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Titel des Projektes: NO,-Modellierung mittels PDF-Transportgleichungen

Zusammenfassung:

Neben der experimentellen und der theoretischen Untersuchung spielen Simulationen auf
dem  Gebiet der Verbrennungsforschung eine wichitige  Rolle.  Wachsende
Computerkapazititen erméglichen dabei die Untersuchung  komplexer Modelle fiir
turbulente reaktive Strémungen. Insbesondere die Vorhersage der Hauptspezies sowie der
Schadstoffbildung sind von allgemeinem Interesse. Experimentelle Daten werden zur
Validierung von Ergebnissen herangezogen.

Das Projekt behandelt die Gasverbrennung von Wasserstoff und Methan. Wihrend bei der
Wasserstoffverbrennung die Bildung thermischen Stickstoffoxyds im Vordergrund steht,
spielt bei der Verbrennung von Methan ebenso die Bildung von prompt Stickstoffoxyd eine

wichtige Rolle. Die Erweiterung des bestehenden Programm-Moduls durch die

~Terforderlichen Reaktionsmodelle soll es ermoglichen, Varhersagen zu trsffen, die spﬁter boi

einer Entwicklung von realen Brennern Anwendung finden kénnen.

Vergleichende Berechnungen einer Wasserstoff-Flamme mit einem einfachen Eddy
Dissipation Model, bestehenden Daten aus einer PEUL (Probabilistic Euler Lagrange) Model
Berechnung und PDF (Probability Density Function)-Simulationen zeigten das Potential der
PDF-Methode. Die Mittelwerte des Stromungsfeldes und der Hauptspezies konnten sehr gut
wiedergegeben werden. Fiir die Bestimmung von Radikalen und insbesondere von
Schadstoffen wird derzeit eine Koppelung des Repro-Modelling fiir die Behandlung des
chemischen Quellterms mit dem PDF-Programm vorgenommen.

Dauer des Projektes:  : 1. Januar 96 — 31. Dezember 98, verlingert

Beitragsempfinger: Institut fiir Energietechnik, ETH
Berichterstatter; Dr. J. Gass und A. Obieglo
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Auf dem Gebiet der Verbrennungstorschung gewinnt die numerische Simulation Immer

Projektziele

Die Ziele des Projektes NO,-Modellierung in nicht vorgemischten Systemen mittels PDF-
Transportgleichungen lassen sich in folgende Abschnitte einteilen:

¢ Koppelung des Stromungsldsers CFX-TASCflow mit dem PDF- Transportgleichungs-
code, der am ICA (Institut fiir Computeranwendungen) Stuttgart entwickelt wurde.

¢ Einarbeitung des Doktoranden in CFD anhand einer konkreten Aufgabe, sowie
Einarbeitung in die Programme CFX-TASCflow und PDF/Monte Carlo.

¢ Erweiterung des Programmoduls. Als erster Schritt wird die Implementierung der
Wasserstoff-Chemie durchgefiihrt. Die Erweiterung soll anhand von Vergleichen mit
experimentellen Daten und Berechnungen friiherer Arbeiten am Labor validiert werden.
Fir die Vorhersage der Stickoxidbildung sind zusitzliche Erweiterungen notwendig.
Nach der Behandlung der Wasserstoff-Chemie ist die Behandlung der
Methanverbrennung vorgesehen.

In diesem Jahr lag der Schwerpunkt auf der Erweiterung des Programmoduls und der
Durchfithrung von Rechnungen. Die ersten beiden Punkte wurden bereits abgeschlossen.

Arbeiten und Ergebnisse

stirker an Bedeutung und ergiinzt die experimentellen und theoretischen Forschungen. Fiir
die Validierung durchgefiibrter Berechnungen sind Vergleiche mit experimentellen Daten
unerlisslich, um Voraussagen treffen zu koénnen. Es hat sich als sinnvoll erwiesen, dhnlich
wie auf dem Gebiet der Turbulenz-Forschung, Standardfille zu definieren, an denen
unterschiedliche Modelle getestet werden kdnnen. Ein internationaler Workshop ist seit 1996
damit beschiftigt, einen Satz von Standardflammen aufzustellen: umfassende Messungen der
charakteristischen Grossen erméglichen einen genauen Vergleich der angewandten Modelle
und Methoden. Daher wurde auch in unserem Fall eine dieser Standardflammen, eine
Wasserstoff-Diffusions-Flamme, ausgewihlt (sieche Abbildung 1), um die Vergleiche der
PDF-Rechnungen mit dem Experiment durchfiibren zu kénnen. In der Abbildung ist eine
Skizze der verwendeten Flammengeometrie zu sehen. Dabei handelt es sich um einen
Wasserstoffsstrahl der mit einer mittleren Geschwindigkeit von u = 296 m/s durch ein Rohr
mit Durchmesser D = 3.75 mm einstrdmt und von einem Luftstrom mittlerer
Geschwindigkeit von 1 m/s eingeschlossen ist. Die Reynoldszahl fiir diese Konfiguration
betrdgt 10000.
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Abb.1 Schema der Wasserstoff-Diffusions-Flanime

Gitterunabhingige Losung

Bei der PDFE-Methode ist die Zahl der méglichen Gitterpunkte beschriinkt. Durch geeignete
Wahl der Gitterverfeinerungen ist es trotzdem moglich, gitterunabhidngige Ldsungen zu

finden; das bedeutet, dass eine weitere Verfeinerung des gewdhlten Gitters keine

VcrbcsscrlTng der Rechengenauigleit mit  sich  bringt. Fiir dic Berechnung  des
Stromungsfeldes im PDF-Fall wurde ein Gitter mit 131 * 51 * 3 Knoten gewihlt, das im
Einlassbereich sowie um die Mittelachse verfeinert wurde und radial nach aussen grober
wird. Als Vergleich diente ein feineres Gitter mit einer dreimal grosseren Knoten-Gesamtzahl
als im PDF Fall. Die Ergebnisse zeigten keine signifikanten Unterschiede der
Geschwindigkeitsprofile. Diese Beobachtung ldsst den Schluss zu, dass es sich um eine
gitterunabhingige Losung handelt.

Mean Axial Velocity

Abb.2 Normalisierte Geschwindigkeitsprofile verglichen mit experimentellen Daten.,




Die sichtbare Flummenlinge L betrigt 675 mm

In der oberen Abbildung sind die in Bezug auf die Einstromgeschwindigkeit normalisierten
Geschwindigkeitsprofile tber dem (beziiglich des Diisenradius‘) normalisierten Radius
aufgetragen. Es handelt sich dabei um verschiedene Schnittebenen entlang der sichtbaren
Flamme. Die sichtbare Flammenldnge L ist mit 675 mm aus dem Experiment gegeben. Der
Abstand vom Brennstoffaustritt aus dem Rohr ist mit x gegeben. Die experimentellen Daten
wurden mittels LDA Messungen gewonnen, die in unserer Gruppe durchgefiihrt wurden [10].
Die Berechnungen zeigen eine gute Ubereinstimmung der Voraussagen mit dem Experiment.

PDF Rechnungen

Fiir die Durchfiihrung von PDF Rechnungen ist es hilfreich, eine Startlésung zu generieren.
Als einfaches Modell wurde dafiir das Eddy Dissipation Modell verwendet. Dieses Modell
basiert auf den Mischungszustinden und nimmt einen unendlich schnellen Verlauf der
Chemie an. Das PDF Modul wurde fiir die Verbrennung von Wasserstoff erweitert. Aufgrund
der schnellen Wasserstoffchemie wurde fiir die Durchfilhrung der H,-Rechnungen
Gleichgewichtschemie angenommen. Der chemische Zustand kann dann allein durch den
Mischungsbruch beschricben werden. Der Mischungsbruch ist so definiert, dass er im
Brennstoff den Wert eins und im Luftstrom den Wert Null annimmt. Die anderen
thermochemischen Variablen werden in Abhdngigkeit des Mischungsbruches bestimmt, Die
Ergebnisse werden im folgenden Abschnitt vorgestellt.

Neben den experimentellen Daten stehen unserer Gruppe Berechnungen der Hp-Flamme aus
einer fritheren Arbeit zur Verfiigung. Diese wurden im Rahmen einer Dissertation mit dem
PEUL (Probabilistic Eulerian Lagrange) Modell durchgefiihrt {11]. Die Daten der drei
verschiedenen Modelle wurde miteinander verglichen und sollen demnichst veréffentlicht

__werden [1]. In Abbildung 1 ist eine Skizze der verwendeten Flammengeometrie zu sehen.

Dabel handelt es sich um einen Wasserstollsstrall der mit giner witteren Gescliwindigkelt
von u = 296 m/s durch ein Rohr mit Durchmesser D = 3.75 mm einstrémt und von einem
Luftstrom mittlerer Geschwindigkeit von 1 m/s eingeschlossen ist. Die Reynoldszahl fiir
diese Konfiguration betrigt 10000.

Zur Veranschaulichung der Ergebnisse wurden zum Vergleich die Temperaturprofile an der
Stelle x/L = 1 /2 ausgewihlt. Dabei ist L die sichtbare Flammenldnge — in diesem Fall 675
mm — und x der Abstand der Schnittlinie von der Brennstoffmiindung.




Mean Radial Temperature at x/L = 1/2
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Abb.3 Temperaturprofil an der Stelle x/L. = 1 /2. Vergleich von drei Modellen mit experimentelien Daten

In Abbildung 3 sind experimentelle Daten ans Raman Messungen ([13], {14]) und die
Ergebnisse der Berechnungen mit den drei Verbrennungsmodellen iiber dem normierten
Radius aufgetragen. Die Ergebnisse zeigen, dass die Ergebnisse der EDM Rechnungen das
Temperaturmaximum zu weit von der Mittelachse entfernt vorhersagen. Dies liegt an der
Tatsache, dass dieses Modell mischungs-bestimmt ist, d.h. sobald Brennstoff und Luft sich
vermischen, findet Verbrennung - ohne Beriicksichtigung der Ziindgrenzen - statt. Bei den
Berechnungen mit dem PEUL Modell und der PDF Methode hingegen liegen die
Berechnungen deutlich niher an den experimentellen Daten. Die leichten Abweichungen bei
der PEUL Berechnungen sind moglicherweise darauf zuriick zu fiihren, dass bei diesem
~Modell presumed pddf Funktionen verwendet werden. Das-bedeutet, dic-Form der verwendeten— -
Wahrscheinlichkeitsfunktionen wird als beta-Funktion angemommen. Zwei Parameter, der
Mischungsbruch und die Varianz, bestimmen dann die genaue Dimension der Funktion. Bei
der PDF Methode hingegen wird die Form in einem stochastischen Prozess durch Losen der
Transportgleichung direkt bestimmt [12]. Fiir eine genauere Aussage zum Verhalten der
Radikalen- und Schadstoffbildung wird eine detaillierte Chemie benétigt. Durch Koppelung
des Repro-Modeling mit dem PDF-Modul soll diese Moglichkeit geschatfen werden.

Zusammenarbeit

Industrie

Die Berechnungen des Sudmungsfeldes - unabhidngig von der Wahl des
Verbrennungsmodelles - basieren alle auf dem Stromungsloser CFX-TASCflow der Firma
AEA. Zu dieser Firma besteht enger Kontakt - w.a. iiber einen ehemaligen Mitarbeiter
unserer Gruppe, Dr. J.C. Ferreira. Fiir die Anbindung des PDF-Programmes an die neueste
Version von CFX-TASCflow war er im Friihjahr zu Besuch in Ziirich. Die bisherigen
Ergebnisse des PDF-Projektes konnten auf der User-conference vorgestellt werden [2]. An
der Konferenz nahmen neben den Entwicklern von AEA auch Vertreter der Industrie und
Hochschule teil, um sich tiber die Erfahrungen bei der Anwendung sowie die neuesten
Entwicklungen zu informieren und auszutauschen. Die vorgestellte Arbeit fand reges
Interesse sowohl bei den Teilnehmern als auch bei Mitarbeitern von AEA selbst.
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Eine Zusammenarbeit mit ABB wurde durch eine Diplomarbeit moglich, die zur Hilfte bei
ABB und zur Hilfte in unserer Gruppe durchgefiihrt wurde [3]. Der Vergleich von presumed
PDF-Ansitzen mit Ergebnissen aus der Losung der Transportgleichung hat gezeigt, dass mit
der Transportgleichungs-Methode genauere Aussagen moglich sind. Eine Fortsetzung der
Zusammenarbeit auf diesem Gebiet wurde seitens ABB begriisst. Dies wére im Rahmen einer
Diplomarbeit wieder moglich.

Hochschule

Weiterhin besteht ein enger Kontakt zur TU Delft iiber den Austausch mit Professor
Rockaerts. Fir die aktuellen Berechnungen wurden LDA-Daten verwendet, die in unserer
Gruppe gemessen wurden sowie Raman/Rayleigh/LIF Daten, die an den Sandia National
Laboratories, USA}, unter Leitung von R. Barlow gewonnen wurden. Im Rahmen eines
Projektes des schweizerischen Nationalfonds mit der Eo6tvés University in Budapest,
Ungarn, hat sich eine Zusammenarbeit bei der Entwicklung und Implementierung eines
neven chemischen Modells in die PDE-Transportgleichung ergeben. Durch Besuche im April
und August von Mitgliedern der Budapester Gruppe in Ziirich und einem Gegenbesuch in
Budapest im November konnte der Austausch intensiviert werden. Die Ergebnisse sind Teil
der aktuellen Arbeit - dabei soll die in Budapest unter Leitung von T. Turanyi entwickelte
Methode des Repro-Modellierens mit dem PDF-Ansatz gekoppelt werden. Durch die
Teilnahme am 3™ International Workshop on Measurement and Computation of Turbulent
Nonpremixed Flames und dem 27" Symposium (International) on Combustion in Boulder,
USA, wurde der Austausch mit den weltweit fiihrenden Gruppen auf dem Gebiet der

Verbrennungsforschung gewihrleistet [4].

Transfer

Der Transfer der bisher geleisteten Arbeit erfolgte durch eine Reihe von &Offentlichen
Vortrigen und einer Vorlesung an der ETH Ziirich [5], [6], [7] und am PSI in Villigen im
Rahmen des schweizerischen ERCOFTAC - Seminars, [8]. Im Ausland wurde die Arbeit in
Unterhaching, Deutschland, [2], Budapest, Ungarn [9] und Boulder, USA, [4], vorgestellt.

Perspektiven

Fiir das kommende Jahr sind folgende Arbeijten geplant:

¢ Die begonnene Arbeit einer Kopplung des Repro-Modelling mit dem PDF-code zu Ende
fithren.

e Rechnungen der H2-Flamme mit dem erweiterten Programmpaket.
Ein Vergleich der Ergebnisse mit bisherigen Berechnungen.

o Erweitcrung des Programmes fiir die Bestimmung von thermischem NOy bei der
Wasserstoff-Verbrennung.




e Eventuell eine Erweiterung des Programmpaketes mit Repro-Modellieren fiir die
Methanverbrennung.

e Prigentation der Ergebnisse auf dem 4" International Workshop on Turbulent
Nonpremixed Flames und dem 19. Deutschen Flammentag.
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