
Kapitel 1

Einleitung

HeterogeneReaktionen,alsoReaktionenzwischenStoffen in verschiedenenPhasen,ins-
besonderezwischenGasenund Feststoffen, tretenz.B. bei der Kohlestaubverbrennung,
bei der Rußverbrennungzur motorischenAbgasnachbehandlungoder bei der Festbett-
verbrennungauf.Siespielenungewollt beiStaubexplosionenin BergwerkenoderGetrei-
desiloseinewichtigeRolle.Bei derVerbrennungfossilerBrennstoffe entstehteineReihe
unerẅunschterProdukte,zudenenwegenbefürchteterAuswirkungenaufdieErwärmung
der Atmospḧare auchdasunvermeidlicheKohlendioxid(CO� ) gez̈ahlt wird. Um diese
Prozessemöglichsteffizient undumweltschonendzu führenbzw. um die Prozesseunter
sicherheitstechnischenAspektengegebenenfallszuverhindern,ist einedetaillierteKennt-
nis derAbläufeder entsprechendenhomogenenundheterogenenReaktionenundder in
den jeweiligen AnwendungenrelevantenphysikalischenEffekte hilfreich. Viele grund-
legendeUntersuchungenvon Verbrennungsvorgängen,bei denensich im allgemeinen
chemischeReaktionenundStrömungüberlagern,wurdenin denletztenJahrenaufgrund
derrasantgewachsenenRechengeschwindigkeitvonComputeranlagenversẗarkt mit Hil-
fe von Rechenmodellendurchgef̈uhrt. Sie erfordernunter anderemverallgemeinerbare
AngabenüberdieGeschwindigkeitvonchemischenReaktionen.Für einigetechnischre-
levanteReaktionsvorgängezwischengasf̈ormigenStoffen liegendieseInformationenvor
und sind auchauf andereUmgebungsbedingungenund Zusẗande(Druck, Temperatur,
stoffliche Zusammensetzung)verallgemeinerbar. Dementsprechendwurdein denletzten
JahreneinegroßeAnzahlvonUntersuchungenzugrundlegendenVerbrennungspḧanome-
nenin homogenenGasgemischendurchgef̈uhrt.

Für ReaktionenzwischenGasenund Feststoffen ist die Datenlagedeutlich schlechter.
Hinzu kommt, daßbei denheterogenenReaktionendie Oberfl̈achenbeschaffenheitdes
Feststoffes eineentscheidendeRolle spielt.Sie kannauchbei zwei Partikeln derselben
Stoffart sehrunterschiedlichseinund nur schwergemessenwerden.Zus̈atzlich werden
die Verbrennungsvorgängedurchdie Strömungder Gaseund Feststoffe beeinflußt,die
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wiederumdurchKraftwirkungenzwischenGasenundFeststoffpartikelnkompliziertwer-
den.

Trotz der großenpraktischenBedeutungder heterogenenVerbrennung,z.B. beim Die-
selmotor, bleibt die Zahl derUntersuchungenzu diesemThemarelativ klein. Für spezi-
elle Fälle von Verbrennungswellenin Gas/Partikel–Gemischenwie z.B. Staubexplosio-
nen wurdenexperimentelleUntersuchungenu.a. von Proustund Veyssìere (1988) [1],
Austin et al. (1993) [2], Peraldiet al. (1993) [3] und Lebecki et al. (1993) [4] durch-
geführt.EinesystematischeBetrachtungderModellierungvon Gas/Partikel–Reaktionen
wurde1986vonBaerundNunziato[5] in BezugaufgranulareMaterialienund1988von
Igra und Ben–Dor[6] in Bezugauf Stoßwellenin staubbeladenenStrömungendurch-
geführt.Sirignano(1993)[7] gibt einenÜberblicküberverschiedeneModellierungenfür
Gas/Partikel–Gemische,mit Schwerpunktenauf der Fluiddynamikvon Spraysund auf
Verdampfungsprozessen.Die mathematischeStrukturvonRechenmodellenfür Zweipha-
senstr̈omungenwurdez.B. von Stuhmiller (1977) [8] oderEmbid und Baer(1992) [9]
untersucht.

Eine allgemeing̈ultige Beschreibungvon Reaktionenin Gas/Partikel–Gemischenist mit
derheutigenDatenlageunddenvorhandenenRechnerressourcennichtmöglich,sodaßin
allenUntersuchungenvereinfachteModelleverwendetwerden.VielfachsetzendieseVer-
einfachungenbei denReaktionsmodellenan,die auf wenigeReaktionsschrittereduziert
werden,odereserfolgt eineBeschr̈ankungauf die station̈arenBilanzgleichungen(z.B.
Krazinskietal. (1979)[10], Sichel(1991)[11], Khasainov undVeyssìere(1994)[12] oder
HaundChoi (1994)[13]). Krisheniketal. (1994)konzentriertenihreArbeit beispielswei-
seauf denWärmetransportzwischendenbeidenPhasen,wobeisieGasundPartikel als
in Ruhebefindlichbetrachtenundein 1–Schritt–Modellfür die chemischenReaktionen
verwenden.Smirnov (1988) [14] bzw. Smirnov und Tyurnikov (1994) [15] verwenden
ein instation̈aresModell für FlammenundDetonationenin Gas/Partikel–Gemischenun-
terVernachl̈assigungvonZähigkeitundDif fusionin derGasphase.FanundSichel(1988)
[16] modellierendie heterogenenReaktionengenauer, GasundPartikel werdenaberzu-
sammenalsein Fluid mit einemstation̈arenModell behandelt.

EineVereinfachungkannauchin derFormulierungdesZustandesderPartikelphasegese-
henwerden.In derLagrange’schenBetrachtungsweisewird jedesPartikelalsIndividuum
behandelt,währendbei der Euler’schenBeschreibung die Partikel im Raumgleichver-
teilt angenommenwerden,sodaßGasundPartikel alszwei miteinanderwechselwirken-
de Kontinuamodelliertwerden.Die Lagrangeformwird in der Regel für großePartikel
verwendet(Tsuji et al. 1989[17]). Ansonstenherrschtdie Kontinuumsformulierungvor
(Smirnov 1988[14], Smirnov undTyurnikov 1994[15], Khasainov undVeyssìere1994
[12], FanundSichel1988[16], HayashiundFuyuto1989[18]).

In dervorliegendenArbeit wird anhandnumerischerModelleder Einfluß von reaktiven
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Partikelnauf dasZünd–undFlammenausbreitungsverhaltenin Gas/Partikel–Gemischen
mit Partikelvolumenanteilenin derGrößenordnungvon ��� ������	

undPartikeldurchmes-
sernvon

��
���
bis 37 � m untersucht.Die Partikelkonzentrationenliegendannzwischen���������

cm
� �

und
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. Zur Modellierungder Partikelphasewird die Euler’sche
Kontinuumsformulierungverwendet,dasiesich für Verbrennungsvorgängemit denhier
betrachtetenhohenPartikelkonzentrationenundkleinenPartikelmassenanteilen,alsoklei-
nenPartikeln,alsvorteilhafterwiesenhat.DasGesamtmodellbestehtausdenBilanzglei-
chungenfür Masse,ImpulsundEnergie jeweils für GaseundFeststoff undwird ergänzt
durchSchließungsansätzefür die Transporteigenschaften,die Reaktionsquelltermeund
für die AustauschtermezwischendenPhasen.Für denFeststoff werdenReaktionsdaten
vonKohlenstoffpartikelnverwendet.

NumerischuntersuchtwerdendieFlammenentstehungs-und-ausbreitungsvorgängein ei-
nemabgeschlossenenGef̈aß,dasmit H � /O� oderCH	 /O� undKohlenstoffpartikelngefüllt
ist,wie esschematischin Abbildung1.1dargestelltist.Mit Hilfe einesWärmestrahlungs-
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Abbildung 1.1: Reaktionsfront, die sich in ein heterogenesGemisch ausunverbranntem
GasundPartikeln (links) bewegt. Hinter der Reaktionsfront (rechts) bleibt ein Gemisch
ausverbranntenGasenundverbranntenbzw. evtl. weiterreagierendenPartikeln zurück.

modellswerdenschließlichdie WechselwirkungenzwischenstrahlendenGaskomponen-
ten und Partikeln nachgebildetund ihre Auswirkungenauf dasReaktionsverhaltender
untersuchtenGas/Partikel–Gemischebewertet.


