
Simulation turbulenter reaktiver Str�omungen

mittels Monte-Carlo-PDF-Methoden

in drei Raumdimensionen

am Beispiel motorischer Verbrennung

INAUGURAL - DISSERTATION
zur

Erlangung der Doktorw�urde
der

Naturwissenschaftlich - Mathematischen Gesamtfakult�at
der

Ruprecht - Karls - Universit�at
Heidelberg

vorgelegt von

Diplom-Physiker Christian Taut

aus Mannheim

Gutachter: Prof. Dr. Dr. h.c. J�urgen Warnatz
Prof. Dr. Bernhard Schramm

Tag der m�undlichen Pr�ufung: 03.12.1999

Interdisziplin�ares Zentrum f�ur Wissenschaftliches Rechnen

Ruprecht - Karls - Universit�at Heidelberg

1999



INAUGURAL - DISSERTATION
zur

Erlangung der Doktorw�urde
der

Naturwissenschaftlich - Mathematischen Gesamtfakult�at
der

Ruprecht - Karls - Universit�at
Heidelberg

vorgelegt von
Diplom-Physiker Christian Taut
aus Mannheim
Tag der m�undlichen Pr�ufung: 03.12.1999



Simulation turbulenter reaktiver Str�omungen

mittels Monte-Carlo-PDF-Methoden

in drei Raumdimensionen

am Beispiel motorischer Verbrennung

Gutachter: Prof. Dr. Dr. h.c. J�urgen Warnatz
Prof. Dr. Bernhard Schramm



Inhaltsverzeichnis

1 Einleitung 3

2 Turbulente reaktive Str�omungen 5

2.1 Transportgleichungen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 5

2.2 Turbulenz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 7

2.2.1 �Uberblick . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 7

2.2.2 Gemittelte Transportgleichungen . . . . . . . . . . . . . . . . . 10

2.2.3 Modellierung des turbulenten Transportes . . . . . . . . . . . . 11

2.2.4 Modellierung des skalaren Quellterms . . . . . . . . . . . . . . . 13

2.3 Thermochemisches System . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 15

2.3.1 Detaillierte Mechanismen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 15

2.3.2 Konventionell reduzierte Mechanismen . . . . . . . . . . . . . . 16

2.3.3 ILDM . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 18

2.4 Simulation motorischer Verbrennung mit KIVA . . . . . . . . . . . . . 20

3 Monte-Carlo-PDF-Methoden 24

3.1 De�nitionen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 25

3.2 Transportgleichung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 27

3.3 Zeitintegration . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28

3.4 Erster Schritt: chemische Reaktion . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28

3.5 Zweiter Schritt: Mischungsmodell . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 29

3.5.1 Dopazo-Mischungsmodell . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 29

3.5.2 Herk�ommliches und erweitertes Curl-Modell . . . . . . . . . . . 29

3.5.3 Alternative Mischungsmodelle . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 30

3.6 Dritter Schritt: Di�usion im Ortsraum und Konvektion . . . . . . . . . 32

3.7 Diskretisierung der PDF . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 33

4 Implementierung einer Monte-Carlo-PDF-Methode in KIVA 36

4.1 Grundlegende Bemerkungen . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 36

4.2 Partikel-Initialisierung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 38

4.3 Z�undung und chemische Prozesse . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 40

4.4 Skalares Mischungsmodell . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 41



4.5 Partikeltransport im Ortsraum . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 42

4.6 Partikelsuche und -re
exion in drei Raumdimensionen . . . . . . . . . . 44

4.7 Klonen und Clustern von Partikeln . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 47

4.8 Kopplung mit dem CFD-Programm . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 48

5 Modellierung der Verbrennung in einem Zweitakt-Motor 52

5.1 Daten der Simulation . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 52

5.2 Gittergenerierung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 54

5.3 Das experimentelle System . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 57

5.4 Laserinduzierte Fluoreszenz . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60

5.5 Berechnung der kalten Str�omung . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 61

5.6 Druckverlauf . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 63

5.7 Flammenfortschritt . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 65

5.8 Zustandsgr�o�en . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 68

5.9 Vergleich mit experimentellen Ergebnissen . . . . . . . . . . . . . . . . 71

5.10 Optimierung der Gittergeometrie . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 77

6 Zusammenfassung und Ausblick 86



1 EINLEITUNG 3

1 Einleitung

Verbrennungsprozesse sind seit Jahrtausenden aus dem Alltag nicht mehr wegzudenken.
Da ein Verbrennungsproze� mit exothermen chemischen Reaktionen einhergeht, wird
dabei die chemisch gebunden Energie der Brennsto�e in W�arme umgewandelt. Diese
kann in Kolbenkraftmaschinen zur Erzeugung mechanischer Energie, �uber Turbinen
und Generatoren in elektrische Energie oder in Reaktoren zur Aktivierung weiterer
chemischer Prozesse benutzt werden. Au�erdem wird ein nicht zu vernachl�assigender
Teil der so produzierten W�arme zum Heizen benutzt. Die Brennsto�e sind meist fos-
siler Herkunft und bestehen zum gr�o�ten Teil aus Kohlenwassersto�en oder Kohle.
Da diese Brennsto�e nicht unbegrenzt auf der Erde vorhanden sind, ist es wichtig,
�okonomisch mit ihnen umzugehen. Des weiteren werden bei Verbrennungsprozessen
nicht selten Sto�e gebildet, deren Emission gesetzlichen Vorschriften unterliegt. Des-
halb mu� darauf geachtet werden, den Aussto� dieser Schadsto�e zu minimieren. Aus
diesen Gr�unden ist es unabdingbar, die Verbrennungstechnik stets nach den genannten
Gesichtspunkten weiter zu entwickeln.

Die Simulation technischer und naturwissenschaftlicher Zusammenh�ange gewinnt heu-
te zunehmend an Bedeutung. Die Gr�unde liegen auf der Hand: Meist sind experimen-
telle Apperaturen teuer und deren Betrieb zeitintensiv. Eine numerische Simulation
bietet einen eleganten Zugang zu neuen Erkenntnissen. Dies darf jedoch nicht mi�ver-
standen werden. Langfristiges Ziel ist es zweifellos, aufwendige Apperaturen durch das
numerisch Experiment zu ersetzten. Zun�achst m�ussen jedoch zur Simulation komplexer
technischer Systeme geeignete Modelle gefunden werden, um experimentelle Ergebnisse
m�oglichst genau zu reproduzieren. Gelingt dies, so steht ein m�achtiges Werkzeug zur
Verf�ugung. Ohne gro�en Aufwand kann das System ver�andert und optimiert werden.
Es k�onnen z.B. m�uhelos die Geometrie, der Brennsto� oder die Anfangsbedingungen
ge�andert werden. Aus besagten Gr�unden liegt es in �o�entlichem und privatem Intersse,
zunehmenden Enthusiasmus auf dem Gebiet der Modellierung reaktiver Str�omungen
zu entwickeln.

Reaktive Str�omungen werden durch ein System partieller Di�erentialgleichungen be-
schrieben. Da deren direkte L�osung insbesondere im turbulenten Fall extrem rechen-
aufwendig ist, m�ussen die Gleichungen gemittelt werden. Durch diese Mittelung ent-
stehen jedoch ungeschlossene, d.h. unbekannte Terme. Diese beschreiben den turbu-
lenten Transport und die Wechselwirkung chemischer Reaktionen mit der Turbulenz.
Beide Terme m�ussen modelliert werden. Ziel dieser Arbeit ist es, die erw�ahnte Kopp-
lung chemischer Prozesse mit der Turbulenz durch ein sogenanntes Monte-Carlo-PDF-
Verfahren zu modellieren. Da dieses Verfahren insbesondere die Simulation mehre-
rer chemischer Spezies unterst�utzt, wird in dieser Arbeit ein komplexes ILDM-Modell
(engl., Intrinsic Low Dimensional Manifold) verwendet, welches das thermo-chemische
System beschreibt. Dies erlaubt unter anderem die Berechnung zahlreicher Zwischen-
produkte und Radikale, welche beispielsweise f�ur die Vorhersage von Schadsto�en re-
levant sind. Es wird gezeigt, da� diese Methoden, welche bislang nur in vereinfachten
Spezialf�allen angewandt wurden, zur Simulation technischer Systeme in drei Raum-
dimensionen geeignet sind [Taut99]. Veri�ziert wird dies durch einen Vergleich mit
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orts- und zeitaufgel�osten Zustandsgr�o�en in einem Zweitakt-Ottomotor, welche mittels
laserinduzierter Fluoreszens gewonnen wurden [Einecke99a].
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2 Turbulente reaktive Str�omungen

Turbulente reaktive Str�omungen [Buschmann96, Warnatz96] haben in Naturwissen-
schaft und Technik einen interdisziplin�aren Stellenwert erlangt. Sie umfassen sowohl
Bereiche der Str�omungsmechanik als auch der Reaktionskinetik und Thermodynamik.
Im Sinne der Kontinuumsmechanik [Spurk96] lassen sich reaktive Str�omungen durch
ein System gekoppelter partieller nichtlinearer Di�erentialgleichungen beschreiben. Da
deren L�osung im allgemeinen analytisch nicht m�oglich ist, m�ussen numerische Metho-
den herangezogen werden. Die Di�erentialgleichungen stellen Transportgleichungen f�ur
das Str�omungsfeld und die thermochemischen Variablen dar und werden im nachfol-
genden Kapitel vorgestellt. Au�erdem wird ein �Uberblick der Turbulenzmodellierung
und der e�ektiven Behandlung thermochemischer Systeme gegeben. Abschlie�end soll
auf die Berechnung motorischer Verbrennung mit dem Programm KIVA [Amsden89],
welches dieser Arbeit zugrunde liegt, eingegangen werden.

2.1 Transportgleichungen

Eine reaktive Str�omung kann durch die vom Ort ~x und der Zeit t abh�angigen Felder
ihrer Zustandsgr�o�en beschrieben werden. Die Zustandsgr�o�en sind die Geschwindig-
keit ~v, die Dichte �, die Massenbr�uche der chemischen Spezies w� und die spezi�sche
Enthalpie h. Der Massenbruch einer Spezies � ist durch w� = m�=m de�niert, wobei
m� die Masse des Sto�es � und m die Gesamtmasse in einem bestimmten Gebiet sind.
Weiterhin gilt f�ur die Massenbr�uche:

P
� w� = 1. Massenbr�uche und Enthalpie werden

auch als skalare Variablen �� bezeichnet, deren Anzahl durch N� gegeben sei. Die Zu-
standsgr�o�en werden durch ein System partieller Di�erentialgleichungen beschrieben
[Bird60]:

@�

@t|{z}
Akkumulation

+
@�vj
@xj| {z }

Konvektion

= 0 (2.1)

@�vi
@t| {z }

Akkumulation

+
@�vjvi
@xj| {z }

Konvektion

� @�i;j
@xj| {z }

Scherspannung

+
@p

@xi|{z}
Druckgradient

= �gi|{z}
Gravitation

(2.2)

@���
@t| {z }

Akkumulation

+
@�vj��
@xj| {z }

Konvektion

+
@J�;j
@xj| {z }

Diffusion

= �S�|{z}
Quellterm

: (2.3)

Hierbei kennzeichnet der Index � eine skalare Variable und j bzw. i eine Raumdimensi-
on. Es wird die Einstein'sche Summenkonvention verwendet. Die Kontinuit�atsgleichung
(2.1) sichert die Erhaltung der Masse des Fluides.
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Die Navier-Stokes-Gleichungen (2.2) beschreiben den Transport des Impulses in der
Str�omung. Auf der linken Seite stehen zun�achst die Terme der Akkumulation und
Konvektion. Weiterhin bezeichnet �i;j den Tensor der Scherspannungen:

�i;j = �lam

 
@vi
@xj

+
@vj
@xi

� 2

3
�i;j

@vm
@xm

!
: (2.4)

Die dynamische (laminare) Viskosit�at ist durch �lam gegeben, �i;j bezeichnet das
Kronecker-Delta-Symbol. Im Sinne der Transporttheorie lassen sich die Scherspannun-
gen auch als molekulare Di�usion von Impuls ansehen [Roedel94]. Der Druckgradient
in Gl. (2.2) beschreibt die Beschleunigung des Str�omungsfeldes durch Druckdi�erenzen.
Eine Zustandsgleichung der Thermdynamik liefert den Zusammenhang zwischen dem
Druck p und den Zustandgr�o�en:

p = p(�1 : : : �N�; �) : (2.5)

Diese Zustandsgleichung kann z.B. durch die ideale Gasgleichung p = �RT
P

� w�=M�

gen�ahert werden; hierbei ist R die ideale Gaskonstante und M� die molare Masse der
Spezies �. Weiterhin kann auch die Gravitation in Gl. (2.2) ~g eine Kraft auf das Fluid
aus�uben. Sie kann als Quellterm der Transportgleichung angesehen werden.

Auf der linken Seite der Transportgleichung (2.3) der skalaren Gr�o�en stehen die Ter-
me der Akkumulation, Konvektion und der molekukaren (laminaren) Di�usion. Der
Di�usionsstrom J wird durch das Fick'sche Gesetz beschrieben:

J�;j = ��lam @��
@xj

: (2.6)

Hierbei ist �lam der laminare Transportkoe�zient, welcher proportional zur Viskosit�at
�lam gew�ahlt werden kann:

�lam =
�lam
�lam

: (2.7)

Die zugeh�orige Proportionalit�atskonstante �lam ist im Falle der Massendi�usion durch
die laminare Schmidtzahl �lam = Sclam und im Falle der Enthalpiedi�usion durch die
laminare Prandtzahl �lam = Prlam gegeben. Der Quellterm der Gl. (2.3) wird f�ur die
Transportgleichungen der Massenbr�uche durch den chemischen Quellterm beschrieben.
Dieser ist im allgemeinen eine Funktion der Zustandsgr�o�en:

S� = S�(�1 : : : �N�) : (2.8)

Er kann z.B. durch einen detaillierten oder einen reduzierten Mechanismus geschlossen
werden. Darauf wird in Abschnitt 2.3 n�aher eingegangen. Im Falle, da� Gl. (2.3) den
Transport der Enthalpie h beschreibt, kann deren Quellterm Sh durch
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�Sh = �i;j
@ui
@xj

+
@p

@t
+ vi

@p

@xi
+ (A� E) (2.9)

modelliert werden [Bird60]. Hierbei steht der erste Term f�ur den Anteil der molekular-
viskosen Reibung, der zweite und dritte f�ur die zeitlichen bzw. r�aumlichen Druck�ande-
rungen und die letzten beiden (A und E) bezeichnen den Beirag der Absorption bzw.
Emission.

Um das Temperaturfeld zu berechnen, kann folgender Zusammenhang ausgenutzt wer-
den:

h(T ) =
X
�

h�(T )w�(T ) : (2.10)

Hierbei sind die spezi�sche Gesamtenthalpie h(T ) und die Massenbr�uche w�(T ) durch
die Transportgleichnugen der skalaren Gr�o�en gegeben. h�(T ) ist die spezi�sche Ent-
halpie der Spezies �; sie kann z.B. den JANAF-Tabellen [HandbookChemPhys] ent-
nommen werden. Somit kann die durch Gl. (2.10) implizit gegebene Temperatur T
numerisch bestimmt werden.

2.2 Turbulenz

Turbulenz bezeichnet im Gegensatz zu einer laminaren Str�omung eine zeitliche und
r�aumliche, nichtstation�are, zuf�allige und gewisserma�en chaotisch wirkende Bewe-
gungsform. Sie stellt sich ein, wenn E�ekte der Massentr�agheit, die durch zuf�allige
St�orungen angesto�en werden, nicht mehr durch die molekulare Viskosit�at ged�ampft
werden k�onnen [Roedel94].

2.2.1 �Uberblick

Der �Ubergang einer laminaren in eine turbulente Str�omung wird durch die Reynoldszahl
beschrieben. Sie wird aus dem Quotienten der Tr�agheits- und der Reibungskr�afte in
der Str�omung abgeleitet. Diese Terme werden in Gl. (2.2) durch die Ausdr�ucke der
Konvektion und der Scherspannung beschrieben. Somit ergibt sich aus den Gln. (2.2)
und (2.4) f�ur die Reynoldzahl Re:

 
@�vjvi
@xj

!
=

 
@�i;j
@xj

!
� �v2=l

�lamv=l2
=

�vl

�lam
= Re : (2.11)

Hierbei wird @

@xj
durch 1=l approximiert, wobei l eine typische L�angenskala ist. Es

konnte experimentell und theoretisch nachgewiesen werden [Mayer82, Schuster84], da�
eine kritische, systemabh�angige Reynoldszahl Rekrit existiert, ab welcher die Str�omung
von dem laminaren in den turbulenten Zustand �ubergeht. Typische kritische Reynolds-
zahlen liegen im Bereich 103 : : : 104.
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vx

vy

v1(0)

v2(0)

v1(t)

v2(t)

vx

vy

v1(0)

v2(0)

v1(t)

v2(t)

Abbildung 2.1: Trajektorien im Impulsraum, welche zur Zeit t = 0 dicht beieinander-
liegen. Links: laminare Str�omung. Rechts: turbulente Str�omung.

Bei der L�osung der Str�omungsgleichungen (2.1) und (2.2) zeigt sich, da� bei turbulen-
ten Systemen die Trajektorien im Impulsraum, welche anfangs sehr nah beieinander
lagen, sich im Laufe der Zeit beliebig weit voneinander entfernen. Im Gegensatz dazu
bleiben diese Trajektoren im laminaren Fall stets nah beieinander (Abb. 2.1). Da in der
Praxis niemals zwei Systeme mit exakt identische Anfangsbedingungen erzeugt wer-
den k�onnen, hei�t das, da� sich ein turbulentes System auch unter scheinbar gleichen
Anfangs- und Randbedingungen stets anders verh�alt und somit die praktische Vor-
hersehbarkeit in Frage gestellt ist. Dies kann z.B. am Wettergeschehen oder an einer
aus einem Schornstein aufsteigenden Rauchfahne beobachtet werden. Dieses Ph�ano-
men wird auch als determinstiches Chaos bezeichnet, weil dem chaotischen Geschehen
deterministische Gleichungen zugrunde liegen.

Turbulenz wird oft als ein Ensemble von Wirbeln betrachtet. Diese entstehen durch
eine St�orung, z.B. eine Scherung oder konvektive Bewegung mit einer L�angenskala l0,
welche der Dimension des betrachteten Experiments entspricht. Durch diese Wirbel
werden kleinere Wirbel erzeugt, die ihrerseits wiederum kleinere Wirbel erzeugen usw.
Die Energie, die in diesen Wirbeln steckt, wird in einer Kaskade an Wirbel mit ei-
ner immer geringer werdenden L�angenskala weitergegeben, bis sie schlie�lich durch
molekular-viskose Reibung in W�arme umgewandelt wird. Dadurch ergibt sich eine
kleinste L�angenskala der Turbulenzelemente, die Kolmogorov- L�ange lK.

Die kinetische Energie Ekin, welche in einem Str�omungsfeld steckt, kann in einen mitt-
leren und einen 
uktuativen Anteil separiert werden:

Ekin

2�
= v2i =

 h�vii
h�i + v00i

!2

=

0@ h�vii
h�i

!2

+ v002i

1A : (2.12)

Hierbei ist h�vii
h�i

ein dichtegewichteter Mittelwert und v00i die Fluktuation der Geschwin-

digkeit ~v (vgl. Abschnitt 2.2.2). Der gemischte Term entf�allt aus statistischen Gr�unden.
Der 
uktuative Anteil in Gl. (2.12) wird turbulente kinetische Energie k genannt:

k =
v002

2
: (2.13)

Die Kolmogorov-L�ange kann nun aus der Beziehung
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Retur =

 
l0
lK

!4=3

(2.14)

berechnet werden [Warnatz96]. Dabei ist Retur die turbulente Reynoldszahl, welche
durch

Retur =
� l0

p
2k

�lam
(2.15)

de�niert ist.

F�ur den Spezialfall isotroper Turbulenz (d.h. die Mittelwerte der Zustandsgr�o�en wei-
sen keine r�aumlichen Gradienten auf) gilt f�ur die die Verteilung f der turbulenten
kinetischen Energie dk = f(q) dq [Kolmogorov42]:

f(q) / q�5=3 : (2.16)

Hierbei ist q das Inverse der L�angenskala q = 1=l.

Verbrennungsprozesse k�onnen in verschiedener Weise klassi�ziert werden. Zun�achst
wird zwischen nicht vorgemischten (z.B. Turbinenstrahltriebwerk) und vorgemischten
Flammen (z.B. fremdgez�undeter Zweitakt-Motor) unterschieden. Zur Berechnung nicht
vorgemischter Flammen wird oft das Konzept des Mischungsbruches eingef�uhrt, wel-
cher den Grad der Durchmischung von Brennsto� und Oxidationsmittel beschreibt
[Bilger89]. Vorgemischte Flammen werden h�au�g durch eine oder mehrere Reaktions-
fortschrittsvariablen beschrieben. Dies sind im einfachsten Fall die Massenbr�uche der
Verbrennungsprodukte [Pope87].

Weiterhin ist es sinnvoll, zwischen turbulenter (z.B. Dieselmotor) und laminarer Ver-
brennung (z.B. ruhige Kerzen
amme) zu unterscheiden. In diesem Zusammenhang wird
die betrachtete turbulente Flamme gerne durch die chemische Zeitskala, die L�angen-
skala der jeweils gr�o�ten und kleinsten Turbulenzelemente und die dazugeh�origen Ge-
schwindigkeiten parametrisiert. Sind beispielsweise alle Wirbel gr�o�er als die Fam-
menfront breit ist, k�onnen die Wirbel nicht in die Flamme eindringen. Die Flam-
menober
�ache wird durch die Wirbel verwinkelt und somit vergr�o�ert. Die Flamme
kann als Ensemble laminarer gestreckter Fl�ammchen (engl. Flamelets) angesehen wer-
den. W�achst die Flammenfrontdicke aufgrund langsamer ablaufender Reaktionen, so
k�onnen die kleineren Wirbel in die Flamme eindringen, die gr�o�eren jedoch noch nicht.
Die Flammenfront wird zunehmend mehr zerkl�uftet. Etwa in diesem Bereich l�auft eine
motorische Verbrennung ab. Bei noch langsameren chemischen Zeitskalen k�onnen alle
Wirbel in die Reaktionszone eindringen und eine gut durchmischte Verbrennung erzeu-
gen. Dieser Zustand wird z.B. in einem chemischen Reaktor angestrebt. Meist k�onnen
technische Verbrennungen nicht eindeutig einem Zustand zugeordnet werden. Zur Cha-
rakterisierung der verschiedenen Zust�ande wird oft das Borghi-Diagramm verwendet
[Borghi88].
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2.2.2 Gemittelte Transportgleichungen

Bei der Simulation turbulenter reaktiver Str�omungen k�onnen die L�angenskalen der
Turbulenzelemente ein weiten Bereich einnehmen. Bei einer typischen turbulenten
Reynoldszahl von Retur = 500 ergibt sich aus Gl. (2.14) f�ur diesen Bereich l0=lK � 100.
Dies bedeutet, da� zur numerischen Berechnung rund 1000 Gitterpunkte je Raum-
dimension ben�otigt werden. Aufgrund des immensen Rechenaufwandes ist diese so-
genannte Direkte Numerische Simulation (DNS) nur in vereinfachten Spezialf�allen
m�oglich [Poinsot96, Lange97, Reynolds89]. Bei der Simulation technischer Systeme,
welche im allgemeinen dreidimensional und instation�ar sind, werden deshalb die Trans-
portgleichungen (2.1)...(2.3) gemittelt. D.h., es werden die Mittelwerte der Zustands-
gr�o�en betrachtet; 
uktuative Turbulenzelemente wie z.B. Wirbel werden nicht auf-
gel�ost.

Ein solcher Mittelwert einer Gr�o�e x kann als Zeitmittel

hx(t)i = 1

t� t0

tZ
t0

x(t0)dt0 (2.17)

eines Systems in der Zeitspanne t� t0 oder als Ensemblemittel

hxiN =
1

N

NX
n

xn (2.18)

von N gleichartigen Systemen zu einem Zeitpunkt de�niert werden. Dabei wird x auch
Mikrozustand und hxi Makrozustand des Systems genannt. Ein und derselbe Makrozu-
stand kann durch verschiedene Ensembles von Mikrozust�anden oder Zeitentwicklungen
realisiert werden.

Jede Gr�o�e x kann in Mittelwert hxi und Fluktuation x0 zerlegt werden:

x = hxi+ x0 : (2.19)

Der Mittelwert der Fluktuation x0 verschwindet stets:

hx0i = 0 : (2.20)

Der Mittelwert der quadrierten Fluktuation hei�t Varianz und kann aus

hx02i = hx2i � hxi2 (2.21)

berechnet werden.

Da die Zustandsgr�o�en der Transportgleichungen stets dichtebezogen sind, wird ein
dichtegewichteter Mittelwert, das Favre-Mittel ~x, eingef�uhrt, welches durch
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h�xi = h�i~x (2.22)

de�niert wird. Eine beliebige Variable x l�a�t sich in ein Favre-Mittel und eine Favre-
Fluktuation x00 zerlegen:

x = ~x + x00 : (2.23)

Daraus l�a�t sich der Zusammenhang

h� x1x2i = h�i ~x1 ~x2 + h� x001x002i = h�i ~x1 ~x2 + h�i gx001x002 (2.24)

ableiten [Warnatz96].

Mit Hilfe der Gesetzm�a�igkeiten (2.22)...(2.24) l�a�t sich nun der Mittelwert der
Transportgleichungen (2.1)...(2.3) bilden:

@h�i
@t

+
@h�i ~vj
@xj

= 0 (2.25)

@h�i ~vi
@t

+
@h�i ~vj~vi
@xj

+
@h�i gv00j v00i

@xj
+

@hpi
@xi

= h�gii (2.26)

@h�i ~��
@t

+
@h�i ~vj ~��

@xj
+

@h�i gv00j�00
�

@xj
= h�S�i : (2.27)

Hierbei stellen die Terme h�i gv00j v00i und h�i gv00j�00
� den turbulenten Transport des Impul-

ses bzw. der skalaren Gr�o�en dar. Da der molekulare Transport f�ur hinreichend gro�e
Reynoldszahlen gegen�uber dem turbulenten Transport sehr klein ist, werden diese Ter-
me hier vernachl�assigt (namentlich sind dies die Scherspannung in Gl. (2.2) und die
Di�usion in Gl. (2.3)). Im Gegensatz zu dem molekularen Transport, welcher durch die
Molekularbewegung der Molek�ule des Fluids erzeugt wird, wird der turbulente Trans-
port durch die turbulenten Fluktuationen (Wirbel) hervorgerufen.

2.2.3 Modellierung des turbulenten Transportes

Die Kovarianzen des turbulenten Transports h�i gv00j v00i bzw. h�i gv00j�00
� in den Gln. (2.26)

und (2.27) besitzen keine geschlossenen Ausdr�ucke bez�uglich der mittleren Zustands-
gr�o�en. Sie m�ussen deshalb modelliert werden.

F�ur die Transportterme kann analog zum molekularen Transport (vgl. Gln. (2.4) und
(2.6)) ein empirischer Gradientenansatz aufgestellt werden [Jones96a]:
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h�i gv00j v00i = ��tur
 
@~vi
@xj

+
@~vj
@xi

!
+
2

3
h�i ~k �i;j + 2

3
�tur

@~vm
@xm

�i;j (2.28)

h�i gv00j�00
� = ��tur @

~��
@xj

: (2.29)

Hierbei ist �tur der turbulente Transportkoe�zient der skalaren Gr�o�en, welcher pro-
portional zum turbulenten Transportkoe�zient �tur des Impulses gew�ahlt werden kann:

�tur =
�tur
�tur

: (2.30)

Die zugeh�orige Proportionalit�atskonstante �tur ist durch die turbulente Schmidtzahl
�tur = Sctur (Massentransport) bzw. die turbulente Prandtzahl �tur = Prtur (Enthal-
pietransport) gegeben. Ein in der Literatur bekannter und meist einheitlich verwendeter
Wert f�ur �tur ist [Warnatz96]:

�tur = 0:7 : (2.31)

Der turbulente Transportkoe�zient �tur kann mit Hilfe des k-�-Modells errechnet wer-
den [Jones72]. Hierbei werden zwei zus�atzliche Transportgleichungen f�ur die turbulente
kinetische Energie ~k und die Dissipationsgeschwindigkeit ~�,

h�i ~� = h� 0i;j
@v00i
@xj

i (2.32)

gel�ost. Sind ~k und ~� bekannt, so kann daraus der turbulente Transportkoe�zient �tur
errechnet werden:

�tur = C�h�i
~k2

~�
: (2.33)

Die Transportgleichungen f�ur ~k und ~� haben die gleiche Form wie diejenigen der ska-
laren Gr�o�en Gl. (2.27). Der turbulente Transport wird analog der Gln. (2.29) und
(2.30) behandelt. Die entsprechenden Proportionalit�atskonstanten in Gl. (2.30) hei�en
jetzt �k bzw. ��. Die Quellterme sind jedoch eine komplizierte Funktion der Zustands-
gr�o�en und ihrer statistischen Momente. Explizit ergibt sich f�ur den Quellterm h�Ski
der Transportgleichungen f�ur ~k:

h�Ski = ��turh�i2
@h�i
@xi

@hpi
@xi

� h�i ~� : (2.34)

Der Quellterm h�S�i der Transportgleichungen f�ur ~� berechnet sich aus:
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h�S�i = +C2

~�
~k

�tur
h�i2

@h�i
@xi

@hpi
@xi

� C1h�i ~�
2

~k
: (2.35)

Auch f�ur die hier verwendeten empirischen Modellkonstanten werden die aus der Lite-
ratur bekannten Standardwerte verwendet [Jones96a]:

C� = 0:09

C1 = 1:92

C2 = 1:00

�k = 1:00

�� = 1:30 : (2.36)

Dieses Zwei-Gleichungsmodell ist ein weit verbreitetes turbulentes Transportmodell.
Veraltet sind heute Null- [Prandl25] oder Eingleichungsmodelle [Prandl45], welche zur
Berechnung des turbulenten Transportkoe�zienten �tur eine turbulente L�angenskala
ben�otigen, die aus geometrischen Zusammenh�angen bestimmt wird.

Eine Verbesserung des k-�-Modells stellt das RNG-k-�-Modell (RNG, engl.: Renorma-
lization Group Theorie) dar [Yakhot92]. Diese Modell verwendet eine erweiterte Trans-
portgleichung f�ur �, welche einen zus�atzlichen von der Streckungsrate der Turbulenz
abh�angigen Term benutzt.

Eine Mischung aus Turbulenzmodellierung und Direkter Numerischer Simulation stellt
gewisserweise die Large-Eddy-Simulation (LES) dar. Hierbei werden wie bei der DNS
zun�achst ungemittelte Gleichungen gel�ost. Jedoch wird ein Gitter, welches grobma-
schiger als die kleinsten Turbulenzelemente ist, verwendet. Um die kleinsten Skalen
aufzul�osen, wird ein Turbulenzmodell, z.B. ein k-�-Modell, verwendet [Reynolds89].

2.2.4 Modellierung des skalaren Quellterms

Ebenfalls ungeschlossen ist der Quellterm h�S�i der gemittelten Transportgleichung der
Skalare (2.27). Da die Funktion S�(�1; : : : ; �N�) im allgemeinen nicht linear ist, kann
dieser Mittelwert nicht in Abh�angigkeit der mittleren skalaren Gr�o�en ( ~�1; : : : ; ~�N�)
berechnet werden:

h�S�i = h�i ~S� 6= h�iS�( ~�1; : : : ; ~�N�) : (2.37)

Das Problem kann gel�ost werden, wenn die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion, d.h.
die PDF (engl.: Probability Density Function), f( 1; : : : ;  N ) f�ur das Auftreten der
skalaren Gr�o�en bekannt ist. Dann ist der gemittelte Quellterm durch

h�S�i =
Z
d 1 : : :d N f( 1; : : : ;  N ) �S�( 1; : : : ;  N ) (2.38)
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gegeben. Hierbei sind ( 1; : : : ;  N ) die Zufallsvariablen der skalaren Gr�o�en
(�1; : : : ; �N�). Verfahren, welche die Gl. (2.38) verwenden, werden PDF-Methoden ge-
nannt. Die Schwierigkeit liegt nun darin, die PDF f zu �nden. Dazu kann eine Trans-
portgleichung der PDF durch eine stochastische Monte-Carlo-Technik gel�ost werden.
Dies ist das Ziel dieser Arbeit und wird im Kap. 3 ausf�uhrlich besprochen. Alternativ
kann die Form der PDF auch vorangenommen und durch Mittelwert und Varianz pa-
rametrisiert werden [Gutheil88, H�ammerle97, M�uhleck95]. Als vorangenommene PDFs
werden h�au�g Beta-Funktionen der Form

f(x) = �xp�1(1� x)q�1 mit x 2 [0; 1] (2.39)

verwendet. Dabei ist � der Normierungsfaktor und die Parameter p und q sind aus
den vorgegebenen Gr�o�en Mittelwert und Varianz zu bestimmen. Manchmal werden
auch zwischen Null und Eins abgeschnittene Gau�- [Gutheil88, Fohrmann98] oder f�ur
nicht beschr�ankte Variablen Log-Normal-Funktionen [Dahm95] verwendet. Der Mit-
telwert wird aus der gemittelten Transportgl. (2.27) der skalaren Gr�o�en bestimmt.

Die Varianz g�002
� der skalaren Gr�o�en wird aus einer eigenen Transportgleichung f�ur die

Schwankungsbreite ermittelt. Diese besitzt die gleiche Form wie die Transportgleichung
der skalaren Gr�o�en (2.27). Der turbulente Transport wird analog der Gln. (2.29) und
(2.30) behandelt. Die entsprechende Proportionalit�atskonstante in Gl. (2.30) hei�t �var.
Der Quellterm h�Svari der Varianz-Transportgleichung besteht aus drei Beitr�agen:

h�Svari = C1�tur

 
@ ~��
@xi

!2
� C2h�i ~�~k

g�002
� + 2 g�00

�S
00
�� : (2.40)

Diese Transportgleichung kann durch Multiplikation von Gl. (2.3) mit der Schwankung
�00
� und anschlie�ender Favre Mittelung hergeleitet werden [Gutheil88]. Die Modellkon-

stanten k�onnen mit den Werten

C1 = 1:92

C2 = 1:00

�var = 0:7 (2.41)

belegt werden [Gutheil88]. Dabei wurde angenommen, da� die Proportionalit�atskon-
stante �var identisch zu der des k-�-Modells aus Gl. (2.31) ist: �var = �tur [Spalding71].

Neben den beschriebenen PDF-Methoden gibt es einige weitere, meist einfache Modelle,
den Quellterm zu schlie�en.

Die skalaren Gr�o�en der Funktion S�(�1; : : : ; �N�) k�onnen z.B. in Mittelwert und Va-
rianz aufgespalten werden: �� = ~�� + �00

�. Die Temperatur, welche eine Funktion der
skalaren Gr�o�en ist, wird in einer Taylorreihe entwickelt und anschlie�end gemittelt
[Libby94, Jones96a].
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Eine weitere M�oglichkeit stellen Eddy-Break-Up (EBU) Modelle dar. Sie eignen sich
nur dann, wenn die chemischen Zeitskalen sehr viel schneller als die des turbulenten
Transportes sind. Dabei wird davon ausgegangen, das Rechengebiet in eine verbrannte
und eine unverbrannte Zone zerlegen zu k�onnen. Anschlie�end wird die mittlere Re-
aktionsgeschwindigkeit als (empirische) Funktion der Dissipationsgeschwindigkeit der
Turbulenz bestimmt[Spalding70].

Weit verbreitet sind auch sogenannte Flamelet-Modelle. Auch diese k�onnen nur bei
hinreichend schnellen chemische Zeitskalen verwendet werden. Dabei sollen die kleinst-
skaligen Wirbel der Turbulenz ein gr�o�eres Ausma� als die Flammenfrontdicke haben.
Dadurch ist gew�ahrleistet, da� die Turbulenzelemente nicht in die Flammenfront ein-
dringen und die Flammenfront so als aus laminar gestreckten Fl�ammchen (engl.: Fla-
melets) zusammengesetzt vorstellbar ist. Deshalb wird bei der Berechnung der Reakti-
onsgeschwindigkeiten auf Bibliotheken laminare Flammen zur�uckgegri�en. Oft werden
die transportierten skalaren Gr�o�en auf den Mischungsbruch und die skalare Dissi-
pationsgeschwindigkeit reduziert, die laminaren Massenbr�uche in deren Abh�angigkeit
tabelliert und daraus die turbulenten mittleren Massenbr�uche mit vorangenommenen
PDFs berechnet [Gill95, Warnatz96].

2.3 Thermochemisches System

Bei der Berechnung der skalaren Transportgl. (2.27) mu�, unabh�angig von dem ver-
wendeten Schlie�ungsmodell, die Funktion S�(�1; : : : ; �N�), die Reaktionsgeschwindig-
keit, bekannt sein. Diese wird aus thermodynamischen und chemischen Daten berech-
net, welche zun�achst experimentell bestimmt werden m�ussen. Je nach Anwendung und
verf�ugbarer Rechenkapazit�at werden detaillierte oder reduzierte Mechanismen verwen-
det. Detaillierte Mechanismen sind aufgrund ihrer hohen Anzahl der betrachteten Spe-
zies und Reaktionen nur f�ur solche Simulationen geeignet, bei denen die Str�omungs-
prozesse nicht zu komplex sind. D.h., zur Simulation dreidimensionaler turbulenter
Str�omungen wird im Allgemeinen ein reduzierter chemischer Mechanismus verwendet.
Ein elegantes Verfahren zur Reduktion stellt die ILDM-Methode (engl., Intrinsic Low
Dimensional Manifold) dar. Auf diese verschiedenen Techniken wird im nachfolgenden
Kapitel eingegangen.

2.3.1 Detaillierte Mechanismen

Der detaillierte Reaktionsmechanismus beschreibt die ablaufenden Reaktionen auf mo-
lekularer Ebene. Dazu werden Informationen �uber die Elementarschritte bzw. die Ki-
netik des Brennsto�es ben�otigt. Die Bescha�ung dieser Daten ist experimentell auf-
wendig. Detaillierte Mechanismen existieren f�ur Brennsto�e wie z.B. Wassersto� oder
Aliphate. Diese Mechanismen beinhalten oft mehrere hundert Spezies und Reaktionen
[Warnatz93].

Quantitativ wird ein detaillierter Reaktionsmechanismus mittels einer Arrheniuskinetik
beschrieben [Homann75]. Zun�achst seien s�amtliche Elementarreaktion, d.h. Reaktionen
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wie sie real auf molekularer Ebene ablaufen, durch

X
�

a�;�X� *)
X
�

b�;�X� (2.42)

gegeben. Hierbei repr�asentieren X� ein Mol der Spezies �. Die st�ochiometrischen Ko-
e�zienten sind durch a�;� bzw. b�;� gegeben, wobei � die Reaktion identi�ziert. Die
Reaktionsgeschwindigkeit �S� wird wie folgt berechnet:

�S� =M�

X
�

(b�;� � a�;�)

"
kH�

Y
�

�
�w�

M�

�a0

�;� � kR�
Y
�

�
�w�

M�

�b0
�;�

#
: (2.43)

Hierbei ist M� die molare Masse, kH� und kR� der Geschwindigkeitskoe�zient der Hin-
bzw. R�uckreaktion, und w� die Massenbr�uche der Spezies. F�ur die Exponenten gilt im
Falle von Elemetarreaktionen:

a0�;� = a�;�

b0�;� = b�;� : (2.44)

Die Geschwindigkeitskoe�zienten haben eine exponentielle Temperaturabh�angigkeit:

kH� = cH� T dH exp

 �EH
�

R0T

!

kR� = cR� T dR exp

 �ER
�

R0T

!
: (2.45)

Hierbei ist cH� bzw. cR� der Vorfaktor, dH bzw. dR der Temperaturexponent und EH
�

bzw. EH
� die Aktivierungsenergie. Die Hin- und R�uckreaktion ist durch den Index H

bzw. R gekennzeichent. R0 ist die universelle Gaskonstante. Alle eingef�uhrten Paramter
m�ussen dabei aus experimentellen Daten bestimmt werden. [Warnatz93, Warnatz96]

2.3.2 Konventionell reduzierte Mechanismen

Da die mehrdimensionale Simulation turbulenter reaktiver Str�omungen sehr speicher-
und rechenzeitintensiv ist, kann in der Regel zur Berechnung technischer Systeme kein
detaillierter Mechanismus verwendet werden. Denn f�ur jede Spezies mu� eine Trans-
portgleichung gel�ost werden. Eine Alternative bilden reduzierte Reaktionsmechanis-
men, welche ein globales Reaktionenssystem f�ur die wichtigsten Spezies aufstellen.
Dabei geht jedoch meist die Information �uber Radikale, welche oft nur in der Flam-
menfront auftreten und f�ur die Bildung von Schadsto�en verantwortlich sind, verlo-
ren. Die Kinetik kann auch hier formal durch Arrheniusgleichungen wie (2.43) und
(2.45) beschrieben werden. Gl. (2.44) ist jedoch im Allgemeinen nicht erf�ullt, da re-
duzierte Mechanismen keine molekularen Prozesse beschreiben. Ein in der Literatur
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h�au�g zitiertes Reaktionsschema ist der Vierschritt-Mechanismus f�ur Alkane [Jones88].
Er ber�ucksichtigt die Spezies Brennsto�, Sauersto�, Kohlenmonoxid, -dioxid, Wasser
und Wassersto�. Wegen der Erhaltung der Elementemassen Kohlensto�, Wassersto�
und Sauersto� ergeben sich in diesem Mechanismus drei unabh�angige Spezies, d.h.,
es m�ussen neben der Enthalpie- und Kontinuit�atsgleichung drei skalare Transportglei-
chungen gel�ost werden.

Eine weitere Vereinfachung des chemischen Systems sind Einschrittmechanismen, bei
denen die Kinetik durch eine globale Reaktion gen�ahert wird. Bei dieser Sichtweise
geht jegliche Information �uber die chemischen Details verloren. Es wird lediglich der
Reaktionsfortschritt beschrieben. Meist sind Einschrittreaktionen in der Form

a1 Brennsto� + a2O2 �! b1 CO2 + b2H2O (2.46)

gegeben. Dabei sind a� bzw. b� die st�ochiometrischen Koe�zienten. Zur Beschreibung
der Massenteile dieses Systems mu� nur eine Transportgleichung f�ur die sogenannte Re-
aktionsfortschrittsvariable und die Kontinuit�atsgleichung gel�ost werden. Die restlichen
Spezies k�onnen aus der St�ochiometrie bestimmt werden. Die Kinetik kann durch einen
Arrheniusansatz (2.43) beschrieben werden, wobei der Koe�zient � und die �uber �
gebildete Summe entf�allt. Die Parameter m�ussen auch hier aus experimentellen Daten
ge�ttet werden. Kinetische Daten f�ur Einschrittreaktionen sind f�ur viele, auch struk-
turell komplexere Brennsto�e bekannt [Westbrook84].

Eine noch st�arkere Vereinfachung des chemischen Systems stellt die Annanhme eines
bereits eingestellten Gleichgewichtes dar. Es wird also davon ausgegangen, da� die ther-
mochemischen Variablen keinen zeitlichen �Anderungen mehr unterworfen sind. Deshalb
ist es auch nicht notwendig, Transportgleichungen f�ur Massenbr�uche zu berechnen. Das
Verh�altnis der Konzentrationen kann in diesem Falle durch die Gleichgewichtsbedin-
gungen

Y
�

�
�w�

M�

�b0
�;�

�a0

�;�

=
�
p0
RT

�P
�
b0
�;�

�a0

�;�

exp

"
�� �G0

RT

#
(2.47)

festgelegt werden [Homann75]. Die Parameter b0�;�; a
0
�;� sind im Falle eines reduzierten

Mechanismus experimentell zu bestimmen. Liegt der Gleichgewichtsannahme (2.47) ein
detaillierter Mechanismus zugrunde, so ergeben sich die Parameter b0�;�; a

0
�;� direkt aus

den st�ochiometrischen Koe�zienten b�;�; a�;�. � �G0 beschreibt die molare freie Reak-
tionsenthalpie bei dem Standarddruck p0. Im Falle einer nicht vorgemischten Flamme
f�uhrt diese Betrachtungsweise zu dem Konzept GEMISCHT = VERBRANNT, d.h. der
Reaktionsfortschritt wird einzig durch die Mischung der Reaktanden beschrieben. Dies
kann durch eine Transportgleichung f�ur einen Mischungsbruch realisiert werden. Unter
der Annahme, da� die Massendi�usionskoe�zienten und die W�armeleitf�ahigkeit gleich
gro� sind, k�onnen die skalaren Gr�o�en als Funktion des Mischungsbruches dargestellt
werden.
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2.3.3 ILDM

Die Kinetik einer homogenen chemischen Reaktion kann aus der Transportgl. (2.3)
erhalten werden, wenn die Terme des r�aumlichen Transportes, d.h. die Gradienten
@=@xj = 0 gesetzt werden. Sie wird durch ein System gew�ohnlicher Di�erentialglei-
chungen beschrieben:

@��
@t

= S�(�1 : : : �N�) : (2.48)

Hierbei sei N� die Anzahl der unabh�angigen skalaren Gr�o�en. Wird der Term S�(~�)

aus Gl. (2.48) in der Umgebung ~� = ~�0 bis zur ersten Ordnung entwickelt, so entsteht
ein lineares Di�erentialgleichungssystem:

@��
@t

= S�(~�)j~�=~�0
� S�(~�0) + F̂ j~�=~�0

(~�� ~�0) : (2.49)

Hierbei kennzeichnet F̂ die Jacobimatrix im Phasenraum der skalaren Gr�o�en:

F̂�;� =
@S�
@��

: (2.50)

Wird die Jacobimatrix F̂ durch Transformation in eine geeignete Basis des skalaren
Phasenraums (�0

1 : : : �
0
N�
) diagonalisiert, so stellen die Diagonalenelemente die Eigen-

werte (�01 : : : �
0
N�
) der Jacobimatrix dar. Die Eigenwerte geben Auskunft �uber die Zeit-

entwicklung der Trajektorie ~�(t) im Phasenraum. Ist der Realteil eines Eigenwertes
negativ, so kann dieser als Zeitskala bzw. -konstante einer exponentiellen Ann�aherung
an ein partielles Gleichgewicht interpretiert werden. Je kleiner der Realteil des Eigen-
wertes ist, um so schneller wird das Gleichgewicht erreicht [Schmidt96, Golup89].

Bei der L�osung chemischer Systeme der Form (2.48) wird gefunden, da� sich die Tra-

jektorien ~�(t) f�ur verschiedene Anfangsbedingungen ~�(t = 0) stets nahe von niederdi-
mensionalen Mannigfaltigkeiten im Phasenraum sammeln: Werden die Gl. (2.48) f�ur
unterschiedliche Anfangsbedingungen gel�ost, bewegen sich die dazugeh�orenden Tra-
jektorien zun�achst im N�-dimensionalen Phasenraum. Nach relative kurzer Zeit haben
sich alle Trajektorien auf eine (N��1)-dimensionalen Mannigfaltigkeit gesammelt, wel-
che sie jetzt nicht mehr verlassen. Nach einer weiteren Zeit relaxieren die Trajektorien
auf eine (N� � 2)-dimensionale Mannigfaltigkeit. Dieses Verhalten setzt sich fort, bis
die Trajektorien sich schlie�lich, stets langsamer werdend, auf einer dreidimensionalen
Hyper
�ache, dann auf eine zweidimensionale Fl�ache und letztendlich auf eine eindi-
mensionale Kurve bewegen. Von dort aus relaxieren sie in den Gleichgewichtspunkt
(Abb. 2.2).

Wird das System nach einer bestimmten Zeit t� betrachtet, so be�nde sich der Zustand
~�(t�) auf einer Mannigfaltigkeit der Dimension N� < N�. Alle Prozesse mit schnellen
Zeitskalen, welche vor der Zeit t� abgelaufen sind, bzw. das System der dazugeh�origen
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Abbildung 2.2: Projektion des Phasenraumes einer Methan-Luft-Flamme in die CO2-
H2O-Ebene [mol/kg]. Links: Relaxation der Trajektorien auf eine eindimensionale Man-
nigfaltigkeit. Rechts: Abkopplung der schnellen Zeitskalen von der eindimensionalen
Mannigfaltigkeit [Maas93].

Eigenwerte, sind abgekoppelt und be�nden sich somit im Gleichgewicht (Abb. 2.2).
Nun kann der chemische Zustand und alle von ihm abh�angigen Gr�o�en durch N�

Fortschrittsvariable � dargestellt werden [Maas92, Maas93]:

~�(t) = ~�( ~�(t)) : (2.51)

Praktisch wird meist eine ein- bis 4-dimensionale Mannigfaltigkeit der Enthalpie, Mas-
senbr�uche und ggf. des Mischungsbruches benutzt. In Abh�angigkeit dieser unabh�angi-
gen Variablen werden je nach Bedarf die anderen skalaren Eigenschaften, deren zeit-
lichen Ableitungen und deren Funktionen wie z.B. die Temperatur berechnet und zur
schnelleren Verf�ugbarkeit bei sp�ateren Berechnungen tabelliert. Das Gitter dieser Ta-
bellierung wird adaptiv angepa�t. Neuere Algorithmen der Tabellierung erzeugen und
speichern ihre Werte erst bei Bedarf und passen so den abgebildeten Phasenraum der
Berechnung an [Niemann98].

Im Allgemeinen variieren die Zeitskalen chemischer Prozesse 1=� in einem gro�en Be-
reich 1=� � 10�8 : : : 10+2. Im Vergleich dazu bewegen sich die Zeitkonstanten der phy-
sikalischen Transportprozesse, unter welchen die Turbulenz dominiert, in dem weitaus
kleinerem Intervall 1=� � 10�5 : : : 10�2 (Abb. 2.3). In diesem Intervall besteht eine
Wechselwirkung zwischen den chemischen Reaktionen und den turbulenten Transport-
prozessen. Das Ziel des ILDM-Verfahrens ist es, zu einem vorgegebenem chemischen
System eine m�oglichst niedrigdimensionale Mannigfaltigkeit zu �nden, welche diejeni-
gen Zeitskalen abkoppelt, die kleiner als die der physikalischen Transportprozesse sind
[Warnatz96].



2 TURBULENTE REAKTIVE STR�OMUNGEN 20

12345
12345
12345
12345
12345
12345
12345
12345
12345
12345
12345
12345
12345

100

10-2

10-4

10-6

10-8

1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234
1234

Chemische         Physikalische
Zeitskalen [s]

Zeitskalen des
turbulenten
Transportes

Schnelle Zeitskalen,
partielle Gleichgewichte

Langsame Zeitskalen,
z.B. NO-Bildung

Mittlere Zeitskalen

Entkoppeln

Abbildung 2.3: Wechselwirkung chemischer und physikalischer Zeitskalen [Maas93].

Weiterhin ist zu ber�ucksichtigen, da� bei nicht-homogenen Reaktionen physikalische
Transportprozesse den chemischen Zustand von der jeweiligen Mannigfaltigkeit weg-
bewegen. Dies kann nach dem numerischen Iterationsschritt des Transportes durch
eine Projektion dieses Zustandes auf die Mannigfaltigkeit korrigiert werden. Au�erdem
sind all diejenigen Prozesse, die den Beginn einer chemischen Reaktion beschreiben,
wie z.B. Z�undprozesse, mit dem ILDM-Verfahren schwer zu handhaben. Denn zu Be-
ginn einer Reaktion laufen zun�achst die schnellen Zeitskalen ab; diese werden aber bei
Verwendung einer ILDM abgekoppelt. Das Problem kann behoben werden, indem der
Z�undprozess durch ein anderes chemisches Modell, beispielsweise einen konventionell
reduzierten Mechanismus, beschrieben wird und die ILDM erst dann eingesetzt wird,
wenn sich der Zustand bereits in der N�ahe des Gleichgewichtes be�ndet.

2.4 Simulation motorischer Verbrennung mit KIVA

Das in dieser Arbeit verwendete Computerprogramm hei�t KIVA-3 [Amsden89]. Der
Code [Amsden92] l�ost die gemittelten Transportgleichungen (2.26) und (2.27) in be-
wegten Gittern und eignet sich zur Berechnung turbulenter Verbrennungsprozesse in
Kolbenkraftmaschinen [Reitz95]. Das Gitter kann durch den einfach ausgestatteten mit-
gelieferten Generator oder ein kommerzielles Programm erzeugt werden. Das gleiche
gilt f�ur die Auswertung der Daten. KIVA-3 eignet sich insbesonders f�ur Zweiphasensy-
steme wie Dieselmotoren; ein eigener Monte-Carlo-L�oser f�ur Spray ist implementiert.
Ebenso sind Zweitakt-Motoren mit Ein- und Ausla�kan�alen, welche auch in dieser
Arbeit simuliert wurden, berechenbar. Die Zeitentwicklung wird durch den Kurbelwel-
lenwinkel vor bzw. nach dem oberen Totpunkt der Kolbenbewegung (� KW vOT bzw.
nOT ) de�niert.
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Abbildung 2.4: Links: Nachbarlisten im KIVA-Gitter. Rechts: Kennzeichnung der Eck-
punkte der KIVA-Zelle i4.

Die Anfangs- und Randbedingungen einer KIVA-Rechnung werden in der Datei ita-
pe, das Gitter in der Datei tape17 und die Anfangsbedingungen einer fortgesetzten
Rechnung in der Datei tape8 abgelegt. Die Laufzeitinformation des CFD-Programms
wird in die Datei tape12 ausgegeben. Sonstige Ein- oder Ausgabedateien sind an das
implementierten MC-Programm angepa�t und werden in Kap. 4 beschrieben.

Das bewegte Gitter besteht aus blockstrukturierten Hexaederzellen, es wird jedoch
wie ein unstrukturiertes Gitter gespeichert. Die Gitterpunkte (Vertizes) bzw. Zellen
werden mit einer Variablen, i4, indiziert. Eine Zelle ist durch ihre 8 Eckpunkte i1,
i2, ... , i8 charakterisiert. Diese Punkte k�onnen �uber Nachbarlisten bestimmt werden.
Die Nachbarlisten sind �uber alle Zellen indizierte Felder, in denen der Index der lin-
ken (imtab(i4)), rechten (i1tab(i4)), unteren (kmtab(i4)), oberen (i8tab(i4)), vorderen
(jmtab(i4)) und hinteren (i3tab(i4)) Zelle abgelegt sind (Abb. 2.4). Die Zellen bzw.
Vertizes werden zur e�zienteren Bearbeitung sortiert: Inaktive Zellen, d.h. Zellen au-
�erhalb des Rechengebietes, besitzen die Indizes i4=1...i�rst-1; aktive Zellen werden
mit i4=i�rst...ncells indiziert; Randvertizes, denen keine Zellen zugeordnet werden, sind
im Bereich i4=ncells+1...nverts abgelegt. Zus�atzlich sind aktive Zellen durch den Zell-

ag f(i4)=1, alle anderen durch f(i4)=0 gekennzeichnet. Weiterhin gibt ein Vertex
ag
fv(i4) Auskunft dar�uber, in welchem Volumenbereich oder an welcher Wand der Punkt
liegt. Die Zell
�achen
ags bcl(i4), bcb(i4), bcf(i4) beschreiben die Art der Zell
�ache.
Damit k�onnen Randbedingungen wie Ein- und Ausla�kan�ale oder periodische Rand-
bedingungen festgelegt werden. Der Block
ag idreg(i4) numeriert die einzelnen Bl�ocke
des Gitters.

Die Bewegung des Kolbens wird in KIVA durch den sogenannten snap-Algorithmus
erm�oglicht. Hierbei wird dem Programm meist ein Gitter, bei welchem sich der Kolben
im unteren Totpunkt be�ndet, vorgegeben. Wird der Kolben nun w�ahrend der Rech-
nung nach oben bewegt, so werden die Zellebenen entlang der Zylinderachse zun�achst
wie bei einem Akkordeon komprimiert. Unterschreitet die Zellh�ohe einen gewissen Wert,
eliminiert KIVA eine Zellebene (snap) und sortiert die Felder �uber die Zellen neu. Dies
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ist nat�urlich nur in solchen Bereichen m�oglich, in denen keine Kan�ale an den Zylinder
angebracht sind.

Die Bewegung des Gitters wird durch ein sogenanntes ALE-Verfahren (engl.: Arbitary
Langrange Euler) erm�oglicht. Dazu wird die Berechnung der Transportgleichungen in
drei Phasen A,B und C unterteilt. In der ersten Phase A werden s�amtliche Quellterme
berechnet. In der zweiten Phase B werden die Di�usionsterme in Langrange'scher Sicht-
weise ermittelt. Das hei�t, die Vertizes werden zun�achst mit dem str�omendem Fluid
mitbewegt. In der dritten und letzten Phase C wird der konvektive Anteil des Trans-
portes ermittelt. Dazu werden die Vertizes iterativ auf ihre Ausgangsposition zur�uck-
bewegt (Euler-Verfahren) bzw. bei bewegten Gitterpunkten in die gew�unschte Position
gebracht. W�ahrend dieser Gitterverschiebung werden die Fl�usse der Zustandsgr�o�en
durch die Zellw�ande berechnet. Dabei kann zwischen einem Quasi-Secound-Order-
Upwind- (QSOU) und einem Partial-Donor-Cell- (PDC) Verfahren gew�ahlt werden.

Die Transportgleichungen werden mit Hilfe eines Finite-Volumen-Verfahren diskreti-
siert. Dazu werden die Gln. (2.26) und (2.27) im Bereich des Volumens einer Zelle
integriert, das Volumenintegral mit dem Gau�'schen Gesetz in ein Ober
�achenintegral
transformiert und anschlie�end r�aumlich und zeitlich diskretisiert. Dies soll am Beispiel
der skalaren Transportgl. (2.27) in der Phase B dargestellt werden: Mit Hilfe der Gl.
(2.29) kann die Transportgleichung durch

@h�i ~��
@t

� @

@xj
�tur

@ ~��
@xj

= 0 (2.52)

ausgdr�uckt werden. Der konvektive Term und der Quellterm entf�allt, da nur die Phase
B betrachtet wird. Integration von (2.52) �uber das Volumen einer Zelle Vc liefert

@

@t

Z

Vc

dV h�i ~�� �
Z

Vc

dV
@

@xj
�tur

@ ~��
@xj

= 0 : (2.53)

Hierbei kennzeichnet dV die Volumenintegration. Durch Anwendung des Gau�schen
Satzes kann das zweite Intergral in ein Ober
�achenintegral �uberf�uhrt werden:

@

@t
hm�i �

Z

@Vc

dA �tur
@ ~��
@xj

= 0 : (2.54)

Hierbei kennzeichnet dA die Integration des Flusses �tur
@ ~��
@xj

�uber die Fl�achen @Vc,

welche das Volumen Vc begrenzen. m� kennzeichnet die Masse der Spezies � in einer
Zelle. R�aumliche und zeitliche Diskretisierung f�uhrt schlie�lich zu dem Ausdruck:

hm�iB � hm�iA
�t

�X
a

�Aa

 
�tur

@ ~��
@xj

!
a

= 0 : (2.55)
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Dabei ist das Zeitinkrement durch �t gegeben. Die Indizes A und B kennzeichnen hier
die Integration w�ahrend der Phase B Die Zell
�achen werden durch �Aa beschrieben,
wobei der Index a die 8 begrenzenden Fl�achen der betrachteten Zelle kennzeichnet.

Gl. (2.55) wird von KIVA sowohl explizit als auch implizit gel�ost.

Die Transportgleichungen des Impulses (2.26) werden mit eines SIMPLE-Algorithmus
gel�ost. Dazu wird ein aus der vorangegangenen Iteration extrapoliertes Druckfeld
vorgegeben, damit das Geschwindigkeitsfeld berechnet und anschlie�end ein neues
Temperatur- und Druckfeld berechnet. Dieses wird mit dem vorgegebenen Druck-
feld verglichen und der iterative Prozess bis zur Erf�ullung der Konvergenzbedingung
jpn+1 � pnj < � wiederholt. Hierbei ist p der Druck, n der Zeitschritt und � ein voher
festzulegendes Kriterium.

Der turbulente Transport kann alternativ durch ein k-�- oder ein SGS-Modell
berechnet werden (vgl. Abschnitt 2.2.3). Die L�osung der skalaren und der k-
�-Transportgleichungen sind vom SIMPLE-Algorithmus entkoppelt. Ein geeignetes
Schlie�ungsmodell des chemischen Quellterms fehlt; er wird aus einem Arrheniusan-
satz in ungemittelter Form errechnet. In dieser Arbeit wird gezeigt, wie der Quellterm
durch ein Monte-Carlo-PDF-Verfahren in drei Raumdimensionen geschlossen werden
kann.
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3 Monte-Carlo-PDF-Methoden

Zur Beschreibung turbulenter reaktiver Str�omungen kann anstelle der Transportglei-
chungen der Zustandsgr�o�en (vgl. Abschnitt 2.1) auch eine Transportgleichung der
Wahrscheinlichkeitsdichte (PDF) dieser Zustandsgr�o�en aufgestellt werden [Pope85,
Jones96a]. Diese Zustandsgr�o�en sind im allgemeinsten Fall die Geschwindigkeit ~v,
die turbulente kinetische Energie k, die Dissipation �, die Dichte � und die skalaren
Gr�o�en �� wie z.B. die spezi�sche Enthalpie h und die Massenbr�uche w�. Diese PDF
beschreibt die Wahrscheinlichkeit f�ur das Auftreten eines bestimmten Str�omungszu-
standes an einem Ort ~x zur Zeit t. Die Transportgleichung der PDF ist eine partielle
Di�erentialgleichung in den Variablen aller Zustandsgr�o�en, des Ortes ~x und der Zeit
t.

Die analytische L�osung dieser Transportgleichung ist nur f�ur stark vereinfachte F�alle
m�oglich. Auch numerische Diskretisierungsverfahren scheitern meist an der hohen Di-
mensionalit�at der Transportgleichung [Warnatz96]. Ein gebr�auchliches Verfahren zur
numerischen L�osung stellt die Monte-Carlo- (MC) Methode dar. Eine detaillierte �Uber-
sicht zu diesem Thema ist in den Artikeln [Pope85, Borghi88, Jones96a] gegeben. Bei
Verwendung der MC-Technik wird die PDF durch ein stochastisches Partikelsystem
repr�asentiert. Die physikalischen Prozesse Di�usion, Konvektion und die chemische
Reaktion m�ussen auf das Partikelsystem transformiert werden, so da� die diskrete Ver-
teilungsfunktion der Partikel eine m�oglichst gute Approximation der PDF der Trans-
portgleichung ist. Dabei tragen die Partikel die Eigenschaften der Zustandsgr�o�en,
welche sich durch stochastische Prozesse jeden Zeitschritt �andern. Statistische Momen-
te, wie beispielsweise Mittelwert und Varianz, lassen sich aus den Verteilungsfunktion
der entsprechenden Zustandsgr�o�en berechnen.

Ein wesentlicher Vorteil dieser Methode liegt darin, da� der chemische Quellterm exakt
behandelt werden kann; er mu� nicht modelliert werden. Da die PDF jedoch nur die
Eigenschaften eines Punktes im Raum tr�agt, m�ussen s�amtliche Di�usionsprozesse mo-
delliert werden. Das geschieht mit Hilfe eines sogenannten Mischungsmodells, wodurch
das Mischen durch laminare und turbulente Prozesse beschrieben wird.

MC-Methoden werden nach der Anzahl der Zustandsgr�o�en, welche sie eigenst�andig
zu l�osen verm�ogen, unterschieden. Im Prinzip kann eine MC-Methode die Transport-
gleichungen vollst�andig ersetzen, wenn neben der Geschwindigkeit und den skalaren
Feldern auch die turbulente Zeitskala � = k

�
modelliert wird. Auf diesem Gebiet ist

jedoch erst in j�ungster Zeit Erfahrung gesammelt worden [Pope92].

Meist werden jedoch nicht alle Str�omungsparamter gel�ost und die MC-Methode mit
einem Programm zur L�osung der erforderlichen Transportgleichungen in einem hy-
briden Verfahren gekoppelt [Correa92]. Die f�ur die MC-Technik ben�otigte turbulente
Zeitskala � wird oft mittels des k-�-Modells berechnet und die Geschwindigkeit und
skalare Gr�o�en mit der MC-Methode gel�ost. Dabei mu� eine numerisch aufwendige
Di�erentialgleichung f�ur den mittleren Druckgradienten gel�ost werden [Pope85]. Dies
kann umgangen werden, indem das Geschwindigkeitsfeld zus�atzlich durch die Trans-
portgleichungen bestimmt wird und iterativ an das Partikelmodell angepa�t wird
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[Nau96, Nau97, Nooren96]. Die aus dem MC-Modell gewonnene Dichte wird an das
CFD-Programm zur�uckgeliefert (CFD, engl.: Computational Fluid Dynamics).

Eine alternative M�oglichkeit besteht darin, die skalaren Variablen mit einer MC-
Technik zu l�osen [Pope80] und die vom CFD-Programm berechnete Geschwindigkeit
auf die Partikel zu interpolieren. Das System kann ebenfalls �uber die Dichte gekop-
pelt werden, welche vom MC-Programm berechnet wird. Die f�ur die Partikelpro-
zesse notwendige turbulente Zeitskala wird durch das CFD-Programm bereitgestellt
[Jones93, jones96b, Kraft96, Chen89a, Sadat96a].

Eine weiteres Kriterium zur Unterscheidung der MC-Methoden ist durch das Bezugs-
system der Partikel gegeben. Werden die Partikel mit dem str�omenden Fluid bewegt,
spricht man von einem Langrange-System, werden sie an einem festen Ort gehalte-
nen, kennzeichnet dies ein Eulersches System. Bei einem Eulersches System m�ussen
die Partikelprozesse ebenfalls in das neue Koordinatensystem transformiert werden
[Jones96a]. Diese Technik wird oft in Verbindung mit einer skalaren MC-Methode an-
gewandt [Pope80, Laxander96].

Im Laufe der Zeit wurde die MC-Technik in vielerlei Hinsicht modi�ziert. Im folgenden
wird ohne Anspruch auf Vollst�andigkeit ein kurzer �Uberblick der verschiedenen Vari-
anten, welche aus der Literatur bekannt sind, gegeben. Die PDF-Transportgleichung
kann auf kompressible Str�omungen erweitert werden [Hulek96]. Zus�atzlich werden unge-
schlossene druckabh�angige Terme modelliert [Hsu94]. Der turbulent-laminare �Ubergang
in Wandn�ahe kann ebenfalls mit einer zusammengesetzten PDF aus Geschwindigkeit
und skalaren Gr�o�en beschrieben werden [W�olfert96]. Die skalare MC-Methode eignet
sich zur Modellierung einer Zweiphasen-Spray
amme [Raju95]. Die Transformation der
Transportgleichung in Zylinderkoordinaten wird mehrfach beschrieben und angewandt
[Anand93, Jones87]. Die Kopplung mit einem k�unstlichen neuronalem Netzwerk wird in
[Christo96] untersucht. Des weiteren kann die PDF-Transportgleichung auch durch ein
Ensemble stochastischer Felder (statt stochastischer Partikel) gel�ost werden [Valino98].

Im nachfolgenden Abschnitt werden die PDF-Transportgleichung, deren Modellierung
und das numerische L�osungsverfahren vorgestellt.

3.1 De�nitionen

Die skalaren Gr�o�en sind durch den Vektor ~� = (�1; : : : ; �N�) gegeben, wobei N�

ihre Anzahl darstellt. �Ublicherweise sind dies die Massenbr�uche w� und die spezi�sche
Enthalpie h. Werden die skalaren Gr�o�en ~� als Zufallsvariablen ~ angesehen, so kann
eine Verteilungsfunktion dieser Zufallsvariablen, die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion
(PDF), an einem Ort ~x zur Zeit t de�niert werden:

f( 1; : : : ;  N�; ~x; t) : (3.1)

Hierbei kennzeichnet
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f(~ ; ~x; t) d 1 : : :d N� (3.2)

die Wahrscheinlichkeit, da� sich die skalaren Gr�o�en ~� an einem Ort ~x zur Zeit t in
dem infenitesimalen Bereich des skalaren Phasenraums

�1 2 [ 1;  1 + d 1] : : : �N� 2 [ N� ;  N� + d N�] (3.3)

be�nden. Die PDF f sei au�erdem normiert:

+1Z
�1

d 1 : : :d N� f(
~ ) = 1 : (3.4)

Der Mittelwert einer Funktion Q(~�) der sklaren Gr�o�en ist durch

hQ(~�)i =
+1Z
�1

d 1 : : :d N� f(
~ )Q(~ ) (3.5)

gegeben.

Anschlie�end soll der Begri� der bedingten Wahrscheinlichkeit eingef�uhrt werden. Dazu
zun�achst ein Beispiel: Die Wahrscheinlichkeit des Ereignisses A, mit einem W�urfel die
Zahl 6 zu werfen, sei P (A) = 1=6. Die Wahrscheinlichkeit des Ereignisses B, mit einem
W�urfel eine gerade Zahl zu werfen, sei P (B) = 1=2. Die bedingte Wahrscheinlichkeit
die Zahl 6 zu werfen unter der Nebenbedingung, da� nur derjenige Wurf, welcher eine
gerade Zahl ergibt, gewertet wird, ist P (A j B) = P (A)=P (B) = (1=6)=(1=2) = 1=3.
Analog kann eine bedingte Wahrscheinlichkeitsdichte zweier Zufallsvariablen  1 und
 2 de�niert werden:

f( 1 j �2 =  2) =
f( 1;  2)

f( 2)
: (3.6)

O.B.d.A l�a�t sich dies auf mehrdimensionale bedingte PDFs erweitern, wenn  1 und
 2 selbst als Vektoren angesehen werden. f( 2) ist die sogenannte marginale Wahr-
scheinlichkeitsdichte:

f( 2) =

+1Z
�1

d 1 f( 1;  2) : (3.7)

Weiterhin kann der bedingten Erwartungswert einer Funktion Q(�1; �2) wie folgt de�-
niert werden:
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hQ(�1; �2) j �2 =  2i =
+1Z
�1

d 1 f( 1 j �2 =  2)Q( 1;  2) : (3.8)

Der Mittelwert einer Funktion Q(�1; �2) l�a�t sich mit den Gln. (3.5), (3.6) und (3.8)
auch durch einen bedingten Erwartungswert ausdr�ucken:

hQ(�1; �2)i =
+1Z
�1

d 2 hQ(�1; �2) j �2 =  2i f( 2) : (3.9)

Die massengewichtete PDF wird durch

F (~ ; ~x; t) = �(~x; t) f(~ ; ~x; t) (3.10)

de�niert. Sie wird auch als MDF bezeichnet.

3.2 Transportgleichung

Aus den Transportgleichungen (2.1)...(2.3) der Str�omung und der De�nition bedingter
Erwartungswerte (Gl. (3.8)) kann eine Transportgleichung f�ur die massengewichtete

PDF F (~ ; ~x; t) der skalaren Gr�o�en hergeleitet werden [Pope85, Nau97]:

@F

@t
+

@[~viF ]

@xi
+

@

@ �
[S�F ] =

@
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"*
1

�

@J�;j
@xj

j ~� = ~ 

+
F

#
� @

@xi
[hv00i j ~� = ~ iF ] :

(3.11)

Dabei bezeichnet der Index � die skalare Gr�o�e und i die Komponente eines Vektors im
Ortsraum, wobei das Summenzeichen �uber alle mit gleichem Index doppelt indizierten
Terme ausgelassen wurde. Weiterhin ist S� = S�(~ ) der Quellterm und J�;j der di�usive
Flu� der skalaren Gr�o�en (vgl. Gl. (2.6)). Die Favre-gemittelte Geschwindigkeit wird
mit ~vi und die Favre-Fluktuation mit v00i gekennzeichnet.

Die Terme auf der linken Seite der Transportgleichung (3.11) sind geschlossen und
beinhalten der Reihe nach den Beitrag der Akkumulation, Konvektion und der che-
mischen Reaktion zu der MDF F (~ ; ~x; t). Die beiden bedingten Erwartungswerte auf
der rechten Seite sind dagegen ungeschlossen und m�ussen modelliert werden. Der erste
Term, welcher von Ji;k abh�angt, stellt den Beitrag der molekularen und turbulenten
Di�usion im sklaren Phasenraum dar und wird mit einem Mischungsmodell gen�ahert
(Abschnitt 3.5). Der zweite von der Fluktuation v00i abh�angige Term bildet den Anteil
der turbulenten Di�usion im Ortsraum. Er kann durch einen Gradientenansatz model-
liert werden (Abschnitt 3.6). Der Anteil der molekularen Di�usion im Ortsraum wird
in dieser Darstellung vernachl�assigt.
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3.3 Zeitintegration

Die Transportgleichung (3.11) kann durch stochastische Partikelprozesse gel�ost werden.
Dazu wird die Zeitintegration zun�achst in drei Teile zerlegt. Der erste Teil umfa�t die
chemische Reaktion, der zweite Teil das Mischungsmodell. In diesen beiden Schritten
werden also nur die skalaren Eigenschaften ~� der Partikel ge�andert. Der dritte und
letzte Teil beinhaltet die Konvektion und die Di�usion im Ortsraum und ver�andert
somit nur die Koordinaten ~x der Partikel.

Durch Einf�uhrung der Operatoren P̂1; P̂2 und P̂3 kann Gl. (3.11) wie folgt geschrieben
werden:

@F

@t
= (P̂1 + P̂2 + P̂3)F : (3.12)

Ein Vergleich mit (3.11) ergibt f�ur die Operatoren:

P̂1 = +
@

@ �
S�

P̂2 = � @

@ �

*
1

�

@J�;j
@xj

j ~� = ~ 

+

P̂3 = +
@

@xi
(~vi + hv00i j ~� = ~ i) : (3.13)

Die zeitliche Integration l�a�t sich durch drei separate Schritte n�ahern:

F1(t) � (Î +� tP̂1)F (t)

F2(t) � (Î +� tP̂2)F1(t)

F (t+�t) � (Î +� tP̂3)F2(t) : (3.14)

Dabei ist Î der Einheitsoperator, der eine Funktion auf sich selbst abbildet. Die N�ahe-
rung ist gut, wenn Terme der Ordnung �t2 vernachl�assigt werden.

3.4 Erster Schritt: chemische Reaktion

Der wesentliche Vorteil der MC-Methode ist, da� der Term der chemischen Reaktion
geschlossen ist und exakt berechnet werden kann. Dazu mu� der Operator P̂1 (Gl.
(3.12)) auf das stochastische Partikelsystem transformiert werden [Pope85]:

��;p(t+�t) = ��;p(t) + �t S�(~�) : (3.15)

Dabei kennzeichnet der Index � wieder die skalare Gr�o�e, p das Partikel und S� den
skalaren Quellterm. Weiterhin ist zu erkennen, da� die Zeitintegration der chemischen
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Reaktion eine punktueller Prozess ist, also an jedem Ort (d.h. f�ur jedes Partikel) se-
parat durchgef�uhrt wird. Die Integration kann je nach Verfahren explizit oder implizit
ausgef�uhrt werden. Der Ort ~xp der Partikel �andert sich in diesem Schritt nicht.

3.5 Zweiter Schritt: Mischungsmodell

Das Mischungsmodell beschreibt die Schlie�ung des mit dem Operator P̂2 verbundenen
Terms in Gl. (3.12). Der bedingte Erwartungswert stellt den Anteil der molekularen
und turbulenten Di�usion im skalaren Phasenraum dar. Jener Term ist ungeschlossen,
weil die MDF F keine Aussage �uber die Korrelation der skalaren Gr�o�en zwischen zwei
Orten ~x1 und ~x2 macht. Da neben der chemischen Reaktion das Mischungsmodell der
einzige Proze� ist, welcher die skalaren Gr�o�en �andert, hat das Mischungsmodell gro�en
Ein
u� auf Z�undung, Flammenausbreitung und die gesamte Verbrennung [Nooren96].
Einen guten �Uberblick der Mischungsmodelle ist durch den �Ubersichtsartikel [Jones96a]
gegeben.

3.5.1 Dopazo-Mischungsmodell

Das Dopazo-Mischungsmodell, welches auch LMSE- (Linear Mean Square Estimation),
IEM- oder deterministisches Modell genannt wird, basiert auf einer kontinuierlichen
Relaxation der skalaren Gr�o�en zu ihrem Mittelwert [Dopazo73, Dopazo79]:

��;p(t+�t) = ��;p(t)��t
Cd

2

~�
~k
(��;p � h��i) : (3.16)

Hierbei kennzeichnet der Index � die skalare Gr�o�e, p das Partikel, ~k ist die turbu-
lente kinetische Energie und ~� ihre Dissipation. F�ur die Modellkonstante kann Cd = 2
gew�ahlt werden [Pope79]. Dieses simple Schlie�ungsmodell beinhaltet keine Abh�angig-
keit von der Form der PDF, sondern nur von dem Mittelwert h��i. Folglich kann es
ausgehend von einer willk�urlich initialisierten PDF keine Relaxation zu einer Gau�ver-
teilung beschreiben. Besteht eine PDF bei ihrer Initialisierung aus zwei �-Funktionen,
so bleiben diese stets erhalten und wandern im Laufe der Zeit auf ihren gemeinsamen
Mittelwert zu.

Trotzdem stellt das h�au�g verwendete Dopazo-Mischungsmodell zufriedenstellende Er-
gebnisse dar [Jones96a, Nau97, Nooren96, Norris96].

3.5.2 Herk�ommliches und erweitertes Curl-Modell

Das erweiterte Curl-Modell, welches auch stochastisches Mischungsmodell genannt wird
und zu der Gruppe der Koaleszenz-Dispersions- (C/D) Modelle geh�ort, wird durch ein
teilweises, diskontinuierliches Mischen der Partikel beschrieben [Jones96a]. Dabei wird
ein Partikelpaar p; q mit der Wahrscheinlichkeit
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W = �t Cd
~�
~k

(3.17)

ausgew�ahlt und die skalare Gr�o�e �� auf den Partikeln p und q durch die Vorschrift

��;p(t+�t) = (1� x

2
)��;p(t) +

x

2
��;q(t)

��;q(t+�t) = (1� x

2
)��;q(t) +

x

2
��;p(t) (3.18)

gemischt. Hierbei ist x eine Zufallsvariable aus dem Intervall (0; 1), welche aus einer
Verteilung A(x) gew�ahlt wird. Dabei h�angt die Wahl der Modellkonstante Cd von der
verwendeten Verteilung A(x) ab. Die in der Literatur standardm�a�ig getro�ene Annah-
me, welche auch hier verwendet wurde, ist eine Gleichverteilung A(x) = 1 mit Cd � 3
[Jones96a]. Es gibt jedoch auch Untersuchungen, die Form der Verteilung A(x) zu
�andern. Die entsprechenden Ergebnisse sind in [Jones96a, Kosaly86] zusammengefa�t.

In dem Grenzfall x = 0 ergibt sich, da� die Partikel p; q nicht gemischt werden. Im
Fall x = 1 geht Gl. (3.18) in das herk�ommliche Curl-Modell �uber, welches durch die
Vorschrift

��;p(t+�t) =
��;p(t) + ��;q(t)

2

��;q(t+�t) =
��;p(t) + ��;q(t)

2
(3.19)

beschrieben wird. Dabei wird die Modellkonstante Cd = 2 verwendet [Pope85].

Das erweiterte Curl-Modell kann, initialisiert mit einer willk�urlichen PDF, zu einer
glockenf�ormigen Kurve relaxieren, welche jedoch nicht eine Gau�funktion darstellen
mu�. Au�erdem entspricht die diskontinuierliche �Anderung der skalaren Gr�o�en zu
diskreten Zeiten nicht einem physikalischem Mischproze� [Pope85].

Trotzdem ist das erweiterte Curl-Modell neben dem Dopazo-Modell eines der meist
verwendeten Mischungsmodelle. Es liefert gute �Ubereinstimmung mit Experimenten
[Nooren96, Jones93, Zurbach97]. Eine Kopplung des erweiterten Curl-Modells mit dem
Dopazo-Modell wird durch [Sadat96a] beschrieben. Hier wird das deterministische Mo-
dell f�ur den Flameletbereich verwendet, das stochastische Modell wird in Zonen be-
nutzt, in welchen die chemischen Reaktionen hinreichend langsam ablaufen.

Abschlie�end sei in Abb. 3.1 das Dopazo-Modell, das herk�ommliche und das erweiterte
Curl-Modell schematisch f�ur die Mischung zweier Partikel veranschaulicht.

3.5.3 Alternative Mischungsmodelle

Zu den Koaleszenz-Dispersions-Modellen z�ahlen weiterhin das Age-Biased- und das
Reaction-Zone-Conditioning-Modell. Beide Modelle basieren auf dem erweitertem Curl-
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Abbildung 3.1: Schematische Darstellung des Mischens zweier Skalare �1 und �2 der
Partikel p; q mit dem Dopazo-Modell, dem herk�ommlichen und dem erweiterten Curl-
Modell.

Modell. Das Age-Biased-Modell verwendet partikelbezogene Mischungswahrscheinlich-
keiten W , welche proportional zu der Zeitdi�erenz seit dem letzten Mischen des Par-
tikels sind [Pope82]. Das Reaction-Zone-Conditioning-Modell versucht zu verhindern,
da� ein Partikel durch den Mischungsproze� die Reaktionszone passiert, ohne explizit
an der chemischen Reaktion teilzunehmen. Dies wird durch ein Unterteilen des Zeit-
schrittes w�ahrend des Mischens und der chemische Reaktion erreicht [Chen91].

Langevin-Modelle, wie sie bei MC-Methoden, welche die Transportgleichung f�ur Skalare
und Geschwindigkeiten l�osen, zur Schlie�ung der Impulsdi�usion verwendet werden,
eignen sich nicht als skalares Mischungsmodell, da diese Modelle eine nicht beschr�ankte
Zeitentwicklung der sich mischenden Skalare liefert [Pope85, Jones96a].

Binomial-Modelle benutzen eine Kombination aus einem Dopazo- und einem stocha-
stischem Modell [Vilano90]. Bisher besteht wenig Erfahrung [Kraft96] mit dieser Vari-
ante und es ist nicht klar, wie gut das Modell mit mehrdimensionalen PDFs arbeitet
[Jones96a].

Das Mapping-Closure-Modell benutzt die Zeitentwicklung einer Gau�funktion als Refe-
renzfeld f�ur die PDF der zu mischenden skalaren Gr�o�e. Die Entwicklung der skalaren
PDF wird durch eine Abbildung der Referenzfunktion auf die skalare PDF bewerk-
stelligt [Chen89b, Nooren96]. Die Methode liefert bei homogener Turbulenz sehr gut
Ergebnisse im Vergleich zu Experimenten bzw. DNS. Es ist jedoch unklar, wie gut das
Modell bei inhomogenen Str�omungen arbeitet [Jones96a].

Weitere Mischungsmodelle sind das Ordered-Pairing- [Norris91] und das Euclidean-
Minimum-Spanning-Tree-Modell [Masri96]. Beide Modelle basieren darauf, die Partikel
abh�angig von ihrer Position im skalaren Phasenraum zu mischen (z.B. dicht benach-
barte Partikel).
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3.6 Dritter Schritt: Di�usion im Ortsraum und Konvektion

Der dritte Schritt umfa�t die Transformation des Operators P̂3 (Gl. (3.13)) auf das
Partikelsystem. Dies sind die Terme der Konvektion, welche durch die Favre-gemittelte
Geschwindigkeit ~vi bestimmt wird, und der Anteil turbulenten Di�usion im Ortsraum,
welche durch den bedingten Erwartungswert der Geschwindigkeits
uktuationen v00i be-
schrieben wird. Die Berechnung der Konvektion kann exakt durchgef�uhrt werden, der
Di�usionsterm wird durch einen Gradientenansatz gen�ahert [Pope85]:

hv00i j ~� = ~ iF = ��tur @

@xi

 
F

�

!
: (3.20)

Um weiterhin den molekularen Anteil der Di�usion zu ber�ucksichtigen, wird der
turbulente Transportkoe�zient �tur durch den e�ektiven Transportkoe�zient �e� =
�tur + �lam ersetzt [Laxander96], wobei �lam den molekularen Anteil kennzeichnet. Es
wird angenommen, da� diese Gr�o�en proportional zu den entsprechenden Transport-
koe�zienten �tur bzw. �lam des Impulses sind:

�e� = �tur + �lam =
�tur
�tur

+
�lam
�lam

: (3.21)

Die zugeh�orige Proportionalit�atskonstanten �tur bzw. �lam ist im Falle der Massen-
di�usion durch die Schmidtzahlen �tur = Sctur bzw. �lam = Sclam und im Falle der
Enthalpiedi�usion durch die Prandtzahlen �tur = Prtur bzw. �lam = Prlam gegeben.
Der turbulente Transportkoe�zient �tur kann mittels des k-�-Modells bestimmt wer-
den [Launder72]:

�tur = C�h�i
~k2

~�
: (3.22)

Hierbei ist ~k die turbulente kinetische Energie und ~� ihre Dissipation. Der la-
minare Transportkoe�zient �lam wird mit Hilfe einer Sutherland-Formel bestimmt
[Amsden89]:

�lam =
a1 T

3=2

T + a2
: (3.23)

F�ur die in Gl. (3.22) und (3.23) verwendeten Modellparameter k�onnen folgende Werte
[Amsden89, Amsden92, Warnatz96] gew�ahlt werden:

�tur = �lam = 0:7

C� = 0:09

a1 = 1:457 � 10�5
a2 = 110 : (3.24)
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Abbildung 3.2: Eine kontinuierliche PDF kann durch eine Summe von �-Funktionen
gen�ahert werden.

Der Gradientenansatz (3.20) der Di�usion besitzt keinen geschlossenen Ausdruck, er
kann im Partikelmodell durch einen isotropen aus zwei Termen bestehenden Wiener-
prozess modelliert werden [Pope85, Jones96a]. Zusammen mit der Konvektion, welche
den Beitrag �t ~~v liefert, ergibt sich f�ur die Orts�anderung der Partikel durch den Ope-
rator P̂3:

~xp(t +�t) = ~xp(t) + �t ~~v +�t
1

�
r�e�| {z }

mittl:Diff

+

"
2�t �e�

�

#1=2
~�| {z }

flukt:Diff:

: (3.25)

Der Wienerprozess besteht aus zwei Termen, welche die mittlere und die 
uktuative
Di�usion beschreiben. Die mittlere Di�usion berechnet sich aus dem Gradienten des
e�ektiven Transportkoe�zienten �e�. Der 
uktuative Anteil wird mit einem aus drei
Komponenten bestehendem normalverteiltem Zufallsvektor ~� beschrieben. Die skalaren
Partikeleigenschaften ~�p werden in diesem Schritt nicht ver�andert.

3.7 Diskretisierung der PDF

Da bei der MC-Technik die skalaren Gr�o�en als Eigenschaften eines stochastischen Par-
tikelsystems gel�ost werden, ist ihre Verteilungsfunktion, die PDF, nicht kontinuierlich,
sondern diskret. D.h. die MDF kann als Summe von Delta-Funktionen beschrieben
werden (vgl. Abb. 3.2):

F (~�; t) = m0

NpcX
p=1

�( 1 � �1;p) : : : �( N� � �N�;p) �(x1 � x1;p) : : : �(x3 � x3;p)
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= m0

NpcX
p=1

�(~ � ~�p) �(~x� ~xp) : (3.26)

Hierbei bezeichnet der Index � die skalaren Eigenschaften und p das betrachtete Par-
tikel mit der Masse m0. Um einen ortsabh�angigen Mittelwert zu berechnen, kann der
Raum in Zellen eingeteilt werden, welche so viele Partikel enthalten, da� der statisti-
sche Fehler m�oglichst gering bleibt. Andererseits sollten die Zellen klein genug sein, um
eine vern�unftige r�aumliche Au
�osung zu erhalten. Die Partikelzahl einer Zelle sei dabei
durch Npc gegeben. Der statistische relative Fehler eines Mittelwertes einer �uber die

Zellen gemittelten Gr�o�e ergibt sich aus 1=
q
Npc [Fliessbach93]. Die mittlere Dichte

einer Zelle mit dem Volumen Vc wird durch Summieren der Partikelmassen mit der
Masse m0 gebildet:

h�i = m0Npc

Vc
: (3.27)

Das Favremittel einer Funktion der skalaren Gr�o�en Q(~�) kann wie folgt erhalten
werden:

h�i ~Q = h�Qi =
Z
d 1 : : :d N� � f(

~ )Q(~ ) =

Z
d 1 : : : d N� F (

~ )Q(~ )

=

Z
d 1 : : :d N�m0

NpcX
p=1

�(~ � ~�p) �(~x� ~xp)Q(~ )

= m0

NpcX
p=1

Q(~�p) �(~x� ~xp) : (3.28)

Mit Verwendung der Dichte aus Gl. (3.27) folgt f�ur das Favremittel ~Q in Gl. (3.28):

~Q =
Vc
Npc

NpcX
p=1

Q(~�p) �(~x� ~xp) : (3.29)

Um einen ortsaufgel�osten Mittelwert zu erhalten, wird Gl. (3.29) �uber den Bereich des
Volumens Vc einer Zelle integriert:

Vc ~Q =

Z
dx1 : : : dx3

Vc
Npc

NpcX
p=1

Q(~�p) �(~x� ~xp)

=
Vc
Npc

NpcX
p=1

Q(~�p) : (3.30)

Damit ergibt sich schlie�lich f�ur den Zellmittelwert ~Q



3 MONTE-CARLO-PDF-METHODEN 35

~Q =
1

Npc

NpcX
p=1

Q(~�p) : (3.31)

Analog dazu k�onnen auch andere statistische Momente der skalaren Gr�o�en berechnet
werden. Die PDF selbst kann durch Abz�ahlen der Partikel mit der gesuchten Eigen-
schaft, welche sich innerhalb de�nierter Intervalle be�nden, gefunden werden.
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4 Implementierung einer Monte-Carlo-PDF-Me-

thode in KIVA

Im folgenden Kapitel sollen die numerischen Details �uber das in KIVA [Amsden92,
Amsden89] im Rahmen dieser Arbeit implementierte MC-Modell (MC: Monte-Carlo)
f�ur drei Dimensionen und skalare Gr�o�en gegeben werden [PDFCode99]. Dabei wird ein
Lagrange-Verfahren f�ur bewegte Partikel in einem abgeschlossenen Raum verwendet.
Das Lagrange-Verfahren gew�ahrleistet eine einfache Erweiterung auf eine zusammen-
gesetzte PDF aus Geschwindigkeit und skalaren Gr�o�en. Die Erweiterung auf nicht
abgeschlossene R�aume ist ebenfalls leicht m�oglich.

Die Partikel k�onnen neben ihren Koordinaten und dem Index der Zelle, in welcher
sie sich be�nden, die skalaren Eigenschaften wie Massenbr�uche und Enthalpie tragen.
Dieses MC-Modell wird in einem hybriden Verfahren mit dem konventionellen CFD-
Programm aus KIVA gekoppelt. Alle Zusammenh�ange, die sich auf die Originalversion
von KIVA beziehen (vgl. Abschnitt 2.4) werden im nachfolgenden Text konventionell
genannt. Namen von Variablen, Unterprogrammen oder sonstigen Objekten aus dem
Quellcode werden der �Ubersichtlichkeit wegen in der Schriftart sans serif dargestellt.

Als Testsystem der implementierten Teilprogramme wurde ein einfaches, zur Ebene
y = 0 spiegelsymmetrisches Gitter eines Zweitakt-Motors [Amsden89] (Abb. 4.1) ver-
wendet. Aufgrund dieser Symmetrie mu� nur eine H�alfte des Testmotors berechnet
werden. Das Gitter besitzt je einen Ein- und Ausla�kanal, zwischen denen w�ahrend der
Kompression eine Druckdi�erenz besteht. Dadurch wird im Brennraum eine Str�omung
erzeugt, welche auch nach dem Schlie�en der Kan�ale bei ca. 34� KW vOT bestehen
bleibt. Zu diesem Zeitpunkt werden die Partikel initialisiert und kurz darauf gez�undet.
Es existieren zwei Versionen des Testgitters, die sich in ihrer Zelldichte unterscheiden:
teapot mit 600 Zellen und 2n-teapot mit 3360 Zellen im Brennraum bei 34� KW vOT.

4.1 Grundlegende Bemerkungen

Alle notwendigen �Anderungen in KIVA sind mit Kommentarzeilen, die mit c ctx oder
ctx beginnen, gekennzeichnet. Eigens geschrieben Unterprogramme beginnen mit ct*.f
und enthalten in den Kommentarzeilen Information �uber die wichtigen Variablen und
Funktionen. Dabei wird jedes Unterprogramm im folgenden Text durch *.f gekenn-
zeichnet, auch wenn manche Unterprogramme in einer Datei zusammengefa�t sind.
Das implementierte MC-Modell wird durch das Unterprogramm ctpdfmc.f gesteuert
und im Hauptprogramm kiva.f einmal pro Zeitschritt aufgerufen. Der Aufruf erfolgt
w�ahrend der KIVA-Phase A (Berechnung der Quellterme) und wird durch den Para-
meter c
ag=3.0 aktiviert. Die Struktur von ctpdfmc.f ist in Abb. 4.2 dargestellt und
wird in den folgenden Abschnitten n�aher erleutert.

S�amtliche Parameter, welche im Quellcode des MC-Modells verwendet werden, sind zu
Beginn der jeweiligen Unterprogramme ct*.f in Parameterlisten abgelegt. Die verwen-
deten Variablen sind zum gro�en Teil lokal de�niert und werden durch Variablenlisten
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Abbildung 4.1: Das Testgitter 2n-teapot.

an die Unterprogramme �ubergeben. Einige wenige Variablen sind in common-Bl�ocken
global de�niert und werden durch die Include-Datei comct.i eingebunden.

Die Eigenschaften der Partikel werden in separaten Feldern der L�ange npart gespei-
chert. Dies sind die Koordinaten xpart, ypart, zpart, die zugeh�orige KIVA-Zelle i4part,
der r�aumlich n�achste KIVA-Vertex i4next, die logarithmierte nominale Masse des Par-
tikels kpart = kp (vgl. Abschnitt 4.7), die Dichte hpart und die Massenbr�uche w1part,
w2part. Schleifen �uber alle Partikel beginnen mit do ip=1,npb, wobei npb die aktuelle
Partikelzahl ist, die sich durch das Klonen stets �andert. Hierbei wird unter Klonen die
Anpassung der Partikelzahl an die Zellgr�o�e verstanden (n�aheres dazu in Abschnitt
4.7).

Die Mittelwerte der Partikeleigenschaften, welche �uber die KIVA-Zellen gebildet wer-
den, sind durch Variablennamen der Form *ave gekennzeichnet. Dies sind die Dichte
roave, die Fortschrittsvariablen w1ave und w2ave, die Massenbr�uche fuave und ohave,
die Temperatur tpave und die Inkremente d*ave. Der Partikelmittelwert einer Eigen-
schaft � in der Zelle i4 aus Gl. (3.31) geht dabei in
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h�i =
PNpc

p=1 �p 2
kpPNpc

p=1 2kp
(4.1)

�uber. Hierbei l�auft die Summe �uber alle Npc Partikel p einer Zelle. Der Normierungs-

faktor
PNpc

p=1 2
kp der nominalen Massen 2kp (vgl. Abschnitt 4.7) wird in der Variablen

hsave abgelegt. Weiterhin gibt die ebenfalls �uber die KIVA-Zellen indizierte Gr�o�e trace
die Anzahl der Partikel in der jeweiligen Zelle an. Schleifen �uber die beschriebenen Fel-
der, welche auf den KIVA-Zellen indiziert sind, in denen sich die Partikel be�nden,
beginnen stets mit do i4=i�rst,ncells; if(idreg.eq.1)then . . . . Dabei bezieht sich das In-
tervall (i�rst,ncells) auf die aktiven KIVA-Zellen und die Bedingung (idreg.eq.1) auf den
geschlossenen Brennraum. Dieser Raum wird nachfolgend auch Berechnungsvolumen
oder 
uider Raum genannt.

Die Ergebnisse der Berechnung werden im Tecplot-Format durch das Unterprogramm
ctout9.f in Dateien der Form hcranki:plt geschrieben, wobei hcranki den aktuellen Kur-
belwellenwinkel kennzeichnet. Somit ist auch w�ahrend der Rechnung eine Kontrolle
der Ergebnisse m�oglich. Die meisten MC-Unterprogramme liefern au�erdem Kontroll-
variablen an ctpdfmc.f zur�uck, die dort verwaltet und in die Datei tape100 geschrieben
werden. Somit gibt tape100 Auskunft �uber den Ablauf der Partikelprozesse. Weiter-
hin berechnet die Routine ctstat.f Mittelwert, Varianz, Minimum und Maximum einer
�uber die KIVA-Zellen indizierten Gr�o�e. Eine weitere Laufzeitkontrolle stellt das Un-
terprogramm cterror.f dar, das im Falle eines Fehler das Programm abbricht oder eine
Warnung ausgibt.

4.2 Partikel-Initialisierung

Vor der Z�undung des vorgemischten Kraftsto�-Luft-Gemisches wird zun�achst die
kalte Str�omung durch KIVA auf konventionelle Weise berechnet. Das so erhaltene
Str�omungsfeld stellt gewisserma�en die Anfangsbedingung f�ur die turbulente Verbren-
nung dar. Das MC-Hauptprogramm ctpdfmc.f wird zum erste Mal mindestens drei Zeit-
schritte vor der Z�undung bei dem Kurbelwellenwinkel cstart durch kiva.f aufgerufen.
Da zun�achst die Kolbenversetzung dzpist bestimmt wird, erfolgt die Partikelinitiali-
sierung erst w�ahrend des Zeitschrittes cstart+1 durch den Aufruf call ctpinit. Erst im
darau�olgenden Zeitschritt wird ctpdfmc.f das erste Mal vollst�andig durchlaufen. D.h.
die Z�undung der Partikel ist ab dem Zeitschritt cstart+2 durch das in der Eingabedatei
itape konventionell festgelegte Z�undintervall m�oglich.

Das Unterprogramm ctpinit.f initialisiert zun�achst die Koordinaten xpart, ypart, zpart
der Partikel, indem es mcells � pcell Partikel auf die Zellmittelpunkte verteilt, so da�
die Partikelzahl pro Zellvolumen konstant ist. Dabei ist mcells die Anzahl der Zellen
im Berechnungsvolumen und pcell die in pdfmc.f vorgegebene Soll-Partikelzahl, welche
die Anzahl der Partikel je Zelle nach dem (erst im weiteren Verlauf des Programms ak-
tivierten) Clone-Algorithmus angibt (vgl. Abschnitt 4.7). Die tats�achlich initialisierte
Partikelzahl wird in npb gespeichert. Die Zelle, in der sich das jeweilige Partikel be-
�ndet, wird im Feld i4part abgelegt. Die logarithmierte Masse der Partikel wird durch
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kp = 0 initialisiert. Danach wird jedes Partikel zuf�allig innerhalb einer Kugel mit dem
Radius ranrad versetzt und anschlie�end wieder die Zelle i4part gesucht, in der sich
das Partikel nach dieser Versetzung be�ndet (vgl. Abschnitt 4.6). Hierbei wird auch
das Feld i4next, welches den Vertex kennzeichnet, der den geringsten Abstand zu dem
Partikel hat, initialisiert. Der Proze� der zuf�alligen Versetzung wird f�ur alle Partikel
mtest Mal hintereinander ausgef�uhrt, um eine r�aumliche Gleichverteilung der Partikel
zu gew�ahrleisten.

Daraufhin werden die skalaren Eigenschaften der Partikel (w1part, w2part, hpart) initia-
lisiert, indem die entsprechenden Gr�o�en entweder aus dem CFD-Programm von den
Zellen auf die Partikel interpoliert (subroutine ctint.f) oder durch Parameter auf einen
konstanten Wert festgelegt werden. So wird z.B. der Massenbruch eines Verbrennungs-
produktes w1part mit dem Parameter w1pini = 0 gesetzt.

Letztendlich werden die Partikel entsprechend der Soll-Partikelzahl pcell durch ct-
clone.f geklont (vgl. Abschnitt 4.7), die ILDM-Tabelle mittels ctrdildm initialisiert
(vgl. Abschnitt 4.3), die Temperatur-Tabelle der kalten Str�omung eingelesen (vgl. Ab-
schnitt 4.8) und die initialisierten Variablen an ctpdfmc.f zur�uckgegeben.

4.3 Z�undung und chemische Prozesse

Die Fremdz�undung des Partikelsystems kann wahlweise durch zwei Methoden erfolgen:
Mittels der ersten Methode werden in dem von chem.f abgewandelten Unterprogramm
ctignit.f alle Zellen bestimmt, in denen das Gemisch gez�undet werden soll. Dabei wird
diese Z�undregion in der Eingabedatei itape auf konventionelle Weise festgelegt. Diese
Zellen werden in dem Feld i4ign abgelegt. Das zweite Verfahren bestimmt alle Partikel,
welche sich innnerhalb einer kleinen Kugel mit dem Radius rqign und dem Mittelpunkt
(xqign,yqign,zqign) be�nden. Anschlie�end wird der eigentliche Z�undproze� bei bei-
den Methoden durch eine Erh�ohung der Fortschrittsvariablen der betre�enden Partikel
auf die in den Parametern (w1pign,w2pign) festgelegten Werte realisiert. Dies sind im
Allgemeinen die Werte, welche die Fortschrittsvariablen im chemischen Gleichgewicht
annehmen.

Die chemische Umsetzung wird in einer Schleife �uber alle npb Partikel mittels eines
ILDM-Modells (vgl. Abschnitt 2.3.3) berechnet. Die ILDM-Tabelle wird als Look-
Up-Tabelle in folgendem Format abgelegt [Schramm99]: Die unabh�angigen Variablen
(Massenbr�uche der Reaktionsfortschrittsvariablen) sind auf einem karthesischem Git-
ter im chemischen Phasenraum indiziert. In deren Abh�angigkeit werden die f�ur ver-
schiedene Zeitschritte vorintegrierten Inkremente der Reaktionsgeschwindigkeiten der
Fortschrittsvariablen und die thermochemische Zustandvariablen gespeichert. Letztere
sind die Massenbr�uche, Temperatur, Dichte und die mittlere molare Masse. Sie wer-
den durch ctrdildm.f in Felder der Form tab*(iw1,iw2) eingelesen. Hierbei beschreibt
(iw1,iw2) den Gitterpunkt im Phasenraum der Fortschrittsvariablen.

Um eine ausreichende Genauigkeit der Integration der aus der ILDM-Tabelle stam-
menden Reaktionsgeschwindigkeiten zu gew�ahrleisten, wird die Integration mit Zeit-
schritten der L�ange dts ausgef�uhrt. Dabei ist dts im Allgemeinen kleiner als der MC-



4 IMPLEMENTIERUNG EINER MONTE-CARLO-PDF-METHODE IN KIVA 41

Zeitschritt dt. Die eigentliche Integration wird durch ctildm.f berechnet. Dabei werden
die aktuellen Fortschrittsvariablen und ihre Inkremente auf das Gitter interpoliert,
welches durch die Tabelle vorgegeben ist. Die thermochemischen Zustandsvariablen
werden in Abh�angigkeit der aktuellen Fortschrittsvariablen durch das Unterprogramm
ctprop.f aus den Feldern tab* interpoliert.

Das ILDM-Modell kann f�ur kleine Temperaturen (insbesondere unter 1000 K) keine
verl�a�lichen Reaktionsgeschwindigkeiten liefern [Maas93, Niemann98]. Deshalb ist in
diesem Bereich ein weiteres Z�undmodell, welches den Flammenfortschritt beein
u�t,
notwendig. Hierbei soll zun�achst ein empirisches Modell Abhilfe verscha�en: Dabei
wird der Bereich des Phasenraums, welcher jenen kleinen Temperaturen entspricht, in
zwei Gebiete unterteilt. In dem ersten Gebiet,welches n�aher am Reaktionsbeginn liegt,
werden die Reaktionsgeschwindigkeiten auf Null gesetzt. Gelangt ein Partikel jedoch
in das zweite Gebiet, in welchem die Reaktion weiter fortgeschritten ist, so wird es
gez�undet. Dies geschieht durch ein Versetzen des Partikels an die Grenze des Bereichs
im Phasenraum, f�ur den die ILDM chemisch sinnvolle Werte der Reaktionsgeschwin-
digkeiten vorraussagt. Von dort aus wird die chemische Reaktion wieder durch die
ILDM beschrieben, das Partikel kann sich gem�a� seiner Zeitentwicklung in den Gleich-
gewichtszustand bewegen.

Die beschriebene Aufteilung in zwei Gebiete kann als freier Modellparameter angesehen
werden. Mit ihr kann im Wesentlichen der Flammenfortschritt beein
u�t werden.

Es bleibt zu erw�ahnen, da� hier weiterer Handlungsbedarf besteht. ILDM ist um ein ge-
eignetes Submodell zu erg�anzen, welches das thermochemische System auch im Bereich
kleiner Temperaturen beschreibt. Dies k�onnte z.B. durch einen konventionell reduzier-
ten Mechanismus, welcher an das ILDM-Modell gekoppelt wird, bewerkstelligt werden.

4.4 Skalares Mischungsmodell

Im Anschlu� an die chemischen Prozesse wird das skalare Mischungsmodell (vgl. Ab-
schnitt 3.5). durch das Unterprogramm ctmix.f aufgerufen. Neben den skalaren Eigen-
schaften wird der Parameter mixmod zur Auswahl des gew�unschten Mischungsmodells
�ubergeben. Dabei steht mixmod = 1 f�ur das einfache Curl-Modell, mixmod = 2 f�ur
das erweiterte Curl-Modell und mixmod = 3 f�ur das Dopazo-Modell. Das skalare Mi-
schen erfolgt bei allen drei Modellen zellenweise, d.h. ctmix.f steuert eine Schleife �uber
alle Zellen. Zun�achst werden alle Partikel ip in der Zelle i4 gesucht und in dem Feld
ipi4 abgelegt. Um die Partikel bei Verwendung der Curl-Modelle zuf�allig auszuw�ahlen,
wird mit Hilfe von ctbiject.f eine zuf�allige bijektive Abbildung von ipi4 auf sich selbst
erzeugt. Dies hat in der Praxis einen gro�en Ein
u� auf Z�undung und Flammenaus-
breitung, die ohne die zuf�allige Auswahl der Partikel gar nicht oder nur sehr schwach
ausgepr�agt sind. Weiterhin werden die Mischungswahrscheinlichkeiten p / � C�

k
berech-

net und schlie�lich die skalaren Gr�o�en auf ihre neuen Werte abgebildet. Dabei ist zu
beachten, da� die Partikel unterschiedliche nominale Massen haben k�onnen. Das f�uhrt
zu folgender Modi�kation des einfachen Curl-Modells:
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�p(t+�t) = �q(t+�t) =
�p(t) + �q(t)

2
�! �p(t)mp + �q(t)mq

mp +mq
(4.2)

Dabei ist �p die skalare Eigenschaft und mp die nominale Masse des Partikels p, welche
durch 2kp gegeben ist (vgl. Abschnitt 4.7). Eine analoge De�nition gilt f�ur Partikel q.

Das erweiterte Curl-Modell lautet f�ur Partikel unterschiedlicher nominaler Massen:

�p(t +�t) = �p(t) +
y

2
(�p(t)� �q(t))

�q(t +�t) = �q(t) +
x

2
(�p(t)� �q(t)) (4.3)

Dabei ist y f�ur mq � mp eine gleichverteilte Zufallszahl aus dem Intervall (0; 1). Die
Variable x wird dann aus der Beziehung mp y = mq x ermittelt. F�ur mq < mp wird die
Bedeutung von x und y vertaucht. Das Dopazo-Modell kann f�ur ungleiche nominale
Partikelmassen in seiner gewohnten Form (3.16) angewandt werden.

Diese Modi�kationen gehen f�ur den Fall konstanter Partikelmassen in die herk�ommli-
che Form �uber (vgl. Abschnitt 3.5). Die Modi�kationen wurden aus den Bedingungen
gewonnen, da� sowohl die nominale Masse eines jeden Partikels

mp(t+�t) = mp(t) (4.4)

als auch die skalaren Eigenschaft beider Partikel

�p(t+�t)mp + �q(t+�t)mq = �p(t)mp + �q(t)mq (4.5)

bei dem Mischungsprozess zweier Partikel p und q erhalten bleibt.

Um die G�ute der Mischungsmodelle zu testen, wurde mit KIVA im Gitter teapot ein
Mischprozess berechnet. Dazu wird bei der Partikel-Initialisierung eine skalare Gr�o�e
� de�niert, f�ur die in der vorderen H�alfte (x < 0) die zu mischende Gr�o�e auf � = 1
und in der hinteren H�alfte (x � 0) auf � = 0 gesetzt wird. Der Transport dieser Gr�o�e
wurde sowohl mit dem CFD-Programm als auch durch die Partikeltechnik f�ur eine
kalte Str�omung berechnet und verglichen. Das MC-Programm berechnet dabei alle in
diesem Kapitel beschriebenen Prozesse bis auf die chemische Reaktion. Die Ergebnisse
stimmen hervorragend �uberein (Abb. 4.3)

4.5 Partikeltransport im Ortsraum

Der Partikeltransport im Ortsraum setzt sich aus der Konvektion, der mittleren und
der 
uktuativen Di�usion im Ortsraum zusammen (vgl. Gl. (3.25)). Diese Prozesse
werden in den Unterprogrammen cttdi�.f und ctconv.f berechnet.
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Monte-Carlo
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Abbildung 4.3: Vergleich der Mischung eines Skalars bei kalter Str�omung zwischen MC-
und CFD-Programm.

In cttdi�.f wird zun�achst der e�ektive Transportkoe�zient �e� aus dem laminaren und
turbulenten Anteil bestimmt. Mittels ctgrad.f wird der Term r�e� und daraus die
mittlere Di�usion berechnet und in den Feldern (ue�, ve�, we�) abgelegt. Ebenso wird
der Vorfaktor der 
uktuativen Di�usion in v3gam gespeichert. Danach werden diese
vier Gr�o�en durch cvi.f von den Zellmittelpunkten auf die Vertizes interpoliert. An-
schlie�end wird zu den Geschwindigkeiten (ue�, ve�, we�) der Anteil der Konvektion
(u,v,w), welcher aus dem CFD-Programm erhalten wurde, addiert und an das MC-
Hauptprogramm ctpdfmc.f zurueckgegeben.

Schlie�lich wird in ctpdfmc.f eine Schleife �uber alle Partikel gestartet, in welcher der
Transport im Ortsraum berechnet wird. Dort wird das Unterprogramm ctconv.f aufge-
rufen und die 4 Felder (ue�, ve�, we�) und v3gam �ubergeben. In ctconv.f werden alle
r�aumlichen �Anderungen der Partikel ausgef�uhrt. Zu Beginn dieses Unterprogramms
werden die vier Gr�o�en (ue�, ve�, we�) bzw. v3gam mittels des Algorithmus ctint.f
von den Vertizes auf die Partikel interpoliert.
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Dazu wird mit i4next der dem Partikel n�achste Vertex und seine drei in der selben Zelle
gelegenen Nachbarn gesucht. Daraus werden vier Punkte in einem vierdimensionalen
Raum erzeugt, welche sich aus den drei Raumdimensionen und der zu interpolieren-
den Gr�o�e dieser vier Vertizes zusammensetzen. Nach den Prinzipien der analytischen
Geometrie wird durch diese vier Punkte eine Volumengleichung in Parameter- und Ko-
ordinatenform berechnet. Das Einsetzen der Raumkoordinaten des zu interpolierenden
Punktes in die Koordinatenform liefert die gew�unschte lineare Interpolation.

Die auf diese Weise auf die Partikel interpoliertenWerte werden in den Variablen (upart,
vpart, wpart) bzw. gpart abgelegt. Weiterhin werden mit dem Zufallsgenerator ctrnu.f
drei normalverteilte Zufallszahlen nach der Transformationsmethode [NumRec89] er-
zeugt. Au�erdem ist zu beacheten, da� jede Partikelkoordinate eine unabh�angige Zu-
fallszahl erh�alt. Ist dies nicht der Fall, �andert sich das Verhalten des Partikeltransportes
erheblich.

Der r�aumliche Transport der Partikel �~x=�t, welcher den Prozessen Konvektion, mitt-
lere und 
uktuative Di�usion zugrunde liegt, wird nun in einer �Anderung der Partikel-
koordinaten (xpart, ypart, zpart) gespeichert.

4.6 Partikelsuche und -re
exion in drei Raumdimensionen

Nachdem die Partikel durch die Orts�anderung in ctconv.f versetzt oder das Gitter durch
den Kolbehub bewegt wurde, m�ussen die Zellen, in denen sich die Partikel be�nden,
neu gesucht werden. Hat sich ein Partikel au�erhalb des Berechnungsraumes bewegt,
wird es an der Wand elastisch re
ektiert. Die Zelle, in der sich das Partikel ip be�ndet,
hei�t i4part(ip).

Der Suchalgorithmus, welcher den Partikeln die zugeh�orige Zelle zuordnet, hei�t ct�nd.f
und basiert auf einem KIVA-Algorithmus zur Suche der Spray-Partikel. Wird jedoch
ein Partikel re
ektiert, m�ussen der Re
exionspunkt und die Zellwand, auf der sich
dieser Punkt be�ndet, bestimmt werden. Aufgrund der komplexen Randbedingungen
ist es naheliegend, dazu auf Methoden der analytischen Geometrie zur�uckzugreifen. Die
entsprechenden Verfahren wurden im Rahmen dieser Arbeit in den Unterprogrammen
ctsearch.f/ctre
ect.f implementiert und im nachfolgenden Abschnitt beschrieben.

Um versetzte Partikel zu suchen, werden zun�achst die Koordinaten vor der Versetzung
im Vektor oldvec und nach der Versetzung im Vektor chdvec gespeichert. Die Variablen
i4old* beinhalten die Zelle vor der Versetzung. Schlie�lich wird nach der Partikelverset-
zung der Suchalgorithmus ct�nd.f aufgerufen und i4old1 = i4part und chdvec �ubergeben.
Hierbei ist zu bemerken, da� i4part im Unterprogramm ct�nd kein Feld �uber alle Parti-
kel, sondern eine einzelne Variable ist. Ausgehend von der Startzelle i4part, sucht ct�nd.f
die Zelle, in der sich der Punkt chdvec be�ndet. Dazu vergleicht ct�nd.f die Koordina-
ten der Startzelle mit chdvec und w�ahlt in jeder Raumrichtung diejenige Nachbarzelle
zu i4part aus, die dem Zielpunkt chdvec am n�achsten ist. Die so gefundene Zelle wird
neue Startstelle und der beschriebene Prozess iterativ wiederholt. Die gesuchte Zelle,
in der sich chdvec be�ndet, ist gefunden, wenn die Abst�ande in der darauf folgenden
Iteration ihr Vorzeichen wechseln. Ein Beispiel f�ur einen zweidimensionalen Suchweg
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gesuchter Punkt chdvec Startzelle i4part

Abbildung 4.4: Beispiel eines Suchweges, wie er durch den Algorithmus ct�nd.f erzeugt
wird.

nach diesem Verfahren ist in Abb. 4.4 gegeben. Die gefundene Zelle wird mittels i4part
zur�uckgegeben. Tri�t der Suchweg auf eine feste Wand, d.h. der Punkt chdvec liegt
au�erhalb des 
uiden Raumes, so wird mittels i4vert ein Flag zur�uckgeliefert, welches
diese Wand identi�ziert. Dabei steht der Wert 3 � 106 f�ur eine Symmetriewand, 2 � 106
f�ur den Kolbenboden und 1 � 106 f�ur alle anderen W�ande. Ansonsten wird durch i4vert
der dem Punkt chdvec n�achste Vertex gesucht und zur�uckgegeben.

Liegt der versetzte Punkt chdvec au�erhalb des 
uiden Raumes, wird er re
ektiert. Um
den Re
exionspunkt zu bestimmen, wird in ctsearch.f eine Gerade durch die Punkte
oldvec und chdvec gelegt. Entlang dieser Geraden werden, ausgehend von oldvec, die
Schnittpunkte der Geraden mit allen Zellw�anden in Richtung des Punktes chdvec be-
stimmt. Diese Durchsto�punkte seien durch die Folge ~xn de�niert, wobei der Startwert
durch ~x0 = oldvec gegeben ist. Der Punkt ~xn+1 wird bei gegebenem ~xn durch folgen-
den Algorithmus (Abb. 4.5) gefunden: Die Gerade wird mit allen Zellw�anden der Zelle
geschnitten, zu welcher ~xn geh�ort, au�er mit der Wand, welche ~xn enth�alt. Daraus re-
sultieren f�unf Schnittpunkte ~yi. Der gesuchte Punkt ~xn+1 ergibt sich aus demjenigen
Punkt ~yi, der zwischen ~xn und chdvec liegt und den kleinsten Abstand zu ~xn hat.

Wird ein Punkt ~xR gefunden, der auf einer festen Zellwand liegt, so ist dies der ge-
suchte Re
exionspunkt. Die hierbei verwendeten Methoden der analytischen Geometrie
[Bronstein93] werden durch folgende Unterprogramme beschrieben: ctsp.f berechnet das
Skalarprodukt zweier Vektoren; ctge.f berechnet den Schnittpunkt zwischen Ebene und
Gerade; ctld1.f l�adt KIVA-Koordinaten in einen Vektor; ctld2 pr�uft, ob sich ein Punkt
au�erhalb oder innerhalb zweier weiterer Punkte be�ndet, wobei alle Punkte auf einer
Geraden liegen.

Die Routine ctre
ect.f errechnet nun aus dem Re
exionspunkt ~xR und dem Punkt



Startzelle i4old
und Startpunkt oldvec

 feste Wand

reflektierter
Punkt xN´ Reflexions-

punkt xR

versetzter Punkt
xN  = chdvec

Schnittpunkte xn
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z die z-Koordinate des Partikels und dzp der Kolbenhub im letzten Zeitschritt. Diese
Vorschrift liegt allgemein der elastichen Re
exion an einer bewegten Wand zugrunde,
bei der f�ur die Normal- und Tangentialkomponente ~vN und ~vT der Geschwindigkeit des
Partikels, welches auf die Wand tri�t, gilt:

~vN �! �~vN + 2~vW

~vT �! ~vT : (4.7)

Dabei ist ~vW die Geschwindigkeit der bewegten Wand, also hier die Kolbengeschwin-
digkeit. Schlie�lich werden in Teil C alle Partikel, welche am Kolbenboden re
ektiert
werden, ebenfalls nach Vorschrift 4.7 behandelt. Dies geschieht im Gegensatz zu Teil
A und B w�ahrend des Re
exionsalgorithmus ctre
ect.f.

Um umfangreiche Fallunterscheidungen der analytischen Geometrie, wie sie z.B. im Fall
zweier paralleler Geraden auftreten, zu vermeiden, wurden die Unterprogramme ctdis
und ctdis2 eingef�uhrt. Diese versetzen in einem solchen, selten auftretenden Fall das
entsprechende Partikel infenitesimal und ohne Ein
u� auf das Ergebnis der Rechnung.

4.7 Klonen und Clustern von Partikeln

Da der Fehler bei Monte-Carlo-Methoden von der Anzahl der Partikel pro Zelle
abh�angt, ist es sinnvoll, die Partikelzahl in jeder Zelle ann�ahernd konstant zu halten.
Dies wird in dem Unterprogramm ctclone.f durch das Zusammenf�ugen zweier leichter
Partikel (clustern), bzw. das Teilen zweier schwerer Partikel (klonen) erreicht. Dazu ist
es notwendig, da� die Partikel unterschiedliche nominale Masse tragen. Die nominale
Masse eines Partikels ist durch 2kp gegeben, wobei kp = kpart die logarithmierte nomina-
le Masse ist. Weitere Kontrollgr�o�en im Unterprogramm ctclone.f sind die Partikelzahl
pro Zelle trace*, die nominale Masse je Zelle roave*, die Verteilung der logarithmier-
ten nominalen Partikelmassen pdfk* und die Verteilung der Partikelzahl pro Zelle im
Berechnungsvolumen pdfn*.

Die Routine ctclone.f wird das erste Mal durch ctpinit.f nach der Initialisierung (vgl. Ab-
schnitt 4.2) und anschlie�end jeden Zeitschritt durch ctpdfmc.f nach der Partikelsuche
(vgl. Abschnitt 4.6) aufgerufen. Die �Ubergabevariablen sind die Partikelfelder *part, die
aktuelle Partikelzahl npb und die Soll-Partikelzahl pro Zelle pcell. Au�erdem werden in
ctclone.f zwei Parameter apcell und bpcell, welche das Regelintervall festlegen, de�niert.
Geclustert werden alle Zellen, die mehr als apcell � pcell Partikel enthalten. Zellen mit
weniger als bpcell � pcell Partikel werden geklont.

Zu Beginn des Unterprogramms ctclone.f werden zun�achst die oben beschriebenen Kon-
trollgr�o�en berechnet. Anschlie�end wird eine Schleife �uber alle Zellen gestartet, in
welcher die Partikel geclustert werden. Es ist sinnvoll, zuerst zu clustern und dann zu
klonen, um Arbeitsspeicher einzusparen. Zun�achst wird dazu die Partikelzahl tri4 in der
aktuellen Zelle bestimmt (Abb. 4.6). Anschlie�end wird die Anzahl der zu clusternden
Partikel nclone bestimmt. Liegt die Partikelzahl tri4 in der aktuellen Zelle im Bereich
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Abbildung 4.6: Clonen und Clustern von Partikeln.

apcell � pcell < tri4 � 2 pcell, so werden genau so viele Partikel geclustert, da� das Soll
pcell erreicht wird. F�ur tri4 > 2 pcell werden mehrfach m�oglichst viele Partikel geclu-
stert. Der iterative Proze� des Mehrfach-Clusterns ist beendet, wenn die Partikelzahl
innerhalb des Regelintervalls liegt. Vor dem eigentlichem Clustern werden die Partikel
in der aktuellen Zelle gesucht und durch den Algorithmus ctsort1.f ihrer nominalen
Masse nach sortiert. Somit k�onnen vorerst die leichten Partikel geclustert werden, um
zu verhindern, da� im Laufe der Zeit immer leichtere Partikel entstehen. W�ahrend
des Clusterns werden die Koordinaten und die skalaren Eigenschaften je zweier gleich-
schwerer Partikel gemittelt und dem Partikel mit dem niedrigeren Index ip zugeordnet.
Die logarithmierte nominale Masse wird um eins erh�oht. Die nicht mehr existierenden
Partikel werden durch den Flag i4part = �1 markiert.

Nachdem das Clustern beendet wurde, werden alle Partikelfelder neu organisiert. D.h.,
die nicht mehr existierenden Partikel werden eliminiert und die aktuell vorhandenen
Partikel an deren Stelle gespeichert. Die durch das Clustern gesunkene Partikelzahl npb
und die Kontrollgr�o�en werden neu berechnet.

Danach wird wieder eine Schleife �uber alle Zellen gestartet, in der Partikel geklont
werden. Das Klonen beruht auf einem �ahnlichen Prinzip wie das Clustern. Zuerst wird
die Partikelzahl tri4 und die Zahl der zu klonenden Partikel nclone bestimmt (Abb. 4.6).
Im Bereich 0:5 pcell � tri4 < bpcell � pcell werden genau so viele Partikel geklont, da�
nach der Teilung pcell Partikel vorhanden sind. F�ur tri4 < 0:5 pcell werden die Partikel
mehrfach geklont. Nachdem die Partikel gesucht und sortiert wurden, wird der Klone-
Proze� gestartet: Die Partikel werden mit all ihren Eigenschaften kopiert und mit dem
Index ip = npb + 1 beginnend in den Partikelfeldern abgelegt.

Abschlie�end werden die neue Partikelzahl und die Kontrollgr�o�en errechnet. Daraus
werden die Summe der gesamten nominalen Masse und die Summe aller Partikel vor
und nach den Prozessen bestimmt und als Kontrolle des Algorithmus zusammen mit
der Partikelzahl pro Zelle an ctpdfmc.f zur�uckgegeben.

4.8 Kopplung mit dem CFD-Programm

In dem hier beschriebenen MC-Programm wird die PDF-Transportgleichung f�ur skala-
ren Gr�o�en gel�ost. Die Geschwindigkeit des Str�omungsfeldes und die turbulente Zeit-
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skala werden durch das herk�ommlichen CFD-Programm bestimmt. Um Konvergenz zu
erzielen, m�ussen beide Programme in einem hybriden Verfahren miteinander gekoppelt
werden. Das MC-Programm ist dabei selbst in der Phase A (Berechnung der Quellter-
me) des CFD-Programms implementiert und wird einmal pro Zeitschritt ncyc mit dem
Aufruf call ctpdfmc.f aufgerufen.

Zur Kopplung der Programme werden die Geschwindigkeiten des Str�omungsfeldes, wel-
che durch das CFD-Programm berechnet wurden, in den Routinen cttdi�.f und ctconv.f
an das MC-Modell �ubergeben. Hierbei wird das Geschwindigkeitsfeld auf die Partikel
interpoliert (vgl. Abschnitt 4.5). Des weiteren werden die turbulente kinetische Energie
k und ihre Dissipationsgeschwindigkeit � in den Programmteilen cttdi�.f und ctmix.f an
das MC-Programm �ubergeben. Sie werden zur Ermittelung der turbulenten Zeitskala
bei der Berechnung der Di�usion im Orts- und im skalaren Phasenraum ben�otigt (vgl.
Abschnitte 4.5, 4.4).

Im Gegenzug dazu mu� das MC-Programm die von ihm berechnete Dichte an das
CFD-Programm zur�uckliefern. Da jedoch in KIVA das Geschwindigkeitsfeld in einem
sogenannten SIMPLE-Algorithmus zusammen mit dem Temperaturfeld gel�ost wird und
da weiterhin die Schnittstelle zwischen MC- und CFD-Programmm�oglichst �uberschau-
bar gehalten werden soll, wird die Dichte durch folgendes Verfahren zur�uckgegeben:

In KIVA werden Transportgleichungen f�ur die Partialdichten der chemischen Spezies
h��i = h�w�i gel�ost. Die Gesamtdichte berechnet KIVA aus der Summe der Parti-
aldichten h�i = P

�h��i. Deshalb werden die mittleren Quellterme der Partialdichten
von Sauersto� und Brennsto� und den Hauptverbrennungsprodukten Kohlendioxid
und Wasser, welche durch das MC-Modell berechnet wurden, an KIVA zur�uckgegeben.
Dieses berechnet daraus die Dichte und damit das gesuchte Geschwindigkeitsfeld.

Die Berechnung der mittleren Quellterme der Partialdichten h���i erfolgt numerisch
durch ihre mittleren Inkremente:

h���i = h�iMC � 1P
p 2kp

�
"
Chem.X

p

�w�;p 2
kp +

Z�und.X
p

�w�;p 2
kp

#
: (4.8)

Hierbei kennzeichnet h�iMC die direkt im MC-Modell ermittelte mittlere Dichte, auf
deren Berechnung sp�ater eingegangen wird. Die Inkremente der Massenbr�uche der Par-
tikel �w�;p werden direkt aus dem ILDM-Modell durch Di�erenzbildung gewonnen.
Dabei ist zu ber�ucksichtigen, da� sich die Inkremente aus einem Anteil der eigentlichen
chemische Reaktion (Chem.) und einem Anteil der Z�undung (Z�und.) zusammensetzen.

Da im SIMPLE-Algorthimus von KIVA auch eine Energiegleichung gel�ost wird, ist es
notwendig, auch ein mittleres Inkrement der freiwerdenden Reaktionsw�arme h�Qi an
das CFD-Programm zu �ubergeben. Dieses wird analog zu Gl. (4.8) berechnet:

h�Qi = 1P
p 2kp

�
"
Chem.X

p

�qp 2
kp +

Z�und.X
p

�qp 2
kp

#
: (4.9)

Dabei werden die partikelbezogenen Inkremente der Reaktionsw�arme durch
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�qp = Cp�Tp (4.10)

berechnet, wobei Cp die spezi�sche W�arme bei konstantem Druck darstellt. �Tp ist
die Temperatur�anderung der Partikel, welche durch die Reaktion oder die Z�undung
verursacht wurde. Die Temperatur der Partikel Tp mu� dabei aus der Temperatur des
ILDM-Modells abgesch�atzt werden, da zur Zeit noch keine duckabh�angigen ILDM-
Tabellen zur Verf�ugung stehen [Niemann98, Schramm99]. Dabei wird davon ausgegan-
gen, da� die infenitesimale freigesetzte Reaktionsw�arme im berechneten System und im
ILDM-Modell die gleiche ist: dqRe =dqILDM. Folglich gilt f�ur die Inkremente der Tempe-
ratur: dTReC(TRe) = dT ILDMCp(T ILDM). Unter der stark vereinfachenden Annahme,
da� beide spezi�schen W�armekapazit�aten C(TRe) und Cp(T ILDM) gleich gro� sind, gilt
f�ur die Temperatur�anderung dTRe =dT ILDM. Eine Integration dieser Gleichung liefert
schlie�lich die gesuchte Temperatur der Partikel:

Tp = T ILDM
p � T ILDM

0 + TCFD
0 (�) : (4.11)

Dabei ist T ILDM
p die direkt aus dem ILDM-Modell erhaltene Temperatur, T ILDM

0 die
durch den unverbrannten Zustand des ILDM-Modells festgelegte Temperatur und
TCFD
0 (�) die Temperatur der kalten Str�omung. TCFD

0 wird vor der eigentlichen Ver-
brennung in einer eigenen Rechnung ermittelt und in einer Datei als Funktion des
Kurbelwellenwinkels abgelegt. Dazu wird das gleiche System mit dem gleichen Gitter
und den gleichen Anfangs- und Randbedingungen, jedoch ohne Z�undung und Verwen-
dung des MC-Modells, berechnet.

Es bleibt zu erw�ahnen, da� diese Art der Temperaturabsch�atzung weiter verbessert
werden mu�. Dies kann durch die Bestimmung des Quotienten der oben genannten
W�armekapazit�aten C(TRe) und Cp(T ILDM) oder durch eine druckabh�angige ILDM ge-
schehen.

Mittels der Partikeltemperatur Tp l�a�t sich durch die ideale Zustandsgleichung auch
die Dichte der Partikel �p ermitteln:

�p =
pCFD �Mp

ILDM

R � Tp : (4.12)

Hierbei ist der Druck pCFD wiederum durch das CFD-Programm gegeben, da, wie
bereits erw�ahnt, ein druckabh�angiges ILDM-Modell zur Zeit noch nicht zur Verf�ugung

steht. Weiterhin stellt Mp
ILDM

die dem ILDM-Modell entnommene mittlere molare
Masse dar. Die zellgemittelte Dichte h�i wird nun analog Gl. (4.1) durch

h�i =
P

p �p 2
kpP

p 2kp
(4.13)

errechnet. Um zu gew�ahrleisten, da� die Gesamtmasse im geschlossenen Brennraum
erhalten bleibt, wird die durch das ILDM-Modell erhaltene Dichte h�i abschlie�end
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wie folgt korrigiert:

h�iMC = h�i � mCFD
0P

i4h�iV
: (4.14)

Hierbei ist mCFD
0 die konstante, zu Beginn der Verbrennung bestimmte Gesamtmasse

im abgeschlossenen Brennraum,
P

i4 eine �uber alle Zellen in diesem Raum indizierte
Summe und V das Zellvolumen. Die so ermittelte Dichte h�iMC wurde bereits oben in
Gl. (4.8) verwendet.

Da an das CFD-Programm nur die Quellterme der 4 Hauptspezies zur�uckgegeben wer-
den und die Summe der Inkremente verschwinden mu�, wird das mittlere Inkrement
des Brennsto�es durch die drei restlichen Inkremente berechnet:

h��F i = �
3X

�=1

h���i : (4.15)

Dabei l�auft die Summe �uber die Spezies � = CO2, H2O und O2 Diese durch das MC-
Programm errechneten mittleren Inkremente der Partialdichten werden gleich Null ge-
setzt, wenn im CFD-Programm die Partialdichte des Brennsto�es Null ist.
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5 Modellierung der Verbrennung in einem

Zweitakt-Motor

In diesem Kapitel sollen die Ergebnisse, welche mit der in KIVA implementierten
Monte-Carlo-PDF-Methode gewonnen wurden, dargestellt und mit experimentellen
Untersuchungen verglichen werden.

Zuvor werden die Rand- und Anfangsbedingungen sowie weitere Parameter der Simu-
lationen und die Gittergenerierung diskutiert. Im Anschlu� daran folgt ein Abschnitt
�uber den dazugeh�origen experimentellen Aufbau und die Methodik der laserinduzierten
Fluoreszenz.

Der folgende Abschnitt zeigt die Bewegung des Gitters des Zweitakt-Ottomotors in
Verbindung mit der turbulenten kinetischen Energie, welche w�ahrend der Kompressi-
onsphase der kalten Str�omung berechnet wurde. Au�erdem wird der Druckverlauf im
Motor erl�autert.

Im Anschlu� daran wird der Reaktionsfortschritt am Beispiel des CO2-Massenbruchs
�uber die Zeit und verschiedene Zustandsvariablen zu einem festen Kurbelwellenwinkel
ausgewertet. Die simulierten Daten werden mit den durch laserinduzierte Fluoreszenz
erhaltenen Me�ergebnissen verglichen und diskutiert. Abschlie�end wird gezeigt, wie
die �Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten durch Optimierung der Gitter-
geometrie weiter verbessert werden kann.

5.1 Daten der Simulation

Alle durchgef�uhrten Rechnungen werden numeriert. Diese Nummern werden sowohl in
den nachfolgenden Abschnitten als auch in der EDV verwendet. Dabei gliedert sich
eine vollst�andige Berechnung im allgemeinen in drei Teile, von denen jeder Teil eine
separate Nummer erh�alt. Hierbei beinhaltet der erste Teil die Berechnung der kalten
Str�omung von 180� KW vOT (unterer Totpunkt) bis 23� KW vOT. Die ungez�undete
kalte Str�omung ab 23� KW vOT, welche durch einen Neustart des konventionellen
KIVA bei 23� KW vOT realisiert wird, stellt den zweiten Teil dar. Im dritten Teil wird
die gez�undete reaktive Str�omung durch einen Neustart bei 23� KW vOT berechnet.

Im nachfolgenden Text werden zun�achst die Parameter, Rand- und Anfangsbedingun-
gen der Rechnungen

� 118: Kalte Str�omung vor 23� KW vOT

� 121: Kalte Str�omung nach 23� KW vOT

� 122: Reaktive Str�omung nach 23� KW vOT

dargestellt:
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Wie bereits mehrfach erw�ahnt, wird der Code KIVA-3 verwendet. Als Turbulenzmodell
dient das in KIVA integrierte k-�-Modell. Die Wechselwirkung zwischen Turbulenz und
Chemie wird durch das im Rahmen dieser Arbeit implementierte und bereits beschrie-
bene Monte-Carlo-PDF-Modell realisiert. Die Rechnungen wurden auf einem Rechner
des Herstellers Silicon-Graphics und des Typs Origin-200 mit 4 Prozessoren R-10k
ausgef�uhrt.

Das bei diesen Rechnungen zugrundeliegende blockstrukturierte Gitter des Zweitakt-
Motors besteht aus ca. 75000 Zellen bei einer Kolbenposition im unteren Totpunkt. Es
wird mit der Bezeichnung 2stroke2 abgek�urzt. Alle weiteren gitterspezi�schen Daten
werden im Abschnitt 5.2 erl�autert.

F�ur das bei dem Kurbelwellenwinkel 22� vOT initialisierte MC-Modell werden rund
170 Partikel je Zelle verwendet, dies entspricht zu diesem Zeitpunkt insgesamt ca. 1.9
Mio. Partikel. Die Partikelzahl ist nicht konstant, insbesondere weil die Zahl der Zellen
der Kolbenposition angepa�t wird.

Das skalare Mischen wird durch das modi�zierte Curl-Modell beschrieben (vgl. 3.5.2).
Hierbei ist die Verteilung A(x) der verwendeten Zufallszahlen eine Gleichverteilung und
die dazugeh�orige Modellkonstante Cd = 3 unver�andert aus der Literatur �ubernommen
[Jones96a].

Die Z�undung erfolgt 20� KW vOT durch die in Abschnitt 4.3 beschriebene Methode,
bei welcher die Z�undregion zellenbezogen de�niert wird. Dabei ist die in der Datei itape
festgelegten Region so gew�ahlt, da� nur die Partikel einer Zelle gez�undet werden. Die
Dauer der Z�undung betr�agt 5� KW.

Das thermochemische System wird durch ein ILDM-Modell beschrieben. Es wird eine
Look-Up-Tabelle, welche in der Datei tab04.dat gespeichert ist, verwendet [Schramm99].
Sie beinhaltet als Reaktionsfortschrittsvariablen die Massenbr�uche der Spezies CO2 und
H2O und einen konstanten Mischungsbruch � = 0:0401. Dieser entspricht der Luftzahl
des vorgemischten Gases im Motor. Neben den Fortschrittsvariablen und ihren Re-
aktionsgeschwindigkeiten sind die Massenbr�uche folgender Spezies tabelliert: C7H16

(Modell-Brennsto� Heptan), O2, OH, CO, H, HO2 und C2H6. Weiterhin sind die Tem-
peratur, die mittlere molare Masse und die spezi�sche W�armekapazit�at tabelliert. Die
Temperatur wird im ILDM-Modell als Funktion der Massenbr�uche, der Enthalpie und
des Mischungsbruches berechnet. Die Enthalpie selbst wird hierbei an den Mischungs-
bruch gekoppelt [Schramm99], welcher im vorgemischten Fall konstant ist. Der zur
Integration verwendete Zeitschritt dts ist mit 2 � 10�6 s bis zu 40 mal kleiner als der
Zeitschritt MC- bzw. CFD-Algorithmus.

Die W�ande des Brennraumes werden w�ahrend der kalten Str�omung isotherm und durch
das MC-Modell w�ahrend der reaktiven Phase adiabatisch behandelt.

Um die Teilchenzahl pro Zelle konstant zu halten, ist ein Klon- und Clusteralgorithmus
notwendig (vgl. Abschnitt 4.7). Dabei ist das Regelintervall, innerhalb dessen die Par-
tikelzahl liegen soll, durch bpcell = 0:8 und apcell = 1:2 de�niert. D.h., die Partikelzahl
kann somit in einer Zelle um 20% nach oben oder unten abweichen.

Eine weitere Rechnung ist durch
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� 407: Reaktive Str�omung nach 23� KW vOT

de�niert. Im Vergleich zu Rechnung 122 wird bei Rechnung 407 die Soll-Partikelzahl je
Zelle pcell auf 200 (vor 10� KW nOT) bzw. 250 (nach 10� KW nOT) erh�oht. Au�erdem
wird der in Abschnitt 4.3 beschriebene Z�undalgorithmus, durch welchen die Z�undregion
mittels eines kleinen Kugelvolumens festlegt wird, benutzt. Der dazugeh�orige Radius
rqign ist dabei durch 0.1475 cm und die Z�undzeitdauer durch 3� KW gegeben. Die kalte
Str�omung wird durch die bereits beschriebenen Versionen 118 und 121 repr�asentiert.
Das verwendete Gitter ist durch die Datei 2stroke2 gegeben.

Die Gruppe

� 207: Kalte Str�omung vor 23� KW vOT

� 212: Kalte Str�omung zwischen 23� KW vOT und 21� KW nOT

� 213: Kalte Str�omung nach 21� KW nOT

� 409: Reaktive Str�omung nach 23� KW vOT

basiert auf den Berechnungen 118, 121 und 407, wobei hier der optimierte Gittertyp
2stroke7 zum Einsatz kam. Au�erdem ist in den Rechnungen 213 und 409 der maxi-
mal m�ogliche Zeitschritt aus Konvergenzgr�unden von 0.5� auf 0.2� KW herabgesetzt
worden.

5.2 Gittergenerierung

Die blockstrukturierten KIVA-Gitter des Zweitakt-Motors wurden mit einem kommer-
ziellen Gittergenerator der Firma CFDRC erzeugt. Auch KIVA besitzt einen eigenen
Gittergenerator, der jedoch den Anforderungen dieser Arbeit nicht gen�ugt; beispiels-
weise m�ussen s�amtliche geometrische Daten numerisch de�niert werden.

Die Schnittstelle zwischen dem kommerziellen Gittergenerator und dem unstrukturiert
adressierten KIVA-Gitter mu�te eigens f�ur diese Arbeit entwickelt werden. Das dazu-
geh�orige Hauptprogramm hei�t cfdk3.f. Dabei erfordertete insbesondere die Erzeugung
der sogenannten KIVA-spezi�schen Ghost-Zellen erheblichen Aufwand. Ghost-Zellen
be�nden sich in inaktiven Zellebenen, welche �uber den aktiven Rand
�achen des Git-
ters liegen. Diese f�uhren in drei Raumdimensionen durch die Topologie von Ecken und
Kanten zu vielen Fallunterscheidungen.

Im Rahmen dieser Arbeit werden Rechnugen mit zwei verschiedenen Gittertypen aus-
gewertet. Sie werden durch die Bezeichnungen 2stroke2 und 2stroke7 beschrieben. Das
zugrundeliegende Koordinatensystem ist in Abb. 5.5 skizziert. Dabei ist die z-Achse
mit der Zylinderachse identisch und hat ihren Ursprung im Mittelpunkt des Kolbens
im unteren Totpunkt.
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Brennraum

Überströmkanäle

Auslaß
(Schlitz)

Auslaß (Block)Trennwand

Abbildung 5.1: Gitter 2stroke2 des Zweitakt-Motors am unteren Totpunkt.

horizontaler
Abschnitt

vertikaler
Abschnitt

Abbildung 5.2: Gitter 2stroke7 des Zweitakt-Motors am unteren Totpunkt. Die Ab-
schnitte der neu gestalteten �Uberstr�omkan�ale sind markiert.
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Das Gitter 2stroke2 ist in Abb. 5.1 f�ur eine Kolbenposition im unteren Totpunkt darge-
stellt. Hierbei sind der Brennraum (Zylinder), die �Uberstr�omkan�ale und der Ausla�ka-
nal sichtbar (vgl. Abschnitt 5.3). Ebenfalls ist eine Trennwand, welche sich etwa in der
Mitte der �Uberstr�omkan�ale be�ndet, erkennbar. Dabei k�onnen die �Uberstr�omkan�ale in
einen vertikalen l�angeren und in einen horizontalen k�urzeren Abschnitt, welcher an den
Zylinder ange
anscht ist, eingeteilt werden. Der Ausla�kanal besteht aus einem gro�en
Block und einem kleinem Schlitz, welcher die nachtr�aglich angebrachten Ausfeilungen
repr�asentiert.

Die Geometrie der �Uberstr�omkan�ale und des Ausla�kanals wurde bei dem Gittertyp
2stroke2 vereinfacht, um zun�achst einen Prototyp zu erhalten, welcher haupts�achlich zur
qualitativen Einsch�atzung der ersten Ergebnisse der neu implementierten Monte-Carlo-
Methode dient. So wurden z.B. die Winkel in der x-y-Ebene, mit welchen der horizon-
tale Abschnitt der �Uberstr�omkan�ale an die Zylinderwand ge
anscht ist, zentralsym-
metrisch approximiert (vgl. Abschnitt 5.10). Die seitlichen W�ande der Kan�ale wurden
als eben angenommen. Au�erdem wurden die geometrischen Details der nachtr�aglich
im Brennraum des Motors angebrachten sehr feinen Ausfeilungen am Ausla� durch ein
quaderf�ormiges Volumen approximiert. Es sollte nicht unerw�ahnt bleiben, da� die be-
schriebenen Globalisierungen helfen, Gitterzellen des blockstrukturierten Gitters ein-
zusparen und somit die Entwicklungs- und Rechenzeit in einem zeitlichem Rahmen
halten.

Das Gitter 2stroke2 besteht im unteren Totpunkt aus insgesamt 74436 Zellen. Davon
entfallen 62400 Zellen auf den Brennraum, welche sich in axialer Richtung auf 39, in
radialer Richtung auf 20 und in azimutaler Richtung auf 80 Zellebenen verteilen. Als
Richtwert gilt dabei 2 mm je Zelle in einer Dimension. Zum Zeitpunkt der Partikelini-
tialisierung, 22� KW vOT, besteht der Brennraum aus 11200 und am oberen Totpunkt
aus 8000 Zellen. Die Bewegung des Gitters 2stroke2 wird in Abschnitt 5.5 dargestellt.

Mit dem Gitter 2stroke7 wird die Geometrie der �Uberstr�omkan�ale �uberarbeitet, um
weitere geometrische Details zu ber�ucksichtigen. Da das verwendetete Aggregat aus
einer bereits ausgelaufenen Baureihe stammt, war es notwendig, geometrische Details
an einem Exemplar, welches das Institut f�ur Technische Verbrennung der Universit�at
Stuttgart freundlicherweise zur Verf�ugung gestellt hat, eigenst�andig zu bestimmen.
Bei der Erzeugung der Geometrie bereitete insbesondere der horizontale Abschnitt der
�Uberstr�omkan�ale Schwierigkeiten, weil dessen Neigungswinkel schwer zug�anglich sind.

Zu diesem Zweck wurden mittels einer Formmasse plastische Abdr�ucke der �O�nun-
gen der �Uberstr�omkan�ale erzeugt, von welchen die ben�otigten Neigungswinkel leichter
ablesbar sind. Das entsprechende Gitter 2stroke7 ist in Abb. 5.2 dargestellt. Die we-
sentliche �Anderung im Vergleich zur Geometrie 2stroke2 besteht darin, da� der Einla�
der �Uberstr�omkan�ale in den Brennraum derart nach hinten geneigt ist, da� sich das
Fluid beim Einstr�omen entgegen den Ausla� bewegt. Weiterhin wird ein kleiner Ab-
satz am Einla� und die Torsion der vorderen Seitenwand der Kan�ale ber�ucksichtigt.
Das Gitter besteht aus insgesamt 77638 Zellen, wobei die Zellenverteilung im Zylinder
unver�andert bleibt.
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5.3 Das experimentelle System

Das Kernst�uck des experimentellen Systems ist ein 2-Takt-Ottomotor, der urspr�ung-
lich als Generator zur Stromerzeugung verwendet wurde. Es handelt sich dabei um ein
Serien-Einzylinderaggregat der Baureihe ILO L372. Um die Verbrennung mittels laser-
induzierter Fluoreszenz zu untersuchen (vgl. Abschnitt 5.4), wurde der Motor einigen
Modi�kationen unterworfen [Einecke98, Einecke99a]. Abb. 5.3 zeigt den schematischen
Versuchsaufbau. Der 2-Takt-Motor ist aufgrund seiner fehlenden Ventile �uber den Zy-
linderkopf durch ein Quarzglasfenster optisch zug�anglich. Mittels einer CCD-Kamera
kann die Fluoreszenz aufgezeichnet werden. Ein 4 mm hoher Quarzglasring zwischen
Zylinderkopf und �Olkragen erm�oglicht die Einblendung eines Laserlichtschnittes in den
Brennraum. Dabei verl�auft der Schnitt parallel zu dem ebenen Kolbenboden. Um
den Druckverlauf zu messen, be�nden sich in der Zylinderwand und im Kurbelwel-
lengeh�ause je ein Drucksensor.

In dem 2-Taktmotor wird das Gemisch zun�achst vom Vergaser �uber den Einla� in
das Kurbelwellengeh�ause gebracht. Von dort wird es w�ahrend der Dekompression des
Kolbens durch die �Uberstr�omkan�ale in den Brennraum gedr�uckt. Die �Uberstr�omkan�ale
sind in der Schnittzeichnung 5.3 nicht zu erkennen. Sie werden durch die Darstellung
des Gitters in Abschnitt 5.2 veranschaulicht. Gleichzeitig str�omt das im vorigen Takt
verbrannte Gemisch durch den Ausla� in die daran angeschlossene Schalld�ampferanla-
ge.

Der Motor besitzt einen Hubraum von 372 cm3, eine Zylinderbohrung von 80 mm, einen
Hub von 74 mm und eine Kompressionsvolumenh�ohe von 4 mm. Das Verdichtungs-
verh�altnis ist mit dem Wert von 8.6 relativ niedrig. Dies ist durch die nachtr�aglich am
Ausla� angebrachten Ausfeilungen bedingt. Die Pleuell�ange betr�agt 148 mm. W�ahrend
der Kompression des Kolbens werden zuerst bei ca. 137� KW vOT die �Uberstr�omkan�ale
und bei ca. 73� KW vOT der Ausla� geschlossen. Die Z�undung erfolgt bei 20� KW vOT.
Die Position der Z�undkerze ist in Abb. 5.5 skizziert. Be�ndet sich der Kolben im oberen
Totpunkt, liegt die Z�undkerze innerhalb einer Z�undtasche, einer kleinen Vertiefung im
Kolbenboden.

Der Motor wird bei 1000 Umin�1 betrieben. Um eine vollst�andige Sp�ulung zu er-
halten, wird der Motor nur jeden 4. Zyklus gez�undet. Deshalb ist es notwendig, ihn
mittels eines an die Kurbelwelle ange
anschten Drehstrom-Asynchron-Elektromotors
zu schleppen. Somit ist auch eine exakte Steuerung der Drehzahl m�oglich. Zur Syn-
chronisation von Z�undung, Laser und Kamera dient der Impuls eines Drehwinkelgebers
auf der Kurbelwelle.

Der Kraftsto� besteht aus 90% iso-Oktan und 10% 3-Pentanon. Das Gemisch wird sehr
mager mit der Luftzahl 1.6 angereichert. Die Frischgastemperatur betr�agt rund 300 K.
Die Temperatur der Zylinderw�ande liegt bei etwa 325 K.
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Abbildung 5.4: Fotogra�e des experimentellen Aufbaus [Einecke99a].
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Abbildung 5.5: Position der Z�undkerze.
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5.4 Laserinduzierte Fluoreszenz

Unter Fluoreszenz wird die spontane Emission eines Photons durch ein elektronisch
oder vibronisch angeregtes Atom verstanden. Stammt das anregende Photon dabei aus
einer Laserlichtquelle, so spricht man von laserinduzierter Fluoreszenz (LIF). LIF hat
sich in den letzten Jahren zunehmend als zuverl�assiges Werkzeug zum qualitativen
und quantitativen Nachweis von Atomen und Molek�ulen in reaktiven Systemen erwie-
sen [Einecke99a]. Zu den wesentlichen Vorz�ugen dieser Methode z�ahlt, die Messung
ber�uhrungslos orts- und zeitaufgel�ost durchf�uhren zu k�onnen. Weiterhin bietet die ho-
he Selektivit�at bez�uglich einzelner Spezies und eine Nachweisemp�ndlichkeit bis in den
ppb-Bereich gro�e Vorteile.

Zur elektronischen Anregung der meisten Molek�ule sind Photonen mit Wellenl�angen
im UV-Bereich, unterhalb 400 nm, n�otig. In diesem Bereich stehen leistungsf�ahige
Excimerlaser als geeignete Lichtquellen zur Verf�ugung. Sie besitzen zwar nur schmale
spektrale Abstimmbereiche, dennoch fallen mehrere Rotations�uberg�ange der f�ur die
Verbrennungsdiagnostik interssanten Spezies mit diesen Bereichen zusammen.

In dieser Arbeit wird die simulierte Brennsto�verteilung mit den experimentell gemes-
senen Daten verglichen. Die Kenntnis der Kraftsto�verteilung im Brennraum ist dabei
von gro�em Interesse, um den Ein
u� der Gemischbereitung auf den Z�undungs- und
den Brennverlauf und damit auf die Verbrennungse�zienz und die Schadsto�bildung
beurteilen zu k�onnen. Da kommerzielle Treibsto�e aus einer Vielzahl oft uneinheitlicher
Komponenten bestehen, wird in Experimenten gerne der Einkomponenten-Kraftsto�
iso-Oktan (2,2,4-Trimethylpentan) verwendet [Einecke99a].

Da iso-Oktan selbst nicht 
uoresziert, mu� es mit einem sogenannten Tracer (oder
Marker) versetzt werden, der den Kraftsto� repr�asentiert. Die Anforderungen an einen
solchen Tracer sind geeignete und wohlde�nierte Fluoreszenzeigenschaften, vollst�andi-
ge L�oslichkeit in dem Brennsto� und �Ahnlichkeit in den chemischen und physikalischen
Eigenschaften. Weiterhin sollte der Tracer zusammen mit dem Kraftsto� in der Flam-
menfront zerfallen, um eine Fehlrepr�asentation des Kraftsto�es zu vermeiden.

Als Tracer eignet sich in diesem System 3-Pentanon [Einecke99a]. Im Gegensatz zu zwei-
atomigen Molek�ulen mit diskreten Spektren 
uoresziert 3-Pentanon in einem weiten
Bereich von 300 bis 550 nm mit einem Maximum bei etwa 430 nm. Die Absorptions-
bande von 3-Pentanon liegt bei 500 K im Bereich zwichen 250 und 300 nm und weist
aufgrund der Rotverschiebung eine Temperaturabh�angigkeit von ca. 10 nm pro 100 K
auf. Weiterhin wird eine Temperatur- und Druckabh�angigkeit der Fluoreszenzintensit�at
beobachtet.

F�ur die genannte Absorptionsbande stehen verschiedene gepulste Hochleistungs-
Lasersysteme zur Verf�ugung. Hier kam ein Krypton
uorid-Excimerlaser mit einer Wel-
lenl�ange von 248 nm zum Einsatz. Die Pulsdauer lag bei rund 17 ns, die Pulsenergie
bei 180 mJ und die Halbwertsbreite bei etwa 0.8 cm�1. Die Ma�e des rechteckigen
Laserpro�ls betrugen 2 x 1 cm und wurden mittels eines Galilei-Teleskops mit zwei
Zylinderlinsen zu einem nahezu parallelen Lichtband der Ma�e 2 cm x 300 �m kom-
primiert.
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gie k quanti�ziert werden kann, wird auf der Ober
�ache des Gitters ausgewertet und
in Abb. 5.6 dargestellt. Genaugenommen wird die turbulente kinetische Energie der
Mittelpunkte der Randzellen, welche auf die Vertizes der Gitterober
�ache interpoliert
werden, ausgewertet.

Es ist erkennbar, da� die gr�o�te Turbulenzintensit�at im Schlitz und im Block des Aus-
la�kanals herrscht. Im Brennraum ist die Turbulenz moderat und relativ gleichm�a�ig
verteilt und in den jetzt abgetrennten �Uberstr�omkan�alen gering. Dabei ist zu beach-
ten, da� die Skala der turbulenten kinetischen Energie logarithmisch geteilt ist. Die
Str�omungsgeschwindigkeiten liegen zu diesem Zeitpunkt im Brennraum in der Gr�o�en-
ordnung um 100 m/s, im Ausla�kanal sind sie um den Faktor 2 bis 3 h�oher.

Abb. 5.7 zeigt das Gitter bei 80� KW vOT. Zu diesem Zeitpunkt hat nur noch der
obere Teil des Schlitzes Verbindung zum Brennraum. Folglich wird die Str�omung jetzt
durch die Kompression des Kolbens und den Unterdruck im Ausla� aufrecht erhalten.
Das Fluid wird durch den Schlitz gepre�t, was dort eine nochmalige Erh�ohung der
turbulenten kinetischen Energie um rund eine Gr�o�enordnung bewirkt.

Schlie�lich wird in Abb. 5.8 das Gitter bei 23� KW vOT kurz vor der Z�undung gezeigt.
KIVA berechnet nun den Brennraum und die 5 Bereiche der �Uberstr�om- und Ausla�-
kan�ale als separate 
uide Regionen. Da auf die Str�omung keine antreibenden Kr�afte
mehr wirken, dissipiiert sowohl die Str�omung als auch die Turbulenzintensit�at. In dem
jetzt sehr 
achen Brennraum ist auf der Zylinderkopfober
�ache die Verteilung der tur-
bulenten kinetischen Energie sichtbar. Diese ist (noch) symmetrisch zur y = 0-Ebene,
da die Symmetrie des Systems erst durch die Z�undung der assymetrisch angebrachten
Z�undkerze gebrochen wird. Die Geschwindigkeit des Fluids im Brennraum liegen jetzt
unter 10 m/s.

5.6 Druckverlauf

Wie oben bereits erw�ahnt, wird die Str�omung in der KIVA-Rechnung durch eine Druck-
di�erenz zwischen �Uberstr�omkan�alen und Ausla�block initiiert. Der Druck am Einla�-
rand (�Uberstr�omkan�ale) ergibt sich aus der Messung des Druckes im Kurbelwellen-
geh�ause. Der gemessene Druck wird dabei �uber Intervalle von 10� KW gemittelt. Der
Druck am Ausla�rand wird gesch�atzt, da hierf�ur zur Zeit noch keine Me�werte zur
Verf�ugung stehen. Hierbei wird der Druck am Ausla�rand bis zur Schlie�ung des Aus-
la�kanals kontinuierlich auf 0.7 bar abgesenkt. Bedingt durch einen an den Ausla�kanal
angeschlossenen Schalld�ampfer und die darin statt�ndenden gasdynamischen Prozesse
kann ein solcher Unterdruck durchaus realistisch sein. Die auf diese Weise ermittelten
Dr�ucke am Ein- und Ausla�rand werden KIVA in der Datei itape als Randbedingung
vorgegeben. Sie sind in Abb. 5.9 in Abh�angigkeit des Kurbelwellenwinkels dargestellt.
Weiterhin sind die Schlie�winkel der Kan�ale gekennzeichnet. Zum Vergleich ist au�er-
dem der gemessene Zylinderdruck aufgetragen. Die ausgewerteten Daten stammen aus
den Rechnungen 118, 121 und 122, das Gitter ist durch die Datei 2stroke2 gegeben.

Im nachfolgenden soll der mittlere Druck im Zylinder in Abh�angigkeit des Kurbelwel-
lenwinkels diskutiert werden: W�ahrend der kalten Str�omung h�angt dieser Zylinderdruck
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der Massenbruch des Verbrennungsproduktes CO2 ausgewertet. Dieser ist gleichzeitig
Fortschrittsvariable des ILDM-Modells. Der Massenbruch wird in Abb. 5.11 und 5.12
durch dreidimensionale Konturgra�ken in Abh�angigkeit des Kurbelwellenwinkels dar-
gestellt. Eine dreidimensionale Konturgra�k kennzeichnet eine Darstellungsform, bei
der Iso
�achen, d.h. Fl�achen gleicher skalarer Gr�o�e, unterschiedlichen Farben zuge-
ordnet werden. Au�erdem ist auf den Abbildungen das strichpunktierte Gitter des
scheibenf�ormigen Brennraumes zu sehen, welches ebenfalls die Farben der Konturgra-
�k tr�agt. Existiert also an einer Stelle keine Iso
�ache, so zeigt die Farbe des Gitters
den Wert der aufgetragenen Gr�o�e an. Die in diesem Abschnitt ausgewerteten Daten
stammen aus der Rechnung 407; das Gitter ist durch die Datei 2stroke2 gegeben.

Allgemein ist der Flammenfortschritt von dem skalaren Mischungsmodell [Nooren96,
Jones96a] und dem Z�undmodell f�ur geringe Temperaturen au�erhalb der ILDM
abh�angig. Dabei beschreibt das skalare Mischungsmodell den eigentlichen Flammen-
fortschritt. Ohne das skalare Mischungsmodell w�are eine Ausbreitung der Flammen-
front nicht m�oglich, da keine Wechselwirkung zwischen den Partikeln best�unde.

In Abb. 5.11 (oben) wird der Massenbruch 10� KW nach der Z�undung dargestellt. Hier
ist zun�achst nur eine kleine Region verbrannter Gase sichtbar. Diese wird durch eine
schalenf�ormige Iso
�ache dargestellt. Innerhalb dieser Schale be�nden sich weitere - in
dieser Gra�k verdeckte - Iso
�achen, welche Bereiche gr�o�erer Massenbr�uche repr�asen-
tieren.

Abb. 5.11 (mitte) zeigt den Zustand der Flamme am oberen Totpunkt. Die �au�erste
Flammenfront st�o�t nun an den Zylinderkopf und das Zentrum der verbrannten Zone
wird sichtbar. Eine deutliche Ausbreitung der Flamme kann nach weiteren 10� KW in
Abb. 5.11 (unten) gesehen werden. Zu diesem Zeitpunkt kann die Flamme aufgrund
des Verh�altnis von ihrem Durchmessers zu der H�ohe des Brennraumes als n�aherungs-
weise zweidimensional betrachtet werden. Deutlich sichtbar ist jetzt die Region hei�er
verbrannter Gase, in welcher der Massenbruch von CO2 auf den Wert des chemischen
Gleichgewichtes angestiegen ist (wCO2

� 0:12). Weiterhin ist der Bereich des kalten
unverbrannten Gemisches erkennbar, in welchem der Massenbruch verschwindet. Da-
zwischen be�ndet sich die einige Millimeter dicke Flammenfront.

Der weitere Verlauf der Verbrennung bis 40� KW nOT ist in Abb. 5.12 skizziert. Bei 40�

KW nOT hat sich die Flamme etwa auf den halben Brennraum ausgedehnt. Die farb-
losen L�ucken im hei�en Bereich der Flamme entstehen als Folge der Darstellung durch
dreidimensionale Konturgra�ken: Liegt die ausgewertete Variable �uber dem h�ochsten
Wert, welcher einer Iso
�ache zugeordnet wird (hier 0.12), so kann der Hintergrund bzw.
das Gitter sichtbar werden. Au�erdem ist in dieser Abbildung die Bewegung des Kol-
bens erkennbar, die H�ohe des Brennraumes nimmt mit steigendem Kurbelwellenwinkel
zu.

5.8 Zustandsgr�o�en

In diesem Abschnitt werden einige thermochemische Zustandsgr�o�en zu einem festen
Zeitpunkt, d.h. bei einem konstanten Kurbelwellenwinkel (20� nOT), ausgewertet. Dies
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sind die Massenbr�uche der Spezies H2O, C7H16 und OH, die Temperatur und die Dichte.
Hiermit soll unter anderem die Leistungsf�ahigkeit des MC-PDF-Modells in Verbindung
mit ILDM demonstriert werden. Die gra�sche Darstellungsform entspricht der aus dem
vorangegangen Abschnitt. Die gezeigten Daten stammen aus der Rechnung 407, das
Gitter ist durch die Datei 2stroke2 gegeben.

In Abb. 5.13 (oben) ist zun�achst der Massenbruch von Wasser, eine Fortschrittsvaria-
ble des implementierten ILDM-Modells dargestellt. Hierbei ist der Flammenfortschritt
gut erkennbar: Der Bereich gro�er Massenbr�uche (rot) deutet auf bereits verbranntes
Gemisch hin, der Bereich verschwindender Massenbr�uche (blau) auf die noch unver-
brannte Zone. Das chemische Gleichgewicht des Wasser-Massenbruchs be�ndet sich bei
wH2O � 0:06. Au�erdem kann der Gra�k entnommen werden, da� zu diesem Zeitpunkt
rund ein Viertel des Gemisches an der Reaktion beteiligt war

In Abb. 5.13 (Mitte) wird der Modellkraftsto� Heptan gezeigt. Hierbei ist deutlich
zu sehen, da� der Massenbruch des Kraftsto�s in der verbrannten Zone nahe Null
liegt (blau). In der unverbrannten Mischung (rot) ist der maximale Massenbruch des
Brennsto�es gleich dem Mischungsbruch (wC7H16

= � = 0:0401) des Systems. Weiterhin
ist auch hier die Lage der Flammenfront erkennbar.

Ein Hauptziel der MC-PDF-Methode ist es jedoch, nicht nur chemische Hauptspezies
zu berechnen, sondern in Verbindung mit einem komplexen thermochemischen Modell
auch Nebenprodukte voraussagen zu k�onnen. Exemplarisch daf�ur wird in Abb. 5.13
(unten) der Massenanteil des Hydroxyl-Radikals gezeigt. Hierbei ist au�allend, da� das
Radikal nicht, wie vielleicht zun�achst angenommen werden k�onnte, als intermedi�are
Spezies auftritt. Im Gegensatz dazu verh�alt sich das Pro�l des Massenbruches hier
eher wie ein Verbrennungsprodukt. Das Gleichgewicht liegt bei etwa wOH � 2:26 �
10�3. Allgemein kann die OH-Konzentration je nach thermodynamischen Zustand und
Mischungsbruch sowohl als Zwischenprodukt bei niedrigem Druck, welches nur in der
Flammenfront auftritt, als auch als Gleichgewichtsprodukt, wie es hier der Fall ist bei
hohem Druck, oder als Mischform davon auftreten [Warnatz98].

Letztendlich wird in Abb. 5.14 die Temperatur und die Dichte ausgewertet. Die Tem-
peratur liegt dabei im Bereich von � 527 bis 1900 K und die Dichte zwischen � 7.40
und 1.98 �10�3 g/cm3. Dabei wurden diese Gr�o�en wie in Abschnitt 4.8 beschrieben
aus dem ILDM-Modell berechnet.

5.9 Vergleich mit experimentellen Ergebnissen

In diesem Abschnitt wird die implementierte Monte-Carlo-PDF-Methode mit ex-
perimentellen Ergebnissen verglichen. Dies geschieht �uber die Auswertung des Reakti-
onsfortschrittes, welcher durch die Verteilung des Brennsto�es repr�asentiert werden soll.
Die modellierten Daten stammen aus der Rechnung 407, das Gitter ist durch die Da-
tei 2stroke2 gegeben. Die aus laserinduzierter Fluoreszenz gewonnenen Me�ergebnisse
wurden am Physikalisch Chemischen Institut der Universit�at Heidelberg durchgef�uhrt
[Einecke99a].
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Abbildung 5.15: Vergleich des berechneten mit dem gemessenen Reaktionsfortschritt
am oberen Totpunkt. Die dargestellten Gr�o�en werden im Text erl�autert.
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Abbildung 5.16: Vergleich des berechneten mit dem gemessenen Reaktionsfortschritt
bei einem Kurbelwellenwinkel von 9� nOT. Die dargestellten Gr�o�en werden im Text
erl�autert.
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Abbildung 5.17: Vergleich des berechneten mit dem gemessenen Reaktionsfortschritt
bei einem Kurbelwellenwinkel von 18� nOT. Die dargestellten Gr�o�en werden im Text
erl�autert.
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Abbildung 5.18: Vergleich des berechneten mit dem gemessenen Reaktionsfortschritt
bei einem Kurbelwellenwinkel von 42� nOT. Die dargestellten Gr�o�en werden im Text
erl�autert.
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Zur Messung des Fluoreszenzsignals wird ein nahezu zweidimensionaler Laserlicht-
schnitt auf einer H�ohe z = 7.6 cm durch den Brennraum geleitet. Das durch den
Kraftsto�tracer verursachte Fluoreszenzlicht wird mittels einer CCD-Kamera orts- und
zeitaufgel�ost aufgenommen. Dabei wird der Lichtschnitt durch die Kamera in einzelne
Bildelemente gleicher Gr�o�e aufgel�ost. Die Intensit�at des Fluoreszenzsignals ist hier-
bei proportional zur Anzahl der 
uoreszierenden Molek�ule pro Volumen, also auch zur
Anzahl der Kraftsto�-Molek�ule pro Volumen dnF=dV [Einecke99b].

Um aus diesen Momentanaufnahmen eine mittlere Kraftsto�verteilung zu erhalten,
werden daraus durch Festlegung eines Schwellwertes zun�achst Bin�arbilder gewonnen.
Daf�ur wird das unverbrannte Gemisch mit einer Eins und der Bereich ohne Fluores-
zensignal mit einer Null gekennzeichnet. Die Grenze ist durch den Schwellwert de�-
niert. Anschlie�end werden diese Bilder gemittelt, indem sie addiert werden. Dabei
wurde jeweils �uber hundert Bilder summiert. Diese Statistik entspricht gewisserma�en
einer Ensemblemittelung �uber Momentaufnahmen, wobei die Einzelereignisse aus ver-
schiedenen Motorzyklen stammen. Durch die Reduzierung auf Bin�arbilder geht jedoch
Information �uber die Breite der Flammenfront verloren. Eine direkte Mittelung der
Momentanbilder ist nicht m�oglich, weil unter anderem die Kraftsto�verteilung im rea-
len unverbrannten System nicht homogen ist und den Bildern ein verfahrensbedingtes
Rauschen �uberlagert ist [Einecke99b].

Zur Darstellung des modellierten Reaktionsfortschrittes wird der mittlere Massenbruch
des Brennsto�es ausgewertet. Die Mittelwerte werden dabei wie in Abschnitt 4.8 be-
schrieben berechnet.

Der Zusammenhang zwischen dem Massenbruch wF und der Anzahl der Molek�ule
dnF in einem Volumenelement dV ergibt sich f�ur eine homogene Gasmischung aus
dnF = wF � dV Na=MF. Dabei kennzeichnet der Index F den Brennsto�, M die molare
Masse und Na die Avogadrozahl. Demnach sollte eigentlich nicht der Massenbruch, son-
dern die Partialdichte des Brennsto�es �F = �wF / dnF=dV mit dem Fluoreszenzsignal
verglichen werden. Davon wird jedoch abgesehen, da sich die maximale Partialdichte
im System im Gegensatz zum maximalen Massenbruch durch die Kompression des Kol-
bens zeitabh�angig �andert. F�ur diese Betrachtungsweise m�u�te auch die zum Vergleich
notwendige Skalierung der Partialdichte zu jedem Kurbelwellenwinkel neu bestimmt
werden.

Der Brennsto�verteilung wird bei den Kurbelwellenwinkeln 0�, 9�, 18� und 42� nOT in
einem horizontalen Schnitt durch den Brennraum bei z = 7.6 cm als zweidimensionale
Konturgra�k ausgewertet. In den Abbildungen 5.15 bis 5.18 ist als Orientierungshilfe
die Zylinderwand jeweils durch einen Kreis und der Bereich, welcher den Laserlicht-
schnitt enth�alt, durch ein Rechteck gekennzeichnet. Die Farbskala der Bilder ist dabei
so ausgelegt, da� ROT der unverbrannten und BLAU der verbrannten Mischung ent-
spricht. Bedingt durch das Datenformat der experimentellen Bilder zeigen diese sowohl
im vollst�andig verbrannten Bereich als auch au�erhalb des Laserlichtschnittes einen
wei�en Hintergrund.

Um die Bewegung der dreidimensionalen vorgemischten Flamme zu verstehen, sei zu
erw�ahnen, da� die Geschwindigkeit eines Flammenfrontelementes in zwei Anteile zer-
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legt werden kann: Dies sind die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme an sich und
die Drift durch das Str�omungsfeld des Gases. Da beide Anteile durch die Wechsel-
wirkung zwischen Turbulenz und Chemie sich sowohl orts- und als auch zeitabh�angig
beein
ussen, kann die Flammenfront geometrisch komplexe Formen annehmen.

Abb. 5.15 zeigt den Reaktionsfortschritt am oberen Totpunkt, d.h. 20� nach der
Z�undung. In der experimentellen Darstellung ist ein Teil der Begrenzung der Z�und-
tasche als Artefakt der Konturgra�k sichtbar. Es ist zu erkennen, da� die Rechnung
die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme gut wiedergibt. Bei genauerem Hinsehen
wird jedoch deutlich, da� die Position der berechneten Flamme gegen�uber dem Experi-
ment etwas verschoben ist. Auf dieses Problem wird sp�ater noch ausf�uhrlich eingegan-
gen. Weiterhin ist die Reaktion im Kern der Flamme im realen System scheinbar weiter
fortgeschritten (die Farben sind dunkler). Dies kann jedoch darauf zur�uckgef�uhrt wer-
den, da� in der experimentellen Gra�k die Flammenfrontdicke aufgrund der Mittelung
�uber Bin�arbilder falsch wiedergegeben wird (siehe oben) und zu gering erscheint.

In den folgenden Abb. 5.16 bis 5.18 setzt sich der beschriebene Trend fort: Die Aus-
breitungsgeschwindigkeit wird durch die Rechnungen gut dargestellt, jedoch bleibt die
Position der Flamme weiterhin verschoben. Dies wird besonders in den Abb. 5.17 und
5.18 deutlich. Zu diesen Zeitpunkten ist die reale Flamme bez�uglich des Laserlicht-
schnittes oben breiter. Dies deutet auf eine Bewegung der Flamme im Uhrzeigersinn
hin. Die berechnete Flamme unterliegt jedoch eher einer gegenl�au�gen Drift.

Ein Grund f�ur diese Abweichung kann ein nicht korrekt berechnetes Geschwindigkeits-
feld sein. Diese Tatsache und ihre m�oglichen Ursachen sollen im folgenden Abschnitt
n�aher untersucht werden.

5.10 Optimierung der Gittergeometrie

Die im vorangegangen Abschnitt dargestellten Ergebnisse zeigen eine gewisse Diskre-
panz der Bewegungsrichtung der Flamme im Brennraum des Motors, welche auf Abwei-
chungen im Str�omungsfeld hindeuten. Da die Vorg�ange in einem Zweitakt-Motor sehr
stark von dessen Str�omungsverhalten abh�angig sind, welche im wesentlichen wiederum
durch die Geometrie der �Uberstr�omkan�ale und des Ausla�kanals beein
u�t wird, ist es
naheliegend, die Approximationen bei der Modellierung der Geometrie zu optimieren.

Aufgrund der zeitlichen �Uberlappung des Ansaugens von Frischgas und des Aussto�ens
von verbranntem Gemisch im Zweitakt-Motor beein
ussen die Str�omungsverh�altnisse
das Sp�ulungsverhalten des Aggregates wesentlich. Deshalb sollte das Frischgas durch
eine geeignete Konstruktion der Ansaug- und Ausla�vorrichtungen m�oglichst r�aumlich
getrennt vom Abgas gef�uhrt werden. Dies kann durch eine sogenannte Sch�urle-Umkehr-
Str�omung realisiert werden [Heywood89]. Dabei werden die seitlichen Einla��o�nungen
der �Uberstr�omkan�ale derart geneigt, da� das Frischgas zun�achst in den hinteren Teil
des Brennraums gelangt und das Abgas durch den vorne gelegenen Ausla� entweichen
kann. Existieren zwei spiegelsymmetrische �Uberstr�omkan�ale, so entstehen dadurch zwei
gro�e entgegengesetzte Wirbel, welche das Frischgas auf diese Weise in Richtung des
Zylinderkopfes drehen.
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2stroke2

2stroke7

Abbildung 5.19: Vergleich des kalten Str�omungsfeldes bei 23� KW vOT in der Schnit-
tebene z = 7:6 cm bei verschiedenen Gittertypen. Die Geschwindigkeit wird durch

Pfeile der L�ange 0.003 cm
cm/s

dargestellt.
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2stroke2

2stroke7

Experiment

w
C7H16

w
C7H16

Abbildung 5.20: Vergleich des reaktiven Str�omungsfeldes bei 18� KW nOT in der
Schnittebene z = 7:6 cm bei verschiedenen Gittertypen. Die Geschwindigkeit wird

durch Pfeile der L�ange 0.003 cm
cm/s

dargestellt. Unten ist nochmals das Me�ergebnis aus

Abb. 5.17 gezeigt.
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Die Neigung der �Uberstr�omkan�ale, die eine solche Sch�urle-Str�omung erlaubt, stellt die
wesentliche �Anderung der Gittergeometrie des optimierten Gitters 2stroke7 im Gegen-
satz zu dem Gitterprototyp 2stroke2 dar. Die Gitter und ihre geometrischen Unter-
schiede wurden bereits in Abschnitt 5.2 vorgestellt.

Im Folgenden sollen die Ergebnisse des Gitters 2stroke2 mit den dazugeh�origen Rech-
nungen 118/407, welche bereits im vorangegangenen Abschnitt ausgewertet wurden,
mit den Resultaten des optimierten Gitters 2stroke7 verglichen werden. Die entspre-
chenden Rechnungen dazu sind durch 207/409 gekennzeichnet.

Bei der Durchf�uhrung der Rechnungen 207/409 mit dem optimierten Gitter war
au��allig, da� die Rechenzeit zum Teil stark anstieg und der von KIVA w�ahrend der
Rechnung angepa�te Zeitschritt sehr klein wurde. Dabei war der Zeitschritt w�ahrend
der kalten Str�omung etwa um den Faktor 10 und w�ahrend der chemischen Reaktion
sogar um den Faktor 100 kleiner als bei den Rechnungen mit dem Gitter 2stroke2.
Au�erdem wurde in der Rechnung 409 der maximal m�ogliche Zeitschritt von 0.5� auf
0.2� KW herabgesetzt, um eine konvergente L�osung zu erhalten. Die h�ohere Rechen-
zeit ist wahrscheinlich auf die komplexere Geometrie des Gitters 2stroke7 und die damit
verbundene Str�omungsform zur�uckzuf�uhren.

In Abb. 5.19 ist zun�achst das Str�omungsfeld durch Vektorpfeile bei 23� KW vOT
kurz vor dem Z�undzeitpunkt in der Schnittebene z = 7:6 cm dargestellt. Dies ist die
gleiche Schnittebene, in der auch die experimentellen Daten ausgewertet werden. In
dieser Gra�k be�ndet sich der bereits geschlossene Ausla�kanal rechts und die ebenfalls
geschlossenen �Uberstr�omkan�ale jeweils oben und unten bez�uglich des Schnittkreises. Da
die Gitter spiegelsymmetrisch sind und die Z�undung noch nicht eingesetzt hat, ist das
Str�omungsfeld ebenfalls symmetrisch. In der Abbildung ist deutlich zu erkennen, da� im
Gitter 2stroke7 zwei gro�e gegenl�au�ge Wirbel auftreten, welche das Frischgas bei bzw.
nach dem Eintritt in den Brennraum von dem Ausla� wegbewegen. Dies ist im Gitter
2stroke2 nicht der Fall. Hier ist eine Str�omungsform ausgepr�agt, welche eine zum Teil
entgegengesetzte Richtung hat. Besonders au��allig wird diese Tatsache im Bereich der
Z�undkerze, welche sich in den gezeigten Bildern jeweils am Rand des unteren rechten
Viertels des Schnittkreises be�ndet (vgl. Abb. 5.5). Dies erkl�art schon jetzt die falsche
Bewegungsrichtung der Flamme, was bereits im vorigen Abschnitt festgestellt wurde.

In Abb. 5.20 ist das Str�omungsfeld bei 18� KW nOT in der Schnittebene z = 7:6 cm
dargestellt. Zus�atzlich sind die Vektorpfeile wie bei einer Konturgra�k eingef�arbt. Da-
bei wird der Massenbruch des Brennsto�es Heptan, welcher den Flammenfortschritt
beschreibt, als Konturvariable gew�ahlt. In Abb. 5.20 unten sind zum Vergleich noch-
mals die experimentell gewonnenen Ergebnisse des Flammenfortschrittes zum gleichen
Zeitpunkt aufgetragen. Dabei entspricht die Konturgra�k des Gitters 2stroke2 und des
Experimentes dem bereits in Abb. 5.17 gezeigten Resultat.

In Abb. 5.20 ist deutlich erkennbar, da� das Gitter 2stroke7 die Flammenbewegung
wesentlich besser beschreibt als die Geometrie 2stroke2. Dies ist auf das Geschwindig-
keitsfeld zur�uckzuf�uhren, welches die Flamme zum Teil im Uhrzeigersinn dreht und
zum Teil in Richtung des Kreismittelpunktes bewegt.
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Das entspricht, wie bereits in Abschnitt 5.9 diskutiert, der Bewegung der realen Flam-
me. Dagegen bewegt sich die Flamme im herk�ommlichen Gitter 2stroke2 gegen den
Uhrzeigersinn.

Durch die Auswertung der Simulation mit dem Gitter 2stroke7 in Abb. 5.20 kann
au�erdem gut die Wechselwirkung zwischen dem Str�omungsfeld und der chemischen
Reaktion untersucht werden. Es k�onnen Bereiche identi�ziert werden, in denen sich
die Ausbreitungsgeschwindigkeit der Flamme und die Geschwindigkeit der Str�omung
n�aherungsweise kompensieren. Andererseits existieren Bereiche, in denen sich die beide
Geschwindigkeiten gleichphasig addieren. Ein Beispiel, welches beide Ph�anomene be-
schreibt, ist �uber der linken oberen Ecke des rechteckigen, eingezeichneten Rahmens
erkennbar. Dort wird die Flammenfront durch einen kleinen, im kalten Gemisch be-
�ndlichen Wirbel eingedr�uckt: Auf der rechten Seite des Wirbels kompensieren sich
die Geschwindigkeiten und hindern so die Flammenfront an der Ausbreitung. Auf der
linken Seite addieren sich die Geschwindigkeiten und ziehen auf diese Weise die Flam-
menfront nach links oben.

Abschlie�end wird in den Abb. 5.21 bis 5.24 noch einmal die zeitliche Entwicklung
des Reaktionsfortschrittes unter Verwendung des Gitters 2stroke7 im Vergleich zu den
experimentellen Ergebnissen ausgewertet. Dabei sind die Darstellungweise, die gezeig-
ten Variablen und die Kurbelwellenwinkel v�ollig analog zu denen in den Abb. 5.15
bis 5.18 gew�ahlt. Die experimentellen Ergebnisse sind demnach zu den in den Abb.
5.15 bis 5.18 vorgestellten Gra�ken identisch. Wie oben bereits ausf�uhrlich diskutiert,
wird die Position der Flamme mit dem Gitter 2stroke7 auch zeitabh�angig besser vor-
hergesagt. Au�erdem ist in den Abb. 5.21 bis 5.24 erkennbar, da� die Flamme hier
st�arker zerkl�uftet ist als bei Verwendung des Gitters 2stroke2. Dies ist wahrscheinlich
auf die gr�o�ere Verwirbelung des Fluids zur�uckzuf�uhren, welche durch die oben bereits
beschriebene Sch�urle-Umkehr-Str�omung hervorgerufen wird.

Zusammenfassend l�a�t sich sagen, da� die Neigungswinkel der �Uberstr�omkan�ale einen
gro�en Ein
u� auf das Str�omungsfeld, die Flammenbewegung und das Sp�ulungsverhal-
ten des Zweitakt-Motors haben.
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w
C7H16Rechnung

Experiment

Abbildung 5.21: Vergleich des berechneten mit dem gemessenen Reaktionsfortschritt
am oberen Totpunkt (Gitter 2stroke7).
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Abbildung 5.22: Vergleich des berechneten mit dem gemessenen Reaktionsfortschritt
bei einem Kurbelwellenwinkel von 9� nOT (Gitter 2stroke7).
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Experiment

Abbildung 5.23: Vergleich des berechneten mit dem gemessenen Reaktionsfortschritt
bei einem Kurbelwellenwinkel von 18� nOT (Gitter 2stroke7).
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Abbildung 5.24: Vergleich des berechneten mit dem gemessenen Reaktionsfortschritt
bei einem Kurbelwellenwinkel von 42� nOT (Gitter 2stroke7).
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Ziel dieser Arbeit war es, ein Monte-Carlo-PDF-Modell f�ur skalare Gr�o�en in drei
Raumdimensionen in den Code KIVA-3 zu implementieren. Dieses statistische Modell
schlie�t den mittleren chemischen Quellterm der Speziestransportgleichungen, welche
zusammen mit den Navier-Stokes-Gleichungen zur Simulation turbulenter reaktiver
Str�omungen gel�ost werden. Das dabei verwendete thermochemische System basiert
auf einem ILDM-Modell. Die Validierung der entwickelten Methoden wurde an einem
Zweitakt-Motor, welcher am Physikalisch Chemischen Institut der Universit�at Heidel-
berg experimentell untersucht wurde, durchgef�uhrt.

Zu diesem Zweck wurde ein dreidimensionales Gitter des Motors mit ca. 75000 Zellen
entwickelt. Damit wurden sowohl die ungez�undete kalte Str�omung als auch die reaktive
Str�omung instation�ar berechnet. Es wurde gezeigt, da� die implementierten Modelle
die Flammenausbreitung und die thermochemischen Zustandsvariablen sehr gut be-
schreiben. Anschlie�end wurde der Massenbruch des Brennsto�es mit experimentellen
Daten, welche aus laserinduzierter Fluoreszenz gewonnen wurden, verglichen. Dieser
Vergleich zeigt im allgemeinen eine gute, unter Ber�ucksichtigung der Optimierung der
Gittergeometrie eine sehr gute �Ubereinstimmung.

Es konnte weiterhin festgestellt werden, da� der Flammenfortschritt von dem verwende-
ten Mischungsmodell und dem empirischen Z�undmodell der ILDM-Methode abh�angt.
Letzteres beschreibt den Bereich kleiner Temperaturen, welcher durch die ILDM nicht
de�niert ist. Au�erdem wird die Bewegung der Flamme durch das Geschwindigkeitsfeld
der Str�omung beein
u�t, welches wiederum wesentlich von der Geometrie des Systems
| hier insbesondere der �Uberstr�omkan�ale | abh�angig ist. Weiterhin ist der Zylinder-
druck abh�angig von den Druckverh�altnissen im Ausla�kanal und dessen Geometrie.

Im Folgenden soll auf m�ogliche Verbesserungen der implementierten Numerik und der
verwendeten Modelle eingegangen werden: Die Partikelmethode wurde zun�achst f�ur ge-
schlossenen Systeme entwickelt. Um die reaktive Str�omung auch nach erneuter �O�nung
des Ausla�kanals zu berechnen, w�are es sinnvoll, die Monte-Carlo-Technik auf o�ene
Systeme zu erweitern. Dazu m�u�ten Algorithmen zur Erzeugung und Vernichtung von
Partikeln entwickelt werden. Au�erdem besteht bei den thermodynamischen Annah-
men, welche zur Kopplung des PDF-Modells mit dem CFD-Code gemacht wurden,
weiterer Handlungsbedarf. Hierbei sollte die Temperaturabh�angigkeit der spezi�schen
W�armekapazit�aten detaillierter ber�ucksichtigt werden.

Schlie�lich soll nicht unerw�ahnt bleiben, da� ein druckabh�angiges ILDM-Modell viele
Detaill�osungen der Kopplung zwischen PDF- und CFD-Code vereinfachen und die
quantitative Validierung der Simulation weiterhin verbessern w�urde. Des weiteren ist
die Anbindung eines geeigneten chemischen Modells f�ur kalte Temperaturen, welche
mittels der ILDM-Methode nicht zug�anglich sind, sinnvoll. Hier k�onnte beispielsweise
ein koventionell reduzierter Mechanismus wertvolle Dienste leisten. Letztendlich sollte
ein ILDM-Mechanismus f�ur den realen Brennsto� iso-Oktan entwickelt werden, um
nicht auf den Modellbrennsto� Heptan ausweichen zu m�ussen.
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