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Theoretische Grundlagen

3.1 Thermodynamik

Abbildung 3.1: Brennraum

Die Beschreibung der thermodynamischen Grund-
lagen dient dem Versténdnis des dieser Arbeit zu-
grunde liegenden thermodynamischen Modells ei-
nes Ottomotors. Zur Berechnung und Analyse der
innermotorischen Vorgénge existieren, je nach De-
taillierungsgrad, verschiedene Berechnungsverfah-
ren. Die 3D-CFD-Rechnung ist vor allem dort zu
finden, wo eine detaillierte Analyse einzelner Be-
triebspunkte von Interesse ist. Die Berechnungs-
dauer eines vollen Arbeitsspiels liegt, trotz stei-

gender Rechenleistung, immer noch im Bereich

mehrerer Stunden [26]. Die nulldimensionale Prozessrechnung hat zur Zeit als Einzige das

Potenzial fiir eine Echtzeitanwendung [91, 172, 161].

Ein thermodynamisches System ist ein abgegrenzter Raum, der fiir die thermodynami-

schen Untersuchungen definiert wird. In diesem System herrscht ortsunabhéingig der gleiche

Druck und es diirfen nur gasféormige Komponenten enthalten sein. Eine Systemgrenze durch

die der Materie- und Energietransport erfolgt, trennt das System von seiner Umgebung.
Der Brennraum in Abbildung 3.1 mit dem Kolben, der Laufbuchse, den Ventiltellern und

dem Zylinderkopf als Begrenzung wird hiufig als ein solches System betrachtet [52]. Alle

dem System zugefiihrten Energien sind positiv definiert, alle Abgefiihrten negativ. Folgende

Energien konnen in das System ein- und austreten: Brennwirme ),, Wandwirme @,
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Abgasenthalpie H,, Ansaugenthalpie H,., Volumeninderungsarbeit W und Leckage H,. Zur
Beschreibung dieser Zusammenhénge wird der erste Hauptsatz der Thermodynamik - hier

in differentieller Form - verwendet, wobei die &uflere Energie vernachlissigt ist.

aQ,  dQ, H, H. W H U

— —+—=—— 3.1
dy dy de dp dp dp dp (31)
Fiir die Anderung der inneren Energie U kann geschrieben werden:
dU d d
= v Ay, (3.2)

dp =" " Ty

Im einfachsten Fall besteht das System Brennraum aus einer einzigen homogen durch-
mischten Zone gleichen Druckes, gleicher Temperatur und Gaszusammensetzung (Einzo-
nenmodell). Eine zweizonige Rechnung hingegen unterteilt den Brennraum in eine kalte,
unverbrannte und eine heifle, verbrannte Zone. Wéhrend der Verbrennung tauschen beide
Zonen Masse aus. Ein Massenstrom flieit von der unverbrannten in die verbrannte Zone.
Die Gaszusammensetzung innerhalb einer Zone wird nach Unterteilung in unverbrannte
Luft m, ., unverbrannten dampfférmigen Kraftstoff mp ., verbrannte Luft my, und
verbrannten Kraftstoff mp, wie folgt berechnet:

o mruw + mr

Ao = (3.3)

mpuw Lst

ML + MLy

Ao =
mp Lst

(3.4)

In jeder Zone muss neben dem ersten Hauptsatz der Thermodynamik die thermische
Zustandsgleichung erfiillt sein. In differentieller Form geschrieben:
dVv dp dT dR dmy

— 4V Z=my R— T-—4RT
pds0+ de " dso+mz dso+ de

(3.5)

Weder die spezifische innere Energie u in (3.2) noch die spezifische Gaskonstante R in (3.5)
sind konstante Grofien. Mit Gaszusammensetzung, Temperatur und Druck #éndern sich
diese beiden Grofien, die die Kalorik bilden.

Die Konzentration der chemischen Verbindungen innerhalb der Gaskomponenten

dndert sich durch die Verbrennung mit Druck und Temperatur. Dementsprechend sind die
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kalorischen Eigenschaften von Druck, Temperatur und Gaszusammensetzung abhéngig.

Die Anderung der inneren Energie und der Gaskonstante ergeben sich zu:

dif%d£+@@+@@ (36)
de 0T dp  Op dp = O\ dyp ’

dR _OR dT  OR dp _OR d)

dp 0T dp " Op dp DX dp

Es wird angenommen, dass sich das Arbeitsgas zu jedem Zeitpunkt im chemischen Gleichge-

(3.7

wicht befindet. Der Einfluss der Reaktionskinetik ist nach [52, 64] gering. Die Bestimmung
der partiellen Ableitungen nach den Parametern 7', p und A kann numerisch erfolgen.

Rauchgas bezeichnet die Produkte der Verbrennung, wobei Frischluft als Rauchgas
mit A — o aufgefasst wird. Das Arbeitsgas im Brennraum besteht aus Rauchgas und
Kraftstoffdampf. Fliissiger Kraftstoff gehort nicht zur Definition eines thermodynamischen
Systems und findet deshalb keine Beriicksichtigung. Die innere Energie von Rauchgas
als Funktion von Temperatur und Luftverhéltnis bildet Justi [75] als einen empirischen
Polynomansatz ab. Dieser Ansatz besitzt erhebliche Vereinfachungen, wie die Vernachlissi-
gung von Dissoziationseffekten und Druckabhéngigkeit, ist aber sehr schnell zu berechnen,
was fiir die Online-Anwendung wichtig ist. Zacharias [191] verwendete erstmals den Kom-
ponentenansatz. Sind die Konzentrationen der einzelnen Spezies im Rauchgas bekannt,
so konnen - auf der Berechnung des chemischen Gleichgewichts aufbauend - mit der
Mischungsgleichung die Stoffgrofen des Gemisches bestimmt werden.

Fiir die Arbeitsprozessrechnung miissen nur etwa 9 bis 20 Spezies der Verbrennungspro-
dukte betrachtet werden [52]. Der Einfluss weiterer Stoffe ist gering. Zacharias verwendete
20 Spezies, wobei angenommen wurde, dass oberhalb von 1500 K chemisches Gleichgewicht
vorliegt. Die Abweichungen des idealen Gasverhaltens vom realen wird von Zacharias [191]
mit Einfithrung des Realgasfaktors beriicksichtigt. Aufbauend auf den berechneten Stoff-
werttabellen entwickelte er Approximationspolynome. Von de Jaegher [28] wurde ebenfalls
der Komponentenansatz zusammen mit der Gleichgewichtsrechnung eingesetzt. Er beriick-
sichtigte 19 Spezies des Rauchgases. Auf die Erstellung von Approximationspolynomen
und die Beriicksichtigung der Realgaseigenschaften wurde verzichtet. GroBer Vorteil dieses
Ansatzes ist die Erweiterung auf den unterstochiometrischen Bereich. Grill [52] entwickelte
einen Ansatz zur Berechnung der Stoffeigenschaften beliebiger Kraftstoffe. Er verwende-
te nur 9 Spezies ohne Einbuflen von Rechengenauigkeit und betrachtete das chemische
Gleichgewicht unterhalb einer Temperatur von 1600 K als ,.eingefroren“. Weitere Arbeiten
zur Rauchgaskalorik existieren von Berner et al. [20] (Erdgas) und Hohlbaum [64], auf die

an dieser Stelle nicht explizit eingegangen werden soll.
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Ansitze zur Berechnung der Kalorik von Kraftstoffdampf sind in Plaum [134],
Heywood [61] und Grill [52] zu finden. Alle drei Ansétze nutzen einen Polynomansatz
in Abhéngigkeit der Temperatur zur Beschreibung der spezifischen Enthalpie. Ausschlie-
lich der Ansatz von Grill [52] ist auf beliebige Kraftstoffe anwendbar.

Die Beriicksichtigung der Kraftstoffmassenéinderung kann [12, 95] entnommen werden.
Dabei ist zu beachten, dass die Verdampfung von fliissigem Kraftstoff dem Arbeitsgas
Wirme entzieht. Fir die einzonige Arbeitsprozessrechnung ergeben sich in Anlehnung an

Grill [52] folgende zu 16sende Gleichungen:

av

d & (3.8)
dyp n ’
AT _av = 3P G (3.9)
de ar .

mit

a
ay—byﬁ

p(1-5)

h= ap*bp%‘;
r(1-%)

ar =1m %

T — ZaT

Ap =M @

P Zap

(lY:de+de

bT:*mZ <R+Tg%)

OR
bp = VZ — Mgz T aip
by = U
Die Anderung der Zylindermasse nach , Einlass schliet* wird vernachlissigt (keine Leckage,

keine Kraftstoffeinspritzung nach , Einlass schliefit“). Auf die Darstellung des zweizonigen

Gleichungssystems sei hier verzichtet. Eine entsprechende Darstellung ist in [52] zu finden.
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Nach Umstellen der Gleichung (3.5), Vernachldssigung der Anderung der spezifischen

Gaskonstante und der Massendnderung wihrend der Hochdruckphase ergibt sich:

ar 1 av dp
P p— — 1
dp Rmy (p dy v d(p) (3.10)

Unter Vernachléssigung der Druck- und Gaszusammensetzungsabhéngigkeit von « und
R, der Annahme ¢, = du/dT, Ersetzen von dW/dp = —p - dV/dy und Einsetzen der
Gleichung (3.10) in (3.1) ergibt sich:

(3.11)

dQp _ dQy | dQu _ ¢ 1% dp n %
de — dp de R

4y £ -
pd90+ dp pdso

Fiir die Temperaturabhéngigkeit von ¢,/R wird ein linearer Ansatz mit geschétzter Tem-

peratur 60°KW vor ZOT verwendet [11]:

1 Cy T(fso)
=— =239+0.0008 ————pV 3.12
k=1 R P(-60) \/(760)10 ( )

Eine sehr einfach und schnell zu berechnende Gleichung der Druckénderung ergibt sich
durch Umformen von (3.11) unter Verwendung von (3.12).
dp 1 dQp

do  V ((/{—1) [Tp—npd‘/) (3.13)

Die Berechnung des Heizverlaufes folgt aus (3.11) und (3.12) zu [11]:

th: K pﬂ-O- 1 V@
de k—=1"dp k-1 dp

(3.14)

Von Urlaub [176] wird fiir ¢, ein einfacher Polynomansatz vorgeschlagen. Der Ein-
fluss der verschiedenen Berechnungsverfahren nach Grill [52], Zacharias [191], Justi [75],
Urlaub [176] und Bargende [11] in der Prozesssimulation wird in Kapitel 6.5 betrachtet.
Weiterhin sei auf Grill [52] verwiesen, der unterschiedliche Kalorikansétze eingehend ver-
gleicht und bewertet.

Der Wandwirmeiibergang d@,, wird mit dem Newtonschen Ansatz berechnet:

dQuw
dt

=a A, AT (3.15)

Berechnungsverfahren fiir den Wandwéarmetibergangskoeffizienten «a existieren von
Woschni [188], Woschni/Huber [67], Hohenberg [63], Bargende [8, 13] fiir den Brennraum
und Zapf [192] fiir die Ein- und Auslasskanile. Zur Umsetzung mit anschlieBender Ab-
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schitzung des Rechenaufwandes kommen die Ansétze von Woschni und Bargende. Die
Wandtemperatur kann nach Sargenti [146] berechnet oder als konstant angenommen wer-
den. In Bargende (8] ist ein Ansatz zur Abschitzung der Temperatur fiir Zylinderkopf,
Laufbuchse, Kolben, Einlass- und Auslassventile zu finden. Fiir die Untersuchungen in
dieser Arbeit finden konstante Werte fiir Zylinderkopf, Laufbuchse und Kolben Anwendung
[52], um Rechenzeit zu sparen.

Bei zweizoniger Rechnung ist auf eine korrekte Einbindung der Wandwiérme zu achten.
Alle oben genannten Verfahren zur Bestimmung des Wandwirmeiibergangskoeffizienten
basieren auf einer einzonigen Temperatur. Gleichung (3.15) liefert einen globalen Wandwéir-
mestrom, der auf die einzelnen Zonen aufzuteilen ist. Ansétze hierzu liegen von [87, 64, 11]
vor. In dieser Arbeit wird bei zweizoniger Rechnung folgender Ansatz nach Bargende [11]
verwendet:

d w,uv dt
(27@, = Quw konv Awﬂw (Tw - Tuv) @

Der Wandwérmestrom der unverbrannten Zone berechnet sich mit dem konvektiven Anteil

(3.16)

des Wandwérmeiibergangskoeffizienten, d.h. der globale Ansatz ist mit der unverbrannten
Temperatur und ohne Verbrennungsterm anzuwenden. Die momentan vom Unverbrannten
beaufschlagte Flache A, ,, resultiert aus dem Verhéltnis der Volumina oder der Annah-
me und entsprechenden Berechnungen zur hemisphérischen Flammenausbreitung. Der
Wandwiérmestrom der verbrannten Zone ergibt sich aus der Differenz des Gesamtwand-
warmestroms und dem der unverbrannten Zone. Damit wird erreicht, dass die Summe des
Wandwérmestroms beider Zonen dem globalen Wandwérmestrom entspricht.

Nach dem Ansaugtakt befindet sich angesaugte Frischluft und Restgas - entsprechend
der Zusammensetzung des letzten Arbeitsspiels - im Zylinder. Findet die Einspritzung
statt bevor das Einlassventil schliefit, enthilt der Brennraum zusétzlich dampfférmigen
Kraftstoff.

My = Mz = myp, +mg(+mg) (3.17)

Ein Austausch von Masse zwischen den jeweiligen Zonen bzw. iiber die Systemgrenze
hinweg wird mit der Massenbilanz berechnet.
dmyz dm, dm., dm; dmp

— piia) 3.18
dy dy + dy + dy + dy ( )

Leckage und Ladungswechselmassenstrom konnen gemeinsam durch eine Blendenstromung

behandelt werden [52]. Der Massenstrom lésst sich unter Annahme adiabat-isentroper
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Zustandsinderung und der Vernachlissigung der Geschwindigkeit im Ausgangssystem wie

folgt berechnen:

2 K+l
dmi o 1 2K P2\ < P2\ * dt
2_ 4 P2\t _ (P2 = 3.19
dp ~ THPNRT k-1 ((m m v 09

Die Durchflussgleichung nach Saint-Venant und Wantzel ist fiir eine stationdre Drossel-

stromung im Intervall dy giiltig. Durch Ausschliefen einer Uberschallstromung kann bei
Erreichen des kritischen Druckverhéltnisses die Stromungsgeschwindigkeit nicht weiter
steigen. Das Druckverhéltnis po/p; in (3.19) ist fiir Werte kleiner dem kritischen Druckver-

héltnis durch das kritische (3.20) zu ersetzen.

K

2 k=1
Wyerir = P2 _ ( ) (3.20)

”m K41

Die Berechnung des Strémungsquerschnittes Ay fiir die Modellierung von Ein- und Aus-
lassventilstromung erfolgt in Abhéngigkeit der Ventilhubkurven und der Durchflussbeiwerte.
Die Verwendung einer konstanten Fliche dient der Modellierung der Leckagestromung. In
der vorliegenden Arbeit wird der Leckagemassenstrom nicht beriicksichtigt.

Der Brennverlauf d@;/dy, der zeitliche Verlauf der Wirmefreisetzung im Brennraum,
ist wie der Brennstoffmassenumsatz dmpg/dy, der zeitliche Verlauf des Massenumsatzes von
dampfformigem Kraftstoff zu Rauchgas, stets von Modellannahmen abhéngig. Zu diesen
Annahmen gehoren die Modellierung des Wandwérmeiibergangs, der Kalorik bzw. die ein-
oder mehrzonige Aufteilung des Brennrauminhaltes. Beide Grofien kénnen mittels des
unteren Heizwertes und des Umsetzungswirkungsgrades ineinander umgerechnet werden.

T Ho (321)
Der Umsetzungswirkungsgrad wird fiir stéchiometrische und magere Verbrennungen zu
eins angenommen. Fiir unterstochiometrische Verbrennung ist die Berechnung aus den
kalorischen Gaseigenschaften oder aus Niherungsgleichungen moglich [52, 178]. Die Berech-
nung des Brennverlaufes bzw. des Massenumsatzes aus einem gemessenen Zylinderdruck
wird als Druckverlaufsanalyse (DVA), der umgekehrte Weg als Arbeitsprozessrechnung
(APR) bezeichnet. Die Modellierung bzw. Vorgabe des Brennstoffmassenumsatzes ist fiir
die APR notwendig.
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Zur Abstimmung und Adaption der Brennverlaufsmodelle (siehe Kapitel 6.1) dient
die DVA. Die Gleichungen (3.22) und (3.23) zeigen fiir den eindimensionalen Fall die

Berechnung von Temperatur- und Brennverlauf.

T p%+V%_TnZT(%%+%%> (3.22)
dp B my (R+T %) ’
dQ, ou dT  du dp  Ou dx v dQ.

o, (el Judp Judh) 0V 3.3
g z (dT Qo T opds Tonde) TP s T dy (3:23)

Die einzonige Modellvorstellung nimmt zu jedem Zeitpunkt eine vollstédndige Durchmi-
schung der Zylinderladung an. Hingegen unterscheidet das Zweizonen-Modell zwischen einer
unverbrannten und einer verbrannten Temperatur. Bis zum Brennbeginn wird einzonig
gerechnet. In der unverbrannten Zone sind Frischluft, Kraftstoffdampf und Restgas der
vorangegangenen Verbrennung enthalten. Das gesamte Arbeitsgas hat eine Temperatur,
die sogenannte Massenmitteltemperatur. Demnach ist auch der Wandwérmestrom der
unverbrannten Zone zuzurechnen.

Nach dem Start der Verbrennung erfolgt eine Aufteilung der Zylindermasse in eine
verbrannte und eine unverbrannte Masse. Die Flammenfront wird als unendlich diinn
angenommen. Die beiden thermodynamischen Zonen sind durch einen Enthalpiestrom
vom Unverbrannten ins Verbrannte miteinander verkniipft. Der Brennverlauf dQ,/dy wird
komplett der verbrannten Zone zugefiihrt.

dm, AMeyyy

P = —

de

D (3.24)

Die Modellierung einer globalen Turbulenz ist fiir einige weitere Modelle (z.B. Entrainment-
Verbrennungsmodell [52, 53]) erforderlich. Aus diesem Grund soll das verwendete homogene,
isotrope (6rtlich konstant, zeitlich verinderlich) k-e-Turbulenzmodell in Anlehnung an
Grill [52] und Kozuch [87] kurz beschrieben werden. Im Hochdruckteil der Prozessrechnung

gilt:

dk 2 k dVy kLo ky?
LAY S o ey BB (325
@3V, @ et (gq 1 )wzm g T (8.25)

Der erste Term beschreibt die Turbulenzzunahme in der Kompression und die Abnahmen
in der Expansion durch die Kolbenbewegung. Die Abnahme der Turbulenz durch Dissi-
pation hiangt von der selbigen und dem charakteristischen Wirbeldurchmesser [ ab. Mit

steigender kinetischer Energie nimmt die Dissipation iiberproportional und mit kleiner
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werdender Wirbelgréfie proportional zu. Die Grofie der Wirbel ist unter der Annahme

eines Kugelvolumens, das dem Zylindervolumen entspricht, definiert zu:

6V,
T

l= (3.26)
Die Turbulenzeinbringung aus der Kolbenmulde nach dem Oberen Totpunkt wird als
Quetschstromung bezeichnet. Eine Darstellung der Gleichungen der radialen und axia-
len Komponente der Muldenstrémung ist in Grill [52] und Bargende [8] zu finden. Die
Turbulenzeinbringung durch die Einspritzung modelliert Barba [7] auf Basis der Aus-
gangstropfengeschwindigkeit up,g, der Annahme eines kompressiblen Mediums und der
Verwendung des effektiven Diisenquerschnittes. Die Turbulenzgenerierung aus Drall- und
Tumblezerfall beschreibt der letzte Term mit dem Koeffizienten epp. Als Startwert zur
Losung der k-e-Differentialgleichung (3.25) wird folgende Gleichung verwendet [52]:
' Az A
kpg = Cp —m 22 AL (3.27)
ney dEV hEV

Aus der spezifischen turbulenten Energie ergibt sich die Turbulenzgeschwindigkeit, die fiir

die Modellierung der phénomenologischen Verbrennung notwendig ist:

eI a2

Wl N

3.2 Schadstoffbildung

Der Hochdruckprozess von Ottomotoren liuft global iiber- als auch unterstéchiometrisch ab.
Dementsprechend sind im Abgas Konzentrationen von unverbrannten Kohlenwasserstoffen,
Kohlenstoffmonoxid und Stickoxid vorhanden. Bei unterstochiometrischer Verbrennung
wird der Brennstoff trotz ausreichend hoher Temperatur aufgrund des Sauerstoffmangels
nicht vollstandig oxidiert. Bei {iberstochiometrischer Verbrennung ist geniigend Sauerstoff
vorhanden. Dies fithrt bei ausreichend hoher Temperatur zur verstiarkten Bildung von
Stickoxid. Die iiberwiegend homogene Prozessfithrung beim Ottomotor und eine angepasste
Einspritzstrategie vermeidet weitgehend die Bildung von RuB [76, 78]. Eine Modellierung
der RuBmasse wie auch die Abbildung der Partikelanzahl wird hier nicht verfolgt. Um die
gesundheitsgefahrdenden Schadstoffkomponenten NO, CO, HC' als Beurteilungsgrofien

innerhalb einer Motorsteuerung nutzbar zu machen, sind Schadstoffmodelle notig.
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Stickoxidbildung

Unter bestimmten Umsténden - hohe Temperatur, ausreichend Zeit, Verfiigharkeit von
Sauerstoff - reagiert der sehr reaktionstréige Stickstoff mit dem Luftsauerstoff zu Stickoxi-
den. Wihrend der Verbrennung entsteht fast ausschliefllich Stickstoffmonoxid (NO), das
nach langerer Zeit unter atmosphérischen Bedingungen fast vollstéandig zu Stickstoffdioxid
(NO,) umgewandelt wird [109]. Es lassen sich vier verschiedene Mechanismen der Stick-
oxidbildung durch Verbrennung unterscheiden [180]: Thermisches-NO, Prompt-NO, NO
aus Lachgas, Brennstoff-NO. Thermisches NO (Zeldovic-NO) entsteht bei Temperaturen
itber 1700 K aus Luftstickstoff. Die Aufspaltung der stabilen Dreifachbindung von N
benotigt eine hohe Aktivierungsenergie. Bereits bei niedrigen Temperaturen entsteht aus
Luftstickstoff in der Flammenfront Prompt-NO (Fenimore-NO). Wegen der relativ nied-
rigen Aktivierungsenergie der geschwindigkeitsbestimmenden Reaktion wird bereits bei
T~1000K NO gebildet. Hohe Driicke und niedrige Temperaturen fordern die NO-Bildung
iiber Lachgas (N20). Das Temperaturniveau selbst hat nur einen geringen Einfluss. Diese
Reaktion gewinnt an Bedeutung, wenn magere Verbrennungen und niedrige Temperaturen
die Bildung von thermischem NO unterdriicken. Weiter kann Stickstoffmonoxid durch
Konversion von Brennstoff-Stickstoff entstehen. Diese Bildungsmechanismen laufen unter
verbrennungsmotorischen Bedingungen praktisch nie bis zum chemischen Gleichgewicht
ab, weshalb sie als kinetisch kontrollierte Prozesse bezeichnet werden. In der motorischen
Verbrennung spielt das thermischen NO die bedeutende Rolle. Der Beitrag der anderen

Mechanismen zur Stickoxidemission ist zu vernachldssigen [59, 135, 109].

Kohlenmonoxidbildung

Verlduft eine Verbrennung fett, liuft die Oxidation von Kohlenmonoxid (C'O) wegen des
Sauerstoffmangels in Konkurrenz zur Oxidation von Wasserstoff (Hz) ab. Die Reaktion von
Wasserstoff zu Wasser befindet sich praktisch im chemischen Gleichgewicht, die Bildung von
Kohlendioxid (C'O,) aus C'O ist hingegen kinetisch kontrolliert. Bei magerer Verbrennung
lauft die Bildung von Kohlendioxid aus CO und OH aufgrund des fehlenden Wasserstoffs
gebremst ab. Bei sehr mageren Gemischen entsteht vermehrt CO wegen der niedrigen
Temperaturen und der verstirkt unvollstéindigen Verbrennung im wandnahen Bereich [108].
Die C'O-Oxidation ist stark von der Verbrennungstemperatur abhingig, weshalb diese
Reaktion wihrend der Expansion stark gehemmt ablauft. Ab einem bestimmten Tempe-
raturniveau ist keine Anderung der Konzentration mehr festzustellen, der . eingefrorene”

Gleichgewichtszustand ist erreicht [52].
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