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PDF-Berechnung einer turbulenten Flamme unter Verwendung
des Repromodellierens

Dipl.-Phys. A. Obieglo, Dr. J. Gass, Zirich/CH;
Or. A. Buki, Dr. T. Turdnyi, Budapest/HU

Zusammenfassung

In der Arbeit werden Ergebnisse einer numerischen Simulation einer axialsymmetrischen,
turbulenten nichtvorgemischten Wasserstoff-Jet-Flamme priisentiert und mit experimen-
tellen Daten verglichen. Das Konzept des Repromodellierens wird prisentiert und Re-
sultate einer numerischen Simulation eines perfekt vorgemischten Reaktors mit den Er-
gebnissen detaillierter Chemie verglichen. Es wird aufgezeigt, wie sich chemische Ablaufe
mittels Repromodellieren sehr genau beschreiben lassen. Ebenso wird erldutert, wie gut
sich Temperaturen und Hauptspezies im physikalischen Raum einer turbulenten Verbren-
nung mittels PDF Methode abbilden lassen und wo Limitierungen seitens der Chemie
auftreten, wenn ein Ansatz mit Gleichgewichts-Chemie gewihlt wird. Die Verwendung
des Repromodellierens fiir den Einsatz in turbulenten Verbrennungsvorgingen wird disku-
tiert und anhand der Koppelung einer Transportgleichung fiir die PDF mit der Methode
des Repromodellierens vorgestellt.

1 Einleitung

Die in der Simulation turbulenter Verbrennung verwendeten Transportgleichungen werden
meist in zeitlich gemittelter Form verwendet {1].

opYn OpuY, 8 |( _  wm\OVa| -
a + oz, = bz, {(pDn + SC;) Brj } + wp ey

Dabei beschreibt Y, den Massenbruch der Spezies n, p die Dichte, D die Diffusion, u;
die turbulente Viskositidt und Sc; die turbulente Schmidtzahl. Die zeitliche Mittelung ist
durch ein Querstrich (-) markiert und die dichtegewichtete Mittelung durch eine Tilde
(~). Der Quellterm w, hat eine stark nichtlineare Abhingigkeit von der Temperatur
und der Spezieskonzentration. Es ist daher nicht méglich, ihn durch gemittelte Grossen
darzustellen. Vielmehr erfolgt die Darstellung durch einen statistischen Ansatz mit Hil-
fe von Wahrscheinlichkeits-Dichtefunktionenen, kurz PDF (probability density function).

. Dadurch ergibt sich fiir den Quellterm folgende Darstellung:
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Wy gibt die lokale Produktionsrate der Spezies n an und P beschreibt eine mehrdimen-
stonale Wahrscheinlichkeitsdichte-Funktion (Verbund-PDF). Die Berechnung der PDF er-
folgt entweder durch dic Annahme einer vorgegebenen Forin {assumed PDF) oder Losung
der Transportgleichung der Verbund-PDF. Der Vorteil einer Transportgleichug fiir die
PDF liegt u.a. in der geschlossenen Form des Quellterms. Eine allgemeine Form der
Transportgleichung lisst sich wie folgt angeben ({2}, [3]):

8- 9 _- 1 8 d - . 8 -
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Die Terme der linken Seite treten in geschlossener Form auf, die Terme der rechten Seite
miissen modelliert werden. Der erste Terin auf der rechten Seite, die turbulente Kon-
vektion, wird durch ein Gradienten-Diffusionsmodell beschrieben. Der zweite Term, die
turbulente Mischung, durch ein IEM Modell {4].

Wegen der hohen Dimensionalitit des thermochemischen Raumes fiir Verbrennungssyste-
me ist es notwendig, das chemische System mit nur wenigen Variablen darzustellen. Neben
der Entwicklung reduzierter Mechanismen (Chens 5-Schritt Mechanismus fir Hz,[3)), ma-
thematischen Methoden zur Beschreibung der Manigfaltigkeiten im thermochemischen
Raum (Maas’ ILDM Methode, [6]) gibt es den Ansatz, die Mehrdimensionalitit durch
eine lokal beschrinkte aber vollstindige Aufldsung zu erfassen (Popes ISAT Methode.
[7])- In dem hier vorgestellten Ansatz beschreiben wir die chemischen Reaktionsabldufe
im Raum mit Hilfe von Splines: das von Turanyi fiir den Einsatz in der Verbrennung
entwickelte Repromodellieren ([8], [9]). Die endgiiltige Version fiir das fitten wurde mit
bikubischen Splines durchgefiihrt.

2 Repromodellieren

Die Methode des Repromodellierens bedeutet die Durchfithrung vieler Simulationen eines
grossen Modells mit denen der gesamte Anwendungsbereich des Modells abgedeckt wird.
Die Ergebnisse der Simulation werden in einer Datenbank gespeichert und anschliessend
durch entsprechend angepasste Funktionen dargestellt. Diese empirischen Funktionen
kénnen sehr schnell bestimmt werden und das Ausgangsmodell in weiteren Berechnungen

oy - r— e e = -
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ersetzten. Eine typische Situation ist die mehrfache Verwendung des Repromodells als Teil
eines komplizierteren Modells. Zum Beispiel kann das komplizierte Modell ein Programm
fiir turbulente Flammen sein, und die hiufig genutzte Repromodellierung berechnet die
zeitliche Konzentrationsanderung aufgrund chemischer Reaktionen [10].

Die detailierten chemischen Abliufe bei der Wasserstoff-Verbrennung werden durch biku-
bische Splines als Funktion der lokalen Massenbriiche von Yp,o und Yy, beschrieben.

Die Datenbank basiert auf der Bildung von brennbaren Gemischen aus Verbranntem und
Unverbranntem. Die zeitliche Entwicklung der Verbrennung wurde in Form von Konzen-
trationsinderungen aufgenommen. Die Prozedur wurde fiir eine Reihe von Mischungen
von @ = 0.5 bis @ = 6 durchgefiihrt, wodurch die Wasserstoffverbrennung fiir einen gros-
sen Bereich von Aquivalenzverhiltnissen untersucht wurde [11]. Die gesammelten Daten
wurden dann mit Hilfe von bikubischen Splines angepasst [9).

Die Verbund-PDF reduziert sich damit auf zwei Dimensionen:

1

1
“n = /]w“(YHao,3"N2)P(Ynzo,YNg)dKizodYNz (4)
(V1]

Das \erfahren benstigt keine look-up Tabellen fiir die Speicherung der Zwischenzustinde,
wie es sonst bei der Verwendung reduzierter Mechanismen notwendig ist. Die Verbesse-
rungen in der Rechengeschwindigkeit sollten Mglichkeiten fiir den Einsatz in einfachen
technischen Applikationen schaffen. Anhand von Berechnungen einer turbulenten nicht-
vorgemischten Wasserstoff-Jetflamme werden die Méglichkeiten und Limitierungen einer
auf dem Mischungsbruch basierende PDF-Berechnung vorgestellt. Die Ergebnisse des
Repromodellierens eines gemischten Reaktors werden im Vergleich zu einer detaillierten
Behandlung der Chemie diskutiert. Die Koppelung der beiden Methoden wird vorgestelit.

3 Ergebnisse und Diskussion

Bei der Behandlung turbulenter reaktiver Stromungen ist die genaue Abbildung des
Stromungsfeldes entscheidend fiir eine weitere Diskussion. Im Fall der nichtvorgemisch-
ten Wasserstoff-Flamme wurden erste Berechnungen mit einer auf dem Mischungsbruch
basierten PDF Methode durchgefiihrt. Es soll gezeigt werden, wie genau mit diesem ein-
fachen Ansatz die Hauptkomponenten und Temperaturen berechnet werden kénnen und
welche Limitierungen mit der Annahme einer Gleichgewichts-Chemie auftreten.

Die Geometrie der untersuchten Flamme ist in der Figur 1.a gegeben. Wasserstoff stromt
mit einer mittleren Geschwindigkeit von ~ 300m/s durch ein 3.75mm weites Rohr, ver-
mischt sich mit der Luft, die mit ~ 1m/s einstrdmt und bildet eine Ho-Flamme mit einer
experimentell ermittelten Flammenlange von 675mm ({12],[13],{14], (15]). Die Berechnung
der turbulenten Stromung erfolgt durch ein k — ¢ Modell mit Pope-Korrektur. Die PDF
Transportgleichung wurde in diesem Fall fir den Mischungsbruch gelost.
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Abbildung 1: a) Diise der Hy Flamme mit D = 3.75mm. b) Geschwindigkeitsprofile aus
k — € und P(Z) Berechnung. Schnittlinien: (-) z/L = 1/8, z/L = 3/4; (--) /L = 1/4,
¢/L = 1/1; (- -) z/L = 8/8 (..) ¢/L = 1/2; (o) Ezperiment (L = 675mm, sichtbare
Flammenlinge)
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Abbildung 2: a) Temperaturprofil fir P(Z) Berechnung bei /L = 3/8 und b) Xy, und
Xo, in Z-Raum bei z/L = 3/8; (-) Simulation (0) Ezperiment
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Das Temperaturprofil in Figur 2.a zeigt eine gute ﬂbereinstimmung 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 Abliufe nicht
so detailliert abgebildet werden, und es treten Abweichungen zum Experiment auf. Hin-
sichtlich einer gewiinschten Vorhersage der Schadstoffbildung ist eine Verbesserung bei der
Vorhersage der Massenkonzentrationen im Mischungsbruchraum insbesondere fiir Zwi-
schenprodukte anzustreben. Es wird erwartet, dass durch die Verwendung des Repromo-
dellierens diese Moglichkeit besteht.

Basierend auf detaillierten Angaben iiber die chemischen Reaktionen im Zustandsraum,
werden alle Daten {iber den Reaktionsfortschritt des Systems gesammelt. Die Vielzahl der
verfiigharen Daten und Informationen aus der Wasserstoff- Verbrennung wird mit Hilfe der
bikubischen Splines angepasst. Fiir die Koppelung mit der PDF Transportgleichung wur-
den Splines generiert, die den Reaktionsfortschritt zweier fiir die Wasserstoff-Verbrennung
geeigneter Zeitschritte, At = 107%s und At = 1053, vorhersagen.

Zur Validierung der Vorhersagen des Repromodells wurden Berechnungen in einem perfekt
gemischten Reaktor durchgefithrt und mit Ergebnissen detaillierter Berechnungen vergli-
chen. Als Beispiel ist in Figur 3.a fiir einen Anfangszustand, der durch einen willkiirlich
gewihlten Massenbruch fiir Wasser und Stickstoff vorgegeben ist, die zeitliche Entwick-
lung des Brennstoffs Hy aufgetragen. Die Kurve der detailierten Berechnung stimmt mit
der des Repromodellierens praktisch iiberein (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 Maximumwertes zu erkennen.

Hz Temperatur

o
£

Massenbruch {-]
g

amfp

| 2 3 a4 3
t[s] 20 t[s] 110

S.a 35

Abbildung 3: a} Yy, tber der Zeit und b) Temperatureniwicklung bei einer Startbelegung
Yi,0 = 0.0754 und ¥y, = 0.723 ; (- -) Detaillierte Berechnung, (-) Repro-Fit

Bei der Koppelung der PDF-Transportgleichung mit der Methode des Repromodellierens
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wurde folgender Ansatz gewihlt: Die PDF-Transportgleichung wird fiir zwei Grdssen, die
Massenkonzentration von Wasser und Stickstoff, mit einem Monte Carlo Verfahren geldst.
Den Quellterm fiir jeden Zeitschritt erhilt man aus den Splines fiir den vorliegenden
Ausgangszustand. Die Losung des Strémungsfeldes und die Berechnung der turbulenten
Grossen erfolgt durch Koppelung an einen Strémungsloser, der iiber die Dichte an den
PDF-Loser gebunden ist.

Die Koppelung des Systems ist inzwischen abgeschlossen und Ergebnisse werden bald
erwartet. Die Zwischenresultate aus der PDF-Berechnung der turbulenten Wasserstoff-
Flamme mit der Annahme chemischen Gleichgewichts haben bereits gute Ergebnisse fiir
die Hauptgréssen im physikalischen Raum geliefert. Die sehr gute Ubereinstimmung der
Repro-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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