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Postavka XXVIII, 1. dio

Svaka pojedinacna stvar, ili svaka stvar koja je konacna i ima ograniceno
postojanje, moZe da postoji, i da bude odredena za delanje, samo ako je za
postojanje i za delanje odredena od drugoga uzroka, koji je, isto tako,
konacan, i ima ograni¢eno postojanje. A taj uzrok, sa svoje strane, moze da
postoji, 1 da bude odreden za delanje, samo ako je odreden da postoji i da
dela od drugoga uzroka, koji je takode konacan, i ima ograni¢eno postojanje.
I tako u beskonacnost.

Postavka XXXII, 1. dio
Volja ne moze da bude nazvana slobodnim, nego samo nuznim uzrokom.

Definicija VI, 2. dio
Pod stvarnoséu i savrSenstvom razumem jedno isto.

Postavka XXXV, 2. dio
Laznost se sastoji u oskudici saznanja, koju sadrze u sebi neadekvatne, ili
nepotpune i nejasne ideje.

Postavka XLIV, 2. dio
U prirodi razuma ne lezi da posmatra stvari kao slucajne nego kao nuzne.

Postavka XLVIIL, 2. dio
U duhu nema nikakve apsolutne ili slobodne volje, nego je duh opredeljen da
hoce ovo ili ono od uzroka, koji je takode opredeljen od drugoga, a ovaj opet
od drugoga, i tako u beskonacnost.

Primedba Postavke I1, 3. dio

[...] Sve ovo doista pokazuje da kako odluka duha tako i prohtev i
opredeljenje [determinacija] tela od prirode jesu istovremeni, ili, bolje, oni
su jedna ista stvar koju mi, kad se ona posmatra pod atributom misljenja i
kad se njime objasnjava, nazivamo odlukom, a kad se posmatra pod
atributom prostiranja, i kad se izvodi iz zakona kretanja i mira, nazivamo
opredeljenjem; [...] - Dakle, oni koji veruju da govore, ili da Cute, ili da rade
nesto iz slobodne odluke duha, ti sanjaju otvorenih ociju.

(Baruch de Spinoza,
Etika, geometrijskim redom izlozena i u pet delova podeljena)
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PREDGOVOR 1

PREDGOVOR

Ovaj je rad nastao kao daljnji razvoj matematickog modela procesa u lozistu generatora pare,
prethodno postavljenog u magistarskom radu, pokuSavaju¢i popraviti upravo jedan od
njegovih dijelova koji su najviSe zahtijevali poboljSanje: model izgaranja. Potreba za
uzimanjem u obzir detaljnih mehanizama izgaranja, radi mogucnosti proracuna nastanka
polutanata, te poteskoce pri rjeSavanju takvih modela na nacin koji se pruzao kao prirodan
slijed stvari u numerickoj dinamici fluida, sve je to dalo impulsa za ideju na kojoj se osniva
ovaj rad. Metoda razvijena u radu, bazirana na modeliranju svakog pojedinog kontrolnog
volumena kemijskim reaktorom, ima izrazito veliku potrebu za kompjuterskom snagom. Ali
eksponencijalni razvoj racunala kojeg smo svjedoci zadnje dvije dekade, gotovo da nas drzi u
uvjerenju da ¢e ono §to se prilikom izrade ovoga rada Cinilo neprakti¢nim, za svega koju
godinu postati svakodnevna praksa u numeri¢koj dinamici fluida.

Ovom bih prilikom Zelio zahvaliti mentoru profesoru dr.sc. Zeljku Bogdanu, kao i svima koji
su mi pomogli savjetima ili diskusijama u izradi ovoga rada. Osim toga zelio bih spomenuti i
suprugu Irenu Ladiku, koja je prezivjela sve stranice ove disertacije, pojedinacno.
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SAZETAK

Izgraden je matematicki model produkcije NOy i drugih polutanata prilikom izgaranja
prirodnog plina u loziStu generatora pare. Na predmijeSanu smjesu prirodnog plina i zraka
primijenjen je homogeni model strujanja. Kineticki sistem izgaranja prirodnog plina ukljucuje
dva glavna reaktivna lanca, direktnu oksidaciju metana i indirektnu preko rekombinacije
metilnih radikala 1 oksidacije etana. Sistem produkcije duSi¢nih oksida obuhvaca
neravnotezni Zeldovichev mehanizam te nastanak dusik (II) oksida preko dusik (I) oksida.
Izgaranje metana u zraku predstavljeno je sistemom od 143 elementarne reakcije u kojem
sudjeluje 31 kemijska vrsta.

PredloZen je postupak povezivanja raunanja brzina produkcije kemijskih vrsta rjeSavanjem
kinetickog modela integracijom sistema obi¢nih diferencijalnih jednadzbi s racunanjem
prijenosa topline i mase metodom kontrolnih volumena. Postupak pretpostavlja da se
kontrolni volumen moze predstaviti kemijskim reaktorom u kojem se na ulazu (tj. na
pocetku) nalazi smjesa ¢ije je stanje opisano izlaznim stanjem iz uzvodnih kontrolnih
volumena. Iz promjena koncentracija i temperature tijekom zadrzavanja u kontrolnom
volumenu (kemijskom reaktoru) racunaju se brzine produkcije i volumenski toplinski tok
izgaranjem. Kineticki sistem, predstavljen sistemom obicnih diferencijalnih jednadzbi,
izrazito je krut, te je stoga rjeSavan Gearovom metodom, a promjene temperatura, koja se
mijenja u zavisnosti od koncentracija kemijskih vrsta, raCunaju se implicitno iz specifi¢nih
molarnih entalpija formacije smjese.

Model prijenosa topline i mase rjeSavan je metodom kontrolnih volumena, gdje je rasprezanje
tlaka 1 brzina nacinjeno prema modifikaciji uobicajenih metoda, a za rjeSavanja matrice
sistema primijenjen je linijski Gauss-Seidel postupak, ubrzan metodom viSemrezne aditivne
korekcije (multigrid). Turbulencija je modelirana pomoc¢u Prandtlove duljine puta mijeSanja,
a utjecaj turbulencije na izgaranje je zanemaren. Duljina puta mijeSanja propisuje se kao
geometrijska znaCajka u ovisnosti o tipu strujanja. Prijenos topline zraenjem raCunat je
zonalnom metodom, ¢ije dvije varijante su ugradene u model: Hottelova i Monte Carlo.

Kineti¢ki model testiran je na jednostavnom primjeru izgaranja smjese vodika i kisika za koji
se mogu naci rezultati u literaturi. Sprega modela prijenosa topline i mase u lozistu i
kinetickog modela usporedena je s rezultatima mjerenja dobivenim na eksperimentalnom
lozi$tu u IJmuidenu.
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SUMMARY

The mathematical model of NOy and other pollutants production in the steam generator
furnace fueled by natural gas was devised. The premixed flame is considered to be mainly
kinetically controlled. The kinetic system of natural gas combustion includes two main
reactive chains, direct methane oxidation and indirect, through recombination of methyl
radicals and consequent ethane oxidation. Nitrogen oxides production comprises of
nonequilibrium Zeldovich, nitrogen dioxide and nitrous oxide mechanisms. The combustion
of methane in air is represented by 31 chemical species taking part in 143 elementary
reactions.

An algorithm of coupling the calculation of production rates by the integration of the system
of ordinary differential equations with the calculation of the heat and mass transfer by the
control volume method was advised. The algorithm assumes that the control volume can be
represented by the chemical reactor whose initial conditions are set by the state of the upwind
control volumes. The production rates and heat source are calculated from the change of
chemical species mass fractions and the mixture temperature during the time the mixture
spends in the control volume.

Transport phenomena are solved by the control volume method. Modifications of usual
methods for decoupling of pressure and velocity equations are applied, and line Gauss-Seidel
method accelerated by additive correction multigrid is used as a solver. Prandtl mixing length
method is applied to turbulence modeling in transport phenomena, while the influence of
turbulence on combustion was neglected. Mixing length is proscribed as geometry flow type
dependent. Radiative heat transfer is solved by zone method, either by Hottel or Monte Carlo,
both variants being implemented in the model.

Kinetic model was tested on combustion of hydrogen in oxygen, for which the results could
be obtained in the literature. The coupling of the heat and mass transfer in the furnace with
the combustion model was compared with the results obtained from the experimental furnace
in Jmuiden.
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1. UVOD

Svrha ovog rada je izgradnja modela produkcije NOy i drugih polutanata prilikom izgaranja
prirodnog plina u lozi§tu generatora pare. Prirodni plin se sve ¢eS¢e koristi u zadnje vrijeme
za dobivanje elektricne energije zbog mogucénosti povecanja efikasnosti procesa pretvorbe
energije kogeneracijom, lakSe prilagodbe procesa izgaranja sve stroZzim ekoloSkim propisima,
te zbog sve vece dostupnosti kao posljedica izgradnje magistralnih panevropskih plinovoda.

Matematicko modeliranje pojava u loziStu generatora pare, koje obuhvacaju prijenos topline i
mase te izgaranje (dakle strujanje smjese goriva, zraka, dimnih plinova te citavog niza
nestabilnih kemijskih vrsta, njihovog medusobnog reagiranja i pretvaranja kemijske energije
u toplinsku, te prenosenje te topline konvekcijom, kondukcijom i zracenjem na hladene
zidove lozista), pocelo je razvojem modela u kojima su pretpostavljene prosjecne vrijednosti
fizikalnih veli¢ina po Ccitavom loziStu te trenutno mijeSanje kemijskih vrsta [1], npr.
normativna metoda [2]. Takvi modeli daju samo grubu sliku procesa u obliku prosjecnih
iznosa temperature plina i prosjecnog toplinskog toka na stijenke, ali ne treba podcjenjivati
njihovu vrijednost pri rjeSavanju vaznih inzZenjerskih problema poput proracuna toplinske
bilance lozista. Kako se temelje na velikoj koli¢ini empirijskog znanja njihova je primjena
vezana za pojedini objekt. Distribucija temperature dimnih plinova, o kojoj npr. ovisi
produkcija NOy, te distribucija toplinskih tokova ne moze se proraunati pomocu ovih
modela. Daljnji razvoj matemati¢kog modeliranja loziSta uvodi vertikalnu podjelu na zone u
kojima se podrazumijevaju prosjecne vrijednosti fizikalnih veli¢ina [3], Sto je poboljSalo
kvalitetu rezultata. Pregled ovih modela dan je u [4]. Razvojem numericke dinamike fluida i
metoda za rjeSavanje viSedimenzionalnih elipticnih problema strujanja postalo je moguce
izraunati distribucije fizikalnih veli¢ina u lozistu [5-12]. Problem koji se javio je iznalazenje
optimalnog matematickog modela koji bi dovoljno detaljno i dovoljno opéenito obuhvatio
fizikalne 1 kemijske procese koji se odvijaju u lozistu u cilju dobivanja Zeljenih rezultata (bilo
distribucije toplinskih tokova ili produkcije NOy), a da bi jos§ uvijek takav model bio rjesiv
raspolozivim racunalima.

Pri izgaranju plinovitog goriva u loZiStu generatora pare usporedno se odvija viSe lanaca
reakcija. Svaka pojedina reakcija sastoji se od cijelog niza elementarnih medureakcija.
Izgaranje metana odvija se preko dva glavna paralelna lanca. Jedan nastaje postepenim
odbacivanjem atoma vodika, a drugi rekombinacijom dvaju metilnih radikala CH3; u
molekulu etana (C2Hsg), te opet postepenim gubitkom atoma vodika. Paralelno s izgaranjem
metana nastaju dusicni oksidi i to u nekoliko lanaca. Sve elementarne reakcije su dvosmjerne,
a pretezitost jednog od dvaju smjerova ovisi o temperaturi i koncentracijama pojedinih
kljuénih kemijskih vrsta. O temperaturi ovisi i1 utjecaj koji pojedina elementarna reakcija ima
na ostale procese u loziStu. Izgaranje metana u zraku moguce je predstaviti vrlo velikim
rasponom modela, kako po broju elementarnih reakcija, tako i po broju kemijskih vrsta koje
su uzete u obzir. Tako na primjer Miller [13] navodi sistem od 234 reakcije 1 47 kemijskih
vrsta. Medutim, vecina autora koji modeliraju prijenos topline i mase u loZziStu (ili opéenito u
komori izgaranja) koriste pojednostavljeni model izgaranja koji podrazumijeva jednostepenu
reakciju reaktanti — produkti [5], tj. globalni model, uz rudimentarno modeliranje nastanka
dusicnih oksida. Ponekad se primjenjuje 1 dvostepeni model izgaranja [14, 5]. Globalni ¢e
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model izgaranja dati dobre rezultate kada se promatra generiranje topline i njeno prenosenje
na stijenke.

Detaljni modeli izgaranja metana u zraku [13, 15-25] uglavnom se primjenjuju na tzv. model
dobro izmijeSanog kemijskog reaktora (engl. well stirred reactor). U njemu se pretpostavlja
prosjecna vrijednost svih veli¢ina po ¢itavoj domeni, te zanemaruje utjecaj strujanja. Pokusaj
sprezanja strujanja i kemijske kinetike napravili su Madsen i Sincovec [26] u metodi
PDECOL, ali ta metoda je ograni¢ena na jednodimenzionalni slu¢aj. Oni transformiraju
transportne parcijalne diferencijalne jednadzbe u sistem obic¢nih diferencijalnih jednadzbi
tako da svaku parcijalnu diferencijalnu jednadzbu za svaki kontrolni volumen zamjenjuju
jednom obi¢nom diferencijalnom jednadzbom po vremenu.

Prednosti primjene prije spomenutog jednostepenog globalnog modela izgaranja su velike
obzirom na njegovu jednostavnu implementaciju. Taj model daje dobre rezultate pretvorbe
kemijske energije u toplinsku, te je Cesto koriSten i testiran na raznim objektima. Medutim,
globalni model izgaranja treba nekako postaviti za svaki pojedini sastav goriva, $to se npr.
moze napraviti eksperimentalnim putem. Osim tog nedostatka, ovaj model ne opisuje
produkciju dusi¢nih oksida i ugljik (II) oksida, najznacajnijih zagadivaca koji nastaju
prilikom izgaranja plinovitog goriva.

Kao pokusaj otklanjanja potonjeg nedostatka globalnog modela Zeldovich [13] je predloZzio
raCunanje produkcije NO na temelju ravnoteznih koncentracija radikala O i OH te
temperature. Taj pristup obuhvaca najznacajniji lanac nastanka termickog dusik (II) oksida,
ali kod plamena bogatih kisikom daje precijenjene rezultate [13]. Stoga je za proracun
produkcije NO neophodno uracunati utjecaj neravnoteznih koncentracija slobodnih radikala.
Kako koncentracije slobodnih radikala, O, H, OH, N, zbog svoje vrlo velike reaktivnosti
kontroliraju brzinu odvijanja procesa izgaranja, potrebno je pri modeliranju nastanka
termickog NO ukljuciti Citav kineticki mehanizam izgaranja metana. Kinetiku odredenog
sistema reakcija je moguce prikazati kao sistem obi¢nih diferencijalnih jednadzbi, gdje se za
svaku kemijsku vrstu u sistemu postavlja odgovarajuca obi¢na diferencijalna jednadzba, ¢iji
pribrojnici odgovaraju reakcijama u sistemu.

Poznavanje koncentracija slobodnih radikala i utjecaja kemijske neravnoteze daje uvid u
emisiju Stetnih sastojaka prilikom sagorijevanja plinovitog goriva u loZiStu generatora pare.
Zato je potrebno povezati proracun prijenosa topline i mase s proracunom kinetike izgaranja
plina. Racunanje prijenosa topline i mase [27] svodi se na podjelu domene na odredeni,
kona¢ni broj kontrolnih volumena s uprosjeenim vrijednostima relevantnih fizikalnih
veli¢ina, integraciju transportnih jednadzbi modela po svakom od kontrolnih volumena, te
rjeSavanje rezultiraju¢eg sistema algebarskih bilan¢nih jednadzbi. Tako definiran kontrolni
volumen podsjeca na model dobro izmijeSanog kemijskog reaktora. Medutim, raunanje je
kinetike izgaranja primjenom modela kemijskog reaktora na svaki kontrolni volumena vrlo
zahtjevan postupak obzirom na kompjutersko vrijeme i na stabilnost postupka. Potrebno je
definirati nacin na koji se taj model spreze s modelom strujanja: pocetne uvjete, vrijeme
integracije, produkciju kemijskih vrsta te volumenski toplinski tok osloboden izgaranjem.

Kako su iznosi brzine produkcije za pojedine kemijske vrste nekoliko redova veli¢ine ve¢i od
konvektivno-difuzivnih prinosa, uklapanje izgaranja na nacin kako to predlaze Patankar [27]
dovodi do globalne nestabilnosti numerickog postupka [28]. Pokazalo se da, prilikom
rjeSavanja sistema s ve¢im brojem kemijskih vrsta i reakcija, brzina produkcije predstavlja
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izvor nestabilnosti cjelokupnog sistema i da je vrlo teSko posti¢i konvergenciju iterativnog
postupka rjeSavanja. Kemijska kinetika izgaranja je vrlo brzi proces u kojem je kemijska
neravnoteza vazan Cinilac. Zbog svega toga se nametnula potreba pronaci nacin sprezanja
modela kemijskog reaktora i modela prijenosa topline i mase. Primjena modela kemijskog
reaktora omogucuje racunanje brzine produkcije odjednom za sve kemijske vrste $to je
znacajno za poboljSanje stabilnosti postupka.

U literaturi je problem nestabilnosti zamijeen [27]. Vos [28] je za difuzivni plamen
predlozio rasprezanje proracuna prijenosa topline i mase od proracuna kemijske kinetike na
taj nacin da se prvo rijese transportne jednadzbe kemijskih vrsta uz pretpostavku zanemarenja
brzine produkcije, a da se utjecaj izgaranja na distribuciju kemijskih vrsta u sistem unese
rjeSavanjem kineti¢kog modela predstavljenog sistemom obi¢nih diferencijalnih jednadZzbi.

Rjesenje transportnih jednadzbi kemijskih vrsta uz takvu pretpostavku daje konstantne
distribucije masenih udjela jednake ulaznim rubnim uvjetima. Pocetne vrijednosti masenih
udjela u prethodnom izrazu su uvijek iste za sve kontrolne volumene, $to nikako ne odgovara
stvarnosti u slucaju predmijeSanog plamena. Prilikom rjeSavanja difuzivnog plamena, dakle
takvog u kojem gorivo i oksidant nisu predmijeSani, izgaranje se odvija u zoni difuzivnog
mijesanja tih dviju struja te ¢e takav pristup dati zadovoljavajuce rezultate. Medutim, u
slu¢aju rjeSavanja predmijeSanog plamena taj bi pristup dao rezultate sa znacajno
precijenjenom temperaturom, jer bi jedno te isto gorivo izgaralo uvijek iznova, te bi se
rezultati znacajno razlikovali obzirom na broj kontrolnih volumena.

Hipoteza

U ovoj se disertaciji predlaze postupak povezivanja racunanja brzina produkcije kemijskih
vrsta rjeSavanjem kinetickog modela integracijom sistema obi¢nih diferencijalnih jednadzbi s
raCunanjem prijenosa topline i mase metodom kontrolnih volumena. PredloZeni postupak
pretpostavlja kontrolni volumen kao kemijski reaktor. Na njegovom se ulazu nalazi smjesa
stanja opisanog izlaznim stanjem iz uzvodnih kontrolnih volumena. Te ulazne vrijednosti
predstavljaju pocetne uvjete. Iz promjena koncentracija kemijskih vrsta i temperature tijekom
zadrzavanja u kontrolnom volumenu (kemijskom reaktoru) racunaju se brzine produkcije
kemijskih vrsta 1 volumenski toplinski tok koji se oslobada izgaranjem. lako postupak trpi od
problema sa stabilnosc¢u, ipak je dobiven konzistentan, stabilan 1 konvergiraju¢i mehanizam
rjeSavanja modela procesa u loziStu generatora pare. On obuhvaca detaljan model izgaranja,
te je kompatibilan s metodom kontrolnih volumena. Dobiveni rezultati sadrzavaju
koncentracije NOy i CO na izlasku iz lozista, kao i njihove distribucije po lozistu. Takav
matematiCki model loZiSta generatora pare predstavlja jaki alat u proucavanju mehanizama
nastanka kemijskih spojeva koji zagaduju okolinu, §to omogucuje osmisljavanje postupaka
smanjivanja njihove produkcije.

Metodika sprezanja

Prilikom modeliranja procesa u lozistu treba posvetiti paznju nekolicini znacajnih fizikalnih
mehanizama. Odabir zadovoljavaju¢eg modela za svaki od njih moze biti od presudne
vaznosti za kvalitetu rezultata. Kod modeliranja strujanja viSekomponentne smjese treba
voditi ra¢una da pojedine komponente mogu imati razli¢itu mehaniku gibanja. Ako pojedine
komponente imaju znacajno razli¢ita termodinamicka svojstva, kao $to je na primjer u slucaju
dvofaznog strujanja, tada ¢e za svaku takvu komponentu biti potrebno postaviti zasebne
jednadzbe koli¢ine gibanja [26]. Postoji €itav niz takvih modela koji se skupnim imenom
nazivaju sklizni modeli [5]. Medutim, ako sve komponente imaju sli¢na termodinamicka
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svojstva (istog reda veli¢ine), kao Sto je slucaj kod izgaranja plina, ili ako jedna od
komponenata sa znacajno razli¢itim svojstvima predstavlja samo mali dio smjese, uobicajeno
je pretpostaviti da im je mehanika gibanja ista, $to znac¢i da su brzine svih komponenata
jednake te se raCunaju samo brzine smjese. Takav se model naziva homogeni model strujanja
1 primijenjen je u ovom radu.

Pristup modeliranju izgaranja znacajno ovisi i o nacinu mijeSanja goriva i oksidanta pri
ulasku u loziste [26, 5], prema tome da li je gorivo uSlo u loziSte ve¢ pomijeSano s
oksidantom ili je do mijeSanja doSlo tek u loziStu. Razlikuju se dva tipa plamena u zavisnosti
od procesa koji najznacajnije djeluje na brzinu izgaranja, da li kemijska kinetika ili difuzija
mase. Kineticki plamen [29] ovisi prvenstveno o brzini izgaranja, te se pojavljuje pri
izgaranju ve¢ predmijeSane smjese goriva i oksidanta. Za difuzivni plamen [16, 30-34] se
moze pretpostaviti da najviSe ovisi o procesu mijeSanja goriva i oksidanta, Sto je znaCajnije
sporiji proces od kinetike izgaranja. Takav ¢e plamen nastati kada se gorivo i oksidant
mijesaju tek nakon ulaska u loziSte. Vecina autora se ograni¢ava samo na jedan od ova dva
tipa plamena. Model difuzivnog plamena podrazumijeva da do izgaranja dolazi samo na
fronti plamena, te da je u tome podrucju reakcija momentalna odnosno brzina reakcije
beskonacna. Time se transportne jednadzbe kemijskih vrsta zamjenjuju samo jednom
transportnom jednadzbom udjela smjese (engl. mixture fraction). Medutim, model difuzivnog
plamena ne moze predvidjeti $to se dogada s predmijeSanim plamenom, kod kojeg je smjesa
goriva i oksidanta na izlasku iz gorionika relativno hladna. Mjesto fronte plamena ne ovisi o
mjestu mijeSanja struje goriva i oksidanta, ve¢ o mjestu gdje dolazi do zapaljenja plamena
koje je uvjetovano prijenosom topline i mase.

S druge strane, ako model kineti¢kog plamena sadrzi model turbulentne difuzije mase, takav
model moze obuhvatiti i plamen koji je prvenstveno uvjetovan mijeSanjem goriva i oksidanta.
To je znacajna prednost kinetiCkog modela. Mana mu je u tome S$to za razliku od modela
difuzivnog plamena, gdje je modeliranje meduzavisnosti turbulencije i izgaranja sasvim
uobicajena praksa, ili dodavanjem neke od funkcija gustoée vjerojatnosti (engl. probability
density function, pdf, [26, 35-38]), ili pretpostavljanjem povrSine plamena (engl. flamelet
model, [31, 34]), u modelu kinetickog plamena nema jasnog puta. NajceS¢e primjenjivan
(engl.) Eddy Break-Up model [39, 40] uopce ne daje vezu brzine izgaranja s kinetikom nego
isklju¢ivo s turbulentnim transportnim veli¢inama, daje sasvim nefizikalne rezultate uz
stijenku, te prati samo udio smjese, dakle ograniCen je na globalni model izgaranja. Sli¢an je i
statisticki model Braya i Mossa [41] koji takoder podrazumijeva jednostepeno izgaranje bez
uzimanja u obzir medureakcija. Oni u [14] doduse model prilagoduju dvostepenom izgaranju
propana, prvo u vodik i ugljik (IT) oksid, a tek onda u kona¢ne produkte, ali niti s time ne
uzimaju u obzir proracun produkcije duSicnih oksida u ovisnosti o neravnoteznoj
koncentraciji slobodnih radikala.

Kako se koncentracije kemijskih vrsta mijenjaju znacajno razli¢itim brzinama kineticki
sistem ima veliki raspon vremenskih konstanti. Matematicki je taj sistem predstavljen
sistemom obi¢nih diferencijalnih jednadzbi. Moze se dogoditi da numericko rjeSenje
dominantno zavisi upravo o kemijskim vrstama s najkra¢im vremenskim konstantama, ¢ak i
onda kad su koncentracije tih vrsta zanemarive. To 1 jest inherentno lancima reakcija da su
najzavisnije od brzine intermedijarnih reakcija, iako u njima nastaju vrste koje su cesto
sasvim zanemarivih koncentracija. Takvi se sistemi nazivaju krutima te se pregled metoda za
njihovo rjeSavanje moze naci u [26]. Za rjeSavanje sistema obicnih diferencijalnih jednadzbi



1.UVOD 8

koji predstavlja kineticki sistem izabrana je Gearova metoda [42], primijenjena u [28] takoder
na modelu izgaranja.

Sistem egzotermnih reakcija kakav je izgaranje plina izrazito je neizoterman, te je stoga
trebalo razviti postupak ra¢unanja temperature paralelno s rjeSavanjem sistema diferencijalnih
jednadzbi koji opisuje kemijsku kinetiku. Egzotermni procesi oslobadaju energiju, tj.
kemijska energija prelazi u toplinsku. Klasi¢an inZenjerski pristup preko ogrjevnih moci
pojedinih kemijskih vrsta [43] nije primjenljiv jer podrazumijeva da se kemija promatra kao
globalni model te da se reakcije odvijaju izmedu definirane pocetne i konacne temperature.
Stoga je primijenjen uvrijezeni postupak u modeliranju kemijske kinetike [26, 28, 44] prema
kojem se temperatura racuna implicitno iz specifi¢nih molarnih entalpija formacije.

Integracija reaktivnog sistema predstavljenog sistemom obi¢nih diferencijalnih jednadzbi
zahtjeva poznavanje pocetnih vrijednosti koncentracija kemijskih vrsta i temperature za svaki
od kontrolnih volumena. Te je vrijednosti potrebno propisati. Sprezanje sistema reakcija s
modelom strujanja u njegovoj diskretiziranoj varijanti, nudi rjeSenje. Uzece se da ulazne
vrijednosti u jedan kontrolni volumen odgovaraju izlaznim vrijednostima iz prethodnog
kontrolnog volumena. Problem je kako to uliniti za trodimenzionalni slucaj, te kako se
postaviti prema pojavi bifurkacije uzrokovane determiniranim kaosom. U [28] ovaj se
problem zaobilazi tako da se kinetika sasvim raspreze od strujanja, ¢ime se dobiva model
primjenljiv jedino na difuzivni plamen, a ne na predmijeSani kineticki plamen. Ova
disertacija nudi metodu sprezanja, primjenljivu na kineti¢ki plamen, koja s jedne strane ima
fizikalno opravdanje, a s druge strane, unato¢ problemima sa stabilnoS¢u, zadrzava
mogucénost rjesivosti za relativno veliki raspon uvjeta.

Metoda sprezanja kinetiCkog kemijskog modela predstavljenog sistemom obi¢nih
diferencijalnih jednadzbi 1 modela prijenosa topline i mase predstavljenog sistemom
parcijalnih diferencijalnih jednadzbi neminovno donosi probleme oko stabilnosti. PredloZeno
je viSe postupaka stabilizacije da bi se model procesa u lozistu uopée mogao rijesiti. Glavni
uzrok nestabilnosti postupka sprezanja su bifurkacione pojave. Sprezanje ide preko pocetnih
uvjeta kinetickog sistema, koji je izrazito o njima ovisan, te pri malim promjenama znacajno
mijenja ponaSanje. Ova disertacija navodi tehnicke zahvate koji ¢e smanjiti utjecaj
bifurkacije, ali ih ne objasnjava.

Numericka procedura rjeSavanja transportnih procesa

Parcijalne diferencijalne jednadzbe koje opisuju model prijenosa topline i mase rjeSavaju se u
praksi numeri¢ke dinamike fluida [45] (engl. computational fluid dynamics, CFD) uglavnom
metodom konacnih elemenata [46] te metodom kontrolnih volumena. Metoda kontrolnih
volumena je za sada prikladnija za simulaciju procesa izgaranja [47]. Osim toga znacajno je
jednostavnija za primjenu od metode kona¢nih elemenata. Kako metoda numeri¢kog
rjeSavanja prijenosa topline i mase nije predmet ove disertacije, nego samo sredstvo
rjeSavanja modela, iz prije je navedenih razloga primijenjena metoda koja se pokazala
prikladnijom za jednostavniju implementaciju modela kinetike izgaranja. To je metoda
kontrolnih volumena. Primjena iznesenog postupka sprezanja modela kemijske kinetike s
modelom prijenosa topline i mase moguca je i za metodu konacnih elemenata. Metoda
kontrolnih volumena koju su razvili Spalding i njegovi suradnici [48] temelji se na integraciji
relevantnih transportnih jednadzbi po kontrolnom volumenu, $to je opisano u [27].
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Zbog spregnutosti parcijalnih diferencijalnih jednadzbi koje predstavljaju model strujanja
(brzina i tlak) razvijani su posebni algoritmi koji omoguéavaju rjeSavanje ovog sistema.
Medu poznatije spadaju algoritam razvijen za metodu SIMPLE [48] te od istih autora kasnije
ponuden postupak SIMPLER [49]. Znacajan je i algoritam PISO [50] ¢ija se usporedba s
prethodnim za razne situacije moze na¢i u [51]. U ovoj je disertaciji primijenjena
kombinacija navedenih metoda Sto je podrobno objasnjeno u [52].

Numericki postupci za rjeSavanje sustava linearnih algebarskih jednadzbi, koji je rezultat
integriranja diferencijalnih jednadzbi po konacnom broju kontrolnih volumena, vrlo su brojni.
U ovoj disertaciji je za rjeSavanja matrice sistema primijenjen iterativni linijski Gauss-Seidel
postupak [27] ubrzan metodom viSemrezne aditivne korekcije (multigrid, [53-55]).

Modeliranje turbulencije

Strujanje fluida je inherentno trodimenzionalno i nestacionarno, neovisno o rubnim uvjetima,
zbog nestabilnosti do koje dolazi kada utjecaj viskoznih naprezanja postane mali. lako je
moguce analiti¢ki opisati 1 numericki rjeSavati takvo nestabilno strujanje primjenom direktne
numeri¢ke simulacije [56-58], takav bi pristup bio sasvim neracionalan kada su predmet
interesa pojave Cija su karakteristicna vremena i1 duljine znacajno veca od onih najmanjih
turbulentnih vrtloga. Utjecaj turbulencije se ne smije zanemariti, ali ga se moze modelirati. U
modelima koji se koriste u praksi fizikalne se veliCine usrednjavaju, te se zatim racunaju
obzirom na relevantna karakteristicna vremena i1 duljine, a utjecaj se vrtloga ¢ija su
karakteristicna vremena i duljine manje, modelira, uglavnom prema Boussinesqovoj hipotezi.
Postoji u literaturi veliki broj na¢ina na koji se dobivene korelacije modeliraju, Ciji se pregled
moze nac¢i u [59, 5, 60], a ovdje se mogu spomenuti samo najc¢esce: model Prandtlove duljine
puta mijesanja [61], k- model [62] i model Reynoldsovih naprezanja. U zadnje vrijeme
uzimaju maha 1 modeli bazirani na racunanju velikih vrtloga (engl. Large Eddy Simulation)
[63-65] a modeliranju manjih vrtloga nekim od modela.

Za potrebe proracuna najinteresantnijih veli¢ina u loziStu za tehnicku upotrebu, toplinskih
tokova 1 temperatura, bila bi sasvim neracionalna primjena zahtjevnog pristupa turbulenciji
poput direktne numeriCke simulacije, simulacije velikih vrtloga ili modela Reynoldsovih
naprezanja. Medutim, obzirom na kinetiku izgaranja, zbog njene izrazito lokalne prirode,
upravo bi direktna numericka simulacija bila idealna. Takav je pristup za sada neostvariv, ali
treba predvidjeti, obzirom na rast kompjuterske moci, njegov potencijalan razvoj. Kako su sa
stajaliSta kemijske kinetike svi ostali pristupi podjednako neprikladni, primijenjen je
najjednostavniji model koji barem daje dobre rezultate obzirom na toplinske tokove i
temperature. Model Prandtlove duljine puta mijeSanja pokazao se s te strane zadovoljavajuéi,
a kako s druge strane nema gotovo nikakve dodatne zahtjeve za procesorskim vremenom i
memorijom, primijenjen je u ovoj disertaciji. Duljina puta mijeSanja mora se medutim
propisivati 1 to je jedan od najznacajnijih nedostataka ovoga modela. Prednosti su modela, za
onoga koga strujanje ne zanima detaljno, medutim velike. Ne racuna se nikakva dodatna
jednadzba Sto znacajno Stedi procesorsko vrijeme 1 memoriju, a ako je jedan smjer strujanja
prevladavaju¢i nad drugima, $to je djelomi¢no slucaj u lozistu, ova metoda daje dobre
rezultate. Duljina puta mijeSanja propisuje se kao geometrijska znacajka u ovisnosti o tipu
strujanja.

Prijenos topline zracenjem

lako prijenos topline zracenjem nije u uskoj vezi s modeliranjem detaljnog kineti¢kog
reaktivnog sistema izgaranja plina u loziStu, zbog svoje se vaznosti za distribuciju
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temperature u loziStu njegovo modeliranje u ovoj disertaciji ne moze izbje¢i. Kako je
izgaranje izrazito neizotermalna pojava, prijenos topline (tj. njeno odvodenje iz podrucja
plamena) je od presudnog znacaja za sam proces.

Razvijen je niz razli¢itih metoda za proracun izmjene topline zraenjem koje se mogu svrstati
u nekoliko grupa i ¢iji je pregled dan u [5]. Fluksne metode [66] prilagodavaju racunanje
prijenosa topline zraCenjem prirodi transportnih jednadzbi, uz cijenu gubitka dijela
informacije. Hottelova zonalna metoda [67, 1] je analiti¢ka, deterministicka metoda koja za
razliku od fluksnih metoda ne zanemaruje dio zracenja, ali je vrlo zahtjevna obzirom na
kompjutersko vrijeme, te postavlja ograni¢enja u generiranju mreze i izrazito se komplicira
prilikom uzimanja u obzir sivih zidova. Nekoliko je autora [68-69] umjesto integriranja
Hottelovih povrsina direktne izmjene predlozilo statisticki pristup Monte Carlo metodom.
Metoda se bazira na pracenju zraka S§to ju €ini prirodnom u racunanju prijenosa topline
zraenjem jer time zahvaca samu prirodu zracenja. Ugradnja sive stijenke ili komplicirane
geometrije gotovo da ne utjeCe na kompjutersko vrijeme, iako je metoda za mali broj
kontrolnih volumena relativno neefikasna. Lockwood i Shah [70] razvili su metodu
diskretnog transfera, kombinaciju izmedu zonalnog i fluks pristupa primijenivsi fluks metodu
za proracun izmjene topline zracenjem izmedu bliskih zona, a zonalnu metodu za proracun
izmjene izmedu dalekih zona. Treba jo§ navesti i metodu diskretnih ordinata koja je
predlozena [71] s namjerom da se maksimalno prilagodi metodi kontrolnih volumena.

Usporedbom rezultata iz [72] 1 [73] moze se zakljuciti da je zonalna metoda osjetljivija na
koncentraciju apsorbirajuc¢ih plinova od fluks metode za Citav red veli¢ine. Smatralo se da je
visoka to¢nost proracuna prijenosa topline zracenjem prilikom modeliranja procesa u loZiStu
generatora pare kljucna, te da je stoga zonalni pristup optimalan. U model su ugradeni i
Hottelov i Monte Carlo pristup racunanja povrsina direktne izmjene medu zonama, s time da
je prethodni ograni¢en na crne povrsine i aproksimaciju realnog plina jednim sivim plinom,
dok potonji ukljucuje i sive povrSine te aproksimaciju realnog plina modelom tri siva plina.

Rezultati

Kineticki model je testiran na jednostavnom primjeru izgaranja smjese vodika 1 zraka za koji
postoje rezultati objavljeni u literaturi. Takav je model (model kemijskog reaktora) zatim
primijenjen i na izgaranje prirodnog plina i zraka.

Kako je model prijenosa topline i mase u loziStu ve¢ testiran u prethodnom radu [52] ovdje ¢e
se smatrati da taj dio modela daje sam za sebe zadovoljavajuce rezultate. Testirana je
medutim sprega izmedu kinetickog modela 1 modela prijenosa topline 1 mase s rezultatima
mjerenja dobivenim na eksperimentalnom lozistu u [Jmuidenu [3].
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2. MATEMATICKI MODEL

U ovom se poglavlju postavlja matematicki model procesa u lozistu generatora pare koji je
kasnije u radu testiran. Matematicki model obuhvaca nekoliko raznorodnih procesa:
izgaranje, konvektivni i difuzivni prijenos topline i mase, te prijenos topline zracenjem, ¢ijem
se modeliranju stoga i prilazi iz razli¢itih pravaca. Povrh njihovog medutjecaja treba uzeti u
obzir i to §to se ti procesi odvijaju u uvjetima turbulentnog strujanja. Za svaki od pojedinih
procesa u loziStu ve¢ postoji viSe razina (prema slozenosti) objavljenih modela i metoda
rjeSavanja. Prilikom odabira i sprege pojedinih modela potrebno je stoga voditi racuna o
dostupnoj kompjuterskoj moc¢i. Navedeni problem dovodi do toga da se pri modeliranju
objekata koji obuhvacaju gore navedene procese koriste uglavnom vrlo pojednostavljeni
modeli, naroCito izgaranja i zraCenja. U ovoj se disertaciji, medutim, primjenjuje detaljni
model izgaranja, uz precizni model zracenja, ali zato rudimentarni model turbulencije.

2.1. UVOD

Model je prikazan jednadzbama koje se zasnivaju na Eulerovom pristupu materijalnoj cestici
1 realizirane su u Kartezijevom koordinatnom sustavu. Razvijane su za stacionarno
turbulentno strujanje slabo stlacive, newtonske, kemijski reaktivne, homogene smjese fluida.
Pretpostavljeno je da se, kako kemijske vrste tako i1 smjesa, ponaSaju po zakonu idealnog
plina.

Jednadzbe transportnih procesa pisane su formalno za stlaCivo strujanje, tj. uzeta je obzir
zavisnost fizikalnih veli¢ina o gradijentu gustoCe, ali kako je gradijent tlaka sasvim
zanemariv, te je 1 Machov broj nizak, mogla bi se sa zadovoljavajuCom tocnos¢u usvojiti
pretpostavka nestlacivosti. Potrebno je medutim zadrzati formalnu zavisnost fizikalnih
veli¢ina o gusto¢i u jednadzbama zbog znacajnog utjecaja velikih gradijenata temperature
koji su nuzna pojava u lozistu.

2.1.1. Visekomponentno reaktivno strujanje

Strujanje fluida u lozZistu je strujanje viSekomponentne kemijski reaktivne smjese. Prilikom
modeliranja takvog strujanja mogu se primijeniti dva pristupa: sklizni ili homogeni model.
Sklizni model [5] dozvoljava da komponente Cija se svojstva znacajno razlikuju imaju i
razli¢ite brzine. Za svaku je takvu komponentu potrebno postaviti zasebno jednadzbe koli¢ine
gibanja [26].

Homogeni model pretpostavlja da su brzine svih komponenata unutar jednog kontrolnog
volumena jednake te se raCunaju samo brzine smjese. Ovaj model je dobar za smjesu
komponenata sli¢nih termodinamickih svojstava. Narocito je vazno za to¢nost rezultata da su
sve komponente u istom agregatnom stanju. Ti su uvjeti sasvim zadovoljeni kod izgaranja
plina $to je 1 predmet ovoga rada, dok kod izgaranja mazuta i ugljena postoji po jedna tekuca
odnosno kruta komponenta. U tom ¢e slu¢aju homogeni model dati nesto slabije rezultate.
Ako medutim neplinovita faza predstavlja samo mali dio smjese, homogeni model moze dati
zadovoljavajuce rezultate.
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Gledano sa strane utjecaja na odvijanje procesa izgaranja pristup modeliranju sistema reakcija
zavisi o nacinu mijeSanja goriva i oksidanta pri ulasku u loziste [26, 5], prema tome koji
proces najznacajnije djeluje na brzinu izgaranja, da li kemijska kinetika ili difuzija mase,
plamen koji nastaje izgaranjem ve¢ predmijeSane smjese goriva i oksidanta zove se kineticki
plamen [29], a onaj kod kojeg se gorivo mijeSa tek u lozisStu se zove difuzivni plamen [16,
30-34]. Kako se modeliranje tih dvaju pristupa znacajno razlikuje veéina se autora ograni¢ava
samo na jedan od dva tipa plamena.

Model difuzivnog plamena [30] pretpostavlja beskona¢nu brzinu reakcija na fronti plamena,
tj. da se u tome podrucju izgaranje odvija momentalno, a da u preostaloj domeni ne dolazi do
kemijskih reakcija. Fronta plamena se nalazi na mjestu gdje se dvije struje (goriva i
oksidanta) mijeSaju i njena pozicija je direktna posljedica procesa prijenosa mase. Na taj se
nacin transportne jednadzbe kemijskih vrsta mogu zamijeniti samo jednom, tzv. transportnom
jednadzbom udjela smjese (engl. mixture fraction).

Takav model plamena, medutim, ni na koji nac¢in ne moze predvidjeti Sto ¢e se dogoditi s
izgaranjem predmijeSane smjese goriva i oksidanta koja relativno hladna izlazi iz gorionika,
te Cija pozicija fronte plamena ne ovisi 0 mjestu mijeSanja, ve¢ o mjestu gdje dolazi do
zapaljenja plamena, tj. o prijenosu topline i mase.

Model kinetickog plamena, ako sadrzi model turbulentne difuzije mase, moze obuhvatiti i
difuzivni plamen, Sto bi se dakle moglo uzeti kao znacajna prednost kinetickog modela. S
druge strane, model difuzivnog plamena sadrzi modeliranje utjecaja turbulencije na izgaranje
kao sastavni dio vecine ponudenih modela, ili dodavanjem neke od funkcija gustoce
vjerojatnosti (engl. probability density function, pdf, [26, 35-38]), ili pretpostavljanjem
povrsine plamena (engl. flamelet model, [31, 34]). Za model kinetickog plamena, za razliku
od modela difuzivnog plamena, u literaturi nema ponudenog pristupa modeliranju
turbulenciju pri koriStenju detaljnog modela izgaranja. NajceS¢e se u praksi primjenjuje
(engl.) Eddy Break-Up model [39-40] koji medutim uopce ne daje vezu brzine izgaranja s
kinetikom nego isklju€ivo s turbulentnim transportnim veli¢inama, uz to daje sasvim
nefizikalne rezultate uz stijenku, te je pracenjem samo udjela smjese ograniCen samo na
globalni model izgaranja. Na sli¢an nacin postavljen je i statisticki model Braya i Mossa [41]
koji takoder podrazumijeva jednostepeno izgaranje bez uzimanja u obzir medureakcija. Isti
autori u [14] doduse model prilagoduju dvostepenom izgaranju propana, prvo u vodik i ugljik
(II) oksid, a tek onda u kona¢ne produkte, ali niti s time ne omogucuju prora¢un dusi¢nih
oksida ¢ija produkcija ovisi o neravnoteznim koncentracijama slobodnih radikala.

2.1.2. Transportni procesi

Materija posjeduje diskretnu strukturu sastavljenu od elementarnih ¢estica: atoma, molekula i
slobodnih iona, koje su nosioci nekih fizikalnih svojstava (koli¢ine gibanja, unutraSnje
energije), npr. svojstva ¢. Elementarne se Cestice medusobno sudaraju i tada dolazi do bitne
promjene iznosa njihovih fizikalnih svojstava. Srednji put izmedu dva sudara zove se srednji
slobodni put molekule A, a srednje vrijeme izmedu dva sudara srednje slobodno vrijeme 1.
Usrednji li se fizikalno svojstvo ¢ na velikom broju elementarnih ¢estica dobije se prosje¢na
vrijednost fizikalnog svojstva ¢ za makroskopsku cesticu, koja se znacajno mijenja nakon
karakteristicnog puta # >>A1 1 vremena 7 >>17. Ako se sa dx; i dt oznace prostorni i

vremenski korak u makrosvijetu, pri ¢emu je zadovoljen uvjet dx=/ 1 dt=J/, tada
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infinitezimalnom koraku dx, dtf odgovara infinitezimalna promjena makroskopskog

fizikalnog svojstva ¢, koje tada postaje neprekidna funkcija vremensko-prostornih
koordinata:

= 4(x,1) 2.1)

Infinitezimalni volumen fluida moze biti predstavljen materijalnom Cesticom, dakle skupom
uvijek istih elementarnih Cestica, ili omedenim prostorom kroz koji prolaze materijalne
Cestice. Materijalni volumen je infinitezimalni volumen koji obuhvaéa uvijek iste
elementarne cCestice, dakle prati materijalnu Cesticu, dok je prostorni volumen zadan u
koordinatnom sistemu koji miruje u odnosu na promatraca. Lagrangov pristup strujanju fluida
se sastoji upravo u tome da se pojedina materijalna Cestica prati, dok je Eulerov pristup da se
promatra prolaz materijalnih Cestica kroz volumen definiran prostornim koordinatama. Ovaj
se rad u potpunosti bazira na Eulerovom pristupu infinitezimalnom volumenu.

2.2. MODELIRANJE IZGARANJA

Kao $to je ve¢ reCeno u uvodu modeliranje reaktivnog sistema ovisi o na¢inu mijeSanja goriva
1 oksidanta pri ulasku u loziste, tj. da li je za proces izgaranja najznacajnija kemijska kinetika
(kineticki plamen) ili difuzija mase (difuzivni plamen). U radu se priSlo prvenstveno
modeliranju kinetickog plamena, iako ¢e u diskusiji rezultata (poglavlje 4.2) biti viSe rijeci o
tome u kojoj se mjeri takav model moze primijeniti i na difuzivni plamen.

Kineticki model izgaranja obuhvaca dakle ne samo spojeve koji ulaze u loziste, gorivo, kisik i
dusik (te ostale komponente zraka), i one koji iz lozisSta na kraju izlaze, produkte izgaranja,
nego 1 Citav niz meduspojeva, koji nastaju 1 nestaju tijekom procesa izgaranja. Ti
meduspojevi mogu biti vrlo nestabilni i izrazito reaktivni slobodni radikali, poput OH
skupine ili elementarne kemijske tvari poput O, H i N atoma. Kao zajednicki naziv za sve
stabilne 1 nestabilne spojeve, za slobodne radikale te elementarne kemijske tvari koristit ¢e se
naziv kemijske vrste, preuzet iz anglosaksonske literature.

Sastav smjese, dakle zbira kemijskih vrsta, moze se izraziti [44, 74-75] na viSe razlicitih
nacina. U ovoj se disertaciji to ¢ini masenim udjelima, molarnim udjelima, koncentracijama 1
parcijalnim tlakovima. Ako je stanje smjese zadano temperaturom T, tlakom p, gusto¢om p i
brojem molova svake kemijske vrste n,, ukupni se broj molova u smjesi moze dobiti zbrojem

molova pojedinacnih kemijskih vrsta:

n; = Z n, (2.2)

X, =— (2.3)

Moguce je postaviti jednadzbu stanja, uz pretpostavku da se radi o idealnom plinu, za svaku
pojedinu kemijsku vrstu, te za Citavu smjesu:

pV =nRT (2.4)
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pV =n,RT (2.5)

gdje je R opca plinska konstanta a p; parcijalni tlak kemijske vrste i, te ocito vrijedi da je
suma parcijalnih tlakova svih kemijskih vrsta u smjesi jednaka ukupnom tlaku smjese:

p=>p, (2.6)

i=1

Usporedbom jednadzbe stanja smjese (2.5) i jednadZzbe stanja za pojedinu kemijsku vrstu
(2.4) dobije se odnos parcijalnih tlakova i molarnih udjela:

X =L =-" (2.7)

Iz jednadZzbe stanja za pojedinu kemijsku vrstu (2.4) takoder se moZze dobiti i izraz za
koncentraciju kemijske vrste. Koncentracija je po definiciji broj molova kemijske vrste u
jedini¢nom volumenu:

2.8)

Maseni udio je prema definiciji udio mase kemijske vrste / u jedini¢noj masi smjese, ili kako
se obje mase nalaze unutar istog volumena, maseni udio je odnos parcijalne gustoce i gustoce
smjese:

pp WG Wp, WXp Wnp

(2.9)

op p  pRT  pRT  n,pRT

gdje je W, molekularna masa kemijske vrste /. Treba napomenuti da za prethodne izraze ne

vrijede pravila indeksne notacije.

2.2.1. Arrheniusov zakon brzine reakcije

Brzina kojom pojedina elementarna kemijska reakcija utjeCe na promjenu koncentracija
kemijskih vrsta koje u njoj sudjeluju, ovisi o koncentracijama tih kemijskih vrsta (reaktanata),
o lokalnoj temperaturi i tlaku. Kako je u modelu koji se opisuje gradijent tlaka zanemariv,
moze se smatrati da brzina reakcije ne ovisi o njemu. Prema Arrheniusovom zakonu brzina
reakcije K je funkcija lokalne temperature T u obliku [75, 26, 44]:

E

k=kT%e T 2.10)

gdje je k,T“ koeficijent brzine reakcije, a predstavlja ucestalost sudara molekula, E,
energija aktivacije, a R opéa plinska konstanta. Boltzmannov faktor

E

o RT
je udio molekula koje su stekle potrebnu energiju za reakciju. Pojedine veliine u
Arrheniusovom izrazu, energija aktivacije E_, koeficijent frekvencije sudara k, i

temperaturni eksponent « uglavnom se ustanovljuju eksperimentalnim putem za svaku
pojedinu reakciju, te se za veliki broj reakcija mogu naci u literaturi.
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2.2.2. Globalni model izgaranja

U loziStu generatora pare paralelno se odvija vise lanaca reakcija, svaki od kojih se sastoji od
cijelog niza medureakcija. Tako se izgaranje metana odvija preko dva glavna paralelna lanca,
jedan postepenim odbacivanjem jednog po jednog atoma vodika, a drugi preko etana.
Paralelno s izgaranjem metana nastaju dusi¢ni oksidi. Sve se reakcije odvijaju u dva smjera,
iako se to ocituje vec¢inom kod viSih temperatura, tj. dolazi do disocijacije. Medutim nemaju
sve te reakcije podjednaki utjecaj na ostale procese u lozistu. Kada je teziSte interesa pri
modeliranju procesa u loziStu stavljeno na generaciju i prijenos topline, moguce je sistem
izgaranja predstaviti jednostepenom globalnom reakcijom oksidacije goriva pri ¢emu nastaju
dimni plinovi:

Vg B+v,, O+ vy My = v, CO,+ v, o H,0+ v, M, (2.11)

gdje su:
B - plinovito gorivo (mjesavina vodika i ugljikovodika CH,,C,H,,C,H;1C,H,,)
M,, M, - zbir ostalih kemijskih vrsta

v - stehiometrijski koeficijent, broj molova koji sudjeluje u reakciji, bilo kao reaktant,
ili kao produkt reakcije

Globalni se model moZe predociti brzinom promjene masenog udjela kemijske vrste o koji
prema [75-76, 52] iznosi:

Y,
o = v kY, (2.12)

gdje je k brzina reakcije ili brzina izgaranja koja se propisuje Arrheniusovim zakonom brzine
reakcije (2.10). Na taj se nac¢in mogu izraziti brzine promjene svih onih masenih udjela koji
sudjeluju u reakciji, ili koje nastaju reakcijom (2.11). Medutim, s globalnim se modelom ne
mogu izraCunati koncentracije onih kemijskih vrsta koje nastaju kao meduprodukti (npr. CO),
ili one koje nastaju kao posljedica nekih medureakcija (npr. NO,).

Globalni model izgaranja plina koji je prethodno bio ugraden u model lozista [52] razvijen je
u [76] prema podacima iz [77]. Primjer brzine izgaranja prirodnog plina za jedan odredeni
sastav prema tome modelu iznosi:

251220

k=1.62344.10"¢ RT (2.13)
Ako je poznata donja ogrjevna vrijednost goriva H, (donja zato $to se u loziStima radi o

temperaturama znacajno visim od temperature kondenzacije vodene pare) moguce je
izraCunati toplinu koja se oslobada izgaranjem goriva u jedini¢cnom volumenu:

” &Y
q¢’= pH, 0—;: = pH VekYy (2.14)

Postoje pokusaji [14, 5] da se mehanizam izgaranja modelira dvostepenom reakcijom:

Vg B+ vy, O+ vy My = v, CO+ vy Hy+ vy, M, (2.15)

Veo CO+ vy, Hy+ vy, Oy+ vy My = vy CO,+ v, o H,O0+ vy, M, (2.16)
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Takav pristup medutim niSta ne govori o proracunavanju onih kemijskih vrsta koje su nam
vazne zbog svoje toksi¢nosti, poput dusi¢nih oksida, ozona itd. Da bi se dobila informacija o
njihovoj produkciji potrebno je primijeniti detaljni model izgaranja.

2.2.3. Detaljni model izgaranja plina

Umjesto da se izgaranje opisuje pomocu jedne globalne reakcije, moze se pric¢i tako da se
prate pojedini lanci reakcija. Lanac reakcija sastoji se iz €itavog niza elementarnih reakcija
koji pocinje inicirajuéom reakcijom, u kojoj se najéeS¢e radi o oslobadanju slobodnih
radikala. Ti radikali, zbog velike reaktivnosti lagano ulaze u reakciju s jo§ nedirnutim
molekulama, te oslobadaju vec¢i broj novih slobodnih radikala. Takve reakcije do kojih dolazi
samo kad ve¢ postoji odredena koncentracija slobodnih radikala, a koje ponovno oslobadaju
iste ili razlicite slobodne radikale, zovu se propagacijske reakcije i vrlo su brze. Ukoliko ima
viSe takvih reakcija lanac se razilazi na nekoliko grana. One pak reakcije u kojima slobodni
radikali nestaju (Ciji su rezultat stabilne molekule) zovu se terminirajuce reakcije jer njima
zavrSavaju lanci.

Brzina odvijanja lanca reakcija ovisi o brzini stvaranja slobodnih radikala, kao klju¢nog
mehanizma, iako koncentracije slobodnih radikala mogu biti vrlo male. Osim toga pojedini
slobodni radikali (npr. H, O, OH, N itd.) sudjeluju u vise lanaca, te o njihovim
koncentracijama ovisi koja ¢e se od grana reakcija biti znacajnije zastupljena.

Svakoj se reakciji u kojoj sudjeluje odredeni skup kemijskih vrsta i koja se odvija brzinom
reakcije K;, suprostavlja jedna s identicnim skupom vrsta ¢ija je brzina reakcije k,. Kada se
jedan sistem nade u ravnotezi to znaci da se viSe niti jedna koncentracija iz skupa ne mijenja.

Op¢i sistem od n, parova suprostavljenih reakcija s ukupno n, kemijskih vrsta se moze

predstaviti sljede¢im izrazom:

ng, k ;
dviM, Z vi/M, (2.17)
i=1 ;

ku
gdje su i i j indeksi koji se ne ponaSaju prema pravilima indeksne notacije. Promjena
koncentracije C, kemijske vrste M, kao posljedica n, reakcija s n, kemijskih vrsta dana je
za sistem reakcija (2.17) sa:

dC, & Mo N (o o TT %
ot - (vi=vi ke, ITCE + 2 (v = vk T T G (2.18)
k=1 j=1 k=1

j=1

U trenutku ravnoteZze parovi suprostavljenih reakcija daju jednaki doprinos promjeni
koncentracije, ali suprotnog predznaka. Stoga je i ukupna promjena koncentracije pri
ravnoteznom stanju:

dC,

W— 0 (2.19)

1z toga slij edi da za bilo koju reakciju j odnos brzina suprostavljenih reakcija iznosi:

k— = HC ) 2 (2.20)

k=1
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Vrijednost konstante ravnoteZe za pojedinu reakciju ovisi samo o termodinamickom stanju
smjese, te se vrijednosti za pojedine kemijske vrste mogu naci u termodinamickim tablicama
[78] ili raunati pomocu interpolacionih polinoma. Uz pomo¢ konstante ravnoteze izraz za
promjenu koncentracije (2.18) moze se zapisati kao:

9C (e TTe%l - 1 T ol
Wzg(v,,—v”)k,,jgck [1—KC I1cl )J .21)

J k=1

Vrijednost brzine reakcije se raCuna pomoc¢u Arrheniusovog zakona (2.10) gdje se veliCine
triju konstanti k,;, &;, E,; odreduju za svaku elementarnu reakciju eksperimentalno, a
vrijednosti im se mogu naci u literaturi:

E.j

kij = ko,jTaj e R (2.22)

2.2.4. Konstante ravnoteze

Suprostavljene kemijske reakcije odvijaju se uvijek u smjeru ravnoteze, tj. uspostavljanja
takvog odnosa koncentracija sudionika u kojem je brzina promjene koncentracija svih
sudionika jednaka nuli. Za svaku reakciju danu izrazom (2.17), uz uvjet kineticke ravnoteze
reakcije prema (2.18):

S

a.

(v=v)k TTck + . (vi- vk, ]I cr =0 (2.23)
k=1 i—1 k=1

I
N

dobije se izraz za konstantu ravnoteze prema definiciji konstante ravnoteze kao odnosa brzina
suprostavljenih reakcija (2.20):

K, =% _T]cl (2.24)
Ky kot

gdje indeks e oznacava ravnotezno stanje (ekvilibrijum). Moguce je definirati vise konstanti
ravnoteze pomocu razli¢itih veli¢ina koje opisuju sastav smjese, preko parcijalnih tlakova,
broja molova, molarnih udjela i masenih udjela:

K, =]p\c (2.25)
k=1

K, = nfi (2.26)
k=1

K, =] X\ (2.27)
k=1

K, =[] vl (2.28)
k=1

Ako definiramo da je:
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Ny

An=> (vi-vi) (2.29)
k=1
pomocu izraza za preraCunavanje razlicitih veliina koje opisuju sustav (2.9) moguce je [26]
sve te konstante ravnoteze medusobno dovesti u sljedec¢i odnos:

An n

n P An AN T Vi—Vi

K, = K,(RT)" :Kn(n—j = Ky (p)" = K, (pRT)" W, (2.30)
T k=1

Osim za slucaj kad je An=0 jedino je vrijednost konstante K,, za razliku od ostalih

konstanti ravnoteze, funkcija samo temperature, te se moze na¢i u termodinamickim

tablicama. Takoder je moguce izraCunati konstantu ravnoteze iz promjene standardne
Gibbsove slobodne energije prema relaciji kemijske termodinamike danoj u [26]:

AG® =-RTInK, (2.31)
iz Cega se dobiva izraz za konstantu ravnoteZze:
_AG°
Kp =e RT (2.32)

U izrazu za brzinu promjene koncentracije kemijske vrste (2.21) potrebno je znati vrijednost
reciprone konstante ravnoteze izrazene koncentracijama K. Odnos izmedu konstante
ravnoteze dane parcijalnim tlakovima i one dane koncentracijama je dan izrazom (2.30):

Ny

K, = K (RT)&!") (2.33)

Promjena standardne Gibbsove slobodne energije reakcije racuna se iz standardnih molarnih
specificnih Gibbsovih slobodnih energija formacija koje su dane za svaku kemijsku vrstu u
tablicama kao funkcija temperature:

Ny

AG® =) (vy-v;)Ag?, (2.34)
k=1
Molarna specificna Gibbsova slobodna energija formacije za kemijsku vrstu k racuna se iz
molarne specificne entalpije formacije kemijske vrste k i molarne specificne entropije
kemijske vrste k:

Ag,, = AH,, —TAS,, (2.35)

Pomocu koeficijenata polinoma koji interpoliraju standardne molarne specificne entalpije
formacije kemijske vrste i standardne molarne specificne entropije formacije kemijske vrste
k, 1 koji se mogu naci u raznim [26, 78] kemijskim termodinamickim bazama podataka,
moguce je izracunati te dvije velicine:

AH;)k aZk a3k a4k aSk a
K _q 2T 2 “thops ks T0K 2.36
RT Tk 2 3 4 5 T ( )
AS? a a a
Tk — ayInT+a,, T+ LS KRR SRS S +a,, (2.37)

R 2 3 4

Uvrstavanjem prethodna dva izraza u izraz za standardnu molarnu specificnu Gibbsovu
slobodnu energiju formacije kemijske vrste (2.35) dobije se:
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Agy?y 8, a; 8,k as x 85

= =a, (1-InT)-—=2T - —5T? - —=T% - ==T% 4 —

RT 1"‘( ) 2 6 12 20 T

Kako su stehiometrijski koeficijenti poznati za pojedinu reakciju, mogu se izraCunati

koeficijenti polinoma za ra¢unanje promjene standardne Gibbsove slobodne energije reakcije
(obratiti paznju na sumaciju po svim kemijskim vrstama koje sudjeluju u reakciji):

~a,, (2.38)

AG®
RT
& a a a a a (2.39)
" _ a 1_|n7—_ Z,kT_ 3,kT2_ 4,kT3_ 5,kT4+ 6,k
pur (Vk Vk )|: 1,k( ) 2 6 12 20 T 7.k
koji iznose:
a =Y. (v/-v)a, (2.40)
k=1
Konacni izraz za promjenu standardne Gibbsove slobodne energije reakcije je:
AG° a, _ aj aj a; ag
=a/(1-InT) - 2T -2T> 2T _2T7T*+ 2 _a 2.41
Ry (- =TT -7 5 *7 & (2.41)

Uvrstimo 1i taj izraz u jednadzbu (2.32) uz njeno prethodno uvrstenje u jednadzbu (2.33)
dobivamo konacni izraz za raCunanje vrijednosti konstante ravnoteze dane koncentracijama:

r r I r r
n a;__ a E) a a
o 2p 82 8ars a8 o

L\ —aj(1-InT)-
Kc:(Rr)é(w)J S (2:42)

Konstanta ravnoteze u ovom je poglavlju izvedena za slucaj jedne reakcije. Prijelaz na sistem
reakcija, kakav obuhvaca jednadzba promjene koncentracije kemijske vrste i (2.21) je
izravan. Treba imati na umu da se mora naci takvo ravnotezno stanje u kojem ¢e ravnotezne
koncentracije zadovoljavati istovremeno sve reakcije sistema. Za reakciju j vrijedi da je
vrijednost konstante ravnoteze dana sa:

ay _ ah; ay ; at ag ;
af;(1-In T)—%T—%TZ 7%73 7%#‘ +%—a§‘ ;

Ko, = (RT) 2= e{ (2.43)

2.2.5. Temperatura izgaranja

U jednadzbi promjene koncentracije kemijske vrste (2.21) dvije veli¢ine zavise o temperaturi,
brzina reakcije k;; (2.22) i konstanta ravnoteze K;; (2.43). Da bi se sistem obi¢nih

diferencijalnih jednadzbi (2.21) mogao integrirati potrebno je poznavati trenutanu
temperaturu 7. Kako je proces izgaranja izrazito neizoterman, te su stoga vrijednosti
temperature i1 koncentracija kemijskih vrsta izrazito spregnute, neophodno je temperaturu
racunati.

Ako je poznata pocetna temperatura T, te ako je temperatura u nekom trenutku 7, moguce

je, uz dani izraz za racunanje standardnih molarnih specificnih entalpija formacije kemijske
vrste k (2.36), postaviti sljedecu relaciju:
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Ny

AH =Y vy(AHY,) -

k=1

M:

Cy (AH,OK) (2.44)

>
1]

1

gdje je AH toplina privedena sistemu, koja je u slucaju adijabatskog plamena jednaka nuli, a
ako se toplina dovodi (odvodi) sistemu moZe se propisati njena zavisnost o vremenu f. U
slucaju sistema reakcija danog sustavom obicnih diferencijalnih jednadzbi (2.21), umjesto
cjelobrojnih stehiometrijskih koeficijenata treba uvrstiti brojeve molova na pocetku ng, , te u

nekom trenutku n, :

AH:g[nk(AHgk)T AN (2.45)

ili je mogucée pre¢i na masene udjele prema jednadzbi (2.9) pa dobiti specificnu entalpiju
privedenu sistemu:

Y,
Ah = Z{ (aHY,) - vf/: (AHQK)TO} (2.46)
Zamjenom masenih udjela koncentracijama dobije se:
Ah = Z{ (AHP, ). C;“ (AHQK)T} (2.47)

Iz jednog od tih izraza moguce je izraunati temperaturu 7. Nadalje, ako se derivira po
vremenu dobije se brzina promjene specificne entalpije unesene u sistem:

d d[&c, .,
" —(Ah) = " {Z p (AHf,k)T} (2.48)

Uz prethodno usvojenu pretpostavku da se proces izgaranja odvija uz konstantni volumen
dobije se volumenski toplinski tok izmedu reaktivnog sistema i okoline:

p%(Ah) _ g%[CK(AHQk)T] (2.49)

2.2.6. Izgaranje u sistemu H,-O,

Kako je izgaranje plinovitog goriva kompleksan mehanizam koji se sastoji iz niza lanaca
reakcija, ovdje ¢e se mehanizam rastaviti na nekoliko logickih cjelina, s ciljem lakSeg
prikazivanja. Posebno su dani sistemi vodik-kisik, vodik-zrak 1 metan-zrak, te konac¢no
prirodni plin-zrak. Takav je postupak sistematizacije fizikalno opravdan jer izgaranje
prirodnog plina sadrzi u sebi 1 nastajanje i nestajanje molekularnog vodika, iako ga prirodni
plin ne mora u sebi sadrzavati. Do pojave vodika pri izgaranju prirodnog plina dolazi zbog
veC prije spomenute viSestepenosti procesa izgaranja koji sadrzi veliki broj elementarnih
reakcija.

U procesu izgaranja opisanom sistemom reakcija najaktivnije kemijske vrste su slobodni
radikali. Prema kemijskoj terminologiji [26] slobodni su radikali karakterizirani nesparenim
elektronima. Atomarni vodik je primjer slobodnog radikala:

HH—->H +H- (2.50)
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gdje su s tockama oznaceni elektroni. Na lijevoj strani nalazi se molekularni vodik, kojemu
elektronski par daje stabilnost spoju. Medutim dva atoma vodika, svaki s jednim elektronom,
su vrlo nestabilni, izrazito reaktivni (spremni na ulazak u reakciju), te su vrlo kratkog trajanja.
Iako moze biti zbunjujuce, uobicajeno je u kemijskoj kinetici ne oznacavati slobodne radikale
s nesparenim elektronima kao u prethodnom izrazu, nego samo kao H.

Brzina kojom se odvija prijelaz iz jednih stabilnih kemijskih vrsta, tj. reaktanata (u sistemu
vodik-kisik Hy i Op), u druge, produkte (u ovom slucaju HO), ovisi upravo o tim
najaktivnijim vrstama, dakle slobodnim radikalima (u ovom slucaju O, H, OH i HO>). Osim
navedenih kemijskih vrsta pojavljuju se i neke stabilne kemijske vrste kao medustepenice u
izgaranju. Molekularni vodik je primjer takve vrste kod izgaranja metana, a u prethodnom se
primjeru pojavljuje vodikov peroksid (H20;). Pregled kemijskih vrsta koje se pojavljuju pri
izgaranju vodika u kisiku dan je u tablici 2.1. Prethodno definirani prijelaz iz reaktanata u
produkte zove se lanac reakcija i tipicno se sastoji od tri vrste elementarnih reakcija. Lanac
zapocCinju inicirajuce reakcije (engl. chain-initiating), koje oslobadaju slobodne radikale, npr.:

H, — 2H (2.51)
0,20 (2.52)
H,0+0, -H,0,+0 (2.53)

Slijede propagirajuce reakcije (engl. chain-propagating), koje konzumiraju slobodne radikale
te generiraju nove, npr.:

H, + OH - H,0 +H (2.54)
H, +HO, —H,0, +H (2.55)
H,0 + OH —H,0, +H (2.56)

Kao podgrupa propagirajucih reakcija mogu se navesti reakcije (engl. chain-branching) koje
generiraju viSe slobodnih radikala nego $to ih konzumiraju, te su na neki na¢in kombinacija
inicirajucih i propagirajucih, ali kako one ne mogu poceti odvijanje lanca reakcija (nego ga
samo ubrzavaju), imaju ista svojstva kao i1 propagirajuée reakcije. Te su reakcije kao i
propagiraju¢e obi¢no izrazito brze, te kao primjer u sistemu vodik-kisik mogu se navesti
sljedece:

O,+H—-0H+0O (2.57)
H,+O —>0H+H (2.58)
H,0+ 0O — 20H (2.59)

Na kraju lanaca nalaze se terminirajuce reakcije (engl. chain-terminating) koje konzumiraju
slobodne radikale, ali kao rezultat daju samo stabilne kemijske vrste, npr.:

2H > H, (2.60)
20 -0, 2.61)

H,0, + O »H,0 + 0, (2.62)



2. MATEMATICKI MODEL 22

Moze se primijetiti da su terminirajuée reakcije suprotne po smjeru od iniciraju¢ih. Sve
reakcije su u stvari dvostrane, te se parovi suprostavljenih reakcija (engl. opposing reactions)
uvijek biljeze zajedno:

H,0, + O «<>H,0+ 0, (2.63)
H, < 2H (2.64)

Koji ¢e od dva smjera prevladati kao dominantni, ovisi o koncentracijama sudionika i o
temperaturi na kojoj se smjesa nalazi. Tako ¢e isti par suprostavljenih reakcija pri niskim
temperaturama imati ulogu inicirajucih reakcija, a pri visokim terminirajucih.

Tablica 2.1. Kemijske vrste u sistemu reakcija vodik-kisik

oznaka | radikali naziv

H, molekularni vodik

(O} molekularni kisik

H,O voda

H,0, vodikov peroksid

H ‘H atomarni vodik, radikal vodika
O :0 atomarni kisik, radikal kisika
OH ‘OH radikal hidroksida (hidroksil)
HO, HO-, radikal peroksida

+0O, +H, +OH — Hzo
\W_’\ +0, +OH, +H
H202

+OH, +HO-

Slika 2.1. Sistem reakcija vodik-kisik

Par suprostavljenih reakcija (2.64) koji sadrzi u sebi raspadanje molekularnog vodika na
atomarni, bio bi sam po sebi vrlo slab (spor) kao inicijator lanca reakcija, jer je dominantan
povratni smjer ve¢ kod vrlo niskih koncentracija atomarnog vodika. Tek kod visokih
temperatura razbijanje vodika postaje znacajno, ali u procesu izgaranja su interesantne one
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inicirajuce reakcije koje su znacajne kod niskih temperatura. Razbijanje vodika uvelike se
ubrzava sudaranjem molekule vodika s tre¢im tijelima (engl. third body), koja ne sudjeluju u
samoj reakciji, ali ju pospjesuju. Treca tijela mogu biti molekule stabilnih kemijskih vrsta,
inertne kemijske vrste (poput argona) te stijenke komore u kojoj se izgaranje odvija i u
reakcijama se oznacavaju s M. Tako ¢e par suprostavljenih reakcija (2.64) biti predstavljen sa:

H, +M& 2H+M (2.65)

Koncentracija te nesudjelujuce, katalizatorske kemijske vrste se dobije ponderiranim
zbrajanjem koncentracija stabilnih i inertnih kemijskih vrsta. Tezinski faktori nazivaju se
efikasnosti trecih tijela (engl. third body efficiency).

Sistemi reakcija obicno se prikazuju dijagramima poput onog danog na slici 2.1. U tom je
dijagramu shematski prikazana oksidacija vodika te on ne sadrzi sve kemijske reakcije
sistema, npr. ne prikazuje nastajanje atomarnog kisika. Deblje linije oznacuju prevladavajuce
lance reakcija pri uvjetima izgaranja.

Tablica 2.2. Osnovne reakcije sistema vodik-kisik prema [15] 1 [21]

J Reakcija ko E.J/R o
1. | Ox+H&0O+0OH 1.7000E+13 9.1145E+03 -0.3700
2. | H+O<H+OH 2.5000E+09 3.8774E+03 0.0000
3. | H)+OH«H,O+H 6.3000E+10 2.9710E+03 0.0000
4. | OH+OH<H,0+0 7.6000E+09 5.0356E+02 0.0000
5. | Ho+Oy¢<>0OH+0OH 1.7000E+10 2.4060E+04 0.0000
6. | H+tH+M<H+M 7.0000E+10 0.0000E+00 —0.5000
7. | HtOH+M<H,O+M 3.0000E+13 0.0000E+00 -1.0000
8. | O+O+M<0+M 2.0000E+13 0.0000E+00 —-1.5000

U trazenju optimalnog sistema reakcija koji ¢e predstaviti izgaranje vodika u kisiku moze se
krenuti od reakcija u kojima sudjeluju samo Hp, O, H20, O, H i OH, kakav je predlozen u
[15]. Vrijednosti parametara iz jednadzbe (2.22) za svaku od reakcija sistema dani su u tablici
2.2. Sistemu iz [15] dodana je reakcija broj 5 prema [21] jer se pokazalo da je to vazna
iniciraju¢a reakcija 1 da se njenim ukljucivanjem rezultati simulacije bolje poklapaju s
eksperimentalnim podacima.
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Slika 2.2. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta u sistemu reakcija vodik-kisik prema
tablici 2.2

Racunanjem promjena koncentracija kemijskih vrsta u vremenu prema sistemu
diferencijalnih jednadzbi (2.21) pomocu Gearove metode (dodatak F, [42]) dobiveni su
rezultati prikazani na slici 2.2. Pokazalo se medutim da se toCniji rezultati dobivaju
upotrebom detaljnijeg modela koji osim spomenutih kemijskih vrsta sadrzi i HO2 i H20..
Usporedbom veceg broja radova iz podru¢ja kemijske kinetike [13-25, 79] doSlo se do
sistema reakcija danih pod rednim brojevima 1-21 u tablici 2.6. Prilikom odabira uglavnom
se slijedio princip uzimanja u obzir novijih podataka, ali tamo gdje oni ili nisu bili dostupni
ili je ve¢ina autora imala drugacije koeficijente uzeti su stariji podaci. Rezultati dobiveni
integracijom tog sistema reakcija, uz iste pocetne uvjete, prikazana je na slici 2.3. MozZe se
primijetiti da je reakcija opisana sloZenijim mehanizmom pocela neSto ranije, ali da je
izgaranje u stvari usporeno. Obradeno je sveukupno oko 400 elementarnih reakcija (pri
izgaranju prirodnog plina u zraku) preuzetih od vise autora, tako da je ukupan broj slogova u
bazi koja je pripremljena za potrebe ovoga rada iznosio oko 2000.
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Slika 2.3. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta u sistemu reakcija vodik-kisik prema
tablici 2.6, reakcije 1-21

2.2.7. Nastajanje duSi¢nih oksida u loZistima

U drugoj polovici dvadesetog stoljeca je postalo ocito da su dusi¢ni oksidi NO, NO; i N,O,
pod zajednickom oznakom NO,, glavni uzro¢nici nastanka smoga i ozona u urbanim
sredinama [80]. Osim toga, NOy sudjeluje u lan¢anoj reakciji koja dovodi do smanjivanja
ozona u stratosferi §to povecava koli¢inu ultraljubicastih zraka koje stizu do Zemlje [81]. Kao
rezultat tih saznanja smanjivanje nastajanja dusicnih oksida je postala znacajna tema u
podrucju izgaranja.

Cetiri su osnovna mehanizma nastajanja dugi¢nih oksida za sada identificirana [82]. To su
termicki, promptni, preko N2O, te iz goriva. Termicki NO ili tzv. Zeldovichev NO, nastaje
pri odredenim viSim temperaturama, te ¢e biti detaljnije opisan u sljede¢em poglavlju.
Promptni NO nastaje prilikom izgaranja ugljikovodika na samoj fronti plamena
rekombinacijom radikala CH i molekularnog dusika u HCN:

CH+ Ny« HCN+N (2.66)

Atomarni dusik dalje oksidira u NO. Ovaj se mehanizam odvija kod nizih temperatura (1000
K) nego termicki, te postaje vrlo znacajan kod podstehiometrijskih plamenova [83]. Kako je
medutim u loZiStima generatora pare plamen uglavnom (osim lokalno, npr. u zoni primara)
nadstehiometrijski, ovaj je mehanizam zanemaren u ovome radu.

Tre¢i mehanizam nastanka NO ide preko dusik (I) oksida, N2O. Ovaj je mehanizam znacajan
pri nizim temperaturama i pri nadstehiometrijskom plamenu [83], te ¢e biti detaljnije opisan u
sljede¢em poglavlju. Mehanizam nastajanja NOy iz goriva se uglavnom pojavljuje pri
izgaranju ugljena, brzim pretvaranjem dusika vezanog u gorivu u amonijak, NHs, ili u HCN.
U nadstehiometrijskom ¢e plamenu do dvije tre¢ine duSika vezanog u gorivu prije¢i u NO,
dok se kod podstehiometrijskog plamena taj udio smanjuje, da bi dostigao minimum za A =
0.7 [83]. Kako je ovaj rad posvecen plinovitom gorivu u kojem nema dusika vezanog u
gorivu, tako je taj mehanizam zanemaren.
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Koriste¢i matemati¢ki model izgaranja plinovitog goriva opisan u ovome radu moguce je
projektirati takva lozista koja ¢e smanjiti produkciju NO,. Takve se modifikacije izgaranja
nazivaju primarnim metodama. Kod ve¢ postoje¢ih objekata primjena primarnih metoda, koje
su uglavnom vezane za geometriju objekta, bila bi ili preskupa ili nemoguca. Na te je objekte
mogucée primijeniti sekundarne metode za smanjivanje produkcije NOy, koje uglavnom
obuhvacaju dodavanje aditiva u gorivo.

Smanjivanje maksimalne temperature u lozistu doprinosi slabljenju termickog mehanizma
nastajanja NO. Temperatura se moze smanjiti povecanjem preticka zraka, recirkulacijom
dimnih plinova, dodavanjem vodene pare ili nekog drugog inertnog plina te postavljenjem
gorionika u viSe nivoa. Izgaranjem u viSe nivoa moze se posti¢i i smanjenje produkcije
dusi¢nih oksida koji nastaju ostalim mehanizmima. Prvi nivo je podstehiometrijski, A = 0.7,
da bi se smanjilo nastajanje NOy iz goriva i preko N2O, te je zbog nizih temperatura
neizgorene smjese smanjeno djelovanje termickog mehanizma. Zbog djelovanja zracenja
smjesa se dalje hladi prije ulaska u zonu drugog nivoa plamenika, gdje ulazi zrak da bi u
cjelini bila dobivena nadstehiometrijska smjesa. Zbog nizih temperatura znacajno je
smanjeno djelovanje termi¢kog mehanizma. U tre€em nivou ponovo se dodaje gorivo, te se
ponovnim izgaranjem reducira NO.

Jedna od sekundarnih metoda smanjivanja produkcije NOy u lozistima je dodavanje
amonijaka, NH3, uz postojanje katalizatora. Ovaj je mehanizam aktivan u Sirokom rasponu
temperatura, ali je osjetljiv na taloZenje sumpora na katalizatoru.

Dodavanje amonijaka na izlazu iz loziSta bez postojanja katalizatora efikasno je samo u
uskom pojasu temperatura, negdje oko 1300 K. Pri viSim temperaturama jo$ bi se povecala
produkcija NOy, a pri nizim je temperaturama metoda neefikasna. Moguce je smanjenje

optimalne temperature do 1000 K uz dodavanje vodika. Reagiranjem amonijaka s OH stvara
se NH>:

NH3 + OH < NHz + H,0 (2.67)
koji ¢e zatim reducirati NO:

NH2 +NO < N2 + HZO (2.68)

NH2 + NO < NoH + OH (2.69)

Da ne bi doslo do znacajnog izlaska amonijaka iz loziSta broj molova amonijaka ne smije biti
viSe od 50% veci od broja molova dusik (II) oksida [83]. U tom je slucaju potrebno dobro
mijesanje, §to se postize ubrizgavanjem vodene pare pod visokim pritiskom, zajedno s
amonijakom.

Druga mogu¢énost je dogrijavanje dimnih plinova ubrizgavanjem dodatnog goriva, da bi se
postigla potrebna temperatura DeNOX procesa. Moguce je i komprimiranje dimnih plinova,
¢ime se postize potrebna temperatura, ubrizgavanje amonijaka, te se nakon redukcije NO,
plinovi ekspandiraju u turbini, ¢ime se vraca energija uloZzena za komprimiranje.

2.2.8. Sistem H,-zrak

Uz kemijske vrste koje sudjeluju ili nastaju pri izgaranju vodika u kisiku (tab. 2.1) prilikom
izgaranja vodika u zraku treba jo$ uzeti u obzir 1 molekularni 1 atomarni dusik te tri duSi¢na
oksida prema tablici 2.3.
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Tablica 2.3. Dusic¢ni spojevi u sistemu reakcija vodik-zrak

oznaka | radikali naziv

N, molekularni dusik

N ‘N atomarni dusik, radikal dusika
NO dusik (II) oksid

N2>O dusik (I) oksid

NO, dusik (IV) oksid

Mehanizmi nastajanja duSi¢nih oksida, te njihove redukcije, u razli¢itim postrojenjima [82-
90], ukljucujuci kemijske lance produkcije NOy prilikom izgaranja [18, 20, 25], su intenzivno
proucavani tijekom posljednjih 50 godina. Za goriva koja ne sadrze duSi¢ne spojeve mogu se
opisati Cetiri mehanizma produkcije NO, od kojih se samo tri pojavljuju kada je vodik gorivo.
Zeldovichev 1ili termicki mehanizam pri ravnoteznim koncentracijama slobodnih radikala je
svakako najjednostavniji od njih. Pod pretpostavkom ravnoteznih koncentracija jedino je
atomarni N dodatna prijelazna kemijska vrsta, a kako njena koncentracija ne ovisi o
kemijskoj kinetici izgaranja smjese nije potrebno detaljno pratiti oksidaciju goriva, nego
samo sljedece tri reakcije:

N2+ O < NO+N (2.70)
N+ 0O« NO+O (2.71)
N+OH < NO+H (2.72)

Pretpostavka o ravnoteznoj koncentraciji slobodnih radikala je medutim uglavnom
zadovoljena samo u podrucju dogorijevanja izvan plamena, ali nikako na samoj fronti
plamena, gdje brza produkcija slobodnih radikala i relativno spor proces rekombinacije istih
dovodi do visoko nadravnoteznih koncentracija radikala O te time gore navedeni Zeldovichev
mehanizam (2.70-2.72) zahtjeva detaljni proracun procesa oksidacije goriva.

Tre¢i mehanizam produkcije NO je preko dusik (I) oksida (N2O), koji se prema [20] sastoji
od sljedecih reakcija:

N2 O+ M e N +O+M (2.73)
N2O +H <> N, + OH (2.74)
Nzo +0 & Nz + 02 (2.75)

N2O + O <> NO + NO (2.76)
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.0, NO,

+HO +NO2, +OH, +H, +M

+0, +Oz, +HO2, +M
+0, +O,, +OH NO

N/

Slika 2.4. Mehanizmi nastajanja duSi¢nih oksida u sistemu vodik-zrak
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Slika 2.5. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta u sistemu reakcija vodik-zrak

prema tablici 2.6, reakcije 1-37

Zanemarene su kemijske vrste u kojima dolazi do rekombinacije atomarnog dusika i vodika

(NH, NNH,

N2H2, HNO, NH3, NH2) zbog razloga navedenih u proslom poglavlju. Osim toga

je dodan mehanizam nastajanja dusik (IV) oksida, te jo§S nekoliko manje vaznih reakcija
Zeldovichevog i N2O mehanizma, te su svi ukljuceni mehanizmi nastajanja dusi¢nih oksida
prilikom izgaranja vodika u zraku prikazani na slici 2.4, a pripadni su koeficijenti za reakcije
pod rednim brojevima 22-37 dani u tablici 2.6.
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Slika 2.6. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta u sistemu reakcija vodik-zrak

prema tablici 2.6, reakcije 1-21

Rezultat simulacije sistema vodik-zrak, kakav je prethodno opisan i dan prema tablici 2.6,
reakcije 1-37, prikazan je na slici 2.5. Razlog zaSto proces izgaranja pocinje ranije lezi u
znatno visoj pocetnoj temperaturi (1500 K), za razliku od prethodnog primjera gdje je smjesa
vodika i kisika imala pocetnu temperaturu od 1100 K. Takoder se moze primijetiti i znatno
manji nagib temperature, tj. sporije oslobadanje topline. To se objaSnjava ¢injenicom da je
smjesa goriva (vodika) i oksidanta (kisika) razrijedena znacajno uglavnom neutralnim plinom
(dusikom). Tako dusik sudjeluje u reakciji, stvaranje duSi¢nih oksida je interesantno samo po
sebi, a ne kao znacajni Cinilac procesa oksidacije vodika i oslobadanja topline. Potvrda da je
to tako moze se vidjeti usporedbom slike 2.5 sa slikom 2.6. Ocito je da su razlike sasvim
zanemarive, te da duSikova kemija nema utjecaja na izgaranje vodika.

Tablica 2.4. Spojevi u sistemu reakcija metan-zrak, tzv. C lanac oksidacije

oznaka | radikali naziv

CH4 metan

CH3 ‘CH3 metilni radikal
CH> :CH> metilni radikal
CH :CH metilni radikal
CH,0O

CH30 | CH30-

CH,0OH | -CH,OH

HCO | HCO

CO ugljik (II) oksid
CO, dusik (IV) oksid

2.2.9. Sistem CH,-zrak

Prema [5, 13, 20] oksidacija metana odvija se u dva glavna lanca. Oba lanca kre¢u tako da
metan (CH4) izgubi jedan H atom i tako nastane metilni radikal (CHs), Sto je opisano
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reakcijama 43-50 u tablici 2.6. Prvi (tzv. C lanac) se nastavlja oksidacijom metilnog radikala
pri ¢emu nastaje CH20O (reakcije 51-53). Taj dalje postepeno gubi vodikove atome te je
rezultat ugljik (II) oksid (reakcije 86-99), te nakon daljnje oksidacije ugljik (IV) oksid
(reakcije 39-42).

CH,OH
+H, +Hy,
CH;O  +HO:

+OH, +H, +M, +O>

+02
O, +0g, +HO v 0, +HO
+0, +O2, +HO,, +H, +M, O +0, +0,, +OH,  +O, +HOy,
+M, +H, +OH, CH, :82 +J|r-|(§)|-2| * , 2 +0,, +OH \

CH4q CH, mummmy- CH,O mummle- HCONEEEEES- CONEERS- CO;

+0,, +0O, +OH
+0,, +OH +0, +0,

+0, +OH,

T CH, ©——»CH

+0, +H, +OH

Slika 2.7. Mehanizam oksidacije metana, C lanac
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Slika 2.8a. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta (I dio) u sistemu reakcija
metan-zrak prema tablici 2.6, reakcije 1-99

Tok C lanca oksidacije metana prikazan je na slici 2.7. Osim prethodno opisane glavne linije
lanca postoje 1 nekoliko manje vaznih laterala koje vecina autora navode. Najznacajnija je
prema sl. 2.8b oksidacija metilnog radikala CH3z u CH3O (reakcije 58-60), koji zatim gubi
vodikov atom (reakcije 78-82). Osim toga, moze se uocCiti krak od metilnog radikala (CHs)
nastavljaju¢i postepenim gubitkom vodikovih atoma (reakcije 61-77) 1 kona¢nom
oksidacijom, medutim taj se krak lanca pokazao u ovom slucaju zanemarivim. Ukupno, C
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lanac oksidacije metana obuhvaca kemijske vrste dane u tablici 2.4 1 reakcije 39-99 u tablici
2.6.
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Slika 2.8b. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta (I dio) u sistemu reakcija
metan-zrak prema tablici 2.6, reakcije 1-99

Izgaranjem stehiometrijske smjese metana i zraka pri atmosferskom tlaku i s pocetnom
temperaturom od 1500 K dobiveni su rezultati prikazani na slikama 2.8a-b. Treba primijetiti
da je izgaranje metana znacajno sporije nego izgaranje vodika §to potvrduje intuitivno znanje.
Tek sada dolazi do izrazaja znacaj ukljucivanja radikala HO2 i H2O2 u model izgaranja
vodika, jer su prilikom oksidacije metana ti radikali znacajno prisutniji nego H, O i OH. To je
posljedica sporijeg procesa i time viSe vremena za rekombinaciju izrazito aktivnih radikala,
¢ije su koncentracije dakle nize. Kako je njihova reaktivnost medutim znacajno veca, tako je
pracenje njihovih koncentracija neophodno. Zamjetan je i utjecaj N2O na nastanak dusik (II)
oksida, Sto je takoder najvjerojatnije posljedica nize brzine odvijanja procesa oslobadanja
topline.

Tablica 2.5. Spojevi u sistemu reakcija metan-zrak, tzv. C, lanac oksidacije

oznaka | radikali naziv

C2He etan

CoHs CH, CH ) etilni radikal
CoH4 CH 2c';H , etilni radikal
CoH3 CH 2C’;H etilni radikal
CoH> CHCH etilni radikal
CoH ‘CCH etilni radikal
CH.CO | CH,CO

HCCO | HCCO
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CoHs
+CH3 +O +H
+OH, CH;
+CHj3
CH — 1 C2H5
+H
+M, +O>

+CH2, +CH3,
+CHO, +CH,0

Slika 2.9. Mehanizam oksidacije metana, C, lanac. Daljnja oksidacija kemijskih vrsta
oznacenih plavom bojom prikazana je slici 2.7

U drugom lancu oksidacije metana (tzv. Cz lanac) dolazi do rekombinacije (reakcija 100
prema tablici 2.6) dvaju metilnih radikala (CHs) u molekulu etana (CsHg), koja zatim
postepeno gubi vodikove atome. Vecina autora izostavlja C; lanac [15, 18, 21-22], ali ga neki
autori uzimaju u obzir [20, 13], tvrde¢i da je zanemarenje znacajno.

Na slici 2.9. prikazan je tzv. C, lanac oksidacije metana. Rekombinacijom dvaju metilnih
radikala uglavnom nastaje molekula etana te u manjoj mjeri etilni radikali (CoHy) (reakcije
100-105 u tablici 2.6). Molekula etana zatim postepeno gubi vodikove atome sve do CoH;
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(reakcije 106-119), zatim gubi atom ugljika (reakcije 120-121), te konacno prelazi u ugljik
(ID) oksid (reakcije 61-64). Osim te glavne linije postoji i viSe lateralnih, danih reakcijama
122-143. Daljnja oksidacija kemijskih vrsta oznacenih plavom bojom prikazana je slici 2.7.
Da bi se modelirao C; lanac oksidacije metana potrebno je ve¢ uvedenim reakcijama dodati
reakcije 100-143 iz tablice 2.6, te kemijske vrste dane u tablici 2.5.
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Slika 2.10a. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta (I dio) u sistemu reakcija
metan-zrak prema tablici 2.6, reakcije 1-143
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Slika 2.10b. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta (II dio) u sistemu reakcija
metan-zrak prema tablici 2.6, reakcije 1-143

Simulacija izgaranja je ponovljena na istom primjeru, dakle oksidacija stehiometrijske smjese
metana i zraka pri atmosferskom tlaku i s po¢etnom temperaturom od 1500 K (sl. 2.10a-c).
Razlika izmedu dva modela je o€ita usporedbom slika 2.10 i1 2.8, dakle rezultati modeliranja
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procesa oksidacije metana sa i bez uzimanja u obzir tzv. Cy lanca. U prethodnom slucaju
dolazi do znacajnog usporenja procesa (2-3 puta), te prema tome nije moguée zanemariti
proces oksidacije metana rekombinacijom metilnog radikala u etan, te njegovim daljnjim
izgaranjem.
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Slika 2.10c. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta (III dio) u sistemu reakcija
metan-zrak prema tablici 2.6, reakcije 1-143

Prema slici 2.10c moze se zakljuciti da se metilni radikal rekombinira u etan i1 pri nizim
temperaturama, ali do daljnje oksidacije dolazi tek znaCajnim povisenjem temperature, kada
etan vrlo naglo prelazi u CoHs, a ovaj gotovo momentalno u CyH4. Daljnja se oksidacija
uglavnom odvija tek kod visokih temperatura, i to prelaskom (preko CoH3) bilo u CxH» ili u
CH,CO, te daljnjim izgaranjem preko CH,, HCCO i C,H.

Tablica 2.6. Reakcije sistema metan-zrak

No reakcija ko E, o referenca
1. H-+H+M«Ho+M 1.00E+12 0.00E+00 -1.00 [21]
2. H+HO2¢>H»+0; 2.50E+10 2.93E+06 0.00 [25]
3. H+HO,<5H,0+0 1.00E+10 4.49E+06 0.00 [19]
4. H+HO»<>0OH+0OH 2.50E+11 7.95E+06 0.00 [25]
5. H+O+M<«>0OH+M 6.20E+10 0.00E+00 -0.60 [13]
6. H+02+M<HO2+M 2.10E+12 0.00E+00 -1.00 [20]
7. H+OH-+M«H,O+M 1.60E+16 0.00E+00 -2.00 [13]
3. H,+0«H+OH 1.80E+07 3.73E+07 1.00 [19]
9. H,+0,¢50H+0OH 1.70E+10 2.00E+08 0.00 [20]
10.  |Hp+OH«>H0+H 2.63E+10 2.16E+07 0.00 [22]
11. H202+M«0OH+OH+M 1.20E+14 1.90E+08 0.00 [20]
12.  |H202+H&H+HO, 1.70E+09 1.57E+07 0.00 [17]
13. H,0,+H«>H,0+0H 1.00E+10 1.50E+07 0.00 [17]
14. H>0,+0«HO»+0OH 2.80E+10 2.68E+07 0.00 [17]
15. H202+0OH«-HO2+H,0 1.00E+10 7.54E+06 0.00 [21]
16.  |HOp+HO2¢5H,02+0, 2.00E+09 0.00E-+00 0.00 [19]
17. HO,+OH«>H20+0; 5.00E+10 4.19E+06 0.00 [21]
18. 0O+HO2<-50,+0OH 4.80E+10 4 19E+06 0.00 [21]
19. 0+0+M<02+M 1.89E+07 —7.49E+06 0.00 [13]
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No reakcija ko E, o referenca
20. 0O+H«-0+0OH 2.00E+11 7.03E+07 0.00 [17]
21. OH+OH-H,0+0 7.60E+09 4 19E+06 0.00 [15]
22. N+O2NO+O 6.40E+06 2.63E+07 1.00 [25]
23. N-+OH<NO+H 4.20E+10 0.00E+00 0.00 [22]
24, No+M<N+N+M 9.90E+17 5.54E+08 -1.50 [15]
25. No+O<<NO+N 6.89E+10 3.14E+08 0.00 [22]
26. N20O+M<>N+O+M 1.60E+11 2.16E+08 0.00 [13]
27. N2O+H<«<>N>+OH 7.60E+10 6.32E+07 0.00 [22]
28. N20+0<>N2+0, 1.00E+11 1.18E+09 0.00 [20]
29. N2O+O<-NO+NO 1.00E+11 1.18E+09 0.00 [20]
30. N20O+OH<N2+HO, 2.00E+09 4.19E+07 0.00 [13]
31. NO+M<N+O+M 5.20E+18 3.16E+08 -1.50 [15]
32. NO+HO2¢5NO,+0OH 3.02E+09 1.00E+07 0.50 [22]
33. NO+NO+O265NO2+NO2 7.95E+03 0.00E+00 0.00 [22]
34, NO+NON+02 4.80E+20 1.80E+08 -2.50 [15]
35. NO+O25NO»+O 1.90E+09 1.95E+08 0.00 [22]
36. NO2+M«-NO+O+M 1.10E+13 2.76E+08 0.00 [13]
37. NO2+H<NO+OH 3.50E+11 6.28E+06 0.00 [13]
38. N+CO,<NO+CO 1.90E+08 1.42E+07 0.00 [13]
39. CO+HO2<->CO,+0OH 5.80E+10 9.60E+07 0.00 [20]
40. CO+O+M«CO+M 6.17E+08 1.26E+07 0.00 [13]
41. CO+02C0O+0 2.50E+09 2.00E+08 0.00 [20]
42. CO+0OH«CO+H 1.51E+04 -3.19E+06 1.30 [22]
43. CHs+M«<>CH3s+H+M 2.10E+14 3.91E+08 0.00 [22]
44, CH4+CHp¢>CH3+CHg3 1.30E+10 3.98E+07 0.00 [20]
45. CHs+H<CHs+H> 2.24E+01 3.64E+07 3.00 [22]
46. CH4+HO<>CH3+H,0; 1.80E+08 7.83E+07 0.00 [13]
47. CH4+O<CH3+OH 1.20E+04 3.19E+07 2.08 [20]
48. CH4+02<5CH3+HO; 7.90E+10 2.34E+08 0.00 [13]
49. CH4+OH«<CH3+H>O 3.50E+00 8.37E+06 3.08 [20]
50. CH3s+H<CH4 2.63E+25 -1.10E+07 -5.10 [18]
51. CH3+O«<CH,O+H 1.30E+11 8.33E+06 0.00 [22]
52. CH3+02¢>CH>0+0OH 5.20E+10 1.45E+08 0.00 [20]
53. CH3+OH«<CH,0+H>» 4.20E+09 0.00E+00 0.00 [22]
54. CH3+M«<>CH+H+M 1.90E+13 3.83E+08 0.00 [20]
55.  [CHa+H<>CHo+H, 2.00E+08 1.26E+07 0.70 [22]
56. CH3+O«>CH»+OH 5.00E+10 5.02E+07 0.00 [20]
57. CH3+OH«<CH2+H>O 6.00E+07 8.37E+06 0.70 [22]
58. CH3+HO,<>CH30+0H 2.00E+10 0.00E+00 0.00 [13]
59. CH3+02¢3CH30+0 7.00E+09 1.07E+08 0.00 [20]
60. CH3+OH«<CH30+H 1.70E+07 1.31E+07 0.96 [18]
61. CH>+O—CO+H+H 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
62. CHx+O-CO+H, 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [13]
63. CH2+025CO+H,0 1.90E+07 -4.19E+06 0.00 [13]
64. CH2+02¢5>CO+OH+H 8.60E+07 —2.09E+06 0.00 [20]
65. CHo+H«<CH+H> 7.30E+14 0.00E+00 -1.56 [20]
66. CH2+O«CH+OH 5.00E+10 5.02E+07 0.00 [20]
67. CHy+O«HCO+H 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [22]
68. CH2+02¢<>CH>0+0 5.00E+10 3.77E+07 0.00 [13]
69. CHy+02¢5CO2+H+H 1.60E+09 4 19E+06 0.00 [20]
70.  [CHp+0¢>COx+H> 6.90E+08 2.09E+06 0.00 [20]
71. CH+02¢HCO+OH 4.30E+07 —2.09E+06 0.00 [20]
72. CH2+OH«>CH+H,0 1.13E+04 1.26E+07 2.00 [13]
73. CHy+OH«CH,O+H 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
74. CH+CO2<>HCO+CO 3.40E+09 0.00E+00 0.00 [13]
75. CH+O—CO+H 5.70E+10 0.00E+00 0.00 [20]
76. CH+02<5HCO+0O 3.30E+10 0.00E+00 0.00 [20]
77. CH+OH«HCO+H 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
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78.  |CH30+H<CH0+H, 2.00E+10 0.00E+00 0.00 [13]
79.  |CH30+0<CH,0+0H 1.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
80.  |CH30+02¢3CH,0+HO; 6.30E+07 1.09E+07 0.00 [13]
81.  |CH30+OH<CH,0+H,0 1.00E+10 0.00E+00 0.00 [13]
82.  |CH30+M<>CH,0+H+M 1.00E+11 1.05E+08 0.00 [20]
83.  |CHOH+M<CHyO+H+M 1.00E+11 1.05E+08 0.00 [13]
84.  |CH,OH+H—CH20+H; 2.00E+10 0.00E+00 0.00 [13]
85. CH20H+02<>CH>0+HO, 1.48E+10 6.28E+06 0.00 [13]
86.  |CH,O+M<HCO+H+M 3.31E+13 3.39E+08 0.00 [13]
87.  |CHO+CH3¢<>HCO+CH,4 1.00E+11 2.34E+07 0.00 [15]
88.  |CH0+H«<HCO+H, 1.00E+11 1.93E+07 0.00 [22]
89.  |CH0+HO2HCO+H,0; 1.00E+11 3.56E+07 0.00 [15]
90. |CH,0+O«—HCO+OH 1.80E+10 1.29E+07 0.00 [13]
9l. CH20+02¢5HCO+HO;, 6.00E+10 1.34E+08 0.00 [15]
92.  |CH,0+OH«<HCO+H,0 2.40E+08 4.19E+06 0.00 [22]
93.  |HCO+M—H+CO+M 1.60E+11 6.15E+07 0.00 [20]
94.  |HCO+CH3CO+CH4 3.02E+10 0.00E+00 0.00 [18]
95.  |HCO+H<CO+H, 4.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
96. |HCO+O«CO+OH 1.00E+11 0.00E+00 0.00 [22]
97.  |HCO+O<COz+H 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [13]
98.  |HCO+0,5CO+HO, 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [22]
99.  |HCO+OH«>CO+H,0 1.00E+11 0.00E+00 0.00 [13]
100.  |CH3+CH3<CoHs 3.18E+38 1.16E+07 —7.00 [13]
101.  |CoHs+H<>CH3+CH; 4.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
102.  |CH3+CH3CoHa+H2 2.10E+11 8.04E+07 0.00 [20]
103.  |CH3+CH2¢<3CoHa+H 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [13]
104.  |CoHs+O—CH3+HCO 1.60E+06 3.12E+06 1.20 [13]
105.  [CoH4+OH«<CH,0+CHs 2.00E+09 4.02E+06 0.00 [20]
106.  |CoHs+CH3>CoH5+CH,4 5.50E-02 3.47E+07 4.00 [20]
107.  |CoHe+H<CoHs+H, 5.40E-01 2.18E+07 3.50 [20]
108. |CoHe+0<>CoH5+0OH 2.50E+10 2.66E+07 0.00 [20]
109.  |CoHe+OH-CoHs+H,0 8.70E+06 7.58E+06 1.05 [13]
110.  |CoHs+02¢5CoH4+HO, 3.20E+09 2.10E+07 0.00 [20]
111, |CoHs+H+MCoHs+M 6.37E+21 —2.26E+05| —28.00 [13]
112.  |CoHatH<CoHs+H, 1.10E+11 3.56E+07 0.00 [20]
113.  |CoHs+OH-CoHa+H.0 4.80E+09 5.15E+06 0.00 [20]
114.  |CoHsA4MeCoHo+H+M 2.60E+14 3.32E+08 0.00 [20]
115, |CoH3+Me-CoHp+H+M 3.00E+12 1.34E+08 0.00 [20]
116.  |CoH3+CoH<>CoH4CoHy 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [13]
117.  |CoH3+CH2¢<>CoHp+CHs 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
118.  |CoHs+H<CoHa+H, 4.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
119.  |CoH3+OH<CoHo+H,0 5.00E+09 0.00E+00 0.00 [13]
120.  [CoH+O<CHACO 2.20E+07 1.08E+07 1.00 [20]
121. |CHx+CH2¢>CoHo+H> 3.20E+10 0.00E+00 0.00 [20]
122.  |CoHAM<—CoH+H+M 4.20E+13 4.48E+08 0.00 [13]
123.  |CoH+O<CoH+OH 3.16E+12 6.28E+07 -0.60 [13]
124.  |CoH+OH&CoH+H,0 6.00E+09 2.93E+07 0.00 [20]
125.  |CoH+O—HCCO+H 3.60E+01 5.82E+06 2.70 [20]
126.  |CoH2+0,5HCCO+0OH 2.00E+05 1.26E+08 1.50 [13]
127.  |CoH+OH«CH,CO+H 3.20E+08 8.37E+05 0.00 [20]
128.  |CoH+OH<CH3+CO 4.83E-07 —8.37E+03 4.00 [13]
129.  |CoH+H2¢>CoHo+H 4.10E+02 3.60E+06 2.39 [20]
130.  [C,H+O<CH+CO 5.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
131.  [CoH+025HCCO+0 6.00E+08 0.00E+00 0.00 [20]
132.  |CoH+0,3HCO+CO 2.40E+09 0.00E+00 0.00 [20]
133.  |CoH5+0<>CH,CO+H 3.30E+10 0.00E+00 0.00 [20]
134.  |CH2CO+M—CH+CO+M 3.60E+12 2.48E+08 0.00 [20]
135.  |CH,CO+H<HCCO+H, 7.50E+10 3.35E+07 0.00 [20]
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136. |CH,CO+O«HCCO+OH 1.00E+10 3.35E+07 0.00 [13]
137. |CH,CO+OH«CH,O+HCO 2.80E+10 0.00E+00 0.00 [20]
138. |CH,CO+OH«<HCCO+H,0O 7.50E+09 1.26E+07 0.00 [20]
139.  |HCCO+CH»<>C,H3+CO 3.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]
140. [HCCO-+H«CH>+CO 1.00E+11 0.00E+00 0.00 [13]
141. |HCCO+O«CO+CO+H 1.00E+11 0.00E+00 0.00 [13]
142,  [HCCO+0O,«-»CO+CO+0OH 1.50E+09 1.05E+07 0.00 [20]
143. |HCCO+OH«<HCO+CO+H 1.00E+10 0.00E+00 0.00 [20]

2.2.10. Sistem prirodni plin-zrak

Prirodni se plin sastoji od metana (CHj), te neSto etana (CzHg), propana (CsHsg), butana
(C4H10), visih ugljikovodika, dusika (N2), vodika (H>), kisika (O2) i sumporovodika (H2S).
Koncentracije propana, butana i visih ugljikovodika su uglavnom tako male da je njihovo
zanemarivanje sasvim opravdano s obzirom da bi trebalo dodati jo§ nekoliko stotina
elementarnih reakcija koji bi opisivale njihovo izgaranje u zraku.
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1.00E-04 1.00E-03 1.00E-02

vrijeme, t [s]
Slika 2.11a. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta (I dio) pri izgaranju prirodnog plina

Pretpostavljeno je da se moze zanemariti koncentracija sumporovodika, jer bi njeno
ukljucivanje znacilo dodavanje kemijske kinetike spojeva sumpora, a ne bi znacajno utjecalo
na proces izgaranja goriva, niti na stvaranje duSi¢nih oksida. Jedino bi interes za proces
produkcije sumpornih oksida mogao opravdati takav pristup. DuSik, vodik 1 kisik su ve¢
implicitno ukljuceni u izgaranje metana u zraku, kao i etan, koji nastaje spajanjem dvaju CH3
radikala i predstavlja tzv. C, lanac izgaranja metana, koji je kako se pokazalo, neophodno
uzeti u obzir.
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Slika 2.11b. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta (I dio) pri izgaranju prirodnog plina
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Slika 2.11c. Promjena molarnih udjela kemijskih vrsta (III dio) pri izgaranju prirodnog plina

Prema tome, ako prirodni plin pojednostavimo kao mjeSavinu metana i etana, Sto nije daleko
od stvarnosti, sistem elementarnih reakcija dan u tablici 2.6 predstavlja kinetiku izgaranja
prirodnog plina u zraku. Sastav prirodnog plina dan je u tablici 2.7.

Rezultati simulacije prethodno navedenim sistemom reakcija (tab. 2.6) primijenjenog na
oksidaciju prirodnog plina prema [3] i zraka, uz preti¢ak zraka od A = 1.05, prikazani su na
slici 2.11. Najvaznija razlika u odnosu na prethodni primjer (sl. 2.10) je u tome Sto se
izgaranje odvija brze, $to se moZe objasniti pretiCkom zraka u ovome primjeru, dok se u
prethodnom radilo o stehiometrijskoj smjesi.
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Tablica 2.7. Sastav prirodnog plina prema [3]

Sastav goriva X Y Y’
[kmol/kmol] [kg/kg] [kg/kg]

CHg4 0.8130 0.701 0.701
CoHe 0.0285 0.046 0.060
CsHs 0.0040 0.010| dodano etanu
CsH1o 0.0014 0.004| dodano etanu
CO, 0.0089 0.021 0.021
N> 0.1435 0.217 0.218
ostalo 0.0007 0.001| dodano dusiku

2.3. MODELIRANJE TRANSPORTNIH PROCESA

U prethodnom je poglavlju prezentiran model izgaranja plina, ali u njemu nije definirano
odredivanje pocetnih uvjeta te Sto se dogada s produktima nakon izgaranja. Takav je model
adekvatan procesu koji se odvija u kemijskom reaktoru, gdje za vrijeme odvijanja kemijskih
procesa nema pritjecanja reaktanata niti ispustanja produkata. Medutim, u lozistu je proces
izmjene tvari i strujanja iste vrlo vazan dio procesa i nikako se ne moZze zanemariti.

Moguée je materijalni volumen zamisliti kao kemijski reaktor i na njemu primijeniti
prethodni kineticki model, ali je jednostavnije pratiti Sto se odvija u pojedinom prostornom
volumenu. Da bi se moglo prezentirati kako strujanje utjece na procese u lozistu, potrebno je
iznijeti mehanizam pracenja transportnih procesa sa strane tocke u prostoru, ili njenog
reprezenta, infinitezimalnog volumena.

2.3.1. Op¢a transportna jednadzba

Osnovni zakoni postavljeni su za materijalni volumen V,, a pomocu Reynoldsovog
transportnog teorema [91] mogu se prevesti u formu koja vrijedi za infinitezimalni prostorni
volumen (dodatak B). Diferencijalni oblik brzine promjene fizikalne veli¢ine ¢ dan je sa:

J J J,;
E(M’)JFE(PV,-(D): S, + 0-,;/ (2.77)
akumulacija konvekcija izvor / ponor difuzija

gdje je p¢ volumenska gustoca neke fizikalne veli¢ine, koja je definirana u prostoru i
vremenu funkcijom:

® = (x;,1) (2.78)

v, brzina strujanja fluida, S, volumenski izvor veli¢ine ¢, a J,; difuzijski fluks te veli¢ine
kroz povriine infinitezimalnog prostornog volumena. Clanovi u jednadZbi (2.77) imaju
sljedece fizikalno znacenje: prvi ¢lan na lijevoj strani jednadzbe je promjena fizikalne
veliine ¢ u vremenu, dok je drugi ¢lan izmjena te veli¢ine s okolnim prostorom putem
konvekcije. Na desnoj strani prvi ¢lan je volumenski izvor ili ponor veli¢ine, a posljednji ¢lan
predstavlja difuzivnu izmjenu veli¢ine s okolnim prostorom.
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Pojedini osnovni zakoni dobivaju se iz izraza (2.77) uvrStavanjem vrijednosti za ¢, S i J,;
prema shemi danoj u tablici 2.8.

Zakon odrZzanja mase (jednadzba kontinuiteta):
Masa materijalnog volumena je konstantna.

Primjenom Reynoldsovog transportnog teorema taj zakon u diferencijalnom obliku glasi [5]:

dp d B
ot + ax, (pv;)=0 (2.79)

Zakon brzine promjene koli¢ine gibanja (jednadzba koli¢ine gibanja, impulsna jednadzba,
prvi Cauchyjev zakon):

Brzina promjene koli¢ine gibanja materijalnog volumena je
jednaka zbroju vanjskih masenih i povrSinskih sila koje
djeluju na materijalni volumen.

Prijelazom pomoc¢u Reynoldsovog transportnog teorema s materijalnog volumena na
prostorni dobije se diferencijalni oblik gornjeg zakona za nestacionarno strujanje stlacivog
fluida [5]:

i(v)+i(vv)— f+ad"’ 2.80
0’)tpi &ijji_pi X, (2.80)

J

gdje je f; vektor masene gustoce vanjskih sila, a o, tenzor naprezanja u fluidu. Jednadzba
(2.80) je vektorska, dakle sadrzi tri skalarne jednadzbe. Tenzor naprezanja je simetriCan
tenzor, $to je moguce dokazati primjenom zakona brzine promjene momenta koli¢ine gibanja
(jednadzbe momenta koli¢ine gibanja, drugog Cauchyjevog zakona):

Oy = Oy (2.81)

Zakon brzine promjene masenog udjela kemijske vrste u visekomponentnom sistemu
(jednadzba transporta kemijske vrste, jednadzba transporta mase):

Brzina promjene masenog udjela kemijske vrste u
materijalnom volumenu je jednaka zbroju brzine nastajanja i
brzine dovodenja te kemijske vrste u materijalni volumen.

Za nestacionarno strujanje stlac¢ivog fluida primjenom Reynoldsovog transportnog teorema se
dobije [5]:

i(pY)+i(pv.Y)=a) —% (2.82)
at Y dx e “ dx '

J J



2. MATEMATICKI MODEL 41

gdje je Y, maseni udio kemijske vrste o u infinitezimalnom volumenu, @, brzina nastajanja
(izvor ili ponor), a j,; fluks te vrste kroz povrSine volumena. Dvije potonje veli¢ine je

potrebno za svaku komponentu propisati odgovaraju¢om konstitutivnom relacijom.
Zakon brzine promjene unutrasnje energije:

Brzina promjene unutraSnje energije u materijalnom
volumenu je jednaka brzini dovodenja topline materijalnom
volumenu te snazi rada koji okolina vr$i na materijalnom
volumenu.

Kako je brzina promjene unutrasnje energije u loZiStu gotovo jednaka brzini promjene
entalpije, ova je veli¢ina, uz zanemarenje brzine promjene tlaka te prijelaza mehanicke
energije u toplinsku, izabrana kao relevantna. To je sasvim opravdano obzirom na veliine
toplinskih tokova u loziStu. Za nestacionarno strujanje stlacivog fluida primjenom se
Reynoldsovog transportnog teorema dobije jednadzba transporta entalpije [5] u lozistu
(energetska jednadzba):

% J a2q;

SiP =07 a—Zj (2.83)

”

gdje je g; gustoca toplinskog toka kroz povrSine infinitezimalnog volumena, q” izvor/ponor

topline, a h specificna entalpija.

U lozistu su znacajna dva izvora topline: zbog prevladavanja egzotermnih kemijskih reakcija

” ”

oslobada se toplina g/’ te toplina qz”" koja se izmjenjuje zraCenjem s okolinom volumena:

Q" =q+qg (2.84)

Potrebno je dakle propisati konstitutivnim relacijama vrijednosti dvaju izvora i toka.

Tablica 2.8. Pregled osnovnih zakona odrzanja

Naziv ¢ S, J, jednadzba

Jednadzba 1 0 0 do Jd 0

kontinuiteta ot + ax, (pv;)=

JednadZba koli¢ine 7 of; o; 0 0 o do;

gibanja E(pvi)-’_ &Xj (ijVi) =ph+ &X/

Jednadzba kemijske | Y, o, —Ji 0 0 AJu,

vrste a j E(pya)""g_xj(pvfya)zwa " ox,

JednadZba entalpije | h q” —q 0 J q;
—(ph)+——(pv,h)=q” ——=L
5z Ph) ax, (pv;h)=q Ix,

Predmet ovoga rada je stacionarni model procesa u loZiStu generatora pare, te se prvi ¢lan
lijeve strane u jednadzbama (2.79-2.80, 2.82-2.83) moze izostaviti. Procesi na dimnoj strani
lozista su vrlo brzi, te se stoga njihova dinamika moZe zanemariti. Interes u ovome radu je
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prvenstveno na nastanku polutanata prilikom izgaranja prirodnog plina, a na taj proces
vremenska promjena rubnih uvjeta ne utjece znacajno.

Model procesa u lozi$tu generatora pare je opisan prema tome sljede¢im skupom nelinearnih
parcijalnih diferencijalnih jednadzbi:

J
0.)—Xj(ij) =0 (2.85)
J dJdo;
Jx, (pvv;)=pf, + IX, (2.86)
é)ja,j
5x) (pv,Y,)=w, - Ix (2.87)

” ”

%
W(pvjh) =0c t0ag (2.88)
j

15
IX;
Ukupni broj skalarnih nepoznatih veli¢ina iznosi 22+ 5n,,, gdje je n, broj kemijskih vrsta
koje se uzimaju u obzir u modelu. Kako je model dan sa samo 5+n, parcijalnih

diferencijalnih jednadzbi, te je s njime obuhvaceno i toliko nepoznatih veli¢ina:

p=p(x) (2.89)
Vv, = v,(xj) (2.90)
Y, =Y,(x,) 2.91)
h=hx,) (2.92)
te uz simetri¢nost tenzora naprezanja (2.81), potrebno je postaviti 14 +4n, konstitutivnih
relacija:
a; = a,(x,) (2.93)
Jui = Jus(X;) (2.94)
q,=q,(x,) (2.95)
f=fx,) (2.96)
w, = a,(x,) (2.97)
q=qz(x;) (2.98)
dr =9qg\X ,-) (2.99)

2.3.2. Difuzivni transport

Difuzivni transport pojedinih fizikalnih veli¢ina izmedu infinitezimalnog volumena i okoline
uzrokovan je pojavama na molekularnoj razini. Molekule se u svom mikroskopskom gibanju
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sudaraju i1 time prenose pojedina svojstva. Prenosenje impulsa se zove molekularno trenje
izmedu Cestica ili viskoznost. Newton je primijetio da je iznos viskoznosti proporcionalan
iznosu gradijenta brzine. Na slican je nacin Fick zamijetio da je molekularna difuzija Cestica
(difuzija mase) u binarnoj smjesi ovisna o gradijentu koncentracije tih dviju kemijskih vrsta,
a Fourier je ustanovio da je molekularno provodenje topline (kondukcija) proporcionalno
gradijentu temperature.

Newtonov zakon viskoznosti

Newtonov zakon viskoznosti [92] homogenog 1 izotropnog fluida uspostavlja linearnu
zavisnost izmedu tenzora naprezanja u fluidu 1 tenzora brzine deformacije. Fluidi koji
zadovoljavaju ovu pretpostavku se zovu newtonski fluidi, a pretpostavlja se da zakon vrijedi 1
za plinove u loziStu generatora pare. Generaliziran za trodimenzionalno stlac¢ivo strujanje
zakon glasi:

0; =—Po;+Z; (2.100)

gdje je X; tenzor viskoznih naprezanja, te iznosi:

(2.101)

i

2
X, =2uD; —gkaké

p termodinamicki tlak u fluidu, a 4 dinamicki koeficijent molekularne viskoznosti.
Eksperimentalno utvrdena veza [92] izmedu srednjeg mehanickog tlaka:

Pm ==73 O (2.102)

3

1 termodinamickog tlaka glasi:

P=Pyti (2.103)

ax,

gdje je u, dinamicki koeficijent volumenske viskoznosti.

Uz tenzor brzine deformacije strujanja fluida:

1( dv, dv;
b, = 2[0”xj - é’XJ (2.104)

I

tenzor viskoznih naprezanja X; postaje:

v, IV, (2 jo'?vk
o _’u[o'?xj +07X,j_ 3H A IX, % (2.105)

Uvrstivsi Newtonov zakon viskoznosti (2.100 i 2.105) u jednadzbu koli¢ine gibanja (2.86)
dobije se Navier-Stokesova jednadzba za stacionaran slucaj koja opisuje strujanje stlacivog
newtonskog fluida:

2 . dp . 9| [ay, 8ij (g )&vk
I X, (pvyvi) = pl; - ax I X, ['uio"xj Tox ) T\3HTH X, % (2.106)

I I
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Fickov zakon difuzije
Fickov zakon difuzije [93] uspostavlja vezu izmedu fluksa (difuzije) kemijske vrste kroz
povrsinu infinitezimalnog volumena i gradijenta koncentracije te vrste:
3 Y,
Jai =7 a gy }

(2.107)

gdje je I', koeficijent difuzije vrste a u smjesu 1 svojstvo je fluida. JednadZzba transporta
kemijske vrste (2.87) dobiva oblik:

d d .
ﬁ(pvjya)za)a-kﬁ(l—‘a Ix J (2.108)

Fourierov zakon provodenja

Fourierov zakon provodenja [93] daje vezu izmedu gustoce toplinskog toka 1 gradijenta
temperature:
oT
= 2.109
9 =A% (2.109)
gdje je T temperatura, a A koeficijent toplinske vodljivosti i termodinami¢ko je svojstvo
fluida. Jednadzba transporta entalpije za stacionarno strujanje postaje:

8 ” ” i ﬂ
8—Xj(pvjh)—qc +Qg + ax, (ﬂ &XJ (2.110)

Jedinica temperature u ¢lanu koji opisuje kondukciju je irelevantna jer se radi o gradijentu
temperature.

Koeficijent toplinske vodljivosti

Prema definiciji Prandtlovog broja Pr postavlja se veza izmedu koeficijenta toplinske
vodljivosti A i dinamic¢kog koeficijenta molekularne viskoznosti
He,
Pr=———- 2.111

- @.111)
Prandtlov broj je termodinamicko svojstvo fluida te se za sastav plina kakav se nalazi u
loziStu moze re¢i da je pretpostavka o konstantnom Prandtlovom broju zadovoljavajuca.
Kako je specifi¢na entalpija povezana s temperaturom preko specifi¢ne topline:

dh = c,dT (2.112)

moguce je kondukciju u jednadzbi transporta entalpije izraziti preko gradijenta specifi¢ne
entalpije:

& o~ 4 i i&_h
X (pV,-h)—qc+qR+0-,Xj [Pr &ij (2.113)
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Koeficijent difuzije mase kemijske vrste u smjesu
Na isti se nacin kao s koeficijentom toplinske vodljivosti prema definiciji postavlja 1 veza
izmedu koeficijenta difuzije mase I', kemijske vrste & u smjesu 1 dinamickog koeficijenta

molekularne viskoznosti y preko Prandtl-Schmidtovog o, :

U
== 2.114
=1 (2.114)

gdje je Prandtl-Schmidtov broj takoder termodinamicko svojstvo fluida koje se za sastav
plina kakav se nalazi u lozi$tu moZze smatrati konstantnim.

Sistem diferencijalnih jednadZbi za stacionarno, stladivo, viskozno strujanje reaktivnog
viSekomponentnog fluida:

aixj(pvf)zo (2.115)
s tonr=t= e T S0 (2 ) S |
PR GAART) *a%(a% g;] .117)
&ixjwv,m:qg% q+aix[%j—xhj @118)

Uvodenjem direkcijskih konstitutivnih relacija difuzivnog transporta broj skalarnih
nepoznatih veli¢ina smanjen je na 15+3n,, gdje je n, broj kemijskih vrsta. Uz gore

navedenih 5+ n, parcijalnih diferencijalnih jednadzbi i 5+ n, konstitutivnih relacija danih

izrazima (2.96-2.99) potrebno je postaviti joS i 5+n, termodinamickih konstitutivnih

relacija:
p=p(p.T.Y,) (2.119)
h=h(p,T.Y,) (2.120)
u, = u,(p.T.Y,) (2.121)
w=ulp,T.Y,) (2.122)
Pr="pr(p,T.Y,) (2.123)

o, =0,(p.TY,) (2.124)
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2.4. PRIJENOS TOPLINE ZRACENJEM

Prijenos topline zracenjem ima posebno mjesto u modeliranju loziSta generatora pare, kao
prvo po znacaju pojave, a kao drugo po kompleksnosti njenog modeliranja. U izmjeni topline
izmedu ekranskih cijevi 1 plinskog volumena, zracenje sudjeluje s preko 90% udjela, te se
cesto prilikom modeliranja lozista i zanemaruje konvektivni prijenos topline na loziste. U
prethodnom je radu na modelu [52] to 1 bilo tako ucinjeno, uz joS nekoliko znacajnih
pojednostavljenja. Stijenka je tretirana kao crna, a plin kao jedan sivi plin, ¢ime je u model
unesena manja pogreSka. Osim toga su pojednostavljenja onemogucila generaciju
neekvidistantne mreze, te modeliranje problema s nepravilnom geometrijom. To je
prvenstveno bilo ucinjeno zbog Stednje na kompjuterskom vremenu. Kako su u
meduvremenu racunala znacajno uznapredovala ti su nedostaci popravljeni. Smatralo se
medutim da je primjena Hottelove zonalne metode za sivu stijenku prekomplicirana, te je
Schneider [94-96] primijenio Monte Carlo metodu koja je vrlo fleksibilna u uvodenju
dodatnih modula. O samim metodama bit ¢e viSe rijeci u treCem poglavlju, a ovdje slijedi
kratki prikaz modela zracenja za crnu 1 sivu stijenku.

Planckov zakon

Spektralni intenzitet zracenja crnog tijela ne ovisi o smjeru zraenja nego samo o spektru. Ta
se ovisnost zove Planckov zakon [97]:

2C,

ii,b = m (2.125)

gdje su C, i C, Planckove konstante, T apsolutna temperatura, a A valna duljina zrake.
Totalni intenzitet zracenja crnog tijela se dobije integracijom po ¢itavom spektru:

y o
it = |ij,dA==T"* 2.126
= Jinad=7 (2.126)
gdje je o Stefan-Boltzmannova konstanta.

Gustoéa zracenja povrSine dA

Za difuzne povrsSine vrijedi Lambertov zakon kosinusa [98], pa se usmjerena spektralna
gustoca zraCenja raCuna prema:

€, =1}, COS ¥, (2.127)

Za crne je povrSine moguca integracija usmjerene spektralne gustoce zraCenja po ¢itavom
spektru da bi se dobila usmjerena totalna gustoca zraCenja:

: o
e, =i} cosd, =—T. cosd, (2.128)
T

gdje je ¥, kut izmedu normale na povrsinu dA i zrake koja ju napusta. PovrSina emitira

zraCenje s jedne svoje strane koje se Siri u obliku hemisfere. Integrira li se usmjerena
spektralna gustoc¢a zracenja po Citavoj hemisferi dobije se sferna spektralna gustoca zracenja:

e, = [€;,dm, (2.129)
2

gdje je dw, infinitezimalni prostorni kut. Prelaskom na sferne koordinate ¢ i ¢ uz:
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dw = sin 9 do de (2.130)

i uvrstenje zakona kosinusa (2.127) dobije se:

27 7)2

€,, = _”i;,b cos ¥, sin¥, dv), do, (2.131)
00

Kako spektralni intenzitet zracenja ne ovisi kod crnog tijela o smjeru, izraz se moze
integrirati:

e,, =i, (2.132)

Sferna totalna gustoca zracenja crnog tijela se dobije integracijom po ¢itavom spektru:
e, = [e,,d2 =x [i},dA=ni} = oT} (2.133)
0 0

Prethodni izraz predstavlja Stefan-Boltzmannov zakon. Usmjereni i sferni radijativni
toplinski tok s povrsine dA iznose redom:

dQ’, = i{dAcos 9, = %Ts“dA cos B, 2.134)
dQ;, =e,dA= 0T dA (2.135)

Slabljenje zracenja prolaskom kroz plin

Dok dvoatomni plinovi uglavnom propustaju zracenje, troatomni ga djelomi¢no apsorbiraju i
to vrlo selektivno obzirom na spektar. Slabljenje spektralnog intenziteta zracenja na putu dr
1znosi:

= —a,i (2.136)

gdje je a, spektralni koeficijent apsorpcije zracenja. Izmedu tocke 1 1 tocke 2 intenzitet
zracenja oslabio je na:

—JZ‘aldr
ir,=ij, e =ij(r) (2.137)

Za slucaj konstantnog koeficijenta apsorpcije i1 sivog plina totalni intenziteti zracenja su
proporcionalni onima crnoga tijela:

i,=ie® =ixr) (2.138)

gdje je rudaljenost izmedu tocaka 11 2.

Toplinski tok zracenjem iz infinitezimalnog plinskog volumena dV
Ako je dV = dAdr u infinitezimalnom volumenu dV apsorbira se sljedeci toplinski tok:

oo

dQ; =~ [ [dijdAdwdA (2.139)

04r
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Uz pretpostavku da se radi o sivom plinu te uvrStavanjem izraza za slabljenje spektralnog
intenziteta zraCenja (2.136) dobije se radijativni toplinski tok apsorbiran u infinitezimalnom
volumenu dV, a takoder i emitiran iz istog volumena [98]:

dQ, =dQ; =4a,e,dV =4a,0T dV (2.140)

Zralenje emitirano s crne povrsine dA; i primljeno na povrsinu dA;

Infinitezimalna crna povrSina dA; prima (i apsorbira) s infinitezimalne crne povrSine dA;

samo dio zraCenja odaslanog u smjeru dA; umanjenog za koeficijent oslabljenja (r):

, dA; cos I dA; cos I 7(r)
! — 2 (2.141)
ar

dQs1,b—>sz,b = dQ;,b da)& T(r) = O-T

S4

odaslano  u smjeru oslabljeno
putem

Zra&enje emitirano iz plinskog volumena dV,, i primljeno na povrsinu dA;

Infinitezimalna crna povrSina dA, prima (i apsorbira) iz infinitezimalnog volumena dV,

samo jedan dio zracenja odaslanog u smjeru dA; umanjenog za koeficijent oslabljenja (r):

da, , 04, dV, dA; cos D 7(r)
0Qy 50 = dQ, o= 7)) =0T, o (2.142)

odaslano  u smjeru oslabljeno
putem

Zratenje emitirano s crne povrSine dA; i apsorbirano u plinskom volumenu dV,,

Infinitezimalni plinski volumen dV, apsorbira samo onaj udio zracenja odaslanog u smjeru
dV,, s infinitezimalne crne povrSine dA; umanjenog za koeficijent oslabljenja po putu 7(r)
koji je odreden koeficijentom apsorpcije i duljinom puta koji zracenje prolazi volumenom
dv, :

92

, dA; cos I, e, dV, 7(r)

dQ, .y, = dQ, do, t(r) «,dr =oT g (2.143)

odaslano u smjeru oslabljeno apsorbirano
putem

Zratenje emitirano iz plinskog volumena dV, i apsorbirano u plinskom volumenu dV,,

Infinitezimalni plinski volumen dV, apsorbira samo onaj dio zraCenja odaslanog u smjeru
dV,, s infinitezimalnog plinskog volumena dV, umanjenog koeficijentom oslabljenja po

putu 172(r) koji je odreden koeficijentom apsorpcije i duljinom puta koji zraCenje prolazi
volumenom dV/, :
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dw o . dV o dV._ (r
dQ, ,, = dQ *f(r) a,dr =oT; —S—"2 % )

91792 91 471- 92 91 7ZTZ (2144)

H_/
odaslano  usmjeru oslabljeno apsorbirano
putem

Gustoca radijativnog toplinskog toka g na infinitezimalnoj povrsini dA

Integracijom po ¢itavoj domeni radijativnog toplinskog toka na infinitezimalnu crnu povrSinu
dA; emitiranog iz svih infinitezimalnih plinskih volumena (2.142) te odaslanog sa svih

infinitezimalnih crnih povrsina (2.141) dobije se ukupni dozraceni toplinski tok:
dQ;rb = JdQs1,b+sz,b + J.ng1—>sz,b =
A v

, Cos I, cos I, 7(r) cos v, 7(r)
[oT. LA, + [oT) ——2—"a, dV, |dA,
ar 4 7ZT 1 1 2

91
A 4

(2.145)

Uz odzraceni toplinski tok s iste povrSine prema (2.135) mozZe se izraunati bilanca na
infinitezimalnoj crnoj povrsini dAs (izostavljeni su indeksi S;, S,, g, i g, a indeks S
predstavlja infinitezimalnu povrSinu na kojoj se radi bilanca):

dQ,, =-dQ;, +dQ;, = —oT;dA +
(2.146)

cos ¥ cos I, 7(r cos v, 7(r

“ar“ %M ga | T4—()(xdv}dA
A 4 w

gdje je ¢, kut zrake i normale na apsorbiraju¢u povrSinu dAs. Izvorni ¢lan, gustoca

toplinskog toka g5 na infinitezimalnu povrSinu dAs prema tome iznosi:

_ dQs,b
~ dA,

_oT*+ J~ oT* cos 1900319 7(r) oT* cos ¥ r(r)

A

qz dA+ j odV  (2.147)

Prelaskom na volumenski integral po Citavom loziStu prema teoremu Gauss-Ostrogradskog
dobije se kompaktniji izraz:

P » »
gy =—oT* + | { o (aT“ Cosmf(r) rjj +oT* —Cosnr ) }dv (2.148)
v J

”

Volumenski toplinski tok prijenosa topline zracenjem q7
Integracijom po €itavoj domeni radijativnog toplinskog toka apsorbiranog u volumenu dV, ,

a emitiranog iz infinitezimalnih plinskih volumena (2.144) te odaslanog s infinitezimalnih
crnih povrSina (2.143) dobije se ukupni apsorbirani toplinski tok u infinitezimalnom
plinskom volumenu dV :

dQ; = JdQ,,,.,, + [dQ,

—>92 -

o, 1(r) (2.149)
6T91 761\/91 agzdvgz

J. cosﬂr )As1+j

A v
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Uz odzracenu toplinski tok iz istog volumena prema (2.140) moze se izraCunati bilanca u
infinitezimalnom volumenu dV/, (izostavljeni su indeksi s;, S,, g, i g, a indeks g predstavlja

infinitezimalni volumen na kojem se radi bilanca):

dQ, =-dQ; +dQ; =—4e,0T dV, +

.[T4 osﬁr(r)A _[ oT* ()dV "y (2.150)
ﬂT g g

”

Volumenski toplinski tok qz" u energetskoj jednadzbi (2.118), uz prelazak na volumenski

integral pomocu teorema Gaussa-Ostrogradskog, iznosi:

”__ dQ 4 ( 4T(r) j 40{1'(1’)
qy= @ = 40,07} + o j{ ox oT*—5r | +oT* =52 dv (2.151)

Energetska jednadzba, u slucaju crne stijenke, dobiva time konacan izgled:

G y, 9 (1w on
0 j(pVh) e o”xj[Pro"xJJr

(2.152)
2, &[{ &i( oT* T(Q) J oT* “;r )}dv 4a,oT!

Takva integralno-diferencijalna jednadzba vrlo je tesko rjeSiva pomoc¢u danasnjih numerickih
metoda. Hottelova zonalna metoda koja nudi jedan put za rjeSavanje ovog problema
objasnjena je u trecem poglavlju.

2.4.3. Model zracenja u slucaju sivih, difuznih stijenki

Povrsina koja nije crna jedan dio zracenja apsorbira, a drugi dio reflektira (uz pretpostavku
neprozirnosti stijenke). Apsorptivnost je omjer toplinskog toka zracenjem apsorbiranog na
povrsini i onoga koji je na nju pao:
aQ;,
o. =
S dQ;—

(2.153)

Onaj dio toka koji nije na povrsini apsorbiran, bit ¢e u slucaju loziSta zbog neprozirnih
stijenki reflektiran. Prema tome zbroj apsorptivnosti i reflektivnosti mora biti jedan:

o, +p, =1 (2.154)

Emisivnost je omjer toplinskog toka koji povrSina emitira i toka koji bi ta ista povrSina
emitirala kad bi bila crno tijelo:

_9Q (2.155)
£ .
° T dQ;,
Za povrsine koje su difuzne i sive vrijedi da je apsorptivnost jednaka emisivnosti:
a=¢ (2.156)

Sto znaci da na difuznoj sivoj povrsini vrijedi:

&+ p, =1 (2.157)
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Prema tome je ukupni odlaze¢i toplinski tok zracenjem s povrSine jednak onom emitiranom
uvecanom za reflektirani toplinski tok:

dQ; =dQ;, +dQ;, = £,dQ;, +(1-£,)dQ; = £,0T* +(1- &, )dQ¢ (2.158)

Zra&enje odaslano sa sive povrsine dA; koje pada na sivu povriinu dA

Infinitezimalna difuzna siva povrsina dA; prima s infinitezimalne difuzne sive povrSine
dA;, samo dio zratenja odaslanog u smjeru dA; umanjenog za koeficijent oslabljenja 1(r)

zbog prolaska kroz sivi plin:

aqQ, ., = [351 oT: + (1 — &, )dQ; ] oA, cos P, C::S; cos 8, 1) (2.159)

Zra&enje odaslano s povrSine dA; i apsorbirano u plinskom volumenu dV

Infinitezimalni plinski volumen dV,, apsorbira samo dio zra¢enja odaslanog u smjeru dV, s

infinitezimalne difuzne sive povrSine dA; umanjen za koeficijent oslabljenja po putu 7(r):

= e, 0T +(1- ¢, )JoQ; 9, cos ﬁ;roégzdvgz ) (2.160)

dQ

$1—92

Zragenje emitirano iz plinskog volumena dV, koje pada na povrSinu dAg te zraCenje

emitirano iz plinskog volumena dV, i apsorbirano u plinskom volumenu dV, dano je
respektivno jednadzbama (2.142) 1 (2.144).

Gustocéa radijativnog toplinskog toka g, na infinitezimalnoj povrsini dA

Integracijom po citavoj domeni radijativnog toplinskog toka na infinitezimalnu difuznu sivu
povrsinu dA; emitiranog iz svih infinitezimalnih plinskih volumena (2.142) te odaslanog sa

svih infinitezimalnih difuznih sivih povrsina (2.159) dobije se ukupni dozraceni toplinski tok:

dQ; = [da, ., + [dQ, ., = { fle,oTs +(1-g, Joaz ] = U O80T
A v A r

J.G 00315l L7(r)

(2.161)
— 0, dV, }dAs2

Treba primijetiti implicitnost ove jednadzbe zbog ¢lana dQ; koji se nalazi na obje strane.
Toplinski tok apsorbiran na infinitezimalnoj difuznoj sivoj povrsini iznosi:

dQ;, = £dQ; (2.162)

Uz emitirani toplinski tok s iste povrSine prema (2.158) moZe se izracunati bilanca emitiranog
1 apsorbiranog toka na infinitezimalnoj difuznoj sivoj povrsini dAs (izostavljeni su indeksi S;,
S,, g, 1 g, a indeks S predstavlja infinitezimalnu povrSinu na kojoj se radi bilanca), koja ulazi
u toplinsku bilancu na stijenci:
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dQ, = -dQ;, +dQ;, = —£,0T.dA, +

2.163
gs{ [[eoT* +(1- £)dq:] =2 ﬁ‘;c;f 910 1 [o* —COS; o7 )(xdv}dA (2.163)

A v

gdje je ¢, kut zrake i normale na apsorbiraju¢u povrSinu dAs. Izvorni ¢lan, gustoca
toplinskog toka g5 na infinitezimalnu povrsinu dAs, uz prelazak na volumenski integral po
teoremu Gauss-Ostrogradskog, iznosi:

”

RdA

(2.164)
J ,1€0Ss B, 7(r) cos v, 7(r)
& \;[{8_)(1 {[80'7—4 + (1 - €)dQs ]Trj} +oT* T&}dv

=-g,0T} +

Ta ¢e gustoca toplinskog toka za slucaj adijabatske stijenke biti nula, Sto znaci da ¢e toplinski
tok emitiran zracenjem biti jednak toku apsorbiranom na infinitezimalnoj povrsini.

”

Volumenski toplinski tok prijenosa topline zracenjem g5
Integracijom po €itavoj domeni radijativnog toplinskog toka apsorbiranog u volumenu dV, ,

a emitiranog iz svih infinitezimalnih plinskih volumena (2.144) te odaslanog sa svih
infinitezimalnih difuznih sivih povrSina (2.160) dobije se ukupni toplinski tok apsorbiran u
infinitezimalnom plinskom volumenu dV, :

dQ; = jdosﬁg + jdog

1—>92_
(2.165)
{_ﬂe ol + (1 £, dQ*] CoS ¥, z'(r) _[ ol ——5— %" }ozgzdvg2

Uz poznati odzraCeni toplinski tok (2.140) moze se izracunati bilanca u volumenu dV

(izostavljeni su indeksi s,, S,, g, 1 g, a indeks g predstavlja volumen na kojem se radi
bilanca):

dQ, =-dQ;, +dQ; = —-4a, 0'T4dV +

{ [leoT* +(1-¢ dQ*]—dCOS’%r JaA + for “ﬂTT(r )dv} a,dV, (2.166)

A v

”

Izvorni €lan q7’ u energetskoj jednadzbi (2.118), uz prelaz s povrSinskog na volumenski

integral pomocu teorema Gaussa-Ostrogradskog, iznosi:

(2.167)

o J-{ {[80‘7-4 (1—8)dQS+];(Tr3) /} oT* “;(r)}dv

Energetska jednadzba, u sluc¢aju kada je stijenka difuzna i siva, dobiva time sljedeci oblik:
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z yo 0 (uon
IX; (pv,h)=qc™+ IX; (Pr 3XJ "

(2.168)
d L T(r ot(r
a, J{TX, {[80‘7-4 +(1-€)dQ; ]%rj} +0oT* %}dv —4a,0T)

Potrebno je jo$ definirati na isti na¢in i ¢lan dQ; prema izrazu (2.161) uz prelazak s
povrsinskog na volumenski integral pomocu teorema Gaussa-Ostrogradskog:

Jd cos & 7(r cos &, 7(r

dQ; = sSdAI ——[eoT* +(1—8)dQ;]—SST()r. +0'T4—SZT()05 dV (2.169)
V19X, ar ! ar

Rjesavanju ove integralno-diferencijalne jednadzbe moglo se pri¢i kao i kod crnih stijenki

Hottelovom zonalnom metodom, ali je zbog kompleksnosti takvog pristupa upotrebljena
mnogo fleksibilnija Monte Carlo metoda koja je ukratko objaSnjena u treCem poglavlju.

Time je definirana konstitutivna relacija (2.99) za prijenos topline zracenjem, ali se pojavila
nova termodinamicka konstitutivna relacija za koeficijent apsorpcije koju treba postaviti:

a, = a,(p.T.Y,) (2.170)

2.5. SPREGNUTOST IZGARANJA I TRANSPORTNIH
PROCESA

Izgaranje utjeCe na proces strujanja na taj nacin Sto promjenom kemijskog sastava smjese
mijenja 1 njena termodinamicka svojstva. Zbog pretezite egzotermnosti reaktivnih procesa
oksidacije plina pri pretvorbi energije iz kemijske u toplinsku znaCajna je promjena
distribucije temperature po loziStu a time 1 gusto¢e smjese, $to ¢e utjecati na distribuciju
brzina i pada tlaka. S druge strane transportni procesi u loziStu stalno prinose nove koli¢ine
reaktanata, te odnose produkte izgaranja i time omogucuju da se proces izgaranja nastavlja.
Vrlo snaZzna spregnutost strujanja i izgaranja je ocita i potrebno ih je rjeSavati zajedno.

Ve¢ prije dani sistem diferencijalnih transportnih jednadzbi u tab. 2.8 sadrzi izvorni ¢lan koji
predstavlja brzinu produkcije kemijske vrste kao posljedice izgaranja. U ovom je poglavlju
taj Clan definiran preko ve¢ prije odredene brzine promjene koncentracije. Osim toga
definiran je 1 volumenski toplinski tok uzrokovan izgaranjem, te je zatim ¢itav model procesa
u loZiStu generatora pare rekapituliran.

2.5.1. Brzina produkcije kemijske vrste

Potrebno je odrediti brzinu produkcije (2.97) koja se nalazi u jednadzbi transporta kemijske
vrste (2.108):

J aY,
T(pV-Y )= +T£Fa J (2.171)

Brzina produkcije moze se izraziti preko brzine promjene masenog udjela kemijske vrste:
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d
= Y 2.172
o, =—(pY.) (2.172)
Prelaskom na koncentraciju prema (2.9) dobije se:
_w 9% (2.173
a)a - o 0’)t . )

Sto je ve¢ definirano izrazom za brzinu promjene koncentracije (2.21). Uvrstivsi ga dobije se
izraz za brzinu produkcije koji opisuje detaljni model izgaranja:

w, =W, &; =W, Z( ’-)kf,,]n_a[CkV‘f[1 HC j (2.174)
k=1

J=1 C/k1

2.5.2. Izvor topline izgaranjem

Osim propisivanja brzine produkcije kemijskih vrsta kinetickim modelom izgaranja potrebno
je definirati i volumenski toplinski tok g7 (2.98) koji se izgaranjem unosi u struju plina da bi
se mogla rijesiti jednadzba transporta entalpije (2.118). Izrazom (2.49) dan je volumenski
toplinski tok koji se iz okoline unosi u reaktivni sistem. Pod okolinom se ovdje smatra struja
plina vodena transportnim zakonima. Prema tome struja je plina dobila ono §to je reaktivni
sistem predao, a to iznosi:

” __ C AHO ] 2175

qC pu &t[ f.k ) ( )
Negativan predznak je posljedica toga S§to je definiran kao pozitivan prinos topline
reaktivnom sistemu, a sada je pozicija gledanja sa strane okoline reaktivnog sistema.
Medutim kako se kod izgaranja radi uglavnom o snazno egzotermnim reakcijama, ukupan ¢e
1znos toga izraza biti svakako pozitivan.

2.5.3. JednadZbe modela nakon sprezanja

”

Definicijom volumenskog toplinskog toka zracenjem Qg , brzine produkcije @, kemijske

”

vrste 1 volumenskog toplinskog toka izgaranjem q( definirane su sve volumenske

konstitutivne relacije (2.96-2.99), osim one za masene sile (2.96).

Jedina masena sila koja znacajno utjece na procese u lozistu je gravitaciona sila:
f.=-g, (2.176)
za koju vrijedi da je apsolutna vrijednost vektora gravitacije jednaka gravitacijskoj konstanti:
9,l=+9.9, =9 (2.177)

Sistem diferencijalnih jednadzbi za stacionarno, stlacivo, viskozno strujanje reaktivnog
viSekomponentnog fluida (2.115-2.118), nakon uvrStenja volumenskih konstitutivnih relacija
(2.167,2.174-2.176), poprima sljedeci oblik:

d
0.)—Xj(pvj)=0 (2.178)
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i 2 WV o | Ip
(pv {UL x —( M ﬂv) . 5,-,} x. PIi (2.179)

&( _L AR
ox, PViYe) Ix;\o, I,

(2.180)
s A Vi 1 e Vii—Vii
W, (V; _Vz;‘)kf,jHCMZ (1_K_HCA(A/ /)j
j=1 k=1 cj k=1
00 oh) O
IX; il =55 IX; [Pr IX; j = ot [CK(AH”‘)T]JF
(2.181)

2, Vj {aixj {[80'T4 +(1- e)dQ;]%rj}+ o+ 22 )}dv 4a,0T?

Da bi se zatvorio model treba prethodnim jednadzbama dodati relacije za odnos masenih
udjela i koncentracija (2.9), za brzinu reakcije (2.22), konstantu ravnoteze (2.43) i standardnu
molarnu specifi¢nu toplinu formacije (2.36), te u slucaju sive i1 difuzne stijenke implicitni
izraz (2.169) za ukupni dozraceni radijativni toplinski tok na stijenku. Preostalo je jos da se
definiraju termodinamicke konstitutivne relacije (2.119-2.124, 2.170), dok ¢e se emisivnost
stijenke loZiSta davati kao rubni uvjet.

2.6. MODELIRANJE TURBULENCIJE

Turbulentnom strujanju je svojstven trodimenzionalni i nestacionarni karakter ¢ak i kad su
rubni uvjeti problema stacionarni. Medutim jednako kao i laminarno strujanje i turbulentno je
strujanje potpuno opisano sustavom danim u tablici 2.8. Razlog zaSto razlikujemo laminarno i
turbulentno strujanje lezi u nestabilnosti, prividnoj stohasti¢nosti, turbulentnog strujanja
uzrokovanog time $to su karakteristicna vremena 1 duljine fizikalnih pojava koje utjecu na
strujanje mnogo manje nego Sto su karakteristicna vremena i duljine proizasle iz rubnih
uvjeta. Kako je naSa potreba za raCunanjem strujanja vezana za rubne uvjete, 1 za rezultate s
relativno velikim karakteristicnim vremenima i duljinama, raCunanje turbulentnog strujanja
sistemom diferencijalnih jednadzbi danim u tablici 2.8 je neekonomic¢no. Pa ipak u zadnje se
vrijeme, pojavom rac¢unala koja to omogucuju, prislo i1 direktnoj numerickoj simulaciji (DNS
[56-58, 60]) turbulentnog strujanja. Medutim, za sada se takav pristup ne koristi za raCunanje
konkretnih problema nego viSe kao nacin testiranja razliCitth modela turbulencije. Za
ocekivati je da ¢e se primjena DNS-a Siriti s povecanjem dostupne kompjuterske mo¢i, ali u
pocetku u onim podru¢jima gdje modeliranje turbulencije nije zadovoljilo postavljene
zahtjeve. Kako nas u lozistu daleko viSe zanimaju toplinski tokovi na ekranske snopove cijevi
nego lokalne oscilacije brzina, bilo bi sasvim neracionalno primijeniti DNS pristup.

Kod vecine problema prijenosa topline i mase od interesa su jedino usrednjene vrijednosti
fizikalnih veli¢ina, ali ipak se mora voditi racuna o tome kako lokalne oscilacije veli¢ina
utjeCu na usrednjene veli¢ine. Taj je utjecaj znaCajan s jedne strane stoga Sto lokalne
oscilacije znacajno pojacavaju mijeSanje fluida (takoder 1 mijeSanje kemijskih vrsta) 1 time
ubrzavaju procese kemijskih reakcija, a s druge zato Sto kemijski procesi snazno (i izrazito
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nelinearno) ovise o lokalnim iznosima fizikalnih veli¢ina, ponajprije temperature i
koncentracija, te ih lokalne pulzacije ubrzavaju. Proces mijeSanja fluida turbulentnim
vrtlozima se Cesto naziva turbulentna difuzija, medutim taj je naziv viSe posljedica
modeliranja (i tradicije zasnovane na Boussinesqovoj hipotezi) nego fizikalnosti takve veze.
U svakom je slucaju potrebno na neki nac¢in modelirati meduutjecaj usrednjenih veli¢ina i
lokalnih oscilacija trenuta¢nih vrijednosti tih veli¢ina.

Modeliranju turbulencije prislo se jo§ davno [61, 99], ali se na tome i dalje vrlo intenzivno
radi. Do nedavno svi su se pristupi modeliranju uglavnom zasnivali na usrednjavanju
veliina. lako je predlozena ve¢ relativno rano [63] kombinacija izmedu direktne numericke
simulacije 1 modeliranja vrtloga, tj. simulacija velikih vrtloga (engl. Large Eddy Simulation,
LES [60, 64-65, 100-102]), tek nedavno se ¢eS¢e primjenjuje prilikom rjeSavanja konkretnih
problema u strujanju. U njoj se modeliraju samo veli¢ine na nivou slabo-energetskih, malih
karakteristicnih vremena i duljina, dok se visi nivoi zahvacéaju direktnom simulacijom. U
lozistima, medutim ovdje vrijedi ista napomena kao i za nekoriStenje direktne numericke
simulacija.

Ovdje ¢e se dakle pri¢i usrednjavanju osnovnih diferencijalnih jednadzbi koje opisuju procese
u loziStu generatora pare na nivou koji obuhvada sva turbulentna karakteristicna vremena i
duljine, §to je joS uglavnom standardni pristup turbulenciji.

Do prijelaza iz laminarnog strujanja u turbulentno dolazi kada Reynoldsov broj:

Re =Pt (2.182)
U
gdje je L karakteristina duljina vezana za geometriju strujanja, prede odredenu kriti¢nu
vrijednost definiranu za pojedinu geometriju. Na temelju tipi¢nih veli¢ina Reynoldsovog
broja u lozi$tu moze se zakljuciti da je u njemu strujanje uglavnom turbulentnog karaktera.

2.6.1. Usrednjavanje transportnih jednadzbi

Predmet inZenjerskog zanimanja za turbulentno strujanje nisu distribucije fizikalnih veli¢ina
u mikrodimenzijama vrtloga, ve¢ makrodistribucije tih veli¢ina, pa se tome problemu pristupa
statisticki. Fizikalna veli¢ina ¢ moze se rastaviti na usrednjenu ¢ i pulziraju¢u komponentu ¢

I,

p=0p+¢ (2.183)

Na slici 2.12 prikazana je vremenska zavisnost veli¢ine ¢ u nekoj tocki o vremenu {. Njena
usrednjena vrijednost je u ovom slucaju takoder nestacionarna. U slucaju da je srednja
vrijednost ¢ nezavisna od vremena, strujanje se naziva kvazistacionarnim.
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t
Slika 2.12. Turbulentne pulzacije veli¢ine ¢ u nekoj tocki u zavisnosti od vremena ¢

U literaturi [60] se mogu naci dvije metode usrednjavanja: Reynoldsovo i Favreovo. U
Reynoldsovoj se metodi usrednjavaju fizikalne veli¢ine ¢, dok se u Favreovoj metodi
usrednjavanje primjenjuje na veli¢inu pomnozenu s gusto¢om. Koja ¢e se metoda primijeniti
ovisi o0 znac¢ajnosti pulzacija gustoce, tj. da li se gusto¢a moze smatrati konstantnom, ili ne. U
lozistu bi se strujanje svakako moglo predstaviti kao nestlacivo, jer je Machov broj vrlo mali,
te je zato zavisnost gustoCe o tlaku zanemariva. Medutim prema [60] kada postoji velika
razlika izmedu temperature zida i temperature plina, tj. pri velikim toplinskim tokovima, te uz
izgaranje, Sto oboje dovodi do znacajnih gradijenata gusto¢e, Reynoldsova metoda
usrednjavanja ne daje zadovoljavaju¢e rezultate. Stoga se priSlo Favreovoj metodi
usrednjavanja.

Veli¢ina pg usrednjava se na sljede¢i nacin:

T+7,

pp=— [ptx.0)p(x, 0)d (2.184)

0

Vrijeme integracije 7, mora biti duZe od vremena trajanja najtrajnijeg turbulentnog vrtloga, a
u redu veliCine karakteristicnog vremena makroprocesa.

Odnos izmedu veli¢ina usrednjenih Reynoldsovom metodom (oznacenih sa —) 1 usrednjenih s
Favreovom metodom (oznacenih sa ~) je sljedeci:

pPO=po+p¢ (2.185)
Svaka pojedina veliCina se rastavi na usrednjeni i na pulzacioni dio:

p=p+p (2.186)

p=p+p’ (2.187)

T=T+T” (2.188)

vV, = \7/. +v/ (2.189)

h=h+h" (2.190)
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Y, =Y, +Y” (2.191)

Primijeniv§i Favreovu metodu usrednjavanja na jednadzbu kontinuiteta (2.79) prema
integralu (2.184) dobije se:

op I~
o +&x, (pV,)=0 (2.192)

odnosno za stacionarno stanje:

——(p?,)=0 (2.193)

Treba napomenuti da Favreova metoda ne predstavlja fizikalnu simplifikaciju, ve¢ samo
matematicku.

Ako se isti slijed operacija ponovi s Navier-Stokesovom jednadzbom (2.179), uz
pretpostavku da dinamicki koeficijent viskoznosti ne pulzira [5], dobivaju se Reynoldsove
jednadzbe za stlacivi fluid:

I iy 2| [ o7, (2 A T
———(pvyv;)= Jx, + —|HH, 6y —pV/V; _pgi__(z 194)

IX; o"x aX; 3 d X,

Dio izraza u prvom redu gornje jednadzbe je slican Navier-Stokesovoj jednadzbi i predstavlja

koli¢inu gibanja usrednjenih sila. Zbog nelinearnosti konvektivnog ¢lana jedan dio utjecaja
n~/

pulzacija ne isCezava usrednjavanjem. Taj dio, —pv/v] predstavlja Reynoldsova

naprezanja.

Postupak se primjenjuje na diferencijalnu jednadZzbu transporta kemijske vrste (2.117):

~ ~~/
d ad | u dY,
—(pv}Y, w,+o,+—\——% vy, 2.195
I, (pV,Y,) = a &Xj[% X, —pVv J (2.195)
te na diferencijalnu jednadzbu transporta entalpije (2.118):
J o (uoh _ "~
—_~ ) 7 77 lu —_
h 274 777 _ /'/h// 2.196
ax, (P = (@) +(a2) +(ad)+(a2) + &lepro-,x pv; } (2.196)

Pulziraju¢e komponente produkcije kemijske vrste @, , volumenskog toplinskog toka

, ,
1zgaranjem (qé’j 1 volumenskog toplinskog toka zraenjem (q,’{’) nisu iScezle jer sadrze
nelinearne ¢lanove, ali ¢e se za potrebe ovoga rada one ipak zanemariti. Time se zanemaruje
veza izmedu turbulencije 1 zraCenja, te izmedu turbulencije i1 izgaranja, Sto svakako unosi
znacajnu pogresku, ali kako teziSte rada nije na tome, nego na kinetici izgaranja, te kako se za
sada u literaturi ne moze na¢i nikakav model moguceg povezivanja tih procesa, takvo
zanemarivanje se moze smatrati primjerenim.
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N~/

Potrebno je dakle na neki nacin odrediti Reynoldsova naprezanja — pv['v7, te sli¢ne ¢lanove

~/ N~/
koji su proizasli iz usrednjavanja jednadzbe kemijske vrste, — pv’Y, i entalpije, — pVv/h”.
Dva su glavna pravca rjeSavanja ovog problema: postaviti transportne jednadzbe za dvojnu
korelaciju brzina (tj. Reynoldsova naprezanja), pa modelirati korelacije treceg reda, ili odmah
modelirati dvojnu korelaciju brzina. Prethodni se pristup, postavljanje transportnih jednadzbi
za Reynoldsova naprezanja (engl. Reynolds stress model, RSM) sve ¢eS¢e primjenjuje za
slucajeve kada potonji ne daje dobre rezultate. Medutim, taj pristup iziskuje mnogo vise
kompjuterskog vremena jer treba rijesiti devet dodatnih parcijalnih diferencijalnih jednadzbi.
Za modeliranje izgaranja plina u loziStu se opet pokazuje sasvim dovoljno pribjeéi potonjem
pristupu.

2.6.2. Modeliranje Reynoldsovih naprezanja (Boussinesqova hipoteza)

Boussinesq [103] je postavio hipotezu da se efektivno turbulentno tangencijalno naprezanje
uzrokovano dvojnom korelacijom pulziraju¢ih brzina moze zamijeniti s produktom gradijenta
brzine i veliCine koju je nazvao turbulentnom viskoznos$¢u. Generalizirani trodimenzionalni
oblik hipoteze glasi:

ov, IV 2 v
=i — Vi J _ Vk -
pviv; —,u,[—&xj + &XJ 3 (,u, %, +pkj5,j (2.197)

1

gdje je y, koeficijent turbulentne viskoznosti, a k turbulentna kineti¢ka energija:

~~/

~ 1
k=vivy (2.198)

Uvodenjem koeficijenta efektivne dinamicke viskoznosti t,; kao zbroja molekularne
viskoznosti ¢ 1 turbulentne viskoznosti g

Hog = 11+ 14 (2.199)

dobiva se Reynoldsova jednadzba za stacionarno strujanje s modeliranim Reynoldsovim
naprezanjima:

d PV 7,) = d 5\7i+3\7j (Z j&Vké,
o"xjpf’_o"xj Her Ix;  Ix 3ter =M ) 5%,
5y, -2 (_ + 2 _l?j
pgi &X,‘ p 3 /0
Kako je za model procesa u loZiStu potrebno poznavati samo razliku tlakova, a ne i apsolutne
vrijednosti termodinamickog tlaka, umjesto njega racuna se efektivni tlak:

(2.200)

2 ~
Pe =P+§ﬁk (2.201)

pa Reynoldsova jednadzba poprima sljedeci oblik:



2. MATEMATICKI MODEL 60

9 7y 2 [8\7,-+5‘71J_(E _ jé’vkg g, - 2P (220
&Xj P iVi _&Xj ,ueff &Xj &X,' 3:ueff :uv &Xk if pgl 3)(,- . )

~~/

Analogijom s Boussinesqovom hipotezom za Reynoldsova naprezanja, ¢lan —pv/Y, iz

usrednjene jednadzbe kemijske vrste (2.195), tj. turbulentna difuzija mase, modelira se na
sljede¢i nacin [59, 5]:

&9%

—_V,-,Y,,:
PV Ta o, IX;

(2.203)
gdje je o, turbulencijski Prandtl-Schmidtov broj za kemijsku vrstu a. Taj broj medutim nije

fizikalno svojstvo fluida kao $to je molekularni Prandtl-Schmidtov broj, nego turbulencije i
odreduje se eksperimentalno za pojedinu geometriju. Uz pretpostavku visokog turbulentnog
Reynoldsovog broja:

Re, = % 100 (2.204)

molekularna difuzija postaje mala u odnosu na turbulentnu te se uz zanemarivu gresku
usrednjena transportna jednadzba kemijske vrste (2.195) moze pisati kao:

i =~y = 3 :ueff &Va
Ix ’OV’Y"‘)_w"‘JF&Xj[O'a &XJ (2.205)

Na isti se nacin, analogno Boussinesqovoj hipotezi za Reynoldsova naprezanja, ¢lan
~~

—pv/”h” usrednjene jednadzbe entalpije (2.196) koji predstavlja turbulentnu difuziju
entalpije, modelira se na sljedec¢i nacin [59, 5]:

— " lut

-pv’h” =—— 2.206

PYi o, IX; ( )
gdje je o, turbulencijski Prandtl-Schmidtov broj za entalpiju h. Taj broj nije fizikalno
svojstvo fluida kao npr. Prandtlov broj, nego turbulencije 1 odreduje se eksperimentalno za
pojedinu geometriju. Mjerenja pokazuju da je reda veli¢ine 1 [59] te se prilikom modeliranja
turbulencije uzima da je jednak Prandtlovom broju. Kako je Prandtl definiran kao:

pr=*£ (2.207)

A

usrednjena jednadzba entalpije (2.196) se moze pisati kao:

9 o T T O ey I
7x) (p7;h)=(q¢ +(qR)+&Xj[Pr &XJ (2.208)
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2.6.3. Prandtlova teorija duljine puta mijeSanja

Da bi se model turbulencije zasnovan na Boussinesqovoj hipotezi mogao zatvoriti potrebno je
propisati iznos koeficijenta turbulentne viskoznosti g, . Prandtl [61] je krenuo od kineticke
teorije plinova koja glasi:

1
u=gplv (2.209)

gdje je | srednji slobodni put molekule, a v srednja brzina molekule. Prandtl je prema
analogiji definirao turbulentnu viskoznost kao:

1=pl v, (2.210)

gdje je |, duljina puta mijeSanja, a v, je karakteristi¢na turbulentna brzina:

v
v, =1,— 2211
t m 0—)X2 ( )
Generalizacijom prethodne hipoteze za trodimenzionalni slu¢aj dobije se:
t, = pl|max(D; (2.212)

gdje je D; tenzor brzine deformacije fluida prema izrazu (2.104). Duljina puta mijeSanja se
mora medutim propisivati 1 to je jedan od najznacajnijih nedostataka ovog modela. Drugi
glavni nedostatak je is€ezavanje turbulentne viskoznosti prema ovom modelu kada je brzina
deformacije nula, dakle u centru struje gdje to svakako ne moze biti.

Prednosti su ovog modela, za onoga koga strujanje ne zanima detaljno, velike. Ne racuna se
nikakva dodatna jednadzba Sto znacajno Stedi procesorsko vrijeme i memoriju, a ako je jedan
smjer strujanja prevladavaju¢i nad drugima, Sto je djelomicno slucaj u lozistu, ova metoda
daje dobre rezultate.

Duljina puta mijeSanja kao geometrijska znacajka

Duljina puta mijeSanja propisuje se kao geometrijska znacajka u ovisnosti o tipu strujanja.
Dva su glavna tipa koje treba u ovom slucaju razlikovati: granicni sloj i slobodna struja. Kako
je u lozistu brzina u uzduznom smjeru dominantna, loZiSte se moze aproksimirati s cijevi
pravokutnog presjeka. Za cijevi je Nikuradse [104] postavio sljede¢u empirijsku relaciju:

2 4
I
RC_0.14 0.08(1 R 0.06| 1 R (2.213)

gdje je y udaljenost od zida, a R¢ udaljenost osi presjeka od zida.

2.6.4. Usrednjene transportne jednadzbe

“Zatvaranjem” modela turbulencije bilo pomocu Prandtlove teorije duljine puta mijesanja ili
preko k-£ modela turbulencije dobije se sistem transportnih jednadzbi koji opisuje model
procesa u lozistu 1 sastoji se od jednadzbe kontinuiteta, jednadzbe koli¢ine gibanja, jednadzbe
kemijske vrste i entalpijske jednadzbe:
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——(pV,)=0 (2.214)

A, [8\7,-+9‘7/'J_(Z _ jé’vkg g ~2Pe 5215
ax, PYMI= 55 | Fer g F g, ) T\ gHer TH) Gy O | TP Gy, (321

1

i =5\ _ & Moy 0—)\70( —

0')Xj (Pija)— an [ o, 0—)Xj] +a, (2216)
d _~~_8 ﬂeff&’; (o [

IX; (pv,h) = Ix, L Pr 3XJ +(9¢) +(a7) (2.217)

2.7. TERMODINAMICKE KONSTITUTIVNE RELACIJE

Prema pretpostavci o slaboj stlacivosti strujanja u loziStu, te zbog dominantnog utjecaja
temperaturnih razlika na termodinamicke relacije u loziStu, moZe se zanemariti zavisnost
specificne entalpije, specificne topline, koeficijenta dinamicke viskoznosti 1 gustoce o tlaku.
Medutim, zbog velikih temperaturnih gradijenata u loziStu nikako se ne moze opravdati
pretpostavka o konstantnosti gore navedenih veliina, tj. mora se uzeti u obzir njihova
ovisnost o temperaturi 1 sastavu smjese.

2.7.1. Specifi¢na entalpija smjese

Specificna entalpija smjese se racuna kao suma specifinih entalpija kemijskih vrsta
ponderirana masenim udjelima tih kemijskih vrsta:

h=>Yh, (2.218)
k=1
gdje je specifi¢na entalpija kemijske vrste dobivena iz specifi¢ne molarne entalpije formacije
kemijske vrste k:

AH],

hk:W
K

(2.219)

koja se racuna iz interpolacionih polinoma prema (2.36). Pod specificnom molarnom
entalpijom formacije se podrazumijeva standardna specifi¢na molarna entalpija formacije pri
standardnoj temperaturi T, uvecana za integral umnoska specifi¢ne topline i temperature od
te temperature do temperature T. Prethodna se veli¢ina moZze naéi tabulirana u
termodinamickim tablicama [78], a potonja je dana preko interpolacionih polinoma.

.
AHP,(T) = AHE,(T,) + [C,,dT (2.220)
TO
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2.7.2. Specifi¢na toplina smjese

Specifi¢na toplina smjese se racuna iz specificnih toplina kemijskih vrsta:

(2.221)

p.k

gdje je specificna toplina kemijske vrste dobivena iz specificne molarne topline kemijske
vrste:

k
Co = WL,( (2.222)
koja se racuna iz specificne molarne entalpije formacije kemijske vrste na sljede¢i nacin:
o(aHy,)
bk =T oT (2.223)

Deriviranjem izraza za specificnu molarnu entalpiju formacije kemijske vrste (2.36) dobije se
interpolacioni polinom za molarnu specificnu toplinu kemijske vrste:

Cox = (31,k +ay, I+ aS,kT2 + 6’4,;(7-3 + aS,kT4 )R (2.224)

p

2.7.3. Koeficijent dinamicke viskoznosti

Koeficijent dinamicke viskoznosti x4 racuna se kao funkcija lokalne temperature
aproksimacijom po dijelovima (engl. piecewise):

t, <100°C —  (0.09149-t, +13.29456)-10°°;
p=1t, €(100°C,1000°C]—»  (0.17273-t, +5171)-10°; (2.225)
t, >1000" C — (0.24817 -t,-70.27)-10°;
gdje je {; lokalna temperatura plina:
t, =T -27315 (2.226)
2.7.4. Gustoca

Prilikom modeliranja izgaranja plinovitog goriva za smjesu se moze pretpostaviti ponaSanje
po zakonu idealnog plina, tj. gusto¢a smjese je funkcija lokalne temperature plina i1 lokalnog
termodinamickog tlaka p:

p T
P=p—— o

o T (2.227)

Zbog vrlo male ovisnosti gustoce o tlaku, koji varira za svega stotinjak Pascala unutar lozista
moze se zanemariti razlika izmedu efektivnog i termodinamickog tlaka:

p=p, (2.228)

Gustoca p, je gustoc¢a smjese kod normalnog tlaka p, (101325 Pa) i temperature T, (273.15
K) te iznosi:
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Py =1.293 kg/m’

Gustoca se takoder moze i racunati preko jednadzbe idealnog plina:

P (2.229)
RT) —«
2w,

2.7.5. Ostale termodinamicke konstitutivne relacije

Vec¢ je u glavi 2.3.2 reCeno da se sa zadovoljavaju¢om to¢noS¢u moze pretpostaviti, za sastav
smjese kakav se nalazi u lozistu, da su turbulentni Prandtlov broj i turbulentni Prandtl-
Schmidtov broj neovisni o temperaturi. Za potrebe ovoga modela uzete su sljedece
vrijednosti:

Pr=077 (2.230)

o,=07 (2.231)

Sto se slaze 1 s drugim autorima [5].

2.8. REKAPITULACIJA MATEMATICKOG MODELA
PROCESA U LOZISTU

U ovom je poglavlju definiran matemati¢ki model procesa u loziStu generatora pare prilikom
izgaranja plinovitog goriva. Model opisuje turbulentno, slabo stlacivo, visekomponentno
strujanje kemijski reaktivnog fluida. Ovdje ¢e biti iznesena rekapitulacija svih izraza koje taj
model ukljucuje, tj. diferencijalnih jednadzbi, volumenskih i termodinamickih konstitutivnih
relacija. Usrednjene veliCine se nece zbog jednostavnosti oznacavati s — ili s ~, ali se njihova
statistiCka priroda podrazumijeva.

Diferencijalne jednadzbe
Jednadzba kontinuiteta:

%
X, (pv;)=0 (2.232)
Jednadzba koli¢ine gibanja:
J J dv, 9dv;| 2  dv, ap
an (pvjvi)_o-)xj [:ueff[axj +axij_3:ueff axk dj}_pgi_axi (2233)
Jednadzba kemijske vrste:
% d | Uy Y,
—(pv.Y, )= £ i 2.234

Entalpijska jednadzba:
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d d |ty Jdh
—(pv,h)=q+qr ° 2.235
&Xj(pj ) qC qR an[Pr &ij ( )
Konstitutivne relacije
Brzina produkcije kemijske vrste:
& L. 1 q= (V«_V«_)J
w,=W,) \vi-v. k.. |]C “’[1— C" " (2.236)
IZ_;( o 04) f,/k:1 k KCJ_E k
Volumenski toplinski tok izgaranjem:
” __ C AHO ] 2237
ar=-3 5, [Cilan), (2237)
Volumenski toplinski tok zra¢enjem:
gr=o, [ { { [eoT* +(1-e)aQ;] ar) } oT* “;T( )}dv 4o,0T!  (2.238)
uz izraz za ukupni dozraceni radijativni toplinski tok:
J cos ¥, 7(r) cos . 7(r)
dQ! = e dA|i=—1|eoT* +(1-€)dQ} |——=——r, t+oT* ——« 2.239
s s \}[{ 0—;Xj {[ ( ) s] 711,3 j} 7”.2 ( )
Odnos masenog udjela, molarnog udjela 1 koncentracije kemijske vrste:
Yo p
C, = =X,—= 2.240
Brzina reakcije J:
_Eaj
Ky =ko T € KT (2.241)
Konstanta ravnoteze reakcije J:
2a o al(1-InT)- kg Fps Fhkrs Hkra, aﬁ—kfah}
Ko, = (RT) g { S (2.242)
Standardna molarna specifi¢na toplina formacije kemijske vrste:
a a a a a
AH? :(a + 2""TJrﬂT2+ﬂT3+ﬂT“+ﬂjRT 2.243
f,Ot 1,0,’ 2 3 4 5 T ( )
Molarna specifi¢na toplina kemijske vrste:
C,o = (am +a,,T+a,,T°+a,,T° +a;,T* )R (2.244)
Specificna toplina smjese
& Y
k. 2.245
Z W, (2.245)
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Odnos specifi¢ne entalpije 1 temperature:
h=c,t (2.246)
Odnos apsolutne i relativne temperature:
t=T-27315 (2.247)
Jednadzba idealnog plina (za smjesu):
P (2.248)
RTY —*
2w
Koeficijent efektivne dinamicke viskoznosti:
Hop = 1+ 14 (2.249)
Koeficijent molekularne dinamicke viskoznosti:
t<100°C —  (0.09149 -t +13.29456)-10°F;
=1t €(100° C,1000° C] — (017273 -t +5171)-10°; (2.250)
t>1000°C —  (0.24817-t-7027)-10°°;
Koeficijent turbulentne dinamicke viskoznosti:
=pl? = ma><[—+—j (2.251)
/ 2 4
—014- 0.08(1 _ Lj _ 0.06(1 _ RLJ (2.252)

Re R;

Cc
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3. NUMERICKA PROCEDURA

Matematicki model procesa izgaranja plinskog goriva u loziStu generatora pare izveden u
prethodnom poglavlju, prikazan sistemom parcijalnih diferencijalnih jednadzbi i
pripadaju¢im konstitutivnim relacijama nije moguce rijesiti analiticki. Da bi se dobila
distribucija fizikalnih veli¢ina po ¢itavoj domeni pri rjeSavanju takvih sistema se uglavnom
koriste dva numericka postupka: metoda kona¢nih elemenata (engl. finite element method,
FEM) 1 metoda kontrolnih volumena (engl. control volume method, finite volume method)
[27].

Na taj se nacin prilazi na prirodan nacin procesima poput konvekcije i difuzije, procesima u
kojima se fizikalne veliine transportiraju direktnim kontaktom pojedinih materijalnih
Cestica. Medutim dva najznacajnija procesa u lozisStu, izgaranje i1 zraenje, ne mogu se lagano
podvesti pod takav pristup jer po svojoj prirodi odudaraju: zracenje je izmjena valne prirode
izmedu svih dijelova domene, a izgaranje je proces koji imanentno ovisi o dinamici koja se
odvija u samoj materijalnoj Cestici.

Izgaranje je upravljano lokalnim iznosima masenih udjela sudjeluju¢ih kemijskih vrsta te
lokalnom temperaturom. Kemijska kinetika izgaranja je vrlo brzi proces, izrazito osjetljiv na
promjenu pocetnih uvjeta, ali ipak konac¢ne brzine. Kemijska neravnoteza je vazan Cinilac u
nastanku spojeva poput duSi¢nih oksida, te ako se Zeli dobiti njihova distribucija, mora ju se
uzeti u obzir. Osim toga, kako su iznosi brzine produkcije za pojedine kemijske vrste vrlo
veliki, nekoliko redova veli€ine veéi od konvektivno-difuzivnih prinosa, uklapanje izgaranja
na nacin kako to opisuje Patankar [27] dovodi do globalne nestabilnosti numerickog postupka
[28]. Zbog ta dva razloga se nametnula potreba artikulirati specifi€an pristup raunanju
kemijske kinetike koji ¢e te probleme prevladati.

U ovom ¢e poglavlju prvo biti iznesen postupak integracije parcijalnih diferencijalnih
jednadzbi metodom kontrolnih volumena s pomaknutom mreZzom, zatim postupak integracije
brzina produkcije kemijskih vrsta te sprega izgaranja s konvektivno-difuzivnim dijelom
prijenosa topline i mase, i na kraju postupak racunanja prijenosa topline zracenjem.

3.1. METODA KONTROLNIH VOLUMENA

Prema metodi kontrolnih volumena koju su razvili Spalding i Patankar [27] domena se dijeli
na konac¢ni broj kontrolnih volumena, od kojih je svaki predstavljen vrijedno$c¢u fizikalne
veli¢ine u ¢voru koji se nalazi unutar kontrolnog volumena. Iznosi fizikalnih veli¢ina uzimaju
se konstantnim unutar ¢itavog kontrolnog volumena, s time da se vrijednosti na povrSinama
koje odjeljuju kontrolne volumene te veli¢ine, definiraju na poseban nacin 1 u pravilu su
razliCite nego unutar volumena. Algebarski izraz za proracun vrijednosti fizikalne veliCine u
¢voru se dobiva integracijom odgovaraju¢e diferencijalne jednadzbe po kontrolnom
volumenu. Skup svih algebarskih izraza za sve ¢vorove u domeni daje sistem algebarskih
jednadzbi za proracun distribucije fizikalne veli¢ine ¢ po domeni.
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U ovome je radu koristen pristup po kojem se ¢vor nalazi u tezistu kontrolnog volumena
(centralne mreze). Rubni je ¢vor u teziStu infinitezimalno tankog kontrolnog volumena:

7

My

|
|
|

Slika 3.1. Rubni ¢vorovi za centralni mrezu

Za proracun brzina koristi se mreza pomaknuta za pola koraka u smjeru relevantne brzine. Na
taj se nacin brzine nalaze tocno na granicama kontrolnog volumena centralne mreze. Na
primjer za brzinu u:

7
?)—P (0] ——> (0] ——> (0]
7
%9—' o — (0] —‘—> (¢

Slika 3.2. Rubni ¢vorovi za mrezu pomaknutu u smjeru osi X (brzina u)

Oznacavanje ¢vorova

U metodi kontrolnih volumena vrijednost veli¢ine ¢ u ¢voru P ovisi, prilikom djelovanja
isklju¢ivo konvektivnog 1 difuzivnog transporta, o vrijednostima veli¢ine u susjednim
¢vorovima. Broj 1 konfiguracije relevantnih susjednih ¢vorova zavisi od sheme
diferencijacije. Ako se ¢vorovi u trodimenzionalnom koordinatnom sistemu numeriraju
indeksima /, j, K u smjerovima osi X, Yy, Z mogucée je relevantne ¢vorove, za shemu
diferencijacije koriStenu u ovome radu, oznaciti na sljede¢i nacin:

o= @ik

Pw = Ciqjk
Pe = Prvjk
Gs = Cij1k
On— Cijerk
Do~ Cijrra
v = Cijket

gdje su odabrana slova u stvari pocetna slova engleskih rijeci point, west, east, south, north,
down 1 up. Kombinacija dvaju slova daje dijagonalno susjedni element, npr.:
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Pvw — Citjrrk

Vrijednosti na rubu kontrolnog volumena, tj. na kontrolnoj povrsini oznacuju se istim ali
malim slovom u odgovaraju¢em smjeru. Tako ¢e na primjer varijabla ¢ na granici izmedu
kontrolnih volumena u kojima se nalaze ¢vorovi P i E biti oznacena sa ¢,.

Tako oznaceni ¢vorovi vezani su za centralnu, nepomaknutu mrezu. Kada se varijabla ¢ zeli
prikazati u mrezi pomaknutoj za pola koraka u smjeru osi x, dakle mrezi za proraun brzine
u, tada dobiva indeks u: ¢, . Za veli€ine prikazane u odnosu na mrezu pomaknutu u y ili z

smjeru, oznaka ¢vora dobiva jo$ indeks v ili w.

U ovoj ¢e se glavi ukratko prikazati integracija op¢e diferencijalne jednadzbe (2.77) metodom
kontrolnih volumena. lako se ta procedura moze na¢i podrobno objasnjena u literaturi
smatralo se da je njeno kratko iznoSenje ovdje vazno za razumijevanje kasnijih razmatranja.

Pod diskretizacijom se podrazumijeva prelazak integracijom po kontrolnom volumenu s
diferencijalnih jednadzbi vezanih na infinitezimalni volumen na jednadzbe bilance vezane na
kontrolni (kona¢ni) volumen. Rije¢ diskretizacija se u literaturi smatra nepravilnom, ali se
unato€ toga koristi gotovo univerzalno.

3.1.1. Integracija opce transportne jednadzbe

Prijelaz s bilanciranja volumenske gusto¢e neke fizikalne veli¢ine ¢ na infinitezimalnom
volumenu dV pomocu diferencijalnih jednadzbi, na bilanciranje na kona¢nom, kontrolnom
volumenu AV bit ¢e prikazan na primjeru opce transportne jednadzbe (2.77):

) aJ
ﬁ(pvj(o) =S, +— (3.1
J

X,

J

Za svaku transportnu jednadzbu, kakva je prikazana u matematickom modelu, moze se
definirati difuzivni fluks kao gradijent veli¢ine ¢ plus neki ostatak:

aJp -
Joi =T, J X, +dJ, (3.2)

Ako se taj ostatak fluksa za sada pripoji izvornom ¢lanu:

. a,;
Se =5t 5x, (3.3)

jednadzba (3.1) mijenja se u:

% - % op
X, (pv,0)=S, + I, [Fq, 5X,-j (3.4)

Ovdje se zbog kratkoCe zapisa moze uvesti ukupni fluks (konvektivni i difuzivni) j(p, j

veli¢ine ¢ kroz kontrolnu povrsinu:

~ op
J(N- =ij(p—r(pW (3.5)
J
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Tada jednadzba (3.4) postaje:

Pe, S 3.6
Integracijom jednadzbe preko kontrolnog volumena:
a,, .
[=22av = [S,av (3.7)
AV Jx J AV

te prelaskom na povrSinski integral pomocu teorema Gaussa-Ostrogradskog dobije se:

[n,J,,dA= [S,dv (3.8)
2 Anp AV

gdje je A, pojedina kontrolna povr$ina na jednoj od strana kontrolnog volumena:
D AL=A A +A+A +A+A, (3.9)

Pretpostavka na kojoj se temelji usvojena metoda kontrolnih volumena je konstantnost svih
fizikalnih veli¢ina na svakoj kontrolnoj povrsini i po ¢itavom kontrolnom volumenu, s time
da je vrijednost razli¢ita na povrSini od vrijednosti unutar volumena. Uz tu pretpostavku
nakon integracije bilanca veli¢ine ¢ po kontrolnom volumenu postaje algebarska jednadZzba:

A

JooAs = dpu A, + oAy =d A+ A ~d, A, =S,AV (3.10)

¢.e

U algebarskim jednadZbama ¢e se umjesto oznaka koordinatnih osi X,, X,, X, upotrebljavati
oznake X, Y, Z, a umjesto brzina v,, V,, V; brzine u, v, w. Medutim to je samo posljedica
tradicionalnog zapisa. Ukupni fluks veli¢ine ¢ prema (3.5) iznosi na primjeru povrsine €:

A p
Jpo = Poll®Ps _F""e(_&xj (3.11)
Zbog kratkoce pisanja uvode se jacina konvekcije F 1 difuzivna provodnost D:
r e
F, =p.u, D,=->" (3.12)
X,

gdje je ¢x (isto tako i &y, ¢z za druge dvije osi) udaljenost izmedu centralnog i susjednog
¢vora u smjeru indeksa. Ako kazemo da je Ax,, (kao 1 Ay, AZz,) dimenzija centralnog
kontrolnog volumena, a Ax dimenzija susjednog, isto€nog, volumena (kao Sto su 1 Ax,,, Ay,
Ay, Az, Az, dimenzije susjednih volumena), moZemo napisati:
5, = Mot AXe (3.13)
2

Fizikalne veli¢ine na kontrolnim povrSinama kao i derivaciju u jed. (3.11) treba na neki nacin
propisati. KoriStena je uzvodna shema (engl. upwind, upstream [27, 105-108]) koja propisuje
da je velicina ¢ iz konvektivnog ¢lana na kontrolnoj povrsSini jednaka onoj u uzvodnom
¢voru, npr. za kontrolne povrSine € 1 w:

Op - F, >0
O - F, <0

(3.14)

e
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— F <0
y :{% W (3.15)

O - F,>0

Gusto¢a p 1 koeficijent difuzije I', na kontrolnim povrSinama dobivaju se linearnom

interpolacijom:
- + AXp (3.16)
pe _pP 25Xe pE 25Xe .
AX AX
L =T E4T £ (3.17)

ve TP 25, Tloe 20,

Brzina u na kontrolnim povrSinama e 1 w, dakle u smjeru pomaknutosti, jednaka je racunatoj
brzini u tim tockama:

u,=u 3.18
e P, (

u,=u 3.19
w w, (

u

Konvektivni dio ukupnog fluksa se uz pomo¢ funkcije maksimuma moze zapisati na sljedeci
nacin:

F.¢, =|F..0

00 -|-F..0

e (3.20)

FW¢W :”Fw’o

0w —|I-F,,.0| 05 (3.21)

Derivacija veli¢ine ¢ u difuzivnom clanu se pretpostavi da odgovara linearnoj razdiobi
veli¢ine izmedu dvaju susjednih ¢vorova:

o —
De(5x f)e - De(dxe ‘”ET:”PJ - D¢, - D, (3.22)
Time se dobiju sljedeci ukupni fluksevi na kontrolnim povr§inama e i w:
Jpe = (|F..01+ D)o (|- F.0] + . )ge (3.23)
jw,w = (HFW’OH + DW)(pW B (H_ FW’OH + DW)(pP (3.24)

Kada se ti ukupni fluksevi uvrste u jednadzbu bilance veli¢ine ¢ po kontrolnom volumenu
(3.10) dobije se:

a(p,P (pP = a(p,E QE + a(p,W (pW + a(p,N (pN + a(p,S QS + a(p,U (pU + a(p,D QD + b¢ (325)

gdje su koeficijenti definirani kao:

Ape = (H— F,.0]+D, )Ae (3.26)
ow = (HFW’OH + Dw )Aw (3.27)

Apn = (H— F,0[+D, )An (3.28)
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a,s = |F.0]+ D, A, (3.29)
a,, =(|-F,.0+D,)A, (3.30)
8yp = (HFd’OH +D, )Ad (3.31)

Izvorni €lan se linearizira, tj. rastavlja se na dva dijela, jedan koji ovisi o veli¢ini ¢, 1 drugi

koji ne ovisi. Za stabilnost je vazno da oba koeficijenta, S, i b, budu pozitivni:

S,AV =-S,,AVg, +S,,AV = -S, AV, +b, (3.32)

Koeficijent ispred ¢, postaje:

arﬂ,P = (

F,.0|+D,)A, +(-F,.0|+D,)A, +
(IF, 0] + D, )A, +(|- £.0] + D, )A, + (3.33)
(IF, .0+ D,)A, + (|- F,.0|+ D, )A, +S, -4V

odnosno:
a(p,P = a(p,E +a¢,W +a¢,N +a¢,3 +a¢,U +a¢’D +

3.34
FA -F A +FA -FA+FA -FA+S AV (39

Za jednadZbu kontinuiteta, prema tablici 2.8 vrijedi da je ¢ =1, da nema difuzije D=0 i
izvora S » =0, te uvrStavanjem u jednadzbu (3.25) tih pretpostavki i iznosa koeficijenta a,
iz jednadzbe (3.34) dobije se:

FA -FA,+FA -FA+FA -FA, =0 (3.35)
Kako jednadzba kontinuiteta uvijek mora biti zadovoljena centralni koeficijent a,, postaje
zbroj svih susjednih 1 dijela izvornog ¢lana koji je linearno zavisan od varijable ¢:

a,p=a,cta,yta,y+a,s+a,, +a,, +S,,AV (3.36)

Jednadzba (3.25) s izrazima za koeficijente (3.26-3.31, 3.32, 3.36) predstavlja konacnu
algebarsku jednadzbu bilance svojstva ¢ na kontrolnom volumenu AV.

3.1.2. Stabilnost

Kako su svi susjedni koeficijenti (3.26-3.31) per definitionem pozitivni, pod uvjetom da je S,
p bozitivan, zadovoljen je Scarborough kriterij stabilnosti [27]:

2wl

anb
‘ap

{S 1 za sve kontrolne volumene u domeni

3.37
<1 barem za jedan volumen u domeni (3-37)

Zadovoljenje ovog kriterija je dovoljan (ali ne i nuzan) uvjet [27] za konvergiranje linijske
Gauss-Seidelove metode rjeSavanja sistema algebarskih jednadzbi.
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3.2. INTEGRACIJA JEDNADZBI STRUJANJA

Jednadzba kolicine gibanja (2.233) predstavlja bilancu koli¢ine gibanja po infinitezimalnom
volumenu dV. Jednadzba kontinuiteta (2.232) predstavlja bilancu mase po infinitezimalnom
volumenu. Te jednadzbe zajedno opisuju strujanje fluida. Integracijom jednadzbe koliCine
gibanja prema postupku prikazanom u prethodnoj glavi dobije se sistem algebarskih
jednadzbi koji bilancira koli¢inu gibanja za svaki kontrolni volumen AV.

N N,

L

S

u

<=
U1
m

£
V)

Slika 3.3. Mreza pomaknuta u smjeru brzine U, tj. 0si X

3.2.1. Pomaknuta mreza

Propisivanjem brzina na kontrolnoj povrsini kod racunanja jacine konvekcije F (3.12) kao
srednje vrijednosti dvaju susjednih ¢vorova dovest ¢e do valovitih rjeSenja prilikom racunanja
polja tlaka [27]. Zato se za svaku brzinu primjenjuje mreza pomaknuta za pola koraka u
smjeru doti¢ne brzine. Odnos centralne mreze 1 mreze za brzinu U prikazan je na slici 3.3.
Usporedne oznake pojedinih relevantnih to¢aka kontrolnog volumena dane su u tablici 3.1 za
sve Cetiri mreze.

3.2.2. Jednadzba koliCine gibanja kao transportna jednadzba

Jednadzba koliCine gibanja za stacionarno strujanje (2.233) moze se prilagoditi da odgovara

op¢oj transportnoj jednadzbi (3.4), ako se tenzor naprezanja rastavi na dva dijela jedan od

kojih odgovara difuzivhom ¢lanu u op¢oj transportnoj jednadzbi, a drugi postaje dio izvora:
i( VV)—L ﬂ 0"p+ J ( 8V!’ Z Vi
IX, VY= I X, Her I X, g Ix;  Ix; Herr X, 3 Her X,

gdje je brzina v, fizikalna veli¢ina ¢ koju se transportira, koeficijent difuzije I, odgovara

5,.,] (3.38)

efektivnom koeficijentu dinamicke viskoznosti 4, a izvor je:

A ap a(av,g v,
Sv,__pgi_&xi-i_o')xj Her 0')Xi _3:ueff 0’)Xk

5,,) (3.39)

Integracijom jednadzbe (3.38) dobije se sistem algebarskih jednadzbi za svaku od tri skalarne
komponente vektora brzine.



3. NUMERICKA PROCEDURA 72

Tablica 3.1. Usporedbene vrijednosti indeksa za pojedine mreze

centralna | mreza mreza mreza
mreza brzine U | brzine v | brzine w
P w, S, d,

E e,

w

N n,

S

U u,

D

e P,

w w,

n P,

S S,

u P,

d D,

N N
v, i
w ol Py E w HUPE\ u, E

w,
v, s,
S S

Slika 3.4. Brzine na granici centralnog elementa u nomenklaturi centralne i pomaknutih
mreza za dvodimenzionalni slucaj

Algebarski sistem jednadzbi za komponentu u vektora brzine v, u koordinatnom sistemu

vezanom na mrezu pomaknutu u smjeru osi X za pola koraka, dan je prema opéem izrazu
(3.25) sljede¢im zapisom:

a,pUp =a,gUg +a,,Uy, +a,Uy +3a,sUs +a,,U, +a,pUp +b, (3.40)
ili krace:
a,plp = Zau!npu,,pu +b, (3.41)
np

Koeficijent @, prema (3.26) iznosi:
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a,. =(|-F, 0] +D, A, (3.42)
gdje su jacina konvekcije 1 difuzivna provodnost prema (3.12):
F.. =pe,Ue, (3.43)
D, =tere (3.44)
“ X

€y

Potrebno je propisati sve ove veli¢ine ili ith dovesti u vezu s veli¢inama za centralnu mrezu.
Prema tablici 3.1 vidi se da je:

/ueff,eu = :ueff,E (345)

X, = AXg (3.46)
Kako je mreza zadana u Kartezijevom koordinatnom sustavu moze se pisati:

A, =Ac =A = AypAz, (3.47)

Jacina konvekcije na granici se linearno interpolira izmedu dva susjedna ¢vora. Kako se ¢vor
e, nalazi to¢no na polovici izmedu ¢vorova P, i E, moze se pisati:

u

_ PrUp, T Pg,Ug,

F., > (3.48)
Koeficijent a, - time dobiva svoj konacni izgled:
PpUp, t Pe,Ug Herr £
a,c=|I-—" —= 0+ ——|AypAz 3.49
uE U 2 H AX, j Y pAZp ( )
Na isti nacin dobije se i koeficijent a,,,, (3.27):
||pP Up, + Py, Uw, Herr p
a,y = — — 0|+ ——|AypAZ 3.50
uw (H 2 H AXP J YpAZp ( )

Koeficijent a,, (3.28) ne moze se medutim dobiti analogijom. U njemu se nalazi brzina v
koju treba izraziti preko brzine v u ¢voru mreze pomaknute u smjeru y osi:

S (P T 51)

u

Uz pomo¢ slike 3.5 mogucée je jacinu konvekcije izracunati pomocu tezinskog faktora
(ponderirati) tako da se uzme &- masenog toka predstavljenog s brzinom vp te 1- & toka s

brzinom v, :
v

PV, = ngF{, Vp + (1 - & )pE,,VEV (3.52)
gdje je & geometrijski tezinski faktor:

AXp

= 3.53
& = e A (3.53)
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oo %

v u v

.tu///E

\/SV \/SEV
S SE

Slika 3.5. Brzine v na n i S granici elementa mreZe pomaknute u smjeru osi X te najblize
vrijednosti brzine v u ¢vorovima mreze pomaknute u smjeru osi y

Koeficijent dinamicke viskoznosti takoder treba racunati pomocu tezinskih faktora, ali su
vrijednosti na stranicama na kojima su dane brzine v, 1 V. linearno interpolirane

vrijednosti dobivene iz vrijednosti koeficijenta u ¢vorovima:

/ueff,nu = gE:ueff,PV + (1 - §E )fuefffv =

(3.54)
fE[gN/Jeff,N + (1 - 5N ):ueff,P] + (1 - gE)[gNtueff,NE + (1 - §N )/ueff,E]
Treba primijetiti razliku izmedu interpoliranja i ponderiranja. Uz:
Ayp
&=—"T-—— (3.55)
" Ayp +Ayy
oy, = M (3.56)
¢ 2
A, = % Az, (3.57)
dobije se:
2y, | Axp + AX,
au,N = {H_ [ngF’,, VF’V + (1 - §E )pEV VEv ]’OH + Ayp + A}/N } 2 ZP (358)
Na sli¢an nacin uz pomoc¢ slike 3.5 dobije se i koeficijent a, ¢ (3.29):
le'leff,s AXP + AXE
a,s = |:H§EPSVVSV + (1 — & )pSEVVSEV ,OH + Ay + AYS} 2 Az, (3.59)

Koeficijenti @, , (3.30) i @, , (3.31) dobiju se tako da se brzina w na granicama u i d elementa

na kojem se radi bilanca koli¢ine gibanja u smjeru osi X izrazi preko brzine w u ¢vorovima
mreze pomaknute u smjeru Z osi:

2l gt }Axp + AX, Ay (3.60)
, .

a,y = {H— [prPWWPW +(1- & )pu, W, ]OH + Az, + Az, 2
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EAY, (3.61)

2depr g, } AXp + AX

a,, = [HngDWWDW + (1= & ) Poe, W, OH * Az, + Az, 2

Time su specificirani svi koeficijenti u jednadzbi (3.40) koji izrazavaju doprinos susjednih
brzina u kod raCunanja brzine U, u ¢voru F, mreZe pomaknute u smjeru osi X. Slobodni

u

koeficijent b, dobiva se prema (3.32) integriranjem izraza (3.39):

v, 2 v
[S.av=[pfav- J 24Vt j—(ueﬁ Ix 3R o, (S’Jdvz(a&)

AV, AV, J

b, + bu,p + b

u.u

U gornjem izrazu nije moguce zanemariti divergens brzine, jer gustoca nije konstanta pa
divergens ostaje razli€it od lijeve strane jednadzbe kontinuiteta (2.232). Izvor koli¢ine gibanja
u smjeru osi X uzrokovan gravitacijom —g, (2.176), konstantnom po ¢itavom volumenu AV

nakon integracije daje:

AXp + AX
=~ [pg,dV = —p, 9, AV, = —p 9, =R AyeAz, (3.63)

AVp,

Sila tlaka u smjeru osi X nakon integracije, te uz pomoc¢ tablice 3.1 daje:
by == | 50V =—(p, A, —P,A,)=(Pr—Pc)AysAz, (3.64)

Dio tangencijalnih naprezanja u izvornom ¢lanu sastoji se u stvari od tri ¢lana:

J v, 2 &vkjdv_

boy= ) 5| te He
# A, Ix, \"" ax i)
9 [ ey (&u v o"wj
— —=-2—=-2—||dV 3.65
aw, 90X 3 \dx dy Jz ’ (3.65)

d v d w
W eff& jdv A\}[ E(ﬂeff &Xj dV

u

Nakon integracije dobije se izraz koji u sebi jo$ uvijek sadrzi derivacije:

by, = |::ueff (&_u_zﬂ_zo—)_wﬂ A, -

3 \dx Jdy z
Moy (OU OV _ c?_wj
_3(&x 2y "%az)| Mt

" (3.66)
v v
Hesr Ejn Anu - (/ueff Ej . Asu +

ow aw
Herr Eju Auu - (:ueff XJd Adu = bu,yu + bu,uv + bu,yw

u
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Tablica 3.2. Sistem algebarskih jednadZbi za proracun brzine u

Sistem algebarskih jednadzbi za proracun distribucije brzine u
au,PuPu = au,EuEu +au,WuWu +au,NuNu +au,SuSu +au,UuUu +au,DuDu +

3.67
b, +b,, +bu,ﬂu +bu’ﬂv +bu,ﬂw ( 2)
gdje su:
pPuuPu+pEquu ﬂe,
a,r = u_ 5 ,OH + AszypAzP (3.67b)
Pp,Up, + Py, Uy, tueffPJ
a,y = — —= 0|+ —— |Ay Az (3.67¢)
W ( 2 H AXP P P
2y AXp + AX
a, =1l v, +(1- v [0+ = P E Az 3.67d
u,N { [ngPV R, ( gE)pEV EV] H Ay, +AYN} 2 ) ( )
2oy AX, + AX
a,s = +(1- 0| + ——= P—"EA 3.67
us {ngsVst ( 6E)pSEVVSEV H AV, +AyJ 5 Zp, (3.67¢)
2:ueffu AXp + AXx
a,, =1~ &pp wp +(1-E)p, w, |0+ -~ } P EAy, (3.670)
U { [EPW P, ( E) u, Uw] H Az, + Az, 2 p
2oy g AXp + AX
a,p =|Eo Wy +(1-&)ppe Wpe 0|+ = } £ E Ay (3.67g)
,D |: EFr-D," " D, ( E) DE, "" DE,, H AZP+AZD 2 P
au,P = au,E +au,W +au,N +au,S +au,U +au,D (367h)
b, s =—pp,9, %MPMP (3.67i)
bu,p = (pP - pE)AyPAZP (3.67“])
M Ay Az
bu,/zu = gE |:( E, ~ YP )ﬁ_z(vﬂ/ _VSEV )AZP _2(WEW _WDEW )AyPi|
A i A (3.67k)
Hetr, YpAZ
—%{(upu —uWu)ﬁ—Z(vﬂ Vs, )AZP —2(WF,W —WDW)AyP}
bu,yv = lueff,nu (VEV _VPV )AZP _:ueff,su (VSEV _VSV )AZP (3671)
by, = Hepra, (WEW —Wp, )Ay/v ~ Herr g, (WDEW —Wp, )AyP (3.67m)

Prelaskom na diskretnu diferenciju centralnom shemom, kao 1 uvijek s diferencijalnim
¢lanovima difuzivnog tipa, te uz pomoc tablice 3.1 dobije se:

b,,, = ﬂe:;f’E {(UEU —Up, )AyAP—XAEZP - 2(VE,, — Vs, )AZP - 2(WEW —Wpe, )AYP}

(3.68)
Hesr. Ay Az
—ﬂ[(up _UWM)#

3 AXp B Z(VPV —Vs, )AZF’ - 2(WPW —Wp, )Ayp}

bu,yv = Hetrn, (VEV —Vp, )AZP ~ Herr s, (VSEV — Vs, )AZP (3.69)
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bu,yv = Hetru, (WEW —Wp, )Ay P~ Merr g, (WDEW —Wp, )Ay P

(3.70)

Time je zavrSen proces integracije diferencijalne jednadzbe koli¢ine gibanja u smjeru osi X i
dobiven je sistem algebarskih jednadzbi pomocu kojega se moze izracunati distribucija brzine
u, uz danu distribuciju tlaka p, brzina v 1 w, gustoce p 1 dinamicke viskoznosti g 4. Sistem je

definiran skupom izraza u tablici 3.2.

Na analogan nacin integracijom diferencijalne jednadzbe koli¢ine gibanja u smjerovima osi y
1 Z dobije se sistem algebarskih jednadzbi za proracun distribucija brzina v i w. Sistemi su
potpuno definirani skupom izraza danim redom u tablicama 3.3 1 3.4.

Tablica 3.3. Sistem algebarskih jednadzbi za proracun brzine v

Sistem algebarskih jednadzbi za proracun distribucije brzine v

av,PVP,, = av,EVE,, +av,WVWV +av,NVN,, +av,SVS,, +av,UVU,, +av,DVDV +

b,;+b,, +bv,,,,, +bv,#v +bv,#w
gdje su:

- [évPPUUPu + (1 - é\’)p’\’uu'\’“ ]'OH ¥ AXp + AXg

Uy, }Ayp ;AyN Ay

g/vauuwu +(1_ gN)pNWuuNWu ,OH"' AXP +AXW
Herr,
5 ,OH+ A;,:IVJAXF,AZP
Vo + "4
PrVp T Ps, Vs, 0 +:ueff,P AX,AZ,
2 Ayp

2flepr, }Ayp AV

Ayp + Ay,

Az, +Az,

B [ngPw We, + (1 — Sy )puw Wy, ],OH + P, }AXP

Ayp + Ay

{
|
( _PeVe +PuVn,
[
{
|

2 et g,
6Npr Wp, + (1 - gN)pDNW Won, ’OH * Az, +ﬂZZD }AXP

e =
aw =
an=
a,s =
au=
a,p =
a,p=4a,gta,, +a,y+a,s+a, , +a,5,

AyP-i_A.yNAZ
2 P

b,, = (pP - pN)AXPAZP

bv,yu = Hofre, (UNU —Up )AZP — Hetrw, (UNWU —Uy, )AZP

b, ;= —Pr,9,AXp

o 3 Ayy

B lue:;f,P |:(VPV v ) A)Z;yAPZP

b, ., = e, (WNW —Wp, )AXP ~ Hefr g, (WDNW —Wp, )AXP

b = Mot n |:(VNV v, )% - Z(UN,, —Upw, )AZP - 2(WNW —Wpy, )AXP

|

- 2(uF,u —Uy, )AZF, - 2(WPW - Wp, )AXP}

(3.71a)

(3.71b)

(3.71¢)

(3.71d)

(3.71¢)

(3.719)

(3.71g)
(3.71h)
(3.71i)
(3.71j)
(3.71K)

(3.711)

(3.71m)
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Tablica 3.4. Sistem algebarskih jednadzbi za proracun brzine w

Sistem algebarskih jednadzbi za proracun distribucije brzine w
aw,PWPW = aw,EWEW +aw,WWWW +aw,NWNW +aW,SWSW +aW,UWUW +aw,DWDW +

3.72
b,:+b,, +bw,ﬂu +bw,#v +bw,ﬂw ( 2)
gdje su:
2:ueff e AZ, + Az
aye =~ |&PeUp, +(1-&)pu,u ,OH+—’W} —F (3.72b)
£ { [ Pu Pu ( ) Uu Uu] AXP+AXE P 2
2:ueff,ww AZ, + Az
ayw = { &Pw, U, + (1 - é:u)puw,,“uwu ,OH + M}A p % (3.72¢)
2oy Az, + Az
a,n =1l v, +(1- v, [0 +——2—tAx, —F—Y 3.72d
w.N { [QZUPPV P, ( S )puv uv] H Ay, + AYN} p 2 ( )
[ 2oy, AZ, + Az
a,s = i &Ps,Vs, + (1 - é’)pUSVVUSV’OH + Ay, Ays} p—o 5 Y (3.72¢)
Wy, + w
a,, =||- Pr,Wp, zpuw U, ol + :ueff,ujAXPAyP (3.726)
U
w, + w
a, = Pp,We, t Pp,Wp, ol + :ueff,P]AXPAyP (3.72¢)
’ 2 Z,
aw,P = aW,E +aw,W +aw,N +aW,S +aw,U +aw,D (372h)
b, =—Pp 9,AXpAYp AZLZAZ” (3.72i)
bw}p = (pP - pU)AyPAZP (3'72‘])
bw,yu = lueff,ew (uUu - uPu )AyP - lueff,ww (uUWu - uWu )AyP (372k)
bW,/tv = Hetr n,, (VUV —Vp, )AXP ~ Herr s, (VUSV —Vs, )AXP (3.721)
Mg AXpAy
b,, = gu |:(WUW —~ WF,W)#— 2<uUu - uUWU)AyP — 2(VUV ~Vys, )AXP:|
. UA (3.72m)
Hetr, XpAY
_%[(WPW - WDW)APTPP - 2<uPu — Uy, )Ayp - 2(V,_-,V - Vs, )AXP}

3.2.3. Jednadzba tlaka

Tri sistema algebarskih jednadzbi (3.67, 3.71, 3.72) omogucavaju proracun distribucija triju
komponenti vektora brzine u, v, w, ukoliko je dana distribucija tlaka p, gustoce p 1 dinamicke
viskoznosti t. Kako je distribucija tlaka u lozi$tu nepoznata potrebno ju je proracunati.
JednadZzba kontinuiteta je, 1ako ne sadrzi eksplicitno tlak, jedina koja se ne koristi za proracun
distribucije neke druge veliCine. Diskretizirana jednadzba kontinuiteta (3.35) uz uvrStenje
jacina konvekcije (3.12) i sredivanje indeksa obzirom na razli¢ite mreze (tabl. 3.1) postaje:
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(pP,,UPu ~ Pw,Uw, )AyPAZP + (pPVVPV ~Ps, Vs, )AXPAZP +
(3.73)

(pr We, = Pp,Wp, )AXPAyP =0

1z jednadzbe (3.67) moze se jednostavnim algebarskim transformacijama dobiti sljedeci izraz:

Up = LA’P,, + du,P(pP - pE) (3.74)
gdje je U p, pseudobrzina koja u sebi sadrzi sve clanove jednadZbe (3.67) osim dijela izvora u
kojem je tlak:
D Aunplps + b,y +b,, +b,, +b,,
A np
Up = 3.75
£ au,P ( )
ad,p:
AypAz
d,,= VelZp (3.76)
’ au,P

Identi¢na jednadzba, ali pomaknuta za jedan element prema nizoj vrijednosti osi X, dobije se 1
za brzinu Uy, u jednadzbi kontinuiteta:

Uy, = ﬁwu +d, (pw - pp) (3.77)
Na analogan nacin iz jednadzbe (3.71) dobije se sljedeci izraz:

Vp = ‘7PV + dv,P (pp - pN) (3.78)
gdje su:

D AynoVo, + b +b,, +b,, +b,,
v, =2 3.79
. - (3.79)
AX,AZ
d,=—"—% (3.80)
’ av,P

Identi¢ne jednadZzbe, ali pomaknute za jedan element prema nizoj vrijednosti osi y, dobiju se 1
za brzinu Vg u jednadzbi kontinuiteta:

Vs, =Vs, +d,s(Ps —Pp) (3.81)
1z jednadzbe (3.72) dobije se:

W, =W, +d,,(pp —Py) (3.82)
gdje su:

WA,

Wp

w

Y AypWyy +bys+b,, +b,, +b
_ (3.83)

aw,P
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AXpA
d ,==2ee (3.84)
’ aw,P
Pomaknute za jedan element prema nizoj vrijednosti osi z dobije se:
Wp, = WDW +d,p (pD - pp) (3.85)

Ako se jednadzbe (3.74, 3.77-3.78, 3.81-3.82, 3.85) uvrste u jednadzbu (3.73) dobije se
jednadzba za proracun tlaka prikazana u tablici 3.5.

Cetiri sistema algebarskih jednadzbi (3.67, 3.71, 3.72, 3.86) omogucavaju proradun
distribucija triju komponenti vektora brzine u, v, w, te distribucije tlaka p, pod uvjetom da je
zadana distribucija gustofe p 1 dinamicke viskoznosti ., Red kojim ¢e se ovi sistemi
jednadzbi sukcesivno rjesavati predmet je diskusije koja je ostavljena za kraj ovoga poglavlja.

Tablica 3.5. Sistem algebarskih jednadzbi za proracun tlaka p

Sistem algebarskih jednadZzbi za proracun distribucije tlaka p

a,pPp =8, Pe +a8, Py +8, Py +8,sPs +8, Py +8,,Pp +b, (3.86a)
gdje su:

a,e =Ppd, pAYpAZ, (3.86b)

apw = Pw,d,wAYpAZp (3.86¢)

a,n = Ppd, pAXpAZ, (3.86d)

a,s= pSVdV,SAxPAzP (3.86¢)

a,y= pPWdW,PAXPAyP (3.861)

a,p= prdw,DAXPAyP (3.862)

a,p=a,c+a,y +ta,y+ta,s+a,,+a,p (3.86h)

d,p= % (3.861)
, au,P

d,, = 2XeAZp (3.86j)
’ av,P

d,r= M (3.86Kk)
, aW,P

b, = (pPuleu - pwuljwu )AyPAZP + (pPV ‘7PV - psvﬁsv )AXPAZP +

) ) (3.861)
(pr We, = Pp,Wp, )AXPAyP
D Aunplpp + b,y +b,, +b,, +b,,
u, =2 (3.86m)
g au,P
D AynVo, +bs+b,, +b,, +b,,
v, = (3.86n)
& av,P
Y AypoWy +bys+b,, +b,, +b,,
W, =2 (3.860)

aw,P
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3.3. PRORACUN BRZINE IZGARANJA ZA SISTEM
REAKCIJA

Da bi se izracunala distribucija kemijskih vrsta potrebno je rijesiti transportnu jednadzbu za
svaku kemijsku vrstu danu izrazom (2.234). Najveci problem svakako iziskuje odredivanje
izvornog €lana u toj jednadzbi, brzinu produkcije kemijske vrste, danog izrazom (2.236).
Pokazalo se da prilikom rjeSavanja sistema s ve¢im brojem kemijskih vrsta i reakcija brzina
produkcije predstavlja izvor nestabilnosti cjelokupnog sistema, i da je vrlo tesko postici
konvergenciju iterativnog postupka. Problem nastaje iz dva razloga, vrlo velike spregnutosti
medu jednadzbama kemijskih vrsta i jednadzbe entalpije, te zbog toga Sto numericki iznos
brzine produkcije moze biti za nekoliko redova veliCine veéi nego iznos ulaznog
konvektivnog i difuzivnog transporta kemijske vrste.

Problem spregnutosti ukazuje na to da bi se raCunanju brzina produkcije trebalo pric¢i
odjednom za sve kemijske vrste. PokuSalo se prije pristupanja rjeSavanju transportnih
jednadzbi kemijskih vrsta prvo izracunati brzine produkcije, ali time se nije nacinilo niSta na
eliminaciji drugog uzroka nestabilnosti.

Kako je izraz za brzinu produkcije kemijske vrste ¢ izrazito nelinearan, linearizacija kakva se
koristi u metodi kontrolnih volumena, moze dati realne rezultate samo u vrlo uskoj okolini
oko tocke na funkciji oko koje se vrsi linearizacija. To bi kao posljedicu imalo potrebu za
vrlo jakom podrelaksacijom postupka, Sto se u praksi pokazalo sasvim neupotrebljivim, jer bi
se vrijeme rjeSavanja modela povecalo za nekoliko redova veli€ine, i1 time bi problem postao
prakticno nerjeSiv. Pokazalo se da je potrebno razviti metodu koja ¢e racunati brzinu
produkcije na takav na€in da ¢e se njena nelinearnost svesti na razinu kakva je inherentna
ostatku modela, i kakvu metoda kontrolnih volumena i njoj pripadni rjeSavaci mogu
podnijeti.

U literaturi je taj problem zamije¢en [27] 1 Vos [28] je predlozio da se prvo rijesi transportna
jednadzba za svaku kemijsku vrstu (2.234) uz pretpostavku zanemarenja brzine produkcije, a
da se utjecaj izgaranja na distribuciju kemijskih vrsta u sistem unese rjeSavanjem sistema
obi¢nih diferencijalnih jednadzbi:

d
—- (oY) =, (3.87)

Medutim taj ¢e pristup dati uvijek nerealne rezultate jer ¢e rjeSenje jednadzbe (2.234) uz
takvu pretpostavku uvijek davati konstantne distribucije masenih udjela kemijskih vrsta i
jednake ulaznim rubnim uvjetima. Pocetne ¢e dakle vrijednosti masenih udjela u prethodnom
izrazu biti uvijek iste za sve kontrolne volumene, $to nikako ne odgovara stvarnosti. Moguce
je da takav pristup moze zadovoljiti prilikom rjeSavanja difuzivnog plamena, dakle takvog u
kojem gorivo 1 oksidant nisu predmijesanti, te se izgaranje odvija isklju¢ivo u zoni difuzivnog
mijeSanja tih dviju struja. Prilikom rjeSavanja predmijeSanog plamena medutim taj bi pristup
dao rezultate s jako precijenjenom temperaturom, jer bi jedno te isto gorivo izgaralo uvijek
ponovo, te bi se rezultati znacajno razlikovali obzirom na broj kontrolnih volumena, §to je
nedopustivo.

Hipoteza ove disertacije je upravo da je takav pristup raCunanju brzina produkcije moguce
povezati s metodom kontrolnih volumena, te da je moguce dobiti konzistentan, stabilan 1
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konvergirajuci postupak rjeSavanja modela procesa u lozistu generatora pare koji obuhvaca i
detaljan model izgaranja.

Sasvim drugi pristup razvili su Madsen i1 Sincovec [26] u metodi PDECOL. Oni
transformiraju transportne parcijalne diferencijalne jednadzbe reducirajuéi ih u sistem obi¢nih
diferencijalnih jednadzbi te sve zajedno rjesavaju pomocu metoda koje se inace primjenjuju
za njihovo rjeSavanje. Metoda PDECOL, medutim, rjeSava samo jednodimenzionalni
problem.

3.3.1. Model izgaranja s kona¢nim brzinama reakcija kao sistem obi¢nih
diferencijalnih jednadzbi

Model izgaranja u kojem u n, elementarnih suprostavljenih reakcija sudjeluje n, kemijskih
vrsta predstavljen je sistemom obi¢nih diferencijalnih jednadzbi:

—i — &C(x _ < "o < Vig _ 1 4 (v,'{}—v,'{j)
wa—&r(pya)—wa o —Wa;(vq. vw)kf,,gck [1 K [Ic. j(3.88)

J k=1

t.:
&C nr n(l V'_ 1 n{l (V’,V,)]
£ = vi—-vi k., L|CYl1-——||C," " 3.89
It j_1( ? 04) g k=1 g ( Kc,j g g ( )

Da bismo odabrali metodu rjeSavanja treba poznavati vremenske konstante sistema.
Vremenska konstanta 7, za jednu kemijsku vrstu 1 jednu reakciju definirana je [26] kao

vrijeme potrebno da koncentracija reaktanta padne na €' pocetne koncentracije. Na primjeru
reakcije prvog reda:

A—~ produkti (3.90)
gdje je promjena koncentracije vrste A dana sa:

aC

&TA =-kC, (3.91)

1 ¢ije rjesenje je:

Cu(7)=C,(0)e™™ (3.92)
dobije se sljedeca vremenska konstanta:

7o =k (3.93)

Kako brzina reakcije K, koja je eksponencijalna funkcija temperature (2.241), moze varirati za
veliki broj redova veli¢ine (npr. 10) ovisno o reakciji i temperaturi na kojoj se ta reakcija
odvija, tako ¢e varirati 1 vremenska konstanta. Kako se kineticki sistem sastoji iz niza
kemijskih vrsta, svaka od kojih sudjeluje u viSe reakcija, te ¢ije se koncentracije mijenjaju
prema vremenskim konstantama vrlo Sirokog raspona, moze se dogoditi da numericko
rjeSenje dominantno zavisi upravo o kemijskim vrstama s najkra¢im vremenskim
konstantama, ¢ak i onda kad su koncentracije tih vrsta zanemarive. Lanci reakcija najvise
zavise od brzine intermedijarnih reakcija iako u njima nastaju vrste koje su Cesto sasvim
zanemarivih koncentracija, te upravo odgovaraju prethodnom opisu. Kineticki sistem je
matematicki predstavljen sistemom obi¢nih diferencijalnih jednadzbi. Sistemi obi¢nih
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diferencijalnih jednadzbi koji dominantno zavise od najkracih vremenskih konstanti nazivaju
se krutima [26].

U tablici 3.6 dane su Cetiri metode koje se koriste prema [26] za rjeSavanje krutih sistema
obi¢nih diferencijalnih jednadzbi, kakav je i kineticki sistem koji opisuje izgaranje. Zbog
vremena racunanja u interesu je izabrati metodu koja rjede racuna Jakobijanu i ima
fleksibilnost u izboru reda metode, ali metoda mora mo¢i integrirati i najbrze promjene u
problemu. Izbor metode je stoga pao na Geara [42], kao kompromisno rjeSenje koje bi trebalo
zadovoljiti §to se ti¢e integracije brzih promjena te zahtjevnosti na vrijeme racunanja. Osim
toga, ta je metoda u Sirokoj upotrebi i dobro je opisana. Metoda je ugradena u komercijalni
program Matlab pa je testiranje programa bilo olaksano, a kako je u [28] upotrebljena takoder
za izgaranje smatralo se da ¢e biti zadovoljavajuca. Implementacija metode je dana u dodatku
F.

Tablica 3.6. Usporedba razli¢itih metoda za rjeSavanje krutih sistema obi¢nih diferencijalnih
jednadzbi [26]

metoda red metode g Jakobijana tip problema
DIFSUB 1-6 svakih 10 koraka najviSe | spori sistemi
Gear 1-5 svakih 10 koraka najviSe | brze promjene
EPISODE 1-5 svakih 10 koraka najvise | vrlo brze promjene
K-integrator 3 svaki korak ektremno brze promjene

Da bi se rijesio sistem obi¢nih diferencijalnih jednadzbi (3.89) potrebno je na neki nacin
odrediti pocetne vrijednosti koncentracija kemijskih vrsta i1 temperature, te vrijeme
integracije. Osim toga treba jo§ nesto re¢i 1 o raCunanju temperature kao posljedice sistema
egzotermnih reakcija.

3.3.2. Proracun temperature

U sistemu reakcija kakvo je izgaranje plina, dakle jednog vrlo egzotermnog procesa,
temperatura znacajno utjeCe na brzinu procesa. U izrazu za brzinu reakcije (2.241)
temperatura se nalazi ¢ak u eksponentu, dok preko utjecaja na konstantu ravnoteze (2.242)
odreduje da li se reakcija pretezno odvija u jednom ili drugom smjeru. Temperaturu je dakle
neophodno racunati tijekom integracije sistema obi¢nih diferencijalnih jednadzbi (3.89).

U poglavlju 2.8 gdje je opisan matematicki model procesa u loZistu generatora pare receno je
da je toplina izmijenjena izmedu reaktivnog sistema jednaka (2.237):

%0
9g=-325-|Ci(am7.), (3.94)

Iz toga bi izraza bilo moguce izraCunati temperaturu, jer je implicitno sadrzana u specifi¢nim
molarnim entalpijama formacije kemijskih vrsta preko interpolacionih polinoma (2.243).
Medutim u tom je slucaju potrebno poznavati zavisnost volumenskog toplinskog toka
izgaranjem o vremenu:

q¢'=q{(7) (3.95)
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Da bi se propisala ta zavisnost pogledajmo prvo o kojem se tu vremenu radi, odnosno kakva
je veza vremena i prostora (s obzirom da se radi o modelu procesa sa stacionarnim rubnim
uvjetima) na primjeru jednodimenzionalnog strujanja uz zanemarenje difuzije.

”

dr
mO! TO! hO! CO{,O aCO! 077- m1’ T1’ h1’ CO(,1
>  Jr’'dr —
X0, To X1, T

Slika 3.6 Vrijeme integriranja kao prostorna nezavisna varijabla

1z slike 3.6 se vidi da je dimenzija vremena zavisna od dimenzije prostora (Sto govori da se
radi o dimenziji koja ima samo pseudo-vremenski karakter). Tako je u pocetnom
vremenskom trenutku 7, unos topline u reaktivni sistem jednak iznosu entalpije koja ulazi

(mgyh,). Medutim da bi se dobio toplinski tok koji se struji pridruzuje dok ona napreduje
prema izlazu bilo bi potrebno znati kako rasporediti volumenski toplinski tok zraenjem

77,

dr
tesko, narocito u trodimenzionalnom slucaju, jer se tada pseudo-vremenska dimenzija vise ne
poklapa s x osi, nego predstavlja imaginarnu os koja prati strujnicu od ulaza do izlaza
kontrolnog volumena. Stoga je pretpostavljena sljede¢a zavisnost volumenskog toplinskog
toka zracenjem o pseudo-vremenu:

{« 5 gi(z)=0
=7, ax(0=07

(7) u vremenu (odnosno od ulaza do izlaza u kontrolni volumen). To bi bilo iznimno

gz(7) = (3.96)

tj. pretpostavljeno je da se sva toplina dozraci tek na samom izlasku iz kontrolnog volumena,
dakle u gornjem limitu integracije. Kako nema drugog mehanizma prijenosa topline unutar
kontrolnog volumena to implicira istu zavisnost i za unos topline iz okoline u reaktivni
sistem:

qc(7) =

{T <a aelo)- 0,,, (3.97)

T=1 qg’(f) =qc

iz toga slijedi da se promjena temperature po vremenu 7 moZze izraunati iz izraza za
volumenski toplinski tok izgaranjem:

7,-0 Ny

. [

—|C,(AH? ]dr:O 3.98
I 2 el ClAHR), (3.98)
odnosno nakon integracije po vremenu 7.

i[Ck(AHgk)T] = const (3.99)
k=1
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Ako se dakle poznaje pocetni iznos temperature (iz toga proizlazi specificna molarna
entalpija formacije) i koncentracija kemijskih vrsta, moguée je nekom od metoda (npr.
Newton-Raphsonovom) izraCunati iznos temperature u svakom vremenskom trenutku 7.

Za vrijeme integracije sistema obi¢nih diferencijalnih jednadzbi (3.89) Gearovom metodom
(ili nekom drugom) potrebno je rijesiti jednadzbu (3.99) u svakom koraku da bi se dobila
trenutacna vrijednost temperature.

3.3.3. Vrijeme zadrZavanja

RjesSavanje sistema reakcija opisanog sistemom obicnih diferencijalnih jednadzbi (3.89) trebat
¢e napraviti za svaki od kontrolnih volumena. Struja smjese konstantno ulazi u kontrolni
volumen (sl. 3.6), u njemu se zadrzava neko vrijeme, reagira, te zatim prelazi u susjedne
kontrolne volumene. Za jednodimenzionalni problem prilicno je jednostavno izracunati
koliko se smjesa zadrzava unutar kontrolnog volumena (treba napomenuti da se radi o
homogenom modelu visSekomponentnog strujanja) ako je poznata brzina:

28X, 2ax,
“uy, +u,

(3.100)

‘uWu + upu‘

Prijelaz na trodimenzionalni problem nije sasvim direktan. Moguce je recimo uzeti najmanje
od tri vremena u tri smjera:

2AXp 2Ayp 2Az,

‘UW,, +upu‘ ‘VSV +vpv‘ ‘WDW + WPW‘

T =min (3.101)

ili se moze uzeti da je vrijeme zadrzavanja srednja vrijednost tih triju vremena (raCunata
preko reciproc¢nih vrijednosti):

1
T = (3.102)
UWU -I-UF,u VSV +VPV WDW +WF,W

2AXp * 2Ay * 2Az,

medutim razlika je uglavnom mala. Doslo bi u obzir, takoder, racunati srednju vrijednost
ponderiranjem masenim tokovima, ali se u tom slu€aju javlja problem S§to su dani tokovi na
granicama kontrolnog volumena. Pokazalo se da je sasvim zadovoljavajue Kkoristiti
najjednostavniju varijantu danu izrazom (3.101).

3.3.4. Pocetne vrijednosti koncentracija i temperature

Integracija sistema obi¢nih diferencijalnih jednadzbi (3.89) zahtjeva poznavanje pocetnih
vrijednosti koncentracija kemijskih vrsta i temperature za svaki od kontrolnih volumena.
Prema slici 3.6 lako je moguée propisati iznos koncentracije na ulazu u kontrolni volumen
C,.- Ta je koncentracija naprosto jednaka izlaznoj koncentraciji iz prethodnog kontrolnog

volumena:
C.o=C,w (3.103)
Medutim, kako propisati iznos pocetne koncentracije za trodimenzionalni slucaj, kada moze

postojati nekoliko (do 6 u procesu rjesavanja, a u konvergiranom slucaju do 5) ulaznih strana
u kontrolni volumen. Sli¢no kao i s vremenom zadrzavanja potrebno je na neki nacin uzeti u
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obzir razli¢itu snagu pojedinih struja. RjeSenje se javlja pogledom na opc¢u jednadzbu bilance
(3.25). Zamjenom opceg transportiranog svojstva ¢ masenim udjelima dobije se jednadzba
bilance kemijske vrste o

aYa,PYa,P = aYa,EYa,E + aYa,Wya,W + aYa,NYa,N + aya,sya,s + ay,,,uya,u + aYa,DYa,D + by,, (3.104)

gdje se na desnoj strani jednadZzbe nalaze ulazni tokovi (konvektivni i difuzivni) u kontrolni
volumen (uz ¢lan izvora b koji, kao $to je pokazano na primjeru temperature u prosloj glavi,
ne uti¢e na nacin propisivanja ulazne koncentracije), a na lijevoj strani se nalazi izlazni tok.
Prema tome se prosjecna vrijednost masenog udjela na ulazu u kontrolni volumen moze
izraCunati iz:

ZaY ,np anp
zaY ,np

gdje su sa zvjezdicom oznacene prethodne vrijednosti masenih udjela (vrijednosti iz
prethodne iteracije). Pocetna vrijednost koncentracije C,, se propisuje kao koncentracija

Y,,= (3.105)

koja odgovara prosje¢nom ulaznom masenom udjelu kemijske vrste Y, :

poya,o
w

o

Coo = (3.106)

Na sli¢an se nacin uvrStavanjem entalpije u jednadzbu bilance za opce transportirano svojstvo
¢ (3.25) dobije prosjecna ulazna specifi¢na entalpija:

zah np
Zah np

Tako se pocetna vrijednost temperature propisuje kao temperatura koja odgovara prosjecnoj
ulaznoj specifi¢noj entalpiji:

(3.107)

h
T, =—>+273.16 (3.108)

Coo

3.3.5. Spregnutost jednadzbi transporta i reaktivnog sistema

Integracijom sistema obi¢nih diferencijalnih jednadzbi (3.89) koji opisuje sistem reakcija, uz
algebarsku petlju (3.99) kojom se racuna temperatura u svakom vremenskom trenutku
(koraku), te uz pocetne uvjete za koncentracije kemijskih vrsta C,, (3.105-3.106) i
temperaturu 7T, (3.107-3.108) tijekom vremena zadrzavanja smjese u kontrolnom volumenu
7, (3.101) dobiju se vrijednosti koncentracija i temperature, C,, i T, , na izlasku iz

kontrolnog volumena.

Promjena koncentracije C, tijekom prolaska kroz kontrolni volumen mogla bi se predociti

kao razlika izmedu koncentracije na kraju i na pocetku integracije podijeljena s vremenom
zadrzavanja:
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RS ” ’ s Vg 1 1 (V;Q"—V;Q')J
v k. L 1CH|1- C," V|dr-C
T I
= = (3.109)
ar T, T,

medutim taj pristup ima za posljedicu unoSenje vrlo velike nestabilnosti u transportnu
jednadzbu kemijske vrste (2.234). Stabilnije se rjeSenje namece direktno iz jednadzbe bilance
kemijske vrste (3.104). Integrira li se 1 izvorni ¢lan, brzina produkcije, dobije se:

$,4V; = [0,dV =0,AV, (3.110)

AVp

Za sada Citav se izvor ostavi na desnoj strani:

Z aYa,np Ya,P = Z aYa,npy(x,np + a)aAVP (31 1 1)
np np

Clan na lijevoj strani je izlazni tok, a prvi ¢lan na desnoj strani je ulazni tok kemijske vrste.
To isto vrijedi 1 kad masene udjele u pojedinim kontrolnim volumenima zamijenimo s
masenim udjelima na pocetku i na kraju integracije prema izrazu (3.105):

a)aAVP = zaYa,np Ya,n - zaYa,np Ya,O = zaYa,npAYa (31 12)
np np np

gdje je AY, promjena masenog udjela kemijske vrste kao posljedica prostrujavanja

reaktivnog sistema kroz kontrolni volumen i dobije se integracijom izraza za promjenu
koncentracije (3.89):

e Vii 1 < Vig =V
(vi - vgj)k,,,gckf[w < ¢ )Jdr—va,(,

C,j k=1

AY, =Y, —Y,, = —“Oj

(3.113)

Uvrstavanjem izraza za brzinu produkcije kemijske vrste (3.112) u jednadzbu bilance (3.111)
te vrste po kontrolnom volumenu dobije se:

z aYmﬂP ya,F’ = z aYa,npya,np + z aY{,,,n,a (Y(x,n - Ya,o) (31 14)
np np np

Izvor se sada moze rastaviti na pozitivni 1 negativni dio (Sto je potrebno prema kriteriju
stabilnosti za slu¢aj da je produkcija negativna):

S, AVp ==S, pAV,Y,p +S, cAVp = =S, pAV,Y,, + b, (3.115)
te se dobiju, uz uvrstavanje izraza (3.105), sljedeci izrazi:
Zava,npyc:np
Sy p= W (3.116)
b, =2 (3 (vr - vi e, I Ck”f(1— L ﬁC;((VL}_VL")JdTZaYMp (3.117)
Pn o j=t k=1 Ke i k=t np

RjeSavanje jednadzbe (3.99) u svakom vremenskom koraku tijekom integracije ¢e na kraju
dati temperaturu smjese na izlasku iz kontrolnog volumena T, . Entalpijska razlika moze se
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dobiti iz temperaturne (treba primijetiti da je kod razlike svejedno da li se radi o apsolutnim
temperaturama ili ne):

Ah=c,AT =c,(T,-T,) (3.118)

Na sli¢an se nacin kao 1 s masenim udjelima moze toplinski tok izgaranjem predstaviti s
promjenom entalpije:

qQUAV, = a,,, Ah (3.119)
np

Uvrstavanjem entalpije u jednadzbu bilance za opce transportirano svojstvo ¢ (3.25) dobije
jednadzba bilance entalpije po kontrolnom volumenu:

a,php = 2,8yl + 2,800 AR+, (3.120)
np np

Rastavljanje nije potrebno jer ¢e zbog egzotermnosti izgaranja razlika entalpija biti uglavnom
uvijek pozitivna. Prema tome izvorni ¢lan u bilanci entalpije izazvan izgaranjem iznosi:

Bre = D8y nC,(T, —27316) - > a, ,h% (3.121)
np np

gdje se T, dobije rjeSavanjem jednadzbe (3.99).

3.3.6. Problemi oko stabilnosti sprege

UnatoC svim gore navedenim predostroznostima ipak se Citava metoda pokazala relativno
nestabilna, u proporcionalnoj vezi s brojem reakcija i kemijskih vrsta. Uzrokovano je to vrlo
jakom nelinearnos¢u obzirom na vrijeme (tj. temperaturu) izraza za produkciju mase te
njihovoj velikoj osjetljivosti o pocetnim uvjetima. Kako se pocetni uvjeti ra¢unaju modelom
strujanja prvi uzrok nestabilnosti dolazi o€ito iz nadina na koji se racunaju konvektivno-
difuzivni koeficijenti (3.26-3.31) u jednadzbama (3.105) i (3.107). 1z izraza (3.20) se moze
zakljuciti da iznosi koeficijenata nisu dani kontinuiranom funkcionalnom zavisnos¢u nego
diskretnom (uzvodna shema diferenciranja) te im je stoga prva derivacija nedefinirana u
pojedinim to¢kama. I upravo u jednoj takvoj tocki singulariteta je i primijecen vrlo jaki uzrok
nestabilnosti, narocito kod izgaranja vodika koje je vrlo burno. Do problema dolazi kada na
jednoj kontrolnoj povrsini kontrolnog volumena brzina prelazi tijekom iterativnog procesa iz
pozitivne u negativnu i vice versa. Moze se ustanoviti slijed dogadaja po kojem prvo smjesa
ustrujava u kontrolni volumen, ¢ime pocetne uvjete dovodi do tocke naglog zapaljenja. Time
se povecava temperatura i posljedicno dolazi do obrata strujanja na toj kontrolnoj povrsini,
¢ime se pocetni uvjeti znacajno mijenjaju te se plamen gasi. Posljedi¢no paljenje-gasenje
smjese unutar kontrolnog volumena onemogucava konvergiranje iterativnog postupka
rjeSavanja i dobivanje jednoznacnih distribucija fizikalnih veli¢ina po lozistu.

Za pocetak je potrebno definirati razliku izmedu ‘“zapaljenog” 1 “ugaSenog” kontrolnog
volumena. Dovoljna je razlika pocetnih temperatura od svega nekoliko stupnjeva da bi se
kona¢na temperatura kontrolnog volumena razlikovala za npr. 1500 K. Moze se stanje vise
konacne temperature nazvati zapaljeno, a nize ugaseno.

Kontrolni volumen u kojem ¢e nastati ovakva nestabilnost je takav u koji utice vrlo jaki
“hladni” konvektivni dotok (takav koji sam po sebi daje pocetne uvjete koji nece zapaliti
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smjesu), a ostali su dotoci manji, topliji i dovode do povremenog paljenja. Ovaj se problem
narocito javlja u blizini gorionika, i to kada su kontrolni volumeni ve¢i.

Na te je kontrolne volumene primijenjena statistiCka metoda izbora stanja (upaljeno/ugaseno)
tako da im se prvih nekoliko iteracija dopusti intermitirajuce paljenje, a da se nakon toga oni,
ukoliko su ve¢inom bili ugaSeni, dalje drze prisilno ugaSeni, i obrnuto. Takva je procedura za
izgaranje vodika dala odli¢ne rezultate. Prilikom proracuna izgaranja metana bilo je dodatnih
problema zbog nesimetri¢nosti distribucija fizikalnih veli¢ina (medurjeSenja) tijekom
iterativnog procesa $to je zahtijevalo vodenje statistike tijekom ¢itavog iterativnog postupka.
Takva je statistika zahtijevala rjeSavanje sistema (3.89) u ugaSenim kontrolnim volumenima,
ali bi se, ukoliko dode do zapaljenja, rjeSenje zanemarilo. Tek ako bi paljenje postalo
statisticki Cesto (prethodno objaSnjeno) prihvatilo bi se novo rjeSenje i volumen bi se drzao
prisilno zapaljenim. Da bi se omogucilo i naknadno gaSenje, statistika se vodila i na pocetnim
uvjetima, pa ako bi se statisticki Cesto dogadalo da bi pocetni uvjeti, unato¢ prisilnoj
zapaljenosti, doveli do gasenja, tada bi se volumen ugasio. Prisilno paljenje se postize
postavljanjem umjetno visoke pocetne temperature. NajcesSce je bilo dovoljno postaviti tu
temperatura na 50 K vise od temperature zapaljenja goriva.

Osim toga kako su pocetni uvjeti u funkciji, medu ostalim, i izgaranja u svim kontrolnim
volumenima kroz koje je struja smjese prethodno prosla, bilo je neophodno podrelaksirati
kako inicijalne temperature i koncentracije tako i rezultiraju¢e razlike (brzinu produkcije i
toplinski tok izgaranjem). Za podrelaksaciju pocetnih vrijednosti koristen je faktor 0.4, a za
brzine produkcije 0.8. Medutim podrelaksiranje volumenskog toplinskog toka izgaranjem
vezano je na njegovu promjenu u odnosu na prethodnu iteraciju. Kod vrlo velikih promjena
(koje odgovaraju intermitiraju¢em paljenju/gasenju) koristen je faktor podrelaksacije 0.2, a
kod manjih promjena je faktor tezio prema 1.0 (dakle bez podrelaksiranja).

Moralo se voditi ratuna o tome da suma masenih udjela svih kemijskih vrsta bude 1, $to nije
automatski zadovoljeno tijekom iterativnog postupka, a od velikog je znacaja za realnost
rezultata integracije sistema obicnih diferencijalnih jednadzbi (3.89) koje predstavljaju sistem
reakcija. Taj se postupak provodio i na pocetnim masenim udjelima i na kona¢nima.

Kako tijekom iterativnog procesa nije opcenito zadovoljena jednadzba kontinuiteta, nije
zadovoljeno niti o¢uvanje atomarnih vrsta. lako bi jednadzba kemijske vrste (2.234) to trebala
osigurati na kraju iterativnog postupka, to ¢e se primjenom ovakove sprege transportnih i
kinetickih procesa vrlo sporo i vrlo tesko odvijati. Zbog toga je bilo neophodno uvesti
korekciju masenih udjela kemijskih vrsta tako da zadovoljavaju, za svaki kontrolni volumen,
uvjet odrzanja atomarnih vrsta. Faktori korekcije s vremenom teze k 1.0 Sto potvrduje
konzistentnost pristupa.

Da ne bi doSlo do naglih eksplozija u modelu, Sto bi se moglo dogoditi tijekom iterativnog
procesa, jer jedan te isti materijal moZe izgarati na viSe mjesta istovremeno, bilo je potrebno
napraviti korekciju ukupne topline oslobodene u loziStu, tako da ona odgovara ukupnoj
toplini oslobodenoj iz goriva izmedu gorionika 1 izlaza iz lozista.

Sve ove mehanizme je naZalost trebalo ugadati za svaki pojedini slucaj, iako su se gore
navedeni faktori podrelaksacije pokazali umjereno osjetljivi, no to takoder vrijedi 1 za metodu
kontrolnih volumena samu, gdje treba podesiti faktore podrelaksacija na pojedinim sistemima
algebarskih jednadZzbi.
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Kako je u prvih nekoliko iteracija polje strujanja sasvim nerealno, pokazalo se pozeljno prvo
donekle stabilizirati isto (cca. 5 iteracija), a tek onda pri¢i paralelnom rjeSavanju kinetike
izgaranja.

Za pocetnu distribuciju kemijskih vrsta po lozistu, prije pocetka rjeSavanja kinetike, uzet je
Cisti zrak. Kad bi se pocetna distribucija postavila da odgovara smjesi na gorioniku, tada bi
prilikom proracuna kinetike odjednom po ¢itavom lozistu doslo do snaznog izgaranja, koji bi
u stvarnosti odgovaralo situaciji u kojoj je po Citavom loziStu smjesa kao na izlasku iz
gorionika, koju se onda trenutacno zapali. Jedan veliki buuuum. Postupak koji je primijenjen,
pustanje smjese goriva i zraka na gorioniku tek nakon nekoliko iteracija, mogao bi se
usporediti s nestacionarnim tako S$to svaka nova iteracija na neki nacin predstavlja novi
vremenski korak. Medutim, kako se rubni uvjeti ne mijenjaju, rjeSava se stacionarni problem.

3.4. ZONALNA METODA PRORACUNA PRIJENOSA
TOPLINE ZRACENJEM

Priroda prijenosa topline zracenjem sasvim je razli¢ita od druga dva nacina: konvekcije i
kondukcije. Energija se ne prenosi kretanjem i sudaranjem molekula nego elektromagnetskim
zra¢enjem. Kao posljedica toga svaka tocka u prostoru koja je vidljiva iz druge tocke s njom i
direktno izmjenjuje energiju. Transportni pristup prikazan u prethodnim glavama orijentiran
je upravo na konvektivni i kondukcijski prijenos topline i nepodesan je za proracun prijenosa
topline zraenjem.

Fluksne metode [66] razvijene su upravo s namjerom da se racunanje prijenosa topline
zraenjem prilagodi prirodi transportnih jednadZzbi, ali s cijenom gubitka dijela informacije.
Hottelova zonalna metoda [1, 3, 52, 67, 98, 109] je analiticka metoda koja ukljucuje svu
izmjenu topline zraenjem, ali je vrlo zahtjevna obzirom na kompjutersko vrijeme. Osim toga
ograni¢ena je na relativno jednostavne geometrije, a za slucaj sivih zidova (Sto je situacija u
svim realnim problemima) potrebno je joS$ rijeSiti dodatni sistem jednadzbi §to znacajno
usporava proracun. Zonalna metoda se bazira na ideji podjele domene na pojedine zone plina
1 zidova, unutar kojih su radijativna svojstva i temperatura konstantni, §to u osnovi odgovara
metodi kontrolnih volumena i s njom je spojiva. Umjesto integriranja Hottelovih povrSina
direktne izmjene nekoliko je autora [68-69, 96] predlozilo statisticki pristup Monte Carlo
metodom. Ono §to tu metodu C€ini posebno atraktivnom u racunanju prijenosa topline
zracenjem je to Sto se metoda bazira na praéenju zraka u ¢emu je upravo i priroda zracenja.
Osim toga je metoda, Sto se tiCe kompjuterskog vremena, gotovo neosjetljiva na dodatne
zahtjeve poput sivih stijenki i komplicirane geometrije.

Lockwood i Shah [70] razvili su metodu diskretnog transfera (engl. discrete transfer method),
uz modifikacije u [110] i dr., kombinaciju izmedu zonalnog 1 fluks pristupa koriste¢i fluks
metodu za proracun izmjene topline zraenjem izmedu bliskih zona, a zonalnu metodu za
proracun izmjene izmedu dalekih zona. Treba jo$ navesti 1 metodu diskretnih ordinata (engl.
discrete ordinates method) koja je predlozena [71] s namjerom da se maksimalno prilagodi
metodi kontrolnih volumena.

Moze se zakljuciti usporedbom rezultata iz [72] 1 [73] da je zonalna metoda senzitivnija u
slu¢aja raCunanja utjecaja probijanja vode u loziSte (tj. lokalnog povecanja koncentracije
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vodene pare) na prijenos topline zra¢enjem od fluks metode za citav red veli¢ine. Kako je u
lozistima prijenos topline zraenjem daleko najvazniji vid prijenosa topline, a i jedan od
najvaznijih fizikalnih procesa koji se odvijaju, potrebno mu je posvetiti veliku paznju. Zbog
toga se od samog pocetka priSlo primjeni zonalne metode.

U matematicki model procesa u loziStu generatora pare ugradena su oba nacina racunanja
povrsina direktne izmjene medu zonama, s time da je Hottelova zonalna metoda ograni¢ena
na modeliranje stijenki kao crnih povrSina i aproksimaciju realnog plina jednim sivim plinom,
dok Monte Carlo metoda obuhvaca i sive povrsine te standardnu aproksimaciju realnog plina
modelom tri siva plina.

3.4.1. Zonalna metoda

Zonalna metoda bazira se na podjeli lozista na zone (plinske i povrSinske), uz pretpostavku
konstantnih iznosa temperature i radijativnih svojstava po citavoj zoni. Ako je broj zona
dovoljno velik, greSka koju ta pretpostavka unosi u sistem postaje zanemariva. Ta
pretpostavka omogucuje da se integrali po Citavoj domeni (2.238-2.239) prikazu kao suma
svih prinosa energije iz svih zona. Nakon integracije po kontrolnom volumenu jednadzbe
transporta entalpije (2.235) ¢lan koji opisuje ukupni izvor topline zra¢enjem u kontrolnom
volumenu (2.238) prema tome postaje:

S,AV, = [qrdV = -Q; +Q; =-400T3AV, +.Q, p +2.Q, p (3.122)

AVp

Sto se moze rastaviti na Clan koji u sebi sadrzi potenciju temperature t (koja je u linearnoj
zavisnosti od entalpije, 2.246), te ostatak izvora:

S,AV, = =8, , AV, h, + S, AV, = =S, ,AV,h,, + b, (3.123)

Linearizacijom Cetvrte potencije temperature dobije se:
* *

T4 =4(T3) T, -3(T#) (3.124)

gdje zvjezdica (*) oznaCava vrijednost temperature koja je konstantna za vrijeme rjeSavanja
linearnog sistema algebarskih jednadzbi (3.25) primijenjenog na entalpiju, a uzima se iz
prethodnog koraka iteracije. Izvorni ¢lan postaje:

* . h
=S, pAVoh, + b,z = ~d0od(T3) [ 1+ w AV, £+

(t,) Cp (3.125)
40,03(T2) AV, + 3.0, o+ 2.0,

Izvor se sada ocigledno moze podijeliti na dva dijela, jedan koji postaje dio centralnog
koeficijenta, a drugi ostaje na desnoj strani jednadzbe transporta entalpije:

*| 27315 1
S,p = 4004(TE) |1+ =5 | — (3.126)

(tP) C

bor = 4ac;3(T,;‘)*AvP Qe T 2.Qu (3.127)
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3.4.2. Hottelova zonalna metoda

Dotok energije u kontrolni volumen zra¢enjem prikazan je integralom u jednadzbi (2.238).
Kako se u podintegralnoj funkciji nalazi temperatura, koja je nepoznata, potrebno bi bilo ovaj
izraz numericki integrirati prilikom svakog proracuna koeficijenata temperaturne jednadzbe.
Hottel i Cohen [67] su pretpostavili da je temperatura po volumenskim i povrSinskim zonama
konstantna, pa uz tu pretpostavku izraz integrirali za svaku kombinaciju volumena i povrS$ina.
Kako te podintegralne funkcije ne ovise o racunatim fizikalnim veli¢inama, nego samo o
geometriji, mogu se numericki integrirati unaprijed. Time je jednadzba (2.235) ponovo
vra¢ena iz integralno-diferencijalnog u diferencijalni oblik, iako je ovisnost temperature u
centralnom ¢voru proSirena sa susjednih ¢vorova na ¢itavu zrace¢u domenu. Takav je pristup
potpuno kompatibilan s metodom kontrolnih volumena, koja domenu takoder dijeli na niz
diskretnih volumena s konstantnim svojstvima.

Prema izrazu (2.143) infinitezimalni plinski volumen dV, prima toplinski tok s
infinitezimalne crne povrsine dA,. Nakon integracije po kontrolnom volumenu AV, i po
povrSini AA; se dobije toplinski tok s povrSine na volumen:

cos U, az(r)
Q.= | [oT: ———dAdV, (3.128)

Si g
AVp AA

S obzirom na pocetnu pretpostavku o konstantnosti temperature stijenke po ¢itavoj kontrolnoj
povrsini, moze se ona izvudi ispred integrala:

cos v, az(r)
[ | ——7—dAaV, (3.129)

Si g

_ 4
Qs,-—>P - O-Ts,

AVp A

Integral se moze, uz pretpostavku konstantnog koeficijenta apsorpcije a po €itavoj domeni,
izraCunati unaprijed, jer ovisi samo o geometrijskim faktorima:

cos I, az(r)
sgp= | [ ——5—dAdV, (3.130)

Si g
AVp AA,

Na analogan se nacin iz izraza (2.144) koji definira toplinski tok s infinitezimalnog plinskog
volumena dV, na infinitezimalni plinski volumen dV integracijom po kontrolnom
volumenu koji prima zracenje AV} i kontrolnom volumenu koji zraCenje emitira AV, uz

pretpostavku konstantnosti temperature po kontrolnom volumenu, dobije toplinski tok s
emitirajuceg na apsorbirajuci kontrolni volumen:
r
Q, =0T} | dev dv,, (3.131)

AVp AV,

Povrsina direktne izmjene volumen-volumen, uz pretpostavku konstantnog koeficijenta
apsorpcije po ¢itavoj domeni, moze se proracunati unaprijed 1 iznosi:

9.9-= | jidv av, (3.132)

AVp AV,

Ukupni toplinski tok zracenjem koji pristize u kontrolni volumen AV, iz Citave zracece
domene dobije se sumiranjem svih prinosa iz svih zona i iznosi:
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=.9.9,0T; +_s,9,0T; (3.133)

Izvor topline zraCenjem u kontrolnom volumenu nakon linearizacije Cetvrte potencije
temperature 1 rastavljanja (3.126-3.127) na ¢lan koji u sebi sadrzi potenciju temperature t, te
ostatak izvora, postaje:

Spp = 40504(T,3)* 1208151 1 (3.134)
(t) )
byn = 42,03(T2) AV, + >.9,9-0T; +Y.5,9,0T; (3.135)

gdje zvjezdica (*) oznacuje vrijednost temperature koja se ne mijenja za vrijeme rjeSavanja
linearnog sistema algebarskih jednadzbi (3.25) primijenjenog na entalpiju, a uzima se iz
prethodnog koraka iteracije.

Toplinska bilanca na kontrolnoj povrsini stijenke

Toplinska bilanca na infinitezimalnoj povrsini dA na stijenci moze se kao i u volumenu
bazirati na jednadzbi transporta entalpije (2.235) za stacionarno strujanje, s tim $to nema
izvora uzrokovanog izgaranjem, jer se izgaranje odvija samo u plinskom volumenu, te nema
konvektivne izmjene topline. Ostala je izmjena topline kondukcijom kroz granicni sloj,
izmjena topline zra¢enjem te ponor topline na hladioca:

lueff h
O0=n, —+ 3.136
pu X qs =y ( )

Integracijom po kontrolnoj povrsini dobije se izraz za toplinski tok koji prelazi na hladioca:

jq dA = jn Hen j—hdA+ [azaa (3.137)

J

)lueffg Cp,gtg — Cp,sts
o, As

Q, ={(As A+Q,, (3.138)

gdje je As udaljenost stijenke od prvog ¢vora u plinu, {, temperatura u tom &voru,
temperatura stijenke, a {(As) je zidna funkcija za prijenos topline iz struje na zid. Prema
iskustvu se pokazalo da za loziSta sasvim zadovoljavajuce koristiti konstantu ¢ = 0.1. Iznos

konstante ovisi o udjelu prijenosa topline koji se na zid prenosi kroz grani¢ni sloj te o veli€ini
kontrolnih volumena uz zid, te se odreduje empirijski.

Prema izrazu (2.141) infinitezimalna povrSina stijenke lozista dA; prima toplinski tok s
infinitezimalne povrsine dA;. Nakon integracije po kontrolnoj povrsini stijenke AA, i po
povrSini AA_ se dobije toplinski tok s kona¢ne povrSine na konacnu povrsinu, koji je uz
pretpostavku zonalne metode o konstantnosti temperature stijenke po kontrolnoj povrsini:

Ccos ¥, cosﬁ L 7(r)
j j dA._ dA (3.139)

s —s 'S4 Sy
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Integral se moZe, uz pretpostavku konstantne apsorpcije a po Citavoj domeni, izracunati
unaprijed, jer ovisi samo o geometrijskim faktorima:

A, dA

sy s,

ss_ _[ Jcosﬁ COoS U, r(r)d

(3.140)

Na analogan nacin se iz izraza (2.142), koji definira toplinski tok s infinitezimalnog plinskog
volumena dV/ na infinitezimalnu povrSinu stijenke dA, integracijom po kontrolnoj povrsini A

Ap koja prima zraCenje i kontrolnom volumenu koji zraCenje emitira AV, dobije, uz

pretpostavku konstantnosti temperature po kontrolnom volumenu i apsorpcije po ¢itavoj
domeni, toplinski tok s emitiraju¢eg na apsorbirajuci kontrolni volumen:

5,
Q,.,=oT, | Imdv dA (3.141)

AA; AV,

Direktna povrSina izmjene topline zraenjem volumen-povrSina prema tome iznosi:

gs= | jMdVdA (3.142)

AA AV,
Ukupni toplinski tok zracenjem koji prima kontrolna povrSina crne stijenke AA, iz Citave

zrace¢e domene se dobije sumiranjem toplinskih tokova sa svih plinskih volumena 1 svih
povrsina stijenke:

ib=2.9,50T; + 2 5;50T! (3.143)

Infinitezimalna povrsina crne stijenke dA, emitira toplinski tok prema izrazu (2.135), te se
nakon integracije po kontrolnoj povrSini AAp, uz konstantnu temperaturu po kontrolnoj
povrsini, dobije toplinski tok kojim povrsina crne stijenke AA, zra¢i na domenu:

Q;, = [oT.'dA, = 0T/ AA, (3.144)

AA,

S

Ukupni izvor topline zracenjem u jednadzbi bilance topline na kontrolnoj povrSini prema
tome iznosi:

Q,, =-Q;, +Ql, =—0T AA, + ZQ soT, + +Zs soT, (3.145)

Ukupni toplinski tok na kontrolnu povrsinu AA, ekranskog zida loziSta moze se proracunati
po sljedecem izrazu:

:ueff, c , t,—c ,sts -
th £ QAS P2 AA-OTAAA, +§g1szaTg‘: (3.146)

Q, =¢(As)

3.4.3. Monte Carlo metoda

Hottelova zonalna metoda je analiticka metoda koja uzima u obzir sav radijativni prijenos, te
postaje kompjuterski vrlo skupa, 1 to ve¢ za sasvim realnu zeljenu tocnost, a broj potrebnih
operacija raste s kvadratom broja kontrolnih volumena. Ako se Zele u racunanje ukljuciti sivi
zidovi potrebno je rijesiti dodatni sistem jednadzbi s brojem nepoznanica koji odgovara broju
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kontrolnih volumena. Osim toga moguée ju je direktno primijeniti samo za relativno
jednostavne geometrije. Svaka eventualna nadogradnja znac¢ajno komplicira metodu.

Kao postupak koji otklanja te nedostatke pruza se Monte Carlo metoda [68-69, 96],
statisticka metoda u kojoj se prati odredeni broj energetskih kvantova-zraka (engl. ray
tracing). Ta je metoda jednostavna za implementaciju za bilo kakvu geometriju i za bilo koji
dodatni stupanj slobode u modeliranju zracenja, a broj operacija, iako u pocetku visi nego u
Hottelovoj zonalnoj metodi, raste samo linearno s brojem kontrolnih volumena. U ovoj je
disertaciji metoda primijenjena prema prethodnom radu na modelu zracenja iznesenom u [94]
uz kasnija poboljSanja prema [96, 73, 111, 95].

”

Volumenski toplinski tok zraenjem qr° (2.238) predstavlja razliku izmedu apsorbirane

energije u volumenu (koja je emitirana iz Citave domene) i energije emitirane iz istog
volumena. Nakon integracije po kontrolnom volumenu postaje kao Sto je veé ranije
pokazano:

SirAVe = [qrdV =-Q; +Q; = -4K,0TAAV, +>.Q,, (3.147)

AVp

Za razliku od implementacije Hottelove zonalne metode ovdje se koeficijent apsorpcije
racuna ovisno o lokalnim uvjetima, te ¢e se zato oznaciti s K, a ne s . Takoder, kako je za
Monte Carlo metodu svejedno da li se radi o emitiranju sa stijenke ili iz plina, posljednji ¢lan

u jednadzbi, Z Q,; , predstavlja energetski prinos iz Citave domene.
i

Prema Monte Carlo metodi energija emitirana zra¢enjem iz svakog kontrolnog volumena se
raspodjeljuje na odredeni broj diskretnih energetskih paketa (kvant, zraka, engl. bundle), koji
se emitiraju iz slucajne pozicije u kontrolnom volumenu, pod slucajnim kutom. Nakon
slucajne duljine puta, paket-zraka biva apsorbiran ili u plinu (moze i1 u originalnom
kontrolnom volumenu) ili na stijenci.

Tijekom iterativne procedure distribucija temperatura (pretpostavljena ili izraCunata u
prethodnoj iteraciji) u nacelu ne zadovoljava jednadzbu transporta entalpije, Sto u pravilu
dovodi do spore konvergencije iterativnog postupka k rjeSenju. Stoga je pretpostavljeno da se
zraka apsorbirana u kontrolnom volumenu momentalno reemitira (u slu¢ajnom smjeru pod
sluc¢ajnim kutom) 1 na taj se naCin automatski osigura odrzanje energije u domeni. Tada je
potrebno dodatno emitirati iz svakog kontrolnog volumena samo onu energiju predstavljenu s

izvorom topline zraenjem — S, f AV, u jednadzbi (3.147).

Linearni sistem algebarskih jednadzbi (3.25) primjeni se na entalpiju:

aphp = > a,h,, +qZAV, +S, AV, (3.148)
np

iz ¢ega se moze izracunati broj zraka emitiranih iz kontrolnog volumena, svaka s energijom

Qbundle :
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D a,,h,, —ash, +qLAV,
np

gP =

n (3.149)

Qbundle

Ako je na stijenci temperatura dana kao rubni uvjet tada je moguce broj zraka izraCunati na
direktan nacin (kako se paket apsorbiran na stijenci ne reemitira jer ¢e vecina energije biti
odnesena hladiocem):

_eAA 0T,

Qbundle

Ngp (3.150)
Ukupni toplinski tok odnesen hladiocem na kontrolnoj povrsini AA, ekranskog zida lozista
moze se proracunati prema prethodno izvedenom izrazu (3.146) za Hottelovu metodu:

Hetr g cp,gtg -c, .t

Q, = ¢(As) PSS AA - e0TAAA, +Y.Q,, (3.151)
o As ;

Energija koju sa sobom nosi zraka Q,,.,., dobije se podjelom ukupne energije izmijenjene

zraenjem u loziStu sa Zeljenim brojem zraka n. Za tipicni slucaj broj zraka za Citavo loziste
. 7
se kre¢e oko 10°.

erm + Hu - Hi - C?konv + Z‘E‘AAPGTFA’1
C?bundle = n : (3152)
gdje je H,,, kemijska energija koja se oslobada u loziStu, H, i H, su respektivno osjetne

topline na ulazu i izlazu iz lozistaa Q,,,, je prijenos topline konvekcijom na zid.

Zrake se kroz loziSte prate upotrebom pseudo-slucajnih brojeva, i to tri za odabir pozicije,
dva za kut smjera, i po jedan za svaki kontrolni volumen u koji zraka ude. Ako je put
apsorpcije, izracunat na osnovi lokalnog koeficijenta apsorpcije, duzi od geometrijskog puta
zrake odredenog slucajnim brojem, tada se zraka ne apsorbira u kontrolnom volumenu nego
biva proslijedena u sljede¢i. Ako se zraka apsorbira u kontrolnom volumenu ona se
momentalno reemitira, iako se u stvari radi o potpuno novom paketu-zraci. Ako pak zraka
udari u stijenku tada apsorpcija ovisi o0 odnosu slu¢ajnog broja i apsorptivnosti povrsine.

Model tri siva plina

Radijativna svojstva plina ovise pretezno o udjelu troatomnih plinova (i viSeatomnih, ali
njihov je udio zanemariv) u smjesi (CO2, H20, SO,). Model tri siva plina daje korelaciju uz
pomocu koje (i konstanti u tablici 3.7) se moze izraCunati koeficijent apsorpcije za lokalni
sastav smjese 1 temperaturu:

3
g, = (b, +hy, Tp)(1— P PraotPuca )ty (3.153)
n=1
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Tablica 3.7. Konstante modela tri siva plina [112]

n k,, b1,n b2,n

1 0 0.130 0.000265
2 0.835 0.595 —0.000150
3 26.25 0.275 —0.000115

Pod uvjetom da se ista jednadZba moZe upotrijebiti i za proraCun apsorptivnosti plina ¢, da
je T, srednja temperatura kontrolnog volumena koji apsorbira, P + Py o + Pso, SUma
parcijalnih tlakova troatomnih plinova, a L je srednja duljina puta zrake, koeficijent
apsorpcije se moze izracunati iz:

In(1-a,)

K=———2%" 154
i (3.154)

3.5. INTEGRACIJA SKALARNIH JEDNADZBI

Preostaje jo§ ukratko prikazati kako se integriraju skalarne jednadZzbe, tj. jednadzbe kemijskih
vrsta i entalpije. Za razliku od impulsnih jednadzbi, ove se jednadzbe integriraju na centralnoj
mrezi (sl. 3.1).

Op¢a diferencijalna transportna jednadzba (3.1) za skalarno svojstvo ¢ nakon integracije po
kontrolnom volumenu daje algebarsku jednadzbu (3.25) za svaki kontrolni volumen, gdje su
koeficijenti dani u izrazima (3.26-3.32, 3.36). Potrebno je joS definirati jacinu konvekcije i
difuzije (3.12) u tim izrazima, $to se moZe uciniti na primjeru koeficijenta a, . (3.26):

(R0l oA = avol 52)a 0155

gdje je brzina U, u stvari brzina u ¢voru mreZe pomaknute u smjeru osi X (tabl. 3.1). Uz

geometrijski izraz (3.13) 1 zamjenu koeficijenta difuzije koeficijentom viskoznosti, te uz
njegovu linearnu interpolaciju, dobije se:

— 11 /ueff,P + /ueff,E
a,, = (H P, 0|+ T AXE)J Ay oAz, (3.156)
Na analogan nacin dobiju se i ostali koeficijenti:
U\pw t, O]+ ”62; L )JAyPAzP (3.157)
Herrp + Ho
[H pr Ve 0|+ 2; . A"’;’ )j AxpAz, (3.158)
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Mo p + Uor s
a .= v. ,0l+ ’ ’ AX,AZ 3.159
S Hpsv S, H O-(p(AyP +Ays)j P=<pP ( )
e + e
our=(F ool 2z,

a,p

[H/)DWWDW 0]+ Gf (Z’; : f Z’;’D )j AXpAY,p (3.161)

Uz propisivanje turbulentnog Prandtl-Schmidtovog broja za svako pojedino transportno
svojstvo dobiveni su algebarski izrazi koji obuhvacaju mehanizme konvekcije i difuzije za
sve skalarne jednadzbe, tj. jednadzbe kemijskih vrsta i entalpije. Medutim izvorni se ¢lanovi
moraju integrirati za svaku skalarnu jednadzbu ponaosob, jer su mehanizmi koji su opisani
tim izvornim ¢lanovima razli€iti za svaku od diferencijalnih jednadzbi. Ti su mehanizmi, kao
i procedure njihove diskretizacije, ve¢ uglavnom opisani te ovdje slijedi samo njihova
rekapitulacija i uklapanje u dani sistem.
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Tablica 3.8. Sistem algebarskih jednadzbi za proracun distribucije masenog udjela kemijske
vrste

Sistem algebarskih jednadzbi za proracun distribucije masenog udjela kemijske vrste o

aYa,Py(x,P = Z aYa,npy(x,np + bYa (31623.)
np
gdje su:
:ueffP+:ueffE
a, - =||-p-uy,,0|+ : : Ay Az 3.162b
el i ot 1620
/ueffP+lueffW
a = u,, 0|+ : : Ay ,Az 3.162¢
o pr“ " H O',Z(AXP+AXW)J YpiZe ( )
:ueffP+:ueffN
a, v =|I~0-Vvs,0|+ ' : AX,Az 3.162d
Y, N Pr,Ve, H O-a(AyP—}_AyN)J pAZp ( )
:ueffP—}_:ueffS
a, . = v. O+ ‘ ‘ AX,AZ 3.162¢
s = Psvs | Ga(AyP+Ays)] Pose (3.162¢)
lueffP+luefo
a, , =|l-p-w, 0|+ ' : AX,A 3.162
Y, U Pp,Whp, H O'a(AZP—i-AZU)] pAYp ( f)
:ueffP—}_:ueffD
8y, p =| ||Po,Wp, O+ —; = |AXxpA 3.162
Y ‘pDW P H aa(AzP+AzD)] s (3.162¢)
ay p = zava,np +3Sy, pAVp (3.162h)
ZaY np anp
S =" 3.1621
T ALY, (3.1621)
1’, n, . , Ny V[q- 1 ng (v,’(}—v,;j) .
by = IR v e J1GH 13 -T1a" ™ X a (3.162))
n 0 J= k=1 Cj k=1 e
By
Kij=ko,T" € 7T 3.162k
f.j 0,j
ng - al, (1-InT)- ZkT a3k7_2 a4k 3 a5k7_4 asfk—a?k}
K, = (RT) 2rislg { e (3.1621)
b= ! (3.162m)

Uy +Up N Vs +Vp N Wy +Wp
2AXp 2AY 2Az,

3.5.1. JednadZbe kemijskih vrsta

Jednadzba transporta kemijske vrste (2.234) je skalarna jednadZzba koja nakon integracije po
kontrolnom volumenu daje sistem algebarskih jednadzbi bilance za svaku kemijsku vrstu
prema (3.25):
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aY,,,PYa,P = aYa,EYa,E + aYa,Wya,W + aYa,NYa,N + aya,sya,s + ay,,,uya,u + aYa,DYa,D + by,, (3.163)

Uz propisani Prandtl-Schmidtov broj o, (2.231) koeficijenti koji opisuju konvektivni 1

difuzivni mehanizam dani su u izrazima (3.156-3.161). Potrebno je jos prikazati Sto se
dogada s izvornim ¢lanom, brzinom produkcije (2.236) koji proizlazi iz sprege sa sistemom
koji opisuje kinetika izgaranja. Taj se Clan integrira na nacin kako je to pokazano u glavi
3.3.5 a kao rezultat dobiju se dva izvorna ¢lana, jedan koji se dodaje centralnom koeficijentu
(3.116) 1 drugi koji ostaje na desnoj strani jednadzbe bilance (3.117).

Sistem algebarskih jednadzbi (3.163) primijenjen na sve kemijske vrste obuhvacéene
modelom, dat ¢e uz poznate distribucije triju komponenti vektora brzine u, v, w, distribucije
temperature T i gustoCe p, te uz propisivanje modela izgaranja (brzine izgaranja K;;,
konstante ravnoteze K ; i stehiometrijski koeficijenti v, ; i v;/;), distribuciju masenih udjela

(koncentracija) tih vrsta po lozistu.

3.5.2. JednadZzba temperature

Jednadzba transporta entalpije (2.235) je skalarna jednadzba koja nakon integracije po
kontrolnom volumenu daje sistem algebarskih jednadzbi bilance entalpije prema (3.25):

a,ph, =a, ch: +a, ,h, +a, yhy +a, shs +a, h, +a, ,h, +b, (3.164)

Uz dani Prandtl-Schmidtov broj o, tj. turbulencijski Prandtlov broj Pr (2.230), koeficijenti

koji opisuju konvektivni i difuzivni mehanizam dani su u izrazima (3.156-3.161). Potrebno bi
bilo jo§ prikazati Sto se dogada s izvornim clanovima, volumenskim toplinskim tokom
izgaranjem (2.237) 1 zracenjem. Medutim pokazalo se spretnije rjesavati jednadzbu
temperature, koja se ve¢ nalazi u izvornom ¢lanu koji opisuje zracenje. Zamjenom entalpije s
c,t (2.246) dobije se jednadzba temperature:

8, pCpplp = D 8pmComl + b (3.165)
np

Radi kraceg pisanja uvode se posebni koeficijenti temperaturne jednadzbe:

apte = 2,8, ptns + by (3.166)
np

Koeficijent a, . (a tako i svi ostali susjedni koeficijenti) u odnosu na a,, . iznosi:
e =8neCpe (3.167)

Centralni koeficijent temperaturne jednadzbe a,, dobije se zbrajanjem koeficijenata za

entalpijsku jednadzbu (a ne za temperaturnu jednadzbu) i mnozenjem cCitavog izraza s
centralnom specificnom toplinom:

ap =a,pCop = Zahm Cop t+S,pCop AV (3.168)
np
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Tablica 3.9. Sistem algebarskih jednadzbi za proraun temperature ¢

Sistem algebarskih jednadzbi za proracun distribucije temperature t

at,PtP = zat,nptnp + bt,R + bt,C
np

gdje su:
g =8,C,p = ( ~ PpUp O+ ahﬂgg:fzfi )] AYpAZsC,
By =8y Cow = HquuWu o) Gf(g;:fzf)'(";)jAypAchpw
8y = By nCyn = U_ pr vy, O+ Heir p + Hor v ] AX,AZC,
0, (Ays +Ay,)
;s =apsCps = [Hps Vs, ’OH O-:leZ;P fZ;S)jAXPAZPCp,s

Hoir p T Hogr
(o (AZF, + Az,

iy =8pyCpy = (H_ Pp,We, ’OH + )] AXpAypC,y

:ueff P :ueff D
. (Az, + Az,)

ip =appCprp = [HPD Wp, ’OH ]AXPAyPCp,D

8ip =8pCpp = Zah,np Cop T SipAV
np

bie = 2.8, p(T, —27316) = > a, 1.
np np

Ny

> [Ck(AHRk)T] = const—— T,

=1

=

[ 27315
S, = 4004(T?) (1+ - ]
P

Hottelova zonalna metoda:

br = 4003(T2) AV, + Y. g,0,0T: + 3 5,9,0T¢
91 S1

cos v, az(r)

sgr= | [ ——5—dAaV,
ar '

AVp AA

9.9, = | dev v,

AVp AV,

Monte Carlo metoda:

b= 4ac;3(T,;‘)*AvP +2.Q,

(3.169a)

(3.169b)

(3.169¢)

(3.169d)

(3.169)

(3.169f)

(3.169¢)
(3.169h)

(3.169i)

(3.169)

(3.169k)

(3.1691)

(3.169m)

(3.169n)

(3.1690)
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Pristup integraciji izvora izgaranjem prikazan je u glavi 3.3.5 a izvora zracenjem u glavi 3.4.
Kao rezultat integracije izvora izgaranjem dobije se jedan ¢lan (3.121) koji prelaskom s
koeficijenata iz entalpijske jednadZzbe na koeficijente za jednadzbu temperature postaje:

bis = 28 CoplT, —27316) = > a, t. (3.170)
np np

Kao rezultat zraCenja javljaju se dva izvorna ¢lana. Za slucaj primjene Hottelove zonalne
metode to su izraz (3.126) koji se dodaje centralnom koeficijentu, uz transformaciju s
entalpije na temperaturu:

27341
S.p = SypCpp = 4004(T3) | 1+ 315 (3.171)

tp

te drugi (3.135) koji ostaje na desnoj strani jednadZbe bilance, uz uvjet b, = b,z . U sluCaju

Monte Carlo metode Clan koji se dodaje centralnom koeficijentu ostaje isti, a slobodni ¢lan
1Znosi:

b= 4a03(T,;‘)*AvP +2.Q, (3.172)

3.6. RUBNI UVJETI

Sistemi algebarskih jednadzbi razvijeni prethodno u ovome poglavlju postavljaju
funkcionalnu zavisnost neke fizikalne veli¢ine ¢ u nekom ¢voru o Sest susjednih ¢vorova, po
jednim sa svake strane prizmati¢nog kontrolnog volumena. Kada je taj ¢vor posljednji u nizu
prije granice domene, potrebno je propisati rubnu vrijednost fizikalne veli¢ine ¢, koja je
susjedna ¢voru ¢p. Postoje tri razliCita tipa granice. Na ulaznoj granici moraju biti propisane
sve transportirane veli¢ine osim tlaka, te jo§ neke termodinamicke veli¢ine. Na zidu koji je
nepropusnha granica nema konvekcije, nego je transport veli¢ine isklju¢ivo voden difuzijom.
Treci tip granice koji se pojavljuje u ovom modelu lozista je izlazni presjek. Pregled rubnih
uvjeta dan je u tab. 3.10.

Rubni kontrolni volumen, onaj koji sadrzi ¢vor na granici, je volumen infinitezimalne
debljine. Tom pretpostavkom se postize analognost rubnog ¢vora s onima iz domene.
Udaljenost izmedu ¢vora na granici 1 njemu najblizeg u domeni je pola koraka mreZze u tome
smjeru. Medutim, izlazni rubni kontrolni volumen nije infinitezimalno tanak, jer je potrebno
racunati normalnu brzinu na izlazu.

Na ulaznoj granici moraju biti definirane sve transportirane fizikalne veli¢ine osim tlaka. U
protivnom model nije dovoljno opisan. Ulazni rubni kontrolni volumen je infinitezimalno
tanak.

Tlac¢na jednadzba koja iako ima izgled opceg algebarskog sistema jednadzbi za proracun
fizikalne veli¢ine ¢, dobivena je iz jednadzbe kontinuiteta. Prilikom integracije iste prinos
mase sa strane rubnog ¢vora se ne zamjenjuje impulsnom jednadzbom, nego se ostavlja kakav
jest. Kako je poznata brzina u rubnom ¢voru, nije potrebno definirati tlak niti na ulazu niti na
zidu. Kako je brzina na izlazu nepoznata, tu se tlak mora propisati.
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Tablica 3.10. Pregled rubnih uvjeta

veli¢ina ulaz izlaz zid
Cp kao iu domeni | kaoiu domeni cp = cp(T), za zrak
p nije definirano P = Pref nije definirano
T propisati linearna ekstrapolacija propisati
u propisati nulti gradijent, za normalnu | O
komponentu
u =0, za ostale komponente
% propisati idem. 0
w propisati idem. 0
Y propisati nulti gradijent 0
£ propisati, 0.88 | propisati, 0.4 propisati, 0.88
4 1 1 propisati, 0.1
u kao 1udomeni | kao iu domeni kao 1 u domeni
Jo, kao1iu domeni | kaoiu domeni p=p(T), za zrak

Po ¢itavom izlaznom presjeku normalna brzina mora stvarno izlaziti iz lozista. Kako je brzina
na rubu nepoznata, recirkulacijom na izlazu doslo bi do nerealisti¢nih rezultata unutar
domene ili numericka procedura uopée ne bi konvergirala k rjesenju [113-114]. Ako je
zadovoljen uvjet o izlaznoj brzini, nece biti konvektivnog transporta s ¢vora na granici na
posljednji ¢vor u domeni. Problem difuzije se moze rijesiti na viSe nacina. Difuzija se
kompletno moze zanemariti, ¢ime se doduse pravi greSka. Takvo rjeSenje predlaze Patankar
[27]. Drugo rjeSenje koje se nudi je nulti gradijent veli¢ine ¢z na granici. Tre¢i je nacin, koji
je za difuzivni transport temperature odabran za potrebe ovoga rad, linearna ekstrapolacija
temperature u ¢voru na izlaznoj granici pomocu vrijednosti u dva zadnja ¢vora u domeni.

Prilikom proracuna radijativnog prijenosa topline na izlaznu povrSinu treba uzeti u obzir i
¢injenicu da je izlaz u stvari Supljina koja prima viSe energije zracenjem nego $to bi se dobilo
pomocu gornje pretpostavke o rubnoj temperaturi. Zato je za potrebe radijativnog transporta
potrebno propisati nizu temperaturu nego $to se izracuna ekstrapolacijom.

Za komponente brzina koje nisu normalne na izlazni presjek uzima se da je vrijednost u
rubnom ¢voru nula, $to odgovara raCunanju uz zanemarenje difuzije. Medutim brzina
normalna na izlaz u ¢voru na granici domene se mora racunati zbog pomaknute mreze, a tek
ona sljedeca predstavlja rubni uvjet. Za propisivanje brzine u rubnom c¢voru, susjednom
izlaznoj brzini, upotrebljena je pretpostavka o nultom gradijentu.

Tlacna jednadZzba je u slucaju konstantne gustoce (u stvari neovisne o tlaku) sasvim linearna.
Tako je moguce dobiti samo razlike tlakova. Konstanta C dodana tlaku po ¢itavoj domeni
takoder je rjeSenje tlacne jednadzbe. Primjenom iterativnih metoda za rjeSavanje sistema
dobiveno ¢e rjeSenje ovisiti o pocetnoj pretpostavei polja tlaka. Ovo je moguce izbjeci
fiksiranjem jedne vrijednosti tlaka u domeni ili zadavanjem tlaka na izlazu, koji sudjeluje
kako u impulsnoj jednadzbi za brzinu normalnu na izlazni presjek, a tako i u samoj tlacnoj
jednadzbi. U ovome radu tlak je usidren dvojako. Propisivanjem tlaka na izlazu te ovisnoséu
gustoce o tlaku. Medutim kod prora¢unavanja problema prirodne konvekcije u Supljini, dakle
situacije gdje nema izlazne granice, i gdje su razlike tlakova tako male da nema govora o
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utjecaju tlaka na gustocu, apsolutni ¢e iznos proracunatog tlaka iskljucivo ovisiti o njegovoj
pocetno pretpostavljenoj distribuciji.

Brzina normalna na nepropusnu granicu kontrolnog volumena jednaka je nuli, a time nema
niti konvektivnog transporta s te strane. Kod jednadzbi kod kojih je difuzivni transport
zanemaren, kao kod jednadzbi kemijskih vrsta, od strane zida nema nikakvog transporta, pa i
iznos fizikalne veli¢ine ¢, na zidu ne utjee na distribuciju po domeni. U impulsnim
jednadzbama za dvije komponente brzine koje nisu normalne na zid postoji difuzivni
transport, ali je vrijednost tih brzina zbog lijepljenja fluida na stijenku nula. Za jednadzbu
temperature potrebno je medutim propisati temperaturu u svim ¢vorovima na zidu zbog
difuzivnog i radijativnog transporta.

Termodinamicke veli¢ine se mogu izracunati iz propisanih pomocu prethodno definiranih
konstitutivnih relacija. Procjena je da je emisivnost ulazne povrsine slicna kao i zida. Kako na
ulaznom 1 izlaznom rubnom elementu postoji konvekcija nije potrebno vrsiti korekciju
prijelaza topline kondukcijom na zid, dakle {'= 1. Pokazalo se medutim da rezultati najbolje
odgovaraju stvarnosti ako se iznos tog faktora na zidu propise s {=0.1. Na taj se nacin
uzima u obzir veliki nelinearni gradijent profila temperature uza zid. Kad bi se prilikom
generiranja mreze, u viskozni podsloj stavilo veliki broj kontrolnih volumena, potreba za
ovom korekcijom bi i§¢ezla.

3.7. RIESAVANJE LINEARNOG SISTEMA ALGEBARSKIH
JEDNADZBI

Nakon izra¢unavanja koeficijenata u jednadzbi (3.25), na temelju pretpostavljenih vrijednosti,
ona se privremeno moze smatrati linearnim sistemom algebarskih jednadzbi. Taj je sistem
moguce rijesiti jednom od metoda za rjeSavanje linearnih sistema jednadzbi i time dobiti
distribuciju fizikalne veli¢ine ¢ po ¢itavom loziStu obzirom na zadane koeficijente:

a(p,P(pP = a(o,E(pE + a(o,W?W + a(p,NwN + a(p,S(pS + a(o,U(pU + a(o,DwD + bgp (3173)

Kod odabira metode rjeSavanja treba voditi racuna da je matrica sistema izrazito rijetka, dakle
da ¢e vecina koeficijenata biti nula, te da je popunjeno samo sedam dijagonala. Odabrana je
metoda rjeSavanja sistema koja je najceSce zastupljena u literaturi, iterativna linijska Gauss-
Seidelova metoda (engl. /ine Gauss-Seidel, LGS).

Gauss-Seidelova metoda sukcesivno rjeSava jednadzbu (3.173) za svaki ¢, tako da susjedne
vrijednosti veli€ine ¢ prethodno pretpostavi. Izracunata vrijednost ¢, postaje nova
pretpostavka za taj ¢vor.

Zaw,np(pnp + bw
@Pp =2 (3.174)

a,p

Nakon §to su izraunate vrijednosti fizikalne veli¢ine ¢ u svim ¢vorovima domene, krece se
iz pocetka, 1 tako sve dok razlike izmedu pretpostavljene i izraCunate vrijednosti za sve
¢vorove ne padnu ispod dozvoljenog odstupanja.
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Linijska Gauss-Seidel metoda je varijacija Gauss-Seidelove metode u kojoj se ne rjesava
sukcesivno svaka nepoznanica za sebe, nego se odjednom rjeSava jednodimenzionalna
poddomena Thomasovim algoritmom (dodatak D). Za jednodimenzionalnu poddomenu
odabere se dimenzija koja ima najvise kontrolnih volumena u svom smjeru. Recimo da je to u
smjeru Xx-osi. Tada se sljedeca tridijagonalna matrica sustava rjeSava Thomasovim
algoritmom:

8,pPp =8,cPc +a,0 Py + b,; (3.175)
gdje je:
b; =a,yPy +8,s0s +a,,Py +8,,Pp + b,p (3.176)

Prijede li se medutim na veéi broj elemenata, reda veli¢ine 10°~10°, dosad opisana iterativna
metoda ¢e vrlo sporo konvergirati prema rjeSenju. Narocito je sporo konvergiranje prilikom
rjeSavanja tlacne jednadzbe. Za ubrzavanje konvergencije primijenjena je viSemreZna
korektivna metoda (multigrid) razvijena prema [53-55] i1 opisana u dodatku E.

3.7.1. Relaksiranje

Linijska Gauss-Seidel metoda rjeSavanja algebarskog sistema jednadzbi moze u nekim
situacijama divergirati. Tada treba konvergenciju usporiti podrelaksacijom. Konvergencija se
moze 1 ubrzati nadrelaksacijom. Privremeno se rjeSenje (medurjeSenje) relaksira na sljedeci
nacin:

*

Z 8pnpPrp T b 9
i +(1-1,)0p (3.177)

¢P = l(p
a(p’,;,

gdje je ¢, faktor relaksacije, a (p: prethodna pretpostavka, koja tijekom iterativnog procesa
postane jednaka izraCunatoj vrijednosti ¢,. Kad je faktor relaksacije manji od jedan

konvergencija se usporava (podrelaksira). Medutim kad je faktor veci od 1 konvergencija se
ubrzava i to se zove nadrelaksacija.

Drugi nacin relaksiranja je pomocu inercije. Jednadzba (3.174) konstruira se na sljedeci
nacin:

*
(a(p,F’ + l(p)¢F’ = zaw,np¢np + b(p + l(p(DP (3178)
np
Pozitivna vrijednost inercije ¢, usporava konvergenciju, a negativna ju ubrzava.

Osim toga prilikom rjeSavanja modela vrSena je podrelaksacija koeficijenata u impulsnim
jednadzbama, temperature, gustoce, koeficijenta viskoznosti, brzine produkcije kemijske
vrste, volumenskog toplinskog toka izgaranjem te inicijalnih vrijednosti temperature i
masenih udjela kemijskih vrsta, tako da je prilikom izracunavanja istih uzet jedan udio nove
vrijednosti, a jedan udio prethodne vrijednosti:

*

¢=%W+U—%W (3.179)
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gdje je ¢’ nova vrijednost izraCunata nekim postupkom, a ¢ vrijednost koju je varijabla

imala prije postupka proracuna.

Opcenito je nemogucée dati upute o upotrebi relaksiranja. Svaki slucaj zahtijeva posebnu
paznju. Ako se javljaju problemi s konvergiranjem pojedinog iterativnog postupka treba
uvesti podrelaksaciju.

3.8. ALGORITAM ZA RJESAVANJE SPREGNUTIH SISTEMA
NELINEARNIH ALGEBARSKIH JEDNADZBI

RjeSavanjem linearnog sistema algebarskih jednadzbi (3.25) za svaku fizikalnu veli¢inu ne
dobije se konacno rjeSenje. lako je jednadzba (3.25) prikazana kao linearna, nelinearnost je
sadrzana u koeficijentima. Neke jednadzbe su medusobno spregnute, tj. rjeSenja jedne ovise o
rjeSenjima druge i obrnuto. Tako zbog konvektivnog transporta sve ostale fizikalne velicine
ovise o brzinama. Brzine pak ovise o tlaku i gustoéi, koja je opet funkcija temperature.
Temperatura je preko izvora izgaranjem snazno spregnuta s jednadzbama kemijskih vrsta.

U literaturi se mogu na¢i mnogobrojni algoritmi za rjeSavanje spregnutih sistema koji opisuju
strujanje fluida. Najpoznatiji medu njima su svakako SIMPLE, SIMPLER 1 PISO. Da bi se
iznio algoritam koji je koriSten u ovome radu prvo ¢e se dati pregled tih algoritama.

SIMPLE

Algoritam SIMPLE predlozen u [48] rjeSava jedan sistem za drugim vracajuéi se nakon
prolaska kroz sve sisteme opet na pocetak. Ovaj iterativni algoritam polazi od pretpostavke
polja tlaka p*. Umjesto tlacne jednadzbe rjeSava jednadzbu korekcije tlaka p’. Ona se od
jednadzbe (3.86) razlikuje po tome Sto se u izrazu za koeficijent b, ne nalaze pseudobrzine

U, Vv, W nego posljednje izradunate brzine u*, v*, w*:
_ * * * *
b, = (pPuuPu ~ Pw,Uw, )AyPAZP + (pPVVPV —Ps,Vs, )AXPAZP +

(3.180)
(pr We, = Pp,Wp, )AXPAyP

Algoritam se moze predstaviti sljede¢im nizom koraka:

1. Pretpostavi se polje tlaka p*.

2. Nadu se rjeSenja jednadzbe koli¢ine gibanja da bi se dobile distribucije u* (3.67), v*
(3.71), w* (3.72).

3. Rijesi se jednadzba korekcije tlaka p'.

Izracuna se polje tlaka zbrajanjem pretpostavke i korekcije p = p* + p".

5. Brzine u*, v*, w* korigiraju se korekcijom tlaka i dobiju se brzine u (3.74), v (3.78), w
(3.82).

6. RijesSe se jednadzbe kemijskih vrsta (3.162) i temperature (3.169).

Izracunaju se svojstva fluida iz dobivenih brzina, tlaka, temperature i koncentracija.

8. Korigirani tlak p uzme se kao nova pretpostavka p* te se vrati na tocku 2, sve dok se ne
dobije konvergirano rjesenje.

R

~

SIMPLER
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Poboljsanje tog postupka ponudili su isti autori pod imenom SIMPLER. Ovaj algoritam za
razliku od prethodnog rjesava i tla¢nu jednadzbu i jednadzbu korekcije tlaka:

Pretpostave se brzine.

Izraunaju se pseudobrzine U, v, w (3.86m-o0).

Rijesi se jednadzba tlaka p* (3.86).

Rijese se jednadZzbe koli¢ine gibanja da bi se dobile distribucije u* (3.67), v* (3.71), w*

(3.72).

5. lzracunaju se koeficijenti b, (3.180) tako da se umjesto pseudobrzina koriste posljednje
izraunate vrijednosti brzina u*, v*, w* te se rijesi jednadzba korekcije tlaka p' na isti
nacin kao u SIMPLE-u.

6. Brzine u*, v*, w* korigiraju se korekcijom tlaka i dobiju se brzine u (3.74), v (3.78), w
(3.82).

7. Rijese se jednadzbe kemijskih vrsta (3.162) 1 temperature (3.169).

IzraCunaju se svojstva fluida iz dobivenih brzina, tlaka, temperature 1 koncentracija.

9. Korigirane brzine U, v, w uzmu se kao nove pretpostavke te se vrati na tocku 2, sve dok

se ne dobije konvergirano rjeSenje.

=

*®

PISO

Algoritam PISO [50] bazira se na rastavljanju jednadzbi na taj nacin da se dokine utjecaj na
toCnost rezultata rjeSavanja tlacne jednadzbe cinjenice da brzine izraCunate iz jednadzbe
koli¢ine gibanja ne zadovoljavaju jednadzbu kontinuiteta. Umjesto iterativnog postupka,
PISO sadrzi predikciju 1 dvije korekcije za rjeSavanje jednadzbi koje opisuju strujanje, Sto
daje vrlo dobre rezultate kod nestacionarnog slucaja.

Prilikom rjeSavanja stacionarnog problema povecanjem vremenskog koraka u beskonacnost
dvije korekcije viSe nisu dostatne, a takoder pretpostavka o linearnosti nikako nije
zadovoljena. Zato se u primjeni PISO algoritma za rjeSavanje stacionarnog strujanja koristi
(engl.) time-marching [51] procedura. Stacionarnom se stanju, umjesto iterativnim
postupkom, priblizava u malim vremenskim koracima rjeSavanjem nestacionarnih
transportnih jednadzbi. Takav naCin rjeSavanja problema sa stacionarnim rubnim uvjetima
odgovara stvarnosti, jer se stacionarni oblik diferencijalnih jednadzbi moze shvatiti kao
nestacionarni s beskonacno velikim vremenskim korakom. Procesorsko vrijeme rjeSavanja je
istog reda veli¢ine kao 1 da se raCuna iterativno. Prema [51] postupak PISO je pokazao
superiornost nad algoritmom SIMPLER prilikom rjeSavanja modela strujanja bez dodatnih
skalarnih jednadzbi, dakle bez jednadzbi k-&£ modela turbulencije, transporta kemijskih vrsta
ili temperature. Postupak se medutim komplicira dodavanjem tih transportnih jednadzbi, a
naroCito spregnutih jednadzbi kemijskih vrsta i temperature. U tom slucaju je prema istom
radu algoritam SIMPLER superiorniji. Ovdje je algoritam dan samo za jednadzbe strujanja za
slu¢aj beskona¢nog vremenskog koraka:

Predikcija:

1. Pretpostavi se polje tlaka p.

2. Rijese se jednadzbe koli¢ine gibanja da bi se dobile distribucije u* (3.67), v* (3.71), w*
(3.72). Ove brzine generalno ne zadovoljavaju jednadzbu kontinuiteta.

Prva korekcija:

3. Rijesi se jednadzba tlaka p* (3.86).
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4. IzraCunaju se brzine u**, v**, w** iz jednadzbi (3.67, 3.71, 3.72) tako da se na mjestu
susjednih brzina uzmu prije izraCunate brzine u*, v*, w* te tlak p*. Ako je koristena
shema kontrolnih volumena to u potpunosti odgovara korekciji tlakom p* prema
jednadzbama (3.74), (3.78) i (3.82) pseudobrzina izracunatih iz brzina u*, v*, w*. Ove
brzine zadovoljavaju jednadzbu kontinuiteta.

Druga korekcija:

5. Rijesi se jednadzba tlaka p** (3.86).

6. IzraCunaju se brzine u™*, v*** w*** iz jednadzbi (3.67, 3.71, 3.72) tako da se na mjestu
susjednih brzina uzmu prije izraCunate brzine u™*, v**, w** te tlak p**. Kao i u prvoj

korekeiji ako je koriStena shema kontrolnih volumena to u potpunosti odgovara korekciji

tlakom p** prema jednadzbama (3.74), (3.78) i (3.82) pseudobrzina izracunatih iz brzina

u**, v**, w**. Ove brzine zadovoljavaju i jednadzbu kontinuiteta i jednadzbu koli¢ine

gibanja.

Modifikacija:

Zbog jake spregnutosti ostalih transportnih jednadzbi s jednadzbama strujanja i velikog broja
korekcija koje bi trebale biti upotrebljene, u ovome radu je zadrzan iterativni postupak
rjeSavanja. Toc¢nost rjeSenja brzina i tlaka nakon jednog prolaza krugom prediktor-korektor
prestaje biti vazna zbog znacajne ovisnosti tih veli¢ina o temperaturi i koncentracijama preko
gustoce. Jednadzbe koli¢ine gibanja u korektivnim koracima PISO postupka identi¢ni su
korekciji brzina u jednadzbama (3.74), (3.78) 1 (3.82). Postupak koriSten u ovome radu moze
se smatrati modifikacijom PISO algoritma:

1. Pretpostave se sve relevantne fizikalne velicine

2. Rijese se jednadzbe koli¢ine gibanja da bi se dobile distribucije u (3.67), v (3.71), w
(3.72).

Korekcije tlak-brzina

3. IzraGunaju se pseudobrzine U, v, w (3.86m-o0).

4. Rijesi se jednadzba tlaka p.

5. Pseudobrzine U, V, W korigiraju se novoizratunatim tlakom i dobiju se brzine u (3.74),
v (3.78), w (3.82).

6. Vraca se na tocku 3. Taj se postupak ponavlja zadani broj puta.

Rijese se jednadzbe kemijskih vrsta (3.162) i temperature (3.169).

8. Izracunaju se svojstva fluida (gustoca, efektivna dinamicka viskoznost, specifi¢na toplina)
iz dobivenih brzina, tlaka, temperature i koncentracija.

9. Izracunate veliCine uzmu se kao nove pretpostavke i vraca se na tocku 2, sve dok se ne
dobije konvergirano rjesenje.

~

Pokazalo se da se optimalni rezultati dobivaju s tri do pet korekcija za model strujanja, uz
pretpostavku konstantnih koeficijenata, iako autor PISO algoritma tvrdi da su dvije korekcije
dovoljne. To treba pripisati beskona¢no velikom vremenskom koraku. Zbog nelinearnosti, tj.
zbog ovisnosti koeficijenata u op¢oj algebarskoj jednadzbi (3.25) o brzinama i gustoéi, a time
1 o tlaku, temperaturi i koncentracijama, mora se s obzirom na beskona¢no veliki vremenski
korak strujanje racunati iterativno. Izmedu dva proracuna strujanja potrebno je rijesiti ostale
skalarne transportne jednadzbe, te izracunati svojstva fluida.

Postupak se ponavlja dok se ne postigne konvergencija iterativnog postupka na globalnom
nivou. Kao uvjet konvergencije koristi se rezidual na jednadzbi kontinuiteta, $to se prema
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iskustvu uz kontrolu reziduala na ostalim jednadzbama pokazalo dovoljno, koji se za jedan

kontrolni volumen racuna na sljede¢i nacin:
Re = (Puli, = poUp, JAYpAZp +
(PoVs, = PaVe, )AXpAZ, +
(PaWo, — PWp, )AXpAY,
Zbroj apsolutnih vrijednosti masenih reziduala po ¢itavoj domeni:

-5

mora biti manji od neke dozvoljene greske:

R<e

(3.181)

(3.182)

(3.183)
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4. REZULTATI

U svrhu testiranja matematickog modela procesa u loziStu generatora pare, postavljenog u
ovome 1 prethodnim radovima [52, 54-55, 73, 76, 94-96, 111, 116-124], izgraden je
programski paket ZONAL. Program je pisan u programskom jeziku C, te obuhvaca 20500
linija koda. Razvijan je za viSe kompjuterskih platformi. Na PC-u se program moze izvoditi
kao 16-bitna DOS 1 konzolna Windows aplikacija, te kao 32-bitna konzolna Windows
aplikacija. Na radnim stanicama koje rade pod Unix operacionim sustavom program je
izvoden na sljede¢im konfiguracijama: Alpha 2000, Sun Ultra, Sun 10, Prime EXL-7030, SGI
Indigo. Prilikom programiranja vodeno je racuna o automatskoj prenosivosti koda na sve te
platforme. Uglavnom se pokazalo da je prilagodavanje koda novoj platformi jednostavno,
ukoliko se prilikom pisanja koda vodi racuna o koristenju standardnih ANSI C funkcijskih
biblioteka. Interaktivni graficki paket je medutim pisan u neprenosivom kodu, tako da radi
samo na 16-bitnom DOS platformi. Takoder, postprocesorska aplikacija DRAW kojom su
obradivani rezultati u ovome radu, napravljena uz programski paket ZONAL, moze se
koristiti samo pod DOS-om.

Matematicki model procesa u loziStu generatora pare rjeSavan je na razli¢itim mrezama. Bez
uvodenja detaljnog kinetickog modela izgaranja najveée primijenjene mreze su iznosile do
65000 kontrolnih volumena, a s njegovom primjenom do 10000 kontrolnih volumena.

Model prijenosa topline i mase testiran je na razli¢itim problemima. Modeliranje prirodne
konvekecije u Supljini, ¢esto primjenjivanog testa u numeric¢koj dinamici fluida, prikazano je u
[120, 52]. Model turbulencije provjeren je u [124]. Model koji obuhvaca zonalnu metodu
proracuna izmjene topline zracenjem i globalni model izgaranja mazuta, izgraden prema
[125], usporeden je s rezultatima mjerenja dobivenim na eksperimentalnom lozistu u
Jmuidenu [3] u radovima [121, 52]. Isti je model usporeden s normativnim proracunom [2]
na realnom objektu, TE Sisak, u [119, 123-124, 52]. Globalni model izgaranja plinskog
goriva usporeden je s rezultatima dobivenim normativnim proracunom na oba objekta u [76].
Model prijenosa topline zracenjem racunat metodom Monte Carlo testiran je u [94, 96], a
ukljuc¢ivo model ostalih procesa u lozistu u [73, 111, 116, 119]. U ovom se radu pretpostavlja
da model prijenosa topline i mase sa svim svojim modulima daje za sebe zadovoljavajuce
rezultate.

Detaljni kineticki model izgaranja plina je testiran na jednostavnom primjeru izgaranja
smjese vodika i zraka za koji postoje rezultati objavljeni u literaturi [126]. Takav je model
(model kemijskog reaktora) osim toga primijenjen i na izgaranje smjese vodika i kisika,
metana i zraka, te prirodnog plina i zraka Sto je prikazano u glavi 2.2.

U sljedeca je dva primjera testirana sprega izmedu kinetickog modela i modela prijenosa
topline i mase s rezultatima normativnog proracuna vertikalnog lozista TE SISAK 1 s
rezultatima mjerenja dobivenim na eksperimentalnom lozistu u IJmuidenu [3].



4. REZULTATI 111

4.1. IZGARANJE U SISTEMU H>-ZRAK

Radhakrishnan [126] je usporedio razli¢ite numericke metode integracije na primjeru
izgaranja vodika u zraku s pocetnom temperaturom od 1500 K i tlakom od 2 bar. U tablici
4.1 dani su pocetni molarni udjeli svih kemijskih vrsta koje su uzete u obzir. To je isti primjer
obraden u poglavlju 2.2.8. Osim kemijskih vrsta koje sudjeluju u izgaranju vodika u kisiku
(tab. 2.1) uzeti su jo$ u obzir i dusSikovi spojevi prema tablici 2.3. Primijenjen je mehanizam
reakcija prikazan na slikama 2.1 i 2.4, te s pripadnim koeficijentima reakcija danim pod
rednim brojevima 1-37 u tablici 2.6. Rezultat simulacije tog sistema je prikazan je na slici
2.5.

Tablica 4.1. Pocetni molarni udjeli kemijskih vrsta

kemijska pocetna vrijednost
vrsta [kmol/kmol]
H 0.0000
H, 0.2951
O 0.0000
Oz 0.1480
OH 0.0000
H,0O 0.0000
HO, 0.0000
H20, 0.0000
N 0.0000
N, 0.5501
NO 0.0000
N,O 0.0000
NO, 0.0000
CO, 0.0002
Ar 0.0066
temperatura 1500 K

Na slici 4.1 prikazana je usporedba s rezultatima u [126] za temperaturu i za molarne udjele
najvaznijih kemijskih vrsta. Primjecuje se uglavnom vrlo dobro slaganje medu rezultatima.
Kontinuiranom linijom su prikazani rezultati simulacije, a s oznakama (u pripadnoj boji)
rezultati prema [126]. Moze se smatrati da je nakon vremena od 5107 s postignuto
ravnotezno stanje, tj. da nakon toga vremena nema viSe promjene u molarnim udjelima
kemijskih vrsta i temperature.
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Slaganje ravnoteznih vrijednosti je vrlo dobro za temperaturu i za molarne udjele atomarnog 1
molekularnog kisika, dok je o¢it mali visak molekularnog, a manjak atomarnog vodika. Sto se
tice duSicnih oksida (tabl. 4.2) slaganje za ravnotezne molarne udjele dusik (IV) oksida je
odli¢no, dok su za dusik (II) oksid 1 dusik (I) oksid vrijednosti proracunate ovim modelom
neSto podcijenjene u odnosu na vrijednosti objavljene u [126]. Kao objasnjenje razlika se
moze navesti da je koriSten neSto razliCit sistem reakcija nego u [126], preuzet iz novije

literature.

Slaganje rezultata tijekom izgaranja je vrlo dobro, osim Sto temperaturna krivulja u jednom
periodu malo “kasni”. Za molarne udjele kemijskih vrsta slaganje je odli¢no, narocito u
podrucju velikih gradijenata, Sto upucuje na dobar odabir sistema reakcija i postupka

integracije.

1.00E+00

Tablica 4.2. Ravnotezni molarni udjeli dusikovih spojeva

kemijska vrsta ovaj model lit. [126]
[kmol/kmol] [kmol/kmol]

N, 6.12-10" 6.08-10"

NO 6.91-107° 9.75-107°

N,O 3.88-10~" 6.35-10~"

NO, 1.98-107° 1.97-107°

1.00E-01 +

X [kmol/kmol]

molarni udio,

1.00E-06 +

A

1.00E-02 +

1.00E-03 +

1.00E-04 +

1.00E-05 +

1.00E-07

1+ 2200

1 2000

temperatura, T [K]

1+ 1800

1+ 1600

1.00E-07

1.00E-06

1.00E-05

vrijeme, t [s]

1.00E-04

1400
1.00E-03

——H
H2
H20
—o0
—o2
——OH

temperatura

Slika 4.1. Usporedba rezultata dobivenih simulacijom sistema reakcija vodik-zrak
prema tablici 2.6, reakcije 1-37, prikazanih kontinuiranom linijom, s podacima prema
[126], prikazanih oznakama (u pripadnoj boji)
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4.2. HORIZONTALNO LOZISTE

Rezultati mjerenja na horizontalnom eksperimentalnom lozistu u IJmuidenu opSirno su
prikazani u [3]. LoziSte je u obliku horizontalno poloZenog kvadra, sl. 4.2, s blago zaobljenim
stropom, dimenzija 6.25x2.0x2.023 m’, s vrtloznim plamenikom prema slici 4.3.
Usporedeni su podaci pri izgaranju plinskog goriva, €iji je sastav dan u tablici 4.3. Prilikom
modeliranja udio propana i butana u gorivu je pridodan etanu, §to je zbog vrlo malog udjela
tih ugljikovodika u gorivu zanemariva greSka. Gorivo, zajedno s jednim dijelom zraka ulazi
na primar vrtloznog gorionika, a ostatak zraka ulazi na sekundar i sluzi kao stabiliziraju¢a
struja. Podaci su dani u tablici 4.4. Ovakav je gorionik vrlo teSko modelirati, ne samo zbog
komplicirane geometrije 1 zbog vrtloga, nego i1 zbog nekoliko razli¢itih mehanizama izgaranja
koje se ovdje pojavljuju. U podru¢ju primarne struje nalazi se predmijeSana smjesa s
podstehiometrijskom koli¢inom kisika, dakle kineticki plamen. Na granici primara i
sekundara zrak se dovodi difuzijom, pa je prema tome plamen voden tih mehanizmom.

Slika 42 Pfesj ek éksberimentalnog lozista, [Jmuiden [3]

cisrecir?lggqry primary nozzle
g flow , secondary
! ) ! nozzle
1 I D equdlizer
: i
1 1
\'; .
swirl generator ﬁmﬁy T
- ; - - - ¢ ntgeo
e =t i 7%a
fuel nozzle—— l I
water cooling l = =
: wate
— J coo[ing Loo.
— throat

Slika 4.3. Presjek vrtloznog gorionika [3]
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Mjerenja temperature te udjela nekih kemijskih vrsta izvrSena su u horizontalnoj ravnini u
visini plamenika na 113 mjernih mjesta. Da bi se dobila distribucija veli¢ina po Citavom
presjeku loziSta, vrijednosti su u ostalim tockama interpolirane, $to je moglo utjecati na
kvalitetu slike u podrucjima u kojima je broj mjernih tocaka bio znac¢ajno manji.

Tablica 4.3. Sastav plinskog goriva

sastav mjereno modelirano

[m’/m’] [m’/m’]

CH,4 0.8130 0.8130

CoHs 0.0285 0.0339
CsHs 0.0040
CsH10 0.0014

N> 0.1435 0.1435

CO> 0.0089 0.0089

Kako bi se simulirao vrtlog primarne struje goriva i zraka gorionika koji se ispravlja
normalno usmjerenom strujom sekundarnog zraka, presjek gorionika je podijeljen na 12
kontrolnih povrSina (4-primar, 8-sekundar) kao S§to je prikazano na slici 4.4. Odabrani broj
kontrolnih povrsina je premali da bi se vjerno simulirao vrtlozni plamenik (sl. 4.3), ali je zbog
ograni¢enja na snazi racunala (po CPU vremenu) taj broj bio uzet kao najbolji kompromis. To
¢e dovesti do filtriranja ekstrema (usrednjavanja) i gubitka jednog dijela informacije u
podrucju visokih gradijenata, Sto moze imati znacajan utjecaj na model izgaranja koji je vrlo
senzitivan u odnosu na mikropojave. Medutim, kako pokazuju rezultati, odabrana je mreza
zadovoljavajuca.

Sekundarni zrak

Primarni zrak
+ gorivo

AL
AR
LA

L

Slika 4.4. Podjela presjeka gorionika na kontrolne povrsine

Mjerena distribucija temperature u horizontalnoj ravnini lozista u visini gorionika prikazana
je na slici 4.5. Na prvi se pogled primjecuje nesimetri¢nost slike. To je posljedica vrtloga u
primarnoj struji, koji iako pod utjecajem izravnavajuée sekundarne struje ipak izaziva
rotacionu komponentu po Citavom lozistu. Na slici 4.6 prikazana je distribucija temperature
izraCunata modelom opisanim u ovome radu. Na slici 4.7 usporedene su mjerena i racunata
temperatura uzduz osi gorionika. Slaganje je prilicno dobro s obzirom na grubost mreze. U
podrucju gorionika oc€ituje se veca uprosjecenost temperatura, Sto onda odvodi do kasnijeg
zapaljenja smjese, ali i neSto naglijeg hladenja.
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Slike 4.8 1 4.9 prikazuju respektivno mjerenu i raunatu distribuciju metana u horizontalnoj
ravnini lozi$ta u visini gorionika, a slika 4.10 usporeduje mjereni i racunati maseni udio
metana uzduz osi gorionika. Slaganje je vrlo dobro, osim §to je mjereni maseni udio metana
na 0.37 m od gorionika ve¢i od udjela u primarnoj struji gorionika, $to je sasvim nevjerojatni
podatak i vjerojatno je posljedica greske u mjerenju.

Tablica 4.4. Podaci o gorioniku

ulaz gorivo zrak
m [kg/s] u [m/s] t[°C] m [kg/s] U [m/s] t[°C]
primar 0.0461 50 15 0.1205 85.0 25
sekundar - - - 0.5125 11.7 47

Slike 4.11 1 4.12 prikazuju respektivno mjerenu i racunatu distribuciju kisika u horizontalnoj
ravnini loziSta u visini gorionika, a slika 4.13 usporeduje mjereni 1 racunati maseni udio
kisika uzduz osi gorionika. lako je vizualni efekt slaganja distribucija dobar, usporedba uzduz
osi gorionika prikazuje znacajno kasniji pad udjela kisika. To se moze kao 1 kod temperature
objasniti kasnijim paljenjem smjese u primaru. Na slici 4.11 ocito je vrlo nagli pad masenog
udjela kisika u struji primara, gotovo odmah nakon izlaska smjese iz gorionika, dok se taj
mehanizam u struji ra¢unatog primara pojavljuje tek kasnije.

Slike 4.14 1 4.15 prikazuju respektivno mjerenu i racunatu distribuciju ugljik (IV) oksida u
horizontalnoj ravnini lozista u visini gorionika, a slika 4.16 usporeduje mjereni i raCunati
maseni udio ugljik (IV) oksida uzduz osi gorionika. Prikazane distribucije masenih udjela
daju dobar vizualni efekt slaganja.

Slike 4.17 1 4.18 prikazuju respektivno mjerenu i racunatu distribuciju ugljik (II) oksida u
horizontalnoj ravnini lozista u visini gorionika, a slika 4.19 usporeduje mjereni i raCunati
maseni udio ugljik (II) oksida uzduz osi gorionika. Distribucije se vrlo dobro slazu, osim Sto
u centru plamena model ne moze uhvatiti nagli uspon i pad masenog udjela, $to se vidi na
usporedbenom dijagramu u osi gorionika.

Slike 4.20 i 4.21 prikazuju respektivno mjerenu i raunatu distribuciju radikala CoH4 u
horizontalnoj ravnini lozista u visini gorionika, a slika 4.22 usporeduje mjereni i raCunati
maseni udio tog radikala uzduz osi gorionika. Distribucije se vrlo dobro slazu. Ovaj je radikal
znacajan za C; lanac izgaranja metana, koji je od velike vaZznosti pri izgaranju smjesa bogatih
kisikom, kao §to je slucaj u lozistima.

Slika 4.23 prikazuje distribuciju brzina u horizontalnoj ravnini loziSta u visini gorionika.
Uocljiva je zona recirkulacije. Iz te se slike moze vidjeti i mreza koja je koriStena pri
modeliranju. Najgusca mreza je u zoni plamena, koja pri izgaranju plinskog goriva nije uz
sam gorionik, nego u srediStu lozista.

Slika 4.24 prikazuje izraCunate distribucije razliCitih radikala i spojeva koji sudjeluju u
procesu izgaranja, redom vode, elementarnog kisika i vodika, vodikovog peroksida, radikala
HO,, vodika i radikala OH. Uo¢ljivo je da vodikov peroksid i radikal HO, postizu
maksimalne masene udjele u hladnom dijelu primarne struje, da bi u zoni zapaljenja naglo
nestali. Obrnuto, vodik, elementarni kisik i vodik, te hidroksilni radikal imaju vrlo niske
masene udjele u hladnoj primarnoj struji, te u zoni plamena naglo postizu maksimum.
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[ x1200.0 N »1250.0
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temperature xyg » iz= 1

Slika 4.5. Mjerena distribucija temperature u horizontalnoj ravnini
loziSta u visini gorionika

[ <eB0.00 [ »s50.00
I 200,00 I 500,00
] :1000.0 [ »1050.0
[ =1100.0 [Jri150.0
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Slika 4.6. Izracunata distribucija temperature u horizontalnoj ravnini
loziSta u visini gorionika
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Slika 4.7. Usporedba mjerene i racunate temperature u osi gorionika
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Cd<1.0e-3 B 103
N 3 0e-3 [ >1.0e-2
B z0e-2 I -1.0=-1
CH4 =y > iz= 1

Slika 4.8. Mjerena distribucija metana u horizontalnoj ravnini lozista u
visini gorionika

] <1.0e-2 H 1.0=-3
I 3.0=-3 x1.0e-2
I z.0e-2 N :1.0=-1

CH4 =z *> iy= 7

Slika 4.9. Izracunata distribucija metana u horizontalnoj ravnini
loziSta u visini gorionika
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Slika 4.10. Usporedba mjerenog i ratunatog masenog udjela metana
na osi gorionika
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Slika 4.11. Mjerena distribucija kisika u horizontalnoj ravnini lozista u

I <0.0100
[ >0.0200
[ »0.0400
[ 0.0700
02 =z » iy= 7

visini gorionika
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@ =0.0300
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I 0. 1000

Slika 4.12. Izracunata distribucija kisika u horizontalnoj ravnini
loziSta u visini gorionika
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Slika 4.13. Usporedba mjerenog i racunatog masenog udjela kisika na

[ <0.0200
[ 0. 000
[ »0.0200
[ 0. 1200
CoZ2 xy » iz= 1

osi gorionika
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Slika 4.14. Mjerena distribucija ugljik (IV) oksida u horizontalnoj

I <0.0200
[ >0.0400
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[ 0. 1200
C02 =z » iy= 7

-

ravnini lozista u visini gorionika

I -0.0200
@ =0.0800
[ »0.1000
I 0. 1500

Slika 4.15. Izracunata distribucija ugljik (IV) oksida u horizontalnoj

ravnini lozista u visini gorionika
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Slika 4.16. Usporedba mjerenog i ratunatog masenog udjela ugljik
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Slika 4.17. Mjerena distribucija ugljik (II) oksida u horizontalnoj
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Slika 4.18. Izracunata distribucija ugljik (II) oksida u horizontalnoj

ravnini loziSta u visini gorionika
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Slika 4.19. Usporedba mjerenog i racunatog masenog udjela ugljik (1)
oksida na osi gorionika
CI<1.0e—4 B 1.0+

N 2. Oe—d [ =1.0e-2
[ »2.0e-2 N »1.0e-2
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=

Slika 4.20. Mjerena distribucija radikala CoH4 u horizontalnoj ravnini
loziSta u visini gorionika
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Slika 4.21. Izracunata distribucija radikala C,H4 u horizontalnoj
ravnini loziSta u visini gorionika
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Slika 4.22. Usporedba mjerenog i racunatog masenog udjela radikala

C2H4 na osi gorionika
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Slika 4.23. Izracunata distribucija brzina u horizontalnoj ravnini
loziSta u visini gorionika
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Slika 4.24. IzraCunate distribucije spojeva vodikove kemije u
horizontalnoj ravnini lozista u visini gorionika
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Slika 4.25. Izracunate distribucije kemijskih vrsta u metilnom lancu u
horizontalnoj ravnini lozista u visini gorionika
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Slika 4.26. Izracunate distribucije kemijskih vrsta u etilnom lancu u
horizontalnoj ravnini lozista u visini gorionika

Slika 4.25 prikazuje neke od distribucija u C lancu oksidacije metana, redom metilnih
radikala CH3, CH, i CH. Prvi od njih, CH3, dostize maksimalne masene udjele u zoni prije
samog plamena, dakle u hladnoj zoni, medutim kako se radi o vrlo niskim masnim udjelima,
ovaj je radikal vrlo kratkotrajan, iako preko njega prolaze oba glavna lanca oksidacije metana.
Preostala dva radikala su daleko manje znacajni u kinetici izgaranja metana, imaju vrlo male
masene udjele, te postizu maksimalne udjele na rubnim zonama plamena.

Slika 4.26 prikazuje masene udjele etana te dijela C; lanca oksidacije metana, redom radikale
CoHs, CoH3 1 CoHp, dok je distribucija najznacajnijeg radikala tog kinetickog lanca, CoHy,
prikazana na slici 4.21. Etan, kao i metan ulazi u loziste kao dio plinskog goriva u struji
primara. Njegov maseni udio opada kroz cijelu hladnu zonu primarne struje, ali tek u
podrucju plamena dolazi do naglog reagiranja. Maseni udio etilnog radikala CyHs u kojeg
etan prelazi gubitkom jednog atoma vodika, postepeno raste kroz hladnu zonu, da bi pred sam
plamen dostigao maksimum. Medutim, maseni udjeli etilnog radikala C;Hs5 su izrazito mali,
tako da nikako ne mogu objasniti niti smanjenje udjela etana, niti smanjenje udjela metana
(preko C; lanca). Na slici 4.21 lijepo se moze vidjeti da se masa goriva uglavnom skuplja u
radikalu CzH4, u podruc¢ju hladne zone primarne struje. Tek potkraj te hladne zone dolazi do
brzog prelaska CyH4 u kratkotrajni radikal CoHs, koji gotovo momentalno prelazi u radikal
C2Ha, i dalje preko vise razli¢itih kinetickih putova u ugljik (II) oksid.

Slika 4.27 prikazuje distribucije dusi¢nih oksida, redom dusik (II) oksida, dusik (IV) oksida te
dusik (I) oksida. Zbog relativno niskih temperatura koje se postizu u ovome lozistu, i maseni
udjeli dusicnih oksida su relativno mali, ali se ipak na distribucijama mogu promatrati
mehanizmi nastajanja. DuSik (I) oksid dostize maksimalne masene udjele ve¢ u hladnoj zoni
pred samom zonom plamena, gdje je zastupljeniji nego sam dusik (II) oksid, da bi se u samoj
zoni plamena naglo reducirao u dusik (I) oksid, i na izlasku iz lozi$ta bio dva reda veli¢ine
manje zastupljen od njega. Naprotiv, dusik (II) oksid nastaje uglavnom u podruc¢ju plamena, u
podrudju visih temperatura.

[ <t.0e—5 [N
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Usporedbom rezultata modela s rezultatima mjerenja na eksperimentalnom lozistu pokazana
je u ovome radu kvalitativna i1 kvantitativna to€nost iznesenog pristupa rjeSavanja modela
strujanja u loziStima.

Posebno tezak problem kod modeliranja lozista u IJmuidenu je istovremeno postojanje i
kinetickog i difuznog plamena, prvoga u struji primara, a drugoga na granici izmedu primarne
struje smjese goriva i zraka i sekundarne struje zraka. PokuSaj rjeSavanja jednim od modela
plamena opisanih u literaturi, koji su strogo ograniceni na jedan ili drugi plamen doveo bi do
iskrivljene slike, uvlacenjem plamena u slucaju primjene nekog od kinetickih modela, ili
daljnjim odmicanjem plamena od gorionika u slucaju primjene nekog od modela difuzivnog
plamena. Medutim, primjenom detaljnog kineti¢kog modela prikazanog u ovome radu, bilo je

NOZ xz ¥

Slika 4.27. Izracunate distribucije duSi¢nih oksida u horizontalnoj

ravnini lozista u visini gorionika

moguce obuhvatiti oba mehanizma, te dobiti rezultate usporedljive s mjerenim podacima.
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4.3. VERTIKALNO LOZISTE

U ovome radu opisani matematicki model procesa u loziStu generatora pare je primijenjen na
loziSte protocnog generatora pare RAMZIN P-56 kapaciteta D =330 t/h pregrijane pare
temperature t,, =540 °C i tlaka p = 140 bar na punom opterecenju, pri izgaranju zemnog
plina. LoZiste je presjcka A =8.4x8.4 m’, a visine h =25.1 m s po dva kombinirana
plamenika za plin i mazut na bo¢nim stranama. Sastav goriva dan je tablici 4.5. Zbog vrlo
malih udjela butana i propana u gorivu njihovi su udjeli pripojeni etanu. Donja ogrjevna mo¢
goriva iznosi Hy = 34460 kJ/m,’. Pretiak zraka je A=1.05.

Tablica 4.5. Sastav goriva

kem. vrsta volumni udio [kmol/kmol]
CH, 0.926
CoHg 0.034
CsHg 0.007
C4H1o 0.003
CO, 0.007
N, 0.023

Tablica 4.6. Usporedba izlaznih temperatura dimnih plinova iz loZista

Proracun temperatura dimnih plinova [°C]

Normativni [2] 1048

Proizvodac [115] 1015

DVODIM [76] 1044

ZONAL 4.40 1002

Tablica 4.7. Prosjecne izlazne vrijednosti kemijskih vrsta
kem.vrst m,, [kg/s] Y. [kg/kg] Xy [kmol/kmol]

a

0] 6.30E-04 6.03E-06 1.05E-05
0, 7.13E-01 6.82E-03 5.92E-03
H 3.53E-05 3.40E-07 9.38E-06
H, 1.57E-03 1.50E-05 2.08E-04
OH 1.10E-02 1.05E-04 1.72E-04
H,O 1.24E+01 1.18E-01 1.83E-01
HO, 9.70E-06 9.00E-08 7.78E-08
H,0, 5.66E-05 5.40E-07 4.43E-07
N, 7.47E+01 7.14E-01 7.09E-01
NO 1.51E-01 1.45E-03 1.34E-03
N,O 6.00E-07 1.00E-08 3.54E-09
NO, 2.81E-05 2.70E-07 1.62E-07
CO 1.52E-02 1.45E-04 1.44E-04
CO, 1.54E+01 1.47E-01 9.27E-02

U tablici 4.6 dani su podaci za srednju izlaznu temperaturu dimnih plinova. Prva tri podatka
preuzeta su iz [76]. Za potrebe toga rada, a radi moguénosti usporedbe, loZiste je proracunato
na klasi¢an nacin pomocu “normativne” metode, te pomocu dvodimenzionalnog modela
procesa u loziStu s jednostavnim jednostepenim modelom izgaranja plina, ugradenim u
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program pod imenom DVODIM. Taj je programski kod prethodio razvoju ZONAL-a.
Rezultat dobiven sadasnjim modelom pokazuje bolje slaganje s temperaturom dimnih plinova
koju je za takve uvjete izgaranja predvidio proizvodac¢ loziSta, nego i “normativni” i
dvodimenzionalni proracun. U tablici 4.7 dane su izlazne vrijednosti masenog toka, masenog
udjela i molnog udjela kemijskih vrsta sa znacajnijim udjelima na izlazu iz lozista.
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Slika 4.28. Profil gustoc¢e toplinskog toka uzduz lozista; usporedba rezultata dobivenih
simulacijom pomocu opisanog modela s podacima koje daje proizvodac [115]

[J<50.000 [ >50.000
B >t00.00 [ >150.00
[1>200.00 [1>250.00
[ 300,00 $350.00
heat_flus_d. zy > ix= 0

Slika 4.29. Distribucija gustoce toplinskog toka po plastu lozista
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Na slici 4.28 prikazana je usporedba profila gustoce toplinskog toka uzduz lozista izmedu
rezultata dobivenih simulacijom pomocu opisanog modela s podacima koje daje proizvodac
[115]. Matematicki je model primijenjen na tri razli¢ite mreze (8x16x8 = 1024, 12x24x12
= 3456, 16x32x16 =8096 kontrolnih volumena). Slaganje s podacima proizvodaca je
prili¢cno dobro za sve tri mreze, ali je za najguS$éu mreZu najbolje, Sto je i o¢ekivani zakljucak.
U donjem je dijelu loziSta jedino slaganje rezultata dobivenih racunanjem modela na
najgusc¢oj mrezi vrlo dobro. Distribucija gustoce toplinskog toka po plastu lozista prikazana je
na slici 4.29. Vrlo je velika informativnost poznavanja distribucije gustoce toplinskog toka u
situacijama u kojima treba prona¢i maksimalne tokove koji su uzrok pucanja cijevi. Najvece
vrijednosti gustoce toplinskog toka su lokalne i znacajno vise od srednjih. Poznavajuéi njihov
iznos 1 lokaciju moze se predvidjeti najvjerojatnija pozicija na kojoj ¢e do¢i do pucanja
ekranskih cijevi te pomocu modeliranja razli€itih situacija eventualno na¢i nacin da se
incidencija takvih situacija smanji.
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Slika 4.30. Distribucija brzina strujanja
a) ravnina uz bocni zid, pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sa strane
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
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Slika 4.31. Distribucija brzina strujanja, tlocrt
a) ravnina ispod plamenika
b) ravnina plamenika
¢) ravnina iznad plamenika
d) izlazna ravnina

Distribucija brzine u lozistu prikazana je na slikama 4.30 1 4.31 za razliite presjecne ravnine.
Podrucje plamenika prikazano je presjekom 4.30c s prednje strane i slikom 4.31b iz tlocrta.
Moze se vidjeti da se struje iz nasuprotnih plamenika sudaraju, i da time stvaraju kutne
vrtloge. Ti se vrtlozi jo$ bolje mogu zamijetiti u presjeCnim ravninama ispod (sl. 4.31a) i
neSto iznad (sl. 4.31c) ravnine plamenika. Slika 4.30c pokazuje da vecina masenog toka
prolazi sredinom lozi$ta, §to je i za oc¢ekivati. Mogu se uociti i1 vrtlozi koji nastaju u podrucju
iznad plamenika. Takoder je vidljiva nesimetrija koja je posljedica prethodno objasnjenih
uzroka. Slika 4.30b prikazuje upravo centralnu ravninu u kojoj je uzlazno strujanje najjace.

Distribucija temperature prikazana je na slikama 4.32, 4.33 i 4.34 u razli¢itim presje¢nim
ravninama. Slike 4.32a-4.32d prikazuju promjenu temperaturnog polja prilikom pomicanja
presjeka od bo¢nog zida do centralne ravnine. Primjetno je hladno podrucje oko plamenika u
prvom i drugom presjeku do zida (sl. 4.32a-4.32b) koje ve¢ sasvim nestaje u petoj ravnini (sl.
4.32¢). Daljnjim se pomakom prema centralnoj ravnini smanjuje podru¢je najviSih
temperatura (>1600 °C), ali se zato povecava oblak visokih temperatura. To ukazuje da se
glavnina reakcija koje oslobadaju toplinu nalazi negdje na Cetvrtini lozista, gledano s bo¢ne
strane.

Usporedbom slika 4.32a 1 4.32e¢ moze se dobiti uvid u nesimetri¢nost rezultata, koja je u
donjem dijelu lozista, u kojem se ionako nalaze kriticni toplinski tokovi, mala, dok je nesto
veca u gornjem dijelu lozista, Sto se moze uociti s promatranjem distribucije toplinskih
tokova (sl. 4.29).

Na slici 4.33a prikazana je ravnina plamenika u presjeku sprijeda. Vide se hladne zone u
okolini samih plamenika, te podrucja visokih temperatura uokolo tih hladnih zona koja
predstavljaju plamen. Uocljivo je da su zone najvisih temperatura prepoznatljive, tj. ne dolazi
do njihovog potpunog spajanja za nasuprotne plamenike. Slika 4.33b prikazuje temperaturnu
distribuciju uz straznji zid. Ta distribucija ima veliki utjecaj na iznos toplinskih tokova, §to se
moze 1 vidjeti usporedbom sa sl. 4.29. Slika 4.33c prikazuje distribuciju temperature na
izlasku iz loZista.

Na slici 4.34b prikazana je distribucija temperature u ravnini plamenika u tlocrtu. Uocljive su
hladne zone neupaljene smjese goriva i zraka. Na sl. 4.34a prikazana je situacija ispod
ravnine plamenika, a na sl. 4.34c 1 4.34d iznad te ravnine. NajviSi prikazani horizontalni
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presjek loziSta nalazi se iznad zone plamena. Moze se primijetiti da plamen ima ovalni
presjek, tj. da je blize prednjem i straznjem ekranu nego bo¢nim stranama. Na taj se nacin
moze objasniti 1 distribucija gustoce toplinskog toka (sl. 4.29) s veé¢im podrucjima jakih
toplinskih tokova na prednjem i straznjem zidu, iako su maksimalni tokovi u zoni oko
plamenika na bo¢nim zidovima.

Distribucija goriva je prikazana na slici 4.35, razdvojenog na metan (sl. 4.35a) i etan (sl.
4.35b). Uocljiva je njihova vrlo brza razgradnja u metilni (CHs) i etilni (C2Hs) radikal ¢ije su
distribucije prikazane na sl. 4.36. Uocljivo je da su koncentracije tih radikala vrlo male, Sto
znaci da je njihovo trajanje kratko, te je njihova vaznost u tome $to su prijelazne kemijske
vrste u procesu izgaranja. Na slici 4.35b nije moguce razluditi sekundarni etan koji nastaje
rekombinacijom dvaju metilnih radikala jer je maseni udio etana u gorivu znacajan (tab. 4.5).

Daljnjom oksidacijom metilnog radikala CH3 nastaju vrlo kratkotrajne kemijske vrste poput
CH20, CHz, CH20H i CH30, ali njihove distribucije ovdje nisu prikazane jer je nemoguce
odvojiti vrijednosti od Suma metode. Ubrzo, sve te kratkotrajne kemijske vrste oksidiraju u
radikal HCO, ¢ija je distribucija prikazana na slici 4.37. Pogled sa strane dan je na sl. 4.37a,
centralna ravnina u pogledu sprijeda na sl. 4.37b, dok je ravnina plamenika u tlocrtu
prikazana na sl. 4.37c.

Daljnjom oksidacijom etilnog radikala C,Hs nastaje CoHa, Cija je distribucija prikazana na
slici 4.38. U pogledu sa strane (sl. 4.38a-b) presjecenom u dvije razli€ite ravnine vidljivo je
da je maksimalna koncentracija ovoga radikala u podrucju gorionika, te da ona rapidno pada
u podrucju u kojem se plamenovi sudaraju. Jos je to bolje uocljivo u pogledu sprijeda (sl
4.38c). Prema tome se moze zakljuciti da ovaj radikal nastaje ve¢ kod nizih temperatura, te da
se naroCito nakuplja u podru¢jima nizih temperatura (<1100 °C), dok u centru plamena, gdje
su temperature vise, maseni udio CoH4 pada vrlo nisko. Jedan dio nesto viseg masenog udjela
C2H4 u gornjoj polovici lozista posljedica je slabog uzlaznog strujanja uz zidove iz podrucja
visokih udjela u zoni plamenika, ali ¢ini se da ve¢i dio ipak nastaje zbog redukcije u
podrucjima nizih temperatura.
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Slika 4.32. Distribucija temperature, pogled sa strane
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temperature zy > ix=ig tenpersture zy > ix=i7
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Slika 4.33. Distribucija temperature, pogled sprijeda
a) ravnina plamenika
b) ravnina uz straznji zid
¢) izlazna ravnina
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Slika 4.34. Distribucfja temperature, tlocrt
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Slika 4.35. Distribucija goriva, tlocrt
a) metan
b) etan

Proces izgaranja CyHs se nastavlja uglavnom gubitkom jednog vodikovog atoma, tj.
prelaskom u radikal C,Hs, ali i u nekoliko drugih nestabilnih kemijskih vrsta (C2H2, CH,0,
HCO). Radikal CyH3 dalje prelazi uglavnom u CoHp, ali i u CH,CO, CoH, HCCO. Svi ti
radikali (osim prethodno prikazane distribucije radikala HCO) su vrli kratkotrajni, te im
maseni udjeli ne dostizu vrijednosti koje se mogu prikazati kao distribucije odvojeno od Suma
metode, iako su znacajni kao prijelazni spojevi u kinetici izgaranja etana.
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Slika 4.36. Distribucija radikala, ravnina plamenika, tlocrt
a) metilni radikal CH3
b) etilni radikal CoHs
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Slika 4.37. Distribucija radikala HCO
a) pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sprijeda
¢) ravnina plamenika, tlocrt

Veci dio masenog udjela radikala CoH, gubi atom ugljika i prelazi u radikal CHa, a ostatak
prelazi u CH,CO, C,H, HCCO i CHs. Radikal CH,CO je vrlo kratkotrajan i prelazi u jednu
od slijede¢ih kemijskih vrsta: CH,O, HCO, HCCO ili se raspada na molekule CH; i CO.
Radikal HCCO uglavnom prelazi u ugljik (I) oksid, kao i radikali CoH, HCO, CH,, CH, ali
jedan dio gubi ili atom ugljika ili atom kisika pa prelazi ili u HCO ili u CoH. U svakom
slucaju, kojim god putem da se odvijala kinetika izgaranja metana i etana, gotovo sav ugljik
nakon gubitka vodikovih atoma prelazi u ugljik (II) oksid.

C2HY wy > iz= 8 C2HY zy > in= 8 C2HY =z > iy= 3

Slika 4.38. Distribucija etilnog radikala CoH4
a) ravnina uz zid, pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sa strane
¢) prva ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt
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Slika 4.39. Distribucija ugljik (IT) oksida
a) ravnina uz zid, pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sa strane
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt

Distribucija ugljik (II) oksida prikazana je na slici 4.39. Dane su dvije presje¢ne ravnine u
pogledu sa strane, jedna uz boc¢ni zid na kojem se nalaze plamenici (sl. 4.39a), a druga je
centralna ravnina (sl. 4.39b), presjecna ravnina u pogledu sprijeda, u ravnini plamenika (sl.
4.39c¢), te ravnina plamenika u tlocrtu (sl. 4.39d). Uocljivo je prema slikama 4.39¢ 1 4.39d da
CO ne nastaje u hladnoj zoni plamenika, nego tek u onom dijelu u kojem pocinje brzo
oslobadanje topline. Maseni udio ugljik (II) oksida brzo dostize vrhunac, i zatim pocinje
polako opadati daljnjom oksidacijom u ugljik (IV) oksid. Medutim, na slikama 4.39b i 4.39¢
uocljiva je zona sekundarnog nastajanja CO u podrucju u kojem plamen struji prema gore,
Sto je ocito posljedica disocijacije CO».
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Slika 4.40. Distribucija ugljik (IV) oksida
a) ravnina uz zid, pogled sprijeda
b) centralna ravnina, pogled sprijeda
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) izlazna ravnina, pogled sprijeda
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Slika 4.41. Distribucija ugljik (IV) oksida, tlocrt

Na slikama 4.40 1 4.41 prikazana je distribucija ugljik (IV) oksida. Prikazane su dvije
presjecne ravnine u pogledu sa strane (sl. 4.40a-b), presjek u ravnini plamenika (sl. 4.40c¢) 1
izlazna ravnina (sl. 4.40d), obje u pogledu sprijeda, te dvije presjecne ravnine u tlocrtu, u
ravnini plamenika (sl. 4.41a) te iznad plamenika (sl. 4.41b).

Uodljivo je prema slikama 4.40a, 4.40c i 4.41a da CO; pocinje nastajati tek kasnije u
plamenu, tj. usporedbom sa slikama 4.39¢ 1 4.39d moguce je zakljuciti da pocinje nastajati
tek kada maseni udio ugljik (II) oksida dostigne maksimum, te da zatim nastavlja postepeni
porast. Na slici 4.40c zamjetljiva je zona disocijacije u gornjem dijelu lozista, ali se ovdje
zamjecuje znacajno slabije nego na slikama koje prikazuju distribuciju masenog udjela CO.
Zona smanjenja masenog udjela u gornjem lijevom dijelu lozista koja se moze uociti na
slikama 4.40a-b nije medutim bilo moguce objasniti.
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Slika 4.42. Distribucija kisika
a) ravnina uz zid, pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sa strane
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt
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Slika 4.43. Distribucija atomarnog kisika
a) ravnina uz zid, pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sa strane
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt

Distribucija kisika prikazana je na slici 4.42. Dane su presjecne ravnine odmah uz zid
plamenika (sl. 4.42a) i na sredini (sl. 4.42b) u pogledu sa strane, ravnina plamenika u pogledu
sprijeda (sl. 4.42¢) i1 ravnina plamenika u tlocrtu (sl. 4.42d). MozZe se uociti nagli pad
masenog udjela molekularnog kisika ve¢ na samoj granici hladne zone plamenika na polovicu
ulazne vrijednosti, te daljnji postepeni pad u podru¢ju plamena. Jedan dio molekularnog
kisika prelazi u atomarni, i to upravo na samoj granici hladne zone plamenika, §to se dobro
moze uociti na slikama 4.43a, 4.43c 1 4.43d, na kojima je prikazana distribucija molekularnog
kisika. Medutim kako je atomarni kisik vrlo kratkog vijeka, ostatak kisika vrlo brzo ulazi u
interakciju s vodikom i postaje dio niza radikala, $to ¢e biti kasnije prikazano.
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Molekularni vodik nastaje prilikom izgaranja ugljikovodika kao meduprodukt u dijelu
plamena gdje dolazi do brzog oslobadanja topline. To se moze vidjeti na distribuciji vodika u
presjecnoj ravnini uz zid plamenika u pogledu sa strane (sl. 4.44a), u ravnini plamenika u
pogledu sprijeda (sl. 4.44c) i u tlocrtu (sl. 4.44d), koja u toj zoni dostize vrhunac. Prema
izlazu, maseni udio vodika opada.

Maseni udio atomarnog vodika dostize vrhunac u istoj zoni plamena gdje i maseni udio
molekularnog vodika. Distribucija je prikazana u raznim presje¢nim ravninama na slici 4.45.
Maseni udjeli atomarnog vodika su vrli mali, ali su izrazito vazni jer sudjeluju u velikom
broju elementarnih kemijskih reakcija.
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Slika 4.44. Distribucija vodika
a) ravnina uz zid, pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sa strane
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt
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Slika 4.45. Distribucija atomarnog vodika
a) ravnina u blizini zida, pogled sa strane
b) ravnina na trecini loZiSta, pogled sa strane
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt
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Hidroksilni se radikal ponasa na slican nacin kao i prethodne dvije kemijske vrste, naglo
nastajuéi u zoni plamena s visokim temperaturnim gradijentom, te zatim polako nestaju¢i u
podru¢ju razvijenog plamena. Njegova je distribucija prikazana u razli¢itim presjeCnim
ravninama na sl. 4.46.

Distribucija vodikovog peroksida prikazana je na slici 4.47. Vodikov peroksid nastaje ve¢ u
hladnoj zoni plamenika, maksimum dostize na granici podrucja s velikim temperaturnim
gradijentima, zatim rapidno nestaje, $to se sve najbolje vidi na slikama 4.47b-c, te zatim opet
nastaje kada dimni plinovi izadu iz zone plamena u gornjoj polovici lozista (sl. 4.47a-b). Na
slican se na¢in ponasa i radikal HO, prikazan na slici 4.48, ali bez ponovnog rasta u gornjoj
polovici lozista.
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Slika 4.46. Distribucija hidroksilnog radikala
a) ravnina uz zid, pogled sa strane
b) ravnina na tre¢ini lozista, pogled sa strane
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt
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Slika 4.47. Distribucija vodikovog peroksida
a) centralna ravnina, pogled sa strane
b) ravnina plamenika, pogled sprijeda
¢) ravnina plamenika, tlocrt
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Sav ¢e vodik na kraju procesa oksidacije zavrsiti kao dio vodene pare koja pocinje nastajati
ve¢ u dijelu plamena s visokim temperaturnim gradijentima. Taj se proces nastavlja dalje
¢itavim tokom kroz loziSte, i tek pri izlazu iz loZiSta dostize vrhunac. Distribucija vodene

pare prikazana je na slici 4.49.

. HOZ xy » iz= 2 HOZ zy > ix= & HOZ %z ¥ iy= 3
g .
Slika 4.48. Distribucija radikala HO,

a) ravnina uz zid plamenika, pogled sa strane

b) ravnina na Sestini lozista, pogled sa strane

¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt
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Slika 4.49. Distribucija vodene pare
a) ravnina u blizini zida, pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sa strane
¢) druga ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) izlazna ravnina, pogled sprijeda
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Distribucija dusik (II) oksida prikazana je na slikama 4.50 i 4.51, u razli¢itim presje¢nim
ravninama. Moze se uoCiti izraziti maksimum masenog udjela u podru¢ju izmedu dva
plamenika (sl. 4.50a, 4.50c, 4.51b). NeSto manji maksimumi nalaze se i vanjske strane
plamenika uz zid (sl. 4.51b). O¢ito je da u hladnoj zoni nema dusik (II) oksida, ali se zona s
niskim masenim udjelom nastavlja i dalje prema sredini lozista, Sto je vjerojatno posljedica
toga Sto visoke brzine strujanja, i dakle kratko vrijeme zadrzavanja, ne pogoduju nastanku
NO. To bi objasnilo maksimume uza zid, u zoni visokih temperaturnih gradijenata i relativno
niskih brzina strujanja. Maseni udio duSik (II) oksida pada nakon izlaska iz zone plamenika
(donja trecina loziSta) Sto se moze dobro vidjeti na slici 4.50, da bi zatim u gornjoj trecini
lozista maseni udio ponovo rastao. Na slikama 4.50c-d moze se vidjeti joS jedna zona
nastanka NO, koja se proteze skoro ¢itavom duzinom lozi$ta i nalazi se u centru plamena.
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Slika 4.50. Distribucija dusik (IT) oksida
a) ravnina uz zid plamenika, pogled sa strane
b) ravnina na Cetvrtini lozista, pogled sa strane
¢) centralna ravnina, pogled sprijeda
d) druga ravnina plamenika, pogled sprijeda
e) izlazna ravnina, pogled sprijeda
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Slika 4.51. Distribucija dusik (II) oksida, tlocrt
a) ravnina ispod ravnine plamenika
b) ravnina plamenika
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Nasuprot tome dusik (IV) oksid nastaje ve¢ u hladnoj zoni i vrlo brzo dostize maksimum (sl.
4.52a-b i 4.52d), da bi se maseni udio nakon toga smanjivao. U gornjem dijelu lozista NO;
ponovo nastaje uz boc¢ne zidove, dakle izvan podrucja plamena, te se maseni udio povecava
(sl. 4.52a). Uoéljivo je da je maseni udio NO3 u centru plamena nizak (sl. 4.52b).
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Slika 4.52. Distribucija dusik (IV) oksida
a) ravnina uz zid, pogled sa strane
b) ravnina plamenika, pogled sprijeda
¢) izlazna ravnina, pogled sprijeda
d) ravnina plamenika, tlocrt

Slika 4.53. Distribucija dusik (I) oksida
a) ravnina na Sestini loziSta, pogled sa strane
b) centralna ravnina, pogled sa strane
¢) ravnina plamenika, pogled sprijeda
d) izlazna ravnina, pogled sprijeda
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Distribucija treceg duSikovog oksida, N2O, prikazana je na slikama 4.53 i 4.54. Dusik (I)
oksid nastaje uglavnom u zoni velikih temperaturnih gradijenata oko plamenika (sl. 4.53c i
4.54a). S padom temperature ve¢i dio N2O dalje oksidira u dusik (II) oksid, $to se moze
vidjeti pogledom na slike 4.53a-c i 4.54b. Iznad zone plamenika oblak dusik (I) oksida
poprima isti ovalni oblik kao i plamen.

“ |

Slika 4.54. Distribucija dusik (I) oksida, tlocrt
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5. ZAKLJUCAK

U ovom je radu iznesen postupak sprezanja raunanja prijenosa topline i mase metodom
kontrolnih volumena s ra¢unanjem brzina produkcije kemijskih vrsta rjeSavanjem kineti¢kog
modela integracijom sistema obi¢nih diferencijalnih jednadzbi. Izneseni postupak
pretpostavlja da se svaki kontrolni volumen moze modelirati kao kemijski reaktor, s pocetnim
uvjetima stanja smjese opisanim izlaznim stanjem iz uzvodnih kontrolnih volumena. Iz
promjena temperature i masenih udjela kemijskih vrsta tijekom zadrzavanja smjese u
kontrolnom volumenu racunaju se brzine produkcije kemijskih vrsta te volumenski toplinski
tok osloboden izgaranjem.

U prvom poglavlju rada dan je pregled literature u podru¢ju modeliranja lozista s naglaskom
na modele od posebnog interesa za ovaj rad, dakle kemijsku kinetiku 1 modeliranje izgaranja
prirodnog plina, objaSnjena je svrha rada s obzirom na dosad poznate ¢injenice u podrucju te
je dan pregled metoda istrazivanja koriStenih u radu.

U drugom je poglavlju prikazan matematicki model lozista generatora pare koji je koristen u
radu 1 koji obuhvaca model izgaranja, konvektivni i difuzivni prijenos topline i mase, te
prijenos topline zracenjem, sve to u uvjetima turbulentnog strujanja. Postavljen je detaljan
neravnotezan kineticki model izgaranja prirodnog plina (pojednostavljenog smjesom metana i
etana) koji obuhvaca 143 elementarne kemijske reakcije i 31 kemijsku vrstu te je pokazana
fizikalna veza brzina produkcije kemijskih vrsta s njihovim transportom. Model prijenosa
topline 1 mase prikazan je u Kartezijevom koordinatnom sistemu za stacionarno turbulentno
strujanje slabo stlacive, newtonske, kemijski reaktivne, homogene smjese fluida. Turbulencija
je modelirana Prandtlovom duljinom puta mijeSanja. Prijenos topline zracenjem racunat je
zonalnom metodom, u kojoj su povrsine direktne izmjene racunate Monte Carlo metodom.

U tre¢em je poglavlju iznesena numericka procedura integracije transportnih jednadzbi
metodom kontrolnih volumena, ukratko je objasnjena zonalna metoda prijenosa topline
zraenjem za crna i siva tijela, prikazan je nacin proracuna brzine izgaranja za sistem reakcija
integracijom sistema obi¢nih diferencijalnih jednadzbi Gearovom metodom, te je izvedeno
sprezanje modela izgaranja s modelom transporta. Nadalje su dani rubni uvjeti koji
omogucavaju numeri¢ko rjeSavanje problema, te je prikazan koriSteni algoritam rjeSavanja
spregnutih sistema nelinearnih algebarskih jednadzbi iterativnim rjeSavanjem lineariziranih
sistema jednadzbi.

U cCetvrtom su poglavlju izneseni rezultati dobiveni primjenom prethodno prikazanog modela.
Usporedeni su rezultati proracuna smjese vodika i zraka integracijom sistema obicnih
diferencijalnih jednadzbi s eksperimentalnim podacima te je dobiveno vrlo dobro slaganje
istih. Taj je primjer posluzio za validaciju samog modela kemijskog reaktora. Model
prijenosa topline (uklju¢ivo zracenjem) i mase usporeden je s eksperimentalnim podacima u
cijelom nizu navedenih radova, pa se nije prislo posebnoj validaciji u ovome radu. Medutim,
model prijenosa topline i mase spregnut s modelom kemijskog reaktora u drugom je primjeru
primijenjen na eksperimentalno horizontalno loziste u IJmuidenu, za koje postoje ekstenzivni
eksperimentalni podaci. Rezultati proracuna pokazali su dobro slaganje s eksperimentalnim
podacima. U tre¢em je primjeru model loziSta razvijen u ovome radu primijenjen na



5. ZAKLJUCAK 143

komercijalno vertikalno loziSte generatora pare u Sisku. Slaganje je ovdje moglo biti ispitano
samo na nekoliko poznatih veli¢ina, izlaznoj temperaturi iz lozista te toplinskim tokovima na
ekrane loziSta. Postignuto je vrlo dobro slaganje s poznatim veli¢inama. Ovaj je primjer
napravljen da bi pokazao moguénosti modela u proracunu polutanata koji nastaju prilikom
izgaranja plinovitog goriva u lozi$tu generatora pare.

U ovome radu prikazan je razvijeni postupak koji obuhvaca detaljan model izgaranja
prirodnog plina, kompatibilan s metodom kontrolnih volumena, ¢ije numeri¢ko rjeSavanje
daje stabilne i konzistentne rezultate. Primijenjeni model izgaranja obuhvaca 143 elementarne
kemijske reakcije u kojima sudjeluje 31 kemijska vrsta. Osim osnovnih reakcija u sistemu
vodik-kisik, obuhvacene su i reakcije oba lanca oksidacije metana, metanski i etanski, te
dusikova kemija, i to neravnotezni Zeldovichev mehanizam i kemija dusik (I) oksida, dok je
zanemarena kemija HNO lanca. Taj je model izgaranja ugraden u matematicki model
prijenosa topline i mase u loziStu generatora pare, koji obuhvaca konvektivno-difuzivni
transport mase, koli¢ine gibanja i1 energije, te prijenos topline zracenjem. Model je
predstavljen s 36 parcijalnih diferencijalnih jednadzbi. Na jednadzbe je primijenjeno
Favreovo usrednjavanje, a utjecaj turbulencije je opisan modelom Prandtlove duljine puta
mijesanja. Prijenos topline zracenjem rjeSavan je zonalnom metodom ¢ije su dvije inacice,
Hottelova i Monte Carlo, ugradene u model. Model prijenosa topline i mase rjesavan je
metodom kontrolnih volumena uz primjenu modificiranog PISO algoritma i upwind sheme
diferencijacije. Svaki je kontrolni volumen predocen kao kemijski reaktor u kojem je model
izgaranja predstavljen sistemom od 31 obi¢ne diferencijalne jednadzbe (za svaku kemijsku
vrstu po jedna). Sistem obi¢nih diferencijalnih jednadzbi rjeSavan je Gearovom metodom.
Pocetni uvjeti za svaki kemijski reaktor (tj. kontrolni volumen) dobiveni su iz uzvodnih
vrijednosti integracijom svih ulaznih kontrolnih povrSina. Dobivene brzine produkcije
pojedinih kemijskih vrsta koriStene su u transportnim jednadzbama za kemijske vrste za
proracun volumenskih promjena. Takav matematicki model lozita generatora pare je jaki alat
u proucavanju mehanizama nastanka kemijskih spojeva koji zagaduju okolinu i osmisljavanju
postupaka smanjivanja njihove produkcije. Proracunati rezultati medu ostalim obuhvacaju i
masene udjele NOy i CO na izlasku iz lozista, kao i njihove distribucije po lozistu.

Sljede¢i korak u primjeni detaljnog modela izgaranja predmijeSanog plamena bilo bi
dovodenje kemijske kinetike u meduzavisnost s turbulencijom. Kako ¢e primjena direktne
numericke simulacije jo§ neko vrijeme ostati samo za specijalne slucajeve, a ona bi
automatski rijesila problem meduzavisnosti, potrebno bi bilo naéi palijativno rjeSenje. Smatra
se da bi preuzimanje pristupa koji se najce$¢e primjenjuje pri modeliranju difuzivnog
plamena, tj. rjeSavanje dodatne diferencijalne jednadzbe za funkciju gustoce vjerojatnosti pdf
moglo dati rezultate. Medutim, za detaljni model izgaranja bi bilo neophodno postaviti
multidimenzionalnu pdf funkciju, tj. za svaku kemijsku vrstu te za temperaturu po jedna
distribucijska varijabla. Osim toga trebalo bi odrediti oblik takve multidimenzionalne
distribucije.

Nadalje bilo bi od iznimne vaznosti osmisliti mehanizam izbora relevantnog sistema reakcija,
koji bi prema zeljenom cilju proracuna (recimo toplinski tokovi ili nastanak NOy uz zeljenu
to¢nost) analizom osjetljivosti automatski napravio taj izbor. U literaturi se moZze naci vrlo
veliki broj radova upravo na temu izbora relevantnog sistema reakcija za pojedini slucaj Sto
znali da je potreba za time znaCajna. Smatra se da bi se odredeni rezultati mogli postic¢i
primjenom neuralne mreZze.
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DODATAK

A. INDEKSNA NOTACIJA

U disertaciji su jednadzbe prikazane indeksnom (ili tenzorskom) notacijom zbog kratkoce
zapisa u odnosu na Kartezijsku, a zbog transparentnosti u odnosu na vektorsku notaciju. Sve
vektorske veli¢ine oznacavaju se indeksima /, j, k koji mogu poprimiti tri vrijednosti 1, 2, 3
od kojih svaka odgovara jednoj koordinatnoj osi Kartezijevog koordinatnog sistema:

X; i=1,2,3 (A.1)
gdje su:

X, — X-08

X, — y-0s

X3 — Z-08

Vektorska veli€ina ¢, sastoji se od tri medusobno ortogonalne komponente ¢,, ¢,, ¢; u
smjeru koordinatnih osi, $to odgovara ¢,, ¢,, ¢, komponentama. Po pravilu indeksne notacije
postoje dvije vrste indeksa: slobodni i1 nijemi. Slobodni indeks je onaj koji se u sumandu
pojavljuje samo jednom i1 odreduje smjer u vektorskoj jednadzbi, a nijemi indeks se
pojavljuje dva puta i oznacuje sumaciju po tom indeksu. Slijedi primjer upotrebe nijemih
indeksa te prijevod zapisa na vektorski i Kartezijski:

Xy do, do, Jdo
=divgp=—"+—"+—— A2

IX; ¢ adx dy Jdz A.2)
Vektorska jednadzba u indeksnoj notaciji kakva je na primjer:

J J do;

of PV X, (pvyvi)=pli +— X, (A.3)
prevodi se u vektorsku notaciju kao:

d

Epv+V-pvv:pf+V-c (A.4)

a u Kartezijskoj ras€lanjuje se na tri skalarne diferencijalne jednadzbe:

do,, Jo,, Jdo

XX

i(v)+i(vv)+i(vv)+i(vv)— f, + + +—% (A5
0')tpx &prx &ypyx é)zpzx_px 0—)X 0-)y &Z ()

J J J J __ do, do, do,
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do, do, Jdo

zX

i(v)+i(vv)+i(vv)+i(vv)— f, + + + A7
0')tpz 0')pr2 0')ypyz &szz_pz 0—)X 0-)2 ()

U radu se koristi simetri¢ni Kroneckerov ¢; tenzor drugog reda definiran kao:

o i
5,-,.={ ' (A8)
1, =]

koji ima supstituiraju¢e svojstvo:
®; 5” =g (A.9)

Neki dijelovi matematickog modela nisu pisani pomocu indeksne notacije, jer indeksi (broj
kemijske vrste, broj reakcije) nisu indeksi smjera koordinatnog sustava. U tim je slucajevima
u tekstu navedeno koji od indeksa su izuzeti od pravila indeksne notacije. lako je moguce i te
indekse predstaviti kao dimenzije viSedimenzionalnog prostora, i shodno tome na njih
primijeniti pravila indeksne notacije, to nije uobicajeno u praksi, pa nije koriSteno niti u
ovome radu.

B. REYNOLDSOV TRANSPORTNI TEOREM

Osnovni zakoni odrzanja postavljeni su za materijalni volumen V,_, a pomocu Reynoldsovog
transportnog teorema [91] mogu se prevesti u formu koja vrijedi za kontrolni volumen.
Brzina promjene veli¢ine ¢ unutar materijalnog volumena jednaka je brzini promjene te
veli¢ine unutar kontrolnog volumena (akumulacija) 1 promjeni te veli¢ine zbog pomicanja
granica materijalnog volumena (konvekcija):

D J
— [ppdV = [=pp)dV + [ppv,n,dA (B.1)
Dt v, Kvat KP

akumulacija konvekcija

gdje je pe volumenska gusto¢a neke fizikalne veli¢ine, koja je definirana u prostoru i
vremenu funkcijom:

9= (X1 (B-2)

a v; brzina strujanja fluida te n; jedini¢ni vektor normale na povrSinu kontrolnog volumena.

Osnovni zakoni se op¢enito mogu definirati kao promjena (izvor/ponor) fizikalne veli¢ine ¢ u
materijalnom volumenu pod utjecajem okoline. Ako se sa S, ozna¢i volumenski izvor
veliCine ¢, a sa J ; fluks te veli¢ine kroz kontrolnu povrSinu (difuzija), dobiva se sljedec¢i
1zraz:

b [ppav = [s,av+ [J,,n,dA (B.3)
Dt Vv, KV KP
Izjednacavanjem izraza (B.1) i (B.3) dobiva se sljedeca jednadzba:

J
Jﬁ(pw)dv+ [povindA= [s,av+ [J,ndA (B4)
KV KP KV KP

Na povrsinske integrale primjeni se teorem Gauss-Ostrogradskog [127]:
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J

[pov,n,dA = Ia—x(pvj¢)dv (B.5)
KP KV J
al,

J ndA= 2L qv (B.6)
_[ 0j {&Xj

te se dobije integralno-diferencijalni oblik osnovnog zakona brzine promjene veli¢ine ¢:
d d .
—(p(p)+—(pv,(p)}dv = {S +¢}dv (B.7)
ot gy v |av= ]IS, + 57
Primjenom leme o proizvoljnosti volumena integracije [91] dobije se diferencijalni oblik
brzine promjene fizikalne veli¢ine ¢:

P P a,,
at(p(””axj (pv;0)=S, Ix (B.8)

C. RACUNANJE POVRSINA DIREKTNE IZMJENE

Usporedbom integrala (3.130) i (3.142) vidi se da su povrsSine direktne izmjene povrsina-
volumen 8,9, 1 volumen-povrsina g,S, identi¢ne:

gs =sg = HMdVdA (C.1)

AAAV

PovrSine direktne izmjene topline zracenjem g.,g, 1 S,g, moraju se numericki integrirati.
Primijenjena je Gauss-Legendreova metoda integracija.

Ako se volumenski integral (3.132) prevede u linijski, povrSina direktne izmjene volumen-
volumen g,g, postaje Sesterostruki integral:

9.9, = jjﬂde—

AV, AV,

(C.2)

Xz ) (yz J’1)2+(22—Z1)2
S70X,dy,dz,dx,dy,dz,
_X1 Y1) ( 21) ]

Azy Ay, Axy Azy Ayy AXy

Prema Gauss-Legendreovoj metodi integracije [128] integral funkcije f(f) u granicama [—-1,1]
moze se aproksimirati s:

Jf(t)at = i/‘\,-f(f,-) (C.3)
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gdje su A, i t; faktori dani u tablici C.1, a n stupanj Legendreovog polinoma koji se koristi za
interpolaciju. Veé¢i broj daje u principu tocnije rezultate, ali zahtjeva mnogo vise
kompjuterskog vremena. Za opéi slucaj kada se integrira funkcija f(x) na intervalu [a,b]
dobije se:

b n _
jf(x)dx:b_aZA,f(b+a+b at,) (C.4)
] 2 & 2 2

Tablica C.1. Faktori u Gauss-Legendreovoj integralnoj
formuli treeg 1 Cetvrtog stupnja

n i t A

3 [1;3 +0.77459667 | 5/9
2 0 8/9

4 [1;4 70.86113631 | 0.34785484
2,3 70.33998104 | 0.6514516

Ako je funkcija f(x) u stvari i sama integral funkcije f,(X;,X,) na intervalu [a,,b,] dobije se
aproksimativni izraz za dvostruki integral:

by b,

[ [F(xx,) dx,dx, =

e (C.5)
b, b, — b b, —
312/\’[ —a ZAJ( ;a1 + 1231 tiu 2;az+ 2232 tiz)i|
Uz:

N b —

A = '”—a'”A, (C.6)
m 2 m

i :bm+am+bm—am t .7
m 2 2 m

dobije se izraz za integraciju Sesterostrukog integrala:

by by by by bs b
J-J-J-IIIf(X1,X2,X3,X4,X5,Xs)dxsdx5dx4dx3dX2dX1 =

a, a, az a, as ag

SAISA|SAISA[SA[SArls m mmnn |
iy=1 ip=1 i3=1 ig=1 s =1 ig=1

(C.8)

Kao optimalna kombinacija reda polinoma integracije n,, odabrane su sljedece vrijednosti:

3 m=123
n, = (C.9
4 m=45,6

U specijalnom sluc¢aju povrSine direktne izmjene topline volumena sa samim sobom,
podintegralna funkcija ima singularitete po Citavom volumenu kad god se tocka u jednom
volumenu poklapa identi¢ki s tockom u drugom volumenu. Da bi se izbjegli singulariteti
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prilikom numericke integracije stupnjevi polinoma integracije za tri osi jednog volumena ne
smiju biti jednaki onima za tri osi drugoga volumena. Kod integracije povrSine direktne
izmjene za dva susjedna volumena singulariteti se pojavljuju na dodirnoj plohi.

Na slican se nain racunaju i peterostruki integrali povrSina direktne izmjene povrSina-
volumen. Kako Gauss-Legendreova metoda ne uzima vrijednost funkcije na granici
integracije u obzir tako u tom slucaju izbor stupnja polinoma nije vazan.

D. THOMASOV ALGORITAM

Thomasov algoritam (ili TDMA, engl. Three Diagonal Matrix Algorithm) je direktna metoda
koja rjesava jednodimenzionalni problem (tj. matrica linearnog sistema ima tri dijagonale) u
jednom prolazu. Recimo da je zadan sistem od n jednadZbi s n nepoznanica ¢, :

d;¢; = a9, + by +¢ i=1.n (D.1)

Uz zadane rubne uvjete moguce je pokazati da sljedeca jednadzba sukcesivnim rjeSavanjem
od veceg i prema manjem daje rjeSenje sistema:

O =004t i=n..A1 (D2)
gdje su:
a.
I di - biai—1 ( )
C,—byi,
c= 1 D4
"=4 ba (D.4)
Vrijednosti koeficijenata na donjoj granici zadane su kao:
a,=0 (D.5)
Vo=@ (D.6)

E. VISEMREZNA KOREKTIVNA METODA (MULTIGRID)

Visemrezna korektivna metoda (multigrid) je iterativna procedura koja nezavisno od koraka
mreze te odnosa koeficijenata ubrzava konvergenciju [129]. Dobar teoretski uvid u metodu se
moze dobiti u [130]. Metoda je prvo razvijena u radovima [131] i1 [132]. Mogu¢nosti ove
metode u rjeSavanju elipticnih problema pokazane su u [133-134]. Brandt [135] interpolira
rjeSenje na finijoj mrezi, a metoda aditivne korekcije prvi put je predloZzena u [136]. Multigrid
metoda aditivne korekcije (ACM) za anizotropne koeficijente iznesena je u radu Hutchinsona
1 Raithbyja [53] kakva je uz manje modifikacije [54-55] upotrebljena u ovome radu. Daljnji
rad na primjeni metode u rjeSavanju problema strujanja fluida moze se na¢i u [138].

Op¢a forma sistema algebarskih jednadzbi za najfiniju mrezu, dakle onu mrezu na kojoj se
trazi distribucija veli¢ine ¢, glasi (3.25):
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alo Pl pp = alo £ @ +a’° W Py +
Al gy +ali g, + )
2l g, + s g, + B
gdje su iy, fy, K,, koordinate elementa respektivno u X, y, Z smjeru. Analognu jednadzbu treba

rijesiti 1 za prvi nivo multigrida, s time Sto se sad ne rjesava distribucija veli¢ine ¢, nego
korekcija te veli¢ine ona grubljoj mrezi iy, f,, K;:
ag;”;’k*éq = a’1 S +a’1 N S+

agx’fly"* Sy + ag1’fs1’k1 O + (E.2)
ayi oy +alnt o + by

Za m-ti nivo multigrida dobije se sljedec¢i op¢i izraz:
apinn O +apin'n 5 + (E-3)
ag,mn”’;’km S+ aégfg”‘m 85 + blp It

Da bi se ocuvalo svojstvo konzervacije, tj. bilance fizikalne veli¢ine po kontrolnom
volumenu, koeficijent s jedne strane kontrolnog volumena grublje mreze jednak je zbroju
svih koeficijenata s te strane ako oni donose vrijednost veli¢ine iz ¢vora koji je izvan veceg
kontrolnog volumena.

Slika E.1 Prijelaz s finije na grublju mrezu

m?, m) faktori okrupnjenja mreze izmedu m-1 i m nivoa multigrida

X y >

Ako su m
koeficijenti se proracunavaju na sljedeci nacin:

m
My Jm m7ky

i imokm M dm-1.Km-1
35%,2 "= z z 35”:-1",75"7 "’ (E4)

jm—WZmy(/‘m 71)+1 km—1:mg] ( km 71)+1

Treba primijetiti da se radi o sumi isto¢nih koeficijenata samo po zadnjoj ravnini u X smjeru
elemenata u m—1 nivou koji su sadrzani u kontrolnom volumenu m-tog nivoa multigrida.
Ostali koeficijenti dobiju se na sli¢an nacin:
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oo im oK gy " m"’(/ EE
RN Y B <Al ©3)
jm71:m;n(jm 1)+1 km 1= ;n m_ +1
i ik i [ gk i om™i k
Im+Jm» j— m-1"My Jm:"m-1
aan;,/’\’; "= Z Z aamf*,N (E.6)
ima=my (im=1)+1] Kpg=my (kp=1)+1
A o
i ke it (g =1) 41 K
aan;,g "= Z Z aamf*,s (E.7)
imat=my (im=1)+1] Kpg=my (kp=1)+1
PPk m;nim i m;]jm k
imsfm _ 1:Jm-1.mz
ag = 2 Ay (E8)
imf1:m;n(im71)+1 _jmf1:m;n(jm71) +1
m;"im i m;/nfm
I Jm K i—1sim—1,M5 (Km—1)+1
gt 3 Y ©9)
im—1:m)’(n(im_1)+1 _jm—1:m}’/n(jm_1)+1

Centralni koeficijent m-tog nivoa multigrida jednak je sumi centralnih koeficijenta m—1
nivoa umanjenoj za sumu svih koeficijenata m—1 nivoa koji prenose informaciju o svojstvu ¢
iz jednog u drugi volumen unutar kontrolnog volumena m-tog nivoa multigrida:

aé”’ nb

I m}’/n./m m;nkm
im—ﬂvjm—1ykm—1 _z im—1rjm—1rkm—1
Z 2 2. (@ ai,
1)+1 nb

im-1=MY (i =)+ Jmo1=my (Jn=1)+1| Kppog=m7 (kp—1)+

j (E.10)

Treba primijetiti da je ovako komplicirani izraz posljedica toga §to centralni koeficijent nije
samo suma susjednih, ve¢ u njemu postoji i komponenta izvora.

Slobodni koeficijent bl /“» suma je svih reziduala kontrolnih volumena na m-1 nivou koji
ulaze u kontrolni volumen na m-tom nivou multigrida:

ik m;"im mymfm P
b(’gn’y./mr m — z z ZR(’;’; 11./m 1:8m-1 (E.ll)
im-1=MY (i =1)+1| Ji_a=m) (jm=1)+1| Kpp_g=m7" (Kpy—1)+1

gdje je rezidual m—1 nivoa multigrida:
2171”—_11sjm—1km1—am1jm1km1é"n +am1jm1km15;/1+

am1fm1am15rn +am1/m1a ‘m-1 1

ds '+
a;%__wi/&q_ukm_wgn + almum_1k 1331

im71 vjm71 =kmf1 _ ’mf1sjm71vkmf1 -1
o aa’m P 5’F’Z

(E.12)

-1

Vrijednost korekcije &5~ dobije se podrelaksiranjem korekcije iz grublje mreze za Citavu

poddomenu:
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B =6"+1,.00 (E.13)

519p
gdje je 8" najsvjezije dosad proracunata vrijednost &', ., faktor relaksacije, a veza

medu indeksima mreze m i m—1 definirana kao:

i :@H (E.14)
mX

j,=dma =4 (E.15)
m
y

k. :k"’;fﬂ (E.16)
m

Ako se sa &° oznadi fizikalna veli¢ina ¢ ovime je dobiven potpun sistem algebarskih
jednadzbi na svim nivoima multigrida. Postavlja se nadalje pitanje kako odabrati faktore
okrupnjenja mreze m;, m7, m;. Prema [55] i [130] pokazalo se da se greSka najbolje
otklanja kada su faktori okrupnjenja 2, ali kako broj kontrolnih volumena nije uvijek djeljiv s
2 koriste se po potrebi i drugi: 3, 5, 7 itd. Na primjer mreza 20x48x20 okrupnjavati ¢e se

prema sljedecoj shemi:

Tablica E.1 Faktori okrupnjenja mreze za multigrid na primjeru mreze 20x48x20

m mreza my m ;" my
0 20x48x20

1 10x24x10 2 2 2
2 5x12x5 2 2 2
3 1x6x1 5 2 5

Algoritam prema [53] krece od dva prolaza rjeSavaca (linijski Gauss-Seidel) prvo na
najfinijoj mrezi pa u slucaju da suma reziduala nije prepolovljena [137], prelazi na grublju
mrezu:

R, <0.5R,, (E.17)

gdiesu R, i R;m sume reziduala iz tekuce 1 prosle iteracije na m-tom nivou multigrida:

Ry = Z[Z { >Rl ﬂ (E.18)

in=1| jm=1| k=1

gdje su n’, nj’, n7 broj elemenata u X, y, Z smjeru mreze mM-tog nivoa multigrida.

Smatra se da je iterativni postupak rjeSavanja sistema algebarskih jednadzbi korekcija m-tog
nivoa multigrida iskonvergirao, ako je smanjio sumu reziduala za jedan red veli¢ine od onoga
iz prethodnog, m—1 nivoa multigrida:

R, <0.1R,,. (E.19)

Dozvoljena suma reziduala na nivou najfinije mreze propisana je medutim svojom
apsolutnom vrijednoscu:
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Ry, =R,<¢, (E.20)

F. GEAROVA METODA

Za rjeSavanje sistema obicnih diferencijalnih jednadzbi (3.89), kakav se dobije postavljenjem
modela izgaranja, primijenjena je metoda integracije razvijena od Geara [42, 139]. Ta je
metoda upravo namijenjena za rjeSavanje krutih (engl. stiff) sistema obi¢nih diferencijalnih
jednadzbi, karakteriziranih velikom razlikom izmedu pojedinih vremenskih konstanti sistema,
tj. maksimalnog koraka integracije koji omogucava stabilnost sistema i vremena potrebnog da
se postigne ravnotezno stanje. U sistemu kemijskih reakcija ta razlika moze iznositi 1 desetak
redova veli¢ine za neka, kratka, podrucja integracije. RjeSavanje takvog sistema klasi¢nim
metodama s konstantnim korakom bi izazvalo vrlo neekonomi¢no koristenje kompjuterskog
vremena za razliku od Gearove metode s promjenjivim korakom integracije.

Sistem obic¢nih diferencijalnih jednadzbi je dan izrazom:

- Y,
V=S f Y Y, ) 1)

uz zadane poCetne uvjete Y;,. U n-tom vremenskom trenutku f, definirane su vrijednosti

Y., Ym, te korak integracije (treba napomenuti da se indeks n ne ponaSa po pravilima
indeksne notacije nego sluzi samo kao oznaka n-tog koraka):
h,=t, -t , (F.2)

Gearova metoda sastoji se od dva koraka, prediktorskog u kojem se rauna aproksimacija
veli¢ina Y, i h Y, , te korektorskog koji iste veliine korigira tako da bi sistem obi¢nih

L,n n-nn?’

diferencijalnih jednadzbi bio zadovoljen.

Prediktorski korak rauna te veli¢ine ovisno o redu Gearove metode g, na temelju vrijednosti
1z q proslih vremenskih koraka:

q .
Y, =2 oY, +h,BY, (F.3)

. 9
hY, :Zij,n,+h %Y, (F.4)

gdje su faktori ¢ B yi O konstante koje ovise o metodi. Ako tako aproksimirane vrijednosti
ozna¢imo s gornjim indeksom O moguce je jednadzbu (F.3) zapisati kao:

. q
Y(:) - hnﬁoyi,?v = Z ajyi,n—j (E.5)
j=1
UvrsStavanjem u jednadibu (F.3) dobije se:

Y, =Y+ B (hY,, —h,YLh (F.6)

n-nLn
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Kako se u toj jednadzbi zajedno pojavljujui Y, i Yn, jednadzbu treba rijesiti iterativno.

in i,

JednadZba se moze pisati kao:

gl(Yln!\/Znu :Yna,n):Y _Y[O] _ﬂo(h y —h Y[O) 0 (F7)

nLn nLn n-Ln

PronalaZenje nula tog sistema jednadzbi moze se efikasno posti¢i Newtonovom metodom:

PV = Yi) = g, (Vi Vi vim)) (F3)
gdje je m broj iteracije a:
of,
o oonaf2) .

Iz jednadzbe (F.3) ocita je potreba za pracenjem povijesti rjeSenja. Umjesto stvarnih

vrijednosti Y, 4, Y;, 5, ..., Y;,_, spremaju se aproksimacije vremenskih derivacija u vektor
na sljede¢i nacin:
h? h}
{Y,n,h,,v,n,—"v, "Y“”} (F.10)
21 Mg

(0]

Ako je vektor z;, , poznat, predikcija vektora z;, moze se dobiti njegovom multiplikacijom

s gornjotrokutastom Pascalovom matricom:

2 = AQ)Zy04 (F.11)
gdje je:
11 1 1 ]
12 3 q
A(q)= 1 ? (F.12)
L 1_

Nakon §to je iterativnim putem izraCunat korektor, vektor z;  se korigira:

2, =2 ¢, 1, (F.13)
gdje je:
Yy vyl
Cp=—"T"" (F.14)
3 IO

al, (k=0,...,q9) sukonstante koje ovise o metodi i njenom redu. Konstanta /, je identi¢na
konstanti 3, u jednadzbi (F.3), a s ostalima je dana u tablici F.1.
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Tablica F.1. Konstante integracije Gearove metode [139]

g=] 1 2 3 4 5 6

lo 1 2/3 6/11 24/50 | 120/274 | 720/1764
I 1 1 1 1 1 1

I, 173 6/11 35/50 | 225274 | 1624/1764
I, 111 10/50 85/274 | 735/1764
I, 1/50 15274 | 175/1764
I, 1274 | 21/1764
I 171764

Potpuni je algoritam dan sljede¢im skupom izraza:

Z,[;?]n = Aij(q )z k-1 prediktor

Yl =yl g (P (v, vim, L i)

in ij,n in

korektorske iteracije
h,YIr ) = hYiml 1, (PR (vim, vim, L i) :

Y =hY i i m=01...M-1
RV YA, Y ) = b (Vi vz YA, )~ b, Vi

:i( ) (i i, i) (F.15)
Y, =Y I,
2, =2 +c, l,  k=0,.,q

Prema diskusiji o stabilnosti metode [42] moze se zakljuciti da se algoritam moze koristiti do
ukljucivo Sestog reda. Zato su i konstante dane samo do toga reda metode.

Do sada nije niSta re¢eno kako se racunaju pocetne vrijednosti vektora z; , tj. prije nego Sto
je moguce izraCunati nekoliko derivacija, te kako se mijenja veli¢ina koraka integracije.
Gearova metoda integracije sadrzi algoritam za automatsku promjenu veli¢ine koraka i reda
metode kako bi se smanjilo vrijeme potrebno za rjeSavanje sistema obic¢nih diferencijalnih
jednadzbi. Korak je mali samo u podrucju krutosti sistema, dok je u ostalom podrucju
integracije maksimaliziran tako da bi se jo§ uvijek zadovoljili kriteriji stabilnosti.

U prvih se dva ili tri koraka Gearova metoda reducira na Eulerovu metodu prvog reda s vrlo
malim koracima, da bi kasnije pokuSala povecati korak i red metode. Za to je potrebno
procijeniti gresku odbacivanja koraka integracije pri aktualnom redu metode, te jednom redu
vise i jednom redu nize. Greska odbacivanja jednog koraka za i-tu zavisnu varijablu iznosi:
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C,he VY +0(h™?) (F.16)

q+1

gdje C,., ovisi 0 metodi. Drugi se ¢lan zanemaruje, a prvi se aproksimira na sljede¢i nacin:

yla) _yla)
yi(gﬂ) ~tn  Tint (F.17)
1 hn
Korekcija zadnjeg ¢lana vektora z;, , iznosi:
hoyld) hqy( q)
/inn_ n'in n "i,n-1 (F18)
’ q! q!

Kombinacijom tih dvaju izraza dobije se aproksimacija prvog Clana greSke odbacivanja
(F.106):
C,..hy' < ¢

q+1 q+1

l,cq! (F.19)

Iterativni postupak racunanja korekcije n-tog koraka je konvergirao kada je sljededi test
zadovoljen:

2
C.
D, =( ""j <E, (F.20)
gi
gdje su:
gi = gr yi,n—1 + ga (FZI)
1) 1)’
E, - =n |97} (F.22)
“\1.C,.q" ¢Cqi1a! l,q"
a &£ 1 &, surelativna 1 apsolutna dozvoljena greska, tj. za male vrijednosti ‘ " nq| koristi se

apsolutna dozvoljena greska, a za vece vrijednosti koristi se relativna dozvoljena greska, Sto
omogucuje da pocetna vrijednost ‘

i n_1| bude nula. U slucaju da uvjet (F.20) nije zadovoljen,

Citav se korak ponavlja, ali s manjim korakom:
h

h,,="n (F.23)
B 2

gdje je p, faktor promjene koraka integracije:

1

2(q+1)
P, :1.2(&j ’ (F.24)
E,

Faktor 1.2 uzima u obzir zanemareni dio greske odbacivanja (F.16).

Da bi se smanjio red metode, greska odbacivanja iznosi:

C,hoY +O(h"”) (F.25)

q"''n"in



F. GEAROVA METODA 154

Postupa se kao i s greSkom odbacivanja (F.16) s time Sto je sada prvi ¢lan poznat i
proporcionalan zadnjem ¢lanu vektora z;, .. Uvjet koji se sada postavlja je dakle:

Zi n ’
D,=|—2"| <E, (F.26)
gi
gdje je:
2 2
1 1
E,=n, el S T (F.27)
1,C,q! l,(g—1)!
Faktor promjene koraka integracije procjenjuje se za slucaj smanjivanja reda metode sa:
1
D, )\
=13 —1j F.28
P ( E (F.28)

Faktor 1.3 u ovom izrazu sluzi da bi se dalo prednost ne mijenjanju reda metode.

Greska odbacivanja u visSem redu metode iznosi:

C,.ohg?Y " +O(hg™) (F.29)

q+2

Drugi ¢lan se zanemaruje, a prvi se aproksimira na sljedeci nacin:

he2Y = hy i — hY Y = 1qY(c,, — ¢, l) (F.30)

a uvjet je dan nejednadzbom:
2
Cin—Cin-

D, = (8—1j <E, (F.31)

gdje je:
1Y 2\’
E, = na( J - na[q - j (F.32)
1,C,q! 19!

Faktor promjene koraka integracije procjenjuje se za slucaj povecanja reda metode sa:

D 2(q+2)
=14 —Sj F.33
Py ( E (F.33)
Faktor 1.4 i u ovom izrazu sluzi da bi se dalo prednost ne mijenjanju ili smanjivanju reda
metode. Najmanja vrijednost od tri faktora p,, p, 1 p, ¢e biti izabrana za dijeljenje koraka

h,. Ako je najmanji p, tada se red metode smanjuje, ako je najmanji p, tada se red metode
povecava, a ako je pak najmanji faktor p, tada se red ne mijenja. Tome treba dodati i jo$

nekoliko heuristickih uvjeta. Ukoliko je faktor povecanja korak manji od 1.1 onda se
povecanje ne ostvaruje jer ¢e greska nastala prilikom povecanja sasvim prebrisati djelovanje
ubrzanja integracije. Iz istih razloga (povecanje koraka integracije unosi gresku) nakon
promjene koraka integracije, g+2 koraka se ne dozvoljava nova promjena.
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. .. .. y . . -1 .
Da bi se smanjilo vrijeme racunanja, inverzna matrica (P,/”,’?) se ne evaluira u svakom

koraku. Samo ako korak ne konvergira, ili ako je faktor A/, promijenjen za vise od 30%, te

u najboljem slucaju ako je proteklo 20 koraka od zadnje evaluacije. U sluc¢aju da i nakon
evaluacije inverzne matrice postupak racunanja korekcije koraka ne konvergira veli¢ina
koraka integracije je podijeljena s 4. Ako niti nakon 5 smanjivanja koraka postupak racunanja
korekcije i dalje ne konvergira, red metode se smanji na 1 a korak se podijeli s 10 i krene se
ponovo od zadnjeg prihva¢enog koraka.
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POPIS OZNAKA

Velicine

veli¢ina opis jedinica

a koeficijent interpolacionih polinoma n.d.
koeficijent u diskretiziranim jednadzbama kg/s
donja granica integracije u Gauss-Legendreovoj metodi m
koeficijent Thomasovog algoritma n.d.

A povrsina m’

A, faktori u Gauss-Legendreovoj metodi integracije -

Aj Pascalova gornjotrokutasta matrica —

at koeficijent u temperaturnoj jednadzbi W/K

b slobodni koeficijent u diskretiziranim jednadzbama *kg/s
gornja granica integracije u Gauss-Legendreovoj metodi m
koeficijent Thomasovog algoritma n.d.

b4 konstanta modela tri siva plina —

bo konstanta modela tri siva plina 1/K

by slobodni koeficijent u temperaturnoj jednadzbi W

c koeficijent Thomasovog algoritma n.d.
korektor u Gearovoj metodi kg/kg

C koncentracija kmol/m’
konstanta n.d.
konstanta Gearove metode -

Cp specifi¢na toplina JkgK

Cp molarna specifi¢na toplina J/kmol K

d koeficijent u jednadZzbi tlaka m’s/kg
koeficijent Thomasovog algoritma n.d.

D difuzivna provodnost kg/m’s, Pa s/m
faktor u Gearovoj metodi -
protok pare t/h

Dj tenzor brzine deformacije 1/s

e gustoca zracenja W/m*

E faktor u Gearovoj metodi -

E, energija aktivacije J/kmol

e, spektralna gustoca zracenja W/m’

f specificna masena sila m/s”

F jacina konvekcije kg/m’s

g specifi¢na gravitacijska sila, gravitacijska konstanta m/s>

Ag promjena molarne spec. Gibbsove slobodne energije kem. J/kmol
vrste

AG promjena molarne spec. Gibbsove slobodne energije reakcije  J/kmol

@ povrsina direktne izmjene zracenjem volumen-volumen m’

as povrsina direktne izmjene zracenjem volumen-povrsina m’

gs
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veli¢ina opis jedinica
h specificna entalpija J/kg

visina m

korak integracije S

Ah specificna entalpija J/kg

AH molarna specifi¢na entalpija J/kmol

Hq donja ogrjevna vrijednost jedinice goriva J/kg, J/m’

i intenzitet zracenja W/m?

iy spektralni intenzitet zraCenja W/m’

J fluks kemijske vrste kg/m’s

J fluks fizikalne veli¢ine *kg/m’s

k brzina izgaranja (reakcije) (kmol/m?)' /s
turbulentna kineticka energije J/kg, m*/s’
konstanta modela tri siva plina 1/bar m

K koeficijent apsorpcije I/m

ko koeficijent frekvencije sudara (kmol/m?®)'™/sK

o

Kc konstanta ravnoteZe bazirana na koncentracijama (kmol/m’)""

K, konstanta ravnoteze bazirana na broju molova kmol®”

Ko konstanta ravnoteZe bazirana na parcijalnom tlaku (N/m?)*"

Kx konstanta ravnoteze bazirana na molnim udjelima —

Ky konstanta ravnoteze bazirana na masenim udjelima —

/ konstanta Gearove metode —

L srednja duljina puta zrake m

Im duljina puta mijeSanja m

4 karakteristi¢ni put materijalne Cestice m

m faktor okrupnjenja mreze —

M jedna od kemijskih vrsta -

m maseni protok kg/s

n broj molova kmol
broj zraka, broj kontrolnih volumena -
stupanj Legendreovog polinoma -

An razlika sume stehiometrijskih koef. produkata 1 reaktanata kmol

n; vektor normale m

ne broj parova suprostavljenih reakcija koji se promatra —

nr ukupni broj molova u smjesi kmol

Ng broj kemijskih vrsta u smjesi -

p tlak Pa, bar
parcijalni tlak Pa, bar
faktor promjene koraka u Gearovoj metodi -

Pj matrica u Gearovoj metodi -

Pr Prandtlov broj, odnos viskozne sile 1 kondukcije —

q gustoca toplinskog toka W/m?
red metode integracije -

Q toplinski tok W

q” gustoca toplinskog toka W/m?

q” volumenska gustoca toplinskog toka W/m®

r put, udaljenost m
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veli¢ina opis jedinica

R op¢a plinska konstanta J/kmol K
rezidual *kg/s

Rc radijus m

Re Reynoldsov broj, odnos viskozne i inercione sile -

S udaljenost m

S izvor fizikalne veli¢ine *kg/m’s

AS molarna specifi¢na entropija J/kmol K

@ povrsina direktne izmjene zracenjem povrSina-volumen m’

ss povrsina direktne izmjene zracenjem povrSina-povrsina m’

Stp diskretizirani izvor u temperaturnoj jednadzbi W/m’K

Sep diskretizirani izvor fizikalne veliine kg/m3s

t vrijeme S
temperatura °C

T temperatura K

7 karakteristi¢no vrijeme materijalne Cestice S

t; faktori u Gauss-Legendreovoj metodi integracije —

u brzina u smjeru X-osi m/s

v brzina m/s
brzina u smjeru y-osi m/s

74 volumen m’

w brzina u smjeru z-osi m/s

w molekularna masa kg/kmol

X prostorna koordinata m

X molarni udio kmol/kmol

y prostorna koordinata m

Y maseni udio kg/kg

z prostorna koordinata m

z vektor povijesti rjeSenja u Gearovoj metodi kg/kg

a eksponent nad temperaturom u Arrheniusovom izrazu -
koeficijent apsorpcije I/m
apsorptivnost -
koeficijent Thomasovog algoritma n.d.
konstanta metode integracije sistema obi¢nih dif. jed. -

Jij konstanta metode integracije sistema obi¢nih dif. jed. -

y koeficijent Thomasovog algoritma n.d.
konstanta metode integracije sistema obi¢nih dif. jed. -

r koeficijent difuzije fizikalne veli¢ine Pas

0 korekcija *
konstanta metode integracije sistema obi¢nih dif. jed. -

Oj jediniéni tenzor (Kroneckerov o) -

£ emisivnost —
disipacija turbulentne kineticke energije m’/s’
dozvoljena apsolutna greska *kg/s

& dozvoljena apsolutna greska u Gearovoj metodi kg/kg

& ukupna dozvoljena apsolutna greska u Gearovoj metodi kg/kg

& dozvoljena relativna greska u Gearovoj metodi -

faktor zida pri prijelazu topline
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veli¢ina opis jedinica

s kut izmedu normale na povrSinu i zrake rad

l faktor relaksacije —

A srednji slobodni put molekule m
valna duljina m
koeficijent toplinski W/m K
preticak zraka -

u dinamicki koeficijent viskoznosti Pas

1% stehiometrijski koeficijent kmol

o gustoca kg/m’
refleksivnost -

o Prandtl-Schmidtov broj, odnos viskozne sile i difuzije -
Stefan-Boltzmannova konstanta W/m’K*

Ojj tenzor naprezanja N/m?

Xjj tenzor viskoznih naprezanja N/m?

T srednje slobodno vrijeme molekule S
faktor slabljenja zrake —
vrijeme s

T vremenska konstanta za jednu reakciju 1 jednu vrstu S

Q fizikalna veli¢ina *
kut, nezavisna varijabla u sfernom koordinatnom sustavu rad

& geometrijski tezinski faktor —

W brzina produkcije kemijske vrste kg/m’s
prostorni kut srad

objasnjenja za jedinice

m broj reaktanata u odredenoj reakciji

n.d. nije definirana jednozna¢no
veli¢ina je bezdimenzionalna

* jedinica ovisi o jedinici fizikalno svojstva ¢

Konstante

konstanta opis iznos

C1 konstanta u Planckovom zakonu 0.59544 107 "° W m?

C, konstanta u Planckovom zakonu 14.388 10° m K

g gravitacijska konstanta 9.80665 m/s

R opca plinska konstanta 8314 J/kmol K

o jedini¢ni tenzor (Kroneckerov o) i#j=06;=0

i=j=06;=1
o Stefan-Boltzmannova konstanta 5.6696 107° W/m?K*

Donji indeksi

indeks

opis

0

pocetna vrijednost

najfinija mreza, nulti nivo multigrida
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indeks opis
1 prvi nivo multigrida
a apsorbiran
b reakcija u povratnom smjeru (engl. backward)
crno tijelo
B gorivo
bundle paket, zraka, kvant energije
C izgaranje
koncentracija
slobodni dio izvornog ¢lana
d engl. down, donja kontrolna povrSina kontrolnog volumena
D engl. down, donji kontrolni volumen, i, j, k—1
e ekvilibrijum, ravnoteza
emitiran
efektivan
engl. east, istocna kontrolna povrsina kontrolnog volumena
E engl. east, isto¢ni kontrolni volumen, i+1, j, k
eff efektivan
f reakcija od reaktanata do produkata (engl. forward)
formacija
masene sile
g plin, plinski volumen
h entalpija
i indeks u indeksnoj notaciji
I-ta kemijska vrsta
I-ti kontrolni volumen u smjeru x-osi
I-ti volumen ili povrSina
izlazni
I-ta diferencijalna jednadzba
J indeks u indeksnoj notaciji
J-ta reakcija
J-ti kontrolni volumen u smjeru y-osi
J-ti red metode
k indeks u indeksnoj notaciji
k-ta kemijska vrsta
k-ti kontrolni volumen u smjeru z-osi
kem kemijski
konv  konvektivni
/ indeks koeficijenta
m materijalan
mehanicki
m-ta dimenzija
m-ti nivo multigrida
M jedna od kemijskih vrsta
n broj molova
engl. north, sjeverna kontrolna povrsina kontrolnog volumena
n-ti korak, vremenski trenutak
n-ti sivi plin
N engl. north, sjeverni kontrolni volumen, /, j+1, k
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indeks

opis

np

p

P
pr

~

<

%‘QNQN~<“<><><§

susjedni kontrolni volumen, jedan od W, E, S, N, D, U
susjedna kontrolna povrsina, jedna od w, e, s, n, d, u
parcijalni tlak

sila tlaka

engl. point, centralni kontrolni volumen, i, j, k
pregrijanja

reflektiran

zadrZzavanje, rezidualan

radijacija

povrsina, stijenka

engl. south, juzna kontrolna povrsina kontrolnog volumena
engl. south, juzni kontrolni volumen, i, j—1, k
turbulentan

temperatura

temperatura

mreza pomaknuta u smjeru X-osi

engl. up, gornja kontrolna povrsina kontrolnog volumena
brzina u

ulazni

engl. up, gornji kontrolni volumen, /, j, k+1

volumenski

mreza pomaknuta u smjeru y-osi

brzina v

mreza pomaknuta u smjeru z-osi

engl. west, zapadna kontrolna povrSina kontrolnog volumena
brzina w

zid, hladenje na zidu

engl. west, zapadni kontrolni volumen, i-1, j, k

u smjeru X-osi

molarni udio

u smjeru y-osi

maseni udio

u smjeru Z-osi

kemijska vrsta

spektralni

viskozna sila

fizikalna veli¢ina

Gornji indeksi

indeks opis
0 standardna vrijednost
najfinija mreza, nulti nivo multigrida
[0] aproksimacija vrijednosti u sljede¢em koraku
1 prvi nivo multigrida
i I-ti kontrolni volumen u smjeru x-osi
J J-ti kontrolni volumen u smjeru y-osi
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indeks opis
k k-ti kontrolni volumen u smjeru z-osi
m m-ti nivo multigrida
[m] m-ta iteracija
(9) g-ta derivacija po vremenu
r reakcija
Dijakriticki znakovi
znak opis
- usrednjeni dio fizikalne veli¢ine, Reynoldsovo usrednjavanje
~ usrednjeni dio fizikalne veli¢ine, Favreovo usrednjavanje
promjena po vremenu, derivacija po vremenu
druga derivacija po vremenu
! odnosi se na stehiometrijske koeficijente reaktanata
usmjereno svojstvo
pulzirajuéi dio fizikalne veli¢ine nakon Reynoldsovog usrednjavanja
pseudoveli¢ina, neka veli¢ina uvecéana ili umanjena za neki dio
korekcija
novoizracunata vrijednost, izracunata u tekucoj iteraciji
” odnosi se na stehiometrijske koeficijente produkata
svedeno na povrsinu
pulziraju¢i dio fizikalne veli¢ine nakon Favreovog usrednjavanja
" svedeno na volumen
* prethodna vrijednost, izraCunata u prethodnoj iteraciji
predikcija
pretpostavljena vrijednost
* x prva korekcija
*%%  druga korekcija
- odlazece
* dolazece
A pseudoveli¢ina, neka veli¢ina uvecéana ili umanjena za neki dio
" pseudoveli¢ina, neka veli¢ina uvec¢ana ili umanjena za neki dio
Relacije
indeks opis
do infinitezimalna razlika
P infinitezimalna razlika
op konac¢na razlika
A@ konac¢na razlika
‘ q,‘ apsolutna vrijednost
H(p1, (qu veca vrijednost od ¢ i ¢,

O(9)

red veli¢ine
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