30. Deutscher Flammentag Hannover-Garbsen, 28-29 September 2021

Stochastische Modellierung einer Methan/Luft
Freistrahl-Flamme mit detaillierter Chemie

T. Starick" und H. Schmidt'
*Tommy.Starick@b-tu.de

! Lehrstuhl Numerische Strémungs- und Gasdynamik, Brandenburgische Technische Universitdt Cottbus-Senftenberg,
Siemens-Halske-Ring 15a, 03046 Cottbus, Deutschland

Abstract

Die vorliegende Arbeit befasst sich mit der stochastischen Modellierung einer Methan/Luft Freistrahl-
Flamme unter Verwendung des One-Dimensional Turbulence (ODT) Modells. Bei der untersuchten
Cabra-Brennerkonfiguration handelt es sich um ein offenes System, bei welchem ein vorgemischter
Methan/Luft Freistrahl von einer zentral angeordneten Diise in eine Umgebungsstromung aus heifen
Verbrennungsgasen stromt. Das One-Dimensional Turbulence Modell ist ein stochastisches und
abbildungsbasiertes Modell, welches die molekulare Diffusion und Reaktionskinetik durch sich
zeitlich entwickelnde, deterministische Erhaltungsgleichungen beriicksichtigt und entlang eines
eindimensionalen Rechengebietes vollstandig auflost. Die Besonderheit von ODT liegt in der
Modellierung der turbulenten Advektion iiber zuféllig auftretende Wirbelereignisse, welche den
fundamentalen Erhaltungseigenschaften unterliegen. Fiir die Abbildung der Methan/Luft
Verbrennungschemie wird ein reduzierter Mechanismus mit 19 Spezies und 15 Reaktionen und ein
detaillierter Mechanismus mit 53 Spezies und 325 Reaktionen eingesetzt.

Die gezeigten vorldufigen ODT-Simulationsergebnisse der Methan/Luft Freistrahl-Flamme
beinhalten Mittellinienprofile, radiale Profile, Streudiagramme und zweidimensionale
Visualisierungen der Freistrahl-Flamme, welche mit einer zylindrischen Formulierung von ODT
erzeugt wurden. Zu Vergleichszwecken werden die Simulationsergebnisse experimentellen
Messungen gegeniibergestellt. Obwohl die Simulation von reaktiven Freistrahl-Flammen keinen neuen
Anwendungsfall von ODT darstellt, ist die akkurate Wiedergabe des sensiblen Zusammenspiels des
zundchst unverbrannten Freistrahls mit der heifen Umgebungsstromung eine Herausforderung fiir das
Modell. In der durchgefiihrten Studie konnte gezeigt werden, dass die mittels ODT erzeugten
Statistiken eine beachtlich gute Ubereinstimmung mit den Vergleichsdaten aufweisen. Im Hinblick auf
die reduzierte Dimensionalitdt von ODT, die Qualitét der erzielten Ergebnisse und die erforderliche
Rechenleistung, stellt ODT ein attraktives Modell zur Simulation von turbulenten und reaktiven
Strémungen dar.

Einleitung
Turbulente Stromungen sind Phdnomene, welche in unserem téglichen Leben stdndig in Erscheinung
treten, sei es das Wetter, die Umstromung von Fahr- und Flugzeugen, der Blutstrom in der
menschlichen Aorta oder eben auch die zugrunde liegende Strémung bei einer Vielzahl von
Verbrennungsprozessen. Klassische Vertreter hierfiir erstrecken sich von der innermotorischen
Verbrennung bei Otto-, Diesel- und HCCI-Motoren, iiber Freistrahl- und Gegenstromflammen bis hin
zu Detonationen und Deflagrationen. Turbulente wie auch laminare Strémungen lassen sich durch die
Navier-Stokes-Gleichungen beschrieben, wobei es sich um ein System nichtlinearer, gekoppelter,
partieller Differentialgleichungen handelt. Fiir nur wenige kanonische Einzelfdlle konnen diese
stromungsmechanischen Grundgleichungen analytisch gelost werden, weshalb fiir die meisten
industriellen Problemstellungen eine numerische Losung erforderlich wird. Hierbei haben sich drei
Verfahren etabliert, welche nachfolgend kurz aufgefiihrt werden [4].

Die Direkte Numerische Simulation (DNS) orientiert sich an der Grundform der instationdren
Navier-Stokes-Gleichungen und lost diese ohne Modellierungen oder Approximationen auf der
gesamten Skalenbandbreite vollstindig auf. Aufgrund des immensen Rechenaufwandes bei der



Auflosung aller Zeit- und Langenskalen ist die DNS auf moderate Reynoldszahlen limitiert und
schliefft eine industrielle Anwendung derzeit quasi aus. Der Einsatzbereich ist iiberwiegend auf
fundamentale Problemstellungen in der Strémungsmechanik beschrankt.

Bei der Large Eddy Simulation (LES) liegt der Fokus auf den groflen bis mittleren Skalen, welche
bei diesem Ansatz aufgelost werden. Die kleinen Skalen werden wegen der durchgefiihrten Filterung
nur parametrisiert mittels eines Schliefungsmodells betrachtet. In Prozessen, bei denen molekulare
Vorginge, also die kleinen Skalen, einen entscheidenden Einfluss auf die globalen Eigenschaften des
Prozesses haben, konnen Modellierungsfehler die Ergebnisse stark beeinflussen.

Weite Verbreitung in der Industrie findet das Reynolds-Averaged Navier-Stokes (RANS)
Verfahren, da es die gesamten Navier-Stokes Gleichungen mittelt und Aussagen iiber mittlere Grollen
mit einem iiberschaubaren Rechenaufwand zuldsst. Durch die Nichtlinearitit der Navier-Stokes
Gleichungen entstehen bei der Mittelung Terme, welche, wie bei der LES, modelliert werden miissen.
Aufgrund der Tatsache, dass bei RANS nur die integrale Skala aufgeltst wird, ist es in vielen
Szenarien nicht zu erwarten alle turbulenten Stromungen ausreichend genau zu beschreiben [4].

Einen interessanten Ansatz zur Losung des Dilemmas aus Genauigkeit und verfiigbarer
Rechenleistung stellen Simulationsmethoden dar, welche auf stochastischen Ansédtzen basieren.
Eindimensionale Vertreter dieser stochastischen Ansétze stellen beispielsweise das Linear-Eddy
Modell (LEM) [12], das One-Dimensional Turbulence (ODT) Modell [10] oder das Hierarchical
Parcel Swapping (HiPS) Modell [11] dar. Zu den dreidimensionalen Vertretern zdhlen unter anderem
LES-LEM [16], LES-ODT [19] und ODTLES [5,6]. In dieser Arbeit liegt der Fokus ausschlieBlich auf
dem ODT-Modell.

Die vollstandige Auflosung der molekularen Diffusion und Reaktionskinetik entlang des
eindimensionalen Rechengebietes macht ODT besonders attraktiv fiir die Simulation von turbulenten
Verbrennungsprozessen. In den bisherigen Studien konnte bereits gezeigt werden, dass die mittels
ODT erzeugten Statistiken eine beachtlich gute Ubereinstimmung mit DNS-Resultaten und Messdaten
aufweisen [13,14]. Obwohl die meisten der bereits untersuchten Féille auf dem Ansatz von niedrigen
Mach-Zahlen beruhen, ist auch eine Erweiterung von ODT auf kompressible Stromungen vorhanden
[9]. In Studien zu Gegenstrom-Flammen und Selbstziindungsprozessen konnte bereits nachgewiesen
werden, dass ODT in der Lage ist die statistischen Momente aus der DNS fiir Temperatur,
Wiérmefreisetzungsrate und Spezies zu reproduzieren [8,18].

In dieser Arbeit werden die Fahigkeiten des ODT-Modells an einem offenen, reaktiven System
demonstriert. Dieses System besteht aus einer Methan/Luft Freistrahl-Flamme, welche sich in einer
Umgebungsstromung aus heien Verbrennungsgasen von Wasserstoff/Luft Flammen befindet. Fiir
scherungsdominierte Stromungen, welche sich in Brennerflammen einstellen, kann ODT die genaue
Position der Entflammung ermitteln, sowie die Statistiken der Messdaten nachbilden. Zusitzlich
konnen zweidimensionale Visualisierungen der stationdren Flamme aus eindimensionalen
Rechnungen erzeugt werden.

ODT-Modell

Beim ODT-Modell handelt es sich um einen effizienten Ansatz zur Simulation von turbulenten
Stromungen, welcher von A. Kerstein [10] entwickelt wurde. An dieser Stelle wird die ODT-
Modellformulierung reprasentativ fiir offene Systeme, welche bei der untersuchten Freistrahl-Flamme
Anwendung findet, gezeigt. Diese nutzt Zylinderkoordinaten und 16st die Stromung entlang der
Radialkoordinate und der Zeit auf [14].

Eine charakteristische FEigenschaft des ODT Modells ist die Auflosung aller Zeit- und
Langenskalen entlang einer fiktiven Linie durch das dreidimensionale, turbulente Stromungsfeld.
Dieses 1D-Rechengebiet ist in Richtung des mittleren Gradienten einer Geschwindigkeit oder anderer
skalarer Felder orientiert. Die Reduktion der Dimensionalitdt in ODT erfordert eine Modellierung der
dreidimensionalen Turbulenzeigenschaften. Dazu werden zuféllig auftretende Wirbelereignisse auf der
eindimensionalen ODT-Linie realisiert. Ein Wirbelereignis erzeugt einen lokalen Umordnungsprozess
der Stromungsgrofen durch die Anwendung der sogenannten ,triplet map“. Die ,triplet map“ platziert
auf einem ODT-Liniensegment [ro,ro+1], mit der stochastisch ermittelten Wirbelposition r, und
WirbelgroRe I, drei Kopien des originalen Liniensegmentes, welches in der Gré8e komprimiert wird.
Dies entspricht einer dreifachen Stauchung. Die mittlere Kopie wird invertiert, um die Stetigkeit der



Stromungsprofile zu gewdhrleisten. Die Abbildung ist maRerhaltend, was zu einer Erfiillung der
Erhaltungseigenschaften beitrdgt. Die Gradienten der Stromungsgrofien steigen sodann lokal an [14].

Die Wirbelereignisse werden in der Zeit mittels eines Poisson-Prozesses generiert. Die
Wirbelposition r, und WirbelgroBe I werden dabei mithilfe angenommener Wahrscheinlichkeits-
dichtefunktionen (PDFs) ermittelt. Es wird jedoch nur ein Teil der fiir den aktuellen Stromungszustand
energetisch plausiblen Ereignisse probabilistisch implementiert. Dieses Vorgehen ist in der Lage durch
eine Uberabtastung der Wirbelereignisse im Mittel die Statistiken von turbulenten Strémungen unter
Beibehaltung einer mittleren Akzeptanzwahrscheinlichkeit nachzubilden [14]. Zur Berechnung der
Akzeptanzwahrscheinlichkeit  eines individuellen Wirbelereignisses in einem gegebenen
Abtastzeitintervall wird die Wirbelrate A fiir den Kandidaten eines Wirbelereignises benotigt. Letzterer
wird mittels einer Dimensionsanalyse definiert. Die Wirbelrate A ist eine Funktion der WirbelgroRe I,
der Wirbelposition r, und der Wirbelereignis-Zeitskala t. Die Wirbelrate skaliert mit der Differenz aus
der verfiigbaren kinetischen Energie Eu, in dem betrachteten Liniensegment und einer viskosen
Sanktionierung E.,. Die viskose Sanktionierung dient zur Unterdriickung von zu kleinen Wirbeln (jene
unterhalb der Kolmogorov-Léange) und wirkt sich positiv auf den Simulationsaufwand aus [19]. Die
statistischen Resultate werden dadurch aber nicht beeinflusst. A ist gegeben durch folgenden
Zusammenhang,
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Hierbei steht p fiir die Dichte. C und Z sind dimensionslose Modellparameter von ODT, welche
zuvor an einer Stromungskonfiguration kalibriert werden. Wirbelereignisse werden in der Zeit der
Reihe nach getestet. Wird ein solches Ereignis akzeptiert und implementiert, findet ein Aufholvorgang
statt. Dieser Aufholvorgang entwickelt die deterministischen Diffusions- und Reaktionsgleichungen in
der Zeit bis zum Zeitpunkt des Wirbelereignisses (plus dessen nominaler Dauer 7).

Die integralen Gleichungen fiir die Erhaltung der Masse, des Impulses und der Energie sind
nachfolgend fiir das reduzierte System in radialer Richtung und in Lagrange'scher Betrachtungsweise
angegeben [14]. Die Erhaltung der Masse ist gegeben durch,

%f prdr=0.
@)

Die Dichte p des Gasgemisches wird mittels des Drucks, der Temperatur und der molekularen
Masse des Gemisches iiber das ideale Gasgesetz bestimmit,

P=pR,T ), %
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Das ideale Gasgesetz enthélt den thermodynamischen Druck P, welcher fiir offene Systeme ortlich

und zeitlich konstant ist. Zudem ist R, die universelle Gaskonstante, T die Temperatur des

Gasgemisches, Yy ist der Massenanteil der k" Spezies und My die molekulare Masse der k" Spezies.

Alle Spezies zusammen formen das Gasgemisch. Die Erhaltung der Spezies ist gegebenen durch

folgenden Zusammenhang,
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In Gleichung 4 steht Vi fiir die Diffusionsgeschwindigkeit der k' Spezies, welche einen

geeigneten Modellierungsansatz erfordert, wie in jeder reaktiven DNS. Des Weiteren ist “k die
Reaktionsrate der k' Spezies, welche durch einen Reaktionsmechanismus basierend auf dem
vorliegenden  thermodynamischen Zustand berechnet wird. Als néchstes wird die
Impulserhaltungsgleichung vorgestellt. In dieser Gleichung wird eine Dominanz des radialen



Transportes und eine Zustdndigkeit des Gradienten der modellierten Scherspannung fiir die Diffusion
des Impulses im System angenommen [14]. Die Impulserhaltungsgleichung ist gegeben durch,
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Hier steht u; fiir die drei Geschwindigkeitskomponenten im Zylinderkoordinatensystem und p fiir
die dynamische Viskositdt des Gasgemisches. Die Energieerhaltung ist gewdhrleistet durch die
Erhaltung der Enthalpie h,
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In der Gleichung fiir die Erhaltung der Enthalpie steht hy fiir die spezifische Enthalpie der k*"
Spezies und A fiir die Warmeleitfahigkeit des Gasgemisches.

Die Losung der deterministischen Gleichungen 2-6 in der Zeit ist umgesetzt {iber eine
Zeitintegration erster Ordnung unter Verwendung der Finite Volumen Methode (FVM) im Ort. Die
Zeitintegration in Gleichung 2-6 ist implizit, wobei die berechneten diffusiven Flussterme zu Beginn
des Zeitschritts als konstant angenommen werden. Dies umgeht das Problem der moglicherweise
einschrankenden CFL-Bedingung durch die steife Reaktionskinetik im enthaltenen chemischen
Quellterm. In Gleichung 5-6 fiihrt dieses Vorgehen aber auch zu einer Umwandlung der
Zeitintegration in eine explizite Euler Methode.

Die am Ende des Zeitschritts ermittelte Dichte in der Spezies- und Enthalpiegleichung wird tiber
das ideale Gasgesetz in Gleichung 3 und unter Beriicksichtigung der neuen chemischen
Zusammensetzung und Temperatur berechnet. Nach der Aktualisierung der Dichte wird die Erhaltung
der Masse iiber eine erhaltende Anpassung des Gitters unter Beachtung von Gleichung 2 erwirkt. Zur
Berechnung der thermodynamischen Gréf8en des verwendeten Gasgemisches und der Reaktionskinetik
wird das Softwarepaket CANTERA [7] eingesetzt.

Methan/Luft Freistrahl-Flamme

Bei der Energieumwandlung von chemischer zu thermischer Energie, sei es bei Flugzeugtriebwerken,
Gasturbinen oder Heizungssystemen, kommen oftmals Brenner zum Einsatz. Ein klares Verstandnis
iiber das Verléschen und die Stabilisierung der Brennerflamme hat einen hohen Stellenwert und wird
gewohnlich durch Freistrahl-Flammen untersucht. Brenner mit Umgebungsstromung, welche die
Flamme mit heifen Verbrennungsgasen umschlieRen, lassen detaillierte Einblicke zu und erlauben
Untersuchungen der zugrunde liegenden Mechanismen.

Die akkurate Wiedergabe der feinen Interaktionen zwischen der heilen Umgebungstrémung und
dem kalten unverbrannten Freistrahl stellt eine Herausforderung fiir die Simulation dar, da dies
maligeblich fiir die Reaktion und Selbstziindung des Freistrahls verantwortlich ist [2].

In dem untersuchten Fall stromt ein Methan/Luft Gemisch durch eine Diise in eine
Umgebungsstromung aus heifen Verbrennungsgasen, welche durch mehrere Wasserstoff/Luft
Flammen erzeugt wird. Der genaue Aufbau ist in der Veroffentlichung von Cabra et al. [2]
beschrieben und in Abbildung 1 skizziert. Fiir die ODT Simulation wurden die gleichen Parameter
verwendet und derselbe Versuchsaufbau herangezogen, wie in der experimentellen Messung. Tabelle
1 listet die Anfangsbedingungen fiir den Freistrahl und die umgebende Strémung auf. X steht fiir die
Stoffmengenanteile der beteiligten Spezies, D ist der Diisendurchmesser und u die Geschwindigkeit.
Fiir die Umgebungsstromung wird ein uniformes Geschwindigkeitsprofil in Stromungsrichtung mit
einem konstanten Wert von 5.4 m/s angenommen. Das Geschwindigkeitsprofil des Freistrahls wird
mit augenblicklichen Geschwindigkeitsprofilen von ODT-Rohrstrémungssimulationen initialisiert.
Das ODT-Rechengebiet erstreckt sich iiber 100 mm mit homogenen Neumann-Randbedingungen. Die
Wiedergabe der Chemie der Methan/Luft Flamme erfolgt iiber einen reduzierten Mechnismus von Lu
und Law [15] und iiber den detailierten GRI-Mech 3.0 Mechanismus [20]. Im Folgenden ist z die
Ortskoordinate in Stromungsrichtung.
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Abbildung 1. Schematische Darstellung der Methan/Luft Freistrahl-Flamme in einer
Umgebungsstromung aus heiflen Verbrennungsgasen, gebildet von einer Vielzahl von
Wasserstoff/Luft Flammen.

Tabelle 1. Anfangsbedingungen fiir den Freistrahl und die Umgebungsstrémung.

- Freistrahl Umgebungsstromung
D (mm) 4.57 100
u (m/s) 100 5.4
T (K) 320 1350
Xo2 0.15 0.12
Xno 0.52 0.73
X0 0.0029 0.15
Xcua 0.33 0.0003

In dieser Arbeit werden Vergleiche von vorlaufigen ODT-Ergebnissen mit einer stationdren, sich
ortlich entwickelnden, runden Freistrahl-Flamme angestellt. Die ODT-Simulation verwendet eine
zeitliche Modellformulierung und bedarf daher einer Transformation der Zeit in einen stromabwaérts
befindlichen Ort. Dies wird, wie in Echekki et al. [3], iiber eine Advektion des ODT-Rechengebietes

in Stromungsrichtung basierend auf der stetig aktualisierten Hauptstromungsgeschwindigkeit Y
umgesetzt,
t
z(t)=z(t0)+f ule'|de!
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Die Berechnung der Hauptstromungsgeschwindigkeit erfolgt {iber die Summe aus der

Freistromgeschwindigkeit (Umgebungsstrémung) Y= und dem Verhiltnis aus integriertem
Impulsfluss zu integriertem Massenfluss,
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Mittelinienprofile liefern Informationen iiber die Entwicklung der Strémung im Flammenkern und
werden fiir die Validierung der ODT-Ergebnisse eingesetzt. In Abbildung 2 sind die Favre-gemittelte



Profile fir Temperatur, Temperaturfluktuation, Massenanteil von O, und OH, Mischungsanteil und
Mischungsanteilfluktuationen von ODT-Simulationen mit redziertem Mechanismus [15] und
detailliertem Mechanismus [21] abgebildet. Die Definition des Mischungsanteils stammt von Bilgers
et al. [1] und ist iiber folgende Gleichung gegeben,
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Fiir die durchgefiihrten Simulationen wurden die ODT-Modellparameter in Gleichung 1 mit C=18 und
Z=400 angenommen. Die Mittelung basiert auf 400 Realisierungen. Fiir detailliertere Informationen
wird auf die Veroffentlichung von Starick et al. [20] verwiesen.

Die Anfangsphase, welche sich bis z/ZD=40 erstreckt, ist in den Mittellinienprofilen in Abbildung 2
charakterisiert durch Vermischen des kalten Freistrahls und der heifen umgebenden Strémung ohne
Reaktionen. In dieser Phase ist der Temperaturanstieg und die Sauerstoffabnahme eher gering. Der
Mischungsanteil erféhrt durch die Vermischung aus Freistrahl und Umgebnungsstromung einen
raschen Abfall. Die Temperaturfluktuationen sind relativ klein und der Massenanteil von OH ist
vernachléssigbar.
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Abbildung 2. Vergleich der Favre-gemittelten Mittellinienprofile fiir Temperatur 7] ,

~

, Massenanteil von O, (YOZ) - Massenanteil von OH (YOH ) ,

Temperaturfluktuationen ]

Mischungsanteil 7l und Mischungsanteilfluktuationen (f ) mit den experimentellen Messungen
(Exp) von Cabra et al. [2]. Die roten Kurven stellen die ODT-Simulationsergebnisse mit dem
reduzierten Mechanismus (ODT reduziert) [15] und die blaue Kurve mit dem detaillierten
Mechanismus (ODT detailliert) [21] dar.

An die Anfangsphase schliet sich eine Phase der Flammenstabilisierung an. Ein starker
Temperaturanstieg, schneller Abfall des Massenanteils von O, Zunahme des Massenanteils von OH
und Sprung in den Temperaturfluktuationen ist typisch fiir diese Phase. In den Abbildungen ist zu
erkennen, dass ODT fiir beide Mechanismen in guter Ubereinstimmung mit den Messungen ist. Dies
umfasst die richtige Wiedergabe der Mischung in der Anfangsphase und die korrekte Position des
Verbrennungsprozesses, welcher durch einen Temperatursprung und eine starke Abnahme des



Sauerstoffmassenanteils sichtbar ist. Des Weiteren ist ODT in der Lage die Favre-Fluktuationen der
Temperatur und des Mischungsanteils nachzubilden. Die Simulationsergebnisse mit dem reduzierten
Mechanismus stimmen fiir die Temperatur, die Temperaturfluktuationen und den Massenanteil von
O, etwas besser mit den experimentalen Daten {iberein, als die Ergebnisse vom detaillierten
Mechanismus. Eine Ursache hierfiir liegt in der Tatsache, dass die ODT-Modellparameter zunachst fiir
den reduzierten Mechanismus kalibriert worden sind und fiir den detaillierten Mechanismus
beibehalten wurden.
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Abbildung 3. Vergleich der Favre-gemittelten radialen Profile fiir Temperatur T ,
Temperaturfluktuationen (T ) , Mischungsanteil 7l und Mischungsanteilfluktuationen (f ) mit den

experimentellen Messungen von Cabra et al. [2] an verschiedenen axialen Positionen. Die roten
Kurven stellen die ODT-Simulationsergebnisse mit dem reduzierten Mechanismus (ODT reduziert)
[15] und die blaue Kurve mit dem detaillierten Mechanismus (ODT detailliert) [20] dar.
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Abbildung 4. Streudiagramm der ODT-Simulationsergebnisse mit detailliertem Mechanismus an
verschiedenen axialen Positionen.

Abbildung 3 zeigt die radialen Profile fiir Temperatur, Temperaturfluktuation, Mischungsanteil
und Mischungsanteilfluktution an verschieden axialen Positionen. Die radialen Profile fiir die axiale
Position von z/D=15 und z/D=30 weisen fiir die Favre-gemittelten Werte und Fluktuationen eine
angemessene Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten auf. Mit héheren axialen Positionen
treten Abweichungen zwischen den Simulationsdaten und den Messwerten auf. Dies lédsst sich mit der
eingesetzten Formulierung von ODT begriinden. Die verwendete ODT-Formulierung verwendet eine
zeitliche Modellformulierung und 16st eine Ortskoordinate in der Zeit auf. Aus diesem Grund kommt
Gleichung 7 zum Einsatz, wodurch jedem Zeitpunkt eine axiale Position zugewiesen werden kann.
Dies setzt eine Advektion des Rechengebietes mit einer festen Hauptstromgeschwindigkeit voraus.
Die Verwendung einer ortliche ODT-Formulierung, welche die Stromung fiir zwei Ortskoordinaten
auflost, konnte hier zu einer Verbesserung der Simulationsergebnisse fithren. Die Abweichungen
zwischen dem reduzierten und dem detaillieren Mechanismus fallen eher gering aus und sind erst bei
hoheren axialen Positionen festzustellen.

Abbildung 4 zeigt das Streudiagramm der Temperatur iiber den Mischungsanteil und des
Massenanteils von OH tiber den Mischungsanteil an verschiedenen stromabwdérts gelegenen
Positionen. Die Simulationsergebnisse stammen von ODT-Simulationen, welche zur Wiedergabe der
Verbrennung einen detaillierten Mechanismus verwenden. Diese Darstellungen wurden erzeugt,
indem entweder die Werte der Temperatur und des Mischungsanteils oder der Massenanteil von OH
und des Mischugsanteils fiir jede Zelle des Rechengebietes von einer Realisierung zu einem Zeitpunkt
(feste Position stromabwérts) dargestellt wurden. In jeder Darstellung kennzeichnet die gepunktete

Linien den st6chiometrischen Mischungsanteil von f=0.17 und die gestrichelte Linie den reinen
Mischungszustand (ohne Reaktionen). Die durchgezogene Linie markiert den Gleichgewichtszustand.
Bei der axialen Position von z/D=15 liegt ein reiner Mischungszustand vor und die Reaktionen haben
noch nicht begonnen. Bei der axialen Position von z/D=70 befinden sich nahezu alle Datenpunkte im
Gleichgewichtszustand. Die axialen Positionen zZD=40 und z/D=50 befinden sich dazwischen. Einige
Datenpunkte haben schon das Gleichgewicht erreicht und einige weisen noch den reinen
Mischungszustand auf. Die Streudiagramme zeigen, dass ODT in der Lage ist die
Schliisseleigenschaften der Verbrennung zu erfassen und die experimentell ermitellten
Streudiagramme von Cabra et al. [2] (hier nicht gezeigt) zu reproduzieren.
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Abbildung 5. Zweidimensionale Visualisierung der Freistrahl-Flamme fiir die Favre-gemittelte
Temperatur (a), Temperatur einer Realisierung mit Wirbelereignissen (b), Favre-gemittelter



Mischungsanteil (c), Favre-gemittelte Warmefreisetzungsrate (d) und Favre-gemittelter Massenanteil
von OH (e).

Abbildung 5 zeigt zweidimensionale Darstellungen der Favre-gemittelten Temperatur (a), des
Favre-gemittelten Mischungsanteils (c), der Favre-gemittelten Warmefreisetzungsrate (d) und des
Favre-gemittelten OH Massenanteils (e). In Abbildung 5 (b) ist die Temperaturverteilung einer
einzelnen Realisierung dargestellt. Die schwarzen Balken visualisieren die implementierten
Wirbelereignisse. Wie bei den Mittellinienprofilen, ist auch hier bis zu zZD=40 eine Anfangsphase
erkennbar. Der Temperaturanstieg in der Freistrahl-Region ist durch die Vermischung mit der heiffen
Umgebungsstromung begriindet und es kommt zu keiner sichtbaren Produktion von OH. Der
Mischungsanteil erfahrt einen starken Riickgang durch die Mischung mit der Umgebungsstrémung. In
der Phase der Flammenstabilisierung, ab z/D>40, ist eine starke Temperaturzunahme beginnend an
dem Ubergangsbereich zwischen Umgebungsstromung und Freistrahl erkennbar. Die
Temperaturzunahme setzt sich mit zunehmender Stromabwaértsposition weiter in Richtung Mitte fort.
In den Bereichen mit den héchsten Temperaturen sind auch die héchsten Massenanteile von OH zu
finden. Der Mischungsanteil weist keine signifikanten Verdnderungen fiir die Phase der
Flammenstabilisierung auf.

Zusammenfassung

Vorldufige ODT-Simulationsergebnisse fiir eine Methan/Luft Freistrahl-Flamme umgeben von einer
Stromung aus heifen Verbrennungsabgasen wurden présentiert. Es wurde ein reduzierter und ein
detaillierter Mechanismus fiir die Wiedergabe der Verbrennungschemie eingesetzt und mit den
experimentellen Messungen von Cabra et al. verglichen. Die Abweichungen zwischen den
Mechanismen fallen fiir die untersuchte Methan/Luft Freistrahl-Flamme eher gering aus. Der
Vergleich der Mittellinienprofile mit den Messdaten ergab eine gute Ubereinstimmung. ODT ist in der
Lage, die Favre-gemittelten Mittellinienprofile und Fluktuations-Mittellinienprofile zu reproduzieren.
Bei den radialen Profilen besteht fiir niedrige axiale Positionen eine akzeptable Ubereinstimmung mit
den experimentellen Daten. Fiir hohere axiale Positionen treten bei der eingesetzten zeitlichen ODT-
Formulierung Abweichungen auf, welche sich durch die Adevektion des Rechengebietes mit einer
festen Hauptstromungsrichtung in axialer Richtung ergeben. Des Weiteren wurden Streudiagramme
der Temperatur iiber den Mischungsanteil und des OH-Massenanteils iiber den Mischungsanteil
dargestellt. Auch hier ist ODT in der Lage das gleiche Brennverhalten wie bei den experiementellen
Messungen an unterschiedlichen axialen Positionen zu reproduzieren. Die 2D-Visualisierungen der
Methan/Luft Freistrahl-Flamme fiir die Favre-gemittelte Temperatur, den Favre-gemittelten
Mischungsanteil, die Favre-gemittelte Wairmefreisetzungsrate und den Favre-gemittelten OH
Massenanteil demonstrieren die Fahigkeiten von ODT bei der Bereitstellung von 2-D-Informationen
aus 1-D Simulationen. Im Allgemeinen deuten die erhaltenen Ergebnisse darauf hin, dass die
zylindrische ODT-Formulierung in der Lage ist, die wichtigen Verbrennungscharakteristiken der
untersuchten Methan/Luft-Freistrahlflamme in einer heifen Umgebungstromung zu erfassen.
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