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Kurzzusammenfassung

Magere Vormischverbrennung wird in technischen Anwendungen wie stationdren Gastur-
binen und Verbrennungsmotoren eingesetzt, um eine Reduktion von Kohlenmonoxid-,
Kohlenwasserstoff- und NO, Emissionen zu erreichen. Numerische Simulationen der
Verbrennungsprozesse unterstiitzen dabei in einem immer weiter zunehmenden Mafle den
Entwicklungsprozess und erfordern die Bereitstellung geeigneter Verbrennungsmodelle.
Mafigebende Einflussgréfien auf die Verbrennung sind u.A. das Turbulenz- und das Druck-
niveau. Wahrend Verbrennungsmodelle fiir die haufig verwendeten Reynolds gemittelten
Navier-Stokes (RANS) Simulationen gut evaluiert sind, werden im Kontext der Large
Eddy Simulation (LES) Verbrennungsmodelle bisher kaum bei unterschiedlichem Druck
in Kombination mit variierendem Turbulenzniveau untersucht.

In der vorliegenden Arbeit wird ein algebraisches LES Verbrennungsmodell entwickelt, mit
Fokus auf eine korrekte Vorhersage des Druckeinflusses bei unterschiedlichen Turbulenz-
niveaus. Da Hochdruckflammen durch hydrodynamische Instabilitdten beeinflusst werden
konnen, wird ein Modell entwickelt, das den Einfluss von Landau-Darrieus und thermodif-
fusiven Instabilitdten auf die laminare Flammengeschwindigkeit beschreibt. Ein Kriterium
wird definiert, das die Transition von stabilen zu instabilen Flammen charakterisiert und
in der LES verwendet werden kann. Da Wéarmeverluste in Wandnéhe die Verbrennung
in technisch relevanten Konfigurationen beeinflussen, werden in der Literatur Modelle
identifiziert, die als einfache Erweiterungen fiir algebraische LES-Verbrennungsmodelle
den Einfluss von Warmeverlusten auf die Reaktionsrate beriicksichtigen.

Das Modell fiir hydrodynamische Instabilitdten wird anhand der LES von expandierenden
Kugelflammen bei unterschiedlichen Driicken und dem Vergleich mit experimentellen
Daten validiert. Das neue turbulente Verbrennungsmodell sowie zwei weitere Verbren-
nungsmodelle werden anhand einer turbulenten Bunsenflamme, die Betriebspunkte
ottomotorischer Verbrennung abbildet, evaluiert. Dabei kann nur das in dieser Arbeit
entwickelte Verbrennungsmodell bei erhohtem Druck die experimentellen Daten repro-
duzieren. Dies zeigt, dass algebraische Verbrennungsmodelle bei erhéhtem Druck bereits
bei gering bis moderat turbulenter Stromung eine deutliche Faltung der Flamme im
Feinstrukturbereich vorhersagen miissen, um die ottomotorische Verbrennung korrekt
simulieren zu konnen. LES einer turbulenten Strahl Flamme bei Betriebspunkten, die
der Verbrennung in einer stationdren Gasturbine entsprechen, ergeben fiir das neue
Verbrennungsmodell sowie die zwei weiteren evaluierten Verbrennungsmodelle eine gute
Ubereinstimmung mit dem Experiment und eine gute Druckskalierung. Bei hoch turbulen-
ten Flammen ist damit geniigend Feinstrukturturbulenz vorhanden, um auch bei hohem
Druck einen ausreichenden Einfluss der beiden zusétzlich evaluierten Verbrennungsmodelle
vorherzusagen. Die Erweiterungen zur Beriicksichtigung der Flamme-Wand Interaktion
werden anhand von LES eines nichtadiabaten Drallbrenners evaluiert. Charakteristische
Wandabsténde aus der Literatur fiir erste Warmeverluste und thermisches Verloschen
konnen reproduziert werden. Zudem fiihrt die Beriicksichtigung der Flamme-Wand
Interaktion zu einer verbesserten Ubereinstimmung der Simulationsergebnisse mit dem
Experiment, verglichen mit einer LES bei Vernachlassigung von Wéarmeverlusten.



Abstract

To reduce carbon monoxide, hydrocarbon and NO, emissions, lean premixed com-
bustion is employed in technical applications like stationary gas turbines and internal
combustion engines (ICE). Numerical simulations of the turbulence-combustion inter-
action support the process of development which requires a suitable modelling of the
turbulent combustion. While Reynolds averaged Navier-Stokes simulations are state of
the art, in the context of the new Large Eddy Simulation (LES) concept the evaluation
of combustion models usually focuses on influence of turbulence, neglecting the pressure
influence predicted by the combustion model.

Hence, in this work an algebraic premixed combustion model is derived with focus on
a correct prediction of pressure scaling at varying turbulence levels. Since high pressure
flames might be influenced by Landau-Darrieus and thermodiffusive instabilities, a model
is derived which includes effects of these instabilities on the laminar flame speed. Finally,
extensions are identified in the literature which allow to account for flame wall interaction
effects.

The instability model is successfully validated against experimental data via LES of
spherical expanding flames at different pressure levels. LES of a turbulent Bunsen flame,
employing the new and two additional combustion models, at different pressure and
turbulence levels is performed, to evaluate the models at conditions typical for ICEs. Only
the new model can predict the pressure scaling of the experimental database, while the
two additional models cannot predict an increased subgrid scale (sgs) flame wrinkling at
moderate Reynolds number combustion at elevated pressure. LES of a highly turbulent
jet flame employing the new and again two additional models, at conditions typical for
stationary gas turbines, show a good performance of the three models compared with
experimental data. This indicates, that at high turbulence levels and distinct shear layers,
sufficient sgs turbulence is provided for the two additional models to predict a suitable
sgs flame wrinkling. A non adiabatic swirl burner is simulated to evaluate the flame wall
interaction models. A considerably improvement of the simulation results compared with
experimental data is obtained, when effects of flame wall interaction on the combustion
are included.
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1 Einleitung

1.1 Motivation

Der Anteil fossiler Brennstoffe am weltweiten Verbrauch von Primérenergie lag 2011 bei
ca. 80% [1]. Szenarien zur Entwicklung des Primérenergieverbrauchs fiir 2035 gehen von
einer weiteren Steigerung des Energieverbrauchs aus, bei gleichbleibendem Anteil fossiler
Brennstoffe [1]. Vor dem Hintergrund einer zunehmenden Rohstoffknappheit erfordert
dies die stetige Weiterentwicklung von effizienten Verbrennungssystemen wie Gasturbinen
oder Verbrennungsmotoren. Aber auch Verbrennungskonzepte miissen weiterentwickelt
werden, um NO, und C'O Emissionen zu reduzieren.

In einem immer weiter zunehmenden Mafle begleiten numerische Simulationen den
Entwicklungsprozess und erlauben detaillierte Untersuchungen des Verbrennungsprozes-
ses. Der Einsatz von numerischen Simulationen stellt eine sowohl meist kostengiinstige
als auch zeitsparende Alternative zu experimentellen Priifstinden dar. Die Simulation
der Verbrennung in technisch relevanten Konfigurationen erfordert allerdings die Be-
reitstellung von Modellen, die die Verbrennungsvorginge geeignet beschreiben. In der
Verbrennungsmodellierung wird dabei zwischen zwei idealisierten Verbrennungsprozessen
unterschieden.

Bei den Diffusionsflammen, typischerweise in Fluggasturbinen oder Dieselmotoren werden
Brennstoff und Oxidator separiert der Brennkammer zugefiihrt. Die Verbrennung ist dabei
dominiert durch den Diffusionsprozess der Reaktanten.

Bei der Vormischverbrennung geht man davon aus, dass Brennstoff und Oxidator bereits
vor Beginn des Verbrennungsprozesses perfekt vorgemischt sind. Dieses Verbrennungskon-
zept findet man in technischen Anwendungen wie stationdren Gasturbinen und meist bei
ottomotorischer Verbrennung.

Die vorliegende Arbeit beschéftigt sich mit der Modellierung und Simulation der Vor-
mischverbrennung.

Eine charakteristische FEigenschaft der Verbrennung in Ottomotoren und stationdren
Gasturbinen, ist die Verbrennung mit turbulenter Flamme. Zudem ist die Verbrennung in
Ottomotoren durch den variierenden Druck beeinflusst. Aber auch stationédre Gasturbinen
konnen bei hohem Druck betrieben werden, um die Leistungsabgabe zu steigern. Im
Hinblick auf die technische Anwendung sind damit wesentliche Einflussgrofien auf den
Verbrennungsprozess der Turbulenzeinfluss und das Druckniveau in der Brennkammer.
Den Einfluss beider Parameter muss ein Verbrennungsmodell unabhéngig von der Konfi-
guration richtig wiedergeben koénnen.

Die vorliegende Arbeit konzentriert sich daher auf die Entwicklung und Evaluierung von
Verbrennungsmodellen im Kontext der Hochdruckverbrennung.



Einleitung

1.2 Ubersicht zur Modellierung turbulenter Hoch-
druckverbrennung

1.2.1 Turbulenzmodellierung

Die Simulation technisch relevanter turbulenter Verbrennung erfordert zunéichst die Bereit-
stellung geeigneter Turbulenzmodelle zur Beschreibung der Turbulenz des Stromungsfeldes.
Zudem beinhalten Verbrennungsmodelle Turbulenz beschreibende Gréfien, die ebenfalls
tiber Turbulenzmodelle bereitgestellt werden miissen. Hierbei werden RANS (Reynolds
gemittelte Navier Stokes) Modelle verwendet, welche die Zeit- (Ensemble-) gemittelten
Erhaltungsgleichungen des Stromungsfeldes 16sen oder Grobstruktursimulationen (LES),
die das gefilterte Geschwindigkeitsfeld 16sen. Da RANS Simulationen deutlich weniger
Rechenzeit benttigen, werden sie meist fiir technische Anwendungen eingesetzt. Nachteil
der RANS ist, dass nur ein gemitteltes Stromungsfeld berechnet wird, wéhrend die
turbulente Verbrennung ein hoch instationérer Prozess ist. In der RANS Simulation
der Vormischverbrennung beschreibt beispielsweise die simulierte Temperaturverteilung
nur die Wahrscheinlichkeit der Flammenposition. Dies hat mitunter zur Folge, dass die
RANS kein kurzzeitiges Beriihren der Wand durch die Flamme, verbunden mit einem
hohen Warmestrom vorhersagen kann, sondern nur eine Aufenthaltswahrscheinlichkeit der
Flamme in Wandnéhe.

Grobstruktursimulationen 16sen hingegen die dreidimensionale und instationédre Struktur
der groflen Skalen turbulenter Verbrennung auf und koénnen die instantane, statistische
Struktur und Position der Flamme vorhersagen. Die in den letzten Jahren stark gestiegene
Rechenleistung unterstiitzt die Verwendung von LES. Allerdings sind Verbrennungs-
simulationen im LES Kontext immer noch Stand der gegenwirtigen Forschung [134].
Da die LES die mit der RANS verbundenen Unsicherheiten bzgl. der Beschreibung
des turbulenten Stromungsfeldes minimiert, konzentriert sich diese Arbeit auf die LES
turbulenter Verbrennung.

1.2.2 Verbrennungsmodellierung im RANS Kontext

Da fiir technische Anwendungen meist RANS Simulationen eingesetzt werden, sind die Ver-
brennungsmodelle bisher auch hauptsédchlich im RANS Kontext entwickelt und evaluiert
worden. Auch wenn der Grofiteil der Arbeiten in der Literatur RANS Verbrennungsmodel-
le hinsichtlich des Turbulenzeinflusses untersucht, konzentrieren sich einige Arbeiten auf
eine Modellanalyse hinsichtlich des Druckeinflusses. So evaluieren Lipatnikov und Cho-
miak [106] sowie Pieringer et al. [130], das Verhalten von RANS Verbrennungsmodellen
bzgl. Turbulenz- und auch Druckeinfluss. In [106] werden unter anderem das turbulente
Flammengeschwindigkeitsmodell von Zimont [163], das fraktale Modell von Gouldin [63],
eine Korrelation fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit von Peters [127] sowie eine
algebraische Formulierung aus einer KPP (Kolmogorov-Petrvski-Piskunov) Analyse des
“Coherent Flame Modells” (CFM) aus Duclos et al. [47] experimentellen Daten gegeniiber-
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1.2 Ubersicht zur Modellierung turbulenter Hochdruckverbrennung

gestellt. Dabei werden die algebraischen Formulierungen der Modelle ausgewertet und keine
numerischen Simulationen durchgefiihrt. Die Abschitzung zeigt, dass Verbrennungsmodelle
zumeist den Turbulenzeinfluss gut wiedergeben kénnen, den korrekten Druckeinfluss jedoch
nur das Zimont Modell und die algebraische Formulierung des CFM Modells wiedergeben
kann. RANS Simulationen im Kontext der turbulenten Hochdruckverbrennung werden von
Brandl et al. [22] mit dem Lindstedt-Vads Modell [105] sowie von Muppala et al. [121] mit
einem modifizierten Lindstedt-Vads Modell [105] durchgefiihrt. In [121] wird allerdings
gezeigt, dass das verwendete Verbrennungsmodell eine explizite Druckkorrektur benotigt,
um den experimentell beobachteten Druckeinfluss zu erreichen. Andererseits zeigen RANS
Simulationen von Angelberger et al. [8] unter Verwendung des CFM-Modells sowie die
Arbeit von Watkins et al. [154] unter Verwendung eines algebraischen Modells, dass die
verwendeten Modelle zumindest den globalen Druckanstieg in einem Verbrennungsmotor
gut reproduzieren koénnen.

1.2.3 Verbrennungsmodellierung im LES Kontext

Auch wenn die LES aufgrund der stark gestiegenen Rechenleistung der letzten Jahre im-
mer weiter verbreitet ist, werden LES Verbrennungsmodelle beziiglich ihres Verhaltens in
Hochdrucksystemen kaum untersucht. In der kiirzlich verdffentlichten Arbeit von Xiao et
al. [159], wird die Entwicklung tulpenférmiger Flammen in einem geschlossenen Rohr si-
muliert. Verwendet wird ein algebraisches Modell von Molkov [117] das die Druckerh6hung
in der Brennkammer von 1bar auf 5bar dem Experiment entsprechend fiir 1 Turbulenzni-
veau gut wiedergeben kann. Im Rahmen ottomotorischer Verbrennung evaluieren Richard
et al. [139] ein Transportmodell zur Beschreibung der Turbulenz-Flamme Interaktion so-
wie ein modifiziertes algebraisches Modell von Boger et al. [14] um die Verbrennung in
einem Motor im Druckbereich von 3 — 25bar zu simulieren. Der globale Druckverlauf eines
Kolbenhubs iiber dem Kurbelwinkel liegt stets innerhalb der minimalen und maximalen
Druckverldufe im Experiment, die allerdings bis zu 10bar auseinander liegen. Large Eddy
Simulationen mehrerer Zyklen des Verbrennungsmotors mit dem Transportmodell wurde
in Vermorel [149] veroffentlicht und zeigen eine grofie Variation der Druckverldufe pro Zy-
klus, die stets innerhalb des Druckbereichs des Experiments liegen. Die Evaluierung eines
LES-Verbrennungsmodells fiir hohen Druck und fiir Gasturbinen typische Betriebspunkte
ist in Duwig et al. [49] fiir 1 Turbulenzniveau zu finden.

Ein besseres Verstéindnis der Hochdruckverbrennung im LES Kontext erfordert die Simu-
lation weiterer unterschiedlicher Konfiguration, bei einer groflen Variation des Druck- und
Turbulenzniveaus. Zudem muss ein Verbrennungsmodell hinsichtlich seiner Eignung sowohl
fiir ottomotorische Verbrennung als auch Verbrennung in stationidren Gasturbinen unter-
sucht werden. Da die Arbeiten im RANS Kontext zeigen, dass Verbrennungsmodelle nicht
grundsétzlich die korrekte Druckabhéngigkeit vorhersagen, wird in dieser Arbeit ein alge-
braisches Modell entwickelt mit Fokus auf eine korrekte Vorhersage der Druckabhéangigkeit.
Ein weiteres bei Hochdruckverbrennung zu beriicksichtigendes Phénomen sind hydrodyna-
mische Instabilitdten. So zeigen Flammen bei hohem Druck die Tendenz durch Instabi-
litdten gefaltet zu werden und dadurch zellulare Strukturen aufzuweisen, was den Verbren-
nungsprozess deutlich beeinflussen kann [68,89,90]. Wahrend dieses Phdnomen im RANS
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Einleitung

Kontext in den Verbrennungsmodellen von Paul und Bray [125], Bychkov [28], Bradley
et al. [22] und Kuznetsov [99] beriicksichtigt wird, ist in der Literatur keine Modellie-
rung der Instabilitdten im LES-Kontext zu finden. Ein Modell wird daher formuliert, das
den Einfluss hydrodynamischer Instabilitdten auf die laminare Flammengeschwindigkeit
berticksichtigt.

1.3 Gliederung der Arbeit

Laminare als auch turbulente Verbrennungsprozesse werden {iber die Erhaltungsglei-
chungen fiir Masse, Energie, Impuls und Spezies beschrieben. Diese werden in Kapitel
zusammengefasst und im Hinblick auf Verbrennungssimulationen diskutiert. Zudem
werden Eigenschaften der technisch relevanten, turbulenten Stromung dargelegt.

Die Berechnung und Modellierung turbulenter Stromung wird in Kapitel |3 beschrie-
ben. Da sich die Arbeit auf die Grobstruktursimulation konzentriert, wird dieser Ansatz
ausfiihrlicher diskutiert.

Die zum Verstdndnis der Modellierung turbulenter und laminarer Vormischverbren-
nung bendtigten Grundlagen werden in Kapitel 4] beschrieben.

In Kapitel [5| werden Ansétze zur Modellierung der Vormischverbrennung im LES-
Kontext diskutiert. Die Modellierung der laminaren Flammengeschwindigkeit wird
beschrieben, sowie Modellierungsmoglichkeiten dargelegt, welche die Interaktion der
Flamme mit einer Wand beriicksichtigen. Zudem werden RANS Modelle zusammengefasst
und Ansétze diskutiert, die hydrodynamische Instabilitdten bei turbulenter und laminarer
Verbrennung beriicksichtigen.

In dieser Arbeit werden algebraische, fraktale Verbrennungsmodelle als eine der ge-
eignetsten Ansitze erachtet, um Verbrennungsprozesse im LES-Kontext zu beschreiben.
Ein solches Modell wird in Kapitel [ basierend auf theoretischen Analysen, experimentellen
Daten und direkten numerischen Simulationen formuliert.

In Kapitel [7] wird ein Modell formuliert, das den Einfluss hydrodynamischer Insta-
bilitdten auf die laminare Flammengeschwindigkeit beriicksichtigt.

Die entwickelten Modelle werden in Kapitel [§ evaluiert. Das Modell zur Beriicksich-
tigung hydrodynamischer Instabilititen wird an experimentellen Daten expandierender,
laminarer Kugelflammen validiert. Prinzipielle Eigenschaften des neuen turbulenten
Verbrennungsmodells werden zunéchst an einer 1D Konfiguration untersucht. Large
Eddy Simulationen der Kobayashi Datenbank sowie dem Laborbrenner des Paul-Scherrer
Instituts (PSI) werden schlielich unter Verwendung des neuen Verbrennungsmodells sowie
zwei weiteren algebraischen Verbrennungsmodellen durchgefiihrt. Die Kobayashi Daten-
bank entspricht einer turbulenten Bunsenbrennerflamme bei unterschiedlichen Druck- und
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1.3 Gliederung der Arbeit

Turbulenzniveaus, die typische Betriebspunkte ottomotorischer Verbrennung abbilden.
Der PSI Brenner entspricht einer turbulenten Strahl-Flamme, deren Betriebspunkte der
Verbrennung in stationdren Gasturbinen entsprechen. Zur Evaluierung des neuen Modells
an einer technisch relevanten Konfiguration sowie zur Untersuchung von Erweiterungen
die die Flamme-Wand-Interaktion beriicksichtigen, werden LES eines nichtadiabaten
Drallbrenners durchgefiihrt.

Riickschliissse aus den Simulationen sowie Empfehlungen fiir zukiinftige Arbeiten
sind in Kapitel [9] zusammengefasst.



2  Grundlagen reaktiver Stromung

2.1 Erhaltungsgleichungen reaktiver Stromung

Inkompressible, isotherme Stromungen kénnen iiber die Erhaltungsgleichungen fiir die Mas-
se und den Impuls beschrieben werden. Diese werden als Navier-Stokes Gleichungen be-
zeichnet. Fiir reaktive Stromungen miissen zudem die Spezieserhaltung als auch die Ener-
gieerhaltung beriicksichtigt werden. Die Erhaltungsgleichungen kénnen der Eulerschen Be-
trachtungsweise folgend, durch die Bilanzierung an einem infinitesimalen Kontrollvolumen
formuliert werden.

2.1.1 Massenerhaltung

Aufgrund der Massenerhaltung kann in einem betrachteten System die Masse m weder
generiert, noch abgebaut werden. Die Massenbilanz an einem Volumenelement zeigt, dass
damit die zeitliche Anderung der Dichte in einem Kontrollvolumen dem konvektiven Trans-
port der Masse entsprechen muss:

@ dpu;

ot oz, =0 (2.1)

Als mathematische Schreibweise wird die FEulersche Summenkonvention verwendet.

2.1.2 TImpulserhaltung

Neben dem konvektiven Transport miissen Oberflichenkréfte wie der Druck p oder die
viskosen Spannungen 7;; als auch Volumenkrifte f; wie die Gravitation bei der Impulsbi-
lanzierung an einem Kontrollvolumen beriicksichtigt werden:

Opu; N opuju; Or;;  Op

Die viskosen Spannungen werden dabei {iber das Newtonsche Gesetz modelliert:

2 Oy,
mit dem Scherspannungstensor
1 (0u;  Ouy
Sii = = . J 2.4

der molekularen Viskositdt p und dem Kronecker-Delta ¢;;. Werden inkompressible Fluide
betrachtet, wird der zweite Summand in Gleichung ([2.3]) zu Null.
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2.1 Erhaltungsgleichungen reaktiver Stromung

2.1.3 Spezieserhaltung

Bei reaktiver Stromung wird das Gas als Mischung mehrerer Spezies der Anzahl N be-
trachtet. Jede Spezies ist charakterisiert durch ihren Massenbruch:
y, = %k (2.5)

m
wobei gilt:

N N
ZYk:Z%zl (2.6)
k=1 k

=1
Bilanziert man Y}, an einem Kontrollvolumen, muss aufgrund lokaler Konzentrationsun-
terschiede molekulare Diffusion j¥ als auch der Abbau oder Produktion von Y}, aufgrund
der Reaktionsrate wy, beriicksichtigt werden. Die Bilanzgleichung einer Spezies schreibt sich
damit zu:

opYr  Opu;Yy, 8jf

ot or; O

Aufgrund von Gleichung miissen N — 1 Erhaltungsgleichungen der Spezies gelost

werden. Das Fick’sche Gesetz wird meist verwendet um die Diffusionsgeschwindigkeit zu
modellieren.

+ o, (2.7)

Ji Pka

(2.8)

mit dem Diffusionskoeffizienten der Spezies ay. Das Verhéltnis von Diffusion des Impulses

zur Speziesdiffusion beschreibt die Schmidt Zahl:

!
Scr = — 2.9
Ck P ( )

2.1.4 Energieerhaltung

Die Energieerhaltung kann bilanziert werden tiber die totale Enthalpie (oder Energie), die
Enthalpie (oder Energie), die “fiihlbare“ Enthalpie (oder Energie) sowie iiber die Tempe-
ratur. Poinsot und Veynante [134] sowie Gerlinger [58] fassen die unterschiedlichen Erhal-
tungsgleichungen fiir die Energie zusammen. In dem in dieser Arbeit verwendeten CEFD-
Code OpenFOAM®)-1.6 wird eine vereinfachte Erhaltungsgleichung der Enthalpie h gelost.
Eine ausfiihrliche Enthalpiegleichung wird daher zunéchst aufgefiihrt und mogliche Verein-
fachungen werden diskutiert. Die Enthalpie h unterscheidet sich von der total Enthalpie

htat iiber:
Uity

2

Unter Berticksichtigung der Erwdrmung aufgrund viskoser Spannungen 7;;, der Wérme-

stromdichte ¢;, einer Warmequelle @ (z.B. Ziindfunke oder Strahlung) sowie den Volumen-
kriften f; bilanziert man h zu:

dph  Opu;h  Dp  0Og ou;

ot " Tom Dt om  9og,

h = htot - (210)

+Q + puif; (2.11)
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Grundlagen reaktiver Stréomung

Die Warmestromdichte ¢; wird hauptséchlich durch die Warmeleitung und die Diffusion
dominiert:

N

0T Y,
g = Z hipoy—— (2.12)

8% ox;

mit dem Fourier’schen Gesetz fiir die Wirmeleitung und dem Fick’schen Gesetz fiir
die Speziesdiffusion. Der Zusammenhang von h und h; wird in Gleichung definiert.
Héufig beschreibt man allerdings Gleichung iiber den Gradienten der Enthalpie und
damit tiber [58,[151]:

N
Qz‘:—iah +/~LZ<
k

cp 0;

oY,
_ ) Sl (2.13)

PCpC
Der Term A\/(pcpay) in Gleichung (2.13)) wird als Lewis Zahl Lej, bezeichnet:

Lep = 2 — Y (2.14)
PO (073
und beschreibt das Verhéltnis von Wirmediffusion zu Massen- bzw. Speziesdiffusion. Eine
haufige Annahme in der Modellierung ist Le,y = 1, womit der zweite Term in Gleichung
(2.13) entfdllt. Nimmt man geringe Stromungsgeschwindigkeiten an, kann zudem der Ein-
fluss viskoser Spannungen vernachlissigt werden [58]. Das Verhiltnis von Impulsdiffusion
zu Wiarmetransport wird iiber die Prandtl Zahl beschrieben:

Pr= % (2.15)

2.1.5 Zustandsgleichungen und Stoffeigenschaften

Die in den Erhaltungsgleichungen verwendeten Zustandsgréfien wie Druck, Temperatur
und Dichte miissen geeignet beschrieben werden. Unter der Annahme von idealem Gas
wird der Zusammenhang von Druck, Temperatur und Dichte {iber das ideale Gasgesetz
beschrieben:

Yy,
= pRTY £ 2.16
p=r ; A (2.16)
Der Zusammenhang von Temperatur und Enthalpie wird beschrieben iiber:
T
hk = hkﬁ +/ Cp.k dT (217)
To
sowie
N
h=>Y Yl (2.18)
k=1



2.2 Grundlagen turbulenter Strémung

Zudem miissen Funktionen bereitgestellt werden, um die Stoffgroflen in den Gleichungen
- [2.18)) zu berechnen. Die spezifische Wirmekapazitit wird in dieser Arbeit {iber ein
Polynom berechnet:

R
Cpk = ﬁ (CL4T4 + a3T3 + CL2T2 + a1 + CLO) (219)
k
Die Enthalpie ergibt sich iiber die Integration von Gleichung (12.19)).
§R Qg as a9 - aq
= = (BT S 4 ST 4 ST 4 T 2.2
P, hk’0+Mk<5 +4 +3 +2 + ag (2.20)

Die Koeffizienten in den Gleichungen ([2.19)) und ([2.20)) werden iiber die sogenannten Janaf
Tabellen bereitgestellt [124]. Die Temperaturabhéngigkeit der molekularen Viskositét wird
hier {iber das Sutherland Modell berechnet:

AST1/2
1+ T,
Fiir Luft betrigt A, = 1,485¢ — 6kg/(smK®?) und T, = 110, 4K.

" (2.21)

2.2 Grundlagen turbulenter Stromung

Technisch relevante Stromungen wie die Umstromung von Fahrzeugen sowie Verdichter-
und Turbinendurchstréomung sind turbulent. Auch bei technisch relevanten Verbrennungs-
systemen, wie ottomotorische Verbrennung oder Verbrennung in Gasturbinen, findet die
Verbrennung mit turbulenter Flamme statt. Prinzipiell werden die turbulenten (reakti-
ven) Stromungen durch die Erhaltungsgleichungen in Kapitel beschrieben. Aufgrund
der technischen Relevanz als auch vor dem Hintergrund der Verbrennungsmodellierung
und Stromungssimulation miissen grundlegende Eigenschaften turbulenter Stromungen
erlautert werden.

2.2.1 Charakterisierung turbulenter Stréomung

Im Vergleich zu einer laminaren Stromung mit einem “geschichteten” Stromungsfeld, das
keinen konvektiven Impulsaustausch senkrecht zur Hauptstromungsrichtung aufweist, ist
eine turbulente Stromung rdumlich wie zeitlich chaotisch, ungeordnet und stets dreidi-
mensional [52,55,/136]. Die turbulenten Schwankungen normal zur Hauptstromungsrich-
tung fithren zu einem erhohten Massen- und Warmeiibergang, der als turbulente Diffu-
sion bezeichnet wird. Zudem ist ein vergroflerter Impulsaustausch der Fluidteilchen im
Stromungsfeld festzustellen. Die turbulente Diffusion ist dabei oft um Gréfenordnungen
hoher als die molekulare Diffusion. Der turbulente Impulsaustausch fiihrt zu einer Verringe-
rung der kinetischen Energie der Stromung, weshalb turbulente Stromungen als dissipativ
bezeichnet werden. Turbulente Stromungen weisen einen groflen Bereich gleichzeitig auf-
tretender Langen- und Zeitskalen auf, die in Experimenten oder Simulationen {iber Kreuz-
und Autokorrelationen im Stromungsfeld nachgewiesen werden. Die mehrskalige Struktur
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Grundlagen reaktiver Stréomung

turbulenter Stromungen wird {iber Wirbel unterschiedlicher Grofie abgebildet. Die Klassifi-
zierung einer Stromung als laminar oder turbulent kann {iber die Reynolds Zahl abgeschéitzt
werden, die das Verhéltnis von Tragheitskraften zu Reibungskréften beschreibt:

_ plullceo
1

lgeo entspricht einem charakteristischen Lingenmafl der Geometrie. Strémungen oberhalb
einer Reynolds Zahl von 3000 — 5000 sind meist turbulent. Instabilitdten oder Stérun-
gen, z.B. Temperaturfluktuation, Wandrauhigkeit oder Gitterdurchstréomungen fithren zur
Transition eines Anfangs laminaren Stromungsfeldes zur turbulenten Stromung. So findet
bei glatten Wénden, die Transition zur turbulenten Stromung bei hoheren Reynolds Zahlen
statt, wihrend bei der Durchstromung eines Turbulenzgitters der Umschlag auch bereits
bei Re < 3000 stattfinden kann.

Re

(2.22)

2.2.2 Beschreibung turbulenter Stromung

Die als chaotisch charakterisierte, turbulente Stromung kann iiber Wirbel unterschiedlicher
Grofle [ bzw. iiber Wirbel unterschiedlicher Wellenzahlen kj beschrieben werden, wobei gilt:

27
kA - T
Einem Wirbel mit einer bestimmten Wellenzahl kann ein bestimmter “Energieinhalt”
zugeordnet werden und damit das gesamte turbulente Stromungsfeld {iber ein Energie-

spektrum K(k,) beschrieben werden. Dabei lassen sich abhingig von der Wirbelgrofie
drei Bereiche unterscheiden.

(2.23)

Grobskaliger Bereich: Der Bereich der Turbulenz, dem grofle Wirbel zugeordnet
werden, entsteht aufgrund grofirdumiger Schwankungen des Stromungsfeldes und ist
charakterisiert durch die Geometrie und die Energiezufuhr aus dem Stromungsfeld. In
diesem Bereich wird die Energie fiir die Wirbel kleinerer Wellenléingen bereitgestellt.

Inertialbereich: Hier wird angenommen, dass die Dissipation der turbulenten Schwan-
kung gleich der zugefiihrten kinetischen Energie ist [55]. Wirbel geben damit im selben
Maf Energie an kleinere Wirbel ab, wie sie Energie von gréfleren Strukturen iibernehmen.
Das Prinzip wird als Trégheit bezeichnet und der Bereich daher Trigheits- oder Inertial-
bereich genannt. Fiir isotrope und homogene Turbulenz sowie unter der Annahme einer
statistisch stationdren Stromung kann man basierend auf einer Dimensionsanalyse das
Energiespektrum K iiber die sogenannte Kolmogorovsche Energiekaskade mathematisch
beschreiben:

K (ky) = Cre?Pk (2.24)

mit der Kolmogorov Konstante C} ~ 1,5 und der mittleren Dissipationsrate ¢, die die
Dissipation der Wirbel beschreibt und im Inertialbereich fiir alle Wirbel konstant ist.
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2.2 Grundlagen turbulenter Strémung

Dissipationsbereich: Bei kleinen Wellenlédngen dominiert die Dissipation der Turbulenz
aufgrund der molekularen Viskositdt und das Energiespektrum {iber der Wellenlénge
klingt schneller ab als im Inertialbereich.

Abbildung zeigt das Energiespektrum turbulenter Stromungen mit den unter-
schiedlichen Bereichen. Die Stiarke der Turbulenz einer Stromung kann durch den Betrag

A

log (K)

Bereich Dissipations-
<grober Skale% Inertialbereich > bereich

1’-1 | 1I -1 10> (ky)
t il g A

Abbildung 2.1: Energiespektrum turbulenter Stromung

der Fluktuation einer Gréfle des Stromungsfeldes quantifiziert werden. Man unterteilt
dazu eine Grofle des Stromungsfeldes, hier die Geschwindigkeit u; in ihren Mittelwert u;
und die Abweichung wu/:

u; = U; + u; (2.25)
Damit lédsst sich eine turbulente kinetische Energie definieren:
1
k= §u;u; (2.26)

Zudem kann jedem Wirbel der Grofle [ eine turbulente Schwankung u'(l) sowie eine cha-
rakteristische Zeit zugeordnet werden:

l
u'(1)
Als Dissipationsrate eines Wirbels der Grofle [ wird damit das Verhéltnis seiner turbulenten
kinetischen Energie zum zugehorigen Zeitmafl definiert:

_ ul2(l>
(1)

11
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Grundlagen reaktiver Stréomung

wobei € im Inertialbereich als konstant angenommen wird und damit unabhéngig von [ ist.
Turbulente Strémungen werden zudem durch eine charakteristische Wirbelgréfie der kleins-
ten Wirbel und der groben Skalen beschrieben. Um die kleinste Wirbelldnge abzuschétzen,
geht man davon aus, dass diese nur durch Viskositats- und Dissipationsmechanismen do-
miniert wird [55]. Aus Dimensionsgriinden definiert sich die sogenannte Kolmogorov Lénge

ly zu:
3\ 1/4
l, = (”—) (2.29)

£

Die groben Skalen werden iiber die Energiezufuhr aus dem Stromungsfeld und die Dissipa-
tionsrate charakterisiert. Die Dimensionsanalyse unter Beriicksichtigung der turbulenten
kinetischen Energie und der Dissipationsrate fithrt zu [55]:

I, = — (2.30)

l; wird als integrales Lingenmafl bezeichnet, die zugehorige turbulente Schwankung v’ =
u'(l;) beschreibt ein Maf fiir die turbulente kinetische Energie der Stromung. Neben der
globalen Reynolds Zahl in Gleichung lasst sich fiir jede Wirbelgrofle eine Reynolds
Zahl definieren. Die sogenannte turbulente Reynolds Zahl wird mit dem integralen Langen-
maf} gebildet:

Re, = LWL _ vl (2.31)

v v
Die Reynolds Zahl gebildet mit der Kolmogorov Linge ergibt sich zu [134]E|:
"IN 1/3l4/3

14 14

'Es sei bemerkt, dass sich die Kolmogorov Linge auch iiber Re;(l) = 1 ableiten lisst.
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3  Berechnung turbulenter Stréomung

3.1 Direkte Numerische Simulation

Turbulente (reaktive) Stromungen werden durch die Erhaltungsgleichung in Abschnitt
beschrieben und konnen diskretisiert unter Verwendung numerischer Verfahren gelést wer-
den. Das in Abschnitt beschriebene Mehrskalenproblem der turbulenten Stromung hat
zur Folge, dass alle turbulenten Skalen und damit auch die kleinsten Wirbel [, iiber die
Diskretisierung aufgelost werden miissen. Dieses Losungsverfahren wird als direkte nume-
rische Simulation bezeichnet und ist fiir technisch relevante Konfigurationen aufgrund des
hohen Rechenaufwandes nicht umsetzbar.

3.2 Reynolds gemittelte Navier Stokes Gleichungen

Fiir technisch relevante Konfigurationen interessieren meist nur die mittleren Groflen des
Stromungsfeldes. Der Rechenaufwand lésst sich dabei deutlich durch die numerische Losung
der Zeit, bzw. Ensemble gemittelten Erhaltungsgleichungen reduzieren. Diese werden her-
geleitet, in dem man die betrachtete Erhaltungsgrofie (Geschwindigkeit, Druck, Spezies,...)
in ihren Mittelwert und die Fluktuation aufteilt, vgl. Gleichung , und auf die Erhal-
tungsgleichungen anwendet. Bei kompressiblen oder reaktiven Strémungen entstehen durch
die Mittelung Korrelationen aus der Dichtefluktuation und der Fluktuation der betrach-
teten Erhaltungsgrofle, die in der CFD schwer zu beriicksichtigen sind [134]. Aus diesem
Grund wird eine Massen gewichtete Mittelung, die sogenannte Favre Mittelung, einfiihrt
die fiir eine beliebige Grofle W definiert wird als:

. W
W= (3.1)
p
und damit
W=W+W mit W=0 (3.2)

Gleichung (3.2) und (3.1 eingesetzt in die Erhaltungsgleichungen - [2.11)) ergeben

die sogenannten “Favre gemittelten Navier-Stokes” Gleichungen die, entsprechend der
Reynolds Mittelung fiir inkompressible Stromungen, in der Literatur trotzdem als RANS
Gleichungen bezeichnet werden und sich fiir die Massen-, Impuls-, Spezies- und Energie-
erhaltung schreiben als:

Massenerhaltung:
dp  Opu;

=0 (3.3)
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Berechnung turbulenter Stromung

Impulserhaltung:

opu; | Opugi; 0 /=N 0P | —
pPu; pPUti <Tij — puiuj> — % + Pfj (34)
J

In der Impulserhaltung fiihrt die Mittelungsoperation einen zusitzlich Term, den Reynolds
Spannungstensor wju; ein, der den Einfluss der Turbulenz auf die Impulserhaltung bein-
haltet. Der Reynolds Spannungstensor ist symmetrisch und beinhaltet sechs zusétzliche
unbekannte Groflen, die iiber ein Turbulenzmodell geschlossen werden miissen.

Spezieserhaltung:

opYi OpuYw  0jF  opulY] —
_ 9 _ opy; 3.5

Die Favre Mittelung der Spezieserhaltung ergibt einen turbulenten Fluss der Spezie m
und muss ebenfalls durch ein Turbulenzmodell geschlossen werden.

Energieerhaltung:

oph _ opish _ Dp _ pull _ 0% Ous

ot " om  Di  0r, 0w o,

+Q+ puif (3.6)

Entsprechend der Spezieserhaltung wird in der Energieerhaltung ein turbulenter Fluss u.h’
eingefiihrt, der den turbulenten Warmestrom beriicksichtigt.

In der Literatur z.B. [52,136] ist eine grofie Anzahl von Turbulenzmodellen zu finden, welche
die SchlieBung der turbulenten Fliile und Reynolds Spannungen ermdoglichen. Die Model-
le beinhalten aber auch einen grofien Unsicherheitsfaktor. So kénnen zwar durch RANS
Simulationen Tendenzen richtig wiedergegeben werden, die Abweichungen des Simulati-
onsergebnisses von der Realitdt kénnen aber bei bis zu 20% liegen [52]. Wie in Kapitel
dargelegt, kann eine RANS Simulation auch nicht die hohe Instationéritit der turbulenten
Verbrennung reproduzieren sondern nur eine gemittelte Flammenform.

3.3 Large Eddy Simulation

Die Darstellung des Energiespektrums turbulenter Stromungen in Abbildung[2.1] zeigt, dass
mit abnehmender Wirbelgrole auch der Energieinhalt der Wirbel abnimmt. Die Idee der
Grobstruktur- oder Large Eddy Simulation ist daher, die grobskaligen, energietragenden
turbulenten Strukturen der Stromung aufzuldsen und nur die kleineren Strukturen, die ca.
20% der turbulenten kinetischen Energie enthalten, {iber eine Modellierung zu beriicksich-
tigen. Im Gegensatz zu den groben Strukturen, die durch die Geometrie beeinflusst werden,
sind die kleinen Strukturen universeller Natur und daher leichter zu modellieren.

14



3.3 Large Eddy Simulation

3.3.1 Filterung

Die Separierung zwischen kleinen und groffen Strukturen wird durch eine Tiefpassfilterung
des Stromungsfeldes erreicht. Die Filterung einer beliebigen GroBle W mit dem Filter F' ist
im Eindimensionalen definiert als:

W(Z) = /QW(:,?”)F(*— ") dz" (3.7)
entsprechend der RANS kann man auch eine Massen gewichtete Favre Filterung definieren:
W (%) = /Q pW (& F(Z — Z")dx" (3.8)

Mit
W=W+W'  aber W #£0 (3.9)

Bei der Auswahl der Filter miissen die unterschiedlichen Eigenschaften des Filters im
physikalischen- und Frequenzraum beachtet werden. Formuliert man im Frequenzraum
einen sogenannten Rechteckfilter:

1 firky <m/A
Fks) = { 0 sonst

so entspricht dieser einem idealen Tiefpassfilter [55] der nur Wellenldngen oberhalb von
2A zuldsst. Im physikalischen Raum werden aber Signale aulerhalb der entsprechenden
rdumlichen Ausdehnung von A zugelassen. Fiir die CFD technisch relevanter Konfigura-
tionen werden die Erhaltungsgrofien im physikalischen Raum gelost und damit der Filter
im physikalischen Raum formuliert. Der Rechteckfilter wird dann definiert {iber:

(3.10)

. /A3 fiir |z < A/2
F(&) = Fla:) = { /O sons‘t | /

und entspricht einer Mittelung der Gréfle W im Bereich der Filterweite A. Dies entspricht
allerdings keiner idealen Tiefpassfilterung bei einer bestimmten Wellenzahl kx 1. und hat
zur Folge, dass auch Wellenzahlen oberhalb kj 1ax zugelassen und in diesem Bereich sowohl
negativ als auch positiv gewichtet werden kénnen [55]. Der Gauss Filter

(3.11)

F(7) = Fla;) = (%)3/2 exp (—%(gﬁ bagt xg)) (3.12)

fithrt schlieBllich eine stets positive “Wichtung” der Gréfle W im physikalischen als auch
im Frequenzbereich durch.

3.3.2 Grundgleichungen

Fiihrt man eine Favre Filterung der Erhaltungsgleichungen in Kapitel durch, fiihrt dies
zu einem neuen Satz gefilterter Gleichungen:
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Berechnung turbulenter Stromung

Massenerhaltung:
dp  Opuy;
- =0 3.13
ot " om; (3.13)
Impulserhaltung:
opu; — Opuji; g, oty  0p  —
_ U — 0 -z - 3.14
BT + o, oz (P (wiug — ;1)) + oz, O + pf; ( )

Die Filterungssoperation fithrt zu einem zusétzlich Term, dem Feinstruktur-Tensor w;u; —
U;uj, der den Einfluss der nicht aufgelosten Skalen auf die Impulserhaltung beinhaltet.
Wie der Reynolds Spannungstensor ist der Feinstruktur-Tensor symmetrisch und fiihrt
sechs neue Unbekannte ein, die durch ein Turbulenzmodell geschlossen werden miissen.

Spezieserhaltung:

opYs . OpuYe  0jF 0

(7 (w¥ —ata) )+ (3.15)

ufi?k — ﬂiffk beschreibt den zu modellierenden Beitrag der nicht aufgelosten Skalen in der
Spezieserhaltung und wird als turbulenter Fluss der Spezies bezeichnet. Durch die Filterung
wird auch der Einfluss kleiner, turbulenter Skalen auf den Reaktionsquellterm unterdriickt,
der iiber ein Verbrennungsmodell beriicksichtigt werden muss.

Energieerhaltung:
oph dpu;h Dp 0 [/~ - g ou;, = —
ot " om i axi<<“ ih)) Da; gy, @ Tl (3.16)

Entsprechend der Spezieserhaltung fiihrt die Filterung zu einem turbulenten, nicht auf-
gelosten Warmestrom u;h — u;h, der iiber ein Turbulenzmodell geschlossen werden muss.

3.3.3 Berechnung der aufgelosten Turbulenz

In der Grobstruktursimulation wird der Hauptteil der turbulenten Schwankung einer Er-
haltungsgrofle aufgelost. Die Zeit gemittelten aufgelosten, turbulenten Schwankungen u;
und u;j sowie die mittleren, aufgelosten, turbulenten skalaren Fliisse der Spezies u;ka und

der Energie u;h’ sowie die Schwankungen Y{ bzw. ' werden wie folgt berechnet:
(u;) = (@ — (@) (@ — (@)™ (3.17)
(Vi) = (Y = (Yi)) (Vi — (¥Yi) )™ (3.18)

)= ((h = (R))(h — (h)))"* (3.19)



3.3 Large Eddy Simulation

/

(uij) = ((us — () (u; — (uy))) (3.20)

(u:Ye) = (@ — (@) (Vi — (V) (3.21)

(uih') = (@ — (@) (h — (b)) (3.22)

(...) bezeichnet dabei die Mittelungsoperation der gefilterten Felder.

3.3.4 SchlieBungsmodelle

Der Beitrag der nicht aufgelosten Skalen in den gefilterten Erhaltungsgleichungen muss
tiber ein SchlieBungsmodell bzw. Turbulenzmodell beriicksichtigt werden. In Frohlich [55]
sind ein Grofteil der bisher vorgeschlagenen Modelle zusammengefasst. Die bisher weiteste
Verbreitung finden, wie in der RANS, die sogenannten Wirbelviskositdtsmodelle. Hierbei
wird angenommen, dass die nicht aufgelosten Skalen wie eine zusétzliche Viskositét
wirken und daher iiber eine turbulente Viskositéit 1, modelliert werden kénnen. Man kann
hierbei zwischen dynamischen Modellen und nicht dynamischen Modellen unterscheiden.
Bei dynamischen Modellen werden aufgrund einer Evaluierung des Strémungsfeldes
auf unterschiedlichen Filterweiten dynamisch die Konstanten von Turbulenzmodellen
berechnet. In dieser Arbeit werden nicht dynamische Modelle eingesetzt, da Validierungs-
simulationen kanonischer Strémungen in Keppeler et al. [82] sehr gute Ergebnisse im
Vergleich mit DNS Daten zeigen. Zudem erfordern nicht dynamische Modelle im Vergleich
zu den Dynamischen meist einen geringeren Rechenaufwand. Im Folgenden wird das
in dieser Arbeit verwendete Eingleichungsmodell sowie das Smagorinsky Modell vorgestellt.

a) Modellierung des Feinstruktur Tensors (u;u; — @;u;):
Eingleichungsmodell:

Die nicht aufgeldsten, turbulenten Schwankungen werden iiber eine Transportgleichung
fiir die nicht aufgeloste, turbulente kinetische Energie ka berechnet.

Opka | O (puika) O (_ Oka B . )
ot + T - l'_z IO(V+Vt> 6@ pTz],modSzj PEA (323)

Produktion Dissipation

wobei der modellierte Feinstrukturtensor approximiert wird iiber:

2

lffu/j — fm]j = Tijmod ~ _2Vt5’ij -+ 3kA6ij (324)
die turbulente Viskositat wird berechnet tiber:
v = R AEX® (3.25)

und die turbulente Dissipationsrate der Feinstrukturturbulenz wird modelliert iiber:
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Berechnung turbulenter Stromung

en = c AT (3.26)

[55] zufolge werden in der Literatur folgende Werte fiir die Konstanten ¢; und c,
verwendet: 0,048 < ¢, < 0,1 und 0,884 < ¢, < 1,05.

Smagorinsky Modell:

Das Smagorinsky Modell ist ein algebraisches Feinstrukturmodell und wie das Ein-
gleichungsmodell strikt dissipativ. Im Gegensatz zum Eingleichungsmodell wird ein
Gleichgewicht aus Produktion und Dissipation turbulenter kinetischer Energie auf Fein-
strukturebene angenommen. Zudem wird nur der anisotrope Anteil des Feinstrukturtensors
modelliert:

__ 0ij o~

o o ~ 2 =
(wiuj — ;) — ?] (ukuk — ukuk) = —2u.5;; — géijskk (3.27)

der isotrope Anteil wird meist mit dem Druck zu einem Pseudodruck zusammengefasst
[55,/134]. Die turbulente Viskositét errechnet sich iiber:

0,5

Werte fiir die Smagorinsky Konstante Clgj, variieren zwischen 0, 065 und 0, 24 fiir schwach
turbulente Stromung.

b) Modellierung der turbulenten Fliisse ('u:l?k — dzf’k), <uih — '&ih> :
Die turbulenten Fliisse der nicht aufgelosten feinen Strukturen werden meist iiber eine
Gradientenannahme geschlossen:

— - v 9Y,,

Y — WY, = ——— 2
bzw:

- 7 Vg 8;&

b b Pr, 0x; ( )

Entsprechend der nicht gefilterten Erhaltungsgleichungen in Kapitel 2.1 wird eine turbulen-
ten Schmidt Zahl S¢; und eine turbulente Prandtl Zahl Pr; eingefiithrt, um die turbulente
Spezies- und Enthalpiediffusion iiber die turbulente Viskositéit beschreiben zu kénnen. Die
Werte von S¢; und Pr; beruhen auf Erfahrungswerten und werden i.d.R. zu 0, 5—1 gew4hlt.

3.3.5 Wanddampfungsfunktionen

Das Smagorinsky Modell sowie das Eingleichungsmodell sind strikt dissipativ und neigen
dazu, die turbulente Viskositdt in Wandnéhe bei aufgeloster Wandgrenzschicht aufgrund
der hohen Scherung zu iiberschitzen und damit turbulente Fluktuationen in Wandnéhe
zu stark zu ddmpfen. Als Abhilfe werden Démpfungsfunktionen wie die vanDriest’sche
Déampfungsfunktion verwendet, um die turbulente Viskositdt in Wandnéhe zu reduzieren.
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3.3 Large Eddy Simulation

VevD = Uy (1 — e_y+/A+> (3.31)
mit AT = 25. Der entdimensionierte Wandabstand wird definiert iiber:

ury
yt=— (3.32)

und die Schubspannungsgeschwindigkeit berechnet sich {iber:

Oy,
v on

(3.33)

Uy =

mit dem Wandnormalenvektor n.

3.3.6 Validierung der Feinstrukturmodelle fiir wandgebundene
Stromung

Die LES von Verbrennungsvorgéngen basiert auf einer korrekten Vorhersage des
Stromungsfeldes. Validierungsrechnungen von Kanal-, Rohr- und Freistrahlstrémung mit
und ohne passiven Skalartransport wurden von Keppeler et al. [82] durchgefiihrt, um
die Eignung des verwendeten CFD-Losers OpenFOAME®)-1.6 fiir LES zu iiberpriifen. Die
Hauptergebnisse der Validierungsrechnungen in [82] fiir wandgebundene Stromungen sind
hier kurz zusammengefasst.

Das Geschwindigkeitsfeld der LES einer Kanalstromung mit Kanalhche 20 bei einer Schub-
spannungs Reynolds Zahl Re, = u,0/v = 180 mit dem Eingleichungsmodell zur Modellie-
rung der Feinstruktur ist in Abbildung(3.1den DNS Daten von Moser et al. [118] gegeniiber-
gestellt. Das Geschwindigkeitsfeld in Abbildung [3.1p) wurde mit u™ = u/u, entdimensio-

a) b)
25 +FsD00 80 S0t
! antad
201 1.0-
15+
5 o

10+ & g 0.51 ?

5+ R f

o*
»* }
.
e T :
0 1 . 10 100 0.0 0.5 1.0
y y/8

Abbildung 3.1: Geschwindigkeitsfeld einer Kanalstromung aus LES (rot) und DNS
(schwarz); a) Geschwindigkeit und Wandabstand normiert mit u,; b) Geschwindigkeit und
Wandabstand normiert mit mittlerer Geschwindigkeit und Kanalhéhe
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Berechnung turbulenter Stromung

niert. Den Vergleich der Reynoldsspannungen zeigt Abbildung[3.2] Entdimensioniert wurde
die Spur des Reynoldsspannungstensors mit u, und die Schubspannung mit u?. Das LES-

3 1
$ Q)
2-e ’03
|8 N :t:
E “5 0.5
o =3 &
1 a
<
Og T T 1 1 I O; T T T T T T T T
0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 0 20 40 60 80 100 120 140 160 180
y* y*
15 1
1_
&
+ h ]
"> 0.51 ’N
o ¢ =) > o
058 . u,
¢ b.’
* .’
o} "”*
T T T T T 1 1 1 T T
O 20 40 60 80 100 120 140 160 180 0 20 40 60 80 100 120 140 160 180
y+ y*

Abbildung 3.2: Reynoldsspannungen einer Kanalstromung aus LES (rot) und DNS
(schwarz)

Modell kann den Geschwindigkeitsverlauf der DNS exakt reproduzieren. Der Vergleich der
turbulenten Schwankung zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung mit den DNS-Daten. Die
turbulenten Schwankungen in Hauptstromungsrichtung kénnen exakt reproduziert werden,
die weiteren turbulenten Schwankungen unterschétzen leicht die maximalen DNS-Daten.
Um zu iiberpriifen, ob auch die skalaren Schwankungen und skalaren Fliile durch die LES
korrekt reproduziert werden kénnen, werden Simulationen einer Kanalstrémung mit Trans-
port eines passiven Skalars ¢ durchgefiihrt. Entsprechend der DNS von Debusscher und
Rutland [44] wird die Prandtl Zahl fir den diffusiven Transport von ¢ zu Pr = 0,7 in der
LES gewihlt. Fiir die obere Kanalwand wird ¢ = 1, fiir die untere Kanalwand ¢ = 0 vorge-
geben. Die Reynoldszahl der Schubspannung betréigt Re, ~ 180, die Wandschubspannung
des passiven Skalars betragt ¢, = 0,024, wobei:

(3.34)

Die Ergebnisse fiir die mittlere Konzentration von ¢ sowie die Schwankung ¢ wird den
DNS-Daten [44] in Abbildung gegeniibergestellt. Das mittlere Konzentrationsfeld kann
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3.3 Large Eddy Simulation

a) b)

© 0.57

0 I I I I
0 0.5 1 1.5
y/d

Abbildung 3.3: Simulation einer Kanalstromung mit Skalartransport; DNS (schwarz) LES
(rot); a) mittleres Konzentrationsfeld von ¢; b) mittlere turbulente Schwankung von ¢

dabei sehr gut wiedergegeben werden, die turbulenten Schwankungen ergeben nur gering
héhere Werte im Vergleich mit der DNS.

Da in der Arbeit von Debusschere et al. |[44] keine turbulenten skalaren Fliifle ausgewer-
tet werden, die beispielsweise den konvektiven turbulenten Warmeiibergang beschreiben,
werden fiir weitere Validierungen die DNS-Daten von Schwertfilm und Manhart [141] ver-
wendet. In der DNS ist die Schubspannungs Reynolds Zahl Re, = 180, die Schmidt Zahl
Sc = 1 und die obere bzw. untere Wand werden zu ¢ = 1 bzw. ¢ = —1 vorgegeben. Den
Vergleich des turbulenten skalaren Flusses in Hauptstromungs- und Wandnormalenrich-
tung normiert mit der mittleren Geschwindigkeit |u| ist den DNS-Daten in Abbildung (3.4
gegeniibergestellt. Der Vergleich von LES und DNS zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung

*]

0.02 - 0.02 7
5
© -

3 0.011 © 0,011
>

0 T T 0 - T
0 0.5 1 0 0.5 1
y/d y/8

Abbildung 3.4: Turbulenter Fluss aus Simulation einer Kanalstromung mit Skalartransport
DNS (schwarz) LES (rot)

und unterstiitzt damit bei der hier verwendeten Auflésung die Gradientenannahme in der
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Berechnung turbulenter Stromung

Modellierung des nichtaufgelosten skalaren Flusses.

LES mit systematischer Gittervariation in [82] erlauben eine Abschitzung der LES Qua-
litét fiir wandgebundene Stréomungen. Eine sehr gute Ubereinstimmung mit der DNS lisst
sich damit fiir A} < 50, AF < 4 sowie AT < 6 erreichen, wobei z, y und z die Haupt-
stromungs-, Wandnormalen- sowie Spannweitenrichtung bezeichnet. Die entdimensionierte

Filterweite ist definiert tiber: A
AF = 5 (3.35)

! v

Der Vergleich von LES mit einem O-Netz mit DNS einer Rohrstrémung zeigt dhnlich gute
Ergebnisse wie bei der Kanalstromung, bei Beriicksichtigung der Qualitétskriterien fiir die
Filterweite, insbesondere AT = AT < 6. Damit muss der innere Block des Netzes moglichst
nah zur Rohrwand ausgedehnt werden. Allerdings wird gezeigt, dass sich im zeitlichen Mit-
tel, die turbulente Viskositdt am Netz orientiert, die bei einem O-Netz i.d.R. quadratisch
ist, vgl. Abbildung[3.5] Um dies zu vermeiden, muss der &ufleren Kante des inneren Blocks

=
aL R

Abbildung 3.5: Netzeinfluss auf Fein- Abbildung 3.6: Netzeinfluss auf Fein-
strukturviskositit bei geradem inneren strukturviskositit bei abgerundetem
Block, Konturlinien (1) (rot) inneren Block, Konturlinien (1) (rot)

ein Radius vorgegeben werden. (1) weist damit, wie in Abbildung dargestellt, bei einem
abgerundeten inneren Block eine deutlich physikalischere Struktur auf. Eine vollstédndige
Symmetrie der Konturlinie l&sst sich durch lingere Mittelungszeitraume erreichen, worauf
in [82] aus Rechenzeitgriinden verzichtet wird. Fiir inkompressible Stromungen ist der Ein-
fluss der Netzorientierung der turbulenten Viskositédt als gering anzusehen. Diese tritt nur
im Kernbereich der Stromung mit sehr niedrigen Werten auf, wihrend die Viskostitét im
wandnahen Bereich wieder physikalische Strukturen annimmt und stiarker das Strémungs-
feld beeinflusst. Bei Verbrennungssimulationen, werden allerdings i.d.R. die Werte von v,
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3.3 Large Eddy Simulation

oder ka verwendet. Die simulierten Flammenformen kénnten sich bei einem rechteckigen
inneren Block damit ebenfalls am Gitter orientieren, sodass in dieser Arbeit bei Verbren-
nungssimulationen ein Rechennetz entsprechend Abbildung verwendet wird.

Die dargestellten LES Ergebnisse sind in |[137] zusétzlich fiir das Smagorinsky Modell aus-
gewertet.
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4 Grundlagen vorgemischter Verbrennung

In diesem Kapitel werden grundlegende Eigenschaften perfekt vorgemischter, laminarer und
turbulenter Vormischflammen beschrieben. Es bildet die Grundlage fiir die Modellierung
von Vormischflammen in Kapitel ] [6] und [7] Die Annahme, dass keine rdumlichen und
zeitlichen Fluktuationen des Brennstoffmassenbruchs im unverbrannten Gemisch auftre-
ten, kann man als idealisierte Situation auffassen, die fiir ottomotorische Verbrennung und
Verbrennung in stationédren Gasturbinen gilt. Eine erste Verallgemeinerung dieses Kon-
zepts besteht in der Annahme eines inhomogen vorgemischten Systems, mit rdumlichen
und zeitlichen Fluktuation des Brennstoff-Luft Verhiltnisses bei & < 1. Diese tritt bei-
spielsweise bei perfekt vorgemischter Verbrennung in offener Umgebung auf, bei der die
Flamme Umgebungsluft ansaugt. Modellierungen hierzu sind z.B. in [48] zu finden. Der
allgemeinste Ansatz besteht in der Modellierung teils vorgemischter Systeme, mit mageren
und fetten Bereichen, in denen neben Vormischflamme auch Diffusions- und sogenannte
Tripelflammen auftreten konnen [128§].

Im Rahmen der hier untersuchten perfekt vorgemischten Verbrennung, konzentriert sich
Abschnitt auf die Beschreibung laminarer Vormischflammen mit und ohne Beriick-
sichtigung von Flammenstreckung sowie hydrodynamischen Instabilitdten. Abschnitt
beschreibt die Grundlagen turbulenter Vormischverbrennung.

4.1 Laminare Vormischflammen

Laminare Flammen bilden die Grundlage fiir viele turbulente Verbrennungsmodelle. So
ist die Beschreibung turbulenter Flammen als ein Ensemble kleiner laminarer Flammen,
sogenannter “flamelets”, ein in der Verbrennungsmodellierung géngiger Ansatz. Grundla-
gen zu laminaren Vormischflammen, die Berechnung laminarer Flammengeschwindigkeiten
sowie die zu beriicksichtigenden Phinomene wie Flammenstrecken und hydrodynamische
Instabilitdten werden in diesem Abschnitt beschrieben.

4.1.1 Beschreibung laminarer Vormischflammen

Laminare Vormischverbrennung kann anhand der Erhaltungsgleichungen in Kapitel
beschrieben werden. Der Reaktionsquellterm wy wird iiber ein System von Differentialglei-
chungen mit einem Arrhenius Ansatz fiir die Reaktionsrate geschlossen. Die Simulation la-
minarer Vormischflammen unter Beriicksichtigung komplexer Chemie und den transienten
Erhaltungsgleichungen in Kapitel stellt allerdings einen groflen numerischen Aufwand
dar. So erfordert beispielsweise die Berechnung des Hy — Oy Mechanismus die Losung der
Transportgleichungen fiir 8 Spezies und 38 Reaktionen [80]. Die numerische Untersuchung
und Berechnung laminarer Flammen mit komplexer Chemie wird daher meist nur in einer
eindimensionalen, stationédren Konfiguration durchgefiihrt.
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4.1 Laminare Vormischflammen

Reaktionsquellterm laminarer Vormischverbrennung

Fiir die CFD wichtige Eigenschaften laminarer Flammen lassen sich auch iiber die Analyse
einer 1-Schritt Chemie abschétzen, bei der sich der Gleichungssatz der Spezieserhaltung
auf eine Gleichung fiir den Brennstoffmassenbruch Yz reduziert. So lésst sich Poinsot und
Veynante |134] folgend der Reaktionsquellterm schreiben als:

Wp = BFYFpTﬁZEZeiTa/T (41)

mit der Zel'dovich Zahl Bz, und der Aktivierungstemperatur T, = BzT2/(Ty — Ty). Ty
und 7, bezeichnen die adiabate Verbrennungstemperatur bzw. die Temperatur im unver-
brannten Gemisch. Der Vorfaktor ldsst sich abschétzen tiber |134]:

0 2 BzaTy/(Ty—Tu)
By — efea) € (4.2)
QT{?Zdath,u

Die laminare Flammengeschwindigkeit s? kann experimentellen Daten oder Korrelationen,
vgl. Seite , entnommen werden. Unter Verwendung der Gleichungen und ist in
Abbildung der Verlauf der Reaktionsrate fiir eine stochiometrische Methanflamme fiir
den Umgebungsdruck 1bar und bHbar iiber dem Brennstoffmassenbruch aufgetragen. Fiir
eine iibersichtliche Darstellung ist die maximale Reaktionsrate auf 1 normiert. Die verwen-

Diffusions, Konvektions
< dominiert

iffusions,
eaktions
ominiert

entdim. Reaktionsrate

0 0.2 04 0.6 0.8 1
1-(YE/YEu)

Abbildung 4.1: Normierte Reaktionsrate wp/max(wr) bei Einschrittchemie fir 1bar (durch-
gezogene Linie) und 5bar (gepunktete Linie); dominierende Mechanismen sind fir 5bar
eingetragen

deten Stoffdaten sind Gu et al. [68] entnommen und in Tabelle 4.1 zusammengefasst. Der
Verlauf zeigt, dass nur in einem kleinen Bereich, (1 —2/8z¢) < (1 — Yp/Yr,), Reaktion-
und Diffusionsmechanismen dominieren [134], wihrend in einem deutlich groBeren Bereich
nur Diffusions- und Konvektionsmechanismen stattfinden. Mit zunehmendem Druck ver-
ringert sich zudem der reaktionsdominierte Bereich. Der Verlauf des Reaktionsquellterms
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Grundlagen vorgemischter Verbrennung

plbar] Tu[K] T[K] Pza spm/s]
1 301 2245 49 0,36
5 301 2275 7.3 02

Tabelle 4.1: Werte fir 8z, Ty, T}, fiir eine stochiometrische Methanflamme bei 1bar und
Sbar zur Auswertung der Reaktionsrate in Gleichung (4.1))

zeigt zudem, dass es sich hierbei um ein steifes Problem handelt, welches den Einsatz

spezieller numerischer Verfahren benétigt bzw. eine aufwendige Vernetzung im Bereich
(1—2/Bza) < (1 =Yp/Yp,) < 1 erfordert.

Laminare Flammengeschwindigkeit

Die laminare Flammengeschwindigkeit s¢ kann man als die Geschwindigkeit interpretieren,
mit der sich eine frei propagierende Flamme in einem ruhenden, unverbrannten Gemisch
fortbewegt. sY wird meist numerisch mit detaillierter Chemie an 1-D Flammen oder ex-
perimentell, beispielsweise an Bunsenbrennerflammen oder sich ausdehnenden Kugelflam-
men in Verbrennungsbomben bestimmt. Eine Ubersicht zu Messmethoden fiir laminare
Flammengeschwindigkeiten ist in Joos [79] aufgelistet. Abbildung illustriert fiir eine
stationére, ebene Flamme und fiir eine stationére, schrig angestromte Flammenfront das
Prinzip der laminaren Flammengeschwindigkeit. Wéhrend fiir die ebene stationére Flamme

a) b)
> s °
— s, ° ?
47 uan
Uy
—
—»

Uy

Abbildung 4.2: Laminare Flammengeschwindigkeiten; a) ebene stationire Flamme; b)
schriag angestromte, stationére Flamme

die laminare Flammengeschwindigkeit der Geschwindigkeit des unverbrannten Brennstoft-

Luftgemischs u, entspricht, errechnet sich fiir die schriig angestromte Flamme s% aus:
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4.1 Laminare Vormischflammen

89 = Uy, = sin(p)u, (4.3)

Erste Korrelationen fiir die laminare Flammengeschwindigkeit wurden von Metgahalchi
und Keck |115] anhand experimentell untersuchter, laminarer Flammen fiir unterschiedliche
Brennstoff-Luft Gemische, Driicke und Temperaturen erstellt:

Tu Vsl p ﬂsl
=t () (G5 (44)

Gleichung erlaubt zwei grundlegende Eigenschaften der laminaren Brenngeschwin-
digkeit abzuschétzen. (1) Da vy fiir gingige Brennstoffluftverhdltnisse immer positiv ist
[68,/115], fiihrt eine zunehmende Aufheizung des unverbrannten Gemischs zu einer Zu-
nahme der laminaren Flammengeschwindigkeit. (2) Fiir magere Gemische, ® < 0, gilt
Bq < 0]68,115], so dass s¥ mit zunehmendem Druck abnimmt. Korrelationen zur Berech-
nung der laminaren Flammengeschwindigkeit bei magerer bis stochiometrischer Verbren-
nung fiir einen umfangreichen Temperatur- und Druckbereich stellen Gottgens et al. [62],
anhand numerischer Berechnungen stationérer, eindimensionaler Flammen unter Beriick-
sichtigung von 82 Reaktionsmechanismen, fiir diverse Kohlenwasserstoffflammen bereit. s
lésst sich damit {iber einen analytischen Ausdruck berechnen [62]:

- T, (Ty—TO\"
s} = FY}? exp (=G/T°) -0 (Tb — ) (4.5)

Gottgens et al. [62] identifizieren eine “inner layer” Temperatur 7°:

= _F <1n %)1 (4.6)

in deren Bereich die Umsetzung des Brennstoffs in der laminaren Flamme stattfindet. Die
Konstanten in den Gleichungen (4.5) und (4.6]) fiir die Brennstoffe Methan und Propan
sind in Tabelle [4.2] zusammengefasst. In Abbildung [4.3]ist der Verlauf der laminaren Flam-

Brennstoff — Blbar] E[K]  Flem/s] G[K] m n
CHy 3,1557e8 23873,0 22,176 —6444,27 0,565175 2,5158
CoHs  2,2501e6 172235 1274,89 —1324,78 0,582214 2. 3970

Tabelle 4.2: Auflistung der Konstanten aus [62] zur Auswertung von Gleichung (4.5) und

)

mengeschwindigkeit fiir variierende Methan-Luft Verhéltnisse und Driicke, berechnet mit
den Korrelationen in den Gleichungen und , experimentellen Daten von Gu et
al. [68] gegeniibergestellt. Die laminare Flammengeschwindigkeit in [68] wurde anhand sich
ausdehnender, kugelférmiger Flamme in einer Verbrennungsbombe bestimmt. Wie anhand
von Gleichung dargelegt, ergibt sich ein Potenzgesetz zwischen Druck und s%. Trotz
unterschiedlicher Methoden in der Bestimmung der laminaren Flammengeschwindigkeit
zeigt sich eine sehr gute Ubereinstimmung der numerisch und experimentell bestimmten
laminaren Flammengeschwindigkeit.

27



Grundlagen vorgemischter Verbrennung

0.40
S
0.30 ¢
©
£ 0.20
= DS
[7)]
0.10 o
0.00
0.4 1.2

Abbildung 4.3: Laminare Flammengeschwindigkeit bei variierendem Druck und Aquiva-
lenzverhéltnis; Experiment von Gu et al. [68] (Rauten); Auswertung der Korrelationen von
Gottgens et al. [62] (Linien); 1bar (schwarz), 5bar (grau), 10bar (weifl bzw. gestrichelt)

Laminare Flammendicke

Unter der Annahme, dass die laminare Flammendicke nur durch thermische Diffusion und
die laminare Flammengeschwindigkeit beeinflusst wird, lésst sich eine laminare Flammen-
dicke Iy abschéatzen:

Qh oy

lr=—5 (4.7)

St

lp wird fiir Le = 1 als Zel’dovich Flammendicke bezeichnet und zumeist in verbrennungs-
spezifischen Kennzahlen als charakteristisches Langenmafl verwendet. Diese Definition er-
laubt zudem die Abschéitzung eines chemischen Zeitmafles:

lF Athu
Te = g = 3%2 (48)

Allerdings unterschéitzt Gleichung die tatséchliche Flammendicke in etwa um den
Faktor 5 [134]. Eine genauere Definition der laminaren Flammendicke verwendet den Tem-
peraturgradienten, bzw. den Gradienten des entdimensionierten Brennstoffmassenbruchs
und wird als “maximale Gradientenmethode” bezeichnet:

T, — T,

lpg = —2 —¢
W max (1))

Die Struktur einer laminaren Flamme sowie die “Gradientenmethode” anhand des Tem-
peraturverlaufs einer eindimensionalen in x-Richtung propagierenden Flamme ist in Ab-
bildung [4.4] dargestellt. Abgesehen von direkten numerischen Simulationen wird in der
CFD die laminare Flammendicke nicht aufgelost und Gleichung kann nicht verwen-
det werden um die laminare Flammendicke zu bestimmen. Zudem kann [ nicht vorab

(4.9)
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4.1 Laminare Vormischflammen
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Abbildung 4.4: Temperaturverlauf einer laminaren in x-Richtung propagierenden Flamme
mit dominierenden Mechanismen aus [129]

der Simulation, z.B. um Netzkriterien zu bestimmen, ausgewertet werden. Eine weitere
Methode zur Abschétzung der laminaren Flammendicke wird von Blint [12] vorgeschlagen,
die Poinsot et al. [134] zu Folge eine sehr gute Ubereinstimmung mit [z, aufweist:

7\ 07
lpp = 2lp <ﬁ) (4.10)

Gleichung kann verwendet werden, um das Verhiéltnis der “beobachteten” laminaren
Flammendicke zur Gitterweite zu untersuchen.

Basierend auf einem 3-Schritt-Mechanismus untersuchen Peters und Williams [129] die
Struktur einer stochiometrischen Methan-Luftlamme und identifizieren entsprechend Ab-
bildung einen diffusions- und konvektionsdominierten Bereich, der als Vorwérmzone
bezeichnet wird, siehe Abbildung [4.4] sowie einen Bereich in dem der Brennstoff sowie
entstehende Radikale vollstdndig abgebaut werden. Der Bereich wird Reaktionszone ge-
nannt und es dominieren Diffusionsprozesse sowie chemische Reaktionen. Die Dicke der
Reaktionszone (g g wird in [134] definiert iiber:

lro
l = = 4.11
e Bzei ( )

Peters |12§] schétzt die Reaktionszone fiir stoichiometrische, nicht vorgeheizte Verbrennung
tiber lpr = 0, 1{r ab und definiert damit die kleinst mégliche Flammendicke.

4.1.2 Einfluss von Streckeffekten auf die laminare Flammenge-
schwindigkeit

Die in Abschnitt diskutierten Eigenschaften laminarer Flammen, insbesondere die

laminare Flammengeschwindigkeit, sind giiltig fiir frei propagierende, ebene Flammen. Ist

die Flamme gekriimmt und Geschwindigkeitsgradienten tangential zur Flammenfront aus-
gesetzt, dndert sich die Flammenflache und damit die laminare Flammengeschwindigkeit.
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Grundlagen vorgemischter Verbrennung

Diese Storungen der Flamme werden Streckeffekte x genannt und sind definiert als die
zeitliche Anderung der Flammenoberfliche A [29]:

_1dA
CAdt
Eine fiir numerische Anwendungen besser geeignete Beschreibung von Streckeffekten wurde
von Candel und Poinsot [29] fiir diinne, mehrdimensionale Flammen abgeleitet:

K (4.12)

K = ((5” — ninj) a_ZL'] + 84 al’z (413)

d;; bezeichnet das Kronecker-Delta, n; den Normalen-Vektor der Flammenfront und s be-
schreibt den Versatz zwischen Stromungsgeschwindigkeit und Geschwindigkeit der Flam-
menfront. Der erste Term auf der rechten Seite, k4, beschreibt die Deformation der Flamme
aufgrund von Geschwindigkeitsgradienten. Der zweite Term auf der rechten Seite, k., be-
schreibt die Flammenkriimmung. Clavin [39] folgert anhand theoretischer Analysen, experi-
menteller Daten und Beriicksichtigung von komplexer Chemie bei laminaren und turbulen-
ten Vormischflammen einen linearen Zusammenhang zwischen der laminaren Flammenge-
schwindigkeit und der Streckung im Bereich kleiner Streckungsraten & << 9 ayp.., [106]. Der
Einfluss von Streckeffekten auf die laminare Flammengeschwindigkeit kann damit bertick-
sichtigt werden iiber:

sp =8 —Lak=5)—Marlp (4.14)

Der Proportionalitatsfaktor wird Markstein Lange La genannt. Die mit der Flammendicke
lr normierte Markstein Lange wird als Markstein Zahl Ma bezeichnet. Clavin und Joulin
[38] schlagen vor, Deformations- und Kriimmungseffekte separiert zu betrachten, womit

Gleichung (4.14)) sich schreibt als:

_ 0
L — - slvs clve .
sp =85 — (Magks + Mack,) lp (4.15)

Verschiedene Ansétze zur Berechnung der Markstein Zahl sind in Lipatnikov und Chomiak
[106,107] und in [134] zusammengefasst. In dieser Arbeit wird die Formulierung von Miiller
et al. [120] verwendet, die auf der Arbeit von Gottgens et al. [62] aufbaut.

1+11 ZeLe—1 (MIn(1+ )
Ma, = —— [ In(1 +1II) + — 4.1
ae o (n( + 1II) + 5 " TIe /0 " dx (4.16)

mit IT = (T° — T,,) /T, sowie einer effektiven Zel’dovich Zahl:

T, — T,

Ze =4
©= ST, o

(4.17)
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4.1 Laminare Vormischflammen

4.1.3 Landau-Darrieus und thermodiffusive Instabilititen

Laminare Flammen konnen bei geringen Streckraten von dem linearen Zusammenhang in
Gleichung abweichen und zellulare Strukturen ausbilden, was zu einer Erhohung der
laminaren Flammengeschwindigkeit fithrt. Dieses Phdnomen wird hydrodynamische Insta-
bilitdt genannt und entsteht aus einer Kombination von Landau-Darrieus (LD) und ther-
modiffusiven (TD) Instabilitdten. Bei hoheren Streckraten werden die Instabilitdten unter-
driickt und man geht davon aus, dass tangentiale Geschwindigkeitsgradienten die zellularen
Strukturen glétten [107). Umfangreiche Untersuchungen und theoretische Grundlagen zu
Instabilitéten finden sich in den Buchbeitrigen oder Uberblicksartikeln von Lipatnikov und
Chomiak [107], Bradley |16], Matalon [112] und Searby et al. [142]. Die folgende Zusam-
menfassung konzentriert sich auf Instabilitdtseffekte bei global ebenen Flammen und auf
die experimentell meist untersuchten expandierenden Kugelflammen. Weiterer Konfigura-
tionen wie Stagnationsflammen werden in [110] analysiert.

Das Phanomen von LD- und TD Instabilitdten lasst sich anhand einer laminaren Flamme
darstellen, die durch unverbranntes Gemisch propagiert. Treten im Strémungsfeld kleine,
harmonische Storungen der Wellenldnge A auf, die in der Gréfenordnung der laminaren
Flammendicke liegen, [27/A ~ O(1), bilden sich kleine konkave und konvexe Bereiche
aus [142]. Abbildung [4.5|illustriert das Prinzip.

unverbranntes Gas

| Stromlinien |
|
Diffusi | Ll
Diffusion vl\/:r?]%n | b
|
Reaktanten\ \: / | | [ \
[
|
'

verbranntes Gas

Abbildung 4.5: Prinzip von Landau-Darrieus und thermodiffusiven Instabilitédten

Landau-Darrieus Instabilitidten

Die Stromlinien des unverbrannten Gases in Abbildung divergieren an der zum un-
verbrannten Gemisch hin konvexen Flammenfront. Dies fithrt zu einer Reduktion der Ge-
schwindigkeit des unverbrannten Brennstoff-Luft Gemischs, die Flammenspitze kann weiter
in das unverbrannte Gas propagieren und die Verwinklung prégt sich weiter aus. In der
Flammensenke, konkav zum unverbrannten Gemisch, konvergieren die Stromlinien. Die
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Grundlagen vorgemischter Verbrennung

Stromungsgeschwindigkeit vergroflert sich und die Senke wird tiefer. Anhand von Stabi-
litdtsanalysen kann gezeigt werden, dass eine unendlich diinne, laminare, global ebene
Flamme, die konstant mit s% propagiert gegeniiber Stérungen jeder Wellenzahl ky = 27 /A
instabil ist [107]. Die Wachstumsrate o einer harmonischen Stérung der Wellenlénge ky
auf der Flammenfront ergibt sich aus [107]:

24y -1
7 = S A (4.18)

mit dem Warmefreisetzungsfaktor:

T (4.19)

v
Ist die Flammenfront lokalen Streckeffekten ausgesetzt, beschrieben durch Gleichung (4.12))
und (4.15)), propagiert die Flamme mit einer lokalen Flammengeschwindigkeit s, und Sta-

bilitatsanalysen zeigen [161], dass die Flammenfront stabil gegeniiber Storungen ist, die
oberhalb einer neutralen Wellenzahl k ,, liegen:

-1
"~ 2vLa

kan (4.20)

Eine grofle Markstein Lénge bedeutet damit eine stabile Flammenfront bereits bei kleine-
ren Wellenzahlen, eine stets instabile Flammenfront ist durch negative Markstein Lingen
definiert.

Thermodiffusive Instabilititen

Thermodiffusive Instabilitdten treten auf, wenn die Warmediffusion kleiner als die Spezies-
diffusion ist und damit Ley < 1. An der Flammenspitze verlauft die Flammenfront konvex
zum unverbrannten Gemisch, wodurch die Reaktionsenthalpie, in Form der Speziesdiffusi-
on, schneller der Reaktionszone zugefiihrt als durch Wérmeleitung abgefiithrt wird. Daraus
ergibt sich eine lokale Vergroflerung der Brenngeschwindigkeit und die Flammenspitze pro-
pagiert schneller in das unverbrannte Gas. Die Diffusionsmechanismen werden beschrieben
durch die zweite Ableitung der Temperatur bzw. Spezies nach dem Ort, vgl. Gleichung
und . Damit diffundiert an der Senke der Flammenfront, die konkav zum unverbrann-
ten Gemisch verlauft, die Warme schneller von der Reaktionszone weg als Reaktionsent-
halpie zugefithrt wird. Die Flammenfront propagiert dort langsamer, die Flammensenke
wird tiefer und die Flammenwinkelung vergréflert sich. Eine alleinige Betrachtung der TD-
Instabilitdten zeigt, dass auch hier eine neutrale Wellenzahl k, ,, existiert, oberhalb derer
die Flamme stabil ist [107]:

1 0,5
kA,n - (§BZ€Z(1 — Le) — 1) (421)



4.1 Laminare Vormischflammen

Kombinierte LD- und TD-Instabilititen bei ebenen Flammen

Theoretische Analysen der Wachstumsrate von harmonischen Stérungen aufgrund des kom-
binierten Einflusses von LD- und TD-Instabilitéten bei ebenen Flammen fithren zu diver-
sen Dispersionsrelationen, die in Lipatnikov und Chomiak [107] zusammengefasst sind. So
formulieren Matalon und Matowsky [111], Pelce und Clavin [126] oder Clavin und Gar-
cia [37] lineare Dispersionsbeziehungen, die allerdings nur fiir 8z (Le —1) = O(1) und den
Grenzbereich grofler Wellenlédngen, definiert durch kplp < 1 sowie kleiner Amplituden der
Verwinkelung, definiert durch o7, < 1 giiltig sind. Der Vergleich der Dispersionsrelatio-
nen in [107] zeigt zudem deutliche Unterschiede in der Vorhersage der Wachstumsraten von
Storungen. Eine duerst umfangreiche Dispersionsrelation wurde von Class et al. [36] vorge-
schlagen, die fiir beliebige Lewis Zahlen und auch kleine Wellenldngen der Storung giiltig
ist. Die Gegeniiberstellung der verschiedenen Dispersionsrelationen von [36,37,/111},|126]
in [107] zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung der Beziehungen von Class et al. [36] und
Matalon et al. [111]. Da diese Arbeit sich auf Bereiche o7, < 1 sowie krlp < 1 konzentriert,
wird aufgrund der iibersichtlicheren Formulierung die Dispersionsrelation von Matalon et
al. [111] diskutiert. Die Wachstumsrate einer Stérung schreibt sich damit ZUE|I

g = S%WLD/CA — ak,u\yki (422)
mit

Y 6Zel (Le— 1)](’Y+\I’LD> <1+\I]LD) + (7— 1>2+’7(’Y+ 1 +2\IJLD) lny
2(y—1) Y+ ¥rp(v+1)

v =

Das Integral I ist definiert {iber I = fOA’_l de, W p entspricht der Landau-Darrieus
Instabilitdt und damit der rechten Seite von Gleichung (4.18)). Zudem wird generell bei
Betrachtung eines 2-Reaktanten Gemischs Le durch eine effektive Lewis Zahl ersetzt [107,
112]:

(Leg — 1) + (Ley, — 1)(1 + Bze(max(P,1/P) — 1))
2 + Bze(max(P,1/P) — 1))
wobei 4 den {iiberschiissige und m den mangelnden Reaktant bezeichnet. Die neutrale

Wellenzahl der Dispersionsrelation in Gleichung (4.22)), oberhalb derer die Flamme stabil
ist, ergibt sich fiir o = 0 womit folgt:

Leeff =1+ (4.23)

quD 1
kap = ———
AT

Betrachtet man Gleichung (4.22)), so beschreibt der erste Term auf der rechten Seite den

Beitrag der LD-Instabilitdt zur Wachstumsrate, wihrend der zweite Term auf der rech-
ten Seite den kombinierten Einfluss von LD- und TD-Instabilitdten beschreibt [107]. Die

(4.24)

Yoy, in Gleichung (4.22) bezieht sich auf die mangelnde Reaktantenkomponente und entspricht bei
magerer Verbrennung damit der Diffusivitéit des Brennstoffs.
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Grundlagen vorgemischter Verbrennung

Formulierung von ¥ in Gleichung zeigt, dass bei Le > 1 die Wachstumsrate ei-
ner Storung der Wellenldnge A reduziert wird, wihrend bei Le < 1 die Wachstumsrate
o(ky) zunimmt. Die Auswertung von Gleichung fiir unterschiedliche Lewis Zahlen
in Abbildung illustriert den Le Einfluss auf die Wachstumsrate von Stérungen so-
wie den Stabilitatsbereich. Die Verbrennungsdaten zur Auswertung von Gleichung
entsprechen einer stochiometrischen Methan-Luft Flamme. Die verwendeten Lewis Zah-
len entsprechen einer stochiometrischen Propan-Luft Flamme mit Le = 1,64 sowie einer
mageren Wasserstoff-Luft Flamme mit Le = 0,8. Zudem ist die alleinige Auswertung der
Landau-Darrieus Instabilitdat entsprechend Gleichung eingezeichnet, die stets eine
instabile Flamme vorhersagt.

0.3 " 2 ;
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Abbildung 4.6: Entdimensionierte Wachs-
tumsrate fiir unterschiedliche Lewis Zahl;
Le = 1,64 (durchgezogen), Le = 1
(gepunktet), Le = 0,8(gestrichelt), nur
Landau-Darrieus Effekt (strich-punkt)

Abbildung 4.7: Entdimensionierte Wachs-
tumsrate fiir unterschiedlichen Druck; p =
lbar (durchgezogen), p = bbar (gepunk-
tet), p = 10bar(gestrichelt), nur Landau-
Darrieus Effekt (strich-punkt)

Experimentelle Untersuchungen in [68}/89,090] zeigen, dass LD- und TD-Instabilitdten vor
allem bei Hochdruckverbrennung auftreten. Um den Druckeinfluss auf die Wachstumsra-
te von Instabilitdten in Gleichung zu diskutieren, wird zunédchst Le = 1 und damit
¥ > (0 angenommen. Zudem kann ~ als druckunabhingig betrachtet werden. Da mit zuneh-
mendem Druck s abnimmt, verringert sich die Wachstumsrate zunéchst mit zunehmen-
dem Druck fiir kleine k,, da LD-Instabilitdten linear mit k£ in Gleichung eingehen.
Zudem wird die Flamme diinner und damit instabiler. Die Flamme wird damit stabiler
gegeniiber Storungen grofler Wellenléngen. Da ay,, mit zunehmendem Druck sinktﬂ ver-
ringert sich der stabilisierende Einfluss der TD-Effekte und die Flamme wird bei erh6htem
Druck instabiler bei Stérungen kleinerer Wellenléingen, da die TD-Instabilitditen mit k%
skalieren. Die zunehmende Instabilitdt mit zunehmendem Druck erklart sich auch durch
die immer diinner werdenden Flammen. Fiir Le < 1 kann ¥ negativ werden. Da [z, mit
dem Druck skaliert, fithrt dies zu einer weiteren Destabilisierung der Flamme bei hohem
Druck. Abbildung zeigt den destabilisierenden Einfluss mit zunehmendem Druck fiir

2 fir Le=1und Sc=1gilt Dy, =v ~p~!
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4.1 Laminare Vormischflammen

eine stochiometrische Methan-Luft-Flamme. Da sich 7. als auch [r mit dem Druck dndern,
wird die dimensionsbehaftete Darstellung gewéhlt.

Kombinierte LD- und TD-Instabilititen bei kugelférmigen expandierenden
Flammen

Die Dispersionsbeziehung in Gleichung bezieht sich auf global ebene Flammen. Sta-
bilisierende Streckeffekte und Konvektion entlang der Flamme werden nicht beriicksichtigt.
Experimentell werden LD- und TD-Instabilitdten in Kombination mit Streckeffekten héufig
an expandierenden Kugelflammen untersucht. Diese sind meist kurz nach ihrer Ziindung
stabil, da sie anfangs aufgrund ihrer groflen Ausdehnungsrate hohen Streckraten ausgesetzt
sind. Mit zunehmendem Radius wird die Flammenkriimmung geringer, die stabilisierende
Streckrate sinkt und die Flammen konnen instabil werden. Anhand theoretischer Analysen
entwickeln Bechtold und Matalon |11] eine Dispersionsrelation welche die Entwicklung von
LD- und TD-Effekten auf kugelférmige, expandierende Flammen, anhand des Flammen-
ballradius r unter Beriicksichtigung von Streckeffekten beschreibt. Die Theorie erméglicht
es, das Verhalten von expandierenden Kugelflammen mit einer potentiellen Transition einer
glatten Flamme zu zellularen Strukturen zu beschreiben und den stabilisierenden Einfluss
von Streckeffekten quantitativ abzuschétzen. Die folgende Dispersionsrelation ist Bechthold
et al. [11] und und Bradley et al. [21] entnommen und enthélt korrigierte Ausdriicke aus Br-
adley [15]. Fiir kugelformige Flammen wird eine entdimensionierte, sphérische Wellenzahl
ngp definiert:

21 Pe,
Alp

der entdimensionierte Radius wird tiber eine Peclet Zahl beschrieben: Pe, = r/lp. Die
entdimensionierte Amplitude A einer Stérung ist gegeben durch:

nsp =

(4.25)

A:Ao(i

orD,sp(14+8Q/Perln(r/ro))
7’0)

(4.26)

Die Zeitinformation der expandierenden Flamme in Gleichung (4.26) ist in Pe, bzw. r
enthalten. Ay bezeichnet die Amplitude der Stérung zur Zeit ¢ = 0. Die Wachstumsrate
osp einer Storung ergibt damit zu [15]:

CdIn(A/A) 0
Osp = d In (Pe) = O0LD,sp <1 Per) (427)

oLp,sp beschreibt den Beitrag der LD-Instabilitdt zur Wachstumsrate, opp ,€2/Pe, den
Beitrag durch TD-Effekte. Fiir Le = 1 und unter der Annahme, dass der Warmefreiset-
zungsparameter v unabhéngig vom Druck ist, geht der Druckeinfluss allein iiber die Peclet
Zahl ein. Die Gleichungen zur Berechnung von €2, oy, sind im Anhang zZusammenge-
fasst. Die Markstein Zahl in obiger Dispersionsrelation errechnet sich aus [15]:

v )i ds 3 27°Iny
2,}/ Le j"Y Ins dS )

Ma'BM == (428)
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Grundlagen vorgemischter Verbrennung

Bre beinhaltet den kombinierten Einfluss der Zel’dovich Zahl und der Abweichen der Lewis
Zahl von Le = 1 und ist im Anhang gegeben. Die Auswertung der Dispersionsre-
lation oy, sowie der Beitrag der LD-Instabilitat orp s, und TD-Instabilitdt opp 5,2/ Pe,
in Gleichung fiir eine stochiometrische Methan-Luft-Flamme mit 7;, = 300K und
zwei unterschiedlichen Peclet Zahlen zeigt Abbildung [4.8] Fiir die dargestellte Flamme mit

60

Pe, =100 Pe, =250

Abbildung 4.8: Auswertung der Dispersionsrelation Gleichung (4.27) fiir expandierende
Kugelflammen; a) Pe, = 80; b) Pe, = 250; o,, (durchgezogene Linie), o.p g, (Strich-
punklinie), 04,(2/ Pe, (gepunktete Linie)

Pe, = 100 iiberwiegt fiir alle Wellenzahlen ng, der stabilisierende Einfluss thermodiffu-
siver Effekte und Streckeffekte die LD-Instabilitdt. Die Flamme ist fiir alle Wellenzahlen
stabil. Das rechte Bild in Abbildung [4.8] mit Pe, = 250 entspricht einer kugelférmigen
Flamme, die sich um den Faktor 2,5 ausgedehnt hat. Mit zunehmendem Radius verringern
sich die stabilisierenden Streckeffekte und die Flamme wird in einem Wellenzahlenbereich
Nspi < N < Ngps instabil. ng,; entspricht der sphérischen Wellenzahl, bei der zuerst In-
stabilitédten auftreten, ng, , kann als neutrale sphérische Wellenzahl interpretiert werden.
Aufgrund der Definition Pe, = r/lr, kann Pe, = 250 als Druckerh6hung von 1bar in Ab-
bildung 4.8n) auf 5bar in Abbildung [4.8b) bei gleichem Radius interpretiert werden. Die
Dispersionsbeziehung in Gleichung beschreibt damit konsistent zur Dispersionsbezie-
hung von Matalon und Matkowsky [111] in Gleichung eine zunehmende Instabilitit
der Flamme mit zunehmendem Druck.

Bevorzugte Diffusion

Der Vollstéandigkeit halber sei die bevorzugte Diffusion erwéhnt. Bei mageren Gemischen,
® < 1, wenn der Brennstoff schneller zur Reaktionszone diffundiert als der Oxidatorf
wird das Gemisch in der Reaktionszone an der Flammenspitze “stéchiometrischer” und

3fette Gemische, ® > 1 sind hingegen instabil, wenn der Oxidator schneller zur Reaktionszone diffun-
diert als der Brennstoff.
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4.2 Turbulente Vormischflammen

die Verwinklung erhoht sich. Unter der Annahme, dass der Massenbruch des Oxidators
deutlich grofier als der des Brennstoffs ist, kann dieser als konstant betrachtet [107], so
dass die bevorzugte Diffusion im Weiteren vernachléssigt wird.

4.2 Turbulente Vormischflammen

4.2.1 Beschreibung turbulenter Vormischflammen

Die turbulente Verbrennung ist charakterisiert durch eine gegenseitige Wechselwirkung
der Flamme mit den turbulenten Fluktuationen des Stromungsfeldes. So beeinflussen die
chemischen Reaktionen der Verbrennung das Stromungsfeld durch eine Erh6hung der Tem-
peratur und damit eine Erhohung der Viskositét. Geschwindigkeitsschwankungen werden
dadurch stéirker gedampft und die turbulente Stromung kann relaminarisieren. Anderer-
seits fiihrt die Warmefreisetzung in der Flamme zu einer Verringerung der Dichte. Die
damit verbundene Expansion fiithrt zu einer Beschleunigung des Stromungsfeldes und zu
einer Turbulenzproduktion. Der kombinierte Einfluss der Flamme auf die Turbulenz ist
allerdings situationsabhingig [134]. Eine Einflussgrofie ist beispielsweise die Grofie der tur-
bulenten Schwankung vor der Flammenfront.
Der Einfluss der Turbulenz auf die Flamme fiihrt zu einer rdumlichen und zeitlichen
Schwankung der Flammenfront, was als Periodizitdt der Flamme bezeichnet wird. Die
Dicke der Flamme im zeitlichen Mittel wird als turbulente Flammendicke §; bezeichnet.
Aus der Periodizitéit der Flamme folgt eine Periodizitét der thermischen Expansion, welche
eine “Scheinturbulenz” einfiihrt und die berechnete oder gemessene Turbulenz verfélscht.
Zudem fiihrt die Turbulenz in der Regel zu einer Vergroflerung der Brenngeschwindigkeit
der Flamme. Damkohler [42] fithrt dies auf zwei unterschiedliche Mechanismen zuriick.
Im Grenzbereich grofler Turbulenzskalen erhcht sich die Brenngeschwindigkeit aufgrund
einer Verwinklung der Flammenfront durch die Turbulenz. Dadurch vergréflert sich eine
anfangs glatte Flammenfront der Flache A, auf eine turbulente Flammenfront der Fliche
Ay, die lokal mit der laminaren Flammengeschwindigkeit propagiert. Abbildung a) il-
lustriert das Prinzip einer turbulent gefalteten Flammenfront.

Die globale, sogenannte turbulente Flammengeschwindigkeit s, ldsst sich durch Gleich-
setzen des Massenstroms m durch die turbulente Flammenfront mit dem Massenstrom
durch die Projektionsflache beschreiben:

m = pust Ay = pusiA (4.29)
Damit definiert sich die turbulente Flammengeschwindigkeit iiber [42]:

St Ay

— =— 4.30
Unter der Annahme, dass im Bereich grofler Turbulenzskalen die turbulente Flammen-
geschwindigkeit nur vom Betrag der turbulenten Schwankung abhéngt, ldsst sich diese
abschétzen iiber:
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Grundlagen vorgemischter Verbrennung

Vorwiarmzone
a) b) / Reaktionszone
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Abbildung 4.9: Von Damkaohler [42] identifizierte Mechanismen bei turbulenter Vormisch-
verbrennung; a) Grenzbereich grober Skalen; b) Grenzbereich kleiner Skalen

!/

St u
o= 4.31
g (4.31)

Der zweite Mechanismus wird im Grenzbereich kleiner Turbulenzskalen beschrieben. Da-
bei ist die Energie kleinerer Skalen grof3 genug um in die Vorwédrmzone der Flamme ein-
zudringen. Ausgehend von der Skalierung der laminaren Flammengeschwindigkeit mit der

Wairmediffusion:
BN
s~ < “L) (4.32)

Te

argumentiert Damkohler [42], dass die turbulente Flammengeschwindigkeit in diesem Be-
reich mit einer turbulenten Diffusion skaliert:

S ~ (%>075 (4.33)

Te

Gleichung (4.32)) eingesetzt in Gleichung (4.33)) zeigt, dass im Grenzbereich kleiner Turbu-
lenzskalen die turbulente Flammengeschwindigkeit mit

St u lt 0.5
-~ | == 4.34
s1, (S% lF) 4349
skaliert, wobei man die turbulente Diffusivitit tiber o ~ ;o' und die laminare Diffusivitét
iiber ay, = sY1p beschreibt. Experimentelle Arbeiten, z.B. zusammengefasst in Giilder [69)
zeigen eine gute Ubereinstimmung mit Damkohlers Analysen und die turbulente Flam-
mengeschwindigkeit lasst sich allgemein beschreiben tiber [128]:

Sy ' \"

ST, ST,
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4.2 Turbulente Vormischflammen

mit den Konstanten C' und n. Peters [127] formuliert anhand theoretischer Uberlegungen
einen algebraischen Ausdruck fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit:

0,5
0,39 1 0,391, \ 2 u'l, \
=50 |1 S i Der 0, 78— 4.36
ot oL + 2 ZF+ <( 2 lF o S%ZF ( )

Gleichung wird im Grenzbereich groBer Wirbel [;/lr — oo zu s; = sY + 2u’ und
entspricht im Grenzbereich kleiner Wirbel I;/lr — 0, s; = s% + s%(ay/ay,). Die gute
Ubereinstimmung von Gleichung mit experimentellen Daten in [127] unterstiitzt die
Annahmen, dass die von Damkdohler [42] beschriebenen Mechanismen die Realitét korrekt
beschreiben.

Einen schematischen Verlauf der turbulenten Brenngeschwindigkeit {iber die turbulente

Schwankung zeigt Abbildung

A

= 0
| Sds.

Verloschen
/

-

u'/s 0
Abbildung 4.10: Prinzipielles Verhalten der turbulenten Flammengeschwindigkeit mit zu-
nehmender Turbulenz [134]

Bei geringer Turbulenz folgt die turbulente Flammengeschwindigkeit einem linearen
Verlauf, der interpretiert werden kann als ein durch grobskalige Turbulenz dominierter
Bereich. Diesem folgt ein gekriimmter und schliefflich ebener Verlauf, dem sich eine Redu-
zierung der turbulenten Flammengeschwindigkeit anschlielt, was als “Bending” bezeichnet
wird. Bei hoher Turbulenz tritt schliefllich ein Verléschen der Flamme auf. Der qualitative
Verlauf orientiert sich an Poinsot und Veynante [134] und sollte bis auf den Verloschbereich
durch Verbrennungsmodelle wiedergegeben werden konnen [134].

4.2.2 Kennzahlen turbulenter Vormischverbrennung

Ob die Flamme allein durch die Turbulenz gefaltet wird oder zusédtzlich Wirbel die
Vorwérmzone beeinflussen kénnen, ist ein wichtiges Charakteristikum turbulenter Verbren-
nung. Kennzahlen werden daher eingefiihrt, um die Flammenstruktur zu charakterisieren.
Die Kennzahlen stellen charakteristische Zeit- und Léngenskalen der Verbrennung und der
Turbulenz gegeniiber. Wahrend die Skalen der Verbrennung gut definiert sind, wird wie in
Abschnitt dargelegt, die Turbulenz durch die Verbrennung beeinflusst oder durch die
Periodizitat der turbulenten Flamme verfélscht. Daher werden meist die turbulenten Ska-
len des unverbrannten Gemischs am Brennereinlass bzw. bei Verbrennungsbomben kurz
vor der Ziindung verwendet sowie homogene und isotrope Turbulenz angenommen.
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Grundlagen vorgemischter Verbrennung

Das Verhaltnis des turbulenten Zeitmafes eines Wirbels der Grofie [ zum chemischen Zeit-
maf, definiert eine Damkohler Zahl:

n(l) 1/
Te N l F / 8%
Eine grofie Damkohler Zahl Da(l) bedeutet dabei, dass die charakteristische Zeit, bzw.
das Langenmafl des Wirbels, zu grofl ist um die innere Struktur der Flamme zu beein-
flussen. Bei einer kleinen Damkdéhler Zahl kann hingegen die innere Struktur der Flamme
durch den Wirbel der Grofle [ beeinflusst werden. Ungeklért ist bisher, welche turbulenten
Langenskalen die Flammenstruktur am stiarksten beeinflussen kénnen und damit am besten
geeignet sind die Turbulenz-Chemie-Wechselwirkung zu charakterisieren [134]. Es werden
daher zwei Kennzahlen eingefiihrt, die Damkohler Zahl fiir das integrale Langenmaf:

Tt(lt) _ lt/u’(lt)
Te lp/sY
und die sogenannte Karlovitz Zahl welche das Verhéltnis von chemischem Zeitmafl zum

Zeitmaf} eines Wirbels mit der Kolmogorov Gréfie beschreibt.

Dal(l) =

(4.37)

Da = Day(l;) = (4.38)

Ka Lo e _wlh)/h (4.39)

- Daf(ly) B 7i(ly) sp/lF
Verwendet man die Gleichungen (2.28)), (2.29) und (4.7), ldsst sich die Karlovitz Zahl

schreiben als [134]:
~1/2 ;1N\ 3/2 2
)
lF ST, l77

Zudem kann man unter Verwendung von v = oy, = s%l r eine turbulente Reynolds Zahl
fiir die Verbrennung definieren:

u lt

Re, = (4.41)

S% l F
anhand derer zwischen laminarer Verbrennung Re, < 1 und turbulenter Verbrennung Re; >
1 unterschieden werden kann.

4.2.3 Regimediagramme

Bereiche der vorherrschenden Flamme-Turbulenz Mechanismen bei turbulenter Verbren-
nung werden durch die Damkohler Zahl in Gleichung (4.38) und die Karlovitz Zahl
charakterisiert:

Fir Ka <1 (und damit Da > 1) ist selbst das Zeitmafl des Kolmogorov Wirbels
grofer als das chemische Zeitmaf}, bzw. der Kolmogorov Wirbel ist gréfler als die laminare
Flammendicke, und kann die innere Struktur der Flamme nicht beeinflussen. Man
folgert daraus, dass damit die innere Struktur der turbulenten Flamme der Struktur der
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4.2 Turbulente Vormischflammen

laminaren Flamme entspricht. Die turbulente Flammenoberfliche kann man in diesem
Bereich beschreiben als eine Aneinanderreihung kurzer laminarer Flammen, sogenannten
“flamelets”, die durch die Turbulenz gefaltet werden. Dieser Bereich wird daher “flamelet”
Regime bezeichnet. Anhand der Gréfle der turbulenten Schwankung kann weiter unterteilt
werden:

(a) Fiir u’/s% < 1 nimmt man an, dass die turbulente Schwankung zu gering ist, um
die Flamme zu falten und die Flamme wird nur leicht gewellt. Das Regime wird als
“wrinkled flamelet” oder als Bereich “gewellter Flammenfront” bezeichnet.

(b) Fiir v//sY > 1, ist die Geschwindigkeit der Turbulenz gro genug um die Flamme
so stark zu falten, dass die Flammenfronten miteinander interagieren koénnen. Es
kommt auch zur Inselbildung, mit Bereichen unverbrannten Gemischs innerhalb der
Produkte. Der Bereich wird “corrugated flamelet” Regime bzw. Bereich “gefalteter
Flammenfront” genannt und kann dem von Damkd&hler beschriebenen Grenzbereich
grofler Turbulenzskalen zugeordnet werden [128].

Gilt Ka >1 & Da > 1 koénnen die grofen Turbulenzskalen die Flamme immer noch
falten, die kleinsten Turbulenzskalen sind allerdings kleiner als die laminare Flammendicke
und &dndern die innere Struktur der Flamme, die damit nicht mehr die Struktur der
laminaren Flamme aufweist. Der Bereich wird “thickened flame” Regime bzw. als “ver-
dickte gefaltete Flammenfront” bezeichnet und kann als der von Damkohler beschriebene
Grenzbereich kleiner Skalen identifiziert werden [128]. In diesem Bereich kénnen zudem
die kleinsten Wirbel so hohe Streckraten induzieren, dass die Flamme verloscht |134].

Fir Da < 1 lauft die turbulente Vermischung deutlich schneller ab als die chemi-
sche Reaktion und der Verbrennungsprozess ist damit durch die Reaktionsgeschwindigkeit
limitiert. Flammenfronten kénnen nicht mehr beobachtet werden und der Bereich wird als
“well-stirred reactor regime” bzw. als “perfekt geriihrter Reaktor” bezeichnet.

Die Klassifizierungen erlauben es, das in Abbildung dargestellt Regime Dia-
gramm nach Borghi zu erstellen. Man muss allerdings beachten, dass die Kennzahlen nur
Groflenordnungen wiedergeben und keiner exakten Quantifizierung der vorherrschenden
Mechanismen entsprechen. So zeigt beispielsweise Driscoll [46] basierend auf der Aus-
wertung experimenteller Daten, dass “flamelets” selbst oberhalb Ka = 10 existieren.
Die Regimezuordnungen zeigen aber auch, welche physikalischen Prozesse bei welchen
Kennzahlen dominieren und daher bei der Modellierung beriicksichtigt werden miissen.
Peters [128] schlagt vor den Bereich Ka > 1 unter Beriicksichtigung der Dicke der
Reaktionszone [ p weiter zu unterteilen:

(a) Fiir l,, > lp g dringen die kleinsten Wirbel in die Vorwérmzone ein und beeinflussen
deren Struktur. Die Reaktionszone kann aber nur gefaltet werden und ihre Struktur
entspricht immer noch der einer laminaren Flamme. Das Regime wird “thin reaction
zone” oder Bereich “diinner Reaktionszonen” genannt.
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Abbildung 4.11: Regimediagramm nach Borghi in doppelt-logarithmischer Darstellung

(b) Fiir I,, < lp,r konnen die kleinsten Wirbel die Struktur der Reaktionszone dndern,
die gesamte Flammenstruktur entspricht damit nicht mehr der einer laminaren Flam-
me. Der Bereich wird “broken reaktion zone” bzw. Bereich “zerrissener verteilter
Flammen” genannt. Abgeschétzt wird dieser Bereich {iber [, = Iy r und damit {iber
Ka = (Ip/lpg)*. Geht man davon aus, dass I /lp g ~ 10 @ﬂ, beginnt dieser Bereich
fiir Ka > 100.

Abbildung zeigt das von Peters [128] modifizierte Verbrennungsdiagramm. Zusétzlich
sind die Bereiche technischer Flammen, wie Gasturbinen und Ottomotoren eingezeichnet,
wie sie von Hoffmann [77] identifiziert werden.
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Abbildung 4.12: Verbrennungsdiagramm nach Peters [128] in doppelt-logarithmischer Dar-
stellung; blauer Bereich kennzeichnet charakteristische Betriebspunkte ottomotorischer
Verbrennung, oranger Bereich entspricht typischer Verbrennung in stationidren Gasturbinen
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5 Modellierung turbulenter
Vormischverbrennung fiir die LES

In diesem Kapitel werden die fiir die LES von Vormischverbrennungssystemen benotigten
Modellierungen zusammengefasst und diskutiert. Durch die Filterung der Erhaltungsglei-
chung der Spezies, Gleichung , wird der Einfluss der nicht aufgelosten, turbulenten
Skalen auf die Faltung der Flamme vernachléssigt. Eine geeignete Modellierung des gefil-
terten Reaktionsquellterms cwy, ist die Hauptaufgabe der Verbrennungsmodellierung. Das
Kapitel |5.2|fasst die in der LES generell verwendeten Ansétze zur Modellierung des gefilter-
ten Reaktionsquellterms zusammen und diskutiert deren Eigenschaften. Da der Verbren-
nungsprozess den nicht aufgeldsten, turbulenten skalaren Fluss w;Y; — ﬂi}}k beeinflusst,
wird die Eignung der Modellierung {iber eine Gradientenannahme in Abschnitt dis-
kutiert. Die Modellierung von Streckeffekten auf die laminare Flammengeschwindigkeit
wird in Abschnitt beschrieben. In Abschnitt werden Ansétze zur Beriicksichtigung
von Warmeverlusten sowie des Mechanismus der Flamme-Wand Interaktion zusammenge-
fasst. Abschliefend werden Modelle diskutiert, die den kombinierten Einfluss von Landau-
Darrieus und thermodiffusiven Effekten auf die turbulente und die laminare Verbrennung
beriicksichtigen und damit die Grundlage bilden fiir die Modellierung von LD- und TD-
Effekten in Kapitel [7]

5.1 Reaktionsfortschrittsvariable

Geht man von einer irreversiblen 1-Schritt Chemie aus, bei der das Brennstoff-Oxidator
Gemisch zu Produkten umgesetzt wird:

Reaktanten — Produkte (5.1)

reduziert sich die Bilanzierung der Spezies auf eine Erhaltungsgleichung, wobei man meist
den Brennstoffmassenbruch Y bilanziert. Im LES Kontext schreibt sich diese zu:

opYr  OpuYr O oYy 9 ;s -
ot | om o (O‘Fa—x) ~ (7 (Ve - ¥r)) +or (5.2)

Der mit dem Brennstoffmassenbruch im unverbrannten Yz, und im verbrannten Gemisch
Yr, entdimensionierte Brennstoffmassenbruch:

{/F - YF,u

T hu 5.3
Yry — Yiu (5:3)

c =

wird als Fortschrittsvariable ¢ bezeichnet. Gleichung (5.2]) mit Gleichung (/5.3) normiert,
ergibt die Transportgleichung fiir ¢:
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5.2 Ubersicht der Modellierungsansitze des Reaktionsquellterms

dpc  Opue O . _ . 0 Jc —
E—i_ o, + o, (p (wje — u;c)) = o (oz(;a—%) + We (5.4)

Unter der Annahme von Le = 1 und der Vernachldssigung von Warmeverlusten und kon-
stantem Druck ldsst sich die Reaktionsfortschrittsvariable auch durch eine normierte Tem-
peratur beschreiben:

T-T,
T, — T,
und Gleichung (5.4) kann als Erhaltungsgleichung der reduzierten Temperatur betrachtet

werden. Unter der Annahme diinner Flammen, lédsst sich ein einfacher Zusammenhang
zwischen Favre und Reynolds gemittelter Reaktionsfortschrittsvariablen herleiten [134]:

c =

(5.5)

_ e
SR JF: 56)

5.2 Ubersicht der Modellierungsansiitze des Reakti-
onsquellterms

Um den gefilterten Reaktionsquellterm in der LES zu modellieren, werden dhnlich wie in
der RANS geometrische Beschreibungen der Flamme, wie die Flammenoberflichendichte
Formulierung oder die “Level Set” Methode verwendet. Zudem werden auch LES Formulie-
rungen der in der RANS verbreiteten Modellierung der turbulenten Flammengeschwindig-
keit verwendet. PDF Modelle werden bisher in der LES von Vormischverbrennung wenig
eingesetzt und sind hier nur der Vollsténdigkeit halber erwiihnt. Ubersicht und Anwendun-
gen dazu sind beispielsweise in Kroger |72] zu finden. Eine in der LES hédufig eingesetzte
Methode, ist die Verwendung eines Arrhenius Ansatzes in Kombination mit einem kiinst-
lichen Aufdicken der Flamme.

5.2.1 Methode der kiinstlich vergréflerten Flammendicke

Wie in Kapitel beschrieben, ist die laminare Flammendicke und die Reaktionszone
in der CFD technisch relevanter Verbrennungssysteme deutlich kleiner als die Gitterweite.
Verwendet man einen Arrhenius Ansatz um den Reaktionsquellterm @, zu beschreiben,
wiirde dies aufgrund A > [, zu numerischen Problemen und unphysikalischen Ergebnissen
fithren. Butler und O’Rouke [27] schlagen daher vor die laminare Flammendicke kiinstlich
zu vergrofern. Betrachtet man eine Ein—Schrittreaktionﬂ zeigt Gleichung und ,
dass s ~ \/ ayp B und 19 ~ Qthu/ s, wobei B den Vorfaktor des Arrhenius Ansatz in
Gleichung bezeichnet. Reduziert man den Vorfaktor im Arrhenius Ansatz um einen
Aufdickungsfaktor Fr und erhoht die Diffusivitdt um den Faktor Fr bleibt die laminare
Flammengeschwindigkeit konstant, widhrend die laminare Flammendicke vergréfiert wird

!Das Konzept ldsst sich auch fiir Mehrschrittreaktionen anwenden, vgl. [48].
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und vom Rechennetz aufgelost werden kann. Der Aufdickungsfaktor wird beispielsweise
iiber nA /1% berechnet, wobei n die Anzahl der Rechenzellen bezeichnet die zur Auflésung
der Flamme gewiinscht sind [34]. Verwendet man den Arrhenius Ansatz zur Schliefung
von w, wird die Erhaltungsgleichung der Fortschrittsvariablen & innerhalb des “Thickened
Flame Approach” zu [34]:

dpc  Opu,c 0 dc B E,

— = FrD —p(1 — 5.7

ot " om, m,( ror o, )+FF’)< Cmp( M) 57)
Durch die kiinstliche Verbreiterung der Flamme wird diese weniger stark durch die Flamme-
Turbulenz Interaktion beeinflusst [134], was durch die Analyse der Damkéhler Zahl Da =

(It/u')(s9 /1%) gezeigt werden kann. Basierend auf der Auswertung von DNS Daten fiihrt
Colin et al. [40] daher eine Effizienz Funktion E ein:

E = 2ba (5.8)

die den verringerten Einfluss der Turbulenz auf die Flammenfaltung korrigiert. Gleichung
unter Beriicksichtigung von E schreibt sich zu [34]:

%_Faﬁuicz 0 (EFFDFa >+£Ep(1—c)exp( Ea) (5.9)

Modelle fiir £ werden in Colin et al. [40] sowie Charlette et al. [34},35] vorgeschlagen.
LES im “Thickened Flame” Kontext werden z.B. anhand einer turbulenten Bunsenbren-
nerflamme von Herndndez-Peréz et al. |[76] durchgefiihrt und von Wang et al [152] fiir eine

turbulente Jet Flamme. LES mit einem lokalen Flammendickungsfaktor werden in z.B.
in [48] durchgefiihrt.

5.2.2 SchlieBungsmodelle fiir die turbulente Flammengeschwin-
digkeit

Im RANS Kontext schlagen Zimont und Lipatnikov [163] vor, den Reaktionsquellterm .
zu beschreiben {iber:

We = pusi|VE| (5.10)

die turbulente Flammengeschwindigkeit wird dabei modelliert iiber:

= (H) 5.11
5¢ = QU o (5.11)

Flohr und Pitsch [54] und spéter auch Zimont und Battaglia [162] formulierten eine direkte
Ubersetzung des Zimont Modells in den LES-Kontext:

A\ 025
stA—sL 1+ acu's (u T) (5.12)
ATc
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5.2 Ubersicht der Modellierungsansitze des Reaktionsquellterms

wobei Flohr et al. [54] Gleichung um s erweitern, dass s; o — s fiir u)y — 0.
Eine komplexere Formulierung fiir s; o die zwischen dem diinnen Reaktionszonen Regime
und dem gefalteten Flammenfront Regime unterscheidet, wurde von Durand [48] vorge-
schlagen. Evaluierungen der Modelle fiir s; o anhand einer Jet Flamme ist in [54] zu fin-
den. LES von Flammenhalter stabilisierten Flammen und Freistrahlflammen finden sich in
Zimont et al. |[162] sowie in Durand [48] von Drallbrennern, Jetflammen und von Flam-
menhalter stabilisierten Flammen.

5.2.3 Level Set Formulierung

Die numerische Losung der Speziestransportgleichung kann bei sehr diinnen Flammenfron-
ten vernachlissigt werden, durch die Einfiihrung eines passiven Skalarfelds G [84,/158]. Die
Flammenfront wird durch die Fliche G = GGy beschrieben. Der Bereich G # G| hat keine
physikalische Bedeutung, allerdings beschreibt G(z;) i.d.R. den Abstand z; zur Flammen-
front [151]. Peters [128] verwendet Gy = 0 und formuliert die sogenannte G-Gleichung im
RANS Kontext zu |132]:

oG ou,G
Por + oz, psL|VG| — pauk| VG| (5.13)
Die Filterung der G-Gleichung fiihrt schliellich zur G-Gleichung im LES-Kontext nach
Pitsch [132]:

0G| ouG
pat p axl _pst

oG
8xi

oG

83:2-

— pouk

(5.14)

wobei die turbulente Flammengeschwindigkeit s; und die skalare turbulente Diffusivitéat
durch zusétzliche Modelle geschlossen werden miissen. Anwendungen der G-Gleichungen
in der LES fiir eine Staukérperflamme ist in Moureau et al. [119] und fiir eine Jet Flamme
in Knudsen et al. [87] zu finden. Bei Verwendung der G-Gleichung wird die Verbrennung
nicht durch die Speziesgleichung beschrieben, sondern durch die Konvektion des passiven
Skalars G sowie seiner eigenen Propagation. Hauptproblem ist daher bei dieser Methode
die Kopplung von G mit der Energie- und Spezieserhaltung. Zudem ist die numerische
Losung der G-Gleichung schwierig, da kiinstlich Diffusivitat eingefiihrt werden muss, bzw.
spezielle Diskretisierungsverfahren benétigt werden [134,(151] um Diskontinuitdten von G
zu behandeln.

5.2.4 Flammenoberflichendichte Formulierung

Bei Verwendung einer Flammenoberflichendichte Formulierung (FSD) wird die Erhal-
tungsgleichung fiir die Reaktionsfortschrittsvariable gelost. Beschreibt man die rechte Seite
von Gleichung (5.4]) bei turbulenter Verbrennung tiber:

0 Oc S
o (paaxl) + w. = psqa|V¢| (5.15)
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verschiebt sich die Schlieung der gefilterten Reaktionsrate auf die Modellierung der rechten
Seite von Gleichung (5.15]). Definiert man im LES Kontext die Oberflachendichte ¥* einer
Iso-Fldche ¢* tiber [74]:

¥ = |Veld(ec —¢¥) (5.16)

wobei 0 die Dirac Funktion bezeichnet und fiihrt einen Oberflichenmittelungsoperator
(...)a ein, der im LES Kontext fiir eine beliebige GroBle W sich definiert als:

(WYa=Wo(c—c*)|Ve|/3* (5.17)
lasst sich die rechte Seite von Gleichung ([5.15]) schreiben als:

1
psa| Vel :/ (psayaXrdc” (5.18)
0

3 gilt fiir diinne Flammen und wére damit abhédngig von ¢*. Um dies zu umgehen, wird
eine generische Flammenoberflichendichte ¥ definiert [14}/134]:

1
Y= / S*dct (5.19)
0

wobei fiir diinne Flammen ¥* # f(c¢*) und damit ¥* ~ ¥ gilt [14]. Mit Gleichung (5.19)
lasst sich schliefSlich schreiben:

1
psa|Ve| = / (psa)aXdc™ = (psa) a2 (5.20)
0

und die Kombination von gefilterter, molekularer Diffusion und dem Reaktionsquellterm
in Gleichung erfordert die Modellierung von s; sowie der generischen Flammeno-
berflichendichte. In der Regel wird (psq)a iiber p,s; modelliert |14,74]. Boger et al. [14]
unterstiitzt diesen Ansatz anhand der Auswertung von DNS Daten und zeigt eine gute

Ubereinstimmung der Terme p,s;Y und % <pa%> + .. Die Flammenoberflichendichte

¥ entspricht der Flammenoberfliche innerhalb der Filterweite A® und beinhaltet die nicht
aufgeloste Interaktion der Flamme mit der Turbulenz innerhalb der Filterweite. Da die
Information der chemischen Reaktion in s; enthalten ist, gelingt damit eine Separierung
von Turbulenz und Chemie |134]. Zudem zeigt Boger, dass durch Filterung des Stromungs-
feldes, mit A grofler als die Zellweite, ¢ trotz der diinnen Flammenfront aufgelost werden
kann und keine kiinstliche Aufdickung der Flamme benétigt wird. Ein weiterer Vorteil des
FSD Ansatzes ist, dass X aus experimentellen Daten extrahiert und mit Simulationsdaten
verglichen werden kann. Damit konnen nicht nur Flammenform und das Stromungsfeld
verglichen werden, sondern auch die Struktur der Flamme.

Fiihrt man einen Flammenfaltungsfaktor = = s;/s% ein, lisst sich zudem zeigen, dass [134]:

St At b))
— 5.21
ST A v (5:21)

(1]
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5.2 Ubersicht der Modellierungsansitze des Reaktionsquellterms

Modellierung von Y iiber eine Transportgleichung

Die gefilterte, generische Flammenoberflichendichte ¥ kann iiber eine Transportgleichung
beschrieben werden [14,(74]:

0x 0
=4 = () =
0 ou, —_— ony,
- i)A— U) L ij — niny) =) 8 — ( i Z) —W .22
89@(((“ ) — ;) 3) + (6 nnﬂ)axj>A o, (sani)a +<Sdaxk>A/ (5.22)
SGS_Fluss Deformzxjcion der Propagation vund Krim-
von X
Flammenober- mung der Flammenober-
flache flache

Die Flammenoberflachendichte innerhalb der Filterweite wird beeinflusst durch die Defor-
mation der Flammenoberfliche aufgrund von Geschwindigkeitsgradienten sowie durch den
kombinierten Einfluss der Propagation der Flammenfront und der Kriimmung der Flam-
menoberfliche |74]. Im LES-Kontext tritt zusétzlich noch der Einfluss der Differenz von
aufgeloster Geschwindigkeit zu gefilterter, Oberflaichen gemittelter Geschwindigkeit auf,
die als turbulenter Feinskalenfluss von ¥ interpretiert wird. Die Terme auf der rechten
Seite von Gleichung erfordern eine umfangreiche Modellierung. Basierend auf phy-
sikalischen Uberlegungen und DNS-Daten der Propagation einer generischen Flamme in
einer Box schlagen Hawkes und Cant [73}/74] SchlieBungsterme fiir Gleichung VOT.
Die Verwendung einer Transportgleichung fiir 3 beriicksichtigt einen konvektiven Trans-
port der Flammenfaltung sowie ein Ungleichgewicht von Produktion und Destruktion von
Sigma. Dadurch kann eine laminare Flamme in turbulenter Stréomung, die eine Transition
zur turbulenten Flamme durchldauft, z.B. kurz nach der Ziindung in einem Otto-Motor,
beschrieben werden. Zudem kann der Einfluss der Geometrie stromauf der Flamme oder
eine (theoretische) Propagation einer turbulenten Flamme in ein laminares Stromungsfeld,
nur durch einen konvektiven Transport von > sowie einem Ungleichgewicht von Deforma-
tion sowie Kriimmung und Propagation der Flammenfront durch Gleichung richtig
vorhergesagt werden. Diese Eigenschaft wird von Driscoll [46] gefordert, der basierend
auf der Analyse experimenteller Daten der Flammenfaltung ein “Gedéachtnis” attestiert.
Die Losung von Gleichung bedeutet allerdings auch einen zusétzlichen numerischen
Aufwand. Zudem beinhaltet die SchlieBung der -Gleichung einen erhéhten Modellierungs-
aufwand, der mit zusétzlichen Unsicherheiten verbunden ist. Zwar kann ¥ mit experimen-
tellen Daten verglichen werden, die einzelnen Terme in Gleichung konnten allerdings
nur mit DNS-Daten akademischer Konfiguration bei geringer turbulenter Intensitat vergli-
chen werden. Validierungsrechnungen einer turbulenten Bunsenflamme unter Verwendung
der geschlossenen X-Transportgleichung wurden von Hernéndez-Pérez et al. [76] durch-
gefithrt. Weitere Modellierungsansitze sind in Richard et al. [139] und mit Beriicksich-
tigung von Lewis Zahl Effekten auf die FSD in Chakraborty et al. [32] zu finden. LES
mit einem X-Transportmodell einer Verbrennungsbombe sowie eines Kolbenmotors sind
in [139] und [149] mit Beriicksichtigung von Wérmeverlusten gezeigt.
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Modellierung von Y. iiber eine algebraische Formulierung

Einen geringeren Rechenaufwand stellt die Verwendung von algebraischen Verbrennungs-
modellen zur Beschreibung der Flammenoberflichendichte dar. Hierbei nimmt man impli-
zit ein Gleichgewicht der Produktion und Destruktion von ¥ in Gleichung an. Da
fiir die Modellierung der turbulenten Faltung Turbulenzgrofien wie u' verwendet werden,
folgt daraus ein Gleichgewicht von Turbulenz und turbulenter Faltung der Flamme. Die
Transition einer laminaren Flamme zur turbulent gefalteten Flamme in einem turbulen-
ten Stromungsfeld kann daher nicht vorhergesagt werden?l Auch wird kein konvektiver
Transport von > und damit kein Geometrieeinfluss stromauf in der Feinstrukturfaltung
der Flamme beriicksichtigt. Zwar wird in der LES der Grofiteil der turbulenten Struktu-
ren aufgelost, Richard et al. [139] zeigen allerdings, dass bereits bei moderaten Reynolds
Zahlen der Grofiteil der Flammenfaltung auf Feinstrukturebene stattfindet. Die praktische
Anwendung zeigt allerdings, dass fiir Konfigurationen bei denen nur geringe Nichtgleich-
gewichtseffekte erwartet werden, sehr gute Simulationsergebnisse mit algebraischen FSD
LES Modellen erzielt werden. So zeigt die LES einer ebenen Doppeljetflamme (ORACLES-
Rig) sowie die Ausdehnung eines turbulenten Flammenballs in einer Verbrennungsbombe
von Fureby [56] sehr gute Ubereinstimmungen mit experimentellen Daten, trotz unter-
schiedlicher Geometrien. Weitere erfolgreiche LES unter Verwendung von algebraischen
FSD Modellen finden sich z.B. in Ma et al. [10§], Boger und Veynante [13], Tangermann
et al. [146,/147] und Duwig et al. [49].

Fiir die Herleitung von algebraischen FSD Verbrennungsmodellen wird héufig angenom-
men, dass das Verhiltnis der Fliache der turbulenten Flammenfront A; zur projizierten
Fliache in Ausbreitungsrichtung der Flammenfront A einem Potenzgesetz folgt. Die Ba-
sis bildet das Verhéltnis der grofiten €y zur kleinsten Faltungsldnge €; der Flammenfront.
Verwendet man Gleichung folgt, dass auch X bzw. = diesem Potenzgesetz folgen:

At St —_ by (&) D=2
2t =2 = o2 5.23
Ay S |Vl (el> (5.23)

Dieser Zusammenhang wurde bereits von Mandelbrot [109] anhand theoretischer Uber-
legungen zur Entwicklung der Oberfliche eines passiven Skalars in homogener, isotroper
Turbulenz und unter Annahme einer Kolmogorov Energiekaskade hergeleitet. Die Flam-
menoberfliche weist damit innerhalb des Bereichs ¢; — ¢y eine selbstéhnliche Faltung auf
und kann als Fraktal beschrieben werden. Der Exponent D wird daher auch als fraktale
Dimension bezeichnet. Dieser fraktale Zusammenhang wird héufig in experimentellen
Untersuchungen verwendet, um Flammen zu charakterisieren. Experimentelle Nachweise
fiir das Potenzgesetz, bzw. fraktale Eigenschaften der Flammenfront findet man z.B. in
North et al. [140], Yoshida et al. |160], Siewert [143] oder anhand der Auswertung von
DNS-Daten in [75]. Abbildung zeigt das fraktale Verhalten von Vormischflammen
anhand experimenteller Messdaten aus [140] sowie der Auswertung von DNS-Daten [75].
Zusétzlich ist das theoretische Verhalten beschrieben durch Gleichung eingezeichnet.
Die DNS-Daten einer propagierenden Flamme in homogener Turbulenz zeigen in einem

2Vorausgesetzt, ka durchliuft keine Transition.
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Abbildung 5.1: Fraktales Verhalten von turbulenten Flammen in einem doppelt-
logarithmischen Diagramm; theoretischer Verlauf entsprechend Gleichung (5.23) ist als
Linie dargestellt; a) Auswertung von DNS in [75]; b) Auswertung experimenteller Daten
in [140];

groflen Bereich im doppelt logarithmischen Diagramm einen linearen Zusammenhang der
zu modellierenden Fldache der turbulenten Flammenfront mit zunehmender Filterweite
im Bereich ¢; < A/lp < €. AuBlerhalb des Bereichs gibt es einen glatten Ubergang zu
einer konstanten turbulenten Flammenoberfliche und damit geringe Abweichungen vom
idealisierten Potenzgesetz. Die experimentellen Daten von North et al. [140] zeigen die
2D-Auswertung von Flammen und damit die zunehmende Flammenldnge L mit zuneh-
mender Auflésung. Die kleinste Winkellange wird aufgrund der limitierten Auflosung
nicht gemessen. Die grofite Faltungslinge der Flamme liegt im Bereich des integralen
Lingenmafes [140]. Allerdings gibt es in diesem Bereich keinen scharfen Ubergang, der
dem idealisierten Potenzgesetz folgt.

Die ersten fraktalen Verbrennungsmodelle wurden von Gouldin [63] und Gouldin et al. [64]
im RANS Kontext vorgeschlagen. Im LES-Kontext wird der Ansatz u.a. von Charlette
et al. [34], Hawkes et al. [75], Chakraborty et al. [33] und Fureby [56] verwendet. In der
Modellformulierung miissen dabei der Exponent D — 2 sowie das kleinste und grofite nicht
aufgeloste Faltungsmafl modelliert werden. Ein grofler Vorteil des fraktalen Ansatzes ist,
dass diese Parameter in DNS sowie in einer groflen Anzahl von Messreihen untersucht und
vermessen werden und damit gut definiert sind. In Ma et al. |L08] werden einige dieser
Modelle zusammengefasst und anhand von LES des ORACLES Brenners untersucht.
Chakraborty und Klein [33] untersuchen eine groBe Zahl an Modellen anhand von a priori
Analysen unter Verwendung von DNS Daten. In den Untersuchungen zeigt das Modell
von Fureby [56] ein viel versprechendes Modellverhalten. Ein kiirzlich von Hawkes et
al. [75] vorgeschlagenes fraktales Modell, anhand von DNS Daten fiir den Bereich diinner
Reaktionszonen kalibriert, ist bisher noch nicht in der CFD eingesetzt worden. Eine
Beschreibung der Modelle von Fureby [56] und Hawkes et al. [75] soll beispiclhaft die
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Formulierung fraktaler Modelle zeigen.

Modell von Fureby: Die kleinste Faltungslinge ¢; wird iiber den Betrag der in-
versen, Oberflichen gemittelten Kriimmung der Flamme modelliert:

-1

ani
‘= ‘<8x->A

(5.24)

Unter der Annahme eines Gleichgewichts von Produktion und Destruktion von ¥ in Glei-
chung wird gezeigt, dass die Oberflichen gemittelte Deformationsrate tangential
zur Flamme den Kriimmungseffekten entspricht (ks+)4 = —s5(0n;/0z;) 4. Die Deformati-
onseffekte bei turbulenter Vormischverbrennung werden anhand der DNS von Meneveau
und Poinsot [114] untersucht und fithren zu der sogenannten ITNFS Effizienz Funktion I
Fureby modelliert schliefllich die Flammenoberflichendichte innerhalb der Filterweite zu:

Y= (1 +T (%))D_Q Vel (5.25)

In dieser Arbeit wird zusétzlich der Ausdruck in den Klammern um 1 + ... erweitert, dass
¥ — |Vé fiir «’ — 0. Die fraktale Dimension wird dabei {iber die auf Messdaten basierende
heuristische Relation von North und Santavicca [140] berechnet:

2,05 2,35

D = 5.26
NSy A (5.26)

I' wird modelliert entsprechend der ITNFS Funktion von [114]:

1,2 AN
'=0,75exp {—’—} ( ) (5.27)

(up/s9)"* | \lp
Die Modelle von Angelberger et al. [9], Charlette et al. [34] und Colin et al. [40] verwenden

eine dhnliche Formulierung wie in Gleichung ((5.25)). Unterschiede bestehen in einem
konstanten Exponenten fiir D — 2, der Modellierung von I' sowie einem Vorfaktor fiir T'.

Modell von Hawkes: Ein neues Modell, kalibriert an DNS-Daten im Bereich diinner
Reaktionszonen, wird von Hawkes et al. [75] vorgeschlagen. Als Ansatz wird Gleichung
(5.23) verwendet:

B
Y= (1 + Eé) Vel (5.28)
mit der Filterweite A als grofites Lingenmafl und dem zu bestimmenden Exponenten .
Unter Beriicksichtigung des von Damkéhler [42] vorgeschlagenen Verhaltens von s;/s% im
Grenzbereich kleiner Skalen und grofier Skalen, vgl. Kapitel [4.2.1], wird eine unterschiedliche
Skalierung fiir ¢; und D fiir den gefalteten Verbrennungsbereich sowie den Bereich diinner
Reaktionszonen verwendet. D wird schliefllich modelliert iiber:
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p=L41 loc (5.29)
3 3L+ '
Die kleinste Abschneideléange wird beschrieben {iiber:
& = (e + 1) (5.30)
mit dem Obukhov-Corrsin Langenmafl [p¢ :
loc = 5,5 (al/ea)"™ (5.31)

ea bezeichnet die Dissipationsrate im Bereich der nicht aufgelosten Skalen und wird, wie
bereits zur SchlieBung der Transportgleichung fiir £ in Gleichung , iiber en = w3 /A
modelliert. Die Diffusion der Spezies a; wird zu v fiir S¢ = 1. In diesem Fall entspricht
Gleichung der Kolmogorov Lénge. Das Gibson Langenmafl wird in [75] modelliert

iiber:
SO 3
lc=0,2 (—,L) (5.32)
U

wobei der Faktor 0,2 die beste Ubereinstimmung mit DNS-Daten in [75] zeigt und das
iiblicherweise verwendete integrale Langenmafl, bzw. die Filterweite ersetzt.

5.2.5 Flammenfaltungs Formulierung

Uber Gleichung ist der Flammenfaltungsfaktor = direkt mit der Flammenober-
flichendichte ¥ verkniipft. Algebraische Modelle fiir ¥ und = lassen sich daher direkt inein-
ander {iberfiihren. Unter Beriicksichtigung konditionierter Mittelung schlagt Weller [155] im
RANS-Kontext eine Transportgleichung fiir = vor. Eine Erweiterung fiir den LES-Kontext
wird von Weller et al. [156] vorgeschlagen. Wie die Transportgleichung fiir ¥ erfordert auch
die SchlieBung der Gleichung fiir = einen grofien Modellierungsaufwand. Unter der Annah-
me eines Gleichgewichts von Produktion und Destruktion von = in der Transportgleichung
schldgt Weller [155,|156] ein algebraisches Verbrennungsmodell vor:

_ _ uy U
E=1+2¢(0,624)=—7"—— (5.33)
SL (eg V1Y)

Wobei ea = uR /A entsprechend Gleichung geschlossen wird. Validierungsrechnun-
gen anhand von LES einer riickwérts gerichteten Stufe werden in [156] unter Verwen-
dung des =—Transportmodells sowie des algebraischen Modells gezeigt. LES einer Ver-
brennungsbombe mit dem =—Transportmodell werden in Nwagwe und Weller et al. [123]
durchgefiihrt.
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5.2.6 Folgerungen fiir die Modellierung des Reaktionsquellterms

Folgt man der Definition von s; o /s} = = = %/|V¢| in Gleichung sowie der Definition
der Effizienzfunktion E = s;a/s} in Gleichung (5.8, lassen sich die vorgestellten Model-
lierungsansatze fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit, die Flammenfaltungsformulie-
rung sowie das Konzept der kiinstlich verdickten Flammenfront direkt in eine Formulie-
rung fiir die Flammenoberflachendichte iiberfithren. Der Vorteil der FSD-Modellierung, die
Struktur der Flamme mit Messdaten vergleichen zu kénnen sowie die Entkoppelung der
Chemie und Turbulenz-Flamme Interaktion lassen sich daher ebenso auf die genannten
Modellierungsansétze anwenden. Ein entscheidender Vorteil der algebraischen, fraktalen
Modelle ist allerdings, dass alle zu modellierenden Parameter durch physikalische Eigen-
schaften charakterisiert sind, einzeln mit DNS- oder experimentellen Daten verglichen wer-
den konnen und damit gut zu modellieren sind. Als geeignetste Modellierungsmethode fiir
ein neues Verbrennungsmodell wird daher der algebraische, fraktale Ansatz erachtet.

Die Evaluierung eines neuen Modells wére auch im “Thickened Flame” Kontext moglich.
In Hinblick auf die Untersuchung von Verbrennungsmodellen fiir variierende Driicke miiss-
te allerdings vorausgesetzt werden, dass der Arrhenius Ansatz eines reduzierten oder Ein-
schritt Mechanismus, die Druckabhéngigkeit korrekt wiedergeben kann. Gu et al. |68] zeigen
aber anhand der Berechnung der laminaren Flammengeschwindigkeit mit einem reduzier-
ten Vierschritt Mechanismus und dem Vergleich von s; mit experimentellen Daten einer
Hochdruckverbrennungsbombe, dass die Simulationsdaten von den experimentellen Daten
bei hohem Druck deutlich abweichen und folgern Defizite der reduzierten Mechanismen bei
hohen Driicken. Verwendet man algebraische FSD Modelle, kann s aus experimentellen
Daten entnommen oder wie in Kapitel beschrieben, anhand von 1-D Simulationen
unter Auflésung der laminaren Flammendicke und Beriicksichtigung von 50 Reaktionsme-
chanismen berechnet werden. In dieser Arbeit wird folglich eine reine algebraische FSD
Formulierung verwendet.

5.3 Modellierung des skalaren Flusses

Generell wird der turbulente skalare Fluss in Gleichung (5.4) entsprechend der molekularen
Diffusion iiber eine Gradientenannahme modelliert, vgl. Gleichung (3.29)):

(5.34)

Allerdings konnen in der Vormischverbrennung auch Bereiche auftreten, bei denen der tur-
bulente skalare Fluss einen Transport entgegen dem Gradienten aufweist. Der sogenannte
“counter gradient” Transport wird in der DNS und in experimentellen Untersuchungen
bei geringer Turbulenz beobachtet. Veynante et al. [150] definieren eine Bray Zahl Ng,
welche die Bereiche Gradienten Fluss Np < 1 und Gegengradiententransport Np > 1
charakterisieren soll:

—1)sY
Ny = % (5.35)
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5.4 Modellierung von Streckeffekten auf die laminare Flammengeschwindigkeit

ar entspricht einer Effizienzfunktion mit O(1) die exponentiell von l;/lr abhingt und
fir I;/lr ~ 40 zu eins wird [151]. Eine verfeinerte Beschreibung des turbulenten Flusses
im RANS Kontext wiirde die Losung einer Transportgleichung fiir den turbulenten Fluss
bedeuten. Allerdings werden dadurch zusétzliche, ungeschlossene Terme eingefiihrt, die
eine Modellierung verlangen und dadurch zusétzliche Ungenauigkeiten einfithren. Im RANS
Kontext schlagen Veynante et al. [150] einen algebraischen Ausdruck zur Beriicksichtigung
eines potentiellen Transports entgegen der Gradientenrichtung vor:

uld = &(1—¢) (1= 7)Y — 2ard) (5.36)

der allerdings nicht ohne weiteres im LES Kontext verwendet werden kann. Zudem redu-
zieren Modelle fiir einen Gegengradiententransport die Diffusion in Gleichung was zu
numerischen Instabilitéten fithren kann.

Weiterhin kann argumentiert werden, dass eine korrekte Modellierung des turbulenten Flus-
ses vor allem im RANS Kontext als kritisch erachtet wird. So zeigt die LES von Vormisch-
verbrennungssystemen in Boger et al. [13], dass Gegengradientendiffusion aufgelost werden
kann. Auch zeigt Abbildung anhand der LES nicht reagierender Strémungen, dass bei
Beriicksichtigung der in Kapitel vorgestellten Netzkriterien der turbulente Fluss na-
hezu vollstéandig aufgelost werden kann. In dieser Arbeit wird daher der nicht aufgelste
skalare Fluss iiber eine Gradientenannahme modelliert.

5.4 Modellierung von Streckeffekten auf die laminare
Flammengeschwindigkeit

Verwendet man algebraische FSD Modelle, muss zusétzlich die laminare Flammengeschwin-
digkeit mit Beriicksichtigung von Streckeffekten bereitgestellt werden. Wie in Kapitel
beschrieben, kann die ungestreckte laminare Flammengeschwindigkeit s9 iiber Korrelatio-
nen aus Experimenten oder anhand von Simulationen mit detaillierter Chemie berechnet
werden. In dieser Arbeit werden die Korrelationen von Gottgens et al. [62], die auf Simula-
tionen mit detaillierter Chemie basieren, zur Berechnung von s9 verwendet. Streckeffekte
auf die laminare Flammengeschwindigkeit konnen ebenfalls {iber 1-D Simulationen lami-
narer Vormischflammen beriicksichtigt werden. Liegen kein Korrelationen fiir s;, vor, muss
der Zusammenhang von Streckung und sy, in Tabellen fiir die CF'D hinterlegt werden. Diese
Informationen fiir unterschiedliche Druckniveaus bereitzustellen, fiihrt allerdings zu sehr
umfangreichen Tabellen®l Ein einfaches Vorgehen, Streckeffekte bei der Berechnung der
laminaren Flammengeschwindigkeit zu beriicksichtigen, ermdoglicht die lineare Theorie von
Clavin [39], siche Gleichung . Die zur Auswertung von Gleichung benétigte
Markstein Zahl Ma wird entsprechend den Korrelationen von Miiller et al. [120], basie-
rend auf Simulationen mit detaillierter Chemie, berechnet. Da Gleichung bei hohen

Streckraten s; < 0 vorhersagen kt')nnteﬁ, wird hier zudem die Limitierung sz min = 0 ein-

3 Eine kiirzlich erschienen Arbeit von Mittal und Pitsch [116] beschiiftigt sich mit der “Hamelet” Mo-
dellierung fiir Verbrennungskonfigurationen mit variierendem Druck.
4wire theoretisch bei sehr kleinen Radien méglich
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gefiihrt. Lipatnikov und Chomiak |106}|107] zu Folge gilt die lineare Theorie allerdings nur
fir den Bereich 7.k < 1 und ist damit theoretisch nur fiir schwach turbulente Flammen
anwendbar [106]. Allerdings ist die lineare Theorie einfach zu implementieren und wird
daher in der Praxis héufig angewandt |106].

In einem CFD Code kéonnen Flammenkriimmung und Deformationsraten berechnet wer-
den. Es kann jedoch gezeigt werden |134], dass der Einfluss von Kriimmung auf die laminare
Brenngeschwindigkeit iiber die Flammenfront gemittelt, vernachléssigt werden kann. Wie
in Abschnitt diskutiert wird, zeigen Auswertungen der berechneten Kriimmung einer
kugelféormigen Flamme, dass diese vom Winkel zwischen der Flammennormalen und Zell-
normalen abhéngt sowie in Kombination mit der verwendeten Numerik die tatséchliche
Kriimmung um ca. 20% iiberschétzt. In dieser Arbeit wird daher bei der LES turbulenter
Flammen der Einfluss von Kriimmungseffekten auf die laminare Flammengeschwindigkeit
vernachlassigt, da man annimmt, dass dadurch ein kleinerer Fehler eingefiihrt wird als
durch die Beriicksichtigung von Kriimmungseffekten aufgrund von fehlerbehafteten nu-
merischen Approximationen. Der Einfluss von Deformationseffekten xsa auf die lamina-
re Flammengeschwindigkeit berechnet sich aus den Deformationseffekten des aufgelosten
Stromungsfeldes Kg meqan und den Deformationseffekten der nicht aufgelosten Skalen kg a:

o, ka lp\ VEka

Ks,mean Rs,A

Letztere werden hier iiber eine modifizierte Effizienz Funktion I' berechnet, die anhand
von DNS Daten von Meneveau und Poinsot |114] formuliert wird und fiir das 3-Transport
Modell von Hawkes et al. [73] verwendet wird:

1

1Og10(r):_8+0 A

exp(—(s+0,4)) + (1 —exp(—(s+0,4))) (¢s — 0,11)
(5.38)

mit

A 2 u\ \ 3 2. \%
s = logy <E> 3 ¢= 3 (1 —0,5exp (— <S—OA) ; Up = <§kA>
L

Die laminare Flammengeschwindigkeit fiir die Large Eddy Simulationen in dieser Arbeit
wird schliellich berechnet {iber:

S;, = max (SOL — Ma(Ksmean + Ks,a)lF, 0) (5.39)

5.5 Flamme-Wand Interaktion

Die Verbrennung in technisch relevanten Konfigurationen wie Ottomotoren oder stati-
ondren Gasturbinen findet auch in der Ndhe von gekiihlten Brennkammerwénden statt,
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5.5 Flamme-Wand Interaktion

die aufgrund von Wéarmeverlusten der Flamme und der Interaktion der Flamme mit der
Wand die Verbrennung signifikant beeinflussen konnen. So wird eine turbulent gefaltete
Flamme in Wandnéhe geglittet. Gekiihlte Wénde fithren zu einer Reduktion des Reak-
tionsquellterms und die Flamme kann schliellich aufgrund grofler Warmeverluste in di-
rekter Wandnéhe verlschen. Zudem muss beriicksichtigt werden, dass die Wand auch die
Stromung selbst durch die Anderung der Lingenskalen und die Generierung von Turbu-
lenz beeinflusst. Wihrend die Simulation wandnaher Stromung fiir RANS-Modelle einen
zusétzlichen Modellierungsaufwand bedeutet, kann eine wandaufgeloste LES diese Effekte
beriicksichtigen. Dies zeigt Abbildung anhand der wandaufgelosten LES einer Kanal-
stromung im Vergleich mit DNS-Daten von Moser et al. [118].

In den in Abschnitt vorgestellten Verbrennungsmodellen wird generell der Einfluss
der Flamme-Wand Interaktion (FWI) vernachléssigt. Interpretiert man die Reaktionsfort-
schrittsvariable ¢ in Gleichung als reduzierte Temperatur, wird bereits in der Erhal-
tungsgleichung eine adiabate Verbrennung angenommen. Zwar beriicksichtigt der Arrhe-
nius Ansatz in der Methode der kiinstlich aufgedickten Flammenfront den Einfluss von
Wairmeverlusten auf die Reaktionsrate, die Effizienzfunktion beinhaltet aber keine Model-
lierung fiir die Flammenfaltung in Wandnéhe. Das Verhalten der turbulenten Flamme in
Wandnéhe muss daher zusétzlich modelliert werden.

5.5.1 Grundlagen der Flamme-Wand Interaktion

Die Prozesse der FWI werden zunéchst an laminaren Flammen untersucht, da Auswir-
kungen von Wirmeverlusten auf die laminare Flammengeschwindigkeit auch in der FSD
Formulierung beriicksichtigt werden miissen. Das Verhalten einer zur kalten Wand hin
propagierenden Flamme wird in Poinsot et al. [134] beschrieben. So weist die Flamme bei
einem groflen Wandabstand zunéchst die adiabate laminare Flammengeschwindigkeit s,
auf. Verringert sich der Wandabstand, entzieht die kalte Wand der Flamme aufgrund von
Wirmeiibergang (Diffusion, Strahlung, Konvektion) Warme. Dies reduziert die Reaktions-
rate und damit die laminare Flammengeschwindigkeit. Bei einem Verloschabstand y, wird
die chemische Reaktion schliellich gestoppt, die Flamme verloscht und es gilt s;, = 0. Der
Abstand der Flamme zur Wand wird {iber eine Peclet Zahl ausgedriickt:

Y

Pe, = = (5.40)
lp
Die Peclet Zahl fiir den Verloschabstand definiert sich damit zu:
Pey o =y,/lr (5.41)

Eine Vielzahl von experimentellen, theoretischen und numerischen Arbeiten die z.B. in [134]
oder von Al-Shalan [2] zusammengefasst werden, erhalten einen Wert der Peclet Zahl des
Verléschabstandesﬂ von Pe,, ~ 3,4. Da Pe,, bzw. in direkter Umkehrung der maxi-
male Wérmestrom der Flamme zur Wand nahezu unabhingig vom Brennstoff und der

Shierbei muss beachtet werden, dass unterschiedliche Definitionen von Iz den Wert von Pey, 4 bis zu
einer Groflenordnung von O(10) verdndern [2]
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Wandtemperatur ist, folgern Poinsot und Veynante [134], dass das Verloschen ein ther-
misch kontrollierter Mechanismus ist. Es sei hier bemerkt, dass die Unabhéngigkeit des
Quenchabstandes von der Wandtemperatur nur bis zu einer bestimmten Wandtempera-
tur vorliegen kann. Diese liegt moglicherweise oberhalb von Wandtemperaturen typischer
technisch relevanter Konfigurationen.

Betrachtet man turbulente Verbrennung, miissen Poinsot und Veynante [134] zur Folge
verschiedene Mechanismen beriicksichtigt werden.

e Wie bei der laminaren Verbrennung kann die Flamme aufgrund von Wérmeverlusten
verloschen

e Die ausgeprigten, transienten turbulenten Strukturen in Wandnéhe, kénnen vor dem
Verloschen zu einem Beriihren der Flamme mit der Wand fiihren, was zu kurzzeitigen
groflen Warmestromen fiihrt

e Die Flammenfaltung wird in Wandnéhe reduziert

Da die LES die transiente Struktur der grobskaligen Turbulenz auflost, kann in diesem
Skalenbereich ein kurzzeitiges Beriihren der Wand durch die Flamme aufgelost werden.
Aufgrund von A > [ wird allerdings nicht der exakte Beriihrungsbereich wiedergegeben.
Die reduzierte Flammenfaltung in Wandnéhe kann allerdings als keine direkte Folge der re-
duzierten Turbulenz in der viskosen Unterschicht, bei y* < 5 angesehen werden. So zeigen
Bruneaux et al. [25] anhand von DNS turbulenter Verbrennung in Wandnéhe, dass sich
die Flammenoberflichendichte bereits bei y* < 25 verringert, wobei die Reynolds Span-
nungen in Abbildung dort ein Maximum aufweisen und auch bei y* < 25 eine deutlich
groflere turbulente Schwankung aufweisen als in der Kernstromung. Die Reduktion der
Flammenfaltung muss daher in der LES modelliert werden. Poinsot et al. [133] werten
DNS Daten einer turbulenten zur Wand propagierenden Flamme aus und identifizieren in
Abhéngigkeit vom Wandabstand Bereiche unterschiedlicher Mechanismen der Flammen-
Wand Interaktion, die [133] folgend in Abbildung schematisch dargestellt sind. In dem
noch vollsténdig turbulenten Bereich findet die Verbrennung mit adiabater Flamme statt.
Erreicht die Flamme die sogenannte Inhibitionszone, y < y;,, findet eine geringe Redukti-
on der Flammenfaltung aufgrund eines Ungleichgewichts von Produktion und Destruktion
der Flammenoberflichendichte statt. Dieser Effekte kann durch ein algebraisches Modell
nicht wiedergegeben werden, wird hier aber im Vergleich zu den FWI-Effekten in direkter
Wandnéhe als vernachlidssigbar gering erachtet. Eine erste Reduktion der Flammenfal-
tung aufgrund von Wirmeverlusten erfihrt die Flamme im sogenannten Einflussbereich
der Wand, bei einem Wandabstand von y; bzw. Pe, ;. Poinsot et al. [133] identifizieren
eine Grofenordnung von Pe,, ; = O(10) bzw. den Bereich der turbulenten Flammendicke
Pe,, 1 =~ 0;/lp. Bruneaux et al. |25 folgern einen Wert von Pe,, ; ~ 25. Ein vollstdndiges
Verloschen findet, wie bei laminaren Flammen, bei Pe,, , ~ 3,4 statt.

5.5.2 Modellierung der Flamme-Wand Interaktion

Neben der Analyse der Flamme-Wand Wechselwirkung wird in den Arbeiten von Bruneaux
et al. [25] und Poinsot et al. [133] eine Modifikation der Transportgleichung fiir die FSD
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Abbildung 5.2: Schematisches Verhalten der Flammenoberflichendichte in Abhéngigkeit
des Wandabstands

im RANS Kontext vorgeschlagen. In den Arbeiten von Richard et al. [139] und Vermorel
et al. [149] wird die Modellierung aus [25] bei Verwendung einer ¥-Transportgleichung im
LES Kontext eingesetzt. Wenige Arbeiten befassen sich mit der Modellierung von FWT fiir
algebraische Verbrennungsmodelle und die Arbeiten von [25,133] erlauben keine umfassen-
de Formulierung fiir algebraische Modelle. Watkins et al. [154] schlagen im RANS Kontext
ein algebraisches Verbrennungsmodell vor, das Warmeverluste beriicksichtigt, allerdings
wird der Turbulenzeinfluss und der Einfluss der Warmeverluste kombiniert betrachtet
und ein Warmeverlustmodell kann nicht extrahiert werden. Eine mogliche Erweiterung
die ein Verldschen der Flamme vorhersagt, wenn ein bestimmter Wert der Reaktionsfort-
schrittsvariablen ¢, unterschritten wird, formulieren Catlin und Lindstedt [30] basierend auf
theoretischen Analysen. Diese Formulierung wird erfolgreich von Tangermann et al. [146]
eingesetzt, wobei eine kritische Temperatur 7, q = C(Ty — T,,) + T, als Verloschkriterium
verwendet wird. Das Modell von Catlin et al. [30] kann aber nur vollstdndiges Verloschen
und keine Reduzierung des Reaktionsquellterms in Wandnéhe beschreiben und kann damit
Abbildung [5.2 nicht reproduzieren. Zudem ist in dem Modell keine direkte Berechnung von
Wiérmeverlusten beriicksichtigt.

Ein in der LES verwendbares Modell, das den Einfluss von Warmeverlusten auf die la-
minare Flammengeschwindigkeit beriicksichtigt, wird von Wichman und Bruneaux [157]
anhand theoretischer Analysen zu Flammen, die frontal zu einer kalten Wand hin propa-
gieren, untersucht. Dabei propagiert die laminare Flamme zunéchst mit der ungestorten
Flammengeschwindigkeit s9 . In Wandnéhe reduziert sich die Flammengeschwindigkeit und
die Flamme verloscht schliefilich. Den Einfluss der Warmeverluste auf eine adiabate lami-
nare Flammengeschwindigkeit s? beschreiben Wichman et al. [157] schlieflich iiber eine
exponentielle Funktion, die Bruneaux et al. [25] in eine fiir die CFD verwendbare Formu-
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lierung iiberfiihren:
SLq = 51, QsL (5.42)

Die Wirmeverlustfunktion wird definiert iiber

Qor, = e~tePzeAn (5.43)

die Konstante a, wird anhand von DNS zu a, = 2 bestimmt, der Wérmeverlustparameter
Ay, wird definiert als [157]:

~ hy —h
App = — 5.44
L — (5.44)
und reduziert sich fiir eine 1-Schritt Chemie und magere Verbrennung zu [25]:
Ayp =&y —ép (5.45)

wobei hier ¢y und ér der Definition der Reaktionsfortschrittsvariablen iiber den Brenn-
stoffmassenbruch, Gleichung , und iiber die Temperatur, Gleichung , bezeichnen.
Diese Formulierung wird in [25] angewendet um die laminare Flammengeschwindigkeit zu
modellieren, wobei eine Transportgleichung fiir > gelost wird. Gleichung gilt nur
fiir die in dieser Arbeit untersuchten isobaren Verbrennungskonfigurationen. Erweiterun-
gen von Gleichung z.B. fiir die Simulation von Verbrennungsmotoren finden sich in
Angelberger et al. [§].

Ein weiteres in der LES verwendbares Modell, das die Reduktion der Flammenoberflachen-
dichte bei Warmeverlusten in Wandnéhe beschreibt, wird anhand der DNS einer V-Flamme
in einer Couette Kanalstromung von Al-Shaalan und Rutland [3] formuliert. Dabei wird
die FSD der DNS mit der Vorhersage des Bray-Moss-Libby (BML) Modells verglichen. Ein
Modell wird abgeleitet, das die Vorhersage des BML Modells auf das Ergebnis der DNS
hin korrigiert. Das Modell entspricht einer direkten Modifikation der FSD und schreibt sich
als:

(v —1)Anr “
I+ (y—=Deéer)(1+ (v — 1)5y)> ] (5.46)

Qrsp = (1 + CyAHL,w> exp [—5Zez (
Al-Shaalan [2] folgend, kann man Warmeverluste auf die FSD iiber

Y, = YQrsp (5.47)

beriicksichtigen. Die Konstanten ¢, und ¢, werden anhand der DNS zu 0,25 und 48 be-
stimmt. A,, bezeichnet den Warmeverlustparameter an der Wand. Dieser ist in nicht struk-
turierten CFD-Losern schwer zu implementieren, so dass im Weiteren leL,w iber AHL
abgeschétzt wird. Gleichung setzt damit unabhéngig von der Konfiguration den
Einfluss der Wand auf die FSD als vorab bekannt voraus. Dieses Prinzip wird bereits bei
der Modellierung der turbulenten Viskositét durch die vanDriest Funktion in Gleichung
angewendet. Brennstoff- und Druckeinfluss auf die FWI werden in Gleichung
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iber die Zel’dovich Zahl und den Warmefreisetzungsfaktor v beriicksichtigt. Die Gleichun-
gen und sowie das FWI Modell fiir die X-Transportgleichung von Bruneaux
et al. [25] beriicksichtigen Wandeffekte nur iiber einen Warmeverlust, wihrend das von
Poinsot et al. |[133] vorgeschlagene FIST Modell zusitzlich explizit den Wandabstand der
Flamme beinhaltet. Verwendet man die Modelle in Gleichung und kann al-
lerdings die Vorhersage des Verloschabstandes sowie der Abstand erster Warmeverluste
der Flamme in den Simulationen ausgewertet werden und die Vorhersage der Gleichungen
(5.46) und fiir beliebige Konfigurationen anhand von Pe,, , und Pe,, ; aus DNS und
experimentellen Daten validiert werden.

In den Studien von Bruneaux et al. [25] und Al-Shaalan et al. [3] zur FWI, wird eine
sogenannte reaktive Flammenoberflichendichte verwendet, die sich definiert als:

Sr = e/ (pusy f) (5.48)

wobei f einen Streckfaktor in 3] beschreibt bzw. den konstanten Brennstoffmassenbruch
im unverbrannten Gemisch in [25]. Beide Faktoren beinhalten keine Warmeverluste. Es
kann damit argumentiert werden, dass die Beriicksichtigung von Wandeffekten auf die
Reaktionsrate iiber eine Modifikation nur von ¥ oder s; und damit iiber die Verwendung
von Gleichung oder umgesetzt werden kann, was in dieser Arbeit verfolgt

wird.

5.6 Modellierung kombinierter Landau-Darrieus und
thermodiffusiver Instabilititen

Die Mechanismen der in Kapitel beschriebenen Landau-Darrieus und thermodiffu-
siven Effekte konnen selbst bei Verbrennung mit laminarer Flamme zu einer Faltung der
Flammenfront fiihren, wodurch sich die Flammengeschwindigkeit um den Faktor 3 ver-
grofern kann [15]. In der LES konnen diese Effekte nicht aufgelost werden, da die Flamme
aufgrund von lrp < A in der Regel verdickt abgebildet wird und auch die Kriimmung der
Flammenfront vollstdndig aufgelost werden muss. Der kombinierte Einfluss von LD- und
TD-Instabilititen werden zunichst an experimentellen und numerischen Untersuchungen
diskutiert. Ein Uberblick iiber bisherige Modellierungen im Rahmen laminarer und tur-
bulenter Verbrennung wird abschliefend dargelegt. Der Abschnitt orientiert sich an
dem Uberblickartikel von Lipatnikov und Chomiak [107].

5.6.1 Numerische und experimentelle Untersuchungen

Eine grofle Anzahl experimenteller Untersuchungen weisen das Auftreten von hydrodyna-
mischen Instabilitdten bei laminarer Verbrennung nach. So zeigen experimentelle Unter-
suchungen laminarer, expandierender Kugelflammen in Bradley et al. [20] fiir Iso-Oktan
Flammen, in [19] fiir Wasserstoffflammen und in Gu et al. [68] fiir Methanflammen ab ei-
nem kritischen Radius der Kugelflamme ein plotzliches Auftreten zellularer Strukturen auf
der Flammenoberfliche, verbunden mit einer Erhchung der laminaren Flammengeschwin-
digkeit. Die beobachteten Instabilitdten treten verstéirkt bei zunehmendem Druck auf. So
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beobachten Gu et al. [68] eine Zunahme der laminaren Flammengeschwindigkeit um den
Faktor 1,3 bei Auftreten von Instabilititen. Searby et al. [142] und Truffaut et al. [148]
konnen fiir fette Propan-Luftgemische an Flachbrennern und V-Flammen das Auftreten
von LD- und TD-Effekten nachweisen. Aldrege et al. [4] beobachten anhand experimentel-
ler Untersuchungen einer Taylor-Couette Konfiguration mit Methan als Brennstoff einen
deutlichen Einfluss von LD-Instabilitdten bei laminarer Verbrennung. Numerische Nach-
weise eines Einflusses von LD-Instabilitdten unter Verwendung der G-Gleichung in Kombi-
nation mit Euler Gleichungen zur Beschreibung des Stromungsfeldes sind z.B. in Aldredge
et al. [5] durchgefiihrt.

Bei turbulenter Verbrennung wird in Aldrege et al. [4] allerdings kein Einfluss von LD-
Instabilitdten beobachtet. Kobayashi et al. [89,90] vergleichen die Korrelation der kleins-
ten Faltungsldngen turbulenter, magerer Methan-Flammen mit charakteristischen Wel-
lenléingen von Dispersionsrelationen und der Kolmogorov Lénge. Bei T;, = 300K wird bei
héheren Reynolds Zahlen ein konstanter Wert im Bereich charakteristischer Wellenléngen
von Dispersionsrelationen festgestellt und als indirekter Nachweis von hydrodynamischen
Instabilitdten interpretiert. Bei T,, = 573K hingegen skaliert mit zunehmender Reynolds
Zahl die kleinste Lénge stets mit /,, LD- und TD-Effekte konnen damit nicht nachgewiesen
werden. Lipatnikov und Chomiak [107] zu Folge, weisen die untersuchten charakteristischen
Langenmafle von Instabilitdten und Turbulenz der von Kobayashi untersuchten Flammen
die selbe Groflenordnung auf, dass eine genaue Zuordnung der Effekte nicht eindeutig ist.
Die DNS von Boughanem und Trouvé |71] zeigt andererseits auch fiir Le = 1 bei abklingen-
der Turbulenz eine Transition zu hydrodynamisch instabilen Verhalten der Flamme und
eine damit verbundene Zunahme der Reaktionsrate um den Faktor 1,3—1,6. DNS turbulen-
ter Verbrennung von Trouvé und Poinsot [10] zeigt dem entgegen selbst fiir 0,8 < Le < 1,2
nur geringen Einfluss von Instabilitdten auf die Flammenoberflichendichte. Eine deutliche
Zunahme der Reaktionsrate wird bei Le = 0,3 festgestellt. Die numerische Losung der
nichtlinearen Michelson-Sivashinsky Gleichung zur Beschreibung der Wachstumsrate von
Storungen bei Aufpréigen einer turbulenten Stérung in Cambray und Joulin [131] weist auf
einen Einfluss von LD Instabilitdten bei zunehmender Turbulenz hin.

Die vorgestellten Arbeiten zeigen, dass der Einfluss von LD- und TD-Effekten bei laminarer
Verbrennung direkt nachweisbar und gut quantifizierbar ist, bei turbulenter Verbrennung
der Einfluss hydrodynamischer Effekte aber schwer zu quantifizieren ist. Lipatnikov und
Chomiak [107] fassen weitere experimentelle und numerische Untersuchungen zu LD- und
TD-Instabilitdten zusammen und schlielen auf einen deutlichen Einfluss von Instabilitdten
bei schwach turbulenter Verbrennung. Auch bei turbulenter Verbrennung miissen LD- und
TD-Effekte beriicksichtigt werden, allerdings kann nur in der DNS von [10] der Einfluss
von LD- und TD-Effekten bei turbulenter Verbrennung direkt nachgewiesen werden [107].
Zudem argumentieren Lipatnikov und Chomiak [107], dass die bisherigen wenigen experi-
mentellen Untersuchungen bei turbulenter Verbrennung zu stark streuen, um Folgerungen
fir die Modellierung ableiten zu kénnen [107].
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5.6.2 Zusammenfassung von Modellierungskonzepten
Modellierung turbulenter Flammen

Modellierungskonzepte zur Beriicksichtigung von LD- und TD-Effekten bei turbulenter
Vormischverbrennung sind bisher nur im RANS Kontext zu finden. Die Modelle werden
beschrieben, um eine mogliche Uberfiihrung in den LES Kontext zu diskutieren. Da LD-
und TD-Instabilitdten bei laminarer Verbrennung direkt nachweisbar sind, werden die Mo-
delle zusétzlich auf das Verhalten bei laminarer Verbrennung untersucht.

Bradley et al. [17] verwenden ein algebraisches Modell, das hydrodynamische Effekte bei
laminaren Kugelflammen beschreibt |15], um in “flamelet” Tabellen den Einfluss hydro-
dynamischer Instabilitdten auf den Reaktionsquellterm zu beriicksichtigen. In [17] werden
allerdings nur turbulente Flammen beriicksichtigt. Die Wellenldngen der Storungen werden
auf Bereiche unterhalb des integralen Langenmafles begrenzt. Entsprechend dem Modell
von Bradley [15] werden in den “flamelet” Tabellen hydrodynamische Instabilitéten erst
unterhalb einer kritischen Streckrate beriicksichtigt, die {iber eine Korrelation, basierend
auf experimenteller Daten expandierender, kugelformiger Flammen ausgewertet wird.
Weitere algebraische RANS Modelle die LD- und TD-Instabilitdten bei turbulenter Ver-
brennung berticksichtigen, werden in Lipatnikov et al. [107] vorgestellt und sind hier zu-
sammengefasst. Das Modell von Kuznetsov, auch zusammengefasst in Kuznetsov und Sa-
bel'nikovin [99], beschreibt die turbulente Flammengeschwindigkeit tiber:

9 l
St = UI (C1 + CQZ_I;‘I]LD In (%)) (549)

c; und ¢y entsprechen Modellkonstanten, lgeomqer entspricht der maximalen Lénge einer
Storung und ist durch die Brennergeometrie festgelegt. Wy, entspricht der Landau-Darrieus
Instabilitét und wird durch die rechte Seite von Gleichung beschrieben. Der Einfluss
von Instabilitdten auf die turbulente Flammengeschwindigkeit in Gleichung , kénnte
direkt fiir die LES formuliert werden. Allerdings beriicksichtigt Gleichung immer
hydrodynamische Instabilititen unabhéngig von der Streckungsrate oder der Turbulenz
sowie keinen Einfluss von TD-Effekten. Im Grenzbereich laminarer Verbrennung wiirde
damit stets ein Einfluss von LD- und TD-Instabilitéiten vorhergesagt werden.

Bychkov [28] modelliert die turbulente Flammengeschwindigkeit unter Beriicksichtigung
von LD- und TD-Instabilitdten {iber:

2 (kanlnas \7* 4 keanl
st =sY (AT) + gclu'Q In (%) (5.50)

In Gleichung beschreibt lgeomas auch die maximal mogliche Wellenldnge einer
Storung und entspricht in 28] lgeomar = O(l¢). Die Konstante ¢; entspricht der Ordnung
O(1). Ein Kriterium fir die Transition zu hydrodynamischen Instabilitdten wird nicht be-
schrieben. Im Grenzbereich von v’ — 0 beeinflussen damit stets Instabilitdten die laminare
Brenngeschwindigkeit. Da der Instabilitéits- und der Turbulenzeinfluss gekoppelt sind, sind
weder eine alleinige Beschreibung von Instabilitdten noch ein Ubertrag in die LES moglich
und sinnvoll.
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Modellierung turbulenter Vormischverbrennung fiir die LES

Paul und Bray [125] verwenden als Basis fiir ein Verbrennungsmodell eine Transportglei-
chung fiir die Flammenoberflichendichte und fiihren einen zusétzlichen Produktionsterm
aufgrund hydrodynamischer Instabilitdten ein. Eine Klassifizierungsfunktion:

H=1—-exp (—o, 2;‘—()) (5.51)

L
unterscheidet zwischen Instabilitétsbereich und turbulenten Bereich. Die Wahl des Wertes
0, 2 wird nicht genauer diskutiert. Unter der Annahme eines Gleichgewichts von Produktion
und Destruktion der Flammenoberflaichendichte formulieren Paul und Bray [125] einen
algebraischen Ausdruck fiir den Reaktionsquellterm:

9aa SL
Oy,alq An

N J/

GeToGel-ap, | My +(-HGWsh

TV
turbulenter Bereich instabiler Bereich

(5.52)

Der Index a kennzeichnet Modellkonstanten, I'y einen mittleren laminaren Streckungsfak-
tor. Die Funktion G = A,,/A, beschreibt das Verhéltnis der neutralen Wellenldnge einer
Dispersionsrelation zu einer charakteristischen Wellenléinge der Flammenfaltung, die der
mittleren instabilen Wellenlénge einer Flamme entspricht. G wird ausgewertet iiber eine
transzendente Funktion, die von Cambray und Joulin [131] vorgeschlagen wird und auf
einer numerischen Losung der nichtlinearen Michelson-Sivashinsky Gleichung basiert.

1/2

I,/A

— 1) _ w2/t n (T AT
2 g kSt QCJ 0,5

mit der Modellkonstanten b, und Q¢ als die positive Losung von (14 1/7)Q%, +2Qcs +
(1—~) = 0. A, wird iiber eine lineare Dispersionsrelation berechnet, z.B. Gleichung (4.22).
Die Modellierung iiber und ist ein viel versprechender Modellansatz und kann
als Erweiterung eines beliebigen RANS Modells verwendet werden. Zwar ist Gleichung
fiir ¥/ — 0 nicht auswertbar, aus [131] oder einer Dispersionsrelation kénnte aber
ein geeigneter Wert fiir G bereitgestellt werden. Im LES Kontext miisste u' allerdings die
gesamte turbulente Schwankung enthalten, die wiahrend einer Simulation schwierig auszu-
werten ist. Zudem beruht die Herleitung von Gleichung auf einer Langzeitlosung,
wobei das Zeitmafl nicht quantifiziert wird. Zudem ist eine Quantifizierung von LD- und
TD-Effekten iiber u//s? anhand von bisherigen DNS- und experimentellen Daten nicht
moglich.

G/ exp(— (5.53)

Modellierung laminarer Flammen

Auf die Modellierung hydrodynamischer Instabilitédten bei laminarer Verbrennung konzen-
triert sich die Arbeit von Bradley [15] und wird hier ausfiihrlicher diskutiert. In der vor-
angehenden Arbeit von Bradley und Harper [21] werden experimentelle Daten kugelformi-
ger, expandierender Propan-, Methan- und Wasserstoff-Luft Flammen mit der Dispersi-
onsrelation fiir kugelférmige, expandierende Flammen von Bechthold und Matalon [11],
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5.6 Modellierung kombinierter Landau-Darrieus und thermodiffusiver Instabilitéiten

Gleichung , verglichen und eine gute qualitative Ubereinstimmung von Theorie und
experimentellen Daten festgestellt. Bradley [15] verweist auf [61] und [53] worin gefolgert
wird, dass die Ausbildung zellularer Strukturen einem Kaskadenprozess entspricht, der
eine selbstdhnliche Winkelung der Flamme zur Folge hat. Das Verhéltnis der Ausbrei-
tungsgeschwindigkeit der Flamme S,,, beeinflusst durch Instabilitéiten, zur ungestreckten
Ausbreitungsgeschwindigkeit S° beschreibt damit Bradley [15] {iber ein Potenzgesetz:

D2 D—2
S (Dapt N7 (e (5.54)
S?L Asp,s Nsp,i .
mit S, /SY ~ sp /5% lisst sich schlieBlich schreiben [16]:
D2 D2
SL,Ins As N Nsps
P e
L Sp,S sp,l

wobei Bradley [15] einen konstanten Wert fiir die fraktale Dimension von D = 7/3 an-
nimmt. Die kleinste Faltungslinge Ag, ;(Pe,) und die groite Wellenlénge Ay, ;(Pe,) wer-
den fiir o5, = 0 iiber Gleichung berechnet. Abbildung illustriert das Berech-
nungsprinzip fiir die kleinste und grofite sphérische Wellenzahl. Die Wellenzahl mit der

5
Nsp,m
Nsp| Nsp,s

0- P,
a 20 Nsp 40 6
©

-5
-10

Abbildung 5.3: Berechnungsprinzip anhand der Auswertung der Dispersionsrelation in Glei-

chung (4.27) fir Pe, = 250

maximalen Wachstumsrate wird als ng,,, bezeichnet. Der Instabilitétsbereich wird iiber
die Streckrate auf der Flammenoberfliche beschrieben und ist daher vom Flammenradius,
Pe, abhingig. Der Stabilitétsbereich in Abhéngigkeit des entdimensionierten Flammenra-
dius Pe, fiir eine stochiometrische Methan-Luft Flamme, mit 7;, = 300K und p = bbar
zeigt Abbildung [5.4] Die kritische Peclet Zahl oberhalb derer Instabilitéiten auftreten, ent-
spricht dabei Pe, 4, = 97 , die zugehdrige Wellenzahl ergibt sich zu ng ., = 14. Wie
in [15] beschrieben, ist die kleinste instabile Wellenzahl n,; nahezu unabhéngig von der
Peclet Zahl, wihrend die Storungen gréfiter Wellenzahlen linear mit Pe, zunehmen. Damit
ist die kleinste Wellenlidnge, bei der Instabilitdten auftreten, konstant. Bradley [15] folgert
daraus, dass die kleinsten Wellenldngen mit hohen Streckraten verbunden sind, die LD-
und TD-Effekte bei noch kleineren Wellenlédngen unterdriicken.

Der Vergleich experimenteller Daten expandierender Flammen mit der Theorie von

65



Modellierung turbulenter Vormischverbrennung fiir die LES
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Abbildung 5.4: Instabilitdtsbereich lami- Abbildung 5.5: Instabilitdtsbereich lami-

narer kugelférmiger Flammen anhand der narer kugelformiger Flammen anhand der

Dispersionsrelation in Gleichung ; Dispersionsrelation in Gleichung

durchgezogene dicke Linie: ng, s; durchge-  mit Korrektur nach Bradley [15], Glei-

zogene diinne Linie: ng,;; Strichpunklinie: chung ; durchgezogene dicke Linie:

Nosp.m Nsp,s; durchgezogene diinne Linie: n),;; ge-
punktete Linie: fngp

Bechthold und Matalon |11] in [15] und [21] zeigt, dass die Experimente eine Transition
zu instabilen Flammen bei hoheren Peclet Zahlen Pe,. ¢, aufweisen, Pe, o cap > Pér o th-
Um in der Modellierung den Versatz zu beriicksichtigen, fiihrt Bradley [15] einen Korrek-
turfaktor f < 1 ein:

Nsp,s

—1 (5.56)

nsp,l Per,cl,ezp

um zu gewahrleisten, dass Gleichung (5.55)) erst oberhalb der experimentell bestimmten
kritischen Peclet Zahl eine Flammenfaltung aufgrund von Instabilitdten vorhersagt. Glei-
chung (5.55|) schreibt sich damit zu:

D—2
SL,Inst _ (fns) (557)

s n

Abbildung illustriert das Prinzip fiir eine stochiometrische Methan-Luftlamme, T, =
300K, p = bbar, wofiir die Theorie von Bechthold et al. [11] eine kritische Peclet Zahl von
Pe, o, = 97 vorhersagt, wihrend Messungen in Gu et al. [68] einen Wert von Pe,. g crp =
1096 ergeben. Wertet man nyg), s /ny,; bei Pe, = 1096 aus, ergibt sich ein Korrekturfaktor
von f = 0,022 und der Bereich von LD- und TD Instabilitdten verkleinert sich.

Die kritische Peclet Zahl im Experiment kann iiber eine Korrelation in Abhéngigkeit der
Markstein Zahl der Deformationsrate fiir die laminare Brennrate bestimmt werden:

Peyo = 17TTMay, + 2177 (5.58)
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5.6 Modellierung kombinierter Landau-Darrieus und thermodiffusiver Instabilitéiten

Gleichung 1’ basiert auf einer linearen Regression der experimentellen Daten von Pe,
bei Iso-Oktanflammen von Bradley et al. [18] sowie Methanflammen von Gu et al. [6§],
dargestellt in Abbildung [5.6]

5000
4000 -
53000 1

)
Q- 2000 A

Abbildung 5.6: Zusammenfassung experimentell ermittelter kritischer Peclet Zahlen iiber
der Markstein Zahl fiir die Deformationsrate, iibernommen aus [68]; Quadrat: Methan [68];
Raute: Iso-Oktan [18]; Linie: lineare Regression der Daten

5.6.3 Folgerungen fiir die Modellierung hydrodynamischer Insta-
bilitaten

Die Zusammenfassung numerischer und experimenteller Arbeiten zeigt, dass bisher nur
bei laminaren Flammen der Einfluss von LD- und TD-Instabilitdten auf den Reaktions-
quellterm quantifiziert werden kann. Die Arbeiten in [18,/68] zeigen zudem, dass sich ein
hydrodynamisch instabiler Bereich iiber Streckeffekte auf der Flammenfront quantitativ
gut beschreiben ldsst. Eine Klassifizierung anhand von «'/sY ldsst sich nicht ausreichend
quantifizieren und ist zudem schwierig in der LES auszuwerten. Als geeigneter Modellie-
rungsansatz fiir die Beschreibung von LD- und TD-Effekten wird daher eine Modellierung
fiir die laminare Flammengeschwindigkeit erachtet, da dieses Modell validiert werden kann.
sy, wird zudem in der FSD Formulierung bei turbulenter Verbrennung verwendet, sodass da-
mit eine Beriicksichtigung von Instabilitétseffekten bei turbulenter Verbrennung erméglicht
wird. Eine Klassifizierung stabil /instabil kann fiir die LES nur iiber eine Deformations- oder
Streckrate umgesetzt werden, da diese instantan fiir den aufgelosten und den gefilterten
Bereich berechnet werden kann. Das Modell von Bradley [15] wiirde diese Forderungen
erfiillen, ist aber nur auf kugelférmige, expandierende Flammen anwendbar.
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6 Formulierung eines algebraischen,
fraktalen Verbrennungsmodells

Das in diesem Kapitel formulierte neue, fraktale Verbrennungsmodell entspricht wie viele
algebraische LES Verbrennungsmodelle einer weiterentwickelten Modellformulierung aus
dem RANS Kontext. Das RANS Modell als Modellierungsbasis wird in Abschnitt
beschrieben, in den folgenden Abschnitten werden die Modellierungen der kleinsten und
grofiten Faltungslidnge, der fraktalen Dimension sowie eine Abschéitzung der turbulenten
Flammendicke dargelegt.

6.1 Modellierungsbasis

6.1.1 Auswahl der Modellierungsbasis

Ein RANS Modell als Modellierungsbasis fiir ein neues LES Modell zu verwenden,
ermoglicht es, die umfangreichen Untersuchungen und Bewertungen der RANS-Modelle
in den Ubersichtsartikeln von Lipatnikov und Chomiak [106], Veynante und Vervisch [151]
sowie der Artikelreihe von Bray et al., z.B. |23] zu nutzen und prinzipielle Eigenschaften
fiir das abgeleitete LES-Modell zu iibernehmen. Wie in Abschnitt argumentiert, wird
in dieser Arbeit ein fraktales Verbrennungsmodell als geeignetste Modellierungsmethode in
der LES erachtet. Ein in der RANS umfangreich evaluiertes fraktales Verbrennungsmodell
ist das Lindstedt-Vaés Modell [105], das einer RANS SchlieBung des fraktalen Modells von
Gouldin [64] entspricht. Eine algebraische Evaluierung des fraktalen Modells von Gouldin
in Lipatnikov und Chomiak [106] zeigt viel versprechende Modelleigenschaften im Vergleich
mit experimentellen Daten.

Bray, Champion und Libby [23] evaluieren u.a. das Lindstedt-Vads Modell anhand von drei
experimentell untersuchten Datenbanken von Flammen in wandnaher bzw. stagnierender
Turbulend']

Anhand von CFD Simulationen einer isochoren Kammer und einer Hochdruckflamme im
RANS Kontext, zeigen Brandl et al. [22], dass das Lindstedt-Vadés Modell die Druck-
abhéngigkeit im Vergleich zum Experiment gut wiedergeben kann. Muppala et al. [121]
zeigen, dass eine einfache Druckkorrektur des Lindstedt-Vaés Modells eine sehr gute Uber-
einstimmung mit experimentellen Daten fiir Hochdruckflammen bei unterschiedlichen Tur-
bulenzgraden aufweist. Ein gutes Modellverhalten zeigen Lindstedt et al. [105] anhand der
Simulation von Gegenstromflammen und Flammenausbreitung in Rohren und bestétigen
das Lindstedt-Vaos Modell bzw. das fraktale Modell von Gouldin et al. [64] als geeignete
Modellierungsbasis fiir ein neues LES Modell.

1zusétzlich werden ein CFM-Modell von Veynante und Vervisch [151] und das Zimont Modell [163]
untersucht, wobei die besten Vorhersagen durch das Lindstedt-Vads Modell bereitgestellt werden
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6.2 Modellierung der grofiten Faltungsldnge ¢

6.1.2 Fraktales Basismodell

Wie in Abschnitt dargelegt, zeigen theoretische Analysen [109] sowie experimentelle
Daten und DNS, z.B. in [75[140|, dass die turbulent gefaltete Flammenfront innerhalb
zweier LingenmaBe ¢; und L fraktale Eigenschaften aufweist. Damit folgt s;/s% in die-
sem Bereich einem Potenzgesetz und die aufgeloste Flammenoberfliche innerhalb eines
Kontrollvolumens der Kantenldnge L ldsst sich beschreiben iiber [64]:

Unter Beriicksichtigung, dass die Flammenfront sich nicht zu jeder Zeit im Kontrollvolumen
befindet, fithren Gouldin et al. [64] eine Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion

pe = Cpé(2) (1 —¢(z)) L (6.2)

ein, mit dem Abstand z zur Flammenfront entlang der Flammennormalen. Da die Flamme
sich stets innerhalb der turbulenten Flammendicke befindet, muss das Integral von Glei-
chung iiber die turbulente Flammendicke den Wert 1 annehmen. Damit ergibt sich
die Konstante in Gleichung als das Inverse der turbulenten Flammendicke:

Po=¢1- 5)5% (6.3)

Fithrt man eine Reaktionskonstante Cr ein und ersetzt L durch eine maximale Fal-
tungslénge €, kann man die Flammenoberflachendichte schreiben als [64]:

Y = Cp (3)2D =9 (6.4)

€0 515

> benotigt damit eine korrekte Modellierung der gréfiten und kleinsten Faltungslange L
und ¢;, der fraktalen Dimension D und der turbulenten Flammendicke ¢;. Gleichung
beinhaltet keine Annahmen zur Turbulenzmodellierung und wurde von Lindstedt und Vads
als Basis des RANS Verbrennungsmodells verwendet.

6.2 Modellierung der gréfiten Faltungslinge ¢

Gouldin [63] und Lindstedt et al. [104] verwenden im RANS-Kontext das integrale Langen-
mafl [, um die grofite Faltungsldnge der Flammenfront zu beschreiben. Es wird argu-
mentiert, dass /; nicht dem groBiten Wirbel, aber dem energiereichsten Wirbel entspricht.
Experimentell wird diese Modellierung von North et al. [140] unterstiitzt. Fraktale LES-
Modelle [33],34,56}75] verwenden die Filterweite A um die gréfite Abschneideléinge zu mo-
dellieren. Hier wird dem Nyquist Kriterium folgend angenommen, dass 2, 2 Zellen benotigt
werden, um im aufgelosten Bereich die kleinste Faltungslange aufzulosen. Die gréfite nicht
aufgeloste Faltungsliange wird daher modelliert {iber:

L=22A (6.5)
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Geht man davon aus, dass die grofite Faltungslénge im fraktalen Bereich dem integralen
Langenmaf} entspricht, muss damit in der Simulation sichergestellt werden, dasf] 2,2A < ;.
Dies wird hier jedoch nicht als Einschrénkung des Modells verstanden, da in der LES ge-
fordert wird, dass die Filterweite innerhalb des Inertialbereichs liegt [55], sodass A < [,
eingehalten werden muss. Zudem sollten ca. 80% der turbulenten kinetischen Energie auf-
gelost werden, womit A < [; gelten muss. So schlagen z.B. Celik et al. [31] eine Filterweite
von A = [;/8 fiir eine LES vor.

6.3 Modellierung der kleinsten Faltungslinge ¢;

Lindstedt und Vaés [105] sowie Gouldin [63] modellieren die kleinste Faltungslédnge iiber
die Kolmogorov Lénge [,.
e =1,=Ka?lp (6.6)

Anhand von theoretischen Analysen folgert Peters [128] hingegen, dass ¢; nur im Bereich
diinner Reaktionszonen mit [, skaliert und im gefalteten Flammenfrontregime mit der

Gibson Lénge skaliert:
0\ 3
6 =lo = (S—L> I, (6.7)

Auswertungen zweier DNS in Chakraborty und Klein [33] ergeben kleinste Faltungsldngen
im Bereich der verdickt, gefalteten Flammenfront und dem gefalteten Flammenfrontre-
gime, die sich nicht iiber eine Skalierung modellieren lassen. Dies kann als Bestéatigung der
Analysen von Peters interpretiert werden. Zudem ergeben die Auswertungen in [33], dass
¢; mit der laminaren Flammendicke skaliert. Chakraborty und Klein [33] verwenden daher
das Gibson LingenmaB I ~ Ka,? und die Kolmogorov Linge in Kombination mit einer
Ubergangsfunktion exp(—Kaa) zur Modellierung von e;:

€& =lp [0, 345 Ka?exp(—Kana) + 6,41 Ka;l/2 (1-— exp(—KaA))] (6.8)

Die Formulierung ist dhnlich dem Hawkes Modell, Gleichung in Abschnitt , fiir
dessen Formulierung eine Kombination von I und [, fiir Sc¢ = 1 verwendet wird. Die von
Poinsot et al. [135] untersuchten DNS Daten zeigen hingegen die Skalierung ¢; ~ Ka~'/3.
Die umfangreichste Untersuchung der kleinsten Faltungsldnge unter Verwendung von DNS
Daten und experimentellen Daten wird von Giilder und Smallwood [70] durchgefiihrt. Die
Auswertungen zeigen, dass die entdimensionierte kleinste Faltungsldnge ¢;/lF nur mit der
Karlovitz Zahl skaliert: .
~ ~Ka™? (6.9)
lF
mit 1/3 < g < 1/2. Zudem zeigen die experimentellen Daten von ¢;, aufgetragen iiber der
Karlovitz Zahl in [70], keine Anderung in der Skalierung fiir Ka < 1 oder Ka > 1 und
damit keine Abhéngigkeit vom Verbrennungsregime. Constantin et al. [41] untersuchen
experimentell sowie anhand Lagrange’scher Berechnungsverfahren das Verhalten passiver

Zbzw. in den fraktalen Modellen von [33,34,56L/75] muss gelten A < I
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Oberflachen in isothermer turbulenter Stromung und erhalten eine Skalierung von €; mit der
Kolmogorov Lénge. Auch zeigt die Auswertung von ¢; der Kobayashi Datenbank in [90]
eine Skalierung mit ¢; ~ IpKa~'/?, wobei die untersuchten Bunsenbrennerflammen den
Verbrennungsregimen der gewellten, der gefalteten Flammenfront und den diinnen Reakti-
onszonen zugeordnet werden konnen. Fiir das Regime der gewellten Flammenfronten wird
zwar angenommen, dass die turbulenten Wirbel zu langsam sind, um die Flammenfront
zu falten, vgl. Kapitel experimentelle Daten von Smallwood [144] und Das [43], die
von Giilder et al. [70] zusammengefasst werden, beinhalten die Bereiche geringer Turbu-
lenz: u'/s% < 1, und zeigen die selbe Skalierung ¢; ~ [ Ka” in den drei unterschiedlichen
Regimebereichen. Auch [90] zeigt die Skalierung ¢; ~ Ka~'/? fiir den Bereich u'/u) < 1.
Es muss allerdings beachtet werden, dass eine Zuordnung vorherrschender Mechanismen
tiber Kennzahlen &uBerst ungenau ist, vgl Kapitel [£.2.3] Damit kann iiber Ka eine un-
terschiedliche Skalierung von ¢;, die auf unterschiedlichen dominierenden Mechanismen in
den unterschiedlichen Regimen beruht, nicht exakt wiedergegeben werden. Basierend auf
den experimenteller Datenbanken in [41}/70,90] und um eine Skalierung von ¢; &hnlich dem
RANS Lindsted-Vads Modell [105] zu erhalten, wird die kleinste Faltungslénge modelliert
iber:

e~ lpKay' (6.10)
I wird iiber Gleichung berechnet, unter der Annahme Sc = 1. Da Gleichung
nur eine Skalierung von ¢; beschreibt, kann eine kleinste Faltungsldnge berechnet werden,
die kleiner als die laminare Flammendicke [ ist. Experimentelle Daten die von Driscoll [46]
zusammengefasst werden, zeigen allerdings eine kleinste Faltungslidnge die stets grofler ist
als lp. Die DNS Daten von Chakraborty und Klein [33] ergeben fiir das TRZ Regime
€, = 1,84l und fiir das CFR Regime ¢; = 2,94lr, wobei aufgrund der geringen Reynolds
Zahl, Re; = 47 bzw. Re; = 56 bei hoherer Turbulenz kleinere Faltungsléngen mdglich
wéren. Zudem zeigen Kobayashi et al. [90], dass fiir Hochdruckflammen schon bei geringem
Turbulenzniveau u'/s? > 1,5 eine konstante kleinste Faltungslidnge erreicht wird. Folglich
wird auch hier ¢; auf einen Wert von 2Ip limitiert?]

¢ = Ip max (Kagl/ 2, 2) (6.11)
Die Karlovitz Zahl wird im LES-Kontext berechnet iiber:

PNB2 AN L2
Kaa = (“—OA) (—> (6.12)
Sy, lF

Im RANS-Kontext, geht «/y in ' und A in [, iiber.

6.4 Modellierung der fraktalen Dimension

Theoretische Uberlegungen zeigen, dass die fraktale Dimension D einen minimalen Wert
von 2 annimmt, wenn die nicht aufgeloste Flache im Kontrollvolumen glatt ist, d.h. ¢; > €,

3Theoretisch wire auch eine kleinste Abschneidelinge €;,min im Bereich der Dicke der Reaktionszone
lF R, vgl. Kapitel moglich und damit [g r < €; min < lp. Allerdings wurde dafiir kein experimenteller
Nachweis gefunden und auch die DNS im TRZ Regime in 33| zeigt stets ¢; > I
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und einen theoretischen maximalen Wert von 3 annimmt, wenn die nicht aufgeldste Flamme
so gefaltet wird, dass ihre Fliache das Volumen vollstiandig fiillt. In der Verbrennungsmodel-
lierung wird allerdings die fraktale Dimension meist als konstant angenommen. So verwen-
den Charlette et al. [34] einen Wert von D = 2,5, Lindstedt und Vaos [105], Tangermann
et al. |146], Kerstein [84] sowie Muppala et al. |[121] nehmen D = 7/3 an und Gouldin [63]
empfiehlt, basierend auf experimentellen Daten, einen Wertebereich von 2,32 < D < 2,4.
Die experimentellen Daten fiir D in North und Santavicca [140], Kobayashi et al. [90] und
Marayama [122] zeigen allerdings eine Abhingigkeit der fraktalen Dimension von u’'/s?.
Zudem zeigen experimentelle Daten von Goix et al. [60] einen Zusammenhang von D und
dem Abstand der Flamme vom Brennereinlass. Die DNS Daten in Chakraborty et al. [33]
zeigen eine Zunahme von D vom Regime gefalteter Flammen (CFR) zum Bereich diinner
Reaktionszonen (TRZ). Die erhaltenen Werte fiir D in [33] sind zudem in guter Uberein-
stimmung mit der empirischen Korrelation von North und Santavicca [140]. Chakraborty
et al. [33] schlagen daher vor die fraktale Dimension zu modellieren iiber:

D=2+ (1/3)erf(2Kay) (6.13)

wobei ein Wert von D = 2 bei geringer Turbulenz im CFR Bereich erreicht wird und
Dyax = 7/3 bei Kap > 1 und damit im gesamten TRZ Bereich vorliegt. Folgt man
Hawkes et al. [75] ist die fraktale Dimension - wie auch ¢; - ein physikalischer Parameter
und darf nicht von der Netzauflosung abhédngen. Beschreibt man D iiber eine Kennzahl,
kann damit nur die Karlovitz Zahl verwendet werden, da theoretisch gilt Ka = I%/I7.
Fiir die Formulierung der fraktalen Dimension im Modell von Hawkes et al. [75] wird von
dem von Damkdohler [42] postulierten Verhalten der Flammenfaltung im Grenzbereich klei-
ner und grofler Turbulenzskalen ausgegangen. D im Hawkes Modell in Gleichung
beinhaltet schlieBlich eine Kombination der Gibson Linge und Kolmogorov Lénge (fiir
Sc = 1). Die Werte von D entsprechend der Modellierung von [75] variieren im CFR Be-
reich von 7/3 fiir geringe Turbulenz bis 8/3 im TRZ Bereich, wobei Werte D > 7/3 in
messtechnischen Untersuchungen turbulenter Verbrennung bisher nicht beobachtet wer-
den. Neben den empirischen, an experimentellen oder DNS Daten kalibrierten Modellen
fiir D, wird von Giacomazzi et al. [26] ein theoretisches Modell fiir die fraktale Dimension
vorgeschlagen. Abgeleitet wird es unter der Annahme einer Kolmogorov Energiekaskade in
jeder Rechenzelle und beschreibt damit die Kolmogorov Kaskade im Grenzbereich isother-
mer Stromung. Eine modifizierte Version des Modells wird erfolgreich zur Simulation einer
Hochdruck Bunsenbrennerflamme eingesetzt [83] und schreibt sich zu:

In (7= *3Ren (vu/w))

D =min | 1+ ,
In <7r1/6RelA/2 (I/u/l/b)l/2>

(6.14)

Die fraktale Dimension wird hier auf einen Wert von 8/3 limitiert, da D aus der Formu-
lierung von [26] fiir groBe Reynolds Zahlen einen unphysikalischen Wert von 3 annimmt.
Das Verhéltnis der kinematischen Viskositét im unverbrannten Gemisch zu der im ver-
brannten wird eingefiihrt, um den Einfluss der Warmefreisetzung auf die Turbulenz in der
Rechenzelle soweit moglich zu beriicksichtigen. Die Erweiterung ist notwendig um die gute
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6.4 Modellierung der fraktalen Dimension

Ubereinstimmung von Experiment und Simulation in [83] zu ermoglichen. Da in Gleichung
die fraktale Dimension in Abhéngigkeit der turbulenten Reynolds Zahl berechnet
wird, ergibt sich daraus eine Abhéngigkeit von der Filterweite, die wie oben argumentiert
nicht zuldssig ist. Um dies zu vermeiden, wird hier Gleichung durch einen Ausdruck
fiir D in Abhéngigkeit der Karlovitz Zahl ersetztﬁ

8/3Kan + 2cp
Kaa + cp

wobei sich die Konstante cp zu 0,03 ergibt, um bei gleichem Turbulenz- und Druckni-
veau eine gute Ubereinstimmung der Gleichungen (6.14) und (6.15) zu erhalten. Zudem
beschreibt Gleichung einen glatten Verlauf zwischen 2 und 8/3 und bendétigt keine
Schranken. Der Wert D,,.x = 8/3 entspricht dem selben maximalen Wert wie im Hawkes
Modell, obwohl bisher keine experimentellen Messdaten vorgemischter Flammen den Wert
bestétigen. Andererseits ergeben theoretische Analysen von Mandelbrot et al. [109] eine
fraktale Dimension von D = 8/3 bei der Betrachtung passiver Oberflichen in homogener
und isotroper Turbulenz sowie der Annahme der Kolmogorov Energiekaskade. Die Annah-
me fraktaler Eigenschaften sowie einem Verhalten von s; o/s} entsprechend dem Postulat
von Damkohler [42] fithrt auch in Hawkes et al. [75] zu Dy = 8/3 und zeigt eine sehr
gute Ubereinstimmung mit DNS Daten in [75]. Constantin et al. [41] untersuchen mess-
technisch als auch anhand Lagrange’scher Berechnungsverfahren die fraktale Dimension in
einem isothermen Freistrahl und identifizieren Werte im Bereich von D = 2,67 im voll
turbulenten inneren Bereich des Freistrahls und Werte von D = 2,33 in Bereichen, die
hauptsichlich durch den Randbereich des Freistrahls beeinflusst werden. Schlieflich fol-
gert Klimenko [86], dass stromab der Flamme ein Kaskadenprozess mit D = 7/3 vorliegt,
womit nicht ausgeschlossen werden kann, dass vor der Flamme die Kolmogorov Hypothese
mit einer fraktalen Dimension von D = 8/3 entsprechend Mandelbrot [109] méglich istf]

Das Verhalten des Verbrennungsmodells abhéngig von der Wahl fiir D,,,, lésst sich in
Hinblick auf die Simulation von Hochdruckflammen analytisch abschétzen. Im Grenzbe-
reich von ebenen Flammen die in eingefrorener Turbulenz propagieren, erlaubt die KPP-
Analyse, siehe Anhang das Modellverhalten in Form der vorhergesagten turbulenten
Brenngeschwindigkeit der propagierenden Flamme abzuschétzen. Die turbulente Brennge-
schwindigkeit unter Verwendung von Gleichung fiir die kleinste Faltungslénge ergibt

sich damit zu:
.0 N\ 075(D-2)\ P
2. (o) Crosn (228 dy (6.16)
SCt 5t v

Die turbulente Diffusion iiber p;/Sc; modelliert, hédngt nur von der turbulenten Fluktuation
und dem turbulenten Langenmaf} ab [106]. Fiir eine weitere Diskussion von Gleichung ((6.16])

D= (6.15)

/

3/2 —1/2
4Implementiert wird i.d.R Kaa = (1;—5‘) (A) , womit die Unabhingigkeit von Kaa von der
L

Ir
/ 3
Filterweite iiber eine Netzstudie kontrolliert werden muss, bzw. das Feinstrukturmodell ifi“: = (Z,Aﬂ)
gro A, grob
bereitstellen muss. Die Filterunabhéngigkeit der Karlovitz Zahl sollte daher in der LES {iberpriift werden.
5Gedankt sei hier Alexander Klimenko fiir die aufschlussreiche Diskussion
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Formulierung eines algebraischen, fraktalen Verbrennungsmodells

wird zudem angenommen, dass die turbulente Flammendicke §;, wie von Lipatnikov und
Chomiak [106] dargelegt, iiber die Taylor Theorie der turbulenten Diffusion beschrieben
werden kann:

5t~{ w't firt <l /u (6.17)

V2u'lit fir t > 1 /o

und fiir den Zwischenbereich:

5y ~ \/2u’ltt [1 - lt{ful (1 —exp (_lt;u’))} (6.18)

l/u’ wird hier verwendet um das Lagrange Zeitmafl zu beschreiben, [; beschreibt das La-
grange turbulente Lingenmaf}. Die Gleichungen zeigen, dass die Wachstumsrate
von 9, nur von der Zeit und/oder dem Abstand vom Brennereinlass sowie dem Turbulenz-
niveau abhéngt. d; ist der Taylor Theorie folgend damit unabhéngig von chemischen oder
physikalischen Grofien, die eine Druckabhéngigkeit beinhalten kénnen. Dies wird z.B. durch
experimentelle Daten von Lee et al. [102] bestétigt, wobei gezeigt wird, dass die turbulente
Flammendicke der untersuchten Bunsenbrennerflamme keine Korrelation mit dem Druck
aufweist. Fiir die Diskussion von Gleichung wird daher angenommen, das ¢§; kei-
ne Druckabhéngigkeit zeigt. Verwendet man die Eigenschaft turbulenter, vorgemischter
Methan-Luft Flammen, s; # f(p), [106,[143] sowie s¢ ~ p=®° und v ~ p~!, muss die
fraktale Dimension einen Wert von Dy, = 8/3 annehmen, um im Bereich grofier turbu-
lenter Reynolds Zahlen und konstantem w4 die korrekte Druckskalierung fiir die turbulente
Brenngeschwindigkeit vorherzusagen.

6.5 Modellierung der turbulenten Flammendicke

Im RANS Kontext, kann die turbulente Flammendicke als proportional zum integralen
Langenmaf angenommen werden. Dies wurde von Lindstedt und Sakthitharan [104] an-
gewendet und stiitzt sich auf Simulationen mit Lésung einer pdf-Transportgleichung von
Anand und Pope [7]. Im LES Kontext wiirde eine einfache Beschreibung der turbulenten
Flammendicke durch die Filterweite die turbulente Flammendicke deutlich unterschétzen.
Um dies zu umgehen, integrieren Tangermann et al. [146] die Wahrscheinlichkeitsdichte p,.
in Gleichung iiber die Filterweite:

C(Zo+A/2) 1 ) 1 5 E(ZO+A/2)
P.n=C, / & (1 —&)det = {—5* — ¢ ] (6.19)
c(20—A/2) &(z0—A/2)

Unter Verwendung einer linearen Approximation:

&z £ A/2) = &(z0) £ % AJ2+(..) (6.20)
erhalten Tangermann et al. [146] schliefllich:
P.=Cyi(1-3)|Ve|- A (6.21)
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6.6 Zusammenfassende Formulierung des Verbrennungsmodells

In dieser Arbeit wird d; in Gleichung (6.4) unter der Annahme einer a priori bekannten tur-
bulenten Flammendicke untersucht. Die turbulente Flammendicke kann iiber die maximale
Gradienten Methode [107] berechnet werden:

_ dc
6,1 = max (5) (6.22)

wobei z den Abstand normal zur Flamme beschreibt. Lipatnikov and Chomiak [107] zeigen
im RANS-Kontext bzw. fiir experimentelle Daten, dass die Division des Abstands normal
zur Flamme durch §; einen universellen Verlauf der Fortschrittsvariablen iiber dem norma-
lisierten Flammenabstand ergibt. Der Verlauf lasst sich sehr gut iiber die komplementére
Fehlerfunktion erfc approximieren:

c=1- %erfc(f\/?) (6.23)

wobei £ = z/6; den normalisierten Abstand senkrecht zur Flamme bezeichnet. Die Ablei-
tung von Gleichung (/6.23) nach ¢ ergibt die universelle Steigung von ¢ [24] {iber &:

de 2
i e (6.24)
dc/d¢ kann man als Verlauf tiber ¢ darstellen. Hier wird d¢/d¢ iiber ein Polynom F(¢) =
al + a2(—0.5 + ¢)* + a3(¢ — 0.5)* mit den zugehorigen Konstanten al = 0,995176;a2 =
—2,81811;a3 = —4, 30724 und max|F(¢)| = 1 beschrieben. Lipatnikov und Chomiak [106]
zu Folge zeigen experimentelle Daten, dass Gleichung auch bei Favre Mittelung
giiltig ist. Damit kann unter der Verwendung von Gleichung (6.22)), &, iiber |Ve|/F(c)
approximiert werden, wenn man die turbulente Flammendicke als a priori bekannt voraus-
setzt und annimmt, dass die in der LES aufgeloste Flamme sich dhnlich der turbulenten
Flammendicke verhélt.

6.6 Zusammenfassende Formulierung des Verbren-
nungsmodells

Unter Berticksichtigung der Modellierungen in den Abschnitten [6.2 - [6.5] schreibt sich die

Flammenoberflachendichte innerhalb der Filterweite zu:

2,2A
¥ =Cp 7
max({pKa, ', 2lF)
mit D entsprechend Gleichung (6.15)). Die besten Simulationsergebnisse im Vergleich mit
experimentellen Daten in Kapitel |8 ergeben sich mit C'r = 4, 5. Prinzipiell muss ein FSD

Modell im Grenzbereich A — 0 bzw. v/, — 0 fiir die FSD ¥ = |V¢| vorhersagen. Zwar
wird D = 2 fiir v/y — 0, allerdings wird der kombinierte Ausdruck [Cré(1 — ¢)/F(¢)] in

) &(1 —¢)|ve|lF@)™ (6.25)

75



Formulierung eines algebraischen, fraktalen Verbrennungsmodells

Gleichung zu 1,125 bei ¢ = 0,5 und wiirde dort geringfiigig die laminare Flammen-
geschwindigkeit iiberschétzen.

Um sicherzustellen, dass lim,/ o X = [V¢| muss Gleichung erweitert werden. [.d.R.
wird die Formulierung von ¥ um den Ausdruck ... + |V¢| erweitert, was allerdings im
schwach turbulenten Bereich ¥ iiberschétzt. Chakraborty und Klein [33] fithren daher ei-
ne exponentielle Ubergangsfunktionen ein. Das in dieser Arbeit in Kapitel [§) verwendete
Modell schreibt sich damit zu:

N - {e(‘gffeh (1—6(‘2’«3A@>) Cr (max(l .2}(2(?_1/2 y ))D_25(1_6)F(6)‘1}!V5\
o (6.26)

wobei ¢; iiber Gleichung (A.2) berechnet wird. Ahnlich zu [33] wird die Konstante der
Ubergangsfunktion gewihlt zu: © = 2, 5. Validierungssimulationen in Kapitel zeigen,
dass die Ubergangsfunktion selbst bei geringem Rea das Verbrennungsmodell nicht beein-
flusst.

Abschlieflend sei bemerkt, dass der Vergleich von [¢(1 — ¢)|, [de/d¢] und [¢(1 — ¢)/(de/d€)],
in Abbildung iiber ¢ aufgetragen, zeigt, dass die Kombination von [¢(1 — ¢)/(d¢/d§)]
einen nahezu konstanten Wert von 0,22 iiber ¢ ergibt. Mit einem Wert fiir die Reakti-

1.0 —
0.8
0.6
0.4

0.2_, '''''

0.0 T
0.0 0.5 1.0

Abbildung 6.1: Auswertung von ¢(1 — ¢) (durchgezogene Linie); dé/d€ (gestrichelte Linie);
¢(1 —¢)/(de/dg) (gepunktet Linie)

onskonstante Cr ~ 4,5 in Gleichung fithrt dies zu [Cre(1 — ¢)/F(¢)] = 1 und
das Verbrennungsmodell kann als unabhéingig von Reaktionskonstanten interpretiert wer-
den. Fiir dieses vereinfachte, parameterfreie Modell wire keine Korrekturfunktion wie in
Gleichung notig, die besten Simulationsergebnisse im Vergleich mit experimentellen
Daten ergeben sich allerdings mit Gleichung (6.26).
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7 Formulierung eines Modells fiir
hydrodynamische Instabilititen

Da in der LES die Flamme i.d.R nicht aufgelost und damit verbreitert abgebildet wird,
werden potentielle LD-Instabilitdten unterdriickt. Selbst unter der Beriicksichtigung un-
terschiedlicher Diffusivitédten fiir die Energie und die Spezies muss die lokale Flammen-
struktur aufgelost werden, um TD-Instabilitdten zu beriicksichtigen. Zudem miisste ein
Arrhenius Ansatz fiir die SchlieBung des Reaktionsquellterms verwendet werden. Damit
konnen selbst die grofiten Léngenskalen der Instabilitdten, die im Bereich der Flammen-
ausdehnung liegen, nicht aufgelost werden und LD- und TD-Instabilitdten miissen in der
LES iiber Modelle beriicksichtigt werden. Die Schlussfolgerungen der Analyse von LLD- und
TD-Instabilitdten in Kapitel zeigen, dass Instabilitdten die turbulente Reaktionsrate
beeinflussen, ein direkter experimenteller, quantitativ auswertbarer Nachweis aber nur fiir
laminare Verbrennung vorliegt. Das Kapitel beschéftigt sich daher mit der Modellierung
des Einflusses von LD- und TD-Instabilitdten auf die laminare Flammengeschwindigkeit.
Das Modell von Bradley [15] in Gleichung wird dabei als geeignetes Basismodell
erachtet, um LD- und TD-Instabilitdten bei der Verbrennungssimulation im LES Kontext
zu beriicksichtigen. Allerdings kann Gleichung nur fiir die CFD von kugelférmigen
Flammen verwendet werden. Das Kapitel beschéftigt sich daher mit der Erweiterung des
Modells auf beliebige Flammenformen unter Verwendung von Dispersionsrelationen fiir no-
minal planare Flammen. Die benétigte Dispersionsrelation wird zunéchst validiert und eine
entsprechende Formulierung von Gleichung fiir ebene Flammen abgeleitet. Zudem
wird ein Stabilitatskriterium unabhéngig von der Flammenform definiert. Abschlieend
wird eine Implementierung fiir turbulente Flammen vorgeschlagen.

7.1 Validierung der Dispersionsrelation

Die in Lipatnikov und Chomiak [107] gegeniibergestellten Dispersionsrelationen fiir glo-
bal ebene Flammen zeigen z.T. deutlich voneinander abweichende Wachstumsraten von
Storungen in Abhéngigkeit der Wellenzahl. In dieser Arbeit wird die Dispersionsrelation
von Matalon und Matowsky [111] verwendet, da diese in [107] die beste Ubereinstimmung
mit der allgemeinen Theorie von Class et al. [36] zeigt, womit das vorgeschlagene Modell
nicht auf die Bereiche fz¢(Le — 1) = O(1) sowie o7, < 1 limitiert wére. Serby and Truf-
faut [142] validieren die Dispersionsrelation von Garcia und Clavin [37] anhand von Propan
Flammen eines Flachbrenners sowie V-formigen Propan Flammen. Um die Dispersionsre-
lation von Matalon et al. [111] zu validieren, werden ebenfalls die experimentellen Daten
aus [142] fiir eine Propanflamme bei & = 1,05 verwendet. Werte fiir die laminare Flam-
mengeschwindigkeit und Flammendicke sind |142] entnommen. Die Gegeniiberstellung der
theoretischen Wachstumsrate mit experimentellen Daten von Searby et al. [142] zeigt Ab-
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bildung[7.1] Im experimentell untersuchten Bereich tiberschétzt die Dispersionsrelation die

0.1
0.08
, 0.061

l_)
© 0.04-

0.02

0 I I
0 0.05 kp I 01 0.15

Abbildung 7.1: Gegeniiberstellung der Dispersionsrelation, Gleichung (4.22]), mit experi-
mentellen Daten aus [142] fir Propanflammen mit & = 1,05

experimentell ermittelten Wachstumsraten von Storungen leicht, liegt jedoch stets im Be-
reich des Messfehlers. Die verwendete Dispersionsrelation, Gleichung (4.22)), wird daher fiir
frei propagierende Flammen als validiert betrachtet.

7.2 Modellierung der instabilen, laminaren Flammen-
geschwindigkeit

Folgt man Bradley [15] weisen durch LD- und TD-Instabilitaten gewinkelte Flammen frak-
tale Charakteristiken auf. Das Verhéltnis der Flammengeschwindigkeit der durch Instabi-
litdten gefalteten Flammen zur ungestorten Flammengeschwindigkeit wird daher, wie in
Bradley [15], iiber das Verhéltnis der grofiten zur kleinsten instabilen Wellenlénge A; bzw.

A, beschrieben:
SL,Inst _ ﬂ b2 _ kA,s b2 (7 1)
SOL As kA,l ‘

Die fraktale Dimension fiir hydrodynamisch instabile Flammen muss geeignet modelliert
werden. Bradley [15] schligt einen konstanten Wert von D = 7/3 vor, der experimentell bei
turbulenten Flammen beobachtet wird. Klimenko [86] untersucht theoretisch den Kaska-
denprozess turbulenter Flammen und folgert fiir langsame, schwach gefaltete Flammen eine
fraktale Dimension von 2, 083. Experimentelle Untersuchungen vorgemischter Flammen die
gegen eine Stauplatte propagieren von Goix and Shepherd [59] ergeben fiir eine lamina-
re Wasserstoffflamme mit & = 0,3 eine fraktale Dimension von 2,06. Kwon et al. [100]
bestimmen einen Wertebereich von 2,2 < D < 2,25 fiir expandierende laminare Kugel-
flammen mit Propan und Wasserstoff als Brennstoff. Mangels allgemeiner Theorien oder
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7.2 Modellierung der instabilen, laminaren Flammengeschwindigkeit

Korrelationen wird daher ein geeigneter Wert fiir D anhand von Simulationen mit den hier
vorgeschlagenen Extremwerten 2,06 < D < 7/3 in Kapitel durchgefiihrt.

Zur geeigneten Modellierung von ky  und ka; kann das Kriterium o > 0 der Dispersions-
relation in Abbildung nicht verwendet werden, da damit der stabilisierende Einfluss
von Streck- bzw. Deformationseffekten vernachlassigt wird. Unter der Annahme, dass Ge-
schwindigkeitsgradienten tangential zur Flammenfront die Flamme gléitten und Instabi-
litdten unterdriicken, schlagen Lipatnikov und Chomiak [107] vor den Einfluss von Defor-
mationseffekten auf die Wachstumsrate von Stérungen iiber ein einfaches phénomenologi-
sches Modell zu beschreiben:

do

ot
o, entspricht der Wachstumsrate von Storungen die durch Deformationseffekte beeinflusst
werden. Hier wird zusétzlich noch eine Konstante C; eingefiihrt, die den tatséchlichen
Einfluss der Deformation auf die Wachstumsrate einer Stérung der Wellenzahl kj bein-
haltet. Gleichung beschreibt damit das Auftreten von Instabilitdten mit einer Wel-
lenzahl ky, wenn die zugehorige Wachstumsrate o(ky) die korrigierte Deformationsrate
Csks iberwiegt. kp s und ka; konnen aus einer Dispersionsrelation errechnet werden fiir
Csks = o(kns) sowie Csks = o(ky,), was im Allgemeinen zu einer Nullstellensuche der
Dispersionsrelation fiithrt. Die hier verwendete Dispersionsrelation, Gleichung , ist
ein quadratisches Polynom und lésst sich einfach invertieren. ky , und ky,; errechnen sich
damit zu:

0,5
S%\IILD + [(S%\I’LD)2 — 4(Ik7u\110'5:|

kns =
A 20[/€7u111
0 0 2 08
SL\I]LD — [(SL‘I;LD) — 4(1]67“\1/0'5}
k = 7.3
Al 205k‘,u\11 ( )

mit max <[(s%\IJLD)2 — 4Ozk,u\P05] ,O)
Die durch die Deformationsrate beeinflusste Wachstumsrate o, wird beschrieben durch:

05 = Csks (7.4)

In der Modellierung treten Instabilitdten zum ersten Mal auf, wenn die maximale Wachs-
tumsrate von Stérungen aus der Dispersionsrelation 0,44 ¢, einer kritischen Deformations-
rate ks entspricht. Die Konstante Cs definiert sich damit {iber:

Cs _ Omaz,th (75)

Rs,cl
Neben dem zu modellierenden stabilisierenden Einfluss von Deformationseffekten muss
beriicksichtigt werden, dass Dispersionsrelationen fiir ebene Flammen maximale Wel-
lenldngen von Storungen vorhersagen konnen, welche die Flammenléange iiberschreiten. Im
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Rahmen turbulenter Verbrennungsmodellierung im RANS Kontext wird in Kuznetsov [99)
daher eine charakteristische Brennergeometrie eingefithrt, um die maximale Wellenldnge
zu limitieren. Bychkov [28] fiihrt eine obere Schranke fiir die Wellenlédnge ein und verwen-
det als Groflenordnung die integrale Wellenléinge turbulenter Flammen. Bradley et al. [17]
verwenden ebenfalls fiir schwach turbulente Flamme das integrale Langenmaf} als maxima-
le instabile Wellenldnge. Hier wird argumentiert, dass die gréfite auftretende Wellenlédnge
mit der Flammenausdehnung korreliert. In der Implementierung wird daher die maximal
mogliche Wellenldnge A; . iber den gréfiten Abstand zweier Punkte der Flammenfront
approximiert und A; schreibt sich ZUE|Z

2T

A = v min (A, Ay prampist) (7.6)
Al

Abbildung zeigt schematisch das Modellierungsprinzip zur Beschreibung der charakte-
ristischen LangenmafBle in Gleichung (7.1)) und (7.6)). Ausgewertet ist dabei die validierte

a) b)
0.05
Gmax,th
0.04
0.03-
& A CeKs'Te
© 0024
0.01-
0 T T 0 T T
0 KalF 005 Kpolr 0.1 0A A 0.05 Al FlamDist 0.1
kp lF A [m]

Abbildung 7.2: Modellierungsprinzip zur Beriicksichtigung von Deformationseffekten auf
die Wachstumsrate von Storungen; a) Dispersionsrelation aus Gleichung (4.22]) iiber der
Wellenzahl; b) Dispersionsrelation aus Gleichung (4.22)) iiber der Wellenldnge

Dispersionsrelation von Matalon und Matowsky [111]. Bradley [15] beschreibt anhand der
Theorie von Bechtold und Matalon [11], dass bei expandierenden Flammen das Lingenmaf
der kleinsten instabilen Strukturen bei der Expansion konstant bleibt und nur die grofien
instabilen Lingenmafle weiter zunehmen. Abbildung [7.2b) zeigt, dass dies durch die ver-
wendete Dispersionsrelation zumindest qualitativ gut wiedergegeben wird.

Wertet man Gleichung in der CFD aus, liegt bei erstem Auftreten von Instabilitdten
die ungestorte laminare Flammengeschwindigkeit vor. Wie experimentelle Daten in Gu et
al. [68] zeigen, ist bei Gemischen mit negativer Markstein Zahl direkt vor dem Einset-
zen von Instabilitdten die durch Streckung beeinflusste laminare Flammengeschwindigkeit

IFiir die Verwendung des Modells bei turbulenten Flammen sollte das integrale Léingenmafl verwendet
werden.
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7.3 Modellierung kritischer Deformationsraten

grofer als s%. Gleichung (7.1)) wiirde damit beim ersten Auftreten von Instabilititen ei-
ne Verringerung der Ausbreitungsgeschwindigkeit vorhersagen und wird daher wie folgt

korrigiert:
e \ D2
SL,Inst = Max (SOL (£> 73L> (7.7)
ko,

7.3 Modellierung kritischer Deformationsraten

Kritische Deformationsraten kg unterhalb denen Instabilitéten auftreten, kann man aus
der Auswertung der experimentellen Daten von Gu et al. [68] in Abhéngigkeit der Mark-
stein Zahl fiir die Deformationsrate bestimmen. Normiert man die Deformationsrate mit
der ungestorten laminaren Flammengeschwindigkeit und der Flammendicke, ldsst sich ein
Karlovitz Faktor Ka, fiir die Deformationsrate definieren.

l
Ka, = ry— (7.8)

Abbildung zeigt die experimentellen Daten des kritischen Karlovitz Faktors Kas . fiir
die Deformationsrate iiber der Markstein Zahl fiir die Deformationsrate Ma, sowie M asrﬂ
Die in dieser Arbeit durchgefiihrte Berechnung von Ka, . aus den experimentellen Daten

von Gu et al. [68] ist im Anhang zusammengefasst. Wie in Kapitel beschrieben,

a) b)

-14 12 -10 -8 -6 -4 -2 -6 -4 -2 0 2 4
Mag Magy

Abbildung 7.3: Auswertung des kritischen Karlovitz Faktors fiir die Deformationsrate; a)
iiber Mag; b) iiber Mag,; Linie: lineare Regression der Daten

tendieren Flammen mit kleiner Markstein Zahl eher dazu instabil zu werden. Dementspre-
chend zeigt auch Abbildung dass mit abnehmender Markstein Zahl Flammen bereits

2May, bezeichnet die Markstein Zahl zur Auswertung der laminaren Brennrate der gestreckten Flamme.
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Formulierung eines Modells fiir hydrodynamische Instabilitéten

bei hoheren Deformationsraten instabil werden. Eine Auswertung der Daten in Abbildung
iiber eine lineare Regression ergibt

Ka,q = —6.964-10"*Ma, + 7.1685 - 10~* (7.9)

bzw.
Kasq = —5.9677 - 10"*Ma,, + 5.8486 - 107* (7.10)

7.4 Beriicksichtigung von Landau-Darrieus Instabi-
litdten in turbulenter Verbrennung

Die in dieser Arbeit verwendete Flammenoberflichendichte Formulierung erfordert die Mo-
dellierung der laminaren Brenngeschwindigkeit. Generell wird, wie in Kapitel beschrie-
ben, nur der stabilisierende Einfluss von Streckeffekten auf die laminare Flammengeschwin-
digkeit beriicksichtigt. Gleichung kann verwendet werden, um auch bei turbulenter
Verbrennung den Einfluss von LD- und TD-Effekten auf die laminare Flammengeschwin-
digkeit zu beriicksichtigen. Unter der Annahme, dass Geschwindigkeitsgradienten auf der
Flammenoberfliche hydrodynamische Instabilitédten unterdriicken [107], kann auch bei tur-
bulenter Verbrennung die Deformationsrate x, auf der Flammenoberflache als Kriterium
fiir das Einsetzen von Instabilitdten verwendet werden. Entgegen géngiger Kriterien, die
den Einfluss von Instabilititen iiber u’/s? klassifizieren, kann die Deformationsrate in der
LES auch instantan iiber die aufgeloste kg meqn, und zu modellierende Deformationsrate
Ks A, vgl. Gleichung , berechnet werden. Wertet man allerdings die Deformations-
rate lokal auf der Flammenoberfldche aus, kénnen unphysikalische Flammen vorhergesagt
werden, bei denen instabile und stabile Bereiche nebeneinander liegen. Wellenldngen von
Instabilitdten die im Bereich der Flammenlédnge liegen, wéiren damit schwer zu interpretie-
ren. Es wird hier daher vorgeschlagen, x4 nicht lokal auszuwerten, sondern als Oberflachen
gemittelter Wert auf der Flammenfront, definiert als ¢ = 0, 5. Die Berechnung von o fiir
Gleichung wird bei turbulenten Flammen ersetzt durch:

<03>A - Cs<"§s>A (711)

Um (kg4 in der Simulation auszuwerten, wird fiir jeden Zeitschritt zunéchst die Flam-
menfront bestimmt, die hier iiber ¢ = 0,5 definiert ist. In einem zweiten Schritt kann
die Deformationsrate iiber alle Zellen mit ¢ = 0,5 gemittelt werden. Die im FSD Kon-
text zu modellierende Kombination von gefilterter, molekularer Diffusion und gefilterter
Reaktionsrate schreibt sich damit zu:

0 « oc + W, spY max | s )7 sp | % (7.12)
e = Pu = Pu X ) .
ox; P 0x; PusL P L kayu g
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8 Ergebnisse und Diskussion

Das vorliegende Kapitel umfasst die Validierung und Evaluation der in Kapitel [6] und
vorgestellten Modelle zur turbulenten Verbrennungsmodellierung und Beriicksichtigung des
kombinierten Einflusses von LD- und TD-Effekten auf die laminare Flammengeschwindig-
keit. Die Modelle werden in den “open source” CFD-Loser OpenFOAM®)-1.6 implemen-
tiert. Prinzipielle Eigenschaften des turbulenten Verbrennungsmodells, in Kombination mit
der verwendeten Numerik fiir Bereiche turbulenter und laminarer Verbrennung, werden
in Abschnitt anhand einer 1-D Flamme untersucht, bei der die gesamte Turbulenz
und Flammenfaltung im Feinstrukturbereich liegt. Zur Untersuchung der Modelle die LD-
und TD-Instabilitdten beriicksichtigen, werden in Abschnitt die Simulationsergebnis-
se kugelféormiger, expandierender Flammen experimentellen Daten gegeniibergestellt. Eine
Evaluierung und Validierung des turbulenten Verbrennungsmodells fiir Betriebspunkte ot-
tomotorischer Verbrennung wird in Abschnitt anhand einer turbulenten Hochdruck
Bunsenbrennerflamme durchgefiihrt. Eine entsprechende Validierung fiir Betriebspunkte
typisch fiir die Verbrennung in stationdren Gasturbinen zeigt Kapitel fiir eine Hoch-
druck Jet Flamme. Die Simulation eines nichtadiabaten Drallbrenners in Kapitel eva-
luiert das Verbrennungsmodell sowie die FWI Modelle aus Kapitel fiir technisch
relevante Anwendungen.

8.1 Simulation einer 1-D Konfiguration

Um das prinzipielle Verhalten des in Abschnitt [6] formulierten Modells sowie die verwendete
Kombination von Modell und Numerik zu untersuchen, werden Simulationen von 1-D Kon-
figurationen durchgefiihrt. Die gesamte turbulente kinetische Energie befindet sich dabei
im Feinstrukturbereich. Anhand einer stationidren Gegenstromflamme wird die turbulen-
te Flammengeschwindigkeit ausgewertet. Zudem wird die Modellvorhersage anhand einer
durch einen Kanal propagierenden Flamme untersucht. Um nur das in Kapitel [f| formulierte
Modell zu untersuchen, wird sy durch s? approximiert. Zudem wird turbulente Diffusion
vernachléssigt. Die Filterweite A in Gleichung ) wird als integrales Léngenmaf in-
terpretiert und zu 0, 5mm angenommen.

8.1.1 Numerische Diskretisierung

Der konvektive Transport in der Impulserhaltung wird mit einem linearen Schema zweiter
Ordnung diskretisiert. Der konvektive Transport der Fortschrittsvariablen sowie der Ent-
halpie wird mit einem linearen Verfahren zweiter Ordnung mit Flusslimitierung, bezeichnet
als “limitedLinear” [78], diskretisiert, um potentielle Oszillationen aufgrund grofler Gra-
dienten an der Flammenfront zu vermeiden. Die Laplace Terme in den Erhaltungsglei-
chungen werden iiber ein lineares Verfahren zweiter Ordnung diskretisiert. Ein implizites
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Ergebnisse und Diskussion

Zwei-Punktverfahren wird fiir die Zeitintegration gewéhlt. Um eine numerische Stabilitét
und Genauigkeit zu gewihrleisten, wird die maximale Courant Zahl zu Co =~ 0, 3 gewéhlt.
Die Reaktionsrate geht explizit als Quellterm ein. Die Filterweite entspricht der Zellgrofle.

8.1.2 Simulation einer stationiren Flamme

Fiir die Simulation einer stationdren Flamme wird diese in der Mitte des 1D Kanals der
Lange 0,5m initialisiert. Das Geschwindigkeitsfeld sowie die Temperatur und die Fort-
schrittsvariable werden entsprechend der Initialisierung der Kugelflammen in Abschnitt

berechnet iiber:

. { (1—1/Bza) e*/'r firz <0 (8.1)

€ 1—1/Bzq e=Bze)x/lr firz >0

dabei wird die Position x = 0,25m als Ort der kritischen, reduzierten Temperatur ¢, =
1 —1/Bze vorgegeben. Die turbulente Flammendicke zu Beginn der Simulation wird iiber
die laminare Flammendicke [z angenédhert, die kiinstlich vergrofert wird, um Startlésungen
zwischen lpniy = 0, 1A und lp;ni = 20A zu generieren und damit die Abhéngigkeit von s,
von der Startlosung zu iiberpriifen. Abbildung[8.1)zeigt einen Ausschnitt des Rechengebiets
mit zwei unterschiedlich breit initialisierten Flammen. Die Temperatur wird iiber T'(z) =

lpinit/ A = 0,1 lpinit/ A = 10
0,25 x[m] 0,25 x[m]

Abbildung 8.1: Initialisierung des Rechengebiets einer 1D Flamme

¢(Ty, — T,,) + To, und das Geschwindigkeitsfeld der Startlosung iiber:

a(x) = s, + s(T)T, — 1) (8.2)
berechnet. Die turbulente Flammengeschwindigkeit wird fiir jeden Zeitschritt iiber:
+o00
wedx
Sp = f_oo— (8.3)
Pu

ausgewertet. Theoretisch ist die Berechnung von s; iiber Gleichung nur giiltig, wenn
die Geschwindigkeit der Reaktanten am Einlass des Rechengebiets der turbulenten Flam-
mengeschwindigkeit entspricht. Zwar zeigen die Simulationen, dass s, iiber Gleichung
ausgewertet, wenig sensitiv gegeniiber der Einlassgeschwindigkeit ist, dennoch wird fiir je-
den gerechneten Betriebspunkt eine Simulation mit beliebigen 1 ;, durchgefithrt und in
einer zweiten Simulation die berechnete s; als Geschwindigkeit am Einlass vorgegeben.
Ahnlich der in Abschnitt simulierten Kobayashi Datenbank, werden Umgebungsdriicke
zwischen 1bar und 20bar sowie Turbulenzgrade zwischen 0 < u//s? < 20 vorgegeben.
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8.1 Simulation einer 1-D Konfiguration

o
1
o O

5 10 15 20
u‘/sLO

Abbildung 8.2: Evaluierung der Vorhersage der turbulenten Flammengeschwindigkeit durch
das neue Modell iiber eine 1D Simulation einer stationidren Flamme; 1bar (schwarze Rau-
ten); bbar (schwarze Vierecke); 10bar (weifle Rauten); 20bar (weile Vierecke)

Die Simulationszeit betréigt 0, 5s. Abbildung zeigt die Auswertung der simulierten tur-
bulenten Flammengeschwindigkeiten. Wie dargelegt in Kapitel bzw. gefordert von
Poinsot und Veynante [134], beschreibt das Modell eine Zunahme von s;/s? mit zuneh-
mender Turbulenz. Aufgrund der physikalisch basierten Limitierung von ¢; und D kann
das Verbrennungsmodell auch den bei hoher Turbulenz auftretenden ebenen Verlauf von
s¢, das sogenannte “Bending” wiedergeben. Das Verbrennungsmodell sagt zudem die lami-
nare Flammengeschwindigkeit fiir den Bereich v/, — 0 voraus.

Die Unabhéngigkeit der Langzeitlosung von der Startlosung wird iiberpriift durch ei-
ne unterschiedliche Initialisierung der Flammendicke [f;,; im Rechengebiet mit 0,1 <
lpinit/A < 10 (wobei A konstant gehalten wird), vgl. Abbildung . Der untersuchte
Betriebspunkt ist charakterisiert durch 1bar und u'/s%? = 0,5 fiir den das Verbrennungs-
modell einen Wert von s;/s9 = 2,85 vorhersagt. Die Auswertung in Abbildung zeigt
den Verlauf von s;/sY iiber der mit dem chemischen ZeitmaB 7. entdimensionierten Zeit.
Alle simulierten turbulenten Flammengeschwindigkeiten iiberschéitzen die Langzeitlosung
innerhalb der ersten Zeitschritte, konvergieren aber innerhalb des chemischen Zeitmafles
gegen die Langzeitlosung. Der Fall mit (g ;n::/A = 0,1 berechnet ein zweites Uberschwin-
gen, konvergiert aber ebenfalls innerhalb des chemischen Zeitmafes.

8.1.3 Simulation einer propagierenden Flamme

Die durch einen Kanal propagierende 1D Flamme wird an der Position x = Om initia-
lisiert und propagiert in das unverbrannte Gemisch in z—Richtung. Abbildung zeigt
die Ausbreitung der Flammen durch den Kanal fiir die Initialisierung bis zum Zeitpunkt
t = 0,02s. Zu Beginn ist die Flammenausbreitung durch die Beschleunigung der Flamme,
bedingt durch die Randbedingungen und die Initialisierung, gepriagt. Ab dem Zeitpunkt
t = 0,01s stellt sich eine Flammenausbreitung mit konstanter Geschwindigkeit ein. Die
Auflésung der Flamme durch ca. 6 Zellen ist konstant wahrend des Propagierens. Fiir drei
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Abbildung 8.3: Untersuchung der Konvergenzrate der turbulenten Flammengeschwindig-
keit bei unterschiedlicher Initialisierung der Flammendicke im Rechengebiet; (g, /A = 0,1
(durchgezogene Linie); lpinit/A = 1(gestrichelte Linie); lp /A = 5(gepunktet Linie);
lpinit/ A = 10(gestrichelt gepunktete Linie)
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Abbildung 8.4: Propagation der Flamme im 1D Rechengebiet

weitere Zeitpunkte sowie fiir eine laminare Flamme zeigt Abbildung den Verlauf der
Flammenfront. Die Flamme mit u//s? = 0,5, fiir die das Verbrennungsmodell einen Wert
von s;/s% = 2,85 vorhersagt, vgl. Abbildung [8.2] propagiert dabei in etwa 1/3 der Zeit
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a) b)
u'/s9 =0 u'/s9 =0,5
1
p t=0.05s . t=0.02s
<
0054 1 t=0.15s ¢ 051 t=0.05s
¢ L 4
L 4
) L 4 L 4
t=0.255<£ t t=0.08
0 T T 0 T T
0.1 0.2 0.3 0.4 0.1 0.2 0.3 0.4
x [m] x [m]

Abbildung 8.5: 1-D Simulation der Flammenausbreitung in einem Kanal: Verlauf von ¢
iiber dem Ort; a) u'/sY = 0; b) u//sY = 0,5; Symbole kennzeichnen die Zellmittelpunkte

der laminaren Flamme durch das Rechengebiet. Unabhéngig vom Turbulenzgrad ist die
numerisch berechnete Dicke der Flammen in etwa gleich bei ca. 6 Zellen.
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8.2 Evaluierung des Modells fiir hydrodynamische In-
stabilititen

Laminare, expandierende Flammen werden untersucht, um das in Kapitel [7] formulierte Mo-
dell zur Beriicksichtigung von LD- und TD-Effekten auf die laminare Flammengeschwindig-
keit zu validieren. Zuséatzlich wird das Modell von Bradley [15], das in Kapitel zusam-
mengefasst ist, validiert. Der Reaktionsquellterm wird beschrieben iiber w, = p,s L.inst| V€|,
da in diesem Abschnitt nur laminare Flammen simuliert werden.

8.2.1 Beschreibung des Experiments

Gu et al. [68] untersuchen die Ausbreitung laminarer, kugelférmiger Methan-Luft Flam-
men in einer Verbrennungsbombe. Der experimentelle Aufbau wird bereits in Bradley et
al. [18] zur Untersuchung vorgemischter Iso-Oktan- und Iso-Oktan-n-Heptan-Luftgemische
verwendet. Die Verbrennungsbombe hat einen Durchmesser von 380mm. Fenster mit einem
Durchmesser von 150mm erlauben einen optischen Zugang. Gu et al. [68] verwenden ein
Methan-Luftgemisch mit einem Brennstoff-Luftverhéltnis von 0,6 < & < 1,2. Die Tem-
peratur der Reaktanten vor der Ziindung wird zu 300K < T, < 400K eingestellt. Der
Druck vor der Ziindung betragt 1bar, 5bar und 10bar. Die Kugelflammen werden bis zu
einer Ausdehnung mit einem Radius von 60mm vermessen. Aufgrund des Volumens der
Verbrennungsbombe kann fiir die untersuchten Flammenradien der Druck als konstant be-
trachtet werden. Hochgeschwindigkeitskameras mit 6000 Bilder pro Sekunde vermessen die
Ausbreitung der Flamme. Anhand der Schlierenbilder wird die Ausbreitungsgeschwindig-
keit der Flamme S,, ausgewertet, die sich definiert durch:

dry,
Sn =G

(8.4)
Der Flammenradius 7, entspricht dem Bereich, bei dem die Temperatur 5K oberhalb des

unverbrannten Gemischs liegt. Verwendet man die Definition der Streckung in Gleichung
(4.12)), lasst sich die Streckrate der Flammenfront bestimmen durch:

1dA 2
K — T = Esn (8.5)

Anhand der Ausbreitungsgeschwindigkeit werten Gu et al. [68] im stabilen Bereich die
laminare Flammengeschwindigkeit und die Markstein Lange aus. Zudem werden kritische
Peclet Zahlen bestimmt, bei denen die Flamme beginnt zellulare Strukturen auszubilden.
Um die experimentellen Ergebnisse mit numerischen Daten zu vergleichen, simulieren Gu et
al. [68] sphirische, expandierende Flammen unter Verwendung eines reduzierten 4-Schritt
Mechanismus von Mauss und Peters [113], basierend auf 40 Elementarreaktionen.
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8.2 Evaluierung des Modells fiir hydrodynamische Instabilitdten

8.2.2 Modellierung und Simulation
Rechengebiet

Die Verbrennungsbombe wird als Box mit einer Kantenldnge von 65mm abgebildet. Damit
ist der simulierte Ausschnitt der Verbrennungsbombe etwas gréfler als der experimentell
untersuchte Bereich. Das Rechengebiet ist dquidistant mit 160° Hexaedern diskretisiert.
Die Zellweite betrigt A ~ 0,4mm.

Randbedingungen

Fiir alle Variablen werden von Neumann Randbedingungen vorgegeben. Die verwendete
Diskretisierung ist in Kapitel beschrieben.

Initialisierung

Im Experiment wird die Flammenausbreitung unterhalb eines Radius von r, < 6mm von
Ziundungseffekten beeinflusst [68], so dass Gu et al. [68] die experimentellen Daten erst
oberhalb r, =~ 6mm auswerten. In der Simulation wird daher das Rechengebiet mit einer
kugelférmigen Flamme mit r, ~ 6mm initialisiert. Die Felder fiir die Geschwindigkeit,
Temperatur und Fortschrittsvariable zur Zeit ¢ = Os werden entsprechend dem Vorschlag
von Poinsot und Veynante |134] fiir 1-D Flammen, die auf dem analytischen EF Modell
von Echekki und Ferziger [51] basieren, berechnet. Der Initialisierungsansatz wird hier fiir
dreidimensionale, kugelférmige Flammen erweitert. Da die Zellweite i.d.R. grofler als die
laminare Flammendicke ist, wird zusétzlich fiir die Initialisierung ein kiinstlicher Aufdi-
ckungsfaktor Fr eingefiihrt, um die Flamme iiber ca. 5 Zellen aufzulésen. Aufbauend auf
der eindimensionalen Beschreibung von Echekki und Ferziger [51] wird die Reaktionsfort-
schrittsvariable in der Verbrennungsbombe initialisiert {iber:

_ (r—ru)/(Fr lF) 3 _
~N{ (1—=1/Bza) e firr—r, <0 (8.6)

1 — 1/6Zel 6(1_ﬁZel)(r_7’u)/(FF lF) fur rT—7Ty > O

r —r, = 0 entspricht dem Ort der sogenannten reduzierten kritischen Temperatur, die
definiert ist durch ¢y = 1 — 1/82¢. Entsprechend der Definition der Fortschrittsvariablen
bei adiabater Verbrennung wird die Temperaturverteilung berechnet iiber:

T(6) = Ty — T,) + T, (8.7)

Poinsot und Veynante [134] zu Folge errechnet sich der Betrag der Stromungsgeschwindig-
keit im unverbrannten Gas zu:

T\ 2 T,\ dr,
|ui(r)] = (7) (1 - Tb) s
dry

wobei die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit bei <#| _, - den experimentellen Daten
in [68] entnommen werden kann. Fiir die Geschwindigkeitsverteilung in der Flamme, wird

fiir & > 0,99 (8.8)

t=0s
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ein linearer Zusammenhang von Stromungsgeschwindigkeit und Reaktionsfortschritt ange-

nomimen:
T\ dr,
(A =(1-2%) ™
[ui(€)] ( n) dt

Anhand von Azimut- und Polarwinkel werden die Komponenten des Geschwindigkeits-
vektorfelds errechnet. Abbildung |8.6p) zeigt das Rechengebiet mit der initialisierten Ku-
gelflamme. Abbildung [8.6b) zeigt den Verlauf der initialisierten Geschwindigkeit und der
Fortschrittsvariablen iiber dem Radius.

¢ fir0<é<0,99 (8.9)

t=0s

a) b)

2
o 1.5
0)
£ L1==-=-- .
E Ay

0.5 .
0 1 s L Ll
0 0.005 0.01 0.015 0.02
r [mm]

Abbildung 8.6: a) Rechengebiet mit initialisierter Kugelflamme; b) radialer Verlauf der
initialisierten Geschwindigkeit (Linie) und Fortschrittsvariablen (gestrichelte Linie)

Spezifische Modellierungen

Motivation der Simulationen ist die Evaluierung des in Kapitel [7] vorgestellten Modells
zur Beriicksichtigung von TD- und LD-Instabilititen in der CFD-Simulation. Nach der
Ziindung wird die Flammenausbreitung zunéchst durch grofie Streckeffekte dominiert, die
einen linearen Zusammenhang von Ausbreitungsgeschwindigkeit und Streckung zur Folge
haben. Um in der Simulation den Instabilitdtsbereich geeignet mit dem Experiment ver-
gleichen zu kénnen, muss auch der stabile, lineare Bereich gut mit dem Experiment iiber-
einstimmen. Dies gelingt nur iiber eine an das Experiment angelehnte Modellierung des
stabilen Bereichs. Gu et al. [68] verwenden eine separierte Betrachtung von Krimmungs-
und Deformationseffekten. Streckeffekte auf die laminare Flammengeschwindigkeit werden
daher iiber die lineare Theorie, Gleichung , modelliert. Zudem muss die Berech-
nung der Streckrate in der Simulation moglichst gut mit der experimentellen Auswertung
iibereinstimmen. Wie in Kapitel dargestellt, konnen Kriimmungseffekte entsprechend
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8.2 Evaluierung des Modells fiir hydrodynamische Instabilitdten

Gleichung 1) iber k. = sdg’;? lokal an der Flammenfront berechnet werden. Der Aus-

druck reduziert sich fiir kugelformige Flammen zu [134]:

Resp = 2ﬂ (810)
TU/

und wird zur Auswertung der globalen Kriimmung der Flamme im Experiment [68] ver-
wendet. In der Simulation, wie im Experiment, liegen allerdings keine exakt kugelférmi-
gen Flammen vor und die lokal berechnete Kriimmung weicht von der globalen Kugel-
kriimmung, die im Experiment bestimmt wird, ab. In der Simulation wird daher Gleichung
(8.10) verwendet, um die Kriimmung abzuschétzen. s; wird iiber s; approximiert. Abbil-
dung ) stellt die Auswertung der globalen Kriimmung iiber Gleichung der lokalen
Kriimmung iiber k. = sq4 g’; einer kugelformigen Flamme mit r, = 20mm gegeniiber und
zeigt, dass fiir die ausgeweftete Position, die lokale Kriimmung die globale, bei r, ausge-
wertete Kriimmung, um ca. 50% iiberschitzt.

a) b)
150 150
~
100~ i _100- N N
0 J 8 e
2 PR A N
so4 . - 50 1 ~
A X g " ---- \
~
0 T T T T 0 T T T T
0 02 04 06 08 1 0O 02 04¢06 08 1

Abbildung 8.7: Auswertung von Kriimmung und Deformation der Flammenfront bei
r, = 20mm; a) Verlauf der Kriitmmung {iber der Fortschrittsvariablen, k. s, (durchgezogene
Linie), k. (gepunktete Linie); b) Verlauf der Deformation iiber der Fortschrittsvariablen,
Ks.spkor (durchgezogene Linie),k, ¢, (gestrichelte Linie), rs (gepunktete Linie)

Deformationseffekte kénnen in der CFD entsprechend Gleichung (4.13)) iiber xy =

(035 — 145) % berechnet werden, wobei sich der Ausdruck fiir kugelférmige Flammen redu-

ziert zu [134]:

2
Koiop = — iy, (8.11)

u

|uilr,| beschreibt den Betrag der Geschwindigkeit der Reaktanten an der Flammenober-
fliche. Gleichung wird im Experiment [68] verwendet, um die Deformationseffekte
auszuwerten. In der CFD kann Gleichung nur lokal ausgewertet werden. Die De-
formationsrate wiirde nur bei ¢ ~ 0,1 die tatséchliche Deformationsrate vorhersagen und
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linear mit dem Reaktionsfortschritt abnehmen, vgl. Abbildung [8.7b). Wertet man die De-
formationsrate k, lokal aus, wird aufgrund numerischer Unsicherheiten sowie der aufge-
dickten Flamme die Deformationsrate um ca. 30% unterschétzt. Um in Hinblick auf die
Evaluierung der Modelle fiir den Instabilitéitsbereich eine gute Ubereinstimmung der Flam-
menausbreitungsgeschwindigkeit beim Ubergang stabiler, instabiler Bereich zu erreichen,
wird in der CFD die Deformationsrate berechnet {iber:

2 1
Rs, sp,kor = _|uz’5 (812)

Abbildung stellt die Berechnungsmoglichkeiten fiir die Deformationsrate gegeniiber.
Die Korrektur erlaubt eine iiber den Reaktionsfortschritt nahezu konstante Vorhersage der
Deformationsrate die fiir den in Abbildung dargestellten Fall bei x, ~ 145s7! liegt. Die
zu diesem Zeitpunkt berechnete Streckrate unter Verwendung von Gleichungen (8.4 und
ergeben einen Wert von s ~ 1655~ " und damit eine sehr gute Ubereinstimmung mit
der hier verwendeten spezifischen Modellierunﬂ.

8.2.3 Vergleich Simulation Experiment

Zur Modellierung der laminaren Flammengeschwindigkeit wird das neue in Kapitel [7] for-
mulierte Modell verwendet sowie das von Bradley [15] fiir kugelférmige Flammen vorge-
schlagene Modell, entsprechend Gleichung . Um die Transition vom stabilen zum insta-
bilen Bereich zu charakterisieren, wird fiir das neue Modell eine kritische Deformationsrate
verwendet, die iiber die Korrelation in Gleichung berechnet wird. Fiir das Modell
von Bradley wird ein kritischer Flammenradius verwendet, der exakt mit den untersuchten
Experimenten iibereinstimmt. Um die Eignung der in Kapitel zusammengefassten frak-
talen Dimensionen zu untersuchen, werden mit jedem Modell Simulationen mit D = 7/3,
D = 2,06 und D = 2,08 durchgefiihrt. Da die Ergebnisse fiir D = 2,06 und D = 2,08
identisch sind, werden nur die Simulationsdaten mit D = 2,08 gezeigt.

Fiir die Validierung der Simulationsdaten muss in der Simulation der globale Radius und
die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flammenfront bestimmt werden. Die Flammenfront
wird dhnlich dem Experiment definiert durchﬂ ¢ = 0,05. Um den Radius der Flamme zu
bestimmen, wird wahrend der Simulation das Volumen des verbrannten Gases V},, definiert
iiber ¢ > 0,05, im Rechengebiet bestimmt. Der Radius der kalten Verbrennungsfront wird
zu jedem Zeitschritt errechnet aus r, = (3/(47)V;)"%. Anhand der Gleichungen und
(8.5) wird die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit und die Streckrate berechnet.

In Gu et al. [68] werden jeweils fiir den Druck p = 5bar und p = 10bar ein Fall graphisch
dargestellt, der eine Transition von stabiler zu instabiler Flamme zeigt. Beide Félle wer-
den in diese Arbeit nachgerechnet. Ein dritter Testfall simuliert eine stets stabile Flamme

! Fiir eine CFD beliebig gekriimmter Flammen in der 7, nicht bekannt ist, kénnen die Gleichungen
und nicht verwendet werden. Um den Einfluss der Modellierung der Streckrate auf das Si-
mulationsergebnis zu untersuchen, werden in Abbildung Simulationsergebnisse der globalen und der
allgemeinen Auswertemethode gegeniibergestellt.

2Nachdem in der Simulation die Flamme mit konstanter Flammendicke propagiert, ist das Simulati-
onsergebnis unabhéngig von der Definition der Flammenfront
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bei p = 1bar. Tabelle fasst die simulierten Félle zusammen. Die Markstein Zahlen fiir
Kriitmmung und Deformation Ma,. und Mas sind Gu et al. [6§] entnommen. Testsimula-
tionen zeigen, dass nur mit diesen Werten der lineare, stabile Bereich dem Experiment
entsprechend gut reproduziert werden kann. Die Expansion der kugelférmigen Flamme

Fall ® p[MPa] Ma, Ma. Pey Kasull/s] s% Allp

1 0,9 0,1 —-4,8 0,9 — — 0,36 9
2 0,9 0,5 -9,6 —3,9 1734 7,4-107* 0,2 25
3 0,9 1 -10,8 —5,1 1797 8,2-107% 0,15 38

Tabelle 8.1: Auflistung der simulierten Fille expandierender, kugelférmiger Flammen

zeigt Abbildung fiir den Fall 2 mit Beriicksichtigung von Instabilitdten {iber das neue
Modell. Die Transition vom linearen, stabilen Bereich zum hydrodynamisch instabilen Be-
reich tritt bei ¢ ~ 0,02s auf. Die laminare Flammendicke bleibt wihrend der Expansion
konstant und wird von 6 Gitterzellen aufgelost. Die Flamme ist nahezu kugelférmig, in
Bereichen in denen die Flammennormale parallel zu den Zellnormalen verlauft, bilden sich
abgeflachte Flammenfronten aus. In Bereichen in denen die Geschwindigkeitsnormalen par-
allel zu den Zellnormalen verlaufen ist die numerische Dissipation bzw. Diffusion minimal.
Dies konnte die etwas geringere Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme in diesen Berei-
chen erklaren.

Den Vergleich der Ausbreitungsgeschwindigkeit aus der Simulation mit der aus dem Ex-
periment {iber der Streckrate und iiber dem Radius der Flamme zeigt Abbildung fiir
den stets stabilen Fall 1, bei p = 1bar. Die von Gu et al. [68] dargestellten Simulationsda-
ten kugelférmiger Flammen unter Verwendung des reduzierten Mechanismus sind ebenfalls
dargestellt und konnen das Experiment exakt reproduzieren. Die in dieser Arbeit verwen-
dete Modellierung des Reaktionsquellterms reproduziert den linearen Zusammenhang von
Streckung und Ausbreitungsgeschwindigkeit. Die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme
wird dabei leicht {iberschétzt, was moglicherweise an einer zu groffen numerischen Dissipa-
tion liegen konnte oder einem zu groflen Wert fiir die laminare Flammengeschwindigkeit.
Allerdings verlaufen die experimentellen Daten sowie die hier simulierte Ausbreitungsge-
schwindigkeit nahezu parallel was darauf hindeutet, dass die verwendete Kombination von
berechneter Streckung und Markstein Zahlen den linearen Bereich gut abbilden kann. Die
experimentellen Daten in Abbildung wurden aus zwei Abbildungen von [68] entnom-
men, so dass sich geringe Unterschiede in den Ausbreitungsgeschwindigkeiten ergeben.
Abbildung stellt das Simulationsergebnis mit dem Modell von Bradley fiir die Félle 2
und 3 (5bar und 10bar) den experimentellen Daten gegeniiber. Ebenfalls dargestellt sind
die Simulationsergebnisse fiir kugelférmige Flammen von Gu et al. [68] unter Verwendung
eines reduzierten Mechanismus. Im linearen Bereich kann die CFD fiir 5bar und 10bar die
experimentellen Daten gut reproduzieren, wihrend die Simulationen aus [68] unter Verwen-
dung reduzierter Chemie nur bei hohen Streckraten die experimentellen Daten reproduzie-
ren kénnen und zu hohe Markstein Lingen vorhersagen. Beim Einsetzen von Instabilitaten
zeigt sich eine gute Ubereinstimmung von Experiment und der in dieser Arbeit durchgefiihr-
ten Simulation. Verwendet man D = 2,08 wird bei 5bar die Ausbreitungsgeschwindigkeit
zunichst unterschitzt. Bei einer Streckrate von x = 60s~! wird die experimentelle Aus-
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g 1
t=0,005s t=0,01s t=0,015s
t=0,02s t=0,025s t=0,03s

Abbildung 8.8: Propagation der Flamme im Rechengebiet anhand des Reaktionsfortschritts
¢, fiir Fall 2 mit Beriicksichtigung von Instabilitéten iiber das neue Modell, Gleichung ([7.7)

breitungsgeschwindigkeit reproduziert. Bei 10bar und D = 2,08 kann {iber den gesamten
Bereich der Flammenexpansion der experimentelle Verlauf reproduziert werden, die maxi-
malen Ausbreitungsgeschwindigkeiten im Instabilitdtsbereich werden leicht unterschétzt.
Verwendet man einen Wert von D = 7/3 werden die Ausbreitungsgeschwindigkeiten im
Instabilitédtsbereich leicht iiberschétzt was auf einen zu hohen Wert fiir die fraktale Dimen-
sion hindeutet.

Abbildung zeigt die Ergebnisse der CFD-Simulation der Fille 2 und 3 unter Verwen-
dung des neuen Modells fiir die Beriicksichtigung von hydrodynamischen Instabilitédten.
Die CFD Ergebnisse mit D = 2,08 zeigen fiir 5bar und 10bar eine sehr gute Ubereinstim-
mung mit den experimentellen Daten. Der Ubergang von stabilen zu instabilen Bereich
folgt den experimentellen Daten ebenso wie die Zunahme der Ausbreitungsgeschwindig-
keit der Flammenfront. Deutlich stéirker als bei dem Modell von Bradley iiberschétzen die
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Abbildung 8.9: Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme fiir 1bar Fall 1; a) iiber der Streck-
rate; b) iber dem Radius; Experiment (Rauten), reduzierter Mechanismus (graue Linie)
und Simulationsdaten (rote Linie)
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Abbildung 8.10: Darstellung der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit iiber der Streckrate
fiir Fall 2 (links) und Fall 3 (rechts); Beriicksichtigung von Instabilitéten nach dem Modell
von Bradley [15] Gleichung (5.57)); Experiment (Rauten); reduzierter Mechanismus (graue
Linie); Simulationsdaten D = 7/3 (blaue Linie) und D = 2,08 (rote Linie)

CFD Ergebnisse die experimentellen Daten bei Verwendung einer fraktalen Dimension von
D = 7/3. Da in der CFD die kritische Deformationsrate iber eine Korrelation berechnet
wird, stimmt diese nicht exakt mit dem Experiment iiberein und erklart das Einsetzen von
Instabilitdten bei 10bar und D = 7/3 bei etwas grofieren Streckraten.

Um den Einfluss einer allgemeinen, lokalen Berechnung der Streckrate auf die Ausbreitungs-
geschwindigkeit der Flamme zu untersuchen, werden die Félle 2 und 3 mit der Berechnung
von k entsprechend der allgemeinen Formulierung in Gleichung simuliert. Die Ge-
geniiberstellung mit der Modellierung von x iiber Gleichung und zeigt Ab-
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Abbildung 8.11: Darstellung der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit iiber der Streckrate
fir Fall 2 (links) und Fall 3 (rechts); Beriicksichtigung von Instabilitdten nach dem in
dieser Arbeit vorgeschlagenen Modell Gleichung ; Experiment (Rauten); reduzierter
Mechanismus (graue Linie); Simulationsdaten D = 7/3 (blaue Linie) und D = 2,08 (rote

Linie)

bildung Wie die Abbildung zeigt, unterschétzt die generische, lokale Berechnung

p = bbar p = 10bar
25 2
® 27 o
£ £
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1.5- @
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0 100 200 300 400 500 0 100 200 300 400 500
K [1/s] K [1/s]

Abbildung 8.12: Darstellung der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit iiber der Streckra-
te fur Fall 2 (links) und Fall 3 (rechts) unter Verwendung unterschiedlicher Berechnungs-
ansétze fiir die Streckungsrate; Beriicksichtigung von Instabilitdten nach dem in dieser

Arbeit vorgeschlagenen Modell Gleichung ([7.7)); Experiment (Rauten); reduzierter Mecha-
nismus (graue Linie); Simulation mit allgemeiner Berechnung der Streckrate (blaue Linie)

und globaler Berechnung der Streckrate (rote Linie)

der Streckrate das Ergebnis der globalen Berechnung. Folglich wird die Flammenausbrei-
tung im stabilen Bereich stédrker unterschétzt. Durch die unterschétzte Deformationsrate
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wird aber auch ein fritheres Einsetzen der Instabilitdt vorhergesagt. Wertet man die Un-
terschiede der Simulationsergebnisse quantitativ aus, zeigt sich im instabilen Bereich eine
Abweichung von ca. 3% und im stabilen Bereich von ca. 5%.

8.2.4 Bewertung der Modelle zur Beriicksichtigung hydrodyna-
mischer Instabilititen

Die Gegeniiberstellung der Simulationsdaten mit den experimentellen Daten zeigt, dass
im stabilen, linearen Bereich das hier verwendete Modell zur Berechnung laminarer Flam-
menausbreitung, unter Verwendung der Markstein Zahlen Ma, und Ma. des Experiments
in Kombination mit der linearen Theorie, die experimentellen Daten gut reproduzieren
kann. Verwendet man das Modell von Bradley zur Beriicksichtigung hydrodynamischer In-
stabilitdten, kann der Verlauf der experimentellen Daten gut wiedergegeben werden. Das
hier vorgeschlagene Modell fiir hydrodynamische Instabilitdten zeigt eine etwas bessere
Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten unter Verwendung von D = 2,08. Fiir
D = 7/3 iiberschitzen beide Modelle die Flammenausbreitungsgeschwindigkeit und legen
kleinere fraktale Dimensionen im Bereich von D = 2,06 bzw. D = 2,08 nahe. Die Simu-
lationsergebnisse bestétigen, dass die Charakterisierung stabile /instabile Flamme iiber die
Deformationsrate ein geeignetes Kriterium ist.

Der Vergleich der Simulationsergebnisse mit den experimentellen Daten zeigt, dass das
hier fiir generische Flammen vorgeschlagene Modell fiir die untersuchten Bereiche als va-
lidiert betrachtet werden kann und fiir die CFD beliebiger Konfigurationen auch unter
Verwendung der generischen, lokalen Berechnung der Streckung eingesetzt werden kann.
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8.3 Simulation einer turbulenten Bunsenbrenner-
flamme

Die simulierte Bunsenbrennerflamme entspricht den experimentellen Daten der Kobaya-
shi Datenbank [88]/91,94]. Betriebspunkte der Datenbank werden simuliert, da diese die
Evaluierung des Verbrennungsmodells bei unterschiedlichen Druck- und Turbulenzniveaus
ermoglichen, die typische Bereiche ottomotorischer Verbrennung abbilden. Zudem werden
fiir diese Konfiguration experimentelle Daten bei unterschiedlichen Brennstoffen bereitge-
stellt, so dass das Modellverhalten bei Variation des Brennstoffs untersucht werden kann.
Die Bunsenbrenner Flamme ist durch geringe Stromungsgeschwindigkeiten charakterisiert
und dadurch sehr sensitiv gegeniiber dem Verbrennungsmodell. Die Kobayashi Datenbank
ermoglicht aufgrund des kleinen Rechengebiets und den geringen bis moderaten Reynolds
Zahlen eine umfangreiche Netzstudie um den Einfluss der Filterweite auf die aufgelste
und modellierte Flammenoberfliche zu untersuchen.

Die Auswertungen konzentrieren sich zunéchst auf die Untersuchung des neuen turbulen-
ten Verbrennungsmodells in Kombination mit der Modellierung stabilisierender Streckef-
fekte auf die laminare Flammengeschwindigkeit {iber Gleichung . In Abschnitt
wird ein potentieller Einfluss von LD- und TD-Instabilitdten auf die laminare Flammenge-
schwindigkeit untersucht. Die Kobayashi Bunsenflamme wurde bereits mit RANS u.a. von
Muppala et al. [121] und Brandl et al. [22] simuliert. Grobstruktursimulationen finden sich
in Aluri et al. [6] und Tangermann et al. |[146]. Lipatnikov und Chomiak verwenden die
Kobayashi Datenbank zu theoretischen Analysen bzgl. Turbulenz- und Druckabhéngigkeit
der turbulenten Flammengeschwindigkeit.

8.3.1 Beschreibung des Experiments

Der Bunsenbrenner befindet sich in einer Hochdruckbrennkammer. 40mm stromauf des
Brennkammereinlasses mit einem Durchmesser von 20mm koénnen vier unterschiedliche
Lochbleche als Turbulenzgitter montiert werden, um unterschiedliche turbulente Schwan-
kungen und integrale Léangenmafle zu generieren. Die Stromungsgeschwindigkeit, sowie u/’
und /; werden in der Mitte der Einlassdiise zur Brennkammer mittels Hitzdrahtanemometrie
in Hauptstromungsrichtung gemessen. FEine Wasserstoff-Diffusionsflamme als Pilotflamme
stabilisiert die Hauptflamme, die im zeitlichen Mittel eine kegelférmige Struktur aufweist.
Die Hochdruckbrennkammer hat eine Lange von 0,6m und einen Durchmesser von 0, 5m.
Drucksensoren und ein automatisiertes Auslassventil garantieren ein konstantes Druckni-
veau in der Brennkammer. Messungen werden bei einem Druckniveau von lbar — 30bar
durchgefiihrt. Die Stréomungsgeschwindigkeit am Einlass zur Brennkammer betrigt zwi-
schen 0,86m /s und 8, 86m/s. Die turbulente Schwankung sowie die integralen Langen-
maBe werden zu 0,0 < «' < 2,06m/s und 0,7 < [, < 1,9mm gemessen. Als Brennstoff
wird Methan (® = 0,9), Propan (® = 0,9) und Ethan (& = 0,5; & = 0,7, & = 0,9)
verwendet. Neuere Arbeiten befassen sich mit der Untersuchung von Syngas-Flammen [92]
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sowie mit Wasser und C'O, verdiinnte Flammen [153]. Die Temperatur der untersuchten
Betriebspunkte des unverbrannten Gemischs am Einlass betriagt T,, = 300K. Den sche-
matischen Aufbau, entnommen aus [91,(94] und [97], zeigt Abbildung [8.13| Die Flammen
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Abbildung 8.13: links: Experimenteller Aufbau der Hochdruckbrennkammer mit Messauf-
bau und Peripherie; rechts: Konfiguration der Stromungsfithrung vor dem Brennkamme-
reinlass

werden in [88,|91,94] hinsichtlich ihrer Flammenform untersucht. Dazu werden mittels
Tomographie Bilder der instantanen Flamme aufgenommen. Unter der Annahme von Ach-
sensymmetrie wird aus 50 instantanen Bildern eine Zeit gemittelte Flammenform erstellt.
Der Bereich (¢) = 0,5 wird als Flammenfront definiert. Vernachléssigt man den Bereich
am Brennereinlass und die Flammenspitze zeigen Kobayashi et al. [94], dass die gemittelte
Flammenfront einen geraden Verlauf mit konstanter Steigung iiber der Rotationsachse der
Brennkammer aufweist. Damit lasst sich anhand des Flammenwinkels gegeniiber der Ro-
tationsachse und der Geschwindigkeit am Einlass die turbulente Flammengeschwindigkeit
berechnen:

s¢ = Usin(yp) (8.13)

U errechnet sich aus dem Massenstrom und dem Durchmesser der Diise am Einlass und
entspricht damit der mittleren Geschwindigkeit am Einlass. ¢ bezeichnet den Flammen-
winkel. Abbildung illustriert die Methode zur Bestimmung der turbulenten Flam-
mengeschwindigkeit im Experiment und entspricht der Bestimmung der laminaren Flam-
mengeschwindigkeit in laminaren Bunsenbrennern, vgl. Kapitel [f.1.1 Der Vergleich von
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Pl 1Tl

Abbildung 8.14: Methode zur Bestimmung der turbulenten Flammengeschwindigkeit im
Experiment

Simulation und Experiment mit dieser Auswertemethode kann als grober Vergleich der
linearisierten Flammenform und Position der Flamme interpretiert werden.

8.3.2 Modellierung und Simulation
Rechengebiet

Das Rechengebiet bildet einen Bereich der Brennkammer ab und weist einen Durchmesser
von 80mm sowie eine Liange von 120mm auf. Aufgrund des Diisendurchmessers von 20mm,
der in etwa der grofiten radialen Ausdehnung der Flammenfront entspricht sowie einer ma-
ximalen simulierten Flammenldnge von ca. 50mm werden die simulierten Flammen nicht
durch die Randbedingungen beeinflusst. Das Rechengebiet, gezeigt mit stark reduzierter
Auflésung in Abbildung [8.15] ist mit Hexaedern diskretisiert, und im Bereich der Flamme
verfeinert. Drei systematisch reduzierte Rechennetze werden verwendet, um den Einfluss
der Filterweite auf die simulierte Flamme zu untersuchen. Wie in Abschnitt [6.2] diskutiert,
muss fiir die Anwendbarkeit des Konzepts der fraktalen Modellierung A < [, bzw. fiir
das hier verwendete Modell 2,2A < [; gelten. Damit ergibt sich als maximale Filterweite
Apax = 0,5mm. Wie ebenfalls in Anschnitt dargelegt, entspricht dies keiner Model-
leinschrénkung, da bereits fiir die LES A < [; erfiillt werden muss. Tabelle fasst die
charakteristischen Daten der 3 verwendeten Rechennetze zusammen, wobei A der mittleren
Filterweite im Bereich der Flammenfront entspricht.

Randbedingungen

Am Einlass werden fiir alle Variablen, aufler fiir den Druck, Dirichlet Randbedingungen
vorgegeben. Aufgrund der Stromungsfiihrung vor der Brennkammer sowie den geringen
Geschwindigkeiten wird von einem Blockprofil in der Anstromung ausgegangen. Um die
integralen Langenmafle und die turbulenten Intensitédten, die im Experiment am Einlass
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Abbildung 8.15: a) Prinzip der Vernetzung in radialer und azimuthaler Richtung; b) Re-
chengebiet mit instantaner Flammenfront, Axialgeschwindigkeit als Konturplot

Bez. A [mm] Zellenzahl % ‘ lbar % ‘Sbmﬂ % |10bar % |206ar
A 0,4 0,6-10° 8,8 19 27,8 35,4
B 0,3 2. 106 6,6 14,2 20,9 26,6
C 0,2  3,7-106 44 95 13,9 17,7

Tabelle 8.2: Filterweite und charakteristische Netzdaten der 3 verwendeten Rechennetze
der Bunsenbrennerflamme

gemessen werden, in der Simulation vorgeben zu konnen, wird ein Turbulenzgenerator nach
Kempf et al. verwendet. Die Turbulenz iiber zufillige Geschwindigkeitsfluktuationen
abzubilden, kann die koh&renten Strukturen der Turbulenz nicht wiedergeben. Das Zu-
fallssignal gibt zudem die Fluktuation im Geschwindigkeitsfeld nur punktuell wieder. Dies
fithrt zu groflen Geschwindigkeitsgradienten, die schnell gedampft werden und zu einer
Relaminarisierung im Stromungsfeld fithren kénnen. Die Turbulenzgrofien werden im Ex-
periment nur in Hauptstromungsrichtung vermessen. Fiir die Simulation wird am Einlass
homogene, isotrope Turbulenz angenommen, um die Spur des Reynoldsspannungstensors
vollstandig zu besetzen. Die Implementierung des Turbulenzgenerators von Tangermann et
al. wird erfolgreich angewendet. Validierungsrechnungen die eine Netzkonvergenz des
Turbulenzgenerators zeigen, werden in anhand von Auto- und Kreuzkorrelationen des
generierten turbulenten Felds durchgefiihrt. Zudem werden fiir jeden in dieser Arbeit simu-
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lierten Betriebspunkt die korrekten u/-Werte durch Auswertung der Reynoldsspannungen
iiber den gesamten Einlass iiberpriift.

Die Temperatur am Einlass betrégt T;, = 300K . Von Neumann Randbedingungen werden
an den iibrigen Réandern fiir die Temperatur vorgegeben. Am Auslass wird eine Totaldruck
Randbedingung gesetzt sowie eine Riickstromung ins Rechengebiet zugelassen.

Wie in Weller et al. [156] wird das Eingleichungsmodell fiir ko gewéhlt, das zudem von
Fureby et al. [57] vorgeschlagen wird. ka am Einlass wird iiber (2¢;/c.)A?|S;;]? berechnet,
wobei die Konstanten in der Transportgleichung fiir ka, Gleichung zu ¢, = 0,94 und
ce = 1,048, Fureby et al. [57] folgend gewihlt werden. Die zu modellierenden turbulenten
Fluktuationen werden iiber u/y, = /2/3ka berechnet.

Die Diskretisierung wird entsprechend der 1-D Simulation gewéhlt und ist in Abschnitt
[R.1.1] beschrieben.

Beschreibung Simulation

Fiir jeden simulierten Rechenfall werden ca. 10 Durchstrémzeiten zur Ausbildung des
Stromungsfeldes sowie zusétzliche 10 Durchstromzeiten zur Zeitmittelung gerechnet. Die
simulierten Rechenfélle der Kobayashi Datenbank sind in Tabelle[8.3|aufgelistet. Die daraus
resultierenden globalen Kennzahlen sind in Tabelle zusammengefasst. Die Regimezu-
ordnung in einem Verbrennungsdiagramm nach Peters in Abbildung [8.16] zeigt, dass die
simulierten Fille im Bereich gewinkelter sowie gefalteter Flammenfronten und im Bereich
diinner Reaktionszonen liegen und den typischen Bereich ottomotorischer Verbrennung ab-
bilden. Die Bezeichnung der Simulationsfille setzt sich im Folgenden aus der Nummer des
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Reaktionszone
100

diinne
Reaktionszone

= 101
|
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1- | &0 Flammenfront
& A I
. | oo =
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Flammen- ‘% gewellte
01 front Flammenfront
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11,

Abbildung 8.16: Simulierte Betriebspunkte in einem Verbrennungsdiagramm nach Peters;
Methan-Luft (weif}); Propan-Luft (schwarz); 1bar (Rauten); 5bar(Vierecke); 10bar (Drei-
eck unten); 20bar (Dreieck rechts); blauer Bereich: ottomotorische Verbrennung; oranger
Bereich: stationére Gasturbinen
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8.3 Simulation einer turbulenten Bunsenbrennerflamme

Fall Brennstoff & p[MPa] Ulm/s] u'[m/s] 1;lmm]

1 CH4 09 01 2,02 0,00 0
CH4 09 0,1 2,02 0,10 1,8
3 CH4 09 0,1 2,33 0,20 1,43
4 CH4 09 0,1 2,42 0,33 1,4
5 CH4 09 0,1 2,36 046 1,25
6 CH4 09 05 2,05 0,00 0.3
7 CH4 09 05 2,53 0,19 0,99
8 CH4 09 05 3,38 061 1,15
9 CH4 09 05 2,21 040 1,15
10 CH4 09 1,0 2,6 0,00 1,05
11 CH4 09 1,0 3.4 0,26 0,9
12 CH4 09 1,0 2,11 0,36 1,1
13 CH4 09 1,0 4,64 1,20 1,4
14 CH4 09 10 357 0,85 1.2
15 CH4 09 2,0 2,84 021 1,15
16 CH4 09 2,0 3,22 0,73 115
17 CH4 09 2,0 2,42 0,50 1,15
18 CH4 09 2,0 287 061 1,15
19 C3H8 09 01 1,75 0,10 1,7
20 C3H8 09 01 1,25 021 1,05
21  C3H8 09 01 15 0,26 1,25
22 C3H8 09 0.1 1,75 0,35 1
23 C3H8 09 05 1,89 0,10 1,02
24 C3H8 09 05 2,17 0,15 1,05
25  C3H8 09 05 2,76 0,20 0,96
26  C3HS 09 05 3,51 0,63 1,2

Tabelle 8.3: Umgebungs- und Randbedingungen der simulierten Betriebspunkte aus der
Kobayashi Datenbank

Brennstoff Re Re; Ka Da /s li[mm)]
CH4 2600 — 82.000 11 -1100 0,03-3,4 10-120 0,3—-11 0,83 —-1,8
C3H8 2400 —21.000 10-200 0,01-0,5 20—-170 0,2—-3 0,9-1,7

Tabelle 8.4: Bereich der globalen, verbrennungsspezifischen Kennzahlen der simulierten
Betriebspunkte, errechnet iiber Werte am Einlass bzw. der Umgebung

Falls in Tabelle 8.3l und der verwendeten Filterweite aus Tabelle zusammen.

Evaluierung der LES Qualitat

Die Qualitét einer LES kann u.a. durch die Berechnung des Verhéltnisses von aufgeloster
ks zu gesamter turbulenter kinetischer Energie ki, = ka + ks erfolgen. Als zu unter-
suchender Bereich wird die Rotationsachse festgelegt. Das Verhéltnis von kyes/ko ist in
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Ergebnisse und Diskussion

Abbildung[8.17h) fiir die Félle 5 und 16 der Rechennetze A und C aufgetragen. Der Fall 16A
entspricht dabei dem Fall grofiter turbulenter Reynolds Zahl bei grofiter Filterweite. Die

a) b)
1

§ O.Q—M
X < N

e 0.8 Cos{ N 7\

< g ~ Y
8 0.7 — 0.7 ~ 7N

~ /

06 T T T T T 06 T T T I I
0O 02 04 06 08 1 1.2 0O 02 04 06 08 1 1.2
X [cm] X [em]

Abbildung 8.17: a) Verhiltnis aufgeloster zur gesamten turbulenten kinetischen Energie;
b) Verhiltnis aufgeloster zur gesamten turbulenten kinetischen Energie unter Beriicksichti-
gung numerischer Diffusion; Fall 5A (schwarz gestrichelt); Fall 5C (schwarz durchgezogen);
Fall 16A (grau gestrichelt); Fall 16C (grau durchgezogen); vgl. Tab. und Tab. zur
Fallbezeichnung

Auswertung wird bis zu einem Abstand x = 1, 2c¢m von dem Brennereinlass durchgefiihrt,
da weiter stromab der Verbrennungsprozess stattfindet. Bei ¢ > 0 werden k,.s als auch ka
durch die rdumliche und zeitliche Fluktuation der Flamme beeinflusst, was zu unphysikali-
schen Werten fiihrt [134]. Im betrachteten Bereich werden dieser Bewertungsmethode zur
Folge fiir die grofite Filterweite A selbst fiir den Rechenfall bei gréfiter turbulenter Reynolds
Zahl (Fall 16), 85% der turbulenten kinetischen Energie aufgelost. Eine allgemeinere Evalu-
ierungsmethode beriicksichtigt zudem numerische Fehler, bzw. numerische Dissipation und
wird von Celik et al. [31] vorgeschlagen. Die numerische Dissipation geht dabei durch eine
modellierte, numerische turbulente kinetische Energie in die totale turbulente kinetische
Energie ein. Fiir diese Methode werden Simulationen auf zwei unterschiedlichen Rechennet-
zen bendtigt. Erste Anwendungen dieser Methode fiir die LES von Vormischverbrennung
findet sich in Aluri et al. [6]. Celik et al. [31] definiert einen Index fiir die Qualitét einer

LES:
kres _ kres

ktot kres + akip
wobei agiP eine effektive turbulente kinetische Feinstruktur Energie bezeichnet die ka,
sowie die numerische Dissipation beinhaltet. i bezeichnet die Zellgréfe, p die Ordnung der
Diskretisierung, hier zu 2 angenommen und a; wird berechnet iiber:

LES_IQ, = (8.14)

o 1 kres,C - kres,A
B Z% (kres,A/kres,C’)p —1

wobei der Index A bzw. C' die Werte bei der gréferen bzw. kleineren Zellweite bezeich-
nen. Abbildung [8.17b) zeigt den Verlauf von LES_I1Q);, auf der Rotationsachse iiber dem

Qg (815)
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8.3 Simulation einer turbulenten Bunsenbrennerflamme

Abstand vom Brennereinlass der Fille 5 und 16 im Bereich des unverbrannten Gemischs.
Beeinflusst durch die Randbedingung zeigen die Abbildungen [8.17h) und [8.17b) am Einlass
dhnliche Werte. Weiter stromab zeigt die Auswertung nach Gleichung (8.14)), dass nur noch
65 — 75% bei der LES von Fall 16A aufgelost werden. Celik et al. [31] zu Folge ist eine gut
aufgeloste LES durch Werte von LES_1Q);, > 0,7 gekennzeichnet. Dieser Wert wird fiir
den Extremfall 16A leicht unterschritten.

8.3.3 Evaluierung des neuen FSD Modells bei Variation der Fil-
terweite

Im Folgenden werden Modelleigenschaften wie der Einfluss der Filterweite auf die vorher-
gesagte totale Flammenoberfliche und die aufgeloste Flammenoberfliche untersucht. In
der LES berechnet sich die totale Flammenoberflache A, iiber:

Atot - / 2 dV (816)
Qy

und die aufgelosten Flammenoberfliche A,  iiber:
Ay = / Vel dv (8.17)
Qy

Nachdem mit kleiner werdender Filterweite die aufgeloste Flammenoberfliche zunimmt,
muss im gleichen Mafl die modellierte Fldache reduziert werden, da A, unabhéngig von
der Filterweite ist bzw. sein sollte. Dies stellt auch ein Bewertungskriterium fiir FSD Mo-
delle dar. Zusétzlich wird der Einfluss der Filterweite auf die turbulente Flammendicke
evaluiert, die ebenfalls unabhéngig von A sein sollte. Dazu wird fiir jedes Druckniveau ein
Betriebspunkt mit den Filterweiten A, B und C simuliert. Als Betriebspunkte werden die
Falle 5, 8, 14, 16 aus Tabelle 8.3 ausgewahlt. Der Umgebungsdruck der ausgewéhlten
Fille betragt 0, 1M Pa, 0,5M Pa, 1M Pa und 2M Pa. Das integrale Langenmaf ist nahezu
konstant bei 1,2mm, die turbulente Intensitéit variiert zwischen 19% < I < 22% und die
u'/s9-Werte ergeben sich zu 1, 3|o10pas 35 os0Pas T, T|1arpa und 10|2arpg. Abbildung
illustriert die instantanen Flammenformen der Félle 5, 8, 14, 16 bei unterschiedlichen
Filterweiten. Trotz einer Zunahme des Drucks um den Faktor 20 ist kein deutlicher Ein-
fluss auf die aufgeloste Flammenform zu erkennen, wiahrend im Experiment [88,91]94] eine
deutliche Zunahme der Flammenfaltung zu erkennen ist. Mit kleiner werdender Filterweite
wird die aufgeloste Flammenfront stéarker verwinkelt vorhergesagt.

Die Auswertung der 4 Félle hinsichtlich der totalen Flammenoberfliche A;,; entsprechend
Gleichung sowie der aufgelosten Flammenoberfliche A,.; entsprechend Gleichung
(8.17)) ist in Abbildung dargestellt. Die berechnete Gesamtoberfliche ist nahezu kon-
stant und damit unabhéngig von der Filterweite. Das neue Verbrennungsmodell in Kom-
bination mit dem Modell fiir die Feinstrukturturbulenz und der Numerik ist daher in der
Lage, die mit zunehmender Filterweite geringer aufgeloste Flammenfront durch einen im
gleichen Mafle vergroflerten Modelleinfluss zu kompensieren. Fall 5 entspricht dem 1bar
Fall mit der hochsten Turbulenz. Dabei werden 50% bzw. 80% der gesamten Flammeno-
berfliche mit der grobsten bzw. feinsten Filterweite aufgelost. Die Félle bei p = 1bar, Fall
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Ergebnisse und Diskussion

Abbildung 8.18: Instantane Flammenformen von Fall 5 (1bar), 8 (5bar), 14 (10bar), 16
(20bar) mit den Filterweiten A und C; vgl. Tab. und Tab. [8.3 zur Fallbezeichnung

1 —5 entsprechen daher einer LES mit hoch aufgeloster Flammenoberfliche und geringem
Modelleinfluss. Mit zunehmendem Druck nimmt der Einfluss der Flammenfaltung auf Fe-
instrukturebene zu. Obwohl Abbildung [8.17b) zeigt, dass fiir den Fall 16C gut 90% der
turbulenten kinetischen Energie aufgelost werden, sind nur 15% der gesamten Flammeno-
berfliche aufgelést. Ahnliche Ergebnisse zeigt die LES eines Verbrennungsmotors mit vari-
ierendem Druck von Richard et al. [139]. Dies bestétigt, dass trotz einer hoch aufgelésten
LES bei moderater Reynolds Zahl, der Hauptteil der Flammenfaltung sich innerhalb des
Feinstrukturbereichs befindet.

Weitere Auswertungen zum Einfluss der Filterweite auf die Vorhersage des Verbrennungs-
modells werden anhand der Félle 5 und 16 durchgefiithrt. Dem Regimediagramm in Ab-
bildung zu Folge konnen die Fille dem Bereich gefalteter Flammenfronten und dem
Bereich diinner Reaktionszonen zugeordnet werden. Das von Pitsch vorgeschlage-
ne Regimediagramm kann verwendet werden, um die Fille im LES-Kontext einzuordnen.
Pitsch verwendet das Gibson Lingenmaf um den Ubergang von aufgeloster zu gefalte-
ter Flammenfront zu charakterisieren. In dem neuen Modell wird die kleinste Faltungslédnge
durch ¢; = IpKa~"? beschrieben. Die Grenze zwischen aufgeloster und gefalteter Flam-
menfront wird daher durch Rex = 1 beschrieben und das LES-Regimediagramm muss
dementsprechend modifiziert werden. Kaa und A/lr werden auf einer instantanen Flam-
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Abbildung 8.19: Auswertung der aufgelosten Flammenoberfliche (blaue Raute), Gesam-
toberflache (blaue Vierecke) und A,.s/A;[%] (rote Vierecke) der Filterweite A B,C vgl.
Tabelle 8.2 der Fille 5, 8, 14, 16; ; vgl. Tab. 8.2l und Tab. [8.3] zur Fallbezeichnung

menfront, definiert durch ¢ = 0,5 ausgewertet. Das LES-Regime Diagramm in Abbildung
[8.20] zeigt den Bereich der Fille 5 und 16 bei der Filterweite A,B und C. Aufgrund der Aus-
wertung auf der Flammenfront erstrecken sich die einzelnen Punkte im Regimediagramm
in Abbildung [8.16| {iber einen gréferen Bereich im LES Regimediagramm. Die Auswer-
tung der Karlovitz Zahl, die theoretisch unabhéngig von der Auflésung ist, aber durch die
Implementierung Kax = (uy/ s%)g/ 2(A/1p)""? eine gewisse Netzabhingigkeit einfiihrt,
erstreckt sich, wie in Abbildung [8.20]zu sehen, iiber nahezu die selben Bereiche der Karlo-
vitz Zahl, unabhéngig von der Filterweite. Entsprechend den Auswertungen in Abbildung
.19, zeigen die Félle 5B und 5C eine hoch aufgeléste Flammenoberfliche.

Fall 16 wird bei der Auswertung der Einlassrandbedingungen dem Bereich diinner Reak-
tionszonen zugeordnet. Im LES Regime Diagramm wird der Hauptteil der Flammenfront
dem Bereich der gefalteten Flammenfront zugeordnet. Einen Eindruck iiber die Korrelation
der Karlovitz Zahl auf der Flammenfront ¢ = 0, 5 mit dem Radius und dem axialen Abstand
vom Brennereinlass zeigt die Abbildung fiir den Fall 16A. Der Bereich am Brenne-
reinlass und in der Scherschicht z/d ~ 0,5 ist wie im Peters Diagramm iiber Kan > 1
charakterisiert. Weiter stromab und im Bereich der Rotationsachse kann die Flammenfront
dem Regime der gefalteten Flammenfront zugeordnet werden. Es zeigt sich, dass die Ein-
ordnung in ein Verbrennungsdiagramm iiber Randbedingungen nur die Gréenordnung des
vorherrschenden Regimes wiedergeben kann.

Einfluss der Filterweite auf die instantanen und Zeit gemittelten Flammenformen ¢ und
(¢), sowie die aufgeloste und gesamte Flammenoberflichendichte fiir den Fall 5 mit Fil-

107



Ergebnisse und Diskussion

1000
gefaltete
Flammenfront
diinne or
100+ Reaktionszone rissene,
y verteilte
Reak-
10+ _— tionszong
3
1 Re R
aufgeloste 477
Flammenoberfliche
0.1
DNS
0.01 : : : r
0.01 0.1 1 10 100 1000
Ka A

Abbildung 8.20: Bereich der simulierten Félle 5 und 16 der Filterweite A ,B,C in einem
LES Diagramm; 5A (schwarz); 5B (blau); 5C (rot); 16A(griin); 16B (orange); 16C (grau);
vgl. Tab. 8.2 und Tab. 8.3 zur Fallbezeichnung

a) b)
3 3 -
L J R4
* *
21 * 2- Y
S | o o .
x * ? ! “’[
*
14 .o‘s.‘ 14 -
QM e 0 s o0 2, eacas R
e o 2, :’/’: W"‘O *
O T O T T
0 1 0 0.25 0.5
x/d r/d

Abbildung 8.21: Abhéngigkeit der Karlovitz Zahl Kaa auf der Flammenoberflache fiir
Fall 16A a) mit axialen Abstand von der Brennerdiise; b) mit radialen Abstand von der
Rotationsachse

terweite A und C und damit 50% — 80% aufgeloster Flammenoberfliche zeigt Abbildung
.22 Die entsprechende Auswertung fiir den Fall 16, bei 20 bar mit 11% — 16% aufgeldster
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8.3 Simulation einer turbulenten Bunsenbrennerflamme

Flammenoberfliche und damit deutlich groferem Modelleinfluss ist in Abbildung [8.23] dar-
gestellt. Die Favre gemittelte Fortschrittsvariable wird dargestellt, da sie der numerisch
gelosten Variable entspricht. (¢) wird ausgewertet, da diese mit experimentellen Daten
verglichen wird. Stromab des Einlassbereichs zur Brennkammer wird die instantane tur-

a)
‘ |! I 1 /
b)

0 (@) 1 0 ¢ 1 0 XmY 2000 0 |V[m! 1500

Abbildung 8.22: Einfluss der Filterweite auf die Zeit gemittelte (¢) und die instantane
Flammenoberfliache ¢, die Flammenoberflichendichte ¥ und die aufgeloste Flammenober-
flichendichte |[V¢|; a) Fall 5A ; b) Fall 5C; vgl. Tab. [8.2 und Tab. 8.3 zur Fallbezeichnung

bulente Flamme von ca. 6 Zellen unabhéngig von der Filterweite A und C aufgelost. Bei der
grofiten Filterweite A ist die aufgeloste Flammenoberfliche deutlich glatter, im Vergleich
zu der stiarker gefalteten Flamme mit kleinerer Filterweite. Obwohl die instantane Flam-
me bei Filterweite C deutlich diinner verglichen mit der bei Filterweite A ist, zeigen die
Zeit gemittelten turbulenten Flammendicken eine gute Ubereinstimmung und d;, zeitlich
gemittelt, kann als ndherungsweise unabhéngig von der Filterweite betrachtet werden. |V¢|
wird hier als Indikator fiir die aufgeloste Flammenoberflachendichte interpretiert. Fiir den
Fall 5 in Abbildung zeigt sich, dass ¥ und |V¢é| im selben Wertebereich verlaufen was
bestétigt, dass die Flammenfaltung hoch aufgelost ist. Da die instantane Flamme fiir den
Fall 5C deutlich diinner ist, als die Flamme 5A, werden bei kleinerer Filterweite groflere
Gradienten von ¢ berechnet. Abweichungen in der aufgelésten FSD zwischen Fall A und C
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Abbildung 8.23: Einfluss der Filterweite auf die Zeit gemittelte (¢) und die instantane
Flammenoberfliche ¢, die Flammenoberflachendichte ¥ und die aufgeloste Flammenober-
flichendichte [Vé|; a) Fall 16A ; b) Fall 16C; vgl. Tab. 8.2 und Tab. 8.3 zur Fallbezeichnung

werden durch einen grofleren Einfluss des FSD Modells bei Fall A verringert. Da X bei Fil-
terweite A einen grofleren raumlichen Bereich abdeckt, ergibt die Berechnung der gesamten
Flammenoberflache S;,; = va >dV die in Abbildung|8.19|festgestellte Unabhéngigkeit der
Flammenoberfliche von der Filterweite.

Die selben Beobachtungen sind auch fiir die Flamme mit groflem Einfluss des Verbrennungs-
modells, dargestellt in Abbildung [8.23] giiltig. Wihrend der Wertebereich fiir die aufgelste
Flammenfront |Vé| im Vergleich mit Fall 5 in etwa konstant bleibt, ist die Flammenober-
flichendichte auf Feinstrukturebene um eine Groflenordnung héher. Dies bestétigt, dass fiir
Fall 16 ca. 10% der Flammenoberfliche aufgelost werden. Die etwas grofieren Werte von
|V¢| bei Fall 16 verglichen mit Fall 5 in Abbildungergeben sich aus einem etwas grofie-
ren Turbulenzniveau bei Fall 16, vgl. Tabelle[8.3] Erneut zeigt sich, dass die FSD und |V¢|
mit abnehmender Filterweite viel scharfer abgebildet werden. Die grofien Unterschiede von
|Vé| bei den unterschiedlichen Filterweiten, konnen durch das Modell fiir die Feinstruk-
turflammenfaltung ¥ ausgeglichen werden. Zusammen mit der breiteren Flammenfléche,
ergibt sich auch hier die in Abbildung [8.19 gezeigte konstante totale Flammenoberfléche.
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8.3 Simulation einer turbulenten Bunsenbrennerflamme

8.3.4 Untersuchung der turbulenten Flammengeschwindigkeit

Experiment und Simulation werden hinsichtlich der turbulenten Flammengeschwindigkeit
verglichen, die wie in Abschnitt beschrieben, aus dem Winkel der Flammenfront ge-
geniiber der Rotationsachse berechnet wird. Kobayashi et al. [93] vergleichen diese Methode
mit einer Auswertung unter Beriicksichtigung der gesamten Flammenform und stellen nur
geringe Unterschiede fest. Hier wird zunéchst untersucht, inwieweit die ausgewertete turbu-
lente Flammengeschwindigkeit aus der Simulation sensitiv gegeniiber der Auswertemethode
ist.

Vergleich der Methoden zur Bestimmung der turbulenten Flammengeschwin-
digkeit

Methode 1 entspricht der Auswertemethode von Kobayashi et al. [88,91,/94] in Gleichung
. Wie in Abschnitt beschrieben, kann die turbulente Flammengeschwindigkeit
anhand des Winkels der Zeit gemittelten Flammenfront zur Rotationsachse bestimmt
werden. Im Experiment ist die Flammenfront als (¢) = 0,5 definiert. In der Simulation
werden 10 Durchstromzeiten simuliert um eine Zeit gemittelte Flammenfront zu erhalten.
Eine zusétzliche Umfangsmittelung wird angewandt um die Statistik zu erhéhen. Da
in der Simulation ¢ berechnet wird, muss iiber Gleichung die Favre gemittelte
Flammenfront in eine Reynolds gemittelte Flammenfront iiberfithrt werden. Der Verlauf
der Isolinie ¢ = 0,5 wird schliellich iiber eine lineare Regression bestimmt. Wie im
Experiment wird die Flammenspitze sowie der Bereich der Flamme am Einlass, hier
definiert als 10% der Flammenlénge vernachléssigt.

Methode 2 wird beschrieben von Peters |[128] und berticksichtigt die gesamte Flammeno-

berflache:
Ainlet

Amean,c

Wie bei Methode 1, Gleichung , bezeichnet U die mittlere Geschwindigkeit am
Einlass. Ajyee ist die Querschnittsfliche am Einlass und A,,eqn, . bezeichnet die gemittelte
Flammenoberfliache bei einem bestimmten Wert von (¢). Griebel et al. [67] verwenden
(¢) = 0,05 und argumentieren, dass an dieser Position die Dichte des unverbrannten
Gases nur geringfiigig durch den Verbrennungsprozess beeinflusst wird. Fiir eine bessere
Vergleichbarkeit zwischen den Auswertemethoden wird hier A,,cqn . bei (€) = 0,5 verwen-
det. Zur Berechnung von A,,cqn wird aus den Simulationsdaten eine Zeit- und Umfangs
gemittelte 2-D Flammenfront generiert, fiir die Rotationssymmetrie angenommen wird.

St:U

(8.18)

Methode 3: Damkohler [42] folgend, kann das Verhiltnis von turbulenter zu lami-
narer Flammengeschwindigkeit iiber s;/s% = A;/A beschrieben werden. In der Simulation
kann dies ausgewertet werden iiber:

s Jny S AV

AR A (8.19)

ST, Amean,c
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wobei erneut Aeqn. bei (¢) = 0,5 zum besseren Vergleich der Auswertemethoden gewéhlt
wird.

Methode 4: Die turbulente Flammengeschwindigkeit kann schliefSlich nur iiber numerische
Daten berechnet werden. Zimont und Lipatnikov |163] beschreiben den Reaktionsquellterm
entsprechend Gleichung iiber W. = pus;|V¢|. Integriert man diesen Ausdruck iiber
den Ort 2y und nimmt eine einheitliche turbulente Flammengeschwindigkeit an, fiihrt
dies zu:

/ w_ch:pust/ |VeldV (8.20)
Qy Qy

Damit muss kein geometrischer Verlauf der Flammenfront ausgewertet werden. Ahnlich zu
Methode 1 wird bei der Integration der Bereich der Flammenspitze und der Einlassbereich
vernachléssigt. Modelliert man den Reaktionsquellterm iiber eine FSD Formulierung und
verwendet man Zeit gemittelte Groflen, wird Gleichung zu:

B va (pyspX) dV
 pu Sy, IV (@) ]V

St (8.21)

bzw. zu $;/8% = (Siotar)/{Sres) Wenn man sy, als ungestorte Flammengeschwindigkeit be-
schreibt. Diese Methode unterschiitzt damit die s;/s)-Werte wenn, wie in dieser Arbeit
der Einfluss von Streckeffekten auf die laminare Flammengeschwindigkeit beriicksichtigt
wird. Deshalb muss fiir diese Methode eine iiber die Flammenfront gemittelte laminare
Flammengeschwindigkeit (s;)4 ausgewertet werden, um s; zu entdimensionieren.

Die turbulente Flammengeschwindigkeit fiir die Félle 2 - 9 bei Filterweite A mit den Me-
thoden 1-4 ausgewertet, zeigt Abbildung [8.24] Die Werte von s; sind nur wenig sensitiv
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Abbildung 8.24: Vergleich der verschiedenen Auswertemethoden fiir s; bei Filterweite
A; Methode 1 (schwarze Raute); Methode 2 (weifles Dreieck unten); Methode 3 (weifles
Quadrat); Methode 4 (weifles Dreieck rechts)

gegeniiber der Auswertemethode. Die Methoden 2 und 3 zeigen bei zunehmender turbu-
lenter Reynolds Zahl etwas groflere Werte, was darauf hindeuten konnte, dass bei moderat
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8.3 Simulation einer turbulenten Bunsenbrennerflamme

turbulenten Flammen eine lineare Approximation eine zu starke Vereinfachung darstellt.
Nachdem Kobayashi et al. [88,91],94] zur Auswertung der experimentellen Daten Methode
1 verwenden, wird auch in der Auswertung der Simulationen die linearisierte Flammenfront
zur Berechnung von s; verwendet.

Vergleich mit experimentellen Daten

Der Vergleich der turbulenten Flammengeschwindigkeiten aus der LES mit dem Experi-
ment ist in Abbildung dargestellt. Simuliert werden die Falle 1 - 16 mit den Filter-
weiten A und B. Jeweils ein Betriebspunkt pro Druckniveau, Fall 5, Fall 8, Fall 13 und
Fall 16 werden unter Verwendung der kleinsten Filterweite C simuliert. Das neue Verbren-
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Abbildung 8.25: Vergleich von s; simuliert bei drei unterschiedlichen Filterweiten mit
Methan als Brennstoff; Experiment (schwarze Raute); Filterweite A (graues Dreieck); Fil-
terweite B (weifles Viereck); Filterweite C (weifles Dreieck)

nungsmodell kann den Verlauf der turbulenten Flammengeschwindigkeit {iber einen groflen
Druck- und Turbulenzbereich dem Experiment entsprechend wiedergeben, ohne Anpassung
der Modellkonstanten. Bei 10bar und geringem Turbulenzniveau wird die experimentelle
turbulente Flammengeschwindigkeit leicht unterschéitzt. Die s;-Daten bei u//s% > 8 sowie
einem Umgebungsdruck von 10bar und 20bar zeigen, dass aufgrund der Limitierung von
¢; und D die Simulation ein “Bending” des s; Verlaufs mit zunehmendem u’ vorhersagen
kann. Konsistent mit Abbildung zeigt Abbildung [8.25] dass die simulierte turbulente
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Ergebnisse und Diskussion

Flammengeschwindigkeit unabhéngig von der Filterweite ist. Eine laminare Flamme wird
bei 1bar Umgebungsdruck simuliert, in dem am FKinlass keine Geschwindigkeitsfluktua-
tionen vorgegeben werden sowie die Feinstrukturturbulenz zu Null gesetzt wird. Anhand
der selben Auswertemethode wie fiir die turbulente Flammengeschwindigkeit wird in Ab-
bildung gezeigt, dass die laminare Flammengeschwindigkeit um ca. 10% {iberschétzt
wird. Da die 1-D Simulationen die exakte laminare Flammengeschwindigkeit reproduzieren
konnen, werden die Abweichungen bei der 3D Simulation auf numerische Unsicherheiten,
numerische Diffusion sowie Unsicherheiten in der Evaluierung zuriickgefiihrt.

In Abbildung wird iiberpriift, ob das Verbrennungsmodell die bereits bei der Formu-
lierung des Verbrennungsmodells diskutierte Druckunabhéngigkeit der turbulenten Flam-
mengeschwindigkeit bei Methan-Luftgemischen wiedergeben kann. Die dargestellten nicht

2.5

O T T
0.0 0.5 1.0 1.5
u' [m/s]

Abbildung 8.26: Turbulente Flammengeschwindigkeit iiber ' mit Filterweite A bei 4
unterschiedlichen Driicken und Methan als Brennstoff;1bar (Raute); 5bar (Viereck) 10bar
(Dreieck unten); 20bar (Dreieck rechts)

normierten s;-Werte iiber «’ fiir die Driicke 1 — 20bar konnen sehr gut durch eine einzige
Linie approximiert werden und bestétigen die Eigenschaften des Modells eine Druck un-
abhéngige turbulente Flammengeschwindigkeit fiir Methanflammen vorherzusagen.

LES mit Propan als Brennstoff werden durchgefiihrt, um die Eigenschaften des Verbren-
nungsmodells fiir einen zweiten Brennstoff zu evaluieren. Im Gegensatz zu Methan mit
einer Lewis Zahl von Le ~ 1 weisen Propan-Luftgemische eine Lewis Zahl von Le ~ 1,64
auf. Fiir Le > 1 gilt, dass die Wéarme der Verbrennungsreaktion schneller von der Flam-
menfront iiber Diffusion abgefiihrt wird, als durch die Speziesdiffusion Reaktionsenthalpie
der Flammenfront zugefithrt werden kann, vgl. Abschnitt [£.1.3] Damit sind bei Propan
etwas groflere stabilisierende TD-Effekte zu erwarten. Der stabilisierende Einfluss von TD-
Effekten auf die laminare Flammengeschwindigkeit wird {iber die lineare Theorie, Gleichung
beriicksichtigt. Einfluss stabilisierender TD-Effekte auf die turbulente Flammenfal-
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8.3 Simulation einer turbulenten Bunsenbrennerflamme

tung sind nicht modelliert. Abbildung zeigt den Vergleich der LES Ergebnisse mit den
experimentellen Daten. Im Bereich geringer Turbulenz kann bei 1bar die turbulente Flam-
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Abbildung 8.27: Vergleich von s; iiber LES mit Filterweite A fiir Propan als Brennstoff;
Experiment (schwarze Raute); Simulation (graue Raute)

mengeschwindigkeit der Simulation das Experiment gut wiedergeben. Mit zunehmender
Turbulenz werden die experimentellen Daten iiberschétzt. Die Druckskalierung wird gut
wiedergegeben und die Simulationsergebnisse zeigen eine gute Ubereinstimmung bei 5bar
und einem Turbulenzbereich von 0 < u’/s% < 2. Die iiberschétzten turbulenten Flammen-
geschwindigkeiten bei hoherem Turbulenzniveau kénnten auf einen zusédtzliche Modellie-
rungsbedarf thermodiffusiver Effekte auf die Feinstrukturflammenfaltung hinweisen.

Evaluierung weiterer LES Verbrennungsmodelle

Die Modelle von Hawkes et al. [75] und Fureby [56], vorgestellt in Kapitel [5.2.4] werden
hier im Favre gefilterten Kontext implementiert, um das Verhalten weiterer fraktaler Ver-
brennungsmodelle zu testen. Die Simulationen werden mit Filterweite A durchgefiihrt, die
verwendete Numerik ist entsprechend Kapitel [8.1.1] Die turbulente Flammengeschwindig-
keit wird nach Methode 1 ausgewertet. Abbildung zeigt die turbulente Flammenge-
schwindigkeit der Methan-Luft-Flammen fiir die Driicke 1bar und 5bar. Bei 1bar kénnen
die Verbrennungsmodelle die turbulente Flammengeschwindigkeit gut reproduzieren. Bei
5bar werden die turbulenten Flammengeschwindigkeiten des Experiments von diesen Mo-
dellen deutlich unterschéitzt. Damit unterschitzen die Verbrennungsmodelle den Einfluss
der Flammenfaltung auf Feinstrukturebene bei geringer Turbulenz. Die Analyse der Fein-
strukturflammenfaltung, s; A/s? = = = 3/|V¢|, erlaubt eine algebraische Evaluierung der
Modelle von Fureby [56], Hawkes et al. [75] und des in dieser Arbeit entwickelten Modell§’}
beziiglich ihres Einflusses von Druck und Turbulenz. Exemplarisch wird der Fall 8, 5bar
mit einer turbulenten Schwankung von v’ = 0,61m/s, vgl. Tabelle , betrachtet. Geht
man von homogener, isotroper Turbulenz sowie 80% aufgeloster turbulenter kinetischer
Energie aus, so entspricht dies einer turbulente Schwankung innerhalb der Filterweite von

3aus Gleichung (5.21)) und (¢ = 0,5) fiir das neue Modell, reduzieren sich alle drei Modell zu s;/s% =
(€o/€)? ™"
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Abbildung 8.28: Vergleich von s; aus der Simulation mit dem Modell von Fureby [56]
und Hawkes et al. [75] mit Filterweite A und Methan als Brennstoff mit dem Experiment;
Experiment (schwarze Raute); Fureby (weiles Dreieck); Hawkes (weiles Viereck)

uy &~ 0,27m/s. Bei Auflésung A, mit einer Filterweite von A & 0, 45mm, ldsst sich s; A /5%
in Abbildung [8.29] auftragen.
Obwohl dieser Abschétzung zu Folge fiir Fall 8 A eine turbulente Feinstruktur Reynolds
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Abbildung 8.29: Vergleich der Vorhersage von s;/s? iiber dem Druck; neues Modell
(schwarz); Fureby (blau); Hawkes (rot); u/y = 0,27m/s (durchgezogene Linie); u/y, = 3m/s
(gestrichelte Linie)

Zahl von Rea = 40 vorliegt, beschreiben die Modelle von Hawkes und Fureby kaum einen
Einfluss der Feinstrukturfaltung, wiahrend das in dieser Arbeit formulierte Modell bereits
einen deutlichen Einfluss beschreibt. Die zweite Abschétzung in Abbildung zeigt einen
Fall mit v/, = 3m/s, mit A = 0,45mm, der einen Betriebspunkt typisch fiir die Verbren-
nung in stationéren Gasturbinen beschreibt. Hier weist das Modell von Hawkes et al. [75],
einen deutlichen Einfluss der Feinstrukturfaltung auf, der auch die Vorhersage des neuen
Modells iibertrifft. Abbildung deutet an, dass die Modelle von Hawkes und Fureby
bei hoher nicht aufgeloster turbulenter Schwankung die Feinstrukturfaltung gut wiederge-
ben kénnen, bei moderater turbulenter Reynolds Zahl aufgrund hohen Drucks bei geringer
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8.3 Simulation einer turbulenten Bunsenbrennerflamme

turbulenter Schwankung, wird die nicht aufgeloste Faltung der Flamme unterschétzt.
Die Gegeniiberstellung von Experiment und Simulation fiir Propan als Brennstoff simuliert
mit den Modellen von Fureby und Hawkes zeigt die Abbildung [8.30, Bei 1bar zeigt sich
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Abbildung 8.30: Vergleich von s; aus der Simulation mit dem Modell von Fureby [56]
und Hawkes et al. [75] mit Filterweite A und Propan als Brennstoff mit dem Experiment;
Experiment (schwarze Raute); Fureby (weifles Dreieck); Hawkes (weifles Viereck)

eine hervorragende Ubereinstimmung, wihrend das neue Modell hier den Einfluss der Fein-
struktur Flammenfaltung (Abbildung iiberschétzt. Die Druckskalierung bei 5bar und
geringer Turbulenz kann gut wiedergegeben werden. Allerdings unterschéitzen die Modelle
von Hawkes und Fureby die turbulente Flammengeschwindigkeit bei 5bar und u’/s% = 2, 6.

8.3.5 Bewertung des neuen FSD Modells

Fasst man die Erkenntnisse der Abschnitte und zusammen, weist die LES-
Implementierung des Verbrennungsmodells in OpenFOAMG®) folgende Eigenschaften auf:

e Die laminare Flammengeschwindigkeit wird um 10% iiberschitzt was auf Unsicher-
heiten in der Auswertemethode zuriickgefiithrt werden kann.

e Bei hohem Druck beschreibt das Modell einen deutlichen Einfluss der Feinstruktur-
faltung und kann die Druckskalierung bei geringer turbulenter Schwankung sehr gut
wiedergegeben.

e Aufgrund der Limitierung von ¢; und D kann ein “Bending” im Verlauf von s, iiber
u’ vorhergesagt werden.

e In Kombination mit der verwendeten Numerik ist die totale Flammenoberflache un-
abhéngig von der Filterweite.

e Bei Propan als Brennstoff wird bei héherer Turbulenz die Reaktionsrate iiberschétzt
und verlangt moglicherweise die Beriicksichtigung von Le Zahl Effekten auf die Flam-
menfaltung.
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8.3.6 Untersuchung des Einflusses von LD- und TD-
Instabilitiaten

Da hydrodynamische Instabilitdten bei hohem Druck und geringer Deformationsrate auf-
treten konnen, werden Fall 2, Fall 6 und Fall 10 mit Filterweite A, vgl. Tabelle [8.3] hin-
sichtlich dem in Gleichung vorgeschlagenen Kriterium auf das potentielle Auftre-
ten hydrodynamischer Instabilitdten hin untersucht. Ausgewertet wird dabei wihrend der
Simulation die Oberflichen gemittelte Deformationsrate der Flammenfront, definiert als
¢ = 0,5. Kenngroéflen die hydrodynamische Instabilitéiten charakterisieren sowie die Aus-
wertung der Oberflachen gemittelter Deformationsrate (k) sind in Tabelle [8.5|zusammen-
gefasst. Die Markstein Zahl der Deformationsrate die zur Auswertung von Gleichung

Fall plbar] '/sY Mas, keuls™'] (ks)s[s™!]

2 1 0,29 =3,7 26 990
6 5 0,6 —10 56 580
10 10 0,8 —11 67 600

Tabelle 8.5: Charakteristische Groflen fiir Einsetzen von Instabilitdten

benétigt wird, ist Gu et al. [68] entnommen. Trotz der geringen Turbulenz /s < 1 liegt
die Oberflichen gemittelte Deformationsrate um eine Gréfenordnung oberhalb der kriti-
schen Deformationsrate fiir Instabilitdten x, . Das in dieser Arbeit vorgeschlagene Stabi-
litatskriterium beschreibt damit das Unterdriicken von hydrodynamischen Instabilitdten.
Dies stimmt mit den Ergebnissen von Kobayashi et al. [89] tiberein, in denen fiir die Fille
2, 6, 10 kein Zusammenhang der kleinsten Faltungslinge mit instabilen Léngenmaflen aus
Dispersionsrelationen festgestellt wird. Die unterdriickte Instabilitdt kann zudem in der ge-
ringen Ausdehnung der Bunsenbrennerflamme begriindet sein, da in Gu et al. bei laminarer
stochiometrischer Verbrennung bei 5bar und 10bar erst ab einem Radius von 7, ~ 40mm
Instabilitdten beobachtet werden und die turbulente Flamme von Fall 10 eine Lénge von
~ 40mm aufweist. Abbildung illustriert den Verlauf der Deformationsrate auf der
Flammenoberfliche ¢ = 0,5 fiir die Félle 2, 6 und 10. Obwohl die Flammenfront Bereiche
mit einer Deformationsrate von ks &~ 0 aufweist, ist ein grofler Bereich der Flammen-
front durch Deformationsraten der Grofenordnung O(2) dominiert und unterdriickt damit
hydrodynamische Instabilitéten.
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Abbildung 8.31: Instantane Flammenfront mit der Deformationsrate als Kontur der Félle
2, 6 und 10
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8.4 Simulation einer turbulenten Jetflamme

Der Brenner des Paul Scherrer Instituts entspricht einer Jetflamme in einer Hochdruck-
brennkammer. Wahrend das Verbrennungsregime der Kobayashi Flamme einer ottomotori-
schen Verbrennung entsprechen, ermdoglicht der PSI Brenner die Evaluierung des Verbren-
nungsmodells fiir Betriebsbedingungen, die die Verbrennung in einer stationdren Gastur-
bine abbilden. Als experimentelle Daten steht die gesamte Flammenform zur Verfiigung
sowie Geschwindigkeitsverldufe und die turbulenten Schwankungen.

Der PSI-Brenner wurde bereits zur Modellevaluierung im LES-Kontext von Duwig et
al. [49//50] und Durand und im RANS-Kontext von Dinckelacker et al. untersucht.

8.4.1 Beschreibung des Experiments

Der Brenner wurde experimentell von Griebel et al. [65-67] und Siewert [143] untersucht.
Den experimentellen Aufbau, der Dissertation von Siewert [143] entnommen, zeigt Abbil-
dung 8.32 Die zylindrische Hochdruckkammer hat einen Durchmesser von 75mm und eine

gekihltes Brennerkopf Fenster
Gehause ; \
' / \ ” Abgas
s /
N |/ 320 mm Nz [7]

Luft/CHs I N —h<q~  Laser
Einlass D S~ 4 i Lichtschnitt
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N
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Turbulenz- koaxiale Quarzglas

: ICCD Kamera -
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Abbildung 8.32: Experimenteller Aufbau des PSI Brenners, Siewert [143] entnommen

Lange von 320mm. 10mm — 120mm stromauf der Diise zur Brennkammer (Durchmesser
25mm) konnen Turbulenzgitter montiert werden, um das Turbulenzniveau zu variieren.
Der Brenner erlaubt Driicke bis 30bar und eine thermische Leistung von 400kW. Die Tem-
peratur am Einlass kann bis zu 823 K vorgeheizt werden. Particle Image Velocimetry (PIV)
mit einer physikalischen Auflésung von 0, 21mm/Pixel wird verwendet, um das turbulente
Langenmaf, die turbulente Schwankung und das Geschwindigkeitsfeld in der Brennkammer
zu untersuchen. Nach der Ziindung stabilisiert sich die Flamme durch die Rezirkulation
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8.4 Simulation einer turbulenten Jetflamme

heifler Produkte die sich aufgrund der plotzlichen Querschnitterweiterung am Eintritt zur
Brennkammer ausbildet. Mittels OH-Planar Laser Induced Fluorescence (OH-PLIF) Mess-
technik, bei einer Auflésung von 0, 5mm, wird die Flamme untersucht. Aus den instanta-
nen OH-PLIF Bildern wird im Postprocessing ein bindres Bild erzeugt, wobei eine OH-
Intensitiat von 6 —20% der maximalen OH-Intensitéit als Flammenfront definiert wird. Aus
800 Bildern der instantanen Flammenfront wird eine gemittelte Flammenform errechnet.
Die Anzahl der Flammenfrontdetektionen beschreibt die Aufenthaltswahrscheinlichkeit der
Flammenfront. Eine ausfiihrliche Beschreibung der Messtechnik, den Auswerteroutinen so-
wie eine Gegeniiberstellung von OH-Chemilumeneszenz und OH-PLIF ist in Siewert
zu finden.

In den Arbeiten von Griebel et al. [65-67] und Siewert wird als Reaktant ein perfekt
vorgemischtes Methan-Luft Gemisch mit einem Aquivalenzverhiltnis von ® = 0,43, & =
0,5 und & = 0,56 verwendet. Das integrale Langenmafl betragt 1,8mm < [, < 3,4mm,
die turbulente Intensitit am Einlass wird zu 8, 1% < I < 15, 4% bestimmt.

8.4.2 Modellierung und Simulation
Rechengebiet

Das Rechengebiet beginnt nach dem Turbulenzgitter und umfasst die gesamte Brennkam-
mer. Abbildung [8.33] zeigt das Prinzip der Vernetzung in radialer und azimuthaler Rich-
tung sowie die instantane Flammenfront im Rechengebiet. Die Brennkammer ist in axialer

20

Abbildung 8.33: links: Prinzip der Vernetzung in radialer und azimuthaler Richtung; rechts:
Rechengebiet mit instantaner Flammenfront, Axialgeschwindigkeit als Konturplot

Richtung mit 366, in radialer Richtung mit 75 und in Umfangsrichtung mit 80 Hexaedern
vernetzt. Das Rohr vor der Brennkammer ist in Hauptstromungsrichtung mit 21 Hexa-
edern und 25 bzw. 80 Hexaedern in radialer- und Umfangsrichtung aufgelost. Das gesamte
Rechengebiet ist mit 2,1 - 10° Hexaedern diskretisiert. Die Filterweite im Kernbereich der
Stromung betragt A ~ 6,5-10"%*m und in der Scherschicht A ~ 7,5-10"*m. Die Filterwei-
te ist damit deutlich kleiner als das integrale Langenmaf, und befindet sich im fraktalen
Bereich der Flamme.
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Randbedingungen und Diskretisierung

Entsprechend der Einlassrandbedingung zur Simulation der Kobayashi Datenbank, vgl.
Seite wird am Einlass das vom Turbulenzgenerator nach Kempf et al. [81] generierte
Geschwindigkeitsfeld vorgegeben. Von Neumann Randbedingung fiir die Geschwindigkeit
wird am Auslass vorgegeben. Entsprechend [48] wird die Temperatur an der Brennkam-
merwand zu T, = T, gesetzt. Fiir den Druck werden an allen Réndern von Neumann
Randbedingungen, am Brennkammerauslass wird eine nicht reflektierende Randbedingung
vorgegeben.

Die Diskretisierung entspricht der 1D-Simulation, Abschnitt [8.1.1]

Beschreibung Simulation

Basierend auf der Stromungsgeschwindigkeit am Einlass des unverbrannten Gemischs wer-
den zur Ausbildung des Stromungsfeldes und zur Zeitmittelung je 10 Durchstrémzeiten
simuliert. Simuliert werden 2 Félle mit ® = 0,5 und & = 0,56 bei p = 5bar. Um die
Druckunabhéngigkeit der Modellvorhersage zu iiberpriifen, wird ein Fall bei p = 1bar und
® = 0,5 simuliert. Neben dem in Kapitel [6] vorgeschlagenen neuen Modell, werden die Mo-
delle von Fureby [56] und Hawkes et al. [75], im Favre gefilterten Kontext implementiert,
zur Beschreibung der turbulenten Verbrennung verwendet. Zudem wird von einer adiabaten
Verbrennung ausgegangen. Evaluiert werden die Modelle beziiglich der Flammenformen,
Axialgeschwindigkeiten und der turbulenten Schwankung. Tabelle fasst die fiir alle si-
mulierten Félle konstanten Daten des Stromungsfeldes zusammen. Tabelle listet die

Brennstoff Ulm/s| u'[m/s] lijmm] T,[K]
CHy 40 3,24 2,5 673

Tabelle 8.6: Daten den Stromungsfeldes der simulierten Félle des PSI Brenners

simulierten Félle und verbrennungsspezifischen Kenngrofien auf. Die A /lp-Werte sind auf
die Gitterweite in der Kernstromung bezogen. Das Regime Diagramm nach Peters in Ab-

Fall p[MPa] @& sYim/s] lp-10"°m] A/l Da Ka Rey Re;

1 0,1 0,5 0,49 12 6,1 3,1 37 16,1-10° 130
2 0,5 0,5 0,23 5,4 136 3,3 7,8 80,6-10° 653
3 0,5 0,56 0,34 3,6 204 74 35 80,6-10° 653

Tabelle 8.7: Auflistung der simulierten Félle mit verbrennungsspezifischen Kenngrofien des
PSI Brenners

bildung zeigt, dass sich die simulierten Félle im Bereich der diinnen Reaktionszone
befinden und damit zumindest die Reaktionszone noch die Struktur einer laminaren Flam-
me aufweist. Folgt man Driscoll [46] kann fiir die simulierten Félle noch eine “flamelet”
Struktur vorliegen, vgl. Kapitel Die Auswertung der Klassifizierung auf der Flam-
menoberfliche in einem LES-Regime Diagramm nach Pitsch [132] zeigt Abbildung [8.35]
Konsistent mit dem Regimediagramm nach Peters wird Fall 2 in dem LES-Diagramm dem
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Abbildung 8.34: Zuordnung der Betriebspunkte der simulierten Félle in das Regime-
Diagramm nach Peters; Fall 1 (blau) Fall 2 (rot); Fall 3 (griin); orange Linie zeigt den
Betriebsbereich stationdrer Gasturbinen nach Hoffmann [77]

Regime der diinnen Reaktionszone zugeordnet. Der Hauptbereich von Fall 3, entsprechend
Tabelle liegt hier Ka = 3,5 vor, wird in dem LES-Diagramm dem gefalteten Flammen-
front Regime zugeordnet. Unterschiede begriinden sich darin, dass fiir das Peters-Diagramm
globale Werte am Brennereinlass ausgewertet werden, wahrend fiir das LES-Diagramm die
Werte auf der Flammenfront ausgewertet werden, die fiir den Fall 3 bis zu 120mm stromab
vom Einlass liegt. Einen Eindruck iiber die Korrelation der Karlovitz Zahl auf der Flam-
menfront ¢ = 0,5 mit dem Radius und dem axialen Abstand vom Brennereinlass zeigt die
Abbildungen [8.36] Am Brennereinlass liegt eine ausgeprigte Scherschicht vor, wodurch das
Feinstrukturmodell hohe Werte von v/, vorhersagt. In diesen Bereichen zeigt sich eine gute
Ubereinstimmung der Regimezuordnung in dem LES- und Peters Diagramm. Fiir z/d > 2
und r/d < 0,4 ist die Turbulenz nicht mehr durch die Scherschicht dominiert. In diesen
Bereichen stellt sich eine nahezu konstante Karlovitz Zahl von Kaa < 1 ein.

8.4.3 Vergleich Simulation-Experiment
Vergleich der Flammenfronten

Eine Gegeniiberstellung der instantanen Flammenfronten von Experiment und Simulation
fiir den Fall 2 zeigt Abbildung|8.37| Das Experiment zeigt die OH Intensitét sowie die binére
Abbildung zur Ermittlung der Flammenfront. Die Simulationsdaten zeigen die Kontur von
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Abbildung 8.35: Auswertung der Fille 1-3 in einem LES-Regime-Diagramm nach Pitsch
[132]; Fall 1 (blau) Fall 2 (rot); Fall 3 (griin)
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Abbildung 8.36: Abhingigkeit der Karlovitz Zahl Kaa auf der Flammenoberfliche a) mit
axialen Abstand von der Brennerdiise; b) mit radialen Abstand von der Rotationsachse

¢ sowie die zugehorige bindre Abbildung mit ¢ = 0,5 als Indikator der Flammenfront. Die
raumliche Ausdehnung der OH-Intensitét ist in guter Ubereinstimmung mit dem Reakti-
onsbereich der LES. Da die Auflosung im Experiment (Pixelgrofie 0,210mm) um Faktor
3,5 grofler als in der Simulation ist, zeigt die experimentelle, binédre Flammenstruktur eine
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Abbildung 8.37: Gegeniiberstellung experimenteller und simulierter instantaner Flammen-
fronten; links: Experiment, oben OH-PLIF unten binér; rechts: Simulation, oben ¢ unten
binér

deutlich feiner gewinkelte Flammenfront, im Vergleich zur aufgeldsten Flammenfront der
Simulation.

Abbildung 8.38| stellt die zeitlich gemittelte Flammenfront bei Modellierung der Verbren-
nung mit dem neuen Verbrennungsmodell der experimentellen Flammenform fiir Fall 2
gegeniiber. Zu beachten ist die leicht unsymmetrische Flammenform im Experiment, die
sich bereits am Einlass zur Brennkammer ergibt. Die turbulente Flammenform ist in gu-
ter Ubereinstimmung mit der experimentell ermittelten. Die Isolinie (¢) = 0,5 und damit
der Bereich grofiter Wahrscheinlichkeit der Flammenfront wird bei Fall 2 etwas weiter
stromauf als im Experiment vorhergesagt. Das Wachstum der turbulenten Flammendicke
unterschétzt etwas die experimentelle Flammenform. Die Gegeniiberstellung der Zeit ge-
mittelten Flammenfront bei einem Brennstoff-Luft Verhéltnis von ® = 0,56 (Fall 3) in
Abbildung zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung der Isolinie (¢) = 0, 5. Die turbulen-
te Flammendicke der Simulation unterschétzt jedoch die Ausdehnung der experimentellen
Flammenform. Im Experiment wird bereits am Brennkammereinlass eine grofie Ausdeh-
nung der Flamme detektiert, wihrend in der Simulation ein Wachstum der turbulenten
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Abbildung 8.38: Gegeniiberstellung der Flammenform von Experiment (unten) und Simu-
lation (oben) mit neuem Modell fiir & = 0,5

Flammendicke vorhergesagt wird. An der Flammenspitze zeigt sich allerdings eine sehr
gute Ubereinstimmung von Experiment und Simulation. Flammenfronten bei einem Um-
gebungsdruck p = 1bar sind in [65H67,[143] nicht dargestellt, werden aber als Druck un-
abhingig beschrieben. Abbildung stellt fiir ® = 0,5 an 5 unterschiedlichen axialen
Positionen die vorhergesagten Flammenformen fir 1bar und 5bar (Fall 1 und Fall 2) ge-
geniiber. Die Auswertepositionen in der Brennkammer zeigt Abbildung |8.44] Fiir den 5bar
Fall wird im allgemeinen eine etwas breitere turbulente Flammendicke vorhergesagt. Bis
zur Position z/d = 5 ist kein Druckeinfluss festzustellen, wihrend ab z/d = 7 fiir bbar eine
etwas geringere Reaktionsrate vorhergesagt wird und dadurch eine langere Flamme. Der
Bereich grofiter Wahrscheinlichkeit der Flammenfront ¢ = 0,5 stimmen fiir einen grofien
Bereich sehr gut iiberein. Ab der Auswerteposition z/d = 7 wird bei bbar eine etwas lange-
re Flamme vorhergesagt. Die langere Flammenfront kann dadurch begriindet werden, dass
die in der Simulation verwendete laminare Brenngeschwindigkeit nicht exakt mit s ~ p=0°
skaliert und fiir Sbar leicht unterschétzt wird. Moglicherweise iiberschétzt auch bei bbar die
lineare Theorie stédrker den Einfluss von Streckeffekten auf die laminare Brenngeschwindig-
keit als bei 1bar.
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Abbildung 8.39: Gegeniiberstellung der Flammenform von Experiment (unten) und Simu-
lation (oben) mit neuem Modell fir & = 0,56
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Abbildung 8.40: Gegeniiberstellung von ¢ der Simulation mit neuem Modell fiir 1bar(blau)
und 5bar(rot) mit & = 0,5
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Untersuchung weiterer Verbrennungsmodelle

Die Simulationsergebnisse unter Verwendung des Verbrennungsmodells von Fureby
in Abbildung ) zeigen beziiglich der rdumlichen Ausdehnung der Flamme eine sehr
gute Ubereinstimmung mit der experimentell vermessenen Flamme. Der Bereich grofiter
Aufenthaltswahrscheinlichkeit der Flammenfront wird durch das Modell von Fureby etwas
weiter stromauf vorhergesagt. Das Modell von Hawkes et al. [75], mit dem Experiment

0 320

-37,5 >
320

0 Anzahl Flammenfrontdetektionen 40

Abbildung 8.41: Gegeniiberstellung der Flammenform von Experiment und Simulation fiir
® = 0,5; a) Modell von Fureby; b) Modell von Hawkes

in Abbildung ) verglichen, ergibt ein geringeres Wachstum sowie eine geringere Aus-
dehnung der turbulenten Flammendicke im Vergleich zum Experiment. Zu beachten sind
zudem die leichten Unsymmetrien der experimentellen Flammenformen, vgl. Abbildung
B.38 Die Simulationen mit den Modellen von Fureby und Hawkes konzentrieren sich auf
eine alleinige Evaluierung der Verbrennungsmodelle. Der Einfluss von Streckeffekten auf die
laminare Flammengeschwindigkeit wird daher nicht beriicksichtigt. Dies erklart dhnliche
vorhergesagte Flammenformen mit dem neuen Modell und dem Modell von Fureby, obwohl
die Abschiatzung der Feinstrukturflammenfaltung in Abbildung [8.29) generell eine groflere
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Flammenfaltung des neuen Modells vorhersagt. Der Vergleich der Simulationsergebnisse
mit dem Modell von Fureby hinsichtlich des Verlaufs der Reaktionsfortschrittsvariablen
bei 1bar und 5bar in Abbildung zeigt nur einen geringen Druckeinfluss. Wie bei der

x/d =0 x/d =3 x/d =5 x/d=7 x/d =9
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Abbildung 8.42: Gegeniiberstellung von ¢ der Simulation mit Modell von Fureby fiir 1bar
(blau) und 5bar (rot) mit & = 0,5

Evaluierung des neuen Modells, wird ab der Position z/d = 7 bei 5bar eine geringere Re-
aktionsrate vorhergesagt. Die Evaluierung der Druckabhéngigkeit bei der Verwendung des
Modells von Hawkes ist in Abbildung[8.43 dargestellt. Hierbei wird die kiirzerste Flammen-
front vorhergesagt, so dass bereits ab der Position x/d = 5 bei bbar eine etwas geringere
Reaktionsrate festgestellt wird.

Vergleich des Stromungsfeldes

Die Geschwindigkeit und die turbulenten Schwankungen des Stromungsfeldes werden fiir
die Konfiguration ® = 0,5 bei 1bar Umgebungsdruck in [48] bereitgestellt und sind an
den Positionen z/d = 0, xz/d = 3, x/d = 5, x/d = 7 und x/d = 9 ausgewertet. Un-
tersucht werden die Simulationsergebnisse fiir das Modell von Fureby [56] und Hawkes
et al. [75] bei p = lbar, sowie die Ergebnisse des neuen Modells fiir 1bar und 5bar, um
die Druckunabhéngigkeit anhand der Auswertung des Stromungsfeldes zu iiberpriifen. Wie
in Kapitel dargelegt, kann die Turbulenz innerhalb der turbulenten Flammendicke
durch die periodische Schwankung der Flammenfront nicht korrekt gemessen bzw. berech-
net werden [134]. Die ausgewerteten u'—Werte enthalten neben der turbulente Schwan-
kung auch Informationen iiber die Flammenperiodizitiat. Allerdings ist die Auswertung
im Experiment und in der Simulation gleich und enthélt damit die selben Informationen.
Abbildung zeigt das mittlere Geschwindigkeitsfeld (u,) sowie die Positionen der Aus-
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Abbildung 8.43: Gegeniiberstellung von ¢ der Simulation mit Modell von Hawkes fiir 1bar
(blau) und bbar (rot) mit & = 0,5

wertung. Abbildung [8.45] stellt die simulierten Geschwindigkeits- und Turbulenzfelder in
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Abbildung 8.44: Geschwindigkeitsfeld bei Simulation von Fall 2 sowie Auswertepositionen,
Konturlinie zeigt (¢) = 0,5

axialer Richtung den experimentellen Daten fiir den Einlassbereich z/d = 0 sowie z/d = 3
gegeniiber. Der Einlassbereich zeigt, dass die Zeit gemittelten Geschwindigkeitsfelder gut
mit den experimentellen Daten iibereinstimmen. Nachdem der Einfluss der Verbrennung
noch sehr gering ist, sind auch die Geschwindigkeiten bei den verschiedenen Modellen na-
hezu identisch. Die turbulente Schwankung am Einlass ist in sehr guter Ubereinstimmung
mit den experimentellen Daten.

An der Position x/d = 3 stimmen die Geschwindigkeitsfelder gut mit den experimentellen
Daten iiberein. Da das Modell von Hawkes etwas kiirzere Flammenfronten vorhersagt, ist
die Geschwindigkeit im Kernbereich der Stromung etwas hoher im Vergleich zu den {ibri-
gen Modellen. Die u/-Werte zeigen im Kernbereich eine sehr gute Ubereinstimmung mit
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den experimentellen Daten, im Bereich grofler Scherraten wird die turbulente Schwankung
etwas liberschétzt.

Im Bereich x/d = 5 und x/d = 7, dargestellt in Abbildung [8.46] zeigt das Modell von
Fureby die beste Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten. Die Abweichungen der
Simulationsergebnisse des in dieser Arbeit vorgeschlagenen Modells sind aber gering. Da
das neue Modell sowie das Modell von Hawkes ein weiter stromauf verlagertes Einsetzen
der Verbrennung im Vergleich zum Experiment vorhersagen, sind hier auch die Geschwin-
digkeiten etwas hoher. Die Geschwindigkeitsverldufe des neuen Modells fiir 1bar und 5bar
sind nahezu identisch. Da bei x/d = 7 fiir 1bar die Verbrennung etwas weiter stromauf vor-
hergesagt wird, vgl. Abbildung ergeben sich an dieser Position bei 1bar etwas hohere
Geschwindigkeiten als bei 5bar. Die u/-Werte vorhergesagt durch das neue Modell zeigen
eine sehr gute Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten.

Da das Modell von Fureby die axiale Ausdehnung der turbulenten Flammendicke stromab
etwas iiberschétzt, werden mit Furebys Modell an der Position x/d = 9 geringere Geschwin-
digkeiten vorhergesagt, als im Experiment festgestellt. Das neue Modell sowie das Modell
von Hawkes sagen einen abgeschlossenen Verbrennungsprozess vorher und damit eine sehr
gute Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten.
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Abbildung 8.45: Vergleich der Axialgeschwindigkeit (durchgezogene Linie) und der turbu-

lenten Schwankung (gestrichelt); Experiment (schwarz und Symbol); neues Modell 1bar
(rot); neues Modell bbar (blau); Fureby (griin); Hawkes (orange)
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Abbildung 8.46: Vergleich der Axialgeschwindigkeit (durchgezogene Linie) und der turbu-

lenten Schwankung (gestrichelt); Experiment (schwarz und Symbol); neues Modell 1bar
(rot); neues Modell bbar (blau); Fureby (griin); Hawkes (orange)
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Abbildung 8.47: Vergleich der Axialgeschwindigkeit (durchgezogene Linie) und der turbu-

lenten Schwankung (gestrichelt); Experiment (schwarz und Symbol); neues Modell 1bar
(rot); neues Modell 5bar (blau); Fureby (griin); Hawkes (orange)
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8.5 Simulation eines nicht-adiabaten Drallbrenners

Zur Evaluierung des Verbrennungsmodells fiir eine technisch relevante Konfiguration wird
der BRS-Drallbrenner des Lehrstuhls fiir Thermodynamik der TUM simuliert. Der Drall-
brenner weist Bereiche auf, in denen die Flamme mit den nicht adiabaten Wénden inter-
agiert und ermoglicht somit die Evaluierung der in Abschnitt vorgestellten Modelle
zur Beriicksichtigung der Flamme-Wand Interaktion bei vorgemischter Verbrennung. Der
Brenner wurde bereits von Keppeler et al. [137] mit einem fraktalen Verbrennungsmodell
simuliert, um das Verhalten von thermischen Verléschmodellen bei technisch relevanten
Konfigurationen zu untersuchen.

8.5.1 Beschreibung des Experiments

Der Drallbrenner wurde von Komarek und Polifke [95] im Rahmen des Projekts Kraftwer-
ke des 21ten Jahrhunderts, GV 6 Premixed Flame Dynamics entwickelt und experimentell
untersucht. Das Drallregister befindet sich in einem Ringspalt zwischen der Lanze und
dem Auflenrohr der Anstromung 30mm vor der Brennkammer. Der Innen- und Auflen-
durchmesser des Ringspalts betrigt 16mm und 40mm. Die Brennkammer hat eine Linge
von 300mm und einen quadratischen Querschnitt mit 90mm x 90mm Kantenlinge. Am
Brennkammerauslass sind Lochbleche montiert, um akustische Reflektionen zu vermeiden.
Eine detaillierte Beschreibung des experimentellen Aufbaus ist in [96] zu finden.

Die Flammenposition wird {iber die Verteilung der Wéarmefreisetzung der Flamme in der
Brennkammer anhand von OH* Chemilumineszenz der Verbrennung bestimmt. Ein Inter-
ferenzfilter zentriert auf eine Wellenldnge von 307, 1+3/ —O0nm mit einer Transmission von
15% und einer Bandbreite von 10 —2nm bei halber Leistung wird verwendet, um das Signal
von weiteren Emissionen zu separieren. Instantane Bilder werden mit einer bildverstarkten
CMOS Kamera aufgenommen. Die Zeit gemittelte OH* Kontur in der Brennkammer wird
iiber 200 Bilder, die innerhalb von 4s aufgenommen werden, erstellt.

Axiale und radiale Komponenten der Geschwindigkeit in der Brennkammer werden in ei-
ner Schnittebene in der Brennkammermitte iiber ein Hochgeschwindigkeits PIV System
gemessen. Der Nd:YLF Laser hat eine Wellenlénge von 527nm und einen Pulsabstand von
20ps. Eine zeitliche Auflésung von 1ms bei einer Messzeit von 1s erlaubt es ein addquates
Zeit gemitteltes Geschwindigkeitsfeld zu erstellen.

8.5.2 Modellierung und Simulation
Rechengebiet

Das Rechengebiet bildet die gesamte Geometrie des Brenners ab und ist in Abbildung
dargestellt. Ringspalt und Brennkammer sind mit 8,3 Millionen Hexaedern diskretisiert
und an den Wéanden verfeinert.
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Abbildung 8.48: Konfiguration des Drallbrenners; Isofliche entspricht ¢ = 0,4 und illus-
triert die instantane Flammenposition

Randbedingungen

Mit Ausnahme des Drucks werden am Einlass Dirichlet Randbedingungen vorgegeben. Die
Temperatur am Einlass betrégt T, = 293K, die Mantelfliche der Lanze wird zu T,, = 293K
gesetzt und fiir die Spitze der Lanze sowie die Brennkammerwéinde werden T, = 600K
vorgegeben. Am Einlass des Ringspalts wird fiir die Geschwindigkeit ein Blockprofil mit
26, 5m/s vorgegeben, das einer Brennerleistung von 70 kW entspricht. Da das Drallregister
ausreichend Turbulenz einfiihrt, muss am FEinlass kein turbulenzbehaftetes Geschwindig-
keitsfeld vorgegeben werden. Der Druck in der Konfiguration ist konstant bei py = 1bar.
Am Auslass wird eine nicht reflektierende Randbedingung fiir den Druck vorgegeben. Eine
van Driest Dampfung wird verwendet, um in Wandnéhe die turbulente Viskositdt nicht zu
iiberschétzen.

Die verwendete Diskretisierung ist in Kapitel beschrieben.

Beschreibung Simulation

Sieben Durchstromzeiten werden gerechnet um ein ausgebildetes Stromungsfeld zu er-
halten, weitere 7 Durchstromzeiten werden zur Zeitmittelung simuliert. Das Brennstoff-
Luftverhéltnis betragt ® = 0,77. Mangels experimenteller Daten zum Turbulenzniveau,
kann das globale Verbrennungsregime nicht bestimmt werden. Die Klassifizierung in einem
LES-Regime Diagramm ausgewertet auf der Flammenoberfliche ¢ = 0,5 ist in Abbildung
dargestellt und zeigt, dass der Hauptbereich dem Regime diinner Reaktionszonen
zugeordnet werden kann.

Bewertung der LES Qualitit

Im Gegensatz zu den Freistrahlstromungen in Abschnitt und ist die Stromung im
Drallbrenner deutlich durch den wandnahen Bereich beeinflusst. Zudem konzentriert sich
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Abbildung 8.49: Auswertung der Regimezuordnung auf der Flammenfront ¢ = 0, 5 in einem
LES Regimediagramm

die Auswertung des BRS-Brenners auf die Evaluierung der FWI-Modelle und benétigt die
Untersuchung der Wandauflosung. Maximale y™ Werte von 25 treten im Bereich der Lanze
nur am Drallregister auf. Werte von y™ < 5 liegen in Bereichen vor, in denen die Flamme
mit der Wand interagiert. Wie in Keppeler et al. [82] gezeigt, ist eine Zelle in der lami-
naren Unterschicht ausreichend, um die Turbulenz im Strémungsfeld sowie in Wandnihe
ausreichend aufzulosen. Die Simulation des Drallbrenners auf einem groberen Netz mit 5,5
Millionen Zellen mit der selben Numerik und einem leicht modifizierten Verbrennungsmo-
dell in Keppeler et al. [137] zeigt nur geringe Abhéngigkeit des Geschwindigkeitsfeldes von
der Netzauflosung.

8.5.3 Evaluierung der FWI-Modelle

Evaluiert werden die FWI-Erweiterungen, Qgr, Gleichung 1) die eine Reduktion der
laminaren Flammengeschwindigkeit beschreibt sowie Q) psp, Gleichung , zur Redukti-
on der Feinstrukturflammenfaltung bei Warmeverlusten. Eine dritte Simulation wird ohne
Beriicksichtigung von FWI-Modellen durchgefiihrt.

Evaluierung der Peclet Zahlen fiir den Wandabstand

Die Modelle werden zunéchst in Hinblick auf die Vorhersage der charakteristischen Peclet
Zahlen, Pe,, , fiir den Abstand thermischen Verléschens und Pe,, ; fiir den Abstand ersten
Auftretens thermischer Verluste untersucht. Abbildung zeigt dazu die Isolinien der
Zeit, gemittelten Reaktionsfortschrittsvariablen sowie die Zeit gemittelten Konturverldufe
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der FWI-Modelle, die den Bereich von Warmeverlusten der Flamme beschreiben. Beriick-

0

Abbildung 8.50: Auswertung der FWI-Modelle Qg;, Gleichung (5.42) und Qpsp Gleichung
(5.46) als Konturfliche; Isolinien zeigen ¢ = 0,2; 0,5; 0, 8

sichtigt man den Einfluss von Warmeverlusten auf die laminare Flammengeschwindigkeit
iiber Qgz, wird der Wandeinfluss nur im wandnahen Bereich vorhergesagt, mit einer deut-
lichen Reduktion des Reaktionsquellterms. Im Gegensatz dazu beschreibt Qpgp in einem
grofleren Bereich den Einfluss von Wiarmeverlusten auf die Verbrennung, allerdings mit
einer geringeren Reduktion des Reaktionsquellterms. Dass auch Wéarmeverluste in einem
groflen Abstand zur Wand vorhergesagt werden, ist darin begriindet, dass sich Produkte an
der Brennkammerwand abkiihlen kénnen und iiber die duflere Rezirkulationszone zuriick
transportiert werden. Dies fiithrt zu nicht adiabaten Bereichen auflerhalb des wandnahen
Bereichs. Diese Art von Verloscheffekten ist damit keine direkte Konsequenz von FWI
Mechanismen, sondern eine Folge der Beschreibung der FWI iiber einen Wérmeverlustpa-
rameter und nicht iiber den Wandabstand.

Eine quantitative Auswertung der Wandabsténde fiir vollstandiges, thermisches Verléschen
Pe,, , sowie des Abstands fiir den ersten Einfluss von Wandeffekten auf den Reaktionsquell-
term Pe,, ; ist in Tabelle zusammengefasst. Fiir Pe,, , wird der Abstand definiert, bei
dem das Verloschmodell im Bereich der Flammenfront, definiert als ¢ = 0, 5 einen Wert von
Q < 0,05 annimmt. Pe,, ; wird als Wandabstand der Flammenfront ausgewertet, fiir den
Q < 1 vorliegt. Ausgewertet werden dabei instantane Verteilungen von Q, da die Zeitmit-
telung aufgrund der Periodizitit der Flamme Bereiche vollsténdigen Verlgschens, Q < 0, 05
nicht abbilden kann. Die Peclet Zahlen werden an den Positionen bestimmt, wo sich die
Flamme an der Lanze der Temperatur Ty, = 293K stabilisiert sowie in dem Bereich wo die
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QSL QFSD
Tw 293K 600K 293 K 600K

Peyq 3.6 25 — —
Pe,; 40 36 65 45

Tabelle 8.8: Vorhersage der Peclet Zahlen durch die Verloschmodelle Qg1 Gleichung 1}
und Qrgp Gleichung 1) fir thermisches Verléschen Pe,, , und Beginn von Wéarmever-
lusten Pe,, ; bei unterschiedlichen Wandtemperaturen

Flamme die Brennkammerwand beriihrt der eine Temperatur von Ty, = 600K vorgegeben
wird.

Verwendet man QS 1, liegen die Peclet Zahlen fiir vollstandiges Verloschen in einem Bereich
von Pe, , ~ 3,4 , der auch in der DNS von und beobachtet wird. Pe,, ; iiber QSL
modelliert, iiberschétzt leicht die Wandabstédnde die in der DNS von Poinsot et al.
und Bruneaux et al. eine Gréfenordnung von O(10) bzw. Pe,, ; ~ 25 aufweisen.

Das Modell Qpgp kann kein vollstéindiges, thermisches Verloschen vorhersagen. Der Ab-
stand ersten Einflusses von Warmeverlusten auf den Reaktionsquellterm iiberschétzt etwas
stiarker die Beobachtungen aus der DNS , sowie das Modell fiir Qgy.. Beide Modelle
beschreiben allerdings auch einen Einfluss der Wandtemperatur auf die Peclet Zahlen.

Einfluss von FWI auf die Flammenposition

Der Einfluss der FWI-Modelle auf die Flammenposition ist in Abbildung dargestellt.
Durch die Reduktion des Reaktionsquellterms in Wandnéhe stabilisiert sich die Flam-

Keine Beriicksichtigung ~ ~
von FWI FWI iiber Qs FWI iber Qrsp

Abbildung 8.51: Konturverlauf von (¢) auf der Brennerlanze bei Vernachlidssigung und
Beriicksichtigung von Warmeverlusten der Flamme

me an der Lanze weiter stromab. Zudem vergrofiert sich die turbulente Flammendicke.
Da durch Qrsp geringere FWI-Effekte vorhergesagt werden, wird die Flamme nicht so-
weit stromab vorhergesagt, wie bei Beriicksichtigung von Warmeverlusten {iiber Qgy. Eine
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8.5 Simulation eines nicht-adiabaten Drallbrenners

Stromabverschiebung der Flamme lésst sich mit der Theorie des Flammenriickschlags in
Grenzschichten erklédren, die erstmals von Lewis und von Elbe [103] fiir laminare Verbren-
nung formuliert und z.B. von Khitrin et al. [85] bei turbulenten Flammen angewendet wird.
Man geht davon aus, dass sich eine Flamme in der Grenzschicht stabilisieren kann, wenn
gilt:

auaz

on

SL
w lF

(8.22)

w

Wertet man in der Simulation den Gradienten der Geschwindigkeit in Hauptstréomungs-
richtung normal zur Wand aus, zeigt sich, dass dieser mit zunehmendem Abstand vom
Drallregister abnimmt. Da sich aufgrund der Verloscheffekte auch die effektive Flam-
mengeschwindigkeit reduziert, ergibt sich daraus eine Stabilisierung der Flamme weiter
stromab vom Drallregister.

8.5.4 Vergleich Experiment-Simulation

Die verdnderte Flammenposition sowie die reduzierte Reaktionsrate in Wandnéhe beein-
flusst zudem das Geschwindigkeitsfeld. Ausgewertet wird der radiale Verlauf der Axialge-
schwindigkeit an 4 Positionen in der Brennkammer. Abbildung zeigt die Auswertepo-
sitionen in der Brennkammer sowie den Konturverlauf der Axialgeschwindigkeit mit der
charakteristischen Rezirkulationszone bei Verwendung von Qg;, zur Beriicksichtigung von
FWI. Der radiale Geschwindigkeitsverlauf bei Beriicksichtigung sowie Vernachlissigung
von FWTI ist in Abbildung den experimentellen Daten gegeniibergestellt. Beriicksich-
tigt man FWI wird die Reaktionsrate in Wandnéhe reduziert und die Flamme stabilisiert
sich weiter stromab an der Lanze. Vernachlassigt man FWI ist damit an der gleichen axialen
Position die Verbrennung weiter fortgeschritten und die Axialgeschwindigkeit vergrofiert
sich, wie die Auswertung an der Position z = 30mm zeigt. An dieser Position stimmen auch
die Simulationsdaten bei Beriicksichtigung von FWI-Modellen gut mit den experimentellen
Daten iiberein, wihrend die Simulation mit Vernachlassigung der FWI die experimentellen
Daten iiberschéatzt.

Geringe Unterschiede zwischen den Simulationsdaten sind an der Position z = 50mm
zu erkennen. Etwas stromauf dieser Position ist aber auch die Flamme keinen weiteren
Wirmeverlusten ausgesetzt. Die Breite der Riickstromzone wird in der Simulation etwas
iiberschétzt, wie an der Position z = 30mm stimmen aber auf der Rotationsachse die Ge-
schwindigkeiten sehr gut mit dem Experiment iiberein.

Bei z = 7T0mm und z = 90mm und bereits weiter stromauf beriihrt die Flamme die Wand.
Vernachldssigt man Auswirkungen von Warmeverlusten, ergeben sich groere Geschwindig-
keitsspitzen in Wandnéhe, welche die experimentellen Daten iiberschétzen. Bei Beriicksich-
tigung von FWI-Modellen ist eine bessere Ubereinstimmung mit dem Experiment zu erken-
nen. Bei y < 0 ergibt sich eine sehr gute Ubereinstimmung von Experiment und Simulation,
wéhrend aufgrund von Unsymmetrien der experimentellen Daten bei y > 0 die Abweichun-
gen etwas grofler sind. Alle Simulationen iiberschétzen aber im Bereich 7T0mm < z < 90mm
betragsméfig die negativen Geschwindigkeiten in der Riickstromzone.
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Abbildung 8.52: Konturverlauf der Axialgeschwindigkeit; Isolinien kennzeichnen u, = 0m/s
und u, = —10m/s; vertikale Linien kennzeichnen Auswertepositionen

Der Vergleich der Geschwindigkeitsfelder zeigt, dass eine bessere Ubereinstimmung von
Experiment und Simulation bei Verwendung der FWI-Modelle erzielt werden kann. Trotz
der unterschiedlichen Werte fiir Pe,, , und Pe,, ; in Tabelle der beiden Modelle, zeigen
die Geschwindigkeitsfelder der beiden Simulationen kaum Abweichungen von einander.
Um den Einfluss von Warmeverlusten direkt iiber den Reaktionsquellterm zu untersuchen,
wird die OH* Chemilumeneszenz in der Brennkammer verglichen. Diese wird in der Brenn-
kammer normal zur Betrachtungsebene aufsummiert und entspricht damit einer integralen
Darstellung. In der Simulation wird der Reaktionsquellterm . ausgewertet und ebenso
normal zur Betrachtungsebene aufintegriert. Die Gegeniiberstellung zeigt Abbildung
wobei im Experiment und den Simulationen die maximalen Wéarmefreisetzungsraten auf
1 normiert werden. Beriicksichtigt man Wéarmeverluste stimmen die Bereiche maximaler
Reaktionsrate gut mit den maximalen O H* Bereichen iiberein. In der Simulation wird al-
lerdings an der Position z = 0,01lcm eine etwas erhohte Reaktionsrate vorhergesagt als
im Experiment. Vernachléssigt man Wéarmeverluste, ergeben sich hohe Reaktionsraten be-
reits im Bereich der Lanze, so dass im Bereich maximaler OH* Chemilumeneszenz des
Experiments die Reaktionsrate bei Vernachliassigung der FWI deutlich geringer ausfillt.
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8.5 Simulation eines nicht-adiabaten Drallbrenners

8.5.5 Bewertung der Modelle zur Beriicksichtigung von Flamme-
Wand Interaktion

Die Untersuchung der Simulationsdaten zeigt, dass die Beriicksichtigung von Modellen fiir
die FWI eine deutliche Verbesserung der Ubereinstimmung mit dem Experiment, hinsicht-
lich des Geschwindigkeitsfeldes und der integralen Reaktionsrate ergeben. Die Auswertung
der Peclet Zahlen Pe,, , und Pe, ; zeigt, dass das Modell, welches die Reduktion der lami-
naren Flammengeschwindigkeit beschreibt, in guter Ubereinstimmung mit experimentellen
und DNS Daten ist, wihrend das Modell, welches eine Verringerung von X beschreibt, kein
vollsténdiges Verloschen vorhersagen kann und den Wandabstand fiir erste Warmeverluste
iiberschétzt.
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Abbildung 8.53: Auswertung der Zeit gemittelten Axialgeschwindigkeit in der Brennkam-

mer; Experiment (schwarz); Vernachlassigung von FWI (griin); Beriicksichtigung von FWI
tiber Qpsp (rot); Beriicksichtigung von FWI iiber Qg (blau)
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Abbildung 8.54: Integrale Darstellung der OH* Chemilumeneszenz im Experiment und die
integrale Darstellung des Reaktionsquellterms der Simulation, jeweils auf 1 normiert
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9 Zusammenfassung

Die Arbeit beschéftigt sich mit der Modellierung und Simulation von Vormischver-
brennungssystemen im LES-Kontext mit Fokus auf die Hochdruckverbrennung. Ein
algebraisches, fraktales Verbrennungsmodell wird formuliert, das die Flammenfaltung
innerhalb der Filterweite beschreibt. Da bei hohem Druck die Tendenz zunimmt, dass
Flammen durch Landau-Darrieus und thermodiffusive Instabilitdten beeinflusst werden,
wird in dieser Arbeit ein Modell formuliert, das den Einfluss von Instabilitatseffek-
ten auf die laminare Flammengeschwindigkeit beriicksichtigt. Basierend auf einem
phénomenologischen Modell wird die Deformationsrate auf der Flammenoberfliche als
Stabilitatskriterium verwendet. Um die Simulation von technisch relevanten Konfigu-
rationen zu ermoglichen, bei denen die Verbrennung zumeist durch Wéarmeverluste in
Wandnéhe beeinflusst wird, werden Modelle, die als einfache Erweiterungen fiir algebrai-
sche Verbrennungsmodelle verwendet werden koénnen, in der Literatur identifiziert und
evaluiert.

Das Modell zur Beriicksichtigung von LD- und TD-Instabilitdten wird anhand der Si-
mulation laminarer, expandierender Kugelflammen in einer isobaren Verbrennungsbombe
validiert. Die simulierte laminare Brenngeschwindigkeit im stabilen Bereich, als auch
im instabilen Bereich zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung mit experimentellen Daten
bei den Driicken 1bar, bbar und 10bar. Die Deformationsrate zeigt sich als geeignetes
Kriterium um die Transition zu instabilen Flammen zu beschreiben. Ein validiertes
Modell fiir die laminare Flammengeschwindigkeit wird damit bereitgestellt, um LD- und
TD-Effekte bei der Simulation von Vormischverbrennung zu beriicksichtigen.

Um das neue Verbrennungsmodell fiir ottomotorische Verbrennung zu analysieren, wird
eine turbulente Bunsenbrennerflamme bei unterschiedlichen Driicken und Turbulenzgraden
simuliert. Die Ergebnisse werden hinsichtlich der turbulenten Flammengeschwindigkeit
mit der Kobayashi Datenbank verglichen. Das neue Verbrennungsmodell mit Methan als
Brennstoff kann fiir einen groflen Druck- und Turbulenzbereich die turbulente Flammenge-
schwindigkeit des Experiments reproduzieren. Bei Propan als Brennstoff wird bei 1bar die
Reaktionsrate etwas iiberschétzt, die Druckskalierung zu bHbar sowie die experimentellen
Daten bei bbar kénnen gut wiedergegeben werden. LES mit unterschiedlichen Filterweiten
zeigen, dass die Kombination aus Numerik, Turbulenzmodellierung und Verbrennungsmo-
dell eine von der Filterweite unabhéngige totale Flammenoberfliche berechnet.
Simulationen der turbulenten Bunsenbrennerflamme mit den Verbrennungsmodellen von
Hawkes et al. |[75] und Fureby [56] zeigen, dass bei hohem Druck mit moderaten turbulen-
ten Reynolds Zahlen (aufgrund des hohen Drucks), aber geringer Feinstrukturturbulenz
beide Modelle die Feinstrukturflammenfaltung deutlich unterschétzen. Dies wird durch
algebraische Analysen der Feinstrukturfaltung der Modelle bestétigt. Bei Propan als
Brennstoff, wird bei lbar eine sehr gute Ubereinstimmung erreicht, allerdings wird bei
hohem Druck und moderater Turbulenz die Reaktionsrate erneut deutlich unterschétzt.
Um das Verbrennungsmodell fiir Betriebspunkte zu untersuchen, die typisch fiir die
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Verbrennung in stationdren Gasturbinen sind, wurde eine Jetflamme, experimentell
vom Paul-Scherrer-Institut untersucht, simuliert. Der Vergleich der Flammenformen,
Geschwindigkeitsfelder und turbulenten Schwankungen zeigt bei Verwendung des neuen
Verbrennungsmodells sowie den Modellen von Hawkes und Fureby eine gute Ubereinstim-
mung mit dem Experiment. Bei den hohen Reynolds Zahlen wird die Druckskalierung bei
allen Modellen zufriedenstellend wiedergegeben.

Dies ldsst darauf schlieBen, dass bei erhohtem Druck bereits bei geringer Turbulenz ein
Verbrennungsmodell einen deutlichen Einfluss der Flammenfaltung auf Feinstrukturebene
vorhersagen muss, um beispielsweise ottomotorische Verbrennung korrekt simulieren
zu konnen. Die Simulation der turbulenten Jetflamme zeigt, dass aufgrund der hohen
Geschwindigkeiten geniigend Feinstrukturturbulenz generiert wird, um einen ausreichen-
den Einfluss der Verbrennungsmodelle zu erreichen. Es zeigt sich aber auch, dass die
simulierten Flammen bei hohen Stromungsgeschwindigkeiten und den damit verbundenen
ausgepragten Scherschichten weniger sensitiv gegeniiber den Verbrennungsmodellen sind.
Die Simulation eines nichtadiabaten Drallbrenners validiert das neue Verbrennungsmodell
fiir eine technisch relevante Konfiguration und evaluiert Modelle zur Beriicksichtigung der
Flamme-Wand Interaktion. Eine verbesserte Ubereinstimmung mit experimentellen Daten
zeigt sich bei Beriicksichtigung von FWI-Modellen. Die Erweiterung, die eine Reduktion
der laminaren Flammengeschwindigkeit aufgrund von Wéarmeverlusten beschreibt, zeigt
das beste Modellverhalten und reproduziert Peclet Zahlen aus DNS und experimentellen
Daten, die den Abstand der Flamme zur Wand bei Warmeverlusten charakterisieren.
Das neue Verbrennungsmodell kann damit fiir Methan-Luft Gemische hinsichtlich der
Vorhersage der turbulenten Flammengeschwindigkeit, Flammenform, Geschwindigkeits-
und Turbulenzfelder als ausreichend validiert betrachtet werden.

LES der Bunsenbrennerflamme von Lachaux et al. [101] wiirde das Verbrennungs-
modell hinsichtlich der vorhergesagten Flammenoberflichendichte fiir unterschiedliche
Driicke validieren. Die Simulation der turbulenten Verbrennung in einer Verbrennungsbom-
be, experimentell untersucht von Renou und Boukhalfa [138], ermoglicht die Untersuchung
der durch das Verbrennungsmodell vorhersagten Flammenfaltung wéhrend der Expansion
der Flamme fiir unterschiedliche Brennstoffe.

Das neue Verbrennungsmodell iiberschétzt bei 1bar die turbulente Flammengeschwindig-
keit mit Propan als Brennstoff. Dies konnte die Beriicksichtigung von Lewis Zahl Effekten
auf die turbulente Flammenfaltung erfordern. In diesem Zusammenhang konnte man das
Verbrennungsmodell fiir weitere Brennstoffe wie Wasserstoff oder Syngas evaluieren.

Die in dieser Arbeit verwendete lineare Theorie zur Beriicksichtigung von stabilisierenden
Streckeffekten auf die laminare Flammengeschwindigkeit ist auf schwach bis moderat
turbulente Verbrennung limitiert. Zukiinftige Arbeiten miissten sich daher mit einer
geeigneten Modellierung laminarer Flammengeschwindigkeiten unter Beriicksichtigung
von Streckeffekten bei unterschiedlichen Driicken beschéftigen. Moglich wire auch die
Verwendung von Effizienzfunktionen die fiir die FSD Formulierung z.B. von Driscoll [46]
vorgeschlagen wird, mit Korrelationen fiir die LES von Steinberg und Driscoll |145]. Al-
lerdings werden bisher Effizienzfunktionen nicht bei unterschiedlichen Driicken numerisch
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oder experimentell untersucht.
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A Anhang

A.1 Zusammenfassung der formulierten Modelle

A.1.1 Algebraisches, fraktales Verbrennungsmodell

Das in dieser Arbeit in Kapitel [ formulierte Verbrennungsmodell schreibt sich zu:

5 = {e<%?@>+(1_e<%?@>)oR<max( 220 )>D25<1—6>f<e>—1}|ve|

lp - Kax'? 2p

(A1)
Mit © = 2,5 und Cr = 4,5 sowie:
€; = lp max <Ka;1/2, 2> (A.2)
8/3Kan + 2cp
D = A3
Kaa + cp (A-3)
Wobei c¢p = 0, 03.
F(&) = al 4+ a2(—0.5 + &)? + a3(¢ — 0.5)* (A.4)
Die zugehorigen Konstanten ergeben sich zu al = 0,995176;a2 = —2,81811;a3 =
—4,30724. Die Karlovitz Zahl wird implementiert iiber:
W\ AN 2
Kap = [ = = A5
(1) (&) =

Wie in Abschnitt [6.6] dargelegt, wiirde sich aufgrund [Cré(1 — ¢)/F(¢)] =~ 1 bei Cr = 4,5

eine einfachere Modellformulierung ergeben:

2.9A b
Y = o= Vel (A.6)
,2lp)

max(lp - Kax

die allerdings hier nicht weiter untersucht wurde.

A.1.2 Modell fiir hydrodynamische Instabilititen

Hydrodynamische Instabilitdten werden iiber eine Modellierung der laminaren Flammen-
geschwindigkeit beriicksichtigt. Entsprechend Kapitel [7] ergibt sich das formulierte Modell
Zu:
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k D—2
SL,Inst — IMax (5% (kij) ,SL) (A?)

Die grofiten und kleinsten Wellenléngen, bei denen Instabilitdten auftreten berechnen sich
iiber:

0,5
S%\IILD + [(S%\I/LD>2 — 40%7“\1’0'5}
krns =
A, 20ék’u\I/
9 0,5
S%\I/LD — [(S%WLD) — 405k,u\llo'si|
k = A.8
Ad 205]@,“\1’ ( )

mit max ([(SOL\I/LD)2 — 4ozk,u\lfas] ,O)

Die durch die Deformationsrate beeinflusste Wachstumsrate einer Stérung wird berechnet
iiber:

0y = Cykg (A.9)
und
Omazx,th
Cs = : A.10
Rs,cl ( )
Kse erhélt man aus:
lr
Kas,cl = KRs,el =y (All)
SL
mit:
Kagq = —5.9677 - 10~*May, + 5.8486 - 107° (A.12)

Die maximale Wachstumsrate einer Dispersionsrelation 0,4+, kann z.B. {iber die Relation
von Matalon et al. [111] berechnet werden:

o =3sYUrpky — Oékyu\lfk‘i (A.13)
mit

y ﬁZel (L@ — 1)[(’7 —+ \IJLD) (1 + \IJLD) + ("}/ — 1)2 ‘*"}/(")/ +1+ quLD) ln”y
2(y—1) Y+ VYip (v +1)

U=
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A.2 Gleichungen zur Berechnung kugelférmiger Flammen

A.2 Gleichungen zur Berechnung kugelférmiger
Flammen

Im Folgenden sind die Gleichungen zusammengefasst, um die Dispersionrelation fiir expan-
dierende Kugelflammen von Bechthold und Matalon [11] in Gleichung (4.27) auszuwerten.
Zudem sind Korrekturen von Bradley [15] beriicksichtigt.

—(b—a)+ +/(b—a)?—4dac

TLDsp = % (A.14)
mit
a=(y+1ng+1
b=2n2,+ (4+5y) +4
v = nd 1
cz_< ) P+2n§p+(3(7+1)——)nsp+2
v Y
Q- Q1 + BreQ2 (A15)
OLD,sp
mit
B, = Bze(Le —1)
v—1
Q1 = ! oy (v +Dni, + (20 +5)9m3 + (0rpsy — 297+ — D)n?, +
' (20Lpspa+b—2a) | (v —1) sp LD,sp sp LD,sp sp
-1
(Y =T =30LD,sp = YTLD,sp) sy = 27(1 + LD ,5p)) + nszn(nzp —1)(ng +2) b Y )
v [ E2ds . \
- 2 20Lp,5p7 + 20Lp,sp + 107 — 3
@ 2720 a+b—2a) | T (20LD.spY +20LDsp + 107 = 3)n, +

(2’70%D,sp + (57 - 1)O-LD,SP + 37 - 272 - 2)”3}) +

(V07 p.sp(1 —47) — (149 + 1)orpep + 3 — 97 — 87*) gy — 2Y(07 pgp + 401D sp + 3)
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A.3 KPP-Analyse

Herleitung und Formulierung der Kolmogorov-Petrovski-Piskunov Analyse ist [134] ent-
nommen. Betrachtet wird eine eindimensionale, stationére Flamme, die beschrieben wird
iiber:

85 _ 826 -—
PuSt - = Ps—ct@ + We (A.16)

wobei v; nur von Turbulenzgréfien abhéngt. Mit einem allgemeinen Reaktionsquellterm:
— I -
we = Crp—2¢(1 —¢) (A.17)
Tc,t

Fiir v, > 0 wird die Flamme durch die Flammenvorderkante ¢ = 0 kontrolliert und damit

wird Gleichung (A.16)) zu:

oe Vg 826 1
wSt=— = pu=——=— + Crpu—o=0C A.18
Pustg, =P Se; 0x? +Crp thc ( )
Die Losungen von Gleichung (A.18)) ergeben sich zu [134]:
CR Vi 0,5
>2| —— A.19
St = <Sct Tc,t) ( )

wobei dem KPP Theorem zu Folge die kleinste Geschwindigkeit der tatséchlichen Losung
entspricht [134]:

0,5
s =2 (%i) (A.20)

Fiir das in dieser Arbeit betrachtet fraktale Modell gilt:

1 c D—-2
] (_0> 5 (A.21)

€;

A.4 Berechnung kritischer Streckraten

In Gu et al. [68] werden kritische Peclet Zahlen, aber keine Daten zu kritischen Deforma-
tionsraten bereitgestellt. Diese miissen aus den experimentellen Daten errechnet werden.
Mit Gleichung (8.5)), x = 2/7,S,, und mit S,, im stabilen Bereich:

S, = Ss — Layk (A.22)

der ungestreckten laminaren Ausbreitungsgeschwindigkeit

S, = s0Lu (A.23)
P

kann man die Streckrate s bei einem bekannten Flammenradius berechnen:
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A.4 Berechnung kritischer Streckraten

2 2 -1
K= 0 Pu (1 + Lab> (A.24)
Pb Ty

Aus der 1§ritischen Peclet Zahl kann Tu,c und damit eine kritische Streckrate k. berechnet
werden. Uber Gleichung (8.5) wird die kritische Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme
Sh.e bei 1, ¢ berechnet. Mit

u

HONRR NI

sowie Gleichung (4.15 , sp = 8% — (Magsks + Mack.) lr und

sp =8 (5,&) (A.25)

und iiber [6§]

S=1+12

|uZ|Tu| = Sn — SL (A27)

kann die kritische Deformationsrate tiber [68]

‘u1|7’u

Ty

— ol (A.28)

berechnet werden. Werte zu Pe,. ., Ma,, Ma,, s, p./py und I sind in Gu et al. [68] gege-
ben.
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