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NUMERICKA ANALIZA IZGARANJA AMONIJAKA KAO BEZUGLJICNOG
ALTERNATIVNOG GORIVA U EKSPERIMENTALNOM PREDMIJESANOM
GORIONIKU

SAZETAK

Amonijak predstavlja bezugljicno alternativno gorivo i moguce rjeSenje u tranziciji prema
niskouglji¢noj ekonomiji, ali kinetika izgaranja je i dalje aktualan istrazivacki problem. U ovom
radu provedena je simulacija izgaranja amonijaka u eksperimentalnom predmijeSanom
gorioniku. Analizirani su utjecaji razli¢itih modela turbulencije na polja fizikalnih svojstava te
koncentracije produkata na izlazu simulacijske domene. Za izradu rada koristen je programski
paket za ra¢unalnu dinamiku fluida baziran na metodi kontrolnih volumena.

Cilj ovoga rada je unaprijediti razumijevanje procesa izgaranja amonijaka za industrijske radne
uvjete variranjem modela turbulencije te omjera gorivo/zrak. Primjena razli¢itih modela
turbulencije je pokazala zadovoljavaju¢a podudaranja s eksperimentalnim mjerenjima.
Simulacije predvidaju razine CO2 nizZe od eksperimentalnih, ali pokazuju isti trend variranjem
omjera gorivo/zrak. Predvidanja koncentracija NO pokazuju zadovoljavajuc¢u to¢nost u
usporedbi s eksperimentalnim vrijednostima za slucaj blizu stehiometrijskog omjera. Ovaj rad
doprinosi Sirenju trenutnog znanja o izgaranju amonijaka pri radnim uvjetima usko nalik onima
u industrijskim postrojenjima. Ocekuje se da saznanja iz ovog rada pomognu pri budu¢im
analizama prilikom konstruiranja stvarnih industrijskih sustava za izgaranje amonijaka.

Klju¢ne rijeci: I1zgaranje amonijaka, ratunalna dinamika fluida, metoda kontrolnih volumena

NUMERICAL ANALYSIS OF AMMONIA COMBUSTION AS A NON-CARBON
ALTERNATIVE FUEL IN AN EXPERIMENTAL PREMIXED BURNER

SUMMARY

Ammonia represents an alternative carbon-free fuel and a possible solution towards transition
to a low carbon economy, although combustion kinetics is currently still a major problem. In
this work, simulation of ammonia combustion in an experimental premixed burner has been
conducted. The effect of different turbulence models on physical value fields, as well as species
concentrations at the domain outlet was analysed. For this work, a computational fluid
dynamics software based on the finite volume method was used.

The object of this work is to enhance the current understanding of the ammonia combustion
process for industrial operating conditions by varying turbulence models and fuel/air ratio.
Application of various turbulence models has shown satisfactory agreement to experimental
measurements. Predictions of CO2 concentrations were lower than experimental measurements,
although a similar trend by varying fuel/air ratio was achieved. Predicted NO concentrations
were matched with experimental data for the case nearest to stoichiometric conditions. This
work contributes to the extension of current knowledge of ammonia combustion at operating
conditions closely resembling those in industrial plants. It is expected that obtained findings
from this work will help in future analysis while designing real industrial systems for ammonia
combustion.

Keywords: Ammonia combustion, computational fluid dynamics, finite volume method
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1. Uvod

Vecina danaSnjih energetskih potreba se snabdijeva fosilnim gorivima koja imaju izrazen
negativan utjecaj na okoliS. Potrebna je revizija energetskih izvora u svrhu dugotrajnog
odrzivog razvoja civilizacije te smanjenja nastalih negativnih efekata poput porasta prosjecne
globalne temperature, porasta razine morske vode i sve ucestalije pojave kiselih kisa.
Posljednjih godina razmatra se primjena amonijaka kao bezuglji¢nog goriva te vektora vodika
u tranziciji prema niskougljicnoj ekonomiji. Uslijed brojnih prepreka primjeni amonijaka
provedena su brojna istrazivanja u posljednjih nekoliko desetlje¢a kako bi se pronasao
optimalni pristup integraciji amonijaka u moderne energetske sustave.

1.1. Klimatske promjene

Znacajno povecanje emisija CO2 u atmosferu od pocetka industrijske revolucije predstavlja
stvaran problem s posljedicama u vidu globalnog zatopljenja [1]. U razdoblju od
predindustrijske ere do danas prosje¢na globalna temperatura je porasla za ~1.15°C S§to
predstavlja akumulaciju velike koli¢ine topline. Ta akumulirana toplina je uzro¢nik sljedecih
promjena: regionalnih i sezonskih temperaturnih ekstrema, smanjenja koli¢ine snijega i leda u
polarnim krajevima, pojacavanje kisa i padalina te promjena podrucja pogodnih za stanovanje
mnogih zivotinjskih i biljnih vrsta [2]. Meduvladin panel o klimatskim promjenama (eng.
Intergovernmental Panel on Climate Change - IPCC) predvida za 21. stolje¢e dodatan porast
prosjeéne globalne temperature, porast ekstremnih temperatura te porast broja dana s ekstremno
visokim temperaturama naspram 20. stolje¢a. Takoder se predvidaju promjene u energetskim i
vodenim ciklusima te atmosferskoj recirkulaciji i distribuciji mase [3]. Ujedno, uslijed porasta
prosjecne temperature dolazi do taljenja santi leda koje akumuliraju vodene rezerve u polarnim
predjelima planete s posljedicom porasta razine morske vode, pada saliniteta, promjena
kopnenih stanista i sl. [4].

Slika 1 prikazuje porast koncentracije CO2 u atmosferi od pocetka prve industrijske revolucije
do danas. Uslijed naglog industrijskog razvoja od sredine 20. stoljea zabiljezen je
eksponencijalni rast emisija CO- [5]. Neke od mjera za smanjenje CO2 su smanjenje potrosnje
primarne energije dobivene iz fosilnih goriva, razvoj efikasnijih sustava izgaranja te smanjenje
negativnih utjecaja na prirodne sustave apsorpcije CO2 poput nekontroliranog kré¢enja Suma te
oneciS¢enja mora 1 oceana.

SveuciliSte u Zagrebu Metalurski fakultet 1
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Slika 1. Graficki prikaz porasta emisija CO> u atmosferi te godi$njih emisija za razdoblje od
1750 do 2019 [5]

Kyoto protokol koji je stupio na snagu 2008. godine ima za cilj kontrolu antropogenih emisija
staklenickih plinova. Konacni cilj je stabilizacija koncentracija stakleni¢kih plinova unutar
atmosfere na razinu koja bi sprijecila nepovratne promjene klimatskog sustava. Dopunom iz
Dohe u 2012. godini dogovorene su daljnje mjere smanjenja emisija staklenic¢kih plinova.
Pariskim sporazumom iz 2016. godine dogovorene su medunarodne mjere za smanjenje porasta
prosjecne globalne temperature ispod 2°C naspram predindustrijskog razdoblja. Bezuglji¢na
goriva poput amonijaka i vodika predstavljaju mogucu rutu smanjenja globalnih emisija
staklenickih plinova te smanjenja ovisnosti o fosilnim gorivima.

1.2. Dusikov ciklus

Prijelaz s ovisnosti o fosilnim gorivima koja oslobadaju ugljik u atmosferu na goriva bogata
duSikom traZi podrobno razumijevanje i predvidanje mogucih utjecaja na okoliS. Kruzenje
dusika kroz prirodu u vidu dusikovog ciklusa je vazna tema koja, za razliku od ciklusa ugljika
ili vode nije Siroko poznata. Dusik iz atmosfere u obliku molekula N2 igra klju¢nu ulogu zajedno
s fiksnim dusikom u morima, zemlji te zivim organizmima [6].

Slika 2 prikazuje glavne atmosferske, kopnene te morske izmjene dusikovog ciklusa. Prilikom
elektriénih praznjenja u atmosferi, uslijed oslobadanja velike koli¢ine energije dolazi do
razdvajanja N2 molekula te nastanka NO2 koje bakterije i biljke mogu Koristiti. Nitrogene
bakterije u tlu te nitrificiraju¢e alge u moru vezu atmosferski dusik te time obogacuju tlo 1
vodene povrsine fiksnim duSikom. Biljke iskoriStavaju fiksni duSik za vlastiti rast, a Zivotinje
te biljke konzumiraju, ugibaju i vrac¢aju dusik u tlo. Denitrificirajuce bakterije oslobadaju dusik
nazad u atmosferu. Prirodni dusikov ciklus time odrzava ravnotezu u okolisu. Uslijed ljudskog
djelovanja u vidu izgaranja i koristenje umjetnih gnojiva dolazi do uvodenja dodatnog dusika
u tlo i u vodene povrsine, ¢ime dolazi do remecenja ravnoteze, a Sto rezultira negativnim
utjecajem na okolis.

SveuciliSte u Zagrebu Metalurski fakultet 2
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Slika 2. Prikaz dusikovog ciklusa u prirodi

Ispustanje dodatnog dusika u okoli§ moze prouzrokovati nepozeljne pojave uslijed remecéenja
prirodne ravnoteze. Proizvodnja amonijaka pomoc¢u Haber-Bosch postupka za poljoprivredne i
druge industrije je zapocela prije vise od 100 godina Sto predstavlja veliko bogatstvo podataka
za predvidanje u¢inka ispustanja dusika u okolis [6,7].

1.3. Amonijak kao gorivo

Trenutno se priblizno 80% globalnih resursa amonijaka primjenjuje u poljoprivredne svrhe u
obliku gnojiva. Preostala koli¢ina se koristi u svrhe proc¢i§¢avanja vodoopskrbnih sustava te
koristenja u rashladnim uredajima. Takoder se primjenjuje u industriji tekstila, pesticida,
plastika i eksploziva [8,9]. Amonijak je pronasao i $iroku upotrebnu vrijednost pri proizvodnji
Na>COs, sintetskih vlakana, gume te u svrhu ¢is¢enja. Amonijak je Stetan za ljudsko zdravlje,
no intenzivan miris je moguce osjetiti pri koncentracijama od 20 ppm, a zbog niske gustoce,
amonijak brzo prelazi u vise slojeve atmosfere [10].

Vodik je uvijek privlacio paznju kao bezuglji¢no gorivo, no uslijed brojnih izazova poput
energetski skupog procesa proizvodnje, slabo razvijene infrastrukture za distribuciju te visokih
troSkova skladiStenja, nije pronaSao Siroko podrucje upotrebe. Visok udio vodika unutar
amonijaka omogucuje njegovu primjenu kao energetskog vektora za iskoristenje vodika.
Amonijak posjeduje razvijenu infrastrukturu za proizvodnju i transport uslijed dugotrajne
primjene u kemijskoj, farmaceutskoj i prehrambenoj industriji. Amonijak je bezuglji¢no gorivo
te njegovim izgaranjem kao nusprodukt nastaju vodena para, dusik te dusikovi oksidi (NOx).
Amonijak kao bezugljicno gorivo je jos u fazi razvoja zbog brojnih nedostataka poput niske
laminarne brzine plamena, visoke temperature samozapaljenja, uskog raspona zapaljivosti te
negativnog ekoloskog ucinka uslijed toksi¢nih NOy emisija.

Cuvanje, transport i distribucija amonijaka je zna¢ajno jednostavnija, jeftinija i sigurnija
naspram vodika. Moguce ga je skladistiti na sobnoj temperaturi pri tlaku od 10 bara, dok je za
vodik potrebno najmanje 248 bara pri istoj temperaturi. U kapljevitom obliku amonijak
posjeduje vecu volumensku energetsku gustoc¢u od prirodnog plina i vodika. Amonijak takoder
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posjeduje visi oktanski broj od drugih goriva, uslijed ¢ega pokazuje bolju ucinkovitost pri viSim
omjerima kompresije [11].

Istrazivanje i razvoj amonijaka kao energetskog resursa usmjereno je na razvoj tehnika
izgaranja te ujedno i razvoj KkoriStenja mjeSavina goriva poput amonijak/vodik te
vodik/amonijak/metan. Amonijak posjeduje potencijal da postane vazno bezuglji¢éno gorivo
buduénosti zajedno s drugim oblicima kemijski pohranjene energije poput vodika i ugljicnih
goriva dobivenih iz obnovljivih izvora energije.

Primjena amonijaka kao isplativog energetskog resursa zahtijeva savladavanje odredenih
barijera:

e sinteza amonijaka bez uglji¢nih emisija;

e iskoristivost amonijaka kao goriva za dobivanje energije;

e javno prihvacanje kroz regulacije sigurnosti te uklju¢enosti javnosti;

e ekonomska isplativost za integraciju tehnologija i zelenu proizvodnju amonijaka.
Sinteza amonijaka putem obnovljivih izvora energije poput vjetra ili solarne energije je od
presudne vaznosti u odrzavanju ekoloske prihvatljivosti amonijaka kao bezuglji¢nog goriva.
Sinteza amonijaka se najve¢im dijelom provodi koriste¢i prirodni plin te druga fosilna goriva.
Postupak dobivanja amonijaka zahtijeva prevodenje ugljikovodi¢nog goriva u plinoviti vodik.
Zatim se dobiveni vodik dovodi u reakciju s dusikom putem Haber-Bosch postupka ¢ime
nastaje amonijak [12].

1.4. Numericki alati

Racunalna dinamika fluida (eng. Computational Fluid Dynamics - CFD) je grana mehanike
fluida koja primjenjuje numericke analize te podatkovne strukture za analizu i rjeSavanje
problema. Primjenom racunalnih alata provode se proracuni potrebni za simuliranje Strujanja
fluida. Neprekidan razvoj racunalne dinamike fluida doprinosi razvoju modela 1 programskih
paketa vece brzine i1 preciznosti, ¢ime se smanjuju vrijeme i potrebni ra¢unalni resursi za
rjeSavanje kompleksnih problema. Validacija racunalnih modela se provodi usporedbom
rezultata s eksperimentalnim mjerenjima.

Primjenom kemijske kinetike u simulacijama racunalne dinamike fluida moguce je predvidjeti
kompleksne kemijske procese poput izgaranja. Kemijska kinetika unosi eksperimentalno
dobivene vrijednosti za brzine kemijskih reakcija te omogucuje opisivanje utjecaja
eksperimentalnih uvjeta na brzine kemijskih reakcija, mehanizme i prijelazna stanja.

Razvoj detaljnih mehanizama kemijske kinetike izgaranja omogucava predvidanje rezultata
eksperimentalnih sustava. Razvoj mehanizma zahtijeva relevantne podatke o sustavu poput
reaktivnosti kemijskih vrsta, brzine plamena te analize osjetljivosti.

Racunalna dinamika fluida s naprednom kemijskom kinetikom Koristi se za simuliranje procesa
izgaranja s ciljem analize procesnih parametara i formiranja NOx emisija. Mehanizmi s nizim
brojem kemijskih vrsta i reakcija smanjuju potrebu za ra¢unalnim resursima na racun to¢nosti
simulacija te je potrebno prona¢i optimum izmedu preciznosti i uc¢inkovitosti [1]. Mehanizmi
izgaranja amonijaka su tema mnogih istrazivanja jo§ od 1965. godine kada je Newhall [2]
izraCunao emisije i performanse motora na amonijak. Velik broj istrazivanja je u posljednjim
godinama provedeno s tematikom izgaranja amonijaka kao i drugih alternativnih goriva [13].
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1.5. Cilj diplomskog rada

Uslijed globalnih klimatskih promjena uzrokovanih ispustanjem znacajnih koli¢ina CO2 u
atmosferu pokazala se potreba za smanjenjem emisija te smanjenjem negativnog ljudskog
uc¢inka na okoli$. Bezuglji¢na goriva su jedan od na¢ina smanjenja emisija CO> te je potrebno
istraziti mogucu primjenu i njihov utjecaj na okoliS. Amonijak je predlozen kao bezuglji¢no
gorivo vrijedno istrazivanja uslijed brojnih prednosti naspram vodika. Amonijak se primjenjuje
u raznim industrijskim podru¢jima od pocetka 20. stoljeca te posjeduje razvijenu proizvodnu i

distribucijsku infrastrukturu. 1zgaranjem amonijaka nastaju emisije NOx ¢iji je negativni utjecaj
na okoli§ potrebno ograniciti ili u potpunosti ukloniti.

Cilj rada je ispitati utjecaj razli¢itih modela turbulencije na simulaciju izgaranja smjese goriva
s amonijakom za razliite omjere gorivo/zrak te wusporediti dobivene rezultate s
eksperimentalnim mjerenjima. U nastavku rada opisan je matemati¢ki model koriSten u
racunalnoj dinamici fluida implementiran u komercijalni programski paket AVL FIRE™,
Takoder, prikazane su postavke numeri¢ke simulacije te analiza rezultata polja temperature,
brzine strujanja i koncentracija kemijskih vrsta te usporedba simulacijski dobivenih predvidanja
naspram eksperimentalnih mjerenja.
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2. Matemati¢ki model

U sljede¢em poglavlju dan je pregled najvaznijih matemati¢kih modela implementiranih u AVL
FIRE™, programski paket za racunalnu dinamiku fluida koriSten u izradi ovoga rada.

2.1. Zakoni ouvanja

Ocuvanje fizikalnih svojstava moze biti objaSnjeno poznavaju¢i opcéu definiciju da je
vremenska promjena svojstva unutar kontrolnog volumena jednaka sumi povrSinskog toka
svojstva kroz granice kontrolnog volumena te izvora ili ponora tog svojstva unutar kontrolnog
volumena.

2.1.1. Zakon ocuvanja mase

Prema zakonu o¢uvanja mase, masa tijela je konstantna u slucaju izostanka izvora i ponora
mase unutar tijela. Matematicki se to moze iskazati u sljedecem integralnom obliku:

d

Vm(®)

Vremenski porast mase unutar elementa fluida je:

d ap
— = — 2
o (pOx8y87) = == 6x8ydz (2

Za diferencijalni volumen mozemo uzeti kocku u Kartezijevom koordinatnom sustavu. Maseni
tokovi usmjereni prema volumenu uzrokuju porast mase i imaju pozitivan predznak, dok tokovi
usmjereni od volumena uzrokuju pad mase te imaju negativan predznak. Slika 3 prikazuje
protok mase za diferencijalni volumen. Maseni protok kroz stranicu volumena definira se
koristenjem gustoce, povrsine stranice te normalne komponente brzine za tu stranicu.

dpw) 1

Pt 2
dpv) 1
+ =0
v
K I
S |
~ : d(pu 1
\\ : pu+ (5)()-5&
—— ° | T
dpu) 1 (x, v 2!
pu-— % T {\?\
) S
pv— ‘9(”")-%6)/

Slika 3. Maseni protoci kroz stranice diferencijalnog volumena [14]

Porast mase unutar elementa je sada povezan s ukupnim tokom kroz stranice volumena.
Sumiranjem svih tokova sa Slika 3 te dijeljenjem s elementarnim volumenom dxdydz dobivamo
sljededi izraz:
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ap N d(pu) N 2(pv) N d(pw) _

3
ot ox oy 0z 0, ®)
tj. Sto u vektorskoj notaciji mozemo napisati u obliku:
0
L div(pu) = 0 (4)

ot

Dobiveni izraz opisuje u 3 prostorne dimenzije ocuvanje mase u nekoj tocki stlacivog fluida.
Prvi ¢lan izrazava promjenu gustoée po vremenu. Drugi ¢lan opisuje ukupni protok mase kroz
volumen te se naziva konvektivnim ¢lanom.

Za nestlacivi fluid (tj. kapljevinu) gustoca p je konstantna te jednadzbu mozemo napisati u
sljede¢em obliku:

. %)
divu=20
6u+0v+0w_0 ©)
ox dy 0z

2.1.2. Zakon ofuvanja koli¢ine gibanja

Prema drugom Newtonovom zakonu promjena koli¢ine gibanja Cestice fluida jednaka je sumi
sila koje djeluju na Cesticu. Razlikujemo dvije vrste sila: povrsinske sile i volumne sile. Stanje
naprezanja unutar fluida definirano je pomoc¢u tlaka (p) te devet komponenti viskoznog
naprezanja (z). Slika 4 prikazuje utjecaj tlaka i komponenti viskoznog naprezanja na
diferencijalni volumen.

Slika 4. Komponente naprezanja na stranice diferencijalnog volumena [14]

Analogno postupku primijenjenom za dobivanje izraza za ouvanje mase, dobivamo izraz za
oCuvanje koli¢ine gibanja. Jednadzba koli¢ine gibanja za X-komponentu se dobiva
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izjednacavanjem promjene koli¢ine gibanja u X-smjeru cestice fluida s ukupnom silom
uzrokovanom povrsinskim naprezanjima uz uklju¢ivanje doprinosa uslijed izvora:

Du  9(—p+ Tyy) N 0Ty N 0T,

g 7
P Dt 0x dy 0z S )

gdje Swx predstavlja izvor koli¢ine gibanja x-komponente po jedinici volumena i jedinici
vremena. lzrazi zay i z-komponente se dobivaju analognim postupcima:

& _ 0Tyy N 6(—p + Tyy) N 0T,y

S
Pt~ ox 9y 9z 1 oMy 8)
Dw 07y, aTyz A(—p + 7,,)
cw_ S 9
Pt~ ox T oy T oz Mz )

2.1.3. Zakon oCuvanja energije

Jednadzba dolazi od prvog zakona termodinamike koji navodi da je promjena energije
diferencijalnog volumena fluida jednaka zbroju toplinskih tokova kroz stranice tog volumena i
radu sila izvr§enom nad njime.

Rad koji povrsinske sile obavljaju jednak je umnosku komponenata sila i brzine u smjeru
djelovanja sile. Ukupni rad u x-smjeru je dan sljede¢im izrazom:

d(u(—p+ 1) 0(uty,) d(utry)
+ +
dx ady 0z

6,0y 0, (10)

Analognim postupkom dobiju se izrazi za y i z-smjer. Ukupni rad po jedinici volumena na
diferencijalni volumen fluida od strane svih povrsinskih sila dobije se kao suma svih smjerova
podijeljena s volumenom ox dy J;. Clanovi koji sadrze tlakove se mogu zajedno napisati u
sljede¢em obliku:

d(up) d(vp) 9d(wp) .
o "oy oz = —div(pu) (11)

Grupiranjem jednadzbi (10) i (11) dobivamo izraz za ukupni rad obavljen na volumen fluida od
strane povrSinskih naprezanja:

A(UTyy) N 0(utyy) N (ut,y,) N 9(vyy) N d(vtyy) s

[—div(pu)] +

0x dy 0z dx dy (12)
N a(vrzy) 0(WTyy) N a(wryz) N o0(wt,y)
0z 0x dy 0z

Toplinski tok q se sastoji od 3 komponente; gx, Qy, 0. Prijenos topline diferencijalnom
volumenu fluida uslijed toplinskog toka u x-smjeru dan je sljede¢im izrazom:
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9q, 1 9q, 1 dq
(0 =55 70) ~ (04 T 70)| 00 = G000, 09

Tok zay i z-smjerove se dobiva analognim postupkom, nakon ¢ega proizlazi:

aq,

~% 85x6,6; (14)
dq

— a—ZZ 5,6, (15)

Ukupna toplina dovedena fluidu po jedinici volumena uslijed protoka topline kroz njegove
grani¢ne povrsine je suma tih izraza podijeljena s Jx dy oz:

0y aQy 29,
— — — = —di 16
dx dy 0z divq (16)

Uzimajuci u obzir Fourierov zakon provodenja topline, konaéni oblik brzine dovodenja topline
fluidu uslijed toplinskog provodenja je:

—div q = div(k grad T) 17)

2.1.4. Op¢a transportna jednadzba

Svi prethodno navedeni zakoni o¢uvanja mogu se prikazati u slicnom obliku opée transportne
jednadzbe koja sluzi kao ishodi$na toc¢ka za implementaciju numerickih algoritama u metodi
kontrolnih volumena. Variranjem vrijednosti ¢, difuzijskog i izvorskog ¢lana dobivamo zakone
ocuvanja mase, koli¢ine gibanja i energije.

d
(gt(p) + div(peu) = div(l’ grad ¢) + S, , (18)

gdje I" predstavlja koeficijent difuzivnosti. Transportna jednadzba sadrzi sljedece ¢lanove:
vremensku promjenu varijable ¢, konvekcijski, difuzijski te izvorski ¢lan. Prvi ¢lan je zaduzen
za vremensku akumulaciju ¢ u kontrolnom volumenu, a drugi ¢lan je zaduzen za transport
veli¢ine ¢ uslijed postojanja polja brzine. Difuzijski ¢lan se odnosi na transport ¢ pod utjecajem
njenog gradijenta. Izvorski ¢lan se odnosi na izvore ili ponore koji stvaraju ili unitavaju ¢.

2.2. Sheme diskretizacije

Diskretizacija se provodi na opcoj transportnoj jednadzbi radi njenog prevodenja iz sustava
integralno-diferencijalnih jednadzbi u sustav algebarskih jednadzbi koje racunalo moze
jednostavno rijesiti. Sve sheme diskretizacije moraju ispuniti odredene uvjete, poput
konzervativnosti, ogranic¢enosti i transportivnosti.

Metode diskretizacije se mogu podijeliti na mrezne (eng. mesh metode) i bezmrezne metode
(eng. meshless metode). Mrezne metode ukljucuju 2 koraka:

1. Izrada ra¢unalne mreze kontrolnih volumena podjelom domene na manje dijelove koji
su najcesce trokuti i pravokutnici u 2D, odnosno tetraedri i heksaedri u 3D.

2. Diskretizacija jednadzbi oCuvanja na racunalnoj mrezi.
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2.2.1. Vremenska diskretizacija opée transportne jednadzZbe
Diskretizacijom jednadzbe (18) za nestacionarno strujanje dobiva se:

t+At a(p
[l G2, e T
ft+At z ( 9o
— Yils-=—
t 7 axf

gdje je F je konvekcijski protok, s je povrsina, S)je komponenta izvora veli¢ine ¢ koja stoji uz
nju, Se je komponenta izvora veli¢ine ¢ koja stoji samostalno, P je oznaka kontrolnog
volumena, a f je veli¢ina u srediStu stranice volumena.

(19)

> + Sle(PP + SEVP )
f

2.2.2. Eulerova eksplicitna shema vremenske diskretizacije.

Eulerova eksplicitna shema koristi diskretizaciju ¢lanova u kojoj se primjenjuju stare
vrijednosti ¢°. Ona je prvog reda to¢nosti u vremenu i nestabilna je pri Courant-Friedrich-Lewy
(CFL) broju ve¢em od 1, ali je ratunalno nezahtjevna.

n

0 0

) d¢

ZY: WZF(D?@.»{W'M.
f f

+ Sle(pg + SEVP (20)

f

]

CFL broj je definiran sljede¢im izrazom:

c=2La (21)
=ZLa,

gdje je vt brzina strujanja, d udaljenost dvaju kontrolnih volumena, a At vremenski korak.

2.2.3. Eulerova implicitna shema vremenske diskretizacije.
U implicitnoj diskretizaciji koriste se nove vrijednosti ¢". Ova shema je prvog reda to¢nosti u
vremenu te garantira ogranicenost rjeSenja i bezuvjetno je stabilna.

n 0

" — o n 0¢™"
PP At Vp+ZF(Pf(F'5)_ZVfS 0% |,

+ S1Vp™ + SeVp (22)

Implicitne metode zahtijevaju istodobno rjeSavanje jednadzbi za sve kontrolne volumene. Time
zahtijevaju vece resurse za pohranu podataka i utrosak racunalnog vremena po koraku
integracije. Primjena implicitnih shema pri znatno grubljoj vremenskoj diskretizaciji je
garantirana njihovom bezuvjetnom stabilnoscu.
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2.3. Algoritam povezivanja polja brzine i tlaka

Zamjenom varijable ¢ u opéoj transportnoj jednadzbi sa u, v ili w mogucée je dobiti transportne
jednadzbe za pojedine komponente brzine. Svaka komponenta se pojavljuje u svim
jednadzbama koli¢ine gibanja te je dodatno potrebno zadovoljiti jednadZzbu kontinuiteta.

Za sustave s poznatim gradijentom tlaka proces ra¢unanja komponenti brzina je jednak kao i za
sve druge skalarne veli¢ine. Opéenito, pri racunanju polja strujanja je takoder potrebno
izraCunati i polje tlaka, pri njegovom nepoznatom gradijentu. U slucaju da je strujanje stlac¢ivo
moguce je koristiti jednadzbu kontinuiteta kao transportnu jednadzbu za gustocu i energetsku
jednadzbu za transportnu jednadzbu temperature. Zatim je moguce dobiti tlak iz gustoce i
temperature uz pomo¢ jednadzbe stanja p = p(p, T). U slucaju nestlacivog strujanja, gustoca je
konstantna te nije povezana s tlakom. Tada povezivanje tlaka i brzine uvodi ograni¢enje u
rezultat polja strujanja; ako je to¢no polje tlaka primijenjeno u jednadzbi koli¢ine gibanja,
dobiveno polje brzina bi trebalo zadovoljiti jednadzbu kontinuiteta.

Ovakve potesko¢e se mogu ukloniti primjenom iterativnog rjeSavaca poput SIMPLE (eng.
Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations) algoritma. Tada se primjenjuju
pretpostavljeno polja tlaka za rjeSavanje jednadzbi koli¢ine gibanja te jednadzba korekcije tlaka
¢ime se dobiva polje korigiranog tlaka, koje se zatim koristi za azuriranje polja brzine i tlaka.
Postupak se ponavlja do konvergencije spomenutih polja.

2.3.1. SIMPLE algoritam

SIMPLE algoritam je baziran na iterativnom principu raunanja tlaka na pomaknutoj mreZi.
Algoritam je relativno intuitivan za koriStenje te je uspjeSno implementiran u brojne programe
za racunalnu mehaniku fluida. Ova metoda rjeSavanja je iterativna te je niz koraka nuzno pratiti
korektnim redoslijedom. Slika 5 prikazuje shemu SIMPLE algoritma.

Podetna pretpostavka za
" p*. Ut v, bt

Rijesiti diskretizirane jednadibe

kolidine gibanja

u®, vt

Rijesiti jednadibu korekcije tlaka

P
Korigirati tlak i brzine

RTAT
Rijetiti preostale diskretizirane

transportne jednadibe

T

Konwvergencija? STOP

Slika 5. Shema SIMPLE algoritma
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Prilikom odredivanja vrijednosti varijable unutar ¢vora primjenjuju se vrijednosti susjednih
¢vorova oznacenih indeksima (1, 1, J, j). Slika 6 prikazuje kontrolni volumen.

J+1
M
-1,j+1 et
& & 1
n
- ]
W W TP g E
» - ® i1
i-1, -1 i+1,j-1
> J-1
I-1 i-1 | i+1 I+1

Slika 6. Kontrolni volumen za diskretizaciju jednadzbe kontinuiteta
Prorac¢un zapocinje pretpostavljanjem polja tlaka p* te se rjeSavaju diskretizirane jednadzbe

koli¢ine gibanja za vrijednosti u* i v*:

ajjup; = Z AnplUnp + (P1—1,) —PI)A; + by (23)

apjv;; = Z AnpVnp + (01 -1 — P1))Arj + by (24)
Definiranjem korekcije p' kao razlike izmedu prave vrijednosti polja p i pretpostavljene
vrijednosti p* dobivamo:
p=p +p (25)

Analognim postupkom definiramo korekcije u' i v' za odredivanje to¢nih vrijednosti u i v.
Supstitucijom ispravne vrijednosti p u jednadzbe koli¢ine gibanja dobiva se polje to¢nih brzina
(u, v). Koriste¢i formule za korekciju dobivamo sljedece izraze:

ai,]ulg,] = Z AnpUnp + P1-1,; — D1 Aiy (26)
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ajvi; = Z AnpVnp + D1 -1 — P1))ALj (27)

Clanove Y anbU'nb | Y anbV'nb moZemo izostaviti u daljnjem radu radi pojednostavljenja izraza za
korekciju brzina. Ovo izostavljanje predstavlja glavnu aproksimaciju SIMPLE algoritma.
Ispustanje ¢lana Y anpU'ne omoguéuje primjenu p' unutar racuna te primjenu sekvencijalnog
postupka.

ul{,] = di,](p;—l,] - p;,]) (28)
UI,,j = dl,j(p;,]—l - p;,;), (29)
gdje je:
_ Ay i A
di,] = o | dI,] = a,

Prethodne jednadzbe zajedno opisuju potrebne korekcije, ¢ime dobivamo sljedece izraze:
Uiy =ug; + di,](pll—l,] - Pll,]) (30)

vl,j = UI*,] + dI,j (pll’]_l - pll']) (31)

SIMPLE algoritam zahtijeva da uz jednadzbu ocuvanja koli¢ine gibanja takoder rijeSimo
diskretiziranu jednadzbu kontinuiteta u obliku jednadzbe za korekciju tlaka p':

ap Py = A1 Pre1y + Q-1 yPi-1; + Arj41P1 41 + A j—1Prj—1 + by (32)

Clan b' predstavlja neravnotezu kontinuiteta uslijed netoénog polja brzine u*, v¥. RjeSavanjem
izraza (32) dobivamo korekciju polja tlaka p' za sve tocke te je time moguce pronaci tocno polje
tlaka i brzina. Prethodno izostavljanje Y anpu'nb €lana ne utje¢e na konacno rjesenje jer ¢e p', U'
i V' ¢lanovi imati vrijednost 0 prilikom konvergencije ¢ime je p*=p, u*=u, v*=v.

Jednadzba za korekciju tlaka je podlozna divergenciji te je stoga potrebno Koristiti faktore
podrelaksacije tijekom iterativnog procesa za dobivanje novog tlaka p"™" uz pomo¢ sljedeceg
izraza:

p"Y =p* + app’, (33)

gdje ap predstavlja faktor podrelaksacije tlaka. U slucaju kada ap iznosi 1 pretpostavljeno polje
tlaka p* se korigira za p'. Medutim, korekcija p' je Cesto prevelika za pretpostavljeno polje p*
te dovodi do nestabilnosti proracuna. Vrijednost ap od 0 ne bi uzrokovala korekciju Sto je
takoder nepozeljno. Vrijednost izmedu 0 i 1 za ap dopusta da se pretpostavljeno polje p* pomice
prema to¢noj vrijednosti kroz svaku sljedecu iteraciju uz odrzavanje stabilnosti proracuna.
Prilikom odabira vrijednosti faktora podrelaksacije imamo potpunu slobodu u svrhu dobivanja
konvergencije, no najcesce vrijednosti su u rasponu 0.5 do 0.8, a manje vrijednosti se mogu
koristiti prilikom rada s kompleksnim geometrijama. Optimalne vrijednosti nije moguce
teoretski izraziti, ve¢ su ovisne o samom problemu i specifi¢nostima istog. Moze se reci kako
svaka simulacija posjeduje individualni numericki karakter. Brzine su takoder podlegnute
procesu relaksacije na isti nacin.
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2.4. Sheme diferencije

Vrijednosti fizikalnih veli€ina na stranicama izmedu kontrolnih volumena definiramo koristeci
sheme diferencije. KoriStenjem vrijednosti iz susjednih ¢vorova postize se visi red to¢nosti
rjeSenja. Slika 7 prikazuje proracunski ¢vor P sa susjednim ¢vorovima (W.E) i stranicama
kontrolnih volumena (w,e).

AXwP AxPe

" —) —)

Slika 7. Shematski prikaz prora¢unskog ¢vora

2.4.1. Shema centralnih razlika

U metodi kontrolnih volumena shema centralnih razlika je definirana kao:

D . D((pE (pp) ( )

Vrijednost fizikalne veli¢ine iz jednog ¢vora kontrolnog volumena ¢e biti pod utjecajem
vrijednosti svih ostalih ¢vorova u domeni uslijed difuzije koja uvodi elipti¢nost u rjeSenje.

Kod uniformne ra¢unalne mreze konvekcijski transport je definiran kao:

0, = (@5 + 9p) (35)
2
@y = ((pW ;- (pP) (36)

Shema centralnih razlika pokazuje svojstvo konzervativnosti, no ne prepoznaje smjer toka ili
jacinu konvekcije naspram difuzije pa nema svojstvo transportivnosti.

2.4.2. Uzvodna shema

Shema centralnih razlika nije u moguénosti razlikovati smjer toka zato $to je vrijednost ¢,, pod
istovremenim utjecajem @p i ¢y,. Uzvodna shema uzima u obzir te je moguce opisati probleme
izrazito jakog toka s jedne strane naspram druge. Vrijednost ¢ se uzima da je jednaka onoj
uzvodno.

Uzvodna shema zanemaruje pretpostavku da je e srednja vrijednost izmedu @y | @p te se
konvekcijski ¢lan racuna iz pretpostavke da je vrijednost ¢ na granici izmedu kontrolnih
volumena jednaka vrijednosti ¢ na ¢voru mreze uzvodno od te granice. Prema tome:

SveuciliSte u Zagrebu Metalurski fakultet 14



Tomislav Novak Diplomski rad

_(ppzaF, >0
Pe = {(pE ZaI'—’; <0 (37)

Uzvodna shema uvodi laznu difuziju u rjeSenje u slucajevima kada se strujanje ne poklapa sa
smjerom numericke mreze.

2.4.3. Hibridna shema

Hibridna shema predstavlja kombinaciju sheme centralnih razlika i uzvodne sheme
iskoriStavajuci pozitivna svojstva obje sheme. Shema centralnih razlika se primjenjuje za male
Pecletove brojeve (Pe < 2), dok se uzvodna shema koja posjeduje svojstvo transportivnosti
koristi za veée Pecletove brojeve. Op¢i oblik diskretizirane jednadzbe je;

Pe = YPSP5 + (1 — ) pdP® (38)

Hibridna shema daje fizikalno realisticne rezultate te je izrazito stabilna u usporedbi sa
shemama viseg reda poput QUICK sheme.

2.4.4. Power law shema

Power law shema postavlja difuziju na 0 kada Pe prijede vrijednost 10. U slu¢aju da je izmedu
01 10 tok se procijeni koristeci polinom. Svojstva ove sheme su sli¢na hibridnoj shemi. Shema
je preciznija za jedno-dimenzijske probleme. Shema se pokazala korisnom u racunalnoj
dinamici fluida kao alternativa hibridnoj shemi.

2.4.5. QUICK shema

QUICK (eng. Quadratic Upstream Interpolation for Convective Kinematics) shema
primjenjuje uzvodnu tezinsku kvadratnu interpolaciju kroz tri to¢ke. Shema je konzervativna te
koristi konzistentan kvadratni profil, tj. vrijednost na granici izmedu kontrolnih volumena se
uvijek racuna kvadratnom interpolacijom izmedu dva nasuprotna te jednog uzvodnog ¢vora.
Shema zbog svoje kvadratne jednadzbe pokazuje svojstvo transportivnosti.

QUICK shema posjeduje vecu preciznost od sheme centralnih razlika i hibridne sheme.
Takoder, pokazuje manju laznu difuziju te su rezultati dobiveni s grubljim mrezama to¢niji od
onih dobivenih uzvodnom ili hibridnom shemom. Medutim, QUICK shema moze blago
odstupati pri slozenim prora¢unima.

Sljedeca Tablica prikazuje saZeti prikaz navedenih shema diferencije.

Tablica 1. Sheme diferencije

Vrsta sheme Svojstva sheme

Shema centralnih razlika - 2. red to¢nosti

- moguca direktna primjena pri izrazito niskim
vrijednostima Re broja

Uzvodna shema - 1. red to¢nosti

- moguce uvodenje lazne difuzije

Hibridna shema - 2. red to¢nosti
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- kombinacija centralne i uzvodne sheme

Power law shema - efektivno uklanja laznu difuzivnost
- precizna za jedno-dimenzijske probleme

QUICK shema - shema viseg reda

- velika preciznost

2.5. Modeliranje turbulencije

Prema vrijednosti Reynoldsovog broja Re strujanja dijelimo na laminarna i turbulentna. Pri
niskim brzinama postoje slojevi fluida izmedu kojih ne dolazi do medusobnog mijesanja te Koji
nisu okarakterizirani jednakim brzinama. Prilikom turbulentnog strujanja nema pravilnog
gibanja ve¢ vrtlozno strujanje koje nastaje uslijed prevladavanja inercijalnih nad viskoznim
silama fluida. Pri tome dolazi do intenzivne disipacije energije i topline. Fizikalne veli¢ine su
ujednaCene unutar podrucja strujanja. Granica izmedu ovih reZima strujanja definira se
slijede¢im izrazom:

Re = — , (39)

gdje je v brzina strujanja, x karakteristi¢na duljina, a v kinematicka viskoznost.

2.5.1. RANS jednadzbe

Reynolds usrednjene Navier Stokesove jednadzbe (eng. Reynolds Averaged Navier-Stokes -
RANS) omogucuju opisivanje turbulentnog nestlacivog strujanja Newtonovskog fluida. Za
predvidanje strujanja pomo¢u RANS jednadzbi potrebno je razviti modele turbulencije za
aproksimaciju Reynoldsovih naprezanja te skalarnih transportnih ¢lanova. Modeli se dijele
prema broju transportnih jednadzbi koje je potrebno rijesiti uz RANS jednadzbe, od kojih su k-
¢ 1 k--f modeli kori$teni u ovom radu.

U slucaju razvijenog turbulentnog strujanja diskretizacija treba obuhvacati sve amplitude
pulzacija fizikalnih veli¢ina, zbog Cega se vremenski korak postavlja na dovoljno malu
vrijednost. Reynoldsovim usrednjavanjem je moguée u turbulentnom strujanju prikazati
varijablu kao zbroj vremenski usrednjene vrijednosti i pulzirajué¢eg dijela $to je prikazano na
Slika 8.

Vi Tiz + v,l (40)
p=p+p
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=

— /
U=1uU-+1u

t
Slika 8. Graficki prikaz relacije (40) [15]
Primjenom Reynoldsovog usrednjavanja na jednadzbu kontinuiteta daje:
ay,

+a(——)— 0 L 01 (2% 20\ s (41)
Pat T ox, YU T Tox; Tox [M\ox, Tax ) P

Reynoldsovo naprezanje koje predstavlja turbulentnu difuziju koli¢ine gibanja moguée je
prikazati simetri¢nim tenzorom sa Sest nepoznanica:

u’ u'v’ u'w
.1 _
—pr v, = —p |y’ vlz vw'l (42)
uw' vw w'?

gdje ne postoji jedinstveno rjeSenje uslijed postojanja viSe nepoznanica nego jednadzbi. Za

rjeSavanje RANS jednadZbi potrebno je sustav zatvoriti modelima turbulencije, ¢iji je zadatak
uskladiti broj jednadzbi s brojem nepoznatih polja.

k-¢ model

Model se fokusira na mehanizme koji utjeu na turbulentnu kineticku energiju. Standardni k-¢
model sadrzi 2 jednadzbe. Kk i & primjenjujemo za definiranje brzinske skale 4 i skale duljine |
sljede¢im izrazima:

9 = ks (43)
3

ke (44)
&

Standardni k-¢ model koristi slijedece transportne jednadzbe za K i &:

d(pk
% + div(pkU) = div [%grad k] + 2uS;j - Sij — pe (45)
k

d(pe £ g2
ﬂ + div(pel) = div [ﬂgrad e] + Cie7 2USij - Sij — Coep (46)
ot O k k
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JednadZbe sadrze pet slobodnih konstanti: C,., ok, 0%, Cigi Cos.
PDF (eng. Probability Density Function) model interakcije turbulencije i kemijskih reakcija

Ovaj model sluzi za simuliranje interakcije turbulencije i kemijskih reakcija za distribuirano
predmijesano izgaranje i baziran je na pretpostavljenom PDF modelu za lokalnu trenutnu
temperaturu (normalna distribucija) te na eksplicithom odnosu za srednje vrijednosti funkcije

f(T). Taj odnos je dobiven iz Gaussove tehnike kvadrature. Slika 9 prikazuje normalnu
distribuciju temperature u modelu.

Pretpostavlja se da je temperatura T nasumic¢na varijabla koja zadovoljava normalnu raspodjelu,

tj. T=a+ox, gdje a=T predstavlja srednju vrijednost, o=V T'T" je varijanca, T' je temperaturna
pulzacija, a x je Gaussova standardna vrijednost u rasponu 0-1 koja zadovoljava funkciju
gustoc¢e vjerojatnosti:

Lo (=) -
pC) = —ew -5

Tada srednja vrijednost bilo koje nelinearne funkcije temperature je:

7 = f fa+o0)p(x)dx (48)

Primjenom priblizne Gaussove kvadraturne formule na integral:

n
f(T) = Z fla+ oxy)cy, (49)
k—1
gdje se &vorovi (X1, X2, X3, ... Xn) i Koeficijenti (1, C2, C3, ... Cn) odreduju sa:

= | Buop@adx (50)

PDF

Te-T Tc Tc+T’ T

Slika 9. Normalna raspodjela temperature u volumetrijskom TCI modelu
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k- £ - f model turbulencije

Model opisuje turbulentnu viskoznost primjenom Durbinovog elipticnog koncepta te je
robusniji i manje osjetljiv na neujednacenosti mreze. Koeficijenti modela turbulencije su
navedeni u Tablici 2. Cilj razvoja je bio unaprijediti stabilnost prijasnjeg »?-f modela
rjeSavanjem transportne jednadzbe za omjer:

=2
v
=— 51
(= (51)
Turbulentna viskoznost vt dana je kao:

= C, kT, (52)

gdje su k turbulentna kineticka energije, T turbulentno vrijeme, { normirana karakteristi¢na
brzina. Pri tome je turbulentna kineticka energija k:

Dk ® ) + Ok (53)
Ppe =PVk™E ax]
Disipacija turbulentne kineticke energije:
Deg Ce1Py —Cepe 0 ( ) de
_  +— 54
'DDt p T +6xj +a€ 0x; 64)
Normirana karakteristi¢na brzina:
Al P + (55)
Por =P~ PP a x]
gdje je f elipti¢na funkcija i raCuna se prema:
o' Py G=9)
— 12 (C C ) (56)
f 0x;0x; 1t 2 ¢ T
Produkcija turbulentne kineti¢ke energije je:
P, = v,S? (57)
Turbulentno vrijeme T:
k 06 v\
2
T = max |min - (59)
[ < 'Vec, |S|<> T(e)]

Turbulentna duzina L je:
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1

L=C o[k c <v3>z (60)

= Cymax |min| —,—— |, —
- e'Vec,Is|g) "\ ¢

Tablica 2. Koeficijenti k-¢-f modela turbulencije

Cu Ca Ca |C1 C ok &k ot Cr CL Cy

022 |1.4(1+0.012/0) |19 |04 |065 |1 13 |12 |6 0.36 |85

Naspram prethodno spomenutog k-¢ modela, k--<f model odbacuje tradicionalnu praksu
uvodenja empirijskih funkcija prigusivanja. Model je prikladniji za protoke s jac¢im vrtloZzenjem
poput motora s unutarnjim izgaranjem. Primjena k-{-f modela omogucuje dobivanje vece
preciznosti, no zahtijeva dodatne ra¢unalne resurse naspram drugih modela.

2.5.2. LES (eng. Large Eddy Simulation) model

Uslijed znacajnih razlika u ponasanju veéih i manjih vrtloga razvoj opéeg turbulentnog modela
se susreo s mnogim preprekama. Pri dovoljno visokim vrijednostima Re broja manji vrtlozi su
izotropni, dok su veci vrtlozi anizotropni te podlozni utjecaju geometrije sustava, grani¢nih
uvjeta te volumnih sila. LES model pristupa problematici time da se veci vrtlozi rjeSavaju dok
se mali vrtlozi posebno modeliraju.

LES primjenjuje prostorno filtriranje za odvajanje velikih i malih vrtloga primjenom filtracijske
funkcije 1 grani¢ne vrijednosti. Tijekom prostornog filtriranja informacije vezane za manje
vrtloge su uniStene. Ovaj gubitak informacija te interakcije izmedu vecih i manjih vrtloga uvodi
tzv. SGS (eng. Sub-Grid-Scale) naprezanja ¢ije je djelovanje potrebno razrijesiti primjenom
odgovarajuc¢ih modela.

U LES-u je potrebno definirati prostorne operacije filtriranja pomocu filtracijske funkcije:

(ﬁ(x,t)zf f f Gx,x',N)o(x', t)dx',dx",dx"5 (61)

gdje @(x,t) ¢lan predstavlja filtracijsku funkciju, ¢(x',t) predstavlja izvornu funkciju, a A
predstavlja grani¢nu vrijednost.

Najcesce koristeni oblici filtracijskih funkcija za trodimenzionalne LES proracune su:

Box filter:
, 1/A3 |x—x'|<A/2
6,0 = { I'x_x,|'>A//2 (62)
Gaussov filter:
R Jx — x'|?
G(x,x',A) = (W)Z exp (—y T) (63)

Spectral cut-off:
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ISR L DI
(x,x',A) = l—[ (64)

X; — X|
i=1 ( l 1_)

2.6. lzgaranje

Izgaranje je izrazito kompleksna pojava ¢ije opisivanje mora obuhvatiti turbulentno strujanje,
prijenos topline konvekcijom i zracenjem te brojne kemijske reakcije . Predvidanje temperatura,
toplinskih tokova, produkata izgaranja te njihovih koncentracija je od presudne vaznosti za
konstruiranje procesa te naknadno odrzavanje. Numericko simuliranje procesa izgaranja
omogucuje predvidanje tih procesa. Procesima izgaranja upravljaju transportne jednadzbe za
protjecanje fluida te prijenos topline s dodatkom modela kemijskih reakcija.

Plinovito izgaranje je moguce podijeliti na predmijesano i nepredmijesano. Primjer izgaranja s
mijeSanjem je Bunsenov plamenik, gdje dolazi do mijeSanja zraka i goriva prije zapaljenja, dok
je za nepredmijesano izgaranje mlazni plamen.

Za pravilno modeliranje procesa izgaranja potrebno je opisati sljedeCe vazne procese:

1. termodinamika izgaranja;
entalpija formacije;

transportni procesi;

kemijska kinetika;

kemijska ravnoteza plinova;
temperatura adijabatskog plamena.

ok wnN

2.6.1. Mehanizam izgaranja i kemijske kinetike

Izgaranje goriva se ne odvija u jednoj reakciji, ve¢ je potreban niz manjih reakcija. Kemijska
kinetika odreduje koliko je vremena potrebno sustavu da poprimi kona¢no stanje ravnoteze.
Kemijske reakcije se Cesto odvijaju uslijed sudara parova molekula. Prilikom sudara dolazi do
pucanja i nastanka novih kemijskih veza. Takve reakcije nastanka posrednih veza i kemijskih
vrsta se nazivaju elementarne reakcije 1 ukljucuju stabilne posredne vrste i radikale.

2.6.2. Opéi modul kemijskih reakcija u plinskoj fazi

Ovim modulom omogucuje se ra¢unanje velikog broja novih aplikacija simulacijskog programa
koje ukljuc¢uju kemijske reakcije u plinovitoj fazi. Neke od primjena su:

proces izgaranja u dizel i benzinskim motorima;

proces izgaranja predmijeSanog goriva u kompresijskim motorima,
procesi izgaranja u pre¢ima i plamenicima,

procesi poput kalcinacije.

Ulazni podaci poput svojstava kemijskih vrsta te sustava kemijskih reakcija se uvode koristeci
podatkovne datoteke primjenom formatiranja kompatibilnog s programskim rjeSenjem
Chemkin za rjeSavanje kompleksnih problema kemijske kinetike.

2.6.3. Arrhenniusova jednadzba

Arrhenniuseva jednadZba opisuje ovisnost brzine kemijske reakcije o temperaturi. Jednadzbu
je 1889. godine predlozio Svedski znanstvenik Svante Arrhenius. Moguce ju je primijeniti za
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modeliranje temperaturne ovisnosti koeficijenta difuzije te temperaturno potaknutih procesa.
Arrhenniuseva jednadzba daje ovisnost konstante brzine kemijske reakcije o temperaturi. U
eksponencijalnom obliku jednadzba poprima slijedeci oblik:

k = Ae‘(i—?), (65)

gdje je k frekvencija molekulskih sudaranja koje rezultiraju reakcijom, T je apsolutna
temperatura (u Kelvinima), A je predeksponencijalni faktor, konstanta specificna za svaku
kemijsku reakciju, Ea je aktivacijska energija reakcije, a R je univerzalna plinska konstanta.
Alternativno je moguce izraziti supstitucijom R za Boltzmannovu konstantu, a energiju
aktivacije je moguce izraziti u obliku po molekuli umjesto po molu.

Arrhenius je argumentirao da reaktanti moraju prvo zadovoljiti energiju aktivacije da bi se
transformirali u produkte. Moguce je statisticki izracunati udio molekula koje zadovoljavaju
energiju aktivacije koriste¢i statisticku mehaniku. Arrheniusova energija aktivacije se
eksperimentalno odreduje te predstavlja makroskopske parametre specifi¢ne za reakcije koji se
ne mogu jednostavno povezati s grani¢nim energijama i uspjesnosti individualnih sudara na
molekularnoj razini [16,17].

U diferencijalnom obliku jednadZzba poprima oblik:

dink E,

dT =~ RT? (66)

Integriranjem prethodne jednadzbe se dobiva linearna ovisnost In k o T, ¢ime je iz nagiba
krivulje moguce odrediti aktivacijsku energiju.

E,
= —— 67
Ink o + konst (67)

2.6.4. San Diego mehanizam

Mehanizam je razvijen 90-ih godina proslog stolje¢a no azuriranja se odvijaju do danaSnjeg
dana. Jiang et al. [18] su ga upotpunili 2019. godine s 90 novih elementarnih koraka i 19
kemijskih vrsta koje ukljuCuju izgaranje amonijaka te nastanak NOx produkata. AZurirani
mehanizam pokazuje bolje poklapanje s eksperimentalnim vrijednostima, medutim rezultati
blago odstupaju unutar dopustenih granica. Pri visokim ekvivalencijskim omjerima pokazuje
bolje djelovanje nego pri nizim omjerima.

Mehanizam je dizajniran za fokusiranje na uvjete bitne za plamenove, visokotemperaturno
paljenje te detonacije. Baziran je na jednostavnim kemijskim sustavima Kkoji su s vremenom
postajali sve kompleksniji. Koristi se relativno mali broj kemijskih vrsta i reakcija potrebnih za
opisivanje sustava i fenomena. Time se smanjuje utjecaj nepouzdanih procesnih parametara.
San Diego mehanizam time pokazuje da relativno malen broj elementarnih koraka je od
presudne vaznosti za predvidanje, dok su kumulativni efekti manje utjecajnih koraka od
zanemarivog znacenja. Takav pristup je povoljan zato S§to nesigurnosti parametara uvode
dodatne nesigurnosti u predvidanja pri velikom broju koraka.

2.6.5. Stehiometrijska potreba zraka za izgaranje

Prilikom proracunavanja izgaranja pretpostavljamo da dolazi do potpunog izgaranja goriva.
Vecina reakcija izgaranja ukljucuje oksidaciju ugljikovodi¢nih goriva. Time sav ugljik oksidira
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do COz2 i vodik do H20. U slucaju prisutnosti drugih gorivih elemenata oni takoder oksidiraju.
Kemijska jednadzba potpunog izgaranja se moze napisati poznavajucéi sve prisutne spojeve te
uzimaju¢i u obzir atomsku ravnotezu. Tim postupkom mogucée je dobiti tocnu kolicinu
potrebnog oksidiraju¢eg sredstva, koje je najCeS¢e zrak. Izgaranje s manje zraka od
stehiometrijske potrebe se naziva bogata smjesa (eng. fuel rich), a izgaranje s viskom zraka se
naziva siroma$na smjesa (eng. fuel lean) izgaranje.

Za dano gorivo moguce je izraCunati omjer:

¢ — (A/F)St — (F/A)stvarno
(A/F)stvarno (F/A)st ’
gdje (A/F)st predstavlja stehiometrijski odnos zraka i goriva, a (A/F)swamo predstavlja omjer

zraka i goriva u danoj mjesavini. Omjer ¢<1 ukazuje da se radi o siroma$noj smjesi, a u slucaju
¢ >1 smjesa je bogata gorivom, dok je pri ¢ =1 ostvaren stehiometrijski omjer.

(68)
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3. Postavke numericke simulacije

Simulacija se provodi koristenjem komercijalnog racunalnog paketa AVL FIRE™ Koji
predstavlja industrijski standard za racunalnu dinamiku fluida, posebice u motorima s
unutraS$njim izgaranjem. Za primjenu ovog racunalnog paketa potrebno je zadati geometriju,
postaviti mrezu kontrolnih volumena (Slika 10) te zadati pocéetne i rubne uvjete simulacije.
Tablica 3 sadrzi postavke numericke simulacije koriStene pri izradi ovoga rada.

Ulazni otvor Zid Izlazni otvor

Slika 10. Simulacijska mreza

Parametri numericke simulacije postavljeni su sukladno eksperimentalnim podacima.
Vremenski korak je postavljen na 5-10 sekundu ¢ime ée se moéi obuhvatiti tranzijentne pojave
i omoguciti stabilan proracun. Rubni uvjeti na ulazu su odredeni temperaturom smjese od 293
K te brzinama u rasponu 16.71-24.1 m/s, sukladno eksperimentu.

Tablica 3. Postavke numericke simulacije

Vremenski korak Se-04s
Gorivo Smjesa amonijak/metan/zrak (44 kW)
Omijer gorivo/zrak 0.81 1.02 1.14 1.24
Ulaz
Normalna brzina [m/s] 24.1 19.88 18.11 16.71
Temperatura [K] 293
Temperatura stijenke 1500 K
Izlaz Konstantni tlak [bar] 1
Modeli turbulencije k-¢ k-C-f LES
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Kod izlaznog rubnog uvijeta narinut je konstantni staticki tlak u iznosu od 1 bar. Za model
turbulencije koriSteni su k-¢, k-Z-f i LES modeli. Konvergencija se postize uz pretpostavku kada
se reziduali fizikalnih veli¢ina spuste ispod Cetiri reda veli¢ine u odnosu na pocetno rjeSenje.
Sprega polja brzine i tlaka izvrSena je koristenjem SIMPLE algoritma. Uzvodna shema
diferencije je odabrana za jednadzbe turbulencije i energetsku jednadzbu. Za jednadzbe
kontinuiteta i1 koli¢ine gibanja odabrana je shema centralnih razlika.
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4. Rezultati i diskusija

Slika 11 prikazuje usporedbu temperaturnih polja za koristene modele turbulencije i omjere
gorivo/zrak. U svim naknadnim usporedbama koristen je isti redoslijed modela turbulencije za
sve omjere gorivo/zrak. Redoslijed modela odozgo prema dolje je k-¢; k-¢-f; LES. Najvise
vrijednosti temperatura su postignute za omjer gorivo/zrak 1.02, dok su preostali modeli postigli
sli¢ne vrijednosti. Najveca promjena temperature se nalazi u blizini ulaza domene te zatim nema
znacajnih temperaturnih promjena.

Temperatura [K]
1993

Temperatura [K]
2128

1944.5
1761
1577.5

1394

1210.5

1027
843.5
660
476.5

293

a) b)

Temperatura [K]
1985

1816
1647
1477
1308
1139

970
801

631
462
293

Slika 11. Temperaturna polja za popre¢ni presjek: a) ¢ =0.81; b) ¢ =1.02; c) ¢ =1.14;d) ¢ =
1.24

Slika 12 prikazuje polja brzina za popre¢ni presjek gorionika. Pri viS§im omjerima gorivo/zrak
su maksimalne brzine niZe zbog manjeg udjela zraka naspram nizih omjera gorivo/zrak.
Rezultati za k-¢-f i LES su vidljivo sli¢ni zato $to je k-¢-f specijalno razvijen za strujanja s
izrazenom rotacijskom komponentnom.
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Brzina [m/s] Brzina [m/s]
30

22
19

c)
Slika 12. Polja brzina za popre¢ni presjek: a) ¢ =0.81; b) ¢ =1.02; c) ¢ =1.14;d) ¢ =1.24

Slika 13 prikazuje koncentracije CO2 za poprecni presjek gorionika. Nema znacajnih razlika u
koncentracijama CO; za razli¢ite modele turbulencije. Razli¢iti omjeri gorivo zrak pokazuju
visu koncentraciju COz za slu¢aj 1.02 koji je najblizi stehiometrijskom odnosu.
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Molarni udio CO2 [-]

Molarnt udio CO2 |-|
0,052

0.047

0.042
0,036
0.031
0,020
0,021
0.01¢
0,010
0.005

0.000

&
(=)}
~

Molarni udio CO2 [-] Molarni udio CO2 |-|
0.038

0.034
——0.030

0.027
B

—10.023
0.019
0.015
0.011
0.008
0.004

A

ATALA)

0.000

c) d)

Slika 13. CO- koncentracije za poprecni presjek: a) ¢ =0.81; b) ¢ =1.02;¢) ¢ =1.14;d) ¢ =
1.24

Slika 14 prikazuje utjecaj OH i O radikala na formaciju NO. Radikali OH i O imaju znacajan
utjecaj na formaciju NO zbog njihovog znacajnog utjecaja na kemijske reakcije NHa/zrak
sustava $to je vidljivo u sljede¢im reakcijama:

NH, + 0 & HNO + H (69)
NH + OH & HNO + H (70)
HNO + OH & NO + H,0 (71)

Prema tome je za smanjenje emisija CO vazno prisustvo aktivnih radikala poput OH i O.

e}
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Molarni udio OH [-| Malarni udio O [-]

0.0027 0.00027

0.0023 0.00024

——10.0030 0.00022
' 0.0020 0.00019
0.0022 0.0001%

0.001¢ 0.00014

0.0015 0.00011

0.0011 0.00003

0.0007 0.00003

0.00003

0.0004

0.00000

0.0000

c)

Slika 14. Utjecaj OH i O radikala na formaciju NO pri ¢ = 1.02; a) molarna koncentracija OH
radikala; b) molarna koncentracija O radikala; c) molarna koncentracija NO

Prema reakciji:
CO+OH«< CO, +H (72)

OH radikal je najznacajnija kemijska vrsta za prevodenje CO u COz. Slika 15 prikazuje utjecaj
OH radikala na formaciju CO za omjer gorivo/zrak od 1.02.
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Molarni udio OH [-| Molarni udio CO ||
0.0027

0.010

0.0023 0.009
——10.0030 0.008
0.0020 ~|0.007

0.0022 0.006

0.001¢ 0.005

0.004
0.003
0.002
0.001
0.000

0.0015
0.0011
0.0007

0.0004

0.0000

Slika 15. Utjecaj OH radikala na formaciju CO pri ¢ = 1.02; a) molarna koncentracija OH
radikala; b) molarna koncentracija CO

Nakon S§to je objasnjena uloga OH 1 O radikala potrebno je diskutirati njihov razvoj prema
razli¢itim omjerima gorivo/zrak. Slika 16 prikazuje pad koncentracije O radikala u domeni
porastom omjera gorivo/zrak. Iznad omjera gorivo/zrak od 1.02 radikalni su potpuno
iskori§teni za sve modele turbulencije. Prema tome je ocekivano da dode do smanjenja
odstupanja izmedu koncentracija CO 1 NO za razli¢ite modele turbulencije s porastom omjera
gorivo/zrak uslijed iskoriStenja svih dostupnih radikala.
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Molarni udio O [-] Molarni udio O [-]

0.00050

0.00045

Molarni udio O [-] Maolarni udio O [-]
0,000050 0,0000040

0.000045 0.0000026
0.,000040 0.0000022
0.000035 0,0000028
0.000030 0.0000024
0.000025 0,0000020

0.000020 0.00000106
0.000015 0.0000012
0,000010 0.0000008

0.000005 0.0000004
0.000000 0.0000000

Slika 16. Koncentracije O za popre¢ni presjek gorionika: a) ¢ = 0.81; b) ¢ = 1.02; ¢) ¢ = 1.14;
d)¢=124

Slicno obrazlozenje se moze primijeniti za OH radikale, medutim ne dolazi do potpunog
iskoristenja OH radikala za razliku od O radikala. Slika 17 prikazuje smanjenje koncentracije
OH radikala u domeni s porastom omjera gorivo/zrak.

SveuciliSte u Zagrebu Metalurski fakultet 31



Tomislav Novak Diplomski rad

=%

Molarni udio OH [-|
0.0040

0.0030

Molarnt udio OH [-]
0.0027

0.0033

>

-

0.0032 0.0030

0.0028

0.0020
0.0024
0.0020
0.0016

0.0022

0.0019

0.0015

¥,

0.0012 0.0011

)
—
d
‘

0.0008 0.0007

0.0004 0.0004

0.0000

—
b)

0.0000

NMolarni udio OTT [-]
0.00042
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Molarni udio O | -]
0.0012

0.0011
0.0010
0.0008

0.00034
0.00029

0.0007 0.00025

0.0006 0.00021

0.0005 0.00017

0.0004 0.00013

0.0002 0.00008
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0.00000

c) d)

0.0001
0.0000

Slika 17. Koncentracija OH radikala za poprecni presjek: a) ¢ = 0.81; b) ¢ = 1.02; ¢) ¢ = 1.14;
d)¢=1.24

Slika 18 prikazuje koncentracije CO za poprecni presjek gorionika. Pri viSim omjerima
gorivo/zrak zamjecujemo porast razine CO §to je ocekivano za goriva iznad stehiometrijskog
omjera. Takoder, pri vi§im omjerima gorivo/zrak dolazi do veée potrosnje OH radikala $to je
vidljivo u porastu razine CO. Smjese viSeg omjera gorivo/zrak takoder pokazuju porast razine
CO uslijed nedostatka dovoljne kolicine kisika za potpuno izgaranje.
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d)

Slika 18. Koncentracije CO za poprecni presjek: a) ¢ =0.81; b) ¢ =1.02; c) ¢ =1.14;d) ¢ =

1.24

Uslijed nedostatka kisika za potpuno izgaranje goriva pri vi§im omjerima gorivo/zrak vidljiv je
ostatak neizgorenog goriva u ispuSnim plinovima. Znacajne koli¢ine neizgorenog amonijaka su
vidljive jedino za sluéajeve iznad stehiometrijskog omjera. Slika 19 prikazuje udio amonijaka
u produktima izgaranja na izlazu.
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Slika 19. Koncentracije NHs za popreé¢ni presjek

Proizvodnja NO prati sli¢no ponasanje, no s naglasenom ulogom O radikala. Slika 20 prikazuje
koncentracije NO za poprecni presjek gorionika. Uslijed porasta odnosa gorivo/zrak dolazi do
snizenja koncentracija NO, §to je suprotno ponasanje sluc¢aju gorenja ugljikovodika. Razlog
tome je ve¢ spomenut utjecaj OH 1 O radikala na CO i NO koncentracije.
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Molarni udio NO [-] Molarni udio NO [-]
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c)
Slika 20. Koncentracije NO za poprecni presjek: a) ¢ =0.81; b) ¢ =1.02; ¢c) ¢ =1.14;d) ¢ =

1.24

Usporedba s eksperimentalnim vrijednostima

Pravilna validacija je jedino moguca usporedbom rezultata simulacija s eksperimentalnim
mjerenjima. Koncentracije za razne kemijske vrste su navedene u eksperimentu [19] na izlazu
iz gorionika.

Usporedba emisija CO2 simulacija i eksperimentalnih mjerenja pokazuje znacajno niZe
vrijednosti, no ocuvan je trend promjena vrijednosti. Slika 21 prikazuje usporedbu simulacija i
eksperimenta za koncentracije COx.
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Slika 21. Usporedba koncentracija CO2 izmedu simulacija i eksperimentalnih mjerenja
Modeli turbulencije ne pokazuju znac¢ajna medusobna odstupanja. Simulacije predvidaju nize
razine COz2, no pokazuju isti trend kao i eksperimentalne vrijednosti.

Pri eksperimentalnom mjerenju koncentracija CO samo su prva dva mjerenja tocna.
Koncentracije u eksperimentu za ostale tocke su bile znacajno vise od gornje granice
instrumenta za mjerenje (900 ppm). Simulacije predvidaju znacajno vise razine CO od
eksperimentalnih  mjerenja. Slika 22 prikazuje usporedbu simulacijskih predvidanja
koncentracija CO s eksperimentalnim mjerenjima.
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Slika 22. Usporedba koncentracija CO za simulacije i eksperimentalna mjerenja

Postignuto je zadovoljavajuce predvidanje NO koncentracija za sluc¢aj 1.02 koji je najblizi
stehiometrijskom omjeru te za slucaj 1.24. Za slucaj ispod stehiometrijskog omjera simulacija
predvida znatno viSe koncentracije NO, dok za 1.14 slucaj predvida koncentracije nize od
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eksperimentalnog mjerenja. Slika 23 prikazuje usporedbu simulacija i eksperimenta za
koncentracije NO na izlazu gorionika.
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Slika 23. Usporedba koncentracija NO za simulacije i eksperimentalna mjerenja

Predvidene koncentracije kisika su nize od eksperimentalnih mjerenja za sve slucajeve osim
1.24 gdje pokazuju zadovoljavajuce predvidanje Sto ukazuje na pretjerano trosenje kisika za
nastanak previsokih koncentracija NO §to je vidljivo sa Slika 23. Usporedba predvidenih
koncentracija neizgorenog kisika za simulacije i eksperimentalna predvidanja dana je na Slika
24. S obzirom da je CO2 u simulacijama predviden u nizoj koncentraciji i da je veca potro$nja
kisika, navodi nas na zakljucak da ugljikova kemija jo$ uvijek zahtijeva znaCajne istrazivacke
napore u svrhu poboljsanja predvidanja. S druge pak strane, moze se konstatirati da je dusikova
kemija opisana sa zadovoljavaju¢om tocnoscu.
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Slika 24. Usporedba koncentracija neizgorenog O2 za simulacije i eksperimentalna mjerenja
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5. Zakljucak

Amonijak predstavlja obecavajuce bezugljicno gorivo te omogucéuje ubrzanje tranzicije na
vodikovu ekonomiju u predstoje¢im desetlje¢ima. Postoji Sirok raspon moguc¢ih primjena za
amonijak poput goriva za plinske turbine, motore s unutarnjim izgaranjem, brodskih dizel
motora, u mjesSavinama s prirodnim plinom te kao pogonsko gorivo za mlazne motore.

Kroz ovaj rad prikazani su utjecaji modela turbulencije na rezultate simulacija izgaranja
mjeSavina amonijak/metan/zrak razli¢itih omjera gorivo/zrak za radne uvjete u predvidenim
industrijskim uvjetima. Modeli turbulencije koriSteni u CFD simulacijama su naknadno
usporedeni s eksperimentalnim vrijednostima sa zadovoljavaju¢om tocnoscu.

Simulacije su se razlikovale za koriStene modele turbulencije te omjere gorivo/zrak u rasponu
0.81-1.24. Medusobna usporedba modela pokazuje sli¢ne rezultate za k-¢-f i LES $to je
razumljivo jer je k-¢-f specijalno razvijen za rotacijska strujanja. k- model nije pokazao znatna
odstupanja te model interakcije kemijskih reakcija i turbulencije nije imao znacajan utjecaj na
rezultate. Analizom O 1 OH radikala potvrden je njihov utjecaj na NO 1 CO prilikom izgaranja.

Nakon usporedbi modela turbulencija s eksperimentalnim rezultatima vidljivo je da k-C-f i LES
pokazuju bolje slaganje s eksperimentalnim mjerenjima u slu¢aju koncentracija NO, pogotovo
pri ve¢im omjerima gorivo/zrak. Takoder, prisutno je nedovoljno predvidanje koncentracija
CO2 naspram eksperimentalnih mjerenja te prevelika potro$nja O2 u reakcijama. Potrebno je
uloziti daljnji napor u razvoj i poboljsanje mehanizma s posebnim naglaskom na kemiju ugljika.
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