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Kapitel 1

Einleitung

Bei der Verbrennung wird die im Brennstoff gespeicherte Energie in Form von Wärme frei.
Die Möglichkeit, diese zu nutzen und in andere Energieformen umzuwandeln, ist bereits
früh erkannt worden. Das Heizen von Gebäuden, die Verbrennung in Motoren und die
Verfeuerung von Brennstoffen in Kraftwerken sind nur einige Beispiele.

Verbrennungsprozesse spielen aktuell und werden auch in Zukunft eine tragende Rol-
le in der Energieumwandlung spielen. Die steigende Weltbevölkerung, verbunden mit der
zunehmenden Industrialisierung, führt dazu, dass die Menge der benötigten Energie stetig
steigt. Nach einer Studie im Auftrag des Bundesministeriums für Wirtschaft und Arbeit
[24] wird davon ausgegangen, dass sich der Primärenergieverbrauch im Jahre 2030 um
60% bezogen auf das Jahr 2002 erhöht. Momentan besteht der Primärenergieverbrauch
zu ungefähr 90% aus fossilen Energieträgern [9; 117]. Auch bei zunehmender Nutzung
der regenerativen Energien, wie in manchen Ländern angedacht, wird global gesehen ein
Großteil der Energie weiterhin von den fossilen Energieträgern bereitgestellt werden.

Regenerative Energien haben in Deutschland bereits einen Teil der Stromversorgung über-
nommen und in Zukunft ist ein Anstieg des prozentualen Anteils zu erwarten. Ungeklärt
ist bis heute die Frage der Speicherung. Strom aus regenerativen Energien wird mitunter
nur unter bestimmten Umwelteinflüssen (z.B. Wind, Sonne) bereitgestellt. Steigt ihr An-
teil weiter an, wird eine Speichertechnik benötigt, die große Mengen an Energie speichern
und wieder zu Verfügung stellen kann. Eine Möglichkeit wäre die Erzeugung von Wasser-
stoff durch den Prozess der Hydrolyse. Dieser könnte zur Stromerzeugung in Gasturbinen
zum Einsatz kommen. Auch bei der Nutzung von regenerativen Energien ist daher die
Beherrschung der Verbrennung von großer Bedeutung.

Ein wichtiger Bestandteil der Nutzung regenerativer Energien wird verstärkt die Bei-
mischung von regenerativen Energieträgern zu fossilen sein. Ausgehend von vorhandenen
Verbrennungssystemen müssen diese bei höheren Zumischungsraten abgeändert werden.
Damit eröffnen sich neue Felder in der Verbrennungsforschung.

Wie in den letzten Absätzen geschildert wird die Verbrennung auch in der Zukunft eine
entscheidende Rolle in der Energieerzeugung einnehmen. Zum tieferen Verständnis der
Prozesse sowie zur Auslegung von Verbrennungssystemen kann die Computersimulation
einen großen Beitrag leisten. Gerade in Hinblick auf effizientere Systeme und die Schad-
stoffreduzierung wird sich von der Computersimulation eine große Hilfe erhofft.
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Kapitel 1 Einleitung

1.1 Motivation
Die Wichtigkeit des Verständnisses der Verbrennung ist im letzten Abschnitt dargelegt
worden. Im Auslegungsprozess einer technischen Anwendung sind dabei experimentel-
le Untersuchungen unerlässlich. Diese sind jedoch kosten- und zeitintensiv. Außerdem
verbieten sich in komplexen Geometrien viele Messtechniken, die einen großen Aufbau
oder eine direkte Zugänglichkeit benötigen. Um hier Abhilfe zu schaffen, bietet sich die
Computersimulation an. Auch an Stellen des Systems, die nicht zugänglich sind, können
Vorhersagen getroffen werden. Des Weiteren ist die Verwendung von Simulationen zur
Unterstützung des Entwicklungsprozesses hilfreich, um besonders in der Vorauslegung ei-
ne zügige Entwicklung zu gewährleisten.

Im Fokus der Arbeit steht die Weiterentwicklung der Simulationswerkzeuge zur korrek-
ten Vorhersage der Verbrennung. Diese können helfen, effizientere Systeme mit weniger
Kraftstoffverbrauch zu entwickeln. Ein hohe Bedeutung kommt auch der Schadstoffreduk-
tion zu. Nur über eine realistische Abbildung der Verbrennung ist auch eine realistische
Vorhersage möglich. Die Weiterentwickelung von Verbrennungsmodellen im Kontext der
Grobstruktursimulation kann dabei entscheidenden Beitrag leisten.

1.2 Stand der Forschung
In der Vergangenheit stand die Lösung der zeitlich gemittelten Erhaltungsgleichungen im
Vordergrund der Forschung. Auf dieser Grundlage sind Methoden und Modelle zur Be-
schreibung von turbulenter Verbrennung entwickelt worden. Diese werden heutzutage als
Standard in der Industrie angewendet.

In den letzten Jahren hat sich eine neue Technik zur Vorhersage isothermer Strömungen
durchgesetzt. Die Grobstruktursimulation führt einen räumlichen Filterprozess durch, wo-
durch große Strukturen direkt abgebildet werden können. Im Gegensatz zur Lösung der
zeitlich gemittelten Gleichungen liegt als Lösung ein instantanes Strömungsfeld vor. Für
isotherme Strömungen hat sich die Grobstruktursimulation bereits als Lösungswerkzeug
bewährt [84] und wird vielseitig verwendet.

Auch für die Verbrennungssimulation verspricht die Grobstruktursimulation eine deutliche
Verbesserung der Ergebnisse. Durch die Auflösung großer, die Strömung dominierender
Wirbelstrukturen, kann das Strömungsfeld besser vorhergesagt werden. Resultierend sind
auch die Wiedergabe von Mischungsprozessen oder Interaktionen zwischen Flammen und
Wirbeln in besserer Übereinstimmung mit der Realität. Aus diesen Gründen ist die Grob-
struktursimulation in den letzten Jahren vermehrt auch für Verbrennungssimulationen
angewendet worden.

Die Modellentwicklung im Kontext der Grobstruktursimulation ist ein andauernder For-
schungsschwerpunkt in der Verbrennungsgemeinschaft. Dabei können zwei grundlegende
Flammentypen anhand ihres Mischungszustandes unterschieden werden. Bei der nicht-
vorgemischten Verbrennung gelangen Brennstoff und Oxidator getrennt zur Flammenfront
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und werden erst dort gemischt. Unterschieden dazu wird die vorgemischte Verbrennung
bei der Oxidator und Brennstoff auf molekularer Ebene gemischt zur Flammenfront trans-
portiert werden. Speziell für die genannten Flammentypen sind Modelle in Bezug auf die
Grobstruktursimulation entwickelt worden.

Für nicht-vorgemischte Simulationen hat sich das steady-flamelet-Verbrennungskonzept
bewährt. Anhand einer eindimensionalen, laminaren nicht-vorgemischten Flamme wer-
den die möglichen thermo-chemischen Zustände tabelliert. Die Lösung einer zusätzlichen
Transportgleichung reicht aus, um einen voll bestimmten Zustand aus der Tabelle ab-
zurufen. Oftmals wird zusätzlich eine Abhängigkeit von der skalaren Dissipationsrate
integriert. Mit dem steady-flamelet-Konzept sind Simulationen für Freistrahlflammen z.
B. von Forkel, Kempf und Klewer [31; 47; 55] veröffentlicht worden. Die Rechnung einer
pilotierten Freistrahlflamme wird unter anderem von Vreman et al. [118] gezeigt. Staukör-
perstabilisierte Freistrahlflammen sind mit selbigem Konzept erfolgreich von Kempf et al.
[48; 49] und Raman und Pitsch [91] berechnet worden. Ein ähnliches Konzept basierend
auf laminaren Flammen zur Erstellung der Chemietabelle nutzt eine zusätzliche Reakti-
onsfortschrittsvariable zur Beschreibung des Verbrennungsprozesses (Flamelet Generated
Manifolds-Modell) [35; 75; 77]. Dabei können zur Erstellung der Chemietabelle sowohl vor-
gemischte als auch nicht-vorgemischte laminare Flamelets verwendet werden. In Simulatio-
nen von Olbricht et al. [78; 79] sind beide Tabellierungsmethoden zum Einsatz gekommen.
Dabei sind verdrallte und nicht-verdrallte Staukörperflammen berechnet worden. Weite-
re Ergebnisse zur nicht-verdrallten Flamme finden sich in Ketelheun et al. [53]. Model-
le für Schadstoffvorhersagen, die auf weiterentwickeltenen Reaktionsfortschrittsvariablen-
Ansätzen basieren, sind von Ketelheun et al. [51] und Wegner et al. [122] vorgeschlagen
worden. Ein a priori-Vergleich beider Tabellierungsmethoden ist von Ramaekers et al. [90]
veröffentlicht worden. Sowohl das steady-flamelet- Konzept als auch das Flamelet Genera-
ted Manifolds-Modell liefern gute Ergebnisse für die Simulation von nicht-vorgemischten
Flammen. Nehmen Effekte endlich schneller Chemie zu, ist im steady-flamelet-Konzept
eine Abhängigkeit von der skalaren Dissipationsrate einzuführen, um ähnlich gute Resul-
tate wie die Fortschrittsvariablen-Ansätze zu liefern.

Es existieren drei renommierte Ansätze zur Beschreibung vorgemischter Flammen. Ne-
ben der G-Gleichung [86] und dem Flammenflächendichtemodell [40] ist die Prozedur
der künstlichen Aufdickung (Artificially Thickened Flame) [15] zu nennen. Das zuletzt
genannte Modell unterscheidet sich dadurch von den anderen beiden, dass die laminare
Flammengeschwindigkeit nicht als Beziehung vorgegeben wird, sondern sich durch den
verwendeten Reaktionsmechanismus ergibt. Die Flammenstruktur wird dabei soweit auf-
gedickt, dass sie auf dem verwendeten Gitter auflösbar wird. Simulationen einer mager
vorgemischte Drallflamme mit dem Artificially Thickened Flame-Modell sind von Künne
et al. [61] veröffentlicht. Des Weiteren sind Untersuchungen zu Verbrennungsinstabilitäten
von Veynante und Poinsot [115] durchgeführt worden. Ebenso ist ein Gasturbinenbrenner
von Selle et al. [106] simuliert worden. Es konnten dabei gute Ergebnisse mit dem Modell
erzielt werden.

Zur Untersuchung von partieller Vormischung, bei der sowohl nicht-vorgemischte als auch
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vorgemischte Zonen auftreten können, ist verstärkt auf die Direkte Numerische Simulation
zurückgegriffen worden. Berechnungen einer abgehobenen Strahlflamme sind von Mizobu-
chi et al. [71; 72] oder Domingo et al. [19] vorgestellt worden. In beiden Berechnungen ist
eine Flammenindikatorformulierung von Domingo et al. [18] verwendet worden, die auf
Yamashita et al. [124] zurückgeht. Weiterentwickelte Flammenindikatoren und Modellfor-
mulierungen sind unter anderem von Fiorina et al. [30], Knudsen und Pitsch [56; 57] und
Nguyen et al. [74] vorgeschlagen worden.

Das Lösen des aus den Erhaltungsgleichungen resultierenden Gleichungssystems kann auf
zwei verschiedene Weisen geschehen. Eine dichtebasierte Lösung ermöglicht die Erfassung
aller Einflüsse. Die Erhaltungsgleichungen werden in ihrer ursprünglichen Form gelöst und
können kompressible Effekte abbilden. Dem entgegen stehen druckbasierte inkompressi-
ble Ansätze, die ursprünglich aus der Berechnung isothermer Strömungen stammen. Sie
ermöglichen eine deutlich effizientere Lösung des Gleichungssystems durch die Annahme
kleiner Machzahlen. Eine Begrenzung der Zeitschrittweite auf die Ausbreitungsgeschwin-
digkeit akustischer Wellen besteht nicht mehr. Für Strömungen mit variabler Dichte geht
die Formulierung auf Majda und Sethian [68] zurück. Bei Strömungen mit starken Dichte-
änderungen neigt die vorgeschlagene Lösungsprozedur zu Instabilitäten, die zur Divergenz
führen können, wie von Shunn und Ham [108] beschrieben. Es existieren verschiedene
Lösungsvorschläge, von denen sich jedoch keiner durchsetzen konnte. Forkel [31] führt
eine zeitliche Filterung der Dichte durch, um die Oszillationen zu vermeiden. Vreman
et al. [118] schlägt eine räumliche Filterung der Dichte vor. Kempf [47] entwickelte ein
Predictor-Corrector-Verfahren für die Lösung der Mischungsbruchgleichung und konnte
durch geeignete Wahl des Predictor-Zeitschrittes eine Dämpfung der Oszillationen errei-
chen. Neuere Arbeiten von Olbricht [78] und Hahn [37] nutzen die nicht-konservative Form
der Mischungsbruchgleichung, um eine Stabilisierung des Verfahrens zu gewährleisten.

1.3 Ziel der Arbeit
Die vorliegende Arbeit hat das Ziel, ein Gesamtmodell zur Vorhersage von Verbrennungs-
prozessen mittels der Grobstruktursimulation zur Verfügung zu stellen. Dazu ist die Ent-
wicklung eines Verfahrens zur Beherrschung der hohen Dichteunterschiede in Flammen
notwendig. Die entwickelte Lösungsprozedur soll mittels einfacher Testfälle validiert wer-
den, um sich dann in dreidimensionalen turbulenten Systemen zu bewähren. Da innerhalb
komplexer Verbrennungssysteme unterschiedliche Flammenmoden auftreten, ist das Ziel
sowohl ein Modell nicht-vorgemischter als auch ein Modell vorgemischter Verbrennung zu
implementieren und innerhalb des Gesamtverfahrens einzusetzen.

Die Vorhersageeigenschaften der Modelle sollen durch den Vergleich zu experimentellen
Daten analysiert werden. Über Sensitivitätsstudien sollen Aufschlüsse über das Verhalten
der Modelle erlangt werden.

Als Löser soll PRECISE-UNS von Rolls-Royce zur Anwendung kommen. Bereits am Fach-
gebiet durchgeführte Arbeiten basieren auf den zeitlich gemittelten Erhaltungsgleichungen
oder auf isothermen Bedingungen [14; 54; 120].
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1.4 Struktur der Arbeit

1.4 Struktur der Arbeit
Die vorliegende Arbeit befasst sich mit der Simulation von Verbrennungssystemen. Zu
ihrem Verständnis werden zu Beginn in Kapitel 2 die grundlegenden Strömungsformen
unterschieden, wobei im Folgenden die turbulente Strömung näher erläutert wird. Das
zu lösende Gleichungssystem wird hergeleitet und verschiedene Möglichkeiten der Turbu-
lenzmodellierung dargelegt. Näher wird auf die verwendete Grobstruktursimulation ein-
gegangen.

In Kapitel 3 folgen die Grundlagen der Verbrennung. Dazu wird zu Beginn die allgemeine
Reaktionskinetik erläutert, um dann gezielt auf die unterschiedlichen Verbrennungsmoden
einzugehen. Dabei werden die in der vorliegenden Arbeit genutzten Verbrennungsmodelle
erläutert.

Die Lösung des aus den Gleichungen des Strömungs- und Verbrennungsmodells resul-
tierenden Gleichungssystems erfordert neben der Diskretisierung ein stabiles numerisches
Gesamtverfahren. Letzteres ist in der vorliegenden Arbeit entwickelt worden, um die Be-
rechnung von Strömungen mit hohen Dichtegradienten durchführen zu können. Das Ver-
fahren ist in Kapitel 4 beschrieben. Im selben Kapitel finden sich auch einige spezielle
numerische Umsetzungen der getätigten Implementierungen.

In Kapitel 5 folgt die Verifizierung und Validierung des entwickelten Gesamtverfahrens
sowie der implementierten Verbrennungsmodelle anhand von einfachen Testfällen.

Validierungsrechnungen in dreidimensionaler turbulenter Umgebung folgen in Kapitel 6.
Neben einer nicht-vorgemischten pilotierten Strahlflamme ist ein mager vorgemischter
Brenner und ein generischer Brenner mit Zonen nicht-vorgemischter sowie vorgemischter
Verbrennung simuliert worden.

Die vorliegende Arbeit wird von einer Zusammenfassung gefolgt von einem Ausblick in
Kapitel 7 abgeschlossen.
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