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Monolithische Reaktoren

B Komplexes 3D-Stromungsfeld ohne Reaktion
aulderhalb Monolith (z. B. Turbulenz)
& "Einfaches” Stromungsfeld in den Kanalen

des katalytisch beschichteten Monolithen

& Komplexe Chemie in Kanalen des kat. Monolithen

& Warmeleitung innerhalb des Festkorpers

Ergebnisse Gasphase

Verteilungen in einem Monolithkanal
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Neues Berechungswerkzeug: DUO

CFD - Code +
OpenFOAM

3D-Berechnung des
Stromungsfeldes aulder-
halb des kat. Monolithen
sowie der Warmeleitung
innerhalb der Mono-
lithen.

Programmpaket
DETCHEM™

1D / 2D - Berechnung
des Stromungsfeldes
In den Kanalen des
kat. Monolithen unter
Berucksichtigung de-
taillierter Chemie.

Open Source CFD-Code OpenFOAM

Stromung auRerhalb und Warmeleitung innerhalb Festkorper (3D)

Wandtemperaturen

1

‘ 4—[ Interpolation ]

Datenaustausch an inne-

ren Oberflachen der Kanale

Warmestrome

U

Programmpaket DETCHEM™

Stromung und detaillierte Chemie in Kandlen (1D oder 2D)
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Neues Berechungswerkzeug DUO

Effizient: (Kopplung 3D + 1D/2D)
Gruppierung erlaubt grof3e Anzahl von Kanalen

volle 3D Rechnung mit detaillierter Oberflachenchemie

Zusammenfassung

Erweiterung OpenFOAM: Shared Library ermoglicht
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Vergleich Rechnung / Messung

(sowohl Spezies als auch Temperatur im Festkorper)

Ubereinstimmung mit Messung gut

Problemfeld: Randbedingungen Temperatur/Strahlung

(neue Randbedingungen in Arbeit)

KIT — Universitat des Landes Baden-Wuerttemberg und
Nationales Forschungszentrum der Helmholtz Gemeinschatft

Modellierung mit DUO

Rechengebiet
Viertelgeometrie (D = 20 mm, L = 30 cm)
Gitter: blockstukturiert, 2700 Blocke, 1 Mio. Zellen

Gruppierung Ansicht A-A

@ 5 Kanalgruppen

Stoffwerte

@ Gas: DETCHEM
Shared Library

@ Codierit:
A=2 [W/(m?-K])]

Parameter

@ Mischung: CH, / O, (C/O=1) in 80% N2

2 Volumenstrom: 4 SLPM, Temp.: 463 K

EKat.: Rhodium (4.23 mg/cm?) auf Al O,
600 cpsi, L=11 mm, @ =19 mm

Modelle

& Oberflachenmechanismus!4!:
CPOX von Methan uber Rhodium
(20 Spezies, 38 Reaktionen)

& Mean-Field-Naherung

Ergebnisse Festkorper

Messung[*/Rechnung Temperatur Monolith
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