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Opis zadatka:

Selektivna kataliticka redukcija bazirana na vodenoj otopini uree predstavlja perspektivnu metodu za
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svrhu ispunjavanja sve strozih okoli$nih normi proizvoda¢i opreme u podruju sustava izgaranja moraju
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Uzevsi sve navedeno u obzir, zadatak ovog diplomskog rada je simulacija realne geometrije industrijskog
katalizatora pri razli¢itim radnim uvjetima.

U okviru diplomskog zadatka potrebno je:

1. Upoznati se s programskim paketom ,.Fire Workflow Manager* i Lagrangeovom visefaznom metodom,
Eulerovim modelom filma kapljevine na stjenci te 1 D modelima kemijskih reakcija na povrsini
katalizatora.

2. Izvrsiti preliminarne simulacije ubrizgavanja vodene otopine uree na jednostavnoj geometriji cijevi u
svrhu validacije najvaznijih matemati¢kih modela u podru¢ju selektivne kataliticke redukcije uz pomoé¢
dostupnih eksperimentalnih podataka.

3. Koristenjem komercijalnog programskog paketa ,Fire Workflow Manager napraviti detaljnu 3D
numericku simulaciju na domeni realnog sustava za kataliti¢ku redukciju.

4. Provesti analizu rezultata.

U diplomskom radu potrebno je navesti svu koristenu literaturu i eventualnu pomo¢ pri izradi rada.

Zadatak zadan: Rok predaje rada: Predvideni datumi obrane:
5. sv‘b{?/wld 7. srpnja 2016. 13., 14. i 15. srpnja 2016,

ad/zfak zadao: Predsjednica Povjerenstva:

7 2 T " /]__ i§

oc. dr. sc. Milan Vujanovi¢ Prof. dr. sc. Tanja Juréevié Luli¢



Matija Martinjak Diplomski rad

SADRZAJ
SADRZAT ..ottt |
POPIS SLIKA . ottt bbb bbbttt e ebe e i
POPIS TABLICA ..ot bbbttt \Y
POPIS OZNAKA ..ottt bbb bbb bbb ettt eene e VI
SAZETAK oot ieeese st XI
SUMMARY ..ttt bbb b e bt b bRt bbbt bttt e b e n e b e Xl
L. UVOD ..ttt 1
1.1, Utjecaj NOX-a N8 OKOLIS.....cciiiiiiieiiiie et re e saeaneenneas 3
2. MATEMATICKI MODELL ........ooiiieieeeeeeeeeeeeeeeeeeeeee e e eeee e en s een s een e 8
2.1, ZaKON OCUVANJA TNASE ....vveuveeuriireteestesseesteesessresseeste s e sse e beassesbeesbeaseesbeenbeannesneenneannennes 8
2.2.  Zakon ocuvanja koli€ine @ibanja ...........cccocieeiiiiiiiiiiiiie e 8
2.3, ZaKON OCUVANJA CNETEIC ...veeuviieeiiesiisieesteeie et ettt et st sbe e e nne e nnes 9
2.4, Zakon ocuvanja KemijSKe VISTE ......eeiuriiiiiiiiiieiie e 9
2.5. Standardna transportna jednadzba .............ccooieiiiiiiiiiii 10
2.6.  Metoda Kontrolnih VOIUMENA ..........ccooiiiiiiiiic e 10
2.6.1. Diskretizacija standardne transportne jednadzbe.............ccovveiiiiiiiininiiiiennen, 10
2.6.1.1.  Vremenska diSKIetiZaCija.........ccuiurerieiierieiiiiisiesieeeee e 11
2.6.1.2. Eulerova eksplicitna ShEMA..........ccccviviiiiiiieie e 11
2.6.1.3.  Eulerova implicitna SNEMa............ccoieiiiriiiiiiee e 12
2.6.2.  Sheme dIfEreNCIE......c.ciieie et 12
2.6.2.1. Shema centralnih razlika (Central Differecing Sheme- CDS).........ccccoeueee. 13
2.6.2.2. Uzvodna shema (Upwind Differecing Sheme- UDS).........cccccoevviieiiiennnnn, 14
2.6.2.3.  Kombinirana shema (Blending SCheme)...........ccocovviiiiiiieninininee 15
2.7, TUIDUIBNCIJA ...t te e re e 15
2.7.1. StatistiCko opisivanje turbUleNCIJE ........ccvrvrrieiriiieiieii e 16
2.7.2.  Modeli tUrDUIENCIJE .....ccvveie e 18
2.7.2.1.  k-g£ model turbulenCije ........coeririiiiiiieieie e 18
2.7.2.2. K- C- T model tUrDUIBNCIE ......eiviiiiiieieeee e 19
2.7.2.3.  ZIdNE TUNKCIJE ...t 20
2.8.  MatematiCki MOl SPIEJA......ceueiieiiiriiiieiiieieieie ettt 22
2.8.1. Jednadzba KOliCINe @IDAN]a .........cccocviiiiiiiniiiieiicie e 23
2.8.2. Isparavanje KapljiCa..........cccoeiieiiiiiii i 24
2.8.3.  Podmodeli za stvaranje novih KapljiCa...........ccocooiiiiiiiiiiiie e 25
2.8.3.1. Standardni Wave model razdvajanja kapljica............cccccocevvieviniiiinniennnnnnn, 26
2.8.3.2. TAB model razdvajanja KapljiCa .........cccoceriiiiininiiiieie e 27
2.9, FIM KaplJeVINE NA STENCH ...ovviivieiieiie ettt 27
2.9.1. MatematiCki MOdE] ........ccvviiiiiiiiie e 28
2.9.2.  Model interakcije Spreja i SHENKE ....ccvvivviiie i 30
2.10. Selektivna kataliticka redukCija ........c.coeiiiiiiiiiiiiece e 31
3. NUMERICKA SIMULACIJA PROCESA UBRIZGAVANJA UREE........c.ccccocvcvuunens 34
3.1. Eksperimentalne poStaVKe...........cooviiiiiiiiiiicce e 34
3.2.  Postavke numericke SIMUIACTIE .......ueriiriiiiiieiciieseee e 36
3.3.  Generiranje mreze kontrolnih volumena............ccooevviiiiiiiiiii 38
3.4, DeKOMPOZICija UIEE U CIJEVI .eeuveveieiiiiiiiisiesieie ettt 42

Fakultet strojarstva i brodogradnje |



Matija Martinjak Diplomski rad

4. NUMERICKA SIMULACIJA REALNOG SUSTAVA ZA KATALITICKU

REDUKCIIU ...ttt bbbttt nbe e nneas 53

4.1. Utjecaj velic¢ine kapljica na stvaranje reducCensa..........cocuverrveeiriresiieessieesnineesnineennns 55
4.2. Utjecaj smjera ubrizgavanja na stvaranje redUCENSA. ..........ccuerveruererereresesieeeeeenes 63
4.3. Prikaz rezultata po poprecnom presjeku ..o 65
A4, 20 TEZUIALI........cveiiicc s 69
5. ZAKLIUCAK ..ottt 73
LITERATURA ettt ettt b e b e bt an e e be e be e e be e neneennes 74

Fakultet strojarstva i brodogradnje 1l



Matija Martinjak Diplomski rad

POPIS SLIKA
Slikal.  Udjeli svjetske potrosnje goriva za 2013. godinu [1].....ccccvvevviiniieieiiieseese e 1
Slika2.  Procjena svjetske potrosnje energije po sektorima prema “New Politics Scenario®
y2 0 0 L0 o o To [T a1V N 1 USROS 2
Slika3.  Prikaz udjela NOX-a po SEKtOrima [3].......ccceoereririiiiieieieiese e 4
Slika4.  Prikaz dopuStenih emisija prema EURO normama [4]......ccccovvvevveieiiieieeiecieennn 5
Slika5.  Prikaz SCR SUSLAVA [6]......ucouerviriiriiiiieiieieieie e 6
Slika6.  Graficki prikaz prora¢unskog ¢vora [10] ....cccccvevieiieiiieiiiie e 13
Slika7.  Prijelaz iz laminarnog u turbulentno strujanje pri opstrujavanju ravne ploce [11]15
Slika8.  Graficki prikaz definiranja usrednjenih vrijednosti [12].......ccccccovvviviiiiininennee, 17
Slika9.  Rezimi interakcije sprej-Stjenka [15] .....ccooeoiiiriiiiiiieeeee e 31
Slika 10. Reakcijska shema Uree [16].......cccooveiieiieiiiiiiicce e 33
Slika 11.  Prikaz postavki eksperimentalnog Mjerenja.........ccoovovvieieieneneneneneseeeeeeee 34
Slika 12.  Prikaz mreze sa rubnim UVJELIMA ......ccvevereerierieniesiesineseeee e 36
Slika 13.  Prikaz polozaja Sapnice UNULAT INIEZE .......ccververververierrereeeeieieenresiesresiesiesseeseeseees 38
Slika 14. Raspored ¢elija na prednjoj (zadnjoj) strani cilindra...........ccoeeverenenienieneniennnenn, 39
Slika 15. Raspored celija uzduz Cilindra ..........ccooveiieiiiiiiiiieieee e 39
Slika 16.  Polje disipacije KinetiCke ENergije.........ceovrerueririririiieieiesiese e 40
Slika 17. Turbulentna Kineticka energija.........ccccivevviiieiiierieiiieieese e s esre e sre e 41
Slika 18.  Turbulentna BIZING .........ccooiiiiiieii e 41
SHiKa 19,  Srednja BrZiNa........ccooiiiiiece et 42
Slika 20.  MaSeNni UdIO NH3 ......coiiiiiiicieciese e enes 43
Slika21.  Maseni Udio HNCO ...t 43
Slika 22,  Maseni UdIO HoO ......ooeiiiiiieieciee e nnes 44
Slika 23.  Maseni Udio VOOE U SPIEJU.......ccueeiurereiieeieeiesieesie e steesie e sreesre e e e e e enae e enneanes 44
Slika 24.  Temperatura UZAUZ CIJEVI ....cc.eiuiiiriiiiieieiee s 45
Slika 25.  MaSeni UdIO NH3.......ooiiiiiieiecicseeee e 45
Slika26.  Maseni UdI0 HNCO ..o e nns 46
Slika 27.  Maseni U0 HoO .......ociiiiiiieiieiicseee e 46
Slika 28.  Maseni UdiO VOO U SPIEJU......c.uiiuiriiiiriieieieie ettt 47
Slika29. Temperatura UZAUZ CIJEVI ....cvivereiriiriiiieiisie et 47
Slika 30.  Prikaz pojedinih masenih udjela plinova pri T=350°C; v=9.08m/s ...........cc0erur.... 48
Slika31.  Maseni Udi0 HNCO .......cccoiiiiiiiiiiiieieee e 49
Slika 32, MaSeni UdIO NH3 ......coiiiieiieieciese e enes 49
Slika 33.  Usporedba rezultata simulacije i rezultata dobivenih eksperimentalnim mjerenjem
pri temperaturi ispusnih plinova od 300 °C.........cccoviiiiiiiineie e, 50
Slika 34.  Usporedba rezultata simulacije i rezultata dobivenih eksperimentalnim mjerenjem
pri temperaturi ispuSnih plinova 0od 350 °C.........cccooiiiiiiiiiie 51
Slika 35.  Usporedba rezultata simulacije i rezultata dobivenih eksperimentalnim mjerenjem
pri temperaturi ispuSnih plinova 0d 400 °C...........ccoeiiiiiiiieee e 51
Slika 36.  Geometrija KataliZzatora ...........ccooviiiiiiie e 53
Slika 37.  Maseni udio NHz pri 0.15 SEKUNGI ......cveiiiiiiiiiiiiiiiiiee e 56
Slika 38.  Maseni udio NH3z pri 0.4 SeKUNI .......ccoeviiiiiiiiiie e 56
Slika 39.  Maseni udio HNCO pri 0.15 SEKUNGIT ........ooveviiiiiiiiiiiieieeee e 57
Slika 40. Maseni udio HNCO pri 0.4 SeKUNI .........ccoeeiiieiiiiiiciece e 57
Slika 41. Maseni udio NO Pri 0.15 SEKUNGI.......ccveiiiiiiiiiiiiisiee e 58
Slika 42.  Maseni udio NO pri 0.4 SEKUNI..........ccoveiiiiiiiiieiie e 58
Slika 43.  Maseni udio NO2 pri 0.15 SEKUNGI ......cveieiiiriiiiiniiiiciice e 59
Slika 44.  Maseni udio NO2 pri 0.4 SeKUNI .......oceviiiiiiiiiii s 59

Fakultet strojarstva i brodogradnje i



Matija Martinjak Diplomski rad

Slika 45.
Slika 46.
Slika 47.
Slika 48.
Slika 49.
Slika 50.
Slika 51.
Slika 52.
Slika 53.
Slika 54.

Slika 55.
Slika 56.
Slika 57.
Slika 58.
Slika 59.
Slika 60.
Slika 61.
Slika 62.

Slika 63.
Slika 64.

Maseni udio H20 pri 0.15SEKUNGT .......cveiveiiiiiiiiiiseceeeee e 60
Maseni udio H20 pri 0.4 SEKUNGI .......covviiiiiiiiiescceeee e 60
Maseni udio vode u spreju pri 0.15 sekundi..........cocoovvvieieiineniee 61
Maseni udio vode u spreju pri 0.4 SEKUNI ......cccecveiieiiereiiese e 61
Temperatura pri 0.4 SEKUNI ..o 62
Brzina pri 0.4 SEKUNGI.........c.ooieiiiie i 62
Maseni udio vode u sprejupri 0.11 SeKundi.........ccocveviieiiiiineiieee 63
Maseni udio vode u spreju pri 0.15 sekundi..........coccoveviiiiiiecice e, 64
Maseni udio vode u spreju pri 0.45eKundi...........ccovviiiiieieninseee 64
Prikaz masenog udjela NHz i NO po popreénom presjeku za Simulaciju_1 pri 0.4

SERUNGIL ...t 65
Prikaz masenog udjela NHz i NO po popre¢nom presjeku za Simulaciju_ 2 pri 0.4

SERUNGIL ...t 66
Prikaz masenog udjela NHz i NO po popreénom presjeku za Simulaciju_3 pri 0.4

SERUNGIL ..ot 67
Prikaz masenog udjela NHz i NO po popreénom presjeku za Simulaciju_4 pri 0.4

SEKUNGIL ..t 67
Prikaz masenog udjela NHz i NO po popreénom presjeku za Simulaciju_5 pri 0.4

SERUNGIL ..ot 68
Prikaz masenog udjela NHz i NO po popreénom presjeku za Simulaciju_6 pri 0.4

SERUNGIL ..ot 68
Koncentracija NHz uzduz katalizatora pri 0.11 sekundi ..........ccccovevveiiiiicieennnnn, 69
Koncentracija NH3z uzduz katalizatora pri 0.15 sekundi .........cccoooeviniiiiiiiennnn, 70
Koncentracija NHz uzduz katalizatora pri 0.4 sekundi ..........ccccceevvevreieiiecieennnn, 71
Koncentracija HNCO uzduz katalizatora pri 0.4 sekundi .........ccccoovveiiiiiinnnnnn. 72
Ammonia ship (PODJEg NH3).......cooiiiiiiieieee e 72

Fakultet strojarstva i brodogradnje v



Matija Martinjak Diplomski rad

POPIS TABLICA

Tablica 1. Koeficijenti k-&-f modela turbulencije .........ccoovevviieiiiiiee e, 20
Tablica 2. Parametri izgaranja plinova iz LNG 10Zi8ta ..........ccocoviniiiciiiiienecceeee, 35
Tablica 3. Sastav dimnih plinova Na ulazu U CIJEV .......cc.ecveieiieiie e 35
Tablica 4. Eksperimentalni podaci ubrizgavanja OtOping Uree..........cceoeverenicrenennneeieeen, 36
Tablica 5. Prikaz Cilinder Hexahedron mreza koje se razmatraju..........cccccvevvevvereereesreennnn, 38
Tablica 6. Postavke simulacije-vremenski Korak ...........ccccoooiiiiiiiiiiciceee, 53
Tablica 7. Postavke simulacije-maseni udio kemijskih vrsta...........ccccccoveviiiieiiciinece e, 54
Tablica 8. Postavke simulacije—smjer ubrizgavanja i veli¢ina kapljica ..........cc.ccoovrivrvennnnnn. 54
Tablica 9. Prikaz Simulacija po grupama ..........ccueiveieeiieseeieeie e e eee e sie e e e seesreesneans 55

Fakultet strojarstva i brodogradnje \Y



Matija Martinjak

Diplomski rad

POPIS OZNAKA

Latinska slova
Oznaka
Vﬂ

Re,

Cob

CpF

Cu,C:,Co2, C1,C2,

C.C,C,
C, Cy, Co
d

Dy

E

Eaf

Jedinica

m/s

JI(kg K)

m
m

kJ/mol

kg/(m?®s)
kgls

m/s?

z Zz2 zZz Z

kg /(m °)

m?/s2

W/(m K)

Opis

Brzina pulzacija
Reynoldsov broj turbulentnih pulzacija

Brzina trenja

Bezdimenzijska temperatura

Normalna komponenta brzine kapljice
Konstante normalne i povratne reakcije

PovrSina presjeka

Koeficijent brzine reakcije

Spaldingov broj

Bezdimenzijska znacajka prijenosa topline
Bezdimenzijska znacajka prijenosa mase
Koeficijent otpora

Specifi¢ni toplinski kapacitet smjese

Konstante k--f modela turbulencije

Konstante k-¢ modela turbulencije
Udaljenost dvaju kontrolnih volumena
Promjer kapljice

Integracijska konstanta

Energija aktivacije

Elipti¢na funkcija

Maseni protok

Komponente vektora specificne masene sile
Suma svih vanjskih sila

Sila otpora

Sila koja ukljucuje efekte gravitacije i uzgona
Sila tlaka

Korekcijski faktori za debljinu filma

Generiranje turbulentne kineticke energije
Difuzijski tok kemijske vrste

Turbulentna kineticka energija

Bezdimenzijski parametar
Toplinska vodljivost plina

Fakultet strojarstva i brodogradnje

VI



Matija Martinjak

Diplomski rad

L

Le
m

Nu
Y

Px
Pr
Q
Qs
Qi
rd
Re
Reg
Ri
S
S
Sh

Smp
Smv
Se
t

-

Ts

Tw
ut

Uz, U2
\

Vi
Vi, Vj

kg
Pa

kg /(m s°)

kg/(m?3s)

W/m?

m/s
m/s

Turbulentna duzina

Lewisov broj
Masa

Nusseltov broj
Termodinamicki tlak

Pecletov broj

Generacija turbulentne kineticke energije

Prandtlov broj
Toplinski tok

Progresivna varijabla pojedine reakcije

Komponente vektora povrSinske gustoce

toplinskog toka

Radijus kapljice

Reynoldsov broj

Reynolds-ov broj kapljice
Neto produkcija kemijske vrste
Povrsina

Povrsina kontrolnih volumena
Sherwoodov broj

Izvorski ¢lan filma

Ponorski ¢lan filma
Izvorski ¢lan

Vrijeme

Turbulentno vrijeme
Temperatura zasicenja kapljice
Temperatura stjenke

Bezdimenzijska brzina

Komponente brzine filma
Volumen

Brzina strujanja
Komponente vektora brzine

Molni udio pojedinog sastojka
Kartezijeve koordinate

Bezdimenzijsko pomicanje ekvatora kapljice od

njezinog ravnoteznog polozaja
Udaljenost od stjenke

Bezdimenzijska udaljenost od stjenke

Fakultet strojarstva i brodogradnje

VIl



Matija Martinjak

Diplomski rad

Yi
Gréka slova

Oznaka
A

Ql_q

~

Ut

< S

w

Indeksi
Oznaka
d

g
p

Jedinica
m

W/(m?K)

m?/s
m?/s

Pas
N/m?

Jedinica

Maseni udio pojedine kemijske vrste

Opis
Valna duljina
Konstanta k--f modela turbulencije

Turbulentna duljina
Koeficijent konvektivnog prijelaza topline

Koeficijent binarne difuzije
Koeficijent difuzije
Faktor mijeSanja

Debljina filma

Kroneckerov delta
Debljina zamisljenog filma

Debljina zamisljenog filma

Disipacija turbulentne kineticke energije
Normirana karakteristi¢na brzina

Von Karmanova konstanta

Gustoca fluida

Komponente simetri¢énog tenzora naprezanja

Konstanta k-¢-f i k-¢ modela turbulencije
Konstanta k-¢-f i k-¢ modela turbulencije
Kinematicka viskoznost

Turbulentna viskoznost

Masena gusto¢a promatranog fizikalnog svojstva

Generalna varijabla
Volumenska gustoca fizikalne veli¢ine

Dinamicka viskoznost

Smic¢no naprezanje

Opis
Kapljica
Plin

Proracunski ¢vor

Fakultet strojarstva i brodogradnje

VIHI



Matija Martinjak

Diplomski rad

S -
W, E -
)] -

Eksponenti
Oznaka
n -

0 -

Popis skracenica
Oznaka
AUS32
CDS
CPU
DDM
EEA
ENO

ES

EU
FTIR
LNG
LUDS
QUICK
RDF
SCR
SIMPLE
uDS
UWS
VDA
WENO

Jedinica

Para
Susjedni ¢vorovi

Generalna varijabla

Opis
Vrijednosti u novom vremenskom trenutku
Vrijednosti u starom vremenskom trenutku

Opis

Aqueous urea solution 32.5%

Central differencing scheme

Central processing unit

Discrete Droplet Method

European eviroment agency

Essentiall non-oscillatory

Exponential scheme

Europska unija

Fourier transform infrared spectroscopy
Liquefied natural gas

Linear Upwind Scheme

Quadratic upwind

Racunalna dinamika fluida

Selective catalytic reduction
Semi-Implicit Method for Pressure-Linked Equations
Upwind differencing scheme

Urea-water solution

Njemacka udruga automobilske industrije

Weighted essentially non-oscillatory

Fakultet strojarstva i brodogradnje



Matija Martinjak

Diplomski rad

Kemijske vrste
Oznaka
(NH2).CO
(NH2).CONHCO
CO

CO;

H>O

H2SO4

HNCO

N2

N20

NH;3

NO

NOXx

07

SO3

NO-

(NH4)2S04
NH4HSO4

Opis

Urea

Biuret

Uglji¢ni monoksid
Uglji¢ni dioksid
Voda

Sumporna kiselina
Izocijanska Kkiselina
Dusik

Dusikov (1) oksid
Amonijak

Dusikov (1) oksid
Dusikovi okisdi
Dvoatomna molekula kisika
Sumpor trioksid
Dusikov (IV) oksid
Amonijev sulfat
Amonijev bisulfat

Fakultet strojarstva i brodogradnje


https://en.wikipedia.org/wiki/Carbon_monoxide
https://en.wikipedia.org/wiki/Carbon_monoxide
https://en.wikipedia.org/wiki/Isocyanic_acid
https://en.wikipedia.org/wiki/Nitrous_oxide
https://en.wikipedia.org/wiki/Ammonia
https://en.wikipedia.org/wiki/Nitrous_oxide
https://en.wikipedia.org/wiki/Dioxygen_in_biological_reactions

Matija Martinjak Diplomski rad

SAZETAK

Zbog sve stroze ekoloske legislative, primarne mjere kontrole ispusnih plinova, poglavito
NOx-a, u velikom broju slucajeva vise nisu dovoljne. RjeSenje za daljnje smanjenje
koncentracija NOXx-a je u naknadnoj obradi ispusnih plinova. Najperspektivnija technologija u
tom podrucju je selektivna kataliticka redukcija. Kod selektivne kataliticke redukcije (eng.
Selective Catalytic Reduction) vodena otopina uree u obliku spreja ubrizga se u struju vrucih
dimnih plinova prije katalizatora, pri ¢emu dolazi do isparavanja vode iz otopine i stvaranja
amonijaka termalnom dekompozicijom uree i hidrolizom izocijanske Kkiseline. Pri tome
rezultirajua prostorna raspodjela amonijaka prije katalizatora predstavlja klju¢an faktor
uéinkovite konverzije NOXx-a. Zbog kompleksnosti reakcija i prostorne raspodjele plinova
unutar katalizatora, veliki resursi ulazu se u razvoj matematickih modela pomocu kojih bi se

dovoljno dobro opisao proces selektivne kataliticke redukcije.

U ovome radu izvrSena je validacija najvaznijih matematickih modela za opis SCR procesa
integriranih u komercijalni kod za racunalnu dinamiku fluida FIRE na bazi rezultata
dobivenih simulacijama s postoje¢im eksperimentalnim podacima, preuzetim iz akademskog
¢lanka. Validacijom je dokazano relativno dobro slaganje eksperimentalnih rezultata i
rezultata dobivenih simulacijom po kriteriju efikasnosti pretvorbe NHs. Takoder je dokazano
da simulacije prate trend eksperimentalnih rezultata, te da odstupanja koja su prisutna nisu
znaCajna. Nadalje, izvrSena je simulacija realne geometrije industrijskog katalizatora pri
razli¢itim radnim uvjetima. Razmatrani su radni uvjeti pri ¢emu se varirala veli¢ina kapljica
ubrizganog spreja, kao i smjer ubrizgavanja spreja. Pokazano je da smjer ubrizgavanja spreja
vodene otopine uree u odnosu na strujanje ispuSnih plinova (istosmjerno/protusmjerno) nije
pokazao neki ucinak na konverziju NHs, dok je kod bo¢nog ubrizgavanja konverzija
uvjerljivo najloSija. Na kraju je dokazano da je pobjeg amonijaka kod protusmjernog
ubrizgavanja znatno manji nego kod istosmjernog, pri ¢emu ova vrsta ubrizgavanja postaje

zanimljiva za daljnja istrazivanja.

Kljucne rijeci: obrada dimnih plinova, selektivna kataliticka redukcija, vodena otopina uree,

redukcija dusikovih oksida, raCunalna dinamika fluida
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SUMMARY

Due to ever stringent ecological legislation, primary measures for exhaust gases control,
especially NOx, in large number of cases are not sufficient any more. The solution for further
NOXx concentration decrease lays in exhaust gas aftertreatment. Selective Catalytic Reduction
(SCR) represents the most promising technology in that area. In the SCR Urea Water Solution
(UWS) spray is injected into the hot exhaust gas stream before SCR catalyst, with
simultaneous water evaporation taking place. Afterwards, ammonia is generated through
thermal decomposition of urea and hydrolysis of isocyanic acid. The resulting spatial
distribution of the ammonia before the catalyst is a crucial factor for the efficient conversion
of NOx. Due to the complexity of the reactions and the spatial distribution of gases within the
catalyst, great amount of resources is invested in the development of mathematical models

which will prove sufficiently accurate to describe the process of selective catalytic reduction.

In this work validation of the most important mathematical models for SCR process
description integrated in the commercial Computational Fluid Dynamics (CFD) code FIRE
has been conducted on the basis of existing experimental results taken from the academic
paper. Validation proved relatively good agreement of simulation results with experimental
data in terms of NH3 conversion efficiency. Also, it was proved that simulation results follow
experimental trend without significant discrepancies. Furthermore, the simulation of real
industrial catalyst geometry was conducted for different working conditions, where spray
droplet size was varied together with the injection direction. It was shown that UWS spray
direction relative to the exhaust gases flow (in the direction of flow and against it) doesn’t
have significant impact on the NHs conversion, whilst during the perpendicular injection, NH3
conversion is by far the worse. Finally, ammonia slip was significantly lower during
counterflow injection direction, making this kind of injection interesting for future

investigations.

Key words: flue gas aftertreatment, selective catalytic reduction, urea water solution, nitrogen

oxides reduction, computational fluid dynamics
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1. UVvOD

Zahtjevi za energijom svakim danom znacajno rastu, a postoje naznake da ¢e se taj trend

nastaviti 1 u buduénosti. Rastuca svjetska populacija sa sve viSim zivotnim standardima
upravo govori u prilog porasta potros$nje energije. Usprkos sve vec¢em koriStenju energije iz
obnovljivih izvora, najvec¢i dio koriStene energije upravo je iz fosilnih goriva. Predikcije za
buduénost prema ,,New politics* scenariju za 2040. godinu [1] su porast koriStenja energije iz
obnovljivih izvora, pri éemu bi se smanjio utjecaj koristenja fosilnih goriva. Cak i kod takvog
scenarija udio fosilnih goriva bi i dalje prevladavao, ukoliko bi gledali kori$tenje energije na
svjetskoj razini. Uzrok tome je $to najveci svjetski potrosac¢i poput Kine, SAD-a, Rusije, i
potencijalnih velikih potroSaca poput Indije, i dalje svoju energetsku politiku temelje i
temeljit ¢e iskljuc¢ivo na fosilnim gorivima. Obzirom da fosilna goriva nisu obnovljivi

energetski izvor, nuzna je njihova racionalna upotreba.

SVJETSKA POTROSNJA GORIVA 2013.

Ostalo
3%

El. energija
18%

Nafta
40%

Prirodni plin
15%

Slikal.  Udjeli svjetske potrosnje goriva za 2013. godinu [1]

Prilikom izgaranja fosilnih goriva nuzno dolazi do stvaranja dimnih plinova koji imaju Stetan
utjecaj na okolis. Neki od znaéajnijih produkata izgaranja su: COz, CO, NOX, i SOx. Stetan
utjecaj COz ocituje se u stvaranju efekta staklenika u Zemljinoj atmosferi, utjecaj SO ocituje
se u stvaranju kiselih kisa, a utjecaj NOx ocituje se u stvaranju fotokemijskog smoga,
razaranju stratosferskog ozona i globalnom zagrijavanju. Generalno se moze zakljuciti da
Stetni utjecaji emisija izgaranja Stetno djeluju kako na zdravlje ljudi, tako i na oCuvanje
prirode i zivotinja. Emisije zagadenja u razvijenim zemljama regulirane su zakonom, a ta
praksa traje i preko 30 godina. U bliskoj budu¢nosti ocekuju se stroza pravila vezana uz

emisije oneciS¢ujucih tvari.
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PROCJENA POTROSNJE ENERGIJE ZA 2040.

Neenergetska
potroinja

9% Zgradarstvo i
poljoprivreda

Transport 33%

28%

Slika2.  Procjena svjetske potros$nje energije po sektorima prema “New Politics Scenario* za
2040. godinu [1]

Transport je, uz industriju i zgradarstvo, vazan sektor proizvodnje $tetnih emisija. Obzirom na
koli¢inu proizvedenih Stetnih emisija, transportu se daje velika vaznost pri sprjeCavanju
stvaranja tih emisija. Stroge zakonske norme vezane za Stetne emisije zahtijevaju razvoj

tehnologija koja se koristi za njihovo sprecavanje.

Ozbiljnija oneciscenja okolisa detektirana su 1943. godine u podru¢ju Los Angelesa. Raniji
pokusSaji da se smanji iritacija oc¢iju kontroliraju¢i emisije iz stacionarnih postrojenja
(rafinerija, Zeljezara) nisu uspjeli. Ubrzo je postalo jasno da onecis¢enje zraka u Los Angelesu
ima drugaCiju strukturu izvora nego u Londonu i Pittsburghu, gdje su glavni izvori
oneci$éenja upravo stacionarna postrojenja. S vremenom, utemeljen je istrazivacki program s
ciljem otkrivanja uzroka oneciséenja. Profesor A. J. Haagen-Smit prvi je demonstrirao da
spojevi ugljikovodika reagiraju sa oksidima dusika kada su ozraceni Suncevom svjetloS¢u na
na¢in da iritiraju o¢i [2]. Nakon toga saznanja krenula je velika kampanja vezana uz
smanjenje zagadenja iz mobilnih izvora. Povijesni razvoj emisijskih standarda za motorna
vozila pocinje u Kaliforniji 1960. godine. Odbor za oneciS¢enje motornih vozila drzave
Kalifornije uspostavio je specifikacije ispusnih emisija za motorna vozila. Prvi zahtjev vezan
za smanjenje emisija u automobilima bio je propuhivanje kartera. Odbor je prihvatio
rezoluciju kojom svi novi automobili od 1963. moraju imati ugraden ventilacijski sustav

kartera. Nakon toga slijede brojni zakoni i akti kojima se propisuju sve stroze i stroZze norme
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za emisiju ispusnih plinova. Kroz godine su doneseni mnogi zakoni i pravni akti koji su
vezani za dopustenu razinu emisija u okolinu.

Europska unija (EU) 1970-ih uvela je politike i mjere koje se odnose na kvalitetu zraka
vezane uz mobilne izvore onecis¢enja. Emisije tvari koje oneciS¢uju zrak iz mnogih znacajnih
izvora, poput prometa, industrije i proizvodnje elektrine energije, sada su regulirane i
opcenito su u opadanju, iako ne uvijek do predvidenih okvira. Jedan od nacina pomoc¢u kojih
je EU postigla to poboljSanje jest postavljanje pravno obvezujuéih i neobvezujuéih
ogranicenja za odredene oneciSCujuce tvari koje se rasprSuju zrakom 1 to na razini cijele
Europske unije. EU je postavila standarde za lebdece Cestice, ozon, sumporni dioksid,
dusikove okside, olovo i druge onecis¢ujuée tvari koje mogu imati Stetan ucinak na ljudsko
zdravlje ili ekosustave. Od zemalja ¢lanica se zahtijeva da donesu lokalne ili regionalne
planove koji definiraju kako namjeravaju poboljsati kvalitetu zraka. Na primjer, mogli bi
uspostaviti tzv. zone niskih emisija s ograni¢enim pristupom vozilima koja vise one¢iSéuju
zrak. Gradovi mogu potaknuti i pomak u na¢inima prijevoza, poticuci hodanje, voznju bicikla
i javni prijevoz koji manje oneciS¢uju zrak. Takoder, mogu se pobrinuti da izvori
industrijskog i komercijalnog izgaranja budu opremljeni sustavima za naknadnu obradu
ispusnih plinova najnovije dostupne tehnologije. Upravo zbog takvih zahtjeva za ¢istocom
zraka, moze se ustanoviti kako je tehnologija vrlo bitna za cjelokupno funkcioniranje, kako

zaStite okoliSa 1 smanjenja emisija, tako 1 samog zakonodavstva.

1.1. Utjecaj NOx-a na okolis

Kao $to je ve¢ navedeno, spaljivanje fosilnih goriva koja sadrze dusik u industriji i transportu
proizvodi ve¢inu NOX emisija. DuSikovi oksidi zna€ajno utjecu na okoli$, a njihov utjecaj se
oéituje kroz zakiseljavanje, stvaranje fotokemijskog smoga, razaranje stratosferskog ozona i
globalno zagrijavanje te eutrofikaciju tla i vode. Zakiseljavanje moze imati znacajne
posljedice za vodene eko sustave, rijeke jezera, Sume 1 ostalu vegetaciju. Eutrofikacija je
prekomjerno obogacivanje vodenog sustava hranjivim tvarima §to moZze uzrokovati smanjenje
bioraznolikosti, dominaciju pojedinih vrsta, pa u nekim slucajevima moze imati i otrovni
utjecaj. Usprkos ¢injenici EEA (eng. European Eviroment Agency) agencije da su se emisije
NOx-a smanjile 44% izmedu 1990 i 2011[3], cilj ostaje daljnje smanjenje emisija.
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UDIJELI NO, PO SEKTORIMA ZA 2013.
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Slika 3.  Prikaz udjela NOx-a po sektorima [3]

Faktori koji utje¢u na stvaranje NOx-a su: temperatura izgaranja, polje brzine toka u komori
za izgaranje, sastav goriva, preti¢ak zraka te konstrukcija komore za izgaranje i gorionika.
Prilikom procesa izgaranja postoje tri razli¢ita mehanizma nastajanja NOx. To su termalni,
promptni, i NOx podrijetlom iz goriva. NOx podrijetlom iz goriva proizvodi se oksidacijom
dusika vezanog na gorivo, dok termalni i promptni NOX trebaju atmosferski dusik za reakciju.
Proizvodnja NOx-a podrijetlom iz goriva izraZena je u slucaju izgaranja ugljena i biomase, jer
ta goriva imaju veliki udio dusika. Trostruke veze u molekulama duSika mogu se raskinuti
samo sa uvodenjem velike koli¢ine energije u reakciju. Stoga se znacajnije koli¢ine termalnog
NOx-a mogu proizvesti isklju¢ivo pri temperaturama iznad 1500 °C. Metode sprjeavanja
nastajanja NOx-a mogu se podijeliti na primarne i sekundarne. Primarne metode imaju
zadatak sprijeciti nastajanje NOx-a, dok sekundarne trebaju smanjiti koncentraciju veé
proizvedenog NOx-a. Jedan od nacina na koji primarna metoda nastoji sprijeiti nastajanje
NOx-a je kroz regulaciju ulaznog zraka, vode¢i pri tome ra¢una da to neposredno ima utjecaj
na emisije neizgorenog ugljika. Prilikom stupnjevitog izgaranja stvaraju se zone bogate
gorivom i zone siromasne gorivom, koje smanjuju nastajanje termalnog NOx-a i NOx-a
podrijetlom iz goriva. Recirkulacija ispuSnih plinova Cesto je koriStena primarna metoda
sprjeCavanja NOXx-a, 1 koristi se pretezito kod modernih motora sa unutrasnjim izgaranjem.
Ova metoda moze znaajno smanjiti udio termalnog NOx-a. Navedene primarne metode
sprjeCavanja nastajanja NOX-a viSe nisu dovoljne da bi se ispunile sve stroze norme koje u
velikoj mjeri ogranicavaju emisije NOx-a, kako u industriji tako i u transportu. Konkretne

zahtjeve norme Euro 6 vezane za emisije NOx-a u cestovnom transportu nije moguce
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zadovoljiti isklju¢ivo poboljSanjem izgaranja u cilindru i recirkulacijom ispusnih plinova,
nego je nuzno naknadno tretiranje ispusnih plinova. Tehnologija koja navise obecava na tom

podrucju je selektivna kataliticka redukcija (eng. Selective Catalytic Reduction - SCR).

Putnicki automobili (M1)
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Slika4. Prikaz dopustenih emisija prema EURO normama [4]

1.2.  Selektivna kataliticka redukcija

Selektivna kataliticka redukcija je kataliticki proces u kojem se smjesa zraka i amonijaka u
obliku plina ili vodena otopina uree dodaje smjesi dimnih plinova prolaze¢i pri tome kroz
katalizator. Na stacionarnim postrojenjima SCR je u uporabi od 1980-tih. U dizelskim
motorima za komercijalna teretna i putnicka vozila to je izrazito ekonomski isplativa, a za
okolis$ prihvatljiva tehnologija koja smanjuje emisije NOx-a na zakonom propisanu razinu [5].
SCR tehnologija je dizajnirana da omogucuje reakciju NOXx-a u oksidirajuéem okruzenju (uz
prisustvo O2 kao neophodnog kemijskog elementa). U selektivnoj katalitickoj redukciji kao
reducensi najviSe se koriste: amonijak, urea i vodena otopina uree iskljucivo zato jer su
dostupni na trzistu u veéim koli¢inama. Cisti amonijak je toksi¢an i problemati¢an za sigurnu
pohranu, ali zato ne treba konverziju prije uporabe, pa se kao takav koristi uglavnom u veé¢im
stacionarnim postrojenjima. Urea je najsigurnija za skladiStenje, ali zahtijeva proces termicke
konverzije u amonijak prije ulaska u reakciju. lzvor amonijaka u motorima s unutarnjim
izgaranjem cestovnih vozila je obi¢no vodena otopina uree koja je ve¢ u primjeni kod
kamionskih i autobusnih motora, a poznata pod nazivom “tekuc¢ina za ispuSne sustave” (engl.

Diesel Exhaust Fluid ili AdBlue). AdBlue je trgovacki naziv za vodenu otopinu uree AUS32
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(engl. Aqueous Urea Solution 32.5 %), odnosno mjeSavina 32.5 % uree visoke Cistoce 1 67.5
% demineralizirane vode. Ime AdBlue je zasticeno od strane njemacke udruge automobilske
industrije (VDA) i definirana normom DIN 70070. AdBlue otopina, iako neotrovna, moze
izazvati koroziju metala, te se stoga pohranjuje u posebnim kontejnerima. PotroSnja ove
otopine iznosi 3-5 % potrosnje diesel goriva [7], ¢ime se osigurava veéi ciklus trajanja
punjenja. Kako bi se vodena otopina uree koristila, ¢isto¢a vodene otopine uree koji ulazi u
SCR sustav mora biti izrazito visoka. loni u otopini uree mogu nastetiti i smanjiti zivotni vijek
samog katalizatora. Kada se vodena otopina uree ubrizga u struju vru¢ih dimnih plinova, prije
SCR-katalizatora, vodeni sadrzaj e ispariti iz vodene otopine uree. Zatim ¢e do¢i do stvaranja
amonijaka uslijed termalnog raspada uree i hidrolize izocijanske kiseline. Obzirom da je
vodena otopina uree korozivna, elementi poput spremnika, sapnice i sustava za mijeSanje
moraju biti izradeni od nehrdajuceg Celika i polimera. U tehnologiji smanjenja NOx-a kod
kopnenih vozila rezultati su vrlo dobri - NOx se smanjuju do 90% [5]. Nedostaci ovog sustava
se ofituju u potrebi za dodatnim tvarima (reducensima), bez kojih se ne moze odvijati
redukcija dusikovih oksida. Time se obveza pridrzavanja normi o Cisto¢i ispuha prebacuje na
vlasnika vozila, na kojemu je zakonska obveza redovitog odrzavanja AdBlue spremnika
punim, kako bi sustav smanjenja dusikovih oksida mogao raditi. Jedan od problema primjene
selektivne kataliticke redukcije u automobilima je pobjeg amonijaka u okolis. Kako bi se to
izbjeglo, sustav za katalitiCku oksidaciju se postavlja nizvodno od ovog sustava kako bi
mogao kataliticki oksidirati pobjegli amonijak. Negativna strana ovog sustava je formiranje
sumpor trioksida SOz ukoliko gorivo sadrzi sumpor u sebi. Sumpor trioksid uz prisutnost

vodene pare vrlo brzo prelazi u sumpornu kiselinu H2SOa.

Ubrizgavan_je CFD simulacije >
vodene otopine 1D modeli
uree
Ispusni plinovi 1 Mikser NH
° SCR
‘ ‘ katalizator
NOX NO)(
Ispusni sustav

Slika5. Prikaz SCR sustava [6]
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Iz svega navedenog moze se zakljuciti da automobilska industrija u vozila ugraduje sve
sofisticiranije i djelotvornije sustave za smanjenje emisija. Takoder djelotvornost sustava za
procis¢avanje ispuSnih plinova iz automobilskih motora povecava se smanjenjem odredenih
spojeva i/ili grupa spojeva u gorivu, poglavito sumpora. Sve stroza ograni¢enja emisija
definirana EURO zahtjevima prisiljavaju rafinerije na uvodenje novih tehnologija, poglavito
za hidro obradu goriva (hidrodesulfurizaciju).

U ovom diplomskim radu izvrsit ¢e se numericki proracun i validirati najvazniji matematicki
modeli za opis SCR procesa integriranih u komercijalni kod za racunalnu dinamiku fluida
(RDF) FIRE. Takoder ¢e se simulirati ubrizgavanje uree, kako u realnoj geometriji, tako i u
eksperimentalnom postavu. Zatim ¢e se napraviti analiza rezultata, gdje ¢e se promatrati
koncentracije relevantnih kemijskih vrsta na izlaznom presjeku domene, polja temperature,
brzine i tlaka kroz katalizator te ostale fizikalne veli¢ine bitne za procjenu pogonskog stanja.

Na kraju rada ¢e se izvesti zaklju¢ak uz preporuke za daljnji rad.
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2. MATEMATICKI MODELI

2.1. Zakon ofuvanja mase
Zakon ocuvanja mase kaze da je masa materijalnog volumena konstantna. Ovaj zakon moze
se definirati sljede¢im izrazom:

D
avMj(folv_o (1)

U diferencijalnom obliku zakon glasi:

op O B
EJF@—XJ_(PVJ)—O )

Gdje su v; komponente vektora brzine strujanja fluida, p gustoca fluida, a x; Kartezijeve

koordinate.

2.2. Zakon o¢uvanja kolicine gibanja
Zakon ocuvanja koli¢ine gibanja za neki materijalni volumen kaze da je brzina promjene
koli¢ine gibanja za neki materijalni volumen jednaka sumi vanjskih masenih i povrsinskih sila
koje djeluju na taj volumen. Ovaj zakon moze se definirati u diferencijalnom obliku koji
glasi:

%(/Ni )+§(/vai): A+ aé’?(_

i i

ji

3)

Gdje je t vrijeme, fi komponente vektora specifiéne masene sile, a oji komponente simetricnog

tenzora naprezanja.

Newtonov zakon viskoznosti uz zanemarivu volumensku viskoznost glasi:

oN; ov, | 2 oV 2
= A+ T2 Phes —2uD — £ D, S, 4
Z]I Iulaxi 6XJ 3/u6Xk ji H ji 3/,1 Kk ™ ji ()

i
Uzevsi u obzir termodinamicki tlak, tenzor naprezanja moze se prikazati u obliku:
o ==PSi+ 2 (5)

Iz zakona oCuvanja koli¢ine gibanja i Newtonovog zakona viskoznosti, dolazi se do poznatih
Navier-Stokesovih jednadzbi koje za nestlacivi fluid glase:

o)+ AT 6
a o o o axox, P ©

(pViVj):

Fakultet strojarstva i brodogradnje 8



Matija Martinjak Diplomski rad

2.3. Zakon ofuvanja energije

Zakon ocuvanja energije za neki materijalni volumen kaze da je brzina promjene zbroja
kineti¢ke i unutarnje energije nekog materijalnog volumena jednaka sumi snaga vanjskih
masenih i povrSinskih sila koje djeluju na taj materijalni volumen, te brzini izmjene topline

materijalnog volumena s okolinom.

0 0 0 oq; (7)
- ~Z (ov.e)=pofv +—I(o.v. )— ——
p (/oe)+axj (ovse) Ao (o5v,) o
Pri tome je:
V2
— hall 8
e=u+ 5 (8)

Gdje je e zbroj specificne unutarnje i kineticke energije fluida, a @i komponente vektora

povrsinske gustoce.

2.4. Zakon o¢uvanja kemijske vrste

Op¢i oblik zakona ocuvanja kemijske vrste glasi:
0 0 0
—(oY. )+ —- Y)=—.J. +R
(o) (oY )= -3 4R ©)

J ]

Gdje je Yi maseni udio pojedine kemijske vrste, Ri neto produkcija kemijske vrste, a Ji
difuzijski tok kemijske vrste. Ri mozemo prikazati kao:

|
R = Zuif O¢ (10)
f=1

Pri ¢emu je vir stehiometrijski koeficijent, a g progresivna varijabla pojedine reakcije koja se
moze prikazati kao:

s :kan[Xi] _kpr[Xi] (11)

i=1

kg, 1 kg, su konstante normalne i povratne reakcije f, a Xi je molni udio pojedine kemijske
vrste. Arrheniusova ovisnost o temperaturi Se moze prikazati kao:

-E
k. =AT” ex af (12)
fn f p(RT]

C

-E
Pri ¢emu je Ar koeficijent brzine reakcije, Ear energija aktivacije, a Clan exp( R'Ffj

C

predstavlja Boltzmannov faktor koji se krece izmedu vrijednosti 01 1 [35].
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2.5. Standardna transportna jednadzba
Svi prethodno nabrojani zakoni mogu se prevesti na standardni oblik. Standardna transportna

jednadzba za neko skalarno polje ¢ glasi:

opg)  opug) 2 ( %J:S¢(¢) (13)

ot o ox 7 ox,

Gdje je ¢ masena gusto¢a promatranog fizikalnog svojstva, p gustoca kontinuuma, t vrijeme,

Xi prostorne koordinate, vi komponente brzine gibanja u smjeru prostornih koordinata Xi, ye

koeficijent difuzije, a Se pripadajuéi izvorski ¢lan.

Clanovi gornje jednadzbe redom se nazivaju: nestacionarni, konvekcijski, difuzijski i izvorski
¢lan. Nestacionarni ¢lan oznacava lokalnu promjenu fizikalnog svojstva. Konvekeijski ¢lan
oznacava konvekcijski prijenos fizikalnog svojstva. Difuzijski ¢lan oznacava difuzijski
prijenos fizikalnog svojstva uslijed gradijenta fizikalne veli¢ine, dok izvorski ¢lan oznacava

volumensku gusto¢u nastajanja ili nestajanja tog fizikalnog svojstva.

2.6. Metoda kontrolnih volumena

Metoda kontrolnih volumena se najces¢e primjenjuje za numericke simulacije iz polja
mehanike fluida. Pri tome se metoda kontrolnih volumena koristi za diskretizaciju jednadzbi
koje opisuju strujanje fluida, kako bi ih se moglo rijesiti numericki. Nacin diskretizacije

jednadzbi opisat ¢e se u sljede¢em poglavlju.

2.6.1. Diskretizacija standardne transportne jednadZbe

Diskretizacija standardne transportne jednadzbe provodi se zbog pretvaranja integralno-
diferencijalnih jednadzbi u odgovarajuci sustav algebarskih jednadzbi. U metodi kontrolnih
volumena, u prvom koraku diskretizacije, na svaki kontrolni volumen geometrijske mreze
primjenjuje se integralni oblik opce transportne jednadZbe. Zatim se primjenom neke od
shema diferencije, modeliraju konvekcijsko-difuzijski protoci fizikalne veli¢ine kroz stranice
kontrolnih volumena. Ovim postupkom, kako je ve¢ navedeno, sustav diferencijalnih

jednadzbi matematickih modela postaje sustav algebarskih jednadzbi. Pri tome se pojedini
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nelinearni ¢lanovi sustava lineariziraju, a rjeSenje se dobiva u iterativnom postupku,

rjeSavanjem sustava linearnih algebarskih jednadzbi.

Diskretizacija jednadzbe (13) primjenom metode kontrolnih volumena formulirana je

integracijom po kontrolnom volumenu Vp i vremenu, i moZze se zapisati:

[ [Lpag’) dv +Lpa‘i.(pvi¢)dv} dt=[" {Lpai[“ aiqﬁj av+, 8,(9) dV} dt (14)

2.6.1.1. Vremenska diskretizacija

Za slucaj nestacionarnog strujanja diskretizirana transportna jednadzba moze se za svaki
kontrolni volumen shvatiti kao parcijalna diferencijalna jednadzba prvog reda, koja se moze
integrirati nekom od prikladnih metoda. Koriste¢i pojedine ¢lanove u diskretiziranom obliku i
pod pretpostavkom da se oblici kontrolnih volumena ne mijenjaju s vremenom, jednadzba

(14) se moze zapisati:
trAt b tAL 0
J- Pe (_¢J Ve + Z F¢f(F,S) dt= _[ ZYf S _¢ +S\Vedp +SeVp (15)
t ot Jp r t r OX; .

Pri ¢emu eksponent n oznacava vrijednosti u novom vremenskom trenutku, a eksponent o
oznacava vrijednosti u starom vremenskom trenutku. F oznacava konvekcijski protok, s
povrsinu, S je komponenta izvora veli¢ine ¢ koja stoji uz nju, a Se komponenta izvora
veli¢ine ¢ koja stoji samostalno. Indeks p oznacava kontrolni volumen koji rac¢unamo, a
indeks f oznacava veli¢inu u srediStu stranice volumena. Varijacija veli¢ine ¢p te njezinih
gradijenata, zanemarit ¢e se unutar vremenskog koraka. Takoder valja naglasiti da je potrebno
napraviti izbor izmedu nacina na koji ¢e se gore spomenute veli¢ine vrednovati u kontekstu
novih i starih vrijednosti. Stoga se mogu Kkoristiti Eulerova eksplicitna shema i Eulerova

implicitna shema.

2.6.1.2. Eulerova eksplicitna shema

Eulerova eksplicitna shema koristi eksplicitnu diskretizaciju ¢lanova, odnosno koristi stare
vrijednosti ¢°. Eulerova eksplicitna shema je prvog reda to¢nosti u vremenu i nestabilna je

ukoliko je Courantov broj Co ve¢i od 1.
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¢" —¢°
At

0 of° ]
Pe Ve + Z I:¢(ny$) = szS' 8f +S\Vpds +SVp (16)
f f .

Iy
Courantov broj je defniran kao:

C0:\;—fAt (17)

Pri ¢emu je vf brzina strujanja, a d udaljenost dvaju kontrolih volumena.

2.6.1.3.  Eulerova implicitna shema

Eulerova implicitna shema koristi implicitnu diskretizaciju ¢lanova, odnosno koristi nove
vrijednosti ¢". Ona je prvog reda toc¢nosti u vremenu te garantira ograni¢enost rjeSenja i
bezuvjetno je stabilna. No, treba napomenuti, kako bi se garantirala ogranicenost,

neortogonalna korekcija mora se racunati eksplicitno [8].

¢" "
+SVodd + SV, (18)
Za implicitne metode opcenito vrijedi da su u vecini slu¢ajeva bezuvjetno stabilne. Implicitne

¢n _¢0 n 0
Pp i Ve +ZF¢(fF,S) = ZYfS'
f T

metode, u svojoj formulaciji uz poznate, sadrze i nepoznate vrijednosti fizikalnih velicina.
Implicitne metode zahtijevaju istodobno rjesavanje jednadzbi za sve kontrolne volumene i
time zahtijevaju vece raCunalne resurse u pogledu pohrane podataka i utroSka raunalnog
vremena po koraku integracije. Glavna odlika implicitnih metoda jest njihova bezuvjetna
stabilnost, §to omogucuje njihovu primjenu pri znatno grubljoj vremenskoj diskretizaciji.
Programski paket FIRE koji se upotrebljavao za numericke simulacije u ovom radu, koristi

implicitnu vremensku diskretizaciju ¢lanova prvog reda.

2.6.2. Sheme diferencije

Sheme diferencije sluze za definiranje vrijednosti fizikalnih veli¢ina na stranicama izmedu
kontrolnih volumena. Visi red tocnosti ostvaruje se dodatnim ukljucivanjem vrijednosti
fizikalne veli¢ine iz vise susjednih ¢vorova. Neke od osnovnih numerickih shema su:
Eksponencijalna shema (Exponential Scheme - ES), Polinomna Shema, Uzvodna shema
(Upwind Differencing Scheme - UDS), Shema centralnih razlika (Central Differencing
Scheme - CDS), QUICK (Quadratic upwind) shema, Linearno uzvodna shema (Second Order
Upwind or Linear Upwind Scheme - LUDS), Hibridna shema, Kombinirana shema, te ENO
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(Essentiall Non-Oscillatory) i WENO (Weighted Essentially Non-Oscillatory) sheme.
Navedene sheme karakterizira Cinjenica da se difuzijski transport modelira kao da nema
konvekcijskog, a konvekcijski kao da nema difuzijskog, usprkos tome Sto analiticko rjeSenje
ukazuje na Cinjenicu da bi trebalo voditi ratuna o medudjelovanju ova dva transporta. U
ovom radu osvrnut ¢emo se na shemu centralnih razlika, uzvodnu shemu te kombiniranu

shemu.

AXwP AXPE
— —-—
|
-
W W P e E
Axwe

—————————————————————————————————————————— -~

Slika 6.  Grafi¢ki prikaz prora¢unskog ¢vora [10]

Postavljaju¢i fokus na opéi proracunski ¢vor P, susjedni ¢vorovi su indeksirani sa Wi E a

rubovi kontrolnih volumenasw i e.

2.6.2.1. Shema centralnih razlika (Central Differecing Sheme- CDS)

Ovdje je difuzijski transport definiran izrazom:

_pde

dnl, =—D(p: —95) (19)

Konvekcijski transport (za slu¢aj ravnomjerne mreze) je definiran izrazom:

Qe+ 0p
_ 20
e > (20)
Pa iz toga proizlazi da je protok onda jednak:
d -
AD, =Fp,-D-L =F P2 1 p(y, - g,) (21)

dn|, 2
Formalno govore¢i ova shema je drugog reda toCnosti, nema svojstvo transportivnosti, te
uvodi elipti€nost 1 u situacijama kada su jednadzbe parabolicke ili hiperbolicke. To za

posljedicu ima potrebu zadavanja rubnih uvjeta i na granicama na kojima to, fizikalno
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gledajuci, nije potrebno. Takoder valja naglasiti da pojedini autori preferiraju primjenu sheme
centralnih razlika zbog jednostavnosti racunanja koeficijenta i zbog drugog reda to¢nosti, ali
treba imati na umu da je shema primjenjiva za niske vrijednosti lokalnog Pecletova broja, Sto
se moze posti¢i usitnjavanjem geometrijske mreze [9]. Pecletov broj P ozna¢uje omjer jacine
konvekcije i difuzije na promatranoj stranici.

2.6.2.2.  Uzvodna shema (Upwind Differecing Sheme- UDS)

Uzvodna shema, kao §to joj sam naziv govori, vrijednost fizikalne veli¢ine na granici dvaju
kontrolnih volumena definira uzimajuc¢i vrijednost u ¢voru uzvodnog kontrolnog volumena.

Difuzijski transport kod uzvodne sheme je simetri¢an, i definira se sljede¢im izrazom:

_pde

dn = _D((/’E _(pP) (23)

e

Ukoliko promotrimo shemu centralnih razlika i uzvodnu shemu moZemo uociti da su
dufuzijski transporti jednaki. Ove dvije sheme ¢e se razlikovati po konvekcijskim

transportima, pri ¢emu ¢e konvekeijski €lan biti definiran na sljede¢i nacin:

zaF>0
= {% (24)
o zaF <0
Protok za uzvodnu shemu jednak je (za slu¢aj F >0):
d
AQ, =Fg, - Dd—f = Fg, + D(p: — ;) (25)

Cinjenica da je ova shema prvog reda to¢nosti predstavlja osnovni nedostatak ove sheme, te
unosi laznu difuziju u numeri¢ko rjeSenje. Nasuprot tome, izuzetno jednostavno racunanje
koeficijenta predstavlja prednost ove sheme [9]. Ukoliko uzmemo u obzir da su koeficijenti
uvijek pozitivni, nikad ne¢e davati nefizikalna oscilatorna rjeSenja, niti ¢e divergirati. Zbog
navedenih prednosti ova shema je ugradena u ve¢inu komercijalnih CFD (eng. Computational

Fluid Dynamics) paketa.

Fakultet strojarstva i brodogradnje 14



Matija Martinjak Diplomski rad

2.6.2.3. Kombinirana shema (Blending scheme)

U ovom radu koriStena je kombinirana shema (engl. Blending scheme) kao linearna
kombinacija uzvodne sheme i sheme centralne diferencije. U ovoj shemi je koeficijent ge

definiran kao:

@ =yp.” +(L-7) ™ (26)

Pri ¢emu je y faktor mijeSanja. Za y=1 dobije se shema centralnih razlika, a za y=0, uzvodna
shema.

2.7. Turbulencija

Turbulencija oznacava nepravilno vrtlozno gibanje fluida. Turbulencija (lat. turbulentus =
nemiran, uzburkan) je prisutna svuda u prirodi; od strujanja zraka, strujanja vode u rijekama i
morima, do strujanja krvi u kardiovaskularnom sustavu i zraka u respiratornom sustavu zivih
bi¢a. Unato¢ nabrojanim vaznostima i ucestaloj pojavi turbulentnog strujanja, ono i danas
ostaje bez egzaktnog rjesenja. Problem turbulencije proucavan je od strane mnogih fizic¢ara u

devetnaestom i dvadesetom stoljecu, ali i dalje egzaktno matematic¢ko rjeSenje nije poznato.

Opcenito, strujanje fluida se moze podijeliti u dvije skupine, na laminarno i turbulentno,

ovisno o vrijednostima Reynoldsovog broja koji je definiran kako slijedi:

V- X
Re=—
v (27)

Gdje je v zadana brzina strujanja, x karakteristi¢na duljina, a v kinematic¢ka viskoznost.

V.. V.
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Slika7. Prijelaz iz laminarnog u turbulentno strujanje pri opstrujavanju ravne ploce [11]

Fakultet strojarstva i brodogradnje 15



Matija Martinjak Diplomski rad

Laminarno strujanje se javlja pri niskim vrijednostima Reynlodsovog broja, pri ¢emu su
viskozne sile dominantne naspram inercijskih. Laminarno strujanje karakterizira uredno
gibanje Cestica fluida, za razliku od turbulentnog strujanja, koje se javlja pri visokim
vrijednostima Reynlodsovog broja, kad su inercijske sile dominantne nad viskoznim.
Turbulentno strujanje karakteriziraju slu¢ajne pulzacije brzine i tlaka, te burno komeSanje
Cestica fluida. Takoder valja naglasiti da je turbulentno strujanje izrazito nestacionarno
strujanje. Intenzivno mijeSanje (na nivou Cestica) dat ¢e turbulentnom strujanju izrazit
difuzijski karakter, $to ima za posljedicu povecanu disipaciju energije. Karakteristika
turbulentnog strujanja je da pored srednje brzine cijelog strujanja, svaka Cestica fluida ima jo$
i dodatnu brzinu koja moze biti djelomi¢no u smjeru glavnog strujanja, a i djelomi¢no

poprecna na smjer strujanja.

Na gornjoj slici vidljivo je da u laminarnom i turbulentnom strujanju postoji podrucje u
neposrednoj blizini tijela, u kojem se brzina fluida mijenja od nule (na samoj povrsini tijela
zbog viskoznosti fluida koji se lijepi za stjenku), do brzine neporemecenog strujanja. To
podrudje naziva se grani¢nim slojem. Unutar grani¢nog sloja se ne mogu zanemariti viskozne
sile u turbulentnom strujanju, unato¢ tome §to su inercijalne sile dominantne nad viskoznim.
Zbog izrazenije difuzije, koja ima tendenciju ujednacavanja profila u turbulentnom strujanju,

profil brzine bit ¢e ujednaceniji, pa ¢e ujedno i1 smi€no naprezanje biti vece.

2.1.1. Statisticko opisivanje turbulencije

Pri numerickom rjeSavanju Navier—Stokesovih jednadzbi za slucaj razvijenog turbulentnog
strujanja diskretizacija bi morala biti tako sitna da se obuhvate sve amplitude pulzacija
fizikalnih veli¢ina. Takoder zbog prirode turbulentnog strujanja vremenski korak integracija
bi morao biti tako mali da se obuhvate sve frekvencije turbulentnih pulzacija. Rjesavanje
ovakvog problema i danas bi bilo zahtjevno, ali to nije cilj rjeSavanja inzenjerskih problema
turbulentnog strujanja. Danas su za inZenjere vazne srednje vrijednosti brzine, tlaka, protoka,
naprezanja na nekoj povrsini i sl. Upravo zbog toga se razvila ideja o usrednjavanju Navier—
Stokesovih jednadzbi po vremenu. Danas se najcesce koristi Reynoldsovo usrednjavanje. Kod
Reynoldsovog usrednjavanja se neka veli¢ina (tlak, brzina) u turbulentnom strujanju moze
prikazati kao zbroj vremenski usrednjene vrijednosti i pulziraju¢eg dijela. Ako uzmemo da je

f neka veli¢ina u turbulentnom strujanju, ona se moze prikazati zbrojem usrednjene

vrijednosti fi pulzirajuceg dijela f'. Vremenski usrednjena vrijednost u nekom razdoblju T, :
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_ T
f(xt,t):%-'[ﬁf(xt,t—r)-dr (28)
0 2

Gdje T, mora biti odabran tako da vrijedi ?:?, dok je vremenski usrednjena vrijednost

pulzirajuceg dijela bilo koje fizikalne veli¢ine jednaka nuli.

Slika 8.  Graficki prikaz definiranja usrednjenih vrijednosti [12]

Usrednjivanjem jednadzbi koli¢ine gibanja dobije se:

8_\7'+i( \7\/_)—_@+i 6_\7|+8_V_J —oV.'V.' (29)
Pat ok O T e T | M T )

Skup vremenski usrednjenih jednadzbi kontinuiteta i koli¢ine gibanja naziva se Reynoldsovim
jednadzbama. Iz prethodno napisanih usrednjenih jednadzbi koli¢ine gibanja vidljivo je da se
ne moze gledati samo usrednjeno strujanje, a da se pritom ne vodi ra¢una o pulzirajuéem
strujanju, jer se u jednadzbi pojavljuje ¢lan p\W koji je predstavnik pulzirajuceg strujanja.
Taj ¢lan oznacava turbulentnu difuziju koli¢ine gibanja i1 naziva se turbulentnim ili

Reynoldsovim naprezanjima. Tenzor Reynoldsovih naprezanja simetriCan je tenzor i sadrzi

Sest nepoznanica koje je potrebno rijesiti.
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2.7.2.  Modeli turbulencije
Modeli turbulencije imaju zadatak uskladivanja broja jednadzbi i broja nepoznanica u Navier

—Stokesovim jednadzbama. Uskladivanje se vrsi modeliranjem ¢lana pulzirajuéeg strujanja
pomocu poznatih parametara sustava. Zahtjevi koji se namecu modelima turbulencije su
to¢nost, univerzalnost, raCunalna zahtjevnost i s njome povezana jednostavnost. Upravo zbog
te ¢injenice visi model turbulencije ne mora nuzno biti i bolji model, a budu¢i da ima povecan
broj ¢lanova koje treba modelirati, ¢esto nije i najto¢niji. Modeli turbulencije temelje se
isklju¢ivo na eksperimentalnim rezultatima. U ovom radu ¢e se obraditi k-¢ model i k-C-f

model turbulencije te poblize objasniti uloga zidnih funkcija u tim modelima.

2.7.2.1. k-¢ model turbulencije

k-e model turbulencije se s dvije dodatne transportne jednadZbe koristi za opisivanje
turbulentnih svojstava strujanja fluida. Prva transportna varijabla je turbulentna Kineti¢ka
energija sadrzana u pulzacijama turbulentnih strujanja. Budu¢i da se disipacija kineticke

energije vrsi putem viskoznih sila, definira se Reynoldsov broj turbulentnih pulzacija:

VA
U

Gdje je A valna duljina, a v, brzina pulzacija. Druga transportna varijabla je disipacija

Re, = (30)

turbulentne kineticke energije i definira se izrazom:

g—vavi'avil (31)
OX OX;

Do disipacije kineticke energije dolazi kada je Reynoldsov broj pulzacija malen, odnosno
kada je utjecaj viskoznih sila znacajan. Skup jednadzbi koji opisuje k-¢ model turbulencije za
nestlacivo strujanje se sastoji od: jednadzbe za kineticku energiju turbulencije i jednadzbe za

disipaciju kineticke energije turbulencije.

Jednadzba za kineticku energiju turbulencije:

0 0 - 0 4, | ok
—(kp)+— Vijl|=—— + L | — |+G - pe 32
~ ko) axj(pk ) axj{[ﬂ ijaxj} p (32)
Pri ¢emu je izraz za generiranje kineti¢ke energije G:
e 6\_/.
G=—pv, Vi g (33)

]

Jednadzba za disipaciju kineticke energije turbulencije:
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0 0 - 0 MU, | O £ &g’
—\ep)+—\pevj)=—|| u+—+|— |+CG--C,p— 34
oo o) axﬂ” ajax} PR .

] ¢ J

Na kraju je moguce definirati turbulentnu viskoznost u obliku:

k2
U, :Cﬂ? (35)

Ovaj model vrijedi za visoke vrijednosti Ret, koji oznacava odnos izmedu turbulentne i
molekularne viskoznosti, kad su koeficijenti u gornjim jednadzbama konstantni, i glase:

C.=0.09, C1=1.44; C2=1.92; ok =1; 0. =1.3.

2.7.2.2. k- - f model turbulencije
k-C-f model turbulencije temelji se na modelu turbulentne viskoznosti koji se pak temelji na
Durbinovom eliptiénom konceptu. Taj koncept su Hanjali¢, Popovac i Hadziabdi¢ [13]

unaprijedili, 1 razvili upravo k-C-f model turbulencije. Pri tome je cilj bio unaprijediti

numeri¢ku stabilnost v> — f modela rjeSavanjem transportne jednadzbe za omjer:

i 36
=" (36)

Turbulentna viskoznost v je prikazana kao:
v, =C,CkT (37)

Gdje su c¢lanovi k turbulentna kinetiCka energija, T turbulentno vrijeme, a { normirana

karakteristicna brzina. Pri tome je turbulentna kineticka energija k:

Dk 0 ok
p—=p(Pk—€)+—Kﬂ+ﬂJ } (38)

Dt OX; oy ) OX;

Disipacija turbulentne kineti¢ke energije:

De_ CR-Cue, off  m)oe @)
’ODt P T OX; a oy ) OX;
Normirana karakteristi¢na brzina:
D¢ (. @ 1) ¢
—2=pf —p2P +— + 81 == 40
Por P PR anHu o Jox, (40)

Gdje je f elipti¢na funkcija i ra¢una se prema:
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2

)

fop2 9t =(C1+czij—3 (41)
OX;0X; T

Pri tome je produkcija turbulentne kineti¢ke energije:
P =u,S? (42)

S=./25,;S

ij~ij

(43)

Turbulentno vrijeme T:
1
T =max | min KL ’CT(XJZ
e’ Jec,|slg ) e (44)

Turbulentna duZina L:

3 1 1

| k? k2 v e
L=C max|mn| —,— [|C | — 45
- ¢ "J6C,[S|¢ ”(5] (45)

Tablica 1. Koeficijenti k-&-f modela turbulencije

C C. C., | C C, o | & | o |G| C | C

0.22 | 1.4(1+0.012/7) | 1.9 |04 | 065 | 1 |13 12| 6 | 036 | 85

2.7.2.3.  Zidne funkcije

k- model turbulencije vrijedi za visoke vrijednosti Re;, pa zbog toga taj model nece biti
primjenjiv u podru¢ju u kojem turbulentna viskoznost nije dominantna. Problem nastaje u
blizini nepropusne stjenke jer se viskozni fluid lijepi uz stjenku. Ako se fluid lijepi uz stjenku,
onda je 1 brzina na stjenci jednaka nuli. Ovaj problem moZe se rijesiti formulacijom posebnog
modela turbulencije u podruéju uz stjenku ili definiranjem rubnih uvjeta na stjenci do kojeg
jos uvijek vrijedi model. Formulacija posebnog modela turbulencije u podrucju uz stjenku se
rijetko koristi, ponajviSe zbog poteskoca do kojih se nailazi, kao Sto su zahtjevi za fino¢om
mreze. Za definiranje rubnih uvjeta potrebno je definirati rjeSenja primjenjiva na podrucje uz

nepropusnu stjenku, koje nazivamo zidnim funkcijama. U neposrednoj blizini stjenke
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strujanje ¢e biti paralelno sa stjenkom, pa su tangencijalna naprezanja od komponente brzine

koja je okomita na stjenku jednaka nuli:

Lm0 @

Iz gornje jednadzbe se moze zakljuciti da je ukupno tangencijalno naprezanje konstantno,

gledajuc¢i u smjeru okomito na stjenku i jednako naprezanju na stjenci.

U linearnom podsloju turbulentna viskoznost se zanemaruje te slijedi da je u tom podrucju

profil brzine linearan:

u="y (47)
u

Gdje se uvrstavanjem bezdimenzijskih veli¢ina (bezdimenzijske brzine):
ot (48)
uT
I bezdimenzijske udaljenosti od stjenke:

+=pu‘ry

y (49)
y7]
Pri ¢emu je u_ brzina trenja:
T
u. == (50)
Yo
Dobiva:
ut =y’ (51)

U viskoznom podsloju molekularna viskoznost je dominantna nad turbulentnom viskoznosc¢u.
Nakon toga slijedi prijelazni podsloj («t = ), unutar kojeg su ove dvije viskoznosti istog reda
veli¢ine, pa u njemu nece vrijediti model turbulencije. Zatim dolazi inercijalni podsloj, u
kojem dominira turbulentna viskoznost odnosno gdje je ut >> u, i u kojem vrijedi k- model
turbulencije pri ¢emu je profil brzine logaritmicki. Inercijalni podsloj opisan je logaritmickim
profilom brzine:
1
ut = EIn(Ey*) (52)

k-von Karmanova konstanta (x =0.4187)

E-integracijska konstanta (E=9.739)
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Na stjenci je iznos kineticke energije turbulencije k jednak nuli. Taj nam je podatak bitan za
zadavanje rubnih uvjeta. Derivacije brzine u izrazu za generaciju kineticke energije
turbulencije racunaju se pomocu izraza (52) [9]. Viskozni, prijelazni i inercijalni podsloj ¢ine
zajedno unutarnji dio granic¢nog sloja, koji se proteze do 15% ukupne debljine grani¢nog

sloja.

2.8. Matematicki model spreja

Simulacije spreja uklju¢uju fenomen visefaznog strujanja, te traze numericko rjeSavanje
jednadzbi oCuvanja za plinsku i kapljevitu fazu istovremeno. S obzirom na kapljevitu fazu,
vecéina Kalkulacija za sprej u inZenjerskoj domeni zasnivaju se na statistickoj metodi koja se
naziva DDM (eng. Discrete Droplet Method). DDM funkcionira na naéin da rjeSava
diferencijalne jednadZzbe za trajektoriju, koli¢inu gibanja i transfer mase pojedine kapljice, od
kojih je svaka c¢lan grupe identi¢nih neovisnih kapljica podjednake veli¢ine i fizikalnih
svojstava koje nazivamo parcelom (eng. parcel). Stoga jedan ¢lan grupe predstavlja ponaSanje

cijele parcele.

Parcele kapljica uvode se u domenu toka s pocetnim uvjetima pozicije, veliine, brzine,
temperature i broja Cestica u parceli. Programski paket FIRE podrzava unos kapljica u obliku
spreja kroz zone ulaza. Izmjena koliine gibanja za kapljicu/plin, turbulentno rasprSivanje,
isparavanje kapljice, sekundarni raspad, sudaranje kapljica i interakcija izmedu kapljice/zida
su obuhvaceni velikim brojem modela koji omogucavaju koristenje sprej modula za realne
slucajeve. Masa isparenih kapljica predstavlja izvor za transportne jednadzbe plinske faze.
Krute (eng. solid) Cestice se mogu izracunati s DDM pristupom deaktiviranjem odredenih
modela, kao Sto je model isparavanja. Kapljice se prate Lagrangeovim pristupom kroz
racunalnu mrezu koja se koristi za rjeSavanje plinske faze parcijalnih diferencijalnih
jednadzbi. Potpuna dvosmjerna sprega (eng. coupling) izmedu plinske i kapljevite faze se pri
tome uzima u obzir. U slucajevima zanemarivog utjecaja rasprSene (disperzirane) faze na
kontinuiranu, tok plinske faze moze se simulirati unaprijed, a simulacija kapljica se moze

izvrsiti poslije.
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2.8.1. JednadZiba kolitine gibanja
Jednadzba koli¢ine gibanja nam govori da je promjena koli¢ine gibanja kapljice spreja

jednaka sumi svih sila koje djeluju na kapljicu.

du.
m, d—:’ =Fq +F,+F, +F, (53)

Gdje je Fiar sila otpora (eng. drag):
I:idr = Dp 'uirel (54)

Dy je funkcija otpora definirana:
1
Dp :EpgAdCD|urel| (55)

Cb je koeficijent otpora koji je obi¢no funkcija Reynoldsovog broja kapljice, a Aq je povrSina
presjeka. Iz razli¢itih formulacija iz literature za koeficijent otpora pojedine sfere, FIRE

koristi sljedece formulacije od strane Schiller-a and Naumann-a.

2% (1, 0.15Re>™")Re, <10°
C, =1 Rey (56)
0.44 Re, >10°

Pri ¢emu je Req Reynolds-ov broj kapljice, a prikazan je sljede¢om jednadzbom, gdje ug

predstavlja viskoznost plinovite faze, a pg gustocu.

D,u
Re, = Pyt (57)
Hq
Ostale formulacije za koeficijente otpora su implementirane i mogu biti aktivirane preko
grafickog sucelja, a takoder je i napravljena pricuva za ubacivanje od strane korisnika. Fig je

sila koja ukljucuje efekte gravitacije i uzgona.

I:ig :Vp (pp _pg )gl (58)

Dok je Fip sila tlaka i definirana je kao:
F,=V,-Vp (59)

Fib sumira sve ostale vanjske sile kao S$to su tzv. virtualne sile mase, magnetske ili
elektrostaticke sile i sl. Sile koje su standardno uzete u obzir su sila otpora Figr | gravitacijska
sila Fig .Usporedujuci relativnu veli¢inu svih sila, sila otpora je jedina relevantna sila za

ubrizgavanje goriva u obliku spreja i racunanje izgaranja. Stoga, ubacivanjem gornjih sila i
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relacija u jednadzbu (53) i dijele¢i je s masom Cestice dm, jednadzba za ubrzanje Cestice
Iznosi:

duy, 3. Py 1
—d _2c T8
dt 4 = p, D,

(uig _uid)‘_l_(l_&J gi (60)

P
Jednadzba se moze integrirati da bi se dobila brzina Cestice, a iz toga trenutni vektor pozicije
Cestice se moze dobiti nakon integracije:
dXig
ar - Ve (61)
2.8.2. Isparavanje kapljica
Abramzon i Sirignano model isparavanja polazi od teorije klasi¢nog filma, gdje se otpori
prijenosu topline i mase modeliraju na principu zamisljenih filmova konstantne debljine Jr i
om. U slucaju kapljice koja isparava, ove vrijednosti debljine sloja moraju biti ispravljene

faktorima[17]. Maseni tok isparavanja se moze opisati Sherwood-ovim i Nusseltovim brojem.

m=2zp, B,r,Sh'In(L+B,) (62)

. k. .

m=27z=%=r,Nu’In(l+B,) (63)
Cor

Gdje su vrijednosti s crticom procijenjene na referentnoj temperaturi i referentnim
koncentracijama goriva.
f:TS_'_A'(Too _Ts) ?5 :Yv,s"‘A(Yv,oo _Yv,s) (64)

Pri ¢emu je Ar konstanta za izracunavanje referentnih uvjeta. Bt je bezdimenzijska znacajka
prijenosa topline, a parametri Nu*i Sh* se racunaju s brojevima Nup i Sho neisparavajuce

kapljice i odgovarajuc¢im korekcijskim faktorima za debljinu filma Fr i Fu:

+ o (Nu,-2)
sW:uw (66)
M
Pri ¢emu je:
11
Nu, =2+0.552Re? Pr3 (67)
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1 1

Sh, =2+0.552Re? Sc? (68)
A funkcija F je ista za Fr i Fum:

0.7 In(1+ B)
B

F(B)=(1+B) (69)

Konacni algoritam za kalkulaciju prijelaza mase i energije je:

1. procijeniti Yys na povrsini kapljice;

2. nadi prosjecne vrijednosti fizikalnih svojstava p,C ¢, C . Ky, 444, By
3. izra¢unati Nug i Sho;
4. dobiti By, Fm, Sh” i maseni protok iz jednadzbe (62);
5. pretpostaviti vrijednost Bt koriste¢i vrijednost iz prijasnjeg vremenskog koraka;
6. izracunati izmijenjeni Nusselt-ov broj Nu” i promijeniti vrijednost broja prijenosa
topline Bt tako da usporedimo dvije promjene toka mase iz jednadzbe (62) i (63)
B, =(1+B,)" -1 (70)
Gdje je @:
c,-Sh'l
=—E (71)
C,Nu'Le

Ako je korekcija za Bt prevelika, vratamo se na korak broj 5 algoritma. Zatim izraCunamo

izmijenjenu toplinu:

Qs = m{@ — (T, )J (72)

Prednost ovoga modela je da nema ograni¢enja na vrijednost Lewis-ovog broja, dok je

nedostatak iteracijski proces.

2.8.3. Podmodeli za stvaranje novih kapljica

Danasnje 3D simulacije za gibanje modela spreja rjeSavaju jednadzbe za masu, koli¢inu
gibanja i promjene uslijed medudjelovanja izmedu kapljica i plina. Simulacije takoder
uzimaju u obzir fenomene sudara i sras¢ivanja kapljica. Modeli spreja koji se najvise koriste
za raspad kapljica baziraju se na analizi nestabilnosti mlaza ubrizgane kapljevine iz otvora

sapnice (kod Wave modela), ili po analogiji sustava masa-opruga-prigusnik (za TAB model).
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Oba modela traze definiranje odredenih empirijskih konstanti. Uzimaju¢i u obzir da
mehanizam koji kontrolira atomizaciju jo$ uvijek nije u potpunosti shvaéen, usporedbe
kalkulacija i eksperimentalnih podataka duz razli¢itih radnih uvjeta ubrizgavanja pomazu kod

shvacanja utjecaja konstanti modela raspada i njihovo predvidanje.

2.8.3.1. Standardni Wave model razdvajanja kapljica

Rast nestabilnosti na povrsini kapljice povezan je s valnom duljinom i drugim fizikalnim i
dinami¢kim parametrima od ubrizganog goriva i domene fluida [13]. Postoje dva rezima
razdvajanja. Jedan za velike brzine i jedan za male brzine razdvajanja Rayleighovog tipa. Za
prvi slucaj veli¢ina nastalih kapljica je postavljena jednaka valnoj duljini najbrze rastucoj ili
najvjerojatnijoj nestabilnoj povrsini vala. Rayleighov tip razdvajanja proizvodi kapljice koje
su vec¢e od originalnih roditeljskih kapljica (eng. parent drops). Ovaj rezim nije vaZzan za
sisteme ubrizgavanja visokog tlaka.

Pristup Reitz-Diwakar modela koristi se kod Wave modela za smanjenje radijusa roditeljskih

kapljica.
dr _ (r — rstable)
dt 7, (73)
Pri ¢emu je 7, vrijeme razdvajanja modela, te se racuna:
_— 3.726-C,-r (7)
A-Q

Konstanta C; ispravlja karakteristi¢no vrijeme razdvajanja i varira od jedne sapnice do druge.
Istanle j€ polumjer proizvedenih kapljica, koji je proporcionalan valnoj duljini A4 najbrze

rastuc¢eg vala na povrSini kapljevine.
Fitable = Cl A (75)

Vrijednost konstante Ci koja je preuzeta iz Reitzovog rada, treba ostati na vrijednosti od 0.61.
Valna duljina 4 i faktor rasta 2 definirani su:

Ao 02'r(1+o.45+0h°-5)(1+o.4+T°-7) 76)
| (1+0.87+Wei® f'°
3\705 15
P, 0.34+0.38+We! -
=7 ) @ron)ir1asTo)

Uvodedéi pri tome Reynoldsov (Re) i Ohnesorgeov broj (Oh), kao i T= Oh*We®>,
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2.8.3.2. TAB model razdvajanja kapljica
Razdvajanje se modelira po analogiji izmedu osciliraju¢e kapljice 1 sustava masa opruga
prigusnik. Vanjska sila je pretpostavljena prema analognoj aerodinamic¢noj sili, sila opruge je

analogna povrsinskoj napetosti, a prigusne sile su analogne viskoznosti kapljevine.

B 79)

Gdje je y bezdimenzijsko pomicanje ekvatora kapljice od njezinog ravnoteznog polozaja, pq |
p1 su gustoca plina i kapljevine, U je relativna brzina izmedu plina i kapljice, r je polumjer
kapljice, o povrSinska napetost, w1 Viskoznost tekucine, Cr, Cp, Ck, i Cq Su bezdimenzijske

konstante odredene (utvrdene) matematickom analizom i eksperimentima.

Pocetna kapljica oscilira u smjeru normale prema smjeru ubrizgavanja. Ukoliko je y > 1,
pocetna kapljica se razdvaja i nastaju manje kapljice. Njihova brzina u smjeru normale je
jednaka normalnoj oscilirajucoj brzini pocetne kapljice u trenutku razdvajanja. Kut spreja se
ratuna samim modelom i nije ga potrebno definirati od strane korisnika. Srednji Sauter
polumjer se dobiva iz jednadzbe o¢uvanja energije:

r 8-K pr’ [6-K—5j
—=1+ + L y? 79
[P 20 o d 120 (79)

Koriste¢i taj novi polumjer, chi-square razdioba vjerojatnosti se formira i njezinim
koristenjem se dobiva raspadnuta (eng. child) kapljica. Konstanta K je omjer veli¢ina pocetnih
1 raspadnutih kapljica, 1 moze se podesiti. Veca vrijednost zna¢i manje kapljice poslije

razdvajanja. Osim toga moguce je izabrati izmedu dva stupnja slobode chi-square funkcije.

2.9. FIm kapljevine na stjenci

Nakupljanje kapljevine na stjenci posljedica je nepotpunog isparavanja, i sudara ubrizganih
kapljica sa stjenkom. To je negativni fenomen koji izmedu ostaloga utjeCe 1 na smanjivanje
performansi motora s unutra$njim izgaranjem (MSUI) te povecava emisiju oneciS¢ujucih
tvari. Brzina filma je svega nekoliko posto brzine zraka, a uzrok tome je velika razlika u
gusto¢i kapljevine 1 zraka (plina). Posljedica toga je nakupljanje kapljevite faze goriva na

stjenci.
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2.9.1. Matematic¢ki model
Osnovne pretpostavke i pojednostavljenja modela za film kapljevine na stjenci su sljedeca:

e strujanje plinske faze i filma tekucine na stjenci tretiraju se kao dvije razlicite faze:
veza izmedu dvije faze postize se modificiranim setom rubnih uvjeta temeljenih na
polu-empirijskim relacijama;

e debljina filma je izrazito mala u odnosu na promjer strujanja plinske faze, nije
potrebno prilagodavanje mreze kontrolnih volumena u odnosu na povrsinu filma;

e zbog tankog filma i male brzine, trenje stjenke i smi¢no naprezanje dominiraju filmom
— jednadzba kolic¢ine gibanja moZe se izostaviti;

e temperatura stjenke je ispod Leidenfrostove tocke;

e valovita povrSina filma modelirana je srednjom debljinom filma sa superponiranom
hrapavoscu,

e pretpostavlja se da je srednja povrSina filma paralelna sa stjenkom.
Relevantni fizi¢ki utjecaji koje treba uzeti u obzir su:

e povrsinska smicna sila;
e gradijent tlaka;
e gravitacijsko ubrzanje;
e isparavanje filma;
e prijenos topline izmedu filma, stjenke, i plinske faze;
e interakcija izmedu spreja i stjenke;
e otkidanje filma.
Jednadzba debljine filma je osnovna jednadzba za strujanje filma kapljevine na stjenci.

Jednadzba debljine filma predstavlja modificiranu jednadzbu kontinuiteta gdje se umjesto

mase nalazi debljina filma. Jednadzba debljine filma u Kartezijskom koordinatnom sustavu je:

@jL oo, N oou, 1
ot ox, oX, pA

(SmD - va ) (80)

Gdje je o debljina filma, p gustoca filma, ¢ su komponente brzine filma, Smp 1 Smv Su izvorskKi i
ponorski ¢lanovi, a A je povrsina fima. Ako pretpostavimo da su izvorski ¢lanovi zadani,
jednadzba (80) se moze rijesiti samo ako su poznate komponente brzine. Stoga je nuzno

odrediti komponente brzine filma.
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Da bi rijesili jednadzbu debljine filma, potrebno je poznavati prosje¢nu brzinu filma. Za

laminarno strujanje ona glasi:

T _dp
UL = o1 {Zé(pg dXJ+31,} (81)

Dok za turbulantno strujanje jednadzba glasi:

dp

4 —

- 49 (5j7 75(pg dx}tgr,
Ur =—— 3

T 504 v

(82)

11

pM(pga—iF:mr, J”

Gdje je v kinematicka viskoznost, a % gradijent tlaka filma. Iz jednadzbi se vidi da je brzina
X

filma ovisna o smi¢nom naprezanju 7. To smi¢no naprezanje je zapravo naprezanje koje
uzrokuje otpor trenja 7y Strujanju zraka.

-2
rW:pu{lln(l\/a}-C} (83)
k (vlp

Jedandzba (83) mora se rijeSiti iteracijskim putem pri ¢emu se koristi najvec¢i dio
procesorskog resursa koji je na raspolaganju. Za vrijednosti y+ manje od 11.06, koristi se
linearni profil laminarnog podsloja. Tada se naprezanje moze prikazati kao:

Ty =H—F— (84)

C je konstanta ovisna o hrapavosti, a definirana je Reynoldsovim brojem za hrapavost:

k.u
Re, =—+ (85)
v

Gdje ks oznacava pjesc¢anu hrapavost i odreduje se:
ko =y (z,)-26 (86)
yr =0.1|In(z,, +2)+0.022, +6.57| @87)
Koriste¢i Reynoldsov broj hrapavosti za tri razli¢ita podru¢ja hrapavosti, konstanta C ¢e
iznositi:
e za hidrauli¢ki glatko podrucje Rexs < 5:
C=52 (88)

e za prijelazno podrucje 5 < Rexs < 70 :
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C =5.4494+ (3.0506—%In Reks)sin [0.595(InRe,,—1.61)] (89)

e za grubo podrucje Rexs > 70:
1
C:8.5—EInReks (90)

Time su definirani svi potrebni odnosi za definiranje jednadzbe debljine filma. Iterativni
postupak zapocinje sa inicijalnom vrijednosti zwo | postavlja prvu aproksimaciju za ks i Rexs.
Zatim se odabire vrijednost C, a nova vrijednost 7w racuna se iz jednadzbe (83), pri ¢emu se
stara vrijednost 7w koristi na desnoj strani jednadzbe. Postupak se ponavlja dok vrijednost 7w
dovoljno ne konvergira. Naposljetku, komponente brzine filma procjenjuju se ovisno o

konvergiranoj vrijednosti zw, te je onda mogucée rijesiti jednadzbu debljine filma.

2.9.2. Model interakcije spreja i stjenke
U odnosima sprej-stjenka postoje Cetiri razliita rezima koja ovise o bezdimenzijskoj
temperaturi stjenke, i bezdimenzijskom parametru K [34]. Bezdimenzijska temperatura

definirana je kao:

T == (91)

Gdje je Tw temperatura stjenke, a Ts temperatura zasi¢enja kapljice.

Bezdimenzijski parametar K definiran je kao:

3 5

d, )su
K — M (92)
of 1y
Gdje je pd gustoca kapljice, da promjer kapljice, u, , normalna komponenta brzine kapljice,
od povrSinsko naprezanje na granici kapljica-plin, i uq dinamicka viskoznost kapljice.
e Nakupljanje
Pojavljuje se kod malih brzina kapljice, i kada je T" < 1.1;
Sve kapljice koje sudjeluju u udaru se nakupljaju i tvore film kapljevine na stjenci.

e RasprSivanje

Pojavljuje se kod velikih brzina kapljice, i kada je T" < 1.1;
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Cestice se raspriuju, i nove (manje) kapljice se stvaraju nakon udara.
Dio mase kapljica prenosi se na film kapljevine na stjenci.

e Odbijanje
Pojavljuje se kod malih udarnih brzina, i kada je T" > 1.1;

Formira se sloj pare izmedu kapljice i stjenke Kkoji sprjeCava izravan kontakt kapljice sa
stienkom. Posljedica toga je refleksija udarne kapljice, odnosno odbijanje (Leidenfrostov
efekt).

Ne dolazi do formiranja filma kapljevine na stjenci.
e Toplinski raspad
Pojavljuje se kod velikih udarnih brzina, i kada je T > 1.1;

Kapljice se raspadaju u sekundarne kapljice. Ne dolazi do formiranja filma kapljevine na

stjenci.

[
Odbijanje | Toplinski raspad

Q -0

\Jeo’

Slika9. Rezimi interakcije sprej-stjenka [15]

2.10. Selektivna kataliticka redukcija

Selektivna kataliticka redukcija je kataliti¢ki proces u kojem se smjesa zraka i amonijaka u
obliku plina ili vodene otopine uree dodaje smjesi dimnih plinova koja pri tome prolazi kroz
katalizator. Prolaze¢i kroz katalizator, amonijak reagira sa NOX, te nastaje duSik i vodena
para. Osnovne kemijske reakcije koja se odvija u reaktoru mogu se opisati sljede¢im izrazima

[7]:
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e Ako se u reakciji koristi amonijak ili otopina amonijaka stehiometrijske reakcije su

sljedece:
4NO + 4NHz + O2 => 4N2 + 6H20 (93)
2NO2 + 4NH3 + O2 => 3Nz + 6H20 (94)
NO + NO2+ 2NH3 => 2N, + 3H20 (95)

e Sporedne reakcije koje se odvijaju u slucaju prisutnosti sumpora u gorivu:

2502 + Oz => 2503 (96)
2NH3 + SOz + H20 => (NH4)2SO04 97)
NH3 + SO3 + H20 => NH4HSO4 (98)

e U slucaju koriStenja uree umjesto cistog amonijaka ili otopine amonijaka
stehiometrijska reakcija je sljedeca:

4NO + 2(NH3)2CO + O2 => 4N2 + 4H20 + 2CO; (99)

Kada se vodena otopina uree ubrizga u struju vruc¢ih dimnih plinova, prije SCR-katalizatora,
vodeni sadrzaj ée ispariti iz vodene otopine uree. Zatim ¢e doéi do stvaranja amonijaka

prilikom termalnog raspada amonijaka, i hidrolize izocijanske kiseline.
Termalni raspad uree prikazan je sljede¢om jednadzbom:

(NH,),CO => NH, + HNCO (100)
Hidroliza izocijanske kiseline glasi:

HNCO +H,0 => NH, +CQO, (101)

Proizvedeni amonijak u razli¢itim deNOXx reakcijama sada ima ulogu kao reducens.
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H,0 hidroliza NH, + co,
\./

(NHa.co termoliza HCNO + NHs
\ /izocijanska kiselina amonijak
() \
N NH.CONHCONH, —»@ —»  (HNCO)s + NHs
biuret cijanuriéna kiselina

amelid + H20
¥

0—
v
amelin+ H20

¥
Q<

melamin + H;O

Slika 10. Reakcijska shema uree [16]
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3. NUMERICKA SIMULACIJA PROCESA UBRIZGAVANJA UREE

U ovom poglavlju prikazat ¢e se numericka simulacija procesa ubrizgavanja uree. Pri tome ¢e

se prikazati eksperimentalne postavke koristene za ovaj rad, postavke numeri¢ke simulacije 1
rezultati pomocu kojih Ce se izvrSiti validacija. Takoder ¢e se prikazati rezultati koji se odnose
na realnu geometriju katalizatora, gdje ¢e se sukladno zadatku gledati razli¢iti smjerovi

ubrizgavanja, te razlicita veli¢ina Cestica.

3.1. Eksperimentalne postavke

Eksperimentalne postavke preuzete su iz akademskog ¢lanka Numerical prediction on the
characteristic spray induced mixing and thermal decomposition of urea solution in SCR
system [18]. Eksperiment se vr$i ubrizgavanjem vodene otopine uree unutar cilindri¢ne cijevi
duljine 7 metara. Promjer cijevi je 300 mm. Sapnica za ubrizgavanje je postavljena 0.5 m od
ulaza u cijev. Kut ubrizgavanja spreja iznosi 70°, pri ¢emu se sprej ubrizgava paralelno sa
strujom dimnih plinova, odnosno paralelno s centralnom osi u cijev. Tri presjeka postavljena
su uzduz cijevi u svrhu uzorkovanja dimnih plinova. Prvi presjek je postavljen 3.5 m od ulaza,

drugi 5 m od ulaza, a tre¢i 6.5 m od ulaza.

0.5m

Presjek 3 Presjek 2 Presjek 1 Sapnica ¢ ’

& NI

Izlaz Ulaz

1.5m 1.5m 35m

A

4
_y

\‘
3

Slika 11. Prikaz postavki eksperimentalnog mjerenja

U generatoru dimnih plinova dolazi do izgaranja LNG-a (eng. Liquefied natural gas) pri ¢emu
nastaju dimni plinovi temperature 1200 °C. Parametri izgaranja plinova iz LNG lozista, koji

ulaze u cijev, dani su sljede¢om tablicom. Vrué¢i dimni plinovi proizvedeni u LNG lozistu
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mijeSaju se sa hladnim zrakom da bi se dobio protok i temperatura dimnih pinova koji

odgovaraju onima u realnim motorima s unutarnjim izgaranjem.

Tablica 2. Parametri izgaranja plinova iz LNG lozista

Temperatura Prosje¢na Gustoca Volumni protok NH3 100%
ispusnih plinova brzina ispusnih plinova [m3/min] pretvorba
[°C] [mis] [kg/m°] [ppm]
300 6.55 0.616 27.78 454.7
9.04 38.35 329.5
6.39 27.08 507.2
350 9.08 0.567 38.49 356.9
10.77 45.69 300.6
6.03 25.55 580.7
400 8.33 0.524 35.33 420.0
10.84 45.97 322.8

Sastav dimnih plinova zadan je sljede¢om tablicom:

Tablica 3. Sastav dimnih plinova na ulazu u cijev

Plin Molni udio
[mol/mol]
N2 0.81436
02 0.1567
H20 0.01234
CO2 0.0166
NHs 0
HNCO 0

Vodena otopina uree ubrizgavana je protokom od 0.018 dm®/min. Ukoliko se sva ubrizgana
otopina uree pretvori u amonijak, protok amonijaka ¢e biti 6 dm®min. Proizvodnja amonijaka
je mjerena FTIR spektrometrom (Model No.11200 MIDAC Co.). Dio za uzorkovanje FTIR
uredaja se Cistio svakih 5 minuta koriste¢i duSik, prvenstveno zbog toga da bi se ocistile

necistoce 1 zaostali nusprodukti tijekom termalnog raspada uree. Razdioba veli¢ine Cestica
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spreja moze

koeficijentima koji su prikazani Tablica 4.

se aproksimirati

Tablica 4. Eksperimentalni podaci ubrizgavanja otopine uree

Rosin-Rammlerovom  distribucijom

sa pripadaju¢im

Slucaj 1 Slucaj 2 Slucaj 3
X 62.3 45.6 44
Q 2.5357 2.7491 3.2657
Ug [m/s] 6.7 9.5 10.6

3.2. Postavke numericke simulacije

Parametri numericke simulacije postavljeni su sukladno eksperimentu. Tako je vremenski
korak postavljen na 109 sekundu, ra¢unajuéi pri tome da ée se obuhvatiti tranzijentne pojave
i omoguciti stabilna kalkulacija. Unutar svakog vremenskog koraka jo§ se vrS§i unutrasnja

kalkulacija samog spreja sa njemu svojstvenim (manjim) vremenskim korakom.

Izlaz

Presjek 3

Presjek 2

Presjek 1

Ulaz

Slika 12. Prikaz mreZe sa rubnim uvjetima

Rubni uvjeti na ulazu odredeni su temperaturama i brzinama u rasponu 300-450°C odnosno

6.03-10.99 m/s, sukladno eksperimentu. Valja naglasiti da su doti¢ne temperature i brzine
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odabrane prvenstveno zbog toga Sto su bliske temperaturama i brzinama dimnih plinova u

ispusnom sustavu motora sa unutrasnjim izgaranjem. Takoder jedan od ulaznih rubnih uvjeta

je 1 turbulentna kineticka energija za koju je preuzeta preporucena veli¢ina od 0.001 r:—zz , te
karakteristi¢na duljina turbulencije ¢ija vrijednost iznosi 0.03 m, odnosno 10% promjera
cijevi Sto je opravdana pretpostavka za razvijeno turbulentno strujanje. Uzimajuéi u obzir da
je u cijevi prisutno razvijeno turbulentno strujanje, doti¢na pretpostavka se moze prihvatiti
kao zadovoljavajuca. Sastav dimnih plinova na ulazu u cijev preuzet je iz eksperimentalnog
mjerenja izlaznih emisija LNG loziSta, pri ¢emu je pretpostavljeno potpuno izgaranje Sa
izlaznim produktima: N2, O, H2O i COz. Izlazni rubni uvjet je definiran statickim
atmosferskim tlakom okoline od 1 bar. Adijabatski rubni uvjet pretpostavljen je s obzirom na
vrijeme retencije koje je izrazito kratko (<lsec). KoriStenjem pocetnih uvjeta koji su bliski

kona¢nom rjeSenju, simulacija ¢e brze konvergirati te ¢e se racunalo manje opteretiti.

Primijenjena je zadana implicitna diskretizacija vremenske domene prvoga reda, pri ¢emu je
koristen SIMPLE algoritam sprege polja brzine i tlaka. Za model turbulencije odabran je k-¢
model. Uzvodna shema diferencije odabrana je za jednadzbe turbulenciju, energetsku
jednadzbu i skalarnu jednadZzbu. Za jednadzbu kontinuiteta je odabrana Shema centralnih
razlika, dok se za jednadzbu koli¢ine gibanja koristi kombinirana shema izmedu uzvodne i
sheme centralnih razlika s faktorom mijesanja 0.5. Kao kriterij konvergencije postavljeno je

da reziduali moraju pasti Cetiri reda veliCine.

Kao $to je u eksperimentalnim postavkama navedeno, distribucija spreja zadana je Rosin-
Rammlerovom razdiobom. Sapnica je udaljena 0.5 metara u z-smjeru koordinatnog sustavaod
ulazne povrSine. Temperatura ubrizgavane vodene otopine uree kroz sapnicu iznosi 20 °C.

Kut ubrizgavanja kapljevine iznosi 70°, prema eksperimentalnim postavkama.
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Polozaj sapnice

Ulaz

Slika 13. Prikaz poloZaja sapnice unutar mreZe

3.3.  Generiranje mreZe kontrolnih volumena

Mreza kontrolnih volumena generirana je u programskom paketu AVL- FIRE Workflow

Manager, pomoc¢u predprocesora FAME. Mreza je cilindricnog oblika, s dimenzijama

sukladno eksperimentalnim postavkama [18]. Nadalje, potrebno je definirati kvalitetnu mrezu,

odnosno odabrati mreZu koja udovoljava zahtjevima to€nosti, a ujedno predstavlja razumne

zahtjeve na racunalne resurse. Fizikalne veli¢ine prema kojima se validirala kvaliteta mreze

su: srednja brzina, polje turbulentne kineti¢ke energije, polje disipacije kineticke energije i

turbulentna brzina. Valja naglasiti da se nije razmatrao isklju¢ivo cilindri¢ni raspored na

ulaznoj povrsini jer je iskustveno dokazano da je takva mreza izrazito nestabilna te sklona

divergiranju. Za daljnja razmatranja i odabir mreze uzet je predefinirani tip mreze Cilinder

Hexahedron.

Tablica 5. Prikaz Cilinder Hexahedron mreza koje se razmatraju

Cilinder Hexahedron

Naziv mreze Mreza 1 Mreza 2 Mreza 3

Broj ¢elija unutar hexa dijela 10 14 14

Broj ¢elija unutar prstena, a izvan hexa dijela 10 6 6

Broj ¢elija po duljini 100 100 200

Broj kontrolnih volumena 30000 36 400 72 800
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U Tablica 5 prikazane su tri mreze koje ¢e se razmatrati zajedno s pripadaju¢im brojem i

rasporedom ¢elija po mrezi. Izgled mreza prikazan je na Slika 14.

Mreza 1 MreZa 2, MreZa 3

Slika 14. Raspored ¢elija na prednjoj (zadnjoj) strani cilindra

Iz Slika 14. vidljivo je ,,Mreza 2 i ,,Mreza 3 imaju jednaki poprec¢ni presjek. Nesto drugaciji
hexa raspored ima ,,Mreza 1%, §to je takoder vidljivo na Slika 14. Raspored Celija uzduz cijevi

prikazan je na Slika 15.

Mreza 1

Mreza 2

Mreza 3

Slika 15. Raspored ¢elija uzduz cilindra
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Nadalje su prikazani grafovi Kkoji prikazuju: prosjeénu disipaciju kineticke energije,

turbulentnu kineticku energiju, turbulentnu brzinu i srednju brzinu uzduz cijevi.

Polje disipacije kineticke energije

8

7

6

_.5
n

o 4
E

3

2

1

0

0 1 2 3 4 5 6 7
[m]
Mre7a 1 Mre7a 2 MreZa 3

Slika 16. Polje disipacije kineti¢ke energije

Slika 16. pokazuje da najmanje vrijednosti disipacije kineticke energije ima ,,Mreza 3, dok
nesto vece vrijednosti ima ,,Mreza 2. Znatno vece vrijednosti ima ,,Mreza 1*. Sli¢an trend se
ponavlja i kod turbulentne kineticke energije na Slika 17 te kod turbulentne brzine na Slika
18. 1z vrijednosti navedenih grafova moze se generalno zakljuciti da sve promatrane mreZe
teze vrijednostima dobivenima ,,Mrezom 3%, ali takoder treba uzeti u obzir ¢injenicu da

»Mreza 2%, daje vrijednosti dovoljno blizu ,,Mrezi 3*.
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Turbulentna kineticka eneregija
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Slika 17. Turbulentna kineti¢ka energija
Turbulentna brzina
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Slika 18. Turbulentna brzina

Iz Slika 19. vidljivo je da ,,Mreza 2* ima najvec¢u srednju brzinu te da je slijede ,,Mreza 1 te
zatim ,,Mreza 3. Razlika izmedu najviSe 1 najnize stabilne brzine iznosi svega 0.2 m/s, §to

predstavlja relativnu razliku od =2%.
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Srednja brzina
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Slika 19. Srednja brzina

Iz svega navedenog moze se generalno zakljuciti da ,,Mreza 3 daje najbolje vrijednosti za
trazene zahtjeve. No usprkos toj Cinjenici, ,,Mreza 2 je odabrana kao referentna mreza na
kojoj ¢e se vrsiti simulacija. Razlog tome je $to ,,Mreza 3 zahtjeva znatno vise racunalnih
resursa u usporedbi s ,,Mrezom 2% ¢iji rezultati nisu znatno razli¢iti od rezultata ,,Mreze 3.
»Mreza 1° daje najlosije rezultate u usporedbi s ostalim mrezama te na kKraju nije izabrana za
mrezu na kojoj ¢e se vrsiti simulacija. U nastavku sve ¢e se simulacije u ,,Kimovoj cijevi*

vrsiti na ,,Mrezi 2.

3.4. Dekompozicija uree u cijevi
U ovom djelu rada numericki je rijeSeno i validirano ponaSanje spreja (ubrizgane otopine
uree) pri razli¢itim temperaturama i razliCitim brzinama ispusnih plinova. Vrijednosti

dobivene simulacijom ¢e se usporediti s eksperimentalnim mjerenjima ,,Kimove,, cijevi [18].

Za slucaj temperature dimnih plinova 350 °C 1 brzine od 9.08 m/s razmatrat ¢e se raspodjela

temperature, koncentracija H.O, HNCO, NHjs te udjela vode u spreju koji se ubrizgava.
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T 350_v_9 08:Maseni udic NH3[-]
0.0013577
t=0.2 s

—| 0.00090515 =045

e e _____ T

L1 0.00045257 =1.8 s

i 0.00022629
0

Slika 20. Maseni udio NH3

Slika 20. prikazuje koncentraciju NH3z uzduz sredi$njeg presjeka cijevi i to za tri vremenska
trenutka: za 0.2 sekunde, 0.4 sekunde i za 1.8 sekundi. Ovdje valja naglasiti da ¢e upravo ta tri
trenutka biti referentna za promatranje pojava u ovom poglavlju. 1z slike je vidljiv porast
ubrizganog mlaza i koncentracije NHz, od 0.2 sekunde do 0.4 sekunde. lako je pri 1.8 sekundi
u drugoj polovici cijevi vidljiv lagani pad koncentracije NHs, zapravo se radi o relativnom
padu. U trenutku kada koncentracija NHs prividno pada, povecava se koncentracija ugljicnog
dioksida. CO2 ima ve¢u molarnu masu (44) od amonijaka (17.031). Ako uzmemo u obzir da je
koncentracija NH3 prikazana masenim udjelom, na slikama ¢e biti vidljiv relativan pad, dok
¢e apsolutna koncentracija zapravo ostati jednaka. Vazno je za naglasiti da je ovdje ukljucen

maseni udio amonijaka proizveden termolizom uree, ali i hidrolizom izocijanske Kiseline.

T 350_v_9 08:Maseni udio HINCO[-]
0.00291

. =02s

— 0.002425

— 0.00194
=04 s

1 0.001455

— 0.0009701 t=18s

I 0.000485
0

Slika 21. Maseni udio HNCO

Kao i kod prethodne slike, tri (ista) vremenska trenutka odabrana su za promatranje pojava.
Ovdje se promatra promjena koncentracije izocijanske kiseline. Nakon 1.8 sekundi vidljiv je

porast koncentracije izocijanske Kkiseline koja je nastala kao produkt termolize. Porast
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koncentracije izocijanske kiseline prisutan je priblizno sve do polovice cijevi, gdje zatim
slijedi blagi pad koncentracije izocijanske kiseline. Pad koncentracije izocijanske kiseline je

posljedica hidrolize izocijanske kiseline, pri cemu se proizvodi CO2i NHa.

T 350_v_9 08:Maseni udio H20 [-]
0.022543
=025

0.017655
t=0.4 s

0.012768

=18s

0.00783811

Slika 22. Maseni udio H,O

Pad koncentracije H>O prisutan je uzduz cijevi. Uzrok pada koncentracije je isparavanje,
odnosno sudjelovanje u hidrolizi pri ¢emu se trosi H20, a proizvodi dodatni CO2 i NHs. Na
Slika 23. prikazan je maseni udio vode u spreju, gdje se takoder vidi nagli pad koncentracije
H20, §to je posljedica velike temperaturne razlike ubrizgane otopine uree i temperature

dimnih plinova.

t_350_v_9_08:Maseni_udio_Voda[-]
0.6

t=0.2s

0.50281

A

0.40562

=0.4 s
0.30843
0.21124

0.11403

0.016857

Slika 23. Maseni udio vode u spreju

Temperatura unutar cijevi uvjetovana je temperaturom dimnih plinova, koja za ovaj slucaj
iznosi 350 °C. Temperatura od priblizno 350 °C bit ¢e rasprostranjena unutar cijele duljine
cijevi, osim u podrucjima uzduz horizontalne osi u kojemu je prisutan sprej otopine uree. U
tom podrucju temperatura ¢e se mijenjati, i to na nacin da ¢e relativno hladna otopina uree s
temperaturom od 20°C biti ubrizgana u cijev pri ¢emu ¢e to podrucje imati najmanju
temperaturu u cijevi. Kako se ubrizgani sprej krec¢e prema izlazu, tako se koncentracija vode

smanjuje te se temperatura povecava uslijed zagrijavanja kapljica spreja. Stoga, na izlazu
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unutar podrucja spreja imamo nesto vecu temperaturu nego na ulazu, dok uzduz cijevi izvan

podrucja spreja imamo konstantnu temperaturu od 350 °C.

T 350 v 9 08:Temperatura[°C]
330

t=0.2s
ey ———
—1333.33 t=0.4 s
R ————————— |
I 316.67 t=1.8s
—

I 308.33
300
Slika 24. Temperatura uzduz cijevi

Nadalje ¢e se razmatrati raspodjela temperature, koncentracija H.O, HNCO, NHs i udjela
vode u spreju koji se ubrizgava za tri sluc¢aja temperature dimnih plinova pri jednoj odabranoj
brzini (srednja), sukladno eksperimentu. Brzine za pojedine temperature su priblizno jednake,
pa ¢e se na temelju toga moci izvesti odredeni zakljucci vezani za utjecaj temperature dimnih

plinova. Prvo ¢e se promatrati koncentracija NHz uzduz cijevi, koja je prikazana na Slika 25.

Maseni udio NH3[-]
0.0019456 Tdp=300°C ; v=9.04m/s t=1.8sec

0.001297
Tdp=350°C ; v=9.08m/s t=1.8sec

0.00097279 —_— S

0.00064852

Tap=400°C ; v=8.33m/s t=1.8sec
0.00032426

0

Slika 25. Maseni udio NH3

Iz Slika 25. vidljivo je da maseni udio NHz raste s temperaturom dimnih plinova. Razlog tome
je Cinjenica da visa temperatura pri istoj brzini ubrizgavanja dimnih plinova i istom protoku
vodene otopine uree, doprinosi brzem isparavanju vode iz u vodene otopine uree te pogoduje
brzem odvijanju kemijskih reakcija termalne dekompozicije uree i hidrolize izocijanske
kiseline koje su inherentno endotermne reakcije. Termalna dekompozicija uree kao posljedicu

ima stvaranje izocijanske kiseline 1 amonijaka, pa je logi¢no zakljuciti da ¢e se s pove¢anjem
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brzine dekompozicije uree povecati koncentracija proizvedenih produkata. Takoder je pri 400
°C vidljiv lagani pad koncentracije NH3 u drugoj polovici cijevi koji je prisutan kod sva tri
slucaja, ali zbog relativno Sirokog raspona skale je slabije izrazen na nizim temperaturama.

Treba naglasiti da se radi o relativnom padu koncentracije, sto je ve¢ prethodno objasnjeno.

Maseni udio HNCO[-]
0.0040165 Tdp=300°C ; v=9.04m’'s t=1.8s5ec

0.0033471 - —

0.0026777
Tdp=350°C ; v=2.08m/'s i=1.8sec

0.0020082

0.0013388

Tdp=400°C ; v=8.33m/s t=1.8sec
0.00066942

0

Slika 26. Maseni udio HNCO

Iz Slika 26. vidljivo je da je koncentracija HNCO najveca pri 400°C. Razlog tome je
objasnjen u gornjem odlomku. Takoder se vidi pad koncentracije u drugoj polovici cijevi pri
temperaturama 400°C 1 350 °C. Pad koncentracije izocijanske kiseline je posljedica dodatne

reakcije sa vodom, pri ¢emu ¢e se proizvesti dodatni CO2i NH3

Maseni udio H2O[-]
0.02585 Tdp=300°C ; v=9.04m/s (=1.8sec

0.022583

0.019317
Tdp=350°C ; v=9.08m/s t=1.8sec

0.016051

0.012785

Tdp=400°C ; v=8.33m/s t=1.8sec
0.0095184

0.0062521

Slika 27. Maseni udio H,O

Najveca koncentracija H20 je u okolini sapnice. Udaljavanjem od sapnice koncentracija sve
viSe pada. Malene kapljice ¢e ispariti prije nego vece, stoga ¢e se glavni pad temperature i
maksimum koncentracije vodene pare javiti na mjestu pocetka ubrizgavanja u cijevi. 1z Slika
28. vidi se kako je pri viSim temperaturama isparilo znatno viSe kapljica nego pri nizim

temperaturama.

(o]
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Maseni udio vode[-]
0.6 Tdp=300°C ; v=9.04m/s t=1.8sec

050108 R

0.40216 Tdp=350°C ; v=9.08m’s t=1.8sec
0.30325 -

0.20433 Tdp=400°C ; v=8.33m/s t=1.8sec
0.10541 e

0.0064906

Slika 28. Maseni udio vode u spreju

Temperaturni profil unutar cijevi ovisit ¢e prvenstveno o temperaturama dimnih plinova na
ulazu u cijev. Tako ¢emo pri 300 °C imati najnizu temperaturu po sredi$njoj osi Cijevi, a pri
400 °C najviSu. Izvan podru¢ja spreja imamo temperature dimnih plinova sa ulaznim

vrijednostima.

Temperatura [°C]
430 Tdp=300°C ; v=9.04m/s t=1.8sec

Tdp=350°C ; v=9.08m/s t=1.8sec

Tdp=400°C ; v=8.33m’'s t=1.8sec

Slika 29. Temperatura uzduz cijevi

Maseni udjeli pojedinih plinova uzduz cijevi prikazani su na Slika 30. koja se odnosi na
temperaturu 350 °C i brzinu od 9.08 m/s, u vremenskom trenutku od 1.8 sekunde kada je
uspostavljeno kvazistacionarno stanje. Iz slike je vidljivo da maseni udio vode pada (zbog
hidrolize), kao i maseni udio HNCO (zbog sudjelovanja u hidrolizi). Nakon pocetnog rasta,

vrijednost NHz je priblizno konstantna, kao i vrijednost CO> kroz cijelu duzinu cijevi.
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Maseni udjeli pojedinih plinova

0.03 0.003

0.025 0.0025
S P
g 0002 =
~ 002 o
8 S
°© 00015 g
5 0015 5
E 0001 g
T 001 ‘=
g 00005 &
E 2]
=

0.005 o
0 -0.0005
0 1 2 3 4 5 6 7

Udaljenost [m]

CO2 - H20 - HCNO- ——NH3-

Slika 30. Prikaz pojedinih masenih udjela plinova pri T=350°C; v=9.08m/s

Ukoliko usporedimo rezultate svih 8 slucajeva po uzduznoj osi cijevi, mozemo izvuéi daljnje
zakljucke. Rezultati na Slika 31. i Slika 32. dani su za vremenski trenutak od 1.8 sekundi.
Gledaju¢i masene udjele HNCO mozemo =zakljuéiti kakva je bila kvaliteta konverzije.
,Dobra“ konverzija s obzirom na HNCO podrazumijeva stvaranje HNCO na pocetku cijevi,
te naknadno trosenje HNCO na kraju cijevi. Slika 31. prikazuje najvece vrijednosti HNCO na
pocetnom djelu cijevi, odnosno najmanje vrijednosti HNCO na izlazu iz cijevi ima slucaj sa
temperaturom 400°C i brzinom od 6 m/s. Sli¢an trend prate i ostale vrijednosti brzina ove
temperature. Generalno se moze zakljuciti da u promatranim slu¢ajevima najvece vrijednosti
konverzije daju viSe temperature i manje brzine $to odgovara ve¢em unosu topline i duljim

vremenom retencije reaktanata u cijevi/zoni reakcije.
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Maseni udjeli HCNO
0.005
0.0045
0.004
0.0035
0.003

0.0025 -—_—

0.002 —

0.0015
0.001
0.0005

0
0 1 2 3 4 5 6 7
Udaljenost [m]

——T_300;v_6.55——T_300;v_9 T _350;v_6.39 T_350;v_9.08
—— 7T 350;v_10.8——T_400;v_6 ——T_400;v_83 ——T_400;v_10.8

Slika 31. Maseni udio HNCO

Na sSlika 32. prikazani su maseni udjeli NHs iz kojih se takoder moze ocijeniti kvaliteta
konverzije. Obzirom da se NHs proizvodi hidrolizom i termolizom, kvalitetniji ¢e biti onaj
slu¢aj koji ima vecéu vrijednost NHs. 1z Slika 32. jasno je vidljivo da najvecu vrijednost NH3
ima slucaj sa temperaturom 400°C 1 brzinom od 6 m/s. Ovdje je takoder vidljivo da trend
prate i ostale vrijednosti brzina ove temperature. Sukladno prethodno iznesenim ¢injenicama
izvodi se zaklju¢ak da ¢e najbolju konverziju u vidu pretvorbe HNCO i NHs dati visoka

ulazna temperatura i mala brzina dimnih plinova.

Maseni udjeli NH;

0.0025
0.002

0.0015

0.001

0.0005

(o] 1 2 3 4 5 6 7
Udaljenost [m]

T_300;v_6.55
T_350;v_10.8

T_300;v_9 T_350;v_6.39 T_350;v_9.08
T_400;v_6 T_400;v_8.3 T_400;v_10.8

Slika 32. Maseni udio NH3
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Kako je ve¢ naglaseno, eksperimentalna mjerenja i simulacije usporedivale su se za osam
razli¢itih slucajeva, sukladno dobivenim eksperimentalnim rezultatima iz akademskog ¢lanka
Kima i sur. [18]. Pozicije na kojima se mjerilo su presjeci, ¢iji su polozaji definirani u
prethodno opisanim eksperimentalnim postavkama. Kriterij po kojem se vrSila usporedba
rezultata simulacije i rezultata dobivenih eksperimentalnim mjerenjem je efikasnost pretvorbe
NHas. Na sljede¢im slikama prikazana je usporedba rezultata simulacije i rezultata dobivenih
eksperimentalnim mjerenjem.

0.45
0.4 =
03 A&

0.25 5 —B—v=6.55_sim

—&—v=9 sim
X v=6.55 exp

O v=9 exp

Efikasnost pretvorbe NH5(%)

2 3 - 5 6 7

Udaljenost (m)

Slika 33. Usporedba rezultata simulacije i rezultata dobivenih eksperimentalnim mjerenjem
pri temperaturi ispusnih plinova od 300 °C
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Slika 34. Usporedba rezultata simulacije i rezultata dobivenih eksperimentalnim mjerenjem
pri temperaturi ispusnih plinova od 350 °C
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Slika 35. Usporedba rezultata simulacije i rezultata dobivenih eksperimentalnim mjerenjem
pri temperaturi ispusnih plinova od 400 °C

Iz prethodno predstavljenih slika moze se zakljuciti relativno dobro preklapanje
eksperimentalnih rezultata i rezultata dobivenih simulacijom, po kriteriju efikasnosti
pretvorbe NHs. Vidljivo je da se u globalu prati trend eksperimentalnih rezultata, te da

odstupanja koja su prisutna nisu znacajna (u najekstremnijem slucaju iznosi 21%, dok su u
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vecini slucajeva odstupanja svega 1-2%). Takoder treba uociti da su najveca odstupanja
simulacije i eksperimentalnog mjerenja pri malim brzinama od 6 m/s. Generalno se moze
zakljuciti da rezultati efikasnosti pretvorbe NHs simulacije relativno dobro prate rezultate
eksperimenta. Ovim dijelom rada dokazano je da su opisani matemati¢ki modeli
implementirani unutar komercijalnog CFD programa FIRE u stanju dovoljno to¢no obuhvatiti
sve relevantne fizikalne pojave koje se javljaju prilikom ubrizgavanja vodene otopine uree u
ispuSni sustav motora s unutarnjim izgaranjem te se kao takvi mogu koristiti za upotrebu u

razvoju realnih industrijskih sustava, od kojih je jedan dan u nastavku.
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4. NUMERICKA SIMULACIJA REALNOG SUSTAVA ZA
KATALITICKU REDUKCILJU

U ovom dijelu rada prikazat ¢e se simulacije vezane na realnu geometriju koja predstavlja

katalizator motora s unutraSnjim izgaranjem, te ¢e se kao takva koristiti za analizu rezultata.
Simulacija se vr$i ubrizgavanjem vodene otopine uree unutar zadane geometrije duljine 1.53

m. MreZa se sastoji od 84672 kontrolnih volumena.

Stjenka SCR Stjenka 2
Ulaz Polozaj sapnice Stjenka 1 ]

Izlaz

Slika 36. Geometrija katalizatora

Sapnica za ubrizgavanje je postavljena na samom ulazu u cijev. Kut ubrizgavanja spreja
iznosi 60°. Vremenski korak definiran je Tablica 6.

Tablica 6. Postavke simulacije-vremenski korak

At
Vremenski korak do 0.1s | 0.005s
do 0.4s | 0.002s
do 0.8s | 0.005s
Zavrsetak simulacije 0.8s

Rubni uvjeti na ulazu postavljeni su preko temperature ispusnih plinova koja iznosi 400°C,
masenog protoka plinova koji iznosi 0.23575 kg/s, kineticke energije turbulencije koja iznosi
0.001 m?/s?, i karakteristi¢ne duljine turbulencije koja iznosi 0.00304 m. Postavke vezane uz
sam katalizator su sljedece; gustoéa aktivnog dijela katalizatora je 1700 kg/m?, toplinska
provodnost je 0.4 W/(m K), specifi¢na toplina je 1200 J/(kg K). Pocetna temperatura monolita
iznosi 400 °C, gustoca ¢elije 400 1/ in?, a pad tlaka je ra¢unat po modelu ,,Tube friction® [15].
Sastav dimnih plinova na ulazu u katalizator zadan je Tablica 7 i odgovara pribliZznom sastavu

ispusnih plinova motora s unutra$njim izgaranjem cestovnih vozila.
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Tablica 7. Postavke simulacije-maseni udio kemijskih vrsta

Kemijska vrsta: Maseni udio:
NO 6.7553e-04
NO: 5.1709e-04
NH3 1.0e-10
H20 7.7e-02
02 1.3e-01
CO2 9.0e-02
HCNO 1.0e-10
N2 0.701807

Rubni uvjet na izlazu postavljen je preko tlaka na izlazu iz katalizatora koji iznosi 100 000 Pa,

dok je rubni uvjet na stjenci postavljen preko temperature okolisa koja iznosi 300 K i

koeficijenta prijelaza topline na vanjskoj strani stjenke katalizatora koji iznosi 5 W/(m? K).

Kod simulacija je primijenjen k-zeta-f model turbulencije. Izmedu 0.1 i 0.4 s ubrizga se 0.4 g

spreja vodene otopine uree komercijalnog naziva AdBlue. Vazno je naglasiti ¢injenicu da ne

postoji model interakcije kapljice s porozitetom, te je zbog toga ukljucena opcija ,,Stop

droplet at porosity”“. U ovom djelu rada promatrat ¢e se Sest razli¢itih simulacija u kojima c¢e

se varirati smjer ubrizgavanja spreja i veli¢ina kapljica kao $to je prikazano u Tablica 8.

Tablica 8. Postavke simulacije—smjer ubrizgavanja i veli¢ina kapljica

Naziv Smjer ubrizgavanja Veli¢ina kapljica
Simulacija_1 — (usmijeru strujanja dimnih plinova ) PSD (160 um)
Simulacija_2 — (usmjeru strujanja dimnih plinova) PSD (105 pum)
Simulacija_3 —» (usmijeru strujanja dimnih plinova) PSD (90 um)
Simulacija_4 @ (boc¢no) 100 um
Simulacija_5 «— (protustrujno) 100 um
Simulacija_6 — (usmijeru strujanja dimnih plinova) 100 um
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Dobivene vrijednosti iz simulacija promatrat ¢e se za dvije grupe simulacija. Prva grupa

prikazivat ¢e utjecaj veliCine kapljica, dok ¢e druga grupa prikazivati utjecaj smjera

ubrizgavanja. Grupe, odnosno raspored simulacija, prikazani su sljedecom tablicom.

Tablica 9. Prikaz simulacija po grupama

Grupa 1

Utjecaj veli¢ine Cestica kapljica

Grupa 2

Utjecaj smjera ubrizgavanja

Simulacija_1 | Simulacija_3

Simulacija_6

Simulacija_4

Simulacija_5

Simulacija_6

4.1. Utjecaj veli¢ine kapljica na stvaranje reducensa

U ovom djelu rada prikazani su rezultati simulacije za grupu 1 sukladno Tablica 9. Dva

karakteristi¢na trenutka su odabrana za promatranje rezultata: 0.15 sekundi i 0.4 sekundi. Pri

0.15 sekundi vidljiv je napredak spreja kroz katalizator, dok su pri 0.4 sekunde ostvarene

vr$ne vrijednosti za reducense unutar katalizatora. Ukoliko promatramo distribuciju NHs

unutar katalizatora, vidljiva je najbrza propagacija NHz kod Simulacije_3 pri 0.15 sekundi. Pri

0.4 sekundi moze se primijetiti poprilicno ravnomjerna distribucija NHsz kod Simulacije_6 i

kod Simulacije_1, dok je kod Simulacije_3 distribucija NH3 razvedena kao §to je prikazano na

Slika 38. Takoder se vidi da je koncentracija NH3z kod Simulacije_6 i kod Simulacije 1 veca

nego kod Simulacije 3, Sto implicira da Simulacija_6 i Simulacija_1 ostvaruju bolju

konverziju uree.
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Maseni udio NH3 [-] ; t=0.15[s] Simulacija_1
0.00055 -

1 0.0004583

— 0.0003667

. 0.000275 Simulacija_3

—0.0001833

I9.167e005
0

Simulacija_6

25

.

Slika 37. Maseni udio NH; pri 0.15 sekundi

Maseni udio NH3 [] ; t=0.4[s] Simulacija_1

l 0.00055

— 0.0004583
— 0.0003667

. 0.000275

—— 0.0001833

I9.167e005
0

Simulacija_6

Slika 38. Maseni udio NH3 pri 0.4 sekundi

Slika 39. i Slika 40. prikazuju masene udjele HNCO za dva razli¢ita trenutka. Iz Slika 39.
moze se zakljuciti da je maseni udio 1 distribucija HNCO sli¢na za sve tri simulacije pri 0.15
sekundi. Slika 40. prikazuje da je najve¢i maseni udio i najhomogenija distribucija HNCO
prisutna kod Simulacije_6. Simulacija_1 i Simulacija_3 imaju znatno manje ravnomjernu

distribuciju od Simulacije_6, s tim da je maseni udio HNCO najmanji kod Simulacije_3.
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Maseni udio HNCO [-] ; t=0.15[s] Simulacija_1
0.001

1 0.0008333

—— 0.0006667

= 0.0005 Simulacija_3

——0.0003333

I 0.0001667
0

Simulacija_6

Slika 39. Maseni udio HNCO pri 0.15 sekundi

Maseni udic HNCO [-] ; t=0.4[s] Simulacija_1
0.001

— 0.0008333

— 0.0006667

= 0.0005 Simulacija_3
T

——0.0003333

Io.ooomm
0

Simulacija_6

B
Slika 40. Maseni udio HNCO pri 0.4 sekundi

Ukoliko se promotri Slika 41. vidljivo je da Simulacija_3 pri 0.15 sekundi prva pocinje s
redukcijom NO. Daljnjim razvojem iz Slika 42. vidi se da su sve tri simulacije spustile
vrijednost NO na zanemarivu razinu. Takoder, ovdje treba uociti da, i1 prije same propagacije

ubrizganog spreja, vrijednost NO se smanjuje samim prolaskom kroz SCR dio katalizatora.
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Maseni udio NO [-] ; t=0.15[s] Simulacija_1
I 0.000695

0.0005792 i
0.0003475 Simulacija_3

——0.0004633

——0.0002317

I 0.0001158
0

Simulacija_6

Slika 41. Maseni udio NO pri 0.15 sekundi

Maseni udio NO [-] 5 t=0.4[s] Simulacija_1
0.000695

I 0.0005792

——10.0004633

0.0003475 Simulacija_3

el D=

Simulacija_6

——0.0002317

I 0.0001158
0

Slika 42. Maseni udio NO pri 0.4 sekundi

Sli¢no kao i kod vrijednosti NO, vrijednost NO> takoder pocinje padati kod Simulacije_3.
Simulacija_3 pri 0.15 sekundi prva pocinje sa smanjivanjem masenog udjela NO-. Daljnjim
razvojem iz Slika 44. vidi se da su sve tri simulacije spustile vrijednost NO2 na zanemarivu
razinu. I ovdje takoder treba uoditi da i prije same propagacije ubrizganog spreja vrijednost

NO- se smanjuje samim prolaskom kroz SCR katalizator.
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Maseni udio NO2 [-] ; t=0.15[s]
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Slika 43.

Maseni udio NO2 [-]; t=0.4[s]
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Slika 44.

Simulacija_1

[

Simulacija_3

) g

Simulacija_6

Maseni udio NO; pri 0.15 sekundi

Simulacija_1

Simulacija_3

Simulacija_6

Maseni udio NO; pri 0.4 sekundi

Slika 45. i Slika 46. prikazuju masene udjele vode pri 0.15 i 0.4 sekunde. Iz Slika 45. je

vidljivo da su maseni udjeli vode podjednaki za sve tri simulacije. Obzirom da nam 0.15

sekundi pokazuje tek razvoj masenog udjela vode unutar katalizatora, potrebno je prikazati

maseni udio na njegovom vrhuncu. Vrhunac se nalazi na Slika 46., iz koje se vidi da

raspodjela masenog udjela vode je takoder gotovo uniformna i jednaka za sva tri sluéaja, gdje

se tek na rubu katalizatora pojedinih sluc¢ajeva skuplja neSto ve¢i maseni udio vode.
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Maseni udio H20 [-] ; t=0.15[s] Simulacija_1
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Slika 45. Maseni udio H>O pri 0.15sekundi

Maseni udio H2O [-] ; t=0.4[s] Simulacija_1
0.085

0.08333

0.08167

0.08 Simulacija_3
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0.07667
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Slika 46. Maseni udio H,O pri 0.4 sekundi

Iz masenog udjela vode u spreju moZzemo promatrati proces isparavanja vode. Iz Slika 47.,
odnosno Slika 48 moze se vidjeti da najveéi broj kapljica ima Simulacija_6. Kod
Simulacije_6 ujedno se najmanje kapljica zaustavlja na SCR granici katalizatora, stoga se
maseni udio vode znatno vise smanji od same tocke ubrizgavanja do kraja putanje kapljica.
Simulacija_1 i Simulacija_3 imaju sli¢nu distribuciju veli¢ine kapljica koja je uzduz putanje
spreja znatno rjeda od Simulacije 6. Takoder je vidljivo da se najviSe kapljica zaustavlja na
SCR granici katalizatora upravo za Simulaciju_3 te da joj maseni udio vode u spreju uzduz

putanje spreja manje pada nego kod Simulacije_6. Simulacija_1 ima najve¢i maseni udio
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vode u spreju blizu mjesta ubrizgavanja, ali je dinamika isparavanja slicna Simulaciji_3.
Stoga se uzduz putanje spreja i na samoj granici SCR katalizatora dobivaju sli¢ne vrijednosti

kao i kod Simulacije_3.

Maseni udic vode [-]; t=0.15[s]
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Slika 47. Maseni udio vode u spreju pri 0.15 sekundi

Maseni udio vode [-]; t=0.4[s]
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Slika 48. Maseni udio vode u spreju pri 0.4 sekundi

Raspored temperature unutar katalizatora je za sve tri simulacije prilicno slican i prikazan je
na Slika 49. za samo jedan vremenski trenutak od 0.4 sekunde. Simulacija_3 ima ne$to nizu

temperaturu u sredini katalizatora nego preostale dvije simulacije. Pad temperature uzrokovan
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je isparavanjem vode iz spreja, stoga niza temperatura unutar katalizatora sugerira da je

isparilo viSe vode.

Temperatura [°C] ; t=0.4[s] Simulacija_1
400
390 T
385 Simulacija_3

380 —
ey -
375
—

370

Simulacija_6

g-_\-ﬁ-

Slika 49. Temperatura pri 0.4 sekundi

Brzina [ms] ; t=0.4s] Simulacija_1
70

58.333

46.667

35 Simulacija_3

23.333 -

11.667

Simulacija_6

Slika 50. Brzinapri 0.4 sekundi

Raspored brzina unutar katalizatora takoder je sliCan za sve tri simulacije, i prikazan je
analogno samo za jedan vremenski trenutak na Slika 50. Sama geometrija katalizatora definira
profil brzina, pri ¢emu se vidi da je najveca brzina na putanji ubrizgavanja spreja. Iznad te

putanje brzine su vrlo male.
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4.2. Utjecaj smjera ubrizgavanja na stvaranje reducensa

Kao §to je prethodno naglaSeno, u ,,Grupi 2 promatra se utjecaj smjera ubrizgavanja spreja
vodene otopine uree. Slika 51., Slika 52. i Slika 53. prikazuju masene udjele vode u spreju za
razli¢ite vremenske trenutke. Slika 51. pokazuje da Simulacija_4 ima najve¢i maseni udio
vode u spreju u trenutku ubrizgavanja, dok preostala dva slucaja imaju sli¢nu distribuciju

kapljica.

Maseni udio vode [-]; t=0.11[s]
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l Simulacija_4
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Slika 51. Maseni udio vode u spreju pri 0.11 sekundi

U trenutku 0.15 sekundi vidljivo je da Simulacija_4 ima najve¢i maseni udio vode u spreju
koji je uzduz putanje spreja nejednoliko distribuiran. Takoder se moZe uociti skupljanje
kapljica na granici SCR djela katalizatora, Sto ukazuje na neisparene kapljice vode.
Simulacija_5 i Simulacija_6 imaju sli¢nu distribuciju kapljica, kao i slican maseni udio vode

uzduz putanje spreja.
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Maseni udio
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Slika 52. Maseni udio vode u spreju pri 0.15 sekundi

vode [-]; t=0.15[s]

Simulacija_4

U trenutku 0.4 sekunde Simulacija 4 i dalje ima najvec¢i maseni udio vode u spreju. Takoder

je i tamo prisutan veci udio vode u kapljicama spreja u blizini katalizatora, ali u manjoj mjeri

nego $to je to bilo pri 0.15 sekundi. Za Simulaciju_5 i Simulaciju_6 se i dalje moze re¢i da

imaju sli¢nu distribuciju kapljica 1 sli¢an maseni udio vode uzduZz putanje spreja (manji nego

kod Simulacije_4) .

Maseni udio vode [-]; t=0.4[s]
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Slika 53.

Simulacija_4

Maseni udio vode u spreju pri 0.4sekundi
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4.3. Prikaz rezultata po popre¢nom presjeku

Nadalje ¢e se razmotriti koncentracije NHsz i NO po poprecnom presjeku za sve simulacije u
vremenskom trenutku od 0.4 sekundi. Ovaj trenutak je odabran prvenstveno zato jer se pri 0.4
sekundi javljaju vrSne koncentracije vecine plinova u katalizatoru. Ovdje treba naglasiti da ¢e
se doticne koncentracije razmatrati na popre¢nom presjeku neposredno prije i neposredno
poslije SCR katalizatora. Ovim prikazom omoguditi ¢e se uvid u distribuciju reducensa po

poprec¢nom presjeku, koja nam takoder ukazuje na kvalitetu procesa.

Maseni udio NH3[] NHS3 prije SCR katalizatora NO prije SCR katalizatora Masenl udio NOF]

0.0004 0.0007

NH3 poslije SCR katalizatora INO poslije SCR katalizatora

%0

Slika 54. Prikaz masenog udjela NH3z i NO po popre¢nom presjeku za Simulaciju_1 pri 0.4
sekundi

0.00033333 0.00058333

0.00026667 0.00046667

0.0002 0.00035

0.00013333 0.00023333

6.6667¢-005 0.00011667

0 0

Slika 54. pokazuje da vrijednost NHs prije ulaska u SCR dio katalizatora je gotovo uniformna
sa maksimalnim vrijednostima po cijelom presjeku. Nakon izlaska iz katalizatora, vrijednosti
NH3 su znatno smanjene pa su ¢ak na jednom dijelu presjeka smanjene gotovo do nulte
vrijednosti. Vrijednosti NO su prije ulaska u katalizator maksimalne po cijelom presjeku a

nakon izlaska iz SCR djela katalizatora smanjene na nulu.
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Maseni udio NO[-]

Maseni udio NH3[-] NH3 prije SCR katalizatora NO prije SCR katalizatora
0.0004 0.0007
0.00033333 0.00058333
0.00026667 0.00046667
0.0002 0.00035
0.00013333 0.00023333
6.6667e-005 0.00011667
0 0

NH3 poslije SCR katalizatora NO poslije SCR katalizatora

20

Slika 55. Prikaz masenog udjela NHz i NO po popreénom presjeku za Simulaciju_2 pri 0.4
sekundi

Iz Slika 55. se moze vidjeti da se vrijednosti NH3 za Simulaciju_2 na jednom dijelu presjeka
prije ulaska u SCR dio katalizatora razlikuje od ostalih (maksimalnih) vrijednosti. Na izlazu iz
SCR djela katalizatora situacija je sli¢na kao 1 u prethodnom slu€aju gdje su vrijednosti NH3
znatno smanjene, a na nekim dijelovima katalizatora dosize nulu. Vrijednosti NO su jednake
kao i u prethodnom sluc¢aju, gdje su prije ulaska u katalizator maksimalne po cijelom presjeku
a nakon izlaska iz SCR djela katalizatora smanjene na nulu. Gotovo isti trend dolaska i
pretvorbe ova dva plina prisutan je kod Simulacije_3, sto je vidljivo na Slika 56. Variranjem
veli¢inama kapljica dobiti ¢e se slicne vrijednosti u sva tri slucaja pri cemu ¢e vece kapljice

dati nesto ujednacenije vrijednosti NHs na ulazu.

Fakultet strojarstva i brodogradnje 66



Matija Martinjak Diplomski rad

Maseni udio NH3[] NHS3 prije SCR katalizatora NO prije SCR Katalizatora Maseni udio NO[]

30004 0.0007
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0.00013333 0.00023333
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NH3 poslije SCR katalizatora NO poslije SCR katalizatora

Slika 56. Prikaz masenog udjela NHs i NO po popre¢nom presjeku za Simulaciju_3 pri 0.4
sekundi

Maseni udio NH3[-] INHS3 prije SCR katalizatora INO prije SCR katalizatora Maseni udio NO[]

0.0004 0.0007
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0.00046667

0.00038
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0 L]

INH3 poslije SCR katalizatora NO poslije SCR katalizatora

Slika 57. Prikaz masenog udjela NHz i NO po popre¢nom presjeku za Simulaciju_4 pri 0.4
sekundi

Iz Slika 57. vidljivo da se pri bo¢nom ubrizgavanju kod Simulacije_4 vrijednosti NH3 prije
ulaska u SCR dio katalizatora razlikuju, gdje je po polovini poprec¢nog presjeka maseni udio
gotovo upola manji od maksimalnog. Nakon izlaska iz SCR djela katalizatora nesto vise
vrijednosti NHz smjestile su se u jednom djelu popre¢nog presjeka, dok je po ostatku presjeka
vrijednost jednaka nuli. Za razliku od ostalih simulacija, kod Simulacije_4 vrijednost NO
poslije SCR dijela katalizatora je na jednom dijelu presjeka razli¢ita od nule, $to upucuje na
neefikasnost pretvorbe, odnosno manjkavost ovakvog smjera ubrizgavanja. Kod Simulacije_5

I Simulacije_6 raspodjela masenog udjela NHz prije ulaska u SCR dio katalizatora, po
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popre¢nom presjeku je jednaka za obje simulacije; maksimalna vrijednost se ostvaruje gotovo
po cijelom presjeku. Nakon izlaska iz SCR djela katalizatora vrijednosti NH3 su takoder
jednake, nesto viSe vrijednosti su se smjestile u jednom djelu poprecnog presjeka, dok je po

ostatku presjeka vrijednost jednaka nuli.

Maseni udio NH3[] NHS3 prije SCR katalizatora NO prije SCR katalizatora Masent udio NOT]
0.0004 0.0007

0.00058333
0.00046667
0.00035
0.00023333
0.00011667
1]

0.00033333
0.00026667
0.0002
0.00013333
6.6667¢-005
0

NH3 poslije SCR katalizatora NO poslije SCR katalizatora

Slika 58. Prikaz masenog udjela NHz i NO po popreénom presjeku za Simulaciju_5 pri 0.4

sekundi

Maseni udio NH3[] NHS3 prije SCR katalizatora NO prije SCR katalizatora Masent udio NOE]
0.0004 0.0007
0.00033333 0.00058333
0.00026667 0.00046667
0.0002 0.00035
0.00013333 0.00023333
6.6667¢-008 0.00011667
0 0

NH3 poslije SCR katalizatora NO poslije SCR katalizatora

Slika 59. Prikaz masenog udjela NHs i NO po popre¢nom presjeku za Simulaciju_6 pri 0.4
sekundi
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4.4.  2d rezulati

U trenutku ubrizgavanja najvisu vrijednost NH3z daje Simulacija 2 , sto je vidljivo na Slika
60. Takoder se moze zamijetiti lagani pad koncentracije kod Simulacije_3 na duljini od 0.8
metara. Razlog tome je isklju¢ivo geometrija katalizatora kod koje dolazi do proSirenja, pa se
rastu¢i maseni udio NHz rasporeduje po znatno veéem prostoru, pri ¢emu dolazi do pada na
mjestu promjene geometrije. Slican trend vidljiv je i kod Simulacije_2, dok Simulacija_1 ne
prati takav trend. Razlog tome je veli¢ina Cestica, odnosno koncentracija NHs. Simulacija_3
pri tome ima najmanju veli¢inu Cestica koja najprije isparava, dok Simulacija_1 ima nesto
vecu veli¢inu Cestica koja ¢e poslije ispariti. Ovdje takoder valja uociti da Simulacija_4,
Simulacija_5 i Simulacija_6 uopée nemaju isti red veli¢ine kao preostale simulacije u ovoj
grupi, te se njihova vrijednost ne moze is€itati iz ovog grafa. Na Slika 61. vidljiv je sli¢an
trend porasta koncentracije NHz za 0.15, s time da Simulacija_3 ima najvisu koncentraciju
NH3 na odredenoj duljini presjeka, dok preostale simulacije imaju priblizno jednaku
raspodjelu koncentracije NH3z. NO se u ovoj usporedbi nije posebno promatrao iz razloga $to
njegov maseni udio skokovito padne na nulu u svim simulacijama, $to je ve¢ prethodno

objasnjeno.

Maseni udio NH3
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Slika 60. Koncentracija NH3z uzduz katalizatora pri 0.11 sekundi
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Maseni udio NH3
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Slika 61. Koncentracija NH3; uzduz katalizatora pri 0.15 sekundi

Slika 62. pokazuje nam sli¢an trend porasta koncentracije za sve simulacije, s tim da najvisu
koncentraciju NHz na odredenoj duljini presjeka ima Simulacija_1. Zatim je slijede
Simulacija_2, Simulacija_6 (koji ujedno ima i najvise vrijednosti NHz od 0.4m do 0.9 m),
Simulacija_5, Simulacija_3 pa Simulacija_4. Obzirom da se pri 0.4 sekunde ostvaruju vr$ne
vrijednosti koncentracije NHs, moze se zakljuditi da najbolju konverziju ostvaruje
Simulacija_1, zatim je slijedi Simulacija_2, Simulacija_6, Simulacija_5, Simulacija_3 pa
Simulacija_4. Takoder treba uociti da je veli¢ina Cestica kod Simulacije 1 najveca, a kod
Simulacije_3 najmanja, te je rezultat u bitnoj mjeri ovisio o tim vrijednostima. Za
Simulaciju_5 i Simulaciju 6 su dobivene sli¢ne vrijednosti, pa se moze zakljuciti da
protustrujno ubrizgavanje nije znacajno loSije od ubrizgavanja u smjeru strujanja dimnih

plinova.
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Maseni udio NH3
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Slika 62. Koncentracija NH; uzduz katalizatora pri 0.4 sekundi

Na Slika 63. vidljiv je slican trend porasta koncentracije HNCO za sve simulacije.
Predstavnici ,,grupe 2 Simulacija_6 i Simulacija_5 daju naviSe vrijednosti, dok predstavnici
»grupe 1 Simulacija_1, Simulacija_2 i Simulacija_3 daju neSto nize vrSne vrijednosti
HNCO. Simulacija_ 4 daje najnizu vrijednost HNCO, te se ve¢ prije ustanovilo da je to
najnepovoljniji slucaj za konverziju. Preostali slu¢ajevi iz ,,grupe 2 daju sli¢ne vrijednosti, te
se moze zakljuciti da smjer ubrizgavanja spreja nije iznimno vaZan. Razlog sli¢nim
vrijednostima kod Simulacije_5 i Simulacije 6 lezi u tome S§to je kod obadvije simulacije
jednaka veli¢ina kapljica, ali i u tome §to protustrujni smjer ubrizgavanja nema veliki utjecaj
jer sve kapljice koje struje protustrujno, prakticki trenutno promjene smjer kretanja i struje
gotovo jednako kao i kod Simulacije 6. Kod ,,grupe 1° moze se re¢i da najbolju konverziju
ostvaruje Simulacija_6 koji ima konstantnu veli¢inu kapljice. Ukoliko se zanemari slucaj sa
konstantom veli¢inom kapljice, moZe se reci da ¢e bolju konverziju ostvarivati ona simulacija

koja ima ve¢i srednji promjer distribucije kapljica.
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Maseni udio HNCO
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Slika 63. Koncentracija HNCO uzduz katalizatora pri 0.4 sekundi

Slika 64. prikazuje najveci pobjeg amonijaka iz katalizatora za sve simulirane slucajeve. Na
toj slici se vidi da sve simulacije osim Simulacije_5 imaju manje-vise jednak ,,ammonia slip*.
Ako se uzme u obzir da Simulacija_5 ima protustrujno ubrizgavanje, moze se zakljuciti da
promjena smjera ubrizgavanja ima znatan ucinak na koli¢inu amonijaka koja izlazi iz

katalizatora, a koji je takoder limitiran Euro 6 normom.

Pobjeg amonijaka

0.00006
0.00005
0.00004
0.00003
0.00002

0.00001

Slika 64. Ammonia slip (pobjeg NHs)
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5. ZAKLJUCAK

U radu je dan pregled problematike obrade dimnih plinova kao produkta izgaranja goriva za
potrebe u transportu i rjeSavanje s njima povezanih oneciséenja. Uvodno poglavlje pokazalo
je relativno dug povijesni razvoj kroz nekoliko desetljeca, od stvaranja kolektivne druStvene
odgovornosti za emisije iz sektora prometa, do postepenog uredivanja zakonskih i
podzakonskih aktova kako bi se industriji nametnulo njihovo smanjenje. Konacno su dani
zahtjevi na sve relevantne emisije iz cestovnog prometa definirani tzv. Euro standardima —
zakljucno s trenutno vaze¢im Euro 6 standardom. Kako upravo taj akt propisuje strogu
redukciju dusikovih oksida, prekursora za stvaranje fotokemijskog smoga, dokazanih iritansa
diSnog sustava i prekursora za kisele kiSe, njthovom smanjenju iz sektora cestovnog prometa
posvecen je ovaj rad.

Nadalje je opisana selektivna kataliticka redukcija kao jedna od najperspektivnijih metoda za
sprjeCavanje stvaranja dusikovih oksida kao i matemati¢ki modeli koji su temeljni alati za
funkcioniranje RDF-a. Kona¢no, srz ovoga rada predstavlja numericka simulacija procesa
ubrizgavanja uree gdje su prvo predstavljeni i validirani relevantni matematicki modeli koji
opisuju fizikalno-kemijske procese tijekom ubrizgavanja vodene otopine uree u struju vrucih
dimnih plinova. Rezultati dobiveni simulacijom ostvarili su relativno dobro slaganje s
eksperimentalnim mjerenjima 1 potvrdili valjanost matemati¢ckih modela implementiranih

unutar komercijalnog RDF programskog paketa FIRE.

Takoder se istraZio utjecaj smjera ubrizgavanja i veliine kapljica na realnoj geometriji
industrijskog katalizatora. Pri tome su promatrane dvije grupe simulacija, gdje se u jednoj
grupi razmatrala veli¢ina kapljica, a u drugoj grupi utjecaj smjera ubrizgavanja. Generalno se
moze zakljuciti da najbolje vrijednosti konverzije daje Simulacija 6 koji oznacava smjer
ubrizgavanja spreja u smjeru dimnih plinova, 1 konstantne veli¢ine kapljica od 100 um.
Takoder je pokazano da uvjerljivo najlosije vrijednosti daje Simulacija_4 koja oznacava bocni
smjeru ubrizgavanja spreja i konstantne veli¢ine kapljica od 100 pm. Iznimno vazno za
naglasiti je da smjer ubrizgavanja istosmjerno/protusmjerno nije pokazao neki ucinak na
konverziju. Usprkos tome, pobjeg amonijaka kod protusmjernog ubrizgavanja je znatno manji
nego kod istosmjernog, pri cemu treba naglasiti da je upravo pobjeg amonijaka reguliran Euro
6 normom. lako je protusmjerno ubrizgavanje jo§ u fazi istrazivanja, svakako bi trebalo
pridodati vaznost ovoj vrsti ubrizgavanja u budué¢em radu. Pritom bi se varirala veli¢ina
Cestica, ispitao bi se utjecaj polozaja sapnice na konverziju, kao i utjecaj geometrije na

protustrujno ubrizgavanje.
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