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ONSOZ

Bu aragtirma, Tiirkiye (TUBITAK) — Fransa (CNRS) bilimsel ve teknik isbirligi ¢ergevesinde
Tirkiye Bilimsel ve Teknik Aragtirma Kurumu tarafindan MISAG-CNRS-1 kodlu proje ile

desteklenmistir.

Caligma, “puskiirtmeli siv1 yakit ve hava igeren, 6n karisim halindeki  kargasali akis, 3
boyutlu bir Navier-Stokes ¢oziiciisii kullanilarak sayisal benzetisimi” ve “gizgiler yontemine
dayal karigmasiz tepkimeli iki boyutlu Navier-Stokes dogrudan sayisal benzetisim kodunun
diisiik  Reynolds sayili tiirbiilansh sisteme uygulanmasi” olmak {izere iki bolimden
olusmustur. Birinci boliim ODTU Havacilik ve Uzay Miihendisligi Bolimii'nde, ikinci boliim
ise ODTU Kimya Miihendisligi Bolimii'nde gergeklestirilmigtir. Bu ¢alismalarda, Fransa'nin
Orleans kenti, LCSR (Laboratoire de Combustion et System Reactif) laboratuvarlarinda elde

edilen tepkimeli ve tepkimesiz heptan-hava deneylerinden yararlanilmigtir.

Bu projenin gergeklesmesini saglayan tim kuruluslara ve bu kuruluglarin yardimlarins

esirgemeyen elemanlaria katkilar i¢in tegekkir ederiz.
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Piiskiirtmeli heptan-hava, fakir karigimli, tepkimeli akimin sayisal benzesimi yapilmigtir.
Cahigmada birinci amag, yakit taneciklerinin izledigi yol ile yol boyunca taneciklerinin
boyutlarindaki degisiklikleri hesaplamaktir. Ikinci amag ise, buharlagma ile sivi yakit-hava
karigim olaylarm yatigkin durum igin incelemektir. Problem geometrisi, es eksenel, degisik
capta ve uzunluktaki 3 borunun, silindrik bir yanma odasina a¢ilmalarindan olugmaktadir. En
icteki boru stvi heptan yakitini, onun etrafindaki boru pliskiirtme havasini, en distaki boru ise
yanma havasini tagimaktadir. Buharlagmay: ve karigmay: etkileyen baslica etkenler arasinda,
noktasal sicaklik degerleri, her li¢ akiminmn girig hizlari ve basing degerleri, giristeki yakit

tanecik yogunlugu ve boyut dagihmlan oldugu gorilmiistiir.

Projenin ilk yilinda gelistirilmis olan ¢izgiler yontemine dayah laminar karigmasiz tepkimeli
iki boyutlu zamana bagl paralel Navier-Stokes dogrudan sayisal benzetisim (DNS) kodun
performansinin artirilmasina yonelik ilave ¢aligmalar yapilmis, kapali eksenel simetriye sahip
laminar metan-hava yakicisina uygulanarak test edilmigtir. Performans artiginin tespitini
takiben, kod diisiik Reynolds sayili tiirbiilansht simetrik ortak akish metan-hava yayilim
alevinin ongorillmesine uygulanmigtir. Sicaklik ve kanigim kesri Ongoriimleri deneysel
verilerle karsilagtinlarak kodun makul sonuglar verdigi goriilmiistiir. Daha hassas ¢dziimler
icin detayl kimyasal tepkime modellerinin koda eklenmesi geregi tespit edilmigtir. Kodda
kullanilan alev levhast modeli ile elde edilen ¢oziimler, detayh kimyasal tepkime modellerinin

gelistirilmesi ve hesaplamalar igin gereken zamanlarda 6nemli azalmalar saglayacaktir.

Anahtar kelimeler: Sivi-gaz Navier Stokes ¢oziiciisii, fakir kamsimli yakit piiskiirtmest,

yayilim alevi, gizgiler yontemi, alev levhasi modeli, tiirbiilans, paralel

hesaplama




ABSTRACT

Numerical simulation of a spray heptan-air, lean reactive flow has been achieved. The first
objective is to calculate the flow path of the liquid fuel droplets and their size change. The
second objective is to calculate the vaporation and steady state mixing of fuel-air. Geometry
has 3 concentric inlet pipes having different radius and length, connecting to a cylindrical
combustion volume. The inner pipe carries liquid heptane, the next pipe carries the spray air
and the outer pipe carries combustion air. Parameters that affect evaporation and mixing are
local temperature, inlet flow velocities and pressures and initial fuel droplet density and size

distribution.

Performance of the transient two-dimensional parallel direct numerical simulation (DNS)
Navier-Stokes code based on the method of lines developed recently for non-premixed
confined axisymmetric laminar reacting system was improved and tested by appying it to the
confined symmetric laminar methane-air burner. Then the code was applied to the prediction
of low Reynolds number turbulent symmetric coflowing methane-air diffusion flame for
which steady-state experimental data is available. Temperature and mixture fraction
predictions of the code was found to be in favourable agreement with experimental data. It
was also found that in order to have more accurate solutions detailed chemistry models should
be incorporated into the present code. The flame sheet model used in the present code will
serve as a basis for the development of the detailed chemistry models and will shorten the

execution time and model development period.

Keywords: Two-fluid (liquid-gas) Navier-Stokes solver, lean fuel spray, diffusion flame,

method of lines, flame sheet model, turbulence, parallel computation




S

=

PROJE ANA METNIi

Projenin ikinci yilinda i) fakir kangim halindeki kismen buharlagmis hava/yakit akisi, sivi/gaz
fazlarima haiz bir Navier-Stokes ¢oziictisti ile sivi yakit taneciklerinin takip ettikleri yol ve bu
yol boyunca boyutlarinda ve yogunluklarinda meydana gelen degisikliklerin incelenmesi, /i)
Cizgiler yontemine dayali karismasiz tepkimeli iki boyutlu Navier-Stokes dogrudan sayisal
benzetisim kodunun diisiik Reynolds sayih tiirbiilansh sisteme uygulanmasi planlanmistir. Bu

plan ¢er¢evesinde yapilan ¢aligmalar kendi bagliklan altinda verilmektedir.

1. Fakir karnisim halindeki kismen buharlasmis yakit/hava akisin, sivi/gaz fazh bir

Navier-Stokes coziiciisii ile incelenmesi

L.a) Giris ve Genel Bilgiler

Fakir kangimi saglanmig ve yanma oncesi yakitin tam buharlagmasi gergeklesen gaz tiirbin
yanmalarinda, 6nemli 6lgiide NO, emisyon azalmasi kaydedilmektedir. Buharlagsma ve fakir
miktarlarda kanstirilan yakit ve hava, diisiik alev sicakliklarina yol agmakta, bu da azot oksit
tiretimini 6nemli Glgiide azaltmaktadir. Ancak 6n buharlagma ve 6n karigim zamani olan
yanmalarda, yakit/hava karigimi tiim akig bolgelerine esit olarak dagilmaz ise, bolgesel olarak
yakit zengini cepler meydana gelmekte ve NOy iiretimi boylelikle artmaktadir. Bolgeler
arasinda farklihk, yakit piuskiirtmesinin taneciklesme (atomizasyon) mertebesine, damlacik
dagilimina ve buharlasma hizina baglidir [1-3]. Yanma 6ncesi tam bubarlasma ve esdiizgiin
(homojen) karnigim hedeflendiginde, yakitin kendi kendine alev almasi, alev geri tepmesi,
hava/yakit oranlar1 ve yanma stiresi lizerinde kisitlayici unsurlar olduklart anlagilmistir [4-7].
Fransa’min Orleans kenti, LCRS (Laboratoire de Combustion et System Reactif)
laboratuarlarinda daha ¢ok konu ile ilgili detayli deneyler yapiimis ve yapilmaktadir [1-7]. Bu
¢aligmalarin ana amaci, taneciklesme, buharlasma ve yanma etkenleri (parametreleri) arasinda
ve diisiik NO, emisyonu etkileyen degiskenler arasinda uygun dengeyi saglamaktir.
Hava/yakit karigiminin, yakit damlacik yogunlugu ve piiskiiren yakit hiizmesi igerisindeki
damlacik biyiikliik dagilinu ile etkilendigi goriilmektedir. Kargasanin (tlirbiilansin) da birincil
ve ikincil taneciklesme i¢in 6nemli bir gérev iistlenmekte oldugu goriilmiistiir [4-5]. Ug es-
eksenli (coaxial) akigda 6nem arz eden diger bir etkende de, giris akimlarmin momentumudur.
Bir diger 6nemli parametre de hazne girig basinglaridir [6]. Bu ¢alismada, kismen buharlagmis

ve fakir karisim halindeki heptan/hava kargasali akislari, tepkimesiz ve tepkimeli olarak




incelenmektedir. Problemin onemli etkenleri baslica, hava ve yakit giris hiz ve basing
oranlan, yanmaya kadar akis siireci, buharlasma modeli, es-eksenel boru ¢ap oranlan olarak
siralayabiliriz. 3 boyutlu ve sivi gaz akis birleskelerini (mixture) ¢6zebilen hazir yazilim bir
Navier-Stokes algoritmasi, hesaplamalar igin kullanilmistir. Es-eksenel ii¢ borudan ¢ikan jet
akislarinin karistmi ve sivi yakitin buharlagma asamalan hesaplanmistir. Boylelikle, yanmah

akis bolgesinin sayisal olarak benzesimi yapilmusgtir.

1.b) Gereg ve Yontem: Navier-Stokes Akis Algoritmasi ile Benzesim

Yakitga fakir karigimli ve buharlagtirlmuig kargasali piiskiirtmeli yanmanin sayisal benzesimi
CFDRC-ACE [12] hazir yazim ¢oziiciisti kullamlarak yapilmistir. 2-fazli, 3-boyutlu, zamana
bagli, sonlu hacim Navier-Stokes denklemleri ¢oziilmiistiir. Korunmug sekildeki denklemler
(conservative equations), ¢6ziim noktalarnt etrafinda olusturulmus sonlu 8 hacmi iginde ve
etrafinda ¢oziilmektedir. Madde, kimyasal tiir, moment ve enerjinin korunmasi genel olarak

asagidaki denklem ile ifade edilmektedir:
Li?%fldm Lv «(pV§)d9= Lv e (I'V4)dS+ LS¢ d3

Soldaki birinci terim zamana bagh degisimleri, soldaki ikinci terim, siiriikleme (konveksiyon)
ile ilgili korunumu, sagdaki birinci terim sizma (difiizyon) ve sagdaki son terim ise madde,
moment veya enerji denklemlerinde agiga ¢ikacak kaynaklan gostermektedir. ¢ degiskeni
sirast ile, madde korunun denklemi igin 1 degerini almakta, moment denklemleri i¢in sirasi
ile, ana akis yoniindeki hiz u veya radial yondeki hiz v degerlerini almakta, enerji korunumu
igin, entalpi h degerini almakta, kimyasal tiirlerinin korunum denklemleri igin, tiirlerin
konsantrasyon degerlerini temsil etmekte, kargasaya ait enerji liretim denklemi i¢in, hizal
(kinetik) enerji k degerini almakta, kargasaya ait enerji harcama denklemi i¢in, hizal enerjinin
bosa harcama degeri olan £’nu temsil etmektedir. SIMPLEC [12] algoritma stralamasina
uyarak, degiskenlerin ¢ziim alam iizerindeki degerleri hesaplanmistir. Kargasa (tiirbiilans)

hesaplamalan standart k- modeli kullanilarak yapilmgtir.

1.c) Gereg ve Yontem: Yakut tanecikleri ve Piiskiirtme Modeli
Yakit taneciklerine ait konum ve boyut hesaplarinda, Eulerian-Lagrangian yontemi

kullandmigtir. Taneciklere ait tasima denklemi agagida verilmigtir [13].

dv A
m, :imljzc,, pU —v)[U —v|~—2i’— -3, Vp+m, g
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Bu denklemde m, damla kiitlesini, v damla hizim, C,, damla ile akis arasinda olan siirtiinme
katsayismi, p, U ve pdamlay iginde siiriikleyen akis yogunlugunu, hizim ve basincini, 4,
damla yiizey alamm, 4, damla hacmini temsil etmektedir. Damla buharlagma denklemi ise

asagida agiklanmigtir:

m, =2xdpl, Shin(l+B,)
Bu denklemde m, damla kiitle degisim (buharlasma) tiirevini, d damla ¢apmm, @', gaz i¢in
kiitle sizma (difiizyon) katsayisim, Sh Sherwood sayisini, B, Spalding sayisini temsil

etmektedir. Sivi taneciklere ait enerji denklemi ise asagiya ¢ikarilmigtir:

ey

L dT ) )
m{,Cd-Jtiznd“q-m L

Bu denklemde C, damlamin 6zgil isisi, 7, damla sicakligim, ¢ damlaya aktarilan

hissedilen 1s1y1, L ise sivi-gaz faz degisiminden dogan enerjiyi temsil etmektedir.

1.d) Bulgular ve Tartisma:

Bu calismada, benzesim bolgesi silindrik bir bolge olarak tasarlandigindan, es-eksenel 2
boyutlu akis olarak ¢oziilebilmektedir. Coziim ag1 Sekil 1.1 de verilmigtir: hesaplama alam,
ana akis yoniinde 76, radial yonde 58 nokta ile taranmaktadir. CNRS-LCRS laboratuarinda
yiiriitiilen ve kaynak [1]’e uyumlu olarak iretilen ¢oziim aginda, heptan boru i¢ yaricapr 2
mm, boru et kalinligida 2 mm alinmigtir. Hava piiskiirtme boru i¢ ¢ap1 8mm, boru et kahnhig
2 mm olarak alinmistir. Yanma hava boru ¢api ise yanma odasi yar1 ¢apina esit almmustir:
80mm. Heptan yakit borusu uzunlugu 50 mm, piiskiirtme havasi boru uzunlugu 100mm,
yanma odasi uzunlugu ise 600mm olarak ahnmigtir. Es-eksenli bu akiglarin hzlar, kaynak
[17’e uygun olarak saptanmustir: Duruml, Durum2, Durum4, Durum5, Durumé6 olarak
nitelenen problemlerde heptan akis hizi hep 10m/sn olarak alinmistir. Bir tek Durum2’de
heptan giris hiz1 50m./sn olarak alinmugtir. Piiskiirtme havasi hizi ise biitiin problemlerde
50m/sn. olarak alinmis, dis yanma havast akis hizininda 2.9 m/sn. oldugu kabul edilmigtir.
Durum 1°de ele alinan problem, kaynak [1]°de deneysel olarak yapilan ¢aligmaya yakindur.
Sekil 1.2°de verildigi gibi yakit tanecikleri hep piskiirtme havasi hiizmesi i¢inde
kalmaktadirlar. Heptan girisinde, tanecik dagihmi 20 mikron, 40 mikron, 60 mikron, 80
mikron ve 100 mikron ¢apinda olduklar1 varsayilmistir. Ayrica, yanma odas1 girisinde, bu
yakit damlalarinin radial yonde biiyiiklik dagilimi, esdiizgiin (homojen) olarak kabul

edilmistir. Sekil 1.2°de goriildiigti gibi, heptan yakit borusunun agzina dogru tanecikler
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ufalanmakta ve 20-30 mikron gibi daha kiiglik damlalar haline doniismektedirler. Ancak
piiskiirtme havast ile kargitlagsan bu tanecikler, onceleri birleserek daha biiylik damla haline
gelmekte (80  mikron civar1) ancak daha sonra, hiz ve basing farkliliklarindan ve
buharlasmadan dolay1 hizla kiiciilmektedirler. Tanecikler, sivi durumlarini ancak bir boru
uzunlugu kadar (100 mm) koruyabilmekteler. Durum1’de agiklanan problem ‘in yakinsamas:
(Sekil 1.3) beklendigi gibi 6000 dongii civarinda 4 mertebe diigmektedir.

Durum?2’de islenen problem, Durum1’den sadece giris basinglart olarak farkhdir. Durum1°de
biitiin akiglar 1 atm’de yanma odasina giris yaparken, Durum2’de heptan basinci 2 atm.’ye,
piiskiirtme havasi basinci ise 3 atm.’ye ¢ikariimaktadir. Sekil 1.4 plskiirtme giris basincimin
akis kargasasini ve kangim arttirdin goriilmektedir. Yakit tanecikleri piiskiirtme hiizmesi
icinde daha genis ve uzun bir alam kaplamaktadir. Sekil 1.3, daha biiyiik ve daha agir olan (80
mikron civarinda) taneciklerin daha yavas olan piiskiirtme havasinin kenarlarna itildigi
goriilmektedir. Oysa Sekil 1.4’de, piiskiirtme havasinin yiiksek girig basincininda etkisi ile
daha kargasali hale geldigi, yakit-hava karigiminin buharlasma 6ncesi bagladifi ve tanecik
dagihimmin daha egdiizgiin (homojen) oldugu goriilmektedir. Aynica piiskiirtme akimm
girisinde uygulanan yiiksek basinein, buharlasmay: geciktirdigi ve sivi yakit taneciklerinin
Sekil 1.3’e oranla daha uzaga gittigi goriilmektedir.

Durum3’de islenen problem, Durum1’den, heptan giris hizinin 50 m/sn.’ye ¢ikarilmasini ile
farklilagmaktadir. Buna gore, Sekil 1.5°teki yiiksek giris hzi, yakit akis hiizmesini
inceltmekte, yakit-hava kangimim ve yakit buharlagmasimi geciktirmektedir. Ancak yakit akig:
tek basina incelendiginde, damla biiyiikliiklerinin bu akis igerisinde daha esdiizgiin olarak
dagldigr gériilmektedir.

Durum4’diin Durum!’den farki, yakit borusu girisinde tek boyutlu (500 mikron) iri
taneciklerden olusan bir sivi akis olmasidir. Sekil 1.6°dan goruldigi gibi, ini tanecikler ¢ok
daha uzun siire piiskiirtme hiizmesi i¢inde sivi hallerini korumaktadirlar. Bu taneciklerin yol
uzunlugu, hemen hemen yanma odasi kadar, yani 600 mm olabilmektedir. Damla
biytikliigiindeki yol boyunca kiigiilme de ¢ok carpict bir gekilde, Sekil 1.6°da
sergilenmektedir. Ozellikle 300 mikron’a geriledikten sonra, damla boyutunun ¢ok hizh
sekilde kiigiildugii gorillmektedir. Aym akigin Mach sayis1 dagilim Sekil 1.7°de verilmisgtir.
Tipik jet akis hiizmesi yapisini tagimaktadir: yani paskiirtme havasinin Mach sayisi, bir boru
uzunlugu kadar sonra (100mm), yariyariya diigmektedir.

Durum5’de, Durum1’de islenen problem’den farki, ayni sinir sartlarini tagimakla beraber, bu

defa akista, ani heptan-hava tepkime modelinin uygulanmasidir. Sekil 1.8 de goriildigi gibi
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taneciklerin katettifi yol boyu, olaganiistii bir sekilde kisalmistir ve tanecikler piiskiirtme
borusu iginde kalmistir. Bunun en biiyiik sebebi, Sekil 1.9°da goziiktiigii gibi tepkimeli akisin
¢ok yitksek sicaklik derecelerine ulagmasidir. Hatta piiskiirme borusu iginde bile sicaklik 1000
K civarindadir.

Durumé6’daki akis, Duruml’de islenen problem ile aymi siir sartlar1 tasimakla beraber, bu
defa sonlu heptan-hava tepkime hizlar1 ile yanma olay: dahil edilmigtir. Sekil 1.10’da yakut
taneciklerinin, Sekil 1.2°den daha uzaga gittikleri goriilmektedir. Bunun sebebi bolge
sicakh@nin yiikselmesinin piiskirtiilen akigin 6niindeki direnci azaltmasidir. Buna gore, 6n
karigim bolgesinde tam buharlagma ancak alev onlerinde olusmaktadir ve sivi damlalar, Sekil
1.2°den ¢ok daha kiigiik olmalarina karsin daha uzun siire akis igerisinde kalmaktadirlar. Sekil
1.11°de, sonlu tepkime hizlar1 ile hesaplanan sicaklik dagilimi sunulmugtur. Fakir n-
karigimh yanmadan beklendigi gibi sicaklik mertebesi, ani yanmaya oranla ¢ok daha
diistiktiir; en yiiksek sicaklik derecesi 1199 K’dir. Oysa kaynak [3} de verilen degerler 1800 K
civarindadir. Aym kaynakta gosterilen alev gekilleri de daha cok, ani tepkimeli yanmaya
yakindir. Bu sonuglar ile deneysel sonuglar kargilastinldiginda, sayisal ¢6ziimde kullanilan

sonlu tepkime hizinin yavag kaldig1 ortaya ¢ikmaktadir.

1.e) Sonug:

Navier-Stokes sivi-gaz akig algoritmasi, 6n karnigimli, 6n buharlagmali problem igin
uyarlanmistir. Buharlagma modeli Navier-Stokes ¢oziicti ile akuple edilmistir. Proje Oneri
formunda ikinci sene igin Onerilen ¢aligma kapsami tam olarak kargilannmgtir. Hatta tepkimeli

coziimlerde dahil edilmek sureti ile, vaat edilen ikinci sene hedefi agilmistir.

1.f) Kaynakga:

1. Michou Y., Chauveau C., Gokalp I, “Experimental study of lean premixed and
prevaporised turbulent spray combustion” AJAA 99-0332, Reno-Nevada, 11-14 January
1999.

2. Michou Y., Pichard C., Chauveau C., Gokalp ., “An experimental study of lean partially

prevaporised and premixed turbulent spray combustion”, ILASS-Europe 2001, Zurich, 2-6
September 2001.

3. Michou Y., “Etude experimental de flamme diphasiques turbulentes, partiellement

premeleangees et prevaporisees d’un melange pauvre heptane-air”, Doktora Tezi, LCSR-

Orleans, 29/11/2000.




L S A

s

T O £ N D R S SR S S R A

10.

11.

12.

13.

Vieille B., “Ftude experimentale de I’atomisation secondaire de gouttes d’oxygene
liquide. Influence de la pression”, Doktora Tezi, LCRS-Orleans 17/1 2/1998.

Birouk M., “Influence de la turbulence homogene et isotrope sur la vaporisation et la
combustion de gouttes de combustibles liquides”, Doktora Tezi, LCRS-Orleans
27/2/1996.

Morin C., “Vaporisation et oxydation a haute temperature et haute pression de gouttes de
combustibles liquides. Application aux n-alcanes et esters methyliques d’huile vegetales”,
Doktora Tezi, LCRS-Orleans 15/12/1999.

Gokalp I; Chauveau C.; Morin C.; Vieille B.; Birouk M., “Improving Droplet Breakup
and vaporization Models by Including High Pressure and Turbulence Effects”,
Atomization and Spray, Vol.10, pp.475-510, 2000.

Akmandor 1.S., Nagashima T., “Mass Flux and Shock Jump Calculations Through
Cryogenic Two-phase Nozzle Flow”, AI4A4 Journal of Thermophysics and Heat Transfer,
Vol.14, No.3, pp.452-455, (2000).

Akmandor LS., Nagashima T., “Analytical Shock Jump Formulae for Cryogemc
Homogeneous Two-Phase Nozzle Flow” Transaction of the Japan Society for
Aeronautical and Space Sciences (JSASS) Vol.43, No.140, pp.67-76, (2000).

Akmandor [.S., Nagashima T. ,"Predictions for Cryogenic Homogeneous Two-Phase
Flows in Choked Laval Nozzles” AI4A Journal of Thermophysics and Heat Transfer,
Vol.13, No.3, pp.355-363, (1999).

Akmandor LS., Nagashima T. ,“Newton-Raphson Solution of Cryogenic Homogeneous
Two-Phase Flow in Convergent-Divergent Nozzles” Transaction of the Japan Society for
Aeronautical and Space Sciences (JSASS) Vol.40, No.127, pp.40-58, (1997).

CFD-ACE, Theory manual, Version 4.0, CFDRC, CFD Research Corporation, Huntsville
Alabama 35805, February 1998, pp.2.1-2.10, 3.1-3.13, 7.1-7.11

CFD-ACE, Modules, Version 2002, CFDRC, CFD Research Corporation, Huntsville
Alabama 35805, 21 March 2002, pp.14.1-14.39
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Sekil 1.2: Akim izgileri ve yakit taneciklerinin kat ettigi yol . Durum1: sablon problem
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Sekil 1.6: Akim ¢izgileri ve yakit taneciklerinin kat ettigi yol . Durum4: sabit ve iri yakit
taneciklerinin akim igerisinde gelisimi
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Sekil 1.7: Mach sayisi dagilimi ve yakit taneciklerinin kat ettigi yol . Durum4: sabit ve iri
yakit taneciklerinin akim igerisinde geligimi
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Sekil 1.10: Akim gizgileri ve yakit taneciklerinin kat ettigi yol . Durumé6: sonlu hizda heptan-
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2. Cizgiler yontemine dayah karismasiz tepkimeli iki boyutlu Navier-Stokes dogrudan

sayisal benzetisim kodunun diisiik Reynolds sayih tiirbiilansh sisteme uygulanmas:

2.a) Giris ve Genel Bilgiler

Orta Dogu Teknik Universitesi Kimya Miihendisligi Bolimii'nde gelistirilmis olan
MOLS4MEE (Method-of-lines Solutions for Momentum and Energy Equations), bir
hesaplamali akigkanlar dinamigi (CFD) kodu olup, karmagik tek fazli, zamana bagh, iki
boyutlu, sikismaz, tepkimesiz i¢ akimlarin hesaplanmasi i¢in gelistirilmis genel bir
programdir (OYMAK, 1997; SELCUK ve OYMAK, 1999). Kod, gizgiler yontemini (Method
of Lines (MOL)) sayisal ¢oziim ydntemi olarak kullanmakta olup, i) yiksek dereceli uzaysal
ayriklagtirma yoOntem uyarlamaly, 7i) basing i¢in parabolik algoritma ve iii) cisme-uyan
koordinat sistemi kullanan eliptik ag olusturucu ile birlikte karmasik silindirik geometrilere
uygulanmaktadir. Kodun gecerliligi ve 6ngérme kapasitesi, laminar ve tiirbiilansh akis
alanlarina uygulananarak ve hesaplanan degerler Slgiimlerle ve literatiirde bulunan sayisal
¢Ozlimlerle karsilastirilarak test edilmistir. Hesaplanan laminar akim alanlarinin 6lciimlerle
mitkemmel bir uyum iginde oldugu saptanmigtir. Tirbiilansh akimlar icin ise kodun
bagarisinin agdaki nokta sayisina bagh oldugu ve bu sayimin giiniimiiz bilgisayarlan ile
saglanamadigr goriilmiistiir. Bu uygulamalar izotermal ve tepkimesiz akislart iceren

sistemlerden olusmaktadir.

Gegtigimiz yil, bu projenin ilk basamag: olarak MOL’e dayali laminar karismasiz tepkimeli
iki boyutlu paralel Navier-Stokes dogrudan sayisal benzetisim (DNS) kodu gelistirilmis,
sonsuz kimyasal modeli kullamlarak kapali, simetrik, kargasasiz, yayilan metan/hava
alevindeki hiz, sicaklik ve bilesen profillerinin 6ngériilmesine uygulanmig ve deneylerle
karsilagtirllarak makul sonuglar elde edildigi gorilmiistiir. Projenin bu yilki basamagini ise,
yukarida bahsi gecen yanma igeren sistemler igin gelistirilmis kodun diisiik Reynolds sayili
tirbiilansh  karismasiz tepkimeli sisteme uygulanmasini kapsamaktadir. Bu uygulamayi
gergeklestirmeden Once, projenin ilk basamaginda laminar karismasiz tepkimeli akislar igin
geligtirilmis olan paralel kodun performansimin artinlmasma yonelik ilave ¢alismalar

yapilmistir.




2.b) Gereg ve Yontem:

2.b.1) Alev Levhast Modeli:

Yayilma tipli alevlerde, yanma hizi yakit ve oksitleyicinin uygun oranlarda kansmas: ile
kontrol edilir. Alev levhasi modelinde, kimyasal tepkimeler tepkenlerin sonsuz hizla kararh
tirtinlere donilismesine kargilik gelen tek asamali tersinmez bir tepkime ile ifade edilir. Bu
tepkimenin, yakit ve oksitleyicinin stokiyometrik oranlarda kanistifi, sicakhik ve yanma
iirlinlerinin maksimuma ulastif1 ¢ok ince 1siveren bir bélgede gergeklestigi varsayilir. Bu
varsayim yakitin oksitleyici, oksitleyicinin de yakit tarafinda bulunamamas: sonucunu
dogurur. lThmal edilebilir 1s1l yayimm, sabit 6zgiil 1silar ve Lewis sayisimn bire esit olma
durumu varsayimlan da goz Oniine ahndiginda, enerji ve bilesen denklemleri matematiksel
olarak birbirine benzer hale gelirler. Karigim-kesiri yaklagiminin yardimiyla, bu denklemler
kaynaksiz ulasim-yayilim korunmus skaler denklemi olarak bilinen tek bir denklem ile ifade
edilir. Sicaklik ve kararh iriinler dagilimlan, bu denklemin akis alan denklemleri ile birlikte
¢oziilmesinden elde edilen sonuglardan hesaplanirlar. Tagmim 6zellikleri, TRANSPORT
paketi (KEE ve dig, 1986), termodinamik 6zellikler de CHEMKIN-HI (KEE ve dig, 1996) ve

onun veri tabam kullanilarak hesaplanmastr.

2.b.2) Cizgiler Yontemi ve ODE Coziiciileri:

Bu c¢alismada, denklemler ¢izgiler yontemi kullanilarak ¢oziilir [SCHIESSER, 1991]. Bu
teknikte, kismi diferansiyel denklemler (PDE) sistemi, stabil ¢oziim eldesini saglayan bes
noktali Lagrange enterpolasyon polinomlu uzaysal ayriklastirma yontemi kullanilarak siradan
diferansiyel denklem (ODE) ilk deger problemine gevrilir. Elde edilen bu ODE’lerin entegrali
gelismis bir ODE c¢oziiciisti kullantlarak alinir. Gelismis ODE ¢oziiciisii, zaman ayriklastirma
yikiini alir ve hem hassas hem de stabil ¢oziim saglamak i¢in zaman araliklanim ve entegral
i¢in kullarulan metotun mertebesini ayarlar. Literatiirde birgok hizli ve giivenilir ODE
¢oziiciisii bulunmaktadir. Burda 6nemli olan kodun uygulanacag: sisteme bagh olarak hiz ve
stabilite agisindan en uygun ODE c¢oziciistiniin segilmesidir. Bu amagla, agik (explicit)
“RKF45”, yari-ortiik (semi-implicit) ROW metotlarina dayali “ROWMAP”, ortiik (implicit)
Adams-Moulton ve BDF metotlarim i¢eren “LSODE”, “LSODES”, “LSODA” ve “VODE”

ODE ¢éziiciileri kargasasiz tepkimeli akista test edilmistir.
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2.b.3) Paralel Uygulama:

Bu ¢alismada, ¢alisma siiresini azaltmak ve daha fazla bilgisayar hafizas: ihtiyacina ¢oziim
getirebilmek igin paralellestirilmis olan kodun performansimin “yiik dagihmi™ (load
balancing) yapilarak artirllmast hedeflenmistir. Paralel kodun ¢alisma davramsma dayali
statik yiik dagilimi yaklasimi kullanilarak yapilan bu islemde paralel kod oncelikle tiim alt
¢6ziim bolgelerinde esit sayida ag dagilimi saglanarak ¢ahstirihir. Her alt kiimenin CPU
zamanlar1 incelenip, yiiksek oldugu bélgelerde daha az grid kullamlanarak paralel kod tekrar
¢ahistirihir ve her alt kiimede harcanan CPU zamanlan hemen hemen ayni diizeye getirilerek
performans artist elde edilir. Paralel kodda biiyiik problemleri kiigiik parcalara ayirmaya
dayali alan aynstirma (domain decomposition) teknigi, islemciler arasinda bilgi transferi igin

Parallel Virtual Machine (PVM) programi kullaniimaktadir.

2.c) Bulgular ve Tartigma:

Projenin ilk basamaginda laminar karigmasiz tepkimeli akislar i¢in gelistirilmis olan kod,
projenin bu seneki hedefi olan diigiik Reynolds sayili tiirbiilansh karigmasiz tepkimeli sisteme
uygulanmasindan 6nce performansinin artirilmasi igin yapilan ¢alismalar “Laminar Tepkimeli
Akis” bash altinda, kodun tiirbiilansh karismasiz tepkimeli bir akisa uygulanmasi sonucu

elde edilen bulgular “Tiirbiilansh Tepkimeli Akis™ bagligi altinda izah edilmistir.

2.c.1) Laminar Tepkimeli Akis: :

Seri ve paralel kodlar, daha 6nce deneysel olarak MITCHELL ve dig., (1980) tarafindan
calistlmis olan, simetrik kargagasiz ortak akigh metan-hava yayilim alevinin ongoriilmesine
uygulandi. Bu yanma sistemi diigey silindirik bir yayilim alevi yakicisi olup i¢lerinden yakit
ve oksitleyicinin gegtigi ic ige iki tiipden olugmaktadir. Pyrex cam silindir ile kapatilmis olan
sistemde, yakit ve oksitleyicinin hizlari duragan bir yayilim alevi olugturacak sekilde
ayarlanmigtir. Sistemin sematik gosterimi Sekil 2.1°de, geometrik parametreleri ve caligma
sartlant Tablo 2.1°de verilmektedir. Hesaplamalar diizgiin olmayan bir ag dagilhmiyla (121 x
121) yiiksek degisimlerin olmast beklenen bolgelerde daha fazla diigiim noktas: kullanilarak

yapilmistir.
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Sekil 2.1 Yayilim alevi yakicisinin sematik gosterimi.

2.c.1.1) ODE Céziicii Testi:

Kaliteli ODE ¢oéziiciiler stabil ¢oziimler saglamak kaydiyla degisken zaman araliklan
kullanacak sekilde gelistirilirler. Bunun i¢in de goreceli hata tolerans: (relative error
tolerance) rtol ve mutlak hata toleransi (absolute error tolerance) atol se¢imine gerek duyarlar.
ODE c¢bziiciilerini aym sartlarda kargilagtirmak i¢in hepsinde her iki tolerans degerleri 107
olacak sekilde tamimlanmiglardir. Ancak bu tolerans degerleri RKF45 de sorun yaratmis

oldugu icin 107 olarak kullamimistir.

Tablo 2.1 Laminar alev igin geometrik parametreler ve sistemin ¢aligma sartlari

Geometrik Sistemin ¢ahsma sartlan:
parametreler:
R = 0.635 cm i¢ Tiip (yakat kasmy): Dis Tiip (oksitleyici kismi):
Eksenel giris hiz: ug = 4.5 cm/s | Eksenel giris hiz: ux = 9.88 cm/s
R,=2.54 cm gty e By
Radyal giris hiz: ve = 0.0 cm/s | Radyal giris hiz: v4 = 0.0 cm/s
Z = 30cm
Sicaklik: Te=298 K Sicakhk: To=298 K
Duvar sicakligi 298 K’de sabit tutulmustur.
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Sekil 2.2 ODE g¢éziiciilerin CPU zamanlarinimn karsilagtiriimasi.

Sekil 2.2°de ODE ¢éziiciilerin CPU zamanlarimin kargilagtirilmas: gosterilmistir. Sekilden de
goriilebilecegi gibi ROWMAP en iyi performans gosteren ODE ¢oziicii olmug, RKF45’den
2.5 LSODE, LSODES ve VODE’den 4, LSODA dan ise 5.5 kat daha hizl: sonuca ulagsmigtir.
Bu test sonucunda kodda zaman entegrasyonunda ROWMAP kullanilmaya karar verilmigtir.
Asagida sunulan biitiin sonuglar ROWMAP ODE ¢bziiciisti kullamlarak elde edilmistir.
2.c.1.2) Seri ve Paralel Kodunu Performans Testi:

Seri ve paralel kodlanin performanslart iki tane kriterin incelenmesiyle test edilmistir.
Bunlardan birisi “hizlanma” (speed-up) digeri ise “verim” (efficiency) dir. Her iki programda
ayni sartlar saglanarak, yani ayni ag dagilimi, zaman aralig1, bitis zamam ve hata toleranslar
kullanilarak test yapimustir. Paralel kodun ¢aligma davramsgina dayah statik yik dagilim
yaklasimi kullanilarak performans artigi saglanmaya ¢ahsilmustir. Kodlar 2 iglemcili 2 adet
bilgisayarda ¢alisunilmigtir. Bilgisayarlardan birisi 512 MB RAM’li Pentium II1-700 MHz
digeri ise 1024 MB RAM’li Pentium III-1000 MHz olup 100 Mbps switch ile birbirlerine
baghdirlar.

Sekil 2.3°de islemci sayisimin hizlanma ve verim iizerindeki etkisi gosterilmektedir. Diiz ¢izgi
biitiin islemciler aym olsayd: ve bilgi transferinde bir zaman kayb1 olmasaydi elde edilmesi
miimkiin olan ideal durumu, daire sembolu yiik dagilimli durumda, kare sembolu ise yiik
dagihimsiz durumda elde edilen hizlanmayr ve verimi gostermektedir. Sekillerden de
anlasildigs gibi artan islemci sayisi ile hizlanma artarken verim diigmekte, yiik dagihmh
durumda hizlanma ve verim beklendigi gibi daha yiiksek olmaktadir. Ideal durumdan
uzaklagilma ve verimin diisme sebebi islemci hzlarmin farkh olmasi ve bilgi transferinin

neden oldugu gecikmeler ile a¢iklanabilir.
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Sekil 2.3 Hizlanma ve verimin islemci sayisi ile degisimleri.

2.c.1.3) Yatiskin Durum Sonuglari:

Sicakliklarin, bilesen komposizyonlarmm ve eksenel hizlarin radyal profilleri hesaplanarak g
farkli eksenel posizyondaki deneysel veri ile karsilagtirilmistir. Sonuglar projenin ilk yili
sonunda sunulan raporda verilmistir, bu nedenle burda tekrar edilmeyecektir.

2.c.1.4) Zamana Bagl Sonuglar:

Hiz, akis ¢izgileri ve sicakhigin zamana bagh sonuglart Sekil 2.4°de gosterilmektedir. Tiim
sistem ilk basta oda sicakhiginda hava ile dolu olup, hizlar sifira esitlenmistir. Yakit ve hava

sisteme sokularak zamana bagh ¢oziim baglatilir.

Sekil 2.4%tin Gst kismindaki renkli kontiirler eksenel iz ve akim g¢izgilerinin zamanla
degisimini gostermektedir. Sekilden de goriildugi gibi akig baglar baslamaz hizlar girig
bolgesinde sicakliklarin artmasi nedeniyle artmakta ve duvar ile merkez arasinda dongiiler
olusmaya baslamaktadir. Zaman ilerledikge, alev artan hizlarla ¢ikisa dogru ilerler ve biiyiik
dongiiler meydana gelir. Sistemde -50 cm/s ile 400 cm/s arasinda deisen yiiksck hiz
gradyanlart olusur. Durgun durumda dongiiler son hallerine ulasirlar. Sekil 2.4°Gn alt
kismindaki renkli kontiirler sicakligin zamanla degigsimini gostermektedir. Sekilden de
anlasildig1 gibi akis baslar baslamaz yanma baglar ve hava ile yakitin birlesme bolgelerinden
itibaren sicakliklar yiikselir ve alev genisler. Alev ¢ikisa dogru ilerledikge yanma asagi
bolgelerde tamamlandigr i¢in sicakliklar azalmaya baglar. Yatiskin duruma ulasildiginda

sistem i¢inde yiiksek sicaklik farklart olusur ve alev gergek seklini ahr. 298 K ile 2000 K
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arasinda degisen sicaklik radyal yonde de hizh bir azalis gostermektedir. Her iki sekilden de
goriilebildigi gibi gelistirilen kod zamana bagl yanma isleminin nasil gergeklestigini gozler
Oniine serebilme kapasitesine sahiptir.

2.c.2) Tiirbiilansh Tepkimeli Akis:
Laminar akisda elde edilen sonuglar 118inda, kod daha once deneysel olarak BROOKES and

MOSS, (1999) tarafindan ¢aligilmig olan, simetrik tiirbiilansh ortak akigh metan-hava yayilim
alevinin ongoriilmesine uygulandi. Bu yanma sistemi laminar yanma sistemindeki gibi diisey
silindirik bir yayihm alevi yakicist olup iclerinden yakit ve oksitleyicinin gectigi i¢ i¢e iki
tiipden olusmaktadir. Sistemin sematik gosterimi Sekil 2.1°de, geometrik parametreleri ve
¢alisma sartlart Tablo 2.2°de verilmektedir. Hesaplamalar diizgiin olmayan bir ag dagilimiyla

(121 x 121) yiiksek degisimlerin olmasi beklenen bolgelerde daha fazla diigiim noktas:
kullanilarak yapilmugtir.

Alev levhast modeli sonucunda enerji ve bilesen denklemlerinin tek bir denklem ile ifade
edilerek ¢oziilmesi, tiirbiilansli yanmali sistemde tatminkar olmayan sonuglann elde
edilmesine neden olmustur. Bu model ile elde edilen alev genisligi deneysel sonuglardan ¢ok
daha dar olarak bulunmus, bu nedenle yapay viskosite ve 1s1l iletkenlik katsayisi yaklagimlar
uygulanmasi gerekli bulunmustur. Bu amagla tiirbiilans modellerinde de sik¢a uygulanan
yaklagimla (MAHAJAN ve dig., 1993; TURKEL ve VATSA, 1994) denklemlerde kullanilan
vizkosite ve 1sil iletkenlik terimleri agagidaki denklikler ile degistirilmigtir.

yapay viskosite = px G

yapay 1s1l iletkenlik - A=A + pyx Cyx Gy

Tablo 2.2 Tiirbiilansh alev igin geometrik parametreler ve sistemin ¢alisma sartlari

pgg:nn:::::tr' Sistemin ¢alisma sartlar:
R; = 0.2035 om i¢ Tiip (yakat kasmi): Dis Tiip (oksitleyici kismi):

R, =7.75cm Eksenel giris hiz: up = 2030 cm/s | Eksenel giris hiz: ua = 52.2 cm/s

7 =100 cm Radyal giris hiz: v = 0.0 cm/s Radyal giris hiz: va = 0.0 cm/s

Sicaklik: Tp=290 K Sicaklik: To=290 K




Bu denkliklerdeki p viskosite, A 1sil iletkenlik, C, ozgil 1s1, C; ve C, ise ayarlanabilir
katsayilardir. C; ve C, parametrelerini degistirmek kaydiyla kodun ¢oziimleri ile deneysel
sonuglarin miimkiin oldugunca birbirlerine uymas i¢in bir parametrik ¢aligma yapilmis ve en
uygun katsayilarin C; = 50 ve C; = 0.02 oldugu bulunmustur. Bu katsayilar ile elde edilen
sonuglar asagida verilmistir.

2.c.2.1) Karisim Kesri Dagilimlar::

Sekil 2.5-2.7°de, iki farkli eksenel konumdaki ve merkez cizgisindeki karigim kesri
dagilimlan goriilmektedir. Cizgiler kodla elde edilen ongoriimleri, semboller ise deneysel
verileri gostermektedir. Her ii¢ sekilden de anlagildig: gibi kodun karigim kesri dngoriimleri
deneysel verilerle genel olarak uyum iginde olmakla birlikte, kodun Ongiiriimleri yakicinin
giris bolgesinde deneysel verilerden daha yiiksek ilerleyen bolgelerde ise daha diisiik oldugu
goriilmektedir. Kinetik kontrollii tepkime sistemlerine nazaran oldukga basit olan alev levhasi
modelinin bir sonucu bu farklilik olmasina ragmen, alev hakkinda oldukga iyi bir fikir elde
edilinebilmektedir.

2.¢.2.2) Sicaklhk Dagihmlar::

Sekil 2.8-2.10°da, iki farkli eksenel konumdaki ve merkez ¢izgisindeki sicakliklarin
dagihmlar goriilmektedir. Cizgiler kodla elde edilen 6ngoriimleri, semboller ise deneysel
verileri gostermektedir. Her li¢ sekilden de anlagildign gibi kodun sicaklik 6ngiirtimleri
deneysel  verilerle aynt  davramigi  gostermesine  ragmen, alevin  genislifini
yakalayamamaktadir. Kodun sicaklik Ongiiriimleri yakicimin giris bolgesinde deneysel
verilerden daha diisiik, ilerleyen bolgelerde ise daha yiiksek oldugu goriilmektedir. Daha once
de belirtildigi gibi bu uyumsuzluklar alev levhast modelinden kaynaklanmakta, ancak alev

hakkinda yaklagik bir bilgi saglamaktadir.
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Sekil 2.5 z = 35 cm’deki karnigim kesrinin radyal dagihmi; ¢izgi: dngoriimler, sembol: deneysel veri.
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Sekil 2.6 z = 42.5 cm’deki karigim kesrinin radyal dagilimy; ¢izgi: Ongoriimler, sembol: deneysel veri.

0 25 50 75 100
i Y T T =1
o9t 109
o8} 0.8
ot} Jo7
& 3 B
£ 0 06
o
£ osf 1os
% oaf 0.4
b
o3} {03
02 Jo2
o1} Jo1
ok L ; L do
o 25 75 100

50
Z, cm

Sekil 2.7 Simetri eksenindeki karigim kesrinin dagihimy; ¢izgi: ongoriimler, sembol: deneysel veri.
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Sekil 2.8 z = 35 em’deki sicaklik radyal dagilimi; ¢izgi: ongoriimler, sembol: deneysel veri.
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Sekil 2.9 z = 42.5 cm’deki sicaklik radyal dagihmu; gizgi: ongoriimler, sembol: deneysel veri.
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Sekil 2.10 Simetri eksenindeki sicaklik dagitimi; ¢izgi: ongoériimler, sembol: deneysel veri.
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2.d) Sonug:

Proje kapsaminda gelistirilmis olan ¢izgiler yontemine dayali alev levhasi modeli igeren
kodun laminar ve tiirbiilansh alev simulasyonlarinda makul sonuglar verdigi goriilmustiir.
Ancak, daha hassas ¢oziimler igin detayli kimyasal tepkime modellerinin koda cklenmesi
geregi tespit edilmistir. Alev levhast modeli ¢6ziimi, detaylr kimyasal tepkime modelleri
kullanilarak elde edilecek ¢oziimlerde baslangi¢ ¢6ziim tahminleri olarak kullanilacak ve bu
sayede modellerin gelistirilmesi ve hesaplama i¢in gereken zamanlarda Gnemli azalmalar

saglanacaktir.

Calisma, proje 6neri formunda belirtilen amag ve kapsama uygun olarak sonuglanmigtir. Bu
proje kapsaminda gelistirilmis olan kod, g¢izgiler yontemine dayali Navier-Stokes

¢oziiciisiiniin yanma sistemine uygulanan ilk 6rnegidir.

Projenin ilk basaminda elde edilen sonuglar ile bu proje kapsaminda laminar tepkimeli akis
icin elde edilen sonuglar “Turkish Journal of Engineering and Environmental Sciences”

dergisinde yayinlanmak iizere kabul edilmistir (TARHAN ve SELCUK, 2003).
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Oz

Piiskiirtmeli heptan-hava, fakir karisimh, tepkimeli akimin sayisal benzesimi yapiimistir.
Calismada birinci amac, yakit taneciklerinin izledigi yol ile yol boyunca taneciklerinin
boyutlanndaki degisiklikleri hesaplamaktir. Ikinci amac ise, buharlasma ile sivi yakit-
hava karigim olaylanini yatiskin durum igin incelemektir. Problem geometrisi, es eksenel,
degisik capta ve uzunluktaki 3 borunun, silindrik bir yanma odasina aciimalarindan
olugmaktadir. En icteki boru sivi heptan yakitimi, onun etrafindaki boru piiskiirtme
havasini, en distaki boru ise yanma havasini tasimaktadir. Buharlagsmay: ve karismayi
etkileyen baghca etkenler arasinda, noktasal sicaklik degerleri, her ii¢ alkimimin giris
hizlan ve basing degerleri, giristeki yakit tanecik yoguniugu ve boyut dagilimlan oldugu

goriilmiigtiir.

Projenin ilk yilinda gelistirilmis olan cizgiler yontemine dayali laminar karismasiz
tepkimeli iki boyutlu zamana bagh paralel Navier-Stokes dogrudan sayisal benzetisim
(DNS) kodun performansimin artirnilmasina yonelik ilave calismalar yapilmis, kapah
eksenel simetriye sahip laminar metan-hava yakicisina uygulanarak test edilmigtir.
Performans artigimin tespitini takiben, kod diisiik Reynolds sayili tiirbiilansh simetrik
ortak akish metan-hava yayilim alevinin ongoriiimesine uygulanmistir. Sicakhik ve
karisim kesri ongorimleri deneysel verilerle karsilastinlarak kodun makul sonuglar
verdigi goriiimiistiir. Daha hassas goziimler icin detayli kimyasal tepkime modellerinin
koda eklenmesi geregi tespit edilmistir. Kodda kullanilan alev levhasi modeli ile elde
edilen cbziimler, detayh kimyasal tepkime modellerinin gelistirilmesi ve hesaplamalar
icin gereken zamanlarda 6nemli azalmalar saglayacaktir.
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