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ZUSAMMENFASSUNG

In diesem Teilprojekt soll das Gebiet der 2-phasen, turbulenten, reaktiven Stromungen durch enge Verkniipfung von Ex-
periment und numerischer Simulation untersucht werden. Die Sprayverbrennung findet ihre Anwendung in Gasturbinen-
brennkammern, in Industriefeuerungen und bei der motorischen Verbrennung. Diese Arbeit untersucht die eng miteinander
verknuipften Prozesse von Einspritzung, Aufbruch des Brennstoffstrahls und der entstehenden Tropfen, Verdampfung und
Mischung von Luft und Brennstoff, Ziindung und die nachfolgende Verbrennung. Konzentriert wird dabei insbesondere das
Verhalten von Diesel-Einspritzstrahlen im Hinblick auf die Ziindorte, die Zindverzdgerung und die Russentstehung wéh-
rend der Verbrennung.

Der experimentelle Teil dieses Projekts untersucht die bei der —Dieselmotorischen- Verbrennung herrschenden Verhéltnis-
se (Dricke und Temperaturen) mit hilfe der Konstantvolumen, Hochtemperatur und Hochdruckzelle (HTDZ) des LAV. Die
Untersuchung von Dieseleinspritzstrahlen mit der Schlieren-Messtechnik macht die Ausbreitung des verdampften Brenn-
stoffs sichtbar. Die Messungen unter verdampfenden Bedingungen (800K, 40bar) zeigen, dass der Brennstoff um so
schneller verdampft, je héher der Einspritzdruck ist. Vorhergehende Messungen mit der PDA Messtechnik haben ergeben
dass bei einer Erh6hung des Einspritzdrucks von 500bar auf 1300bar der mittlere Tropfendurchmesser um 25% sinkt [2].

Zur numerischen Simulation dieser Flammen werden Modelle entwickelt, die die relevanten Prozesse beriicksichtigen. In
der vorliegenden Arbeit wurde die Gutflammung und Verbrennung in die HTDZ mittels des Conditional Moment Closure
(CMC) Verbrennungsmodells, in Verbindung mit dem CFD - Simulationsprogramm StarCD [1,3] untersucht. Das Conditio-
nal Moment Closure Verbrennungsmodell (CMC) ist ein am LAV zusammenarbeit mit der Cambridge University in STAR-
CD implementierter Ansatz fir des Transportes der reagierenden Scalare fur turbulente Verbrennungprozesse. Die Studien
werden basierend auf Hochdruck 2-phasige Gemische und Flammen durchgefihrt. Der Mischungsbruch, die Temperatur,
der Massenbruch der Komponenten, typische Temperaturverlaufe wéahrend der Zindung werden gezeigt und mit dem
Experiment verglichen. Dabei kommt zu einer guten Ubereinstimmung der Ziindvezugzeiten zwischen Rechnung und Mes-
sung fur die Félle mit und ohne Grundturbulenz. In Zukunft wird ein Verdampfungsquellterm eingefligt, sodass die dem
CMC-Code Ubergebene Temperatur genauer berechnet wird.
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TEIL 1: EXPERIMENTELLE

UNTERSUCHUNG
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Numerische Simulation von Spravflammen mit CMC -Modelle

Aim of the Project

One of the main goals of this project is to acquire a large data set for a detailed study of the emis-
sion levels that are produced by the direct injection Diesel engines. A good analysis of the com-
bustion processes will lead to the comprehension of these phenomena and the reduction of the
emission levels, without impairing the engine performance and efficiency. In order to achieve this
goal an experimental work is performed in LAV/ETH in a High temperature-high pressure cell. The
constant volume cell (Figure 1) provides a flexible facility to study Diesel engines.

Fuel spra
and flgmé, Compressed,

heated gas

Figure 1: High temperature-high pressure cell

The advantage of a combustion cell is its ability to simulate a wide range of conditions, including
those found in the real Diesel engines. Some of the cell parameters before and after the combus-
tion are shown in the following table:

Parameter Before combustion After combustion
Peell <80bar <250bar
Teen <800K -

Achieved work and Results

The first step of this project was the study of the liquid and vapor phase. At eight different times
after the beginning of injection mean images were computed from six shots per time step. The
spray angle, its penetration and the diameter were determined (Figure 2). In the mean picture cal-
culation some information about evaporated areas is lost. The location of the vapor phase, which
appearance is stochastic, disappears in the picture. In the figure 3 the diesel spray penetration, its
angle and its diameter are presented for two different measurement techniques: Schlieren and
Shadowgraph [3]. The experimental parameters of the cell and the injector were the following:

Teen Pcell Pinj Tinj

400K 40bar 500bar 1.2ms
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Figure 3: Comparison between Schlieren and Shadowgraph technique

The spray angle of the schlieren images is always larger, because they also contain more informa-
tion for the vapor phase around the spray. Until 200us the penetration cetected by both tech-
niques, is similar. After that point the penetration of the spray measured with the Schlieren tech-
nique is longer.

Several sequences for different conditions have been taken. In the following figure (figure 4) an
injection process with combustion is shown. The initial parameters for this process are the follow-

ing:

Teen Pcell Pinj Tinj

750K 40bar 500bar 2.0ms

The spray penetrates into the surroundings. Paying attention on the spray’s boundaries and espe-
cially on its tip, the fuel begins to evaporate. Due to the shear flow (turbulence) vertical vapor fluc-
tuations appear. The spray reaches the wall after 600us and a strong evaporating process starts.

Shortly after, the mixture ignites (2.5-2.6ps). The ignition starts close to the cell walls, as the wall
temperature is higher than the gas-temperature in the cell, but the precise timing and the location
of the ignition is not clearly identified. The combustion process can be observed, because the re-
fracting index changes due to the released heat. This yields to the black image area.
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5400 ps L 5500 ps 5600 ps 5700 ps 5800 ps

Figure 4: Injection sequence for T..=750K, p..i=40bar, p.,=500bar, t.=2.0ms
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In order to detect the exact ignition timing, the Chemiluminescence technique is used in parallel
with schlieren.

By using this technique it is possible to detect OH and CH radicals with interference filters.
Chemiluminescence is a photon-emission phenomenon that appears throughout the diesel com-
bustion process. It rises from certain energetic chemical reactions that lead directly to the forma-
tion of atoms or molecules in an electrically excited state. Such radicals then may decay back to
equilibrium energy levels by emission of photons. In hydrocarbon spray combustion systems the
species contributing more prominently to the observed visible and ultraviolet chemiluminescence
are CH and OH radicals. The CH and OH bands are centered at a wavelength 432nm and 510nm
respectively. Using this technique, the ignition delay and its spatial location can be evaluated.
Some preliminary tests without using any interference filter are carried out. The two pictures
Schlieren and Chemiluminescence are taken on different axis to avoid the adoption of the beam
splitter (Figure 5).

X

Figure 5: Chemiluminescence-Schlieren technique

Several sequences have been taken for Schlieren and Chemiluminescence. In all cases the im-
ages represent a map shot of the spray. In figure 6 an example of the measurements previously
obtained is presented. The initial conditions of the combustion process are:

Teen Pcell Pinj Tinj

750K 40bar 500bar 1.9ms
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According to the chemiluninescence images the combustion process seems to start between 3.0
and 3.1 ms. It evolves for 700 to 800us and then the intensity of the light starts to reduce. Evaluat-
ing the combustion process, it can be found that it lasts for 1.3ms. It is important to mention that
for these measurements none filter was used. This means that the emitted light also contains the
soot spectrum. For this reason, to identify the ignition location it is necessary to capture the OH-
radicals emissions only. A way to achieve this is the use of OH-filters and the emitted light as ex-
ternal trigger for the camera.

6.0 ms

Figure 6: Injection sequence with Chemiluminescence and Schlieren technique for Tcell=750K,

Peei=40bar, p;=500bar, ,=1.9ms
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National Collaboration

We have an intense and fruitful collaboration with the Reaction Analysis Group of the Paul
Scherrer Institute (PSI) on spray combustion research using both identical facilities (HTDZ) of the
two institutions.

International Collaboration

Collaboration on “Spray data base” proposed by ETH and PSI in the frame of the IEA implement-
ing agreement “Energy conservation and emissions reduction in combustion” on the occasion of
the 2003 Task Leaders meeting.

Evaluation 2003 and Outlook 2004

The Schlieren method (its principle is based on the changes of the refraction index due to the den-
sity variation) achieves satisfying pictures, providing more information than the shadowgraph tech-
nique. Using the Schlieren technique it is identifiable that the fuel starts to evaporate at the tip of
the spray and then along its periphery. The cause of this phenomenon is the turbulent flow. The
liquid, the vapor and the ignition location are well defined in the images. The Chemiluminescence
method is suitable method to detect the beginning and the location of the combustion process. Till
now this technique was applied without any filter, therefore detecting all the light from combustion.
For this reason an improvement to these techniques is necessary. By using the OH-filters it will be
possible to define precisely the ignition delay and its location.

As mentioned before, a detailed insight into the mechanisms of pollution formation is further nec-
essary. In order to understand soot formation and oxidation during combustion it is planned to
apply the multi-colour pyrometry as well [4]. This technique is a non-invasive routine and uses a
multi-color sensor probe. It also relies on the measurement of the intensity of the light on at least
two wawvelengths. A third wavelength is used, giving the opportunity to check the plausibility of the
results. This technique is going to be used for different injection pressures and air/fuel ratios
among ohers.
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Projektziele

Das Ziel dieser Arbeit ist die Weiterentwicklung des Verstandisses von Hochdruck- und
Verbrennungsprozessen in mehrphasigen Systemen (Sprayflammen) sowie der Modellie-
rungsmethoden fir Hochdruckprozesse. Sprayflammen finden sich in technischen Anwe ndungen
beispielsweise in Olfeuerungen, Gasturbinenbrennkammern, Flugzeugantrieben sowie motori-
schen Verbrennungsprozessen. Durch enorm gesteigerte Rechnerleistung wird CFD (Computati-
onal Fluid Dynamics) in der naheren Zukunft zu einen Entwicklungswerkzeug. Spray-Flammen
werden durch eine Vielzahl von komplexen Prozessen wie turbulente Strémung, Mischung, che-
mische Kinetik sowie auch von der Verdunstung und Dispersion des Sprays dominiert. Erschwe-
rend kommt hinzu, daRR diese Prozesse untereinander stark interagieren, wodurch die numerische
Beschreibung einer reagierenden Strémung eine grofl3e Herausforderung darstellt.

Durchgefihrte Arbeiten und erreichte Ergebnisse

Sprayflammen finden sich in technischen Anwendungen beispielsweise in Olfeuerungen, Gastur-
binenbrennkammern, Flugzeugantrieben sowie motorischen Verbrennungsprozessen. Die grund-
legenden Prozesse teinhalten den Strahlzerfall und -Aufbruch, die Atomisierung, die Aufheizung
und Verdampfung der Flissigkeit sowie die anschlieRende Ziindung und Verbrennung in der Gas-
phase. In dieser Arbeit wird zur Berechnung des Stromungsfeldes der kommerzielle Léser StarCD
[3] benutzt. Im Simulationsprogramm StarCD, geldsten Erhaltungsgleichungen werden zeitlich und
raumlich diskretisiert. Eine turbulente Stromung wird durch die Erhaltungsgleichungen fir Masse,
Impuls und Energie vollstéandig beschrieben. Das verwendete Turbulenzmodell in dieser Arbeit ist
das RNG k -e Modell [3]. Zusétzlich werden die zwei Gleichungen fiir den Mischungsbruch und die
Favre-gemittelte Varianz des Mischungsbruches im Rahmen der Lésungsprozedur fur das Stro-
mungsfeld geldst. Im Programm StarCD sind mehrere verschiedene Modelle zur Simulation des
Aufbruches von Tropfen implementiert. In dieser Arbeit wird das Modell nach Reitz-Diwakar ver-
wendet. In diesem Modell wird gemaf Nicholls [7] strikt zwischen dem Blasen- und dem ’strip-
ping’-Mechanismus unterschieden. Wahrend Reitz und Diwakar in [5,6] von einem schlagartigen
Zerfall in stabile Einzeltropfen ausgehen, wird in [3] kontinuierlicher Zerfall angenommen.

StarCD berechnet in jedem Zeitschritt mittels der eingestellten Initialisierungs und Randbedingun-
gen das Stromungsfeld durch. Der Solver Ubergibt dem CMC-Code die Werte des gesamten
Stromungsfeldes. Dabei werden Werte wie Geschwindigkeiten, Turbulenzquantitaten, Skalarmas-
senbruch etc. Ubergeben. Das Conditional moment closure Verbrennungsmodell (CMC) ist ein
Modell fir das Beschreiben des Transportes der reagierenden Scalar fir turbulente Verbren-
nungprozesse. Es wurde von Klimenko, der es von der joint PDF (probabilty density function)
Gleichung ableitete, dann unabhangig von Bilger Uber Aufspaltung der reagierenden Scalar in
seine "conditional averages” und "conditional fluctuations” vorgeschlagen. Das Modell des Condi-
tional moment closure (CMC) Verbrennungsmodells wurde in einem Paper [8] unter dem Titel
"Conditional Moment Closure for turbulent reacting flow” verdéffentlicht. In der vorliegenden Arbeit
wir ein OD-CMC Ansatz verwendet. Das heisst, dass in der OD-Formulierung die Konzentration der
Spezies und die Temperatur nur eine Funktion des Mischungsbruchs sind, es gibt keine raumliche
Abhangigkeit. Ausgehend von einem detallierten Reaktionmechanismus fur n-Heptan mit ungefahr
1000 Elementarreaktionen und 168 chemischen Spezies wird mittels einer Reaktionsflussanalyse
eine Startmechanismus von Bikas und Mastorakos, welcher auf dem Hewsonmechanismus ba-
siert, mit 59 chemischen Spezies erstellt.



11

Numerische Simulation von Spravflammen mit CMC -Modelle

Der CMC-Code berechnet nun in jedem Zeitschritt mit den Ubergebenen Werten die Flammen-
struktur, resp. die chemische Zusammensetzung. Liegt der Massenbruch Y; der chemischen Kom-
ponente i im Mischungsbruchraum Z als Ergebnis einer Flameletrechnung vor, so kann der Favre-
gemittelte Wert im physikalischen Raum durch Integration mit einer geeigneten Wahrscheinlich-
keitsdichtefunktion berechnet werden.

Die Simulationen soll anhand des Experiments von Koss [4] demonstriert werden. Die Randbedin-
gungen fur Experiment und Simulation sind in Tab.1.

Gaszusammensetzung | Luft
Gastemperatur 800 K
Gasdichte 21.8 kg/m’
Kraftstoff n-Heptan
Kraftstofftemperatur 300 K
Kraftstoffdichte 684 kg/m’
Injektortyp Einlochdiise
Lochdurchmesser 200 um
Spritzdauer 1.4 ms
Spritzmenge 6 mg

Tabelle -1: Randbedingungen des Experiments

Begonnen wurde mit der Modellierung der Geometrie. Als Vereinfachung wurde die anndhernde
Rotationssymmetrie des Bereiches ausgeniitzt, um das zu berechnende Gebiet auf ein zweidi-
mensionales Problem zu reduzieren. StarCD enthélt einen einfachen Gittergenerierungsbausatz,
der fur axialsymmetrische Geometrien verwendet werden kann. Das zweidimensionale Gitter ent-
héalt 60x40 Zellen. Die Tropfen werden durch 'parcels’ reprasentiert. Der Strahlwinkel ist mit 100
richtig eingestellt. Die ’'parcel-Anzahl per Sekunde wahrend der Rechnung ist 2.0E+07. Das
Brennpunkt dieses Forschungsvorhabens ist es, die Gas- und die Partikelphase hinsichtlich der
Berucksichtigung von Verdampfung von Tropfen im Kontext verschiedener Verdampfungmodellen
zu erweitern. In dieser Arbeit wird der Verdampfungmodelle von Vervisch [9] benutzt.

Das Conditional Moment Closure Verbrennungsmodell (CMC) liefert Eindringtiefen, die sehr gut
mit den experimentellen Werten Ubereinstimmen [1]. Die Auflésung des mittel und feinen Netzes
unterschieden sich um den Faktor 1,5 und 2. Die Eindringtiefe bei Netzverfeinerung konvergiert,
d.h. sich bei weiterer Netzverfeinerung nicht mehr &ndert. In der vorliegenden Arbeit wurde auch
eine Parameteruntersuchung von die Ziindvezugzeiten fur ohne Turbulenzfall und mit Turbulenz-
fallen gezeigt (siehe Abb. 2 (a) and (b)). Es kommt hier fir hohere Anfangstemperaturen zu kiirze-
ren Zindverzugszeiten. Dabei kommt es sehr gute Ubereinstimmung fiir hoch Temperaturen in
beiden Falle.
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Abbildung 2(a) : Ziindverzugszeiten fur verschiedene Temperaturen, ohne Grundturbulenz [1]
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Abbildung 2(b): Zundverzugszeiten fir verschiedene Temperaturen, mit Grundturbulenz [1]

Ein Vergleich der mit CMC-Modell berechneten Temperaturen fiir den Fall mit und ohne Grundtur-

bulenz ist im Abb. 3(a) und (b) gezeigt.
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Abbildung 4 zeigt die Massenbriiche verschiedener komponeneten fiir den Fall mit Grundturbu-

lenz.

Mit Turbulenz

02
OH*00
H2*10
H20
co

=)
©

=)
=3

=)
-~

(2]

Q

[X]
=]
@

- F N-C7TH16

Yil
=
o
T
| N NN
> o o
W + w
YII-CTHHi [']

sl
=)
¥}

=
=
o &
oS-
{//—
|
=)

i
=)

=)
=3
o
a
o
wn
[=3
~
o

Abbildung 4: Massenbruch fur verschiedene komponeneten (Fall mit Grundturbulenz)

In Abbildung 5 und 6 sind die Ergebnisse mit verschiedenen Turbulenzzusténden fiir verschiedene
Zeiten dargestellt. Abb 5.1(a) , 5.1(b), 6.1(a) und 6.1(b) zeigen die berechnete Temperaturefelden
mit der Energietransport Gleichung von Star CD und Energietransport Gleichung von CMC fiir
t=10-4s. Die Temperaturfelden sind ahnlich in beider Figuren. Abb. 5.1 (c) und 6.1(c) zeigt die
Mischungsbruch fir t=10-4. Abb 5.2(a) 5.2(b), 6.2(a) und 6.2(b) zeigen die berechnete Tempera-
turfelden fir t=10-3s. Die sind verschiedene fiir die Energietransport Gleichung von Star CD und
die Energietransport Gleichung von CMC. Da die Temperaturfeld im CMC Code nicht mitbertick-
sichtigt wird, weil das Verdampfungquellterm von die Energietransport Gleichung wahrend die
Berechnungen vernachlassigt ist. Abb. 5.2 (c) und 6.2(c) zeigt den Mischungsbruchfeld fiir t=10"%s.
Abb 5.3(a), 5.3(b), 6.3(a) und 6.3(b) zeigen die berechnete Temperaturfelden fiir t=2x107s. Zu-
satzlich ist es absichtlich, dass fur den Fall ohne Grundturbulenz die Eindringtiefe sogar gré3er als
mit Grundturbulenz ist.

Die Idee ist nun, dieses Problem mit einem neu eingefiigten Verdampfungquellterm zu beriicksich-
tigen, um die Temperatur von der CMC Energietransportgleichung zu korrigieren.
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@ (b) (c)
Abbildung 5.1: Temperaturen und Mischungsbruch, bei einer Zeit t=10-4s (ohne Grundturbu-
lenz), nach Beginn der Einspritzung

@) (b) ()
Abbildung 5.2: Temperaturen und Mischungsbruch, bei einer Zeit t=10-3s (ohne Grundturbu-
lenz), nach Beginn der Einspritzung

@) (b) ()
Abbildung 5.3: Temperaturen und Mischungsbruch, bei einer Zeit t=2x10-3s (ohne Grundturbu-
lenz), nach Beginn der Einspritzung
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@) (b) (c)
Abbildung 6.1: Temperaturen und Mischungsbruch, bei einer Zeit t=10-4s (mit Grundturbulenz),
nach Beginn der Einspritzung

@) (b) ()
Abbildung 6.2: Temperaturen und Mischungsbruch, bei einer Zeit t=10-3s (mit Grundturbulenz),
nach Beginn der Einspritzung

@) (b) (©)
Abbildung 6.3: Temperaturen und Mischungsbruch, bei einer Zeit t=2x10-3s (mit Grundturbu-
lenz), nach Beginn der Einspritzung
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Nationale Zusammenarbeit

Das Projekt weist Synergien mit einer parallelen Zusammenarbeit mit der Firma Wartsila Schweiz.

Internationale Zusammenarbeit

Das Projekt "Spray Flammen mit CMC-Modelle" beinhaltet eine Zusammenarbeit mit der Universi-
tat Cambridge (Dr. E. Mastorakos) . Wir sind auch im Verbindung zu Schliisselpersonen von der
Abteilung Unterstiitzung, "CD Adapco Group (StarCD)", um den Code in wesentlichen Punkte zu
verbessern.

Bewertung 2003 und Ausblick 2004

Die Modellierung turbulenter Sprayflammen umfasst die Beschreibung des turbulenten Stro-
mungsfeldes in Anwesenheit der Verdampfung und Verbrennung von Trépfchen sowie deren Be-
wegung. Hierzu wird das Conditional Moment Closure (CMC) Verbrennungsmodell, in Verbindung
mit dem CFD — Simulationsprogramms StarCD beriicksichtigt. Die Entflammung und Verbrennung
wurde mittels des Conditional Moment Closure (CMC) Verbrennungsmodells untersucht. Ver-
schiedene Turbulenzfélle sind berticksichtigt.

In Zukunft wird ein Verdampfungsquellterm eingefiigt, so dass die dem CMC-Code Ubergebene
Temperatur korrekt berechnet wird. Zusatzlich missen Verbesserungen im Bereich einer effizien-
teren Rechenzeit sowie auch einer verbesserten Stabilitat erarbeitet werden, damit das Conditio-
nal Moment Closure Verbrennungsmodell ein effizientes Standardwerkzeug in der Simulation der
turbulenten 1- und 2-phasigen Verbrennung wird.
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