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Kurzfassung

Um Sicherheitsanalysen fiir Kernkraftwerke zu verbessern, muss untersucht
werden, ob bei schweren Unfillen entstehende Wasserstoff-Luft-Gemische
deflagrativ abbrennen oder ob eine Deflagrations—Detonations—Transition
(DDT) auftritt. In dieser Arbeit wurde ein CFD-Solver entwickelt, um den ge-
samten Verbrennungsablauf inklusive DDT zu simulieren. Der dichtebasier-
te Solver beinhaltet sowohl ein deflagratives Verbrennungsmodell als auch
ein Selbstziindmodell. Beide Modelle sind iiber eine Fortschrittsvariable ge-
koppelt. Bei der Anwendung auf homogene und inhomogene Gemische zeigt
sich eine sehr gute Ubereinstimmung mit Experimenten. Je nach vorlie-
genden Randbedingungen kénnen Wasserstoffkonzentrationsgradienten die
DDT-Neigung gegeniiber homogenen Gemischen entweder verringern oder
erhohen. Unter Umstdnden kénnen gerade in mageren Gebieten extrem ho-
he Drucklasten auftreten. Dies gilt es bei zukiinftigen Sicherheitsanalysen zu
berticksichtigen.

Abstract

In order to improve safety analyses of nuclear power plants, it is necessary to
investigate if hydrogen—air mixtures (created in severe accidents) burnin a de-
flagrative manner or whether a deflagration-to—detonation transition (DDT)
occurs. In this work a CFD solver has been developed for the simulation of
a complete combustion process including DDT. The density—based solver in-
corporates a deflagration model and an auto-ignition model which are cou-
pled via a progress variable. The application to both homogeneous and inho-
mogeneous mixtures shows very good agreement with experiments. Depen-
ding on the boundary conditions the presence of a hydrogen concentration
gradient can either increase or decrease the probability of DDT when compa-
red to a homogeneous mixture. Under certain circumstances extremely high
pressure loads occur even in areas of low hydrogen content. This should be
taken into consideration in future safety analyses.
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1 Einleitung

1.1 Motivation

Die ungewollte Freisetzung von Wasserstoff ist in zahlreichen Anwendungen
von hoher sicherheitstechnischer Bedeutung, beispielsweise der Automobil-
technik [33], (148, 197, 199], der Verfahrenstechnik [21), 139} (177, [209] und der
Kerntechnik [34, 45} 142} [188]. Aufgrund der potentiell katastrophalen Folgen
gibt insbesondere die friedliche Nutzung der Kernenergie Anlass, die im Falle
eines Unfalls mit Wasserstoff-Freisetzung ablaufenden Vorgdnge genauer zu
untersuchen.

Die Brennstabhiillen in wassergekiihlten Kernreaktoren bestehen {iiblicher-
weise aus einer Zirkonium-Legierung. Kommt es aufgrund eines schweren
Storfalls zu einem partiellen Kiihlmittelverlust, sodass die Brennstébe freilie-
gen und iiberhitzen, wird ab einer Temperatur von etwa 900 °C durch die exo-
therme Reaktion

Zr+2H20 — ZI'02+2H2

gasformiger Wasserstoff produziert [52]. Dariiber hinaus verfiigen insbeson-
dere deutsche Kernkraftwerke iiber eine Kerntragestruktur aus hochlegiertem
Stahl, wodurch bei Temperaturen oberhalb von 1000 °C weitere chemische
Reaktionen zur Wasserstoffbildung beitragen, insbesondere die Oxidation von
Eisen und Chrom. Eine Ubersicht iiber die dabei relevanten Reaktionspfade
findet sich in [52].

Falls der Kiihlmittelverlust nicht rechtzeitig ausgeglichen wird, kommt es
zur Kernschmelze, wobei neben den beschriebenen Mechanismen (wiahrend
der sogenannten , In—Vessel-Phase“) nach Versagen des Reaktordruckbehal-
ters eine weitere Wasserstoffquelle durch Reaktion der heilen Kernschmelze
mit dem metallarmierten Beton des Containments relevant wird (,, Ex-Vessel—
Phase®) [194]. Je nach chemischer Zusammensetzung der Armierung sind da-
bei unterschiedliche Reaktionspfade fiir die weitere Wasserstoffentstehung

1



1 Einleitung

von Bedeutung [6]. Grundsétzlich ist davon auszugehen, dass das noch un-
oxidierte in der Kernschmelze vorhandene Zirkonium und Chrom innerhalb
von weniger als einer Stunde vollstdndig oxidiert wird [94]. Anschliel3end tritt
die Reaktion von Wasserdampf mit Eisen, die sich iiber mehrere Tage hinzie-
hen kann, als Wasserstoffquelle in den Vordergrund. Die dabei dominieren-
den chemischen Reaktionen sind schwer vorherzusagen, da bei hohen Tem-
peraturen komplexe Gleichgewichtsreaktionen zwischen den verschiedenen
Oxidationsstufen des Eisens ablaufen.

Nach einer Studie der Gesellschaft fiir Reaktorsicherheit [81] konnen sowohl
wiahrend der In-Vessel-Phase als auch wihrend der Ex—Vessel-Phase mehre-
re hundert Kilogramm Wasserstoff freigesetzt werden. Eine umfangreichere
Analyse der unterschiedlichen Entstehungswege, Freisetzungsraten und zu
erwartenden Wasserstoffmengen findet sich in [94]. Kommt es zur Vermi-
schung des freigesetzten Wasserstoffs mit Luft, entsteht ein in einem weiten
Stochiometriebereich (4-76 Vol.-% H, [15]) brennbares Gemisch.

Unfille, bei denen gréollere Mengen Wasserstoff auf diese Weise freigesetzt
wurden und anschlieBend ziindeten, traten 1979 in Harrisburg/USA [160] und
2011 in Fukushima/Japan [80] auf. Bei dem Reaktorungliick 1984 in Tscherno-
byl/UdSSR geht man dagegen davon aus, dass die erste, verheerende Explosi-
on physikalischer Art (,Wasserdampfexplosion®) war [19]. Ob anschlieBend
eine Wasserstoffexplosion stattfand, ist nach wie vor nicht abschliellend ge-
klart [102].

Um verléssliche Sicherheitskonzepte zu erarbeiten, ist ein genaues Verstind-
nis der bei der Wasserstoff-Umsetzung ablaufenden Vorgdange unverzichtbar.
Wird ein ruhendes Wasserstoff-Luft-Gemisch geziindet, bildet sich zunéchst
eine selbstbeschleunigende, von molekularen und turbulenten Austausch-
prozessen beherrschte Flamme (Deflagration) aus. Je nach Randbedingungen
konnen hierbei Ausbreitungsgeschwindigkeiten von mehreren hundert Me-
tern pro Sekunde und Uberdriicke von mehreren Bar erreicht werden.

Unter Umstdnden kann eine Deflagration auch plétzlich in eine durch gas-
dynamische Effekte getriebene Reaktionsfront (Detonation) umschlagen. Die
Ausbreitungsgeschwindigkeit der Reaktionsfront, die auftretenden Driicke
und damit das Schadenspotenzial sind bei einer Detonation deutlich hoher
als bei einer lediglich deflagrativ ablaufenden Verbrennung.



1.2 Problembeschreibung

Insbesondere der sprunghafte Ubergang einer Deflagration in eine Detona-
tion (Deflagration—to—-Detonation Transition — DDT) ist nach wie vor Gegen-
stand grundlegender Forschung und kann bisher nur unzureichend model-
liert werden. Ublicherweise behilft man sich daher mit Experimenten in Ex-
plosionskanilen, um skalierbare Gesetzméalligkeiten abzuleiten [41}, 49, [118].
Da derartige Experimente mit einem hohen Aufwand verbunden sind und
die Anwendbarkeit von Kriterien, die an einfachen Geometrien gewonnen
wurden, auf komplexere Geometrien mit groller Unsicherheit behaftet ist
[35, 56], soll in dieser Arbeit ein Rechenverfahren entwickelt und in einen
CFD-Solver (Computational Fluid Dynamics Solver) implementiert werden,
mit dem DDT-Vorgidnge effizient, d.h. bei vertretbarem Rechenaufwand, si-
muliert und der Einfluss verschiedener Parameter bestimmt werden kann.
Dieser Solver soll anschliefend auf Experimente, die in einem Explosionsrohr
durchgefiihrt wurden, angewendet werden.

Im Gegensatz zu fritheren Arbeiten soll dabei insbesondere berticksichtigt
werden, dass Wasserstoff-Luft—-Gemische in Unfall-Szenarien nicht homo-
gen, sondern aufgrund des Dichteunterschieds im Allgemeinen geschichtet,
d.h. mit vertikalen Konzentrationsgradienten, zu erwarten sind [8} [142]. Da
hierzu bisher keine Erfahrungswerte vorliegen, ist zu kldren, ob Gemische mit
Konzentrationsgradient ein geringeres oder ein hoheres Gefdhrdungspoten-
zial aufweisen als homogene Gemische desselben Wasserstoffgehalts. Der zu
entwickelnde Solver sollte in der Lage sein, experimentell gewonnene Ergeb-
nisse zu reproduzieren und Hilfe bei der Erklarung der physikalisch relevan-
ten Effekte zu geben. Zu dem in der Reaktorsicherheit verfolgten Ziel, eines
Tages komplexe Verbrennungsvorgdnge inklusive DDT auf Reaktorskala be-
rechnen zu konnen, soll diese Arbeit einen ersten Beitrag leisten.

1.2 Problembeschreibung

Fiir die experimentelle Untersuchung von DDT-Vorgidngen auf Laborskala
werden meist geschlossene Rohre/Kanidle mit rundem oder rechteckigem
Querschnitt verwendet, in die das zu untersuchende Gemisch gefiillt und
anschliefend an einem Kanalende geziindet wird. Die in erster Ndherung
eindimensionale Flammenausbreitung entlang der Kanalachse erleichtert die
experimentelle Erfassung von Druck, Flammenposition und anderen relevan-

3



1 Einleitung

ten Grollen iiber der Zeit. Da glatte Kandle sehr lang sein miissten, um da-
rin eine DDT zu erreichen, werden klar definierte Hindernisse, beispielsweise
Platten oder Gitter eingebracht, die die Flammenbeschleunigung forcieren.
Ein derartiger Kanal ist in Abb.[I.1]dargestellt.

/

laminare
Flamme

/Zijndung
O O Oooaod

1
1
1
1
1
1
1
1

ek

OO 0O 000

turbulente

Flamme DDT . Detonation

Abbildung 1.1: Prinzipskizze eines Explosionskanals mit Hindernissen.

Die im Kanal zu beobachtende Flammenausbreitung ldsst sich in vier Berei-
che einteilen. Die Vielzahl der dabei auftretenden Phidnomene wird im Fol-
genden kurz umrissen.

Laminare Flammenausbreitung

Unmittelbar nach der Ziindung bildet sich eine laminare Flamme aus. Durch
die Expansion der Verbrennungsprodukte wird eine Strémung vor der Flam-
me induziert. Dadurch brennt die Flamme nicht mehr in ein ruhendes, son-
dern in ein bewegtes Gemisch hinein. Die von einem laborfesten Beobach-
ter wahrgenommene Flammenausbreitungsgeschwindigkeit uyr kann daher
deutlich tiber der laminaren Brenngeschwindigkeit s; liegen. Beispielsweise
ergibt sich aus einer stationidren 1D-Bilanz' bei Vorliegen einer festen Riick-
wand eine Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
Ub
Up=0S8.=—S. , (1.1)
Vu
wobei das Expansionsverhéltnis 0 dem Verhéltnis der spezifischen Volumi-
na von verbranntem und unverbranntem Gas entspricht. Zahlenwerte fiir das
Expansionsverhdltnis o von Wasserstoff-Luft-Gemischen finden sich in Ta-
belle A.I]in Anhang[Al Durch die Expansion und die damit verbundene St6-

! Der mehrdimensionale Fall wird in [27] diskutiert.



1.2 Problembeschreibung

rung des anfianglich ruhenden Fluids werden schwache Druckwellen, die sich
mit Schallgeschwindigkeit ausbreiten, ausgesandt.

Turbulente Flammenausbreitung

Durch die Haftbedingung an der Kanalwand sowie durch Scherung in der
durch die Verbrennung erzeugten Stromung wird Turbulenz generiert. Da-
durch wird die Flamme verformt und schldgt in eine turbulente Flam-
me mit hoherer Umsatzrate und damit auch héherer Brenngeschwindigkeit
um.? Die sich einstellende turbulente Brenngeschwindigkeit hingt neben
der Gemischzusammensetzung im Wesentlichen von dem sich einstellenden
Turbulenzniveau ab. Mit zunehmender Brenngeschwindigkeit verstirkt sich
wiederum die verbrennungsinduzierte Expansion und damit die Turbulenz-
erzeugung, sodass es zu einer positiven Riickkopplung kommt und die Flam-
me immer mehr beschleunigt. Im Folgenden erhoht sich nicht nur die Stro-
mungsgeschwindigkeit, sondern es kommt auch zu einem lokalen Druckan-
stieg.

Kontinuitdtsbedingt bildet die verbrennungsinduzierte Stromung in den Eng-
stellen zwischen den Hindernissen Gebiete hoher Stromungsgeschwindigkeit
aus. Erreicht die Flamme diesen Bereich, wird sie stark beschleunigt, tritt zwi-
schen den Hindernissen hindurch und wird anschlieBend wieder abgebremst,
was mit einer transversalen Ausbreitung einhergeht und die Flammenober-
flache, damit auch die Umsatzrate, weiter erhoht. Dieser Effekt wird wei-
ter verstirkt durch Kelvin—-Helmholtz-Instabilitdten (VergréBerung der Flam-
menoberfliche durch Scherung [158], insbesondere durch Wirbel im Nach-
lauf der Hindernisse [182]) und Rayleigh-Taylor-Instabilitdten (VergroBerung
der Flammenoberfliche, da Druck- und Dichtegradient nicht gleichgerich-
tet sind [17]). Zudem wird durch die Scherung der Stromung an den Hin-
dernissen weitere Turbulenz produziert und die Brenngeschwindigkeit weiter
erhoht. Die immer stidrker werdenden Druckwellen vor der Flamme fiihren
zu einer Vorkompression des unverbrannten Gemisches, was die Temperatur
und damit die Schallgeschwindigkeit erhéht. Daher pflanzen sich spéter ent-
standene Druckwellen gleicher Stiarke schneller fort und kénnen frither ent-
standene einholen, wodurch erste Verdichtungssttle entstehen.? Die mehr-

2 7u den dabei auftretenden Flammeninstabilititen s. [48] 143} 144, 184, 185].
3Vergleiche hierzu die Modellvorstellung der StoRentstehung vor einem bewegten Kolben [130].
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fache Interaktion mit Hindernissen fiihrt zur Bildung immer stdrkerer Ver-
dichtungsst6Re, die komplexe Muster ausbilden kénnen. Trifft ein Stof auf ei-
ne Flammenfront, so werden verbranntes und unverbranntes Gemisch unter-
schiedlich stark beschleunigt (Richtmyer-Meshkov-Instabilitédt [48]), was die
Flammenoberflache und damit die Umsatzrate weiter erhoht.

Die erreichbaren Flammenausbreitungsgeschwindigkeiten liegen im Bereich
der Schallgeschwindigkeit a, der (isobar adiabat verbrannten) Produkte. Bei
Wasserstoff-Luft-Gemischen entspricht das Geschwindigkeiten von 600 bis
tiber 1000 m/s (s. Tabelle in Anhang[A). Werden Flammenausbreitungs-
geschwindigkeiten dieser Groenordnung erreicht, ist in der Regel ein domi-
nanter fiihrender Stof$ zu erkennen, dem die Flamme mit etwas Abstand folgt.

Eine weitere Unterteilung der turbulenten Flammenausbreitung durch Ver-
gleich mit der Schallgeschwindigkeit der Reaktanden a, in langsame (ur < a,)
und schnelle Deflagrationen (ur > a,) ist dadurch legitimiert, dass im lang-
sameren Regime turbulente Austauschprozesse die Verwinkelung der Flam-
menfront dominieren, wiahrend im schnelleren Regime Stof3e wesentlich da-
zu beitragen, iiber Richtmyer-Meshkov-Instabilitdten Flammenoberfldche zu
generieren [48]. DDT kann nur erfolgen, wenn das Regime der schnellen De-
flagration erreicht wurde, was ein Gasgemisch mit ausreichender Volumen-
zunahme wéhrend der Verbrennung voraussetzt (,0-Kriterium® [50]). Eine
ausreichende Volumenzunahme von o > 3,75 [72] ist bei Wasserstoff-Luft—
Gemischen allerdings schon ab etwa 11 Volumenprozent Wasserstoff gegeben
(s. Tabelle in Anhang[A).

DDT

Eine plotzliche lokale Explosion in der Ndhe des fithrenden Stoes kann bei
ausreichender Stiarke dazu fithren, dass sich eine Detonationsfront ausbildet,
auf den fiihrenden Stof§ auflduft und sich die Reaktion ab dieser Stelle gekop-
pelt mit dem fithrenden Stol§ ausbreitet. Die hierbei auftretenden Druckspit-
zen liegen oft um ein Vielfaches iiber denen in einer turbulenten Deflagration.
Als letztendlicher Ausléser fiir die plotzliche Explosion und damit den Uber-
gang sind unterschiedliche Mechanismen in der Diskussion, die in Kap.
ausfiihrlich dargestellt werden.

6



1.2 Problembeschreibung

Detonation

Nach dem Detonationsiibergang dominiert die Gasdynamik die weitere Flam-
menausbreitung, wihrend laminare und turbulente Effekte vernachldssig-
bar werden. Die Kompression durch den fithrenden StoR ist so stark, dass
das Gemisch auf Ziindtemperatur gebracht wird und sich eine Reaktions-
front in geringem Abstand hinter dem Stol} einstellt. Wahrend es bei der DDT
meist zu einer deutlichen Geschwindigkeitsspitze kommt, sinkt die Ausbrei-
tungsgeschwindigkeit im Anschluss auf einen konstanten Wert im Bereich der
Chapman-Jouguet-Geschwindigkeit D (s. Kap. ab. Diese liegt bei deto-
nationsrelevanten Wasserstoff-Luft-Gemischen im Bereich von 1300 bis tiber
2100 m/s (s. Tabelle[A.1]in Anhang]A).

Bei dem Versuch, DDT-Vorgidnge in ihrer Komplexitidt berechnen zu konnen,
miissen zwangsldufig Abstriche gemacht werden. Ohne Betrachtung des tur-
bulenten Flammenanlaufs kann DDT nur unter kiinstlich vorgegebenen und
damit unrealistischen Anfangsbedingungen untersucht werden. Betrachtet
man andererseits die gesamte Flammenbeschleunigung, so sind die anfangs
zu beriicksichtigenden Phdnomene (Dominanz der laminaren und turbulen-
ten Transportprozesse, niedrige Mach—Zahl, je nach Stadium geringe bis ma-
Bige Kompressibilitdt) denen in einer Detonation (Dominanz der Gasdyna-
mik, hohe Mach-Zahl, hohe Kompressibilitdt) diametral entgegengesetzt. Er-
schwerend kommt die gro8e Spreizung der involvierten Lingen— und Zeitska-
len hinzu, die unmoglich in ihrer Gesamtheit aufgelost werden kénnen. Gan-
gige Simulationscodes zur Flammenbeschleunigung (z.B. [151]) beschrdnken
sich daher oft darauf, vorherzusagen, ob DDT moglich wére, und erfordern im
Anschluss eine weitere Rechnung mit einem reinen Detonationscode. Diese
strikte Trennung soll in dieser Arbeit durchbrochen werden, sodass vollstin-
dige DDT-Experimente in Explosionsrohren wie in Abb. skizziert nach-
gerechnet werden kénnen. Neben der Anwendbarkeit bei sicherheitsrelevan-
ten Problemen sind davon auch Erkenntnisse, die auf experimentellem Wege
nicht oder nur unter unverhiltnismaflig groBem Aufwand gewonnen werden
konnen, zu erwarten.

Die dafiir erforderlichen Grundlagen sowie die aus der Literatur bekannten
Ansdtze werden in Kap. 2| zusammengefasst. Das im Rahmen dieser Arbeit
entwickelte Rechenverfahren wird in Kap. 3| vorgestellt. Kap. 4| beschreibt die
Anwendung des Modells auf das verwendete Referenz—Experiment, die soge-

7
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nannte GraVent-Anlage. Die erzielten Ergebnisse werden in Kap.|5|dargestellt
und diskutiert. Kap. [g] rundet die Arbeit mit einer kritischen Analyse und ei-
nem Ausblick ab.



2 Grundlagen

Wie in der Einleitung bereits angeklungen, kann eine Verbrennung, worun-
ter man im Allgemeinen die chemische Reaktion zwischen Brennstoff und
Oxidator verbunden mit Warmefreisetzung versteht,! auf zwei unterschied-
liche Arten erfolgen: Die deflagrative und die detonative. Im Alltag wird fast
nur die deflagrative Verbrennung beobachtet. Hierbei beruht die Ausbreitung
der Reaktionsfront auf dem Austausch von Warme und Stoff zwischen dem
verbrannten und dem unverbrannten Medium. Dies geschieht in einer lami-
naren Stromung durch molekulare Vorgdnge (Warmeleitung, Diffusion) oder,
sehr viel effektiver, in einer turbulenten Strémung durch turbulente Wirbel,
wobei deutlich hohere Umsatzraten als im laminaren Fall erreicht werden. In
einer Detonation dagegen werden die Reaktanden durch einen Verdichtungs-
stol} so stark komprimiert, dass die Selbstziindtemperatur erreicht wird und
die chemische Reaktion ohne weitere Transportvorgidnge stattfinden kann.
Der fiir eine Detonation notwendige Verdichtungsstol§ erfordert zwangsldu-
fig eine Ausbreitung mit Uberschallgeschwindigkeit. Die fiir die Beschreibung
beider Regimes wesentlichen Grundlagen werden in diesem Kapitel darge-
stellt.

2.1 Laminare und turbulente Deflagration

2.1.1 Laminare Verbrennung

Eine deflagrative Flammenfront kann sich sowohl in einem laminaren als
auch in einem turbulenten Strémungsfeld ausbreiten. Die fiir die Ausbildung
einer turbulenten Strémung bendotigte Reynolds—Zahl

_ut

Re = (2.1)

v

' Sonderformen der Verbrennung, auf die diese Definition nur sehr eingeschrénkt zutrifft, sind in [I6] beschrie-
ben.



2 Grundlagen

mit der Stromungsgeschwindigkeit u, der Bezugsldnge (z.B. Rohrdurchmes-
ser) £ und der kinematischen Viskositit v wird bei den in dieser Arbeit be-
trachteten Deflagrationsvorgdngen meist so friih erreicht, dass die exakte Wie-
dergabe der laminaren Ausbreitung fiir die Simulation des DDT-Ubergangs
vernachldssigbar ist. Allerdings fulst die Modellierung der turbulenten Defla-
gration auf wesentlichen Gréf8en der laminaren Verbrennung, die im Folgen-
den beschrieben werden.

Die Ausbreitung einer laminaren Flamme in ein Frischgas hinein erfolgt mit
der laminaren Brenngeschwindigkeit s;. Diese Gro3e ist experimentell mess-
bar oder kann mit geeigneten Programmen wie z.B. Cantera [86] unter Ver-
wendung eines detaillierten Reaktionsmechanismus (z.B. [97, 156, [163]) be-
rechnet werden. Fiir Wasserstoff in Luft liegt das Maximum der laminaren
Brenngeschwindigkeit nicht im stochiometrischen (Wasserstoff-Molenbruch
X2 = 29,4%), sondern im leicht fetten Bereich. Experimentelle Ergebnisse
fiir die Brenngeschwindigkeit in Wasserstoff-Luft-Gemischen sind in Abb.
gezeigt.? Diese wurden bei Standardbedingungen (Temperatur T, = 298K,
Druck py = 1,013 bar) gewonnen. Die Messwerte konnen durch ein Polynom
angendhert werden:

{ (—488,9x7;, +285,0x7, —21,92xZ, + 1,351 x5, — 0,040) m/s, xp12 < 0,35
SLo = (

~160,2x}, +377,7x3, — 348,7x2, + 140,0x5, — 17,45) m/s, X2 > 0,35
(2.2)
Der Verlauf dieses Polynoms ist ebenfalls in Abb. 2.1|eingetragen.

Die Abhéngigkeit der laminaren Brenngeschwindigkeit von Druck und Tem-
peratur des Frischgases kann man wie folgt formulieren [196]:

T\“(p h
SL.=SL0 (—) (—) . (2.3)
Ty Po
Als Exponenten werden in dieser Arbeit die Werte a = 1,75 und = —0,2 als

konstant angenommen.®

2 Die dargestellten Messergebnisse sind alle um den Effekt der Flammenstreckung [9] bereinigt. Altere Experi-
mente (etwa bis Mitte der 1980er Jahre) ignorierten diesen Effekt, wodurch sich die deutlich gr6RBeren Abwei-
chungen in den gemessenen laminaren Brenngeschwindigkeiten in dlteren Publikationen erkldren [115}208].

3 Zwar existieren genauere (und komplexere) Korrelationen fiir die Temperatur- und Druckabhingigkeit der la-
minaren Brenngeschwindigkeit, diese haben aber im Allgemeinen einen deutlich geringeren Giltigkeitsbe-
reich als in dieser Arbeit bendtigt.
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2.1 Laminare und turbulente Deflagration

lam. Brenngeschwindigkeit s Lo [m/s]

00— | ; : : : :
00 01 02 03 04 05 06 07 08
H2—Molenbruch X0 [-]

Abbildung 2.1: Laminare Brenngeschwindigkeit von Wasserstoff-Luft-Flammen bei Stan-
dardbedingungen. Die experimentellen Ergebnisse stammen aus [9, [10] (<),
511 (O), 199] (A), [119] (v), [195] (%), [198] (+), [208] (O). Zusammenstellung
nach Konnov [115].
Die durchgezogene Linie entspricht Gl.

Bei Kenntnis der laminaren Brenngeschwindigkeit kann ein charakteristi-
sches Lingenmal?, die Dicke der laminaren Flammenfront, durch Dimensi-
onsanalyse [207] abgeschitzt werden zu

=2 2.4)
SL

wobei a, fiir die mittlere Temperaturleitfihigkeit des Gemisches bezogen auf
die Dichte p des unverbrannten Gemisches (Index u) steht:

A

PuCp

a, = (2.5)
Hier steht A fiir die Warmeleitfdhigkeit und ¢, fiir die spezifische isobare Wir-
mekapazitit des Gemisches. Aus den eingefiihrten GréRen ldsst sich unmittel-
bar ein laminares Zeitmal? festlegen. Es ist definiert als die Zeit, die die Flam-
me benotigt, um die Strecke ihrer eigenen Dicke zurilickzulegen:

_ 4 L _ ay

tr — (2.6)
SL SL

11
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2.1.2 Turbulente Stromung

In einer turbulenten Stromung werden stdndig dreidimensionale, irreguldre
Wirbelstrukturen produziert, da der in der Hauptstrémung enthaltene Impuls
groer ist als die Zdhigkeitskrifte, was sich in einer groflen Reynolds—Zahl
(Gl widerspiegelt. Diese Wirbel bewirken Fluktuationen in den lokalen
Stromungsgrofen [206]. Die Fluktuationen erscheinen chaotisch und irregu-
lar, konnen aber durch statistische GroRen beschrieben werden [90]. Die tur-
bulenten Wirbel haben eine begrenzte Lebensdauer und tauschen unterein-
ander Energie aus, wobei im Mittel mehr Energie von groeren zu kleineren
Wirbeln iibertragen wird als umgekehrt. So wird iiber eine Kaskade immer
kleinerer Wirbel [169] die von der Hauptstromung produzierte Turbulenz-
energie schliellich in den kleinsten Wirbeln zu Warme dissipiert. Da turbu-
lente Wirbel den Warme- und Stoffaustausch erhohen, hat Turbulenz einen
entscheidenden Einfluss auf die Flammenausbreitung. Fiir eine umfassende
Abhandlung des Turbulenz-Phidnomens siehe [90, 169, 189]. Im Folgenden
sollen nur die fiir die Berechnung der turbulenten Flammenausbreitung noti-
gen Grollen vorgestellt werden.

Stellt man die Stromungsgeschwindigkeit # als Summe einer mittleren Ge-
schwindigkeit ii und einer turbulenten Schwankungsgeschwindigkeit #’ dar,
so kann man die turbulente kinetische Energie k definieren als

il? v+ uf+ul?
X y z
k: =
2 2

(2.7)

Unter der Annahme isotroper Turbulenz kann aus der turbulenten kineti-
schen Energie eine mittlere skalare Schwankungsgeschwindigkeit u' berech-

net werden:
2
!

u = gk . (2.8)
Die Dissipation der turbulenten kinetischen Energie auf den kleinsten Wir-
belskalen geschieht mit der Dissipationsrate ¢, die der Transferrate von tur-
bulenter kinetischer Energie von groen zu kleinen Wirbeln entspricht [169].
Ein integrales Langenmal fiir die turbulenten Wirbelstrukturen, definiert als

energiegewichteter Mittelwert, kann damit zu

ZT = — (29)

12
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bestimmt werden [37]. In analoger Weise kann ein integrales turbulentes Zeit-

mald definiert werden als
3 lr 2 k

tr = , (2.10)

u 3¢
was als mittlere Umlaufzeit der energiereichsten Wirbel angesehen werden
kann.

Nach Kolmogorovs Gleichgewichtstheorie [112}[113] sind die kleinsten turbu-
lenten Wirbel gerade so grol3, dass sie die ihnen zugefiihrte turbulente Energie
vollstdndig in Warme dissipieren, da ihre Bewegungsenergie nicht mehr aus-
reicht, um die viskosen Krifte zu tiberwinden. Aus Dimensionsbetrachtungen
ergeben sich damit das Kolmogorov-Langenmal3

V3 1/4
by = (?) (2.11)

und das entsprechende Kolmogorov-Zeitmal3

£y = (g)m . (2.12)

2.1.3 Turbulenz-Chemie-Interaktion

Da Flammenausbreitung und Turbulenz auf unterschiedlichen Langen— und
Zeitskalen ablaufen konnen, sind verschiedene Formen der Interaktion zu be-
obachten. Zur Klassifizierung in unterschiedliche Flammentypen werden drei
dimensionslose Kennzahlen eingefiihrt [162, [170]. Da es sich dabei lediglich
um eine Klassifizierung in Gr6lenordnungen handelt, wird vereinfachend an-
genommen, dass die molekularen TransportgrofSen Viskositdt, Temperatur-
leitfdhigkeit und Diffusionskoeffizient identisch sind:

v=a=D . (2.13)

Die turbulente Reynolds—Zahl Re; vergleicht in Analogie zu Gl. den tur-
bulenten Transport durch die energietragenden Wirbel mit dem molekularen
Transport:

u lr

Rer = (2.14)
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2 Grundlagen

Die Damkohler—Zahl Da vergleicht das integrale turbulente Zeitmall mit dem
Zeitmal der laminaren Flamme:

t
Da——T

= (2.15)

Die Karlovitz—Zahl Ka vergleicht das Zeitmal$ der laminaren Flamme mit dem
Zeitmal der kleinsten turbulenten Wirbel. Mit den Gleichungen[2.6}[2.11},[2.12]
und kann sie auch als ein Verhéltnis von Lingenmaf3en formuliert wer-
den:

tr [0\’
Ka=— = (—L) . (2.16)
ty 4y
Dass diese Kennzahlen zur Klassifizierung von Flammentypen anschaulich
benutzt werden kénnen, wird im sogenannten Borghi-Diagramm [23} 24]
deutlich, in dem das Verhéltnis von ©’ und s; iiber dem Verhéltnis von ¢ und

¢ aufgetragen wird. Bei doppelt logarithmischer Auftragung entsprechen Li-
nien konstanter Kennzahlen Geraden im Borghi-Diagramm (s. Anhang|B):

u/ (T -1 i (BT) o3 (gT)l/?)
_:R - :D —_ :K _— . 2.].7
St eT(fL) : ‘r ? ‘r ( )

Das urspriingliche Borghi-Diagramm wurde von mehreren Autoren modi-
fiziert. Nach aktuellem Wissensstand ist dabei das in Abb. dargestell-
te Borghi-Diagramm nach Peters [162] zutreffender als frithere Versionen
[23, 24]. Der Argumentation von Poruba [170] folgend wird anhand dieser
Version des Borghi-Diagramms die Klassifizierung der Flammentypen vorge-
nommen.

Bei turbulenten Reynolds-Zahlen Re < 1 breitet sich die Flammenfront in ei-
nem laminaren Stromungsfeld aus. Der turbulente Bereich mit Re; > 1 und
Ka < 1 wird als Flamelet-Bereich bezeichnet. Aus Gl. 2.16/folgt, dass bei Ka < 1
die chemische Reaktion schneller ablduft als die Bewegung der kleinsten Wir-
bel bzw. dass die laminare Flammenfrontdicke kleiner ist als die kleinsten Wir-
bel. Damit konnen die turbulenten Wirbel nicht in die Flammenfront eindrin-
gen und diese zerstoren, sondern lediglich die Flammenoberfldche in ihrer
Gesamtheit verformen. Der Flamelet-Bereich selbst ldsst sich wiederum in
zwei Bereiche unterteilen. Im Bereich u'/s; < 1 treten vornehmlich gewellte
Flamelets auf. Obwohl sich turbulente Wirbel ausbilden, dominiert in diesem
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Rer<1 gewellte Flameleis

{rlly

Abbildung 2.2: Borghi-Diagramm nach Peters [162].

Regime die laminare Flammenausbreitung, da nicht einmal die grollen ener-
gietragenden Wirbel mit ihrer Geschwindigkeit gegen die laminare Brenn-
geschwindigkeit ankommen [162]. Im Bereich der Flamelets mit u'/s; > 1
kommt es mit Anndherung an die Ka=1-Linie zu einer zunehmenden Faltung
der Flammenfront, womit auch die raumliche Abtrennung einzelner brennen-
der Bereiche einhergeht. Durch die deutlich vergrélerte Flammenoberfldche
steigt die Umsatzrate und damit die turbulente Brenngeschwindigkeit stark
an.

Im Gegensatz zum urspriinglichen Borghi-Diagramm [23] 24] spielt die
Damkohler-Zahl fiir die Charakterisierung der Flammentypen im Borghi-
Diagramm nach Peters [162] keine Rolle mehr. Stattdessen wird eine zwei-
te Karlovitz—Zahl basierend auf der Dicke ¢5 der Reaktionszone der lamina-
ren Flamme gebildet. Mit der Abschdtzung, dass die Reaktionszone etwa ein
Zehntel der gesamten Flammendicke ausmacht [162,[170], erhdlt man analog
zu Gl. die auf die Reaktionszone bezogene Karlovitz—Zahl

Kas=—= —Ka . (2.18)
Oy

Is (55)2 _ 1
t 100
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Damit kann man wie folgt argumentieren: Im Bereich Ka > 1 aber Kas < 1, der
als Bereich der diinnen Reaktionszonen bezeichnet wird, dringen die kleins-
ten Wirbel zwar in die Struktur der Vorwdrmzone ein, vermdégen aber nicht,
die Struktur der Reaktionszone zu zerstoren. Damit wird zwar neben der Er-
hohung der Flammenoberfldche auch die Vorwdrmzone stiarker durchmischt,
die Reaktionszone bleibt aber intakt. Die Brenngeschwindigkeit steigt gegen-
tiber den gefalteten Flamelets weiter an.

Im Bereich Kas > 1 sind schlielllich die kleinsten turbulenten Wirbel kleiner
als die Reaktionszone, sodass diese zerrissen wird. Damit greift die Turbulenz
in die Reaktion so weit ein, dass sie Reaktionspartner trennt, bevor die Re-
aktion vollstdndig abgelaufen ist, was sich auch in den Zeitmalsen widerspie-
gelt: ¢, < t5. Es ist keine geschlossene Flammenstruktur mehr vorhanden, son-
dern es treten zahlreiche teilverbrannte Pakete auf. Daher wird dieses Regime
als Bereich der aufgebrochenen Reaktionszonen bezeichnet. Da den Reaktan-
den nicht mehr ausreichend Zeit zur vollstdndigen Reaktion bleibt, sinkt die
turbulente Brenngeschwindigkeit nach Erreichen eines Maximums ab. Im Ex-
tremfall kommt es zum Erléschen (,,Quenching“) der Reaktion [1}, 166, [201].

2.2 Detonation: Eindimensionale Betrachtung

Die Detonation als separates Verbrennungsphidnomen kann zunéchst vollig
unabhéngig von der bisher beschriebenen laminaren und turbulenten Defla-
gration betrachtet werden. Abgesehen von vereinzelten Vorarbeiten* begann
die wissenschaftliche Erforschung von Detonationen im spéten 19. Jahrhun-
dert [18, 46, 141]. Damals wurde bereits erkannt, dass in einer Detonation
nicht Warmeleitung und Diffusion die chemische Reaktion auslésen, son-
dern die schnelle Kompression des unverbrannten Gases durch einen Ver-
dichtungsstoR. Eine quantitative Analyse zur Bestimmung der Ausbreitungs-
geschwindigkeit beruht auf den Arbeiten von Chapman [39] und Jouguet [98].
Hierbei wird eine eindimensionale, stationire, adiabate, reaktive Stromung
betrachtet und nur iiber die Zustdnde ausreichend vor und hinter der Reak-
tionsfront bilanziert, wo sich das betrachtete Fluid im chemischen Gleichge-
wicht befindet. Der Beobachter bewegt sich mit der Reaktionsfront, sodass die
im Folgenden betrachteten Geschwindigkeiten als Relativgeschwindigkeiten

4 Eine Ubersicht findet sich in [126].
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2.2 Detonation: Eindimensionale Betrachtung

zur Reaktionsfront zu verstehen sind. Auferdem wird angenommen, dass es
sich um ein ideales Gas mit konstanten Stoffwerten (spezifische isobare War-
mekapazitit c,, spezifische Gaskonstante R und Isentropenexponent x) han-
delt. Damit kénnen die Erhaltungsgleichungen von Masse, Impuls und Ener-
gie geschrieben werden als

_— = — (2.19)
Vo U1
+u—§ = +u—% (2.20)
pO Vo - pl v, ) .
h +u_(2) = h +u_f (2.21)
0 2 —_ 1 2 . .

Hier steht der Index ,,0“ fiir den Zustand vor und der Index ,1“ fiir den Zu-
stand hinter der Reaktionsfront. u bezeichnet die Geschwindigkeit, v das spe-
zifische Volumen, p den Druck und #h die spezifische Enthalpie. Letztere wird
weiter aufgetrennt in die Standardbildungsenthalpie i/ bei Referenztempe-
ratur Ty und die fithlbare Enthalpie ¢, (T — Trf),

h=h'+c,(T-Te) , (2.22)

wobei die Reaktionswiarme
q="h—h! (2.23)

der Differenz der Standardbildungsenthalpien entspricht. Durch Hinzunah-
me der idealen Gasgleichung
pv=RT (2.24)

erhdlt man bei Kenntnis des unverbrannten Zustandes (py, vy, Tp) vier Glei-
chungen fiir fiinf Unbekannte: uy, u,, p;, v1, T1. Das Problem besteht nun da-
rin, 1y, die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Reaktionsfront ins unverbrann-
te Gas hinein, zu bestimmen. Eine ausfiihrliche Herleitung der Losung findet
sich in [16}122}[126]. Dazu kombiniert man Gl.[2.19/und Gl. 2.20|zur Rayleigh-
Gleichung [207]

Uy 2

P1=Po— (—) (v1—vo) (2.25)

Vo
was sich in einem p-v-Diagramm (Abb. als eine Schar von Geraden durch
den Punkt (py, vy) darstellen ldsst. Die Steigung der Geraden ist eine Funktion
der Geschwindigkeit 1. Geraden mit positiver Steigung stellen offensichtlich
keine giiltige Losung dar, da —(uy/ vy)? stets negativ ist. Im p—v-Diagramm in
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2 Grundlagen

Abb. sind daher die Bereiche I und III als nicht zuldssige Bereiche grau
hinterlegt. Giiltige Losungen fithren entweder zu einer Zunahme des spezifi-
schen Volumens und einer Abnahme des Drucks (was einer Deflagration ent-
spricht, Bereich II) oder einer Abnahme des Volumens und einer Zunahme
des Drucks (was einer Detonation entspricht, Bereich IV). Mit Hilfe der Glei-
chungen und der Formulierung der spezifischen isobaren Warme-

kapazitit fiir ideale Gase
K
=R—— 2.26
v K—1 ( )
kann die Energiegleichung umgeformt werden zur Hugoniot-Gleichung
[1207]:

ktl _ 1, 5 4
_ k=1 v Povo
Pl = po ST 1 . (227)
x—1 vg

Zunichst erhdlt man damit unendlich viele Detonationslosungen (p;, v1),
die sowohl auf der Hugoniot-Linie als auch auf einer zuldssigen Rayleigh-
Geraden liegen. Es kann allerdings gezeigt werden [126], dass sich im statio-
ndren Fall, solange der Abstromung keine Geschwindigkeit von auflen auf-
geprdgt wird, genau eine Losung einstellen wird, die sogenannte Chapman-
Jouguet-Losung.® Deren Endzustand (p;, v;) liegt im p—v-Diagramm genau
in dem Punkt, in dem die Rayleigh—Gerade die Hugoniot-Kurve tangential be-
riithrt. Durch Bestimmung der Rayleigh—Geraden, die diese Bedingung erfiillt,
erhélt man zwei Losungen fiir die Ausbreitungsgeschwindigkeit

x*—1 k-1
uoey = \|KRTy+ ——q+\[——q (2.28)

wobei das positive Vorzeichen der Detonationslésung (in der Literatur auch
als CJ-Detonationsgeschwindigkeit D¢y bezeichnet) entspricht [16]. Diese Lo-
sung entspricht genau dem Abstrémzustand, in dem die Mach-Zahl im Ver-
brannten (relativ zur Reaktionsfront) Eins ist:

U U
Ma, = — =

=1
a Vv KR Tl

Damit kdnnen Expansionswellen, die von einer festen Riickwand ausgehen,
die Reaktionsfront nicht storen.

(2.29)

5 Eine Ausnahme bilden Brennstoffe, deren Reaktion zunichst exotherm, spiter endotherm verlduft, wodurch
sich eine pathologische Detonation ausbildet [126].
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2.2 Detonation: Eindimensionale Betrachtung

Abbildung 2.3: p—v-Diagramm mit Rayleigh—-Geraden (rot) und Hugoniot-Kurven (blau) fiir
g > 0 und g = 0. Die CJ]-Geschwindigkeit ergibt sich aus der Steigung der
Rayleigh-Geraden, die die Hugoniot-Kurve mit g > 0 tangential bertiihrt. Die
Deflagrationslosung liegt im Bereich II, die Detonationslésung im Bereich IV.

Die nach dieser Theorie maximal mogliche Deflagrationsgeschwindigkeit
wird ebenfalls durch Gl. festgelegt, indem man das negative Vorzeichen
wihlt. Diese Geschwindigkeit ist jedoch von eher theoretischem Wert, u.a.
weil Deflagrationen das Fluid vor der Reaktionsfront in Bewegung setzen und
bei hohen Geschwindigkeiten von mehrdimensionalen Phidnomenen wie Tur-
bulenz getrieben werden. Die mit der Chapman-Jouguet-Theorie berechnete
Detonationsgeschwindigkeit trifft die in der Realitdt beobachteten Detonati-
onsgeschwindigkeiten allerdings tiberraschend genau, obwohl auch Detona-
tionsfronten mehrdimensionale Effekte zeigen (s. Kap. [2.3).

Wihrend zur Berechnung der Chapman-Jouguet-Detonationsgeschwindig-
keit das exakte Zusammenspiel zwischen Verdichtungsstol$ und Warmefrei-
setzung irrelevant ist, kann eine eindimensionale Analyse dieser Kopplung
weiter zum Verstdndnis des Phdnomens beitragen. Diese wurde unabhéngig
voneinander von Zeldovich [211], von Neumann [154] und Déring [55] in den
1940er Jahren erarbeitet. In dieser nach den Urhebern ZND genannten Theo-
rie wird eine eindimensionale Detonation als ein infinitesimal diinner Ver-
dichtungsstoR angesehen, dem in einigem Abstand eine Warmefreisetzungs-
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zone finiter Ausdehnung folgt. Der Zustand nach dem Stol$ (,von—-Neumann-
Zustand®) ist im p-v-Diagramm als der Punkt erkennbar, in dem sich die
Rayleigh—-Gerade mit der Hugoniot-Linie mit Warmefreisetzung q = 0 schnei-
det und ist in Abb. mit (pyn, Vwn) gekennzeichnet. Der von—-Neumann-—
Zustand kann bei bekannter Detonationsgeschwindigkeit D¢; aus den inerten
StoBbeziehungen [3] berechnet werden.

Durch Postulierung eines einfachen Reaktionsmechanismus, beispielsweise
eines Einschritt-Arrhenius-Ansatzes, konnte damit die Dicke der Warmefrei-
setzungszone sowie deren Abstand von der Stol¥front, die sogenannte Induk-
tionsldnge, berechnet werden. Dies legte die Grundlage fiir spéatere Untersu-
chungen des instationdren, mehrdimensionalen Verhaltens einer Detonati-
onsfront.

2.3 Detonation: Mehrdimensionale Betrachtung

In der Regel zeigt auch eine Detonation, die sich im Mittel mit konstanter
Geschwindigkeit ausbreitet, unterschiedliche Formen der Instabilitidt. Lon-
gitudinale Instabilitdten [26) 60-62] tiberlagern die mittlere Ausbreitungsge-
schwindigkeit. Da ihre Amplituden allerdings klein sind, fallen sie gegentiber
den transversalen Instabilitdten kaum auf. Letztere sorgen dafiir, dass sich in
einer Detonationsfront eine selbsterhaltende, zelluldre Struktur aus schrigen
StoBen und Mach-Stammen ausbildet [71} 204]. Grund fiir die Entstehung
dieser Struktur ist, dass schon eine leichte Stérung einer ebenen Detonati-
onsfront zu einer Verdnderung der lokalen Ziindverzugszeit, damit der War-
mefreisetzung und damit der Druckverteilung fiihrt, was durch transversa-
le Druckwellen ausgeglichen wird. Die dadurch entstehenden schiefen Stof3-
fronten werden an Wanden reflektiert, aber auch an anderen transversal lau-
fenden Stof3en, wozu ab einem gewissen Einfallswinkel ein Mach-Stamm er-
forderlich ist [3,167]. Dadurch entsteht je nach Gemischzusammensetzung ein
mehr oder weniger regelmélliges Muster von einfallenden Stof3en, reflektier-
ten St6len und Mach-Stimmen [181]. Da der Druckanstieg tiber einen Mach-
Stamm hoher ist als tiber einen schrédg einfallenden Stof3, fiihren die Tripel-
punkte (einfallender Stol — reflektierter Stols — Mach—Stamm) transversale Be-
wegungen aus und werden ihrerseits reflektiert, wenn sie mit einem anderen
Tripelpunkt zusammentreffen. Durch die Uberlagerung mit der Grundbewe-
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2.3 Detonation: Mehrdimensionale Betrachtung

gung in longitudinaler Richtung beschreiben die Tripelpunkte damit fiir einen
ortsfesten Beobachter ein Rautenmuster, die sogenannten Detonationszellen

[204].

Die Detonationszellen konnen experimentell mittels der Rul$schrieb-Technik
[2, 11, 44] aufgezeichnet werden und numerisch durch die Berechnung des
Maximaldrucks®, der wihrend des Vorbeilaufens einer Detonation an jeder
Stelle aufgetreten ist, visualisiert werden [75]. Aus dem Rautenmuster kann
eine mittlere Detonationszellweite A gemessen werden, die charakteristisch
fir die jeweilige Gemischzusammensetzung ist.

In hoch reaktiven Gemischen, wie z.B. Wasserstoff-Luft oder Wasserstoff—
Sauerstoff, sind die Detonationszellen sehr unregelmigig. Verdiinnt man die-
se Gemische mit einem Inertgas (z.B. Argon), werden die Zellen deutlich regel-
madliger. In Rechnungen mit Einschritt-Arrhenius-Ansédtzen konnte gezeigt
werden, dass Zellgro8e und -regelméifigkeit eine Funktion der Aktivierungs-
energie der Einschritt-Reaktion sind [75]. Das Ergebnis einer Simulation mit
einer entsprechend angepassten Aktivierungsenergie ist in Abb. darge-
stellt. Eine beispielhafte Detonationszellweite A ist ebenfalls eingezeichnet.

Abbildung 2.4: Numerische (links) und experimentelle (rechts) Ru8schriebe einer Detona-
tion in einem H,—0,—Gemisch. Ubernommen aus [75].

Die Detonationszellweite ldsst sich allerdings nicht direkt aus der Gemisch-
zusammensetzung berechnen, auch wenn nichtlineare Zusammenhénge mit
der Induktionsldange empirisch erkennbar sind [78, 181]. Eine Sammlung von
experimentell ermittelten Detonationszellweiten findet sich in der GALCIT
Detonation Database [88].

6Manche Autoren bevorzugen statt des Maximaldrucks die maximale Geschwindigkeit oder die maximale
Wirbelstirke V x i [I73].
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Die Erfassung der Detonationsinstabilititen in einer numerischen Simula-
tion erfordert eine Gitterauflosung deutlich unterhalb der Induktionslidnge,
was fiir praktische Anwendungen in grolleren Geometrien prohibitiv teu-
er wird. Der Argumentation von Thomas [190] folgend, soll daher in dieser
Arbeit versucht werden, die wesentlichen Eigenschaften des Deflagrations—
Detonations-Ubergangs korrekt zu simulieren, ohne diese kleinen Skalen auf-
zulosen. Dies wird in Kap. [2.4|genauer erldutert.

2.4 Deflagrations-Detonations-Ubergang (DDT)

Zwar kann eine Detonation in einem brennbaren Gemisch auch direkt initiiert
werden [110,127], allerdings sind dazu extrem energieintensive Ziindquellen
notig [186], mit denen in Unfallszenarien kaum zu rechnen ist. Der sehr viel
wahrscheinlichere Weg der Entstehung einer Detonation besteht darin, dass
sich zunéchst, wie in Kap. [1.2) beschrieben, eine Deflagration ausbildet, die
unter Umstdnden in eine Detonation umschlagen kann.

Fundamentale Untersuchungen zum Deflagrations-Detonations-Ubergang
in geschlossenen Rohren haben gezeigt, dass eine Deflagration nur bis zu
einer Maximalgeschwindigkeit beschleunigen kann und der Ubergang zur
Detonation dann schlagartig auf eine Geschwindigkeit etwas oberhalb der
CJ-Geschwindigkeit erfolgt (,liberkomprimierte Detonation® [71]). Anschlie-
Bend sinkt die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Reaktionsfront auf einen
konstanten Wert nahe an der CJ-Geschwindigkeit. Ebenso iibersteigen die
wihrend einer DDT gemessenen Driicke oft die Driicke in einer sich mit CJ-
Geschwindigkeit ausbreitenden Detonation. Aus diesem Grund ist gerade der
Ubergang von grofem sicherheitstechnischem Interesse.

Der genaue Ablauf des DDT-Phdnomens ist allerdings bis heute wissenschaft-
lich nicht vollstdndig gekldrt. Bereits die eindimensionale Chapman-Jouguet—
Theorie (Kap. fihrte zu dem Ergebnis, dass im stationdren Fall keine
Ausbreitungsgeschwindigkeit zwischen der CJ-Deflagrations— und der CJ-
Detonationsgeschwindigkeit moglich ist (s. Abb. 2.3). Dies deckt sich mit Be-
obachtungen, dass Deflagrationen oft iiber eine ldngere Strecke bei konstan-
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ter Maximalgeschwindigkeit verharren, bevor der plotzliche Umschlag in eine
Detonation erfolgt [48].”

Die Beobachtung zeigt, dass in schnellen Deflagrationen stets ein fiihrender
StoB vorliegt. Da eine Deflagration diffusionsgetrieben und eine Detonation
selbstziindungsgetrieben ist, ist es sinnvoll, den DDT-Vorgang als den Mo-
ment aufzufassen, ab dem die Selbstziindung durch den StoR fiir die Ausbrei-
tung der Reaktionsfront verantwortlich ist [126]. Dies legt die Modellvorstel-
lung nahe, dass der fithrende Sto3, der von Druckstorungen aus der Deflagra-
tionsfront gespeist wird, immer stdrker wird, bis er schlielich im Zwischen-
raum zwischen Stoll und Flamme eine Selbstziindung verursacht. Es konnte
allerdings gezeigt werden [149], dass diese eindimensionale Vorstellung fiir
die Praxis irrelevant ist, da reale Ziindverzugszeiten hinter dem fithrenden
Stof$ einer schnellen Deflagration viel zu groR sind, um eine Selbstziindung
herbeizufiihren.

Eine weitgehend akzeptierte Theorie geht dagegen davon aus, dass ein loka-
ler Gradient in der Ziindverzugszeit fi, fiir das Auftreten einer DDT verant-
wortlich ist. In Analogie zum Rayleigh—Kriterium [175] aus der Thermoakus-
tik postulierte Zeldovich [213], dass widhrend einer DDT ein sich selbst ver-
starkender Prozess in Gang kommt, wenn Wiarmefreisetzung und Druckan-
stieg in Phase sind. Dazu setzt Zeldovich einen Bereich im unverbrannten Ge-
misch voraus, in dem durch geeignete Vorkonditionierung ein lokaler Gradi-
ent in der Zlindverzugszeit besteht. Derartige Gradienten entstehen beispiels-
weise durch die Vorwdrmung des unverbrannten Gemisches vor der Flamme
und konnen durch die Interaktion mit der turbulenten Stromung verstarkt
oder abgeschwidcht werden. Neben Temperaturdifferenzen konnen auch Un-
terschiede in der lokalen Gemischzusammensetzung, die ebenfalls auf tur-
bulente Mischung zuriickzufiihren sind, zu Gradienten der Ziindverzugszeit
fiihren [14]. Liegt ein derartiger Gradient vor, so kommt in der Regel an dem
Ende mit der kiirzesten Ziindverzugszeit die Reaktion zuerst in Gang. Ausléser
kann eine leichte Stérung des Anfangszustandes, beispielsweise durch einen
VerdichtungsstoR, der iiber den Gradienten hinweglduft, sein. Sobald die War-
mefreisetzung beginnt, kommt es zu einer lokalen Expansion des Gemisches,
wodurch ein Verdichtungsstol3 entsteht oder ein bereits vorhandener Verdich-
tungsstol’ verstdarkt wird. Unter glinstigen Bedingungen wird der Stol$ dabei

"Dieses Phdnomen ist vor allem in relativ glatten Rohren zu beobachten. In Rohren mit Hindernissen erfolgt der
Ubergang dagegen oft ohne ein ausgeprigtes Geschwindigkeitsplateau [182].
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so stark, dass er auch das Gemisch mit zunehmend gréBerer Ziindverzugszeit
zur Reaktion bringt, wiahrend er den Gradienten entlanglduft. Da die freige-
setzte Wiarme den Sto immer mehr verstirkt, wird schliefflich eine ausrei-
chende Kopplung von Warmefreisetzung und Druckanstieg erreicht, um ei-
ne Detonation herbeizufiihren. Dieser Mechanismus wird als SWACER (Shock
Wave Amplified Coherent Energy Release) bezeichnet und konnte experimen-
tell reproduziert werden [125]. Damit es zur DDT kommen kann, muss die
Ausbreitungsgeschwindigkeit der ,spontanen Welle“ [14], die durch die Stér-
ke des Ziindverzugsgradienten vorgegeben ist,

|—1

u=|Veg|™ (2.30)

mindestens im Bereich der Schallgeschwindigkeit der Reaktanden a,, aber
unterhalb der CJ-Detonationsgeschwindigkeit D¢; liegen [14), 212} 213]:

a, S u S DC] . (2.31)

Ist die Geschwindigkeit der spontanen Welle zu gering, so ist davon auszuge-
hen, dass die bereits vorhandene schnelle Deflagration (deren Ausbreitungs-
geschwindigkeit im Bereich von a, liegt) iiber den Ziindverzugsgradienten
hinweglduft und das Gemisch deflagrativ abbrennt, ohne dass die sukzessi-
ve Selbstziindung entlang des Gradienten wirksam werden kann. Ist die Ge-
schwindigkeit der spontanen Welle zu groR, findet ebenfalls keine Kopplung
zwischen Stof3 und Reaktion statt, da die StoBwelle der Reaktion nicht folgen
kann.

Zwar ist es theoretisch denkbar, dass geeignete Gradienten im Umfeld einer
hochturbulenten, schnell propagierenden Deflagration existieren. Dennoch
stellt sich die Frage, ob sich die Vielzahl der beobachtbaren makroskopischen
DDT-Phianomene mit diesem Ansatz erkldren lassen. In der Literatur [35, 56]
werden zundchst zwei Kategorien von makroskopischen Detonationsiiber-
giangen unterschieden, s. Abb. DDT durch Stolfokussierung und DDT aus
der unmittelbaren Umgebung der Flamme heraus. Ersteres wird auch als star-
ke Losung bezeichnet [190] und ist bei Kenntnis der Reaktionskinetik relativ
einfach zu berechnen: Ein propagierender Stof$ muss ausreichend fokussiert
werden (z.B. an Behdlterwdnden oder —ecken), damit die Selbstziindtempe-
ratur liberschritten wird. Die Bezeichnung ,starke“ Losung erkldrt sich da-
durch, dass diese Art der DDT das Vorhandensein eines starken Verdichtungs-
sto8es, der dem reagierenden Gemisch von aulien aufgeprégt wird, erfordert.
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Bei ldngerkettigen Kohlenwasserstoffen, die eine ausgeprigte Kinetik mit kal-
ten Flammen [42, 180] aufweisen, kann auch eine méallig starke StofSwelle, die
iber ein bereits teilreagiertes Gemisch lduft, eine DDT erzeugen. Dies ist hdu-
fig die Ursache fiir das Klopfen in Otto-Motoren [172]. Entspringt die DDT
dagegen aus der Umgebung der Flamme ohne die externe Einwirkung eines
starken Stof3es, so spricht man von der schwachen Losung. Dies stellt im Hin-
blick auf die Berechnung die deutlich komplexere Herausforderung dar. Der
Stof3, der letztendlich zur DDT fiihrt, entsteht in diesem Fall erst aus der loka-
len Wechselwirkung von Stromung und Reaktion. Die schwache Losung wird
wiederum in zwei Kategorien unterteilt: DDT durch Wiederziindung heil3er
Abgasstrahlen bei Eintritt in ein Frischgasgemisch und DDT durch die Wech-
selwirkung von Gasdynamik, Flamme und Turbulenz, wodurch es zu lokalen
Explosionen kommt.

Deflagrations-Detonations-Ubergang

durch Stof3fokussierung aus der Umgebung der Flamme
(starke Losung) (schwache Losung)
Wiederziindung durch

Mischung Abgas/Frischgas

Interaktion

Gasdynamik/Flamme/Turbulenz

Abbildung 2.5: Makroskopische Einteilung von DDT-Vorgédngen.

Die Wiederziindung heiler Abgasstrahlen spielt in erster Linie bei Vorhan-
densein extrem enger Verbindungsquerschnitte zwischen gréBeren Riumen
eine Rolle. Hier kann es beim Durchtritt der Flamme durch die Verengung
zum Erloschen der Reaktion kommen. Eine anschlielende intensive Vermi-
schung mit dem kalten Frischgas kann die Reaktion wieder in Gang bringen,
wie in [38, 111] gezeigt wurde.

Aufgrund der grollen Bedeutung fiir die Reaktorsicherheit liegt in dieser Arbeit
der Fokus auf DDT verursacht durch die Interaktion von Gasdynamik, Flam-
me und Turbulenz. Hier liegt die Beobachtung vor, dass es in einer schnellen
Deflagration kontinuierlich zu schwécheren lokalen Explosionen in unmittel-

25



2 Grundlagen

barer Ndhe der Flammenfront kommt. Diese entstehen, weil durch verschie-
dene Mischungsvorgdnge (neben Turbulenz auch akustische Interaktionen,
Kelvin—-Helmholtz-, Rayleigh-Taylor- und Richtmyer—Meshkov-Instabilitdten
[48] 185]) fortlaufend unverbranntes Gas ins verbrannte und umgekehrt be-
fordert wird, wodurch sogenannte hot spots [82, 159] generiert werden, die
lokale Explosionen verursachen. Dass die hierbei stattfindenden Mischungs-
vorgiange auch Gradienten in der lokalen Ziindverzugszeit hervorrufen, steht
auller Frage. Da ein einzelner hot spot aber hdufig zu schwach ist, um direkt
eine DDT zu erzeugen, miissen hot spots in einer gewissen Haufigkeit ent-
stehen, um durch resonante Stol3verstiarkung eine DDT zu erreichen. Daher
kann DDT auch als ein statistisches Phdnomen betrachtet werden, mit dem zu
rechnen ist, wenn eine schnelle Deflagration erreicht wurde und sich die Re-
aktion ausreichend lange bei hoher Geschwindigkeit und hohen Turbulenz-
intensitdten ausbreiten kann.

Dementsprechend weit gefdchert sind auch die in der Literatur zu finden-
den Ansitze zur Simulation des Deflagrations-Detonations-Ubergangs, auch
wenn die Anzahl der Veréffentlichungen zum Thema DDT-Simulation noch
immer gering ist im Vergleich zu den Veroffentlichungen, die sich ausschliel3-
lich Flammenbeschleunigung oder Detonation widmen. Oft wird versucht,
eine moglichst hohe rdumliche Auflésung zu erreichen, um die sich ausbil-
denden Stromungsphidnomene wie Stoll-Flammen-Interaktion moglichst gut
wiederzugeben, wihrend die Chemie stark vereinfacht beschrieben wird.

Dold et al. [47] konnten in 1D-Simulationen mit einem Einschritt-Arrhenius—
Ansatz qualitativ zeigen, wie eine Druckstérung sich zu einem Stof§ aufbau-
en kann, hinter dem es zur Ziindung kommt. Dadurch entsteht zunédchst ei-
ne iiberkomprimierte Detonation, die anschlieend in eine CJ-Detonation
tibergeht. Hierbei wurde von den Autoren der Einfluss des gewdhlten Reak-
tionsmechanismus auf die zu beobachtenden Vorgidnge besonders betont.
Die benétigte Grofle und Form eines Gradienten in der Ziindverzugszeit, um
DDT iiber den SWACER-Mechanismus zu erreichen, wurde von Khokhlov et
al. [107] in Abhédngigkeit von wesentlichen Parametern des Gemisches ab-
geschitzt und durch 1D-Simulationen bestétigt. Mit einem &@hnlichen An-
satz in zweidimensionalen Rechnungen konnten Oran et al. [76} [106] zeigen,
wie hot spots entstehen und iiber den SWACER-Mechanismus als Keimzel-
len fiir DDT dienen. Vergleiche mit 3D-Rechnungen [76] zeigten dabei keine
phdnomenologischen und nur geringe quantitative Unterschiede bei der Si-
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2.4 Deflagrations-Detonations-Ubergang (DDT)

mulation des Deflagrations-Detonations—Ubergangs. Die Kalibrierung eines
Einschritt-Arrhenius-Ansatzes, um sowohl Deflagrations— als auch Detona-
tionsregimes erfassen zu konnen, ist in [103] beschrieben. Weitere Arbeiten
mit diesem Modellierungsansatz sind in einem Ubersichtsartikel von Oran
et al. [158] zusammengefasst. Ein Ansatz von Kessler et al. [104], Einschritt-—
Ansédtze durch die Verwendung gemischabhédngiger Parameter so zu modifi-
zieren, dass damit auch Detonationen in inhomogenen Gemischen simuliert
werden kénnen, brachte gute qualitative Ergebnisse, konnte aber die Detona-
tionszellen in inhomogenen Gemischen nicht in der korrekten Grof3e repro-
duzieren.

Auch wenn in derartigen Rechnungen exzessiv adaptive Gitterverfeinerung
[76, 105, 106] betrieben wird, konnen die turbulenten Wirbel in der Re-
gel nicht bis zur Kolmogorov-Skala aufgelést werden. Dennoch gehen die
Autoren davon aus, alle relevanten Vorgdnge zu erfassen, solange die Di-
cke der Flammenfront mit mehreren Rechenzellen aufgelost wird. Dies wird
in neueren Veroffentlichungen jedoch in Frage gestellt [171]. Dariiber hin-
aus bezweifeln Liberman et al. [135] 136] die Moglichkeit, DDT mit einem
Einschritt-Ansatz realistisch zu beschreiben, da damit bei geeigneter Para-
meterwahl zwar die Ziindverzugszeit in einer ausgebildeten CJ-Detonation
getroffen werden kann, keinesfalls aber der nichtlineare Verlauf der Ziindver-
zugszeit bei niedrigen Temperaturen, der bei DDT entscheidend ist. Aul3er-
dem konnte durch Rechnungen mit detaillierter Chemie [136] gezeigt wer-
den, dass die rdaumliche Ausdehnung eines Gradienten in der Ziindverzugszeit
um mehrere Grollenordnungen iiber der Ausdehnung liegen muss, die mit
Einschritt-Ansatzen berechnet wurde, weshalb der SWACER-Mechanismus
als DDT-Ursache von Liberman et al. in Frage gestellt wird. Die Simulation
mit Einschritt—-Ansétzen fiihrt ndmlich filschlicherweise zu einer kontinuier-
lichen Warmefreisetzung wihrend des gesamten Reaktionsablaufs von den
Edukten zu den Produkten. In der Realitédt finden dagegen zu Beginn zahl-
reiche Kettenverzweigungsreaktionen ohne nennenswerte Warmefreisetzung
statt [196]. Dies ist anhand des Temperaturverlaufs in einer isochoren Ex-
plosion (Ausgangszustand T, = 1000K, po = 5bar, xg20 = 30%) in Abb.
dargestellt. Es ist zu erkennen, dass bei Berechnung mit dem detaillierten
Mechanismus von O’Conaire et al. [156] das Gemisch zundchst bei nahezu
konstanter Temperatur verbleibt und die Warmefreisetzung erst nach einer
Induktionszeit von einigen Millisekunden relativ schlagartig erfolgt. Wurde
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das Gemisch durch einen Verdichtungsstof§ in diesen Zustand versetzt, so
hat sich der Stof$ wahrend dieser Zeit weiter fortbewegt und eine Kopplung
kommt nur zu Stande, wenn es den bei der Warmefreisetzung entstehen-
den Druckwellen gelingt, den Sto einzuholen. Bei Berechnung mit einem
angepassten Einschritt-Ansatz® erfolgt die Wirmefreisetzung zwar weniger
schlagartig, sie beginnt aber viel friiher (s. Abb. 2.6). Dies bedeutet, dass von
Anfang an die verbrennungsbedingte Expansion den Verdichtungsstol$ ver-
starken kann. Die Wahrscheinlichkeit, dass dadurch ein selbstverstirkender
Prozess in Gang gesetzt wird, ist damit auf unrealistische Weise erhoht. Da-
durch kénnen in Simulationen mit Einschritt-Ansdtzen sehr leicht SWACER-
Phidnomene generiert werden, die in der Realitét nicht auftreten.
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Abbildung 2.6: Temperaturverlauf in einer isochoren Explosion berechnet mit dem
O’Conaire-Mechanismus [I56] und einem angepassten Einschritt-
Mechanismus.

Aus diesen Griinden und natiirlich auch aus Griinden der praktischen
Anwendbarkeit gab es immer wieder Versuche, DDT makroskopisch kor-
rekt wiederzugeben, ohne sdmtliche kleinskalige Phdnomene aufzul6-
sen. Smiljanovski [185] und Moser [153] l6sten eine Flammenfortschritts—
Transportgleichung fiir die deflagrative Verbrennung und parallel dazu ei-

8 Der in Abb.verwendete Einschritt-Mechanismus wurde so kalibriert, dass die Hélfte der Warmefreisetzung
zum gleichen Zeitpunkt erreicht ist wie im detaillierten Mechanismus.
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2.4 Deflagrations-Detonations-Ubergang (DDT)

ne Einschritt-[185] bzw. Zweischritt-Reaktionsgleichung [153], um die Selbst-
ziindung wiederzugeben. Um auch auf relativ groben Gittern arbeiten zu kon-
nen, wurde die Flamme dabei als Diskontinuitidt zwischen einzelnen Gitter-
punkten rekonstruiert. Die turbulente Brenngeschwindigkeit wurde dabei al-
lerdings als Funktion der Zeit vorgegeben und nicht aus der Strémung selbst
berechnet. Damit konnte DDT qualitativ, aber nicht quantitativ zufriedenstel-
lend wiedergegeben werden. Kotchourko et al. [116] erweiterten das Eddy-
Break-Up-Modell [187] durch Einfiihrung einer lokalen Ziindverzugszeit, so-
dass faktisch sowohl das turbulenzlimitierte Eddy-Break-Up—-Regime als auch
das kinetiklimitierte Selbstziindregime mit einem einzigen Modell erfasst
werden konnten [35]. Bei der Simulation von Selbstziindprozessen in Gastur-
binen und Motoren haben sich ebenfalls Verfahren, bei denen ein deflagra-
tives Verbrennungsmodell mit einem Selbstziindmodell vereinigt wird, eta-
bliert [29, 42, 124, [152]. Weitaus komplexere Ansdtze basierend auf Partikel-
Methoden [73] erscheinen aufgrund des immensen zusidtzlichen Rechenauf-
wandes nicht praxistauglich.

Zwar konnen in Simulationen auf groben Gittern die in Kap. beschrie-
benen mehrdimensionalen intrinsischen Instabilitdten in einer Detonations-
front nicht wiedergegeben werden. Trotzdem konnten mehrere Autoren zei-
gen, dass ausgebildete Detonationen sich mit einfachsten Ansitzen, bei-
spielsweise durch Vorgabe der lokalen CJ-Geschwindigkeit, makroskopisch
korrekt wiedergeben lassen [7, [210]. Der Grund dafiir besteht darin, dass die
idealisierte, eindimensionale CJ-Losung zwar eine Gleichgewichtslosung dar-
stellt, mit der sich eine Detonation ausbreiten kann. Alle praxisrelevanten
Brennstoff-Oxidator-Gemische zeigen aber eine derart nichtlineare Abhén-
gigkeit ihres Ziindverhaltens von der Temperatur, dass eine kleine Storung
der CJ-Gleichgewichtslosung zur Ausbildung der zweiten méglichen Losung,
namlich der in Kap. beschriebenen Detonationsfront mit transversalen
Instabilitdten fiihrt. Diese Transversalstrukturen sind selbsterhaltend, da die
auftretenden Mach-Stdmme die Driicke lokal erh6hen, wodurch die Warme-
freisetzung nicht mehr gleichméllig tiber die gesamte Front erfolgt und kon-
sequenterweise immer neue Transversalwellen gebildet werden. Wenn eine
Detonation einmal dieses Verhalten angenommen hat, kehrt sie nicht mehr
in den stabilen Zustand mit planarer Reaktionsfront zuriick. In der sogenann-
ten hydrodynamischen [128] Betrachtung einer Detonation (Betrachtung der
Zustiande nur vor der Detonationsfront und hinter der Ma=1-Linie) sind beide
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Losungen identisch, da der Zustand ausreichend weit hinter der Detonations-
front auch im Falle transversaler Instabilititen dem CJ-Zustand entspricht.
Dies ist der Grund dafiir, dass sich auch eine Detonation, die transversale In-
stabilititen aufweist, mit der CJ]-Geschwindigkeit ausbreitet. Daher k6nnen
auch Simulationen, in denen die Instabilititen wegen mangelnder rdumlicher
Auflésung nicht dargestellt werden kénnen, DDT-Vorgdnge und ausgebildete
Detonationen makroskopisch richtig wiedergeben. In derartigen Simulatio-
nen verbleibt die Detonation nach erfolgter Transition im Zustand der pla-
naren CJ-LOosung und bildet die im Experiment beobachtbaren Transversal-
strukturen nicht aus. In einer Ubersichtsstudie folgert Thomas [190] aus dem
Vergleich von experimentellen und numerischen Arbeiten, dass die kleinskali-
gen transversalen Strukturen zwar die in der Realitdt bevorzugte Losung dar-
stellen, ein gutes numerisches Modell aber auf deren Abbildung verzichten
kann und nur folgende Eigenschaften haben muss, um eine DDT korrekt zu
berechnen:

» korrekte Wiedergabe der Warmefreisetzung inkl. der daraus entstehen-
den StoRe,

¢ korrekte turbulente Brennraten,

* korrekte Wiedergabe des Dichteanstiegs durch Stof3e.

Dieser Argumentation folgend wurde in dieser Arbeit ein Modell entwickelt,
das die genannten Anforderungen erfiillt. Es beruht auf der Zusammenfiih-
rung eines turbulenten Verbrennungsmodells mit einem Selbstziindmodell,
da in einem DDT-Vorgang beide Effekte gleichzeitig von Bedeutung sind. Zu-
sdtzlich erforderte die Implementierung die Erstellung eines Stromungssol-
vers, der Verdichtungssttl3e mit hoher Genauigkeit wiedergibt, ohne dass da-
bei numerisch bedingte Uberschwinger entstehen.
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Fiir die Modellierung der in dieser Arbeit betrachteten Flammenbeschleuni-
gungs— und DDT-Vorgidnge wurde das Open Source CFD-Paket OpenFOAM
[157] verwendet. Die modulare Software—Architektur in der objektorientierten
Programmiersprache C++ ermdéglichte es, auf vorhandene Solver und Model-
le aufzubauen. Da der vorhandene Code grof3tenteils parallelisiert abgearbei-
tet werden kann, wurde auch in dieser Arbeit groller Wert darauf gelegt, die
Implementierung vollstdndig parallelisierbar vorzunehmen, damit einer An-
wendung auf GroBrechnern nichts im Wege steht. Die Modelle und Rechen-
verfahren des in dieser Arbeit entwickelten Solvers werden im Folgenden be-
schrieben.

3.1 Stoffeigenschaften

Die zu modellierenden instationdren Strémungsvorgidnge finden in einem
kompressiblen, reaktiven Gasgemisch statt. Hierfiir gelte die ideale Gasglei-
chung

p:pRT y (31)

in der p den Druck, p die Dichte und T die Temperatur des Gemisches be-
zeichnet. Die spezifische Gaskonstante R ldsst sich mit der mittleren Molmas-
se M des Gemisches aus der universellen Gaskonstante Z berechnen:

R= M (3.2)

Der Zusammenhang zwischen spezifischer Enthalpie / und spezifischer in-
nerer Energie e lautet

h=e+? | (3.3)
o
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Das Gas besteht aus N Spezies. Mit Kenntnis der Massenbriiche y; jeder Spe-
zies ldsst sich die spezifische innere Energie des Gemisches berechnen zu

N N r T
e= Z Vier = Z Vi (ek +f Cyk dT) . (3.4)
k=1 k=1 T,

ref

Hier bezeichnet e;: die spezifische innere Energie der Spezies k bei Referenz-
temperatur Tis und ¢, die jeweilige spezifische isochore Warmekapazitit.
Sind innere Energie und Zusammensetzung des Gemisches bekannt, ldasst sich
die Temperatur tiber Gl iterativ berechnen.! Samtliche laminare Trans-
portgroen konnen anschliefend mit der Sutherland-Korrelation [20} 205]
bestimmt werden.

3.2 Erhaltungsgleichungen

Im Folgenden werden die Erhaltungsgleichungen fiir Masse, Impuls und Ener-
gie fiir kompressible Stromungen vorgestellt. Die Gleichungen werden oft als
Navier-Stokes—Gleichungen bezeichnet, obwohl dieser Begriff streng genom-
men nur die Massen— und Impulserhaltung beinhaltet. Zusammen mit der
Zustandsgleichung (in diesem Fall der idealen Gasgleichung) ergeben sie ein
Differentialgleichungssystem zur Berechnung der Stromungsgrof8en p (Dich-
te), u (Geschwindigkeit), e (innere Energie) und p (Druck). In einer chemisch
reagierenden Stromung miissen zusitzlich die Massenbriiche y; aller Spezies
berechnet werden. Eine ausfiihrliche Herleitung der Gleichungen findet sich
z.B. in [70, 123, 200, [205].

3.2.1 Differentielle Erhaltungsgleichungen

In dieser Arbeit wird die konservative, differentielle Schreibweise fiir ein
ortsfestes, kartesisches Koordinatensystem verwendet. Hierbei gelte die Ein-
stein’sche Summenkonvention.?

! Der Grund, warum in dieser Arbeit die Temperatur aus der inneren Energie und nicht aus der Enthalpie be-
rechnet wird, ist in Anhang dargestellt.

2 Tritt ein Index in einem Term eines Ausdrucks zweimal auf, so ist iiber ihn stets zu summieren, wenn nicht
ausdriicklich das Gegenteil bemerkt ist.“[59]
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Da Massendnderungen in chemischen Reaktionen vernachldssigbar sind,
kann die Erhaltungsgleichung fiir die Masse des Fluids geschrieben werden

als
9 +i( uj)=0 (3.5)
at’ "y P TR '

Die Erhaltungsgleichungen fiir den Impuls in jeder Raumrichtung i lauten:

0 0 dt;; Op

E(pul)-'-a_x](pulu]):a—x]_a_xl-'-pgl . (3.6)

Hier bezeichnet g; die auf das Fluidelement wirkenden dulieren Krifte (z.B.
die Schwerkraft) in i-Richtung und 7;; den Schubspannungstensor, der fiir
ein Newton’sches Fluid durch Nutzung der Stokes’schen Hypothese [101},[205]
geschrieben werden kann als

——=0;i— . 3.7
”ax,-+axi 3 Y ox,, (58-7)

Tij =

Dabei bezeichnet u die dynamische Viskositdt und 6;; das Kronecker-Symbol:
1, iz
5ij = { l ] . (38)

Die Energieerhaltungsgleichung kann in zahlreichen Varianten formuliert
werden [165]. Da in transsonischen Stromungen die kinetische Energie eine
wesentliche Rolle spielt, empfiehlt sich die Verwendung der totalen inneren
Energie e;, die sich aus der statischen inneren Energie und der kinetischen
Energie zusammensetzt:

Uu;u;
e, =e+ (3.9)
Die Bilanzgleichung fiir die Totalenergie lautet:
0 0 dq; 0
— +— + )=—=+—(1;;u;) . 3.10
5e e+ 5 (oot p)uy) = =5+ 5 miju) 3.10)

Der Ubersichtlichkeit halber wurden Effekte, die fiir die vorliegende Arbeit
keine Rolle spielen (z.B. volumetrische Energiequellen und —senken, Beitrag
der potentiellen Energie, Dufour-Effekt, Soret-Effekt [91]), bereits vernachlas-
sigt.
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Der diffusive Flussterm ¢; setzt sich aus zwei Teilen zusammen, dem Wir-
mestrom aufgrund von Warmeleitung und dem Enthalpiefluss aufgrund von

Speziesdiffusion:

oT

N
gj=-A=—+p ) heij; - (3.11)
0x; k=1

Die Speziesdiffusion kann mit dem Fick’schen Gesetz [101] geschrieben wer-
den als 3
, Yk
=—-D— 3.12
Jk,j ox; ( )
wobei D fiir den Diffusionskoeffizienten der Spezies k im betrachteten Ge-
misch steht und fiir alle Spezies gleich grol? sein soll. Exaktere Betrachtungen

finden sich in [89] 101, [165].

Aullerdem ist es zweckmdllig anzunehmen, dass die Lewis—Zahl

Le=—=1 3.13
D (3.13)

betrdgt, wobei a = A/(pc,) fiir die Temperaturleitfdhigkeit des Gemisches
steht. Die beiden vorangegangenen Ndherungen moégen in Wasserstoff-Luft—
Gemischen grob erscheinen, in turbulenten Stromungen dominieren aller-
dings die scheinbaren turbulenten Transportgréflen ar und Dy tiber die la-
minaren, wodurch die Ndaherung gerechtfertigt ist. Damit kann der Spezies-
diffusionsterm in der sogenannten Shvab-Zeldovich-Form [207] zu

i =—pa— 3.14

qj=-p ox,; (3.14)

angendhert werden. Die Bilanzgleichung der totalen inneren Energie erhalt
dadurch die vereinfachte Form

0 0 0
&(pe,;)+a—xj((pet+p) u]) :a—(paf+rijui) . (3.15)

Um die lokale Zusammensetzung eines Mehrkomponenten-Fluids zu bestim-
men, miissen Erhaltungsgleichungen fiir die einzelnen Spezies k formuliert
werden. Unter Zuhilfenahme von Gl. und der Annahme eines konstanten
Diffusionskoeffizienten lauten diese:

0 0 O0Yk

0
51 (oye) + ax; (oyeu;) = ax, (PDa—xj) twi . (3.16)
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Hier bezeichnet w die Netto—Produktionsrate von Spezies k durch chemische
Reaktion. In einem Gemisch mit N Spezies miissen nur N — 1 Erhaltungsglei-
chungen geldst werden, der verbleibende Speziesmassenbruch ergibt sich aus

der Bedingung
N-1

yn=1-D e . (3.17)
k=1

3.2.2 Turbulente Mittelung

Die Losung der in Kap. aufgelisteten Erhaltungsgleichungen fiir tur-
bulente Stromungsprobleme durch direkte numerische Simulation (Direct
Numerical Simulation — DNS) [13, [132, [169] ist auf den heute verfiigba-
ren Rechnern nach wie vor nur in Sonderfdllen (moderate Reynolds—Zahlen,
extrem kleine Rechendoménen) moglich. Auch die Grobstruktursimulation
(Large Eddy Simulation — LES) [74, [77,169], bei der grof3e turbulente Wirbel
aufgelost, kleinere modelliert werden, ist bei den hier verfolgten Anwendun-
gen mit extrem hohen Turbulenzniveaus in Rechengebieten von mehreren
Metern Lange nicht praktikabel, zumal da LES-Rechnungen stets dreidimen-
sionale Rechnungen erfordern [169]. Da die Kenntnis der turbulenzgemittel-
ten Stromungsgroen fiir die zu erzielenden Ergebnisse ausreicht, wird in die-
ser Arbeit die URANS-Methode (Unsteady Reynolds—Averaged Navier-Stokes)
[70,169,176] angewendet. Dabei wird jede turbulente Grol3e ¢ in eine mittlere
GroRe ¢ und einen Schwankungsanteil ¢’ zerlegt:

p=¢p+¢ . (3.18)
Hierbei ist die mittlere GroRe ¢ in einem Zeitintervall At definiert als

fo+At

1
QD—A—tJt odt . (3.19)

Dies ist die sogenannte Reynolds-Mittelung. Die URANS-Methode ist ei-
ne Weiterentwicklung der fiir stationdre Stromungen entwickelten RANS-
Methode (Reynolds—Averaged Navier-Stokes) [169, [176]. Wahrend in RANS-
Rechnungen eine eindeutige Trennung zwischen stationdrer Hauptstromung
und turbulenten Schwankungen gegeben ist, liegen in URANS-Rechnungen
zwei Arten von instationdren Phdnomenen vor. Neben den turbulenten
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Schwankungen ¢’ unterliegt namlich auch die gemittelte GroRe ¢ zeitlichen
Anderungen. In frithen Arbeiten mit der URANS-Methode wurde oft argu-
mentiert, dass diese getrennte Beschreibung der instationdren Phdnomene
moglich sei, solange der Zeitschritt A¢, iiber den gemittelt wird, groler ist
als die charakteristischen Zeitmal3e der turbulenten Schwankungen. Noll et
al. [155] konnten aber zeigen, dass die URANS-Methode auch sehr gut zur
Simulation von Strémungen verwendet werden kann, in denen die Haupt-
stromung hochfrequente Anderungen erfihrt, deren Zeitskalen eindeutig im
Bereich der turbulenten Wirbelkaskade (s. Kap. liegen. Voraussetzung
ist, dass die Anderungen der Hauptstromung deterministisch sind, im Gegen-
satz zu den turbulenten Schwankungen also nicht (scheinbar) chaotisch erfol-
gen [93]. Aullerdem miissen zusdtzliche Fehlerquellen (die durch die zeitli-
che und ortliche Diskretisierung der Gleichungen entstehen) gering gehalten
werden [155]. In Stromungen mit stark instationdrer Hauptstromung kann die
Reynolds—Mittelung auch alternativ zu Gl. als eine Ensemble-Mittelung
[169] verstanden werden, bei der iiber eine Anzahl N von Realisierungen ¢,
der Variable ¢ gemittelt wird:

_ 1 XN
¢=N’;¢(m : (3.20)

Mit dieser Argumentation kann die URANS-Methode auch auf die in dieser
Arbeit untersuchten instationdren Strémungsvorgiange angewendet werden.
Aus der Definition der Reynolds—Mittelung folgt, dass

¢'=0 . (3.21)

Im Allgemeinen gilt aber, dass das Produkt turbulenter Schwankungsgrof3en
nicht Null ist:

Py £0 . (3.22)

Wendet man die Reynolds—Mittelung auf die Erhaltungsgleichungen aus Kap.
3.2.1 an, so tauchen dabei neue, ungeschlossene Terme in der Form von
Gl auf [79, 133]. In kompressiblen Stromungen kann die Anzahl dieser
ungeschlossenen Terme deutlich verringert werden, indem man Gro3en, die
in Produkten mit der Dichte auftauchen, einer dichtegewichteten Mittelung,
der sogenannten Favre-Mittelung [69], unterzieht. Diese ist definiert als:

(3.23)

> _ PP
=%
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Der aus der Favre-Mittelung stammende Schwankungsterm wird mit ¢" ge-
kennzeichnet. In Analogie zu Gl. gilt daher:

Gp=p+¢" . (3.24)
Damit erhélt man die Reynolds—-gemittelten Erhaltungsgleichungen:
o_ 0 __
Spe (o) =0 325
J
0 ,_ o ._ 0 (_——)\ O0T;; 0p _._
—(pti;) +— (pu;ui;) + — |pu/'u"| = — P, 3.26
at(pu) ax] (pu u]) ax] puz uj ax] 6xl P8 ( )
0 _ 0o, _ . _ 0 (_— 0 (_ o0h, _ _
&(pet)+a—xj((pet+p)uj)+a—xj ph/t'u;( =a—xj(paa—xj+rijui) . (3.27)
0 0 __ _ 0 (_—— 0 (_ 6J7k)
— +— )+ —ov'u'|=— |0oD=L="| + 3.28
5, (07) o, (o)) o, PV )= 5 (p 5, ) T (3.28)

3.2.3 Modellierung der unbekannten Terme

In den Gleichungen [3.26] bis [3.28| tauchen ungeschlossene Terme der Form
pP" u;’ auf, die man mit einem Gradientenansatz modelliert [165]:

__ oui; Of; 2. Oly) 2
— 1 l J m —
U= — ___61"— +_6i' k 3.29

PRt ="\ ox; T ax;, 3 T ax,) 371 (5:29)

—_ on

oh! ;’z—ﬁaTa—xt , (3.30)
J

. 0V

ﬁy;;u;’:—ﬁpTa—i’f . (3.31)
J

Hierbei bezeichnet k die turbulente kinetische Energie

u'u”

k=—-+ . 3.32
> (3.32)

Wegen der Analogie zu Gl.[3.7|lwerden diese Terme als Reynolds-Spannungen
bezeichnet, auch wenn lediglich GI. die Einheit einer Spannung hat. Die
Reynolds-Spannungen stellen die von den turbulenten Schwankungen her-
vorgerufenen konvektiven Fliisse dar, werden aber wie diffusive Fliisse mo-
delliert, mit einer turbulenten Scheinviskositét ur, einer turbulenten Tempe-
raturleitfdhigkeit a; und einem turbulenten Diffusionskoeffizienten D. Fasst

37



3 Modellierung

man diese Groflen und die laminaren Transportgréofen zu effektiven Trans-
portgréofen zusammen, pegs = U1 + U, et = A7 + aund Deg = D1+ D, so erhilt
man letztendlich die numerisch zu 16senden Erhaltungsgleichungen:

op 0

o . d(___ 2. _\ & (om Of; 2. dm,| Op
E(pui)"‘a_xj(puiuj"'g&'jpk):axj,ueff(axj"' ox;, 3 ijax ) axl"‘sz,
(3.34)
o, _ . 0 ,__ __\ 0 (- on _ _
E(pet)+6_3cj((pet+p)uj):6_xj(paeff6_xj+rijui) ) (3.35)
;t(PJ/k) aaj (5ykﬁj)=ij(ﬁl)effg—?;)+5k : (3.36)

Das verbleibende Problem besteht nun darin, die turbulente Scheinvis-
kositdt pur zu modellieren. Etabliert haben sich dazu Zwei-Gleichungs-
Turbulenzmodelle, die die turbulente kinetische Energie k und deren Dissi-
pationsrate ¢ iiber Transportgleichungen bestimmen und damit die Abschét-

zung
k2
HT = EC,U? (337)
treffen. Die Modellkonstante C, wird iiblicherweise zu 0,09 gesetzt [70].
Das am weitesten verbreitete Zwei—Gleichungs—Modell ist das Standard—k—e—
Modell. Dessen Transportgleichungen lauten [165]

0 0 0 ,ut) 0k _
k +o— k +—|—| + P — , 3.38
50 PR+ 5 (ki) = 5= (“ oc)ox; ] KT PE (5.38)
0 _ 6 0 ,ut] Oc _ég?
— + +C, —CoHp— 3.39
6t(p£) éx] (pet;) = dx] (H o¢) 0x; z':lk =2f k (8-39)
mit den Modellkonstanten
or,=10, o0.,=13, C,o=144, C,=192 . (3.40)

Der Quellterm der turbulenten kinetischen Energie wird definiert als

_——0U;
—puul— o, (3.41)
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3.3 Diskretisierung

und ist dank Gl. geschlossen. Damit kann die turbulente Scheinviskosi-
tdt ur aus Gl berechnet werden. Die verbleibenden Transportgrof3en be-
rechnen sich zu

_'uT und D7 = _'uT
o Prp pScr
mit der turbulenten Prandtl-Zahl Pr; und der turbulenten Schmidt-Zahl Scy.
Diese beiden Kennzahlen werden in dieser Arbeit konstant zu Pry = Scr =1

gesetzt.

ar = (3.42)

Alternativ kann statt GI. auch eine Transportgleichung fiir die turbulen-
te Frequenz w = €/ k gelost werden, wodurch man das k-w-Turbulenzmodell
erhalt [169]:

9 (p0)+ -2 (pwir) = > ( +ﬂ)a—wl+c Y Pi-Cuspw® . (3.43)
ot P gy WO = 5 [F T oy oy | T et BT TP
Die Modellkonstanten betragen

Co1=Ce1—1, Cpo=Cep—-1 . (3.44)

Wihrend das k-w-Modell dem k—-e-Modell bei der Modellierung des Wand-
einflusses iiberlegen ist, liefert das k—e—Modell meist bessere Ergebnisse bei
der Modellierung turbulenter Freistrahlen [206]. Daher wurde von Menter
[146] das sogenannte k-w-SST-Modell (,,Shear Stress Transport) eingefiihrt,
in dem durch eine Uberblendfunktion zwischen den Formulierungen Gl.
und Gl. umgeschaltet wird. Details zur Implementierung der Uberblend-
funktion finden sich in [147].

Da bei den zu untersuchenden Flammenbeschleunigungsvorgdngen davon
auszugehen ist, dass eine gute Wiedergabe sowohl des Wandeinflusses als
auch turbulenter Freistrahlen (beim Durchtritt zwischen Hindernissen) von
Bedeutung ist, wird in dieser Arbeit durchgidngig das k-w-SST-Modell ver-
wendet.

3.3 Diskretisierung

3.3.1 Druckbasierte und dichtebasierte Losungsverfahren

Zur numerischen Losung der in Kap.[3.2|hergeleiteten Erhaltungsgleichungen
wird die Finite-Volumen-Methode benutzt [70]. Hierbei wird das Rechenge-
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3 Modellierung

biet in finite Volumen aufgeteilt, in denen jeweils ein diskreter Wert der zu
berechnenden Grol3en gespeichert wird. Die Gleichungen werden linearisiert
und kénnen als ein Gleichungssystem der Form

Ap=Dh (3.45)

mit den ErhaltungsgréRen ¢ = (p,ptl, pe, pwk)T geschrieben werden, wobei
v stellvertretend fiir alle transportierten Skalare steht.

Die Formulierung der zeitlichen Ableitung kann implizit oder explizit erfol-
gen. Bei der Losung des Gleichungssystems hat man die Wahl zwischen ei-
ner druckbasierten und einer dichtebasierten Prozedur. Die Navier-Stokes—
Gleichungen weisen nidmlich die Besonderheit auf, dass die Losung der
Impuls-Gleichung (Gl. die Kenntnis des Drucks erfordert, dieser aber
aus keiner anderen Erhaltungsgleichung direkt bestimmt werden kann. Man
spricht in diesem Fall von der Druck-Geschwindigkeits—Kopplung [200].

Da die Massenerhaltung (Gl. eine zusitzliche Einschriankung fiir die
Losung des Geschwindigkeitsfeldes darstellt, dessen Komponenten aber bei
Kenntnis des Druckfeldes schon durch die Impulserhaltung bestimmt wéren,
nutzt man in einem druckbasierten Verfahren die Massenerhaltung, um eine
Druckgleichung herzuleiten (s. Anhang[D):

9 (05)_ 00 0(pg)  0°p

- - | — A — T + +
ox; o |, P~ Tijet) | + =5 =+ 50

ax,-

(3.46)

Die nichtlineare Kopplung zwischen Druck und Impuls kann dann iterativ ge-
16st werden, z.B. mit dem PISO-Algorithmus (Pressure Implicit with Splitting
of Operators) [95]. Die Dichte kann anschliefend aus dem idealen Gasgesetz
bestimmt werden.

Die druckbasierte Losung der Navier-Stokes—Gleichungen eignet sich vor al-
lem fiir implizite Verfahren, mit denen die Residuen im PISO-Algorithmus
iterativ so lange verringert werden, bis eine ausreichende Konvergenz er-
reicht wurde. Dies ermdoglicht kosteneffiziente numerische Berechnungen mit
grofBen Zeitschritten und wird daher von fast allen kommerziellen und Open
Source CFD-Solvern angewendet.

Schwiichen zeigen druckbasierte Losungsverfahren allerdings bei Uberschall-
Problemen. Da die Druckgleichung (Gl. [3.46) eine zweimalige stetige Diffe-
renzierbarkeit des Druckfelds impliziert und damit diffusiv auf Unstetigkeiten
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3.3 Diskretisierung

wirkt, werden Verdichtungssté3e relativ unscharf wiedergegeben. Daher sind
Codes zur Berechnung transsonischer und hypersonischer Stromungen in der
Regel dichtebasiert formuliert.

Bei einem dichtebasierten Verfahren wird das Dichtefeld direkt aus der Mas-
senerhaltung (Gl. bestimmt. Da diese Gleichung keinen diffusiven Term
beinhaltet, werden Diskontinuitédten theoretisch, d.h. bei exakter Losung der
analytischen Gleichung, nicht verschmiert. Um dariiber hinaus die Abschwa-
chung von Diskontinuitdten durch numerische Diffusion zu verringern, wird
die finite Ausbreitungsgeschwindigkeit von Wellen (,Charakteristiken [121],
191]) im Losungsverfahren explizit beriicksichtigt. In der Praxis bedeutet dies,
dass zundchst die Ausbreitungsgeschwindigkeit aller Wellen, die sich aus den
Erhaltungsgleichungen ergeben, berechnet wird (s. Kap. [3.3.3). Durch Ver-
wendung eines expliziten Verfahrens wird anschlielfend sichergestellt, dass
jede Rechenzelle nur von ihren Nachbarzellen (bzw. den daraus stammenden
Charakteristiken) beeinflusst wird.> Zwangsldufig erfordern explizite Verfah-
ren damit die Einhaltung des CFL-Kriteriums: Die Courant-Friedrichs-Lewy—
Zahl, die eine Aussage dartiber trifft, wie weit Information innerhalb eines Re-
chenschritts propagiert, darf einen Maximalwert nicht tiberschreiten, damit
das Verfahren stabil bleibt:

(lul+a) At
— <
Ax

CFL = CFLpax - (3.47)

Hier bezeichnet u die Stromungsgeschwindigkeit, a die Schallgeschwindig-
keit, At den Zeitschritt und Ax die Gitterweite. Nach der expliziten Losung
der Erhaltungsgleichungen kann schlief8lich der Druck aus dem idealen Gas-
gesetz bestimmt werden. Dies bringt den Nachteil mit sich, dass dichtebasier-
te Solver bei verschwindender Kopplung zwischen Dichte und Druck, also in-
kompressiblen Stromungen, instabil werden und daher nicht zur Simulation
von Stromungen mit sehr geringer Mach-Zahl geeignet sind.*

3 Im Gegensatz dazu werden in impliziten Rechenverfahren, wie sie bei Unterschallproblemen iiblich sind, die
Variablen in allen Rechenzellen so verdndert, dass die Residuen der zu l6senden Gleichungen minimiert wer-
den. Eine korrekte Wiedergabe der finiten Ausbreitungsgeschwindigkeit von Wellen ist damit nicht mehr ga-
rantiert.

4 Zur Umgehung dieses Problems s. Kap.
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3 Modellierung

3.3.2 Rekonstruktionsverfahren

Da eine akkurate Darstellung von Stof3— und Detonationsfronten in dieser Ar-
beit unverzichtbar ist, wurde ein dichtebasierter Solver entwickelt. Die Be-
rechnung der konvektiven Fliisse erfolgt dabei mit einem Riemann-Solver
[109,[121,/191]. In einem ersten Schritt miissen hierzu die konservativen Varia-
blen ¢ aus dem Losungsvektor ¢ (Gl. , die den jeweiligen Wert im Schwer-
punkt eines finiten Volumens reprasentieren, auf den Flichen zwischen den
Volumen rekonstruiert werden. Im einfachsten Fall kann man annehmen,
dass die Variablen innerhalb eines Volumens konstant sind, wodurch man
aber nur ein Verfahren erster Ordnung erreicht. Um eine hohere Genauigkeit
zu erzielen, fithrt man eine lineare Rekonstruktion ein:

Or=¢yv+Vhly-(Xp—Xy) . (3.48)

Hier bezeichnet ¢r den auf der Fliche rekonstruierten Wert, ¢, den im
Schwerpunkt des Volumens gespeicherten Wert, V|, den Gradienten, aus-
gewertet im Schwerpunkt des Volumens, und Xz bzw. Xy den Schwerpunkt
der Flache bzw. des Volumens. Dies fiihrt zu einem Verfahren zweiter Ord-
nung. Hierbei konnen prinzipiell neue Minima/Maxima auf den Zellflachen
entstehen, wie es fiir den eindimensionalen Fall in Abb. 3.1]illustriert ist. Dort
werden drei nebeneinander liegende finite Volumen (,,Zellen®) betrachtet. In
jeder Zelle wird die Variable ¢p vom Schwerpunkt des Volumens V auf den
Randflachen F durch ein Verfahren zweiter Ordung gemaR Gl. rekonstru-
iert. Auf der Flache F, wiirde dabei ein neues Maximum entstehen, was dazu
fihren kann, dass die Variable unphysikalisch anwéchst. Daher ist es notig,
bei einem Verfahren zweiter (und hoherer) Ordnung Limiterfunktionen ein-
zufiihren und Gl. zu erweitern auf

Pr=py+ L VPly-(Xp—Xy) . (3.49)

Zur Bestimmung des Limiters £ wird in dieser Arbeit ein mehrdimensiona-
les, zell-limitiertes Verfahren [157] verwendet. Hierbei wird eine Schleife {iber
alle Nachbarzellen durchlaufen und der Limiter, der standardmiRig den Wert
% =1 hat, in der gesamten Zelle auf einen Wert £ < 1 gesetzt, falls sich bei
der Rekonstruktion auf den Zellflichen neue Extrema ergeben sollten. Liegt in
einer Rechenzelle ein lokales Minimum oder Maximum vor, wird der Limiter
zu Null, sodass dort faktisch mit einem Verfahren erster Ordnung gerechnet
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3.3 Diskretisierung

i o= i — 1. Ordnung
' ' | ==2. Ordnung

Abbildung 3.1: Schematische Rekonstruktion einer Variable von den Zellschwerpunkten auf
den Randfléchen.

wird, wihrend im restlichen Rechengebiet die Genauigkeit zweiter Ordnung
erhalten bleibt.

3.3.3 HLLC-Solver

Nach der Rekonstruktion der Variablen auf den Zellflachen liegen dort im All-
gemeinen Diskontinuitdten vor. Um daraus die konvektiven Fliisse {iber die
Zellflichen zu berechnen, wurde durch Godunov [84] erstmals eine Metho-
de eingefiihrt, die jedes sich beriihrende Zellpaar als ein Riemann—Problem
[109, 121, 191] betrachtet. Da die exakte Losung des Riemann-Problems an
jeder Zellfliche numerisch sehr teuer ist, haben sich verschiedene Verfahren
etabliert, um den Fluss durch eine Ndherungslosung des Riemann—-Problems
zu berechnen. In dieser Arbeit hat sich dabei das HLLC-Verfahren (,,Harten—
Lax-van Leer—Contact®) [192], das zur Gruppe der Riemann-Solver [191] ge-
hort, als sehr gut geeignet herausgestellt und wird im Folgenden kurz skizziert.
Die Implementierung des Verfahrens fiir nicht-konstante Stoffwerte erfolgte
aufbauend auf den Arbeiten von Borm [25].

Entfernt man aus den Navier-Stokes-Gleichungen (Gl. 3.5} 3.6, [3.10) die rei-
bungsbehafteten Terme, so erhélt man die Euler—Gleichungen, die in konser-
vativer Form geschrieben werden konnen als [191]

i”+313—0 (3.50)
ot ox '
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3 Modellierung

mit dem Zustandsvektor ¢» und dem Flussvektor F:

P pu
pu pu’+p
bo=|pv| , F= puUv . (3.51)
pw puw
peé; pue:+up

Ohne Beschriankung der Allgemeinheit wurde hierbei vorausgesetzt, dass tiber
eine Zellfliche bilanziert wird, die normal zur x—Richtung steht. Die rekon-
struierten Variablen auf einer Seite einer Zellfliche werden im Folgenden mit
dem Index L, die auf der anderen Seite einer Zellfliche mit dem Index R ge-
kennzeichnet. Um aus den Zustandsvektoren auf beiden Seiten dieser Flache
den Fluss dariiber zu berechnen, wird im HLLC-Solver postuliert, dass von der
Grenzfldche drei Wellen (Charakteristiken) ausgehen, die sich mit den kon-
stanten Geschwindigkeiten S;, S. und Sg ausbreiten (s. Abb. . Hierbei gilt
S; < S, < Sg. Die mittlere Charakteristik stellt stets eine Kontaktwelle dar, die
beiden dulleren konnen entweder Verdichtungssté3e oder Expansionswellen
sein. Zwischen den Charakteristiken liegen jeweils konstante Zustdnde vor.
Bei Kenntnis der Geschwindigkeiten kann dann der Fluss tiber die Grenzfla-
che bei x = 0 aus dem dort vorliegenden Zustand (z.B. ¢, in Abb. berech-
net werden.

A
S, S, Sq
q)*L q)*R
0 Or
= X
0

Abbildung 3.2: Ort-Zeit-Diagramm der Charakteristiken im HLLC-Schema (nach [191]).
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3.3 Diskretisierung

Gegeniiber der exakten Losung des Riemann-Problems nimmt der HLLC-
Solver folgende Vereinfachungen vor:

e Alle drei Wellen stellen Diskontinuitdten dar. Die innere Struktur ei-
nes Expansionsfidchers wird also (innerhalb eines einzelnen Zeitschritts)
nicht aufgelost.

e Die Wellengeschwindigkeiten werden nicht iterativ bestimmt, sondern
aus dem Anfangszustand abgeschatzt.

Vor allem der Verzicht auf iterative Verfahren verringert die Rechenzeit gegen-
tuiber einem exakten Riemann-Solver [87, (129, 164, [191] enorm. Die nahelie-
gende Abschdtzung der Geschwindigkeiten S; und S aus den Anfangszustédn-
den zu

Si=ur—a; , Srpr=ur+ag (3.52)

gibt die Ausbreitungsgeschwindigkeit von Expansionswellen gut wieder,
unterschitzt aber die Ausbreitungsgeschwindigkeit von Verdichtungs-
stolen [43]. Daher wird in dieser Arbeit die Bestimmung der Geschwindig-
keiten durch einen Ansatz von Einfeldt [58] bevorzugt. Einfeldt konnte durch
eine Eigenwertanalyse der linearisierten Euler-Gleichungen zeigen, dass
die tatsdchlichen Ausbreitungsgeschwindigkeiten sehr viel besser getroffen
werden durch die Abschitzung

Sp=0—-a , Sp=u0+a (3.53)
mit
g = YPLULY VORUR (3.54)
VoLt /PR
. \/ﬁa%h/P_Raf;Jrl VPLVPR (un-u)? (3.55)

NN TRREIN N

Mit dem Wissen, dass der Druck p und die Geschwindigkeit u tiber die Kon-
taktwelle konstant sind, kann anschlie8end eine Formel fiir die Geschwindig-
keit S, hergeleitet werden [191]:

_Pr=pPL+ prur(Sy—ur) — pruUr(Sp— Ug)

S
pr(Sp—ur) — pr(Sg— ug)

(3.56)
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Der angendherte Fluss tiber die Grenzfliche hdngt von den Vorzeichen der
Wellengeschwindigkeiten ab:

( ﬁL , 0<§;
R F,;, S§;,<0<8,
pHLo Z e ot . (3.57)
F.r, S.<0=<S8p
ﬁR , SR<0

F; und Fg konnen direkt aus Gl. berechnet werden. Zur Bestimmung der
Fliisse F, x (K steht dabei stellvertretend fiir L bzw. R) berechnet man zu-
ndchst den entsprechenden Zustandsvektor

Pk
Pk S«
i = Sk~ Uk Pk Vk (3.58)
Sk — S.
Px Wk
Pk
e,x+(Si—u S+
Pxerx + ( x) (PK Sp— MK)
Durch Einsetzen in die Rankine-Hugoniot-Beziehungen [191]
F.x = Fi + Sk (Pux — P) (3.59)
erhilt man schliefllich:
L S (Sxx—F)+S +0.(Sk— ug)(S. — 0,1,0,0,S,)"
= (Sk¢x — Fx) + Sklpx + pr(Sx — ug)( ug)] ( ) . (3.60)

Sk— S«

Der konvektive Transport weiterer passiver Skalare geschieht in Analogie zum
Transport der Tangentialgeschwindigkeiten v und w, die tiber die Charakte-
ristiken hinweg erhalten bleiben. Nach Berechnung der konvektiven Fliisse
mit dem HLLC-Schema konnen die diffusiven Fliisse und eventuelle Quellter-
me auf dieselbe Weise wie in einem druckbasierten Solver in das Gleichungs-

system eingefiigt werden.’

® Diffusive Terme werden iiber einen Gradientenansatz formuliert, Quellterme tragen direkt zum Vektor b der
rechten Seite bei.
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3.3 Diskretisierung

3.3.4 Validierung am Stofwellenrohr

Die Eignung des dichtebasierten HLLC-Solvers fiir Uberschallstromungen
kann man am besten an einem einfachen StoBwellenrohr-Problem {iberprii-
fen. Hierbei handelt es sich um ein 1D-Problem, in dem man annimmt, dass
in einem Rohr zu Beginn zwei unterschiedliche Zustidnde vorliegen, die durch
eine Membran an der Stelle x = 0 voneinander getrennt sind. Zum Zeitpunkt
t = tp wird die Membran entfernt und es konnen je nach Anfangszustand
unterschiedliche Wellenphdnomene beobachtet werden (Verdichtungsstof3,
Kontaktwelle, Expansionswelle). Mathematisch handelt es sich auch hier um
ein Riemann-Problem, ndmlich die Losung der 1D-Euler-Gleichungen fiir die
Anfangsbedingung

. b, x<0
Bx, to) = { gL i> . (3.61)
R> =

Die Abbildungen[3.3]bis[3.6|zeigen die berechneten Losungen fiir Luft (molare
Masse M = 28,85 kg/kmol, Isentropenexponent x = 1,4) zum Zeitpunkt ¢ =
fo + 0,1 ms fiir die in Tabelle[3.1] gegebenen Anfangsbedingungen.

Die Berechnung erfolgte auf einem dquidistanten Gitter mit Gitterweite Ax =
1,0mm. Zum Vergleich ist jeweils die analytische Losung [3] als graue Li-
nie eingezeichnet. Bei den hier verwendeten Anfangsbedingungen zeigt sich
ein nach rechts laufender VerdichtungsstoR, eine nach links laufende Expan-
sionswelle sowie eine nach rechts laufende Kontaktwelle (,Mediengrenze®),
tiber die Druck und Geschwindigkeit konstant sind, Temperatur und Dichte
aber variieren.

Abb. zeigt die Losung, die mit einem druckbasierten OpenFOAM-Solver
(,reactingFoam*, unter Abschaltung der viskosen und der reaktiven Terme)
erzielt wurde. Es ist zu erkennen, dass der berechnete Stol$ die richtige Stér-
ke hat, allerdings mit einer etwas zu geringen Geschwindigkeit (erkennbar

x<0 | x=0
p | 10bar | 1bar
T | 800K | 300K

u| 0m/s | Om/s

Tabelle 3.1: Anfangsbedingungen fiir die Validierung des Solvers am Stolwellenrohr.
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an der falschen Stolposition) propagiert. Dartiber hinaus wird die Nachstol3-
Temperatur zu gering und die Dichte folglich zu hoch vorhergesagt, was im
Hinblick auf die spdtere Anwendung fiir reaktive Stromungen besonders kri-
tisch zu sehen ist. Ebenso ist zu erwarten, dass die leichte Oszillation im StoR3-
profil sich negativ auf die Berechnung der chemischen Reaktion auswirken
wird. Die Expansionswelle wird leicht abgerundet und die Kontaktwelle sehr
diffusiv wiedergegeben. Die konvektiven Terme wurden im hier gezeigten Fall
mit dem van-Leer-Schema [157] diskretisiert. Bei anderen Schemata ergaben
sich noch schlechtere Ergebnisse.

Die Losung in Abb. [3.4) wurde mit dem in Kap. beschriebenen HLLC-
Solver bei Rekonstruktion der Variablen mit Genauigkeit erster Ordnung be-
rechnet. Wie zu erwarten, ist der Solver sehr dissipativ und damit fiir quanti-
tativ anspruchsvolle Berechnungen nicht zu empfehlen. Er sagt aber die kor-
rekte Stollgeschwindigkeit voraus und berechnet korrekte Nachstols-Werte.
Erhoht man die Genauigkeit des Verfahrens auf zweite Ordnung (Abb. [3.5),
so erkennt man, dass der Stol§ deutlich schirfer wiedergegeben wird. Auch
die Kontaktwelle und die Expansionswelle liegen in dieser Rechnung deutlich
niher an der analytischen Lésung. Es zeigen sich allerdings Uber- und Un-
terschwinger in allen Variablen, die keine physikalische Ursache haben, son-

dern auf das Entstehen neuer Minima und Maxima auf den Zellflichen (s. Kap.
3.3.2) zuriickzufiihren sind.

Aktiviert man die Limiterfunktionen in GL so verschwinden diese Oszil-
lationen praktisch vollstdndig, wie in Abb. [3.6zu sehen ist. Die Expansionswel-
le stimmt nahezu perfekt mit der Theorie tiberein und der Stol§ wird dulierst
scharf wiedergegeben. Die numerisch bedingte Dissipation einer sich fortbe-
wegenden Kontaktwelle [191] kann auch dieser Solver nicht vollstandig ver-
meiden, doch kann das Ergebnis auch in diesem Punkt als der druckbasierten
Formulierung iiberlegen bezeichnet werden.

Insgesamt kann festgehalten werden, dass der in dieser Arbeit implementierte
HLLC-Solver Diskontinuitdten in inerten Stromungen ausgezeichnet wieder-
geben kann und somit eine gute Grundlage fiir die Beschreibung transsoni-
scher und hypersonischer reagierender Stromungen darstellt.
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p [kg/m°]

p [bar]

p [kg/m°]

0.05 0 0.05 0.05 0 0.05

L

0.05 0 0.05 0.05 0 0.05
x [m] x [m]

Abbildung 3.3: Ergebnisse StoBwellenrohr mit druckbasiertem Solver.

0.05 0 0.05 0.05 0 0.05

005 0 005 0.05 0 005
x [m] x [m]

Abbildung 3.4: Ergebnisse Stolwellenrohr mit HLLC erster Ordnung.
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p [bar]

0.05 0 0.05 0.05 0 0.05
x [m] x [m]
400/
. 4r 300|
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a 2| > 100}
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0.05 0 0.05 0.05 0 0.05
x [m] x [m]

Abbildung 3.5: Ergebnisse StoBwellenrohr mit HLLC zweiter Ordnung ohne Limiter.
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Abbildung 3.6: Ergebnisse StoBwellenrohr mit HLLC zweiter Ordnung und Limitern.
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3.4 Modellierung der turbulenten Deflagration

3.4 Modellierung der turbulenten Deflagration

3.4.1 Ubersicht

Zwar sind die bei der Verbrennung von Wasserstoff ablaufenden Reaktionen
weitgehend verstanden und konnen in Form von detaillierten Mechanismen
(z.B. [97, 156} 163]) angegeben werden. Allerdings wirken sich Schwankun-
gen im Gemischzustand hochgradig nichtlinear auf die Reaktionsraten aus,
weshalb es in turbulenten Stromungen grundsdtzlich falsch ist, die mittleren
Reaktionsraten aus den mittleren Stromungsgro8en zu berechnen [165]. Die
Turbulenz-Chemie-Interaktion muss daher modelliert werden.

Je nach Verbrennungsregime haben sich dafiir verschiedene Modelle eta-
bliert. Als Extremum findet sich auf der einen Seite das Eddy-Break-Up-
Modell (EBU-Modell)[187], das unter der Annahme , mixed is burned“ allein
die turbulente Mischungsrate als mal3gebend fiir die Reaktionsrate ansieht.
Das trifft nur fiir Verbrennungsregimes, in denen die Chemie verglichen mit
der Turbulenz sehr schnell ablduft, zu. Im entgegengesetzten Extremfall kann
die Verbrennung auch in einem Regime stattfinden, in dem die turbulente Mi-
schung so schnell erfolgt, dass die Chemie die Reaktionsrate limitiert. Die-
ses Regime entspricht einer Damkohler—Zahl Da <« 1 und wird als Perfectly
Stirred Reactor (PSR) bezeichnet. Es ist das einzige Deflagrationsregime, in
dem die Annahme , mittlere Reaktionsrate gleich Reaktionsrate der mittleren
GroLen” tatsdchlich gerechtfertigt wire. Allerdings ist dieses Verbrennungsre-
gime in technischen Anwendungen im Allgemeinen unerreichbar, da bei der-
art hohen Turbulenzintensitdten das Loschen der Reaktion durch Quenching
zu erwarten ist [216]. Ein aufgrund seiner Einfachheit weit verbreiteter Ansatz
besteht darin, sowohl eine Reaktionsrate mit dem EBU-Modell als auch eine
chemisch limitierte Reaktionsrate (z.B. durch Anwendung eines detaillierten
Reaktionsmechanismus) zu berechnen und geeignet zu kombinieren, indem
z.B. nur das Minimum beider Reaktionsraten oder ein gewichtetes Verfahren
verwendet wird. Letzteres fiihrt zum sogenannten Eddy Dissipation Concept
(EDC) [63, 189} 140], dem der Gedanke zu Grunde liegt, dass nur Reaktions-
partner, die durch turbulente Mischung auf den feinsten Skalen zueinander
gebracht wurden, auch reagieren kénnen.
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3 Modellierung

Mit derselben Argumentation [161], hierbei allerdings ausgehend vom PSR-
Ansatz, wird mit dem Partially-Stirred—Reactor—-Modell (PaSR-Modell) ver-
sucht, die PSR-Reaktionsrate durch einen Vergleich von chemischen und
turbulenten Zeitskalen zu modifizieren [85]. Dieses Modell wurde vor allem
bei der motorischen Verbrennung erfolgreich eingesetzt [161], ist grundsatz-
lich aber auch in der Lage, DDT-Vorgidnge qualitativ richtig wiederzugeben
(64} 65]. Die Ausbreitungsgeschwindigkeit einer langsamen oder nur maRig
schnellen Deflagration kann damit aber nur unzureichend wiedergegeben
werden, da der zu Grunde liegende PSR-Ansatz zu weit von den tatsdchlich
stattfindenden Vorgédngen, die eher im Flamelet-Bereich verortet werden kon-
nen, entfernt ist. Dariiber hinaus hat das PaSR-Modell, genauso wie das EDC-
Modell, den Nachteil, dass bei Verwendung eines detaillierten Reaktionsme-
chanismus die Bestimmung des Reaktionsquellterms sehr zeitaufwéandig ist.

Eine weitere Moglichkeit zur Modellierung der Turbulenz-Chemie-
Interaktion basiert auf Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen (Probability
Density Functions — PDFs). Hier wird fiir eine oder mehrere turbulente Gro-
Ben eine Wahrscheinlichkeitsverteilung entweder angenommen (presumed
PDF [32, 120, 134]) oder durch Transportgleichungen bestimmt (transported
PDF [28| 137, [168]). Die Reaktionsraten werden dann {iiber die in der Regel
mehrdimensionale Wahrscheinlichkeitsdichteverteilung integriert, was in der
numerischen Praxis einer mehrmaligen Auswertung der Reaktionsraten oder
dem Zugriff auf tabellierte Werte entspricht. Effiziente Methoden zur Redukti-
on der PDF-Dimensionalitdt finden sich in [83] und [79]. Trotz ihrer nach wie
vor hohen Kosten haben sich PDF-Verfahren bei der Modellierung isobarer,
hochturbulenter Flammen etabliert. Auf schnelle Deflagrationen und DDT-
Vorgénge sind sie allerdings nur schwer erweiterbar, da turbulente Vorgéange
kontinuierliche PDF-Verldufe erzeugen, Verdichtungsstof3e aber Spriinge in
den Zustandsgrollen hervorrufen, was durch gingige PDF-Ansdtze kaum
wiedergegeben werden kann.

Alternativ kann man aus der Transportgleichung einer reagierenden Spezi-
es (GL eine Transportgleichung fiir eine Reaktionsfortschrittsvariable ¢
herleiten [31, [133]. Hierbei entspricht ¢ = 0 einem unverbrannten und ¢ = 1
einem vollstdndig verbrannten Gemisch. In der Favre-gemittelten Betrach-
tungsweise entspricht ¢ der dichtegewichteten Wahrscheinlichkeit, an einem
Ort zu einem bestimmten Zeitpunkt verbranntes Gemisch anzutreffen. Aus
der Verteilung der Reaktionsfortschrittsvariable kann anschliefend auf die
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3.4 Modellierung der turbulenten Deflagration

Verteilung der einzelnen Spezies zuriickgerechnet werden und die Tempera-
tur aus Gl.[3.4]iterativ bestimmt werden. Somit muss statt N Speziestransport-
gleichungen (Gl. nur noch eine Transportgleichung fiir den Reaktions-
fortschritt gelost werden:

0o, _., 0 ___ 0 (_.. 0c) _

3 (pc) + o, (ocu;) = o, (pDeffa_xj) +w, . (3.62)
Verbrennungsmodelle, die diesen Ansatz nutzen, werden in der Regel fiir den
Bereich der gefalteten Flamelets und diinnen Reaktionszonen entwickelt. Da
sich die deflagrative Flammenbeschleunigung hauptsichlich in diesen Regi-
mes abspielt, stellten sich Reaktionsfortschrittsmodelle in dieser Arbeit als
pradestiniert fiir die Simulation der Deflagration und das Erreichen realisti-
scher ,Vor—-DDT-Bedingungen heraus. Ein weiterer Vorteil besteht in den ge-
ringen Kosten (nur eine einzige Transportgleichung, keine numerisch steifen
Quellterme). Zur Berechnung des Quellterms w, in Gl. existieren die un-
terschiedlichsten Ansitze, von denen einige im Folgenden vorgestellt werden.
Eine Analyse der jeweiligen Starken und Schwéchen findet sich in Kap.

3.4.2 Bestimmung des deflagrativen Quellterms
3.4.2.1 Schmid

Das von Schmid [178, 179] entwickelte Modell berechnet aus der lamina-
ren Brenngeschwindigkeit und den lokalen Turbulenzgré3en eine turbulente
Brenngeschwindigkeit

)—1/4

sp=sp+u (1+Da™? (3.63)

Diese Geschwindigkeit wird durch Anwendung des nach Kolmogorov, Pe-
trovskii und Piskunov benannten KPP-Theorems [114,/138] in einen volume-
trischen Quellterm fiir den Reaktionsfortschritt umgewandelt:

2
56:4,965u%(%+ (1+pa?) " ea-0 . (3.64)

Der Vorfaktor 4,96 wurde dabei durch Vergleiche mit experimentellen Ergeb-
nissen empirisch festgelegt. Durch die Abhédngigkeit der Reaktionsrate von der
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3 Modellierung

Damkohler—Zahl ist das Modell dafiir ausgelegt, in simtlichen turbulenten
Brennregimes seine Giiltigkeit zu bewahren. Allerdings weist es aufgrund der
Formulierung der Reaktionsrate proportional zu ¢ (1 — ¢) einen gravierenden
Nachteil auf, der in Kap. diskutiert wird.

3.4.2.2 Zimont

Zimont [214-H217] wahlt fiir den Quellterm einen Gradientenansatz:
w.=p,sr|Vel . (3.65)
Die Korrelation fiir die turbulente Brenngeschwindigkeit lautet

s;r=Au' Da'* G (3.66)

und kann unter Verwendung der Gleichungen|2.15},[2.10} 2.6/und [2.4|geschrie-
ben werden als

,3/4S£/2a—1/4€%r/4 G . (3.67)

stT=Au "

Der empirische Vorfaktor A liegt fiir Wasserstoff-Luft-Flammen im Bereich
zwischen 0,61 und 0,70 [214, 216].

Das Zimont-Modell beriicksichtigt Quenching-Effekte durch einen von Bray
[30] definierten Quenching-Faktor G € [0;1]:

1 1 Exl O
G= E erfc —\/T_O_ (ln (?) + 5) (368)
Hier bezeichnet erfc(x) die komplementédre Fehlerfunktion [174]:
X
erfc(x) = 1 - — f e di (3.69)
=== J : :

o steht fiir die Standardabweichung der turbulenten Dissipation und wird
modelliert als

o0 =0,28 In (ﬁ) . (3.70)
Oy

Die kritische Dissipationsrate

Ex=15V g (3.71)
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3.4 Modellierung der turbulenten Deflagration

ist eine Funktion des kritischen Geschwindigkeitsgradienten g., bei dem
Quenching relevant wird. Nach [216] kann dieser abgeschétzt werden zu

2
5t
8cr = Ol_u » (3.72)
womit er dem inversen Zeitmal$ der laminaren Flamme (Gl. [2.6) entspricht.

Als Giiltigkeitsbereich fiir die Zimont—Korrelation wird in [214] der Bereich
Re?"Da "’ >1>Da % (3.73)

angegeben, was im Borghi-Diagramm hauptsadchlich dem Bereich der diin-
nen Reaktionszonen entspricht.®

3.4.2.3 Peters

Das turbulente Verbrennungsmodell von Peters basiert urspriinglich auf ei-
ner Level-Set-Formulierung (,,G-Gleichung®) [162], kann aber in eine Form
mit Reaktionsfortschrittsvariable umgeschrieben werden [4]. Der Quellterm
ist dann identisch mit Gl. fiir die Formulierung der turbulenten Brenn-
geschwindigkeit ergibt sich

sp=s|1-4%T 4 (AQ)ZJFBWT (3.74)
r=st éL ZL SLBL . .

Die Modellkonstanten betragen A = 0,195 und B = 0,78. Als Giiltigkeitsbereich
gibt Peters den Bereich der gefalteten Flamelets und der diinnen Reaktionszo-
nen an [162].

3.4.2.4 Weller

Weller [202] formuliert ein Flammenoberflichenmodell, in dem die turbu-
lente Brenngeschwindigkeit als Produkt aus laminarer Brenngeschwindigkeit
und einem Flammenfaltungsfaktor ¢ aufgefasst wird:

ST:£SL . (3.75)

6In [216] wird der Giiltigkeitsbereich etwas allgemeiner mit Rey > 1,Da > 1, u’' > s; angegeben.
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3 Modellierung

Damit kann der Quellterm der Reaktionsfortschrittsvariable ebenfalls in der
Form von Gl.[3.65|aufgestellt werden. Der Flammenfaltungsfaktor kann als das
Verhiltnis der turbulent gefalteten Flammenoberfliche Ar und der in Aus-
breitungsrichtung projizierten Fliche A, angesehen werden:

=— . (3.76)

Der Giiltigkeitsbereich des Modells kann somit im Bereich der gefalteten
Flamelets, unter Umstanden auch im Bereich der diinnen Reaktionszonen an-
gesiedelt werden.

Durch Anwendung von bedingter Mittelung [40] wird von Weller eine Trans-
portgleichung fiir den Flammenfaltungsfaktor ¢ aufgestellt, die sich schreiben

lasst als

O S S VR
a7 (0¢) + ax; (o¢a;) = 5%, (pDeffaxj) + 0Pl —pRS™ . (3.77)

Der Koeffizient P; fiir die Produktionsrate der Flammenfaltung wird dabei

modelliert:
£
P;=0,28,/C}— . (3.78)
Vu

Der Koeffizient R; fiir die Abbaurate ergibt sich aus der Argumentation, dass
im Gleichgewicht Produktionsrate und Abbaurate gleich grof sein miissen
[202],

_ P

_ (3.79)
‘feq

R;

wobei ¢ im Gleichgewicht den Wert

/
feq=1+C(1+2C5 @-0,9)) 3 /S%Re,7 (3.80)

annimmt, mit der Reynolds-Zahl auf Kolmogorov-Skala

/

u
Rep = ——m— . (3.81)
n (Cu/ v, 8) 1/4
Die Modellkonstanten betragen
Cy=1 C:=062, Cs=1 . (3.82)

Ausfiihrlichere Darstellungen des Modells sowie alternative Formulierungen
finden sich in [157, 202, 203].
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3.4 Modellierung der turbulenten Deflagration

3.4.2.5 Auswahl des Verbrennungsmodells

Die Auswahl eines geeigneten Deflagrationsmodells, um Flammengeschwin-
digkeiten iiber mehrere Verbrennungsregimes hinweg gut wiederzugeben, er-
weist sich als schwierig, da bei schnelleren Flammen zunehmend Selbstziind-
effekte einen Beitrag zur Flammenausbreitung leisten [182]. Diese werden
von den beschriebenen Modellen nicht erfasst und miissen separat model-
liert werden (s. Kap. [3.5.1). Eine Auswahl ausschlieflich anhand der Model-
lierungsqualitdt langsamer Flammen ist dagegen nicht zielfiihrend, da das
Deflagrationsmodell in dieser Arbeit vor allem als Werkzeug zum Erreichen
schneller Flammen (und damit Vor-DDT-Bedingungen) dient, um anschlie-
Rend den Deflagrations-Detonations-Ubergang berechnen zu kénnen. Die
Entscheidung fiir ein spezifisches Modell wird daher in dieser Arbeit durch
einen analytischen Vergleich der Starken und Schwéchen der verschiedenen
Modelle vorgenommen.

Dazu wird zundchst von jedem Modell die Korrelation fiir die turbulente
Brenngeschwindigkeit im gesamten Borghi-Diagramm ausgewertet. Um die
Modelle vergleichbar zu machen, wird beim Weller-Modell dabei die Gleich-
gewichtsannahme ¢ = ¢4 (GL zur Berechnung der turbulenten Brennge-
schwindigkeit verwendet. Aulerdem wird Quenching in allen Modellen be-
riicksichtigt, indem der Quenching-Faktor G aus dem Zimont-Modell (GL
auf alle Modelle angewendet wird.

Die errechneten Brenngeschwindigkeiten fiir jeweils konstante Verhdltnis-
se von turbulenten und laminaren Lingenskalen (¢1/¢;), was senkrechten
Schnitten durch das Borghi-Diagramm (Abb. entspricht, sind in Abb.
zu sehen. Ergebnisse, die aullerhalb der Giiltigkeitsbereiche der jeweiligen
Modelle liegen, sind gestrichelt dargestellt.

Alle Modelle zeigen einen qualitativ dhnlichen Anstieg der turbulenten Brenn-
geschwindigkeit mit zunehmender turbulenter Geschwindigkeitsschwan-
kung. In Abhéngigkeit von ¢1/¢; wird bei einer gewissen Turbulenzintensitat
ein Maximum erreicht, nach dessen Uberschreiten der Quenching-Faktor G
die Brenngeschwindigkeit gegen Null gehen ldsst.

Es fdllt auf, dass die turbulente Brenngeschwindigkeit im Zimont-Modell
nicht nur generell relativ niedrig ist, sondern aufSerhalb des angegebenen Giil-
tigkeitsbereichs besonders stark von den anderen Modellen abweicht. Insbe-
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Abbildung 3.7: Vergleich turbulenter Brenngeschwindigkeits—Korrelationen.

sondere geht fiir verschwindende turbulente Schwankungen u’ die Brennge-
schwindigkeit gegen Null, wie sich anhand von GL. leicht verifizieren ldsst:

limsy=0 . (3.83)

u'—0

Damit erweist sich das Zimont-Modell als denkbar ungeeignet fiir die Simu-
lation einer Flammenbeschleunigung, bei der ausgehend von laminaren oder
sehr niedrigturbulenten Flammen mehrere Verbrennungsregimes durchlau-
fen werden, zumal wenn vor Durchfiihrung einer Simulation noch nicht fest-
steht, welche Verbrennungsregimes erreicht werden.

Die iibrigen drei Modelle verhalten sich bei geringen Turbulenzintensita-
ten deutlich gutmiitiger: Im Extremfall u’ — 0 wird die turbulente Brennge-
schwindigkeit zur laminaren Brenngeschwindigkeit:

lim sr=s; . (3.84)

u'—0
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3.4 Modellierung der turbulenten Deflagration

Das Schmid-Modell basiert als einziges Modell nicht auf einem Gradienten-
ansatz, sondern formuliert eine Reaktionsrate proportional zu ¢ (1 — ¢). Damit
ist der unmittelbare Zusammenhang zwischen sy und w. nicht mehr gegeben,
wie in einer eindimensionalen Analyse leicht gezeigt werden kann:

Betrachtet man ein diskretes 1D-Rechengebiet mit konstanter Gitterweite
Ax = hund Querschnittsfliche Ay-Az = A, so betrdgt die Gesamtreaktionsra-
te Q. im Rechengebiet

Q.= fwc Adx . (3.85)
Bei festgelegten Turbulenzparametern und Stoffwerten und damit festgeleg-
tem sy kann die Reaktionsrate des Schmid-Modells (Gl. [3.64) geschrieben
werden als

w.=Kc(1-¢) , (3.86)

wobei K eine Konstante ist. Nimmt man nun fiir ¢ eine Verteilung wie in Abb.
gezeigt an (¢ = 0,5 in einer Zelle, sonst 0 oder 1), so erhdlt man als Gesamt-
reaktionsrate

ﬁcszE(l—E)Adx:O,ZSKAh . (3.87)
(o
' ; ; ; ; ;
11 . . : : :
ST —_— ! !
. : : : :
ol | : : : : :

Abbildung 3.8: Angenommene 1D-Verteilung der Reaktionsfortschrittsvariable — Variante 1.

Fiihrt dagegen eine (physikalisch oder numerisch bedingte) erhdhte Diffusion
zu einer Verteilung wie in Abb. gezeigt (¢ =0,9-0,5-0,1, sonst 0 oder 1),
so dndert sich die Reaktionsrate zu

Q.=043KAhR , (3.88)

was einem deutlichen Anstieg entspricht, obwohl s; unverdndert bleibt. In
dhnlicher Weise duBert sich auch eine Anderung der Gitterweite. Reduziert
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Abbildung 3.9: Angenommene 1D-Verteilung der Reaktionsfortschrittsvariable — Variante 2.
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Abbildung 3.10: Angenommene 1D-Verteilung der Reaktionsfortschrittsvariable — Variante 3.

man diese um den Faktor 2 und nimmt eine Verteilung wie zu Beginn an (¢ =
0,5 in einer Zelle, sonst 0 oder 1, s. Abb.|3.10), so ergibt sich eine Reaktionsrate
von

Q.=0,125KAh . (3.89)

Wendet man dagegen den Gradientenansatz (Gl. [3.65) auf die drei gezeigten
Verteilungen an, so erhélt man in allen drei Fillen eine Gesamtreaktionsrate
von

§C:fﬁusT|V5| Adx=p,sTA . (3.90)

Diese ist unabhéngig von der Gitterweite und unabhédngig davon, wie weit die
numerische Diskretisierung den Verlauf der Variable ¢ verschmiert. Die Reak-
tionsrate entspricht genau dem beabsichtigten Wert und ldsst sich anschau-
lich interpretieren: Sie gibt die Masse an unverbranntem Gemisch an, das in
einer Fliche A senkrecht zur Flammenoberfldche von einer Front mit der Ge-
schwindigkeit sy pro Zeiteinheit tiberstrichen wird. Beim Schmid-Modell ist
dieser Zusammenhang zwischen berechneter Brenngeschwindigkeit s; und
numerisch resultierender Umsatzrate w. bzw. Q. nicht gegeben, weshalb es
in dieser Arbeit fiir die Simulation der Flammenbeschleunigung nicht in Frage
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3.4 Modellierung der turbulenten Deflagration

kommt. Eine gitter— und fallabhéngige Anpassung des Vorfaktors soll ndamlich
unbedingt vermieden werden.

Die verbleibenden Modelle von Peters und Weller zeigen in Abb. einen
relativ dhnlichen Verlauf. Die Entscheidung fiel letztendlich auf das Weller-
Modell, da dieses durch die Transportgleichung fiir die Flammenoberfldche
(Gl auch Nichtgleichgewichtseffekte erfassen kann. Durch das Zusam-
menspiel von Produktionsterm und Abbauterm (Gl. und strebt
der Flammenfaltungsfaktor zwar stets seinem Gleichgewichtswert (Gl
entgegen. Bei sehr schnellen Zustandsdnderungen, wie sie in beschleuni-
genden Flammen auftreten, kann die Flammenfaltung aber durchaus hin-
ter dem Gleichgewicht zuriickbleiben, wenn nicht ausreichend Zeit zur Ver-
fligung steht, um sich den dynamischen Stromungsverhdltnissen anzupas-
sen [202]. Dies wird durch Gl. beriicksichtigt. Dariiber hinaus zeigt das
Weller-Modell aullerhalb seines eigentlichen Giiltigkeitsbereichs ein gutmii-
tiges Verhalten, sodass auch sehr niedrigturbulente und sehr hochturbulente
Flammen mathematisch gut beschrieben werden kénnen.’

3.4.3 Erweiterung auf inhomogene Gemische

Obwohl das Weller-Modell (wie auch die anderen auf einer Reaktionsfort-
schrittsvariable basierenden Modelle) fiir homogene Gemische entwickelt
wurde, ldsst es sich durch Einfiihrung einer zusitzlichen Transportgleichung
auf inhomogene Wasserstoff-Luft-Gemische erweitern [167]. Dazu wird ein
Mischungsbruch fy definiert, der den Massenanteil des Wasserstoff-Atoms
am Gesamtgemisch darstellt:

N
fu=Y yurye - (3.91)
k=1

Hier steht yp i fiir den Anteil, den die H-Atome zur Gesamtmasse eines Mo-
lekiils der Spezies k beitragen und y; fiir den Massenanteil der Spezies k am
Gesamtgemisch. Der Mischungsbruch wird in einer chemischen Reaktion we-
der verbraucht noch produziert, weshalb man eine Transportgleichung fiir fy
aufstellen kann, in der kein Quellterm auftaucht:

"Die Beschreibung ist allerdings nicht mehr zwingend physikalisch korrekt, sobald das Konzept einer ,Flam-
menoberfliche® nicht mehr haltbar ist.
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2 (pFu)+ aix] (6Fuiiy) = aix] (5Deff‘g—ﬁ_’) . 5.92)
Berechnet man den Wasserstoff-Molenbruch x, in Gl. nicht aus dem tat-
sdchlich vorliegenden Wasserstoffgehalt, sondern aus dem Mischungsbruch
fu, kann die laminare Brenngeschwindigkeit auch in teilverbrannten Gitter-
zellen (c > 0) korrekt berechnet werden. In derselben Weise verfihrt man mit
allen Groen, die eine Funktion der Gemischzusammensetzung sind.

Hohere Momente des Mischungsbruchs werden in dieser Arbeit nicht bertick-
sichtigt, da zwar inhomogene Gemische betrachtet werden, diese aber durch
ausreichend lange Diffusionszeiten vor Beginn der Verbrennung (s. Kap. 4)) auf
molekularer Ebene stets vorgemischt sind.

3.4.4 Berechnung der Stoffwerte des unverbrannten Gemisches

Die fiir die Deflagrationsmodellierung bendtigten Stoffwerte des unverbrann-
ten Gemisches sind nicht konstant, sondern werden durch die Stromung be-
einflusst. Daher wird in Analogie zu Gl. eine weitere Transportgleichung
fiir die totale innere Energie des unverbrannten Gemisches gelost:

% (0€u,:) + Oix] ((p€u,:+P)ii;) = dix] (5deffaah—;;t +Tuij 171') . (3.93)
Bei bekanntem Mischungsbruch kann anschlieBend aus der inneren Energie
die Temperatur des Unverbrannten bestimmt werden, da im Unverbrannten
sdmtliche Wasserstoff-Atome in der Form des H,—Molekiils vorliegen (yy, =
fu). AnschlieBend kdonnen daraus alle weiteren Stoffwerte (p,, u, etc.) be-
stimmt werden.

3.5 Modellierung der detonativen Verbrennung

Wie in Kap. 2| dargestellt, beruht die Warmefreisetzung in einer Detonation
auf Selbstziindeffekten, die durch stoinduzierte Kompression ausgeltst wer-
den. Die in der Literatur zu findenden Detonationssimulationen verwenden
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dabei in der Regel Arrhenius-Ansétze. Da die Berechnung der Selbstziindung
mit vollstindigen Mechanismen sehr rechenintensiv ist, werden dabei meist
Einschritt—, gelegentlich auch einfache Mehrschritt-Mechanismen verwen-
det. Diese miissen allerdings fiir eine spezifische Gasmischung angepasst wer-
den, um realistische Ziindverzugszeiten zu errechnen. Schon kleinere Ande-
rungen in der Gemischzusammensetzung erfordern eine Neuformulierung
der Arrhenius—Koeffizienten [104]. Daher wird in dieser Arbeit ein vollkom-
men anderer Ansatz gewdhlt.

3.5.1 Modellierung der Selbstziindung

Die Warmefreisetzung in einer Detonation erfolgt in einigem Abstand von der
fiihrenden StoRwelle (s. Kap. [2.2). Dieser Abstand entspricht der Zeit, in der
das Gasgemisch zundchst Radikale bildet, ohne dass in den fluiddynamischen
GroRen eine wesentliche Anderung erkennbar wire. Erst wenn eine kritische
Konzentration an Radikalen erreicht wird, kommt es schlagartig zur Warme-
freisetzung.

In Abb. sind beispielhafte Temperaturverldufe einer isochoren Explosi-
on gezeigt. Diese wurden mit dem Kinetik—-Paket Cantera [86] berechnet. Bei
der Auswahl des Reaktionsmechanismus fiel die Wahl auf den Mechanismus
von O’Conaire et al. [156], da dieser fiir einen extrem grof$en Druck- (0,05 bis
87 atm) und Temperaturbereich (298 bis 2700 K) validiert wurde. In der Abbil-
dung ist zu erkennen, dass der Temperaturanstieg duflerst schlagartig erfolgt,
wihrend davor und danach die Temperatur praktisch konstant bleibt.® Da die
Dauer der Warmefreisetzung in der Regel klein ist im Vergleich zu den numeri-
schen Zeitschritten in den durchgefiihrten Simulationen, ist die Wahrschein-
lichkeit, zu einem Zeitpunkt teilverbranntes Gemisch anzutreffen, gering. Da-
mit ist es moglich, eine Ziindverzugszeit f;s, zu definieren, vor deren Ablauf
ein unverbranntes und nach deren Ablauf ein verbranntes Gemisch vorliegt.

Aufbauend auf den Arbeiten von Brandt et al. [29], Ivancic et al. [96] und Mi-
chel et al. [150] wird daher eine Variable 7 eingefiihrt, die die bereits verstri-
chene Zeit ins Verhiltnis zur lokalen Ziindverzugszeit setzt. Letztere ist eine
Funktion von Temperatur, Druck und Wasserstoff-Mischungsbruch. Alterna-

8 Dies ist bei langerkettigen Kohlenwasserstoffen vor allem aufgrund der Formaldehyd-Bildung im Allgemeinen
nicht der Fall [42].
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Abbildung 3.11: Temperaturverlauf in einer isochoren Explosion von 20% Hj in Luft bei ei-
nem Anfangsdruck von 10 bar und unterschiedlichen Anfangstemperaturen.

tivkann 7 auch als der Massenbruch eines fiktiven Radikals R angesehen wer-
den, der auf den kritischen Massenbruch, bei dem die Warmefreisetzung ein-
setzt, bezogen wird:
L [ _ IR
tign(T» p;fH) yR,cr

Mit letzterer Interpretation kann man 7 € [0; 1] als eine normierte, skalare Gro-
Be auffassen, die mit denselben Gesetzmafligkeiten wie andere Skalare trans-
portiert wird:

(3.94)

0 (p7) + 0 (p7u;) = 0 (_D af)+w (3.95)
ot PTGy, WTHI) = G \PPeltay, ) 79 ‘
Der Quellterm in dieser Transportgleichung ist eine Funktion der lokalen

Ziindverzugszeit:

@, = (3.96)

tign

Beispielhafte Verldufe der Ziindverzugszeit sind in Abb. grafisch dar-
gestellt. Wie zu erwarten nimmt die Ziindverzugszeit mit der Temperatur
stark ab. Der Einfluss des Wasserstoffgehalts ist vergleichsweise gering. Hohe
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3.5 Modellierung der detonativen Verbrennung

Driicke kdonnen die Ziindverzugszeit, je nach Anfangstemperatur, stark ver-
ringern oder erhohen. Die Ursache dafiir liegt in den unterschiedlichen Re-
aktionspfaden, tiber die die Wasserstoff-Oxidation ablauft [122]. Daher sind
die in der Literatur zu findenden Exponential-Ansitze der Form fig, ~ T%pP
in Anwendungen mit stark variierenden Driicken nicht zu empfehlen.

-2

10 10 10
= 107}, 107}, 107},
= -4 -4 -4
g 10 | 10 |: 10 |
(@)}
>
N
= 107 107° 107},
-6 i 10—6 . 10—6
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Temperatur T [K] Temperatur T [K] Temperatur T [K]

Abbildung 3.12: Abhéngigkeit der Ziindverzugszeit von Temperatur, Druck und Wasserstoff-
gehalt.

Um die kostspielige Berechnung der Ziindverzugszeit fig, in jedem Zeit-
schritt fiir jede Rechenzelle zu vermeiden, wird auf eine Tabelle zuriickge-
griffen, aus der die Ziindverzugszeit als Funktion von Temperatur, Druck und
Wasserstoff-Mischungsbruch abgerufen werden kann. Diese wurde mit Can-
tera erstellt und mit dem OpenFOAM-Solver verlinkt. Zur Erhéhung der Ge-
nauigkeit werden Ziindverzugszeiten, die zwischen den tabellierten Werten
liegen, logarithmisch interpoliert. Damit kann die Gré3e der Tabelle kompakt
gehalten werden. In dieser Arbeit hat sich die in Tabelle [3.2| gegebene Diskre-
tisierung der Ziindverzugszeiten—Tabelle als ausreichend erwiesen.

Die Formulierung des Selbstziindmodells impliziert, dass der Wert von 7, also
der Anteil an zur Selbstziindung notwendigen Radikalen, durch Interaktion
mit benachbarten Fluidpaketen zu- oder abnehmen kann. Dies wird durch
den konvektiven und den diffusiven Term in Gl. berticksichtigt. Eine An-
derung des thermodynamischen Zustandes wirkt sich dagegen nur insofern

65



3 Modellierung

T | 800,820,840, ...,1960,1980,2000 | K
p 0.1,1,2,5,10,20,30,50,75,100,150 | bar
xm2 | 1,5,10,20,30,40,50,60 %

Tabelle 3.2: Diskretisierung der Ziindverzugszeiten-Tabelle.

aus, als sich die Ziindverzugszeit im Quellterm (Gl. andert. Der bereits
erreichte Anteil an Radikalen bleibt davon unbeeinflusst. Betrachtet man ein
Fluidelement iiber einen Zeitraum, in dem es Zustinde mit unterschiedli-
chen Ziindverzugszeiten durchlduft, so bedeutet dies in der Modellvorstel-
lung, dass die relativen Beitrdge bis zur Selbstziindung (r = 1) aufaddiert wer-
den, der Aufbau von Radikalen also abschnittsweise linear erfolgt. Trotz die-
ser Vereinfachung konnten mit dem Modell Selbstziindeffekte in URANS-und
LES-Rechnungen erfolgreich simuliert werden [42, (124, (150].

Verglichen mit Arrhenius-Ansédtzen hat das hier vorgestellte Selbstziindmo-
dell den Vorteil, dass eine nahtlose Vereinigung mit dem in dieser Arbeit
verwendeten Deflagrationsmodell moglich ist. Genauso wie die Deflagration
kann die Selbstziindung durch die Reaktionsfortschrittsvariable ¢ beschrie-
ben werden. Dazu wird in GL ein zweiter Quellterm hinzugeftigt:

3(_E)+i(_5ﬁ') ‘i(_D £)+6 W, (3.97)
ot p ax] P ]~ ax] Y effaxj c,turb cign - .

Der turbulente Quellterm w, 4,1, errechnet sich wie bisher aus dem Deflagra-
tionsmodell (Gl und 3.75). Der Quellterm aufgrund von Selbstziindung
W¢ign ist im Allgemeinen Null, auller wenn lokal 7 = 1 erreicht wird. In diesem
Fall wird der Quellterm so gewdhlt, dass sich nach der Integration tiber den
aktuellen Zeitschritt At ein Wert von ¢ = 1 ergibt:

_ 1-¢
Weign = A7 HT-1) , (3.98)
mit der Heaviside-Funktion
0, x<0
H(x) = . (3.99)
1, x=0

66



3.5 Modellierung der detonativen Verbrennung

3.5.2 Min-Max-Modell

Um die Genauigkeit des Selbstziindmodells weiter zu verbessern, wird be-
riicksichtigt, dass Verdichtungssttlle ndherungsweise unendlich diinne Dis-
kontinuitdten darstellen. Eine Simulation mit der Finite-Volumen-Methode
liefert dagegen stets Zustandsgrofden, die liber eine Rechenzelle gemittelt
sind. Verwendet man die Reynolds— bzw. Favre-gemittelten GroRen (T, p, fy)
zur Berechnung der Selbstziindung gemal Gl. so begeht man aufgrund
der nichtlinearen Abhéngigkeit der Ziindverzugszeit von diesen Grof3en einen
inakzeptablen Fehler.

Dies ist am Beispiel des Temperaturverlaufs iiber einen sich fortbewegen-
den Verdichtungssto8 in Abb. skizziert. Aufgrund des CFL-Kriteriums
(Gl benotigt der dargestellte Verdichtungssto mehrere Zeitschritte, um
eine Rechenzelle zu durchqueren. Da ein zunehmender Anteil der Rechenzel-
le komprimiert und damit erwdrmt wird, steigt die mittlere Temperatur. Auch
wenn diese korrekt berechnet wird, gibt sie keinen Aufschluss iiber die tat-
sdchlich vorliegende Temperaturverteilung, die fiir Selbstziindvorgédnge ent-
scheidend ist. Ubersteigt die gemittelte Temperatur einen kritischen Wert,
so werden Selbstziindbedingungen erreicht und die gesamte Zelle auf ,ver-
brannt“ gesetzt (s. Gl.[3.98). In der Realitdt hat der VerdichtungsstoR allerdings
noch nicht die ganze Zelle durchquert, sodass ein Teil der Zelle noch nicht auf
Ziindtemperatur gebracht wurde.

Um diesen Effekt zu vermeiden und die Entstehung einer DDT auch auf re-
lativ groben Gittern korrekt wiederzugeben, wird daher das in Kap. vor-
gestellte Selbstziindmodell mit dem Min-Max-Modell von Tosatto und Vige-
vano [193] kombiniert. Diesem Modell liegt die Annahme zu Grunde, dass
Zustandsgroflen innerhalb einer Rechenzelle diskontinuierlich verlaufen kon-
nen. Beispielsweise teilt ein Temperatursprung eine Rechenzelle in zwei Teile,
wobei im Volumenanteil a die hohere Temperatur Ty;gn und im Volumenan-
teil 1 —a die niedrigere Temperatur Ty, vorliegt. Prinzipiell kann diese Teilung
fir alle fiir die Reaktion relevanten Variablen vorgenommen werden, was aber
lediglich in eindimensionalen Rechnungen praktikabel ist, da ansonsten zu-
sdtzliche Richtungsinformationen eingefiihrt werden miissten und die Zahl
der auszuwertenden Zustdnde rapide ansteigen wiirde. Tosatto und Vigevano
[193] konnten zeigen, dass bei der Simulation von ausgebildeten Detonatio-
nen die Annahme einer diskontinuierlichen Temperatur in der Regel ausrei-
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3 Modellierung

chend ist, wihrend die verbleibenden Variablen als kontinuierlich angenom-
men werden kdnnen. Um auch DDT-Vorgédnge gut reproduzieren zu konnen,
werden in dieser Arbeit zusdtzlich Druck-Diskontinuitdten berticksichtigt, al-
lerdings unter der Vereinfachung, dass Druck und Temperaturspriinge positiv
korrelieren, d.h. dass hoher Druck und hohe Temperatur immer auf dersel-
ben Seite einer Diskontinuitdt liegen, was bei Verdichtungsstof3en physika-
lisch sinnvoll ist. Der Wasserstoffgehalt wird als stetig angenommen, sodass
fu auf beiden Seiten der Diskontinuitit dem zellgemittelten Mischungsbruch
fH entspricht. Die resultierende Aufteilung einer Rechenzelle in zwei Teile ist
in Abb.[3.14]skizziert.

Abbildung 3.13: Darstellung einer sich bewegenden Diskontinuitét (z.B. im Temperaturver-
lauf) in der Finite-Volumen-Methode. Die durchgezogene Linie zeigt den
tatsdchlichen Verlauf, der Punkt den zellgemittelten Wert, den die Simula-
tion liefert.

Thigh Tlow
Phigh Pirow
fi fy
o 1-a
d -t -1

Abbildung 3.14: Aufteilung einer Rechenzelle nach dem Min-Max-Modell.

Da die Finite-Volumen-Methode nur den zellgemittelten Druck p liefert, wird
angenommen, dass der Maximaldruck in einer Zelle durch eine Diskontinui-
tat zu Stande kommt, die sich aus den Nachbarzellen rekonstruieren lasst. Da-
zu wird eine Schleife {iber alle benachbarten (i = 1...N) Zellen durchlaufen.
Phigh Wird als der hochste dabei gefundene Druck definiert:

Phigh = maX(l,r:qagcv (7;) ,ﬁ) . (3.100)
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3.5 Modellierung der detonativen Verbrennung

In analoger Weise wird pj, gefunden:

Plow = Min (ig}}_r]lv (p;) ,ﬁ) . (3.101)
Damit kann der Volumenanteil der Zelle, in dem der hohe Druck vorliegt, be-
stimmt werden zu

q=L"Pow (3.102)
Phigh — Plow
Nimmt man an, dass der Druckunterschied durch einen Verdichtungsstof3

verursacht wird, so muss die Stollbeziehung gelten [3]:

Phigh — 1+
Plow xK+1

2K

(Ma®-1) . (3.103)

Diese Beziehung ldsst sich nach der Stol-Mach-Zahl auflosen:

K+1 i
Ma = 1+—(phlgh—1) . (3.104)
2K plow

Damit kann das durch den Sto3 verursachte Temperaturverhiltnis © ebenfalls
aus einer Stobeziehung [3] berechnet werden zu

Thi i 2 1
@ = _high _ Phigh |, _ (1 - —2) (3.105)
Thow Plow K+1 Ma
Da fiir die zellgemittelte Temperatur gelten muss, dass
T =aThgn+ 1 - ) Tiow (3.106)

lasst sich bei bekannter Losung von Gl.|3.105|die Temperatur T, bestimmen:

~

T
how=—"—"""7—" (3.107)
l+a(©®-1)
SchlieBlich ergibt sich fiir Ty;gh:
Thigh =0 Tiow - (3.108)

Damit sind alle in Abb. definierten Variablen bekannt und die Selbst-
ziindung kann auf beiden Seiten der Diskontinuitdt getrennt voneinander be-
rechnet werden. Die Tatsache, dass dabei das Vorhandensein eines Verdich-
tungsstoles postuliert wurde, stellt keine wesentliche Einschrankung dar. Im
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Grenzfall, dass eine Rechenzelle nur von Zellen mit demselben Druck umge-
ben ist, ergibt sich ppigh = piow und damit auch Tyign = Tiow. In beiden Tei-
len der Rechenzelle liegen identische Verhéltnisse vor und der Wert von a hat
keinen Einfluss auf die Berechnung. Im Bereich schwacher Druckgradienten,
wie sie in einer Unterschallstromung beispielsweise durch akustische Stérun-
gen hervorgerufen werden (phigh = Piow), wird zwar durch Gl. eine StoR—
Mach-Zahl Ma > 1 berechnet. Da schwache St6[3e aber nahezu isentrop sind,
ergibt sich durch die Anwendung des beschriebenen Verfahrens kein Unter-
schied in der Berechnung der Temperatur zu beiden Seiten der Stérung im
Vergleich zum Temperaturanstieg in einer isentropen Kompression, wofiir fol-
gende Beziehung gilt:

k=1

Thigh ( Phigh ) T
Tlow Plow

(3.109)

Dies ist in Abb. verdeutlicht. Im Temperaturanstieg ist unterhalb von
Druckverhéltnissen von 1,5 praktisch kein Unterschied zwischen einer isen-
tropen Kompression und einer stofinduzierten Kompression zu erkennen.
Daher kann die beschriebene Methode zur Berechnung der fiir die Selbstziin-
dung relevanten Temperatur auch auf Strémungen mit kleinen Druckunter-
schieden bzw. vor der Entstehung von Verdichtungsst68en angewendet wer-
den. Die Ziindverzugszeit im Volumenanteil @ bzw. (@ — 1) berechnet sich da-
mit zu:

lign high = lign ( Thighr Phigh, fH) ) (3.110)
LignJow = lign (Tlow » Plow » fH) . (3.111)
Die fiir Selbstziindung verantwortliche Variable 7 wird ebenso auf beiden Sei-

ten getrennt bilanziert. Dazu wird Gl. durch zwei Transportgleichungen
ersetzt:

o o 0 (_ _ OThigh o

L D N , 3.112

37 (o7h gh) 0x; (07n gh u]) 0x; (p et 0x; ) Lign,high ( )
o o 0 (_ aflow) o

9 R AR D + 3.113
P, (pTlo ) axj (,OTlo u]) ax]. ('0 eft a.XIj tign,low ( )

Werden auf einer Seite der Diskontinuitédt Ziindbedingungen erreicht, so tragt

nur dieser Teil zum Verbrennungsquellterm bei (vgl. Gl.|3.98):
_ 1-¢ __ _ 1-¢ __ _
Dojgn = & —— H(Thigh—1) + 1-a) —; H@ow—1) . (3.114)
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Abbildung 3.15: Temperaturanstieg als Funktion des Druckanstiegs verursacht durch einen
Verdichtungsstoll und im Vergleich dazu durch eine isentrope Kompression
(x =1,4).

Bei der Anwendung in Testrechnungen zeigte sich, dass der Einfluss des
Min-Max—Modells in Fillen, in denen DDT entweder sehr frith oder tiber-
haupt nicht auftrat, gering ist. In Féllen, die gerade an der Umschlaggrenze
,DDT/keine DDT* lagen, fiihrt die Anwendung des Min—-Max-Modells zu ei-
ner deutlichen Verbesserung. Ohne die Auftrennung der Rechenzellen in zwei
Teile wiirde DDT deutlich zu friih vorhergesagt werden, da bei der Selbstziin-
dung ganzer Zellen viel starkere Druckwellen entstehen und frither eine DDT
verursachen, als wenn Teile von Rechenzellen separat ziinden kdénnen. Gera-
de die Fille, die in dem Umschlagbereich liegen, sind aber hinsichtlich der An-
wendung in sicherheitsrelevanten Untersuchungen besonders kritisch. Daher
stellt die getrennte Bilanzierung der Reaktion in zwei Teilen einer Rechenzelle
aus Anwendersicht eine wesentliche Verbesserung dar.
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4 Anwendung auf die GraVent-Anlage

Das in dieser Arbeit entwickelte Modell wurde dazu benutzt, Flammenbe-
schleunigungs— und DDT-Vorgédnge in einem geschlossenen Explosionska-
nal, der sogenannten GraVent-Anlage [66], nachzurechnen. Kernstiick der
GraVent-Anlage ist ein Explosionskanal von 5,40 m Linge mit einem recht-
eckigen Querschnitt von 300 mm Breite und 60 mm Hohe. Im Inneren des
Explosionskanals konnen auf der Ober— und Unterseite Hindernisplatten der
Hohe h angebracht werden, wie in Abb. dargestellt. Da die Hindernisse
sich iiber die gesamte Kanalbreite erstrecken, betrdgt die damit realisierbare
Blockierrate

BR = Ablockiert _ % . 4.1)

Agesamt H

In dieser Arbeit wurden Blockierraten von 30% und 60% untersucht, die im
Folgenden als BR30 bzw. BR60 bezeichnet werden. Der Hindernisabstand be-
tragt S = 300 mm, wobei sich das erste Hindernis stets an der Stelle x = 0,25m
und das siebte und letzte Hindernis an der Stelle x = 2,05 m (gemessen von
dem Ende, an dem geziindet wird) befindet. In der verbleibenden Strecke von
3,35m Linge kann die Ausbreitung der Reaktionsfront in einem unversperr-
ten Kanal untersucht werden.

— ZUndkerze — Fotodioden — Drucksensoren
] L L1 11l LI I Ll |

L]

] : H I
00 00

— X

Abbildung 4.1: Prinzipskizze der GraVent-Anlage.

Zur experimentellen Erfassung der Flammenausbreitung sind auf der Ober-
seite des Kanals bis zu 42 Fotodioden (Hamamatsu 1336-18BQ) sowie sechs
Drucksensoren (Kistler 601A) an unterschiedlichen Positionen angebracht.
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4 Anwendung auf die GraVent-Anlage

Ein weiterer Drucksensor befindet sich mittig in der Endplatte, wo durch die
Reflexion der eintreffenden StoRfront die hochsten Driicke zu erwarten sind.

Die Wasserstoff-Eindiisung in den Explosionskanal erfolgt durch Versor-
gungsleitungen in der oberen Wand. Je nach Wartezeit zwischen Eindiisungs-
ende und Ziindung konnen dadurch entweder definierte vertikale Konzentra-
tionsgradienten' oder homogene Gemische erzeugt werden. Eine ausfiihrli-
che Darstellung des Eindiisungsmechanismus findet sich in [66]. In dieser Ar-
beit werden die beiden Extremfélle, homogene Gemische und Gemische mit
einem extrem starken Konzentrationsgradienten (nach 3 s Wartezeit), unter-
sucht. Verldufe des Wasserstoffgehalts {iber der Kanalhéhe wurden aus 3D-
Eindiisungssimulationen [66] gewonnen und sind in Abb. 4.2/ dargestellt. Die
Ergebnisse der Eindiisungssimulationen sind als Polynome in OpenFOAM
hinterlegt und in Anhang[f dokumentiert.

0
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S o0l S
£ -20
> / ' . . .
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£ 5 5 5 5 15% H,
g A0V S S A ° 2]
g _ _ _ | 20%H,
sob[// s S N . 25% H, |
: : : : 30% H‘,2
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10 20 30 40 50 60

Molenbruch X [%]

Abbildung 4.2: Verlauf des Wasserstoffgehalts tiber der Kanalhéhe nach 3 s Wartezeit.

Der Brennraum des Explosionskanals wurde in OpenFOAM mit einem zwei-
dimensionalen Gitter der Gitterweite Ax = Ay = 2 mm diskretisiert, was in et-
wa 80000 Gitterzellen entspricht. Vergleichsrechnungen mit 1 mm Gitterwei-
te (ca. 320000 Gitterzellen) ergaben keine wesentlichen Unterschiede. Zu Be-
ginn einer Simulation ist das Gasgemisch entweder homogen oder weist einen

! Horizontale Konzentrationsgradienten sind dabei vernachlassigbar.
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Konzentrationsgradienten wie in Abb. |4.2|dargestellt auf. Das Gemisch befin-
det sich in Ruhe, die Temperatur betrdgt 293 K und der Druck 1,013 bar (abso-
lut). Auf den adiabaten Wéanden wird die Haftbedingung als Randbedingung
gesetzt und tiber Wandfunktionen mit der turbulenten Stromung gekoppelt
[157].

Da der Ziindvorgang nicht vollstdndig simuliert werden kann und dartiiber
hinaus der in Kap. beschriebene HLLC-Solver bei Stromungsgeschwin-
digkeiten nahe Null instabil wird,? wird die Ziindung des Gemisches dadurch
erreicht, dass an der Position der Ziindkerze die Rechenzellen in einem Ra-
dius von 25mm auf ,verbrannt“ gesetzt werden und zunéchst einige Zeit-
schritte mit einem impliziten, druckbasierten Verfahren gerechnet werden.
Erst wenn sich eine propagierende Flamme ausgebildet hat, wird (noch vor
Erreichen des ersten Hindernisses) auf die HLLC-Formulierung umgeschal-
tet. Dies hat den zusétzlichen Vorteil, dass der implizite Solver keiner stren-
gen CFL-Limitierung unterliegt, wihrend beim HLLC-Verfahren zu Beginn
sehr viele Rechenschritte durchgefiihrt werden miissten, in denen kaum ei-
ne Flammenausbreitung stattfindet.® Simtliche Rechnungen in dieser Arbeit
wurden mit einem variablen Zeitschritt bei Begrenzung der CFL-Zahl auf
CFLpax = 0,3 durchgefiihrt.

Zu Beginn einer Simulation sind die turbulenten Variablen mit sehr niedri-
gen Werten initialisiert (ko = 0,1 m?/s?, wy =50 /s), sodass &eqo ~ 1 aus Gl.
folgt und sich die Flamme zundchst mit laminarer Brenngeschwindigkeit aus-
breitet. Testrechnungen ergaben nur einen geringen Einfluss der Startwerte k
und w, auf die zu beobachtende Flammenausbreitung, solange ¢e¢q0 = 1 €in-
gehalten wurde.

Fiir eine moglichst gute Vergleichbarkeit von numerischen und experimen-
tellen Ergebnissen wird in der Simulation die experimentelle Erfassung der
Flammenposition iiber Fotodioden nachgeahmt. Dazu wird in jedem Zeit-
schritt die Lage der Flammenoberfldche (definiert tiber die Iso-Kontur ¢ = 0,5)
bestimmt. Die maximale x-Koordinate dieser Kontur bestimmt die Flammen-
spitze. Im Post-Processing konnen daraus die Zeitpunkte bestimmt werden,
an denen die Flamme die jeweiligen (durch das Experiment vorgegebenen)

2 Aufgrund der verschwindenden Kompressibilitit bei Ma — 0 geht die Kopplung zwischen Druck und Dichte
verloren.

3In G. wird in diesem Fall der Zeitschritt durch die Schallgeschwindigkeit diktiert, selbst wenn die Str6-
mungsgeschwindigkeit nahezu Null ist.
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4 Anwendung auf die GraVent-Anlage

Fotodiodenpositionen erreicht und die Fotodiode aktiviert hat. Daraus kann
ein x—f-Diagramm (Weg tiber Zeit) erstellt werden. Um Abweichungen noch
besser erkennen zu kénnen, wird zusitzlich ein v—x-Diagramm (Geschwin-
digkeit tiber Weg) erstellt. Hierbei wird die Geschwindigkeit zwischen zwei
Fotodioden i und i + 1 berechnet als

xi+xi+1)_xi+1_xi 4.2)
5 . .

v (x =
liy1— 1

t; und t;4; sind dabei die Zeitpunkte, an denen die Flamme die jeweilige Fo-
todiode passiert hat. Auf Glattungsverfahren h6herer Ordnung, die eventuelle
Spitzen herausfiltern (z.B. [5]), wird hierbei bewusst verzichtet.

Zusitzlich findet noch ein Vergleich von berechneten und experimentell ge-
messenen Driicken statt. Diese sind aus Platzgriinden im Folgenden nur so-
weit dargestellt, als sie fiir die Interpretation der Ergebnisse einen Mehrwert
darstellen. Die restlichen Druckschriebe finden sich in Anhang|Gl

Bei der Interpretation der Druckschriebe ist zu beachten, dass die Druck-
aufnehmer im Experiment mit einer Samplingrate von f = 250kSamples/s
betrieben werden. In der Simulation ist die Abtastrate durch den numeri-
schen Zeitschritt vorgegeben, der in der Regel kleiner als f~! = 4 us ist. Da-
durch ist in der Simulation eine hohere zeitliche Auflésung moglich, wo-
durch aber auch hoherfrequente Schwankungen im Drucksignal sichtbar wer-
den. Fiir eine bessere Vergleichbarkeit der Ergebnisse werden daher im Post-
Processing auch die numerisch berechneten Drucksignale mit einer Rate
von 250kSamples/s abgetastet. Dadurch verschwinden teilweise Druckspit-
zen aus den Schrieben. Im Umkehrschluss heillt das, dass auch im Experi-
ment unter Umstdnden héhere Maximaldriicke aufgetreten sind, diese aber
mit der vorhandenen Abtastrate nicht erfasst werden konnten.

Allerdings sollten Maximaldriicke, die meist nur fiir sehr kurze Zeitspannen
vorliegen, nicht als alleiniges Kriterium zur Bewertung der Drucklasten he-
rangezogen werden. Eine weitere wichtige Grol3e, die in Sicherheitsbetrach-
tungen z.B. hinsichtlich der Gefdhrdung von Menschen oder Bauwerken von
Bedeutung ist [12} 22, 54], ist der flichenbezogene Impuls

I:f(p—po) dar . (4.3)
0
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Im Gegensatz zu Experimenten im Freien kann bei dem in dieser Arbeit
verwendeten Versuchsaufbau der Impuls allerdings nur qualitativ betrach-
tet werden, da in der geschlossenen Anlage der Druck nach der Verbrennung
nicht wieder auf den Anfangsdruck p, absinkt, was nach Gl. 4.3|einen unend-
lich grofen Impuls zur Folge hat. Fiir eine quantitative Analyse wére somit die
Modifikation der Integrationsgrenzen in Gl. 4.3|an jedem Drucksensor auf ein
geeignetes Zeitintervall erforderlich, wodurch zwar individuelle Druckschrie-
be verglichen (s. Kap. [5.4), aber keine allgemeingiiltigen Aussagen getroffen
werden konnen. Dennoch kann der Impuls bei der Bewertung der Ergebnisse
im folgenden Kapitel als ein qualitatives Mal}, erkennbar als Flache zwischen
p und p, in den Druckschrieben, angesehen werden.
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5 Ergebnisse und Diskussion

5.1 Rechnungen mit homogenem Gemisch

Als Referenzfall wird zundchst die Kanalkonfiguration mit 30% Blockierrate
betrachtet. Die in diesem Fall berechnete Flammenausbreitung fiir ein ho-
mogenes Gemisch mit 15% Wasserstoff ist in Abb. dargestellt. In dersel-
ben Abbildung sind auch die experimentellen Ergebnisse dargestellt. Das x—
t-Diagramm aus dem Experiment wurde dabei auf der Zeitachse verschoben,
da der Ziindfunke im Experiment von verschwindend kleiner rdumlicher Aus-
dehnung ist, wiahrend die Diskretisierung in der Simulation es erfordert, dass
zum Zeitpunkt ¢ = 0 bereits mehrere Gitterzellen ein verbranntes Gemisch
enthalten. Damit wird sichergestellt, dass zu Beginn der Simulation trotz des
rechtwinkligen Gitters eine anndhernd kreisférmige Flammenausbreitung er-
reicht wird. Aus Anwendersicht ergibt diese Verschiebung in der Absolutzeit
keinen Nachteil, ermdoglicht aber einen besseren Vergleich der Ergebnisse.
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Abbildung 5.1: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR30 mit 15% H)
(homogen).

Abgesehen von der Flammenbeschleunigung unmittelbar nach der Ziindung
zeigt sich im x—r-Diagramm eine sehr gute Ubereinstimmung zwischen Si-
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5 Ergebnisse und Diskussion

mulation und Experiment. Zunéchst wird die x—t—Kurve immer steiler, was
einer beschleunigenden Flamme entspricht. Nach ca. 25ms, bei x = 2,5m,
wird die Kurve wieder flacher, bis die Flamme bei x ~ 4,0 m an einer Position
fast bewegungslos verharrt. Anschlielend kommt es zu einem weiteren Ge-
schwindigkeitsanstieg, der wiederum abgebremst wird. Dem Kanalende bei
x = 5,40 m ndhert sich die Flamme nur sehr langsam an. Im v-x-Diagramm
ist erkennbar, dass die Flamme, wiederum in Ubereinstimmung mit dem Ex-
periment, zundchst kontinuierlich beschleunigt und bei x = 2,5 m Spitzenge-
schwindigkeiten zwischen 400 und 500 m/s erreicht. Anschlielend wird die
Flamme auf eine Ausbreitungsgeschwindigkeit von nahezu Null abgebremst.

Ursache fiir die anfidngliche Beschleunigung sind die in Kap. beschrie-
benen Faktoren wie Turbulenzproduktion, Interaktion mit Hindernissen so-
wie das Hineinbrennen in ein bewegtes Frischgas. Da ein Teil der antreiben-
den Effekte mit Passieren des letzten Hindernisses (x = 2,05 m) wegfdllt, kann
die erreichte Geschwindigkeit im glatten Kanal nicht aufrecht erhalten wer-
den, sodass es zu einer Reduktion der Flammenausbreitungsgeschwindigkeit
kommt. Das Absinken auf nahezu Null bei x = 4,0 m ist allerdings auf die im
unverbrannten Gas induzierte Stromung zuriickzufiihren. Durch die wahrend
der Verbrennung zunehmende Verdrangungswirkung staut sich immer mehr
Frischgas vor der Flamme auf, wodurch der Druck ansteigt. Es bildet sich ein
Verdichtungssto3, der am Kanalende reflektiert wird und eine Stromung in
negativer x—Richtung bewirkt. Diese trifft auf die Flamme und erreicht fiir kur-
ze Zeit, dass Stromungsgeschwindigkeit und Brenngeschwindigkeit sich gera-
de die Waage halten, sodass fiir einen ruhenden Beobachter die Flammen-
ausbreitungsgeschwindigkeit auf einen Wert nahe Null absinkt. Im Anschluss
wird der im Kanal laufende VerdichtungsstoR wieder an der Startwand reflek-
tiert und trifft bei bei ¢ = 40 ms erneut auf die Flamme, dieses Mal allerdings
gefolgt von einer Stromung mit in x-Richtung positiver Geschwindigkeit. Die
letzte Fotodiode, die ein auswertbares Signal lieferte, war im Experiment bei
x = 4,40 m platziert. Aus der Simulation ist zu erkennen, dass sich auch dahin-
ter das Wechselspiel zwischen hin— und herlaufendem Verdichtungssto und
Flamme fortsetzt.

In Abb.}5.2|sind die entsprechenden Ergebnisse bei Erhohung des Wasserstoff-
gehalts auf 20% gezeigt. Die Kurve im x—f-Diagramm zeigt einen immer stei-
leren Anstieg, bis sie bei = 18 ms ndiherungsweise in eine Gerade {ibergeht.
Die Ubereinstimmung zwischen Simulation und Experiment ist wiederum
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5.1 Rechnungen mit homogenem Gemisch
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Abbildung 5.2: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR30 mit 20% H
(homogen).

sehr gut. Im v—x-Diagramm werden die Unterschiede deutlicher. In der Simu-
lation springt die Geschwindigkeit nach etwa 2,8 m zuriickgelegter Strecke auf
tiber 2000 m/s und sinkt danach langsam gegen einen konstanten Wert von et-
wa 1800 m/s ab. Dieser Wert liegt nahe an der CJ]-Geschwindigkeit des Gemi-
sches (s. Tabelle in Anhang@), was ein sicheres Indiz fiir eine erfolgte DDT
ist. Im Experiment zeigen sich deutlich gro8ere Geschwindigkeitsschwankun-
gen, die ein moglicher Hinweis fiir eine wiederholte DDT und anschlielendes
Detonationsversagen sind.

Um diese Vermutung zu iiberpriifen, kann man die in Abb. dargestellten
Druckschriebe aus Simulation und Experiment miteinander vergleichen. Die
Drucksensoren 1 und 2 liefern jeweils ein relativ langsam ansteigendes Si-
gnal, was typisch fiir Deflagrationen ist. Bei Sensor 4 ist in der Simulation ein
schlagartiger Druckanstieg auf ca. 50 bar zu erkennen, mit einem anschlie-
Benden Abfall auf ca. 5bar. Der zweite Druckanstieg bei ¢t = 21 ms stellt die
vom Kanalende reflektierte Druckwelle dar, wie aus dem Vergleich mit den iib-
rigen Drucksignalen deutlich wird. Im Experiment ist die erste Druckspitze an
Sensor 4 deutlich schwicher. Ein Blick auf das v—x-Diagramm (Abb. zeigt,
dass die DDT moglicherweise erst ein wenig spéter erfolgt und bei x = 3,2m
lediglich ein starker fiihrender Stol3, aber noch keine Detonation vorliegt. Bei
x =4,1m ist die DDT aber auch im Experiment erfolgt, wie sich aus der sehr
guten Ubereinstimmung der Druckschriebe von Sensor 5 erkennen lisst. Sen-
sor 6 liegt bereits sehr nahe am Kanalende, doch der Unterschied zwischen
der ankommenden Detonation und dem kaum schwicher ausgeprégten re-
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5 Ergebnisse und Diskussion
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Abbildung 5.3: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 20% H, (homogen).

82



5.1 Rechnungen mit homogenem Gemisch

flektierten StoR ldsst sich gut erkennen. An Drucksensor 7, der mittig in der
Endplatte angebracht ist (s. Abb. , treten durch das senkrechte Auftreffen
der Detonation mit Abstand die héchsten Driicke auf (man beachte die un-
terschiedliche Skalierung). Das relativ konsistente Bild der Druckschriebe an
den Sensoren 5, 6 und 7 legt den Schluss nahe, dass auch im Experiment ei-
ne ausgebildete Detonation mit konstanter Geschwindigkeit nahe an der CJ-
Geschwindigkeit propagiert. Die gro8eren Schwankungen im v—x-Diagramm
kommen demnach nicht durch wiederholte DDT und Detonationsversagen
zu Stande, sondern sind wohl messtechnisch bedingt.

Bei genauerer Betrachtung der Ergebnisse in Abb.|5.3|erkennt man aufSerdem,
dass die Drucksensoren im Experiment (z.B. Sensor 6) teilweise Driicke unter
dem Anfangsdruck oder sogar negative Werte anzeigen. Dies ist physikalisch
nicht plausibel, sondern auf den sogenannten Thermoschock-Effekt [53] zu-
riickzufiihren: Durch Kontakt mit der heifen Flamme kann die Vorspannung
in den piezokapazitiven Sensoren verloren gehen, wodurch von diesem Zeit-
punkt an falsche Werte gemessen werden. Zum Schutz der Sensoren werden
diese zwar mit einer diinnen Fettschicht bedeckt, vereinzelt ist aber trotzdem
mit falschen Messwerten zu rechnen. Dies sollte bei der Interpretation der
weiteren Ergebnisse beachtet werden.

Eine Erh6hung des Wasserstoffgehalts von 20% auf 25% fiihrt zu keinem fun-
damental anderen Verhalten mehr, lediglich die Anlauflinge' bis zum Eintre-
ten der DDT wird kiirzer. In Abb. [5.4|zeigt sich, dass auch hier die Simulation
das Experiment sehr gut trifft. Die DDT tritt in der Simulation noch in der Hin-
dernisstrecke auf, im Experiment offenbar direkt am letzten Hindernis. An-
schlieBend breitet sich die Detonation mit relativ konstanter Geschwindigkeit
aus, wobei in der experimentellen Auswertung gro8ere Schwankungen im v-
x-Diagramm auftreten, die offenbar nicht physikalisch bedingt sind, da die
Druckschriebe von Experiment und Simulation wiederum sehr gut iiberein-

stimmen (s. Abb.[G.3]in Anhang[G).

Es kann festgehalten werden, dass der entwickelte Solver in der Lage ist, nicht
nur deflagrative und detonative Flammenausbreitung in homogenen Gemi-
schen sehr gut wiederzugeben, sondern auch das DDT-Verhalten sehr gut ge-
troffen wird.

1n der englischsprachigen Literatur wird meist der Begriff run-up distance fiir die Strecke zwischen Ziindquelle
und dem Punkt, an dem DDT auftritt, verwendet [117,[126}131].
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Abbildung 5.4: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR30 mit 25% H
(homogen).

5.2 Rechnungen mit Konzentrationsgradient

Um die Auswirkung eines Konzentrationsgradienten auf die Flammenaus-
breitung und DDT-Neigung zu untersuchen, wurden die in Kap. 5.1/ gezeigten
Rechnungen mit Konzentrationsgradient wiederholt. Die Blockierrate betriagt
weiterhin 30%, die Verldufe der Gradienten konnen Abb. bzw. Anhang
entnommen werden. Bei einem mittleren Wasserstoffgehalt von 15% ergibt
sich das in Abb. dargestellte Ergebnis. Das x—f-Diagramm scheint zu Be-
ginn und Ende der Simulation sehr gut mit dem Experiment iibereinzustim-
men, in der Mitte gibt es kleinere Abweichungen. Dies wird im v—x-Diagramm
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Abbildung 5.5: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR30 mit 15% H
(mit Konzentrationsgradient).
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5.2 Rechnungen mit Konzentrationsgradient

deutlicher. Zu Beginn stimmen die Flammengeschwindigkeiten nahezu per-
fekt tiberein. Bei x = 1,5 m kommt es in der Simulation zu einem kurzen Ge-
schwindigkeitseinbruch, der wie schon im homogenen Fall einer vom Ka-
nalende reflektierten Stofwelle geschuldet ist. Die Flamme erholt sich davon
schnell wieder und erreicht eine Maximalgeschwindigkeit von ca. 600 m/s am
letzten Hindernis. Nach Passieren des letzten Hindernisses sinkt die Ausbrei-
tungsgeschwindigkeit wieder ab, allerdings nicht so stark wie im homogenen
Fall (Abb.[5.1), da die Flamme sich vorwiegend in dem reaktiven Gemisch an
der Kanaloberseite bewegt, wo der Wasserstoffgehalt bis zu 30% erreicht, wih-
rend das Gemisch an der Kanalunterseite nur 3% Wasserstoff enthdlt (s. Abb.
und daher tiberhaupt nicht brennt. Fiir eine gewisse Zeit stellt sich im Ka-
nal eine konstante Ausbreitungsgeschwindigkeit von etwa 400 m/s ein. Zum
Ende der Simulation ist allerdings ein plotzlicher Geschwindigkeitsanstieg zu
erkennen, sodass die Endgeschwindigkeiten in Simulation und Experiment
nahezu dieselben sind.

Der Grund fiir diesen plotzlichen Geschwindigkeitsanstieg ist in Abb. Zu
erkennen. Links ist das Temperaturfeld, rechts der Druck wiedergegeben.” Die
Darstellung zeigt das Geschehen auf den letzten 50 cm der Kanalldnge. Im ers-
ten Bild, zum Zeitpunkt ¢ = 27,15 ms, ndhert sich die Flamme, die hauptsich-
lich im oberen Teil des Kanals brennt, der Endwand des Kanals an. Gleichzei-
tig bewegt sich der fithrende Stol3, der bereits am Kanalende reflektiert wurde,
in entgegengesetzter Richtung. Zum Zeitpunkt ¢ = 27,25 ms treffen Stof§ und
Flamme aufeinander. Ab hier brennt die Flamme in ein stark vorkomprimier-
tes Gemisch hinein, wo aufgrund der erhohten Dichte (Gl. und der er-
hohten laminaren Brenngeschwindigkeit (GL. die Reaktionsrate ansteigt.
Hieraus folgt wiederum ein so starker Druckanstieg, dass es bei ¢ = 27,40 ms
zu einer lokalen Explosion kommt. Von diesem Punkt breitet sich eine radia-
le Detonationswelle aus, die nach kurzer Zeit eine quasi—stationidre Form mit
gekriimmter Sto3front annimmt. Hierbei werden kurzfristig Driicke von mehr
als 100 bar erreicht.® Vergleicht man die Druckschriebe von Simulation und
Experiment wie in Abb.|5.7|dargestellt, so fdllt auf, dass bis zur Stelle x = 4,1 m
(Sensor 5) nur moderate Driicke bis etwa 15 bar auftreten. Die DDT in der Si-

2 Zur schirferen Abgrenzung der StoR- und Flammenfronten wurde hier (wie auch in den noch folgenden 2D-
Plots) mit einer Gitterweite von 1 mm gerechnet. Hinsichtlich des DDT-Verhaltens ergaben sich dabei keine
wesentlichen Unterschiede zu Rechnungen mit 2 mm Gitterweite.

3Die Begrenzung der Farbskala in Abb. auf 40 bar erfolgte zur besseren Visualiserung der Vor-DDT-
Bedingungen.

85



5 Ergebnisse und Diskussion

mulation erfolgt bei x = 4,9 m, wobei kurzzeitig ein Spitzendruck von 60 bar
erreicht wird. Bei der Reflexion der Detonation am Kanalende wird anschlie-
Bend nahezu der doppelte Wert registriert. Im Experiment ist bei x = 5,0 m
noch keine DDT zu erkennen. Trotzdem wird an der Endwand ein nahezu
identisches Druckprofil gemessen, allerdings mit einer Abweichung: Es gibt
kein Vor-Plateau, das in der Simulation ab ca. 26 ms von dem reflektierten Ver-
dichtungsstoR verursacht wird. Als Schlussfolgerung kann festgehalten wer-
den, dass im Experiment zwar ebenfalls eine DDT aulftritt, diese aber direkt
an der Endwand entsteht.

293 1000 2000 3000 0 10 20 30 40
Temperatur T [K] Druck p [bar]

Abbildung 5.6: DDT durch Interaktion eines reflektierten Stof3es mit der Flammenfront.

Dies kann dadurch erkldrt werden, dass die hohere Flammenausbreitungsge-
schwindigkeit im Experiment einen etwas stdrkeren Stol8 erzeugt, der bei Auf-
treffen auf die Endwand unmittelbar eine DDT hervorruft und nicht erst noch
mit der Flamme interagiert. Hier zeigt sich, dass aufgrund der extremen Nicht-
linearitdt der Zlindverzugszeit (s. Abb. bereits kleine Unterschiede in der
Ausbreitungsgeschwindigkeit phdanomenal andere Auswirkungen nach sich
ziehen konnen. Nichtsdestotrotz kann die Vorhersagekraft des Modells auch
in diesem Fall als sehr zufriedenstellend bezeichnet werden, da das Auftreten
einer DDT in dieser Konfiguration korrekt vorhergesagt wurde und erst eine
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5.2 Rechnungen mit Konzentrationsgradient
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Abbildung 5.7: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 15% H, (mit Konzentrations-
gradient).

detailliertere Untersuchung die Unterschiede im DDT-Mechanismus aufzeig-
te. Die wichtigste Folgerung aus Anwendersicht ist, dass das Vorhandensein
eines Konzentrationsgradienten in diesem Fall eine extrem heftige DDT zur
Folge hatte, wihrend im homogenen Fall mit demselben Wasserstoffgehalt
nur geringe Uberdriicke von weniger als 10 bar (s. Abb. in Anhang @) er-
reicht wurden.

Eine Erhohung des Wasserstoffgehalts auf 20% fiihrt dazu, dass eine DDT
deutlich friiher erreicht wird. In Abb. ist zu erkennen, dass die Flammenge-
schwindigkeit zum Ende der Hindernisstrecke von ca. 1000 m/s auf mehr als
2000 m/s springt, die DDT also bereits in der Hindernisstrecke erfolgt. Vergli-
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5 Ergebnisse und Diskussion

chen mit dem homogenen Gemisch desselben Wasserstoffgehalts (Abb.
erfolgt die DDT somit friiher und es werden auch etwas hohere Geschwin-
digkeiten erreicht. In erster Naherung sieht das hier erzielte Ergebnis weniger
dem homogenen Gemisch mit 20% H,, sondern vielmehr dem homogenen
Gemisch mit 25% H, (Abb. dhnlich, sowohl was die Anlaufldnge, als auch
was die erreichte Endgeschwindigkeit betrifft. Daraus kann geschlossen wer-
den, dass der erhOhte Wasserstoffgehalt im oberen Teil des Kanals die gesamte
Flammenausbreitung dominiert und nicht durch das Defizit an brennbarem
Wasserstoff im unteren Teil des Kanals kompensiert wird.
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Abbildung 5.8: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR30 mit 20% Hj
(mit Konzentrationsgradient).

Eine weitere Erh6hung des Wasserstoffgehalts von 20% auf 25% bringt keine
qualitative Anderung des Flammenausbreitungsverhaltens mehr. In Abb.
ist zu erkennen, dass sowohl die Anlauflinge bis zur DDT als auch der Ge-
schwindigkeitsverlauf im v-x-Diagramm nahezu unverdndert bleiben - die
DDT tritt in der Ndhe des letzten Hindernisses auf.

Fiir eine genauere Untersuchung des DDT-Mechanismus in der Hindernis-
strecke sind in Abb. Temperatur und Druck kurz vor Erreichen des letz-
ten Hindernisses dargestellt. Die Flamme brennt hauptsdchlich im oberen Teil
des Kanals, wo die hoheren Wasserstoffgehalte vorliegen. Vor dieser schnellen
Deflagration hat sich bereits ein gekriimmter fithrender Verdichtungsstol} ge-
bildet. Grund fiir die Krimmung ist zum einen die asymmetrische Warmefrei-
setzung, zum anderen die iiber die Kanalhdhe variierende Schallgeschwindig-
keit. An der oberen Wand liegt die hochste Schallgeschwindigkeit vor, der Sto3
ist hier senkrecht zur Wand. An der unteren Kanalwand hat sich ein Mach-
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Abbildung 5.9: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR30 mit 25% H
(mit Konzentrationsgradient).

Stamm ausgebildet, an dem der fithrende Stof3 reflektiert wird. Dieser Mach—
Stamm ist notwendig, da ein schiefer Verdichtungsstol} die Stromung ablenkt,
gleichzeitig aber an den Wéanden die Stromung keine Komponente senkrecht
zur Wand haben kann. Ist der Winkel des eintreffenden Sto8es auf der unteren
Wand zu grol3, um die wandparallele Strémung durch eine einfache Stof3re-
flexion herzustellen, so ist ein Mach-Stamm die einzige Moglichkeit, dies zu
erreichen [3,/67]. Die Reflexion des fiihrenden StoR3es erfolgt dann abgehoben
von der Wand in einem Tripelpunkt, in dem fiihrender Stol§, Mach-Stamm
und reflektierter StoR zusammentreffen.
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Abbildung 5.10: Druck- und Temperaturverteilung vor Erreichen des letzten Hindernisses in
der Konfiguration BR30 mit 25% H, (mit Konzentrationsgradient).

Der Ablauf der DDT ist in Abb. dargestellt. Nach Durchlaufen des vor-
letzten Hindernisses (nicht dargestellt) hat sich zum Zeitpunkt ¢ = 12,43 ms
eine quasi-stationdre Stof3front, der die Flamme in kurzem Abstand folgt, eta-
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Abbildung 5.11: DDT durch Selbstziindung am letzten Hindernis.

bliert. Zum Zeitpunkt ¢ = 12,45 ms kommt es unmittelbar hinter dem Mach-
Stamm zu einer Selbstziindung, sodass an der unteren Wand eine zweite
Flammenfront entsteht. Die Flammentemperatur liegt hier aufgrund des ge-
ringeren Wasserstoffgehalts deutlich unter den im oberen Kanalteil erreich-
ten Verbrennungstemperaturen. Bei ¢ = 12,46 ms trifft der fiihrende Stof§ auf
das obere Hindernis, im Folgenden kommt es auch dort zu einer Selbstziin-
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5.2 Rechnungen mit Konzentrationsgradient

dung. Da in diesem Fall aber deutlich mehr Reaktionswédrme freigesetzt wer-
den kann, ist der Druckanstieg hier hoher als bei der Selbstziindung an der
unteren Kanalwand. Die auf der Stirnseite des Hindernisses initiierte Reakti-
onsfront wird durch die Stromung in den Bereich zwischen den Hindernissen
transportiert. Von hier breitet sich die Druckfront, die stark genug ist, um eine
Detonation herbeizufiihren, kreisférmig aus. In den folgenden Bildsequenzen
(t > 12,48 ms) ist zu beobachten, wie eine riickwirts laufende Druckfront das
bereits verbrannte Gemisch noch einmal komprimiert und im bis dahin un-
verbrannten Gemisch im unteren Bereich des Kanals ebenfalls eine Reaktion
auslost. Die nach rechts ins Unverbrannte laufende Detonationsfront aus dem
oberen Teil des Kanals vereinigt sich mit der aus dem unteren Teil des Kanals
und nimmt im Folgenden (# > 12,52 ms) eine quasi-stationdre Form an, die
aufgrund des Konzentrationsgradienten im unverbrannten Gemisch stark ge-
kriimmt ist.

Es mag zunichst erstaunlich scheinen, dass in einem Gemisch mit 25% Was-
serstoff die Selbstziindung zuerst an der unteren Kanalseite auftritt, wo das
Gemisch sehr mager ist (xg, = 7%), wahrend es an der oberen Kanalseite
(xg2 = 45%) erst nach Stolireflexion an einem weiteren Hindernis zur Selbst-
ziindung kommt. Dies kann man jedoch bei genauerer Betrachtung der gas-
dynamischen Vorgidnge erkldren: Die Stol3front bewegt sich vor Eintreten der
Selbstziindung mit einer ndherungsweise konstanten Geschwindigkeit von
v = 1450 m/s. Die Schallgeschwindigkeit des mageren Gemisches an der unte-
ren Wand betrédgt a, = 356 m/s (s. Tabelle[A.1]in Anhang[A). Der Mach-Stamm
an der unteren Wand kann somit als ein senkrechter Verdichtungsstof§ an-
gesehen werden, der sich mit Mach-Zahl Ma = v/a, = 4,07 fortbewegt. Die
Stoflbeziehungen [3] liefern fiir py = 1,013 bar und T, = 293 K den Nachstol3—
Zustand

P1= Po (1 + —ZK (Ma2 - 1)) =19,4bar |, (5.1)
xK+1

T, = TO(1+2—K(Ma2—1)) (1— 2 (1— ! ))=1220K ) (5.2)
K+1 K+1 Ma?

Die zugehorige Ziindverzugszeit ldsst sich mit Cantera zu tig, = 54 us bestim-
men. In dieser Zeit bewegt sich die Stof3front um knapp 8 cm fort, d.h. so-
bald ein Mach-Stamm dieser Starke etabliert ist, reicht die Strecke zwischen
zwei Hindernissen aus, um an der unteren Wand eine Selbstziindung hervor-
zurufen. Natiirlich unterliegt das Gemisch abweichend von dieser idealisier-
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5 Ergebnisse und Diskussion

ten eindimensionalen Betrachtung leichten Stérungen, beispielsweise durch
transversal laufende Druckwellen. Da das Gemisch in dem auf 1220 K vorkom-
primierten Zustand tiberaus sensitiv ist, kénnen relativ kleine Abweichungen
von dem idealisierten Nachsto—Zustand die Ziindverzugszeit nochmals ex-
trem verkiirzen. Beispielsweise bewirkt eine weitere Temperaturerhohung um
50K eine Verkiirzung der Ziindverzugsldnge von 8 cm auf ca. 1 cm.

An der oberen Wand liegt zwar ebenfalls ein senkrechter Verdichtungsstol3,
der sich mit derselben Geschwindigkeit fortbewegt, vor. Aufgrund der héhe-
ren lokalen Schallgeschwindigkeit (a, = 452 m/s) entspricht das aber nur ei-
ner lokalen Mach-Zahl Ma = 3,21. Die Stollbeziehungen liefern hierfiir einen
Nachstol$i-Zustand p; = 12,0 bar und T; = 860 K, was zu einer um drei Gré3en-
ordnungen hoheren Ziindverzugszeit fiihrt. Leichte Abweichungen von die-
sem Zustand fithren noch nicht zu einer relevanten Verkiirzung der Ziind-
verzugszeit. Erst die Reflexion am oberen Hindernis steigert den Druck und
die Temperatur auf p, = 79 bar und T, = 1755 K,* wodurch dort innerhalb von
0,1 us Selbstziindung eintritt.

Eine Vergleichsrechnung mit unverdndertem Wasserstoffgehalt in einem Ka-
nal, in dem das letzte Hindernis fehlte, zeigte, dass die Selbstziindung hinter
dem Mach-Stamm ausreichte, um DDT hervorzurufen. Die Reflexion am letz-
ten Hindernis war in diesem Fall also nicht ursachlich fiir das Erreichen der
DDT. Eine weitere Rechnung mit nur 20% Wasserstoff zeigte dagegen, dass
die Reflexion am siebten Hindernis in diesem Fall erforderlich war, um eine
DDT zu erreichen. Die sehr dhnlichen Ergebnisse in Abb.[5.8/und Abb.5.9|sind
somit auf unterschiedliche Effekte zuriickzufiihren: Bei 20% H, ist das siebte
Hindernis erforderlich, um eine DDT zu erreichen, bei 25% H, tritt die DDT
unabhingig davon, ob das letzte Hindernis vorhanden ist, bei x = 2 m auf.

Ein Blick auf die Druckschriebe im 25%-Fall (Abb. zeigt, dass trotz des
hoheren Wasserstoffgehalts und des friiheren Eintretens der DDT geringere
Spitzendriicke erreicht werden als im 15%-Fall (Abb. [5.7). Folglich ist fiir das
Schadenspotenzial, das von einer DDT ausgeht, nicht nur der Energieinhalt
des Gasgemisches, sondern auch die Art der DDT von entscheidender Bedeu-
tung. Bei einer DDT durch Reflexion am Kanalende konnen deutlich hohere
Driicke (und Impulse) auftreten, als bei einer DDT, die in der Ndhe der Flam-
me durch Interaktion mit Hindernissen entsteht. Die aus der Simulation ge-

4 Zur Berechnung dieser Werte s. Anhang

92



5.2 Rechnungen mit Konzentrationsgradient

wonnenen Erkenntnisse werden auch hier durch die experimentellen Druck-
schriebe (s. Abb.|5.12) bestétigt.

Sensor 6, x=5.0m Sensor7,x=5.4m
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Abbildung 5.12: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 25% H, (mit Konzentrations-
gradient).

Ein vergleichbarer Trend in homogenen Gemischen wurde bereits von Eder
et al. [56, 57] experimentell beobachtet: Die maximalen Driicke an der End-
wand wurden von Eder nicht in nah-stochiometrischen, frith detonierenden
Gemischen gemessen, sondern in Gemischen, in denen die Ausbreitungsge-
schwindigkeit der Reaktionsfront im Bereich von 1000 bis 1250 m/s lag. Die
Vermutung [56], dass in diesen Gemischen noch kurz vor oder unmittelbar
an der Endwand eine DDT erfolgt, die fiir die hohen Drucklasten verantwort-
lich ist, kann durch die in dieser Arbeit durchgefiihrten Simulationen erhértet
werden. Als wesentliche Folgerung ist dariiber hinaus festzuhalten, dass aus
der Kenntnis der Ausbreitungsgeschwindigkeit nicht unmittelbar auf die auf-
tretenden Drucklasten geschlossen werden kann.

Vergleicht man die Rechnungen mit und ohne Konzentrationsgradient, kann
in der Hinderniskonfiguration BR30 zusammenfassend gefolgert werden, dass
das Vorhandensein eines Konzentrationsgradienten die DDT-Neigung enorm
erhohen kann. Wéahrend im homogenen Gemisch mit 15% Wasserstoff nur
eine Deflagration mit moderater Geschwindigkeit (< 500m/s) und Uber-
driicken von weniger als 10 bar erreicht wurde, trat in einem Gemisch mit star-
kem Konzentrationsgradienten bei demselben mittleren Wasserstoffgehalt ei-
ne extrem starke DDT auf, verursacht durch Reflexion des fiihrenden Sto-
Bes an der Endwand des Kanals. Hierbei wurden Spitzendriicke von mehr als
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5 Ergebnisse und Diskussion

100 bar beobachtet. Bei hoheren Wasserstoffgehalten trat zwar sowohl im ho-
mogenen als auch im inhomogenen Gemisch DDT auf, allerdings waren dafiir
bei Vorhandensein eines Konzentrationsgradienten eine kiirzere Anlaufstre-
cke bzw. weniger Hindernisse notwendig. Das hier festgestellte Verhalten ge-
neralisiert auf alle Hinderniskonfigurationen zu iibertragen wiirde der Kom-
plexitédt des Problems allerdings nicht gerecht werden, wie im folgenden Ka-
pitel gezeigt werden soll.

5.3 Einfluss der Hindernisgrof3e

In diesem Kapitel wird die Kanalkonfiguration mit 60% Blockierrate unter-
sucht. Der Schwerpunkt der Darstellung liegt dabei auf den Unterschieden
zur Konfiguration mit 30% Blockierrate. Diese sind bei einem Gemisch mit
25% Wasserstoff besonders deutlich. Die Ergebnisse fiir den homogenen Fall
sind in Abb. dargestellt. Man erkennt, dass Simulation und Experiment
gut iibereinstimmen, mit einer DDT, die bei x = 1,5 m einsetzt. Die Detonation
lauft mit ca. 2000 m/s gegen die Endplatte, wo Driicke von mehr als 60 bar er-
reicht werden. Auch an den anderen Drucksensoren liegt eine sehr gute Uber-
einstimmung mit dem Experiment vor (s. Abb.[5.14).
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Abbildung 5.13: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR60 mit 25% H

(homogen).

Wiederholt man diese Rechnung mit Konzentrationsgradient, so ergibt sich
im v-x-Diagramm (Abb.|5.15) eine etwas schlechtere Ubereinstimmung zwi-
schen Simulation und Experiment. In beiden liegt die Flammenausbreitungs-
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Abbildung 5.14: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR60 mit 25% H, (homogen).

geschwindigkeit aber deutlich unter der im homogenen Gemisch beobach-
teten. Nach ca. 1 m Lauflinge wird eine niherungsweise konstante Ausbrei-
tungsgeschwindigkeit erreicht, die auch im unversperrten Teil des Kanals er-
halten bleibt. Im Experiment ist diese etwas hoher als in der Simulation und
scheint stdrker zu schwanken. Erst an der letzten Fotodiode wird in der Simu-
lation ein deutlicher Geschwindigkeitssprung festgestellt, &hnlich wie er auch
schon in der Konfiguration BR30 bei 15% Wasserstoff beobachtet wurde (Abb.
.5). Der Mechanismus ist aber in diesem Fall leicht unterschiedlich und ist
in Abb. visualisiert. In dieser Darstellung von Temperatur und Druck né-
hert sich die Flamme, die wiederum vornehmlich im oberen Teil des Kanals
brennt, der Endwand an. In einigem Abstand davon lduft ein Verdichtungs-
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Abbildung 5.15: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR60 mit 25% H
(mit Konzentrationsgradient).
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Abbildung 5.16: DDT durch StoRreflexion am Kanalende.

stol$, der aufgrund des Konzentrationsgradienten leicht geneigt ist. Er trifft
zum Zeitpunkt ¢ = 16,44 ms auf die Wand und fiihrt anschlieend zu einer
Selbstziindung. Diese Selbstziindung ist stark genug, um in dem noch unver-
brannten Gemisch eine Detonation auszuldsen. Diese lduft der Deflagration
entgegen und weist aufgrund der lokalen Wasserstoff-Verteilung wiederum
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5.3 Einfluss der Hindernisgrofe

eine gekriimmte Front auf. Im Gegensatz zu dem in Abb. [5.6/dargestellten Fall
war hier der fiihrende Stol} also stark genug, um direkt eine DDT auszuldsen.

Im v-x-Diagramm der Simulation in Abb. dullert sich dieser DDT-
Vorgang als ein Geschwindigkeitssprung, da die Auswerteroutine die maxi-
male x—Koordinate des verbrannten Gemisches berechnet, welche schlagar-
tig auf x = 5,40 m springt. Im v—-x-Diagramm des Experiments ist kein ver-
gleichbarer Geschwindigkeitssprung erkennbar, da die letzte Fotodiode bei
x = 5,30 m positioniert ist und offenbar von der deflagrativen Flamme erreicht
wird, bevor die riickwiarts laufende Detonation an dieser Stelle ankommt.
Dass die riickwirts laufende Detonation dennoch im Experiment ebenfalls
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Abbildung 5.17: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR60 mit 25% H, (mit Konzentrations-

gradient).
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5 Ergebnisse und Diskussion

aufgetreten ist, kann aus den Druckschrieben in Abb. geschlossen wer-
den. Der nach rechts laufende StoR erreicht im Experiment an den Sensoren 4,
5 und 6 nur knapp die 20-bar-Grenze. Dennoch kommt es an der Endplatte zu
einem Anstieg bis in den Bereich von 120 bar. Dieser starke Druckanstieg kann
nicht durch die Reflexion eines inerten Stol3es verursacht sein, sondern muss
die Folge einer extrem starken Wéarmefreisetzung innerhalb eines sehr kurzen
Zeitraums sein. Wie schon im Fall mit 15% Wasserstoff bei Blockierrate 30%
konnte durch die Simulation hier gezeigt werden, dass die alleinige Betrach-
tung eines experimentellen x—#— oder v—x-Diagramms nicht ausreicht, um zu
entscheiden, ob eine DDT aufgetreten ist oder nicht. Im hier betrachteten Fall
dullert sich die Explosion an der Endwand nur in den Druckschrieben, nicht
aber in der von den Fotodioden erfassten Flammenausbreitung.

Bei einer Erhohung des Wasserstoffgehalts auf 30% riickt die benotigte An-
laufldnge bis zum Einsetzen der DDT sowohl im homogenen Gemisch (Abb.
als auch im Gemisch mit Konzentrationsgradient (Abb. in die Hin-
dernisstrecke hinein. Beides wird von der Simulation sehr gut wiedergegeben.
Der Unterschied zwischen beiden Konfigurationen ist zwar relativ gering, al-
lerdings detoniert auch hier das homogene Gemisch etwas frither. Dazu wer-
den im homogenen Gemisch tendenziell etwas héhere Driicke erzielt (s. dazu
die Druckschriebe in Anhang|[G).
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Abbildung 5.18: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR60 mit 30% H;
(homogen).

Insgesamt kann bei der Konfiguration BR60 festgestellt werden, dass bei Vor-
handensein von Konzentrationsgradienten zwar ebenfalls sehr hohe Driicke
erreicht werden kénnen, wie am Beispiel der DDT durch StoRreflexion gezeigt
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Abbildung 5.19: Auswertung der Flammenausbreitung in der Konfiguration BR60 mit 30% H;
(mit Konzentrationsgradient).

wurde. Im Gegensatz zur Konfiguration BR30 erhoht ein Konzentrationsgra-
dient aber nicht die DDT-Neigung gegeniiber einem homogenen Gemisch,
sondern verringert sie.

Um diese gegenldufige Tendenz besser zu verstehen, ist in Abb. fir die
Konfiguration BR30 dargestellt, wie der Wasserstoff im unverbrannten Ge-
misch® vor der Flamme vermischt wird, wihrend sich die Flamme ausbreitet.
Bei = 1,00 ms, also kurz nach der Ziindung, ist die anfingliche Schichtung
gut erkennbar. Danach bildet sich aufgrund der lokal variierenden laminaren
Brenngeschwindigkeit eine asymmetrische Flamme aus. Das von der Flam-
me verdriangte Frischgas stromt zwischen den Hindernissen hindurch, wo-
durch dahinter Wirbel entstehen, die die Wasserstoff-Luft-Schichtung vermi-
schen (# = 7,00 ms). Dies geschieht zundchst nahezu symmetrisch mit jeweils
einem grofen Wirbel hinter dem oberen bzw. unteren Hindernis, wodurch
Rezirkulationszonen mit fettem bzw. magerem Gemisch entstehen. Das Ge-
biet mittleren Wasserstoffgehalts wird eingeschniirt bzw. nach stromab ver-
drangt. AnschlieSend entstehen Asymmetrien, die vor allem auf die hohe-
re Verdrdngungswirkung aufgrund einer héheren Brenngeschwindigkeit im
oberen Teil des Kanals zuriickzufiihren sind. Daneben spielen auch Rayleigh—
Taylor-Instabilitdten eine Rolle, da teilweise Fluidpakete geringerer Dichte
unter Pakete mit hoherer Dichte transportiert werden. Letzter Effekt tragt
ebenfalls zur Intensivierung der Durchmischung bei. Schon nach wenigen

% Wasserstoff im verbrannten, {iberstdchiometrischen Gemisch wurde hier ausgeblendet, um die Flammenkon-
tur besser sichtbar zu machen.
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5 Ergebnisse und Diskussion

Hindernissen hat die propagierende Flamme dafiir gesorgt, dass sich die an-
fangs extremen Konzentrationsunterschiede im Bereich der Hindernisstrecke
einander deutlich angendhert haben. Dennoch ist das Gemisch nach wie vor
alles andere als homogen, es existieren immer noch groflere Gebiete, in de-
nen es stochiometrisch oder leicht fett ist. Diese Verteilung scheint aufgrund
der lokal erhohten Reaktivitdt die DDT-Neigung gegeniiber einem homoge-
nen Gemisch mit 20% Wasserstoff zu begiinstigen, da in Gebieten mit héhe-
rem Wasserstoffgehalt h6here Warmefreisetzungsraten und damit auch héhe-
re Druckanstiegsraten erreicht werden.
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Abbildung 5.20: Vermischung des Wasserstoffs im unverbrannten Gas bei 30% Blockierrate
(20% H,, Konzentrationsgradient nach 3 s Wartezeit).

Kommt es zur DDT (hier nicht dargestellt), so breitet sich die Reaktion mit
einer Geschwindigkeit aus, die um ein Vielfaches tiber der Geschwindigkeit
der Expansionsstromung liegt, die die Vermischung verursacht. Die Reaktion
kann damit die Storungen, die wdhrend der deflagrativen Phase erzeugt wur-
den, tiberholen und brennt im hinteren Teil des Kanals in ein ungestortes
Gemisch hinein, in dem der anfdngliche Konzentrationsgradient noch intakt
ist. Dies erkldrt die ungestorte, im zeitlichen Verlauf nahezu gleichbleibende
Kriimmung der Detonationsfront, wie sie z.B. in Abb. nach dem letzten
Hindernis (¢ > 12,52 ms) zu sehen ist.

Betrachtet man in Abb. den Vermischungsvorgang bei 60% Blockierra-
te, so fdllt auf, dass von Beginn an grélere, aber auch deutlich feiner struk-
turierte Mischungswirbel erzeugt werden, die weniger homogenisierend wir-
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5.3 Einfluss der Hindernisgrofe

ken. Zwar ist die Stromungsgeschwindigkeit zwischen den Hindernissen gro-
Ber als bei 30% Blockierrate, gleichzeitig entstehen aber auch hohere Scher-
krifte zwischen ruhendem Gas (hinter den Hindernissen) und bewegtem Gas.
Dies aullert sich in zwei Effekten. Zum einen sind bei ¢ = 10,50 ms und in den
darauffolgenden Bildern vor der Flamme einzelne, scharf abgetrennte Inseln
mit fettem Gemisch erkennbar. Da diese allerdings klein und immer wieder
von Bereichen mit magerem Gemisch umgeben sind, sind sie fiir die DDT-
Neigung offenbar nicht forderlich. Zum anderen werden die hindurchtreten-
den Freistrahlen stiarker abgebremst, sodass es zu einer weniger gleichmafi-
gen Durchmischung des Gases zwischen zwei aufeinanderfolgenden Hinder-
nissen kommt. Stattdessen verbleibt im hinteren Teil einer Kavitit, also vor
dem nédchsten Hindernis, die anfangliche Schichtung relativ ungestort. Dass
auch dies DDT-hemmend wirkt, kann nicht allein durch die Betrachtung der
Mischung, sondern nur unter Einbeziehung der Gasdynamik erklédrt werden.
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Abbildung 5.21: Vermischung des Wasserstoffs im unverbrannten Gas bei 60% Blockierrate
(20% H,, Konzentrationsgradient nach 3 s Wartezeit).

Einerseits ist das im oberen Teil des Kanals verbleibende leicht fette Gemisch
unmittelbar vor dem nédchsten Hindernis zwar forderlich fiir die Ausbildung
schneller Flammen. Andererseits wirken die Hindernisse mit 60% Blockier-
rate aber auch hinderlich fiir die DDT. Sie blocken einen Grol3teil der starken
Druckwellen, die gerade in diesem oberen Bereich entstehen, ab. Die wihrend
der Flammenbeschleunigung entstehenden StoRfronten kénnen nur 40% der
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5 Ergebnisse und Diskussion

Querschnittsfliche beim Ubergang in die nichste Kavitit nutzen, wobei sie
nach dem Hindernis zundchst wieder transversal expandieren und damit
axialen Impuls verlieren. Der Aufbau einer starken fithrenden StoRfront, wie
er fiir DDT notwendig ist, wird somit erschwert, wenn die Hindernisse zu grof$
sind.

Dies ist in Abb. eindrucksvoll gezeigt. In dieser Abbildung ist links das
Temperaturfeld und rechts der Druck dargestellt. Zusétzlich ist die Ma=1-
Linie (pink) eingezeichnet, die den Ubergang von Unterschall- auf Uber-
schallstromung markiert. Zum Zeitpunkt ¢ = 11,12 ms ndhert sich die Flam-
me dem Hindernis an. Zuvor wurden bereits mehrere Druckwellen erzeugt,
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Abbildung 5.22: Sto3-Flammen-Interaktion an einem Hindernis mit Blockierrate 60%. Im
Druckplot ist auch die Ma=1-Linie dargestellt.
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5.3 Einfluss der Hindernisgroe

von denen die ersten das Hindernis schon passiert haben. Dabei wurden die
Druckwellen jeweils auf 60% der Querschnittsfliche reflektiert, wahrend sie
in der Mitte, auf 40% der Flache, hindurchtraten und anschlieSend wieder ex-
pandierten. Ein starker, gekriimmter StoR ist unmittelbar davor, auf das Hin-
dernis zu treffen. Aufgrund des Druckunterschieds iiber das Hindernis hinweg
wirkt dieses wie eine blockierte Diise, in deren engstem Querschnitt Ma = 1
erreicht wird. Der hindurchtretende Massenstrom ist somit durch die Gasdy-
namik begrenzt. Zum Zeitpunkt ¢ = 11,16 ms wird der starke Stof3 reflektiert,
wodurch eine in negativer x—Richtung propagierende Welle entsteht. Dieser
Vorgang wiederholt sich ein weiteres Mal, dieses Mal mit einem noch stér-
keren Stof} zwischen t = 11,24 ms und ¢ = 11,32 ms. Da sich die oben und un-
ten reflektierten St63e beim Zuriicklaufen wieder zu einem einzigen Sto3 tiber
die gesamte Kanalh6he vereinigen, kommt es in ihrem Nachlauf zu einer im-
mer starkeren Stromung in negativer x—Richtung, sodass die Flamme vor dem
Hindernis immer weiter abgebremst wird. Der Teil der Druckstérungen, der
zwischen den Hindernissen hindurchgetreten ist, propagiert dagegen mit na-
hezu unverminderter Geschwindigkeit bereits auf das ndchste Hindernis zu.
Dadurch wird die enge Kopplung zwischen Flamme und Druckstérungen, die
vor dem Hindernis entsteht, bei Vorhandensein zu groBer Hindernisse immer
wieder zerstort. Erst bei £ = 11,48 ms gelangt die Flamme ins Einflussgebiet
der blockierten Diise, wo grol’e Geschwindigkeiten in positiver x-Richtung
vorliegen. Dadurch wird die Flamme in die ndchste Kammer befordert, wo
neue, starke Stole generiert werden und der eben dargestellte Vorgang sich
wiederholt.

Auch wenn grof3e Blockierraten die anfiangliche Flammenbeschleunigung er-
leichtern (man vergleiche die Zeitachse zwischen Simulationen mit 30% und
60% Blockierrate bei gleichen Wasserstoffgehalten, z.B. Abb. 5.4 und Abb.
, so konnte hiermit gezeigt werden, dass sie fiir das Erreichen von DDT
hinderlich sein kénnen. Insbesondere bei Vorhandensein von Konzentrati-
onsgradienten kommt dies zum Tragen, da die Flamme vorrangig auf der
Oberseite des Kanals brennt und von den Hindernissen noch intensiver be-
hindert wird als eine Flamme in einem homogenen Gemisch, deren Flam-
menspitze im Allgemeinen in der Mitte des Kanals propagiert. Wie man aus
Abb. folgern kann, wiirde eine solche Flamme die Ma=1-Linie deutlich
frither erreichen als eine asymmetrische Flamme, deren Spitze erst gegen die
Druckwellen, die vom oberen Hindernis reflektiert werden, ankdmpfen muss.
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5 Ergebnisse und Diskussion

5.4 Drucklasten auf die umgebende Struktur

Wihrend bei den bisher gezeigten Ergebnissen der Schwerpunkt auf der Be-
rechnung und dem Verstdndnis von DDT-Vorgidngen lag, soll nun noch ein
Blick auf die Drucklasten, die eine stationdr propagierende Detonation nach
Passieren des letzten Hindernisses auf die Kanalwédnde ausiibt, geworfen wer-
den. Im Unterschied zu den bisherigen Rechnungen wird dazu der Druck so-
wohl auf der oberen als auch auf der unteren Wand erfasst. Die numerischen
»2Drucksensoren“ werden dazu in einem engen Abstand von nur 8 mm gesetzt.
Abb. zeigt das Ergebnis fiir eine Detonation, die in einem homogenen
Gemisch mit 25% H, propagiert. Um zu zeigen, dass die Detonation voll aus-
gebildet ist und keine Schwankungen entlang der Ausbreitungsrichtung auf-
treten, sind die Druckschriebe von jeweils fiinf Sensoren auf der oberen und
unteren Kanalseite (jeweils mit Abstand 8 mm) dargestellt. Sobald die vollaus-
gebildete Detonation einmal erreicht ist, fiihrt ein Versetzen der Sensoren zu
keiner Verdnderung der Ergebnisse mehr, daher ist die absolute Position der
Sensoren nicht relevant. Da die Detonationsfront anndhernd planar ist, zeigen
auch die Sensoren oben und unten jeweils nahezu simultane Druckschriebe.
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Abbildung 5.23: Verteilung der Drucklasten auf die obere und untere Wand in einem homo-
genen Gemisch (Ho—Gehalt 25%).
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5.4 Drucklasten auf die umgebende Struktur

Bei Eintreffen der Stofront springt der Druck auf ca. 18 bar. Die nachfolgende
Expansionswelle ldsst den Druck langsam absinken.

Ganz anders sieht es im Fall mit Konzentrationsgradienten aus (Abb. . Da
die Stol¥front stark gekriimmt ist, werden die Drucksensoren an der oberen
Wand zuerst erreicht. Sie zeigen Spitzendriicke von etwa 15bar. An der un-
teren Wand werden dagegen Spitzendriicke von etwa 38 bar gemessen. Dies
ist besonders brisant, wenn man bedenkt, dass an der unteren Wand nur
7% Wasserstoff vorliegen, an der oberen dagegen 45%. Die zu erwartenden

Chapman-Jouguet-Driicke homogener Gemische sind in Tabelle [5.1| darge-
stellt.
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Abbildung 5.24: Verteilung der Drucklasten auf die obere und untere Wand bei Vorliegen ei-
nes Gradienten (H,—Gehalt 25%).

XH2 pcy
7% | 6,5bar
25% | 15,2 bar
45% | 14,9 bar
Tabelle 5.1: Chapman-Jouguet-Driicke, berechnet mit Cantera [86].

Wihrend an der oberen Wand ein mit dem homogenen Gemisch vergleichba-
rer Spitzendruck nahe an dem zugehorigen CJ-Druck erreicht wird, werden an

105



5 Ergebnisse und Diskussion

der unteren Wand trotz Wasserstoffmangel keine geringeren, sondern deut-
lich hohere Driicke erzielt. Die Ursache hierfiir liegt wieder in der speziellen
Stof3-Struktur, die der Konzentrationsgradient mit sich bringt. Wie schon in
Kap.[5.2|geschildert, erfolgt die Reflexion des fiihrenden Stol3es an der unteren
Wand iiber einen Mach-Stamm, der aufgrund der lokal geringeren Schallge-
schwindigkeit eine grolere Kompression bewirkt als der senkrechte Stol§ an
der oberen Wand. Dass sowohl oben als auch unten die Driicke nach einem
ersten Absinken wieder sprunghaft ansteigen, ist auf die sekunddren Stof3re-
flexionen, die in Abb. erkennbar sind, zuriickzufiihren. Erst danach ha-
ben sich die Driicke tiber die ganze Kanalhdhe einander soweit angeglichen,
dass sie wie im homogenen Fall simultan absinken.

sekundaire Reflexionen Mach-Reflexion Stold

H T ° e
0 5 10 15 20 25 30
Druck p [bar]

Abbildung 5.25: Druckverteilung in einer Detonationsfront mit Konzentrationsgradient (Hp—
Gehalt 25%).

Weitere Rechnungen konnten zeigen, dass selbst bei Absenkung des Wasser-
stoffgehalts an der unteren Wand auf 0% die Driicke immer noch diejenigen
an der oberen Wand iibersteigen konnen, wenn der Gradient stark genug ist,
um einen Mach-Stamm auszubilden.

Auch wenn die Druckspitzen nur fiir relativ kurze Zeit anliegen, dul3ert sich
der Mach-Stamm nicht nur in den Spitzendriicken, sondern auch im Impuls.
Begrenzt man die Integration in Gl. |4.3|auf die ersten 45 us nach dem Eintref-
fen der ersten Stol3front (sowohl an der oberen als auch an der unteren Wand
entspricht das dem Zeitintervall zwischen der ersten Druckspitze und den se-
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5.4 Drucklasten auf die umgebende Struktur

kundiren Reflexionen, s. Abb.[5.24), so erhilt man an der oberen Wand einen
flichenbezogenen Impuls von

tp+45us
B B 4+ Ns
Ioben = (p— po) dt =3,32-10 U (5.3)
To
an der unteren Wand hingegen

tp+45us
4 Ns
Linten = f (p—po) dt =5,67-10 2 (5.4)
fo

Neben dem um den Faktor 2,5 hoheren Spitzendruck bringt die erste Stol3-
front also auch einen um 70% hoheren Impulseintrag mit sich. Im Hin-
blick auf die Belastungsgrenzen von Reaktor—-Containments relativieren sich
diese Unterschiede allerdings etwas. Sievers et al. [183] konnten in Finite—
Elemente-Simulationen zur Bestimmung der Grenztragfihigkeit eines Stahl-
Containments bei lokalen dynamischen Druckspitzen zeigen, dass bei Spit-
zenbelastungen oberhalb von 10 bar und Belastungsdauern zwischen 16 ms
und 100 ms die effektiven Spannungen in der Containment-Struktur nicht die
Maximalspannungen aus quasi-statischen Simulationen tiberschreiten. Zwar
kann eine nennenswerte Plastifizierung der Struktur erfolgen, die Integritat
des Containments ist dadurch aber nicht gefdhrdet. Dagegen erzeugen Spit-
zenbelastungen unterhalb von 10 bar bei einer Belastungsdauer im Bereich
von 32ms Verformungen der Containment-Struktur weit iiber dem quasi-
statischen Aquivalent, da damit eine globale Eigenfrequenz des Containments
angeregt wird [183]. Die in Abb. gezeigten, sehr viel kiirzeren Druckspit-
zen stellen somit aus dem Blickwinkel der Containment-Integritdt zwar sehr
hohe Maximalbelastungen dar, die lokal zu Plastifizierung der Struktur fithren
konnen, sind mit einer Dauer von deutlich unter 1 ms aber zu kurz, um ein
Reaktor-Containment zu gefdhrden.

Nichtsdestotrotz muss festgehalten werden, dass sich die bisher tibliche An-
nahme, homogene, nah-stéchiometrische Gemische wiirden aufgrund ihrer
Reaktivitdt auch das grofSte Gefahrdungspotenzial mit sich bringen, als falsch
herausgestellt hat. Vielmehr spielt die riumliche Verteilung des Brennstoffs
eine entscheidende Rolle bei der Beurteilung des Gefahrdungspotenzials und
sollte in Zukunft, speziell wenn es um die Integritét kleinerer Strukturen mit
geringer Tragheit geht, berticksichtigt werden.
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5 Ergebnisse und Diskussion

5.5 Fazit

Die gezeigten Ergebnisse belegen, dass der entwickelte Solver in der Lage ist,
eine Vielzahl unterschiedlicher Versuche in der GraVent-Anlage in sehr gu-
ter Ubereinstimmung mit dem Experiment nachzurechnen. Dies betrifft so-
wohl reine Deflagrationsvorgédnge als auch Experimente, in denen DDT auf-
trat. Die beobachteten DDT-Phianomene umfassten Transitionen, die durch
StoBreflexion an Wanden hervorgerufen wurden, Transitionen, die aus der
turbulenten Stromung zwischen fithrendem StoR und Flamme entsprangen,
sowie Transitionen, die durch StoR-Flammen-Interaktion ausgelost wurden.
Eine spezielle Betrachtung oder Modellierung des in der Literatur (s. Kap.
hdufig als DDT-Ursache genannten SWACER-Mechanismus war nicht notig,
um die makroskopischen, experimentell beobachteten DDT-Vorgédnge zu si-
mulieren. Die Auflésung eines SWACER-Vorgangs wire, genauso wie die Auf-
l6sung transversaler Detonationsinstabilitdten, auf den verwendeten Gittern
auch gar nicht moglich gewesen. Die in Kap. 2.4/ genannten Anforderungen an
ein gutes DDT-Modell konnten somit bestétigt werden.

Es konnte gezeigt werden, dass das Vorhandensein eines Konzentrationsgra-
dienten die DDT-Neigung sowohl erh6hen als auch verringern kann. Im kon-
kreten Fall erhohte ein Gradient in einem Kanal mit 30% Blockierrate die
DDT-Neigung, wéahrend sie in einem Kanal mit 60% verringert wurde, je-
weils verglichen mit einem homogenen Gemisch des gleichen Wasserstoffge-
halts. Bevor dieser Befund auch auf andere Kanalgeometrien erweitert wird,
empfehlen sich allerdings weitere Rechnungen bzw. Experimente mit anderen
Hindernisgeometrien. So erscheint es z.B. naheliegend, dass eine Umorientie-
rung der Hindernisse (vertikal statt horizontal) zu anderen Ergebnissen fiih-
ren wird, da dann ein Fortschreiten der Reaktionsfront an der oberen Wand
nicht mehr in der Form unterbunden wird, wie es in dieser Arbeit am Kanal
mit 60% Blockierrate beobachtet wurde.

Die gdngige Erwartung, dass homogene, nah-stéchiometrische Gemische das
hochste Gefdhrdungspotenzial aufweisen, muss ausdriicklich zuriickgewie-
sen werden, da bei Vorhandensein eines Konzentrationsgradienten in mage-
ren Gemischen weitaus hohere Drucklasten auftreten konnen. Dies betrifft
zum einen den DDT-Vorgang selbst, dessen Heftigkeit wesentlich von dem
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5.5 Fazit

auslosenden Mechanismus abhéngt, als auch die Lasten, die eine Detonation
nach vollzogener Transition auf die umgebende Struktur austibt.

Der entwickelte Solver stellt ein gutes Werkzeug zur Durchfiihrung von Para-
meterstudien und zur Ergdnzung sicherheitsrelevanter Experimente dar, da
bei relativ geringem Rechenaufwand Flammenbeschleunigungs— und DDT-
Vorgédnge auf Laborskala simuliert werden kénnen, ohne sdmtliche feinskalige
Details aufzuldsen.
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6 Kritische Analyse und Ausblick

Um eine hohe Qualitdt und Verldsslichkeit von Simulationsergebnissen zu
gewdhrleisten, haben sich im Bereich der Reaktorsicherheit sogenannte Best
Practice Guidelines [145] etabliert. Diese enthalten unter anderem Empfeh-
lungen fiir die Variation von Parametern und Untermodellen, um die Sen-
sitivitit von Benutzereingaben auf das erhaltene Endergebnis zu quantifi-
zieren. Den Best Practice Guidelines entsprechend wurden in dieser Arbeit
beispielsweise Gitterkonvergenzstudien durchgefiihrt, die bei den GraVent-
Experimenten zu dem Ergebnis fiihrten, dass eine Mindestauflosung des Re-
chengitters von 2 mm erforderlich ist und feinere Gitter zu keinen signifikan-
ten Anderungen mehr fiihrten. Bei der Anwendung auf andere Experimen-
te muss die erforderliche Gitterauflosung neu bestimmt werden. Aullerdem
ist bei der Anwendung in komplexeren Geometrien bei abnehmender Gitter-
qualitdt (z.B. unvorteilhafte Gitterwinkel, gro3e Seitenverhdltnisse, stark un-
terschiedliche Zellvolumina [4} 70, 145]) mit neuen Fehlerquellen zu rechnen.
Im Gegensatz zu impliziten Rechenverfahren spielt dagegen die Wahl des Zeit-
schritts bei dem expliziten Riemann-Solver keine wesentliche Rolle im Hin-
blick auf die Rechengenauigkeit, sondern stellt lediglich ein Stabilitdtskriteri-
um dar: Fiir CFL-Zahlen von 0,4 und kleiner ist der Solver stabil. Eine Verrin-
gerung des Zeitschritts verbessert das Ergebnis nicht merklich. Um einen aus-
reichenden Sicherheitsabstand von der Stabilitdtsgrenze einzuhalten, wurden
alle Rechnungen in dieser Arbeit mit einer CFL-Zahl von 0,3 durchgefiihrt.

Da in dieser Arbeit nicht nur ein einzelnes Modell entwickelt wurde, sondern
ein vollstdndiger CFD-Solver inklusive Stromungsloser, Deflagrationsmodell
und Selbstziindmodell, kann nicht die gesamte Parameterbreite aller Einfluss-
faktoren auf das Endergebnis getestet werden. Dariiber hinaus ist die hier ver-
folgte Anwendung (Simulation eines instationdren Verbrennungsvorgangs in-
klusive moglicher DDT) sehr komplex und der Einfluss einzelner Parameter
kann nicht anhand einer einzelnen skalaren Zielgro3e, wie in den Best Prac-
tice Guidelines empfohlen [145], gemessen werden. Daher wurde bei der Ent-
wicklung des vorliegenden Solvers Wert darauf gelegt, die Qualitdt der Mo-

111



6 Kritische Analyse und Ausblick

dellierung so weit wie moglich durch Vergleich mit analytischen Lésungen
zu belegen (Kap. oder durch analytische Uberlegungen zu begriinden
(Kap.[3.4.2). Der so konstruierte Solver erfordert keine weiteren Benutzerein-
gaben wie empirische Vorfaktoren oder die Auswahl eines spezifischen Mo-
dells.

Im Hinblick auf eine mégliche Weiterentwicklung des Solvers bleibt fest-
zuhalten, dass er bisher nur auf die relativ kleinskaligen Experimente in
der GraVent-Anlage angewendet wurde, deren Geometrie auch in 2D-
Rechnungen sehr gut abgebildet werden kann. Bevor von einem verldsslichen
Rechenverfahren gesprochen werden kann, sind weitere Rechnungen in gro-
Beren und komplexeren Geometrien notwendig. Dazu bietet sich beispiels-
weise die Simulation von Flammenbeschleunigungs— und DDT-Vorgidngen in
runden Explosionsrohren [56), 117] oder grof3skaligen Experimenten [36), [72]
an. Beim Ubergang auf 3D-Simulationen ist allerdings ein erheblicher Zu-
wachs an Rechenzeitbedarf zu erwarten. Wahrend die 2D-Nachrechnung ei-
nes GraVent-Experiments etwa 100 CPU-Stunden bendétigt und somit schon
bei geringem Parallelisierungsgrad in vertretbarer Zeit Ergebnisse erzielt wer-
den, wiirde durch Hinzunahme der dritten Dimension (Kanalbreite 300 mm)
bei gleicher Diskretisierung (2 mm Gitterweite) die Anzahl der Gitterzellen um
den Faktor 150 steigen. Nimmt man als Fernziel die in der Einleitung genann-
te Nachrechnung von dreidimensionalen Verbrennungsvorgédngen in der Gro-
Benordnung eines Reaktor-Containments an, so wird klar, dass trotz anhal-
tender Steigerung der verfiigbaren Rechenkapazitdten mit einer Anwendung
des in dieser Arbeit entwickelten Modells auf Reaktorskala in ndherer Zukunft
nicht zu rechnen ist. Daher ist es ratsam, Ansdtze weiterzuverfolgen, die die
fiir eine akkurate Beschreibung der Flammenausbreitung notwendige Gitter-
auflosung weiter verringern. Ein moglicher Weg in diese Richtung besteht da-
rin, das in dieser Arbeit vorgestellte Subgrid—Modell (Kap. weiterzuent-
wickeln, indem man die dreidimensionale Orientierung von Flammenfronten
innerhalb einer Gitterzelle rekonstruiert. Derartige Ansdtze existieren bereits
fir strukturierte Gitter [108, [185]. Gelingt es, diese auf unstrukturierte Gitter
zu tibertragen, so bietet dies die Moglichkeit, konvektive und diffusive Fliisse
jeweils getrennt fiir verbranntes und unverbranntes Gemisch zu berechnen,
sodass nicht nur die Reaktion, sondern auch die Transportprozesse auf Ska-
len deutlich unterhalb der Auflésung des CFD-Gitters erfasst werden konnen.
Inwieweit eine mit immer groberen Gittern zwangsldufig einhergehende Ver-
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einfachung komplexer Geometrien erfolgen kann, ohne die Qualitit der Er-
gebnisse zu beeintrdchtigen, muss sich anschlielend erweisen.
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7 Zusammenfassung

Bei der sicherheitstechnischen Bewertung von Kernkraftwerken stellt die
mogliche Freisetzung von Wasserstoff wihrend eines schweren Unfalls ein
groRes Problem dar. Um verldssliche Sicherheitskonzepte zu erarbeiten, muss
analysiert werden, unter welchen Umstdnden Wasserstoff-Luft-Gemische
deflagrativ abbrennen und unter welchen Umstidnden eine Deflagrations—
Detonations—Transition (DDT) auftritt. Angesichts des aktuellen Wissensstan-
des werden dazu Versuche in Explosionskanédlen sowie numerische Simulatio-
nen durchgefiihrt. Derzeit gdngige Simulationstools haben den Nachteil, dass
sie meist auf die Simulation entweder einer Flammenbeschleunigung oder ei-
ner Detonation beschrinkt sind und der Nutzer anhand von empirischen Kri-
terien zu entscheiden hat, ob der Ubergang zwischen beiden Regimes in Be-
tracht gezogen werden muss. Andere Tools, die eine DDT simulieren konnen,
erfordern dagegen in der Regel eine immens hohe raumliche Diskretisierung,
sodass sie fiir technisch relevante Probleme kaum in Betracht kommen.

Mit dem in dieser Arbeit entwickelten CFD-Solver wurde versucht, eine
Grundlage zur Uberbriickung dieser Problematik zu schaffen. Dazu wurde
in der CFD-Umgebung OpenFOAM ein dichtebasierter Riemann-Solver im-
plementiert, der in der Lage ist, Verdichtungsstdl3e in Gasen mit temperatur-
abhéngigen Stoffwerten akkurat wiederzugeben. Zur Beschreibung der che-
mischen Reaktion wurde ein Deflagrationsmodell mit einem Selbstziindmo-
dell gekoppelt. Im Deflagrationsmodell wird die Flammenausbreitung tiber
eine Verbrennungsfortschrittsvariable beschrieben. Der reaktive Quellterm
berechnet sich aus dem Modell von Weller, wobei die turbulente Brennge-
schwindigkeit eine Funktion der laminaren Brenngeschwindigkeit und der
Flammenfaltung ist. Das Selbstziindmodell basiert auf dem Transport eines
fiktiven Radikals, das bei ausreichender Konzentration zur Selbstziindung
fihrt. Die Ermittlung der dafiir notwendigen lokalen Ziindverzugszeit ge-
schieht zeitsparend mittels einer Tabelle, die vorab mit Cantera erstellt wur-
de. Um die Genauigkeit des Modells zu erh6hen, werden auch Diskontinuité-
ten, die vom CFD-Solver nicht aufgelost werden kénnen, durch Rekonstruk-
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7 Zusammenfassung

tion aus den benachbarten Zellen bertiicksichtigt. Dies ermoglicht es, das Fort-
schreiten einer Reaktionsfront auch auf Subgrid-Skala wiederzugeben und
dessen Auswirkung auf die Selbstziind—Chemie zu erfassen.

Der Solver kann sowohl auf homogene als auch auf inhomogene Gemische
angewendet werden. Bei zweidimensionalen Nachrechnungen von Experi-
menten in einem Explosionskanal zeigte sich, dass das Vorhandensein ei-
nes Konzentrationsgradienten die DDT-Neigung gegeniiber einem homoge-
nen Gemisch desselben Wasserstoffgehalts sowohl erhéhen als auch verrin-
gern kann. Entscheidend ist die jeweilige Hinderniskonfiguration im Explo-
sionskanal. Bei einer Blockierrate von 30% war die DDT-Neigung durch den
Konzentrationsgradienten deutlich erhoht, da die Flammenbeschleunigung
vorrangig entlang der wasserstoffreichen Gebiete erfolgt, die dabei entstehen-
den Verdichtungssto3e aber gleichzeitig zu hohen Druckanstiegen im mage-
ren Gebieten, wo die Schallgeschwindigkeit geringer ist, fiihren kénnen. Bei
einer Blockierrate von 60% war die DDT-Neigung dagegen verringert, da die
grofen Hindernisse die Ausbreitung von Druckwellen zu sehr behindern.

In den durchgefiihrten Simulationen wurden verschiedene Arten von DDT-
Phidnomenen beobachtet, die entweder der unmittelbaren Ndhe der Flam-
menfront entspringen oder durch die Reflexion starker St68e an Wanden zu
Stande kommen. Trotz der sehr geringen Gitterauflosung von nur 2 mm waren
die Ergebnisse stets in sehr guter Ubereinstimmung mit den jeweiligen Ex-
perimenten. Die Hypothese, dass es zur makroskopischen Simulation eines
DDT-Vorgangs nicht der Erfassung sdmtlicher kleinskaliger Phdnomene be-
darf, konnte somit bestétigt werden. Zudem konnten aus den durchgefiihrten
Simulationen Erkenntnisse gezogen werden, die aus Experimenten aufgrund
der begrenzten Messtechnik nicht gewonnen werden konnten. Beispielswei-
se konnte gezeigt werden, dass ein Gemisch, in dem DDT erst spdt eintritt
(z.B. nach Reflexion eines StofRes an einer Wand), unter Umstdnden ein ho-
heres Gefahrenpotenzial aufweist als ein hoch reaktives Gemisch, in dem ei-
ne DDT kurz nach der Ziindung beobachtet wird. Kommt es zur Detonation,
so konnen Gemische mit einem ausreichend starken Konzentrationsgradien-
ten hohere Drucklasten auf die umgebende Struktur ausiiben als homogene
Gemische desselben oder sogar hoheren Brennstoffgehalts. Dies sollte bei si-
cherheitsrelevanten Analysen in Zukunft beriicksichtigt werden.
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Aufgrund der Vielzahl unterschiedlicher Vorgédnge, die mit den durchgefiihr-
ten Simulationen erkldart werden konnten, kann gefolgert werden, dass der in
dieser Arbeit entwickelte Solver ein wertvolles Werkzeug zur Simulation von
Flammenbeschleunigungs— und DDT-Vorgédngen darstellt. Der Solver ist nu-
merisch sehr effizient, da er verglichen mit einem inerten Stromungssolver
nur wenige zusdtzliche Transportgleichungen enthdlt und bei der Berechnung
der chemischen Reaktion auf die Auswertung numerisch steifer Quellterme
(z.B. Arrhenius-Ansiatze) verzichtet werden kann. Dariiber hinaus kommt er
mit relativ groben Gittern zurecht, was ihn fiir Parameterstudien sowie die Un-
terstlitzung experimenteller Arbeiten pradestiniert.

Im Hinblick auf das Fernziel, in Zukunft auch Deflagrations- und Detona-
tionsvorgidnge auf der GroRenskala eines Reaktor—-Containments mit CFD-
Methoden berechnen zu kénnen, stellt der in dieser Arbeit entwickelte Sol-
ver eine solide Ausgangsbasis dar. Es bietet sich die Entwicklung weiterer Un-
termodelle an, die die erforderliche raumliche Auflosung des Rechengebiets
weiter verringern konnen.
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Anhang






A Kenngrof3en fiir
Wasserstoff—-Luft—-Gemische

Die folgenden Kenngroflen wurden mit Cantera [86] unter Benutzung der
EDL Shock and Detonation Toolbox [68] berechnet. Die temperaturabhédngi-
gen Stoffwerte stammen aus der Chemkin-Datenbank [100]. Hinsichtlich der
Gemischzusammensetzung wurde angenommen, dass Luft zu 21 Vol.-% aus
Sauerstoff und zu 79 Vol.-% aus Stickstoff besteht. Die Ausgangstemperatur
betrdgt 293 K, der Ausgangsdruck 1,013 bar.

XH2 Yu2 o ar ap D

— — — |m/s | m/s | m/s

7% |0,52% | 2,84 | 356 | 586 | 1119
8% | 0,60% | 3,08 357 | 611 | 1178
9% |0,69% | 3,31 | 359 | 636 | 1235
10% | 0,77 % | 3,54 | 361 | 659 | 1295
11% 0,86 % | 3,77 | 363 | 682 | 1339
12% | 0,94 % | 3,99 | 365 | 704 | 1388
13% | 1,03 % | 4,21 | 367 | 725 | 1435
14% | 1,12% | 4,42 | 369 | 746 | 1480
15% | 1,22 % | 4,63 | 371 | 766 | 1524
16% | 1,31 % | 4,84 | 373 | 786 | 1565
17% | 1,41 % | 5,04 | 375 | 805 | 1605
18% | 1,61 % | 5,24 | 377 | 824 | 1644
19% | 1,61 % | 5,43 | 379 | 843 | 1680
20% | 1,72% | 5,62 | 381 | 861 | 1716
21%|1,82% | 581 | 383 | 879 | 1750
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A Kenngrolen fiir Wasserstoff-Luft-Gemische

22% | 1,93% | 5,98 | 386 | 896 | 1782
23% | 2,04% | 6,16 | 388 | 913 | 1813
24% | 2,16 % | 6,32 | 390 | 930 | 1842
25% | 2,28% | 6,48 | 393 | 946 | 1871
26% | 2,40 % | 6,62 | 395 | 962 | 1897
27% | 2,52% | 6,76 | 398 | 976 | 1922
28% | 2,65% | 6,88 | 400 | 990 | 1946
29% | 2,77 % | 6,97 | 403 | 1003 | 1967
30% | 2,91% | 7,04 | 405 | 1014 | 1987
31% | 3,04% | 7,05 | 408 | 1022 | 2004
32% |3,18% | 7,03 | 411 | 1027 | 2020
33%|3,33% | 7,00 | 413 | 1032 | 2033
34% | 3,47 % | 6,95 | 416 | 1035 | 2045
35% | 3,63% | 6,90 | 419 | 1039 | 2056
36% | 3,78 % | 6,84 | 422 | 1043 | 2067
37% | 3,94 % | 6,78 | 425 | 1046 | 2076
38% | 4,11 % | 6,72 | 428 | 1049 | 2085
39% | 4,28 % | 6,66 | 431 | 1053 | 2094
40 % | 4,45% | 6,60 | 434 | 1056 | 2102
41 % | 4,63 % | 6,53 | 437 | 1059 | 2112
42 % | 4,82 % | 6,47 | 441 | 1063 | 2118
43 % | 5,01 % | 6,40 | 444 | 1066 | 2126
44 % | 5,20% | 6,34 | 448 | 1069 | 2134
45 % | 5,41 % | 6,27 | 451 | 1073 | 2142

Tabelle A.1: Fiir Flammenbeschleunigung und DDT relevante KenngréRen von Wasserstoff in
Luft.
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B Verlauf der Kennzahlen im
Borghi-Diagramm

v a SLKL
u lr\7!
= —:RCT(—T)
SL EL

Da = —
Iy Lt,[L
! 4
_ T
= —=D 1(—)
SL lr
2 2 2.1/2 1/2..13/2
Ko (h) za a° gIp a‘e a'“u
T\ | T 2p2 T 2.312 2 p1/2
I SLETI STV sil
1\3/2 1/2 1\3/2 1/2
zis(u) a (u) (&)
I 1212 — | o E
L) sy SL lr
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u gT
= —=Ka?? (—)
SL 12

(B.1)

(B.2)

(B.3)

(B.4)

(B.5)

(B.6)

(B.7)

Mit log(xy) = logx +1log y und log(x”) = ylog(x) ergibt sich im logarithmisch
aufgetragenen Borghi-Diagramm fiir konstante Kennzahlen jeweils ein Zu-

sammenhang der Form

!

-

|
Og( ‘r

u
St

mit Konstanten A und B.

(B.8)
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C Vergleich der Berechnungsverfahren fiir
Temperatur und Druck iiber innere
Energie und Enthalpie

In impliziten Solvern, die in Stromungen geringer Kompressibilitdt die Be-
rechnung mit grofen Zeitschritten erlauben, ist die Energieerhaltungsglei-
chung meist in Form der totalen Enthalpie &, = e, — p/ p implementiert:

0 0 op 0 ( o0h;

—(ph) + — (pheuj) = —+— pa—+r,-jui) . (C.1)

ot dxj ot ij 6)6]'

Neben der totalen Energie muss hier gleichzeitig noch die zeitliche Anderung
des Drucks im aktuellen Zeitschritt bestimmt werden. Dies stellt in implizi-
ten Verfahren (beispielsweise dem PISO-Verfahren [95], bei dem mehrmals
tiber die Druckgleichung und die Energiegleichung iteriert wird) kein Hinder-
nis dar, sodass nach Losung der Transportgleichungen die Temperatur aus fol-
gender Gleichung iterativ bestimmt werden kann:

N N r T
h= Zykhkz ZJ’k (hk+f Cp,k dT) . (C.2)

k=1 k=1 Tref

Da implizite Verfahren dazu neigen, Diskontinuitdten zu verschmieren
(s. Kap. [3.3.1), ist in kompressiblen Strémungen ein expliziter Solver vorzu-
ziehen. In diesem Fall ist die Energieerhaltung in der Formulierung mit der
totalen inneren Energie (Gl. vorteilhaft: Aus der Definition der Enthal-
pie (Gl ist leicht nachzuvollziehen, dass Gl. dquivalent zu GI. ist.
Bei expliziter Diskretisierung muss in Gl. allerdings keine Aussage tiber
die Anderung des Druckes im aktuellen Zeitschritt gemacht werden. Stattdes-
sen kann die Temperatur tiber Gl. 3.4/ bestimmt werden. AnschlieRend ergibt
sich der neue Druck aus dem idealen Gasgesetz. Mehrmalige Iterationen tiber
Transportgleichungen kénnen damit vermieden werden. Deshalb wird in die-
ser Arbeit die Formulierung iiber die innere Energie gegeniiber der Enthalpie
bevorzugt.
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D Herleitung der Druckgleichung

Die Herleitung der Reynolds—gemittelten Druckgleichung (Gl. erfolgt in
Analogie zur Herleitung der Druckgleichung fiir laminare Stromung in [70].
Um die Notation kompakt zu halten, werden in der Reynolds—-gemittelten Im-
pulsgleichung (GI. die laminaren Spannungsterme mit den Reynolds-
Spannungen zu einer effektiven Schubspannung 7;; . zusammengefasst, die
mit GL.[3.7und GL geschrieben werden kann als

aul ou; 2 _ Ou,) 2

?ij,eff:Tz] PM;IM;I_Meff ax] +a_xl_§6”M _géijﬁk . (D.1)
GL kann damit umgestellt werden zu
ap 0 .\ OTijer __ 0 __
= —— iuil+ + P i . D.2
o~ ax; PHT)+ 5 =+ PEi— 5, (PTh) (b2

Die Anwendung des Divergenz—Operators auf diese Gleichung liefert:

0 (dp oo ___ _ 0(pg) 0 0 ,_ _
ox; (6x,)_ o, | o PET ~Tijen) | + =5 2= = o= (PTh)

(D.3)

0x;

Aullerdem liefert die Anwendung einer zeitlichen Ableitung auf die Massen-

erhaltung (Gl.[3.25):

025+ 0 9 (pu;) =0 (D.4)
0z " arox; LTE '
Da der Impuls eine Zustandsgrof3e ist, gilt der Schwarz’sche Satz:
0 0 _ _ 0 0

o3 01 PHi) = 515, (P o

Damit ergibt sich aus Gl.[D.3|und Gl.|D.4]die Druckgleichung in der gesuchten
Form:
9 [ op ) I
dxi Gxi B axi

0 —_ . _ 0(pg) 0°p
o, P~ Tijet) | + =5 =+ 50

(D.6)
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E Polynome fiir den Wasserstoffgehalt in
Rechnungen mit Gradient

Der Wasserstoff-Molenbruch fiir mittlere Wasserstoffgehalte von 10, 20, 30
und 40% wurde aus 3D-Eindiisungsrechnungen [66] gewonnen. Der resultie-
rende eindimensionale Verlauf iiber der Kanalhohe nach 3 s Wartezeit kann
durch Polynome fiinften Grades ausgedriickt werden:

5 4 3 2
Xpmp=asy +asy +azy +ay +a1y+ay

Die jeweiligen Koeffizienten sind in Tab. gegeben. Dabei ist die HOhenko-
ordinate in Metern einzusetzen (y € [ — 0,06;0]). Wasserstoffgehalte, die zwi-
schen den tabellierten Werten liegen, werden linear interpoliert.

Tabelle E.1: Koeffizienten zur Bestimmung des Wasserstoffgehalts in Rechnungen mit Kon-
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10% 20% 30% 40%
as | —3,5096-10* | 1,8472-10° 3,7046-10° 5,6996-10°
as | —3,2606-10* | —1,4072-10* | 1,8926-10* 6,6664-10*
as | —5,2576-10° | —6,7836-10° | —5,7421-10° | —2,6212-103
a, | —2,6215-10° | —4,1797-10°> | —4,6044-10* | —4,1188-10
a; | —3,8466-107! | —6,0981-107! | —4,9862-107! | —1,7976-107"
ap | 1,9909-107! | 3,7736-107' | 5,2644-107! | 6,4839-107!

zentrationsgradient.




F Berechnung der Zustinde hinter einem
senkrecht reflektierten Stol}

Ein Verdichtungsstol3, der mit der Mach-Zahl Mag senkrecht auf eine Wand
zuladuft, wird mit der Mach-Zahl Map, reflektiert. Da das Fluid an der Wand zur
Ruhe kommen muss, gilt dabei folgender Zusammenhang [3]:

Ma Ma 2(k—1 1
2R = 25 1+ ( )(Ma‘g—l) K+—> (E1)
Maj -1 Mag—1 (x +1)2 May

Der in Kap. betrachtete Stof8 hat die Mach-Zahl Mag = 3,21, sodass man

firk=1,4
MaR

Ma%, — 1
erhélt. Die positive Losung dieser quadratischen Gleichung ist die Reflexions—
Mach-Zahl May = 2,40. Das durch den ersten Stol$ bereits auf p; = 12,0 bar

und T; = 860 K vorverdichtete Gemisch erfihrt iiber diesen Stof3 eine weitere
Druckerhéhung auf (Gl.

=0,591 (E2)

= (1+ 2K Ma? 1))—79bar (E3)
Pe=pii i g WV RT YT ' '

In analoger Weise ergibt sich ein Temperaturanstieg (GL auf

e o0 (-5 (-5
L=T|(1+—Maz-D||1-———(1- =1755K . (E4)
K+1

2
K+1 MaR
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G Druckschriebe aus den durchgefiihrten
Simulationen

Ubersicht:

* BR30 15% H, homogen: Abb.
* BR3020% H; homogen: Abb.
* BR30 25% H; homogen: Abb.
* BR30 15% H, mit Gradient: Abb.
* BR30 20% H, mit Gradient: Abb.
* BR30 25% H, mit Gradient: Abb.

e BR60 25% H, homogen: Abb.

* BR60 30% H; homogen: Abb.

* BR60 25% H, mit Gradient: Abb.
* BR60 30% H, mit Gradient: Abb.
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Sensor 1, x=0.5m

Druck p [bar]
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Abbildung G.1: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 15% H, (homogen).
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G Druckschriebe aus den durchgefiihrten Simulationen
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24
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Abbildung G.2: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 20% H, (homogen).



Sensor 1, x=0.4m
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Abbildung G.3: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 25% H, (homogen).
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G Druckschriebe aus den durchgefiihrten Simulationen

Sensor 1, x=0.4m Sensor2,x=1.4m

Druck p [bar]
Druck p [bar]

Zeitt [ms] Zeitt [mg]

Sensor4,x=3.2m Sensor5,x=4.1m

Druck p [bar]
Druck p [bar]

15 20 25 30 35
Zeitt [ms] Zeitt [ms]

Sensor 6, x =5.0m Sensor7,x=5.4m

Druck p [bar]
Druck p [bar]

15 20 25 30 35 15 20 25 30 35
Zeitt [ms] Zeitt [ms]

Abbildung G.4: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 15% Hy (mit Konzentrations-
gradient).
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Abbildung G.5: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 20% H, (mit Konzentrations-

gradient).
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G Druckschriebe aus den durchgefiihrten Simulationen

Sensor 1, x=0.5m Sensor2,x=1.4m
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10 12 14 A1 18 20 10 12 14 16 18 20
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10 12 1 16 18 20 10 12 14 16 18 20
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Abbildung G.6: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR30 mit 25% Hy (mit Konzentrations-
gradient).
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Abbildung G.7: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR60 mit 25% H, (homogen).
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G Druckschriebe aus den durchgefiihrten Simulationen
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Abbildung G.8: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR60 mit 30% H, (homogen).
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Abbildung G.9: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR60 mit 25% H, (mit Konzentrations-
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G Druckschriebe aus den durchgefiihrten Simulationen
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Abbildung G.10: Druckschriebe fiir die Konfiguration BR60 mit 30% H, (mit Konzentrations-

gradient).
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