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ZUSAMMENFASSUNG

Dieselfahrzeuge emittieren bei vergleichbaren Fahrleistungen bis zu 25 % weniger CO; als Benzinfahrzeuge. Der grosse
Nachteil der Dieselmotoren sind die Stickoxid- und die Russemissionen. Dank dem 3-Weg-Katalysator sind die Emissionen
bei betriebswarmen Ottomotoren praktisch an der Nachweisbarkeitsgrenze [8]. Wegen der tberstdchiometrischen Verbren-
nung bei Dieselmotoren ist dessen Abgasnachbehandlung komplexer und kostenintensiver. Aus Rucksicht auf die Luftbe-
lastung mit dem ozonférdernden Stickoxid und den lungengéangigen Partikelemissionen kann zur Zeit das Potential des
Dieselmotors zur Einhaltung des Kyotoprotokolls noch nicht ausgeschopft werden.

Werden jedoch magere, homogene Luftkraftstoffgemische (ob Benzin, Diesel oder Gase) in kompressionsgezindete
Verbrennungskraftmaschinen umgesetzt, so fihrt dies zu tiefen Stickoxid- und Russemissionen. Der Wirkungsgrad dieses
Brennverfahrens ist mit dem eines herkdmmlichen Dieselmotors vergleichbar [9].

Die Arbeiten in diesem Jahr umfassten weiterfihrende Analysen der Gemischaufbereitung mit Dieseleinspritzsystemen [1,
2, 3]. Diese Arbeit baut auf der bereits im zweitem Forschungsjahr begonnenen Validierung der Simulation. Die Gemisch-
aufbereitung ist fir die homogene kompressionsgeziindete Verbrennung wichtig, da das Gemisch vor der Entziindung
aufbereitet sein muss. Im weiteren darf der Kraftstoff die Brennraumwand nicht benetzen.

Ein zweiter Schwerpunkt lag bei der Berechnung der Entziindung mit detaillierter Verbrennungschemie. Die Ergebnisse
flossen in das internationale Forschungsprojekt ,homogene Dieselverbrennung” der Forschungsvereinigung Verbrennungs-
kraftmaschinen (FVV, Deutschland). Die FVV finanziert zuséatzlich zum BFE dieses Projekt. Dazu wurden Berechnungen
mit n-Butan und n-Heptan als Kraftstoff durchgefuhrt. Zur Validierung wurden sowohl Daten aus der Literatur [10] wie auch
experimentelle motorische Daten unserer Forschungspartner herangezogen [11]. Es zeigte sich, dass die Druckverlaufe
magerer homogener kompressionsgezindeter mit n-Butan betriebenen Motoren verniinftig wiedergegeben werden konn-
ten. Das verwendete Modell fir die motorischen Berechnungen basierte auf CHEMKIN [26] und erlaubte nur Berechnun-
gen mit ideal homogenen Brennrdaumen. In realen Motoren sind jedoch Temperatur- wie auch Spezieskonzentrationsgra-
dienten zu erwarten. Aus diesem Grunde werden im n&chsten Jahr die Reaktionsmechanismen reduziert (um den Rechen-
aufwand in einem verniinftigen Rahmen zu halten) und dies mit dem CMC-Ansatz fur turbulente Verbrennung gekoppelt.
Es wird erwartet, dass dieser Modellierungsmehraufwand zu besseren Vorausberechnungen fiihren wird. Jedoch ist sowohl
die Reduktion der Reaktionsmechanismen wie auch die Implementierung des Verbrennungsmodells anspruchsvoll. Aus

diesem Grunde muss geniigend Zeit fur diese Arbeiten einkalkuliert werden.
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Projektziele

Die Kompressionsziindung homogener magerer Gemische (Homogeneous Charge Compression
Ignition, HCCI) erméglicht eine markante Reduktion der Stickstoff- wie auch Russemissionen [4].
Es ist jedoch eine grosse Herausforderung den gewiinschten Homogenitatsgrad vor Ziindbeginn
herzustellen, ohne dabei zu hohe HC-Emissionen, zu hohe Druckanstiege und die damit
verbundenen Larmemissionen zu verursachen. Eine weitere Schwierigkeit ist den Brennbeginn mit
genigender zyklischen Stabilitat herbeizufihren. Die Modellierung der Gemischaufbereitung,
Entzindung und Verbrennung erfordert ein vertieftes Verstédndnis dieser Prozesse und kann
sogleich einen wesentlichen Beitrag zur Gesamtprozessverbesserung liefern. Das ehrgeizige Ziel
dieses Projektes ist, die Gemischaufbereitung, die Entziindung, die Verbrennung sowie die NO,-
Emissionen von homogen betriebenen kompressionsgezindeten Motoren vorrauszuberechnen
und somit einen wesentlichen Beitrag zur Entwicklung eines HCCI Motores zu leisten.

Durchgefihrte Arbeiten und erreichte Ergebnisse

Aufbauend auf den Ergebnissen und Erfahrungen vom Jahr 2002 wurde in diesem Jahr die
Untersuchungen der Modellierung der Gemischaufbereitung vertieft. Die Rechnungen wurden mit
Messungen an der laboreigenen Hochdruck-Temperaturzelle validiert [12]. Im 2003 wurde unter
anderem der Einfluss der Initialisierung der Turbulenzgrossen (turbulentes Langenmass respkt.
Zeitmass) auf das Verhalten des Sprays untersucht. In den Abbildungen 1 bis 4 ist ersichtlich,
dass eine unterschiedliche Initialisierung der Turbulenzgréssen zu unterschiedlichem
Sprayverhalten fiihrt. Die turbulente Viskdsitét ist proportional zu k’/e. Je hoher diese ist, je
geringer ist die Penetration der Sprayspitze. Problematisch ist dies bei Berechnungen in einer
Konstantvolumenzelle. Die Turbulenzkenngréssen werden meistens mit null initialisiert, was
physikalisch durchaus vetretbar ist. Jedoch kann diese Initialisierung zu numerischen
Singularitéten fiihren. Eine direkte Folge davon ist die unerwartete Zeitschrittabhangigkeit der
Ergebnisse wéahlt man fur die Initialisierung von k und € null.
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Abb. 1: Einfluss der Turbulenzgréssen auf das Ver- | Abb. 2: Einfluss der Turbulenzgréssen auf das Ver-

halten des Sprays (K., L€
9.6:10° m’/s) Y =6.5-10" m’/s)

Im weiteren zeigte sich, dass das Ergebnis auch von der Orientierung des Sprays gegeniber der
numerischen Zelle abhangig ist. So ist bei einer Einspritzung parallel zur numerischen Zelle die
numerische Viskositat geringer und der Spray penetriert weiter als bei einer Einspritzung diagonal
zur Ausrichtung der Zelle (Abb. 5). Aus diesem Grunde muss die Validierung und die Berechnung
mit dem gleichen numerischen Netz gemacht werden. Berlicksichtigt man diese Sensitivitaten so

=0m’/s’, g,=0m’/s’ Y, = halten des Sprays (k,, = 0.1 m’/s’, € = 0.05 m’/s’,
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sind durchaus gute Simulationen von Sprays zu machen. In Abbildung 6 ist der Vergleich eines
gerechneten mit dem simulierten Spray ersichtlich. Es handelt sich um einen verdampfenden Fall
mit hohem Einspritzdruck (pi,j = 1300 bar).
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Abb. 3: Einfluss der Turbulenzgréssen auf das Ver- | Abb. 4: Einfluss der Turbulenzgréssen auf das Ver-
halten des Sprays (k,, = 10 m’/s’, g = 4000 m?/s’, , | halten des Sprays (k,, = 10 m’/s’, & = 50 m’/s’, y, =

ini ! ini

=7.2-10° m’/s) 1.4-10" m’/s)

Ein weiterer sehr wichtiger Punkt der hilft das Verstandnis
zu erweitern, ist der Austausch an wissenschaftlichen

emmmmegme. L

: Konferenzen [1, 2, 3].

L ! ::.‘:’ Far motorische Applikationen ist eine Sensitivitatsanalyse
Lt = G in motorischen Umgebungen aussagekraftiger. Aus die-
e ] s sem Grunde wurden auch Sensitivitatsanalysen der
A1 Sprayparametern auf den Brennverlauf gemacht [6]. Es
L wurde gezeigt, dass die Sprayparameter (v.a. Spraywin-
. kel) einen sehr grossen Einfluss auf die Warmefreisetzung
Abb. 5: Einfluss der | und den Druckverlauf haben. So konnte mit einer Erho-
Sprayorientierung zur | hung des halben Spraywinkels auf 20° eine wesentlich
Numerischen Zelle auf das | bessere Ubereinstimmung der Rechnung mit dem Expe-
Sprayverhalten riment erreicht werden (Abb. 7). Dies zeigt, wie sensitiv

die Verbrennung auf den Spray reagiert.

Die herkémmliche Vorgehensweise benutzte fiir die Entziindung das Shell-Ignition Modell. Die
Verbrennung wurde danach mit einem ,Charakterischen Zeiten Modell* berechnet. Diese Modelle
zeigten bereits bei herkémmlichen Dieselverfahren schwachen. Um eine gute Ubereinstimmung
mit gemessenen Daten, in diesem Fall waren es Daten aus dem laboreigenen Einzylinderdiesel-
motor [13], mussten Modellparameter ,getunt* werden. Es wurde der Einfluss der Last auf die
optimalen Verbrennungsparameter untersucht [5]. Der grosse Nachteil dieser herkbmmlichen Mo-
delle, ist dass die Entzindung und die Verbrennung entkoppelt betrachtet werden. Das Shell-
Zundmodell berechnet den zeitlichen Verlauf der Konzentrationen von generischen Radikalen [14].
Die chemischen Reaktionen wahrend der Zindung fuhren zu einer Warmefreisetzung. Das
Verbrennungsmodell wird eingeschalten, wenn entweder in einer Rechenzelle ein Temperaturgra-
dient oder eine absolute Temperatur Uberschritten wird [15]. Eine berechnete zu friihe Zindung im
Vergleich zum Experiment kann entweder eine Schwache des Zindmodells oder aber eine Folge
des zu starken Multiplikators (Parameter A) im Verbrennungsmodell sein. Im weiteren, ist dieses
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Zundmodell nur fur Dieselkraftstoff optimiert. Wechselt man den Kraftstoff oder &ndert man die
Cetanzahl (Kennzahl fur die Zundwilligkeit von Dieselkraftstoff) so miissten theoretisch die Zind-
modellkonstanten neu kalibriert werden. Diese Mdglichkeit bietet StarCD jedoch nicht. Die einzi-
gen Einstellparametern sind die Temperatur respektive der Temperaturgradient bei dem vom
Zund- auf das Verbrennungsmodell umgeschaltet wird und die Oktanzahl. Betrachtet man Zind-
vorgange, so steigt die Temperatur nach der Entziindung sehr stark an. Aus diesem Grunde ist die
Steuerbarkeit mit der Temperatur oder dem Temperaturgradienten beschrénkt. Die Oktanzahl
andert den kompletten Datensatz der Modellparameter. Zur Wahl stehen jedoch nur drei Oktan-
zahlen. Wobei eine die Parameterwahl fur Diesel ist, die anderen zwei eher fur die Simulation von
-Klopfen* bei Ottomotoren geeignet sind.

Der genaueste und allgemeinste Losungsansatz fir die Berechnung der Verbrennung in Verbren-
nungsmotoren ware die Lésung der kompletten
Chemie in jeder Zelle. Mit herkbmmlichen RANS
3D-CRFD Modellen werden die Massenerhal-
tungsgleichung, die Impulsgleichung, die Energie-
erhaltungsgleichung, die Erhaltungsgleichung fir
die turbulente kinetische Energie, die Erhaltungs-
gleichung fir die Dissipationsrate und jeweils eine
Erhaltungsgleichung fiir jede Spezies gerechnet.
Fir jede weiter Spezies (im Falle von reduzierten
Reaktionsmechanismen fur hohere Kohlenwasser-
stoffe kdnnen diese mehr als 50 sein [18]) muss
eine separate Erhaltungsgleichung geltst werden.
Folglich steigt der Rechenaufwand ,nur® wegen
den Transportgleichungen fir jede Spezies bereits
linear mit dessen Anzahl. Dazu wirde die weitaus
rechenintensivere Lésung der Reaktionskinetik in
jeder Zelle kommen. Zum Schluss bréuchte es
weiterhin einen Ansatz, mit dem der Einfluss der
Turbulenz auf die Brennrate modelliert wirde, da
mit den verwendeten Fluidgleichungen nur die zeit-
lich gemittelten Gasgeschwindigkeiten berechnet
werden. Die fur die Verbrennung wichtige Fluktua-
tion dieser jedoch nicht. Geht man davon aus, dass
fur die Berechnung von 30° KW wahrend der
1000 s IR s Verbrennung mit konventioneller Modellierung (9
Spezies: N2, 02, C12H26, CO2, H20, NO, Radikal
1, Radikal 2, Radikal 3, 45000 Zellen im OTP) auf
einem P4 (1.8 GHz) ungefdhr 18 Stunden ge-
braucht werden, so ist leicht abzuschétzen, dass
der Rechenaufwand mit detaillierter Chemie nicht
vetretbar ist. Aus diesem Grunde wurde in diesem Jahr erste ,Gehversuche” mit dem CMC-
Verbrennungsmodell (Conditional Moment Closure) gemacht [7]. Dieses Modell ermdglicht die
Berechnung der Verbrennung mit reduzierter
Chemie [16], braucht jedoch fur den Transport
nur den Mischungsbruch und dessen Varianz.
(Im Flowsolver wird der Transport der zuséatzli-
chen chemischen Spezien nicht gerechnet).
Anstatt die Reaktionskinetik in jeder einzelnen
Zelle zu lésen, wird diese in einer exemplari-
i i % schen Zelle gelost, genannt Mixture-Fraction
= : Space. Die Ergebnisse fir die anderen Zellen

werden aus dem Mischungsbruch, dessen Vari-

anz und einer PDF ermittelt. Ein weiterer Vorteil

dieses Modells ist, dass nur noch ein Modell fir

Dvaporating spray {no. 3) | Experiment

50 s 50 g

Abb. 6: Sprayvisualisierung des gerech-
neten (links) und des gemessenen Falles
(rechts)

Abb. 7: Einfluss des Strahlwinkels auf den
Druckverlauf (Liebherr Motor, 25% Last, pi;
=700 bar, SOl =8 BTDC)
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die Entziindung und die Verbrennung existiert. Die Reaktionskinetik kdnnte auch mit einer Russ-
Kinetik erweitert werden. Wechselt man den Kraftstoff, so braucht es theoretisch ,nur* einen ent-
sprechenden Reaktionsmechanismus und die Berechnung bendétigt keine Zeitintensive Einstellung
der Modellparameter.

Dieses weit komplexere Verbrennungsmodell hat jedoch den Nachteil, dass die Berechnung trotz
geringerer raumlicher Auflésung (in diesem Fall wurde ein Netz mit 8000 Zellen im OTP gewahlt)
und reduzierter Chemie bis zu acht Tage dauern kann [7]. Erste vorklarende Ergebnisse zeigten
(dank einem Temperaturkorrekturterm) verninftige Ergebnisse fiir die Tieflastpunkte (Abb. 8). Der
Betriebspunkt mit 75 % Last konnte leider noch nicht zufriedenstellend gerechnet werden (Abb. 9).
Im néchsten Jahr wird vertieft an der Weiterentwicklung dieses Modells gearbeitet werden.

Abb. 8: Berechnung des Druckverlaufes bei | Abb. 9: Berechnung des Druckverlaufes bei
25% Last mit dem CMC-Ansatz (Liebherr Mo- | 75% Last mit dem CMC-Ansatz (Liebherr Mo-
tor, pinj = 900 bar, SOI = 3 BTDC, 1180 U/min) tor, pinj = 700 bar, SOl = 7 BTDC, 1180 U/min)

Der dritte Schwerpunkt dieses Projektes in diesem Jahr betraf, die Validierung von Reaktionsme-
chanismen alternativer Kraftstoffe. Die Selbstziindwilligkeit des idealen HCCI-Kraftstoffes liegt
zwischen dem von Benzin und Diesel. Aus diesem Grunde wurden sowohl n-Heptan wie auch n-
Butan als Modellkraftstoffe verwendet. Unterschiedliche Reaktionsmechanismen wurden vergli-
chen. Fir n-Butan standen auch experimentelle Ergebnisse der Universitat Stuttgart fir einen
kleinen PKW-Common-Rail-DI-Dieselmotor zur Verfligung [11].
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Abb. 11: Temperaturverlauf von stéchiometrischen n-Heptan-Luft-Gemischen mit unterschiedli-
chen Anfangstemperaturen in einer konstantvolumen Umgebung

Der berechnete Ziindverzug stochiometrischer n-Heptan-Luft-Gemische zeigt eine gute Uberein-
stimmung mit dem Experiment (Abb. 10). Im weiteren wird der negative Temperaturverlauf sehr
gut wiedergegeben. In Abbildung 11 ist die zweistufige Zindung von n-Heptan im NTR ersichtlich.
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Abb. 12: Berechnung des Ziindverzuges stochiometrischer n-Butan-Luft-Gemische in einem Kon-
stantvolumen bei 10 atm mit unterschiedlichen Reaktionsmechanismen bei
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Abb. 13: Berechnung des Ziindverzuges stdchiometrischer n-Butan-Luft-Gemische in einem Kon-
stantvolumen bei 40 atm mit unterschiedlichen Reaktionsmechanismen

Der zZindverzug von n-Butan, der durch die unterschiedlichen Butan-Reaktionsmechanismen wie-
dergegeben wird, variiert sehr stark (Abb. 12 und 13). Das erwartete negative Temperaturverhal-
ten zeigten die Mechanismen von Warth et al. [19,23] (167 Spezien, 797 Reaktionen), welches
durch die Software EXGAS generiert wurde, derjenige von Kojima [19,24,25] (161 Spezien und
797 Reaktionen), derjenige von Golovitchev [21] (67 Spezien, 360 Reaktionen) und derjenige von
Minnesota [22] (385 Spezien, 1895 Reaktionen). Der Warth Mechanismus zeigte in motorischen
Simulationen keine Zindung (Abb. 14).
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Abb. 14: Vergleich der gerechneten Druckverlaufe mit dem Experiment bei homogenem lberst6-
chiometrischem n-Butan Betrieb fiir unterschiedliche Reaktionsmechanismen (Betriebspunkt:
12t00m01, m_ = 640 mg/ASP, mg = 10.8 mg +/- 1.5 mg, 1200 U/min, Tansaugiuit = 25 °C; A = 3.8)
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Abb. 15: Gerechnete vs. gemessene Druckverlaufe; Golovitchev Reaktionsmechanismus; Sensi-
tivitatsuntersuchung (Betriebspunkt: 12t00m09, m_ = 568 mg/ASP, mg = 9.6 mg +/- 1.5 mg, 1200
U/min, Tansaugiut = 75 °C; A = 3.8)

Der Golovitchev-Mechanismus ziindete zu friih. Die verwendete Messtechnik unseres Projektpart-
ners (Universitat Stuttgart) hatte laut ihren Angaben eine Messungenauigkeit der Kraftstoffmas-
semessung von bis zu ungefahr 15%. Eine weitere Schwierigkeit, ist dass ohne genaue Massean-
gaben und ohne genauem Wissen der Wandwéarmeverluste, des Blowby des Gemisches welches
gegen Ende der Kompression in den Feuersteg verdréngt wird, der berechnete Zustand bei Kom-
pressionsbeginn fehlerbehaftet sein kann. Aus diesem Grunde wurde eine Sensitivitdtsanalyse
beziglich den Anfangsbedingungen gemacht. So wurde das Lambda, der Kompressionsbeginn-
druck und die Kompressionsbeginntemperatur im gegebenen potentiellen Fehlerbereich variiert.
Der Golovitchev Mechanismus ziindete jedoch weiterhin zu frih.

Der Minnesota-Mechanismus zeigte in beiden Betriebspunkte eine sehr gute Ubereinstimmung
(Abb. 16 und 17). Es fiel jedoch auf, dass die Kraftstoffmasse am oberen Limit des angegebenen
Fehlerbereiches gewahlt werden musste, um eine gute Ubereinstimmung zu erzielen.
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Abb. 16: Gerechnete vs. gemessene Druckverlaufe; Minnesota Reaktionsmechanismus; Sensitivi-
tatsuntersuchung (Betriesbspunkt: 12t00m01, m_ = 640 mg/ASP, mg = 10.8 mg +/- 1.5 mg, 1200
U/min, Tansaugiut = 25 °C; A = 3.8)

170
~ Exparicact Hiss IVE
100 ~—Hirasecbts ¢ g _owtp = D.0Y bar @ T ukg = JIE K rm B = 3. bmg ¢ Lam = J.73
—Hirasrcks r g etp = DH¥ bar * Tukp = JUE K rm B = 11.1 o Leam = 3 2E
£ - v T = - - - v =
_&n :
g A
= 1
=] L
2
a
a0

[
[

154

120 120 2130 240 27D 3D 3D 3ED

Eurb=lwinktsl [*]

Abb. 17: Gerechnete vs. gemessene Druckverlaufe; Minnesota Reaktionsmechanismus; Sensitivi-
tatsuntersuchung (Betriebspunkt: 12t00m09, m_ = 568 mg/ASP, mg = 9.6 mg +/- 1.5 mg, 1200
U/min, Tansaugiut = 75 °C; A = 3.8)

Internationale Zusammenarbeit

Das Laboratorium fiir Aerothermochemie der ETH Zirich bearbeitet ein Teilprojekt des For-
schungsvorhaben ,homogene Dieselverbrennung” der deutschen Forschungsvereinigung
Verbrennungskraftmaschinen (FVV). Dieses Projekt startete im Marz 2003. Nebst dem LAV/ETH
beteiligen sich am Projekt die Universitat Stuttgart (Deutschland), die Technische Universitéat
Braunschweig (Deutschland) und die Hochschule fur Wirtschaft und Technik Dresden (Deutsch-




Erarbeitung von Grundlagen fur innovative Brennverfahren und motorischen Arbeitsprozessen

land). Der Beitrag des LAV betrifft, ein genaueres Verstéandnis der Selbstziindung von Kraftstoffen
zu erarbeiten. Zu diesem Zweck wird die Simulation als Auslegungsinstrument verwendet. Es ist
geplant mit der bestehenden HDTZ experimentelle Informationen fur die Gemischbildung zu ge-
winnen. Im weiteren soll eine Schnellverdichtungsapparatur miteinbezogen werden, um die ge-
nauen Selbstziindmechanismen zu verstehen.

Bewertung 2003 und Ausblick 2004

Im Berichtsjahr wurde die ausfiihrliche Validierung der Zweiphasenstromung weitergefiihrt. Die
Ergebnisse wurden publiziert und konnten an Fachkonferenzen préasentiert und diskutiert werden
[1, 2, 3]. Es zeigte sich, dass fir eine quantitativ richtige Berechnung der Zweiphasenstrémung
viel Erfahrung notig ist. Die Spraypenetration ist enorm stark von der Netzauflésung abhéngig. Ein
feineres Netz fuhrt zu héheren Gasgeschwindigkeiten und dadurch zu einer weiteren Spraypenet-
ration. Im weiteren sind die Berechnungen extrem sensitiv auf die Turbulenzkenngréssen (integra-
les Langenmass |; und turbulente Viskositat , [1]). Dies ist vor allem bei einer konstant Volumen-
geometrie die mit ,ruhendem* Zustand initialisiert wird (k = 0 m?/s® ; € = 0 m?/s*) problematisch, da
diese Initialisierung zu undefiniertem |, und ; fihrt. Berechnungen mit motorischen Turbulenzgrds-
sen haben bei Einspritzbeginn physikalisch sinnvolle Werte fir I; und p; und fiihren somit zu ver-
trauensvolleren Ergebnissen.

Eine vielversprechende Alternative zu herkdmmlichen Zweiphasenmodellen scheint die Euler-
Euler Beschreibung zu sein [17].

In motorischen Berechnungen zeigte sich ebenfalls eine Abh&ngigkeit der Netzauflésung. Die
Brennrate ist von der turbulenten kinetischen Energie abhangig und diese ist bei Zweiphasen-
strdmungen abhangig von der Netzauflésung.

Im weiteren wurden erste ,Gehversuche" mit dem CMC-Verbrennungsmodell gemacht. Dabei
kamen einige ,Kinderkrankheiten* zum Vorschein. Diese betrafen vor allem die Stabilitat und die
Verdampfungsenthalpie. Der Code ist noch nicht generisch fur andere Kraftstoffe einsetzbar. Dies
wird der Schwerpunkt fir das nachste Forschungsjahr sein. Zur Validierung der Ergebnisse wer-
den Experimente des Projektpartners (Universitat Stuttgart) gewahlt werden.

Die Berechnungen homogener Reaktoren dienen vorerst zur Validierung von Reaktionsmecha-
nismen. Der n-Heptan Mechanismus von Hewson zeigte im untersuchten Bereich eine sehr gute
Ubereinstimmung mit Experimenten. Die Unterschiede zwischen den n-Butan Mechanismen wa-
ren betrachtlich. Der Minnesota-Mechanismus schien die beste Ubereinstimmung mit motorischen
Daten zu haben. Dieser Mechanismus ist jedoch zu rechenaufwéndig (385 Spezien, 1895 Reakti-
onen) und muss im nachsten Jahr reduziert oder allenfalls durch einen einfacheren Ansatz ersetzt
werden. Eine Reduktion ist jedoch vorzuziehen, weil bei einem generischen Ansatz, wie zum Bei-
spiel das Shellmodell, die Massenerhaltung und die Wahl der Reaktionsenthalpien jeder einzel-
nen Zwischenreaktion schwierig ist. Die freiwerdende Energie bei jeder Reaktion tragt zur Erwér-
mung des Systems bei, was einen grossen Einfluss auf den Ziindverzug haben kann.

Wir gehen davon aus, dass Mitte 2004 es mdglich sein wird, die homogene magere kompressi-
onsgeziindete Verbrennung mit einem reduzierten n-Butan- bzw. n-Heptan-Mechanismus als
Kraftstoff in einem 3D-Netz zu berechnen. Das Netz sollte méglichst &hnlich zum verwendeten
Einzylindermotor in der Universitat Stuttgart sein, um dessen Ergebnisse fur die Validierung be-
nutzen zu kénnen. Die noch bestehenden Probleme des CMC-Verbrennungscodes (mit n-Heptan
als Kraftstoff) beziglich der Verdampfungsenthalpie und der Stabilitat sollten bis Mitte n&chsten
Jahres ebenfalls gel6st sein. An der Verdampfungsenthalpie wird zur Zeit in einem parallelen Pro-
jekt gearbeitet.
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