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Hesaplamali akiskanlar dinamigi ile dizel motorlarinda

emisyon olusumu ve azaltilmasinin modellenmesi
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Ozet

Bu ¢alismada, ozellikle agir vasita dizel motorunda azot oksit (NOy) ve is (C(s)) emisyonlarimin olu-
sumu ve azaltilmasi, Sayisal Akiskanlar Dinamigi (CFD) modellemesi yardimiyla incelenmektedir.
KIVA-3VR2 ve CHEMKIN-II paketi modelleme icin kullamlmistir. Chalmers University of
Technology 'de gelistirilen n-heptan ve toluen karisimindan olusan dizel yakit modeli (Disesel Oil
Surrogate, DOS), tiirbiilans/yanma etkilegimin icini kismi karisimlt reaktor modeli (Partially
Stirred Reactor, PaSR), detayli reaksiyon mekanizmasi ve gelistirilmis demet modeli KIVA-3VR2 ye
uyarlanmis ve modellemeler gergeklestirilmistir. Dizel yakit modeli ve reaksiyon mekanizmasi sabit
hacimli bomba deneylerinde, degisik basing ve hava fazlalik katsayisi (HFK, 1), degerleri icin, si-
cakliga bagl tutusma gecikmesi (TG) esas alinarak dogrulanmistir. Sonraki agamada Volvo D12C
agir vasita dizel motorunda 18.5 ve 14.0 sikistirma oranlar, farkl yiik, piiskiirtme zamani degerleri
ve egzoz gazi geri doniisii (EGR) oranlart i¢in modelleme ¢aligmalar: yapilarak deney verileri ile
karsilagtirilmigtir. Elde edilen sonucglara gore, silindir i¢i basing ve sicaklik degerleri, 1s1 agiga ¢i-
kis hizi ve yanma verimi deney sonuclariyla uyumludur. NO, ve is emisyonlar: egilim olarak deney
sonuclariyla uwyumludur ancak nicel olarak gelistirmeye ihtiya¢ vardir. Emisyonlardaki farkliligin
nedeni olarak, modelleme i¢in kullanilan detayli reaksiyon mekanizmasindaki is yanmasi, NO, ve
CO olusum reaksiyonlari arasindaki ¢ok hassas ve birbirini etkileyen dengenin heniiz tam olarak
saglanamamis olmasi gosterilebilir. Bu konuda gelistirmeye ihtiya¢ duyulmaktadir.
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CFD modeling of emissions formation
and reduction in heavy duty diesel
engines

Extended abstract

The main emission problem for conventional diesel
combustion is NO,-soot tradeoff (diesel dilemma)
which could not be completely eliminated with the
in-cylinder combustion techniques till now and still
after-treatment process is necessary to meet the pre-
sent emission legislations. Also with the development
of the new engines which have different combustion
regimes such as Homogeneous Charge Compression
Ignition (HCCI), Modulated Kinetics (MK), Low
Temperature Combustion (LTC), Premixed Charge
Compression Ignition (PCCI), new emissions such
as HC and CO became significant for compression
ignition engines.

This study mainly investigates formation and reduc-
tion of NO, and soot emissions in diesel engine com-
bustion, especially in Heavy Duty Diesel (HDD) en-
gines with the help of CFD engine modeling. KIVA-
3VR2 and CHEMKIN-II package were used for the
modeling purposes. CHALMERS' Diesel Oil Surro-
gate (DOS) model based on a blend of aliphatic (n-
heptane, 70%) and aromatic (toluene, 30%) compo-
nents, turbulence/chemistry interaction approach
with Partially Stirred Reactor (PaSR) model, de-
tailed chemical mechanism and modified spray
model were implemented into the KIVA-3VR2 code
for the modeling tasks. DOS and detailed chemical
mechanism were validated comparing the ignition
delay (ID) times with the present available shock
tube data for different temperatures at different
pressure and excess air ratios, A. Validation of the
DOS and its constituents shows that developed reac-
tion mechanism represents well enough ID and
Negative Temperature Dependence behavior. Also it
is calculated that for different A values (1 / Equiva-
lence Ratios, ER) ignition delay time reduces with
the increasing of ER (e.g., for rich mixtures) which
is consistent with the experiments. Then modeling
results for Volvo DI2C engine at MK combustion
(Compression Ratio, CR, 18.0) and LTC (CR
14.0) regimes were compared with the experimental
data. Present reaction mechanism is modified in or-
der to improve its NO,-soot emissions behavior
which has a good emission calculation tendency, but
still quantitatively weak. Different fuel injection
times, loads and both EGR-free and EGR cases were
studied to extend the modeling capability. The MK
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combustion regimes in the Volvo DI2C DI diesel
engine realized under selected retarded fuel injec-
tions (e.g. Start of Injection, SOI, varied from -5 till
to 10 Crank Angle Degree (CAD) After Top Dead
Centre (ATDC) causing the ID to be longer than the
injection duration. For injection timings, -5, 0, 5 and
10 ATDC, predicted trends clearly indicate that the
combustion mode shifts from conventional diesel-
like to HCCl-like mode following from early to late
injection cases. This behavior is not clear in the
pressure vs. crank angle curves because these re-
tarded injections corresponds to the expansion part
of the cycle, and expansion avoids sudden pressure
rise sourced from HCCI-like combustion. However it
is clearly visible from the Rate of Heat Release
(RoHR) curves that, in retarded injection conditions,
RoHR maxima increase as expected because of the
increased premixed combustion phase, which in-
creases ID times in such a way that ignition occurs
after the completion of fuel injection process similar
to the HCCI combustion mode. For all cases, calcu-
lation results for in-cylinder pressure, temperature,
RoHR and combustion efficiency are in a good
agreement with experimental results. NO, and soot
emissions are reasonably well also. Although ten-
dency of the calculated emissions is good, a quanti-
tative improvement for emission predictions, espe-
cially for soot emissions, is required. In diesel com-
bustion, most of the combustion process takes place
over soot-formation and soot-oxidation path and
soot emission is the difference between these formed
and oxidized soot amount, which corresponds to
only a small fraction of formed soot (<=1%). Hence
modeling of soot emissions is very hard, e.g., even
1% calculation error for soot oxidation will drasti-
cally affect the resulted soot emissions. NO, forma-
tion is also strictly coupled with the soot-oxidation
process because the remained oxygen radical which
is necessary for NO formation depends on the soot-
oxidation process. If soot-oxidation part is dominant
in the mechanism, then excessive soot oxidation
process can result lower soot emissions than the real
amount by consuming most of the available oxygen
radical which will be used later for the NO forma-
tion reactions. In conclusion excessive soot oxida-
tion gives less soot emissions and indirectly prevents
proper amount of NO formation. For this reason
more accurate modeling of NO,-soot emissions in
the presented detailed chemistry approach requires
a proper balance between soot-oxidation and NO,
CO formation reactions

Keywords: Diesel combustion, NO,~soot emissions,
CFD modeling.
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Giris

Klasik dizel yanmasindaki esas emisyon prob-
lemi NOx-is emisyonlar1 ikilemi olarak giincel-
ligini korumaktadir. NOy-is emisyonlarinin bir-
likte anilmasinin sebebi birbirleriyle zit orantili
olarak olusmalar1 ve genelde birini azaltici ted-
birlerin digerini artirmasidir (tahterevalli denge-
si). Bunun yaninda yeni gelistirilmekte olan
kimyasal kinetik kontrolli yanma (MK
Combustion), alevsiz yanma (LTC) gibi farkh
yanma stratejilerine sahip sikistirmali ateslemeli
(dizel veya dizel-benzeri) motorlarda karbon-
monoksit (CO) ve hidrokarbon (HC) emisyonla-
r1 da onem kazanmustir.

Bu calismada agir vasita dizel motorunda NOx
ve is emisyonlarinin olusumu ve azaltilmasi,
Sayisal Akigkanlar Dinamigi (CFD) modelle-
mesi yardimiyla incelenmektedir. Modelleme
calismalarinda KIVA-3VR2 ve CHEMKIN-II
paketi kullanilmigtir. Chalmers University of
Technology’de gelistirilen n-heptan (%70) ve
toluen (%30) karisimindan olusan dizel yakit
modeli (DOS), tiirbiilans/yanma etkilesimi icin
kismi karisimli reaktdr modeli (PaSR), detayh
reaksiyon mekanizmasi ve gelistirilmis demet
modeli KIVA-3VR2’ye uyarlanmig ve model-
lemeler gerceklestirilmistir. DOS ve reaksiyon
mekanizmasi sabit hacimli bomba deneylerinde,
degisik basing, hava fazlalik katsayisi, A deger-
leri igin, sicakliga bagh tutugsma gecikmesi esas
alinarak dogrulanmigtir. Sonraki asamada Volvo
D12C (Sekil 1) agir vasita dizel motorunda 18.0
ve 14.0 sikistirma oranlari, farkli yiik, ptskdirt-
me zamani degerleri ve egzoz gazi geri doniisii
(EGR) oranlar1 i¢in modelleme c¢aligsmalar1 yapi-
larak deney verileri ile karsilastirilmistir. Elde
edilen sonuglara gore, silindir i¢i basing, sicak-
lik, 1s1 agiga ¢ikis hizi ve yanma verimi deney
sonuclartyla uyumludur. NOyx ve is emisyonlari
egilim olarak deney sonuglariyla uyumludur an-
cak nicel olarak gelistirmeye ihtiya¢ vardir.
Emisyonlardaki farkliligin nedeni olarak, mo-
delleme i¢in kullanilan detayli reaksiyon meka-
nizmasinda, is yanmasi, NOx ve CO olusum re-
aksiyonlar1 arasindaki ¢ok hassas ve birbirini
etkileyen dengenin heniiz tam olarak saglana-
mamis olmasi gosterilebilir. Bu konuda gelis-
tirmeye ihtiya¢ duyulmaktadir.
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Sekil 1. Tek silindirli Volvo D12C direkt piis-
kiirtmeli, modellemesi yapilan, dizel motoru

(Rente, 2004)

Hesaplama modeli

Dizel yakit modeli

Uygulamadaki dizel yakitlar1 biiyiik oranda ali-
fatik, halkali ve aromatik bilesenlerden olusur
ve dizel yakitinin yanmasinin modellenmesinde
kullanilan detayli reaksiyon mekanizmalarinda
yakitin tiim bilesenlerinin géz Oniine alinmasi,
glinlimiiz imkanlar1 i¢inde, miimkiin degildir
(Sekil 2).
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Sekil 2. Ticari dizel yakitinin bilesimi (Dagaut,
2002)

Bu nedenle, modelleme ¢alismalarinda dizel ya-
kitin1 temsil eden temsilli yakitlar (bu ¢aligmada
DOS olarak anilacaktir) kullanilirlar. Bu ¢alis-
mada kullanilan temsili yakit (DOS) n-heptan
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(C7Hj6) ve toluen (C;Hg) olmak iizere iki bile-
senden olugmaktadir. DOS’un ilk bileseni n-
heptan (C7H;¢), gercek dizel yakitinin tutusma
gecikmesini, TG, temsil etmek i¢in se¢ilmistir.
Uzun zincirli bir hidrokarbon ve alifatik bir bi-
lesen olan n-heptan’in setan sayisi uygulamada-
ki dizel yakitinin setan sayisina yakindir (n-
heptan setan sayis1 = ~56). DOS’un ikinci bile-
seni toluen (C;Hg) ise dizel yakit1 i¢indeki aro-
matik bilesenleri temsil etmek icin secilmistir.
Bilindigi gibi yakit icerisindeki aromatik bile-
senlerin is olusumuna onemli etkisi vardir. So-
nug olarak, setan sayis1 ve gercek dizel yakitinin
diger ozelliklerini yeterince iyi temsil edebilen
dizel yakit modeli olarak %70 n-heptan (C;H;e)
ve %30 toluen (CsHg) karisimindan olusan bir
yakit modeli varsayilmistir (C4Hzg).

Dizel yakit modeli, sivi ve buhar fazlarindaki
yakitin 1s1l ve yayilim 6zellikleri ile buhar bile-
senlerinin tutusma oOzelliklerini tanimlayan iki
kisimdan olusur. Standart KIVA-3VR2 yazili-
minda (Amsden, 1997) tamimlandig1 sekliyle
dizel yakit modeli, gercek dizel yakit1 6zellikle-
rinin Onerilen C;3Hy; kimyasal formiilii ile der-
lenmesinden olusur. Burada 6nerilen DOS yakit
modelindeki n-heptan ve toluen benzer ugucu-
luk degerlerine sahip oldugundan dolayi, yakit
tek bilesen ile temsil edilerek, yakit buharinin
dagilimi ve yerel bilesimi makul sekilde tahmin
edebilir. Onerilen yakit buhar1 bilesenleri C;H;¢
ve C7Hg ile uyumlu olmasi i¢in, kullanilan yakit
formiilii standart KIVA-3VR2’deki C3H»3 yeri-
ne Cy4Hyg olarak degistirilmistir. Daha sonra n-
heptan ve toluen icin detayli reaksiyon meka-
nizmalar1 gelistirilmis ve bomba deneyleri so-
nuglart Gauthier ve digerleri (2004) ile dogru-
lanmustir.

Zengin karigimli asetilen alevleri i¢in dort aro-
matik halkaya kadar aromatik olusum kinetigi
ile birlestirilmis n-heptan ve toluen yanma kim-
yasindan olusan bodyle detayli bir mekanizma
CHEMKIN-II yaziliminin SENKIN bdliimii
kullanilarak yapilan duyarlilik analizi ile ~ 72
bilesen ve ~ 306 reaksiyondan olusan bir meka-
nizmaya indirgenmis ve dizel yanmasin1 model-
lemek icin KIVA-3VR2 yazilimina uyarlan-
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mistir. Uyarlanan mekanizma, alifatik hidrokar-
bonlar i¢in diisiik ve yiiksek sicaklikli yanma
rotalarin1 ve toluen icin yiiksek sicaklikta yan-
may1 goz ontine alir. Bu mekanizma, dizel yaki-
tinin tutusma ve yanma gelisimini ve polisiklik
aromatik hidrokarbonlarin (PAH), ii¢ boyutlu
aromatik halka asenaftalin (A2RS5) merkezli,
gaz fazi is Onciilerine kadar olan olusumlarim
tahmin edebilir. Diisiik sicaklik toluen yanma
alt-mekanizmas1 basitlestirilmistir ¢iinkii kari-
sim i¢indeki toluen’in n-heptan ile olan tutusma
gecikmesi esas olarak en c¢ok reaktif olan bile-
sen tarafindan yonetilir.

Sekil 3’de DOS yakit modelinin dogrulamast
gosterilmektedir. Burada DOS yakit modeli bi-
lesenlerinin hesaplanan TG siireleri (sekilde
“hesap” olarak isimlendirilmistir) bomba deney-
lerinde Slgiilen sonuglarla (sekilde “deney” ola-
rak isimlendirilmistir) karsilastirilmistir.

Tutupma Gecikmesi
(DOS yakyt modeli dodrulamasy, A = 1.0)
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Sekil 3. DOS yakit modeli ve bilesenleri igin he-
saplanan ve bomba deneyleri ile ol¢iilen TG sii-
relerinin karsilastirmasi

Sekil 3’deki tiim karsilagtirmalar A = 1.0 degeri
icin yapilmistir. Hem toluen hem de n-heptan’in
hesaplanan TG siireleri deneylerde Olgiilen de-
gerlere uygunluk gostermektedir. n-heptan’in,
nispeten diisiik sicakliklarda, TG siiresinin si-
cakligin artmasiyla azalmasi hali (negatif sicak-
lik degisimi) de basariyla modellenebilmistir
(Sekil 3’deki c7h16 deney ve hesaplama sonug-
larinin egrileri). Ayrica sekilde DOS yakit mo-
delinin de hesaplanan TG siireleri verilmistir.
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Sekil 4’de ise dogrulanan DOS yakit modelinin
farkli A degerleri i¢in hesaplanan TG siireleri
gosterilmistir. Karigim zenginlestikce TG siire-
leri azalmaktadir ki bu da deney sonuglariyla
uyumludur.

Tutupma Gecikmesi
(DOS yakyt modeli, P = 55 bar)
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Sekil 4. DOS yakit modelinin farkly A degerleri
icin hesaplanan TG siirelerinin degigimi

Yakit modelinin, onu olusturan n-heptan
(C7Hj6) ve toluen (C;Hg) bilesenlerine parca-
lanmasin1 tanimlamak icin, asagidaki gibi tek
adiml global bir piroliz yanma reaksiyonu me-
kanizmanin baglangicina eklenmistir.
1.5C4H,51+0.50,=>2C;H,;c+C-;Hg+H,0 (1)
Is olusum mekanizmasi, asetilenden ilk aroma-
tik halka A1’in olusumuna kadar bir seri ele-
menter reaksiyon basamaklarini igerir. Bu reak-
siyon basamaklari, aromatik halkalarin zinciriy-
le sonuglanan, H ¢ikarma ve C,;H, ekleme adim-
lantyla takip edilir (HACA mekanizmasi).
Toluen, asetilen ile etkilesime girmeden, Al
halkasinin olusturabilir. Model, dizel yakit mo-
deli ile bilesenleri n-heptan ve toluen’in bomba
deneylerinde 6lgiilen zamanla degisimlerini, ve
yanma islemindeki is olusumu/yanmasi gibi
ozellikleri tahmin edebilmistir.

Gelistirilmis demet modeli

Gergek motorda dizel yakiti enjektorler vasita-
styla yanma odasina bir siv1 jeti olarak piiskiir-
tillerek gonderilmektedir. Bu siv1 jeti, ortamda
bulunan gazin aerodinamik etkisiyle karsilagir.
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Aerodinamik ve yiizey gerilme kuvvetlerinin
bileskesi, siv1 jeti yiizeyinin bozulma ve salinim
hareketlerini kuvvetlendirir. Bu durumda sivi
jeti artan salinim hareketleriyle parcalanarak
kiiciik damlaciklara béliiniir. Bu fiziksel olay
literatiirde pargalanma, atomizasyon, olarak ta-
nimlanmaktadir. Standart KIVA-3VR2 yazili-
minda bu karmasik olaylar basitlestirilerek; ya-
kit demeti ¢ikis agisi, damlacik baslangi¢ bii-
yiikliikleri ve yakit demetini temsil eden damla-
cik parsellerinin sayist gibi 6zellikler uygun gi-
ris degerleri alinarak segilirler (Taskiran, 2004).

Modellemenin dogrulugunu 1iyilestirmek igin
KIVA-3VR2 yaziliminin, yakit piiskiirtme, kari-
sim olusumu ve yanma alt modelleri iyilestiril-
mistir. Demet atomizasyonu birincil ve ikincil
olmak {iizere iki safthaya boliinebilir. Bu sathalar
aerodinamik dalga yayilimi kararsizligi teorisi
kullanilarak modellenerek demet ve damlacik
parametreleri belirlenebilir. Demetin ilk parca-
lanma safthasi, demet ile ortam (yanma odasi)
gaz fazinin etkilesimine dayanir ve sivi demet
cekirdegine yakin bolgede, daha sonra ana dam-
laciklara parcalanacak olan, ligamentlerin olu-
sumuna neden olur. Ilk pargalanma safhasi ta-
mamlandiktan sonra ana damlacik parametrele-
rine (boyut, hiz vs.) bagl olarak ikincil parca-
lanma baglar. Demet modelinde Kelvin-
Helmholtz/Rayleigh-Taylor (KHRT) modelleri
damlacik piiskiirtme modeli ile birlestirerek, iyi-
lestirilmis ve dogrulanip uygulanmistir (Beale
ve Reitz, 1999).

KHRT modeli sadece ampirik olarak tanimlanan
demet cekirdegi uzunlugunun (niifuz derinligi-
nin) Otesindeki damlacilan etkileyecek sekilde
uyarlanmistir. Boylece sivi demet ¢ekirdegi RT
kararsizligindan etkilenmez ve neredeyse mo-
dellemede kullanilan ag yapisindan bagimsiz
olarak demet niifuz derinligi tahmin edilebilir.

Ikili carpisma geometrisini esas alarak gelistiri-
len g¢arpisma modeli, birlesme ve bouncing
(carpisan iki damlacik arasinda momentum de-
gisiminin olup kiitle ve enerji degisiminin ol-
mamasi) durumlarimi dikkate alir. Duvar film
modeli, yakitin kritik buharlasma sicakliginin
iizerine ¢ikmasini Onleyecek sekilde degistiril-
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mistir. Damlacik hareketini iyilestirmek amaciy-
la, damlacik/gaz etkilesiminde hiicre gaz hizi
interpolasyonu kullanilmistir. Boylece, hesap-
lamadan kaynaklanan yonca sekilli sanal demet
davranisini ortadan kaldirir.

Is1 transfer modeli, orijinal KIVA-3VR2 yazili-
minda oldugu gibi duvar/film etkilesim formii-
liine dayanir. Piston, silindir kafas1 ve duvarla-
rina deney verileriyle uygun sicaklik degerleri
verilir.

Tiirbiilansh yanma modeli

Reaktif akiglar1 modelleyen bircok yontem
Navier-Stokes denklemlerinin Reynolds Orta-
lama metodu ile (RANS) sayisal ¢ozlimiinii ige-
rir. Herhangi bir giivenilir tlirbiilansli yanma
modelinin piif noktasi, tiirbiilans karisim mode-
linde, mikro ve makro iki ayr tiirbiillans meka-
nizmasimin Kkarisimi ve birlestirilmesidir. Kari-
sim diizgiinsiizliiglinlin (hetorojen karisim) etki-
sini modelleyebilmek icin genellestirilmis kis-
mi-karigimli reaktér modeli (PaSR) kullanilmis-
tir. Ik kez Villermaux ve Devillon (1972) tara-
findan ortaya atilan orijinal PaSR modeli,
Interaction by Exchange with the Mean (IEM)
yaklagiminin basit bir formudur. Reaktor i¢cinde
lagrangian pargacik boliinmesini dikkate alarak
IEM modelini kisaca tarif edelim. Reaktore
gonderilen pargaciklar, reaktérde 6nceden bulu-
nan eski parcaciklarla karigsarak i1smmmakta ve
reaksiyona girmektedir. Pargacik karisim hizi
mikro-karigim zaman dlgegi 7, ’e baghdir. Re-

aktor i¢indeki bilesenlerin yogunluklarini tanim-
layan zamana bagli denklemler:

dc <c>-c
dt

+£,(e.T); clt=0)=¢, (1)

Z-mix

Burada, ¢, anlik bilesen molar konsantrasyonu,
T, karisim sicakligi ve f, (c,T ), kimyasal kay-
nak terimi olup, < > ortalama islemini temsil
eder. Bilesenlerin indisleri basitlik amaciyla
gosterilmemistir.

Ortalama < ¢ > degeri, pdf p(c) integrali sek-
linde, bilesenlerin reaktdr i¢indeki dagiliminm
asagidaki gibi tanimlanir,
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1
<c>:J-c-p(c)-dc (2)
0
Reaktor icinde belirli bir zaman ve pargacik bo-
liinmesi i¢in, ergodisite kabulii ile konsantras-
yon dagilimi,

ple)-de = §(t)-dt 3)

olarak verilir. Burada ¢(t) zaman, ¢, gibi belirli
bir degiskenin rasgele fonksiyonudur. Bu fonk-
siyon iistel bir dagim ¢(1/7, ,t)=e™" /7, sek-
linde kabul edilir. Burada 7, parcaciklarin reak-

tordeki ortalama karigma siiresidir. Ustel dagi-
lim, Poisson dagiliminin, reaktordeki bekleme
siiresi esnasindaki bir ayri1 olusum veya “vari-
m1” ile azaltilmig seklidir. Son olarak ortalama
islemi asagidaki gibi tanimlanmustir:

|

Bu model PaSR modeli olarak bilinir.
Golovitchev ve digerlerinin (2000) genisletilmis
PaSR modelinde, 2-4 denklemleri ile tanimla-
nan ortalama islemi, hesaplama hiicresindeki
korunum denklemlerinin sayisal ¢oziimleri ile
degistirilerek, < ¢ > ve diger akig parametreleri
bulunmaktadir. Hesaplama aginin hiicreleri, ori-
jinal IEM modelinde karisim bilesimini temsil
eden pargaciklar gibi degerlendirilebilir. Sayisal
¢coziim, ¢cok adimli reaksiyon mekanizmasinda
bilesenler icin kiitle korunum denklemlerine uy-
gulanan operator-ayristirmast metoduna daya-
nir. Bu yaklasima gore son hesaplama adimu, bir
hesaplama hiicre boyutundaki sabit PaSR ha-
cimdeki yanmay1 temsil eder, dyleki reaksiyon-
lar asagidaki Adi Diferansiyel Denklem, ADD,
sistemiyle tanimlanan hacim kesrinde gergeklesir,

cle)-¢lt)-at

<c>=

(4)

1 0

d<c> <c'>—-<c"> -c

dt

= f,(e.T) (5)

T T
Yukarida, kimyasal kaynak terimi sanal reaktor
konsantrasyonlarinda hesaplanir, 7 integrasyon
adim1 olup ortalama sembolii ihmal edilecektir.
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Model, reaktdr cikisindaki ¢!, reaktdr icindeki,
¢, ve reaktor girisindeki, ¢’ konsantrasyonlarini
ayirir. Bir sonraki adimda ¢, ¢” ile yer degisti-
rit. ¢ =c' olmasi durumunda 5 sistemi gelenek-
sel sayisal metotlarla (6rnegin CHEMKIN-II
paketinin kinetik programu ile) ¢oziilebilir. Aksi
taktirde bu denklemler, ¢' ve ¢ gibi iki adet bi-
linmeyen olmasindan dolayi, ¢6ziilemez ve 5
sistemini ¢ozebilmek icin (1) denkleminin rutin
olarak ¢oziilebilen kararli hali alinir (Denklem 6).

= f.(e.T)

(6)

Motor modellemesi

Modelleme ¢aligmalarinin sonuglari Chalmers
University of  Technology, @ Combustion
Division’da gerceklestirilen motor deney 0l-
cimleri ile karsilagtirilmigtir. Kullanilan deney
motoru AVL 501 bazli Volvo D12C silindir ka-
fasina sahip tek silindirli bir deney motorudur.
Motor su, yakit sicakliklari, yag sicaklik ve ba-
sinc1, emme havasinin sicakligi, basinci ve nemi
gibi ¢evre birimleri gerekli hassasiyette ve uy-
gun sekilde sartlandirilmistir. Motor istenilen
isletme sartinda kararli duruma geldikten sonra
Olctimler gerceklestirilmistir. Emisyonlar, emme
havasi ve egzoz sicaklig1 ve basinct 120 s siireli
ile 100 Hz frekansinda kayit edilerek ortalama
degerleri alinmistir. Silindir i¢i basinct ve piis-
kiirtme basinglar1 ise 0.1° KMA hassasiyette
dleiilmiistiir. Is ve NO, emisyonlar1 her ¢aligma
noktasi i¢in bir kez Olcililmiistiir. Is1 aciga ¢ikis
(RoHR) egrileri ise basing-KMA (p-v) diyagra-
mi1 kullanilarak elde edilmistir.

Deney motorunun yanma odasi 89 mm c¢aplh
oyuktan olusan bir pistona sahiptir. Yanma oda-
s1 ve enjektor detaylar1 asagida verilmistir (Tab-
lo1)

IIk modellemeler 360° tam ag yapisinda enjek-
torlin simetrik 6 demetini icerecek sekilde ya-
pilmistir. Daha sonra, 60° kismi ag yapisi ile
yapilan modellemeler tam ag yapisi ile yapilan
modellemeler ile karsilastirilmistir.  Silindir
icindeki bosluk hacimlerini de dikkate alan her
iki ag yapist da Sekil 5°de verilmistir.
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Tablo 1. Volvo D12C motorunun bagslica
ozellikleri

Motor Tipi: AVL Type 501, tek silindirli dizel
deney motoru
Silindir kafas1  Volvo D12C [-]
:4 supap
:Diistik dongiilii
Cap: 131 [mm]
Strok: 150 [mm]
Biyel uzunlugu: 260 [mm]
Strok Hacmi:  2.02 M
Sikigtirma ora- 18.5:1 [-]
nt:
Piston: @ seklinde, ©= 89 mm (-]
eksenel oyuklu
Yakit pliskiirt- 2 aktiiatorlit DELPHI E3 [-]
me sistemi  Dizel Ayrik Yollu Elekt-
ronik Piiskiirtme
Demet agis1 153 [°]
Enjektor meme 6 x 0.237 [mm]

adedi ve capt:

VOLVO D12C
(Yanma Odasi)
60 derece kismi ag

360 derece tam ag

Sekil 5. Volvo D12C a) 360° tam ve b) 60° kismi
ag yapisi

Kullanilan ag yapist ile deney motorunun sikis-
tirma orani degeri ayarlanmistir. Bu ag geomet-
rileri KIVA-3VR2’nin ag yapilandirma progra-
m1, k3prep, kullanilarak olusturulmustur. 360°
ag 272899, 60° ag ise 82912 altigen hiicreden
olusmaktadir.

Modelleme c¢alismalarinda ilk olarak mevcut
deney verileri géz oniine alinmistir. Eldeki de-
ney verileri pliskiirtme zamanlar1 (SOI) farkh
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dort adet calisma noktasindan olusmaktadir:
%25 yiik, 1000 d/d motor hiz1 ve SOI = -5, 0,
+5, +10 Ust Olii Nokta Sonras1 (UONS) Krank
Mili Acis1 (KMA). Ana parametreler Tablo 2°de
verilmistir. Piiskiirtme avansi -5 den baslayip
+10 KMA’ya kadar degistirilmistir. Pliskiirtiilen
yakit miktar1 sabit tutulmustur. Tiim OSlgiimler
motor kararli ¢alisma konumuna ulastiktan son-
ra yapilmistir. Modellemenin baslangi¢ sartlar
olarak emme supabi kapanma aninda (-121
KMA UONS) élgiilen silindir i¢i basing ve bu
basinca gore hesaplanan sicaklik degerleri alin-
migstir (Tablo 2).

Tablo 2. %25 yiik ve 1000 d/d motor hizindaki
modelleme noktalart

Piiskiirtme avansi,

(UONS] 50 00 50 10.0

Yakit miktari, [mg] 60.8 63.9 64.8 62.3

Olgiilen baslangie ) o1 39 130 130
basinci, [bar] ’ ’ '

Hesaplanan baslan- 325 313 314 317

gi¢ sicakligl, [K]

IIk olarak bu dort deney noktas1 kullanilarak
modelleme ¢aligmalarina baglanmis ve gelistiri-
len kodun dogrulanmasi gerceklestirilmistir.
Modelleme c¢alismalarinda supaplarin kapali ol-
dugu varsayilmistir. Bu nedenle modelleme is-
leminde emme supabinin kapanma anindan bas-
layip, egzoz supabinin agilma anina kadar olan
KMA bolgesi dikkate almmistir. Olgiilen silin-
dir i¢i basing ve 1s1 agiga ¢ikis hizi, RoHR (1s1
aciga ¢ikisi da Olgiilen silindir basing egrisi kul-
lanilarak elde edilir), modelleme sonuglari ile
karsilastirilmistir. Burada modelleme ile hesap-
lanan RoHR degerleri, biitiin kimyasal reaksi-
yonlarda agiga ¢ikan 1sinin toplamina karsilik
gelir. Yanma verimini arastirmak i¢in, model-
leme ile bulunan RoHR degerinin toplamu, yaki-
tin alt 1s1l degeri (42.5 MJ/kg) ile karsilastiriimig
ve dizel yakit modelinin 1s1l degerinin yaklagsik
45 MlJ/kg oldugu tespit edilmistir. Yakitin 1s1l
degeri hesabindaki dogruluk, yanmanin tamam-
lanip tamamlanmadigini anlamak i¢in yeterlidir.

Edwards ve digerlerinin (1992) go6zlemlerine
gore, dizel demeti yanmasindaki 1s1 agiga ¢ikist

iki ayr1 safhadan olusmaktadir. i1k kisim yiiksek
hizli yanmanin gergeklestigi 6zellikleri gosterir-
ken (hizl1 basing artist), ikinci kisim daha diisiik
hizli yanma &zelligi gosterir. ilk kisim 6n kari-
simli yanma bolgesi olup, bu bolgede yanma,
tutusma ve alev yayilimimin etkilesiminden
meydan gelir. Ikinci kisim ise karisim kontrollii
yanma olarak adlandirilir. Bu boéliimde yakit
demeti tamamen alev ile ¢cevrelenmis ve yanma
diflizyon kontrollii bir islemdir. Eger yakat piis-
kiirtme islemi UON sonrasinda yapilirsa, azalan
basing ve sicaklik kosullarinda nispeten soguk
akis evresinden sonra tutugma gerceklesir. Bu
durumda tutugsma birgok bolgede ayni anda bas-
lar ve Homojen Karigimli Sikistirma Ateglemeli
(HCCI) motoruna benzer sekilde biitlin yanma
odasina hizla yayilir. Hesaplanan basing ve
RoHR degerleri (Sekil 6’da kesikli ¢izgi ile gos-
terilmistir) deney verileri ile karsilastirilmistir
(Sekil 6°da stirekli ¢izgi ile gosterilmistir). He-
saplanan basing egrileri deney sonuglariyla ol-
duk¢a uyumludur.

Volvo D12C Silindir Basyncy Dodrulama
MK Yanma, SOI = -5, 0, 5, 10 [KMA°UONS]

m 40F

-40 -30 -20 -10 O 10 20 30 40 50 60
Krank Mili Agysy [KMA °UONS]

Sekil 6. MK yanma rejiminde hesaplanan basing
egrilerinin deney verileri ile karsilagtirilmast

Hesaplanan RoHR egrilerinin deney verileri ile
karsilastirmasi da Sekil 7°de gosterilmistir. Bu-
rada, pliskiirtmenin gecikmesiyle birlikte klasik
dizel yanmasindan HCCI benzeri 6n karigimli
yanmaya gecis belirgin olarak gdorilmektedir
(Sekil 7).

Sekil 6 ve Sekil 7°den goriildiigii gibi kullanilan
model basing ve RoHR parametreleri acisindan
deney verileri ile yakin sonuglar vermektedir.
Boylece modelimizin dogrulamasi tamamlanmis

100



Dizel motorunda NOx-is emisyonlart modellenmesi

olup, deney verilerinin oldugu noktalar disinda
secilecek olan diger piiskiirtme zamanlarinda
yeni modellemeler yapilabilir hale gelinmistir.
Deney verilerinin oldugu mevcut dort adet piis-
kiirtme avansi noktasina ilaveten SOI = -10, -15,
-20, -25, -30, -40 ve -60 KMA’ya kadar daha
erken piiskiirtme noktalar1 ilave edilerek, mo-
delleme sahasi genisgletilmistir (PCCI yanmasi).
Boylece, CO emisyonlarini, NOy emisyonunu
artirmadan diisiirmek amactyla Shimo ve digerleri
(2006) tarafindan onerilen erken piiskiirtme du-
rumlaria benzer sartlar da modellenmistir. An-
cak -60 ve -40 KMA piiskiirtme avanslarinda
tutusma veya verimli yanma ger¢eklesmedigi
i¢in bu noktalar elenmistir. Sekil 8’de bu durum
basing egrileri lizerinden goriilmektedir. SOI = -
60 noktasinda hi¢ tutusma olmaz iken SOI = -40
noktasinda tutusma gergeklesmesine ragmen
yanma verimsiz olmustur. Bu nedenle genisle-
tilmis modelleme caligmalar1 SOI = -30 KMA
ile +10 KMA UONS piiskiirtme avansi arasinda
kalan bolgeyi dikkate almaktadir.

Volvo D12C RoHR Dodrulama
MK Yanma, SOI = -5, 0, 5, 10 [KMA °UONS]

ROHR [J/KMA]

5 10 15 20 25
Krank Mili Agysy [KMA °UONS]

Sekil 7. Hesaplanan RoHR degerlerinin deney
sonuglariyla karsilastirilmasi

%20 EGR oranindaki modelleme g¢aligmalarina
baktigimizda, tiim noktalar i¢in, silindir i¢i ba-
sinclarin  maksimum degerlerinde beklenen
azalmanin oldugu goriilmektedir (Sekil 9).

Modelleme yoluyla hesaplanan NOy emisyonla-
r1 da Sekil 10’da verilmistir. Sekil 10’da verilen
modelleme ¢aligmalarina goére, hem piiskiirtme
avansinin hem de EGR miktarinin NOy emis-
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yonlar1 iizerindeki etkisi literatiirdeki gergek
deney verilerine egilim agisindan uygunluk gos-
termektedir. %50 EGR ve gec piiskiirtme (SOI
=+10 KMA) gibi ug sartlarinda tutusmanin ger-
ceklesmedigi Sekil 10 ve Sekil 11°de goriilmek-
tedir. Bu noktada hem NOy hem de CO degerle-
rinin sifira yakin olmasi tutugsma ve verimli yan-
manin olamayacagini gostermektedir.

Volvo D12C Silindir Basyncy Modellemesi
SOl (KMA °UONS)Ynin etkisi (%00 EGR)
120 T ‘ ‘ T ‘ ‘ ‘

100

80

60

40t

Silindir Basyncy [bar]

20 A

O L L L L L L
-40 -30 -20 -10 0 10 20 30
Krank Mili Agysy [KMA °UONS]

Sekil 8. Degisik piiskiirtme avanslart i¢in hesap-
lanan basing egrileri, EGR yok

Volvo D12C Silindir Basyncy Modellemesi
SOl (KMA °UONS)nin etkisi (%20 EGR)

120
o =30
100 <D1 =20/ ]
@
E, >
~ 80 A
2
\>\ *
o 60 o
@ v
E 40
-

-30 -20 -10 0 10 20 30 40 50 60
Krank Mili Agysy [KMA °UONS]

Sekil 9. Degisik piiskiirtme avanslart i¢in hesap-
lanan basing egrileri, %620 EGR

CO emisyonlari ise, NOx emisyonlarinin aksine
artan EGR orani ile birlikte artmaktadir. EGR
oraninin ¢ok artmast ise (%50 EGR durumu)
normal ve art piskiirtme durumlarinda CO
emisyonlarint giddetli derecede artirmaktadir
(Sekil 11).
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Volvo D12C NO, Emisyonlari Modellemesi

7771 00% EGR| ]

[l

|
S\ 1 |B20%EGR
1200’777T77—\777\777\777T77777’ 1

I
|
400 +-- TN

-35 -30

-25 -20
Piskirtme baslangici (SOI)

45 10 -5 0 5 10 15
[KMA °UONS]

Sekil 10. Farkli EGR oranlari igin hesaplanan
NOx emisyonlart

Volvo D12C CO Emisyonlari Modellemesi

— 14000 EGR efkisi: %25 yiik, 1000 d/d
£ T T T

1 1+00% EGR
1 #-20% EGR
| - 50%EGR

-35 -30 256 -20 15 10 -5 0 5 10 15

Puskiirtme Baslangici [KMA °UONS]

Sekil 11. Hesaplanan CO emisyonlart

RoHR dagilimlarinda goriilecegi gibi erken
puskiirtme, (SOI = -30, -20, -15) 6n karisim
oranin1 artirmakta ve yanmanin ilk sathasinda
homojen karisimli yanma 06zelligi gostererek
hizl1 1s1 agiga ¢ikisina neden olmaktadir. Boyle-
ce HCCI benzeri yanmaya yol agmaktadir (Sekil
12). Benzer durum ge¢ UONS yapilan geg piis-
kiirtme kosullarinda da beklenmektedir. Geg
plskiirtme sirasinda, silindir hacminin genisle-
mesinden dolay1 sicaklik ve basinglar diismekte
ve bu yiizden TG artmakta ve karisim i¢in daha
fazla zaman kalmaktadir. Yanmanin ilk sathasi
erken piiskiirtmeye benzer olarak homojen kari-
siml1 yanma baglangicini andirmaktadir.

%20 EGR, 1s1 a¢iga ¢ikis hizin1 tiim noktalarda
azaltmaktadir (Sekil 13). Bu durum EGR orani-
nin artirilmasiyla daha da belirgin hale gelir.

Volvo D12C RoHR Modellemesi
SOI (KMA °UONS)'nin etkisi (%00 EGR)

1400
o -30
1200 :
<
= 1000 >
2 A
< 800 *
= O
X 600 v
@]
x

S
o
o

200

Krank Mili Agysy [KMA °UONS]

Sekil 12. Hesaplanan RoHR dagilimi, EGR yok

Volvo D12C RoHR Modellemesi
SOI (KMA °UONS)'nin etkisi (%20 EGR)

1400
o -30
1200} o —20H
< =15
_. 1000} > -10[
< s -05
X 800 * 007
X
= o 05
T 600 v 10/
[e]
& 400t
200
0
-20 -10 0 10 20 30

Krank Mili Agysy [KMA °UONS]
Sekil 13. Hesaplanan RoHR dagilimi,% 20 EGR

Sekil 14 ve Sekil 15 ile verilen sonucglara gore
%20 EGR kullanimi is olusumunu ¢ok az artir-
maktadir ve 6n karisimli yanma rejiminin EGR
ile birlikte uygulanmasi neticesinde is emisyon-
larmi1 ¢ok artirmadan NOx emisyonlar1 baki-
mindan avantaj elde edilebilir. Sekil 14’de
EGR’siz durumda is olusumu daha fazla olmak-
la birlikte, cevrim sonunda kalan (yakilamayan)
is miktar1 ve %20 EGR’li duruma gore daha az-
dir (Sekil 15). EGR yanma hizlarini diistirerek
yanmanin UONS bélgesine sarkmasina neden
olmakta ve olusan isin yakilmasi i¢in daha az
zaman kalmaktadir. Bu nedenle EGR ile birlikte
egzozdaki is artar.

Son olarak mevcut deney verileri ile NOy ve is
emisyonlarinin karsilagtirmalar1 Sekil 16 ve Se-
kil 17°de verilmistir.
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Volvo D12C Ys Modellemesi

-3 SOl (KMA °UONS)nin etkisi (%00 EGR)
5x 10
o -30
s -20
ar T -15[]
B > -10
s & —05||
g3 « 00
2 o 05
52t v 10|
2
>
1, -
-20 -10 0 7740 50 60 70 80 90

Krank Mili Agysy [KMA °UONS]

Sekil 14. Hesaplanan is emisyonlari, EGR yok

Volvo D12C Ys Modellemesi

-3 SOl (KMA °UONS)nin etkisi (%20 EGR)
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Sekil 15. Hesaplanan is emisyonlari, %20 EGR

Hesaplanan (KIVA-3VR2) ve Olgiilen NO/NO,
(%00 EGR, %25 yiik, 1000 d/d)
T T T

T 1200
oy - NOx_deney ‘
%11007 777777 o -0~ NO_deney I
% 1000 +------- -| —-NO_hesap |-_-pg------
S H1NOx_hesap
4 === - LC-—————J —— /L _ _ _ _ _ _

> 900

800

700 ~

600 -

500

-10 -5 0 5 10 .15
Puskirtme Baslangici, SOl [KMA °UONS]

Sekil 16. Hesaplanan NO/NOx emisyonlarinin
deney verileri ile karsilastirilmasi EGR yok

NOy emisyonlarinin tahmini nicel olarak da ga-
yet basarilidir. Ancak ayni durum CO emisyon-
lar1 i¢in s0ylenemez. Hem egilim olarak hem de
miktar olarak CO emisyonlarini iyi derecede

tahmin etmek miimkiin olmamistir. Bunun ne-
deni reaksiyon mekanizmasinda, emisyonlarin
olusumunun birbirleriyle ¢ok hassas dengelerle
baglantili olmasindan kaynaklanmaktadir. Or-
negin reaksiyon mekanizmasinda is yanmasini
artirdiginizda, is yakilmasi sirasinda ortamdaki
oksijen tiikenerek CO’in yakilmasina ¢ok az ok-
sijen kalir. Bu durum CO emisyonlarinin anor-
mal derecede artmasi sonucunu dogurur. Tahte-
revalli etkisine benzer sekilde mekanizma degi-
sik bilesenler i¢in farkli yonde sonuglar verir.

Hesaplanan (KIVA-3VR2) ve Olgiilen CO

o EGR. %25 vilk. 1
2.0E-05 (%00 EGR, %25 ylk, 1000 d/d)

1.8E-05 -
1.6E-05 -
1.4E-05 -
1.2E-05 -
1.0E-05 -
8.0E-06
6.0E-06
4.0E-06 -
2.0E-06

CO [g/gevrim]

-10 -5 0 5 10 15
Piskiirtme Baslangici, SOl [KMA °UONS]

Sekil 17. Hesaplanan CO emisyonlarinin deney
verileri ile karsilastiriimasi

Buradan emisyon egilimlerinin deney verileri ile
uyumlu oldugu, ancak nicel olarak modelleme-
nin gelistirmeye ihtiyag duydugu sonucu ¢ik-
maktadir.

Sonuclar

e FErkenden ge¢ piiskiirtmeye dogru farkli
puskiirtme avanslari ile MK ve PCCI yanma
rejimlerini igeren farkli yanma modlari ince-
lenmistir.

e Deney verilerinin mevcut oldugu noktalar,
modeli dogrulama amaciyla kullanilmis ve
basing ve RoHR modelleme sonuglarinin
deneylerle olduk¢a uyumlu oldugu belir-
lenmistir.

e Farkli EGR degerleri i¢in farkli yanma
modlar1 incelenmistir. Geg pliskiirtme sartla-
rinda EGR uygulanmasi durumunda olusabi-
lecek yiliksek CO ve is emisyonlarini 6nle-
mek icin erken piiskiirtme ve daha az EGR
miktarlar1 denenmis ve avantajli bir rejim
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olarak ortaya c¢ikmistir. Bu rejim PCCI
yanma rejimi olarak tanimlanabilir.

e Modelleme ile bulunan emisyonlarin egilim-
leri 1yi olmakla birlikte nicel olarak iyiles-
tirmeye ihtiya¢c vardir. Detayli reaksiyon
mekanizmasinda is yanmasi, NO ve CO olu-
sum reaksiyonlar1 arasinda ¢ok hassas olan
dengenin daha iyi kurulmasi gerekmektedir.
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