5 Modellkonzipierung

In diesem Kapitel erfolgt die Ableitung einer Modellvorstellung für die Abfallverbrennung auf dem Rost. Es werden die einzelnen Teilmodelle und deren Auswahl präsentiert. Vereinzelt wird auf die Verfügbarkeit von Parametern eingegangen, um die generelle Machbarkeit darzustellen. Die weitere Parameterableitung erfolgt im Kapitel 6. Flankierend dazu werden jeweils die grundlegenden theoretischen Hintergründe erläutert.

Wie in Kapitel 4 bereits erarbeitet, erscheint eine Erweiterung des Kaskaden-Modells sinnvoll, um ein hohes Maß an anwendungsorientierter Flexibilität zu erreichen. Zudem wird festgelegt, dass nur der stationäre Zustand betrachtet wird, um die Komplexität des Gesamtmodells nicht zu überhöhen. Die Betrachtung von instationären Vorgängen wird dadurch zwar ausgeblendet, was aber damit korreliert, dass nach Stand der Anwendungstechnik bei CFD-Simulation (siehe Kapitel 4) vorrangig stationäre Zustände von Bedeutung sind.

Bei der nachfolgenden Modellierung wird zunächst das Gesamtmodell in Submodelle untergliedert, die miteinander fest verknüpft werden. Diese Vorgehensweise stellt insbesondere die 
Transparenz und Nachvollziehbarkeit sicher.

Als modellierungstechnisch notwendig ergibt sich eine Aufspaltung in das Reaktor-, das Brennstoff-/Partikel-, das Wärmetransport- und das Reaktionsmodell. Diese Modelle sind vom jeweiligen Inhalt her klar gegeneinander abgrenzbar. 

Auf die Verwendung eines detaillierten Strömungsmodells (Impulsbilanzierung) im Bereich des Brennbetts wird verzichtet. Die benötigten Einflussfaktoren sind nicht hinreichend genau zu bestimmen bzw. abzubilden und das gewählte Reaktormodell benötigt die kennzeichnenden Strömungsgrößen nur als Globalwerte.

Zudem wird vereinfachend die Strömungsrichtung der Gasströmung normal zum Rost vorab festgelegt. Diese Festlegung auf eine eindimensionale Bilanzierung erfolgt, weil aufgrund der großen Temperaturgradienten im Bereich der Verbrennungszone der Auftrieb als angreifende Kraft alle anderen Kräfte überwiegt. Die Bewegung der Feststoffe wird zweidimensional abgebildet, um insbesondere die Vermischung in vertikaler Richtung abzubilden. Die Wärmebilanzierung letztendlich wird dreidimensional durchgeführt, um die Effekte von lokalen Wärmesenken oder – quellen (beispielhaft Durchbläser, Wände) abbilden zu können.

5.1 Grundlagen der Modellierung von Verbrennungsreaktionen

Bei Verbrennungsvorgängen von festen Brennstoffen handelt es sich sowohl um heterogene, durch die Anwesenheit von Phasengrenzflächen und unterschiedlichen Phasenzuständen gekennzeichnete, als auch um homogene Reaktionen. Dabei kommt es an den Phasengrenzflächen und im umgebenden Grenzfilm der beteiligten festen und fluiden (hauptsächlich gasförmigen) Phase zu Stofftransport- und Reaktionsvorgängen.

Die Verbrennung von festen, kohlenstoffhaltigen Brennstoffen wird allgemein in sechs grundsätzliche Phasen eingeteilt [Görn91, Gumz62, Bran91]:

· Aufheizung der Partikel,

· Trocknung der Partikel (Verflüchtigung von Wasser),

· Entgasung von flüchtigen Bestandteilen und Pyrolyse,

· Koksabbrand (Vergasung) des festen Brennstoffes,

· Ausbrand der gasförmigen Bestandteile und

· Schadstoffentstehung.

Die o.g. Vorgänge laufen bei der Abfallverbrennung mehr oder weniger überlagert ab, so dass die Modellbildung nicht in dieser Reihenfolge gestaffelt werden muss [Reim92, Thom94].

Die Aufheizung der Partikel und die Trocknung des Brennstoffs haben entscheidenden Einfluss auf die Zündung. Daher sind die Einflüsse der Wärmeübertragung aus dem umgebenden Raum auf den Feststoff und die Zusammensetzung des Brennstoffs als wichtig zu erachten. Aufgrund der Stoff- und Formvielfalt von realen Abfallpartikeln ist eine Beschreibung der Aufheizung aber generell erschwert. Sie erfolgt daher global, d.h. ohne Berücksichtigung einer inneren Wärmeleitung.

Bei der Pyrolyse und der Entgasung werden flüchtige Stoffe innerhalb des Brennstoffes gebildet bzw. ausgetrieben. Zu diesen zählen vorrangig Kohlenwasserstoffe, Kohlenstoffoxide, Wasser und Wasserstoff. Diese gasförmigen Stoffe verlassen den festen Brennstoff und können in der Gasphase mit dem dort vorhandenen Sauerstoff homogen reagieren. Die bei der Pyrolyse/Entgasung von Abfall entstehende Stoffvielfalt erschwert aber eine modellhafte Beschreibung der Vorgänge. Daher bietet sich nur ein deutlich abstrahierendes Modell an.

Der nach der vollständigen Austreibung der Flüchtigen zurückbleibende Reststoff, der hauptsächlich aus Koks und Asche besteht, wird in Anwesenheit von Vergasungsmitteln (hauptsächlich Sauerstoff O2, Kohlendioxid CO2 und Wasser H2O) vergast. Die dabei entstehenden Produkte werden ebenfalls (soweit oxidationsfähig) mit Sauerstoff in der Gasphase zur Reaktion gebracht.

Neben den primären Verbrennungsprodukten aus Kohlenstoff, Wasserstoff und Sauerstoff entstehen auch sekundäre Verbrennungsprodukte, die so genannten Schadgase. Zu ihnen zählen insbesondere Stickoxide (NOx), Schwefeloxide (SOx) und Chlorwasserstoff (HCl). Die entsprechenden Entstehungswege sind insbesondere bei der Verbrennung von Abfall noch weitgehend ungeklärt oder Stand der aktuellen Forschung, so dass eine modellhafte Beschreibung noch zu entwickeln ist [Görn91, Warn93, Leuc79, Kolb03].

5.2 Eingrenzung und Präzisierung des Modellierungsgegenstands

Der vorliegende Fall der thermischen Behandlung von Abfällen auf Rostsystemen gehört zu dem Bereich der technischen Verbrennungseinrichtungen. Es handelt sich um thermische Entsorgungsanlagen, die primär mit dem Ziel betrieben werden, die eingesetzten Abfälle thermisch zu inertisieren, Schadstoffpotenziale zu reduzieren und das zu deponierende oder zu verwertende Restvolumen zu vermindern.

Der vorliegende Reaktortyp ist im Prinzip ein bewegter Schüttgutreaktor, bei dem die beiden dominierenden Phasen (Feststoff, Gas) im Kreuzstrom (Festbettdurchströmung) bzw. im Gegen- oder Gleichstrom (Feuerraumströmung) fließen [Reim92].

Der für die vorliegende Arbeit wesentliche Prozess ist die Verbrennung der Abfälle in der Brennkammer (Punkt 5 in Abbildung 3-4, Abschnitt 3.2). Die Peripherie des Hauptprozesses wird nicht weiter betrachtet.

Der Verbrennungsprozess im eigentlichen Sinn lässt sich in zwei Teile untergliedern, die durch die jeweiligen dominierenden Phasen Feststoff und Gas unterschieden werden können. Der erste Teil des Prozesses findet im »bewegten« Festbett statt, welches auf dem Rost transportiert wird. Der nachfolgende Teil ist durch die darüberliegende Gasphase dominiert.

Beide Phasen können getrennt voneinander betrachtet und modelliert werden, wobei aufgrund der Interaktion (Wärme-, Stoffaustausch) eine Kopplung vorzunehmen ist.

Die prinzipiellen Zustände in Verbrennungsreaktoren lassen sich in strömungstechnische, wärmetechnische und reaktionstechnische Charakteristika unterteilen [Görn91].

Die Unterteilung des strömungstechnischen Zustandes des Reaktors (gasphasenseitig) erfolgt in laminare oder turbulente Strömungen. Von der Verteilung und Intensität der Turbulenz in der Gasphase werden einige wichtige verbrennungstechnische Eigenschaften bestimmt. Dazu gehören

· Form und Ausbildung der Strömung,

· Mischungsverhalten zwischen brennbaren Substanzen (gasförmig oder fest) und der Verbrennungsluft,

· lokale Verbrennungsbedingungen sowie

· Wärme- und Stoffübertragungsbedingungen.

Die Charakterisierung sowohl der Strömung durch die Schüttung als auch im Feuerraum und den Strahlungszügen erfolgt anhand der allgemeinen Reynolds-Zahl Re und der Reynolds-Zahl Rep für umströmte Partikel:
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Die wärmetechnische Charakterisierung erfolgt hauptsächlich durch die Angabe der theoretischen und adiabatischen Verbrennungstemperaturen. Diese Temperaturen berechnen sich aus einer Energiebilanz um den Feuerraum. Sie sind identisch für den Spezialfall, dass die Verlustwärmeströme 
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 gleich Null sind.

Die reaktionstechnische Charakterisierung ist direkt mit der Verweilzeit und der Durchmischung sowohl von Brennstoff als auch von Verbrennungsluft verbunden. Als Bedingung für den vollständigen Ausbrand des Brennstoffs gilt, dass die Ausbrandzeit (AZ geringer als die Verweilzeit ( ist. Die Durchmischung wird durch die Bodensteinzahl Bo (bezogen auf charakteristische Reaktorlänge) bzw. Pecletzahl Pe (bezogen auf charakteristischen Reaktordurchmesser) beschrieben. Für reale Reaktoren von technischen Verbrennungssystemen wird von Scholz et al. eine Peclet-/ Bodensteinzahl von Pe oder Bo(10 angegeben [Scho01]:
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Die Ausbrandzeit (AZ hängt direkt von der Temperatur in der Grenzschicht um den Brennstoff und der Reaktionsrate ab. Dabei kann die Reaktionsrate sowohl chemisch als auch diffusionskontrolliert sein.

Die nachfolgende Tabelle 5-1 zeigt zusammenfassend die Einteilungen:

Tabelle 5-1:
Beschreibung der Zustände in thermischen Abfallbehandlungsanlagen

Einordnung
Charakteristik

Strömungstechnisch
Freie Gasphase: turbulent (Re((2300) [Görn91]

Partikelumströmung: laminar (Rep ( 10) [Reim92, Görn91]

Wärmetechnisch
Adiabatische Verbrennungstemperatur (ad: 1.000°C-1.400°C [Reim95]

Theoretische Verbrennungstemperatur (th: 900°C-1.300°C

Reaktionstechnisch
Verweilzeiten feste Phase (: 60 - 120min [Andr92, Reim92, Scho91]

Verweilzeiten freie Gasphase im Kessel (: ( 5-10 Sekunden [Thom94, Reim92, Scho92, Scho91, Urba87]

Verweilzeiten Gasphase in Partikelumströmung (: 1 Sekunde [Reim92]

Abbrandzeit Feststoff (AZ: <120min, abhängig von Randbedingungen 

Abbrandzeit Gas (AZ: Sekunden

Reaktorverhalten Gas, Feststoff: realer Reaktor (Bo bzw. Pe(10) [Scho01]

5.3 Lastenheft für die Modellierung

Aus dem in Abschnitt 3.4 erarbeiteten Pflichtenheft für die Modellierung, das u.a. zur Erreichung des Ziels der Anwendungsorientierung beitragen soll, wird nun das Lastenheft abgeleitet (Tabelle 5-2), welches die Methoden bestimmt, mit denen die Anforderungen erfüllt werden sollen.

Tabelle 5-2:
Anforderungen des Pflichten- und Methoden des Lastenhefts

Pflichtenheft
Lastenheft

Brennstoffqualität (Zusammensetzung, Heizwert, Oberfläche)
Abbildung über elementare Zusammensetzung und spezifisches Partikelmodell

Brennstoffschüttung (Brennbettausdehnung, Porosität)
Berücksichtigung der Schüttungsporosität, Abbildung durch spezifisches Partikelmodell

Rostsystem (Vermischung, Transportverhalten, Lufteintrag)
Vermischung (Dispersion) und Transportverhalten analysieren und in Erhaltungsgleichungen berücksichtigen, Lufteintrag rostspezifisch modifizieren

Luftzufuhr (Verteilung, Vorwärmung, Rauchgasrezirkulation, Anreicherung)
Rostspezifisch Lufteintrag analysieren und berücksichtigen, charakteristische Parameter (Temperatur, Zusammensetzung etc.) einbeziehen

Reaktionsprodukte (Trocknung, Entgasung, Vergasung, Ausbrand)
Trocknungs- und Entgasungsmodell bestimmen, Berücksichtigung von Boudouard- und Wassergasreaktion

Geometrieeinfluss (Stromführung)
Berücksichtigung der Feuerraumausgestaltung

Flexible Anpassung an unterschiedliche Verbrennungskonzepte auf Rostbasis
Berücksichtigung von charakterisierenden Eigenheiten (Vermischung, Transportverhalten)

Hinreichende Genauigkeit
Nachbildung von qualitativen Beobachtungen der Realität 

Berechnungszeit praxisorientiert und anwendungsnah
Festsetzung eines minimalen Detaillierungsgrades

5.4 Modellierung auf der Basis einer Rührkesselkaskade

Wie bereits in Kapitel 4 erwähnt, haben die Modellvorstellungen, die auf einer Reaktormodellierung mittels einer so genannten Rührkesselkaskade basieren, deutliche Vorteile bezüglich der Umsetzung und der daraus resultierenden Vereinfachungen im Hinblick auf die Diskretisierung der Differenzialgleichungen.

Durch die Wahl einer Rührkesselkaskade wird die Anzahl benötigter Modellparameter reduziert. So ist beispielhaft nach Scholz et al. die Bestimmung des axialen Dispersionskoeffizienten, der für eine kontinuierliche Beschreibung des Feststofftransports benötigt wird, für eine Abfallschüttung auf einem Rost nicht möglich [Scho01].

Die Diskretisierungstiefe ist bei der Rührkesselkaskade prinzipiell frei wählbar, wobei aber sowohl aus Konvergenz- und Stetigkeitsgründen als auch aus Modellierungsgründen (abzubildendes Verweilzeitverhalten) eine Mindestanzahl einzuhalten ist.

Die in anderen, auf Rührkesselkaskaden beruhenden Modellen enthaltenen Vereinfachungen (beispielsweise Vernachlässigung der Effekte durch Wärmeleitung), die sich aufgrund einer eindimensionalen Betrachtungsweise einstellen, können durch eine mehrdimensionale Verschaltung aufgehoben werden. 

Daher wird in der folgenden eigenen Modellierung eine dreidimensionale Rührkesselkaskade als grundlegendes Reaktormodell angesetzt, um das Verweilzeit- und damit Umsatzverhalten von Rostsystemen nachzubilden.

Für die weitere Modellvorstellung wird das Modell in vier grundlegende Submodelle (Reaktor-, Brennstoff-/Partikel-, Wärmetransport- und Reaktionsmodell) eingeteilt, die im nachfolgenden erläutert werden. Ein Strömungsmodell (reduziert auf Druckverlustbetrachtung) kann bei Bedarf in deutlich reduzierter Form integriert werden, wie in Abschnitt 5.4.2 ausgeführt wird.

5.4.1 Ableitung der Modellierungsstrategie

Die Modellierungsstrategie wird vor allem durch die geplante Verwertung der Ergebnisse determiniert, die eine Ankopplung des aufzustellenden Modells an ein CFD-Modell als integralen Bestandteil vorsieht. Als Ziel soll die Aussagekraft der Ergebnisse von Strömungssimulationen erhöht werden.

Da eine direkte Verknüpfung als interagierende Subroutine im CFD-Modell aus Gründen der schnellen Verfügbarkeit von Ergebnissen ausscheidet, wird eine iterierende Verknüpfung gewählt, d.h. zunächst erfolgt die Berechnung der Ergebnisse des Rostmodells, die an das CFD-Modell übergeben werden. Das CFD-Modell errechnet daraus einen stationären Zustand, aus dem wiederum Daten an das Rostmodell zur Anpassung zurückgegeben werden. 

Als grundlegende Basis für eine unabhängige (Start-)Simulation des Rostmodells ist zwingend eine bereits im Rostmodell integrierte Berücksichtigung des Feuerraums vorzusehen, um Stützwerte für einen Strahlungswärmeaustausch zu generieren.

Es ist vorgesehen, dass als Austauschdaten einerseits lokale Temperaturen, Massenströme und Gasspezieskonzentrationen und andererseits die Strahlungswärme ausgetauscht werden (Abbildung 5-1):
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Abbildung 5-1:
Verknüpfung von Rost- und CFD-Modell (uGas: Austrittsgeschwindigkeit Gas, ci: Konzentration Gasspezies, TGas: Gastemperatur, 
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5.4.2 Strömungsmodellierung

Das Strömungsmodell beschreibt den Transport der Gas- und der Feststoffphase aufgrund von äußeren angreifenden Kräften und durch sich ändernde Stoffeigenschaften (Form, Dichte etc.).

Die Beschreibung der Strömung der gasförmigen Phase durch eine Schüttung kann wie in der nachfolgenden differenziellen Form durchgeführt werden, wie sie schon von Peters für seinen Ansatz formuliert wurde [Pete94]:
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Der erste Term kennzeichnet die zeitliche Änderung des Impulses, der zweite und dritte beschreiben den Impulstransport durch Konvektion bzw. Diffusion. Der vierte Term steht für den auftretenden Druckverlust. Der fünfte Term beschreibt die Dissipation von Impulsenergie durch Reibung an den Feststoffpartikeln. Die Volumenkraft 
[image: image9.wmf]G

F

r

 kann beispielsweise durch Gewichtskräfte oder Auftriebskräfte dargestellt werden. Weiterhin besteht die Möglichkeit, ein Modell für die Turbulenz aufzunehmen.

Die Geschwindigkeitsverteilung der durchströmenden Gasphase wird durch die Größe und Anordnung der Lücken bestimmt. Bei der Umströmung der Partikel entstehen Beschleunigungen und Verwirbelungen in radialer und axialer Richtung. Zudem existieren aufgrund von Quellen und Senken für einzelne Spezies und Dichteunterschiede durch Temperaturschwankungen zahlreiche instationäre Abläufe. Es liegt somit eine starke Abhängigkeit von anderen Phänomenen (Hohlraum in Schüttung, Partikelform und -verteilung etc.) vor.

Bei einer kontinuierlichen Beschreibung wird daher üblicherweise eine zeitliche und örtliche Mittelwertbildung durchgeführt. Diese Vorgehensweise erzeugt den summarischen Charakter einer Strömungsmodellierung [Dasz90]. 

Prinzipiell ist die Schüttung als ein festes, poröses Medium zu charakterisieren. Der Anteil der frei durchströmbaren Hohlräume Vh, bezogen auf das Gesamtvolumen Vges, wird über den Parameter ( (Porosität, Lückengrad, Hohlraumfaktor) beschrieben:
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Nach Peters wird ein poröses Medium im Wesentlichen durch den sich einstellenden Druckgradienten beschrieben [Pete94].

Für durchströmte Schüttungen einheitlicher Hohlraumverteilung hat sich eine Impulsbilanz mit einer Abschätzung nach Ergun [Brau71] für den Druckgradienten als hinreichend genau bewährt. Nach [Dasz90] kann diese Vorgehensweise auch bei einem örtlich verteilten Lückengrad angewandt werden. Die Gleichung lautet für eine eindimensionale Betrachtung (hier gewählt: y-Richtung in kartesischen Koordinaten):
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Der Lückengrad in einem reagierenden Haufwerk ist prinzipiell eine Funktion des Ortes und der Zeit. Die entsprechende Formulierung eines Zusammenhangs ist also erforderlich. Bisher existieren aber noch keine belastbaren Modelle, so dass entweder eine empirische Abschätzung oder ein fester Wert in Erwägung zu ziehen ist.

Die Beschreibung der Strömung der festen Phase kann ebenfalls differenziell erfolgen. So schlägt Peters vor, eine Transportgleichung (Impulsbilanz) mit einer Kraftbilanz am Einzelpartikel zu lösen [Pete94]. Diese Vorgehensweise erfordert aber eine entsprechend hochwertige Stoffdatensammlung, die auch Reibungsfaktoren bereitstellt. Die hohen Anforderungen an eine solche Modellierung lassen sie an dieser Stelle nicht sinnvoll erscheinen. Zudem wird durch die Abbildung des Verweilzeit- und Transportverhaltens durch eine Rührkesselkaskade die Modellierung der Strömung vorgenommen.

Auf eine eigene Strömungsmodellierung mittels einer Impulsbilanz wird für die Gas- und auch für die Feststoffphase verzichtet, da sie aufgrund der notwendigen weitreichenden Vereinfachung von Abfalleigenschaften (Partikelform, -verteilung etc.) keine wesentlichen Beiträge erwarten lässt. Die obige Gleichung für den Druckgradienten innerhalb der Gasphase kann ergänzt werden, wenn entsprechender Bedarf an diesen Ergebnissen besteht.

5.4.3 Reaktormodellierung

Das Reaktormodell umfasst die Abgrenzung des Modellierungsbereiches von der gewählten Systemgrenze, die Vorgabe der wesentlichen Eigenschaften einer Berechnungszelle und die Verknüpfungen der Zelle mit der jeweiligen Zellumgebung. Eine Zelle ist dabei ein klar zur Umgebung abgegrenztes, in Abfallflussrichtung örtlich festes Volumen. Die Ausdehnung einer Zelle in die Höhe ist variabel und soll von der jeweiligen gespeicherten Masse in einer Zelle (Hold-up) abhängen.

5.4.3.1 Theorie der Reaktormodellierung in der technischen Chemie

Die Modellierung einer chemischen Reaktion erfolgt häufig zuerst durch die Festlegung eines Reaktions- und Reaktortyps, durch den der Stoffumsatz einer fluiden und/oder festen Phase bestimmt wird. Im Folgenden werden kurz die Grundlagen dieser Auswahl erläutert.

Prinzipiell lassen sich einphasige chemische Prozesse anhand ihrer Betriebsweise in drei Arten unterscheiden [Fitz89, Leve62]:

· Diskontinuierliche Betriebsführung,

· kontinuierliche Betriebsführung,

· halbkontinuierliche Betriebsführung.

Der diskontinuierliche Betrieb ist dadurch gekennzeichnet, dass zu Beginn die Reaktionspartner in einen Reaktor gefüllt und ständig gemischt werden. Die Reaktion wird gestartet und nach einer bestimmten Zeit abgebrochen. Danach werden Produkte und verbliebene Edukte gemeinsam aus dem Reaktor entfernt. Die Betriebsweise wird auch als »nicht stationär« beschrieben.

Der kontinuierliche Betrieb unterscheidet sich dadurch, dass die Reaktanden und gleichzeitig die Produkte kontinuierlich dem Reaktor zu- bzw. abgeführt werden. Dadurch lässt sich ein stationäres Betriebsprofil erzeugen.

Diese Betriebsweisen und die jeweilige Art der Rückvermischung der Reaktanden im Reaktionsraum ergeben drei idealisierte Grenzfälle in der Reaktormodellierung [Fitz89, Leve62]:

· Satzbetrieb mit vollständiger Durchmischung des Reaktorinhalts -
Diskontinuierlicher idealer Rührkessel (DIK),

· Fließbetrieb ohne Rückvermischung des Reaktorinhalts -
Kontinuierliches ideales Strömungsrohr (KIR),

· Fließbetrieb mit vollständiger Durchmischung des Reaktorinhalts -
Kontinuierlicher idealer Rührkessel (KIK).

Die dritte Betriebsweise kombiniert den kontinuierlichen und diskontinuierlichen Betrieb und stellt daher eine hybride Form dar. Es werden dem Reaktor sowohl kontinuierlich Edukte zugeführt als auch Produkte abgeführt. Weitere Edukte aber werden nur zu Beginn zugeführt und verbleiben bis zum vollständigen Umsatz im Reaktor. Auch in diesem Fall ist das Nicht-Erreichen des stationären Zustandes charakteristisch.

Die besonderen Merkmale von DIK und KIK sind die vollständige Durchmischung des Reaktorinhalts. Die Temperatur und die Konzentration eines jeden Reaktanden sind also identisch für jeden Ortpunkt im Reaktor. Es liegt damit ein isotroper Zustand vor. Beim KIK sind daher die physikalischen Eigenschaften der Reaktionsmasse (Konzentration, Temperatur) im Auslauf identisch mit diesen Eigenschaften im Reaktor. Diese beiden Parameter sind beim DIK von der Zeit und damit vom Reaktionsablauf abhängig. Das KIR unterscheidet sich dadurch, dass die Konzentration und die Temperatur ortsabhängig sind und keine vollständige Durchmischung im Reaktor herrscht. Abbildung 5-2 zeigt den Konzentrationsverlauf in Abhängigkeit der drei Modellreaktoren:

[image: image12.png]Konzentrationsverlauf (schematisch)

stationdr, isotrop

Reaktionsfiihrung i B
zeitlich Ortlich
L
=
s & e t=0
-
£ 1 T
2 o
§ o e , Gy frmrmmeeemeeene et
® e cgus ; . o et Lo tat®e
=) L H
— us
RE instationdr, isotrop . L2t =t o e
£3e 2 ein i
p Sl EERael st e x=0 | e
2
g !
)
° Cp fmmmmrmmmme e x=LI2 | Cu
% A CA CA : :
3 stationar, anisotrop 0 t=» 0 PRl
s
c
S
i OI B s o s i v i o eil
o
x| S T T
A
8 CA CA
0
pd el e cou
0 t — 0 X —>





Abbildung 5-2:
Konzentrationsverlauf für die drei Grundtypen chemischer Reaktoren [Fitz89]

Um komplexe Reaktoren nachzubilden, besteht die Möglichkeit, Kombinationen von Reaktorstufen zu schalten. Die einfachste Möglichkeit ist die Schaltung von mehreren KIK zu einer Kaskade.

Im vorliegenden Fall einer Rostfeuerung kann das System auf einen Kreuzstromreaktor abstrahiert werden, bei dem Feststoff und Gas im Kreuzstrom zueinander geführt werden. Dieser Reaktortyp lässt sich durch eine Ersatzschaltung aus KIK oder KIR abbilden. Abbildung 5-3 zeigt sowohl die Schaltung einer Kaskade aus KIK als auch einen idealen Kreuzstromreaktor (2a) und das Ersatzschaltbild aus KIK (2b):
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Abbildung 5-3:
Komplexe Reaktorschaltungen und der zeitliche Konzentrationsverlauf [Fitz89]

Die o.g. Eigenschaften gelten streng genommen nur für einphasige Systeme. Das hier vorliegende System ist aber mehrphasig (fester, flüssiger, gasförmiger Aggregatzustand). Der wichtigste Unterschied dabei ist, dass bei der einphasigen Betrachtung die chemische Reaktionsgeschwindigkeit auf das Volumen einer homogenen Phase bezogen wird. Bei mehrphasigen Systemen werden üblicherweise die Phasengrenzflächen als Bezug herangezogen. Daher ist bei der Modellierung der Reaktionschemie zu beachten, dass die Konzentration der Reaktanden an der Grenzfläche von der chemischen Reaktionsgeschwindigkeit und dem Stofftransport durch den Grenzfilm abhängig ist.

5.4.3.2 Umsetzung

Es stellt sich zunächst die Frage, wie viele Zellen mit Rührkesselcharakteristik sowohl für den Gas- als auch für den Feststofftransport notwendig sind, um die Charakteristika eines Rostsystems abzubilden.

Die Minimalanzahl in horizontaler Richtung resultiert dabei sicherlich aus den vorgegebenen Primärluftzonen einer Anlage, die jeweils für eine klare geometrische Abgrenzung sorgen. Beckmann und Gruber haben in ihren Arbeiten diese Minimalanzahl gewählt. Scholz et al. fassen dementsprechend auf der Basis ihrer Überlegungen zusammen, dass die erwähnte Minimal​anzahl für einen Rost mit hoher Durchmischungsaktivität (Rückschub) ausreicht. Für Roste mit geringer Aktivität (Vorschub-, Wanderrost) sind zwischen 30 und 60 Elemente erforderlich [Scho01].

Diese Überlegungen sind streng genommen nur für die eindimensionale Rührkesselkaskade gültig, die die Autoren wählen, da sie aufgrund der geringen vertikalen Temperaturgradienten ihrer Modellanlage keine Teilung in vertikaler Richtung vornehmen. In realen Anlagen spielt

aber der Einfluss der Schütthöhe aufgrund der geringen Wärmeleitung eine wesentliche Rolle. Daher werden in den weiteren Überlegungen sowohl in der Schüttschichthöhe als auch –breite Rührkesselelemente vorgesehen.

Abbildung 5-4 zeigt grob skizziert die gewählte Anordnung der Berechnungszellen:
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Abbildung 5-4:
Anordnung der Berechnungszellen zur Diskretisierung des Brennbetts und gewählte Notation in kartesischen Koordinaten (b: Rostbreite; l4,l5: Längen der Primärluftzonen 4, 5)

Es wird ein kartesisches Koordinatensystem gewählt. Die Notation für die Zellenbezeichnung bezieht sich auf die jeweilige Position der Zelle. So bedeutet die Bezeichnung 1,1,1 eine Zelle, die in der x-y-Ebene am linken unteren Rand positioniert ist.

Zudem wird die oberhalb des Brennbetts liegende Gasphase ebenfalls durch eine Rührkesselkaskade approximiert, was nach Brem, Gort und Van Kessel [Brem90, VanK95, VanK02] die tatsächlichen Verhältnisse für das Verweilzeitverhalten gut abbildet. Es wird aber entgegen der Modellierung des Brennbetts keine Einteilung in z-Richtung vorgenommen, so dass eine rein zweidimensionale Diskretisierung der Gasphase entsteht. Dies erfolgt vor dem Hintergrund, dass diese Gasphasenzellen zunächst nur als Stützstellen für die Strömungssimulation dienen.

Neben der Abbildung des unterschiedlichen Verweilzeitverhaltens ist auch das Dispersionsvermögen, das die Quervermischung der Rostsysteme kennzeichnet, abzubilden. So vermögen vermischungsintensive Rostsysteme beispielsweise Glutnester in noch nicht durchgezündete Bereiche unterzumischen und so den Verbrennungsablauf erheblich zu beeinflussen. Zwischen den Schichten der Berechnungszellen in horizontaler Richtung ist also auch ein gerichteter Vermischungstransport zu modellieren.

Abbildung 5-5 zeigt die abzubildenden Verknüpfungen der Berechnungszellen für den Gas- und Feststofftransport:
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Abbildung 5-5:
Zugelassener Gas- und Feststofftransport im Modell

Die Haupttransportrichtungen sind für Gasströme die Vertikale und für Feststoff die Horizontale. Für den Feststofftransport werden ergänzend noch die Quervermischung und das »Nachrutschen« eingeführt. Das Nachrutschen verhindert das mathematische Leerlaufen von Berechnungszellen und vervollständigt somit den Quervermischungsalgorithmus.

In den übergeordneten Gasphasenzellen (x+igas) ist die Strömungsrichtung sowohl in positiver als auch in negativer x-Richtung erlaubt und wird im jeweiligen Fall der gewählten Geometrie (Gleich-, Gegen-, Mittelstrom) vor der Simulation eingestellt.

Aufgrund der vollständigen Durchmischung im idealen Rührkessel reduzieren sich die bereits vorgestellten, allgemeinen Bilanzgleichungen um den Diffusionsterm und um die zeitliche Änderung des Speicherterms, da nur stationäre Zustände möglich sind. Die allgemeine Stoffbilanz für einen KIK lautet somit:
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Da der obige Divergenzterm den Stoffaustausch des Volumenelements dV = dx∙dy∙dz durch Konvektion beschreibt, wird durch Integration dieses Terms über das Reaktorvolumen VR genau die Differenz der dem Reaktor zu- und abfließenden Ströme erhalten:
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Für die Stoffbilanz folgt daher:
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und bei konstantem Reaktionsvolumen:
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Letztere Bilanzgleichung nimmt mit Hilfe der Verweilzeit (, welche der durchschnittlichen Aufenthaltszeit eines Fluidelements (oder Partikels) im Reaktor entspricht:
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folgende Gestalt an:
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Die üblicherweise auf idealisierten Vorstellungen (volumenbeständige Reaktion, homogene Reaktionen) beruhenden Stoffbilanzgleichungen für die idealen Reaktoren (vgl. [Plat96, Male93, Fitz89, Leve62, Kämp97]) können in dem vorliegenden Fall nicht uneingeschränkt angewandt werden. Die auftretenden heterogenen Gas-Feststoffreaktionen bedingen einerseits die Änderung des Volumenstroms (gas- und feststoffseitig) und die Änderung des Bilanzvolumens (dynamische Anpassung an Schüttschichthöhe).

Abbildung 5-6 zeigt die realisierte Stoffbilanzierung:
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Abbildung 5-6:
Stoffbilanzierung der festen Spezies i und der gasförmigen Spezies j in der Zelle x,y,z

Der Parameter s steht für den Anteil der Quervermischung, der von der jeweiligen Rostart abhängt. Eine weitere Erläuterung wird im nächsten Abschnitt gegeben. Somit ergeben sich die folgenden, erweiterten Bilanzgleichungen für den Gas- und Feststofftransport:

Stationäre Stoffbilanz für gasförmige Spezies j in Berechnungszelle x,y,z (vierter Term ist Quellterm aus der heterogenen Feststoffreaktion):
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Stationäre Stoffbilanz für die feste Spezies i in Berechnungszelle x,y,z:
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 (5-13)

Die gasförmigen und festen Stoffströme der Spezies j und i berechnen sich folgendermaßen:
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5.4.3.3 Ableitung der Verweilzeit

Der wichtigste Parameter des Reaktormodells ist die Verweilzeit (, jeweils in Ausprägung für das durchströmende Gas und den Feststoff. Die Gasverweilzeit (G berechnet sich nach Gleichung 5-10 über den Eintrittsvolumenstrom und das frei durchströmbare Zellvolumen.

Für die Feststoffverweilzeit wird an dieser Stelle ein eigener Ansatz formuliert, um die verschiedenen Einflussfaktoren auf das Verweilzeitverhalten zu berücksichtigen [Wolf03]. Es wird an dieser Stelle postuliert, dass die Verweilzeit vorrangig von der Geometrie, dem gewählten Rostsystem und den Systemeinstellungen zu Hub und Frequenz (bzw. Drehzahl) abhängt. Im Prinzip wird dieses Vorgehen durch die Untersuchungen und Ergebnisse nach Scholz et al. gestützt [Scho01]. Wiese et al. führen weiterhin aus, dass zwar die mittlere Verweilzeit auch vom Massenstrom abhängt, dieses Phänomen aber für steigende Massenströme stark abnimmt und zurückgedrängt wird [Wies99]. 

Die Verweilzeit für den Feststoff auf dem Rost berechnet sich nach den obigen Überlegungen grundsätzlich zu:

(s = lRost,eff / uRost
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Im direkten Zusammenhang mit dem Verweilzeit- und Vermischungsverhalten der Rostsysteme stehen damit die Rostgeschwindigkeit uRost, die effektive Rostlänge lRost,eff und zusätzlich die Quervermischung s.

Die Rostgeschwindigkeit uRost lässt sich prinzipiell aus Hubfrequenz und Hublänge der Roststäbe bzw. aus der Drehzahl der Walzen bestimmen:

uRost= Hublänge ( Hubfrequenz 
(Vorschub-/Rückschubrost)
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oder

uRost= 2( ( Radius ( Drehzahl 

(Walzenrost) 
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Vorschubrost

Um die effektive Rostlänge lRost,eff zu bestimmen, ist der Weg des Abfalls zu verfolgen, welcher durch angreifende äußere Kräfte durchlaufen wird. Die geometrische Analyse der Anordnung beim Vorschubrost zeigt die Abbildung 5-7:

[image: image27.wmf]d

d

l

 

R

o

s

t

 

 

s

i

n

 

d

.

l

 

R

o

s

t

l

 

R

o

s

t

 

 

c

o

s

 

d


Abbildung 5-7:
Analyse des Vorschubrosts

Der Abfall durchläuft modellhaft horizontale und vertikale Wegabschnitte, die von der Stab- oder Rostneigung ( abhängen. Diese Komponenten zusammengefasst ergeben somit folgende effektive Weglänge im Falle eines Vorschubrosts:

lRost,eff = lRost (cos ( + sin ()
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Das Maß für die Quervermischung sVSR ergibt sich damit modellgemäß (Abbildung 5-6 und 5-7) zu

sVSR = sin (,
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wobei angenommen wird, dass nur der vertikale Wegabschnitt zu einer Vermischung führt.

Beim einem typischen Vorschubrost mit einer Rostneigung von 10° ergibt sich damit eine Quervermischung von sVSR=17,4% und eine Wegverlängerung bezogen auf die Rostlänge von 15,8%.

Rückschubrost

Die grafische Analyse des Rückschubrosts zeigt Abbildung 5-8:
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Abbildung 5-8:
Analyse des Rückschubrosts

Offensichtlich sind zwei Neigungen (Rostneigung ( und Roststabneigung () in die Berechnung einzubeziehen. Der Abfall durchläuft im Prinzip zwei Wegabschnitte aufgrund der angreifenden Kräfte durch den Rückschubhub und die Hangabtriebskraft. Somit bestimmt sich die effektive Rostlänge hier zu:

lRost,eff = lRost (1 + (cos ( / cos ())
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Die Quervermischung sRSR ergibt sich wiederum als Mischungsanteil in vertikaler Richtung:

sRSR = sin ( - (tan ( (cos ()
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Bei einem typischen Rückschubrost mit einer Rostneigung von ungefähr 40° und einer Roststabneigung von ungefähr 25° ergeben sich damit eine Quervermischung von sRSR=31, 6% und eine Wegverlängerung von 82,1%.

Walzenrost

Beim Walzenrost ergibt sich aufgrund der Bewegungsprinzipien eine abweichende Betrachtungsweise (Abbildung 5-9):
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Abbildung 5-9:
Analyse des Walzenrosts

Der effektive Transportwinkel von 120° bestimmt die tatsächliche Weglänge des Abfalls auf dem Rost. Somit ergibt sich unter Einbeziehung der Anzahl der Walzen nWR und des Radius der Walzen rWR folgende Gleichung:

lRost,eff = 2( ( nWR ( rWR ( 120/360
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Gemäß der Analyse ist der Walzenrost ein schlechter »Vermischer«, so dass er hier modellgemäß den Quervermischungsfaktor sWR = 0 erhält.

Ein typischer Walzenrost verfügt somit modellgemäß über eine Wegverlängerung von 4,7% bei einer Quervermischungsrate von sWR = 0.

Durch die beschriebene Modellierung ergeben sich folgende Einschränkungen und Idealisierungen:

· Es wird ausschließlich ein stationärer Zustand betrachtet.

· Die Zellen sind für Gas und Feststoff ideal durchmischt.

· Das Reaktionsgas durchströmt das Brennbett ausschließlich normal (im rechten Winkel) zur Rostoberfläche.

· Der Feststoff wird in horizontaler Richtung transportiert, wobei aber eine Dispersion aufgrund von Einflüssen durch das gewählte Rostsystem zugelassen wird.

· Der Hohlraumfaktor ( wird als zeitlich und örtlich konstant gesetzt.

5.4.4 Brennstoff-/Partikelmodellierung

Das Brennstoffmodell bildet die im Abfall auftretenden Substanzen in einer abstrahierten Form ab. Dabei werden Grundlagen zur Ermittlung der jeweiligen chemischen und physikalischen Eigenschaften definiert. Das Partikelmodell beschreibt die Partikeleigenschaften und damit auch die Schüttungseigenschaften, die sich durch Transport und Reaktionsfortschritt ändern.

5.4.4.1 Brennstoffmodell

Der Brennstoff Abfall besteht aus Sicht der Verbrennungseigenschaften im wesentlichen aus Aschebestandteilen, flüchtigen Bestandteilen wie Wasser und Entgasungsprodukten sowie fixem Kohlenstoff (Koks), wie bereits in Abschnitt 3.1 erläutert. Daher wird der Brennstoff Abfall im weiteren Verlauf in diese Substanzen reduziert, die einzeln bilanziert werden können:

· Asche,

· Wasserballast,

· fixer Kohlenstoff (Koks) und

· Flüchtige.

Aus der Elementaranalyse lassen sich die Anteile für Asche und Wasser direkt ermitteln. Der Anteil von fixem Kohlenstoff (d.h. nicht flüchtigem C) am Gesamt-C-Gehalt des Abfalls wird über einen Faktor festgelegt. Einschlägige Untersuchungen zum Thema Abfall sagen aus, dass der Anteil an Flüchtigen ca. 60% am Brennbaren ausmacht [Thom94]. Der restliche Kohlenstoff wird somit dem fixen Kohlenstoff (Koks) zugeschlagen.

Die Zusammensetzung der Flüchtigen wird in Ermangelung einer geeigneten Modellvorstellung über eine Bruttoformel abgebildet und stellt in diesem Sinne ein »artifizielles« Pyrolysegas dar. Es nimmt die weiteren im Abfall vorkommenden Substanzen auf. Dazu zählen Wasserstoff und Sauerstoff und ggf. Stickstoff, Schwefel und Chlor. Diese Vorgehensweise erfolgt analog der Überlegungen von Buekens sowie Rovaglio et al., die für überschlägige Zwecke eine Bruttoformulierung nutzen [Müll86, Rova94]. Beide Autoren begründen ihre Vorgehensweise damit, dass die Reaktionen des Abfalls bei hohen Temperaturen sehr schnell sind und dass der Schwerpunkt daher auf der rechten Seite der Reaktionsgleichung liegt. Die im Abfall modellgemäß vorliegenden Flüchtigen nehmen prinzipiell die folgende Bruttoformel an: 

CmHnOoNpClqSr
Die Stöchiometriefaktoren m, n, o, p, q und r lassen sich aus der Elementaranalyse ableiten. Eine ähnliche Vorgehensweise wählen Riccius und Chapman für ihren Brennstoff in einer CFD-Modellierung (vgl. Kapitel 4).

Für die im weiteren Verlauf zu benutzenden physikalischen und chemischen Eigenschaften der hier vorgestellten Flüchtigen werden näherungsweise die Stoffwerte von Methan übernommen, welches der am häufigst auftretende Kohlenwasserstoff bei der Entgasung/Pyrolyse von Abfall ist [Thom94].

5.4.4.2 Theorie der Partikelmodelle

Das tatsächliche Verbrennungsregime von festen Brennstoffen (heterogene Reaktionen) wird durch die Modellvorstellungen »shrinking core model« und »unreacted core model« abgebildet, die die klassischen Grenzfälle der Beschreibungsmöglichkeiten darstellen [Leve62, Fitz89, Soti84]. Auch für Abfälle werden diese Modelle als akzeptabel erachtet [Pete94].

Abbildung 5-10 zeigt die beiden Modelle in einer Gegenüberstellung. Das »shrinking core model« bzw. »Kern-Schale-Modell« beruht auf der Annahme, dass durch die heterogene Reaktion der Brennstoffkern abreagiert, während sich die Partikelgröße durch den Aufbau einer Ascheschicht nicht ändert. Daher muss die Betrachtung der chemischen Reaktion und des Stoffübergangs durch die Grenzschicht um eine Betrachtung der Diffusion der gasförmigen Komponenten durch die Ascheschicht erweitert werden. Diese Porendiffusion hängt von der Porengröße der entstehenden Kanäle und den spezifischen Diffusionskoeffizienten der Edukte und Produkte ab.
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Abbildung 5-10:

Grenzmodelle für die Abbil-


dung von Verbrennungsreak-tionen [LEVE62, FITZ89]
Beim »unreacted core model« bzw. »Kern-Modell« wird davon ausgegangen, dass der Brennstoffdurchmesser schwindet, wobei sich aber keine Ascheschicht aufbaut. Dadurch wird das Partikel gegen Ende der Reaktion verschwinden. Diese Modellvorstellung wird daher auch als »schwindendes Teilchen« bezeichnet. Bei Verbrennungsreaktionen tritt es als häufigste Beschreibung des Verbrennungsverhaltens eines Partikels auf, wobei die Reaktionszeit direkt proportional zum Partikeldurchmesser ist [Reim92].
Beide Modelle basieren auf einem Partikel in Kugelform. Nun verfügt Abfall über eine nicht exakt beschreibbare Form, die zudem auch noch stochastisch verteilt ist. Eine Anpassung der Kugelform an andere Formen ist daher vorzunehmen. Diese Anpassung betrifft vorrangig die Oberfläche eines solchen Partikels.

Anhand von Formfaktoren lassen sich Äquivalenzdurchmesser berechnen, die eine zur Kugelform unterschiedliche Geometrie berücksichtigen. Solche Formfaktoren sind für Kugel, Kreiszylinder, Würfel, Prisma, Kreis- und quadratische Platte verfügbar [Reim92, Stie92]. Über diese Formfaktoren kann eine erste gute Näherung an die tatsächlichen Verhältnisse erreicht werden.

Der so genannte Formfaktor ( stellt die Abweichung der Abfallpartikelform von der Form einer idealen Kugel dar (( = 1 für Kugel, ( (1 für abweichende Formen). Zur Abschätzung dieses Faktors sind in Tabelle 5-3 einige Formfaktoren eines rotationssymmetrischen Ellipsoids in Abhängigkeit vom Durchmesser-Höhe-Verhältnis aufgeführt.

Tabelle 5-3:
Formfaktoren ( für Rotationsellipsoide mit spez. Höhe-Durchmesser-Verhältnis [Stie92]

Parameter
Wert

Höhe / Durchmesser
1
2
4
10
20

Formfaktor (
1
1,1
1,5
1,8
2,1

5.4.4.3 Umsetzung

Für Abfälle gilt es nun, eine Beschreibung des tatsächlichen Verhaltens im Bereich zwischen diesen beiden Modellen zu finden. Es gibt Bestandteile im Abfall, die sowohl ohne Aschebildung (beispielsweise Kunststoffe) als auch weitgehend unter Aschebildung (beispielsweise Papier, Holz) verbrennen. Es wird daher ein modifiziertes Mischmodell im weiteren Verlauf genutzt, welches aus einer porösen Brennstoffschale (zeitabhängiger Durchmesser rP{t}) um einen Aschekern (Durchmesser rA) besteht (Abbildung 5-11): 
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Abbildung 5-11:
Abgeleitetes Partikelmodell

In der porösen Brennstoffschale mit der Ausdehnung rP{t}-rA befinden sich die Flüchtigen, während das Wasser als Oberflächenwasser berücksichtigt wird.

Da die meisten kinetischen Daten sich auf den Außendurchmesser von Partikeln beziehen, wird im Folgenden eine Vorgehensweise zur Bestimmung des Außendurchmessers der Abfallpartikel vorgestellt.

Für Trocknung und Pyrolyse entspricht der lokale Partikelradius rPx,y,z modellgemäß dem Ausgangsdurchmesser eines Partikels:
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Die Berechnung des lokalen Partikeldurchmessers dPx,y,z=2rPx,y,z in Abhängigkeit des Reaktionsfortschritts für die Vergasungsreaktionen erfolgt folgendermaßen, wobei insbesondere der lokale Gehalt an fixem Kohlenstoff (
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) zu berücksichtigen ist:
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wobei gilt: 
[image: image35.wmf].
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Der Gehalt an fixem Kohlenstoff je Berechnungszelle (Hold-up) 
[image: image36.wmf]z
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 berechnet sich über den jeweiligen eintretenden Molen- bzw. Massenstrom und die zonale Feststoffverweilzeit (sx,y,z (vgl. Abschnitt 5.4.3.3):
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Der ebenfalls für die Berechnung notwendige Partikelstrom 
[image: image38.wmf]p
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 berechnet sich dabei über die Nutzerangaben des Startpartikeldurchmessers dP(t=0) und des vorgegebenen Massen- bzw. Volumenstroms:
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wobei gilt: 
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Die zonale Partikelanzahl (Px,y,z ergibt sich aus dem Gehalt an Asche in der Berechnungszelle:
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wobei gilt: 
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Abschließend lässt sich die reaktive Oberfläche als zonale spezifische Partikeloberfläche Apx,y,z bestimmen:
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Eine Überprüfung der Datenverfügbarkeit der im weiteren Verlauf der Modellierung notwendigen Parameter (Porendiffusionswiderstand kpd, Stoffübergangswiderstand (, Diffusionskoeffizienten D) ergibt, dass die Parameter für den Stoffübergang in durchströmten reagierenden Haufwerken empirisch bestimmt oder aus anderen Bereichen übertragen werden können. Dazu existieren eine Reihe von Zusammenhängen, die im Einzelnen auf ihre Anwendbarkeit überprüft werden müssen [Raup91, Pete94]. Vereinzelt existieren auch bereits Laboruntersuchungen zu diesen Parametern. Weitere Zusammenhänge werden im Abschnitt 5.4.6 erläutert.

5.4.5 Wärmetransportmodellierung

Das Wärmetransportmodell bildet den Energiehaushalt der ablaufenden Vorgänge und Reaktionen bezogen auf die Berechnungszellen ab. Dazu zählen insbesondere der Austausch von Wärme mit der Umgebung über Leitung, Konvektion und Strahlung sowie die Reaktionswärme.

5.4.5.1 Umsetzung

Auf der Basis der vorliegenden Systemanalyse sind folgende Phänomene zu realisieren: 

· Feststoffseitig werden Strahlung, Leitung und Konvektion zugelassen. Die Strahlungskomponente wird dabei in einem entsprechenden Modell der effektiven Wärmeleitfähigkeit zugeschlagen.

· Gasseitig werden Konvektion und Strahlung berücksichtigt. Nach Dietz und Brandt ist die Wärmeleitung aufgrund der niedrigen Wärmeleitfähigkeiten der Gase dagegen gegenüber der Konvektion vernachlässigbar [Diet91, Bran97].

· Die spezifische gespeicherte Energie verteilt sich auf Gas- und Feststoffphase, wobei eine heterogene Betrachtung (TS(TG) realisiert wird.

Abbildung 5-12 zeigt exemplarisch die auftretenden und zu berücksichtigenden Wärmeflüsse in den zu bilanzierenden Zellen:
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Abbildung 5-12:
Verknüpfung der Berechnungszellen

Grundsätzlich hat eine Energiebilanz für den stationären kontinuierlichen idealen Rührkessel die folgende Form (beispielhaft erfolgt die Darstellung hier ausschließlich für die Feststoffphase):
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Ebenso wie bei den bereits vorgestellten Reaktoren müssen die mit der Umgebung ausgetauschten Energieströme 
[image: image46.wmf]Senke
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 in die Bilanz einbezogen werden. Hierunter werden die Wärmeaustauschflüsse durch Wände bzw. über Phasengrenzen sowie der Strahlungswärmefluss gefasst. Werte und Bestimmungsgleichungen für die hier benutzten Parameter werden in Abschnitt 6.1.3 angeführt:
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für den Wärmeaustausch über eine Wand (Wandtemperatur TW),

· 
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für den Strahlungsaustausch zwischen Brennbett (Temperatur TP) und Gasraum (Temperatur TG) und

· 
[image: image49.wmf](

)

P

G

P

Üb

Üb

T

T

A

q

-

×

×

=

a

&

 







      (5-36)
für den Wärmeaustausch zwischen Gas- und Feststoff.

Der durch Konvektion zu- bzw. abgeführte Energiestrom ist gegeben durch:
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Die spezifische Reaktionsenthalpie 
[image: image51.wmf]j
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 für eine Reaktion j bestimmt sich aus der jeweiligen angesetzten Reaktion. Für die Feststoffphase lässt sich die folgende Energiebilanz des idealen kontinuierlichen Rührkessels (im Spezialfall VR = konstant) ableiten:
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Im vorliegenden Modell werden folgende Wärmeströme für eine Bilanzzelle x,y,z berücksichtigt (Abbildung 5-13), wobei die Leitungsterme 
[image: image53.wmf]q

&

lx,y,z-1 und 
[image: image54.wmf]q

&

lx,y,z+1 aus der Bildebene heraus- bzw. in die Bildebene hineinragen:
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Abbildung 5-13:
Zugelassene Wärmeströme für eine Bilanzzelle x,y,z

Ein Wärmeleitungsterm 
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, der den Wärmefluss durch Leitung zwischen den angrenzenden Zellen x,y,z und x-1,y,z beschreibt, bestimmt sich beispielhaft folgendermaßen:
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Die konvektiven Wärmeströme 
[image: image58.wmf]z
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 sowohl für die Gas- als auch für die Feststoffströme bestimmen sich über (mit T0 als Referenztemperatur):
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Der Phasenübergangswärmestrom zwischen der Gas- und der Feststoffphase in einer Berechnungszelle, der in Abbildung 5-13 der Übersichtlichkeit wegen nicht eingetragen ist, bestimmt sich zu:
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Wenn sich die Zellen in Randbereichen befinden (an der Begrenzungswand des Feuerraums, direkt über Rost oder in der obersten Schicht zum Feuerraum) werden die hier vorgestellten Terme teilweise durch die entsprechenden Austauschterme 
[image: image61.wmf]Str
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und 
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 ersetzt (Gleichungen 5-34 und 5-35).

5.4.6 Reaktionsmodellierung

Im Reaktionsmodell sind die ablaufenden Reaktionen festgelegt und es wird determiniert, nach welchen Prinzipien die Umsätze an Brennstoff erfolgen. Dabei werden die auftretenden Reaktionen durch jeweils adäquate kinetische oder ähnliche Ansätze beschrieben. Die Modellierung von Trocknung und Pyrolyse erfolgt in direktem Zusammenhang mit den Abfalleigenschaften. Die Beschreibung der Vergasung erfolgt unter Ausnutzung der Äquivalenz von entgastem Abfall zu Braunkohlenkoks [Thom94, Reim92]. Die Gasphasenreaktionen lassen sich durch entsprechende Kinetiken aus der Verbrennungsforschung modellieren.

Neben einer Betrachtung der chemischen Kinetik sind auch andere, durch den Stofftransport induzierte, geschwindigkeitsbestimmende Komponenten für die Berechnung der Reaktionsgeschwindigkeit wichtig. Dazu zählen der Stoffübergangskoeffizient ( und der Porendiffusionskoeffizient kpd [Leve62, Fitz89, Raup91]. Die chemische Reaktivität gerät bei hohen Temperaturen gegenüber den physikalischen Vorgängen (innere Diffusion) deutlich in den Hintergrund, während beispielsweise die Partikelmorphologie an Bedeutung gewinnt [Gumz62, Meye97, Beuk95].

5.4.6.1 Theorie des Stofftransports durch Stoffübergang und Diffusion

Der durch Diffusion hervorgerufene Stoffstrom einer Spezies i im stationären Zustand in ein Volumenelement V ist proportional zum vorliegenden Konzentrationsgradienten der Spezies i und kann mit dem 1. Fick'schen Gesetz, hier beispielhaft in x-Richtung in kartesischen Koordinaten, beschrieben werden [Brau71]:
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Ein Stoffübergang erfolgt durch Übergang einer Spezies durch eine Phasengrenzfläche PG, die sich zwischen zwei physikalischen Phasen, beispielsweise zwischen einem Fluid und einem Feststoff, ausbildet.

Für den Stoffübergang durch eine Phasengrenze existieren zahlreiche Theorien, von denen üblicherweise die Zweifilmtheorie zur mathematischen Beschreibung herangezogen wird [Deer01]. Danach ist der molekulare Stoffstrom einer Spezies i durch zwei Grenzschichten, die sich an der Phasengrenze PG zwischen einem Gas G und einem Flüssigkeit L befinden, bei gasseitiger Betrachtung proportional zur Konzentrationsdifferenz der Spezies i an der Phasengrenze 
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Bei heterogenen Gas-Feststoffreaktionen lassen sich drei charakteristische Temperaturbereiche unterscheiden, die die jeweils vorherrschenden Regime determinieren [Beck95]:

Im Bereich niedriger Temperaturen ist die Geschwindigkeit der physikalischen Transportvorgänge wesentlich größer als die Geschwindigkeit der chemischen Reaktion. Das bedeutet, dass die globale Umsatzgeschwindigkeit in diesem Bereich von der chemischen Reaktionsgeschwindigkeit dominiert wird und hier der Einfluss der Diffusion in den Hintergrund tritt.

Im Bereich mittlerer Temperaturen steigt die chemische Reaktionsgeschwindigkeit, so dass die Reaktionsgase schneller umgesetzt werden und ein Konzentrationsgefälle vom Partikeläußeren zum -inneren hin entsteht. Somit wird die Porendiffusion zum geschwindigkeitsbestimmenden Schritt.

Im Bereich höherer Temperaturen, bei denen die Reaktionen wesentlich schneller erfolgen als der molekulare Transport der Gase durch die Grenzschicht, gewinnt der Diffusionswiderstand in der laminaren Grenzschicht an Bedeutung. Die Umsatzgeschwindigkeit ist nun dominiert von dem Konzentrationsgradienten zwischen Oberfläche und Umgebung.

Diese drei Temperaturbereiche und die resultierenden Kontrollregime für den Feststoffumsatz sind in Abbildung 5-14 dargestellt.

[image: image67.png]Wirkung der Diffusion

Wirkung
in der Gasgrenzschicht inden Poren | ger
um das Korn herum der Kohle | chemischen

[ Reaktion




Abbildung 5-14:

Temperaturabhängigkeit der Reaktionsgeschwindigkeit bei der Kohleverbrennung [Zelk86]

Von den hier unterschiedenen Diffusionsmechanismen ist die Porendiffusion der bedeutendste. Charakteristische Größe für die Porendiffusion ist der Porennutzungsgrad, der charakterisiert, wie sich die Porengröße auf die lokale Speziesverfügbarkeit auswirkt [Raup91]:
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Der Labyrinth- oder Tortuositätsfaktor (Pore berücksichtigt die Veränderungen der Poren durch Erweiterung, Verengung oder Verzweigung. Angaben für den Labyrinthfaktor (Pore und für den Porenradius rPore schwanken je nach Material stark. Der Einfluss der Porendiffusion auf die Umsatzgeschwindigkeit kann analog zur chemischen Reaktionsgeschwindigkeit durch einen Geschwindigkeitskoeffizienten kpd beschrieben werden, der sich aus dem Porennutzungsgrad und dem chemischen Reaktionsgeschwindigkeitskoeffizienten errechnet [Raup91]:
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In Analogie zur Serienschaltung von Transportwiderständen ist somit auch ein Gesamtwiderstand für die Reaktionsrate zu definieren:
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Weitere Diffusionsvorgänge und deren Einfluss auf den Reaktionsverlauf werden ausführlichst in der Literatur diskutiert [Spec95, Spec93, Tu34, Pete65] und sollen an dieser Stelle nicht weiter erläutert werden. 

Inwiefern die oben beschriebenen Parameter auch verfügbar sind, wird in Kapitel 6 vorgestellt.

5.4.6.2 Theorie der chemischen Reaktionskinetik

Für die Beschreibung der Reaktionskinetik werden je nach Anwendungsfall unterschiedliche Ansätze genutzt. Dabei kann generell zwischen Makro- und Mikrokinetik unterschieden werden. Eine Mikrokinetik beschreibt dabei auftretende Einzelvorgänge (beispielsweise Ad- und Desorption), während eine Makro- oder Bruttokinetik für eine Darstellung der effektiven Vorgänge hinzugezogen wird. Für die hier auftretenden heterogenen Reaktionen werden üblicherweise zwei Ansätze genutzt [Raup91]: Langmuir-Hinshelwood-Ansatz und Potenzansatz.

Beim Langmuir-Hinshelwood-Ansatz wird die Reaktion in drei Teilschritte unterteilt:

· Adsorption,

· Chemische Reaktion,

· Desorption.

Bei der Modellierung wird die Annahme getroffen, dass ein Schritt geschwindigkeitsbestimmend ist, während die anderen im Gleichgewicht stehen. Wird nun die Oberflächenreaktion als geschwindigkeitsbestimmend gesetzt, ergibt sich für eine Gleichgewichtsreaktion der Stoffe A, B und C
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unter Berücksichtigung der jeweiligen Partialdrücke pA, pB und pC, der Gleichgewichtskonstanten Kp, der Adsorptionsgleichgewichtskonstanten KA und KB sowie der Desorptionsgleichgewichts​konstante KC der folgende Zusammenhang:
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Der Potenzansatz ist eigentlich nur für homogene Reaktionen (beispielsweise Gas-Gas) von Bedeutung. Aus formalen Gründen ist aber eine Nutzung bei heterogenen Reaktionen ebenfalls möglich [Raup91]. Bei der  einfachen Gleichgewichtsreaktion
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lassen sich durch einen Potenzansatz die Reaktionsgeschwindigkeiten (hier beispielhaft für die Hinreaktion) beschreiben:
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Im Gleichgewicht gilt, dass die Hin- und Rückreaktion gleich schnell sind. Daraus lässt sich die chemische Gleichgewichtskonstante Kch herleiten [Holl85]:
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Damit ergibt sich dann die effektive Reaktionsgeschwindigkeit:
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Die Geschwindigkeitskonstante k ist im Allgemeinen temperaturabhängig. Diese Abhängigkeit wird zumeist mit einem Ansatz nach Arrhenius abgebildet:
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Im weiteren Verlauf wird aus vereinfachenden und formalen Gründen der Potenzansatz genutzt. Die bei Gleichgewichtsreaktionen ebenfalls betrachteten Rückreaktionen werden hier aber nicht weiter berücksichtigt, da einerseits das Gleichgewicht bei den endothermen heterogenen Reaktionen (vgl. Abschnitt 5.4.6.3) bei den in Verbrennungsvorgängen üblicherweise hohen Temperaturen weit auf der Produktseite liegt und andererseits durch konkurrierende homogene Reaktionen die Produkte der heterogenen Reaktionen kontinuierlich verbraucht werden. Die Rückreaktionen leisten daher kaum noch einen Beitrag.

5.4.6.3 Umsetzung
Für die Bilanzierung des Reaktors kommen folgende maßgebliche Spezies und dazugehörige Reaktionen in Betracht. Die Spezies zeichnen sich dadurch aus, dass sie einen nennenswerten Anteil an der Masse von Abfall und einen hohen Anteil am Wärmehaushalt der Reaktion haben.

Feste/flüssige Phase:
Gasphase:

C(s), H2O(l), Asche(s), Flüchtige(l)
CO, CO2, Flüchtige (CmHnOo), H2O(g), O2, N2

Zugelassene Reaktionen
Zugelassene Reaktionen

Trocknung
H2O(l) ( H2O(g)
Pyrolyse, Entgasung
Fl(l)  ( Fl(g)
Vergasung
C(s) + H2O(g) ( CO(g) + H2(g) (Wassergas-Reaktion)

C(s) + CO2(g) ( 2 CO(g) (Boudouard-Reaktion)

C(s) + ½ O2(g) ( CO(g) (partielle Oxidation)
Ausbrand:
CO(g) + ½ O2(g) ( CO2(g)
CmHnOo(g) + (m+¼n-½o) O2(g) ( mCO2(g) + ½nH2O(g)

H2(g) + ½ O2(g) ( H2O(g)

Die partielle Oxidation von Kohlenstoff wird der vollständigen Oxidation in der Grenzschicht um das Partikel vorgezogen, da bei hohen Temperaturen die Sauerstoffkonzentration in der Grenzschicht so weit absinkt, dass keine vollständige Oxidation zu erwarten ist.

Insgesamt ergibt sich der folgende Verbrennungsverlauf eines Brennstoffpartikels (Abbildung 5-15):
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Abbildung 5-15:

Teilschritte beim Verbrennungsablauf eines Brennstoffpartikels

Trocknung

Die im Abfall enthaltene Feuchtigkeit (Wassergehalt) kann in 

· Haftflüssigkeit,

· Kapillarflüssigkeit,

· Quellflüssigkeit und

· chemisch gebundene Flüssigkeit

unterteilt werden [Chry95]. Je nach Art sind unterschiedliche Trocknungsregime dominierend, die entscheidend Einfluss auf die Dauer der Trocknung haben können. Ausführliche Beschreibungen dazu sind in der Literatur zu finden (beispielsweise [Mers80]).

Es existieren nach Kämper zahlreiche Modelle, die die Trocknung von unterschiedlichen Materialien beschreiben. Diese Ansätze sind aber nicht auf Abfall zu übertragen [Kämp97]. Daher wird hier eine eigene Modellvorstellung entwickelt.

Die hier angewandte Modellierung der Trocknung von Abfall beruht auf der Annahme, dass der dominierende Widerstand die Diffusion des Wasserdampfes durch die gasseitige Grenzschicht ist. Die treibende Kraft stellt die Differenz des Dampfdruckes pH2O,( in der umgebenden Luft bzw. dem umgebenden Rauchgas und des Dampfdruckes pH2O,PG an der Phasengrenze PG um das Partikel dar. Die nachfolgende Abbildung 5-16 zeigt exemplarisch den Dampfdruckverlauf durch die Grenzschicht bei unterschiedlichen Temperaturen.
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Abbildung 5-16:
Dampfdruckverlauf in der Grenzschicht um das Partikel (Zweifilmtheorie)

In der Annahme, dass der Feuchtegehalt des Abfalls sich ausschließlich aus Oberflächenwasser (Haftflüssigkeit) zusammensetzt, wird abgeleitet, dass der Dampfdruck pH2O,PG an der Phasengrenze nur eine Funktion der Temperatur ist. Zudem ist der Stofftransport durch Verdampfung von der Partikeloberfläche in die Grenzschicht schnell gegenüber dem Stofftransport durch die Grenzschicht, da aufgrund der hohen Wärmezufuhr durch Strahlung aus dem Feuerraum und durch die vorgewärmte Primärluft eine stetige Verdampfung bzw. Verdunstung aufrecht erhalten wird.

Die Verdampfung liefert dabei soviel Wasserdampf, dass der jeweilige, temperaturabhängige Sättigungsdampfdruck psH2O(T) an der Phasengrenze aufrechterhalten wird, bis das Oberflächenwasser verbraucht ist.

Der Partialdruck von Wasser an der Phasengrenze ist daher annahmegemäß jederzeit gleich dem Sättigungsdampfdruck (pH2O,PG = psH2O). Der Sättigungsdampfdruck von Wasser in Luft lässt sich mittels der empirisch hergeleiteten Antoine-Gleichung (T in [°C], psH2O in [kPa]) abschätzen, die im benötigten Temperaturbereich (40°C<T<100°C) Gültigkeit hat:
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Der Stoffstrom durch die Grenzschicht um das Partikel in die umgebende bewegte Gasphase lässt sich damit folgendermaßen beschreiben:


[image: image81.wmf](

)

(

)

P

O

H

S

O

H

O

H

Tr

A

p

T

p

RT

M

r

×

-

×

-

=

¥

,

2

2

2

b

&







       (5-55)


Pyrolyse, Entgasung:

Aufgrund der komplexen Reaktionsabläufe der Vergasungs- und Entgasungsreaktionen von Abfall ist bis jetzt noch kein adäquates Berechnungsmodell vorhanden [Meye97]. Es ist üblich, die ablaufenden Vorgänge bei einer Pyrolyse/Entgasung durch bruttokinetische Ansätze zu beschreiben. Der komplizierte Ablauf kann somit in der Regel nur durch stark vereinfachte Schemata dargestellt werden [Scho01, Kämp97].

Die Konzentration an austreibbaren Flüchtigen ist im Prinzip eine Funktion der Temperatur, so dass bei steigender Temperatur auch eine steigende maximal entgasbare Menge an Flüchtigen vorhanden ist. In der hier gewählten Modellierung wird auf dieses Phänomen nicht weiter eingegangen. Es wird angenommen, dass eine bestimmte Konzentration (definiert durch die Immediatanalyse) an Flüchtigen (cFl) vollständig austreibbar ist.

Es wird ein kinetischer Ansatz genutzt, der durch Daten gestützt wird, die sich aus der Untersuchung der Pyrolyse von BRAM und Hausmüll ergeben haben. Eine wichtige Besonderheit ergibt sich aus der Unterscheidung zwischen Zellulose (z) und Nicht-Zellulose (nz), die sich erheblich in ihrem Entgasungsablauf unterscheiden:
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Kinetische Daten zu diesen Reaktionen sind beispielhaft verfügbar in den Untersuchungen von Cozzani [Cozz95] und Garcia [Garc95].

Tabelle 5-4:
Kinetische Daten zur Pyrolyse und Entgasung von Hausmüll und BRAM

Untersuchter Vorgang
k0
EA
Quelle

Pyrolyse BRAM (Zelluloseanteil)
9,4(1015 [1/s]
216,6 [kJ/mol]
[Cozz95]

Pyrolyse BRAM (Hemizellulose)
1,1(1014 [1/s]
174,1 [kJ/mol]
[Cozz95]

Pyrolyse Abfall (Zellulose)
2,92(109 [1/s]
136,1 [kJ/mol]
[Garc95]

Pyrolyse Abfall {Nichtzellulose)
1,13 [1/s]
26,84 [kJ/mol]
[Garc95]

Es existieren darüber hinaus auch zahlreiche Veröffentlichungen zur kinetischen Beschreibung der Pyrolyse von Kunststoffen, Zellulose, Holz (allg. Biomasse) und Kohle. Tabelle 5-5 zeigt einen knappen Überblick über Untersuchungen zu alternativen Brennstoffen:

Tabelle 5-5:
Kinetische Daten zur Pyrolyse/Entgasung von alternativen Brennstoffen

Untersuchter Vorgang
k0
E
Quelle

Pyrolyse (Zellulose)
8,3 [1/s]
132,88 [kJ/mol]
[Haja82]

Pyrolyse (Holz)
5,33 [1/s]
81,93 [kJ/mol]
[Nunn85]

Pyrolyse (PE)
1,1(1015 [1/s]
248,0 [kJ/mol]
[Cozz95]

Pyrolyse (Kohle)
6,0(1010 [1/s]
110,0 [kJ/mol]
[Vond94]

Wegen der großen, hier aufgezeigten Parameterdifferenzen lassen sich bei dem entwickelten Modell über eine geeignete Komposition (Gewichtung Zelluloseanteil zu Nichtzellulose-Anteil) der Kinetiken spezielle Entgasungseigenschaften durch den Nutzer einstellen und somit an eine Vielzahl unterschiedlicher Brennstoffe anpassen.

Die hier erwähnten Differenzen lassen sich allgemein durch individuelle stoffspezifische Eigenschaften erklären.

Vergasung

Als Vergasungsreaktionen werden die partielle Oxidation, die Boudouard-Reaktion und die Wassergasreaktion herangezogen. Wie bereits in Abschnitt 5.4.6.2 erwähnt, werden die Rückreaktionen vernachlässigt.
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für die partielle Oxidation,
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für die Boudouard-Reaktion und
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für die Wassergas-Reaktion.

Die kinetischen Daten zu den Vergasungsreaktionen können den einschlägigen Veröffentlichungen entnommen werden, die sich mit der Kohlechemie beschäftigt haben. Bemerkenswert ist die Angabe der kinetischen Daten durch Bürkle et al., die sich direkt auf Koks aus Siedlungsabfällen beziehen [Bürk99]. Dabei ist zu beachten, dass diese Bruttokinetik einerseits auf den Sauerstoffpartialdruck bezogen ist und andererseits nicht nach Vergasungsregimen differenziert:

Tabelle 5-6:
Kinetische Daten zur Vergasung von Kohle (Koks)

Untersuchter Vorgang
k0
EA [kJ/mol]
Quelle

Boudouard-Reaktion
3,0(1012 [1/s]
300
[Raup91]

Wassergas-Reaktion
5,28(1011 [1/s]
280
[Raup91]

Partielle Oxidation
1,22(105 [(mol/m³)-0,5∙1/s]
104
[Raup91]

Abfallkoksabbrand
9,125(104 [mol/(m² s Pa)]
224,7
[Bürk99]

Homogene Gasphasenreaktionen

Die Reaktionen in der Gasphase sind direkt aus der Forschung zur Kraftwerkstechnik (Kohleverbrennung) ableitbar. Wesentliche Unterschiede liegen zwischen konventioneller Kraftwerkstechnik und der thermischen Abfallbehandlung aber in den auftretenden Konzentrationen der einzelnen Spezies. 

Als primäre Verbrennungsedukte, die in einer kinetischen Betrachtung berücksichtigt werden, sind Kohlenmonoxid CO, Flüchtige (gerechnet mit den Stoffeigenschaften von Methan, vgl. Abschnitt 5.4.6) und Wasserstoff H2 zu nennen. Diese Edukte entstehen sowohl während der Pyrolyse- und Entgasungsphase als auch in der Vergasungsphase des festen Koksrückstandes (vgl. dazu den vorherigen Abschnitt). Weitere gasförmige Stoffe wie Kohlendioxid CO2 und Wasser H2O sind ebenfalls vorhanden, reagieren aber nicht mehr mit Sauerstoff.

Die zugrundegelegten Reaktionsgleichungen, auf denen die kinetischen Daten basieren, sind in der folgenden Aufzählung aufgeführt:
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Der folgende kinetische Ansatz findet bei der Modellierung Berücksichtigung:
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       (5-61)

Die kinetischen Daten, die in Tabelle 5-7 aufgeführt sind, entstammen Zusammenstellungen durch Görner und Leuckel [Görn91, Leuc79]:

Tabelle 5-7:
Zusammenstellung der kinetischen Daten zur Beschreibung der Gasphasenreaktionen [GÖRN91, LEUC79]

Stoff
k0
[(mol/cm³)1/(a1+a2)∙1/s]
EA
[J/mol∙K]
c1
[mol/cm³]
a1
[-]
c2
[mol/cm³]
a2
[-]

Fl (CH4)
1013,2
24.000
Fl (CH4)
0,7
O2
0,8

CO
1014,11
125.540
CO
1
O2
0,5

H2
1016,52
41.000
H2
0,85
O2
1,42

5.5 Anforderungen an das Modell und typische Lösungsvorschläge

Neben einer Überprüfung der Gültigkeit der Modellvorstellung (Validität) werden oftmals auch weitere Anforderungen an Modelle gestellt. Die wichtigsten dieser so genannten anwendungsorientierten Anforderungen für die thermische Abfallbehandlung auf Rostsystemen sind im Folgenden zusammengestellt.

Tabelle 5-8 fasst die typischen Anforderungen an die Modellierung zusammen, welche in industriellen Fragestellungen vorkommen. Ergänzend werden die jeweiligen Lösungsmöglichkeiten dargestellt.

Tabelle 5-8:
Anwendungsorientierte Anforderungen an das Modell und Lösungsstrategien, Teil 1

Abbildung von...
Exogener Leitparameter
Lösung

Vermischung, Schürung, Brennstofftransport
Rostart
Quervermischungsfaktor und abgeleitetes Verweilzeitverhalten

Geometrie Feuerraum, Zündungsverhalten
Strömungsführung Gas
Berücksichtigung von Stützberechnungszellen für über dem Brennbett liegende Gasphase

Zusammensetzung Abfall
Wasser-, Asche-, Brennstoff-, Schadstoffgehalt
Brennstoffgemisch abstrahiert auf Koks, Asche, Wasser und Flüchtige plus Definition Ersatzmodell für Flüchtige [CmHnOoNrSqClr]

Ausdehnung Abfallschüttung
Schüttschichthöhe, -dichte
Ableitung aus Umsatz, Brennstoffzustand

Schadstoffentstehung
Konzentrationen CO, NOx, SOx, HCl
Thermodynamische GGW-Berechnung als Postprocessing

Tabelle 5-8:
Anwendungsorientierte Anforderungen an das Modell und Lösungsstrategien, Teil 2

Abbildung von...
Exogener Leitparameter
Lösung

Verklumpungsneigung im Trichter
Korngröße
Faktor zur Kornvergröberung, Faktor zur Erniedrigung von Partikelanzahl

Einfluss von Roststürzen
Korngröße
Faktor zur Kornverkleinerung, Faktor zur Erhöhung von Partikelanzahl

»Wurmlöcher«, Channeling
Freier Sauerstoff im Rauchgas
Faktor zur Begrenzung des Sauerstoffangebots

Strähnenbildung und 
-ausbreitung in Gasphase
Lokale Schadstoffkonzentration, Vermischungsverhalten Gasphase
Einbringung einer lokalen Kaltgasquelle (Durchblasen) bzw. einer zus. Schadstoffquelle (per Handeingriff) in Kombination mit CFD-Modell

Korrosion/Erosion
Abtragung Wandmaterial, CO-, HCl-Konzentration
Ermittlung wandnaher Gaskonzentrationen in Verbindung mit CFD-Modell, nur Ableitung von erhöhter Wahrscheinlichkeit möglich

Ergänzend dazu ist es von Interesse, zu überprüfen, inwieweit die Aufgaben aus dem Lastenheft (vgl. Abschnitt 5.3) mit dem vorliegenden Modell gelöst werden (Tabelle 5-9):

Tabelle 5-9:
Gegenüberstellung Pflichten- und Lastenheft sowohl Lösungsansatz

Pflichtenheft
Lastenheft
Lösungsansatz

Brennstoffqualität
Zusammensetzung und spezifisches Partikelmodell
Kennwerte (Dichte, Wärmekapazität, Heizwert, Leitfähigkeit etc.) über Elemente bestimmen, Partikel kugelig

Brennstoffschüttung
Schüttungsporosität, spezifisches Partikelmodell
Schüttungsporosität konstant, Partikelkern aus Asche

Rostart
Vermischung (Dispersion) und Transportverhalten
Vermischung erfolgt vorrangig über geometrische Verhältnisse und Prozessparameter

Verbrennungslufteintrag
Lufteintrag, mögliche Variablen berücksichtigen
Einteilung der Zellen entsprechend der Primärluftzonen, variable Zusammensetzung der Primärluft vorsehen, Stoffwerte temperaturabhängig

Reaktionsprodukte
Trocknungs- und Entgasungsmodell, Boudouard- und Wassergasreaktion
Berücksichtigung von CO, CO2, H2O, O2, Flüchtigen, H2, N2 und ggf. NOx, SOx, HCl 

Geometrieeinfluss
Feuerraumausgestaltung
Einführung von (Stütz-) Berechnungszellen für die Gasphasenströmung

Unterschiedliche Verbrennungskonzepte auf Rostbasis
Berücksichtigung von charakterisierenden Eigenheiten (Vermischung, Transportverhalten)
Einführung unterschiedlicher Vermischungsfaktoren, Freiheit der Wahl von Geometriekonzepten

Hinreichende Genauigkeit
Genauigkeit erfordert Erfüllung qualitativer Beobachtungen
Validierung anhand von Messwerten aus bestehenden Anlagen bzw. über bekannte Beobachtungen, ggf. Anpassung in semi-empirischen Ansätzen

Berechnungszeit praxis-orientiert und anwendungsnah
Minimaler geeigneter Detaillierungsgrad
Berechnungszeit deutlich kleiner als halber Tag (CFD-Simulation oftmals länger als 1 Tag)
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