
Kapitel 4

Einfluß von reaktionsfähigen
Kohlenstoffpartikeln auf die
Ausbreitung von Verbrennungswellen

4.1 Modellpr oblemund Randbedingungen

Für die angestrebteUntersuchungdes grunds̈atzlichen Einflusses von reaktiven
Partikeln auf das Zünd– und Flammenausbreitungsverhalten von Gas/Partikel–
Gemischensind die in Kapitel 2 vorgestelltenModellgleichungenfür eine eindi-
mensionale Ausbreitung von Verbrennungswellensinnvoll und ausreichend.Für
die Berechnungenwird ein adiabates,geschlossenes,zylinderförmiges Gef̈aß (Abb.
4.1) angenommen,in dem sich Verbrennungswellenentlang der Zylinderachse
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Abbildung 4.1: ZugrundeliegendesModellproblem. Entstehungund eindimensionale
AusbreitungeinerReaktionsfront in einemmit GasundPartikelngef̈ullten,geschlossenen
Gef̈aß.

ausbreitenkönnenund in demdie ZylinderseitenẅandekeinenEinfluß auf die Reaktio-
nenunddie Strömunghaben.Ein unendlichausgedehnterSpaltkönntemit dengleichen
ModellgleichungenunddemgleichenVereinfachungsgradabgebildetwerden.Die festen
WändeamAnfangundamEndederx–Achse(Rohrenden)sindundurchl̈assigfürMaterie
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undWärme.DarausergebensichdieRandbedingungenfür dieeinzelnenVariablen:

Massenbruchgradientenan denWänden

� Keine Massendiffusion durch die Wand: Die Massenbruchgradientenan den
Wändensindnull.
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Geschwindigkeitenan denWänden

� KeineStrömungvonMateriedurchdieWand:Die GeschwindigkeitenvonGasund
PartikelnandenWändensindnull.

� ��� ����� � � ��� ����������� ��� �! � ����� � �� � ����������� ���
Temperaturgradientenan denWänden

� KeineWärmeleitungdurchdie Wand:Die Temperaturgradientenan denWänden
sindnull.
��" ����
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Bez̈uglich der Rechenzellenanzahl$  wurdendie Rechnungenmit 100 und 200 Re-
chenzellendurchgef̈uhrt. Da sich die Ergebnissedurchdie Zellenanzahlerḧohungnicht
sichtbarveränderten,kannangenommenwerden,daßeineausreichendgroßeZellenzahl
verwendetwurde.DasGitterwurdeandieVariablenDruck,GastemperaturundMassen-
brücheangepaßt,d.h.Gitterzellenwurdendynamischdort konzentriert,wo dieseGrößen
starkeörtlicheGradientenaufweisen.

4.2 Reaktionsmodelle

Die Untersuchungvon Zünd-undFlammenentstehungsvorgängenerforderteinezeitlich
und örtlich hoheAuflösung.Weiterhinist einehohereaktionskinetischeAuflösung,d.h.
dieBerücksichtigungmöglichstvieler einzelnerSpeziesundmöglichstvielerElementar-
reaktionenwünschenswert.AufgrundderKomplexität von komplettenReaktionsmecha-
nismenist eineSimulationfür die meistenReaktionssystemenicht ohneVereinfachun-
gendurchf̈uhrbar. Die in dieserArbeit verwendetenReaktionsmechanismenfür H % /O% –
und CH& /O% –Reaktionensind dementsprechendmit der Zielrichtung vereinfacht,daß
mit ihneneineguteWiedergabevon Zündverzugs-undFlammenausbreitungsvorgängen



40 EINFLUSS VON REAKTIONSFÄHIGEN KOHLENSTOFFPARTIKELN

möglich ist.

Für die Untersuchungder Zündvorgängewurde für die homogenenGasphasenreaktio-
nenein vereinfachterMethan/Sauerstoff–Reaktionsmechanismusherangezogen(Tabelle
4.1). Der Mechanismusentḧalt 21 Stoffe in der Gasphaseund bestehtaus58 Gaspha-
senreaktionen.Er basiertauf einemvon Kaufmann[38] aufgestelltenModell, der dazu
Mechanismenvon Warnatz[39] undSkinneret al. [40] kombinierteunddenReaktions-
mechanismusumCH' O–Reaktionenergänzte.Im UnterschiedzuKaufmannsMechanis-
muswurdenin dieserArbeit die Reaktionsgeschwindigkeitender Rückreaktionen̈uber
dieGleichgewichtsdatenbestimmt.Weber[41] hatdenMechanismusanhandgemessener
Datenfür ZündverzugszeitenundBrenngeschwindigkeitenverifiziert undeinigeReakti-
onskoeffizientenleichtmodifiziert.

Für alle übrigen Untersuchungenwurde ein detaillierter Mechanismus mit 18
Wasserstoff/Sauerstoff–Reaktionenmit 8 verschiedenenStoffeneingesetzt,derzurKopp-
lung mit den heterogenenKohlenstoff–Reaktionenum zwei CO–Reaktionenmit den
zwei weiterenStoffen CO und CO% ergänzt wurde (Tabelle4.2). Der H % /O% –Teil des
Reaktionsmechanismusbasiert im wesentlichenauf den Angabenvon Warnatz [23].
Die GeschwindigkeitenderRückreaktionenwurdenfür dieseArbeit wie beimCH& /O% –
Mechanismusüber die Gleichgewichtsdatenbestimmt.Die Verifizierung des H % /O% –
Reaktionsmechanismusbez̈uglich Zündverzugszeitenund Brenngeschwindigkeitenfin-
detsichwiederumbeiWeber[41].

Für die heterogenenReaktionenzwischenfestemKohlenstoff C(s) unddenGaskompo-
nentenist dieAngabevonReaktionsgeschwindigkeitsdatendeutlichschwieriger. Eineall-
gemeinakzeptierteTheorie,wie siebei denhomogenenGasphasenreaktionenin Gestalt
der Elementarreaktionenexistiert, wurdebis heutefür heterogeneReaktionennicht ent-
wickelt.Die SchwierigkeitenbestehenzueinemgroßenTeil in deräußerstuneinheitlichen
Beschaffenheitvon Feststoffen, derenOberfl̈achebeispielsweisebeliebigzerklüftet sein
oderfeinePorenaufweisenkann.DaderReaktionsumsatzauchvondenlokalenKonzen-
trationendermit demFeststoff reagierendenGaskomponentenabḧangt,müßtenzur Be-
rechnungdesStoffumsatzesdannnebendenrein chemischenGas/Feststoff–Reaktionen
auchdie Dif fusions-und Strömungsvorgängein denPorenjedesFeststoffpartikelsde-
tailliert berechnetwerden,wozu wiederumu.a.die Kenntnisder Geometrieder Poren
notwendigist.

Für dievorliegendeArbeit wurdendeshalbglobalereGeschwindigkeitsdatenfür diehete-
rogenenReaktionenverwendet:DurchArbeitenvon v. GersumundRoth[43] undRoth,
Brandtundv. Gersum[44] lagenReaktionsgeschwindigkeitsdatenfür FlammrußFl 101
derFirmaDegussamit einemKohlenstoffgewichtsanteilvon98,5% vor. AusMessungen
warzudembekannt,daßderRußnahezuporenfreiist [45]. Bei denUntersuchungenerga-
bensichReaktionswahrscheinlichkeiten(*) für die ReaktionendesFlammrußtypsFl 101
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Tabelle4.1: Vereinfachter homogenerCH& /O% –Reaktionsmechanismusmit Reaktionsge-
schwindigkeitsdatennach [39, 40,38,41], +,) �.- )�/ "1032 /,46587:9
; ":< )>= "@? . Die Grundein-
heitenfür - ) sindcm,sundMol.

VereinfachterCHA /OB –ReaktionsmechanismusC
Reaktion - ) D!) ":< ) [K]

1 OH+H% EF H % O+H GIH � /JG �LK GMHON � 1658

2 H+O% EF OH+O GMHOPQ/JG �SRUT ; � HOV8G 8305

3 O+H% EF OH+H GIHOWX/JG �IT P�H �I� 3798

4 O+H% O EF 2OH GMHOWQ/JG � R � GMHYG�Z 8678

5 2H+M EF H % +M V�H\[]/JG � R_^ ; � HON � 0

6 H+OH+M EF H % O+M P�Ha`M`X/JG � %b% ;cP�H �I� 0

7 H+O% +M EF HO% +M P�H � /JG � R_K ; � HOd � 0

8 H+HO% EF 2OH GMHOWQ/JG �SR & � H �I� 504

9 H+HO% EF H % +O% P�HOWQ/JG � R ' � H �I� 348

10 OH+HO% EF H % O+O% P�H � /JG � R ' � H �I� 0

11 O+HO% EF OH+O% P�H � /JG �SR ' � H �I� 0

12 CO+OH EF CO% +H Z�HeZX/JG � � ^ GMHOW � -372

13 CO+O+M EF CO% +M GMHa`MPX/JG � R & � H �I� -2283

14 CH& +H EF CH' +H % P�HOPQ/JG � � & `�H �I� 4399

15 CH& +O EF CH' +OH GMHOPQ/JG � � T P�HYG � 3834

16 CH& +OH EF CH' +H % O GIHONX/JG �L^ P�HYG � 1238

17 CH' +H+M EF CH& +M [JHaVMVX/JG � % ^ ;c`�H �I� 0

18 CH' +O EF CH% O+H [JH � /JG �SR ' � H �I� 0

19 CH' +O% EF CH' O+O GMHOWQ/JG �SR ' � H �I� 14423

20 2CH' EF C% H ^ P�HeZX/JG �SR & ; � HeZ � 0

21 2CH' EF C% H f +H d�H � /JG � R & � H �I� 13341

22 2CH' EF C% H & +H % GMH � /JG �SR_^ � H �I� 16106

23 CH' O+H EF CH% O+H% P�H � /JG �SR ' � H �I� 0

24 CH% O+OH EF HCO+H% O `�H � /JG � R ' � H �I� 600

25 CH% O+H EF HCO+H% P�HOWQ/JG � R ' � H �I� 2007

26 CH% O+O EF HCO+OH `�HOWQ/JG �SR ' � H �I� 1766

27 HCO+O% EF CO+HO% `�H � /JG � R % � H �I� 0
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VereinfachterCHA /OB –Reaktionsmechanismus(Fortsetzung)C
Reaktion - ) D!) ":< ) [K]

28 HCO+H EF CO+H% P8H � /JG � R & � H �I� 0

29 HCO+O EF CO+OH `8H � /JG �JR ' � H �I� 0

30 HCO+M EF CO+H+M W8HOdM`X/JG �JR & � H �I� 8449

31 C% H ^ +H EF C% H f +H % W�HgZX/JG � % `�HOW � 2620

32 C% H ^ +O EF C% H f +OH `�H � /JG � T P�H �I� 2572

33 C% H ^ +OH EF C% H f +H % O N�Ha`Q/JG �,^ P�H �I� 324

34 C% H f +O% EF C% H & +HO% P8H � /JG � R % � H �I� 2512

35 C% H f EF C% H & +H P8H � /JG �JR ' � H �I� 19952

36 2C% H f EF C% H ^ +C% H & GIHeZh/JG �JR % � H �I� 0

37 C% H f +O EF CH' HCO+H `8H � /JG � R ' � H �I� 0

38 C% H & +O EF HCO+CH' P8H � /JG �JR ' � H �I� 1153

39 C% H & +OH EF CH% O+CH' Z#H � /JG �JR ' � H �I� 757

40 CH' HCO+H EF CH' CO+H% Z#H � /JG �JR ' � H �I� 2115

41 CH' HCO+O EF CH' CO+OH W8H � /JG �JR % � H �I� 901

42 CH' HCO+OH EF CH' CO+H% O GIH � /JG �JR ' � H �I� 0

43 CH' CO+M EF CH' +CO+M GIHOPX/JG �JR f � H �I� 6298

44 CH& +O% EF CH' +HO% [iHOWMVX/JG �JR ' � H �I� 29483

45 H % O% +H EF HO% +H % GIH � /JG �JR ' � H �I� 1802

46 H % O% +M EF 2OH+M `8H � /JG �JRjT � H �I� 22836

47 H % O% +O EF OH+HO% P8HOdX/JG �JR ' � H �I� 3221

48 H % O% +OH EF H % O+HO% [iH � /JG � R % � H �I� 721

49 2HO% EF H % O% +O% P8H � /JG �JR % � H �I� 0

50 2O+M EF O% +M [iH � /JG �JR ' � H �I� 0

51 HCO+O EF CO% +H `8H � /JG � R ' � H �I� 0

52 HO% +CH& EF H % O% +CH' GIHOVMPX/JG �JR ' � H �I� 12019

53 CH' O+O% EF HO% +CH% O GIH � /JG �JR ' � H �I� 3605

54 CH' +O% EF OH+CH% O `8HeZh/JG � R & � H �I� 13221

55 O+CH' O EF OH+CH% O W8H � /JG �JR % � H �I� 0

56 CH' O+M EF H+CH% O+M GIH � /JG �JR & � H �I� 12620

57 CH' O EF H+CH% O GIHONX/JG � RkR � H �I� 12620

58 OH+CH' EF H+CH' O Z#H � /JG �JR % � H �I� 0
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Tabelle 4.2: Vereinfachter homogenerH % /O% –Reaktionsmechanismusmit Reaktionsge-
schwindigkeitsdaten,+,) �l- )m/ "1032 /L46587*9n; "*< )�= "Q? . Die Grundeinheitenfür - ) sindcm,
s undMol.

VereinfachterH B /OB –ReaktionsmechanismusC
Reaktion - ) D ) T

< ) [K] Referenz

1 H+O%�EF OH+O P�H � /JG � R & � 8449 Baulchetal. (1992)

2 O+H%�EF OH+H GMHaWQ/JG �IT P�H � 3798 Warnatz(1984)[42]

3 OH+H% EF H % O+H GMH � /JG �LK GMHaN 1658 Warnatz(1984)

4 2 OH EF H % O+O GMHaWQ/JG �Lo GMHpGqZ 0 Ernstetal. (1977)

5 2 H+M EF H % +M V�Hr[]/JG �JR�^ ; � HaN 0 Warnatz(1984)

6 H+OH+M EF H % O+M P�HaPQ/JG � %k% ;cP�H � 0 Tsang& Hampson(1986)

7 H+O% +M EF HO% +M P�H � /JG �JR�K ; � Had 0 Warnatz(1984)

8 H+HO%�EF 2 OH GMHaWQ/JG �JR & � 504 Warnatz(1984)

9 H+HO%�EF H % +O% P�HaWQ/JG �JR ' � 348 Warnatz(1984)

10 O+HO%�EF OH+O% P�H � /JG �JR ' � 0 Warnatz(1984)

11 OH+HO% EF H % O+O% P�H � /JG �JR ' � 0 Warnatz(1984)

12 2 HO%�EF H % O% +O% d�HaWQ/JG �JR % � 504 Warnatz(1977)

13 2 OH+M EF H % O% +M `�HaPQ/JG � %k% ;cP�H � 0 Warnatz(1983)

14 H+H % O%�EF H % +HO% GMHr[]/JG �JR % � 1887 Baulchetal. (1992)

15 H+H % O% EF H % O+OH GMH � /JG � R ' � 1803 Warnatz(1984)

16 O+H% O%�EF OH+HO% P�HadQ/JG �JR ' � 3221 Warnatz(1984)

17 OH+H% O%�EF H % O+HO% GMH � /JG �JR ' � 901 Baulchetal. (1972)

18 H % +O%sEF 2 OH P�HpG1/JG � R & � 28979 gescḧatzt

19 CO+OH EF CO% +H Z�H � /JG �JR % � 4040 Gardineretal. (1973)

20 CO+O+M EF CO% +M W�Ha`Q/JG �JR ' � ;QPIPMdMW Warnatz(1984)
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Tabelle 4.3: Globale, heterogeneGas/Partikel–Reaktionenund Reaktionswahrschein-
lichkeitsdaten,(*) �t- )1/M4u5�7:9
; "*< )v= "Q? , auf BasisvonMessungenan FlammrußFl 101
(Degussa).Grundeinheitenfür - ) sindcm,s undMol.

HeterogeneKohlenstoff/Gas–ReaktionenC
Reaktion - "*<

[K] Referenz
1 C(s)+ O w CO 0.23 0 von Gersum& Roth(1992)
2 2 C(s)+ O% w 2 CO 0.1679 10060 von Gersum& Roth(1992)
3 2 C(s)+ 2 OH w 2 CO + H % 0.25 0 Rothetal. (1990)

mit O, O% undOH, dieArrheniusverhaltenzeigten:

(x) �y- )h465�7x9
;
":< )" ? C � GMHYHr$Xz>{}| (4.2)

Die Koeffizienten sind in Tabelle 4.3 angegeben.Aus ihnen wurde gem̈aß Abschnitt
2.2.6.1der Stoffumsatzaufgrundder heterogenenReaktionenberechnet.Der Flamm-
ruß wurde dabei als reiner Kohlenstoff betrachtet,der Nichtkohlenstoffanteil von
1,5Gewichtsprozentwurdealsovernachl̈assigt.

4.3 Zündvorgängeund Flammenausbreitung

Eine Zündungin einemGas/Partikel–Gemischesist kein instantanablaufendesEreig-
nis. Der Vorgangist vielmehrzeitlich gestreckt.Nachder Reaktionsinduzierung,die in
der Regel durch eine lokale Energiezufuhr über beispielsweiseeine Stoßwelle,einen
Glühdraht,eineheißeWand,elektrischeFunkenentladungusw. erfolgt,werdenaufgrund
der erhöhtenTemperaturReaktionender Anfangsstoffe initiiert. DadurchentstehenRa-
dikaleschneller, als sie durchRückreaktionenoderandereReaktionenwiederabgebaut
werdenkönnen.Diesenun in größererMengevorliegendenRadikalelösenwiederum
weitereReaktionenaus,sodaßimmer mehr stark reaktionsbereiteStoffe entstehen.In
diesererstenPhaseist in der Regel kein merklicherTemperaturanstieg zu beobachten,
sondernnur ein exponentiellerAnstieg der Radikalkonzentrationen.DieseRadikaleset-
zenaberauchimmermehrReaktionenin Gang,beideneni.d.R.Wärmefreigesetztwird,
sodaßnacheinergewissenZeitspanneaucheineTemperaturerḧohungbeobachtetwerden
kann.Die Zeit zwischendereigentlichenReaktionsinduzierungunddemmerklichenRe-
aktionsbeginn,deranhandderKonzentrationenderReaktionsprodukteoderderTempera-
tur identifiziertwerdenkann,wird als Induktions–oderZündverzugszeitbezeichnet.Im
ProgrammSENKIN der SandiaNationalLaboratories[46] wird z.B. derZündzeitpunkt
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alsderMomentdefiniert,andemdie Anfangstemperaturgeradeum 400K überschritten
wird.

DieserAblauf ist auchin demhier für dieUntersuchungherangezogenenReaktionsgef̈aß
zu beobachten,dasmit einemstöchiometrischenGemischausMethanund Luft sowie
mit Kohlenstoffpartikelngleichm̈aßiggefüllt ist. Die Zündungwird hier durcheinezum
Zeitpunkt ~ ��� plötzlich lokal erhöhteTemperatur(hotspot)ausgel̈ost.Ihr Verlaufist in
Abbildung4.2 dargestellt.Die Anfangsbedingungenfür die UntersuchungdesZündver-
haltensund der Flammenausbreitungunmittelbarnachder Zündungsind in Tabelle4.4
zusammengefaßt.

x        xuntenoben

Temperatur

T

Toben

unten

xmax    0

Abbildung4.2:Gas–undPartikel–Temperaturprofil zumZeitpunkt~ ��� .
Der Einflußder reaktivenKohlenstoffpartikel auf dasZündverhalteneinesstöchiometri-
schenCH& /Luft–Gemischesin der Simulationwird im folgendenanhandder Verläufe
derTemperatursowie derMolenbr̈uchevon HO% , OH undCO für einestöchiometrische
Methan/Luft–Mischungmit undohneKohlenstoffpartikelerläutert.

Abbildung4.3zeigtdiezeitlicheEntwicklungderGastemperaturbis300 � s,links für das
reineGasgemischundrechtsfür dasGas/Partikel–Gemisch.Der anf̈anglichaufgepr̈agte
rampenf̈ormigeTemperaturverlauf bleibt währendder ersten100 � s quasiunverändert.
OhneKohlenstoffpartikel dauertes ca. 125 � s, bis eine Temperaturvon 2200K über-
schrittenwird. DieseZeitspanneist um ca.15% größeralsin einemGef̈aß,dasmit dem
gleichenGemisch,jedochmit anf̈anglich räumlich überall konstanterTemperaturvon
1800K, gefüllt ist. Im Vergleichbewirken die Partikel einenlangsamerenTemperaturan-
stieg währendderZündphase,weil sieeinenTeil derbeidenVorreaktionenderGasphase
entstehendenWärmeabsorbierenundweil ihre Reaktionenlangsamerstarten.Dasführt
dazu,daß2200K erstnach148 � s erreichtwerden.In allen Fällen läuft zum Zündzeit-
punkteinekleineDruck- undTemperatursẗorunglos undwird mehrfachandenWänden
reflektiert.Sie ist eineAuswirkungder einsetzendenReaktionen,die zu einerAusdeh-
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Tabelle 4.4: Anfangsbedingungenfür die Untersuchung des Zündverhaltensvon mit
KohlenstoffpartikelnangereichertenMethan/Luft–Gemischen.

Anfangsbedingungenfür dieUntersuchungenzumZündverhalten
Gef̈aßl̈ange

��� < � 3cm
Temperaturverteilung

" � � "  ��� � ���8� P cm: 1800K
0,2cm � � ����� ` cm: linearfallend

von 1800K auf1500K
0,3cm � � � ` cm: 1500K

Druck � 1 bar
Geschwindigkeiten � � � �  0
Partikeldurchmesser �  370nm
Partikel–Volumenanteil � 0,0079%
Methan–Volumenanteil �����:� 9,4992%
Luft–Volumenanteil ���I���3| 90,4929%

(stöchiometrischesMethan/Luft–Verḧaltnis)

ReinesCH & /O % -Gemisch GemischausCH & /O % und
Kohlenstoffpartik eln.

Abbildung 4.3: Entwicklung desGastemperaturverlaufsin einemgeschlossenenGef̈aß.
Die Kohlenstoffpartikel verz̈ogerndenzeitlichenTemperaturanstieg.
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ReinesCH � /O � -Gemisch GemischausCH � /O � und
Kohlenstoffpartik eln.

Abbildung4.4:EntwicklungdesHO% –Radikalprofils in einemgeschlossenenGef̈aß.Ge-
ringeUnterschiedezeigensich im zeitlichenAnstiegsverhaltenim Bereich der hohenAn-
fangstemperatur.

nungdesGasesundeinergasdynamischenDruck-undTemperaturerḧohungführen.Die-
seInformationwird von derkleinenStörungmit SchallgeschwindigkeitdurchdasGef̈aß
transportiert.Im Fall mit Partikelnist dieseWelleschẅacher, weil diewärmeabsorbieren-
denPartikeleineVerringerungderEnergiefreisetzungproZeiteinheitim Gasverursachen.
DerOrt derFlammeist jeweils andensteilenTemperaturgradientenzuerkennen.

Die entsprechendenHO% –Profilein Abb. 4.4 für denFall mit Partikelnund für denFall
ohnePartikelhabeneineähnlicheGrundform.Anfangswächstin beidenFällendieHO% –
Radikalkonzentrationan,bissieeinenMaximalwertvonca. G � d�/�G �S� & ohnePartikelbzw.
G � NMW�/�G � � & mit Partikelnerreichthat. In diesemMoment läuft die Flammelos, und im
anf̈anglich1800K heißenGebietfällt dieHO% –Radikalkonzentrationwiederaufbeinahe
null. Dort sinddieGasenunverbrannt.Der in denAbbildungenerkennbareschmalePeak
markiertdenBereichder Flamme,in der sẗandigneueHO% –Radikalegebildetwerden.
GeringeUnterschiededurchdie Partikelzugabewerdenbei derAnstiegsgeschwindigkeit
derHO% –RampeundihremSpitzenwertdeutlich.BeidewerdendurchdiePartikelzugabe
verringert,dadie heterogenenReaktioneneinenTeil derOH– undO–Radikaleverbrau-
chen,dieohnePartikel für die BildungvonHO% zurVerfügungstehen.

Deutlicherunterscheidensich die Profile der OH–Radikale.In Abbildung 4.5 sind ih-
re zeitlichenEntwicklungenfür denFall ohnePartikel (links) undmit Partikeln (rechts)
dargestellt.Da OH in denheterogenenGas/Partikel–Reaktionenverbrauchtwird, ist die
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ReinesCH � /O � -Gemisch GemischausCH � /O � und
Kohlenstoffpartik eln.

Abbildung 4.5: Entwicklung desOH–Radikalprofils in einemgeschlossenenGef̈aß.Die
Partikelreaktionenverbrauchenhinter der Reaktionsfront versẗarkt OH–Radikale.

OH–Konzentrationim heterogenenReaktionsbereichhinterderFlammeim rechtenTeil
derAbbildung4.5deutlichgeringeralsim linkenTeil.

ReinesCH � /O � -Gemisch GemischausCH � /O � und
Kohlenstoffpartik eln.

Abbildung4.6:EntwicklungdesCO–Profils in einemgeschlossenenGef̈aß.Die Partikel-
reaktionenproduzierenCOhinter der Reaktionsfront.

Die CO–KonzentrationsprofilezeigendementsprechenddurchdiePartikelreaktioneneine



EINFLUSS VON REAKTIONSFÄHIGEN KOHLENSTOFFPARTIKELN 49

deutlicheErhöhungim BereichderverbranntenGasehinterderFlamme(Abbildung4.6),
dadie zur Weiterreaktionvon CO in CO% notwendigenO– undOH–Radikaledurchdie
heterogenenReaktionenteilweiseaufgebrauchtwurden.

Die Simulationenzeigen insgesamt,daß die Zündverzugszeitunter den gegebenen
UmsẗandenbereitsdurchdieZugabegeringerMengenvonreaktionsf̈ahigenKohlenstoff-
partikelnsp̈urbarerhöhtwerdenkann.
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4.4 Einfluß von Partik elgrößeund –konzentration

Um denEinflußderPartikelgr̈oßeaufdieEntstehungunddasFortschreitenvonFlammen
zuuntersuchen,wurdenSimulationsrechnungen̈uber120 � s mit denin Tabelle4.5ange-
benenAnfangsbedingungendurchgef̈uhrt. Im Gegensatzzur UntersuchungdesZündver-
haltenswurdehier ein zumZeitpunkt ~ �t� stöchiometrischesH % /O% –Gemischverwen-
det,dasmit PartikelneinerbestimmtenGrößeangereichertwar. EswurdenTestrechnun-
genmit drei verschiedenenAnfangspartikeldurchmesserndurchgef̈uhrt. Bei allenRech-
nungenbetrugderPartikelvolumenanteil� � [ � VX/MG � � f , d.h.die Partikelkonzentrationen
wurdenjeweils angepaßt.Die entsprechendenWertefür die drei Testf̈allesind in Tabelle
4.5 unterdem Stichwort

”
VariierteGrößen“ aufgef̈uhrt. Als ReferenzdienenZündvor-

gangund Flammenausbreitungin einemstöchiometrischenGasgemischausH % und O%
ohnePartikel , dessenTemperatur– undH % –Molenbruchentwicklungenin Abbildung4.7
dargestelltsind.

Tabelle4.5: Anfangsbedingungen:Gemeinsameund variierte Gr ößen

GemeinsameAnfangsbedingungenfür alle
Testf̈allezur UntersuchungdesPartikelgrößeneinflusses

Gasdruck � 1 bar
Temperatur

" � ��� � ���8� P cm: 1100K
9 � "  ? 0,2cm � � ���8� ` cm: linearfallendvon 1100K auf800K

0,3cm � � � ` cm: 800K
Partikelvolumenanteil � 0,0079%
H % /O% –Verḧaltnis stöchiometrisch

VariierteGrößen
Testfall Partikel- Partikel-

Nr. durchmesser konzentration
[ � m] [cm � ' ]

1 37 `X/JG � '
2 3,7 `X/JG �,^
3 0,37 `X/JG � o

In derDarstellungderTemperaturentwicklungist deutlicheineZündverzugszeitvon ca.
35 � s zu erkennen,in derdie Temperaturauf Anfangsniveaubleibt. Zum Zündzeitpunkt
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Gastemperatur H � –Molenbruch

Abbildung 4.7: Homogenes,stöchiometrisches H % /O% –Gemisch. Die Zündverzugszeit
beträgt ca. 35 � s. Die durch die VolumenausdehnunginduzierteDruckwelle zeigt sich
als durch das Gef̈aß hin– und herlaufenderkleiner Temperatursprung. Zur besseren
Erkennbarkeitder Effekte wurde das Koordinatensystemin der rechten Teilabbildung
gedreht.

steigt die Temperaturstarkan. Die Druckwelle,die aufgrundder Volumenausdehnung
bei Verbrennungsbeginn entsteht,zeigt sich wieder als kleiner Temperatursprungvon� " � ` �I� K, der dasGef̈aß mit Schallgeschwindigkeitvon Wand zu Wand durcheilt
undjeweils reflektiertwird. Bei derZündungläuft auchdieFlammenfrontlos,allerdings
mit deutlichgeringererGeschwindigkeitals die Druckwelle.Die reflektierteDruckwel-
le trif ft die Flammenfrontbei ca.75 � s undbewirkt eineleichteTemperaturerḧohungim
verbranntenGasund eine leichte Verringerungder Flammenausbreitungsgeschwindig-
keit. LetzterekannauchanhandderEntwicklungdesH % –Molenbruchprofilsnachvollzo-
genwerden(Abbildung 4.7 rechts),wobeidie umgekehrteOrientierungvon Orts–und
Zeitachsein denbeidenAbbildungenbeachtetwerdenmuß.Der steileGradientim H % –
MolenbruchprofilmarkiertdenjeweiligenOrt derFlamme.Hier ist deutlichzuerkennen,
daßeinekurzzeitigeUmkehrder Bewegungsrichtungder Flammeerfolgt. Der Tempe-
raturverlauf läßtdar̈uberhinauserkennen,daßbeimAuftreffen derDrucksẗorungauf die
FlammenfronteineExpansionswellevon der Flammenfrontin Richtungunverbranntes
Gasausgeht,die sich in einerTemperaturabsenkung̈außert.Währenddessenläuft die ur-
spr̈unglicheDrucksẗorungalsDruckerḧohungins verbrannteGashineinundwird sp̈ater
anderGef̈aßwandbei

� ��� reflektiert.
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Die SimulationeneinesstöchiometrischenH % /O% –Gemischesmit Partikeln zeigten,daß
für Testfall1 ( �  � `J[�� m, D  � `�/IG � ' cm� ' ) währendderersten120 � skeineerkenn-
barenUnterschiedeim zeitlichenVerhaltenderwesentlichenZustandsgr̈oßenGastempe-
ratur, Druck und Molenbr̈uchegegen̈uberdenRechnungenohnePartikel auftreten.Das
ist aufdierelativ kleinePartikeloberfl̈achezurückzuf̈uhren,diefür Massen–,Impuls–und
EnergieaustauschzwischendenPhasenzurVerfügungsteht.Dasführtauchdazu,daßdie
Partikeltemperatur(Abbildung4.8rechts)dementsprechendweit hinterderGastempera-
tur (Abbildung4.8rechts)zurückbleibt.

Gastemperatur Partikeltemperatur

Abbildung 4.8: Sẗochiometrisches, mit Partikeln angereichertes H % /O% –Gemisch.
Anfangsbedingungen:Druck � � G bar, Partikelvolumenanteil� � [ � V�/�G � � f , Parti-
keldurchmesser�  � `J[�� m (Testfall 1). Die Temperaturachsensind unterschiedlich
skaliert.Die Partikeltemperatur (rechts)bleibt deutlich hinter der Gastemperatur (links)
zurück.

Bei demselbenPartikelvolumenanteilvon 0,0079% bewirkt dagegenein deutlichkleine-
rerPartikeldurchmesservon370nmmit einerPartikelkonzentrationvon D  � `8/YG � o cm� '
(Testfall 3), daßdie Partikeltemperatur(Abb. 4.9 obenrechts)der Gastemperatur(Abb.
4.9obenlinks) quasisofortfolgt.

Außerdemsteigtdie Zündverzugszeitvon 35 � s auf 38 � s an.Der Zündzeitpunktist so-
wohl im Gastemperaturverlauf (Abb. 4.9 obenlinks) als auchin der Entwicklung des
Partikeldurchmessers(Abb. 4.10) ablesbar. Mit dem drastischenTemperaturanstieg zu
diesemZeitpunkt geht nämlich einedeutlicheAbnahmedesPartikeldurchmessersein-
her. Aufgrund der Bewegung desverbranntenGasesund der damit verbundenenBe-
schleunigungderPartikel überStrömungswiderstandskräftesinddie Partikel nicht mehr
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Gastemperatur Testfall 3
( ��� = 370nm)

Partikeltemperatur

Testfall 2
( �����t� �6¡m¢ m)

Abbildung 4.9: Gas– und Partikeltemperaturverl̈aufe in einemstöchiometrischen, mit
Partikeln angereicherten H % /O% –Gemisch. Anfangsbedingungen:Druck � � G bar,
Partikelvolumenanteil� � [ � V£/JG � � f für die Testf̈alle 2 und3. Im GegensatzzuTestfall1
folgt diePartikeltemperatur der Gastemperatur sehrschnell.

gleichm̈aßigverteilt,sodaßderPartikeldurchmesserhinterderFlammenichtgleichm̈aßig
abnimmt.

Deutlicherwird dieserEffekt im zweitenTestfall,beidembeigleichemPartikelvolumen-
anteildieKohlenstoffpartikelmit �  � ` � [�� m 10malkleineralsim erstenTestfallsind.
Abbildung 4.11 zeigt im linken Teil die EntwicklungdesPartikeldurchmessersund im
rechtenTeil dieEntwicklungdesPartikelvolumenanteils.Im BereichderverbranntenGa-
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Abbildung 4.10: Entwicklung des Partikeldurchmessersin einem stöchiometrischen,
mit Partikeln angereichertenH % /O% –Gemisch. Anfangsbedingungen:Druck � � G bar,
Partikeldurchmesser�  � `S[ � nm,Partikelvolumenanteil� � [ � V¤/nG � � f (Testfall3).Der
Zündzeitpunktist amEinbruch desPartikeldurchmessersbei 38 � s erkennbar. (gedrehtes
Koordinatensystem)

senimmt derPartikeldurchmesserschnellab. Für ~]¥.d � � s ist bei
�§¦ ��� [ cm ein loka-

lesMaximumdesPartikeldurchmesserszubeobachten,beimPartikelvolumenanteilist an
gleicherStelleein nochdeutlichereslokalesMaximumzu erkennen.DieseUnterschiede
sind auf die ExpansiondesverbranntenGaseszurückzuf̈uhren.DasverbrannteGasbe-
schleunigẗuberStrömungswiderstandskräftediePartikel in RichtungFlammenfrontbzw.
unverbranntesGas.Da ein geschlossenesGef̈aßbetrachtetwird, wächstdadurchim Be-
reichdesunverbranntenGaseshinterderbeiderZündungausgesandtenExpansionswelle
undanderrechtenWandbei

� � ` cmderPartikelvolumenanteilan.DieExpansionswelle
veranschaulichthier die größteInformationsausbreitungsgeschwindigkeitim System.In
die FlammenfrontgeratenePartikel werdendort aufgrundder vorliegendenhohenTem-
peraturenund Radikalkonzentrationensehrschnelloxidiert, was das lokale Minimum
desPartikelvolumenanteilsim BereichderFlammenfronterklärt.Die Partikeltemperatur
(Abb. 4.9untenrechts)folgt auchin diesemFall quasisofortderGastemperatur(Abb. 4.9
untenlinks) .
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Partikeldur chmesser Partikelvolumenanteil

ε

Abbildung 4.11: Sẗochiometrisches, mit Partikeln angereichertes H % /O% –Gemisch.
Anfangsbedingungen:Druck � � G bar, Partikeldurchmesser�  � ` � [�� m, Partikelvo-
lumenanteil� � [ � V�/ G � � f (Testfall 2). Die AbnahmedesPartikeldurchmessersist am
Endeder simuliertenZeitspannenoch nicht abgeschlossen.BeimPartikelvolumenanteil
tritt im Bereich der Flammenfront ein lokalesMinimumauf. (gedrehtesKoordinatensy-
stem)
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4.5 Einfluß desPartik elvolumenanteils

Währendim vorangehendenAbschnittder FeststoffvolumenanteilzumZeitpunkt ~ �¨�
einheitlich � � [ � V©/�G � � f betrug,wurdenzur UntersuchungdesEinflussesdesPartikel-
volumenanteilszus̈atzlich Rechnungenmit einemzehnfachhöherenanf̈anglichenParti-
kelvolumenanteildurchgef̈uhrt. Die beidenbetrachtetenFälle sind durchdie folgenden
PartikeldatenzumZeitpunkt ~ �ª� charakterisiert:

Partikelbeladung
niedrig hoch

�  ` � [��*«
D  `Q/JG �L^ cm� ' `Q/JG �IT cm� '
� [ � VX/JG �J� f [ � VX/JG �J� &

Die Partikel warenwiederumin einemstöchiometrischenH % /O% –Gemischsuspendiert.
DerFall mit derniedrigerenPartikelbeladungentsprichtdemTestfall2 ausAbschnitt4.4,
währendim anderenFall die Partikelbeladungbei gleichemPartikeldurchmesserum den
Faktor10höherist.

In Abbildung4.12sinddie Temperaturverläufefür niedrigePartikelbeladung(links) und
zehnfachhöherePartikelbeladung(rechts)dargestellt.Der VergleichderBilder verdeut-
licht, daßdie höherePartikelbeladungzu einer starkenVerminderungder maximalen
Temperaturführt.Bei derhöherenPartikelbeladungwerdenmaximalca.1800K erreicht,
gegen̈uberungef̈ahr3000K beiderniedrigerenPartikelbeladung.Erklärenläßtsichdieses
Ergebnisdadurch,daßmehrPartikel demsichaufheizendenGasmehrWärmeentziehen
unddaßdiePartikeldurchdiePartikelreaktionenzueinemerhöhtenVerbrauchanO–und
OH–Radikalenführen,wasin denMolenbruchprofilenvon O undOH deutlichwird, die
in Abbildung4.13links für denwenigerpartikelbeladenenFall undrechtsfür densẗarker
partikelbeladenenFall dargestelltsind.

Ein weitererdeutlicherUnterschiedbestehtin derAusbildungderdurchdieVolumenaus-
dehnungbei der Zündunginitiierten Drucksẗorung,die auchim Temperaturprofilsicht-
bar ist. DieseStörungwird bei höhererPartikelanzahlstarkged̈ampft und ist nachder
erstenReflexion an der Gef̈aßwandbei

� � < � kaumnoch zu erkennen.Daswird durch
einenhöherenImpulsverlustdesGasesan die Partikel überdie Strömungswiderstands-
kraft bewirkt. Die schonim vorangehendenAbschnittbeschriebenenlokalenMinima und
Maxima im Bereichder Flammeund desverbranntenGasestretenauchfür die höhere
Partikelbeladungauf.

Abbildung4.14zeigtdieVerläufedesPartikeldurchmessersfür niedrigePartikelbeladung
undhohePartikelbeladung.Der Partikeldurchmessernimmt im Bereichdesverbrannten
GasesundderFlammein beidenFällendeutlichab. Bei höhererPartikelbeladungerfolgt
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Partikelvolumenanteil ¬�¯®:°L±�²:³�´*µ·¶
(Part.–Konzentr. ¸]�ªº¹�²:³�´ »½¼J¾ µ·¿ )

Partikelvolumenanteil ¬�¯®:°L±�² ³8´*µ �
(Part.–Konzentr. ¸]��À¹�² ³8´ Á½¼J¾ µ·¿ )

Abbildung 4.12: Gastemperaturentwicklung in stöchiometrischen, mit Partikeln
angereichertenH % /O% –Gemischenbei verschiedenenPartikelvolumenanteilen.Anfangs-
bedingungen:Druck � � G bar, Partikeldurchmesser�  � ` � [�� m.Unterschiedezeigen
sich vor allem bei der erreichten Maximaltemperatur und in der Ausbildungder durch
dieVolumenausdehnungzumZündzeitpunktausgesandtenSẗorung.
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Partikelvol.–anteil ¬�À®*Âp±�²Ã³8´ µ·¶

O

Partikelvol.–anteil ¬�Ä®:Âp±�² ³8´ µ �

OH

Abbildung 4.13: Entwicklung der Molenbruchprofile von O und OH für die Partikel-
volumenanteile� � [ � VÅ/ G � � f und � � [ � V�/*G � � & . Der höhere Partikelvolumenanteil
führt durch die heterogenenReaktionsvorgänge zu einer stärkeren Abnahmeder O–
und OH–Konzentrationenim Bereich hinter der Reaktionsfront. Die Molenbruchachsen
sind unterschiedlich skaliert. Das Koordinatensystemist zur besseren Übersichtlichkeit
gedrehtdargestellt.
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Partikelvolumenanteil ¬�¯®:°L±�²:³�´ µ·¶
(Part.–Konzentr. ¸]�ªº¹�²:³�´ »½¼J¾ µ·¿ )

Partikelvolumenanteil ¬�¯®:°L±�² ³8´ µ �
(Part.–Konzentr. ¸ � À¹�² ³8´ Á ¼J¾�µ·¿ )

Abbildung 4.14:EntwicklungdesPartikeldurchmessersin stöchiometrischen,mit Parti-
keln angereichertenH % /O% –Gemischen bei verschiedenenPartikelvolumenanteilen.An-
fangsbedingungen:Druck � � G bar, Partikeldurchmesser�  � ` � [�� m. Die Achsenfür
denPartikeldurchmesser�  sindunterschiedlich skaliert.Im Fall desgrößerenPartikel-
volumenanteils(rechts)erreicht der Partikeldurchmesserhinter der Reaktionsfront quasi
schoneinenstation̈arenWert, da die gasf̈ormigenPartikelreaktionspartneraufgebraucht
sind.(gedrehtesKoordinatensystem)

dieseAbnahmejedochlangsamer. Der Partikeldurchmesserist nach GuP � � s im Bereich
desverbranntenGasesund der Flammeauf ca. ` � NMN¤� m abgefallen(Abb. 4.14 rechts),
wobeieinstation̈arerEndwerterreichtzuseinscheint.Im Fall derniedrigerenPartikelbe-
ladung(Abb. 4.14links) erfolgteinAbfall bisaufca. ` � WLZ½� m, dieDurchmesserabnahme
weistabernocheinenstarkenzeitlichenGradientenauf.Der fastvollständigeVerbrauch
der O– undOH–Radikaleals Folge der erhöhtenPartikelanzahlbringt die Partikelreak-
tionenschließlichquasizumErliegen.

4.6 Einfluß der Partik elreaktivit ät

In diesemAbschnitt wird beispielhafterläutert, welchen Einfluß eine Änderung der
Reaktionswahrscheinlichkeitender heterogenenReaktionenauf die Zündprozesseim
Gas/Partikel–Gemischhat.Die frühergezeigtenRechenergebnissemit dengemessenen
Reaktionswahrscheinlichkeitenwerdenmit solchenverglichen,bei denendie Frequenz-
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faktorender Reaktionswahrscheinlichkeitenaller heterogenerReaktionenals - ) �Æ��� V
gewählt wurden.Bei einer Vergrößerungder Partikelreaktivität ist in ersterLinie eine
Vergrößerungder Zündverzugszeitzu beobachten.Leicht erkennbarwird dies beim
Vergleich der zeitlich–örtlichen Bewegungsliniender Zellgrenzendes Rechengitters.
Aufgrund desGitteradaptionsalgorithmuskonzentrierensich dieseLinien an Ortenmit
hohenDruck– oder Temperaturgradienten.Im oberenTeil von Abbildung 4.15 ist die
Zellgrenzenbewegung für Testfall 3 aus Tabelle 4.5 bei Verwendungder in Tabelle
4.3 angegebenen,gemessenenReaktionswahrscheinlichkeitendargestellt, im unteren
Teil die Zellgrenzenbewegung bei künstlich erhöhten Reaktionswahrscheinlichkeiten.
Sowohl im oberenals auchim unterenDiagrammin Abbildung 4.15sind jeweils zwei
breite schwarzeStreifen zu erkennen,die eine Konzentrierungvon Zellgrenzenlinien
verdeutlichen.

An der jeweils linken Kurve ist die Bewegung der Flammenfronterkennbar, die
jeweils rechteKurve zeigt die bei der ZündungentstehendeDruckwelle. Der Zünd-
zeitpunkt ist anhanddes Loslaufensdieser Druckwelle identifizierbar. Die Zündung
verz̈ogert sich also durch Erhöhung der Partikelreaktivität von ca. 38 � s auf 41 � s,
denndie versẗarktenheterogenenReaktionenverz̈ogerndurchdenerhöhtenVerbrauch
von O– und OH–Radikalendie homogenenGasphasenreaktionen.Die Steigungder
Bewegungslinieder Druckwelle ist in beidenFällen gleich. An ihr ist die Signalaus-
breitungsgeschwindigkeitablesbar. Mit 870m/s entspricht sie erwartungsgem̈aß der
Schallgeschwindigkeitin einem stöchiometrischenH % /O% –Gemischbei

" � � d �I� K
( Ç � � NMVI` J/kg/K, È � 1,37).

Nach der Zündung steigt die Gastemperaturjedoch im Fall erhöhter Partikelreakti-
vität schnelleran,wie ausAbbildung4.16abgelesenwerdenkann.Innerhalbvon 6,5 � s
steigt die Temperaturvon 1175K auf 3000K, währendsie bei den wenigerreaktiven
Partikelnim selbenZeitraumnur von1150K auf2000K steigt.
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Zellgrenzbewegungbei Partikeln mit Reaktivit ätennach Tabelle4.3

Zellgrenzbewegungbei Partikeln mit erhöhter Reaktivit ät

Abbildung 4.15: Sẗochiometrisches, mit Partikeln angereichertes H % /O% –Gemisch.
Anfangsbedingungen:Druck � � G bar, Partikeldurchmesser�  � ��� `J[�� m, Parti-
kelvolumenanteil� � [ � VÉ/�G �S� f . Die Rechengitterzellenkonzentrieren sich an den
Orten starkerGradienten(linke schwarzeSpur: Flamme,rechte schwarzeSpur: durch
Zündunginitiierte Druckwelle).Die unterschiedlichenZündzeitpunkte(Verzweigungder
schwarzenSpuren)sindamunterenRandderDiagrammedeutlich zuerkennen.
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Temperaturprofile bei Partikelr eaktivit ätennach Tabelle4.3

t
Ê

Temperaturprofile bei Partikeln mit erhöhter Reaktivit ät

t

Abbildung 4.16: Gastemperatur–Profile zu verschiedenenZeitpunkten,Ë�~ � N � W¤� s.
Sẗochiometrisches,mit Partikeln angereichertesH % /O% –Gemisch. Anfangsbedingungen:
Druck � � G bar, Partikeldurchmesser �  � �8� `S[x� m, Partikelvolumenanteil� �
[ � VX/JG � � f . Schnellerer Gastemperatur–Anstieg durch erhöhtePartikelreaktiviẗat.
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4.7 Einfluß der Wärmestrahlung

NachAngabenvon Richteret al. [47] sind die wesentlichenabsorbierendenund emit-
tierendenKomponentenbei der Verbrennungfossiler Stoffe Wasserdampf(H % O) und
Kohlendioxid(CO% ) sowie die suspendiertenFeststoffe. In geringeremMaßeabsorbie-
ren und emittierenauchMethan(CH& ) und Kohlenmonoxid(CO). Stoffe wie z.B. O% ,
N % , H % , trockeneLuft oderEdelgasesind dagegenpraktischdiatherm,d.h. für Wärme-
strahlungdurchl̈assig.Für diehierbetrachtetenH % /O% /Kohlenstoffpartikel–Systemewur-
dendaherdieAbsorptions–undEmissionseigenschaftenvonWasserdampf,Kohlendioxid
undPartikelnmodelliert.Die EndflächendesReaktionsraumeswurdenalsgraue,diffus
reflektierendeOberfl̈achenangenommen.Die Berechnungenwurdenmit einemWande-
missionsgradvon ÌIÍ �l��� ` bzw. 0 durchgef̈uhrt.Bei eineralsgraustrahlendundstrah-
lungsundurchl̈assig(Transmissivität Î Í �Ï� ) angenommenenWandergibt sich daraus
einAbsorptionsgrad(·Í � ÌIÍ �ª��� ` undeinReflexionsgradÐ8Í � G�;Ñ(¤Í�;ÉÎqÍ ����� [
bzw. 1. Für die Berechnungder Partikelemissivitätenwurdendie relativenAbsorptions-
wirkungsquerschnittevon Brummel[48] für

”
repr̈asentativeKohlenaschen“ verwendet.

Zur Beantwortungder Frage,ob die Wärmestrahlungin denuntersuchtenGas/Partikel–
Gemischenvon Bedeutungist, müssenin einemerstenSchritt nicht die um dasWärm-
strahlungsmodellerweiterten,instation̈arenModellgleichungender vorangehendenAb-
schnittegelöst werden.Für eine AbscḧatzunggebenMomentanbetrachtungenzu den
Zeitpunkten~ �Ï� und ~ � N � � s ausreichendgenauAuskunft. Dazuwerdendie mo-
mentanen̈AnderungenÒÓqÔ <nÕvÖØ× und ÒÓqÔ <nÕvÙÚ× derinnerenEnergievonGasundPartikelndurch
Wärmestrahlungin deneinzelnenZellen berechnet(Dimension:W/m' ). Unter der An-
nahme,daßdie Strahlungsenergie nur in thermischeEnergie übergeht, lassensich die
zeitlichenGradientenvonGas–undPartikeltemperaturnunin jederZellemit denaufdas
ZellvolumenbezogenenWärmekapaziẗatenvonGasundPartikeln Û�Ü ÖØ× und ÛqÜ Ùb× (Dimen-
sion:J/m' /K) abscḧatzen:

��" � ×� ~ � ÒÓqÔ <
Õ
ÖØ×
Û Ü ÖL× (4.3)

��"  ×� ~ � ÒÓqÔ <nÕ Ùb×
Û�Ü Ù × (4.4)

In denuntersuchtendrei Testf̈allen hat dasGaszum Zeitpunkt ~ �À� keinenAnteil an
der Wärmestrahlung,weil die als absorbierendbzw. emittierendzu ber̈ucksichtigenden
GaseH % O und CO% nochnicht vorhandensind. In Abbildung 4.17sind der örtlich von
der PartikelphaseabsorbierteStrahlungsẅarmestromund die spezifischeWärmekapa-
zität der Partikelphasefür denTestfall 1 (relativ großePartikel mit �  � `S[�� m) dar-
gestellt.Erwartungsgem̈aßemittierenGebietemit höhererPartikeltemperatur, während
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Testfall 1: ∆∆qP und c VP
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Abbildung 4.17:Strahlungsẅarmestrom in die Partikelphaseund spezifische Wärmeka-
paziẗat der PartikelphasezumZeitpunkt ~ � � ( Testfall 1, �  � `J[�� m). Negative
Wärmestr̈omebedeutenEmission,positiveAbsorption.Die Wärmekapaziẗat ist auf das
GesamtvolumenausGasundPartikelnbezogenundnicht aufdasreinePartikelvolumen.

Testfall 1: T P und dT P/dt
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Abbildung 4.18: Partikeltemperatur und ihre zeitliche Veränderungdurch Wärmestrah-
lungzumZeitpunkt~ �ª� (Testfall1, �  � `J[�� m).Bei

� w � sinktdie Partikeltempera-
tur, für größere

�
steigtsie.
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Gebietemit niedrigererPartikeltemperaturinsgesamtStrahlungsenergieabsorbieren.Der
Verlauf der Partikeltemperaturzum Zeitpunkt ~ � � ist in Abbildung 4.18 eingetra-
gen. Die zeitliche Temperatur̈anderung,die laut Gleichung4.4 maximal dem Verḧalt-
nis Ë Ó  =LÛ�Ü Ù entspricht,ist ebenfallsdort dargestellt.Die maximalezeitlicheTempera-
turänderungliegt bei 5K/ms,worausfür die in denvorangehendenAbschnittenbetrach-
tetenSimulationszeitr̈aumevon 120 � s eineTemperatur̈anderungvon ca. 0,6K extrapo-
liert werdenkann.DabeisindkeineÄnderungenvonTemperaturen,DrückenundZusam-
mensetzungendurchdenReaktionsablaufin derGas–undPartikelphaseber̈ucksichtigt.
Dieswird aberdurcheineBetrachtungdesbei ~ � N � � s eingefrorenenSystemzustandes
ermöglicht.Hierzuwurdeeineinstation̈areRechnungmit Wärmestrahlungsmodellbiszu
diesemZeitpunktdurchgef̈uhrt. Jetztnimmt auchdasGasan der Wärmestrahlungteil,
weil nun absorbierende/emittierendeGaskomponentenim Systemvorhandensind. Die
Temperaturenvon Gasund Partikeln bei ~ � N � � s sind in Abbildung 4.19 dargestellt,
ihre zeitlichenAbleitungenin Abbildung 4.20.Eszeigt sich,daßauchhier die Wärme-
strahlungnur zu äußerstgeringenTemperatur̈anderungenführt. In derGasphaseergeben
sichüberdierestlicheRechenzeitvon60 � snurÄnderungenvonca.0,3K, fürdiePartikel
vonca.15K.

Bei denRechnungenmit Partikeldurchmesser�  � ` � [�� m ergibt sich eineTempera-
turänderungvonmax.1K proMikrosekunde(Abbildung4.21),alsomax.120K innerhalb
dersimuliertenZeitspanne.Die TemperaturprofilederRechnungenmit undohneWärme-
strahlung(Abbildung4.22)zeigenjedoch,daßdieEnergiefreisetzungwiederumzugering
ist, umeinenmerklichenEinflußaufdasReaktionsverhaltendesSystemsauszüuben.

Für den kleinstender drei untersuchtenPartikeldurchmesser( �  � `S[ � nm, Testfall
3) liefern die Angabenvon Brummel[48] sehrkleine relative Wirkungsquerschnittefür
die Absorption( Ý <
Þ}ß � �8�>� G ), wodurchdie Emissivität Ì  der Partikelphasesehrklein
wird. Deshalbergebensichim Vergleichzuden10malgrößerenPartikelnkleinereabsor-
bierteundemittierteEnergien,dienur geringezeitlicheTemperatur̈anderungenbewirken
können.Die entsprechendenVerläufedermaximalen,wärmestrahlungsbedingtenTempe-
ratur̈anderungbei ~ � N � � s (Abbildung4.23)zeigeneinenmaximalenTemperaturabfall
vonknapp1K/ � s für diePartikel und0,03K/ � s im Gas.

DashierverwendeteWärmestrahlungsmodellzeigtalsofür dieuntersuchtenKombinatio-
nenvon PartikeldurchmessernundPartikelkonzentrationenkeinenwesentlichenEinfluß
derWärmestrahlungaufdasReaktionsgeschehen.
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Testfall1: Temperaturprofile bei t=60 µµs
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Abbildung4.19:Temperaturprofile vonGas–undPartikelphasezumZeitpunkt~ � N � � s
(Testfall1, �  � `J[�� m). Die Partikeltemperatur bleibt auch mit Wärmeaustausch durch
Strahlungdeutlich hinter der Gastemperatur zurück.

Testfall 1: dT/dt durch Wärmestrahlung bei t=60 µµs
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Abbildung4.20:ZeitlicheAbleitungderTemperaturenvonGas–undPartikelphasedurch
WärmestrahlungzumZeitpunkt~ � N � � s (Testfall1, �  � `J[�� m). Gas–undPartikel-
temperatur im Bereich desverbranntenGemischesnehmengeringf̈ugigab.
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Testfall 2: dT/dt durch Wärmestrahlung b ei t=60 µµs

Gas

Partikel

Abbildung 4.21: Zeitliche Veränderungder Temperaturen von Gas–und Partikelphase
zumZeitpunkt~ � N � � s durch Wärmestrahlung(Testfall2, �  � ` � [�� m).Relativstarke
Temperaturabnahmein der Partikelphase.
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ohneWärmestrahlungsmodell

Gas

mit Wärmestrahlungsmodell

Partikel

Abbildung 4.22: Entwicklung der Temperaturen von Gasund Partikeln. Anfangsbedin-
gungen:Druck � � G bar, Partikeldurchmesser�  � ` � [�� m, Partikelvolumenanteil
� � [ � V©/8G � � f (Testfall2). Die HinzunahmedesWärmestrahlungsmodellsbewirkt keine
sichtbare Veränderung.
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Testfall 3: dT/dt durch Wärmestrahlung b ei t=60 µµs
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Abbildung 4.23: Zeitliche Veränderungder Temperaturen von Gas–und Partikelphase
zumZeitpunkt~ � N � � s durch Wärmestrahlung(Testfall 3, �  � `S[ � nm). Wiederum
relativ geringeTemperaturver̈anderungenin Gas–undPartikelphase.


