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Figure A. 2D temperature contour plot

Purpose:

The current study aims to test the limits of the Unity Lewis number simplification coupled with both the
ideal gas (IGL) and a real gas (RGL) equation of state (EOS) for predicting flame and soot characteristics of
heavily sooting Kerosene/Air shear flames at 4 different operating pressures.

Theory and Methods:

Fully compressible Navier-Stokes equations are adopted in DNS environment. For the computational mesh,
equivalently spaced grid points from 0 < x; < L, are used, while in the cross-stream direction the mesh has
been stretched in the x2 direction. An 8" order central explicit finite difference method and a 4" order Runge-
Kutta are employed to solve for the spatial and time derivatives, respectively. The temperature contour plot
created using 2D DNS data are provided in Figure A. Boundary conditions of the problem: I - in x2 direction,
far from the flame kernel, flow is set to have free stream characteristics and II - in x1 direction, periodic
boundary conditions are embedded to solve the turbulent flow.

Results:

Comparisons to the earlier studies have been revealed that the mean peak flame temperature predictions
done by the unity-Le number model are lessened; implying that the soot production/oxidation rates
calculations will be debilitated comparably to the low mean flame temperature of the unity-Le number cases
regardless of the operating pressure. The unity-Le number model’s under-prediction of the flame
temperatures results in intensifying incomplete combustion which not only emanates the soot load but also
weaken the soot oxidation rate for the RGL EOS cases, while causes under-prediction of mass fraction of
soot for the IGL EOS cases in comparison to the non-unity Le number results. As the operating pressure
increases to 35 atm, the mean flame temperature increases hence, the soot load in the flame kernels increases
even though the soot oxidation process is enhanced by the increasing flame temperature. An increase in the
mean flame temperature has been noted for the IGL EOS model predictions at 35 atm case, which will cause
an inevitable increment in soot load throughout the flame kernel.

Conclusion:

The analyses have revealed the that the unity-Le number simplification estimates the average flame
temperature lower than expected for each operating pressure increasing the possibility of an incomplete
combustion or even local flame weakening and extinction which stems ‘abnormally’ high soot load
throughout the flame kernel essentially for 10 and 35 atm operating pressure cases of the IGL EOS model.
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Bu ¢aligmada, dort farkli ortam basimcinda kurum, olusum ve yikim siireglerini incelemek amaciyla, yogun
kurum {ireten Gazyagi/Hava alevleri, gergek gaz (GG) ve ideal gaz (IG) hal denklemleri ve Lewis (Le)
sayisinin bir olarak kabul edildigi modeller ele alinmigtir. Yari-genel kurum olusum ve yikim modelini igeren
indirgenmis Gazyagi/Hava mekanizmasi (29-adim, 10 gesit gaz) 2 boyutlu (2B) Direk Sayisal Simiilasyon
(DNS) verilerini olusturmak i¢in MPI FORTRAN ile kodu yazilmis bir program kullanilmistir. Le sayisinin
bire esit kabul edildigi alev tahminlerinin, Le sayisinin bire esit olmadig1 (genellestirilmis difiizyon)
durumlarin sayisal sonuglarindan elde edilen alev yapisi ve kurum 6zelliklerinin istatiksel olarak benzerlik
saglayip saglamadigi aragtirilmistir. Bu baglamda yapilan ¢aligmanin sonucunda, ortam basinglart 1, 5, 10
ve 35 atm olan Le sayistnin bir olarak kabul edildigi GGLE ve IGLE modelleri ile iiretilmis 2B DNS alev
tahminlerinin kurum 6zelliklerinin ve alev yapilarinin yanlis hesaplanmasina yol agtig1 belirlenmistir.
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For heavily sooting Kerosene/Air flames the ideal gas law (IGL) and a real gas (RGL) equation of state
(EOS) models have been employed to study the assumption of the unity Lewis (Le) number effects on the
soot production/oxidation processes for four different operating pressures. An MPI FORTRAN code
containing a semi-global soot production/oxidation model for a reduced Kerosene/Air mechanism (29-step,
10 species) has been used to create 2D DNS data. For the aim of verifying the applicability of the unity Le
assumption for Kerosene/Air flames comparisons between unity and non-unity Lewis (Le) number flame
predictions must possess statistically similar trends in not only the flame structure but also the soot properties.
1,510 and 35 atm analyses of 2D DNS flame predictions of the RGL and the IGL EOS models have unveiled
that the EOS coupled models with the unity-Le number mis-predicts the soot properties and the mean flame
temperatures.
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1. Giris (Introduction)

Son yillarda gelisen teknoloji ile tiirbiilansh akis karakteristiklerini
(hiz, sicaklik vs.) goreceli olarak basit akislar i¢in makul dogruluk
seviyelerinde hesaplamak daha olast hale gelmistir [1-4].
Aragtirmacilar sayisal ve hesaplama yontemlerinde olan bu gelismeler
sayesinde daha Onceleri sadece deneysel sonuglar ile caligmak
zorunlulugundan kurtulmuslardir. Aragtirmacilarin ve miihendislerin
gaz tiirbinlerindeki tiirbiilansh akis hesaplarinda siklikla kullandigi tig
ana yontem su sekilde listelenebilir: Reynolds-Ortalamali Navier-
Stokes (RANS), Large-Eddy Simiilasyonu (Large-Eddy Simulation,
LES) ve Direk Sayisal Simiilasyon (Direct Numerical Simulation,
DNS).

RANS, tiirbiilanshi akis modellemede en bilindik ve en yaygin
kullanilan yoéntem olarak arastirmaci ve miihendisler tarafindan
benimsenmistir. Navier-Stokes denklemleri zamana goére ortalamasi
olan < f > ve diizensiz dalgalanmalar1 temsil eden f' olarak iki
terime ayrilir [5]. Zamana gore ortalama alma prosediirii ¢oziimii
olmayan ve ortalama akim alanina diizensiz dalgalanmalarin etkisini
icermektedir [5] Cesitli varsayimlar araciligi ile zamana goére ortalama
prosediirii sirasinda ortaya ¢ikan bu ¢6ziimii olmayan terimleri
¢oziilebilir hale getirmek icin bircok sayida RANS modeli
gelistirilmistir [2] Deneysel olarak elde edilen sabitlere dayali olarak
olusturulan RANS modelleri ozellikle kimyasal tepkime igeren
tiirbiilanshi akis ozelliklerini hesaplamada yetersiz kalmaktadir. Bu
nedenle arastirmacilar son yillarda akig 6zelliklerini RANS’dan daha
basarili bir sekilde tahmin edebilen LES yontemini agirlikli olarak
kullanmaya baglamiglardir [6].

LES, tiirbiilanshi akig hesaplarinda RANS ve DNS arasinda yere alan
bir hesaplamali akigkanlar mekanigi yontemi olarak hem
akademisyenler hem de miihendisler tarafindan siirekli sekilde artan
bir talep gormektedir. LES yontemi tiirbiilans enerjisinin biyiik
kismina sahip olan biiyiik-6lgekli girdaplar1 “filtreleyerek” ¢ozerken,
kiiglik oOlgekli olan girdap etkilerini ise modellemektedir [7-9].
Filtreleme operatéri ® = ® + @' seklinde tanimlanir. Stnir
kosullarindan daha az etkilendikleri i¢in biiyiikk 6lgekli girdaplarin
aksine kiigiik Olcekli girdaplarin modelleri goreceli olarak daha
basittir [8].

Kimyasal tepkime iceren tiirbiilansl akis problemlerini sayisal analiz
yontemlerinden DNS temel denklemleri higbir model kullanmadan
¢ozdiigii icin RANS ve LES yontemlerine iistiinliik saglamaktadir. Bu
yontemde diger iki yontemin aksine hesaplama hatalari sadece
Navier-Stokes denklemlerini ¢dzmek ic¢in kullanilan sayisal
yontemlerden olugmaktadir [S] DNS belirlenen siir ve baslangic
kosullart i¢in tiirbiilanshi akigtaki biitiin girdap 6lgeklerini ¢ozmeyi
hedefler [10]. Bu nedenle de deneysel verilere en yakin tahminleri
yaptig1 arastirmacilar tarafindan kabul edilmektedir. Ancak bunu
yapabilmesi i¢in hesaplama agimin en kii¢iik biriminin Kolmogorov
Olgegine esit ya da daha kiiciik bir degere sahip olmasi gerekmektedir.
Sayisal hatalar1 en az indirgemek icin yiiksek mertebeli sayisal
yontemler kullanilmasi gerekir [5, 10] Deneysel sonuglara en yakin
hesaplamalar1 yapabildigi yadsinamaz bir gergek olmasina ragmen,
DNS yontemin dogasi geregi var olan dezavantajlar bu yontemin
yaygin sekilde kullanimini sinirlamaktadir [5, 10] Oncelikle RANS ve
LES yoéntemlerinin aksine, DNS basit geometriler ve goreceli olarak
daha diisiik Re sayilarinda kullanilmaya uygundur [5, 10]. Ayrica,
Yiksek Bagarimli Hesaplama merkezlerinde problem ¢oziimii
gerektirmesi ise yontemi maddi olarak kiilfetli hale getirmektedir [5,
10]. Bu dezavantajlara ragmen son yillarda DNS, deneysel verilere
en yakin sonuglari iiretmesi sebebiyle ozellikle hesaplama alnindaki
gelismelerle birlikte sikca tercih edilmektedir. Endiistride hesaplama
stiresinin goreceli olarak daha kisa olmasi, daha yiiksek Re sayili ve

karmasik geometrilere uygulanabilirligi nedeniyle tercih edilen
RANS ve LES modellerine Oncii olmasi ve tiirbiilansh akis
karakteristikleri i¢in veri iiretmek gibi amaglarla DNS, aragtirmacilar
tarafindan ragbet gormektedir. Kimyasal tepkime igeren tiirbiilansl
akislarin gercege en yakin sekilde sayisal yontemlerle ¢oziilmesi
biiyiik 6nem arz etmektedir.

Hidrokarbon yakitlara olan bagimlilik, ¢evre dostu ve yenilenebilir
enerji kaynag alternatifleri arayisin1 dogururken, hali hazirda var olan
termik makinalarin (heat engines) tasarimimi yakin gelecek igin
uyarlayarak  verimliligi  artirma amaghi  ¢aligmalar  hizla
yayginlagsmaktadir. Hidrokarbonlarin (yani fosil yakitlarin) yanma
siirecinde ortaya ¢ikan kurum, bilim adamlari tarafindan uzun yillardir
incelenen ve Onlenmesi miimkiin olmayan bir durumdur. Esasen,
oksitleyici eksikliginden (yani eksik yanma) dolay1r zengin yakit
bulunan alev bolgesinde kurum olusumu gozlemlenir [11]. Bu siirecte
gaz halindeki hidrokarbonlar, temelde kat1 halde bulunan karbona
yani kuruma doniislir [12]. Kurum olusum/yikim siireclerinin
atmosferik ve Otesi caligma basinglarinda derinlemesine incelenmesi
termik makinalarda enerji tiretimindeki basamaklarin ¢evre dostu
olmast igin gereklidir. Iklim degisikligi ya da bir diger ad ile Kiiresel
Isinmanin en bilyiikk nedeninin fosil yakitlarn oldugu artik
yadsinamaz ancak tersine ¢evrilmesi gereken gergek bir sorun olarak
taninmig olup sadece bilim insanlarini endiselendiren bir olgu
olmaktan ¢ikmig olup devletler arasi anlagsmalarla da taninmig
durumdadir. Bu kapsamda karbon emisyonunun azaltilmast igin eksik
yanma sonucunda ortaya ¢ikan ve ¢evre kirliligine yol agan kurum
olusum/yikim mekanizmalarinin daha iyi anlagilmasi amaciyla DNS
ile farkli ¢alisma basinglarinda analiz edilmesi gerekmektedir.

Tipik olarak kurum pargaciklari, gazlara kiyasla ¢ok daha biiyiik
diflizyon zaman adimlarina sahip olmasindan dolay1 yerel alev
ozelliklerinin degismesine sebep olurken gesitli tiirbiilans olgekleri
tarafindan alev gekirdegi boyunca dagitilir [13]. Ayrica H ve H, gibi
daha hafif gazlar, diferansiyel yayilimdan biiyiik 6l¢iide etkilenir [14]
H ve kurum onciilerinin (PAH) varhiginda kurum olusumu siireci,
kurum yiizey alanindaki artis ve kurum pargacik demetleri H ve
H2’nin alev ¢ekirdegindeki dagilimi ile yeniden sekillendirilir [13].
Kurum olusum ve biiyime siiregleri, H’nin alev boyunca
taginmasinda 6nemli bir role sahip olan diferansiyel difiizyonun etkisi
ile ortaya ¢ikar [13]. Bu nedenle yogun kurum iireten difiizyon

alevleri i¢in alev ve kurum 6zelliklerini tahmin etme siirecinde termal
kiitlesel difiizyona, D, esit olmasi, (Le = % =

1) varsayimimin  ‘kabul edilebilir’ bir yaklasim olup olmadigi
derinlemesine arastirilmalidir.

difiizyonun, «,

Daha onceki ¢aligmalarda Korucu [15] 1, 5, 10 ve 35 atm g¢aligma
basinglar1 i¢in Gazyagi/Hava difiizyon alevleri iizerinde diferansiyel
difiizyonun etkilerini 3B DNS ile incelemislerdir. Korucu [15]
literatiirde siklikla kullanilan; termal difiizyonun kiitle difiizyonuna
esit oldugu (Le = 1) varsayiminin yogun kurum iireten alevler igin
‘uygunlugunu’ atmosferik ¢aligma basincr igin iki farkli termodinamik
hal denklemi ile elde edilen sonuglari karsilastirarak test etmistir.
Oncelikle diferansiyel difiizyonun ele ahindigi, IG ve GG hal
denklemlerini igeren MPI FORTRAN ile yazilmis olan kod araciligi
ile dort farkli ¢alisma basinglari ile DNS hesaplamalari yapilmistir.
Daha sonra ise ayn1 hesaplar daha basit bir difiizyon yaklagimi olan
Le =1 modeli ile ayn1 ¢aligma basinci i¢in yinelenmistir [15,16]
Le =1 olmasi varsayimimimn ‘uyguniugu’ diferansiyel difiizyon ile
elde edilen sonuglarla karsilastinlmustir [15, 16]. Gazyagimn
sikigtirilabilirlik mertebesine gore se¢ilmis olup, 6zellikle dizel
motorlarda ¢alisma basinci olan 35 atm igin yaygin olarak kullanilan
IG hal denklemi ve Le = 1 ikilisi (IGLE) mercek altma alinmustir.
Tablo 1’de goriildiigi lizere Gazyaginn sikistirilabilirligi 35 atm i¢in
IG’den biiyiik 6lgiide sapmaktadir. Bu gercege ragmen literatiirdeki
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caligmalarm biiyiikk c¢ogunlugu matematiksel olarak problemi
basitlestirmek ve hesaplama zamanindan tasarruf etmek amagli olarak
IG hal denklemine uygun sekilde calistigi kabulii yapilarak
¢oziilmekle kalmayip Le =1 basitlestirmesi ile de birlestirilmis
modeller ile ele alinmaktadir. Yapilan bu basitlestirmelerin sayisal
¢ozlimleme siirelerini  kisaltirken alev Ozelliklerini hesaplama
konusunda g6z ardi edilmemesi gereken sorunlar yarattigina Korucu
[15]’te dikkat ¢ekilmistir.

Diferansiyel difiizyon s6z konusu oldugunda, iG hal denklem ile elde
edilen sonuglar GG hal denklemi ile elde edilen sonuglarla
karsilagtirildiginda 35 atm caligma basinci igin IG hal denklemi ile
yapilan hesaplamalarin alev ve kurum 6zelliklerini etkin bir sekilde
tahmin edememistir. Ancak ¢aligma basinglari 1, 5 ve 10 atm olarak
atandiginda IG hal denklem modelinin Gazyaginin sbzii gegen basing
degerleri i¢in ‘makul’ bir yaklagim olabilecegini belirtmislerdir. Bu
¢ikarimi ise atmosferik basing alev tahminleri goz oniine alindiginda,
diisiik basinglarda ve yiiksek sicakliklarda gazlar ideal gaz yasasina
uydugu i¢in atmosferik galisma basinglarinda gerceklestirilen IG hal
denklem yaklasiminin GG hal denklem yaklagimina kiyasla yalnizca
alev Ozellikleri i¢in degil aynm1 zamanda kurum ozellikleri i¢in de
istatistiksel ~ olarak  benzer sonuglar  {rettigini  belirterek
acgiklamuslardir.

Mevcut ¢aligma, 1, 5, 10 ve 35 atm g¢aligma basinglar i¢in tretilmis
olan Gazyagi/Hava difiizyon alevlerinin 2B DNS veri analizini
sunmaktadir. Le = 1 oldugu varsayimu ile birlestirilmis yart global
kurum olusum/yikim modelini de iceren 29 agamali, 10 tiir igeren bir
Gazyagi/Hava indirgenmis kimyasal mekanizma [17] ge¢ici olarak
gelismekte olan Gazyagi/Hava difiizyon alevlerindeki kurum
stireglerini incelemek amaciyla hali hazirda mevut olan bir MPI
FORTRAN koduna eklenmistir. Bu ¢alismadaki asil amag literatiirde
yaygin bir sekilde kullanilan Le = 1 varsayimmin Ideal Gaz Yasasi
ile birlestirildigi sayisal ¢oziimleme yaklagiminin diisiik ve yiiksek
basinglarda yogun kurum iireten Gazyagi/Hava difiizyon alevleri igin
‘uygunlugunun’ aragtirilmasidir. Diferansiyel diflizyon yaklagimi ile
dretilmis olan sonuglar ile bu ¢alismada elde edilen sonuglar
karsilastirilmis ve sadece yiliksek caligma basinglar igin degil,
atmosferik ¢alisma basinci igin dahi Le = 1 kabuliiniin bu tiir alevler
i¢in uygun olmadig1 sonucuna varilmigtir.

Tablo 1. Gazyaginin 1, 5, 10 ve 35 atm basinglarindaki yogunluk, p
ve sikistirilabilirlik, Z degerleri

(The density, p and compressibility, Z of Kerosene at 1, 5, 10 and 35 atm
flames)

P (atm) Hal Denklemi p (kg/m3) Z (sikistirilabilirlik)
1 GG 2,97 0,98

5 GG 16,1 0,92

10 GG 35,7 0,82

35 GG 255 0,4

1 iG 2,92 1

5 iG 14,6 1

10 iG 29,3 1

35 iG 102 1

2. Temel Denklemler ve Kimyasal Kinetik
(Governing Equations and Chemical Kinetics)

Sireklilik, Navier-Stokes, enerji ve tiir tagmim denklemlerinin
sikigtirilabilir formu Es. 1 - 4 ile asagida verildigi gibidir.

ap 9 _

ot o [pw] =0, )
2 9 _

5 (pu) + o= [pw; + P& — 1] =0, )

J
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N
9 9 ,
3¢ (Ped) + P (pec + Phu; — wirij + Qj + E HeJjo

a=1
=S, (3)

a a ’

at (pya) + a_x} [pyauj + ]j,a] = SYa 4
Burada t zaman, x; uzaysal koordinat vektorii, p karisim yogunlugu,
u; kangim Mz, P basing, &;; Kronecker delta tensori, t;;
(Newtonian) viskoz stres tensorii, e, toplam spesifik enerji (i¢ +
kinetik), Q; 1s1 akist vektoriiniin Bearman-Kirkwood bigimidir,

YN-1Hqy Jj o entalpi akisidir (N toplam tiir sayisidir) H,, = oH /3 X,
a tiirliniin kismi molar entalpisi iken X, a tiirliniin mol kesiridir,ve a
tiirleri igin molar kiitle aki vektorii J; . ile ifade edilmistir. ]}-’a =
M, ];-,a iligkisi molar aki vektoriinii kiitle aki vektoriine dontstiiriir
(M, a tiirtiniin molekiiler agirlig1 anlamina gelir), S, enerji denklemi
i¢in kimyasal reaksiyon kaynak terimidir (S, = — YN_; w, AHY),
burada @y, o tiirii igin reaksiyon hizi ve AHS olusum entalpisidir. Es.
4’te yer alan Y, o tiirliniin kiitle kesrini temsil ederken; Sy_ a tiirii igin
kimyasal reaksiyon kaynagi terimidir.

Gergcek gaz etkilerini ‘dogru’ olarak hesaplayabilmek ic¢in kiibik
Peng-Robinson gergek gaz hal denklemi kullanilmistir.

p=_F__ Am &)

V'-By V242V B,—-B%4

Es. 5’te V\ézgﬁl molar hacim, R evrensel gaz sabitidir ve T sicakliktir.
Ay ve By, karigim parametreleri Harstad vd. [18]’de bulunan
dogrusal olmayan karistirma kurallar ile hesaplamir. Ayrica, 1s1
akisinin en basit bigimleri Fourier yasasinin, Es. 6 ve Fickian
yasasinin kiitle akimi, Es. 7 sirastyla Le = 1 varsayimu ile birlestirilir.

aT
Qj= -k PP (6)
1 _ Xy
Ve = Do M

Es. 6’da « termal iletkenlik iken, Es. 7°deki D ise kiitlesel difiizyon
katsayisidir ve bu her iki katsaymin Le = 1 varsayimi kullanilarak
hesaplanan degerleri tiim tiirler i¢in ayn1 degere sahiptir. X,, a
tiirliniin mol kesridir. Temel denklemlere ek olarak, gergek gaz hal
denklemine alternatif olarak literatiirde yaygin olarak kullanilan ideal
Gaz Yasasi yaklasgiminin etkinligini test etmek i¢in Es. 8 kod
algoritmasina eklenmistir:

P=puRnT (3

Es. 8°da p,, karisim yogunlugu, R, karisim gaz sabiti ve T alev
sicakligidir. Mevcut calisma, yalnizca temel denklemlerin &zetini
icermekte olup, daha ayrintili formiilasyon igin [19-22] ¢aligmalart
incelenmelidir.

3. Sonugclar (Conclusions)

Hesaplamali ag i¢in, x; yoniinde 0 < x; < L;’e esdeger aralikli ag
noktalari kullanilmaktadir. Ters akig yoniinde Foster 2009°da dnerilen
analitik esleme islevi kullanilarak ag x> yoniinde uzatilmistir. Girdap
kalinlig1 bolgesinde ince bir ag araligt ( Ax, = 0,8Ax)
kullanilirken, serbest akis sinirlarmin her biri yoniinde ag araliklar
katlanarak Ax, = 10Ax; mertebesine kadar c¢ikarilmigtir [22].
Serbest akis bolgelerinde daha biiyiik elamanlara sahip bir ag tahsis
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edilerek hesaplama siiresi onemli Olglide azaltilmigtir. Mevcut
calismada benimsenen haritalamanmn detayr Foster [22]’de
bulunabilir.

Sirasiyla uzaysal ve zaman tiirevlerini ¢dzmek igin sekizinci
mertebeden merkezi agik sonlu fark yontemi ve dérdiincii mertebeden
Runge-Kutta kullanilmigtir. Yapay salinimlart kontrol etmek igin her
Runge-Kutta  asamasinda  onuncu  mertebeden filtreleme
uygulanmigtir. Kodun paralellestirilmesi, her iki yonde de MPI
rutinleri kullanilarak yapilmistir. Sayisal algoritmalar hakkinda daha
fazla bilgi Foster [22]’de bulunabilir.

DNS veri hesaplamalarinda kullanilan simiilasyon alani Sekil 1'de
verilmistir. Hava (yani oksitleyici) hesaplama alaninm alt kisminda
akarken bir difiizyon alevinin olusmasina neden olan oksitleyicinin zit
yoniinde akmakta olan Ci2Ha4 (yani yakit, Gazyagr), tst kisimda
olacak sekilde hesaplama alanina yerlestirilmigtir. Karigim bdolgesi
hesaplama alaninin tam ortasinda yer almakta ve her ana degisken i¢in
kademeli olarak oksitleyicinin bulundugu bolgeden yakitin oldugu
bolgeye baslangic degerlerinden gecislerin kademeli olmasin
saglayan bir fonksiyon kullanilmigtir. Oksitleyiciden yakita gegis
mesafesi girdap kalinlig1 olan &, araciligi ile yapilmigtir. Baglangic
Reynolds sayis1 girdap kalinligi ve her iki akim igin belirlenen
baslangig degerleri kullanilarak Res, = UySopo/to hesaplanmistir.
Burada, Uy, iki akim arasindaki hiz farki iken, py ve ug her iki akimm
ortalama yogunluk ve vizkozitesini temsil etmektedir. Bu tanimda yer
alan biitliin degiskenler her iki akis i¢in de problemin tanimindan
gelmekte iken referans uzunluk olan §, istenilen Res sayisina
ulasmak icin degismekte ancak her zaman ~ 107> m mertebesinde
kalmaktadir. Bu ¢aligmada Yiiksek Bagarimli Hesaplama imkanlari
dahilinde en yiiksek tiirbiilans degerini verecek sekilde 2500 olarak
secilmistir. Es. 9 ve Es. 10 araciligr ile L1 ve Lz uzunluklar
hesaplanmistir.

Ly = 8o Np wq

©

L,=5L, (10)

Es. 10°daki Np, x; yOniinde hesaplama alanma eklenen girdap
say1sini, w, , stabil olmayan dalgaboyu orani vermekte olup sirasiyla
4 ve 8,2 degerleri baslangi¢ degeri olarak atanmustir. Hesaplama alani
yaklagik olarak 2B DNS igin, Apys = L1L, =~ 5x1077 m?’dir.
Oksitleyici ve yakit i¢in serbest akim bolgesindeki hizlar Es. 11 ve Es.
12 ile hesaplanur.

2M.a,

U, = —te (11)
praf
— Po
Up = = |20, (13)

Es. 11 ve Es. 12°te ‘o’ ve ‘f” alt indisleri sirasiyla saf oksitleyici ve saf
yakit bolgelerindeki degerleri temsil etmektedir. M, tasinim Mach
sayist ise 0,35, p,, py ve a,, ay ise sirasiyla oksitleyici ve yakita ait

yogunluk ve ses hizlaridir. U,’dan Uy’e gegis n = erf (nl/ 2x,/80)
fonksiyonu ile ‘diizeltilmistir’. Palle [19]’da lineer stabilite analizi ile
hesaplanan stabil olmayan dalga boyu, w; =A4,/§, tiirbiilans
olusumunu gii¢lendirmek igin akig dogrultusunda (x; yOniinde)
olacak sekilde eklenmistir. Bunlara ek olarak ‘diizeltilmis’ hiz alani
ile birlestirilmis girdap perturbasyonlari da sinus egrisi seklinde uyart
olarak x; yoOniinde baglangi¢c kosullarina eklenmistir [23]. Bu
caliymada hesaplamalar x; yoniinde N, =4 adet girdap ile
baglatilmugtir.  ¢7 ile ifade edilen nihai simiilasyon zaman igin
normallestirilmis zaman olgegi t* =t U,/d, ile tammlanir. 4 adet
olarak simiilasyon baslangi¢ degeri olarak atanmis olan girdaplarin
birlesip tek bir girdaba déniismesi i¢in gecen hesaplama siiresi, t; =
80’dir. Bolgesel Courant sayist araciligl ile tiirbiilans enerji kaybi
(dissipation), kiitlesel difiizyon, termal difiizyon ve advektif difiizyon
ve kurum olusum hizi ile hesaplanan zaman adimlarindan en kiigiik
olanina gore belirlenmigtir. Baglangic Courant sayisi 0,5 iken
konvektif Courant say1s1 ise 0,2 olarak atanmustir.

Problemin smir kosullart asagidaki gibi belirlenmistir:

e X2 yoniinde, alev ¢ekirdeginden uzakta, akis serbest akimin
karakteristigine sahip olacak sekilde ayarlanmustir.

e X yoniinde, tiirbiilansli akig1 ¢6zmek i¢in periyodik sinir kosullari
atanmistir.

Heterojen ve homojen kurum yikim adimlarini igeren yari global
kurum modeli Tablo 2'de verilmistir. Ayrintili  Gazyagi/Hava
indirgenmis kimyasal mekanizmasi Wang [17] ve Korucu [15]
kaynaklarinda bulunabilir. Kurum olusum global adiminda
Gazyaginn direk olarak kurumu olusturdugu varsayimi yapilmis olup
literatiirde yayginca kullanilan PAH kurum olusumu ara iriini
kullanilmamustir. Bu basitlestirme ile DNS metodundan kaynakli olan
yiiksek hesaplama maliyetini ve siiresini bir nebze kisaltmistir.

Tablo 2. Kurum Olusum/Y1kim Kimyasal Adimlar1 (Soot Production/Oxidation Chemical Steps [17]

Reaction! A
Kurum Olusumu Global Adim
Ci,Hyy - 12C + 12 H,
Heterojen Kurum Yikimi
C;+050, - CO 1
KAPOZH
Rox =17 K;Po,

x=1/(1+ (2—:) Po,

1,11935E+16

+ KgPp,(1 —x)

K, 2,0000E+01
Kp 4,4600E-03
Kr 1,5100E+05
K, 2,1300E+01
Homojen Kurum Yikimi

Cs+0OH=CO+H 1,2200E+09

n E/R From

1,94 1,610E+04 [(C12H4)?1][0,7%]
CS

0 0 T2R x5 ]

0 1,5098E+04 -

0 7,6497E+03 -

0 4,8817E+04 -

0 -2,063E+03 -

0,5 0 Standart

'k = AT e 5/RT [X][Y] degistirilmis Arrhenius esitligidir.
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S6z konusu basitlestirmede kurum olusum asamasinda ara iiriin olan
PAH’in mekanizmas1 dolayli olarak kurum olusumuna dahil
edilmistir. Bu yolla mekanizmadaki tiir sayilar1 ve kimyasal adimlar
azaltilirken kimyasal tepkimeler ile enerji korunumu agisindan bir
kayip s6z konusu olmayacaktir.

Serbest Akim (Free Stream)

= vak
Uo = AUD l:a .llt
) (Fuel)
Re, =p,U,L
0 [kl u{l"'u le
5 | M=U/, - <
2 -
3= -
3 X, &
= i =
= =
® g
=S >3
- :
S B.K: Isotermal
Oksitleyici - [zobarik
(Oxidizer) ICs : Isothermal
- Isobaric

Serbest Akim (Free Stream)

Sekil 1. 2B Dogrudan Sayisal Simiilasyon Hesaplama Alani
(2D Direct Numerical Simulation Domain)

Indirgenmis kimyasal mekanizmada tepkime hizlarin1 hesaplamada
degistirilmis Arrhenius Esitligi k = AT™e E/RT [X][Y]
kullanilmigtir. Burada, A, frekans faktorii, T, mutlak sicaklik, E,
tepkime aktivasyon enerjisi, R, evrensel gaz sabiti, [X] ve [Y] ise X
ve Y tiirlerinin anlik bdlgesel konsantrasyonlarini temsil etmektedir.
Degistirilmis Arrhenius esitligi frekans faktoriinii direk olarak
sicakliga baglamaktadir. C,, yani gaz fazinda bulunan karbon-grafit
kurumu temsil etmektedir [24]. Kurum tanecikleri ¢ok kii¢iik boyutta
olmalaridan 6tiirii alev ile ayn1 sicakliga sahiptir [11]. Boyutlarinin
kii¢iik olmasindan &tiirii sadece tiirbiilans taginim mekanizma araciligi
ile degil aym1 zamanda da sicaklik ve konstantrasyon gradyentleri ile
de alev ¢ekirdegi boyunca difiizyona ugrar. Son derece karmasik olan
kurum olusum mekanizmasini matematik modelleme adimlari
basitlestirmek amaciyla sadece en 6nemli agamalar modellenmektedir
[25]. Yiiksek ¢alisma basinglarinda alev sicakliklarina erisilmesinden
otiiri kurum yiikiiniin hizla arttif1 bilinmektedir.

2B DNS verileri, Gazyagi/Havanin gelismekte olan difiizyon alevleri
icin ana denklemlerin ¢6ziilmesiyle iiretilmistir. Hesaplamalar igin
Clemson Universitesi’ndeki Palmetto Yiiksek Basarimli Hesaplama
Merkezi altyapist kullamlmistir. Mevcut calisma igin, IG veya GG hal
denklem modelleri i¢in Le = 1 varsayimiyla birlestirilmis (bundan
sonra IGLE ve GGLE olarak kullanilacaktir) gesitli ¢alisma basing
degerleri Tablo 3’te 6zetlendigi gibi 8 farkli durum ele alinmstir. Ele
alman biitiin durumlar i¢in Baglangi¢ basinci1 Py, baslangic sicakligi
Ty, 700K, baslangic Reynolds sayisi Rey = 2500, ag noktalarinin
sayisi sirastyla x; ve x, yonlerinde Ny, N,. Boyutsuzlastirilmig nihai
simiilasyon zamanu, ¢z, tim durumlar i¢in 80°dir. Baslangi¢ sicaklig1
kullanilan kimyasal mekanizmadaki biitiin tiirlerin gaz fazinda
kalmasin1 saglamak amaci ile 700 K olarak atanmig olup c¢aligma
basinct 1 ile 35 atm arasinda degismektedir. Analiz, dort farkli caligma
basinct igin GGLE ve IGLE ile hesaplanan ortalama alev
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sicakliklarinin kargilastirilmasiyla baglar. Sekil 2 ve Sekil 4’te yatay
eksende yer alan degisken ¢, karisim kesridir ve Es. 13 ile verilmistir.

Tablo 3. Dikkate alinan 8 durum igin simiilasyon parametrelerinin
Ozeti.
(Summary of simulation parameters for 8 cases considered.)

Simiilasyon Py (atm) N;xN, Hal Denklemi

1 1 400 x 608 GG

2 1 304 x 698 iG

3 5 304 x 544 GG

4 5 304 x 544 iG

5 10 240 x 480 GG

6 10 240 x 480 iG

7 35 240 x 640 GG

8 35 240 x 640 iG
syC12H24_yO02 4 y02

¢ = syCi12H24 4yO02 (13)

Burada, 0 < ¢ <1 degismekte, s , stokiyometrik katsayr olup
sayisal degeri =~ 0,16°dir, YC2Mae ve YO2sirasiyla yakit ve
oksitleyicinin kiitle kesirleridir. Saf yakit olan bolgede ¢ = 1 iken,
saf oksitleyicinin oldugu bolgede ise ¢ = 0 degerlerine sahiptir. Ara
degerler ise karisimin degisen derecelerini ifade etmektedir. Karigim
kesri ve yayilim tiirbiilansli yanma problemlerinde énemli bir role
sahiptir. Alev dinamiklerinden olan tutugma, sonme ve yeniden
tutugsmanin yilksek oranda konuma bagli oldugu bilinmektedir.
Karisim kesri diizleminde sicaklik ve tiir mol kesirlerinin dagilimmim
incelenmesi alev karakteristiklerini anlamak igin yaygin olarak
kullanilan bir yaklagimdir.

Sekil 2, her iki hal denklem modeli igin ortalama alev sicakligi
hakkinda bir fikir vermektedir. Sekil 2a ve Sekil 2b sirasiyla, Le = 1
varsayimimin IG veya GG hal denklem ile kullanilarak hesaplanan
ortalama alev sicaklig1 tahminlerini igerir. Caligma basincinin 35 atm
oldugu durumda IGLE tahminleri igin ortalama alev sicakliginda bir
artis kaydedildigi goriilmektedir. Alev sicaklifindaki bu artis alev
¢ekirdegi boyunca kurum yiikiinde kagmilmaz bir artisa neden
olmaktadir. IGLE, 35 atm durumu icin beklenen ortalama alev
sicakligi tahminlerini iiretemese de atmosferik ve ara caligma
basinglart igin beklenen davraniglari yakalayabilmistir (yani, GGLE
tahminlerine istatistiksel olarak benzer sonuglar iiretebilmektedir). Bu
baglamda, kurum yiikii tahminlerinin GGLE tarafindan iretilen
benzer istatistiksel davranisa sahip olacagi beklenmelidir. Ancak
Le =1 modeli ile tahmin edilen alev sicakliklar1 genellestirilmis
difiizyon modelinden elde edilen alev sicakliklarini ve dolayisiyla da
kurum yiiklerini olmasi gerekenden daha az hesapladigi géz ardi
edilmemelidir.

Sekil 3, atmosferik ¢aligma basincinda 2B DNS sonuglarina gore
olusturulmus alev yapisin1 gostermektedir. Sekil 3a alevin
boyutsuzlastirllmis zaman, t* =65 anindaki alev yapisini
gosterirken, Sekil 3b ise simiilasyonun nihai boyutsuzlastirilmis
zamani t; = 80 anindaki yapisidir. Alev sicakligi, simiilasyon zamani
ilerledikce yaklagik olarak %10 civarinda azalmaktadir. Sekil 3a ve
Sekil 3b de A ve B ile gosterilen bolgeler incelendiginde alev
yapisindaki kivrimlagsmalarin  kuvvetlendigi goriilmiis ve alev
¢ekirdeginde x, yoniinde bir genislemenin s6z konusu oldugu
gozlenmektedir. Bu durum ise tiirbiilans ile gaz tiirlerinin ve kurum
parcaciklarinin diflizyonunun zamanla arttigina dair bir gostergedir.
Ayrica 6ngoriildiigi iizere sicakligin diismesi ile akis rejiminin daha
da tiirblilansli bir duruma gectigi baska bir sonu¢ olarak not
edilmelidir. Biitiin bunlara ek olarak, alev yapisinda artan
kivrimlagmalar bolgesel olarak hem yakit ve oksitleyicinin hem de
yanma {rlinlerinin taginmasini kuvvetlendirecektir. Bu nedenle
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55( 55
(a) --1atm (b) --1atm
-5 atm —4—5 atm
45¢ — 10 atm 4,5 — 10 atm
—+—35 atm —+-35 atm

0 0,25 0,5 0,75 1 0 0,25 0,5 0,75 1
¢ ¢
Sekil 2. Her bir hal denklem modeli igin ortalama alev sicaklig1 lizerinde galisma basincinin etkisi iIGLE and (b) GGLE (Pressure effects on
the Mean Temperature Profiles for each EOS model (a) The IGL EOS model (b) The RGL EOS model)

700 968 1236 1504 1772
L | |
SICAKLIK (K)

700 932 1165 1397 1630
SICAKLIK (K)

Sekil 3. Atmosferik basingta GG hal denklem modeli olusturulan 2B Alev Yapisinin zamanla geligimi,
a) t* = 65 anindaki ve (b) t* = 80 anindaki alev yapis1 (Time evolution of 2D flame structure at atmospheric operating pressure coupled with
yap
RGL, (a) flame structure at t;= 65 and (b) flame structure at t; =80)

kurumun alev boyunca genellestirilmis difiizyon modelinde elde iki hal denklem modeli i¢in kurum kiitle orami olan Y;’yi
edilen sonuglardan farkli bir davranis sergilemesine sebep olmaktadir. gostermektedir (bir diger deyisle alev kurum yiikiinii géstermektedir).
Simiilasyon siiresince sistemde tam yanmanin elde edilemedigi hatta Sekil 4a ve sirastyla Le = 1 ile birlestirilmis IGLE ve GGLE ortalama
bolgesel olarak alevin sénmeye yiiz tuttugu da cikarilabilecek Ys tahminlerini igermektedir. Atmosferik ve 5 atm caligma basingh

sonuglar arasindadir. Sekil 4, Le = 1 varsayimiyla birlestirilmis her alevler icin IGLE, GGLE ile hesaplanmis olan alev cekirdeklerindeki
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b
-5 atm ®
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Sekil 4. Her bir hal denklem modeli i¢in ortalama kurum kiitle kesri iizerinde ¢alisma basincinin etkisi. (a) IGLE ve (b) GGLE
(Pressure effects on the Mean Soot Mass Fraction Profiles for each EOS model (a) the IGL EOS model predictions, (b) the RGL EOS model predictions)

kurum yiikii tahminlerine benzer sonuglar iiretmektedir. Analiz, IGLE
10 ve 35 atm alev tahminleriyle devam ettirildiginde, GGLE
tahminlerinden sapma goriilmektedir. Bu ¢ikarim ise Gazyagi/Hava
diflizyon alevleri i¢in ¢aligma basinci 10 atm ve iizeri oldugunda Le =
1 varsayimimin IGLE ile birlestirilmesinin "uygun" olmayabilecegini
gostermektedir. Nitekim genel olarak soz konusu basitlestirmenin her
iki hal denklemi igin de genellestirilmis difiizyon modeli ile
karsilagtirildiginda beklenen degerlerden daha yiiksek kurum yiik
tahminleri yaptigi Korucu [15] ile yapilan karsilagtirmalarda
goriilmektedir. Biitiin bunlara ek olarak Le = 1 olarak varsayiminin
yiiksek mertebelerde bolgesel olarak karisimin goézlenmesi sonucu
alev ¢ekirdegi boyunca gaz tiirlerinin ve kurumun kalma siiresinin
(residence time) kisa olmas1 nedeniyle kimyasal tepkime i¢in gerekli
olan zamana erisilemedigi sonucu da ¢ikarilabilir. Gaz tiirlerinin ve
kurumun kalma siiresinin kisalmas: alev sicakliginin genellestirilmis
diflizyon sonuglarindan daha diigiik tahmin edilmesine sebep
olmaktadir. Ayrica artan ¢alisma basinci ile artan alev sicakligi
nedeniyle kurum yiiklerinde gozlemlenen artig beklenen bir
davramistir. IGLE ve GGLE kurum yiikiiniin 35 atm calisma
basincinda en yiiksek degerinin karisim diizleminde bdlgesini
yaklagik olarak yakin bir bolgede tahmin etmis olsa dahi degerler
karsilastirldiginda IGLE ile hesaplanan deger ~%16 daha yiiksek
olarak tahmin etttigi goriilmektedir. Bu da Sekil 2a’da gozlemlenen
yiiksek sicaklik degeri ile ortiismektedir. Ayni1 zamanda 35 atm alev
kurum yiikiine bakildiginda IGLE tahminlerinde kurum yiikii siirekli
yiikselen bir davrams gosterirken, GGLE tahminlerinde karigimin
diizleminde ¢ =~ 0,75’ten sonra ani bir yiikselis sergilemektedir.

4. Sonugclar ve Tartismalar (Results and Discussions)

Mevcut c¢alisma, Gazyagi/Hava difiizyon alevlerinde kurum
olusum/yikim siiregleri lizerindeki yayilim ve basing etkilerini analiz
etmek i¢in Le sayisinin bire esit oldugu varsayimiyla birlestirilmis iki
farkli hal denklem modeli kullanilmistir. 2B DNS Gazyagi/Hava
difiizyon alevi analizleri Le = 1 difiizyon modelinin IG hal denklemi
(IGLE) ile dort farkli galisma igin yapilmistir. Bu calismanim ana
amaci, Korucu vd. [26] tarafindan daha 6nce yapilmig bir ¢alismay1
genisletmektir. Yiiksek calisma basinglarindaki (35 atm) IGLE
yaklasimmin kabiliyetini test etmektedir. Analizler, her iki hal
denklem modeli i¢in de Le =1 varsayimmin benimsenmesi
durumunda kargilasilabilecek listelenen sorunlari ortaya ¢ikarmustir:

e Le sayisiin bire esit oldugu varsayimindaki basitlestirmenin,
mevcut ¢alisma i¢in kullanilan hal denklem modellerine ve galisma
basinglarindan  bagimsiz  olarak, ortalama alev sicakligi
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tahminlerinin genellestirilmis difiizyon model tahmininden daha
diisiik olmasina neden olmaktadir. Ortalama alev sicakliginin her
bir ¢aligma basinci i¢in beklenenden daha diisiik tahmin edilmesi
ise eksik bir yanmaya hatta bolgesel olarak alevin giigsiizlesip yok
olmasina neden olma olasiligim yiikseltmektedir.

e Diisiik ortalama sicaklik tahminleri, esasen IGLE 10 ve 35 atm
calisma basmct durumlart  i¢in alev ¢ekirdegi boyunca
tamamlanmamis yanma nedeniyle 'anormal derecede' yiiksek
kurum yiikii tahminlerine sebep olmaktadir.

e Sadece atmosferik degil, ayn1 zamanda daha yiiksek calisma
basinglart i¢in  Gazyagi/Hava alevleri iizerindeki Le =1
varsayiminin etkilerini arastirmak i¢cin 3B DNS analizleri hem
gergek gaz hem de ideal gaz hal denklem modelleri ile yapilmasi
gerekliligi ve bu tlir bir basitlestirme ile yapilan analizlerin
dogrulugunun  /giivenilirliginin  test edilmesi goz ardi
edilmemelidir.

Korucu vd. [15]’nin daha dnceki ¢aligmalariyla karsilagtirmalar, Le =
1 varsayim modeli ile yapilan ortalama en yiiksek alev sicakligi
tahminlerinin en az % 5, en fazla %23 oraninda azaldigini; bu, kurum
olusum/yikim oranlart hesaplamalarmin, ¢alisma basincindan
bagimsiz olarak, Le = 1 varsayimli durumlarda diisiik ortalama alev
sicakligr ile kiyaslanabilir sekilde zayiflayacagini gosterir. Ardindan,
mevcut ¢alismanin ana konusu olan her bir hal denklem modeli her
bir ¢aligsma basinct igin analiz edilmigtir. Kurum kiitle oran1 olan Yj
iizerindeki incelemeler, Gazyagi/Hava difiizyon alevlerinde ortalama
alev sicakliginin 6nemini vurgular.

S6z konusu durumlar igin Le = 1 varsayim modelinin genellestirilmis
difiizyon model sonuglariyla karsilagtirtlmas: gostermistir ki ortalama
alev sicakliklart Le =1 varsayim modeli ile disiik tahmin
edilmektedir. Alev sicakliginin olmasi gerekenden diisiik tahmin
edilmesinin sadece yanmanin tamamlanmasini etkilemedigi ayrica
kurum yikim siirecini de sekteye ugrattigi ve dolayisiyla da kurum
yiikiiniin olmast gerekenden daha yiiksek tahmin edilmesine sebep
oldugu gozlenmistir. Daha detayli analizler Korucu [15]’te
bulunabilir. Biitiin bunlara ek olarak ¢alisma basmcinin atmosferik
basingtan daha yiiksek degerlere ¢ikilmasi ile dogru orantili olarak
ortalama alev sicakligi da artmaktadir. Artan alev sicakligi ile kurum
oksidasyonu siireci gii¢lense bile alev ¢ekirdeklerindeki kurum yiikii
artmaya devam etmektedir.

Gazyagi/Hava difiizyon alevlerinde en basit diflizyon modeli olan
Le =1 varsayiminin kullanimi ile elde edilen DNS verilerinin alev
karakteristiklerinde ve kurum yiikii hesaplarinda kullanilmasi,
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olusturulacak RANS ve LES model katsayilarinin hatali olmasina yol
acacaktir. Bu nedenle deneysel sonuglarla birebir drtiisen sonuglarin
alinabilmesi acisindan DNS metodunda matematiksel
basitlestirmelere gitmeden once olast modellerin ‘giivenilirlik’
acisindan test edilmesi gerekliligi goz ardi edilmemelidir.
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