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.  Kurzbericht

1. Aufgabenstellung

m Rahmen des BiNOred-Projektes geht es um eine Entwicklung fir die Realisierung von sehr sauber
arbeitenden SCR-Systemen (Selektive katalytische Reduktion), damit die ab 2023 nach der 44. BImSchV
(Bundes-Immissions-Schutz-Verordnung) sehr strengen Emissionsregeln eingehalten werden kénnen. Diese
SCR-Systeme sind notwendig, um in Zukunft saubere und CO2-neutrale Biomasse in Blockheizkraftwerken
(BHKW) nutzen zu kénnen. Dazu soll ein "Digitales Abbild" fir die Eindiisung von Harnstofflosung in heil3es
Abgas entwickelt werden. Dabei liegt der Fokus auf der Parametrisierung der Einflisse des komplexen
Zusammenhangs aus geometrischen und physikalischen Randbedingungen, welche sich in maf3geblicher
Weise von jenen im Automobil- und Kraftwerksbereich unterscheiden. Speziell wird hier die Verteilung der
Harnstoffldsung und anschlielend des freigesetzten Ammoniaks betrachtet. Damit soll bei konkreten
Anwendungen bereits in der Projektierungsphase vorhergesagt werden kdnnen, unter welchen
Voraussetzungen der effizienteste Einsatz von Harnstofflésung moglich ist. Mit Hilfe des "Digitalen Abbilds"
wird es dann moglich, Harnstoffldsung fiir den Betrieb eines SCR-Katalysators zur Stickoxid-Reinigung des
Abgases als Ressource bedarfsoptimiert einzusetzen und gleichzeitig den Ammoniakschlupf zu minimieren.
Dies verhindert auch die daraus resultierenden Sekundéremissionen wie Stickoxide oder Blausaure. Dabei
kann eine Uberdimensionierung des SCR-Katalysatorvolumens vermieden werden, was aus wirtschaftlichen
Grinden ndtig ist. Hiermit kann der hocheffizienten, CO2-neutralen Biomassenutzung eine reelle Chance
eingeraumt werden, da sie einem immensen Kostendruck unterliegt. Die Ergebnisse finden direkt Verwertung
im Biogas-BHKW-Markt, da durch das Inkrafttreten der 44. BImSchV ab 2023 strengere Emissionsregularien
gelten, die nur mit einem optimal ausgelegten SCR-System einzuhalten sind.

2. Planung und Ablauf des Vorhabens

Das dreijéhrige Projekt wurde in sieben Arbeitspaketen strukturiert. Da eine genaue Beschreibung jedes
einzelnen Prozessschritts aufgrund der Rickwirkung dieser untereinander von herausragender Bedeutung fur
eine akkurate Beschreibung des Gesamtsystems ist, musste das System, angefangen vom initialen Spraybild
(AP 1.1), Uber die Abbildung der einzelnen Transportprozesse und deren Einflussfaktoren (AP 2-5),
grundlegend untersucht werden. In einem finalen ,Stress-Test* (AP 6) wurde das entwickelte Gesamtmodell
unter Berlcksichtigung verschiedener anwendungsrelevanter Randbedingungen validiert und dessen
Vorhersagequalitat quantifiziert. Diese Arbeitspakete wurden von den drei Partnern so durchgefiihrt, dass die
experimentellen Grundlagenuntersuchungen an der Leibniz Universitat Hannover stattfanden, die Entwicklung
des Digitalen Zwillings von der TU Berlin durchgefihrt wurde und die Fa. Emission Partner den Bezug zur
technologischen und wirtschaftlichen Anwendung an jeder Stelle des Projektes darstellte. Diese
Zusammenarbeit kann als sehr gelungen bezeichnet werden. Das Vorhaben konnte im Wesentlichen
entsprechend dieser Planung durchgefiihrt werden. Abgesehen von kleineren Projektmodifikationen, auf die
spéater eingegangen wird, war dieser Ablauf erfolgreich fur das Projektziel.

3. Resumee der wesentlichen Ergebnisse

a) Arbeitspakete und Meilensteine

Arbeitspakete (AP) Bearbeitungszeitraum @ Zielerreichung

(It. Planung im Antrag) (It. Balkenplan im Antrag)

AP 1 03/2022 bis 11/2022 AP 1.1 Charakterisierung kommerzieller Dusen:
Grundlagenuntersuchungen Es wurden Spraywinkel, 2D-Geschwindigkeitsfelder in

unmittelbarer Disenndhe sowie Tropfendurchmesser und
-Geschwindigkeiten im weiteren Verlauf des Sprays fir
mehrere  baugleiche Diisen unter verschiedenen
Betriebsbedingungen vermessen. Es wurde eine
erhebliche Streuung der Dusen hinsichtlich einiger
Parameter festgestellt, die auf fertigungsbedingte
Unterschiede in der Diisengeometrie zuriickzufiihren sind.

AP 1.2 (a) Konstruktion der Prototypen:

Es wurde ein Prototyp einer Mischstrecke (DN 300) mit
optischen Zugéngen auskonstruiert und gefertigt.

AP 1.2 (b) Grundgeriist des digitalen Abbilds:

Es wurde ein stabiles vorlaufiges numerisches Gerist
entwickelt, dessen Genauigkeit wéhrend der Ausarbeitung
der folgenden Arbeitspakete stetig untersucht und
verbessert wurde.

AP 2 12/2022 bis 11/2023 AP 2.1 Messungen Spraywinkel und Charakterisierung
Sprayuntersuchungen Sprayaufbruch:



Arbeitspakete (AP)
(It. Planung im Antrag)

AP 3
Tropfenverdampfung

AP 4
Wandinteraktion

Bearbeitungszeitraum
(It. Balkenplan im Antrag)

09/2023 bis 02/2024

03/2024 bis 05/2024

Zielerreichung

Die Messung zur Charakterisierung des Sprayaufbruchs
wurden im Rahmen von Shadowgraphy- und SIV-
Messungen unter gefeuerten Betriebsbedingungen
durchgefiihrt. Es zeigt sich, dass das Spray insbesondere
bei Betriebsbedingungen mit hohen Gastemperaturen eine
hohe Verdampfungsneigung und nach wenigen
Zentimetern  stromabwaérts  bereits einen  hohen
Dampfanteil aufweist. Aufgrund der dynamischen
Veranderungen im Spraybild variiert der Spraywinkel sehr
deutlich.

AP 2.2 Messungen TropfengrdlRenverteilung:

Da das Spray aufgrund seiner feinen Zerstadubung einer
schnellen Verdampfung unterliegt, wurde auf eine weitere
aufwandige Messung der TropfengréRen-verteilung
verzichtet.

AP 2.3 Simulation Sprayausbreitung:

Es wurde mit den bekannten Tropfendurchmessern aus AP
1 eine gute Korrelation zwischen Simulationen und
Experimenten erreicht. Die Messdaten auf den
Validierungsebenen von 100 mm und 200 mm konnten
numerisch wiedergegeben werden.

AP 2.4 Designstudie:

Eine numerische Optimierungsstudie des
Dusenneigungswinkels zeigte im Vergleich zu der
Dusenposition, die im experimentellen und numerischen
Aufbau verwendet wird, keine signifikante Verbesserung.

AP 3.1 Simulation Verdampfungslénge:

Auf Basis von Messdaten und Korrelationen aus der
Literatur wurde eine Zweistoffdatenbank erstellt. Sie
enthalt die Stoffeigenschaften von Wasser und Harnstoff
als Reinstoffe, wobei mit Hilfe von Mischgesetzen
Eigenschaften erarbeitet wurden, mit denen das Gemisch
in Ubereinstimmung mit Literaturdaten abgeglichen wurde.
Die Verdampfungscharakteristik wurde aus Tropfen-
Simulationen ermittelt und ebenfalls mit Literaturdaten ins
Verhéltnis gesetzt.

Die Verdampfungslange des Sprays wurde numerisch
untersucht und mit verschiedenen Féllen aus den
Experimenten in AP 3.2 verglichen. Dabei konnte in einigen
Betriebspunkten die experimentell ermittelten
Verdampfungslangen numerisch widergegeben werden.

AP 3.2 Messung Verdampfungsléange:

Die Verdampfungsldénge wurde an der optisch
zuganglichen Mischstrecke  unter  verschiedenen
Betriebsparametern erfasst. Es zeigt sich, dass das Spray
innerhalb der ersten 100 mm stromabwarts vollstéandig
verdampft ist.

AP 4.1 Charakterisierung Tropfen-Wand-Kontakt und
Filmbildung:

Die Tropfen-Wand-Interaktion war in der Projektplanung
als zentral wichtiger Vorgang erwartet worden. Aufgrund
der schnellen Verdampfung wurde sie allerdings nicht
beobachtet.

AP 4.2 Messung Spraydichte vor und hinter Mischer:

Eine Messung der Spraydichte vor und hinter dem Mischer
war nicht notwendig, da das Spray bereits weit vor dem
Mischer verdampft ist.

4.3 Simulation Wandinteraktion:

Ziel des Arbeitspakets war die numerische Analyse der
Wechselwirkungen zwischen Tropfen, Rohrwénden und
dem Mischer im DN 300. Experimente und Simulationen
zeigten, dass der Spraynebel der Harnstoff-Wasser-
Lésung schnell verdampft, wodurch keine Wand-Tropfen-
Wechselwirkung stattfindet. Die Einfihrung einer



Arbeitspakete (AP)
(It. Planung im Antrag)

AP 5
Ammoniakverteilung

AP 6

Anwendung ,Digitales

Abbild*

Meilensteine (M)
(It. Planung im Antrag)
M1

Experimentelles und
numerisches Setup fertig

M2

Erste Version des
vollstandigen mit
experimentellen Daten

Bearbeitungszeitraum
(It. Balkenplan im Antrag)

06/2024 bis 11/2024

09/2024 bis 02/2025

Falligkeit
(It. Balkenplan im Antrag)

11/2022

05/2024

Zielerreichung

Metallplatte nahe der Diise machte jedoch eine
Untersuchung des Einflusses auf den Spraynebel
notwendig. Simulationen ergaben, dass die Tropfchen die
Platte nicht erreichten, weshalb die Analyse aufgrund
fehlender Filmbildung nicht weiterverfolgt wurde.

AP 5.1 Messung Ammoniakgleichverteilung:

Die Messungen zur Ammoniakgleichverteilung wurden
mittels FTIR-Spektroskopie durchgefuhrt. Es zeigt sich das
eine hohe Zerstaubungsluftmenge die Gleichverteilung
erheblich begtnstigt. Weiterhin kann ein Einfluss der
Gasgeschwindigkeit auf die Gleichverteilung beobachtet
werden. Der Einsatz eines Mischers erweist sich ebenfalls
als sinnvoll, wobei der Effekt des Mischers in einigen
Betriebspunkten nur schwach ausgepragt ist.

AP 5.2 Validierung von Fluiddynamik, Energie- und
Stoffiibertragung:

Im Rahmen dieses APs wurde ein gut integrierter und
stabiler numerischer Arbeitsablauf entwickelt, der
Eindisung, Verdampfung und chemische Reaktionen
umfasst.

Das entwickelte digitale Bild wird anhand der
experimentellen Ergebnisse aus AP 5.1 validiert. Die
Ergebnisse zeigen eine gute Ubereinstimmung bei der
Vorhersage von Temperatur und Ammoniakverteilung.

Relevante Kalibrierungsparameter fur die chemischen
Reaktionen werden berechnet und zur Abstimmung des
Stofftransportmodells als Teil des entwickelten digitalen
Bildes verwendet. Der entwickelte numerische Ansatz wird
mit einer guten Ubereinstmmung mit den Experimenten
und einer maximalen Abweichung von 8 Prozent validiert,
was angesichts der Komplexitdt des Systems ein sehr
guter Wert ist

AP 6.1 Parametervariation zur Prifung des ,digitalen
Abbilds“(Stresstest):

Simulation eines Prototypen-SCR-Reaktors mit dem
entwickelten numerischen Ansatz. Die Ergebnisse zeigen
gute Ubereinstimmung fiir alle Prozessschritte auch bei
erheblich geénderten Randbedingungen mit
entsprechenden experimentellen Daten.

AP 6.2 Simulation bestehender Anlagen:

Der entwickelte numerische Ansatz fur ,Digitalen Abbilds*
wird anhand von Echtzeit-Anwendungsdaten weiter
untersucht. Zuséatzlich zum DN300-Fall werden zwei
weitere Konfigurationen innerhalb des verfiigbaren
Projektzeitrahmens simuliert. Die Ergebnisse des
numerischen Ansatzes sind mit den verfigbaren
Echtzeitdaten vergleichbar. Kleine Abweichungen liegen
im Rahmen der Messgenauigkeit.

Zielerreichung

Es wurde eine Datengrundlage durch die Charakterisierung
der Dusen geschaffen. Auf dieser Basis wurden erste
Simulationen durchgefiihrt. Das experimentelle Setup
(DN300 Mischstrecke) ist fertiggestellt und befindet sich in
der Nutzung.

Es wurde ein robuster numerischer Ansatz entwickelt, um
die Zerstdubung und Verdampfung der Harnstoff-Wasser-
Losung zu simulieren. Die Robustheit des numerischen
Ansatzes wurde durch die systematische Bewertung der
einzelnen Mechanismen (Spray- und Diseneigenschaften,

3



Meilensteine (M) Falligkeit Zielerreichung

(It. Planung im Antrag) (It. Balkenplan im Antrag)
gefiiliten ,Digitalen Verdampfung, chemische Reaktionen und Hydrodynamik)
Abbilds“ entwickelt und ihrer Wechselwirkungen nachgewiesen.

b) Zusammenfassung

Im Rahmen des Vorhabens wurden detaillierte Untersuchungen der vollstdndigen Prozesskette von SCR-
Systemen durchgefiihrt. Durch die Untersuchungen wird das Verstédndnis der Prozesse erweitert und der
Einfluss séamtlicher Randbedingungen erortert, um hieraus MalRnahmen zur Effizienzsteigerung der Systeme
abzuleiten. Die gewonnene Datengrundlage wird dann zur Validierung eines “Digitalen Abbilds” genutzt,
welches dazu dient, fir konkrete Anwendungen vorherzusagen, unter welchen Bedingungen ein effizienter
Einsatz von Harnstoff und ein sauberer Betrieb der Anlage mdglich ist.

Zur grundlegenden Charakterisierung von kommerziellen Zweistoffdisen und zur Ermittlung von
fertigungsbedingter Streuung wurden eine Reihe von zehn baugleichen Diisen vermessen. Die Vermessungen
erfolgten hinsichtlich Spraywinkel, Spray- bzw. Tropfengeschwindigkeit und Tropfendurchmesser. Es zeigte
sich, dass ein gewisser Einfluss fertigungsbedingter Streuung auf die Messgréf3en vorliegt. Durch die
nachgewiesenen UnregelmaRigkeiten hinsichtlich der Geometrie des Zerstaubungsluft-Ringspalts wurde
insbesondere der Spraywinkel bzw. die Neigung des Sprays sowie die Verteilung von Geschwindigkeit und
Tropfendurchmesser innerhalb des Sprays beeinflusst. Die absoluten Tropfengréf3en und Geschwindigkeiten
waren fUr die meisten Dlsen gut vergleichbar.

Dartiber hinaus wurden an der angefertigten Mischstrecke mit optischen Zugangen Untersuchungen
hinsichtlich Sprayaufbruch und Verdampfungsverhalten durchgefiihrt. Es zeigte sich, dass dem Spray durch
die Gasstromung bereits kurz nach Disenaustritt eine starke Ablenkung aufgeprégt wird, wodurch eine
Spraywinkelbestimmung nicht zielfiihrend war. Weiterhin wurden sehr dynamische Vorgénge zwischen
Eindiisung und Gasstromung beobachtet.

Aus den Messdaten zur Verdampfungslange wurden fiir samtliche untersuchte Betriebspunkte
Spraykennlinien erzeugt und fiir die Entwicklung der Simulationsmodelle zuganglich gemacht. Fur die
bestimmten Verdampfungslangen selbst ergeben sich zunachst unerwartete Ergebnisse, da die
Verdampfungsléange scheinbar mit steigender Gastemperatur zunimmt. Dieser Effekt konnte auf die bei
hoheren Temperaturen verringerte Gasdichte zurtickzufihren, welche sich aus dem Konstant halten der
Gasgeschwindigkeit ergibt.

Weiterhin wurden zur Messung der Ammoniakverteilung vor dem Katalysator FTIR Messungen durchgefiihrt.
Es zeigte sich ein erheblicher Einfluss auf die Gleichverteilung durch die Zerstdaubungsluftmenge und die
Gasgeschwindigkeit. So wird die Gleichverteilung einerseits durch einen hohen Eindlisimpuls und andererseits
durch eine lange Verweilzeit in der Abgasstrecke beglnstigt. Weiterhin zeigt sich, dass die absolute
gemessene Ammoniakmenge mit geringerer Abgastemperatur stark abnimmt, was auf eine zunehmend
unvollstandige Harnstoffumsetzung hindeutet.

Es wurde ein effizienter Ansatz zur Modellierung des Eindiisvorgangs der Harnstoff-Wasser-Losung (als Teil
von AP 1.2 und AP 2.3) entwickelt, wobei der Schwerpunkt auf der Verteilung der Tropfchen und dem
Spraywinkel lag. Angesichts der Auswirkungen der Abgasquerstromung und der schnellen Verdampfung hat
sich die Modellierung des Zweifliissigkeits-Sprays als eine einzige (nur flissige) Phase unter Einbeziehung
der Tragheitseffekte der Luft als angemessen erwiesen.

Es wurde eine Designstudie durchgefiihrt, dessen Ziel es war, die am besten geeignete Diisenneigung zu
untersuchen, die zu einer homogeneren TropfchengroRenverteilung und folglich zu einer besseren
Durchmischung zwischen dem Spray und dem Abgasquerstrom fuihrt. Es zeigte sich, dass eine negative
Neigung nicht zielfiihrend fir eine gute Tropfchenverteilung ist. Eine positive Neigung der Dise, fuhrte zu einer
relativ geringen Verbesserung von 4 %. Aufgrund des geringen Einflusses der Diisenneigung wurde diese fur
die weiteren Untersuchungen vernachlassigt.

Die Simulationsergebnisse zur Verdampfungslange zeigen eine deutliche Temperaturabhéngigkeit. Bei 500
°C verdampft das Spray schnell, wobei die Verdampfungslange auf unter 100 mm sinkt - was den
experimentellen Beobachtungen sehr nahe kommt. Im Gegensatz dazu erstreckt sich die Verdampfungslange
bei 400 °C und 450 °C auf etwa 300 mm, was auf einen langsameren Verdampfungsprozess aufgrund
geringerer thermischer Energie und niedrigerer Tropfchenfragmentierungsraten zuriickzufiihren ist.

In der Simulation wurde eine asymmetrische Verteilung von NH3 beobachtet. Der obere Rohrbereich weist
eine hohere NH3-Konzentrationen auf als der untere Bereich, wobei die simulierte NH3-Verteilung eine
ausreichende Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten zeigt. Dennoch miissen die folgenden Fehler
beriicksichtigt werden: Der Massenanteil von Ammoniak zeigt eine Abweichung von 4,6 bis 11,2 %, wahrend
der Gleichverteilungsindex eine Abweichung von 1,5 bis 8,4 % aufweist. Dennoch kann die Simulation auch
im Hinblick auf den Harnstoffabbau als validiert angesehen werden. Das erste Forschungsziel wurde somit
erreicht.



Es wurden zudem mehrere bestehende Anlagen mit dem entwickelten numerischen Ansatz simuliert. Es
wurden gute Ubereinstimmungen mit den Messdaten insbesondere bei der Temperaturverteilung erreicht. Die
Abweichungen bei der NOx-Konzentration sind angesichts der Komplexitdt des Systems und der
Messunsicherheiten als akzeptabel zu bewerten. Die Fallstudien bestatigen somit die Praxistauglichkeit des
Ansatzes zur numerischen Vorhersage industrieller Anlagen.



Il. Ausfuhrliche Darstellung der Ergebnisse
1. Erzielte Ergebnisse

Arbeitspaket 1: Grundlagenuntersuchungen

Arbeitspaket 1.1: Charakterisierung kommerzieller Diisen (LUH)

Innerhalb des AP 1.1 sollten typische Seriendisen hinsichtlich Spraywinkel, Spraygeschwindigkeit und
Tropfenspektren an der LUH vermessen werden. Dadurch sollte einerseits eine erste Charakterisierung des
Spraybilds erfolgen und andererseits der Einfluss einer fertigungsbedingten Streuung der Diisen untersucht
werden, um diesen im spateren Digitalen Abbild berticksichtigen zu kdnnen. Weiterhin dienen diese Daten als
grundlegende Eingangsrandbedingungen fir die Simulationen der TUB.

Im Rahmen des Arbeitspakets wurden mehrere baugleiche Zweistoffdiisen der Firma Albonair vermessen,
welche von EP zur Verfligung gestellt wurden. Dabei wurden die Disen in unterschiedlichen Betriebspunkten
untersucht, wobei der Zerstaubungsluftvolumenstrom und der Flissigkeitsmassenstrom variiert wurde. Da
diese Untersuchungen unter atmospharischen Bedingungen durchgefiihrt wurden, konnte keine
Harnstofflosung verwendet werden, da diese auskristallisieren wiirde. Es wurde demineralisiertes Wasser
genutzt. Da sich Harnstofflésung und Wasser in ihren physikalischen Eigenschaften stark &hneln, werden die
Auswirkungen auf das Spraybild und insbesondere auf die fertigungsbedingten Streuungen der Diisen als
gering eingeschéatzt. Die gewahlten Betriebspunkte sind in Fehler! Verweisquelle konnte nicht gefunden
werden. zu finden. Der maximale Wassermassenstrom orientiert sich dabei an dem Harnstoff Durchsatz, wie
er bei einer DN300 Abgasstrecke bei maximaler Leistung (500 kW) bendétigt wirde. Die gewahlten
Luftvolumenstréme erstrecken sich tiber den gesamten Betriebsbereich der Dise.

Tabelle 1: Betriebspunktmatrix

Luftvolumenstrom
in L/min

8 10 15 20

0,5 | OP1 OP2 OP3
1,0 | OP4 OP5 OP6 OP7
15 OP8 OP9 | OP10

Wassermassenstrom
in kg/h

Zur Untersuchung der Parameter Spraywinkel, Spraygeschwindigkeit und Tropfenspektren erfolgte die
Vermessung der DUsen in drei unterschiedlichen Abschnitten:

e Spraywinkelmessungen mittels Schattenwurftechnik

e Zwei-dimensionale Spraygeschwindigkeitsmessungen (disennah) mittels Structural Image
Velocimetry (SIV)

e Tropfendurchmesser und -geschwindigkeitsmessungen (disenfern) mittels Phasen Doppler
Anemometrie (PDA)

Spraywinkel

Die Messdaten der Spraywinkel wurden uber die Schattenwurfmesstechnik in unmittelbarer Dusennéahe
gewonnen. Es wurden insgesamt zehn Diisen vermessen. Ein schematischer Aufbau der Messtechnik
inklusive eines resultierenden Spraybilds ist in Fehler! Verweisquelle konnte nicht gefunden werden. gezeigt.
Dabei dient eine Hochleistungs-LED als Lichtquelle. Weiterhin kommt eine Hochgeschwindigkeitskamera
inklusive Fernfeldmikroskop zum Einsatz. Die Optik ist so eingestellt, dass sich eine hohe Vergré3erung des
betrachteten Bereichs in Kombination mit einem kleinen Tiefenschérfebereich ergibt. Auf diese Weise soll das
Spray in dinnen Ebenen betrachtet werden kénnen.
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Abbildung 1: Schematischer Aufbau Schattenwurfmesstechnik

Mit den gewahlten Einstellungen ergibt sich ein Sichtbereich von 13 mm in x-Richtung und 21 mm in y-
Richtung. Bei einer Auflosung von 1280 x 800 Pixeln entspricht dies rund 16 pym pro Pixel. Um die
Bewegungsunscharfe der moglichst gering zu halten wurde eine Belichtungszeit von 200 ns verwendet. Pro
Duse und pro untersuchtem Betriebspunkt wurden jeweils 1000 Einzelbilder aufgenommen. Aus den
Einzelbildern wurde mithilfe eines MATLAB Skripts der Spraywinkel gebildet. Dies geschah Uber zwei
verschiedene Methoden:

e Binarisierung des Mittelwertbilds und anschlieRender Kantendetektierung
e Detektion des horizontalen, maximalen Intensitatsgradienten im Standardabweichungsbild und fitten
einer Gerade durch die detektierten Maxima

In Abbildung 2 ist das Resultat beider Methoden beispielhaft dargestellt. Beim binarisierten Mittelwertbild (b)
ergibt sich ein breiterer Spraywinkel gegeniiber der Methode (ber die maximalen Gradienten im
Standardabweichungsbild (c). Wahrend Uber die Binarisierung fast jeder Tropfen eines jeden Einzelbilds als
Information im resultierenden Mittelwertbild (a) noch erfasst wird, wird (ber die Maximale-Gradienten-Methode
(heller Bereich — hohe Standardabweichung) quasi der aktivste Bereich im Spray definiert. Legt man beide
ermittelten Winkel auf ein Rohbild (d) des gleichen Betriebspunkt ergeben beide Methoden eine leicht
voneinander abweichende Aussage. Wahrend der Winkel aus der Gradientenmethode die Kernstrémung
erfasst, die sich vor allem bei hohen Luftvolumenstromen ausbildet, umspannt der Winkel aus dem
binarisierten Mittelwertbild das gesamte Spray inklusive einer ,einhillenden® Strémung feinster Tropfen um
die Kernstromung. Eine Unterscheidung in Kernstromung und einhtillende Strémung ist insofern sinnvoll, da
die Fliissigmasse (iber den Sprayquerschnitt stark ungleich verteilt ist. Uber die Kernstromung wird dem
Prozess der Grof3teil der Fliissigmasse zugefiihrt, wahrend in der Einhillenden demnach nur ein relativ kleiner
Teil der Fliissigmasse enthalten ist. Es ist daher wichtig, je nach Betriebspunkt ggf. zwei unterschiedliche
Spraywinkel zu verwenden, da die Flussigmasse bei den Simulationen innerhalb des Spraywinkels als
homogen verteilt angenommen wird.

a)

Abbildung 2: a) Mittelwertbild, b) binarisiertes Mittelwertbild, c) Standardabweichungsbild mit detektierten maximalen
Gradienten, d) Rohbild mit Winkeln aus beiden Methoden

Die Detektion einer Kernstromung, wie sie in Abbildung 2 gezeigt ist, ist jedoch nicht in allen Betriebspunkten
maoglich. Erst ab einem Luftvolumenstrom von 15 L/min l&sst sich eine zuverlassige Unterscheidung von
Kernstrémung und einhdllender Stromung durchfihren. Bei geringeren Luftvolumenstromen ist die
Tropfendichte Gber den Sprayquerschnitt deutlich homogener, weshalb sich weder per Algorithmus noch per
manueller Betrachtung eine eindeutige Kernstrémung erkennen lasst.



Fehler! Verweisquelle konnte nicht gefunden werden. zeigt dazu die Spraywinkel fir beide Methoden und
alle Disen bei einem Wassermassenstrom von 1,5 kg/h und einen Luftvolumenstrom von 10 bzw. 20 L/min.
Hier wird der zuvor beschriebene Sachverhalt noch einmal deutlich. Fir einen Luftvolumenstrom von 10 L/min
nahern sich die Winkel aus beiden Methoden an. Es l&sst sich also keine Kernstromung identifizieren.
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Abbildung 3: Vergleich der Spraywinkel beider Methoden in unterschiedlichen Betriebspunkten fiir alle Disen

Wie bei Duse 10 zu erkennen gibt es jedoch hin und wieder Ausreif3er die den Anschein erwecken, dass einige
Dusen hingegen bei geringen Zerstaubungsluftstromen dennoch eine Kernstromung ausbilden. Bei manueller
Betrachtung der Rohbilder lasst sich das Ergebnis aus dem Algorithmus jedoch nicht bestatigen. Dies ist auf
eine gewisse Storanfalligkeit der Gradientenmethode zurtickzufuhren. Aufgrund dessen wurde bei der
Auswertung ein erhéhter Wert auf die Uberpriifung entsprechender Spraywinkel gelegt. Bei der Analyse der
Spraywinkel fr 20 L/min Luftvolumenstrom ergibt sich hingegen eine klare Trennung von Kernstrémung und
einhdllender Strémung.

Weiterhin lasst sich aus Fehler! Verweisquelle konnte nicht gefunden werden. eine gewisse Streuung der
Spraywinkel entnehmen. Bei einem Luftvolumenstrom von 10 L/min bewegen sich die Spraywinkel
(Mittelwertbildmethode) zwischen 20° und 27°. Bei 20 L/min bewegt sich der Winkel der Einhillenden
zwischen 17° und 21° wahrend die Kernstrémung einen Winkel zwischen 3° und 9° einnimmt. Die gezeigten
Daten geben die allgemeinen Trends gut wieder:

¢ Abnehmender Spraywinkel bei VergrofRerung des Luftvolumenstroms

e Leichte VergroRerung des Spraywinkels bei VergréRerung des Wassermassenstroms

o Deutliche Reduzierung der Streuung bei VergroRBerung des Luftvolumenstrom oder
Wassermassenstroms.

Zur Verdeutlichung der genannten Trends zeigt Abbildung 4 die Giber alle Diisen gemittelten Spraywinkel (Uiber
Mittelwertmethode) inklusive der dazugehdrigen Standardabweichung fiir alle Betriebspunkte. Es zeigt sich zu
dem, dass die Standardabweichung als Indikator fiir die Streuung der Disen hinsichtlich des Spraywinkels
starke Abhangigkeiten mit dem Betriebspunkt aufweist. Besonders hohe Standardabweichungen ergeben sich
bei einer Kombination aus geringem Wassermassenstrom und Luftvolumenstrom. Es lasst sich zudem
erkennen, dass sowohl eine Erhéhung des Wassermassenstroms als auch des Luftvolumenstroms tendenziell
fur eine Verringerung der Standardabweichung sorgt.
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Abbildung 4: Mittlerer Spraywinkel mit Standardabweichung tber samtliche Betriebspunkte

Inshesondere bei geringen Durchsatzen weisen die Spraywinkel starke Streuung auf. So werden bspw. bei 8
L Luft/min und 0,5 kg Wasser/h Werte zwischen 16° und 38° vermessen. Da UnregelmaRigkeiten hinsichtlich
der Medienversorgung der Disen als Ursache fiir die Streuungen ausgeschlossen werden konnten, wurden
unter Verdacht auf Fertigungsungenauigkeiten die Disendffnungen mikroskopisch untersucht. Exemplarisch
sind als Abbildung 5 einige Bilder von Diisen6ffnungen aufgefuhrt.

Abbildung 5: Auswahl von Aufnahmen der Diisenéffnung

Unter genauer Betrachtung der Dusendffnungen fallt auf, dass die Ringspalte fiir die Zerstaubungsluft teils
deutlich von einem geometrischen idealen Ringspalt (rote Ringe) abweichen. Insbesondere gilt dies fiir den
AuRendurchmesser des Ringspalts. Typisch ist allen voran eine erhdhte Breite des Ringspalts an der linken
unteren Seite, wobei dieses Merkmal fir die verschiedenen Dusen unterschiedlich stark ausgepréagt ist.
AuBerdem ist fir einige Dlsen an der oberen Seite ein verbreiteter (bspw. Dlse 8) und an der linken Seite ein
schmaler (bspw. Diise 6) Ringspalt zu erkennen. Zwar betragt die Ringspaltbreite nur 0,1 mm, weshalb sich
die absoluten Abweichungen vom Ideal im Maximum im mittleren Mikrometerbereich befinden. Jedoch
bewegen sich die lokalen relativen Abweichungen teils bei +/- 30 %. Es wird vermutet, dass dies einen
signifikanten Einfluss auf die Ausbildung der Zerstaubungsluftstromung und damit auch auf den Spraywinkel
hat.

Die ungleich geformten Disendffnung sind zudem vermutlich fir weitere individuelle Phanomene bei der
Spraybildung verantwortlich. So wurden bei identischen Betriebsbedingungen beispielsweise stark ungleiche
Verteilungen der Standardabweichungen (vgl. Abbildung 6 Duse 8) fiir einige Diisen beobachtet. Bei
genauerer Betrachtung der Rohbilder wurde erkannt, dass in diesen Fallen Uber die Seite mit der hohen
Standardabweichung (hier rechte Sprayseite) ein Grof3teil der Flissigmasse in Form von grof3en Tropfen und
Ligamenten transportiert wird. Uber die gegeniiberliegende Seite werden hingegen nur wenig Masse und
bereits sehr feine Tropfen transportiert. Zudem existieren Phdnomene in denen das Spray fiur einige Disen
zu einer Seite geneigt ist. Dise 11 in Abbildung 6 zeigt dazu beispielhaft eine Neigung nach links.
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Abbildung 6: Invertierte Standardabweichung exemplarischer Sprayphanomene (15 L Luft/min und 1,0 kg Wasser/h)

Im weiteren Verlauf des Projekts ist es geplant, sowohl ,symmetrische” als auch ,unsymmetrische® Diisen zu
verwenden, um insbesondere den Einfluss des jeweiligen Charakteristikums auf die Folgeprozesse wie
Verdampfung und Ammoniakverteilung herauszuarbeiten. Fir die Validierung der ersten Simulationen
hinsichtlich der Spraybildung werden jedoch ganz bewusst Daten von symmetrischen Diisen verwendet.

Spraygeschwindigkeiten

Da die Tropfengeschwindigkeitsmessungen mittels PDA in ihrem minimalen Abstand zur Disenéffnung
limitiert sind, wurden zur Kompensation dessen im Diisennahbereich zusatzlich Geschwindigkeitsmessungen
mittels der Structural-lmage-Velocity (SIV)-Methode [1] durchgefuhrt. Fir die SIV wird ein identischer
Versuchsaufbau wie bei den Schattenwurfmessungen verwendet, mit dem Unterschied, dass statt
Einzelbildern nun Doppelbilder mit einem Bildabstand von 2 us aufgenommen werden. Aufgrund des
gleichbleibenden Versuchsaufbaus bleibt auch der Sichtbereich (13 x 21 mm) gleich. Ein Algorithmus verfolgt
Strukturen oder Partikel von einem Bild zum nachsten und kann aufgrund der in 2 ps zuriickgelegten
Wegstrecke die Geschwindigkeiten dieser Strukturen berechnen. Die Geschwindigkeiten werden dann in
einem zweidimensionalen Geschwindigkeitsfeld dargestellt. In Abbildung 7 ist das Prozedere anhand von
friheren Untersuchungen zu Dieselsprays veranschaulicht. Fir die SIV Messungen wurden die gleichen
Rahmenbedingungen wie fir die Spraywinkelmessungen verwendet (siehe Fehler! Verweisquelle konnte
nicht gefunden werden.) und fur insgesamt 10 Disen vermessen.

Modified PIV
Algorithm
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Abbildung 7: Prinzipielle Auswertung der Doppelbilder durch den SIV Algorithmus am Beispiel eines Dieselsprays [2]

Beispielhaft fiir die SIV Messungen sind unter Abbildung 8 die Geschwindigkeitsfelder sowie die Langs- und
Radialprofile (15 mm Diisenabstand) fiir vier verschiedene Diisen in einem bei 15 L Luft/min und 1 kg Wasser/h
dargestellt. Der qualitative Geschwindigkeitsverlauf entspricht dem zu erwarteten Verhalten, wobei die
hochsten Geschwindigkeiten im Zentrum des Sprays erreicht werden. Da die Flissigkeit drucklos aus der

10



Duse austritt und Tropfen erst durch die Zerstdaubungsluft beschleunigt werden muissen, sind die
Geschwindigkeiten innerhalb der ersten Millimeter nach Dusenaustritt relativ gering. In einem Abstand
zwischen 8 mm und 10 mm wird die dann maximale Geschwindigkeit erreicht. Generell gilt eine gute
Ubereinstimmung bzgl. der erreichten Geschwindigkeitswerte. Die radialen Geschwindigkeitsverlaufe zeigen
eine sehr gute Deckung, wobei die maximal erreichten Geschwindigkeiten fiir alle Diisen zwischen 170 und
190 m/s liegen. An dieser Stelle sei aber ergénzt, dass die radialen Geschwindigkeitsprofile anhand der
radialen Position ihrer maximalen Geschwindigkeit zentriert wurden, um den optischen Einfluss von links- oder
rechtsseitig schiel3enden Disen (bspw. Dise 11) zu kompensieren. Dieser Einfluss Iasst sich fur die Profile in
Spray-Langsrichtung nicht kompensieren, da hier die Geschwindigkeiten nur in einer vertikalen Linie erfasst
werden konnten. Nichtsdestotrotz zeigen die Langsprofile innerhalb der ersten 8 bis 10 mm eine gute
Ubereinstimmung. Im nachfolgenden Bereich sind leichte Unterschiede erkennbar, die sich jedoch auf einem
ahnlichen Niveau wie in den radialen Profilen bewegen.
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Abbildung 8: SIV-Geschwindigkeitsfelder und -profile im Vergleich (15 L Luft/min und 1 kg Wasser/h)

Grundsétzlich kann im Vergleich zu den Spraywinkeln eine erhdhte Konsistenz der Spraygeschwindigkeiten
festgestellt werden. Jedoch sind auch bei den Spraygeschwindigkeiten die Auswirkungen infolge der
unterschiedlich geformten Disendffnungen zu erkennen. Dies ist insbesondere fir die Disen der Fall bei
denen die auf den Geschwindigkeitsfeldern gezeigten, hohen Geschwindigkeiten zu einer Seite verschoben
sind. Als Beispiel kann hier allen voran Diise 8 hinzugezogen werden. Der Bereich der hohen
Geschwindigkeiten ist im Geschwindigkeitsfeld deutlich auf die linke Seite verschoben. Der Ubergangsbereich
bzw. der scheinbare Sprayrand ist auf der linken Seite zudem sehr schmal, wahrend der Sprayrand auf der
rechten Seite sehr breit ist und ein ausgepragtes Geschwindigkeitsprofil besitzt. Dies wird ebenso durch das
radiale Geschwindigkeitsprofil der Duse 8 wiedergegeben. Dies ist auf ungleiche Verteilung der Fliissigmasse
zuruckzufuhren. Wie bereits erwahnt, wird im Falle der Dise 8 der GroR3teil der Masse Uber die rechte
Sprayseite transportiert. Mehr Masse bzw. groRere Tropfen bedeutet eine groRere Tragheit und weniger
schnell beschleunigte Tropfen. Auf der linken Sprayseite fallt deutlich weniger Flissigmasse an, weshalb
feinere Tropfen auf diese Seite entstehen, die schnell beschleunigt werden bzw. grofere Geschwindigkeiten
erreichen. Infolge der hohen Geschwindigkeiten zerfallen die Tropfen auf diese Seite jedoch auch schneller
zu noch feineren Tropfen, die aufgrund der limitierten Auflosung durch den SIV Algorithmus nicht mehr als
solche erkannt werden kdnnen. Deshalb wird der Sprayrand durch die Geschwindigkeitsfelder als sehr schmal
interpretiert, was sich durch die Rohbilder jedoch nicht bestéatigen lasst.
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TropfengréRen und -Geschwindigkeiten

Die Messung von Tropfengrof3en und Tropfengeschwindigkeiten erfolgte mittels Phasen Doppler
Anemometrie (PDA) [3]. Dabei wird Uber zwei sich kreuzende Laserstrahlen innerhalb des Sprays ein
Messvolumen erzeugt. Das Streulicht das entsteht, wenn ein Tropfen das Messvolumen durchquert, wird von
einem Receiver detektiert. Das Messprinzip wird durch Abbildung 9 veranschaulicht. Die Frequenz des
Streulichts ist je nach Geschwindigkeit des Tropfens gegenlber der Frequenz des initialen Laserstrahls
dopplerverschoben. Auf Basis dieser Dopplerverschiebung kann dann auf die Tropfengeschwindigkeit
zurlckgerechnet werden. Weiterhin bietet das System die Mdglichkeit, auf Basis des Phasenversatzes des
gleichen Tropfensignals an mehreren Detektoren innerhalb des Receivers einen Tropfendurchmesser zu
ermitteln.

Abbildung 9: Schematischer Aufbau des PDA Setups

Da die PDA eine Punktmesstechnik ist und eine Aussage Uber das gesamte Spray somit nur durch eine
Vielzahl von Messpunkten erméglicht wird, wurde hier der Umfang an Betriebspunkten und Disen verringert.
Es wurden 6 Dusen in zwei Betriebspunkten vermessen. Es wurden dazu jeweils Messpunkte entlang einer
disennahen Achse mit einem Abstand von 35 bzw. 50 mm und in einer disenfernen Achse mit einem Abstand
von 100 mm erzeugt. Wie bereits zuvor erwahnt, ist der minimale Messabstand zur Diisenéffnung aufgrund
des Messprinzips limitiert. Grund dafiir ist ein mit der Verringerung des Disenabstands einhergehendes
abnehmendes Signal-Rausch-Verhaltnis infolge der zunehmenden Tropfendichte. Es wurde zusétzlich eine
weitere Dise (D11) der Vollstandigkeit halber mit allen Betriebspunkten aus Fehler! Verweisquelle konnte
nicht gefunden werden. aber mdglichst diisennah vermessen, welche zudem als erste Datengrundlage fiir
die Simulationen genutzt wurde.

Unter Abbildung 10 (a) sind fur Dise 11 im Abstand von 15 mm zur Diise beispielhaft Histogramme von
Tropfendurchmessern fir jede Messposition entlang der Messachse fiir den Betriebspunkt 10 L Luft/min und
1 kg Wasser/h aufgetragen. Fir jede Messposition ist zudem der Sauterdurchmesser (rot) und der mittlere
Durchmesser (lila) markiert. Es ist zusatzliche die mittlere Tropfengeschwindigkeit inklusive
Standardabweichung (b) und der Sauterdurchmesser sowie der mittlere Durchmesser (c) in separaten
Diagrammen geplottet. Unter diesen Betriebspunkten zeigt sich, dass sich im Zentrum des Sprays die grof3ten
Tropfen befinden. Zu den Sprayrandern hin verschiebt sich das Tropfenspektrum in Richtung kleiner
Durchmesser, wobei auch die Tropfendurchmesserverteilung starker in Richtung der kleinste Tropfen
gewichtet ist. Weiterhin werden im Zentrum des Sprays auch die héchsten Geschwindigkeiten erreicht.

In Abbildung 11 sind hingegen die sechs vermessenen Diisen im Abstand von 35 mm bzw. 50 mm in den
Betriebspunkten 10 L Luft/min und 1 kg Wasser/h bzw. 15 L Luft/min und 1,5 kg Wasser/h aufgetragen.
Wiéhrend die Tropfengeschwindigkeiten sich mit dem Verlauf aus Abbildung 10 decken, so zeigen die
Tropfendurchmesser ein entgegengesetztes Verhalten. Insbesondere fir 10 L Luft/min und 1 kg Wasser/h
zeigen die Tropfendurchmesser ein eindeutiges Minimum im Sprayzentrum und ansteigende Durchmesser zu
den Sprayrédndern. Fur 15 L Luft/min und 1,5 kg Wasser/h gleichen sich die Tropfendurchmesser tiber den
Sprayquerschnitt bereits sehr stark an, jedoch ist teilweise ein steigender Tropfendurchmesser zum Sprayrand
noch immer erkennbar. Es wird vermutet, dass sich diese entgegengesetzten Verlaufe fir die
Tropfendurchmesser aus Abbildung 10 und Abbildung 11 auf den Disenabstand zuriickfiihren lassen. Um
eine eindeutige Aussage dazu treffen zu kénnen, sind weitere Messungen in einem Diisenabstand zwischen
15 mm und 35 mm geplant. Aus Abbildung 11 ist weiterhin zu entnehmen, dass die Diisen zwar hinsichtlich
Tropfengeschwindigkeit und Tropfendurchmesser eine gewisse Streuung aufweisen, die Verlaufe aber zum
Grof3teil und unter Berticksichtigung der unterschiedlichen Disengeometrien sehr ahnlich zueinander sind.
Nur vereinzelt sind grol3ere Differenzen zu erkennen - wie z.B. fir Duse 7. Fir diese Dise sind die sind die
Geschwindigkeiten im Sprayzentrum im Vergleich zu den anderen Disen deutlich verringert. Diese
Eigenschatft ist Uber beide dargestellten Betriebspunkte erkennbar, womit ein Messfehler ausgeschlossen
werden kann. Dieser Unterschied ist jedoch nur in der disennahen Messachse erkennbar. Bei zunehmender
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Dusendistanz gleichen sich die Tropfengeschwindigkeiten jedoch auch fur diese Diise an.
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Abbildung 10: Histogramm der Tropfendurchmesser (mit arithmetischem Durchmesser D10 und Sauterdurchmesser D32
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Abbildung 11: Tropfengeschwindigkeiten und Sauterdurchmesser (D32) fur verschiedene Diisen
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AP 1.2 (a) Aufbau der Prototypen (LUH und EP)

Fir die weiteren Untersuchungen wurde eine neue Mischstrecke (DN300) mit entsprechenden optischen
Zugangen entwickelt, die an den bestehenden HeiRgaserzeuger und an die Priufstandinfrastruktur am Institut
fr Technische Verbrennung angeschlossen werden kann. Die Entwicklung der Konstruktion erfolgte in enger
Zusammenarbeit der LUH und der Konstruktionsabteilung von EP. Die Fertigung wurde zum Teil durch EP
selbst ausgefuhrt, wobei die Fertigung des Hauptsegments (siehe Abbildung 12) aufgrund erhohter
Komplexitat extern beauftragt wurde. Die Lieferung an die LUH erfolgte Ende Mai 2023. Das Hauptsegment
wird dazu durch ein Adapterstick und ein Endstick erganzt. Das Adapterstiick wird benétigt, um das
Hauptsegment mit dem existierenden Heil3gaserzeuger zu verbinden, wahrend das Endstiick dazu dient, die
Abgase in eine entsprechende Absaugung zu transportieren. Das Hauptsegment ist zudem mit einer
Aufnahme versehen, mit der die verwendeten Albonair Zweistoffdiisen implementiert werden kénnen. Das
Mittelstiick der Aufnahme ist dabei austauschbar, sodass die Disen ggf. auch mit einem Anstellwinkel verbaut
werden koénnen. Senkrecht zur Disenaufnahme sind zwei gegenuberliegende Schauglasflansche mit
Borosilikatfenstern vorgesehen, um die optischen Messungen zu ermdéglichen. Dabei wurden die Flansche in
Rechteckform ausgefuhrt, um den mdglichen Sichtbereich zu maximieren. Alle weiteren Anpassungen der
Mischstrecke, die fir die Bearbeitung ab AP 3 notwendig sind, werden durch die LUH selbst vorgenommen.

—

Abbildung 12: Konstruktion der Mischstrecke DN300 (links Hauptsegment, rechts Schauglasflansch mit hereinragender
Dusenspitze)

An dieser Stelle sei zudem erwéhnt, dass als Modifikation des Projektplanes aufgrund der stark gestiegenen
Preise fur Material und Fertigung nur eine Mischstrecke (DN300) statt zwei verschiedener Mischstrecken
(DN300 und DN100) gefertigt wurden. Da im Rahmen der Feldtest im AP 6 auf Seiten von EP noch grol3e
Kostenpunkte anstanden, wurde so ein ausreichender Puffer zurtickgehalten werden.

AP 1.2 (b) Grundgeriist des digitalen Abbilds (TUB )

Dieses Arbeitspaket zielte darauf ab, einen vorlaufigen numerischen Modellierungsansatz zu entwickeln, der
die komplexen Mechanismen beriicksichtigt, die in der Abgas-SCR auftreten. Das System wurde auf seine
allgemeine Genauigkeit und Stabilitat getestet. Weitere detaillierte Untersuchungen der Systemgenauigkeit
wurden in den nachfolgenden Arbeitspaketen durchgefiihrt, wobei die erhaltenen experimentellen Daten als
Referenz dienten.

Modellierung der Eindiisung und der Verteilung des Tropfendurchmessers

Die experimentellen Ergebnisse der Betriebspunkte 7, 8 und 9 von AP 1.1. wurden fur die erste Stufe der
Erstellung des numerischen Rahmens verwendet. Die Durchflussmenge, der Spraywinkel und die Verteilung
des Tropfendurchmessers in der Nahe der Dise wurden zur Initialisierung der Eindlsung aus einem
Vollkegelinjektor verwendet. Es wurde ein allgemeiner Aufbau mit einer kubischen Domé&ne verwendet.
Abbildung 13 (a), (b) und (c) zeigen die berechneten Rosin-Rammler-Verteilungsparameter fur die
entsprechenden experimentellen Daten. Die Berechnungen mit einem einzigen Flissigkeitsinjektor fihrte zu
einer guten Ubereinstimmung zwischen Experimenten und Simulation und wird fiir die geplanten numerischen
Studien in den folgenden Arbeitspaketen dieses Projekts verwendet werden.
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Abbildung 13: Rosin-Rammler-Parameter, berechnet fur die experimentellen Betriebspunkte 7 (a), 8 (b) und 9 (c). Die
Verteilung des Tropfendurchmessers fiir die radiale Position 5 ist fiir die axiale Position 100 mm und 200 mm fir OP 7 (d)

& (g), fir OP8 (e) & (h) und OP9

Fur die Zerstaubung wurden gemittelte Werte der Rosin-Rammler-Verteilungsparameter verwendet. Das
Spray wird mit einem Lagrangeschen Ansatz modelliert. Obwohl das Spray in den Experimenten aus einer
Zweistoffdiise eingespritzt wird, wurde in den Simulationen nur der Wasserstrom bericksichtigt. Aus
numerischer Sicht ist der Einfluss des Luftstroms vernachlassigbar. Er kann als Tragheitseffekt tber die
kalibrierten Tropfengeschwindigkeiten auf der Grundlage der experimentellen Ergebnisse dargestellt werden
(siehe Abb. 1 (d), (e), (f) und (g) um Redundanz in diesem Bericht zu vermeiden, wird hier von jeder axialen

Position eine radiale Position aufgetragen).

Einzeltropfenverdampfung

Vor der Entwicklung des integrierten numerischen Rahmens wurde das Standardmodell der
Tropfenverdampfung in STAR-CCM+ getestet. Zur Validierung wurden experimentelle Ergebnisse aus der
Arbeit von Musa et al. [4] verwendet, wie in Abbildung 14 dargestellt. Der Vergleich der numerischen
Simulationen mit den Referenzdaten zeigte eine erhebliche Diskrepanz zwischen dem dimensionslosen
Tropfendurchmesser und der erforderlichen Verdunstungszeit. Daher waren weitere numerische
Untersuchungen zur Verbesserung der Modellgenauigkeit erforderlich, die Teil des AP 3 gewesen sind.
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Abbildung 14: Aus den Simulationen ermittelte Verdunstungscharakteristiken fir verschiedene Temperaturen im Vergleich
zur Arbeit von Musa et al. [4]

Integrierter numerischer Rahmen

Bei der Entwicklung des numerischen Rahmens wurde ein systematischer Ansatz gewahlt, um verschiedene
Modelle und Mechanismen zu integrieren. Zunachst wurde ein Einkomponentenfluid (Wasser) als Spray in
den Abgaskanal in einem isothermen Aufbau eingebracht. Abbildung 15 (a) und (b) zeigen die CAD-Geometrie
und das fiir diese Simulation verwendete Netz, wahrend Abbildung 15 (c) einen Uberblick (iber die erhaltene
Fluidstromung und das Spray zeigt. Zweitens wurde der numerische Rahmen erweitert, um neben der
Hydrodynamik auch den Warmeiibergang zwischen dem Abgas und dem Spray zu berlcksichtigen. Drittens
wurde nach der Feststellung der Stabilitat der thermo-fluidischen dynamischen Kopplung im System der
numerische Rahmen schlielBlich um die Tropfenverdampfung erweitert. Wie in Abb. 3 gezeigt, wurde (c) ein
Wasserspray aus einem festen Kegelinjektor in die Abgaskammer eingebracht. Das Wasserspray wurde als
einphasige Lagrangesche Partikel modelliert, wahrend das Abgas als kontinuierliche Eulersche Phase
behandelt wurde. Fir diese Analyse wurde eine ideale Zustandsgleichung verwendet. Die two-equation
Realizable k — & Turbulenzmodell wurde zusammen mit Wandbehandlungsfunktionen verwendet. Fur die
Lagrange-Phase werden die Turbulenzausbreitung und die auf die Tropfen wirkenden Krafte (Widerstand,
Scherung und Kopplung) zusammen mit dem sekundaren Auflésungsmodell berticksichtigt.

Solution Time 1 (s)

Particle Olameser (1
l.,,,‘._ TR S0 ’.'.“"‘-” L AR TUE © ST Iroe g »\.-\‘ 222 P wendhrag

1
1
1
% te0r L
©
Abbildung 15: Darstellung der urspriinglichen CAD-Geometrie, die fir die Experimente und die Simulationen verwendet

wurde (a), numerisches Gitter (b) und mittleres Geschwindigkeitsprofil des Strémungsfelds mit Tropfen (c). (Die Grol3e der
Tropfen ist zur besseren Veranschaulichung vergroRert).

Die fur dieses Projekt geplanten Simulationen wurden mit der Software STAR-CCM+ (in C++ geschrieben)
durchgefuhrt. Der fur Stromung und Warmeulbertragung verwendete Solver ist der Coupled Temperature
Solver. Unter Verwendung eines impliziten Zeitschrittschemas wurde dieser Solver verwendet, um die
Temperatur-, Geschwindigkeits- und Druckfelder instationar zu berechnen. Der SIMPLE-Algorithmus wurde
fir die Druck-Geschwindigkeits-Kopplung verwendet. Wahrend der parallelen Ausfihrung der Simulationen
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wurde die Kommunikation zwischen den Knoten durch eine MPI-Implementierung (Massage Passing
Interface) erreicht. Eine qualitative Untersuchung der Ergebnisse dieser Studie zeigte, dass die Kopplung der
Modelle stabil ist. Das simulierte Sprayverhalten und das Abgasstrémungsfeld weisen eine allgemeine
Genauigkeit auf, die im Rahmen der nachfolgenden Arbeitspakete weiter untersucht und korrigiert wurde.

Studie Uber die Konvergenz der Netze

Die Auswirkung der rdumlichen Auflésung auf das integrierte numerische System wurde anhand einer
Gitterkonvergenzstudie untersucht. In Anbetracht des industriellen Charakters des Projekts wird sich ein
hochauflosendes Gitter drastisch auf die Kosten und die Effizienz des numerischen Rahmens auswirken.
Daher wurden sechs Gitter mit Aufldsungen von 22 bis 330 Tausend Maschenzellen untersucht. Ein Beispiel
fur die erzielten Ergebnisse ist in Abbildung 16 dargestellt. Die mittlere Geschwindigkeit des Abgasstroms
wurde Uber eine Linie quer durch den gesamten Bereich abgetastet (die Abtastlinie ist durch die schwarze
Linie in Abb. 3 (c) gekennzeichnet). Die Ergebnisse zeigen keinen signifikanten Einfluss der Netzauflésung
auf das Fernfeld vor der Diise. Allerdings wurde in den Regionen vor und nach der Diise eine Unter- bzw.
Uberschatzung der mittleren GeschwindigkeitsgroRe beobachtet. Das Gitter mit 71 Tausend Maschenzellen
bietet ein akzeptables Gleichgewicht zwischen Genauigkeit und Rechenkosten und wird fiir kiinftige Studien
verwendet werden.
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Abbildung 16: Einfluss der Gitterauflosung auf die GréRe der Durchschnittsgeschwindigkeit des Abgasstroms im Prifstand
(die Ergebnisse werden Uber die hintere Linie abgetastet, wie in Abb. 3 (c) angegeben).

Sensitivitatsstudie zur Turbulenzmodellierung

Die Wahl des Turbulenzmodells kann einen erheblichen Einfluss auf die Genauigkeit der Simulationen der
Spraydispersion in einem Stromungsfeld haben. Daher ist es wichtig, die Empfindlichkeit verschiedener
Turbulenzmodelle fir eine bestimmte Sprayanwendung zu bewerten, um sicherzustellen, dass das gewahlte
Modell das physikalische Verhalten des Spraynebels genau erfassen kann. Eine Sensitivitdtsanalyse kann
dabei helfen, das am besten geeignete Turbulenzmodell zu bestimmen, indem die vorhergesagten
Sprayeigenschaften verschiedener Modelle verglichen werden, um die Sensitivitaten zu ermitteln. Fir diese
Analyse wurde der etablierte numerische Rahmen in Kombination mit drei Reynolds Average Naiver-Stokes
(RANS) Turbulenzschlussmodellen untersucht. Die untersuchten Modelle sind two-equation Realizable k — ¢,
two-equation k —w —SST und three-equation Reynolds Stress Model (RSM). Die Ergebnisse der
untersuchten Turbulenzmodelle werden fir die Divergenz verglichen, wie in Abbildung 17 dargestellt. Wahrend
eine signifikante Abweichung von 26 % bei den von RSM und k —e&¢ Modellen vorhergesagten
Tropfendurchmesserverteilungen zu beobachten ist (Abbildung 17 (a)), ist eine geringfligige Abweichung von
etwa 7 % zwischen der Leistung von RSM und k — w — SST festzustellen. Alle drei Modelle ergaben jedoch
das gleiche mittlere Geschwindigkeitsprofil (Abbildung 17 (b)). Gegenwartig ist die allgemein angewandte two-
equation Realisable k — ¢ Modell wird im numerischen Rahmen verwendet. Eine weitere Uberpriifung der
Genauigkeit istim Rahmen des AP 2.3 geplant.
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Abbildung 17: Die Verteilung des Tropfendurchmessers als Ergebnis verschiedener Turbulenzmodelle (a) und der mittlere
Geschwindigkeitswert (b) sind oberhalb der gestrichelten wei3en Linie in Abb. 3 (c) aufgetragen.

Arbeitspaket 2: Sprayuntersuchungen

Das zweite Arbeitspaket ist in vier Unterpakete aufgeteilt. Die Arbeitspakete werden durch die Projektpartner
wie folgt bearbeitet:

e AP 2.1 Messungen Spraywinkel und Charakterisierung Sprayaufbruch LUH
e AP 2.2 Messungen TropfengroRenverteilung LUH
e AP 2.3 Simulation Sprayausbreitung TUB
e AP 2.4 Designstudie TUB

AP 2.1 Messungen Spraywinkel und Charakterisierung Sprayaufbruch

Das Arbeitspaket unterlag einer Verzdgerung, konnte aber inzwischen bearbeitet werden. Es wurden
Aufnahmen des Sprays mit Beaufschlagung einer heif3en Querstrdomung im vollstandig aufgebauten Prifstand
erzeugt. Es konnte gezeigt werden, dass die gemessenen GrofRen (Winkel und Spraygeschwindigkeit) den
unter AP 1.1 gemessenen Werten entsprechen. Im Folgenden wird der Zusammenhang zu den Ergebnissen
aus AP 1.1 aufgezeigt.

Abbildung 18 zeigt dazu den Spraywinkel einmal fiir die grundlegende Vermessung ohne Querstrémung und
unter kalten Bedingungen aus AP 1 (links) und unter Beaufschlagung mit einer Heil3gasstromung aus AP 2
(rechts) jeweils fur die gleiche Dise. Der Spraywinkel variiert dabei nur um eine Nachkommastelle. Die
Verkippung aus AP 1 ist nicht mehr zu erkennen. Dies ist darauf zuriickzufiihren, dass die Dise am
HeilRgaspriifstand in einer anderen Orientierung verbaut ist, sodass die betrachtete Ebene im Spray von AP 2
senkrecht auf der betrachteten Ebene aus AP 1 steht. Grundsatzlich kann jedoch festgehalten werden, dass
sich der diisennahe Spraywinkel unter Beaufschlagung einer Querstrdomung nicht signifikant von denen aus
AP 1 unterscheidet. Eine Analyse des Spraywinkels in gré3erer Distanz von der Diise erwies sich als wenig
zweckmafig. Aufgrund der dynamischen zeitabhangigen Sprayform durch den zunehmenden Einfluss von
Querstromung und beginnender Verdampfung stromabwarts, liel3 sich keine stationdre Situation erfassen, in
der eine Winkelbestimmung sinnvoll gewesen ware.
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Abbildung 18: Vergleich Spraywinkeln AP 1 (links) und AP 2 (rechts) bei 20 L Luft/min und 1,5 kg Urea/h

Abbildung 19 zeigt einerseits die Geschwindigkeitsfelder fur die Grundlagenvermessung aus AP 1 sowie unter
Beaufschlagung einer Querstrémung aus AP 2. Zuséatzlich werden die Geschwindigkeitsverlaufe entlang der
zentralen Sprayachse dargestellt. Da fir Spraygeschwindigkeit und Spraywinkel die gleiche Messtechnik zum
Einsatz kommt, steht auch hier die Messebene aus AP 2 senkrecht auf der Messebene aus AP 1, wodurch
die Abweichungen in den Verlaufen zu begriinden sind. Grundsatzlich ist aber zu sagen, dass die Ausbildung
der Geschwindigkeitsfelder auf sehr ahnliche Weise geschieht und die Geschwindigkeiten insgesamt auf
vergleichbaren Niveaus liegen. Auch auf die disennahen Geschwindigkeiten kann kein signifikanter Einfluss
der Querstrdomung beobachtet werden.
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Abbildung 19: Vergleich Spraygeschwindigkeiten AP 1 (links) und AP 2 (rechts) bei 20 L Luft/min und 1,5 kg Urea/h

AP 2.2 Messungen Tropfengroéf3enverteilung

Da das Spray aufgrund seiner feinen Zerstaubung einer schnellen Verdampfung unterlag, wurde auf eine
weitere aufwandige Messung der Tropfengrdf3en-Verteilung am HeiRgasprifstand unter Einsatz der
Querstromung verzichtet. In den folgenden AP wird deutlich, dass mit den verwendeten Tropfengréf3en hohe
Korrelationen zwischen Simulationen und Experimenten erreicht werden konnte.
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AP 2.3 Simulation Sprayausbreitung

Um die Sprayeigenschaften numerisch zu beschreiben, werden die experimentellen Ergebnisse aus AP 1 und
AP 2 als Randbedingungen und zum Vergleich der Ergebnisse verwendet. Ein numerischer Ansatz mit einem
Ein-Fluid-Ansatz zielt darauf ab, das Gleichgewicht zwischen Genauigkeit und Berechnungseffizienz zu
optimieren und eine qualitative Methodik bereitzustellen. Die Vereinfachung basiert auf der Frage, ob das
Zweifluidzerstidubungsspray effizient modelliert werden kann, indem nur die Flissigkeitstropfchen verwendet
werden. Um eine Antwort zu finden, wird ein einphasiger Feststoffkegelinjektor mit aus den Experimenten
abgeleiteten Randbedingungen initialisiert. Zu diesen Bedingungen gehtren Parameter wie Massendurchsatz,
Spraywinkel und PartikelgréRenverteilung. Die Spraydynamik wird mit Hilfe eines Lagrange-Euler gekoppelten
Rahmens modelliert, der die aerodynamische Wechselwirkung zwischen der statischen Euler-Phase (Luft)
und den dispergierten Tropfchen charakterisiert. Zur Schatzung des Widerstandskraftkoeffizienten wird das
Schiller-Naumann-Modell verwendet. Die Scher- und Auftriebskoeffizienten im Modellierungsparadigma
werden mit dem rigorosen Sommerfeld-Ansatz bestimmt. Die Zerstaubungsluftkomponente wird als
vernachlassighar angesehen, und ihr Einfluss auf das System wird durch die Schéatzung der
Gesamtgeschwindigkeit des Sprays berilicksichtigt. Es ist zu beachten, dass davon ausgegangen wird, dass
die betrachteten Tropfchen vor ihrer Injektion in das Berechnungsgebiet zerstdubt wurden. Die
Tropfcheninitialisierungsgeschwindigkeit wird als Durchschnitt der Luft- und Wassergeschwindigkeiten auf der
Grundlage der geometrischen Spezifikationen der Dise und des angewandten Massendurchsatzes fur OP1,
6 und 8 berechnet.

Um den Bereich nahe der Duse genau zu simulieren, wirden sehr aufwandige detaillierte Simulations-
Methoden wie LES und DNS bendtigt. Diese Methoden sind jedoch nicht fir grof3 angelegte industrielle
Studien geeignet, insbesondere wenn es um chemische Reaktionen geht. Daher konzentrieren wir uns auf die
Modellierung von Wassertropfchen, anstatt die beiden Fluide einschlief3lich des Luftstroms zu beriicksichtigen,
wie bereits erlautert.

Die Querschnittsflache des Abgasrohrs illustriert die untersuchten Ebenen entlang der Sprayachse (siehe
Abbildung 20). Die Einspritzung in eine ruhende Umgebung zeigte ein charakteristisches physikalisches
Sprayverhalten

Dise
Abgas
—

Radiale Richtung
«

Abbildung 20: Eingespritztes Wasser (links). Ebenen 100 und 200 mm unterhalb der Ddise (rechts)

Zur Validierung der Geschwindigkeitsverteilung wurde die mittlere Abweichung zwischen einer an den
experimentellen Daten angepasster Parabel und der maximalen Tropfengeschwindigkeit in der Simulation
berechnet. Zur Validierung der TropfengroRenverteilung wurde die mittlere Abweichung zwischen der
experimentellen und der simulierten Rosin-Rammler-Verteilung ermittelt.

Fdr den Betriebspunkt 6 sind die Abweichungen der Tropfengrof3en- sowie Geschwindigkeitsverteilung am
gréRten. Eine mogliche Erklarung liegt im Massenverhaltnis zwischen der Luft und dem eingespritzten Stoff.
Fir Betriebspunkt 8 werden 3,0x10-4 kg/s Luft und 4,0x10—4 kg/s Wasser eingespritzt. Fir Betriebspunkt 1
werden 1,5x10-4 kg/s Luft und 1,4x10-4 kg/s Wasser eingespritzt. Fir Betriebspunkt 6 werden 3,0x10-4 kg/s
Luft und 1, 3x10—4 kg/s Wasser eingespritzt. Wahrend fir die Betriebspunkte 8 und 1 ausgeglichene Mengen
an Luft und Wasser eingespritzt werden, betragt der Massenanteil der Luft fir den Betriebspunkt 6 etwa 70%.
Somit ist der nicht simulierte Einfluss der Luftunterstitzung relevanter. Abbildung 21 zeigt Tropfengré3en-
sowie Geschwindigkeitsverteilung fir BP 1 und Abbildung 22 selbiges fir den BP 6.
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Abbildung 21: Tropfengréf3en- und Geschwindigkeitsverteilung 100mm unterhalb der Ddiise (oben). Tropfengré3en- und
Geschwindigkeitsverteilung 200mm unterhalb der Diise (unten). Betriebspunkt 1 [8 Lmin Luft und 0,5 kgh Harnstoff].
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Abbildung 22:Tropfengréen- und Geschwindigkeitsverteilung 100mm unterhalb der Ddise (oben). TropfengréRen- und
Geschwindigkeitsverteilung 200mm unterhalb der Diise (unten). Betriebspunkt 6 [15 L min Luft und 0,5 kgh Harnstoff].

Fur den Betriebspunkt 8 stimmen die Tropfengré3en mit dem Experiment Uberein, wobei die Abweichung
weniger als 11% betragt. In der Simulation ist die Axialgeschwindigkeit jedoch deutlich niedriger als im
Experiment, mit einer Abweichung der Geschwindigkeitsverteilung von etwa 36% (siehe Abbildung 23).

Die Ergebnisse zeigen eine gute Ubereinstimmung zwischen den TrépfchengroBen- und
Geschwindigkeitsverteilungen. Allerdings weisen die Geschwindigkeitsverteilungen unter erhebliche
Unterschiede auf, weshalb auch numerische Untersuchungen mit einem Zwei-Fluid-Ansatz durchgefiihrt
wurden, welche nachfolgend prasentiert werden.
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Abbildung 23: Tropfengrdf3en- und Geschwindigkeitsverteilung 100mm unterhalb der Ddse (oben). Tropfengréfen- und
Geschwindigkeitsverteilung 200mm unterhalb der Diise (unten). Betriebspunkt 8 [15 L min Luft und 1,5 kgh Harnstoff].

Im Gegensatz zur reduzierten Einphaseneinspritzung soll das Modell erweitert werden, um den
Versuchsaufbau besser darstellen zu kdnnen. Der Tropfenstrom wird mit einem gewinkelten Luftstrahl
kombiniert, der direkt dem DiUsenausgang entspringt. Da die Dise selbst nicht Teil der Simulation ist, wird der
Luftstrahl auf der Grundlage der experimentellen Daten und der vorherrschenden Randbedingungen
beschrieben. Er ist in seiner Zusammensetzung identisch mit der kontinuierlichen Phase und wird als Einlass
direkt in der Disenmitte spezifiziert, wie in Abbildung 24 gezeigt. Der Strahl erhélt einen Winkel, der dem
Gesamtspraywinkel aus den experimentellen Untersuchungen (Schadowgraphie) entspricht. Anders als in der
realen Geometrie ist der Einlass als durchgehende Kreisflache gestaltet. Die Geschwindigkeit am Einlass erfullt
die Kontinuitat, die sich aus der Diisengeometrie und dem Betriebspunkt ergibt. Die disperse Phase wird nach
10 mm Uber einen konischen Injektor eingefihrt. Wie die experimentellen Daten (SIV-Messungen) zeigen, ist
das Geschwindigkeitsprofil zu diesem Zeitpunkt voll entwickelt. Die gemessene Maximalgeschwindigkeit dient
als Anfangsgeschwindigkeit. Der Winkel des Injektorkegels entspricht ebenfalls dem gemessenen
Gesamtspraywinkel und die Tropfenverteilung entspricht der Rosin-Rammler-Verteilung, die anhand der PDA-
Messungen in der Messebene mit dem geringsten Abstand zur Dise (15 mm/35 mm) ermittelt wurde.

One-phase Two-phase One-phase

O_""' Nozzle O _

Air inlet

* Particle injection One-phase
Air jet
~—Spray — Two-phase

g0 mm 250 mm g
L] I
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Abbildung 24: Ubersicht zur Implementierung des einphasigen und zweiphasigen Ansatzes (links) und qualtitaitver
Vergleich der zwei Simulationsansatze (rechts)

Wie erwartet und in Abbildung 24 dargestellt, fuhrt der Hintergrundluftstrahl des Zweiphasen-Ansatzes un der
derjenige induziert durch die Tropfengeschwindigkeit des einphasigen Ansatzes zu einer Kernstromung mit
einem deutlichen Geschwindigkeitsmaximum in der Mitte, welche aus dem Lufteinlass austritt. Sie schwéacht
sich mit zunehmendem Abstand von der Dise so weit ab, dass sich ein nahezu homogenes
Geschwindigkeitsprofil ausbildet. Charakteristische Eigenschaften liegen auch fir die disperse Phase vor. Ab
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dem Einspritzpunkt bildet sich ein Bereich aus, in dem sich die Einlaufeigenschaften (Spraygeschwindigketit,
Spraywinkel) mit der kontinuierlichen Phase Uberlagern, so dass sich die Form des Sprays ausbilden kann.
Auf den von der Injektion dominierten Bereich folgt ein von der Luftstrdmung dominierter Bereich. Die
Tropfchen folgen hauptsachlich der Kernstromung des Luftstroms. Form und Geschwindigkeit des Spraynebels
werden durch die Luftstromung bestimmt. Das Ausmalf3 der Wechselwirkung zwischen dem Spray und dem
Luftstrom ist stark von den Betriebsbedingungen abhangig.

Abbildung 25 zeigt exemplarisch fur den OP1 die mittlere Rosin-Rammler-Tropfengrof3enverteilung sowie die
entsprechenden Geschwindigkeitsprofile in den Messebenen von 100 mm (oben) und 200 mm (unten) aus der
Simulation zusammen mit den experimentellen Daten. Die Geschwindigkeitsprofile sind mit approximierten
Polynomkurven zweiter Ordnung erweitert. Sowohl die breite des Sprays als auch das Geschwindigkeitsniveau
stimmt gut mit den experimentellen Daten (iberein. Mit steigendem Abstand nimmt die Ahnlichkeit der Rosin-
Rammler-Verteilungen ab.
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Abbildung 25: Vergleich zwischen Simulation und experimentellen Daten der TropengroRenverteilung und des
Geschwindigkeitsprofils bei 2700 mm (oben) und 200 mm (unten) Diisenabstand fiir OP1

AP 2.4 Designstudie

Ziel dieses Arbeitspakets ist es, die am besten geeignete Disenneigung zu untersuchen, die zu einer
homogeneren TrépfchengréRenverteilung und folglich zu einer besseren Durchmischung zwischen dem Spray
und dem Abgasquerstrom fuhrt. Der in AP 2.3 beschriebene numerische Ein-Fluid-Ansatz wird verwendet, um
eine erste digitale Entwurfsanalyse durchzufiihren. Um zu entscheiden, ob eine automatisierte Multiparameter-
Optimierungsstudie erforderlich ist, wird zunachst eine erste Studie mit verschiedenen Neigungswinkeln
durchgefiihrt. Wie in Abbildung 26 zu sehen ist, wurden fiinf verschiedene Disenwinkel untersucht. Der
Neigungswinkel von null Grad entspricht der urspriinglichen Diisenneigung, die bei den Versuchenim Rahmen
dieses Projekts verwendet wurde. Die negative Neigung bedeutet, dass die Einspritzrichtung der Dlise mit der
Abgasstromungsrichtung ausgerichtet ist. Die positive Neigung bedeutet, dass das Spray entgegen der
Abgasstrémungsrichtung eingespritzt wird. Der gemessene Spraywinkel und die TrépfchengroéRenverteilung
von Betriebspunkt 8 werden fiir die Designstudie verwendet.

Die Verteilung des eingespritzten Stoffes wurde durch den Abweichungswinkel beeinflusst. Zur Visualisierung
der Massenanteilsverteilung ist in Abbildung 26.a die Querschnittsfliche des Abgasrohres in Abh&angigkeit
vom Abweichungswinkel dargestellt. Der Betriebspunkt 8 wurde fir alle untersuchten Abweichungswinkel
verwendet.

Die grafische Analyse zeigt durch die Farbenintensitat, dass das Wasser in denbeiden extremen Fallen (-45°
und 65°) nur begrenzt verteilt ist. AuRerdem konzentriert sich das Wasser hauptsachlich an der oberen Wand
des Abgasrohres. DieseBeobachtung entspricht den vorherigen Erwartungen, da mit zunehmender
Abweichung des Einspritzwinkels die Einspritzung naher an der Rohrwand erfolgt. InGegensatz dazu wird bei
Abweichungswinkeln von 0°, 25° und 45° eine gleichméaRigere Verteilung des Wassers beobachtet. Diese
Verteilung wird quantitativ durchden Gleichverteilungsindex in Abbildung 26.b bestatigt.
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Abbildung 26: Wasserverteilung am Ende des Abgasrohres in Abhéangigkeit vom Abweichungswinkel (a),
Gleichverteilungsindex in Abhangigkeit vom Abweichungswinkel. (b) Vorderansicht des eingespritzten Wassers und die
Eindringtiefe (oben). Draufsicht des eingespritzten Wassers (unten). (c), Vorderansicht des eingespritzten Wassers und
die Eindringtiefe (oben). Draufsicht des eingespritzten Wassers (unten) (d) , Draufsicht der axialen Abgasgeschwindigkeit
bei einem Abweichungswinkel von 45° (oben). Draufsicht der axialen Abgasgeschwindigkeit bei einem Abweichungswinkel
von -45° (unten). 2mm unterhalb der Duse (e), Draufsicht der Wasserverteilung bei einem Abweichungswinkel von 45°
(oben). Draufsicht der Wasserverteilung bei einem Abweichungswinkel von -45°(unten). 140mm unterhalb der Ddse (f).

Die Einspritzung entgegen der Stromungsrichtung bei einem Abweichungswinkelvon 25° fihrte zu dem
hochsten  Gleichverteilungsindex —mit  46,50%. Dies entspricht einer Verbesserung des
Gleichverteilungsindexes um lediglich 1,27 Prozentpunkte. Da ein modifizierter Einspritzwinkel den
Gleichverteilungsindex um maximal 6,28 Prozentpunkte verédnderte, bleibt die senkrecht zur
Stromungsrichtung orientierte Ausgangsposition der Duse eine sinnvolle Alternative. Die Variation des
Gleichverteilungsindexes durch den Einspritzwinkel ist auf das resultierende Stréomungsverhalten
zurlckzufuihren. Bei einem Abweichungswinkel von -45° werden die Tropfen vom Abgas sofort mitgetragen.
Dieses Verhalten ist in Abbildung 26.c deutlich erkennbar.
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Entgegen der Stromungsrichtung, wie bei einem Abweichungswinkel von 45° erfolgt ein intensiverer
Impulsaustausch zwischen den Tropfen und der Gasphase.Dies fuhrt zu einer verstarkten Tropfenausbreitung.
In diesem Fall dringen dieTropfen tiefer in das Abgas ein. Dies wird durch den Vergleich der Eindringtiefenin
den Abbildung 26.c und 26.d bestétigt.

Ein positiver Abweichungswinkel fithrte zu einem ahnlichen Phanomen wie bei der Umstrémung einer Kugel.
Dies liegt daran, dass das Spray ein Hindernis fiirdie Gasphase darstellte. Dadurch waren die axialen
Geschwindigkeiten in unmittelbarer N&he der Dise negativ, was zur Ablenkung der Abgasstromung und
zurBildung eines turbulenten Nachlaufs fiihrte. Bei einem negativen Abweichungswinkel konnte die Gasphase
hingegen ungehindert strémen. Zur Veranschaulichung dieses Phanomens sind die axialen
Geschwindigkeiten auf einer Langsschnittflache des Rohres bei Abweichungswinkeln von 45° und -45° in
Abbildung 26.e dargestellt.

Die Eindringtiefe und der turbulente Nachlauf beeinflussen die Tropfenverdunstung und -ausbreitung. Das
verdunstete Wasser erreichte die Achse des Abgasrohresbereits 82 mm stromabwérts der Diise, wodurch der
Gleichverteilungsindex minimal erhéht wurde. Bei einem Abweichungswinkel von -45° wurde das Wasser erst
327 mm stromabwarts der Diise nachgewiesen (siehe Abbildung 26.f).

Die Designstudie zeigte, dass die negative Neigung (Spraystrahl wird mit der Abgasstrdmungsrichtung
ausgerichtet) die schlechteste Trépfchenverteilung ergab, die durch die Oberflachengleichméafigkeit des
Wassers im Abgas gemessen wird. Eine positive Neigung der Dilse, bei der das Spray entgegen der
Strdmungsrichtung des Abgases eingespritzt wird, fihrte jedoch zu einer maximalen Verbesserung von 4,25
%. In Anbetracht der geringen Auswirkung der Disenneigung auf die Verteilung der Tropfchen wurde jedoch
der Schluss gezogen, dass die urspriingliche Disenkonfiguration weiterhin fiir alle experimentellen und
numerischen Arbeitspakete dieses Projekts verwendet werden soll.

Arbeitspaket 3: Tropfenverdampfung

AP 3.1 Simulation Verdampfungslange

Im Rahmen des Arbeitspakets ist es das Ziel auf Basis einer Zweistoff-Datenbank die Harnstoff-Wasser-
Ldsung als Mischung zweier Flussigkeiten darzustellen. Darliber hinaus soll die Verdampfungscharakteristik
einer Harnstoff-Wasser-Losung nachgebildet werden und die Verdampfungslangen im heil3en Abgas ermittelt
werden. Der kristalline Harnstoff ist in Wasser geldst. In der kommerziell erhaltlichen Form AdBlue® betragt
der Harnstoffanteil 32,5 %wt. Hiermit einher geht ein groBer Losungsbereich (siehe Abbildung 27), der bis zu
einer unteren Temperatur von ca. 262 K stabil ist (BASF [5]).
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Abbildung 27: Lésungsbereich von Harnstoff-Wasser-Losung in Abhangigkeit der Harnstoffkonzentration und
Temperatur der Lésung ((Ryddner & Truijillo [6]) aus (Egal [7]))

Die Stoffeigenschaften von AdBlue® sind weitestgehend gut in der Literatur beschrieben. Im Abgas verandert
sich jedoch das Gemisch bis zur riickstandslosen Verdunstung der tropfen. Zunachst verdunstet das Wasser
(Wang, et al., [8]), bis nur noch Harnstoff vorliegt, welcher ab 407 K schmilzt, (Yaws [9]), und ebenfalls
verdunstet. Aus Abbildung 27 wird ersichtlich, dass die Losung den rein fliissigen Zustand auch bei héherer
Temperatur mit zunehmender Harnstoffkonzentration verlasst. Fir die computergestiitzte Abbildung der
Losung wird sie vereinfacht als scheinbare Flissigkeit angenommen. Daraus folgt, dass die Losung stets
flissig ist und aus zwei flissigen Komponenten besteht. Die Stoffdaten der Reinstoffe sind der zugénglichen
Literatur entnommen und wurden in Bezug auf Realdaten modifiziert. Quellen und die zugehorige Mischregel
sind in Tabelle 7 angegeben.
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Tabelle 2: Bezugsquellen fir die Stoffeigenschaften von Wasser und Harnstoff sowie angewandte Mischregeln der

Komponenten
Stoffeigenschaft Mischgesetz (Siemens, 2023) Wasser Harnstoff
Dichte P = 1 (VDI (GVC) | (BASF[9)),
% (%) [10) (Haynes [11])
Verdampfungsenthalpie (VDI (GVC) | (Yaws [9])
[10]
Spez. Warmekapazitat (VDI (GVC) | (BASF [5]),
bnie = ) [L0] (Yaws [9])
Dampfdruck v LV (VDI (GVC) | (Bernhard
Xi*P=Yi"'P; [10]) [12])
Warmeleitfahigkeit 1 A\t (VDI (GVC) | (BASF [5]),
Prmix = > [Z Vi + (Z ZTE) ] [10]) (Yaws [9])
Viskositét _ (VDI (GVC) | (BASF[5)),
¢mix = Z Vi ¢i [10]) (Yaws [9])
Oberflachenspannung Omix =2 Vi - O (Yaws [9]) (Agarwal [13])

Die Thermolyse-Reaktion kann, wie von Birkhold [14] und Fischer [15] angegeben, bereits dem
Verdunstungsprozess zugeordnet werden. Aufgrund des stationdren Hochtemperaturbetriebs der BHKW -
Motoren wird die Hydrolyse-Reaktion instantan ausgefiihrt. Demnach wird verdunstender Harnstoff direkt zum
Reduktionsmittel Ammoniak und Kohlendioxid gewandelt.

4

3

13
147 15 — 18

Abbildung 28: Experimenteller Aufbau zur Ermittlung der
Verdampfungscharakteristik von Harnstoff-Wasser-
Losung

Abbildung 29: Aufbau der Simulation zur Ermittlung der
Verdampfungscharakteristik von Harnstoff-Wasser-
Losung

Fur die Beschreibung der HWL-L6sung im Kontext ihrer Anwendung, also der Verdunstung bei Temperaturen
im Bereich des Abgasniveaus, stehen als Validierungsmaoglichkeiten aus der Literatur mitunter Experimente
zur Verfugung. So hat zum Beispiel Wang, et al. [8] zu verschiedenen Temperaturniveaus einzelne HWL-
Tropfen hinsichtlich ihres Verdunstungsverhaltens experimentell, wie in Abbildung 28: Experimenteller Aufbau
zur Ermittlung der Verdampfungscharakteristik von Harnstoff-Wasser-L&sung dargestellt, untersucht. An einer
Kapillaren wurden Tropfen erzeugt, die in einer fahrbaren Kapsel und mdglichst gleichbleibenden
Randbedingungen verdunstet. Die Veranderung des Tropfens wurde mit Hilfe einer Kamera aufgenommen.
Fischer [15] hat die Erkenntnisse mit anderen Quellen zu experimentellen und simulativen Daten
zusammengetragen und daraus die charakteristische Verdunstungszeit fiir Wasser und Harnstoff extrahiert.
Fur den Vergleich wurden die Randbedingungen von Wang, et al. [8] simulativ, wie in Abbildung 29: Aufbau
der Simulation zur Ermittlung der Verdampfungscharakteristik von Harnstoff-Wasser-Losung angegeben,
nachgestellt. Jedoch ist ein fester initialer Durchmesser verwendet worden. Die Ergebnisse sind in Abbildung
30: Zeitliche Anderung des quadrierten Tropfendurchmessers D normiert auf den quadrierten
Startdurchmesser Di als Durchmesser-Abnahme Uber die Zeit aufgetragen. Beide Achsen sind auf das
Quadrat des Initialdurchmessers normiert. Wie auch in der Literatur beschrieben, lasst sich deutlich erkennen,
dass zunachst Wasser verdunstet und anschlieBend der Harnstoff mit seinem héheren Dampfdruck zu einer
geringeren Abnahmerate des Tropfendurchmesser fiihrt. Mit steigender Temperatur nimmt die
Verdunstungsrate zu und der Tropfendurchmesser nimmt schneller ab.
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Abbildung 30: Zeitliche Anderung des quadrierten Tropfendurchmessers D normiert auf den quadrierten
Startdurchmesser Di

Wie von Fischer [15] zusammengefasst, setzt Abbildung 31 die Ergebnisse zu den Verdampfungsraten aus
dieser Arbeit ins Verhéltnis zu bereits existierenden Literaturdaten. Die Daten beziehen sich sowohl auf
Experimente als auch auf Simulationen. Insbesondere fir Wasser stimmen die Simulationsdaten dieser Arbeit
mit den experimentellen Daten von Wang und Simulationsdaten anderer Autoren Uberein. Fur Harnstoff lasst
sich mit steigender Temperatur eine groRer werdende Abweichung ausmachen, wobei zu weiteren
Simulationsdaten eine grundsétzliche Ubereinstimmung besteht. Die Abweichung ist bereits vielfach in der
Literatur diskutierten Phdnomen zuzuordnen, wie Harnstoff-Krustenbildung, starke Tropfenformanderungen,
Energieeintrag durch die Tropfenkapillare, Messungenauigkeit sowie Vernachlassigung der eigentlichen
Tropfenform, Konzentrations- und Temperaturprofile im Tropfen, Eigenkonvektion und den bereits benannten
Vereinfachungen in der Simulation.
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Abbildung 31: Verdampfungsraten von Wasser (links) und Harnstoff (rechts) fiir verschiedene Temperaturen (Fischer

[15])

Dartuiber hinaus werden die Verdampfungseigenschaften der Harnstoff-Wasser-Losung als Teil des
integrierten numerischen Arbeitsablaufs simuliert. Die Verdunstungslange im heil3en Abgas wird bestimmt und
anhand der experimentellen Ergebnisse aus AP 3.2 validiert.

Zur Validierung des Modellierungsansatzes fur die Tropfchenverdampfung und zur Bewertung der
Zuverlassigkeit des digitalen Zwillings wurde die simulierte Sprayverdampfungslange mit den experimentellen
Daten aus Arbeitspaket 3.2 verglichen. Unter den verfligbaren Betriebsbedingungen wurde der Betriebspunkt
8 als Referenzfall ausgewahlt, da er fiir praktische Motorszenarien relevant ist. Er ist definiert durch einen
Luftmassenstrom von 15 I/min, eine Harnstoff-Dosierrate von 1,5 kg/h und eine Strémungsgeschwindigkeit
von 12 m/s. Diese Randbedingungen wurden in der Simulation angewendet, um den Versuchsaufbau so
genau wie mdglich nachzubilden.

Als Teil des Arbeitspakets 3.1 fuhrte ich numerische Simulationen mit STAR-CCM+ durch, um das
Verdunstungsverhalten der Sprays in einer heilen Abgasumgebung zu untersuchen. Die von Emissions
Partner bereitgestellten thermodynamischen Daten wurden als Input fir die Modellierung verwendet. Es
wurden drei Abgastemperaturen untersucht: 400 °C, 450 °C und 500 °C.

Die Simulationsergebnisse zeigen eine deutliche Temperaturabhangigkeit des Verdampfungsprozesses. Bei
500 °C verdampft das Spray schnell, wobei die Verdampfungslange auf unter 100 mm sinkt - was den
experimentellen Beobachtungen sehr nahe kommt. Im Gegensatz dazu erstreckt sich die Verdampfungslange
bei 400 °C und 450 °C auf etwa 300 mm, was auf einen langsameren Verdampfungsprozess aufgrund
geringerer thermischer Energie und niedrigerer Tropfchenfragmentierungsraten zurtickzufiihren ist.
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Geringfligige Diskrepanzen zwischen den Simulationen und den experimentellen Daten sind in erster Linie auf
Einschrankungen bei der Prazision der optischen Messungen und der Nachbearbeitung der Bilddaten
zuriickzufuhren. Darliber hinaus berlcksichtigt das numerische Modell Tropfchen mit extrem kleinen
Durchmessern, was die Interpretation des Zeitpunkts der vollstandigen Verdunstung leicht verfalschen kann.

Zur Unterstitzung der Auswertung wurden Konturdiagramme der Tropfchenkonzentration (Abbildung
33Abbildung 33 fir alle Temperaturfalle erstellt. Darliber hinaus wurden Histogramme (Abbildung 32) erstellt,
um die rAumliche Wahrscheinlichkeitsverteilung des Vorhandenseins von Tropfchen in unterschiedlichen
Abstanden von der Diise zu veranschaulichen. Diese visuellen Hilfsmittel bieten einen tieferen Einblick in die
raumliche Dynamik des Sprayverhaltens unter verschiedenen thermischen Bedingungen und dienen als
Grundlage fur die Validierung der Genauigkeit der in den Simulationen vorhergesagten Verdunstungslénge.

100
80 70

&0

Frequency
Frequency

40

20

-0.3 -0.2 -0.1 0 0.1 0.2 03 -0.3 -0.2 -0.1 o 0.1 02 03

Position[Z] (m) Position[Z] (m)

(@ (b)

T T T 1
-0.3 -0.2 -0.1 o 0.1 02 03

Position[Z] (m)

(©

Abbildung 32: Histogramme, die die axiale Positionsverteilung der in den heiRen Abgasstrom eingespritzten
Spraytropfen bei drei verschiedenen Gastemperaturen zeigen: (a) 400 °C, (b) 450 °C, und (c) 500 °C. Die Position wird
entlang der Z-Achse gemessen, wobei negative Werte stromaufwarts liegende Positionen relativ zur Position der Diise
anzeigen. Mit steigender Temperatur verschiebt sich die Tropfchenverteilung, was auf eine verstarkte Verdampfung und
ein verandertes Eindringverhalten hindeutet.
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Abbildung 33: Momentane Konturdiagramme, die die Verteilung der Tropfchen in einem heiRen Abgasstrom bei drei
verschiedenen Umgebungstemperaturen zeigen: (a) 400 °C, (b) 450 °C, und (c) 500 °C. Die Hintergrundkontur stellt den
Massenanteil von NH; dar, wahrend die Uberlagerten Tropfchen zur Veranschaulichung nach ihrem Durchmesser
farbkodiert sind. Tropfchen mit einem Durchmesser nahe Null zeigen an, dass die Verdampfung aktiv ist. Mit steigender
Temperatur werden eine schnellere Verdunstung und eine kirzere Lebensdauer der Tropfchen beobachtet.
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AP 3.2 Messung Verdampfungslange

Zur Messung der Verdampfungslange wurde ein Laserlichtschnitt tGber ein Laserendoskop so in die
HeilR3gasstreke eingebracht, dass sich der Lichtschnitt von der Kanaloberseite aus in Strémungsrichtung nach
schrag unten ausbreitet und dabei gleichzeitig die Sprayachse schneidet. Dazu musste das Endoskop mit
einem ensprechenden Winkel zur Kanalachse integriert werden. Der Winkel wurde so gewahlt, dass ein
Groliteil des Sichtbereichs (welcher Uber die optischen Zugange definiert ist) ausgeleuchtet wird. Tropfen, die
sich innerhalb des Lichtschnitts befinden, streuen das einfallende Licht auf Basis der Mie-Streuung. Ein Teil
des Streuulichts wird rechtwinklig zum Lichtschnitt von einer Kamera erfasst, wobei das resultierende Signal
abhangig vom Tropfendurchmesser und der Tropfenanzahl ist. Die Distanz zur Dise ab der kein Signal mehr
erfasst werden kann, entspricht damit der Verdampfungslédnge. Zum besseren Verstandnis des
Messverfahrens ist in eine Prinzipskizze dargestellt.

Die Verarbeitung der aufgenommenen Bilder erfolgte grundsétzlich Gber drei signifikante Prozessschritte. Das
jeweilige Ergebnis eines Prozessschrittes in beispielhaft in Abbildung 35 dargestellt. Teil a) zeigt dazu ein
einzelnes, unverandertes Rohbild. Teil b) zeigt das kontrasverbesserte Einzelbild. Die Kontrastverbesserung
wurde hier grundlegend durch die Kombination von zwei Funktionen in MATLAB erreicht.

Endoskop

Urea-Duse \*
Sichtbereich \

Lichtschnitt : = Verdampfungslénge

Abbildung 34: Prinzipskizze zur Messung der Verdampfunglange

Abbildung 35: Prozessschritte in der Bildauswertung: a) Rohbild, b) Bild nach Kontrastverbsserung, c) Bild nach
Binarisierung, d) Aufenthaltswahrscheinlichkeit-Bild mit gefittetem Sprayverlauf
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Im ersten Schritt wurde die Funktion ,imdiffusefilt angwendet, wodurch eine Glattung zur Rauschreduzierung
erzielt wird, wobei aber Kanten oder andere signifiankte Bildelemente erhalten bleiben. AnschlieRend wurde
die Funktion ,adapthisteq”“ angewendet wird, wodurch eine adaptive VergleichmaRigung lokaler Grauwerte
ausgefuhrt wurde. Als Ergebnis ergibt sich ein Spray mit realistischer Auspragung bei gleichzeitiger
Ausnutzung der méglichen Helligkeitsverteilung. In Abbildung Teil ¢) ist das binarisierte Spray dargestellt. Hier
wird in die Bereiche ,Spray* und ,Kein Spray“ unterschieden. Teil d) zeigt eine quantitative
Aufenhaltswahrscheinlichkeit des Sprays in Folge der Aufsummierung aller binarisierten Bilder pro
Betriebspunkt. Zusatzlich wird ein Sprayverlauf (grine Kurve) anhand der maximalen Intensitaten (rote
Punkte) pro Zeile erzeugt.

Abbildung 36 zeigt den Sprayverlauf flr verschiedene Betriebspunkte. Dabei wird insbesondere ersichtlich,
dass der Sprayverlauf auch durch die Hohe des Urea-Durchsatzes beeinflusst wird. Mehr eingediiste
Flissigmasse bedeutet tendenziell groRere Tropfen, was einen grof3eren Impuls und hat eine geringere
Intensitat bzgl. Ablenkung durch die Abgasstrdmung zur Folge hat. Weiterhin zeigt sich, dass die Sprays bei
erhdhter Temperatur eine zunachst starkerers Eindringvermdgen aufweisen. Dies auf die Verringerung der
Abgasdichte zurlckzufihren.

Eindringtiefey in mm
P N Wb OO o N
O O O O O O o o o

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20
Ausbreitung in x-Richtung in mm

500°C; 15 L/min Luft; 0,5 kg/h Urea =——500°C; 15 L/min Luft; 1,0 kg/h Urea
—400°C; 15 L/min Luft; 0,5 kg/h Urea 400°C; 15 L/min Luft; 1,0 kg/h Urea

Abbildung 36: Spraykennlinien definiert durch Ausbreitung in Richtung der Gasstrdmung und Eindringtiefe

Analog dazu zeigt Abbildung 37 die Spraybreite iber der Eindringtiefe fiir die gleiche Betriebspunkte. Hier
zeigt sich, dass fiir die Punkte mit geringerer Temperatur die Spraybreite ab einer Eindringtiefe von rund 50
mm schneller abnimmt als fir die Punkte mit héherer Temperatur. Dies ist ebenfalls auf die Dichteunterschiede
zwischen den Betriebspunkten zuriickzufiihren und ist somit stimmig zu den Erkenntnissen aus Abbildung 36.
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Abbildung 37: Spraybreite Uber Eindringtiefe
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Arbeitspaket 4: Wandinteraktion
AP 4.1 Charakterisierung Tropfen-Wand-Kontakt und Filmbildung

Da innerhalb der DN 300 Mischstrecke keine Tropfen-Wand-Interaktion auftritt und die Anfertigung einer
weiteren Mischstrecke sowohl das zeitliche als auch das finanzielle Budget liberreizt hatte, konnte diese unter
den vorgesehenen Bedingungen nicht gemessen werden. In der Vorplanung des Projektes war von einer
deutlich langsameren Verdampfung ausgegangen, die experimentell viel schneller gefunden wurde. Das
Thema der Tropfen-Wand-Interaktion ist somit viel geringer als in der Vorplanung angenommen wurde.

AP 4.3 Simulation Wandinteraktion

Ziel dieses Arbeitspaketes ist es, die Wechselwirkung zwischen den Tropfen und den Rohrwanden und dem
Mischer des DN 300 numerisch zu analysieren. Wie in den im Rahmen dieses Projekts durchgefiihrten
Experimenten und Simulationen beobachtet wurde, verdampft der Spraynebel schnell, was eine Wand-
Tropfen-Wechselwirkung ausschlief3t. Die Einfihrung der Metallplatte in der Nahe des Diisenbereichs macht
es jedoch erforderlich, den Einfluss des Hindernisses auf den Spraynebel und die Méglichkeit einer Tropfchen-
Wand-Wechselwirkung zu untersuchen.

In Abbildung 38 ist die Position der Metallplatte in der Nahe der Dise dargestellt. Der in den vorangegangenen
Arbeitspaketen entwickelte numerische Ansatz wurde integriert und angewandt. Die Simulationsergebnisse
zeigten, dass die Tropfchen der Harnstoff-Wasser-Losung schnell verdampften und aufgrund der
Stromungsmuster die Platte nicht erreichten. In Anbetracht der fehlenden Wechselwirkung zwischen
Tropfchen und Wand bei der Filmbildung in der untersuchten Geometrie wurde die Untersuchung nicht
weitergefiihrt.

Velocity (mls)
0 12.5 >25

X L .

Y4
-

Abbildung 38: Darstellung des Strémungsmusters, das durch die Wechselwirkung zwischen dem Spray und dem
Querstrom des Abgases in der DN300-Rohrkonfiguration mit dem Mischer und der Metallplatte in der N&he der Duse
entsteht

Arbeitspaket 5: Ammoniakverteilung

AP 5.1 Messungen Ammoniakgleichverteilung

Die Messungen zur Ammoniakgleichverteilung wurden mittels FTIR-Spektroskopie durchgefiihrt und
abgeschlossen. Es wurde eine Vielzahl an Betriebspunkten mit verschiedenen Kombinationen aus Gas-
Geschwindigkeit und —Temperatur vermessen. Zudem wurde seitens EP ein Mischelement zur Verfigung
gestellt, sodass ein GrofR3teil der Betriebspunkte einmal mit Mischelement und einmal ohne Mischelement
gemessen werden konnte. Die Ammoniakverteilung wurde dabei aufgrund der Toxizitéat von Ammoniak indirekt
gemessen. Dazu stellte EP ebenfalls einen Oxidations-Katalysator bereit, welcher Ammoniak zu Stickoxiden
umwandelt und im hinteren Bereich der Mischstrecke eingebaut wurde. Die Lanze des FTIR-Systems, mit
welcher die zu analysierende Gas-Probe abgesaugt wird, wurde wenige Millimeter hinter dem Katalysator
platziert, sodass davon ausgegangen werden kann, dass die gemessene Stickoxidverteilung hinter dem
Katalysator der Ammoniakverteilung vor dem Katalysator entspricht. Im Rahmen einer Vorabstudie zeigte eine
Variation des Abstands der Lanze zum Katalysator in einem Bereich von 30 mm zudem einen geringen Effekt
auf die gemessene Verteilung sowie auf die Wiederholgenauigkeit. Im Rahmen der Messungen wurde die
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Lanze des FTIR-Spektrometers Uber eine Traverse innerhalb der Mischstrecke entlang des Rohrquerschnitts
verfahren. In der Regel wurde dabei alle 30 mm in horizontaler und vertikaler Richtungen Messungen
durchgefiihrt, sodass das resultierende Verteilungs-Feld aus insgesamt 89 Stiitzstellen besteht. Dabei wurde
in jeder Position nach einer Einschwingzeit von 10 Sekunden fiir eine Messdauer von weiteren 20 Sekunden
verharrt und Messwerte mit einer Frequenz von 5 Herz aufgezeichnet.

Grundsatzlich konnte festgestellt werden, dass eine hohe Zerstaubungsluftmenge die Gleichverteilung
erheblich beginstigt. Weiterhin kann ein erhéhter Einfluss der Gasgeschwindigkeit auf die Gleichverteilung
beobachtet werden. Der Einsatz des Mischers erweist sich ebenfalls als sinnvoll, wobei der Effekt des
Mischers in einigen Betriebspunkten weniger stark ausgepragt ist. Im Folgenden wird eine Auswahl an
Ergebnissen genauer beleuchtet.

Die Abbildung 39 zeigt die NOx-Verteilung Gber dem Rohrquerschnitt fur die Zerstaubungsluftstrome 20 I/min,
15 I/min und 10 I/min. Dabei steht eine gelbliche Einfarbung fiir eine hohe Konzentration und eine blaue
Einfarbung fiir eine geringe Konzentration. Zudem ist jeweils die iber den Querschnitt gemittelte Konzentration
(oben links) und der Gleichférmigkeitsindex (unten links) notiert. Es zeigt sich, dass bei geringeren
Zerstaubungsluftstrémen sich ein Bereich mit einer stark erhéhten NOx-Konzentration in der oberen
Rohrhalfte ausbildet. Bei Erhdhung des Zerstaubungsluftvolumenstroms wird das Maximum der NOx-
Konzentration einerseits weiter in das Zentrum des Rohrs transportiert und andererseits in seiner Auspragung
deutlich geschwacht, was fir eine gleichmaRigere Verteilung sorgt. Dies spiegelt sich auch im
Gleichformigkeitsindex wider. Dieser steigert sich von 0,75 bei 10 I/min auf 0,875 bei 20 I/min.
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Abbildung 39: Gemessene NOx-Konzentrationen unter Variation der Zerstdubungsluft

Abbildung 40 zeigt die NOx-Verteilungen fur die Gasgeschwindigkeiten von 12 m/s und 20 m/s jeweils mit und
ohne Mischer. Es wird ersichtlich, dass bei den Messpunkten mit erhohter Gasgeschwindigkeit eine um rund
50 % verringerte NOx-Konzentration gegeniber den Messpunkten mit geringerer Gasgeschwindigkeit
gemessen wird. Dies auf eine Verdiinnung der Gasstromung mit zusétzlicher Luft zuriickzufiihren, welche fir
die Erhéhung der Gasgeschwindigkeit bendtigt wird. Fir die Beurteilung der Gleichverteilung ist dies jedoch
unerheblich. Generell zeigt sich, dass der Gleichverteilungsindex bei geringerer Gasgeschwindigkeit hoher
ausfallt. Bei geringerer Geschwindigkeit steht mehr Zeit fiir die Vermischung zur Verfiigung. So kommen hier
Diffusionseffekte starker zum Tragen. Weiterhin ist der Einfluss der Eindiisung gegeniber der Gasstrémung
erhoht, weshalb die HWL tiefer in die Strdmung eindringen kann, bevor es zur Verdampfung und einem
Impulsverlust an den Tropfen kommt. Der Einsatz des Mischers lasst sich grundséatzlich als positiv bewerten.
Bei geringerer Gasgeschwindigkeitverhilft der Mischer zu einem Gleichverteilungsindex von rund 95 %, was
eine Steigerung von rund 1,5 Prozentpunkten entspricht, wahrend bei erhdhter Gasgeschwindigkeit eine
Steigerung von 3,5 Prozentpunkten auf 89 % Gleichverteilung erreicht wird. Als weiteres Merkmal bei Einsatz
des Mischers verdndert sich die NOx-Verteilung tber dem Querschnitt. So zeigt sich ohne Mischer eine
erhdhte Konzentration in der oberen Rohrhélfte, wahrend sich mit Mischer eine erhéhte Konzentration, wenn
auch weniger stark ausgepragt, in der rechten Rohrhélfte ausmachen lasst. Diese Verteilung wird direkt durch
die Ausrichtung des Mischers vorgegeben. So konnte in zusétzlichen Messungen festgestellt werden, dass
bei einem Mischer, der zu den hier vorliegen Messungen um 90° gedreht ist, auch das Verteilungs-Bild
entsprechend 90° gedreht wird.
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Abbildung 40: Gemessene NOx-Konzentrationen unter Variation der Gasgeschwindigkeit jeweils mit und ohne
Mischelement

Abbildung 41 zeigt die NOx-Verteilungen fir die Brenner-Austritts-Temperaturen 500°C, 450°C und 400°C.
Bei konstanter Menge eingeduster HWL erhéht sich die gemessene NOx-Konzentration zwischen 400°C und
450°C um rund ein Drittel und zwischen 400°C und 500°C um rund die Halfte. Dafir verantwortlich ist
einerseits die Geschwindigkeit der Hydrolyse-Reaktion, die bei geringeren Temperaturen deutlich langsamer
ablauft und andererseits eine direkte Beeinflussung der Katalysatoraktivitdt durch die Abgastemperatur. Die
Abgastemperaturen haben hingegen keinen signifikanten Einfluss auf die Gleichformigkeit. Der
Gleichformigkeitsindex variiert hier fur alle Punkte unter Einsatz des Mischers um weniger als einen
Prozentpunkt. Auch die Mischer-typische Verteilung mit einer erhéhten Konzentration zur rechten Rohrhalfte
l&sst sich bei allen dargestellten Punkten ausmachen.
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Abbildung 41: Gemessene NOx-Konzentrationen unter Variation der Gastemperatur

AP 5.2 Validierung Fluiddynamik, Energie und Stofftransport

Ziel dieses Arbeitspakets ist es, die Leistung der verfligharen numerischen Modelle bei der Vorhersage der
Ammoniakverteilung im Abgas zu validieren und sie gegebenenfalls fiir einen optimalen Simulationsprozess
weiter zu kalibrieren. Dieses Arbeitspaket besteht aus zwei Aspekten. Der erste Aspekt ist auf die Schaffung
eines stabilen Simulationsaufbaus fokussiert, der die Injektion der Harnstoff-Wasser-Losung, den
Warmelbergang zwischen dem Spray und dem Abgas, den Stoffiibergang zwischen den Phasen und die
Stoffarten integriert. Der zweite Teil dieses Arbeitspakets konzentriert sich auf die Genauigkeit der chemischen
Reaktionsrate und verwendet die experimentellen Ergebnisse aus WP5.1 zur Validierung.

In diesem Arbeitspaket werden die chemischen Reaktionen Thermolyse und Hydrolyse (Abbildung 42)
validiert. In der vorliegenden Arbeit wurde ein Einspritzsystem untersucht, das bei hohen Temperaturen und
hohen Abgasgeschwindigkeiten betrieben wird, wahrend die Harnstoffzersetzung in der Literatur
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Ublicherweise bei niedrigeren Betriebstemperaturen und Abgasgeschwindigkeiten analysiert wurde. Daher
wurde die Simulation zunéchst fur einen bereits untersuchten Anwendungsfall aus der Literatur verwendet. In
dieser Voruntersuchung wurde die simulierte Harnstoffzersetzung Giberpruft und mit den Arbeiten von Birkhold
[14] und Yim et al. [16] verglichen. Anschlie3end wurde die Simulation fiir das in dieser Arbeit untersuchte
Einspritzsystem anhand experimenteller Daten validiert

1. Step: Urea evaporation
(NHZ)ZCO(I) > (NHZ)ZCO{g)

Urea Urea
2. Step: Thermolysis

(NH,),CO¢ > HNCO, + NHyy

Urea Isocyanic acid Ammonia
3. Step: Hydrolysis

HNCO,, > COyy + NH;(,

Isocyanic acid Carbon dioxide Ammonia

Abbildung 42: Reaktionsgleichungen zu Thermolyse und Hydrolyse

Die durchgefiihrte Simulation zeigte, dass sich der Harnstoff (NH2)2CO) in unmittelbarer Nahe der Dise
konzentriert. Der Massenanteil des verdunsteten Harnstoffes ist bereits an der ersten Messstelle gering (unter
20 ppm). Da die Zersetzung von der Harnstoffkonzentration abhéngt, ist ein erhdhter Massenanteil von
Ammoniak (NH3) in der Nahe der Duse zu beobachten. Mit zunehmender Entfernung von der Einspritzstelle
breitet sich das Reaktionsprodukt NH3 aus. Die beschriebene Verteilung vom Harnstoff und Ammoniak ist in
Abbildung 43(b) dargestellt.

— | 1500mm 1500

Abgas
—

300 mm

Messstellen

Eintritt Messstellen

Mass Fraction of CO(NH2)2
0 0.000522 0.00104

.

Mass Fraction of NH3
0 0.000522 0.00104

(b)

Abbildung 43: Schematische Darstellung des Experiments von Yim et al [16] (oben). Langsschnitt des Gitters (unten). (a)
und Harnstoff-Verteilung auf der Langsschnittflache des Abgasrohres (oben). NH3-Verteilung auf einer
Langsschnittflaiche des Abgasrohres (unten) (b). 6 m/s und 400 °C.
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Zwischen dem Einspritzpunkt und der ersten Messstelle ist ein Bereich mit geringeren NH3-Konzentrationen.
Enthalten sind hauptséachlich Isocyansédure und Wasser. Aufgrund der eingespritzten Harnstoffwasserldsung
(HWL) sind die Temperaturen in der Nahe der Duse relativ niedrig (siehe die Tropfentemperatur in Abbildung
44). Die temperaturabhangige Zersetzung erfolgt daher in diesem Bereich langsamer. Obwohl eine
Verdunstung stattfindet, reagiert der verdunstete Harnstoff in der Gasphase nicht sofort. Dieser wird vom
Abgas kontinuierlich aufgeheizt, wodurch die Temperaturen sowie die damit verbundene
Reaktionsgeschwindigkeit steigen.

Abgas

Particle Temperature (C)
71 193 360

m

Abbildung 44: Tropfentemperatur. 6 m/s und 400 °C.

Die oben durchgefiihrte grafische Auswertung bestétigt die von Birkhold [14] beschriebene Temperatur- und
NH3-Verteilung. Der Massenanteil von NH3 wird ebenfalls durch die Hydrolyse von Isocyansaure (HNCO)
erhoht. Um diese Reaktion entlang des Abgasrohres zu beobachten, sind die Edukte Wasser und HNCO sowie
das Produkt Kohlendioxid (CO2) in Abbildung 45 dargestellt.

Der CO2-Massenanteil weist auf den Bereich hin, in dem die Hydrolyse stattfand. Laut Birkhold [14] liegt
Wasserdampf im Uberfluss vor. Dies wird durch den Massenanteil von Wasser in Abbildung 45 bestétigt. Mit
zunehmendem Abstand von der Dise reagiert die HNCO aufgrund der Temperaturverteilung schneller,
wodurch der HNCO-Massenanteil stromabwarts abnimmt. Zwischen dem Spray und der ersten Messstelle
befinden sich uberwiegend HNCO und Wasser, wahrend sich am Ende des Abgasrohres NH3 konzentriert.
Ein Teil der HNCO erreicht erwartungsgemaf das Ende des Abgasrohres, ohne zu reagieren. Folglich wirde
HNCO in den SCR-Katalysator gelangen. Dennoch wird die Bereitstellung des Reduktionsmittels

NH3 nicht beeintrachtigt, da laut Yim et al. [16] die Aktivierungsenergie der Hydrolyse im Katalysator erheblich
sinkt (von 62 178 J/mol auf 15 815 J/mol). Die HNCO wird daher zu NH3 reagieren. Im nachsten Abschnitt
werden die chemischen Reaktionen mittels des NH3-Umsatzes quantitativ analysiert.
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Eintritt Messstellen

Mass Fraction of HNCO
0.00052

0
|

>0.00104

Mass Fraction of H20
0 0.00052 >0.00104

Mass Fraction of CO2
0 0.00052 >0.00104
|
Abbildung 45: : HNCO-Verteilung auf der Langsschnittflache des Abgasrohres (oben). Wasserverteilung auf der

Langsschnittfliche des Abgasrohres (Mitte). CO2-Verteilung auf einer Langsschnittflache des Abgasrohres (unten). 6
m/s und 400 °C

Abbildung 46 (a) stellt den NH3-Umsatz in Abh&ngigkeit von der Verweilzeit flr die Betriebstemperaturen 300,
350 und 400 °C sowie bei einer Abgasgeschwindigkeitvon 6 m/s dar. Mit abnehmenden Betriebstemperaturen
steigt die Abweichung zwischen den experimentellen Daten von Yim et al [16]. und den Simulationsdaten.
Wahrend die absolute Abweichung bei 400 °C maximal 4% betragt, liegt der NH3-Umsatz bei 300 °C und einer
Verweilzeit von etwa 450 Sekunden um 37,81% hoher als der von Yim et al. [16] ermittelte NH3-Umsatz.

Die grole Abweichung bei niedrigen Betriebstemperaturen lasst sich durch eine Uberschatzte Hydrolyse
erklaren. Bei 300 °C oder niedrigeren Temperaturen verlauft die Hydrolyse von HNCO mit geringerer
Reaktionsrate. In weiteren Forschungsarbeiten kdnnte der Einfluss der kinetischen Parameter bei niedrigen
Temperaturen untersucht werden. Die Betriebstemperaturen der vorliegenden Arbeit Ubersteigen 400 °C. Fur
diese Untersuchung sind héhere Abgasgeschwindigkeiten sowie héhere Betriebstemperaturen relevant (siehe
Betriebsparameter in Tabelle 4.1). Daher werden die Simulationsergebnisse bei 400 °C und einer
Abgasgeschwindigkeit von 10 m/s mit den Daten von Birkhold [14] verglichen, um die Genauigkeit der
simulierten chemischen Reaktionen zu analysieren (siehe Abbildung 46 (b)).
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Abbildung 46: Experimenteller und simulierter NH3-Umsatz in Abhéngigkeitvon der Verweilzeit. 6 m/s (a) and
Experimenteller und simulierter NH3-Umsatz in Abhangigkeitvon der Verweilzeit. Betriebsparameter: 10 m/s und 400 °C

().

Mit zunehmender Abgasgeschwindigkeit sinkt die Verweilzeit und somit der NH3-Umsatz. In der Simulation
sowie in der Arbeit von Birkhold [14] liegt jedoch der NH3-Umsatz deutlich héher als im Experiment. Die von
Birkhold [14] angepassten kinetischen Parameter beschreiben daher die Harnstoffzersetzung bei niedrigen
Abgasgeschwindigkeiten praziser. Ab 10 m/s steigt die Abweichung zwischen Experiment und Simulation. Die
chemische Reaktion verlauft in der Simulation schneller als erwartet. Die Ergebnisse stitzen die Erkenntnisse
aus der bereits von Birkhold [14] durchgefiihrten Studie. Die angepassten kinetischen Parameter sind bei
hohen Abgasgeschwindigkeiten mit Unsicherheiten behaftet. Fir die folgenden Untersuchungen werden die
Parameter von Yim et al. [16] ohne Anpassungen verwendet. Die Parameter sind in den folgenden
Gleichungen aufgefiihrt:
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(NHy)oCO ) ~Themebrey NH, ) + HNCOy

kHydrolyse

HNCO[g) + Hgo(g} —_— NHg(g) + C—Og(g]

—23033J /mel
Frhermotyse = 4.9 x 108 (= mr )

—62178J mal |
Kt ydrolyse = 2.5 % 10° = m—)

Validierung mit den Ergebnissen der Experimente aus WP 5.1

Nachdem die Parameter fur die chemischen Reaktionen wie oben beschrieben bestimmt wurden, werden nun
die Ergebnisse der Experimente in WP 5.1 verwendet, um den entwickelten numerischen Ansatz weiter zu
validieren.

Numerischer Ansatz

Die Analyse des Stromungsverhaltens wurde mithilfe der Simulationssoftware Simcenter Star CCM+ (Version
2306 18.04.008) im Betriebssystem Linux durchgefiihrt. Star CCM+ nutzt die Finite-Volumen-Methode. Um
die vorhandene Zweiphasenstrdomung zu simulieren, wurde das Euler-Lagrange-Verfahren verwendet. Das
Abgas wurde als kontinuierliches Fluid betrachtet (Euler'sche Perspektive), wahrend die HWL-Tropfen als
Partikel modelliert wurden (Lagrange’sche Perspektive). Hierfur stellt Star CCM+ die Funktionen ,Lagrangian-
Multiflow* und ,solid cone injector” zur Verfuigung. Die von Savci et al. [17] empfohlene Parcels-Anzahl wurde
verwendet (500 Parcels). Aufgrund des hohen Rechenaufwands wurde in dieser Arbeit weder die Strémung
innerhalb der Zweistoffdise noch die Luftunterstitzung simuliert. Die HWL wurde bereits als disperse Phase
betrachtet. Folglich wurde die Primarzerstaubung (Primary Atomization) in der Simulation nicht bertcksichtigt,
weshalb weder LISA-Modell noch Huh- Modell angewendet wurden. Die Simulation wurde instationar
durchgefihrt. In Tabelle 3 sind die eingesetzten Modelle und Korrelationen fir die kontinuierliche und disperse
Phase aufgefuhrt.

Tabelle 3: Eingesetzte Modelle in STAR-CCM+

Kontinuierliche Phase Disperse Phase
Reynolds-Averaged Navier-Stokes KHRT Breakup
k-e Turbulence NTC Collision Model
Ideal gas Drag: Schiller-Naumann
Reacting flow (Arrhenius) O'Rourke method
Implicit Unsteady Constant Density

- Shear Lift Force: Sommerfeld

- Two-Way Coupling

- Turbulent Dispersion

- Sherwood Number: Ranz-Marshall

Um die Genauigkeit der simulierten Randbedingungen zu gewdhrleisten, wurden die
Warmedurchgangskoeffizienten der Rohrwande fiir jeden Fall auf der Grundlage der Temperaturdaten aus
den Experimenten in WP5.1 berechnet, wie in Tabelle 4 dargestellt.

Tabelle 4: Berechneter Warmedurchgangskoeffizient in Abhangigkeit vom Betriebspunkt

BF Abgasgeschwindigkeit Statischer Temperatur ['C] Wiarmedurchgangskoeffizient

[m 5] Mischer Eintritt Auastritt |:I';?|

| 12 Ohne 400 J4B 8 22 56

I1 12 Ohne 500 443,00 18,12
[11 20 Ohne 400 369.9 17,98
IV 20 Ohne 450 422 4 15,16
W 20 Ohne 500 466,59 15,69
VI 12 Mt 500 452 5 14 57

Die Ergebnisse der numerischen Simulationen auf der Grundlage des oben in Tabelle 3 dargestellten Ansatzes
fur ausgewahlte relevante Félle sind in Tabelle 5 und Abbildung 47 sowie Abbildung 48 dargestellt.
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Diese Untersuchung zeigt, dass die simulierten Temperaturen in ausreichender Ubereinstimmung mit den
experimentellen Daten stehen. Da die Abweichung der mittleren Austrittstemperatur gering ist (weniger als 1,7
% flr alle Betriebspunkte), kann die Simulation in Bezug auf die Temperaturverteilung als validiert angesehen

werden.

Tabelle 5: Experimentelle und simulierte mittlere Temperaturen am Ende des Abgasrohres in Abhangigkeit vom

Betriebspunkt. BP- Betriebspunkt.

BP Abgasgeschwindigkeit Temperatur Statischer Austrittstemperatur [*C] Abweichung
[m/s] Eintritt ["C'] Mischer Experiment Simulation %]
I 12 400 Ohne 3488 3105 0.2
il 12 500 Ohne 4432 425 01
11 20 400 Ohne 369,9 370,9 0,3
v 20 450 Ohne 4224 416,9 13
v 20 500 Ohne 466,9 459,0 1,7
VI 12 500 Mit 4525 4493 07
Experiment Simulation 500
. 480
N 460
3 = o
E
c c 2
= 2 4208
£ 8 g
5 < 4008

Abbildung 47: Abgleich der experimentellen und simulierten Temperaturverteilung fiir Betriebspunkt VV (oben). Lokale
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Zur Validierung der Harnstoffzersetzung wurde der mittlere Massenanteil von NH; am Austritt des
Abgasrohres herangezogen. Dieser ist in Tabelle 6 in Abhangigkeit vom Betriebspunkt aufgefiihrt. Analog zur
Validierung der Temperaturverteilung wurde die NH;-Verteilung am Austritt des Abgasrohres fur die
Betriebspunkte mit den hdchsten und niedrigsten Abweichungen Uberprift Abbildung 49 stellt die NH3-
Verteilung sowie ihre lokale Abweichung fur den Betriebspunkt IV dar.
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Abbildung 48: Abgleich der experimentellen und simulierten Temperaturverteilung fiir Betriebspunkt Il (oben). Lokale
Abweichung der Temperaturverteilung (unten).

Tabelle 6: Experimentelle und simulierte mittlere NH3-Massenanteile am Ende des Abgasrohres in Abhangigkeit vom
Betriebspunkt BP.

"HF Abgaspeschwindighelt Temperatur Statischer W He-Massenantell |p;|m'h| Abmwelchung
on

/3] Eintritt [C] Mischer Experiment § [%]
I 12 00 Uhze o756 100,47 30
] 12 500 Ohne 148.7 14706 1,8
T 0 400 Ohne 0,63 56,81 6,3
v a0 450 Ohze 79,28 7227 BB
v a0 500 (Ohae 05,80 101,05 55
VI 12 500 Mit 149,13 1417 5,0

Fur den Betriebspunkt IV liegt die mittlere lokale Abweichung bei 11,2 %. Im oberen Bereich des Abgasrohres
weist die lokale Abweichung maximal 26,1% auf. Der Gleichverteilungsindex erreicht 86,0% im Experiment
und 79,0% in der Simulation. Die Abbildung 50 zeigt den Abgleich der experimentellen und simulierten NH3-
Verteilungen fir den Betriebspunkt I1.

Wahrend die mittlere lokale Abweichung bei 4,6% liegt, ist fir den Betriebspunkt Il die maximale lokale
Abweichung weniger als 16,0 %. Somit hat Betriebspunkt Il die niedrigste Abweichung. Der
Gleichverteilungsindex erreicht 93,6% im Experiment und 92,2% in der Simulation. Die Abweichung ist von
der Abgasgeschwindigkeit unabhéngig. Betriebspunkt IV und V haben eine Abgasgeschwindigkeit von 20 m/s.
Jedoch ist die lokale Abweichung deutlich niedriger (siehe Abbildung 51). Fir Betriebspunkt V liegt die mittlere
lokale Abweichung bei 8,2% und die maximale lokale Abweichung bei 19,0%.
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Abbildung 49: Abgleich der experimentellen und simulierten NH3-Verteilung fiir Betriebspunkt IV (oben). Lokale
Abweichung der NH3-Verteilung (unten).
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Abbildung 50: Abgleich der experimentellen und simulierten NH3-Verteilung fir Betriebspunkt Il (oben). Lokale
Abweichung der NH3-Verteilung (unten).

Sowohl im Experiment als auch in der Simulation wurde eine asymmetrische Verteilung von NH3 beobachtet.
Der obere Bereich weist hohere NH3-Konzentrationen auf als der untere Bereich. Der Grund dafur wurde
bereits von Strom et al. [18] erklart: ,Die kleineren Tropfchen werden schneller vom Hauptstrom mitgerissen
und erscheinen daher auf der Seite des Rohrs, die dem Injektor am nachsten ist. Da die kleinsten Tropfchen
auch diejenigen sind, die zuerst ihr Wasser verlieren und sich zu zersetzen beginnen, wird der groR3te Teil des
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Ammoniaks, das vor dem Eintritt in den Katalysator freigesetzt wird, in diesem Teil des Rohrs vorhanden sein®.
Diese Begrindung wird im Folgenden Uberprift, wobei die simulierte NH3-Verteilung eine ausreichende
Ubereinstimmung mit den experimentellen Daten zeigt. Dennoch miissen die folgenden Fehler beriicksichtigt
werden: Der Massenanteil von Ammoniak zeigt eine Abweichung von 4,6 bis 11,2 %, wéahrend der
Gleichverteilungsindex eine Abweichung von 1,5 bis 8,4 % aufweist. Dennoch kann die Simulation auch im
Hinblick auf den Harnstoffabbau als validiert angesehen werden. Das erste Forschungsziel wurde somit
erreicht.
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Abbildung 51: Abgleich der experimentellen und simulierten NH3-Verteilung fiir Betriebspunkt V (oben). Lokale
Abweichung der NH3-Verteilung (unten).

Arbeitspaket 6: Anwendung ,,Digitales Abbild“
AP 6.1 Parametervariation zur Priifung des ,.Digitalen Abbilds‘ (Stresstest)

Am DBFZ (Deutsches Biomasseforschungszentrum gemeinnitzige GmbH) wurde ein Reaktor-Prototyp
aufgebaut, der sowohl die Reduktionsmittelinjektion als auch die Mischstrecke und den Katalysator in einem
Bauteil beherbergt. Der Fokus des 2019 erstellten Konzepts lag darauf mit einer ausreichenden
Tropfenverweilzeit die vollstindige Verdunstung der HWL-LOsung zu garantieren und die Umsetzung zu
Ammoniak vor dem Katalysator abzuschlieRBen. Auf einen statischen Mischer wurde verzichtet. Durch
moglichst groRe Rohrquerschnitte wird der Gesamtdruckverlust geringgehalten. Das Katalysatorvolumen ist
entsprechend der Anforderungen an Reduktionsleistung und Gegendruck dimensioniert (SCR: @304 mm x
195 mm, Sperrkatalysator: @304 mm x 75 mm). In Abbildung 52 ist der prozessintegrierte SCR-Reaktor im
Einbauzustand abgebildet. Durch den Einlass gelangt das Abgas in eine Vorkammer. Direkt nach dem Eintritt
ist eine Zweistoffdise eingebracht. Nach der Vorkammer folgt die Mischstrecke, die Uber ineinander
verschachtelte Rohre eine Vor- und Rickbewegung des Abgases erzwingt. Auf eine Aufweitung folgt der
Katalysator und abschlieRend der Auslass.
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Abbildung 52. Aufbau des prozessintegrierten SCR Reaktors.

Innerhalb der betrachteten Betriebszeit wurde zu drei Zeitpunkten das Abgas mit Hilfe eines mobilen FTIRs
vermessen. Dabei wurde sowohl das Rohgas vor der Reduktionsmittelinjektion als auch das Reingas nach
dem Katalysator betrachtet. Tabelle 7 gibt die gemessenen Bedingungen am BHKW an. In der letzten Spalte
ist der dazu theoretische AdBlue-Verbrauch fiir die Standard-SCR Reaktion angegeben. Gemal des
thermodynamischen Gleichgewichts zwischen NO und NO2, dominiert der Anteil von NO am Eingang. Am
Ausgang setzt sich NOx nur aus NO zusammen.

Tabelle 7:Bedingungen der vermessenen Betriebspunkte (Motorleistung 100 % (70 kWel), Volumenstrom 300 Nm3/h,
Temperatur 490 °C).

NO Eingang NO, NOy NOx Ausgang AdBlue®
ppm Eingang Eingang ppm L/h
ppm ppm
Exp 1(21.05.19) 338 2 340 53 0,33
Exp 2 (04.11.19) 560 13 573 60 0,58
Exp 3(28.10.20) 405 25 430 80 0,40

Es wurden die drei gemessenen Betriebspunkte unter Berticksichtigung des theoretischen
Reduktionsmittelverbrauchs simuliert. Die Geometrie ist, dem beschriebenen Aufbau aus Fehler!
Verweisquelle konnte nicht gefunden werden. nachempfunden. Fir jede Simulation wurde zunéchst das
stationare Geschwindigkeits-, Temperatur- und Konzentrationsfeld geltst. AnschlieRend erfolgt die transiente
gekoppelte Simulation der Tropfeninjektion.

In Abbildung 53 (a) lasst sich anhand der Geschwindigkeitsverteilung ein Pfad der Hauptstromung ausmachen.
Vom Einlass geht er direkt in die Mischstrecke Uber. Erst im Laufe der Umlenkungen, kommt es zu einer
VergleichmaRigung. Das Gesamtgeschwindigkeitsfeld wird von der Dise und dem Spray nicht beeinflusst. Die
Tropfen und die Zerstaubungsluft folgen vielmehr der Stromung, was die Annahme des dominierenden
Einflusses durch den Abgasmassenstrom unterstitzt. Sie verlieren ihren Impuls sehr schnell und die
Tropfengeschwindigkeit ist nach geringem Abstand zur Dise bereits dhnlich der der kontinuierlichen Phase.
Das Temperaturfeld aus Abbildung 53 (b) zeigt, dass im Bereich der Injektion mehrheitlich die Verdunstung
der HWL stattfindet. Lokal kommt es zu einer Absenkung bis auf 540 K. Die thermische Energie der
Gasstrémung ist ausreichend, um die Flissigkeit der Tropfen bereits nach kurzer Zeit und Strecke vollstandig
in die Gasphase zu Uberfiihren Abbildung 53 (c) veranschaulicht, dass sich bereits nahe des Injektionspunktes
der Partikeldurchmesser der Tropfen drastisch verringert. Die vollstdndige Verdunstung findet trotz der den
Strdmungsverhaltnissen geschuldeten geringen Aufenthaltszeit in der Vorkammer statt.

Temperature (K)
543 763

(@) (b)
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Abbildung 53: Eigenschaften der Gesamtstrémung und HWL-Injektion: (a) Geschwindigkeitsfeld, (b) Temperaturfeld, (c)
Partikelinjektion.

Quantitativ verdeutlicht werden die Beobachtungen durch Abbildung 54 (a) und Abbildung 54 (b). Entlang der
Geometrie wurde der Gleichverteilungsindex fiir die Abgasgeschwindigkeit und den Ammoniakanteil an sechs
Stellen ermittelt. Mit der zweiten Umlenkung (Ul 4) liegt die Geschwindigkeit mit >95 % nahezu gleichverteilt
vor. Der anschlieBende Ubergang fiihrt zu einer deutlichen Ungleichverteilung, die vor dem Katalysator 87 %
(Ul 6) annimmt.
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Abbildung 54: Gleichverteilungsindex der Geschwindigkeit (a) und von Ammoniak NHs (b) entlang der Geometrie.

Die NHs-Gleichverteilung entlang der Geometrie ist in Abbildung 54 (b) aufgetragen. Unabhéngig von der
injizierten AdBlue-Menge ist eine mehrheitlich vollstdandige Gleicherteilung von 99 % nach der ersten
Umlenkung (Ul 3) in der Gasstromung erreicht. Es fallt auf, dass sich die NHs-Gleichverteilung unabhangig
zur Geschwindigkeitsgleichverteilung ausbildet. Aufgrund der gleichmaRigen Verteilung von Ammoniak ist
eine lokale Uberdosierung unwahrscheinlich. In  Anbetracht des Sensitivititsverhaltens der
Katalysatortechnologie ist davon auszugehen, dass eine geringe Leistungsvarianz des Katalysators vorliegt,
die in der lokalen Geschwindigkeitsverteilung vor dem Katalysator begriindet liegt, wobei dadurch verursachter
Ammoniakschlupf auszuschlie3en ist. Die Ergebnisse zu den resultierenden NOx-Emissionen hinter dem
Katalysator fUr die drei untersuchten Betriebs- und Zeitpunkte sind in Tabelle 8 Tabelle 8 zusammengefasst. Die
korrespondierenden Werte aus der Realmessung sind in Klammern angegeben.

Tabelle 8: Zusammenfassung der Ergebnisse aus den Simulationen zu den drei Betriebspunkten.

Ulw Ul NHs; NOx Konversion Ul NOx
in%  in% A_”Sgang % %
in ppm
Sim 1 87 99 69 (53) 80 (84) 90
Sim 2 87 99 96 (60) 83 (89) 87
Sim 3 87 99 97 (80) 77 (81) 91

Die NOx-Konversion wird fur alle drei Betriebspunkie mit einer Abweichung von 4 bis maximal 6
Prozentpunkten abgebildet. Hinsichtlich des absoluten gemittelten NOx-Ausgangs ergeben sich Unterschiede
mit einer maximalen Differenz von 36 ppm (Sim 2). Da der Fehler eine Abhangigkeit zur Hohe des NOx-
Eingangs anzeigt, liegt er darin begriindet, dass die Dosiermenge auf Basis der Standard-SCR Reaktion
berechnet und damit ggf. unterschétzt wurde. Mit den durchgefiihrten Simulationen konnte gezeigt werden,
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dass auch bei variierenden Eingangsparametern, wie der Dosiermenge, die Ergebnisse mit experimentellen
Daten Ubereinstimmen.

AP 6.2 Simulation bestehender Anlagen

In diesem Arbeitspaket wurde das kalibrierte digitale Abbild genutzt, um die Ammoniakverteilung in zwei realen
BHKW (Blockheizkraftwerk)-Anlagen zu simulieren. Die Simulationen wurden mit dem im Rahmen dieses
Projekts entwickelten numerischen Ansatz durchgefiihrt.

Als Referenz zur Simulation dienen Realanlagen. Im Rahmen einer Messkampagne wurde bei Kunden von
Emission Partner mit einer SCR-Abgasnachbehandlung auf mit Biogas betriebenen Motoren die
Gleichverteilung am SCR-Katalysator vermessen, damit diese im Anschluss lokal aufgeldst simuliert werden
kénnen und die Genauigkeit der Simulationsmodelle hinsichtlich ihrer Abbildféahigkeit gepriift werden kann.
Beide BHKW sind mit einem Motor des Typs AVUS 500 plus der Firma 2G ausgestattet.

In der Katalysatorkammer sind seitens Emission Partner nach dem letzten Katalysator standardméaRig 3
Messtutzen eingelassen. Sie dienen fir die Integration etwaiger Messinstrumente. In dem vorliegenden
Kammerdesign sind die Stutzen, wie in Abbildung 55 dargestellt, radial angeordnet, sodass sich drei
Messachsen Uber den gesamten Katalsatorquerschnitt ergeben.

Abbildung 55: Messachsen in der Katalysatorkammer hinter der letzten Katalysatorscheibe je nach Ausrichtung der
Messstutzen diagonal und gerade.

Als Messystem wurde ein NOVAplus der Firma MRU verwendet. Dabei wurde NO+NO2 als NOx in ppm
gemessen. Entsprechend der homogenen Verteilung von NOx im Abgas vor dem Katalysator kann anhand
der Uber den Katalysator reduzierten Werte auf die Verteilung des Ammoniaks als Reduktionsmittel vor dem
Katalysator geschlossen werden. Damit sollte der Gleichverteilungsindex von NOx nach dem Katalysator dem
Gleichverteilungsindex von Ammoniak vor dem Katalysator entsprechen. Die Messlanze wurde fur die
Messaufgabe verlangert, um die gesamte Lange der Achsen vermessen zu kdnnen. Entlang jeder Achse
wurden fiinf Messpunkte angefahren. Der angegebene Messpunkt orientiert sich an der hinteren Wandung,
also am Endpunkt der Messachse vom Stutzen aus betrachtet. Jeder Messpunkt stellt den Mittelwert aus einer
einmindtigen Messung dar. Trotz der Mittelwertbildung kommt es lber die gesamte Messflache zu zeitlichen
Schwankungen, die durch den Betrieb des Motors und dem HWL-Dosiersystem induziert werden.
Nichtsdestotrotz kbnnen die Werte als reprasentativ erachtet werden.

Der numerische Prozess umfasste die Geometrieerstellung mittels CAD-Modellierung, das Meshing sowie die
Ldsung unter Berilicksichtigung der relevanten chemischen Reaktionen, die die Ammoniakverteilung
bestimmen. Das Hauptziel bestand darin, die GleichmaRigkeit der NH;-Verteilung vor dem Eintritt in den
Katalysator zu untersuchen. Die Simulationsergebnisse wurden anschlieend mit bestehenden Messdaten
von Emission Partner verglichen, um die Vorhersagequalitat zu bewerten.

Die Ergebnisse zeigten eine gute Ubereinstimmung zwischen der simulierten und der gemessenen
Ammoniakverteilung, wodurch die Genauigkeit des numerischen Ansatzes bestatigt wurde. Diese Resultate
belegen die Effektivitat des entwickelten digitalen Abbilds zur Vorhersage der Ammoniakverteilung in BHKW -
Anlagen.
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Fallstudie 1: Worther-Modell

Der erste Fall bezieht sich auf das Worther-Modell, ein System, das durch seine kompakte Bauweise
gekennzeichnet ist. Aufgrund der begrenzten raumlichen Verhéltnisse ist es besonders wichtig, die
gleichmaRige Verteilung und Umwandlung von Ammoniak vor dem Eintritt in den Katalysator zu untersuchen.

Die Anlage als Raumaufstellung konzipert. Nach dem Turbolader erfolgt die Injektion der Harnstoff-Wasser-
Losung. Es folgt ein 90 °-Rohrbogen und in einem geraden Rohrelement statische Mischelemente. In einem
Vorkopf wird das Abgas auf die Katalysatorkammer umgelenkt. Die Katalysatoren erfassen einen
Durchmesser von 682 mm.
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Abbildung 56: Uberblick Gber die Anlage mit der untersuchten Abgasbehandlung (a) und die fiir die numerische
Untersuchung verwendete CAD-Geometrie (b).

Eine Ubersicht der Anlage ist in Abbildung 56 (a) dargestellt, wahrend Abbildung 56 (b) die fiir die Simulation
verwendete Geometrie zeigt. Die angewendeten Randbedingungen sind wie folgt:

- Massenstrom: 2.811 kg/h
- Temperatur: 425°C
Parameter des Reduktionsmittels:
- NOx-Einlasskonzentration: 105 ppm
- NOx-Auslasskonzentration: 39 ppm
- AdBlue-Verbrauch: 0,64 kg/h (32,5 Gew.-% Harnstoff)

Abbildung 57 zeigt die Massenanteilverteilung von Ammoniak in der Schnittebene direkt vor dem Eintritt in den
Katalysator. Die roten Punkte markieren die Messstellen, an denen die experimentellen Daten erfasst wurden.

Mass Fraction of NH3

'3.71e-05

3.66e-05

3.61e-05

Abbildung 57: Querschnitt durch die raumliche Verteilung von Ammoniak im Strom vor dem Eintritt in den Katalysator.
Die drei weil3en Linien bezeichnen die in Tabelle 5 aufgefiihrten Probenahmestellen

.
X Z

Die Simulationsergebnisse zeigen, dass die hochste Ammoniakkonzentration im unteren Bereich des Rohrs
liegt. Dennoch betragt die Abweichung der héchsten Konzentration vom Mittelwert auf dieser Schnittebene
nur 1,927%, was auf eine insgesamt gleichmégiige Verteilung hinweist.
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Tabelle 9: Zusammenfassung der experimentellen und numerischen Ergebnisse an den durch die roten Punkte Abbildung
57 gekennzeichneten Probenahmestellen.

Messstelle Links Mitte Rechts
Messachse 1 Simulation Messachse 2  Simulation Messachse 3  Simulation
(Ppm) (ppm) (ppm) (ppm) (ppm) (Ppm)
1 33 36,17 28 36,14 32 36,19
2 38 36,20 33 36,21 31 36,23
3 39 36,24 40 36,24 27 36,24
4 32 36,30 33 36,28 33 35,25
5 40 36,49 25 36,47 28 36,30
Mittlerer Wert 36,4 36,28 31,8 36,26 30,2 36,04
(ppm)
Abweichung % -0,33 14,05 19,34

Tabelle 9 vergleicht die experimentellen und simulierten Ergebnisse. Es ist wichtig zu beachten, dass die
experimentellen Daten die NOx-Konzentration nach dem Katalysator widerspiegeln, wahrend die numerischen
Simulationen die Ammoniakverteilung vor dem Eintritt in den Katalysator darstellen. Die Konzentrationen
wurden an den in Fehler! Verweisquelle konnte nicht gefunden werden. markierten Stellen erfasst.

Die numerischen Vorhersagen zeigen ein konsistentes Muster einer gleichmafigen Ammoniakverteilung, da
die Werte leicht um 36 ppm schwanken. Im Gegensatz dazu liegt die Bandbreite der experimentellen
Messwerte zwischen 25 und 40 ppm, was eine gute Ubereinstimmung zwischen Simulation und Experiment
bestatigt. Numerisch wurde flir die untersuchte Ammoniakverteilung im  Querschnitt ein
Oberflachengleichférmigkeitsindex von 0,997 ermittelt.

Fallstudie 2: Gollern-Modell

Anlage 2 (siehe Abbildung 58) weist einen fir den Motortyp klassischen Containeraufbau auf. Wie auch bei
Anlage 1 handelt es sich um eine Nachristung des SCR-Systems. Nach dem Turbolader im Container folgt
die Rohrleitung einem Deckendurchbruch auf das Dach des Containers. In einem senkrecht gefuhrten Rohr
befindet sich die Dosierstelle und statische Mischelemente. Daran anschliel3end folgt ein 180°-Bogen, der in
der runden Katalysatorkammer miindet. Die Katalysatoren der Kammer erfassen einen Durchmesser von 682
mm.

Abbildung 58: Aufbau Anlage 2 mit 2G AVUS 500 plus Kunde Emission Partner (links), Messung mit MRU-Messkoffer zur
Bestimmung der Gleichverteilung (rechts)

In dem spezifischen Katalysatorkammerdesign sind die Messstutzen gerade nach vorne ausgefuhrt. Aufgrund
von ortlichen gegebenheiten konnte nur die mittlere Messachse vermessen werden. Die Daten wurden mit
den gleichen Methoden und Mitteln wie bei Anlage 1 erhoben. Die Messwerte entsprechen dem Spektrum der
ersten Anlage.
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1. Geometrie und Modellierung

Fur die numerische Simulation wurde die in Abbildung 59 dargestellte CAD-Geometrie verwendet. Diese bildet
die reale Struktur der Anlage ab und diente als Grundlage fiir die Stromungssimulationen.

Der gelbe zylinder in der Abbildung reprasentiert den porésen Katalysator, bestehend aus vier Scheiben mit
einem Durchmesser von 832 mm und einer Tiefe von 90 mm. Um die numerischen Rechenkosten zu senken,
wurde der Katalysator nicht direkt als Geometrie modelliert, sondern als poréses Medium mit folgenden
Widerstandswerten dargestellt:

o Viskoser Widerstand: 454,01 kg/m3-s
e Tragheitswiderstand: 4,0863 kg/m*
2. Randbedingungen
Die am Eintritt festgelegten Randbedingungen des Abgasstroms lauten:
e Massenstrom: 4648 kg/h
e Temperatur: 360 °C
3. Validierung mit experimentellen Daten

Zur Validierung der Simulation wurden experimentelle Daten herangezogen. Die relevanten Messdaten
wurden direkt vor dem Katalysator aufgenommen. Die folgenden Mittelwerte wurden dabei verglichen:

Tabelle 10: Ergebnisse Gollern Modell

Messgroliie Experiment Simulation Abweichung

NOx-Konzentration 85,5ppm 81,67 ppm 4,48 %
Temperatur 362,26 °C 357,70°C 1,26 %

Zusatzlich wurde die Oberflaichenhomogenitat der simulierten Felder bewertet:
e NOx-Verteilung: 0,9716

e Temperaturverteilung: 0,9998

P

Y
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\ _»
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Abbildung 59: Visualisierung der Gollern-CAD-Geometrie, die als numerische Doméne fir die Simulationen verwendet
wurde. Die gelbe Flache zeigt den Katalysator.

4. Analyse der Ammoniakverteilung
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Wie in Abbildung 60 dargestellt, wurde auch die Ammoniakverteilung vor Eintritt in den Katalysator analysiert.
Dabei wurde eine maximale Abweichung von 4,48 % in der vorhergesagten NOx-Konzentration festgestellt.
Diese Abweichung ist vermutlich auf Unsicherheiten in der Messposition zuriickzufiihren.

Trotz dieser Differenz zeigte sich eine hohe Oberflachenhomogenitat (0.97) in der simulierten NH;-Verteilung.

Die Simulation des Gollern-Modells zeigt eine insgesamt gute Ubereinstimmung mit den Messdaten,
insbesondere bei der Temperaturverteilung. Die Abweichungen bei der NOx-Konzentration sind angesichts
der Komplexitat des Systems und der Messunsicherheiten als akzeptabel zu bewerten.

Diese Fallstudie bestatigt die Praxistauglichkeit des entwickelten numerischen Ansatzes zur Simulation realer
industrieller Anwendungen.

LA

Mass Fraction of NH3 Temperature (C)
v 6.04e-05 7.52e-05 > 9e-05 v 3

356 57 358
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Abbildung 60: Querschnitt durch die rAumliche Verteilung von Ammoniak im Strom vor dem Eintritt in den Katalysator
(links) und Temperaturverteilung (rechts).
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2. Verwertung

a) Erfindungen/Schutzrechtsanmeldungen
Aus dem Projekt sind keine Erfindungen oder Schutzrechtsanmeldungen entstanden.

b) Wirtschaftliche Erfolgsaussichten nach Projektende

Bereits wahrend des Projektes wurden informelle Errungenschaften in Produkte und Designs von Emission
Partner integriert. Der wirtschaftliche Erfolg leitet sich daraus ab, dass vorhersagbare vollfunktionsfahige,
kompakte und kostengiinstige SCR-Systeme angeboten werden kdnnen. Daraus ergibt sich ein
wirtschatftlicher Vorteil aus dem erarbeiteten technischen Vorsprung. Schon zum Jahr 2023 wurden, mit
Absenkung der NOx-Emissionsgrenze fir Biogas-Neuanlagen, tber 200 Motoren mit einer vollstandig
nachgeristeten SCR-Abgasnachbehandlung ausgestattet. Der Erfolg lag mitunter darin begriindet, dass
innovative, raumangepasste und montagefreundliche Konzepte angeboten werden konnten.

Insbesondere sollen die wissenschaftlichen und technischen Erkenntnisse in die zu 2029 umzuriistenden
kleinen und mittleren BHKW zum Tragen kommen. Hier werden nicht nur kompakte sondern auch sehr
kostengiinstige Systeme benétigt, um die Ortichen Rahmenbedingungen zu erfilllen und die
VerhaltnisméaRigkeit zu der MotorgroBe herzustellen. Sowohl die Verdunstungslange als auch die
anschlieBende Verteilung des Reduktionsmittels konnen ausreichend prézise durch Simulationen
vorhergesagt werden. Mit diesen technischen Voraussetzungen kénnen wirtschaftliche Vorteile erarbeitet
werden. Ein Beispiel hier fiir ist die funktionsintegrierte kompakte SCR-Applikation ,Double-Stack®, welche von
Emission Partner fir BHKW bis 360 kW elektrische Leistung entwickelt wurde. Die technische Errungenschaft
wurde beim Biogas-Innovationskongress 2024 eingereicht und belegte den ersten Platz. Das System spiegelt
anhand des Vergleichs von Abbildung 61 und Abbildung 62 die Vorteile eines kompakten Aufbaus wieder und
verdeutlicht das wirtschaftliche Potenzial.

Abbildung 61: Konventioneller Aufbau einer SCR- Abbildung 62: SCR-Abgasnachbehandlung mittels
Abgasnachbehandlung am Beispiel eines Agenitor Double-Stack am Beispiel eines Agenitor 406
406

c) Wissenschaftliche und/oder technische Erfolgsaussichten nach Projektende

Der technische Erfolg des Forderprojektes ist insofern gegeben, alsdass bestehende und zukiinftige Produkte
und Designs von Emission Partner mit Hilfe von ortsaufgelésten Simulationen vorhersagbare Leistungen
erzielen. Beispielsweise wurden die statischen Mischelemente in den Standard-Mischstrecken mit Hilfe der
Simulationen auf eine Druckverlustminimum optimiert. Ganze Abgasanlagen werden vorab darauf geprift
inwiefern eine angepasste Platzierung der HWL-Injektion einen statischen Mischer ersetzen kénnen. Durch
die Sicherstellung der Gleichverteilung des Reduktionsmittels kann das applizierte Katalysatorvolumen
bestmoglich ausgenutzt werden. Das bereits unter 2 b) erwadhnte Produkt Double-Stack (EP-DS) ist ein klarer
Indikator fir den technischen Erfolg des Forderprojektes. Ein Testsystem wurde bereits als Pilotanlage
aufgebaut und ist mit Messdaten in Abbildung 63 dargestellt. Weitere Kompaktaufbauten werden folgen.
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Abbildung 63: Betriebsdaten der Pilotanlage EP-DS Uber einen Zeitraum von finf Monaten (Agenitor 406, 250 kWel)

d) Wissenschaftliche und wirtschaftliche Anschlussfahigkeit

Im Rahmen der experimentellen Untersuchungen wurde festgestelt, dass die Harnstoff-Umsatzrate sehr stark
von der Gastemperatur abhangt. Dies verringert die Effizienz von SCR-Systemen bei niedrigen
Abgastemperaturen signifikant - insbesondere im Bereich der Schwachgasanwendungen. Aus diesem Grund
wurde ein neues Projekt zur Untersuchung des Einflusses einer Vorwarmung von Harnstoff-Lésung und
Zerstaubungsluft beantragt. Eine Vorwarmung verringert die Energiemenge aus dem Abgas, die notwendig
ist, um den Harnstoff zu verdampfen und zu zersetzen. Dadurch besteht die Mdglichkeit auch bei
Anwendungen mit geringen Abgastemperaturen einen effizienten Einsatz von Harnstoff zu erzielen.

Der technischen Anforderungen sind dabei Uberschaubar, sodass die Entwicklung einer marktreifen
Technologie mittelfrist mdglich ist. Die Firma Emission Partner hat sich tber eine Interessenserklarung bereit
erklart, beratend zur Seite zu stehen und das Kundennetz fir potentielle Prototypen-Test zur Verfiigung zu
stellen.

3. Erkenntnisse von Dritten

Es sind keine Erkenntnisse von Dritten bekannt.

4. Veroffentlichungen

Auf Basis der Erkenntnisse und Ergebnisse konnten folgende wirtschaftliche und wissenschaftliche
Veroffentlichungen erarbeitet werden:

Konferenz Beitrag: Jahrestreffen der DECHEMA/VDI-Fachgruppen Mehrphasenstromung, Computational
Fluid Dynamics und Aerosoltechnik 2024

Ercolano, G.; Validated CFD simulation of a gas engine SCR application; DECHEMA/VDI Computational Fluid
Dynamics und Aerosoltechnik 2024;

Kongress Beitrag: Biogas-Innovationskongress (1. Platz)

Ercolano, G., Post, T., Goeman D.; Double-Stack: Kompakt-SCR fiir BHKW bis 360 kW elektrische Leistung;
17. Biogas-Innovationskongress 2024;

Publikation (Verdffentlicht): Chemie Ingenieur Technik

Giuliano Ercolano, Bettina Stolze, Toni Dageférde, Mona al-Mgbas, Nico Jurtz, Matthias Kraume, Friedrich
Dinkelacker und Ingo Hartmann; Alterungsstudie an VW T-Katalysatoren flr stationére Biogas-Motoren mithilfe
der CFD; 10.1002/cite.202400108; Chemie Ingenieur Technik; 2025

Publikation (im Review): Emission Control Science and Technology (Submission 2024)

Giuliano A. Ercolano, Toni Dageférde, Mona Al-Mgbas, Nico Jurtz, Friedrich Dinkelacker, Matthias Kraume;
Experimental characterization and numerical simulation of industrially manufactured two-phase nozzles;
Emission Control Science and Technology (Springer)
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Dissertation (in Arbeit):

Giuliano A. Ercolano; Untersuchung der Auswirkungen des Mischverhaltens von Harnstofflésung in heil3en
Abgasen stationarer Motoren fir die SCR-Katalyse mit Hilfe der CFD, TU Berlin

Dissertation (in Planung):

Toni Dageforde; Leibniz Universitat Hannover,

Studentische Arbeiten:

Stefan Griesat; Untersuchung der Streuung verschiedener Spraykenngrof3en kommerzieller Zweistoffdiisen
mittels Schattenwurfverfahren; Masterarbeit; 2022; Institut fir Technische Verbrennung; Leibniz Universitat
Hannover

Julian Zihrul; Inbetriebnahme eines Heil3gasprifstands zur optischen Untersuchung des Spraynahbereichs
von Zweistoffdiisen in Abgasstrdmungen; Studienarbeit; 2023; Institut fir Technische Verbrennung; Leibniz
Universtitat Hannover

Leonardo Frazao; Numerical Investigation of Urea-Water Spray Characteristics in a Selective Catalytic
Reduction System; Masterarbeit; 2023; Institut fir Prozess- und Verfahrenstechnik; TU Berlin

Julian Zihrul; Untersuchung des Zusammenhangs von Eindiisung und Ammoniakverteilung innerhalb eines
SCR-Systems unter Verwendung verschiedener Mischelemente; Masterarbeit; 2024; Institut fiir Technische
Verbrennung; Leibniz Universitat Hannover
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ANHANG

Teilvorhaben 1;

Experimentelle Untersuchung der Eindlisung von Harnstoff-Wasser-Losung fiir SCR-Systeme von Biogas-
BHKW

1. Ziel und Gegenstand des Teilvorhabens

Ziel des Teilvorhabens ist es, eine experimentelle Datenbasis bereitzustellen, um die verwendeten
Simulationsmodelle, welche Grundlage des digitalen Abbilds bilden, zu kalibrieren und zu validieren. Die
durchgefiihrten Untersuchungen am HeiRgaskanal zu Spraybildung, Verdampfung und Ammoniakverteilung
haben des Weiteren zum Ziel, Skalierungseffekte und funktionale Zusammenhange aufzuzeigen.

Die Erarbeitung dieser Datenbasis erfolgt durch die schrittweise Untersuchung der gesamten SCR-
Prozesskette an eigens konstruierten Mischstrecken-Prototypen. Zunachst soll eine sehr genaue Kenntnis
Uber den Eindlisprozess mitsamt Tropfenspektren und Spraywinkeln gewonnen werden, da diese Parameter
als Randbedingung fiir die CFD-Simulationen bendtigt werden. Ein Fokus liegt dabei auf der Beschreibung
des Zusammenhangs von der Art der Eindisung mit den Betriebsbedingungen der Abgasstrecke. Der
Kenntnisstand wird zudem durch Untersuchungen zu fertigungsbedingter Streuung der Disen erganzt. Im
weiteren Verlauf werden zudem Untersuchungen zur Verdampfungslange der Harnstofflésung durchgefiihrt,
Tropfen-Wandinteraktionen charakterisiert und sowohl die Ammoniakgleichverteilung vor dem Katalysator
gepruft.

2. Bearbeitete Arbeitspakete
AP 1.1 Charakterisierung kommerzieller Diisen

- Untersuchung von Seriendisen hinsichtlich des Einflusses fertigungsbedingter Streuung

- Vermessung von Durchfluss, Spraywinkel und Tropfenspektren als Eingangsrandbedingungen der
Simulationen

- Statistische Analyse zur Bestimmung von Unsicherheiten in den Simulationsergebnissen

AP 1.2 Aufbau der Prototypen

- Aufbau von Mischstrecken Prototypen zur optischen Analyse der Harnstoff-Eindlisung
- Konzipierung optischer Zugange firr optische Untersuchung
- Konzipierung geeigneter Integrationsmdglichkeiten flir Zweistoffdiisen

AP 2.1 Messungen Spraywinkel und Charakterisierung Sprayaufbruch

- Experimentelle Untersuchung von Spraywinkel und Verhalten des Sprays im Heil3gaskanal mit
Fokus auf der kinematischen Interaktion von Spray und Abgasstrémung im Disennahbereich

- Aufnahme der Sprayausbreitung mittels hochauflésender Hochgeschwindigkeitsschattenverfahren
zur Bestimmung von Spraywinkeln

- Untersuchung des Stromungsfeldes im Diisennahbereich durch Structural-Image-Velocimetry (SI1V)
zur Erstellung zweidimensionale Geschwindigkeitsfelder

AP 3.2 Messungen Verdampfungslange

- Entwicklung hinsichtlich der Integration eines Endoskopzugangs in direkter Disennahe zur
Einbringung eines Lichtschnitts

- Messung von des Streulicht-Signals entlang der Verdampfungsstrecke

- Bestimmung von Verdampfungslangen und Sprayausbreitungsrichtungen

AP 5.1 Messungen Ammoniakgleichverteilung

- ldentifizierung von relevanten Betriebspunkte und Konfigurationen

- Erarbeitung einer Methodik zur automatischen Messung in einem vorgegebenen Raster tiber dem
Rohrquerschnitt

- Messung der Ammoniakkonzentration mittels FTIR-Spektroskopie sowie des Temperaturfelds
innerhalb dieser Betriebspunkte als Datengrundlage fir die Vorausberechnung der
Ammoniakgleichverteilung
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AP 6.2 Simulation bestehender Anlagen

Mitarbeit bei der Aufnahme von Messwerten an regionalen Biogas-BHKW-Anlagen

AP 7.1 Projektkoordination und Publikationen

3.

Beteiligung an der Erstellung von Abschluss- und Zwischenberichten
Beteilung an Publikationen als Co-Autor
Projektkoordination

Wesentliche Ergebnisse des Teilvorhabens

Es wurden im Rahmen von AP 1.1 mehrere baugleiche Zweistoffdiisen hinsichtlich Spraywinkel,
Spraygeschwindigkeit im Disennahbereich sowie Tropfengrof3en und -geschwindigkeiten
vermessen, wobei  signifikante  Abweichungen zwischen den Disen und den
Sprayausbreitungsrichtungen beobachtet wurden. Dieses ist auf die fertigungsbedingte Streuung
zurtickzufihren und macht sich insbesondere bei geringen Durchfliissen bemerkbar. Diese Daten
wurden als Eingangsrandbedingungen fir die Simulationen verwendet.

Auf Grundlage der Disenvermessungen wurden die Disenéffnungen mikroskopisch untersucht.
Hier wurde festgestellt, dass der Zerstaubungsluftspalt eine erhebliche Streuung aufweist. Dieser
kann an charakteristischen Positionen eine Abweichung von +25% vom vorgesehenen Mald
betragen.

Im Rahmen von AP 2.1 wurden Sprayvermessungen unter dem Einfluss einer Querstromung
untersucht. Es stellte sich heraus, dass innerhalb des Diisennahbereichs das Spray keine
signifikante Beeinflussung durch die Querstrdmung aufzeigt. Aus diesem Grund wurden die
ermittelten initialen Randbedingungen aus AP 1.1 auch fir alle weiteren Simulationen verwendet.
Downstream zeigte das Spray eine zunehmende Dynamik, sodass fur diesen Fall keine Spraywinkel
bestimmt werden konnten.

Im Rahmen von AP 3.2 wurden Messungen zur Verdampfungslange durchgefiihrt. Dazu wurde ein
Lichtschnitt endoskopisch in das Spray eingebracht und das an den Tropfen entstehende Streulicht
Uber die optischen Zugange der HeiRgasstrecke erfasst. Die Ergebnisse sind auf den ersten Blick
widerspruchlich, da bei héheren Gas-Temperaturen gré3ere Eindringtiefen erfasst werden. Dies ist
auf eine signifikante Verringerung der Gas-Dichte zuriickzufiihren, welche mit dem Konstant halten
der Stromungsgeschwindigkeit einhergeht.

Die Verdampfung ist in allen Fallen vor dem Auftreffen auf die Rohrinnenwand oder potentielle
Einbauten vollstandig verdampft, sodass die Bearbeitung von AP 4.1 entfallt.

Im Rahmen von AP 5.1 wurden Messung der Ammoniakgleichverteilung mit 89 Stitzstellen tber
dem Rohrquerschnitt mittels FTIR-Spektroskopie durchgefiihrt. Die Ammoniakgleichverteilung wird
erheblich durch eine hohe Zerstaubungsluftmenge beginstig - es besteht zudem eine Abhéngigkeit
von der Gasgeschwindigkeit. Der Einsatz eines Mischers erweist sich ebenfalls als sinnvoll, wobei
der Effekt des Mischers in einigen Betriebspunkten nur schwach ausgepragt ist.
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Teilvorhaben 2:
Entwicklung eines CFD-basierten Auslegungstools fiir die SCR - Abgasnachbehandlung in Biogas-BHKW

1. Ziel und Gegenstand des Teilvorhabens

Das Hauptziel dieses Teilprojekts ist die Entwicklung eines stabilen numerischen Ansatzes, der in der Lage
ist, die komplexen, gleichzeitig ablaufenden Mechanismen bei der Abgasnachbehandlung zu erfassen.
Dartiber hinaus zielt dieses Teilprojekt darauf ab, die Empfindlichkeit und allgemeine Genauigkeit der
Teilmodelle zu untersuchen, die in den folgenden Arbeitspaketen verwendet werden.

Ziel dieses Teilprojekts ist zum einen die Entwicklung eines effizienten numerischen Ansatzes zur Erfassung
der Sprayeigenschaften und der TropfchengréfRenverteilung. Zweitens soll untersucht werden, ob eine
Optimierung der geometrischen Konfiguration der Diise méglich ist. Drittens soll die Verdunstung von Wasser
und Harnstoff genau modelliert werden. Viertens wird die Wechselwirkung zwischen den Tropfchen und der
Wand auf einer Platte in der Néhe der Diise untersucht. Schlie3lich werden die bisherigen Methoden in einen
robusten digitalen Arbeitsablauf integriert, der eine genaue Vorhersage der Ammoniakverteilung ermoglicht.

2. Bearbeitete Arbeitspakete
AP 1.2 Grundgeriist des digitalen Abbilds

- Modellierung der Eindiisung und der Verteilung des Tropfendurchmessers
- Integrierter numerischer Rahmen

- Studie Uber die Konvergenz der Netze

- Sensitivitatsstudie zur Turbulenzmodellierung

AP 2.3 Simulation Sprayausbreitung

- Es wurde eine Studie durchgefiihrt, um die Empfindlichkeit der Parzellennummern zu bewerten.
- Es wurde ein Ansatz zur Modellierung von Flissigkeitssprays entwickelt.
- Analyse und Validierung anhand der Versuchsergebnisse.

AP 2.4 Designstudie

- Erstellung der Designstudie

- Modifizierung der geometrischen Merkmale der Diise

- Analyse des Einflusses des Neigungswinkels der Dise in Bezug auf den Gleichmafigkeitsindex der
Tropfchenverteilung im Abgasrohr DN300.

AP 3.1 Simulation Verdampfungslange

- Integration der vom Emissionspartner zur Verfligung gestellten Literaturdatenbank in die numerischen
Simulationen.

- Validierung der Verdampfungsrate und -lange auf der Grundlage von Experimenten. Die
Sprayverdampfungslange ist stark von der Abgastemperatur abhangig. In allen untersuchten Fallen
hatte das Spray eine schnelle Verdampfungsrate und wurde innerhalb von 300 mm vor der Diise
vollstandig verdampft.

AP 4.2 Simulation Wandinteraktion

- Vorbereitung der Simulation, die die CAD-Konfigurationen des Mischers und der Platte in der Nahe
der Duse umfasst

- Analyse der Wechselwirkung der Tropfchenwand mit dem Mischer und der Platte beim Einspritzen
von Wasser als Spray.

- Aufgrund der schnellen Verdampfung des Sprays und der Abgasstromungsmuster kommt es weder
zu einer Wechselwirkung zwischen Tropfen und Wand noch zu einer Filmbildung an den Wanden.
Aus diesem Grund wurden keine weiteren Untersuchungen durchgefiihrt.

AP 5.2 Validierung Fluiddynamik, Energie und Stofftransport

- Entwicklung eines numerischen Ansatzes zur Simulation der thermischen Zersetzung von Harnstoff
in Ammoniak. Einschlielich Eindiisung, Verdampfung, Hydrodynamik und chemische Reaktionen.

- Vergleich mit der Literatur zur Ermittlung der Kalibrierungskonstanten.

- Studien zur Sensitivitat

- Validierung des entwickelten numerischen Ansatzes anhand der experimentellen Ergebnisse von AP
5.1 durch Kalibrierung der chemischen Reaktionsmodelle.
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AP 6.2 Simulation bestehender Anlagen

CAD-Vorbereitungen der Geometrie der Echtzeitanwendungen.

Die Stromungs- und Thermoanalyse wurde mit Hilfe des entwickelten numerischen Ansatzes
durchgeftihrt.

Validierung der kalibrierten numerischen Simulationen fir die Konzentration und Gleichmafigkeit der
Verteilung von Ammoniak und der erhaltenen Lésung des Temperaturfeldes.

AP 7.1 Projektkoordination und Publikationen

Beteiligung an der Erstellung von Abschluss- und Zwischenberichten

Beteilung an Publikationen als Co-Autor

Mitarbeit an der Erstellung des mit diesem Projekt verbundenen Forschungsartikels in den
Bereichen Konzeption, Datenaufbereitung und Revision.

3. Wesentliche Ergebnisse des Teilvorhabens

Es wurde ein effizienter Ansatz zur Modellierung des Eindiisens von Harnstoff-Wasser-Lésung (als
Teil von AP 1.2 und AP 2.3) entwickelt, wobei der Schwerpunkt auf der Verteilung der Trépfchen
und dem Spraywinkel lag. Angesichts der Auswirkungen der Abgasquerstromung und der schnellen
Verdampfung hat sich die Modellierung des Zweiflissigkeits-Sprays als eine einzige (nur fliissige)
Phase unter Einbeziehung der Tragheitseffekte der Luft als angemessen erwiesen.

Es wurden umfangreiche Sensitivitatsanalysen durchgefihrt, um die Auswirkungen der
numerischen Gitterauflésung und verschiedener Turbulenzmodelle zu untersuchen.

Die Studie zur Auslegung der Disengeometrie (durchgefiihrt im Rahmen von AP 2.4) hat gezeigt,
dass eine Verbesserung der GleichmaRigkeit der Tropfenverteilung um maximal 4 % erreicht
werden kann, wodurch eine Anderung des Diisenneigungswinkels sowohl im experimentellen als
auch im numerischen Aufbau tberflissig wird.

Der numerische Aufbau (AP 3.1) berlcksichtigt die Verdunstung der Tropfchen.

Aufgrund der schnellen Verdampfung der Tropfchen und der DN300-Konfiguration wurden keine
Wechselwirkungen zwischen Trépfchen und Wand oder Filmbildung beobachtet. Numerische
Untersuchungen in AP 4.3 bestéatigten, dass weitere Studien in diesem Bereich unnétig waren.

Die Kalibrierung des chemischen Reaktionsmodells wurde unter Verwendung von Werten
durchgefiihrt, die aus bestehenden Literaturquellen abgeleitet wurden, wobei Anpassungen der
turbulenten Massen- und Warmetbertragungsparameter, einschlie3lich der Schmidt- und Prandtl-
Zahlen, vorgenommen wurden, um eine erfolgreiche Ubereinstimmung mit den experimentellen
Daten zu erreichen.

Ein robuster numerischer Arbeitsablauf, der Eindiisung, Verdampfung und chemische Reaktionen
integriert (AP 5.2), wurde entwickelt und anhand der experimentellen Datenbank von AP 5.1
validiert. Der kalibrierte Ansatz erwies sich als zuverlassig, mit einer maximalen Abweichung von
8% flr die globale durchschnittliche Ammoniakverteilung.

Der entwickelte numerische Ansatz wurde auch zur Vorhersage der Ammoniakverteilung vor dem
Katalysatoreintritt in zwei Anwendungen eingesetzt. Die vorhergesagte mittlere Temperatur und
Ammoniakkonzentration zeigten eine gute Ubereinstimmung mit den Echtzeitdaten (innerhalb von
5 %), obwohl lokale Vergleiche Abweichungen von bis zu 20 % ergaben, die wahrscheinlich auf
Einschrankungen der Messgenauigkeit zurtickzufiihren sind.
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Teilvorhaben 3;

Feldvalidierung und Begleitung der Entwicklung einer computergestitzten Auslegung zur SCR
Abgasnachbehandlung von Biogas-BHKW

1. Ziel und Gegenstand des Teilvorhabens

Emission Partner GmbH & Co. KG ist als Projektpartner insbesondere fiir die Feldvalidierung verantwortlich.
Die computergestitzte Analyse des Sprays fiir eine SCR-Abgasnachbehandlung mit einem realen Bezug in
der Anwendung auf einem Biogas BHKW wird unterstiitzend begleitet. Randbedingungen und Anforderungen
aus dem konkreten Anwendungsfall werden definiert, sodass sowohl die laborseitigen Messungen als auch
die anschlieRende Umsetzung in der digitalen Nachbildung eine direkte Implementierung im Feld bilden.

Hieraus leitet sich direkt ab, dass aus Anwendungsféllen die Randbedingungen fiir den Prototypen definiert
werden. Die Geometrie des Prototyps ist anschlieBend in einer Realanlage zu integrieren. Ubergeordnet und
langfristig werden die erarbeiteten Methoden und Erkenntnisse direkt in der Applikation von SCR-
Nachbehandlungssystemen implementiert. Daher werden insbesondere im Bereich der Simulation die
Arbeitspakete mitverfolgt und entwickelt.

2. Bearbeitete Arbeitspakete
Arbeitspaket 1.2: Aufbau Prototypen und Grundgeriist ,,Digitales Abbild“

- ldentifikation der konstruktiven und Applikationsseitigen Randbedingungen von Mischstrecken
- Ableitung von Randbedingungen fiir den Mess- und Teststand
o Maximale Abgastemperatur von 500 °C
o HeilRe Abgasgeschwindigkeit von maximal 25 m/s
o NOx-Reduktionsziel von 80 % (NOx ein = 500 mg/Nm3; NOx aus < 100 mg/Nm3)
- Unterstitzung bei der Definition der Anforderungen an den Prototypen einer Identifikation von
potenziellen Realanlagen

Arbeitspaket 2.3: Simulation Sprayausbreitung

- Erweiterung des bestehenden Ein-Phasen-Ansatzes

- Entwicklung von Methoden zur Implementierung des Zwei-Phasen-Ansatzes fur die Beschreibung Des
Sprays und dessen Eigenschaften

- Simulation von charakteristischen Betriebspunkten zur Validierung des Zwei-Phasen-Ansatzes

Arbeitspaket 3.1: Simulation Tropfenverdampfung

- Entwicklung eines thermodynamischen Modells fiur die Harnstoff-Wasserlosung auf Basis von
Literaturdaten und dem Ansatz der scheinbaren Eigenschaften

- Validierung des thermodynamischen Modells anhand experimenteller Literaturdaten, sowie
Simulationsdaten von weiteren Arbeitsgruppen und wissenschattlichen Veréffentlichungen

- Simulation der Verdampfungslénge von HWL

Arbeitspaket 5.1: Messung Ammoniakgleichverteilung

- Erarbeiten einer Methodik zur Ermittlung der Ammoniakgleichverteilung
- Bereitstellung von Material und Informationen fir die Messung der Ammoniakgleichverteilung

Arbeitspaket 6.1: Parametervariation zur Prifung des ,,Digitalen Abbilds*

- Simulation einer bestehenden SCR-Applikation. Variation der Randbedingungen entsprechend der
Realmessdaten

- Auswertung

- Arbeitspaket 6.2: Simulation bestehender Applikation. Organisation und Durchfiihrung von Messungen
bei Kundenanlagen

- Aufbereitung der Anlagen und Messdaten

- Bereitstellung der Anlagendaten und Geometrien

3. Wesentliche Ergebnisse des Teilvorhabens

- ldentifikation der Randbedingungen fir Mischstrecken

- Entwicklung des Zwei-Phasen-Ansatzes zur Beschreibung des Sprays und seinen Eigenschaften
mit erhdhter Ubereinstimmung gegeniiber den experimentellen Ergebnissen

- Entwicklung und Validierung eines thermodynamischen Modells fiir Harnstoff-Wasser-L6sung

- Simulation der notwendigen Verdampfungslénge von Harnstoff-Wasser-L6sung in heillem Gas

- Validierung von Simulationsergebnissen mit Felddaten
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