behandlung der Chemie diskutiert. Die Koppelung der beiden Methoden wird vorgestel l t '

3 Ergebnisse und Diskussion

Bei der Behandluog turbulenter reaktiver Str6muogen ist die genaue Abbildung des

Srromungsfeldes entscheidend fii! eine Neitere Diskussion. Im Fall der nichtvorgemisch-

ren \\ a-rserstoff- Flamme rvurden erste Berechnungen mit einer auf dem Mischungsbruch

basierten PDF \lethode durchgefiihrt. Es soll gezeiSt werden, wie genau mit diesem ein-

fachen.\nsatz die Haupikomponenten und Temperaturen berechnet welden kdnnen uDd

\\elche Limit ierungen mit de. Annahme einer Gleichgewichts-Chemie auftreten'

Die Geometrie der unlersuchten Flamme ist in der Figur l a gegeben Wasserstofi strdmt

mit einer mittleren Geschrvindigkeit von - 300m/s durch ein 3 75mrn weites Rohr' ver-

rnischt sich mit der Luft, die mit - lm/s einstrdmt und bi ldet eine H2-Flamme mit einer

experimentel l  ermirtelten Flammenldnge von 6z5mm ([t2] ' [13] ' l t4], [15]) Die Berechnung

der rurbulenten Strijmung erfolSt durch ein ft - e N'lodell mit Pope-Kon'ektur' Die PDF

Transportgieichung $urde in diesem Fall fiir den Nlischungsbruch geliist'

l 1

* . .  =  /  /  - , r ) ; " " . l \ , JP111 ,6 .Yx , )d [1 ,6dY . r ,
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Das Temperaturprofil in Figur 2.a zeigt eine gute Ubereinstimmung der berechneten Wer-
te mit den Ergebnissen des Experiments. Im Mischungsbruch-Raum (Figur 2.b) ist zu
erkennen, dass mit der Annahme chemischen Gleichgewichts die chemischen Abliiufe nicht
so detailliert abgebildet werden, und es treten Abweichungen zum Expeliment auf. Hin-
sichtlich einer gewiinschten Vorhersage der Schadstoflbildung ist eine Verbesserung bei der
\rorhersage der Massenkonzentrationen im Mischungsbruchraum insbesondere fiir Zwi-
schenprodukte anzustreben. Es wird erwartet, dass durch die Verwendung des Repromo-
dellierens diese Miiglichkeit besteht.

Basierend auf detaillierten Angaben iiber die chemischen Reaktionen im Zusranosraum,
werden alle Daten iiber den Reaktionsfortschritt des Systems gesammelt. Die Vielzahl der
verfiigbarcn Daten und Informationen aus de! Wasse6tofr- Verbrennung wird mit Hilfe der
bikubischen Splines angepasst. Fiir die Koppelung mit der PDF Tlansportgleichung wur-
den Splines generiert, die den Reaktionsfortschritt zweier fiir die Wasserstof-VerbrennunE
geeigneter Zeitschritte, AI: 10 as und At = 10 5s, vorhersagen.

Zur Validierung der Vorhersagen des Repromodells wurden Berechnungen in einem perfekt
gemischten Reaktor durchgefiihrt und mit Ergebnissen detaillierter Berechnungen vergli-
chen. Als Beispiel ist in Figur 3.a fiir einen Anfangszustand, der durch einen willkiirlich
gerviihlten lvlassenbruch liir Wasser und Stickstof volgegeben ist, die zeitliche Entwick-
lung des Brennstoffs H2 aufgetragen. Die Kurve der detailierten Berechnu[g stimmt mit
der des Repromodellierens praktisch tiberein (Figur 3.a). Neben der zeitlichen Entwick-
lung der einzelnen Spezies liefert die Methode auch den Verlauf der Temperatur. In Figur
3.b ist nur eine minimale Abweichung des Ma-ximumwertes zu erkennen.

e

3

;

E

t Isl

3.a
I tsl

3.b

Abbildung 3: a) Ys, iiber der Zeit xnd b) Tempemturentaicklxng bei einer Startbelegung
Yrr,o = 0.075a und YN, = 0.723 ; ( -) Detaillierte Berechnng, O Repm-Fit

Bei der Koppelung der PDF-Ttanspoltgleichung mit d€r Methode des Repromodellierens



492 YU BERICHTE

wurde folgender Ansatz gewiihlt: Die PDF-Transportgleichung wird fiir zwei Grcissen, die
Massenkonzentration von Wasser und Stickstoff, mit einem Monte Carlo Verfahren gelijst.

Den Quellterm fiir jeden Zeitschritt erhalt man aus den Splincs fiir den rorliegenden
Ausgangszustand. Die Ltjsung dcs Strdmungsfeldes und dic Bcrechnung der trrrbulenten

Critssen erfolgt durch I(oppelung an einen Strdmungsldser, der iiber die Dichte an den
PDF-Ldser gebunden ist.

Die Koppelung des Systems ist inzrvischcn abgeschlosscn und Ergcbnisse rverden bald
erwartet. Die Zwischenresultat€ aus der PDF-Berechnung der turbulenten \Vasse$toff-
Flamme mit der Annahme chemischen Gleichgervichts haben bereits gute Ergebnisse ftir
die Hauptgriissen im physikalischen Raum geliefert. Die s€hr gute Ubereinstimmung der
Replo-fits mit den Berechnungen detaillierter Chemie in einem gemischten Reaktor las-

sen erwarten, dass die Koppelung auch detaillierte Ergebnisse iiber die einzelnen Spezies
liefern kann, was hinsichtlich der Vorhersage von Schadstoffen sehr hilfreich und niitzlich
sein wird.
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