Kapitel 1

Einleitung

In der Entwicklung unserer technisierten Gesellschaft spielt die individuelle Mobilitit eine ent-
scheidende Rolle. Zur Sicherung und Erweiterung der Mobilitét ist die Verfiigbarkeit und vor
allem die effektive Nutzung von Rohstoffen von grof3ter Bedeutung. Sowohl fiir den Transport
von Giitern als auch fiir den Individualverkehr werden auch bei der Verwendung alternati-
ver Konzepte wie z.B. Brennstoffzellen liberwiegend fossile Brennstoffe eingesetzt. Diese im
wesentlichen aus Kohlenwasserstoffen bestehenden Brennstoffe werden auch in anderen tech-
nischen Anwendungen eingesetzt und sind nach wie vor eine der wichtigsten Quellen fiir Ener-
giewandlungsprozesse, ohne die der in groen Teilen der Welt erreichte hohe Lebensstandard
nicht aufrecht zu erhalten wire.

Die weltweiten Vorkommen der verschiedenen Brennstoffe werden anhand bekannter Vor-
kommen und Schitzungen ermittelt und sind abgesehen von nachwachsenden Rohstoffen li-
mitiert. Durch Umweltschutzgesetze wie das Bundesimissionsschutzgesetz und entsprechende
EU-Richtlinien werden die Grenzwerte fiir die bei der Nutzung der Brennstoffe freigesetzten
Schadstoff-Emissionen in der Zukunft weiter herabgesetzt. Des weiteren steigen die Kosten fiir
die Bereitstellung der Brennstoffe und die Mineraldlsteuern. Daraus ergibt sich die Forderung,
die Effizienz der Energiewandlungsmaschinen fortlaufend zu erhohen sowie zur Einhaltung der
restriktiven Normen den Ausstofl an Schadstoffen zu reduzieren.

Bei der vollstindigen Verbrennung von reinen Kohlenwasserstoffen entstehen im Idealfall Koh-
lendioxid und Wasser. Eine wichtige Voraussetzung dafiir ist, dass exakt die Mengen an Brenn-
stoff und Oxidator vorliegen, die zur vollstindigen Umsetzung bendtigt werden. Dies wird auch
als stochiometrisches Verhiltnis bezeichnet. Obwohl Kohlendioxid und Wasser ungiftig sind,
ist die Reduzierung der Kohlendioxidemissionen im Zuge der Diskussion um den sogenannten
Treibhauseffekt und die damit verbundene Zunahme der globalen Erderwdrmung ein wichti-
ges Ziel. Neben fossil gefeuerten Kraftwerken und Hausbrand gehoéren Verbrennungskraftma-
schinen zu den Hauptverursachern von CO,-Emissionen. Die Erhohung des Wirkungsgrades
dieser Anlagen ist daher ein wichtiges Ziel bei der Entwicklung neuer Verbrennungskonzepte.
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Des weiteren entstehen bei der Verbrennung unerwiinschte Produkte, die als Schadstoffe iden-
tifiziert werden. Neben zusitzlichen Bestandteilen im fossilen Brennstoff wie z.B. Schwefel
sind dies im wesentlichen Stickoxide, Rufl und unverbrannte Kohlenwasserstoffe. Die Bildung
dieser Schadstoffe hiangt mageblich von den Bedingungen ab, unter denen die Verbrennung
ablduft.

Stickoxide entstehen meist bei hohen Temperaturen in Verbindung mit Luftiiberschuss. Sie ha-
ben schidliche Auswirkungen in der Atmosphire, wie z.B. die Bildung von Ozon in der Nihe
der Erdoberfliche vor allem in Ballungszentren, die Vergrosserung des Ozonlochs oder sau-
ren Regen. Stickstoffmonoxid ist zudem giftig und sehr reaktiv. Stickoxidemissionen lassen
sich unter anderem durch die Verminderung der Brennraumtemperatur (Wassereinspritzung,
gekiihlte Abgasriickfuhrung), gestufte Verbrennung, moglichst kurze Verweilzeiten der Ver-
brennungsprodukte in den heilen Regionen der Brennkammer sowie die Vermeidung hoher
lokaler Sauerstoff-Konzentrationen z.B. durch Zumischung von Inertgasen im Oxidatorstrom
verringern.

In technischen Anwendungen wird die nicht vorgemischte oder diffusive Verbrennung héufig
den vorgemischten Brennverfahren vorgezogen, weil sie aus sicherheitstechnischer Sicht einfa-
cher zu handhaben ist [69]. Da sich Brennstoff und Oxidator erst in der Reaktionszone mischen,
entstehen durch Inhomogenititen lokal brennstoffarme und brennstoffreiche Gebiete. Letzte-
re werden auch als fette Gebiete bezeichnet. Diese Gebiete fetter Mischung sind vor allem
in der Nidhe der Brennstoffzufuhr lokalisiert. Ru§ wird in solchen Flammenzonen gebildet, in
denen Brennstoffiiberschuss vorliegt. Die Ru3partikel entstehen durch die Koagulation poly-
zyklischer aromatischer Kohlenwasserstoffe (engl. polycyclic aromatic hydrocarbons, PAH).
Diese bilden dreidimensionale Strukturen aus, deren Koagulation zur Entstehung erster Ruf3-
partikel fiihrt.

In Gasturbinen-Brennkammern und Dieselmotoren lduft die Verbrennung unter hohen Driicken
ab. Mit zunehmendem Druck im Brennraum steigt auch die RuBbildung an [110]. Neben der
Auswirkungen auf die Umwelt steht Rufy im Verdacht, Allergien zu verstirken und die Atem-
wege anzugreifen. Des weiteren gelangen Rullpartikel {iber die Lunge in den Blutkreislauf und
stehen im Verdacht, Krebs auszulosen. Daher sind geeignete MaBBnahmen zu treffen, um die
RufBbildung gering zu halten und bereits gebildete RuBpartikel durch Oxidation abzubauen.

Trotz der verstirkt eingesetzten Partikelfilter werden nach wie vor RuBlpartikel im PKW- und
Nutzfahrzeugbereich in grolen Mengen freigesetzt. Die Reduzierung der Ru3emissionen vor
der Filterung erfolgt iiber eine moglichst groBe Verweilzeit der Partikel in Zonen hoher Tem-
peratur und Sauerstoffkonzentration. Dies wird durch geeignete Gestaltung der Brennraum-
geometrie sowie der Verbrennungsluft- und Brennstoffzufuhr erreicht und fiihrt zu einer Ver-
minderung der bereits gebildeten RuBmenge um mehrere Gréenordnungen. Durch dhnliche
MaBnahmen lassen sich auch die unverbrannten Kohlenwasserstoffe minimieren, die neben
einer Absenkung des Wirkungsgrades aufgrund ihrer vielféltig unterschiedlichen chemischen
Eigenschaften ebenfalls als Schadstoffe einzustufen sind.



Die Mallnahmen zur RuB3emissionsverminderung und zur Stickoxid-Reduktion lassen sich nur
bedingt kombinieren. Die Forderung nach hohen Verweilzeiten der Rul3partikel in Zonen hoher
Temperatur und hoher Sauerstoffkonzentration bewirkt beispielsweise gleichzeitig eine erhohte
Stickoxidbildung, wihrend eine Absenkung der Brennraumtemperatur unter Umsténden ver-
minderten RuBabbrand und damit hoheren RuBausstol zur Folge hat. Diese vor allem bei
der dieselmotorischen Verbrennung beobachtete sogenannte Ru-NO,-Schere stellt eine grofie
Herausforderung bei der Konzipierung des Verbrennungsprozesses dar.

Die Absenkung der Brennraumtemperatur in Gasturbinenbrennkammern und Ofen steht zum
Beispiel der Forderung nach einem erhohten thermischen Wirkungsgrad gegeniiber, welcher
unter anderem durch starke Verbrennungsluftvorwiarmung erreicht wird. Dies bewirkt bei kon-
ventionellen Brennerkonzepten in der Regel eine Erhohung der Stickoxid-Emissionen. Abbil-
dung 1.1 zeigt als Beispiel die Entwicklung der Stickoxide und der Brennkammer-Temperatur
als Funktion der Luftvorwédrmung fiir Propan.
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Abbildung 1.1: Stickoxide und Brennkammer-Temperatur als Funktion der Luftvorwirm-
Temperatur [29]
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Choi et al. [21] beobachteten die Reduzierung der Stickoxidemissionen aufgrund niedriger Sau-
erstoffkonzentration in der Brennkammer sowie verstirkt riickwérts ablaufender Reaktion zum
Prompt NO. Al-Halbouni et al. [1] iiberpriiften die Anwendbarkeit eines FLOX®-Brenners
[109] fiir die Verbrennung schwachkaloriger Gase in Mikrogasturbinen und konnten so trotz
stark vorgewérmter Verbrennungsluft extrem niedrige NO,-Emissionen erzielen.

Durch Riickgewinnung der Abgaswidrme in nachgeschalteten Wirmeaustauschern ist es
moglich, die Verbrennungsluft ohne zusétzlichen Energieaufwand vorzuwidrmen [43, 59]. Die
in diesem Zusammenhang entwickelten neuen Konzepte zur Verbrennungsfiihrung in soge-
nannten Moderate or Intense Low oxygen Dilution oder kurz MILD Brennkammern sind Ge-
genstand verschiedener Arbeiten [20,30,31]. Bei diesem Verfahren wird der Oxidatorstrom,
in der Regel Luft, mit Inertgas z.B. durch innere Abgasriickfiihrung verdiinnt, sodass bei der
Verbrennung eine verringerte Sauerstoffkonzentration im Oxidatorstrom vorliegt. Oberlack et
al. [74] identifizierten die Damkohler-Zahl als wichtiges Kriterium fiir MILD Verbrennung und
fiir das Fehlen von Ziind- und Loscherscheinungen. Die geforderten Kriterien fiir die Stabilitét
der Verbrennungsprozesse in MILD Brennkammern und die charakteristischen Eigenschaften
der Stromungs- und Verbrennungsprozesse werden in dieser Arbeit eingehend betrachtet.

Bei der Untersuchung von Verbrennungsprozessen werden die chemischen Vorginge der
Selbstziindung, des chemischen Umsatzes und damit der Wirmefreisetzung, gegebenenfalls
des Verloschens sowie der Bildung von Schadstoffen betrachtet. Bei der Untersuchung von Ver-
brennungsprozessen anhand numerischer Simulationsrechnungen werden meist kommerzielle
Computational Fluid Dynamics oder kurz CFD-Codes verwendet, in denen in der Regel einfa-
che, halb-empirische Modelle zur Beschreibung dieser chemischen Vorginge eingesetzt wer-
den. Diese Modelle sind hédufig voneinander entkoppelt. Die gebriduchlichsten Verbrennungs-
modelle basieren auf der Annahme schneller Chemie. Der chemische Umsatz wird dabei durch
die turbulente Mischung bestimmt und beschreibt die Wirmefreisetzung unter der Annahme
kompletten chemischen Umsatzes nach CO5 und HyO durch globale Einschrittreaktionen.

RuBbildung und -oxidation werden in der Regel ebenfalls durch vereinfachte Modelle beschrie-
ben, welche beispielsweise die Partikelbildung proportional zum Brennstoffmassenbruch und
deren Oxidation proportional zur Konzentration molekularen Sauerstoffs annehmen. In expe-
rimentellen Untersuchungen wurde hingegen die Oxidation von Ruf} iiber OH-Radikale iden-
tifiziert. Stickoxidbildung wird meist durch Beriicksichtigung der thermischen NO-Bildung
modelliert. Die Konzentrationen der beteiligten chemischen Komponenten werden aber aus
Gleichgewichtsbeziehungen ermittelt, weshalb die berechneten NO,-Emissionen meist zu hoch
sind. Komplexere NO,-Bildungsmechanismen konnen durch diese stark vereinfachten Modelle
nicht beschrieben werden.

Die bei der Simulation des Verbrennungsprozesses in Gasturbinen-Brennkammern eingesetz-
ten Modelle reichen von Kombinationen aus homogenen Reaktoren und Plug Flow-Reaktoren
zu dreidimensionalen CFD-Simulationen, welche sdmtliche physikalischen Prozesse beriick-
sichtigen (Brennstoffzufuhr, Zerstaubung, Verdampfung, turbulente Verbrennung und Bildung



von Schadstoffen). Erstere wurden von Swithenbank et al. [101] zur qualitativen Erfassung von
Trends in Verbrennungssystemen entwickelt und von Steele et al. [99] und Mongia et al. [73]
angewendet. Die Aufenthaltszeit fiir jeden Reaktor wird dabei mit experimentellen Daten fiir
eine bestimmte Konfiguration und definierte Randbedingungen kalibriert. Mit Hilfe dieses Be-
triebspunktes kénnen dann Trends fiir Anderungen einer einzelnen Randbedingung ermittelt
werden. Diese Vorgehensweise ist jedoch nicht zu detaillierten Vorhersagen in der Lage und
kann daher nicht zur Auslegung neuer Brennkammern im Vorfeld von Experimenten herange-
zogen werden.

Die Hersteller von Flugzeug-Gasturbinen nutzen CFD-Methoden bei der Auslegung neuer
Brennkammern [24-27, 44]. Balthasar et al. [4] verwendeten ein neues Rufimodell [3] bei der
Simulation der Emissionen einer Flugzeuggasturbinen-Brennkammer. Zur Optimierung einer
gestuften Brennkammer hinsichtlich verringerter Schadstoffemissionen setzten Brehm et al.
[16] numerische Simulationsrechnungen unter Verwendung eines dreidimensionalen CFD Co-
des ein. Basierend auf dem berechneten Stromungs- und Mischungsfeld ermittelten Barths et
al. [7] die Schadstoffemissionen aus Flameletrechnungen.

In der vorliegenden Arbeit wird ein Modell zur Berechnung dreidimensionaler Verbrennungs-
vorginge verwendet. Es basiert auf dem Flamelet-Modell, welches die chemische Reaktions-
kinetik isoliert von der Stromungsdynamik betrachtet. Dies wird moglich durch die Annahme
der Existenz einer sehr diinnen Flammenschicht, in der die chemischen Prozesse ablaufen. Die-
se in der turbulenten Stromung eingebetteten laminaren diinnen Flammenschichten werden als
Flamelets bezeichnet. Der Flamelet-Ansatz erlaubt die Berechnung der Ziindung, der Wirme-
freisetzung sowie der Rul3- und Stickoxid-Bildung unter Beriicksichtigung detaillierter chemi-
scher Reaktionskinetik. Dabei ist die Betrachtung der Verbrennung als instationirer Prozess
von besonderer Bedeutung. Dies wird durch die Verwendung instationirer Flamelets erreicht.
Die Flamelets werden interaktiv mit dem Stromungsloser und jeweils reprisentativ fiir einen
bestimmten Weg von Partikeln durch die Brennkammer berechnet. Daher werden die Flame-
lets als Representative Interactive Flamelets bezeichnet. Der statistische Weg der Fluid-Partikel
durch die Brennkammer wird mit Euler’schen Transportgleichungen beschrieben.

Die verwendeten chemischen Reaktionsmechanismen zur Beschreibung der detaillierten Re-
aktionskinetik von Kerosin und Methan basieren auf 1171 Elementarreaktionen zwischen 132
chemischen Komponenten fiir einen Kerosin-Modellbrennstoff beziehungsweise auf 523 Ele-
mentarreaktionen zwischen 58 chemischen Komponenten fiir Kohlenwasserstoffe mit bis zu 4
C-Atomen. Die Mechanismen enthalten neben Reaktionen zur Beschreibung des Zerfalls von
Brennstoff zu kleineren Komponenten und der Brennstoffoxidation eine detaillierte Beschrei-
bung zur Bildung von Schadstoffen. So wird beim Kerosin die Bildung von Ruflvorldufern
iber Benzol und polyzyklische aromatische Kohlenwasserstoffe beschrieben und die weitere
Bildung und Oxidation von Ruf iiber ein statistisches Modell beriicksichtigt. In beiden Mecha-
nismen ist die Bildung von NO, iiber thermisches und Prompt-NO enthalten. Ebenso wird die
Bildung von NO iiber N,O sowie der Abbau von NO iiber den sogenannten NO-Reburn-Pfad
beschrieben. Weiterhin ist die Oxidation von NO zu NO, enthalten.



