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Zusammenfassung

Untersucht wird die Struktur einer laminaren Wasserstoff-Luft-Diffusionsflamme in Open-
FOAM. Bisherige Modelle basieren auf der Annahme gleicher Diffusivitaten fiir unterschiedli-
che Molekile im Gasgemisch. Zur Bestimmung von Hochtemperaturzonen und Komponen-
tenverteilung speziell bei der Verbrennung von Wasserstoff ist die Berticksichtigung kompo-
nentenspezifischer Diffusivitaten essenziell.

Ziel dieser Arbeit ist es den Einfluss variierender Luftzahlen und Kraftstoffstrahlgeschwindig-
keiten unter Beachtung molekiilspezifischer Diffusivitaten auf eine Wasserstoff-Diffusions-
flamme zu betrachten. Analysiert werden die Auswirkungen auf die Flammenstruktur sowie
auf die Verteilung von Temperatur und Massenanteilen. Die Berechnung findet anhand eines
dreidimensionalen Modells der Brennkammer statt. Die Einstromung von Wasserstoff und Luft
erfolgt durch zwei separierte Microdusen. Ermittelt wird die Verteilung der Komponenten und
die Warmeentwicklung durch Berticksichtigung der unterschiedlichen Diffusionsgeschwindig-
keit mittels der Hirschfelder-Curtiss-Approximation und einer unendlichen schnellen Chemie
mit einem Ein-Schritt-Reaktionsmechanismus.

Es zeigt sich, dass eine erhéhte Luftzufuhr die Flammenstruktur um bis zu 50 % verschmalert
und die Hochtemperaturzonen zur Zentralachse hin miteinander verschmelzen. Die maximal
erreichten Temperaturen weichen um bis zu 1,5 % von der einer stéchiometrischen Verbren-
nung ab. Eine verringerte Einstrémgeschwindigkeit des Wasserstoffs fuhrt dazu, dass sich die
Hochtemperaturzonen naher am Duseneinlass der Brennkammer bilden. Bei zunehmender
Geschwindigkeit vergroRert sich die Lange des kalten Wasserstoffstrahls um 22 %. Daruber
hinaus zeigen die Ergebnisse, dass die axialen Profile der Temperatur und der Massenanteile
guantitativ mit der Geschwindigkeit des Wasserstoffstrahls skalieren.
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Einleitung

Wasserstoff und die Energiegewinnung aufgrund seiner Verbrennung ist eine der vielverspre-
chendsten Ldsungen fiir eine nachhaltige Zukunft im Energiesektor. In diesem Zusammen-
hang geht es vor allem um die Unterbindung der Bildung von CO Molekilen und die Vermei-
dung von Stickoxyden. Zur NOx Reduktion finden bei der Wasserstoffverbrennung in Gastur-
binen vor allem Microdisen Anwendung (1-3). Zur Optimierung der Flammenstabilitdt und
Verbrennungsverhalten von H; ist ein haufiger Ansatz die Modifikation der Brenner- bezie-
hungsweise Dlsengeometrie (2, 4—6). Dabei beschéftigen sich bisherige Studien mit dem Ver-
gleich verschiedener Verbrennungsmodelle unter Verwendung detaillierter Chemie (3, 7).

Die Studie von Toro et al. (8) ist eine der ersten zur numerischen und experimentellen Unter-
suchung einer laminare Wasserstoffdiffusionsflamme. Sie betrachteten eine Variation der Ge-
schwindigkeiten und stellten fest, dass die Konzentration der Gaskomponenten und die Tem-
peratur sich quantitativ von der Eingangsgeschwindigkeit veranderte. Weitere Untersuchun-
gen zur Leistungsvariation und unterschiedlichen Aquivalenzverhéltnisse unter Verwendung
eines detaillierten Reaktionsmechanismus wurde in der Studie von Li und Kobayashi (9) durch-
gefiihrt. Es zeigte sich eine verschmalerte Flammenbreite fiir héhere Aquivalenzverhéltnis und
eine verlangerte Wasserstoffflammenlange fir hGhere Leistungen.

Zur Berechnung von reaktiven Strémungen mit und ohne der Bertlicksichtigung unterschiedli-
cher Diffusivitat der einzelnen Komponenten wurde von Maragkos et al. (10, 11) unter Ver-
wendung der Burke-Schumann-Ldsungsmethode und eines unendlichen schnellen Reaktions-
mechanismus, eine sogenannte Projektionsmatrix eingefiihrt. Die Beachtung der hohen Dif-
fusivitat fuhrte dazu, dass sich die Hochtemperaturzone nédher zum Diisenausgang verscho-
ben. In der Veroffentlichung von Bruno et al. (12) wurde die Auswirkung von molekularer Dif-
fusion in turbulenten Strdmungen untersucht und verschiedene Modelle zur Berechnung der
Diffusionsgeschwindigkeit miteinander verglichen. Aus den Ergebnissen war ein Einfluss der
Mehrkomponentendiffusion auf den Wirbeltransport und die Verteilung der Gaskomponenten
in der Reaktionszone erkennbar.

Ziel dieser Arbeit ist es die Auswirkung variierender Verbrennungsverhaltnisse zwischen H;
und Luft sowie den Einfluss unterschiedlicher Stromungsgeschwindigkeiten numerisch zu un-
tersuchen. Dabei wird mittels der Hirschfelder-Curtiss-Approximation unter Verwendung der
unendlichen schnellen Chemie, die unterschiedliche Diffusivitaten der einzelnen Komponen-
ten mitbeachtet.

Physikalisches & chemisches Modell

Zur mathematischen Beschreibung einer laminaren Diffusionsflamme werden vier Erhaltungs-
gleichungen bendtigt. Dazu zéhlen zum einen die Massen- und Impulserhaltungsgleichung
sowie die Energieerhaltungsgleichung. Zum anderen bestimmt die Komponentenmassenglei-
chung den Erhalt der einzelnen Gaskomponenten. Zur Berechnung dieser Erhaltungsglei-
chung wird, unter Berlcksichtigung der komponentenspezifischen Diffusivitat, die Hirschfel-
der-Curtiss-Approximation angewandt. Der Massendiffusionskoeffizient D, wird zwar nicht fur
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eine binare Diffusion der einzelnen Molekiile untereinander berechnet, aber durch einen aqui-
valenten Diffusionskoeffizienten approximiert. Dieser beschreibt die Vermischung der Kompo-
nente k in das restliche Gasgemisch. Der Diffusionskoeffizient kann tber die Beziehung in
Gleichung (1) bestimmt werden.

Dy = upScy 1)

Hierbei ist Sc,die komponentenspezifische Schmidt-Zahl. Fur diesen Kennwert gelten die fol-
genden Werte H,= 0,21, H,O = 0,63, O2 = 0,76 und N, = 0,81 (11, 13). Damit die Massener-
haltung gewahrleistet ist, wird nach der Hirschfelder-Curtiss-Approximation innerhalb der Kom-
ponentenmassenerhaltungsgleichung eine Korrekturgeschwindigkeit eingefiihrt und zum Ge-
schwindigkeitsfeld addiert. Die komponentenspezifische Diffusionsgeschwindigkeit wird zur
Ermittlung der Energieerhaltung verwendet.

Zur Beschreibung des thermodynamischen Modells werden folgende Annahmen getroffen.
Die dynamische Viskositat berechnet sich anhand des Sutherland’schen Gesetztes mit den
Koeffizienten As = 1,358519 10 — 6 kgmsK und Ts = 110,04 K (11). Die thermische Dif-
fusivitat ist abhangig von dem Verhdltnis aus Warmeleitfahigkeit zur spezifischen Warmeka-
pazitat. Die Warmleitfahigkeit wird nach der modifizierten Euchen-Formel bestimmt und die
spezifische Warmekapizitat ergibt sich aus einem temperaturabhangigem Polynom basierend
auf der Burcat-Datenbasis (14). Fir die thermische Zustandsgleichung im OpenFOAM Modell
wird die ideale Gasgleichung gewahlt.

Das Verbrennungsmodell beruht auf der Annahme einer irreversiblen unendlichen schnellen
Chemie mit einem ein-Schritt Reaktionsmechanismus. Die Reaktionsrate beriicksichtigt dar-
Uber hinaus den diffusiven Mischungsprozess der laminaren Strémung. Zur Verknupfung des
chemischen und physikalischen Bereichs wird die Komponentenmassenerhaltungsgleichung
anhand der Normierungsbedingung gelost.

Numerischer Aufbau

Wie in der Abb. 1 dargestellt umfasst die Wasserstoffdiise einen Durchmesser von 0,8 mm
und wird von einer 3,4 mm grof3en Luftdiise umschlossen. Getrennt werden beide Stromungen
von einer 0,6 mm breiten Wandschicht. Die Brennkammer bemisst sich auf eine Lange von 50
mm und einem Durchmesser von 20 mm. Der Abstand der Brennkammeroberflache ist so
gewadhlt, dass die Randbedingungen der Oberflache keinen signifikanten Einfluss auf das Stro-
mungsverhalten der Gase austiiben. Insgesamt wurde die Geometrie mit tiber 41.000 Knoten-
punkten vernetzt. Zur effizienteren Berechnung ist der Bereich mit hoher geforderter Genau-
igkeit nahe am Einlass und entlang der Symmetrieachse feiner vernetzt als der Bereich vor
dem Auslass und an der Brennkammeroberflache.

Die Einstromgeschwindigkeit der Gase wird anhand eines vorgegebenen Massenflusses be-
stimmt. Der damit einhergehende Massenanteil der einzelnen Komponenten wird Uber das
Verhdltnis des Massenflusses der jeweiligen Komponente zum Gesamtmassenfluss des Gas-
gemisches bestimmt. Die Rander der Brennkammer werden, bis auf die Unterseite des Zylin-
ders als offen angenommen. Fir die Randbedingung der Massenanteile sowie fir die Ge-
schwindigkeit gilt, die Neumann-Randbeindung fiir ausstrémende und die Dirichlet-Bedingung
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mit einer Geschwindigkeit gleich null, fur einflieBende Stromungen. Fir den Druck gelten an

den R&ndern die Neumann-Randbedingung.
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Abb. 1: Zweidimensionale Skizze der zylindrischen Brennkammer

Auslass

Die Temperatur ist an den Randern konstant. Alle Grol3en werden den Zellmitten zugewiesen,
wobei die Geschwindigkeiten linear zu den Zellflachen interpoliert werden. Zur Lésung der
diffusiven und konvektiven Terme wird ein zentrales Differenzschema zweiter Ordnung ange-

wendet.

Ergebnisse & Diskussion

Die Abb. 2 und die Abb. 3 zeigen die Temperaturverteilung in der Brennkammer fur unter-
schiedliche Luftzahlen. Die Abb. 2a stellt die Temperaturverteilung unter der Annahme einer
stochiometrischen Verbrennung dar. Darauf folgtin der Abb. 2b eine Erh6hung der Luftmassen

auf A= 1,5 und die letzte Abb. 2c zeigt die Verteilung fir A = 2.
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Abb. 2: Temperaturverteilung fur unterschiedliche A-Werte

Copyright © 2021 and published by German Association for Laser Anemometry
GALA e.V., Karlsruhe, Germany, ISBN 978-3-9816764-7-1

— 1000

2600

[ 2000

— 1500

Temperatur T [K]

21.4



Wie in Abb. 2 hat die Erh6hung der Luftzufuhr zur Folge, dass die Flammenbreite abnimmt
und sich die Flammenstruktur verschmélert. Desweiteren lauft die Hochtemperaturzone zur
Mitte hin zusammen.

Der Effekt der verengten Reaktionszone wird in der Abb. 3a bestatigt. Der Graph zeigt die
radiale Temperaturverteilung bei einer Héhe von z = 2,5 mm. Es wird erkennbar, dass fur
grolRere A-Werte die Hochtemperaturzone schmaler wird, da fur héhere Luftzahlen ein gréRe-
rer Massenstrom an kalter Luft fir die Verbrennung in die Brennkammer eingedust wird. Das
fuhrt dazu, dass fiir 1 = 2 die Hochtemperaturzone halb so breit ist wir bei einer stéchiometri-
schen Verbrennung.
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Abb. 3: Axiale und radiale Temperaturverteilung fur variierende Luftzahlen

Die geringe Abweichung von 1,5 % fur A = 1,5 bzw. 0,4 % fur 4 = 2 der maximalen Flammen-
temperatur kann dadurch begriindet werden, dass unabhangig davon, wie viel Luft einstromt
ein stdchiometrisches Verhaltnis der Mischung wahrend der Verbrennung vorliegt. Die Abb.
3b zeigt die Auswirkung von einem héherem A-Wert auf die Temperaturentwicklung entlang
der Mittelachse. Je hoher der A-Wert wird, desto weiter verschiebt sich die Spitzentemperatur
entlang der Mittellinie stromaufwarts zur Dise.
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Abb. 4: Axiale und radiale Sauerstoffverteilung fur variierende Luftzahlen

Im axialen Verlauf der Sauerstoffverteilung in Abb. 4a ist ein lokaler Anstieg der Sauerstoff-
konzentration am Hz-Diiseneinlass zu erkennen. Aufgrund der Bertcksichtigung der hohen
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Diffusivitat von Wasserstoff verdrangt die einstromende Luft den vorhandenen Wasserstoff an
dieser Stelle. Weiter entlang der Zentralachse wird der Sauerstoff bei der Verbrennung ver-
braucht und steigt hinter der Reaktionszone wieder an. Dieser Effekt ist auch in den Messun-
gen von Toro et al. (8) und Maragkos etal. (11) erkennbar und wird mit den Simulationen mit
abgebildet. Abb. 4b zeigt die Verteilung der Wassermassenanteile entlang der Zentralachse
bei r = 0 mm. Es ist zu sehen, dass fir stochiometrische Verbrennung der Massenanteil an
H.O schneller abnimmt als flr héhere 1-Werte. Auffallig ist auch, dass der Wasseranteil bei 1
=1 am Brennkammerausgang unterhalb der Massenanteile fir magere Verbrennungen liegt.
Dain Abb. 4 zu sehen ist, dass bei einer stochiometrischen Verbrennung die Sauerstoffanteile
langsamer und die Wasseranteile schneller ansteigen als flir magere Verbrennungen lasst
sich daraus schlie3en, dass bei einer Luftzahl von 1= 1 die Verbrennung friher ablauft als bei

einer mageren Verbrennung.
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Abb. 5: Temperaturverteilung fir unterschiedliche Geschwindigkeiten

In dem nachfolgenden Abschnitt werden verschiedene Eingangsgeschwindigkeiten und ihr
Einfluss auf die Temperaturentwicklung verglichen. Dabei handelt es sich immer um eine sto-
chiometrische Verbrennung. In dem bisherigen Modell wurde Wasserstoff mit einer Geschwin-
digkeit von 10 * eingedust (Abb. 5b). Zur Variation wurde die Geschwindigkeit um 50 % ver-

ringert (Abb. 5a) beziehungsweise um 50 % gesteigert (Abb. 5¢). Da die Brennkammer als
Anfangsbedingung mit Luft geflllt ist und das System mehr Zeit bendtigt, um sich aufzuheizen
sind die Temperaturen bei geringerer Geschwindigkeit niedriger (Abb. 5a). Desweiteren dif-
fundiert der Wasserstoffstrahl fiir niedrige Geschwindigkeiten im Verhdltnis zur Einstromge-
schwindigkeit schneller in radialer Richtung als bei hoheren Geschwindigkeiten. Infolge des-
sen ergibt sich eine rundlichere Flammenstruktur nahe der Dise. Bei hdherer Geschwindig-
keit, wie in der Abb. 5c¢ zu sehen, bilden sich deutlich voneinander getrennte, vom kalten Was-
serstoffstrahl separiert Hochtemperaturzonen aus. Mittels des Vergleichs der drei Abbildungen
in Abb. 5 lasst sich auBerdem feststellen, dass sich der unreagierte Wasserstoffkern mit stei-
gender Geschwindigkeit verlangert. Dies wurde auch in den Messungen von Toro et al. (8),
Maragkos et al. (11) und Li und Kobayashi (9) beobachtet.
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Abb. 7 Radiale und axiale Temperaturverteilung fur variierende Geschwindigkeiten

Die Abb. 6 verdeutlicht die Auswirkung der Geschwindigkeitsvariation auf die Temperaturver-
teilung in axialer (Abb. 6a) und radialer (Abb. 6b) Richtung. Wie im Graphen in Abb. 6 zu
erkennen ist, haben die Hochtemperaturzonen bei z = 2,5 mm fir eine Geschwindigkeit von
10 % und 5 % dieselbe Breite, wahrend sich fir die hthere Geschwindigkeit eine schmaélere
Zone ergibt. Insgesamt fallt die Variation der Breite der Hochtemperaturzone geringer aus als
fur runterschiedliche A-Werte. Anders verhélt es sich entlang der Zentralsachse. Hier flihrt eine
Geschwindigkeitssteigerung zu einer Verschiebung der lokalen maximalen Temperatur.
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Abb. 6 Axiale und radiale Sauerstoffverteilung fur variierende Geschwindigkeiten

Unter Betrachtung des axialen Verlaufs der Sauerstoff- und Wasserkonzentration in Abb. 7
wird die quantitative Skalierung der Massenanteile mit Geschwindigkeit deutlich. In Abb. 7a
wird auch hier das Phanomen des minimalen Anstiegs der Sauerstoffkonzentration am Was-
serstoffdliseneingang beobachtet. Aus beiden Graphen in Abb. 7a und Abb. 7b ist zu sehen,
dass eine geringere Geschwindigkeit zu einem frilheren Anstieg an Sauerstoff und eine
schnellere Abnahme von Wasser in der Brennkammer fuhrt. Somit fuhrt eine geringere Ge-
schwindigkeit insgesamt zu einer verzégerten Reaktion.
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Fazit

Der Vergleich variierender A-Werte und Geschwindigkeiten zeigt, dass die Luftzahl gréRere
Auswirkungen auf die Flammenstruktur und die Verteilung der Hochtemperaturzone hat. Mit
steigender Luftzahl verkleinert sich die Flammenbreite. Eine Veranderung der Einstromge-
schwindigkeit fuhrt zu unterschiedlichen Aufheizverhalten in der gesamten Brennkammer und
variierender Langer des Wasserstoffstrahls. Beide Parameter bewirken eine Veranderung des
Reaktionsverhaltens wahrend der Verbrennung.
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