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1 Kurzfassung

Stahlpfannen dienen dem Transport, der Veredelung sowie der Reinigung des Metallbades.
Unterschiedliche basische oder auch nicht basische feuerfeste Steine sowie Massen schitzen die
Stahlpfanne vor dem Verschlei® durch die Schlacke und durch das flissige Metallbad. Die
erforderliche Kinetik metallurgischer Reaktionen und das erforderliche Durchmischen des flissigen

Metallbades werden durch das Spulen mittels Argon erreicht.

Diese Arbeit dient der Feststellung der optimalen Prozessbedingungen fiir die Pfannenbehandlung,
bei denen der Stoffibergang zwischen dem Metallbad und der Schlacke ein Maximum erreicht bei

einer gleichzeitigen Minimierung des Verschleil’es der feuerfesten Ausmauerung.

Dies erfolgt auf Basis von Stréomungssimulationen mit der Software Fluent. Der Stoffdurchgang vom
Metallbad in die Schlacke wird von der Diffusion der Ubergehenden Spezies von der Grenzflache
Metall — Schlacke ins Schlackenbad kontrolliert, da sowohl chemische Reaktionen an der
Grenzflache als auch der Antransport der Spezies im Metallbad wesentlich rascher ablaufen. Eine
wichtige Spezies fur den Stoffubergang von der Grenzflache Metall — Schlacke ist der Schwefel und
fur den Stoffibergang von der Grenzflache Feuerfest — Schlacke Magnesia. Fur den Stoffubergang
der Spezies ausgehend von der Grenzflache Metallbad - Schlacke wurde ein Modell entwickelt,
dessen Aufbau und Validierung Teil dieser Arbeit ist. Die Diffusion wird mit den Wandfunktionen des
linearen und des logarithmischen Profils sowie dem zweiten Fick‘'schen Gesetz beschrieben. Die
Validierung des Modells erfolgte anhand der Ldsung der expliziten eindimensionalen finiten
Differenzengleichung. Der Verschleily der feuerfesten Ausmauerung ist durch einen diffusiven
Stofftransport vom Feuerfestmaterial in die Schlacke berticksichtigt. Da der Einfluss der Strdmung
auf den Stoffilbergang erheblich ist, gilt der realititsnahen Darstellung der Strémung ein
besonderes Augenmerk. Im Rahmen der Parameterstudie fir die Stahlpfanne wurden der
Spullgasstrom, die Viskositat, die Diffusionskoeffizienten und die Schlackenbadhdhe in

betriebsiiblichen Bereichen variiert.

In einer Vorstudie konnte der optimale Spulgasbereich zwischen 100 - 300 NI/min gefunden werden,
die Beschleunigung der Geschwindigkeit an der Grenzflache Metall - Schlacke in diesem Bereich
lasst auch eine Beschleunigung des Stoffiibergangs erwarten. Dieser Bereich ist gekennzeichnet
von einem Schlackenauge, das sich gleichbleibend Uber dem Spulstein ausbildet und einem

stabilen Spulgasstrom.

Der dimensionslose Stoffiibergang wird durch die Sherwood-Zahl Sh charakterisiert. Die Sherwood-
Zahl ist hier definiert als Quotient des Produktes des Stoffibergangskoeffizienten mit der
Schlackenbadhéhe und des  effektiven  Diffusionskoeffizienten. Der  dimensionslose
Stoffiibergangskoeffizient in der Schlacke, ausgehend von der Grenzflache Metall - Schlacke Sh™/% |

betragt zwischen Sh™/$ = 480 000 und 1905 000. Zur Verdeutlichung dieser Grenzflache wird der
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Index m/s verwendet. Der Stoffibergang in der Schlacke, ausgehend von der Grenzflache

Feuerfest - Schlacke Sh™/S, liegt zwischen Sh™/S = 55000 und 165 000. Zur Verdeutlichung der

Grenzflache Feuerfest - Schlacke wird der Index r/s verwendet.

Fur den dimensionslosen Stoffiilbergang an der Grenzflache Metall - Schlacke Sh™/S  gilt:

0.342

Sh™* =9407-Re"*-(S¢"*) " T mit B=0.973 (1)

far Reynolds-Zahl Re zwischen 64 und 420
Schmidt-Zahl Sc ™S zwischen 65 200 und 114 000.
Simplex I' zwischen 0.06 und 0.13

Die dimensionslose Grofle I' ist der Quotient aus Schlackenbadhdhe und Pfannenradius. Die Re -
Zahl ist ermittelt aus dem Quotient des Produktes der Gasgeschwindigkeit - beim Spulsteinaustritt
unter Betriebsbedingungen - mit der Schlackenbadhdhe und der kinematischen Schlackenviskositat.
Die Sc — Zahl ist der Quotient der kinematischen Viskositdt der Schlacke und des effektiven

Diffusionskoeffizienten der jeweiligen Spezies in der Schlacke. B steht fir das Bestimmtheitsmal3.

Fiir den dimensionslosen Stoffiibergang von der Grenzflache Feuerfest - Schlacke Sh™/% gilt:

0.16

Sh rls =19 843‘Reo4283.(SCy/§) 1 .1—10.649 mlt B:0933 (2)

Schmidt-Zahl Sc™/S  zwischen 390 000 und 688 850

Die Gleichungen sind fur geometrisch ahnliche Pfannen gultig mit einem Verhaltnis zwischen
Pfannenradius und Pfannenhéhe von 0.381 und einer Exzentrizitdt der beiden Spllsteine - als
Distanz zwischen Pfannenmittelpunkt und Splulstein dividiert durch den Pfannenradius - von 0.615,

sowie einem Winkel zwischen den beiden Splilsteinen von 125°.

Steigende Spllgasraten sowie Schlackenbadhéhen und sinkende Viskositaten flhren zu einem
Anstieg der Stofflibergange. Spillgasraten von 260 - 300 NI/min kénnen als Bereiche optimaler

Prozessbedingungen identifiziert werden.

Mittels der Stromungssimulationen mit implementiertem Stoffibergangsmodell konnten jene
Prozessbedingungen charakterisiert werden, bei denen der Stofflibergang von der Grenzflache
Metallbad und Schlacke ein Maximum erreicht und jene zwischen der feuerfesten Ausmauerung

und der Schlacke gering bleibt.

In zukUnftigen Arbeiten werden die lokal vorherrschenden strdmungstechnischen Prozesse an der

Grenzflache Feuerfest - Schlacke einer detaillierteren Untersuchung unterzogen.



2 Problemstellung

Der erwinschte Stoffdurchgang bei der Entschwefelung in einer gasgespllten Stahlpfanne, bei dem
die Spezies Schwefel vom Metallbad in die Schlacke ubergeht, steht dem unerwinschten
Stoffubergang des Feuerfestmaterials in die Schlacke gegenuber. Es ergibt sich die praxisrelevante
Fragestellung, welche Prozessbedingungen den Stoffdurchgang Metall - Schlacke unterstitzen, bei

einem gleichzeitig geringen Stoffibergang zwischen dem Feuerfestmaterial und der Schlacke.

Die in metallurgischen Aggregaten, wie z.B. der Stahlpfanne, auftretenden Stoffiibergange sind
aufgrund der hohen Temperatur und der Stréomungsbedingungen einer direkten und detaillierten
Messung nicht zuganglich. Fir die Losung verschiedenster strdomungstechnischer Fragestellungen
werden seit vielen Jahren CFD (Computational Fluid Dynamics, auch CFD - Simulationen)
erfolgreich verwendet. Flr die Simulation der Pfannenbehandlung bietet die CFD - Software Fluent
von Ansys die am weitesten entwickelte und am haufigsten eingesetzte Software mit den meisten
implementierten und auch erweiterbaren Modellen. Fir den Stoffdurchgang zwischen fllissigen
Phasen, bei einer gleichzeitig genauen Abbildung der Phasengrenzflache, ist jedoch derzeit kein
Modell verfugbar. Ziel dieser Arbeit ist die Entwicklung eines Modells, das den Stoffibergang in der

Schlacke, ausgehend von der Grenzflache Metall — Schlacke, darstellen.

Dieses StoffuUbergangsmodell Metall - Schlacke in Kombination mit dem Modell fir den
Stofflibergang vom Feuerfestmaterial in die Schlacke ist flr die Untersuchung einer gasgesplilten
Stahlpfanne heranzuziehen. Aus einer Parameterstudie sollen jene Betriebsbedingungen abgeleitet
werden, bei welchen der Stoffiibergang von der Grenzflache Metall - Schlacke ein Maximum
erreicht bei gleichzeitiger Minimierung des Stoffiibergangs zwischen dem Feuerfestmaterial und der
Schlacke. Die Untersuchung einzelner Einflussfaktoren auf den Stofflibergang sowie deren
mathematische Erfassung mittels Dimensionsanalyse und Parameterstudie sind eine weitere

Zielsetzung dieser Arbeit.



3 Stand des Wissens

In metallurgischen Prozessen, wie der Pfannenbehandlung, wird der Stoffdurchgang von der
Metallphase zur Schlackenphase fir die Reinigung des Metalls von Spezies wie Schwefel und
Phosphor eingesetzt. Bei der Metall- bzw. Schlackenphase handelt es sich um Mischphasen, da sie
aus verschiedenen chemischen Verbindung zusammengesetzt sind. Um den Prozess zu
beschleunigen wird Strémung induziert indem am Boden der Behandlungsaggregate Spiilgas
eingeblasen wird. An der Grenzflache zwischen Metall und Schlacke findet der Durchgang der
Spezies von der Metallphase in die Schlackenphase statt. Von der feuerfesten Ausmauerung in die
Schlacke kommt es zum unerwlinschten Stoffibergang [1, 2]. Dies ist in Abb. 1 fiir eine gesplilte
Pfanne schematisch dargestellt. Aufgrund der hohen Gleichgewichtskonzentration der Spezies in
der Schlacke kommt es zu einer Anreicherung von Spezies in der Schlacke und infolge dessen zur

Verminderung im Metallbad [3, 4].

%- Stoffiibergang von der Grenzflache
Schlacke — i — Wand —Schlacke g7/%

prls, pmis ' ;
Ve P 'Hr,‘-,( und

Metall-Schlacke pm/s
Metall _—B

s/m
D /m +Yiner Pmes Hmc

V,u,

Abb. 1: Einflussfaktoren auf den Stoffiibergang Feuerfest - Schlacke 87/¢ und den Stoffilbergang
Metall - Schlacke ™ ; D... effektive Diffusionskoeffizienten der lbergehenden Spezies, v...
kinematische Viskositat, p... Dichte, H... Hohe des Bades, V... Spiilgasstrom und Ug...
Gaseintrittsgeschwindigkeit; die Indizes sl, me, r/s, m/s und s/m bezeichnen Schlacke, Metall, in

der Schlackenphase von der Grenzflache Feuerfest-Schlacke, in der Schlackenphase von der
Grenzflache Metall — Schlacke und in der Metallphase zur Grenzflache Metall-Schlacke

Die Stoffubergangsrate wird durch die Stoffeigenschaften der beiden Mischphasen - Metall und
Schlacke - und die vorherrschenden Strémungsverhaltnisse beeinflusst [5, 6]. Der Stofflibergang
zwischen zwei flissigen Mischphasen ist ein haufig auftretender Verfahrensschritt, der in der

Extraktion und Sorption angewendet wird [7].



3.1 Grundlagen fiur den Stoffubergang

Der Stoffiibergang bezeichnet den Ubergang einer Spezies von einer fliissigen Mischphase in eine
Zweite Uber eine Grenzflache. Eine treibende Kraft stellt der Aktivitatsgradient der Spezies zwischen
den beiden Mischphasen dar. Da die Aktivitat fir eine direkte Anwendung meist nicht verfugbar ist,
wird die Konzentration an deren Stelle herangezogen. Im Falle der Stahlpfanne steht eine
anfanglich hohe Spezieskonzentration im Metallbad einer geringen in der Schlacke gegentber. Der
Endzustand ist dann erreicht, wenn der Konzentrationsgradient in den jeweiligen Mischphasen
verschwindet. Dieser Diffusionsvorgang kann mit laminarer oder turbulenter Strdomung auftreten. Die

fur diese Arbeit erforderlichen GesetzmaRigkeiten werden im Kapitel 3.1.2 beschrieben. [8, 9, 7]

Innerhalb der Stahlpfanne wird durch das Spllgas eine Strémungswalze induziert, wodurch sich
eine turbulente Strémung ausbildet. Durch die Stromung wird die Spezies zur Grenzflache hin- und
von dieser abtransportiert. Die Stoffeigenschaften der beiden Mischphasen sowie die auftretende

Stréomung beeinflussen den Stoffubergang daher mafigeblich [10].
3.1.1 Mechanismen an der Grenzflache

Der Stoffdurchgang setzt sich aus den beiden Stofflibergangen beidseits der Grenzflache

zusammen, dabei werden eventuelle Reaktionen an der Grenzflache vernachlassigt.

Des Weiteren bildet sich ein Konzentrationssprung zwischen der an die Grenzflache anliegenden
Spezieskonzentration aus. Der Abtransport der Spezies von der Grenzflache in die Schlacke wird
von der Aktivitat der Spezies in der Schlacke bestimmt: Je niedriger die Aktivitat in der Schlacke im
Vergleich zur Aktivitdt in der Metallphase ist, desto mehr Spezies vermag die Schlacke
aufzunehmen und desto rascher lauft der Stoffiibergang in der Schlackenphase ausgehend von der
Grenzflache Metall - Schlacke ab [2]. Aufgrund der niedrigen Aktivitat der Spezies in der
Schlackenphase ist der Stoffibergang in der Schlacke, ausgehend von der Grenzflache Metall —

Schlacke, der geschwindigkeitsbestimmende Schritt.

Die vom Spllgasstrom induzierte Stromung flhrt sowohl im Metallbad als auch in der
Schlackenphase zur Anregung von Bewegung. In Folge dessen kommt es an der Grenzflache zu
Wellenbewegungen und im Bereich Uber dem Spulstein zur Ausbildung eines Schlackenauges. Am
Rand des Schlackenauges bildet sich eine abwarts gerichtete Strdmung aus, die den Einzug der
Schlacke in das Metallbad zur Folge hat. Die eingezogene Schlacke liegt tropfchenférmig vor und
fuhrt zu einer lokalen Oberflachenvergréfierung, was wiederum den Stofftransport beschleunigt [6,
11, 12].
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3.1.2 Diffusion an der Grenzflache

Diffusion ist ein physikalischer, von selbst ablaufender Vorgang, bei dem ein anfanglicher
Konzentrationsunterschied von Spezies bzw. Teilchen innerhalb eines Mediums mit der Zeit
ausgeglichen wird [7, 9, 8]. Das Vorhandensein einer Wand verursacht eine Grenzschicht, wobei
direkt an der Wand eine Geschwindigkeit von Null vorausgesetzt wird, dies entspricht auch der
relativen Geschwindigkeit an der flissig-flissig Grenzflache [13, 14, 15, 16]. Liegt keine oder eine
geringe Stromung vor, so wird fir die Modellierung der Grenzschicht ein lineares Profil

herangezogen.

Mittels dem ersten Fick'schen Gesetz wird der Speziesfluss fir den linearen und eindimensionalen

Fall folgendermal3en beschrieben:

. 0
j==D=~ (3)

ox
Es besagt, dass der Fluss j [kg/m?s] einer Spezies direkt proportional zum
Konzentrationsgradienten dc /dx [kg/m*] ist. Hierin steht D fir den effektiven

Diffusionskoeffizienten in [m?/s].

Im Falle des Stoffubergangs an der Grenzflache Feuerfestmaterial - Schlacke wird durch die
Simulationen ausschliellich der diffusive StoffUbergang berechnet. Die Grenzflache
Feuerfestmaterial - Schlacke gilt dabei als semipermeable Wand: es kommt zur Stofflibertragung
der hier betrachteten Spezies nur in eine Richtung. Dadurch entsteht an der Grenzflache eine
senkrecht zu dieser in Richtung der Schlacke gerichteten Strémung mit der Geschwindigkeit v, der

Stefanstrom, der bei den hier durchgeflhrten Simulationen unbericksichtigt bleibt:

D ow

1-w, oOx

x=X, (4)

Dabei ist D der effektive binare (i.e. zwei Spezies) Diffusionskoeffizient, w der Massenanteil der
Ubertragenen Spezies in der Schlacke, w; der Massenanteil in der Schlacke an der Grenzflache, x
die Ortskoordinate und X, die Grenzflachenkoordinate. Dieser Stefanstrom gleicht die Diffusion der
zweiten, nicht am Stoffaustausch beteiligten Spezies in Richtung Grenzflache aus. Deren
Diffusionsstrom entsteht durch das Konzentrationsgefalle der Ubertragenen Spezies. Der
Gesamtstrom ergibt sich, wenn der Massenstrom gemaf dem Fick'schen Gesetz, also das Produkt
aus effektiven Diffusionskoeffizienten und dem Konzentrationsgradienten an der Grenzflache, durch
die Differenz 1— w, dividiert wird. Weiters wurde nicht berticksichtigt, dass der Stefanstrom mit der

Geschwindigkeit v auch das Stromungsfeld beeinflusst. Dieser Einfluss ist nur bei entsprechend
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hohen Konzentrationsgradienten von Bedeutung. Fur die Grenzflache Metall - Schlacke sind beide

Effekte aufgrund der geringen Konzentrationsdifferenzen vernachlassigbar. [2]

Liegt nun neben dem o&rtlichen auch ein zeitlicher Konzentrationsunterschied vor, so wird dieser mit

dem zweiten Fick'schen Gesetz beschrieben.

oc__0j
ot  Ox ()

Darin ist die Zeit mit t bezeichnet.

Fir die Losung dieser partiellen Differentialgleichung kann die numerische Methode der Finiten
Differenzen angewendet werden [17]. Mit deren Hilfe wird fir den eindimensionalen Fall die
zeitabhangige Losung ermittelt. Fur die Modellierung des Stofflibergangs an der flissig-flissig
Grenzflache wird angenommen, daf’ der Stoffibergang sich analog zum Warmetbergang von der
Wand in eine, die Wand Uberstromende, flissige Phase verhalt [14]. An der Wand herrscht eine
Geschwindigkeit von Null vor und darlber bildet sich zunachst eine laminare Stromung aus. Mit
steigender Geschwindigkeit wird diese laminare Grenzschicht schmaler, um bei turbulenter

Strémung in eine laminare Unterschicht Gberzugehen, siehe Abb. 2.

A

u+

<¢——— innere Schichten ——p|  ,* .

duBere Schichten
:

-
(a) (b) (c) y*

Abb. 2: Dimensionslose Geschwindigkeit u* in Abhangigkeit vom dimensionslosen Abstand y* und
die Unterteilung des Wand-Nahen-Bereiches in eine viskose Unterschicht (a), Ubergangsbereich (b)
und turbulenter Bereich (c)

Der dimensionslose Abstand y* ermittelt sich aus y* =u, y/v. Darin steht u,in [m/s] fir die
reibungsbedingte Geschwindigkeit; die sich aus der Wurzel der Wandschubspannung t in [Pa]
dividiert durch die Dichte der flissigen Phase p in [kg/m3] errechnet. y steht fiir den Abstand zur
Wand in [m] und v fir die kinematische Viskositat in [m?/s]. Die dimensionslose Geschwindigkeit
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u* entspricht der Strdmungsgeschwindigkeit dividiert durch die reibungsbedingte Geschwindigkeit.
Da diese laminare Unterschicht in der Modellierung nicht mehr komplett durch ein ausreichend
feines Gitter dargestellt werden kann, wird diese ublicherweise mit einer halb-
empirischen Formel der sogenannt ,Wand-Funktion“ modelliert.

Die Experimente zur Herleitung der empirischen Gleichungen sind in [15] beschrieben,siehe Abb. 3.

v

Abb. 3: Schematische Darstellung des Warmeiibergangs, Q Warmefluss und u Geschwindigkeit der
flissigen Phase; nach [15]

Bei den Experimenten laut [15] sind die lokalen Grélien - wie Geschwindigkeit und Temperatur - nur
von den zwei Ortsvariablen x und y abhangig. Diese quasi zweidimensionale Strdomung ist zudem
stationar und die Flussigkeit weist von der Raumrichtung unabhangige Eigenschaften auf, siehe
Abb. (2).

Far die Modellierung des dimensionslosen Speziesflusses Y* wurde Glg. (6) verwendet, siehe [14].

. _ (cp—cy)- Cﬂ% ’kP%
J

Y (6)

In Glg. (6) bezeichnet c;¢ [kg/m3] die Konzentration an der Grenzflache - fiir das in dieser Arbeit
entwickelte Modell ist deren Berechnung im nachsten Absatz beschrieben. ¢, [kg/m3] bezeichnet
die Konzentration der Schlacke in der an die Wand angrenzenden Zelle, siehe auch 4.1.1. C, [—] ist
eine Modellkonstante, in der u auf dessen Ursprung in der Gleichung flr die turbulente Viskositat
hindeutet. k, [m?/s?] bezeichnet die turbulent kinetische Energie, im Abstand p von der Wand und
] die Stoffstromdichte der Spezies. Des Weiteren wird der dimensionslose Abstand zur Wand y*
mittels Glg. (7) definiert, siehe auch [14].

* psl C/J% kP% .Axsl
y =
nsl

(7)

In Glg. (7) bezeichnet p; [kg/m3] die Schlackendichte, Ax;; [m] den Abstand zwischen der
Grenzflache und dem betrachteten Punkt in der Schlacke - fur das in dieser Arbeit entwickelte
Modell ist dessen Berechnung unter 4.1.1 beschrieben und 7y [Pas] die Schlackenviskositat. Fur

das lineare Profil 1asst sich der dimensionslose Speziesfluss Y* gleichsetzen mit Y;;,,", siehe [14] .
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) =Sem (8)

Dabei errechnet sich die Sc™/S —Zahl aus Sc™/5 = 5 /(ps * Depsm)- Fur das logarithmische Profil

lasst sich der dimensionslose Speziesfluss Y* auch als Y,,," mittels Glg. (9) definieren, siehe [14].

s

* 1 5 *
Y =Y, :Sc{zln(fj)’ )+Pc}y 9)

In Glg. (9) sind Sc;, k und E dimensionslose Modellkonstanten - wobei t in Sc; fir turbulent steht.
P. entspricht dem dimensionslosen Widerstand aufgrund der laminaren Unterschicht in der
turbulenten Grenzschicht, ¢ weist auf den Speziestransport hin. Der Giiltigkeitsbereich des
logarithmischen Profils beginnt am Schnittpunkt zwischen dem linearen und dem logarithmischen
Profii und wird als kritischer dimensionsloser Abstand y.* bezeichnet. Als Ende des
Gultigkeitsbereiches wird das 10-fache von y.* angenommen. Weiterfihrende Literatur sind [15, 16,
18, 19].

Differenzengleichung fiir die Grenzflachenkonzentration

An der Grenzflache findet der Durchgang einer Spezies von einem Medium in ein anderes statt. In

Abb. 4 ist dies schematisch fiur den Fall eines Stoffdurchgangs vom Metall in die Schlacke

D 5/m D mss
‘ Ax me Ax sl ‘
if 7
X‘___Hm(- Xt X, J'fj

if i

me if sl
Cig i C,; Citg i

dargestellt.

Abb. 4: Schematische Darstellung des Stofftransports im Bereich der Grenzflache; D ... effektiver
Diffusionskoeffizient, A x ... Inkrement der Ortskoordinate, ¢ ... Konzentration; die Indizes me, si,
if,s/m, m/s bezeichnen Metall, Schlacke, Grenzflache, in der Metallphase bis zur Grenzflache
Metall - Schlacke, in der Schlackenphase bis zur Grenzflache Metall — Schlacke, i, j stehen fur die
oOrtliche und zeitliche Diskretisierung

Durch eine Massenstrombilanz ergibt fir die Grenzflache folgende Gleichung.

i S if i me
S —C% _ 2 prs Sii "G e G TGy (10)
At Ax,, +Ax, Ax,, Ax

me

Die in Glg. (10) angefuhrten Konzentrationen sind die Konzentration der Spezies an der
Grenzflache ¢;;/, in der Schlacke c;. ;' sowie im Metall ¢;_; ;¢ ,D/™, D™/5, sind die effektiven

Diffusionskoeffizienten der Spezies in der Metall- und der Schlackenphase, Ax,,, und Axg sind die
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Inkremente der Ortskoordinate im Metall bzw. der Schlacke und At die dazugehorige

Zeitschrittweite.

Fir die Berechnung der Grenzflachenkonzentration innerhalb einer dreidimensionalen Zelle, werden
die Spezieskonzentrationen in den jeweiligen Phase und fir die Berechnung der Inkremente der
Ortskoordinaten das Zellvolumen sowie die Phasenanteile der beiden flissigen Phasen

herangezogen, siehe 4.1.1 sowie Abb.7.

Das Stabilitatskriterium fiir den expliziten Fall des Stoffiibergangs zwischen zwei Phasen ist

At D™ D™ 1
+ <— . (1 1 )
Ax, +Ax, | Ax, Ax 2

me

3.1.3 Stromungseinfluss

Im Kapitel 3.1.1 ist auf den erheblichen Einfluss der Strdomung auf den Stofflibergang bereits
eingegangen worden. Daher sollen in diesem Abschnitt die maf3geblichen Einflussfaktoren auf die

Strémung beschrieben werden.

Die Strémung in Stahlpfannen wird durch einen Spllgasstrom, der mittels Spulsteinen in die Pfanne
eingebracht wird, induziert. Die GréRe der sich ausbildenden Gasblasen ist vom Aufbau des
Spllsteins beeinflusst [20]. In der Stahlpfanne geht man bei niedrigen Spullraten von
Blasendurchmessern zwischen 2 - 5 mm aus [21]. Hohe Spulraten fuhren hingegen zur Ausbildung

einer stabilen Gasblase direkt Uber dem Spulstein [22].

Wahrend des Aufsteigens der Blasen tritt der Einfluss der urspringlichen Blasenbeschaffenheit
jedoch weitgehend in den Hintergrund. Die Blasensaule wird in vier Bereiche unterteilt: Impuls-,
Ubergangs-, Auftriebs- und den Oberflachenbereich [22, 23, 24]. Der Impulsbereich ist
gekennzeichnet vom Impulsaustausch zwischen der Gas- und Flissigphase. Im darauf folgenden
Ubergangsbereich wird der eingetragene Impuls zur Ganze auf die flissige Phase Ubertragen,
daraufhin folgt der Auftriebsbereich. Treten die Gasblasen an die Oberflache, so bildet die
aufwallende Flissigkeit mit den Gasblasen einen Staubereich. Die Strémungsrichtung der
Flussigkeit wird von der Vertikalen in eine horizontale Richtung umgelenkt und die Gasblasen
entweichen aus der Flussigkeit. Das Auftreten der verschiedenen Strémungsbereiche ist von der

Gasspllrate abhangig [23 - 29].

Die Spulrate sowie Anzahl und Position der Spluilsteine in der Pfanne stellt das wichtigste
Steuerungsmittel in der Pfannenmetallurgie dar. lhr Einfluss auf die Stréomung in der Pfanne ist
ausfuhrlich untersucht worden und ist auch Teil gegenwartiger Untersuchungen [10, 12, 23, 24, 25,
26].
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3.2 Experimentelle Untersuchungen zur Entschwefelung in der Pfanne

im Spiegel der Literatur

Der Vorgang der Entschwefelung wurde direkt im Stahlwerk durch die prozessbegleitende
Probenentnahme von Schlacke und Metall von Andersson et al. [3] untersucht. Im Hinblick auf den
Stofflibergang in einer Stahlpfanne wurden von Asai et al. [6], Deng [27] und Hirasawa et al. [28]
Laborexperimente mit flissigen Metallen und Schlacke durchgeflihrt. In [28] wurde flissiges Kupfer
als Metallphase verwendet. Des Weiteren wurden Laboruntersuchungen durchgefiihrt, bei denen
das Metall und die Schlacke durch Wasser/Ol substituiert wurde [5, 12, 27]. In den Arbeiten [5, 6,
12, 27, 28] wurde der Einfluss der Gasspllrate, des Volumenverhaltnisses zwischen Schlacken-
und der Metallphase [28, 29] und der Lage des Spllsteins [12] auf die Stofflibergangsrate
untersucht. In allen Arbeiten konnte gezeigt werden, dass die steigende Spulgasrate einen Anstieg
der Stoffubergangsrate bewirkt und dass dieser Anstieg der Stoffubergangsrate fir hohe
Spulgasraten deutlich gréRer ist als fur niedrige Spulgasraten. Erklart wird dieser Effekt durch eine
OberflachenvergréRerung aufgrund von Schlackeneinzug ab einer bestimmten Spulgasrate. In [12]
wurde mit Hilfe des Wassermodells auch der Einfluss der Schlackenviskositat und der
Grenzflachenspannung zwischen den Phasen untersucht. Es konnte kein Einfluss der
Schlackenviskositat festgestellt werden, allerdings wurde lediglich ein Viskositatsbereich zwischen
0.0323 und 0.0475 Pas betrachtet. Eine héhere Oberflachenspannung fihrte zu einer Erhéhung der
Gasspllrate, bei der ein Schlackeneinzug eintritt. Des Weiteren wurde eine Beschleunigung des
Stoffubergangs bei axialer Lage des Spilers gegenlber einer exzentrischen Spilerposition

nachgewiesen [12].

In den Arbeiten von Chung et al. und Muhmood et al. [30, 31] wurden Phanomene, wie Turbulenzen
an der Grenzflache und spontane Emulgierung, unmittelbar an der Grenzflache Stahl/ Schlacke
anhand von Rontgenbildern untersucht. Eine chemische Reaktion, welche Grenzflachenphanomene
wie Wellenbildung und spontanen Schlackeneinzug hervorruft, ist z.B. die Reaktion zwischen Al
und SiO, zu Al,O3; und Si. Es wird angenommen, dass lokal auftretende chemische Reaktionen,
Marangoni-Konvektion und natirliche Konvektion Turbulenzen an der Grenzflache verursachen. Die
sich Uber die Grenzflache hinweg verandernde Strémung flhrt zu einer Instabilitat der Grenzflache

Metall - Schlacke, die spontanen Schlackeneinzug zur Folge haben kann.

Die Ergebnisse der experimentellen Untersuchungen wurden teilweise zur Berechnung des

Stoffubergangskoeffizienten verwendet, diese werden im folgenden Abschnitt erértert.
Stoffiibergangskoeffizienten aus experimentellen Untersuchungen

Die Arbeiten von Asai und Kim [6, 12] hatten ihren Schwerpunkt in der Untersuchung von hohen
Spulgasraten, mit 5 - 200 NI/(t min) sowie 50 - 1750 NI/min.
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In den Arbeiten Deng und Hirasawa [27, 28, 29] wurden Versuchsanordnungen mit
Tiegeldurchmessern von etwa 6 cm verwendet, das Spilgas wurde Uber Réhren mit einem
Durchmesser von etwa 1 mm eingebracht. Das Volumenverhaltnis zwischen Schlacke- und
Metallphase betrug > 0.27.

3.3 Modellierung blasengeruihrter Pfannen in der Literatur

Wie unter Kapitel 3.1.3 dargestellt, bewirkt die aus dem bei der Pfannenspllung eingebrachten
Spllgas resultierende Blasensaule eine Bewegung des flissigen Metalls und der Schlacke.
Samtliche Behandlungsschritte werden von diesem Strdomungsfeld maR3geblich beeinflusst, weshalb
es auch fur die Computational Fluid Dynamics (CFD) Simulation von grofer Wichtigkeit ist, die

Strémung gut zu modellieren.

Die Weiterentwicklung der Modellierung der Strdomung und deren Evaluierung am Wassermodell
wird schon seit vielen Jahrzehnten betrieben [20, 29 - 33]. Es stehen verschiedene Softwarepakete

fur Stromungssimulationen zur Auswahl.
3.3.1 Software fiir Stromungssimulationen

Es steht eine grol’e Anzahl von kommerzieller als auch frei zuganglicher Software zur Modellierung
von Stromungsproblemen zur Verfigung. Fur die Anwendung an der gasgesplilten Pfanne seien im

Folgenden die Ublichsten Softwarepakete angefiihrt.

Aus der Gruppe der kommerziellen Softwarepakete stehen die von Ansys angebotenen Programme
Fluent und CFX zur Auswahl sowie das von CD-Adapco angebote Programm STAR-CCM+. Der
Bereich der frei zuganglichen Softwarepakete wird von OPENFOAM dominiert. [14, 32]

Fluent ist im Bereich der Strdomungssimulationen insbesondere flr metallurgische Aggregate das
am haufigsten eingesetzte und am besten evaluierte Softwarepaket. Viele erforderliche Modelle
werden zur Verfugung gestellt mit der Moglichkeit der Modellerweiterung mittels UDF’s (user
defined function), siehe 3.3.3, 3.3.4 und 3.3.5. Auch die Software CFX bietet eine dhnliche Auswahl
an Modellen sowie deren Erweiterung mittels zusatzlicher Programme, CFX wurde jedoch bis dato
selten zur Modellierung von metallurgischen Aggregaten verwendet und eine Evaluierung in diesem

Anwendungsbereich ist daher ausstandig. [14]

Die Software STAR-CCM+ bietet zur Modellierung der Turbulenz neben den herkémmlichen
Reynolds-averaged Navier-Stokes (RANS) -Modellen nur das rechenintensive Large Eddy
Simulation (LES) -Modell an. Im Bereich der Mehrphasenstrémung sind das Volume Of Fluid (VOF)
sowie das Discrete Phase Modell (DPM) und Kombinationen dieser Modelle verflugbar. Diese
Software wird haufig im Rahmen der Kernenergie, Energiegewinnung aus Ozeanen und
Aerodynamik angewendet. [14]
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OpenFoam ist im Bereich der Pfannenmodellierung eine haufig eingesetzte Software, es zeichnet
sich durch die freie Zuganglichkeit, den einsehbaren und modifizierbaren Programmcode, aber auch

durch einen erhéhten Programmieraufwand aus.
3.3.2 Einfluss der Pfannengeometrie

Die Modellierung des Stoffiilberganges wurde bisher vorwiegend an einzelnen Gasblasen bzw.
Tropfen vorgenommen, wobei das Hauptaugenmerk auf einer exakten Darstellung der Grenzflache
und der Strémung lag, siehe dazu [33, 34]. Dabei zeigt sich eine Tendenz von anfénglichen 2 D
Modellen hin zu 3 D Modellen, die es ermdglichen, die Bewegung in allen drei Raumrichtungen

abzubilden.

In den Modellen zur Pfannenbehandlung wurden bisher 2 D Ausschnitte mit symmetrischem
Spulstein bzw. 3 D Ausschnitte mit zwei Spulsteinen in der symmetrischen Pfannenschnittebene
verwendet, wobei die Stromung durch die Annahme einer flachen Wand an der Badoberflache

zusatzlich vereinfacht wurde [35, 36, 37].
3.3.3 Phasen (Metall-, Schlacke- und Atmosphare)

In Fluent stehen flr Simulationsaufgaben mit mehreren Phasen vorgefertigte Modelle zur
Verfugung. Diese sind das Mixture Modell, das Eulerian Modell sowie das Volume of Fluid Modell
(VOF). Weiters ist das Discrete Phase Modell (DPM) verfligbar.

Beim Mixture Modell werden die Phasen als sich gegenseitig vollstandig durchdringend dargestellit.
Die Bewegung der verschiedenen Phasen wird Uber die Zellgrenzen hinaus verfolgt, wobei die
relative Geschwindigkeit zwischen den Phasen mittels empirisch hergeleiteten Formeln dargestellt

wird. Eine klare Grenzflache zwischen den Phasen ist nicht vorhanden. [14, 38]

Das Eulerian Modell bietet die Mdglichkeit, alle bendtigten Erhaltungsgleichungen fir jede Phase zu
I6sen. Der Stofflibergang zwischen den Phasen ist mittels benutzerdefinierter Funktionen,
sogenannter User defined Functions (UDF), méglich. Die Verwendung des Eulerian Modells ist
limitiert durch den grofRen Speicherplatzbedarf und haufig durch Probleme im Konvergenzverhalten.
Des Weiteren kann das Eulerian Modell nicht in Kombination mit dem Discrete Phase Modell (DPM)
verwendet werden und das parallele Rechnen auf mehreren CPU's (Central Processing Unit) mit
diesem Modell ist zur Zeit nicht moglich [14, 38]. Das DPM Modell ist jedoch bei
Pfannensimulationen zur Modellierung der Gasspulung erforderlich, eine detaillierte Beschreibung
des DPM-Modells erfolgt im Kapitel 3.3.4. Das parallele Rechnen einer Simulation ist ein wichtiges
Werkzeug, um die Berechnung grofler Modelle, wie z.B. das Modell der Stahlpfanne, zu
beschleunigen. Dies kann als Hauptgrund daflir gesehen werden, dass das Eulerian Modell nicht fir

die Modellierung der Pfanne herangezogen wird.
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Als Drittes steht das VOF Modell (Volume Of Fluid) zur Verfigung. Es ist fir die Modellierung nicht
mischbarer Flissigkeiten geeignet und kommt dann zum Einsatz wenn die klare Darstellung der
Grenzflache von Interesse ist. Das VOF Modell kann auch ohne Einschrankung mit dem DPM

Modell kombiniert werden. Dadurch ist es fur die Modellierung der Pfanne das Geeignetste [14, 38].

Fur Pfannensimulationen und im Speziellen flr Arbeiten, deren Hauptinteresse Ablaufe an der
Grenzflache sind, wird in den neuesten Arbeiten vorwiegend das VOF Modell herangezogen
[12, 43 — 47]. Es dient der Darstellung der zwei inkompressiblen Phasen Metall und Schlacke sowie
der darlber liegenden kompressiblen Gasphase. Um die Grenzflache exakt darzustellen, wird in
[14] das Diskretisierungsverfahren ,Compressive“ empfohlen, es basiert auf der Arbeit von Ubbink
[39].

3.3.4 Spiulgas

Zur Vereinfachung wird in [10] die Gasspulung als Bereich mit geringerer Dichte dargestellt, aus
dem die Strémung induziert wird. Die Modellierung der Form und Dichte des Spulgasbereiches
erfolgt mittels empirischer Formeln, denen Wasserexperimente zugrunde liegen [10, 40, 41, 42].
Diese Herangehensweise bietet den Vorteil von geringem Rechenaufwand, ergibt jedoch ein

vollkommen statisches Strdmungsbild.

In neuerer Zeit ist es Ublich, die Gasspulung mittels des DPM Modells darzustellen [43, 44, 45]. Die
Bewegungsbahn der Partikel bzw. Gasblasen stellt dabei das Ergebnis des Kraftegleichgewichts
dar. Die umgebende flussige Phase wird als Kontinuum betrachtet, wofur die Erhaltungsgleichung

geldst wird.

Die Partikelbewegung wird dominiert vom Stréomungswiderstand. Dieser ist wiederrum von der
Form, der relativen Geschwindigkeit und den Eigenschaften von Fluid und Partikel abhangig. Dieser
Einfluss wird im Widerstandsbeiwert ausgedrickt und wird im DPM Modell berticksichtigt [22, 46,
31, 47, 48]. Fur den Widerstandsbeiwert steht in Fluent ein Modell flr spharische Partikel zur
Verfugung [14, 49].

Im Gegensatz zu Partikeln verformen sich aufsteigende Gasblasen, koaleszieren oder platzen auf,
abhangig von den vorherrschenden Stromungsverhaltnissen. Dieses Verhalten wird auch als
Schwarmverhalten bezeichnet. Von Ishii und Zuber wurde ein spezielles Modell zur Berechnung des
Widerstandsbeiwertes von Gasblasen entwickelt [48] und in CFD implementiert und getestet [50].
Es stellt eine geeignete Wahl fir die Modellierung des Widerstandsbeiwertes der Gasspulung dar

und kann mittels UDF implementiert werden.

Des Weiteren ist fur Fluid Partikel Systeme, in denen die Dichte des Fluides groRer ist als die der
Partikel, die Verwendung des Druckgradienten- und des Modells der virtuellen Masse empfohlen

[14, 19, 38, 47]. Im Druckgradienten-Modell wird die zusatzliche Kraft F berlcksichtigt, die aus
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hohen Druckgradienten im Fluid stammt, und mit dem Modell der virtuellen Masse wird jene Kraft
bertcksichtigt, die zur Beschleunigung der Fluidmasse, welche das Partikel umgibt, erforderlich ist.

Eine detaillierte Beschreibung befindet sich in [14].
3.3.5 Turbulenz

Die exakte Darstellung aller auftretenden Wirbel mittels Navier-Stokes Gleichung ist aufgrund der
erforderlichen Rechnerressourcen nur fir kleine Bereiche mdéglich. Fir die meisten Anwendungen
ist die exakte Darstellung der turbulenten Strukturen jedoch nicht erforderlich. Mittels der
sogenannten RANS Modelle (Reynolds-averaged Navier-Stokes Modelle) genlgt es zwei
Erhaltungsgleichungen zu I6sen, eine fur die turbulente kinetische Energie und eine weitere fur den

Verlust der turbulenten kinetischen Energie.

Eine Kombination aus der direkten Losung der Navier-Stockes Gleichung (DNS) und eines RANS
Modells stellt das Large Eddy Simulations Modell (LES) dar. Hier werden Wirbel, die grof3er als eine
Gitterzelle sind, exakt dargestellt, wahrend kleinere Wirbel mittels eines RANS Modells modelliert
werden [18, 19, 51, 52]. Es fuhrt jedoch auch dieses Modell fir grolle Geometrien zu einem

erheblichen Rechenaufwand.

Das Scale Adaptive Simulation Modell (SAS-Modell), das ab der Version Fluent 14.0 verflgbar ist,
stellt eine Weiterentwicklung im Bereich der RANS Modelle dar. Es ermdglicht es die mittels RANS
errechneten Stromungsstrukturen an die tatsachlich vorliegenden, dynamischen und instationaren
Wirbel der Stromung heranzuflhren [14, 53]. Damit ist die Abbildung der Strémung mittels SAS
Modell ahnlich der von LES Simulationen bei einem Rechenaufwand ahnlich dem eines RANS
Modells [54, 55, 56].

3.3.6 Modellierung des Stofflibergangs im Spiegel der Literatur

Beschrieben werden Arbeiten in denen der Stoffiibergang an einer Grenzflache modelliert wurde.
Basierend auf Henry'schen Gesetz, Higbie's Penetrationstheorie, der Oberflachenerneuerungs=
theorie und der Filmtheorie wurde der Durchgang von einer FlUssigkeit in die Gasphase modelliert
[34, 35, 56 — 64].

Die Modellierung des Stoffiibergangs in Pfannen beruhte auf dem Ld&slichkeitsprodukt [35, 36, 37,
57, 58] denen Daten aus Experimenten zugrunde gelegt wurden. In einem Fall wurde ein Finite

Differenzen Ansatz gewahlt [59] .

Im Folgenden wird zunachst auf die Modellierung des Stoffiibergangs eingegangen und im

Anschluss der Modellaufbau beschrieben.
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Stoffiibergang

In [59] wird der Stoffiibergang vom Metall in die Schlacke mittels eines Finiten Differenzen Ansatzes

modelliert, der Stofflibergang wird an den angrenzenden Knoten vorgenommen.

In vielen Arbeiten zur Modellierungen des Stoffibergangs wird der Durchgang von einer fllissigen
Phase in eine Gasphase behandelt. [34, 60]

Weitere Arbeiten befassen sich mit dem Stoffllbergang zwischen einem abrinnenden
Flissigkeitsfilms an einer Wand [60] sowie mit Tropfen und Gasblasen, die sinken oder aufsteigen
[37, 38, 60 - 65, 67] und der sie umgebenden Phase.

Als physikalische Grundlage dient die Berechnung des Gleichgewichtsdampfdrucks bzw. der

Gleichgewichtskonzentration in der Gasphase nach dem Henry’schen Gesetz [33, 34, 60, 61]:
¢ = Cg /H (12)

Darin sind ¢; und ¢, die Konzentrationen in der flussigen und der gasformigen Phase. Die

Henrykonstante H ist abhangig von der Flussigkeit, der Gasphase, der (bergehenden Spezies

sowie vom Druck und der Temperatur.

Des Weiteren wurden Higbie’s Penetrationstheorie und die Oberflachenerneuerungstheorie fir den
Stoffubergang von einer kontinuierlichen Phase in eine Gasphase angewandt [57, 62, 63]. Beide
Modelle wurden fir Tropfen oder Gasblasen entwickelt. In Higbie’s Penetrationsmodell wird zur

Berechnung des Stoffiibergangskoeffizienten eine Kontaktzeit t herangezogen wie in Gleichung (13)

_L Delf‘
ﬂ—\/p/ ; (13)

Der Stoffibergangskoeffizient § errechnet sich aus dem Diffusionskoeffizienten D,rr und der

dargestellt.

Kontaktzeit t. Fir den Fall von Gasblasen oder Tropfen wird die Kontaktzeit aus dem Gasblasen-

bzw. Tropfendurchmesser dividiert durch die mittleren Steig- oder Sinkgeschwindigkeit errechnet.

Eine Weiterentwicklung des Higbie’s Modells stellt das Dankwerts Oberflachenerneuerungsmodell
dar. Aufbauend auf Higbie's Modell geht Dankwert davon aus, dass die Kontaktzeit verschieden
lang sein kann und einem Verweilzeitspektrum entspricht. Nach dem Ende der Verweilzeit wird das
Fluidelement, das mit der Grenzflache in Kontakt steht, von der Grenzflache verdrangt und ein
neues Fluidelement tritt mit der Grenzflache in Kontakt. Dieses Modell wurde erfolgreich fur die

Absorption von Gasen in gerthrten Flissigkeiten angewendet. [7]

Des Weiteren wird die Filmtheorie zum Beispiel fur die Verdunstungskiihlung verwendet. Hier

Uberzieht ein Wasserfilm eine feste, adiabatisch isolierte Wand. Uber dem Wasserfilm befindet sich
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ungesattigte Luft. Das Wasser verdunstet und wird von der Luft aufgenommen, sofern diese nicht
wasserdampfgesattigt ist. Fir die Anwendung der Filmtheorie wird ein Stofflibergangskoeffizient

verwendet, der aus Experimenten hergeleitet wird. [7]

In den Arbeiten, die konkret die Pfannenbehandlung modellieren, wird das Loéslichkeitsprodukt als
Verteilungsparameter herangezogen [3, 37, 64]. Es dient als Basis zur Berechnung jener Menge die

vom Metall in die Schlacke lbergeht (Glg (14)); deren Herleitung ist in [64] zu finden.

_(%S) _ f-K
L—[%S]—Cs' “ (14)

Hierin steht L fir den Verteilungskoeffizienten von Schwefel und (% S) sowie [% S] fur die
Konzentrationen von Schwefel in der Schlacken- und Metallphase. Dabei sind ¢, die
Sattigungskonzentration, die aus dem KTH (Royal Institute of Technology) Modell berechnet wird, f;
der Aktivitatskoeffizient des geldsten Schwefels im Stahl, a, die Aktivitdt von Sauerstoff im Stahl
und K die Gleichgewichtskonstanten flr die Reaktion GI. (14). Zur Berechnung der
Sauerstoffaktivitat a,, siehe Glg. (14) werden die Redoxreaktionen zwischen Metall und Schlacke

abgebildet. Die Implementierung der Spezies AL,O,, CaO, MgO, SiO,, MnO und FeO erfolgt jeweils
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mit einer eigenen Erhaltungsgleichung. [3, 64]

Eine ahnliche Vorgehensweise wird in der Arbeit von Lou [35, 36] gewahlt. Zur Berechnung des
Loslichkeitsproduktes wird das Modell von Shankar aus [65] herangezogen, die Sauerstoffaktivitat
wird hierin Uber die Redoxreaktionen der Elemente bestimmt. Die Berechnung der
Sauerstoffaktivitat erfolgt wie in [64]. Des Weiteren wird noch zwischen den Reaktionen an der

Grenzflache zwischen Metall-Schlacke und Metall-Gas am Schlackenauge unterschieden.

Das direkte Verknlpfen der Ergebnisse der Strémungssimulation mit einem thermodynamischen
Modell fur die Gleichgewichtsverhaltnisse an der Grenzflache wurde in [66, 67] vorgenommen.
Hierin berechnet das thermodynamische Modell MTDATA (Metallurgical and Thermochemical
Databank) jene Masse an Al, O und S, die zwischen der Metall- und Schlackenphase tbergeht, um

ein Minimum der Gibb’s Energie zu erreichen.

Eine ganz andere Vorgangsweise flr die Ermittlung des Stofflibergangs wahlen [73, 74]. Hier ist die
Geschwindigkeit der Metallphase fur den Stoffubergang mafgeblich. Die Diffusion wird nicht
berlcksichtigt.
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Stromung und Allgemeines

In [59] wird die Geschwindigkeit zur Grenzflache und von der Grenzflache weg in beiden Phasen als

konstanter Wert vorgegeben und im konvektiven Teil der Erhaltungsgleichung berlcksichtigt.

Fir das Modell des abrinnenden Flissigkeitsfilms an einer Oberflache wird die Erdbeschleunigung
als geschwindigkeitsinduzierender Moment genultzt, eine Stérfunktion sorgt flr die nétige
Wellenbildung [60]. Aufgrund der niedrigen Geschwindigkeit ist die Darstellung der Strémung durch
das DNS-Modell mdglich.

In den Arbeiten mit einzelnen Blasen und Tropfen gibt es &hnliche Ansatze wie fiur den
Flissigkeitsfilm; die Strdomung wird mit dem DNS-Modell dargestellt sowohl fir die bewegte [33, 34,
61, 68, 69] als auch fur die unbewegte [63, 70, 71] Grenzflache. Um die Modellierung der Strémung
weiter zu verbessern wird von 2 D Modellen in spateren Arbeiten auf 3 D Modelle tGbergegangen
[72].

FiUr die Simulation der Pfannenbehandlung wird zur Modellierung der Turbulenz durchwegs das
RANS Modell k — ¢ verwendet, wobei die Abbildung der Gasspulung mittels DPM Modell unter
Verwendung des Modells fir spharische Partikel erfolgt. [3, 10, 35, 36, 56, 57, 62, 64, 66]

Modelle, in denen die Reaktionen von Spezies bericksichtigt sind, gehen immer mit der Reduktion
des Modellbereichs einher. Es werden Pfannen mit zentrischem Splistein betrachtet; dies
ermdglicht eine symmetrische Randbedingung an der Achse und damit die Halbierung des Modells
bzw. haufig die Anwendung eines 2 D axisymmetrischen Modells [3, 66, 67]. In den Arbeiten [35,
36] erfolgt eine 3 D Modellierung einer halben Pfanne. In den Arbeiten [35, 36] ist nur die
Metallphase abgebildet und die Grenzflachenreaktion Metall - Schlacke als auch jene zwischen
Metall - Luft am Schlackenauge wird im Modell als Randbedingung realisiert. Die Berechnung der

GroRRe des Schlackenaugenbereiches erfolgt mittels empirischer Formeln [42].

In [37] wird die Schlackenphase modelliert, was die Bewegung der Grenzflache zwischen Metall und
Schlacke ermdglicht, die Luft Gber der Schlacke ist nicht modelliert und anstelle der Luft befindet
sich eine reibungsfreie Wand uber der Schlacke. In [66, 67] ist auch der Luftraum Uber der Schlacke

bertcksichtigt, was die freie Bewegung der Schlackenoberflache ermoglicht.

Aufgrund der in den Arbeiten [35, 36, 37] getroffenen Annahme einer Wand anstelle der freien
Badoberflache wird die modellierte Stromung durch das unmittelbare Umlenken an dieser verandert,
siehe Kapitel 3.1.3. Dies flhrt vor allem im Fall von hohen Spulraten zu einer Verfalschung der

Geschwindigkeit an der Grenzflache und im darunter liegenden Metallbad.

Die exakte Darstellung der Strémung in der Pfanne ist sowohl fir die Verteilung der Spezies in den
Phasen als auch fur die Abbildung von Grenzflachenphanomenen wie Schlackenaugenentwicklung

und Wellenbildung von Bedeutung, diese beeinflussen den Stoffubergang.
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4 Stoffubergangsmodell

In den bisherigen Arbeiten - siehe dazu auch Kapitel 3.3.6 - dienten als Basis zur Berechnung der
Ubergehenden Stoffmenge einer Spezies das Henry—Gesetz, Higbie’'s und Dankwerts

Oberflachenerneuerungsmodell als auch die Filmtheorie [7].

Das Henry-Gesetz kann nur in Gas-Flussig Systemen verwendet werden. Zur Anwendung des
Higbie’'s - und Dankwerts Modell ist es erforderlich die Kontaktzeiten bzw. das Verweilzeitspektrum
der Kontaktzeit zu kennen [7]. Beides ist flr den Fall des Stofflilbergangs zwischen Metall und

Schlacke nicht verfugbar.

In den Arbeiten [3, 35, 36, 37, 64] werden die Gleichgewichtskonzentrationen an der Grenzflache im
Metallbad und in der Schlacke ermittelt und in den Erhaltungsgleichungen berucksichtigt. Eine
Reduktion des Modells wurde erreicht indem nur die halbe Pfanne und diese zweidimensional

modelliert wurde, dies ist aufgrund der axisymmetrischen Spulsteinanordnung maglich.

Das in dieser Arbeit vorgestellte Modell beruht auf dem Stoffiibergangsmodell von der Wand in eine
flissige Phase, wie es in Fluent verwendet wird [14] und dem zweiten Fick’'schen Gesetz. An der
Grenzflache zwischen den flissigen Phasen wird die Spezies im Quellterm der
Spezieserhaltungsgleichung dargestellt. In der Metallphase mittels negativem Quellterm und in der
Schlacke mittels positivem Quellterm. Die Diffusion der Spezies in der Schlacke ausgehend von der
Grenzflache  Metall - Schlacke wird im  Folgenden ausgewertet, da dies der
geschwindigkeitsbestimmende Schritt ist, siehe dazu 3.1.1. Die im Modell verwendeten Gleichungen
sind in Kapitel 3.1.2 beschrieben. Das Modell ist fur die Anwendung in 3 D und daher fir
unsymmetrische Stromungssituationen geeignet. Eine detailliertere Darstellung des Modellablaufes

folgt in Kapitel 4.1.

Chemische Reaktionen an der Grenzflache sowie physikalische Effekte, wie die Veranderung der

Oberflachenspannung durch unterschiedliche Speziesverteilung, werden nicht berlcksichtigt.
4.1 Modellaufbau

Das Stoffiibergangsmodell wurde fir die Software Ansys Fluent Version 14.5 entwickelt und als
UDF (user defined function) implementiert. Da das entwickelte Stoffibergangsmodell in der
Computersprache C geschrieben wurde, ist es auch fur die Einbindung in andere CFD-Programme
geeignet. Die Ausfihrung des UDF's erfolgt am Ende jedes Zeitschrittes als sogenanntes
L,DEFINE_EXECUTE_AT_END* Makro.

Im Folgenden ist erklart welche Schritte flir den Modellablauf erforderlich sind, welche Gleichungen

verwendet werden und welche weiteren Schritte zur Modellierung notwendig sind.
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4.1.1 Modellablauf und verwendete Gleichungen

Im Folgenden ist der Modellablauf fir die Berechnung des Stoffibergangs an der Grenzflache
Metall - Schlacke dargestellt. Der Stoffiibergang von der Wand in die Schlacke ist mit dem bereits
implementieren Spezies-Modell von Fluent dargestellt worden, siehe dazu 5.1.2 sowie [14]. Das
Berechnungsgebiet wird durch ein Gitter in Zellen unterteilt. Mittels einer Programmschleife wird

jede Zelle im Gitter abgefragt und die angefuhrte Prozedur durchgefiihrt:
a) Feststellen ob eine Grenzflachenzelle vorliegt
b) Zuordnung zum entsprechenden Profil mittels des kritischen dimensionslosen Abstandes
c¢) Berechnung des dimensionslosen Abstandes
d) Zuordnung zum linearen bzw. logarithmischen Profil
e) Berechnung der Gbergehenden Speziesmenge
f) Setzen der Quellterme in den jeweiligen Speziestransportgleichungen
g) Berechnung der Grenzflachenkonzentration
h) Ende der Prozedur
a) Es wird festgestellt, ob eine Zelle eine Grenzflache beinhaltet. Dies erfolgt mittels des Produktes
der Phasenanteile, hier Stahl und Schlacke.

b) Liegt eine Grenzflache in der Zelle vor, so erfolgt die Zuordnung zum linearen bzw.
logarithmischen Profil. In jeder Zelle wird der kritische dimensionslose Abstand y.* berechnet. Die

Ermittlung erfolgt anhand Glg (15); diese wird wie folgt bestimmt:

Fir den Schnittpunkt zwischen dem linearen und logarithmischen Profil gilt, dass die

dimensionslosen Speziesflisse Y;,” und Y,,," gleich grof sind, siehe 3.1.2. Fir eine Schmidt-Zahl

von Sc™s = 500 000 - Sc™% =ng/(ps - D™5) - sind die dimensionslosen Speziesflisse in

Abhangigkeit vom dimensionslosen Abstand in Abb. 5 dargestellt.
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Abb. 5: Dimensionsloser Stoffibergang an der Wand Y* in Abhangigkeit vom dimensionsloser
Abstand y*, fir das —e— lineare und das = |ogarithmische Profil, y.*...kritischer dimensionsloser
Abstand, am Beispiel von Sc /S = 500 000

Der kritische dimensionslose Abstand y.* wurde durch Interpolation der zwei Geradengleichungen,
der am Kurvenschnittpunkt angrenzenden Punkte, berechnet. Es wurden Geradengleichungen fur
die jeweils unter und Uber dem Schnittpunkt liegenden Y;,"- bzw. Y,,,*- Werte aufgestellt;
Gleichsetzen dieser fihrt zu y.*. Dazu wurden in 1/10 Abstanden von y* die dimensionslosen

*

Speziesflisse Y;;," und Y;,," graphisch dargestellt. Die Reduktion des y*- Abstandes von 0.1 auf

0.05 bringt eine Anderung in der 7. Nachkommastelle von y.* und die Bestimmung wurde daher als

ausreichend genau angenommen.

Die kritischen dimensionslosen Abstédnde y.* wurden wie zuvor beschrieben flir einen
Viskositatsbereich von 5y 0.07 — 0.77 [Pas] bei einem Diffusionskoeffizienten von D™/S = 4,14 107

[m?/s] berechnet und in Abhangigkeit von der Schmidt-Zahl Sc ™/$ aufgetragen, siehe Abb. 6.

— 06
2
0,5
y. =8.447-Sc %> R=0.9999
0,4
0,3 ——d)
0,2
0,1
0)0 T T T 1
0 200000 400000 600000 800000
Sc - Zahl [-]

Abb. 6: Die kritischen dimensionslosen Absténde y.* in Abhangigkeit von der Schmidt - Zahl Sc /s,
sowie das sich ergebende Potenzgesetz und dessen Bestimmtheitsmalf}
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Das ermittelte Potenzgesetz fiir den Stofflibergang Metall - Schlacke ist in Glg. (15) angeflhrt, siehe
dazu auch 3.1.2.

v, =8.447-Sc™*°* R =0.9999 (15)

Als obere Grenze des Gililtigkeitsbereiches wird das 10-fache von y.* It. Literatur [14, 18, 19]

angenommen.

c¢) Fir die Zuordnung zum linearen bzw. logarithmischen Profil ist des Weiteren die Berechnung des

dimensionslosen Abstandes y* erforderlich, siehe Glg. (7).

d) Liegt y* unter dem kritischen dimensionslosen Abstand y_.*, so ist das lineare Profil anzuwenden,
andernfalls das logarithmische Profil. Ist der dimensionslose Abstand groRer als das 10-fache des

kritischen dimensionslosen Abstandes, so ist das Gitter in diesem Bereich zu grob.

Liegen Zellen auRerhalb des Giiltigkeitsbereiches vor, so kann die Maoglichkeit einer

Gitterverfeinerung geprtft werden.

e) Die Ubergehende Speziesmenge m lasst sich durch Gleichsetzen der rechten Teile von Glg. (6)

und

Glg. (8) fur das lineare Profil mit

y ,
(Cijlf _Ci+ljs )

Axsl

m=D"". Y, (16)

und flr das logarithmische Profil durch Gleichsetzen der rechten Teile von Glg. (6) und (9) mit

if sl V4 7. 12
(¢, —¢n; )C, "k, "A At

se. F n(Ey +P )} (17)
K

m =

berechnen, siehe 3.1.2.

Zur Berechnung der ubergehenden Speziesmenge nach Glg. (16) und (17) sowie der
Grenzflachenkonzentration aus Glg. (10) sind die Konzentrationen der Spezies in den Phasen
erforderlich. Im Folgenden ist die Berechnung dieser Werte aus den in Fluent verfligbaren Daten

beschrieben.

Die erforderlichen Konzentrationen c;,, ;' in den Phasen errechnen sich aus dem Produkt der
Massenfraktionen w;.,;*" und der Dichten pg. In Glg. (18) ist diese Berechnung am Beispiel der

Schlackenkonzentration angefihrt, der Index sl bezeichnet das Metallbad und die Schlacke.

sl

Couty = Wit Py (18)
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Des Weiteren lasst sich das Inkrement der Ortskoordinate Axg, Ax,,. aus dem Produkt von

Zellhéhe h und dem Phasenanteil ag;; bestimmen, siehe Abb.7 und Glg. (19) fur die Schlacke.

. 19
Axsl = aSl h ( )

Diese Vereinfachung ist erforderlich da keine weiteren Daten aus der Zelle zuganglich sind.

Grenzflache

h

Abb.7: Darstellung einer Zelle mit der waagrechten Grenzflache Metall-Schlacke, der Seitenlange h,
Phasenanteilen der Schlacken- und Metallphase ag;, @,,. und den Inkrementen Axg;, Ax,.

Fur Gitter mit Zellen von gleichen Seitenlangen, kann fir die Ermittlung der Seitenlange h das

Zellvolumen V,,;;. herangezogen werden.

h =3V e (20)

f) Die Ubergabe der Speziesmenge wird mittels einer positiven Quelle, als sogenanntes
,DEFINE_SOURCE" Makro, in jener Phase, in der die Stoffmenge ansteigt - hier in der Schlacke -
und einer negativen Quelle in der Phase, in der die Stoffmenge abnimmt — hier das Stahlbad —

realisiert.

g) Die Grenzflachenkonzentration wird im ersten Zeitschritt als Mittelwert aus den Metall- und

Schlackenkonzentrationen errechnet. Far die nachsten Zeitschritte wird die
Grenzflachenkonzentration c¢;;,1" nach Glg. (10) berechnet und in einem ,UDM* (user defined

memory) gespeichert, um fir den jeweils darauffolgenden Zeitschritt zur Verfligung zu stehen.

h) Damit ist das Ende der Prozedur erreicht und die nachste Zelle wird geprift. Beinhaltet die Zelle

keine Grenzflache, so endet die Prozedur unmittelbar.

In Abb. 8 ist der Programmablauf des Modells dargestellt.
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b)

d)

f)

g)

h)

Abb. 8: FlieRschema des Stoffibergangsmodells, Prifung ob eine Grenzflachenzelle vorliegt (a),
Feststellung des Giltigkeitsbereiches (b), Berechnung des vorliegenden dimensionslosen
Zuordnung zum Giltigkeitsbereich (d), Berechnung
Speziesmenge (e), Menge im Quellterm eintragen (f), Berechnung der Grenzflachenkonzentration

Abstandes (c),
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4.1.2 Datenauswertung und Berechnung der Stofflibergangskoeffizienten

Mittels UDF (user defined function) werden die erforderlichen Daten wie Zeitschrittweite,
Speziesmenge, Volumen der Phasen, die gemittelten Grenzflachenkonzentrationen, der gemittelte
Betrag der Geschwindigkeit an den Grenzflachen und die GréRRe der Grenzflache laut [14] in eine

Datei ausgelesen. [73]

Die Berechnung des Stoffiibergangskoeffizienten g erfolgt laut Glg. (21), siehe dazu [1]

= Am (21)
At-A-(c,” —c,”")

ini

Darin steht Am fir die Speziesmasse, At fur die Zeitschrittweite, A fir die Grenzflache und

cini'l, ciniSt flr die anfangliche Grenzflichen- und die anfingliche Schlackenkonzentrationen. Die
Daten zur Berechnung des Stofflibergangskoeffizienten wurden in einem Berechnungsabstand von
0.05 sec ausgelesen. Die sich ergebenden Stoffubergangskoeffizienten werden Uber ein
Zeitintervall von ca. 10-20 sec gemittelt. Es handelt sich bei den resultierenden

Stoffubergangskoeffizienten daher um eine zeitlich und oértlich gemittelte GroRde.
4.2 Erprobung und Validierung des Stoffiibergangsmodells

Das Stoffiibergangsmodell ist unter Kapitel 4.1 detailliert beschrieben, es wird im Folgenden mit FD
in CFD bezeichnet. Die Validierung des Modells erfolgt anhand eines expliziten eindimensionalen

finiten Differenzenmodells, im Folgenden auch mit FD bezeichnet.

Zur Erprobung und Validierung des Stofflibergangsmodells wurde ein einfaches Geometriemodell
erstellt. Es handelt sich dabei um einen Quader in 3 D, welcher mit den beiden Phasen - Metall und
Schlacke - beflllt ist, sieche Abb. 9. Das Rechengitter fir das 3 D Modell weist eine Héhe von
0.10 m, eine Breite von 0.05 m und eine Tiefe von 0.15 m auf und wurde mit der Software Gambit
erstellt. In der Héhe und Breite wurden 20 Zellreihen angelegt und drei in die Tiefe, damit besteht

das Rechengitter aus 1200 Zellen.

Das FD-Modell als auch die CFD-Modelle weisen in Diffusionsrichtung jeweils die gleichen
Abmessungen auf. Da Konvektion im FD-Modell nicht bertcksichtigt werden kann, sind auch die
CFD-Modelle fur die Validierung ohne Konvektion ausgefiihrt. Um den Einfluss der Konvektion auf
den Stoffibergang darzustellen und das Modell in dieser Hinsicht zu erproben, wurde im CFD-
Modell mittels stationarer und instationarer Wirbel Konvektion initiiert, siehe Kapitel 4.2.3. Die
verwendeten Materialdaten fir die Validierung und Erprobung des Stoffibergangsmodells sind in
Tab. 1 aufgelistet. Es wurde dabei nicht auf eine realistische GréRenordnung der

Diffusionskoeffizienten Wert gelegt.
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Ds/m Pme Dm/s Psi

[m?/s] [kg/m?] [m?/s] [kg/m?]
Fall 1: 3.46e-3 2700 3.46e-3 2700
Fall 2: 3.46e-3 7000 3.46e-3 2700
Fall 3: 3.46e-3 7000 3.46e-6 2700

Tab. 1: Materialdaten der Metall- und Schlackenphase fir die Validierung; D effektive
Diffusionskoeffizient, p ... Dichte; die Indizes s/m, m/s, me, sl bezeichnet in der Metallphase zur

Grenzflache Metall - Schlacke, in der Schlackenphase zur Grenzflache Schlacke - Metall Metall und
Schlacke

4.2.1 Grenzflacheninitialisierung

Die Erkennung der Zellen die eine Grenzflache enthalten, erfolgt mit dem Produkt der
Phasenanteile, sieche 4.1.1. Bei dieser Methode werden jedoch jene Zellen mit einer Grenzflache
nicht erkannt, bei denen die Grenzflache exakt mit der Zellgrenzflache zusammenfallt. Dieser Fall ist
bei einer Stromungssimulation nicht zu erwarten, da aufgrund der Strémung eventuell
zusammentreffende Grenzflachen, nicht bestehenbleiben. Bei konstruierten Testfallen, wie sie in 4.2

verwendet werden, trifft dies jedoch zu.

Die Patch-Funktion von Fluent fillt eine Zellschicht, welche in jeder Zelle zwei Phasen enthalten
sollte, derart, dass ein Teil der Zellen vollstandig mit der ersten Phase und die restlichen Zellen mit

der zweiten Phase befiillt sind.

Daher erfolgte die Initialisierung der Phasen mit dem in Fluent vorhandenen Makro ,DEFINE_INIT*.

In Abb. 9 ist eine vordefinierte Phasenverteilung fur ein einfaches Modell dargestellt.

Grenzschicht

Abb. 9: Grenzschicht zwischen der Metall und Schlackenphase

In Abb. 9 ist zwischen der Metallphase (blau) und der Schlackenphase (rot) die Grenzschicht (griin)
mit einem 50%igen Phasenanteil von Metall und Schlacke zu sehen. Die Vorgabe einer
Grenzschicht mit einem Phasenanteil von Metall und Schlacke von 50% wurde in allen Simulationen
durchgeflhrt.
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Eindimensionales Finite Differenzen Modell

Beim FD - Modell erfolgt die Berechnung unter Verwendung der in 3.1.2 und [7] angeflihrten
Gleichungen mit der Software Microsoft Excel. Abb. 10 zeigt schematisch den Aufbau des FD -
Modells.

Metall Schlacke

Abb. 10: Schema FD- Modell; Ax Inkrement der Ortskoordinate

Fur das FD - Modell erfolgte die Berechnungen mit einer Zeitschrittweite At von 0.0001 s und einem
Gitter mit einer Intervalllange Ax von 0.005 m. Das Stabilitatskriterium gemag Glg. (11) ist erfiillt, die
linke Seite hat den Wert 0.01386. Als Anfangsbedingung ist die Konzentration der Spezies im
Schlackenbad mit 0 kg/m® bzw. 324 kg/m® im Metallbad vorgegeben worden. An der Wand liegt eine

Diriclet-Randbedingung mit einer Konzentration von 0 kg/m*vor.
Zeitschrittweiten- und Gitterunabhangigkeit

Fur die Prifung der Gitterunabhangigkeit in Diffusionsrichtung wurde die 3 D Quader-Geometrie bei
gleicher Zellenanzahl in alle Richtungen um eine Zehnerpotenz vergréfiert, womit sich in
Diffusionsrichtung eine VergréRerung von 0.005 auf 0.050 m ergibt. Damit entsprechen die
ZellgréRen jenen wie sie auch fur groRe Geometrien, wie Pfannen, ublich sind. Zur Prufung der
Zeitschrittweiten- und Gitterunabhangigkeit wurden Simulationen ohne Konvektion mit den
Materialdaten von Fall 3 und Fall 2 It. Tab. 1 durchgefuhrt. Die getesteten Zeitschrittweiten betrugen
0.0001, 0.001 und 0.01 sec und die Zellhéhe in Diffusionsrichtung wurde zwischen 12.5, 25 und 50

mm variiert.
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Abb. 11: Prifung der (a) Zeitschrittweiten- (Fall 3, It. Tab. 1) und (b) Gitterunabhangigkeit (Fall 2,. It
Tab. 1); mittlere Spezieskonzentration in der Metall- und Schlackenphase, blaue und rote Kurve, in
Abhangigkeit von der Zeit, eine Spezies diffundiert von der flissigen Metallphase in die flissige
Schlackenphase.

Mit unterschiedlichen Zeitschrittweiten kommt es zu keiner merklichen Beeinflussung des
Ergebnisses, siehe Abb. 11 (a). Die Gitterverfeinerungen fiuhren zu einer leichten Verschiebung der
Simulationsergebnisse (FD in CFD) hin zu jenen des FD - Modells, siehe Abb. 11 (b).

Auf Basis dieser Ergebnisse kann geschlossen werden, dass das Modell in ausreichend grof3en

Wertebereichen als zeitschrittweitenunabhangig und gitterunabhangig angesehen werden kann.
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4.2.2 Validierung am konvektionsfreien Fall

Die mit dem FD-Modell fir den Fall 1 und 2 (siehe Tab. 1) erzielten Konzentrationen und

Massenanteile der Spezies in den beiden Phasen in Abhangigkeit von der Zeit sind in Abb. 12

dargestellt.
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o c
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Abb. 12: Mittlere Konzentration und mittlerer Massenanteil der Spezies in der Metall- und der
Schlackenphase, blaue und rote Kurve, in Abhangigkeit von der Zeit fir Fall 1 It. Tab. 1 (a) und (b)
sowie fur Fall 2 It. Tab. 1 (c) und (d)

Der Stoffibergang aufgrund des Konzentrationsunterschiedes an der Grenze fuhrt zum
Konzentrationsausgleich, Abb. 12 (a)(c). Durch die gleichen Dichten der beiden Phasen kommt es
auch zu einem Ausgleich des Massenanteils auf einen mittleren Wert, Abb. 12 (b). Eine héhere
Dichte im Metall flhrt hingegen zu einem Anstieg des Massenanteils in der Schlacke Uber den des
Metalls, Abb. 12 (d).

In Abb. 13 sind die Ergebnisse des FD-Modells und des Stoffiibergangsmodells (FD in CFD) fur die
Berechnung mit unterschiedlichen Dichten der beiden Phasen dargestellt. Wahrend fur Fall 2
gleiche Diffusionskoeffizienten der Spezies in beiden Phasen angenommen werden, werden im
Fall 3 ein geringerer Diffusionskoeffizient jener Phase, in welche die Spezies eindiffundiert, definiert,
siehe Tab. 1.
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Abb. 13: Mittlere Spezieskonzentration in der Metall- und der Schlackenphase, blaue und rote
Kurve, in Abhangigkeit von der Zeit fir Fall 2 (a) und Fall 3 (b) It. Tab. 1 berechnet mittels FD-Modell
und FD in CFD-Modell

Im Fall 2 (Abb. 13 (a)) mit hohen Diffusionskoeffizienten in beiden Phasen errechnet das FD-Modell
den rascheren Stoffausgleich; die mittlere Spezieskonzentration liegt im Mittel um 3.30 % Uber dem
des FD in CFD - Modells.

Im Fall 3 (Abb. 13 (b)) ist die verzbgernde Wirkung des geringen Diffusionskoeffizienten in der
Schlacke deutlich zu erkennen; nach 20 sec ist bei weitem noch kein Konzentrationsausgleich
erreicht. Fur den Fall gleicher Diffusionskoeffizienten der Spezies ergibt sich ein geringfligig
rascherer Stoffibergang fir das FD Modell gegenuber dem FD in CFD Modell (Abb. 13 (a)); diese
Reihenfolge andert sich firr Fall 3. Die Ergebnisse beider Modelle sind in guter Ubereinstimmung

(Abb. 13 (b)).
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4.2.3 Einfluss der Konvektion

Um den Einfluss der Konvektion auf den Stoffliibergang zu berlicksichtigen und das Modell in der
Hinsicht zu erproben, wurde in zwei Schritten vorgegangen. Als erstes wurden zwei stationare
Wirbel mittels UDF erzeugt, sodass sich in beiden Phasen, mit jeweils gleichem Abstand zur
Grenzflache ein Wirbelfeld ausbildet. Die Lésung der Erhaltungsgleichungen fir die Turbulenz
wurde in diesem Fall deaktiviert, wodurch die Geschwindigkeitskomponenten des Wirbels wahrend
der gesamten Simulationszeit gleichblieben und damit auch die ebene Grenzflache. Die Wirbel

weisen den gleichen Drehsinn auf, womit die Scherung an der Grenzflache maximiert wird.

Des Weiteren wurde, um die numerische Stabilitdt hinsichtlich einer bewegten Grenzflache zu
prufen, Konvektion mit einer in Fluent vorgegebenen Funktion, der sogenannten ,Framemotion®,
erzeugt. Die Erhaltungsgleichungen fir die Turbulenz werden dabei gelést und durch die

unsymmetrische Anordnung der Wirbel kommt es zur Verschiebung der Grenzflache.

Als Anfangsbedingung ist die Konzentration der Spezies im Schlackenbad mit 0 kg/m® bzw. 324
kg/m® im Metallbad vorgegeben worden. An der Wand liegt eine Diriclet Randbedingung mit einer
Konzentration von 0 kg/m®vor und die Geschwindigkeit auf der Wand ist mit Null vorgegeben — no-
slip. Es wurde fur diese Simulationen eine 3 D Quadergeometrie verwendet, die um eine

Zehnerpotenz vergréRerte wurde.

Stationarer Wirbel

Die Wirbelgenerierung erfolgt bei der Initialisierung durch ein sogenanntes ,DEFINE_INIT“ Makro.
Mittels UDF kann die maximale Geschwindigkeit des Wirbels entlang eines eingeschriebenen
Kreises sowie dessen Grolte und Lage vorgegeben werden. Die Geschwindigkeitskomponenten in
jeder einzelnen Zelle werden mit Hilfe der Winkelfunktionen berechnet. Die Materialdaten

entsprechen denen von Fall 3 in Tab. 1., siehe Abb. 14.

. . J 00783
eingeschriebener .l I I
Kreis 0.0627
TN % i 0.0470
Bl (2 m/s]
0.0313
” 0.0157
<~ Grenzflache .. I
Metall-Schlacke I 0.0395
0.0316
0.0237
[ 117 . 0.0158 [Massenanteil
(@) b I 0.00789 der Spezies]  (b)

Abb. 14: Geschwindigkeitsvektoren entlang eines eingeschriebenen Kreises in den beiden Phasen
mit deren maximaler Geschwindigkeit von 2 m/s, sowie der Grenzflache Metall - Schlacke, im 3 D
Quadermodell (a), Massenanteilsverteilung der Spezies zwischen den beiden Phasen nach 3 sec
Stoffubergang (b) fur Fall 3 in Tab. 1
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In der Metallphase wird die Spezies durch den Wirbel an die Phasengrenzflache transportiert, was
auf der rechten Seite der Metallphase zur Entstehung einer Region mit hdherer Konzentration flihrt,
Abb. 14 (b). An der Grenzflache findet dann der Stoffibertrag von der Metallphase in die
Schlackenphase statt. In der Schlackenphase wird die Spezies von der Grenzflache aufgrund des
Wirbelfeldes abtransportiert, was zur Entstehung der Region mit hoher Spezieskonzentration auf
der rechten Seite fuhrt. Dies entspricht der zu erwartenden Konzentrationsverteilung durch den
Einfluss der Wirbel.

Basierend auf diesem Modell wurde eine Parameterstudie durchgeflhrt, um den Einfluss der
Konvektion auf den Stoffibergang darzustellen. Dazu wurden fur den Fall 2 in Tab. 1 Berechnungen
fur drei unterschiedliche maximale Geschwindigkeiten der Wirbel von 0.001, 1.0 und 2 m/s,
durchgefuhrt. Das entsprechende ortliche Mittel an der Grenzflache Metall - Schlacke betragt
0.0003, 0.309 und 0.6180 m/s, siehe Abb. 15.

350
L\ ohne Konvektion
300 %N N — FD
N{\ ‘/l -—FD in CFD
] o ‘
250 TS S =

mittlere Spezieskonzentration
[kg/m?]

200 R ~=a
150 e T w6 518 mis
peertt - ~. .

100 ~ 0.309 m/s

--— 0.0003 m/s
50
0

0 2 4 6 8 10

Zeit [s]

Abb. 15: Mittlere Konzentration der Spezies in der Metall- und Schlackenphase, blaue und rote
Kurven, in Abhangigkeit von der Zeit unter dem Einfluss von Konvektion fur drei Geschwindigkeiten
an der Grenzflache (0.0003, 0.309 und 0.618 m/s), sowie ohne Konvektion berechnet (mittels FD-
Modell und FD in CFD-Modell) fur Fall 2 in Tab. 1

Die durchgezogenen und gestrichelten schwarzen Linien in Abb. 15 sind jeweils die Ergebnisse der
Falle ohne Konvektion des FD- und des FD in CFD-Modells. Deutlich erkennbar ist die
Beschleunigung des Stoffibergangs aufgrund der steigenden Geschwindigkeiten an der
Grenzflache von 0.0003 — 0.618 m/s.
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Instationarer Wirbel

Um die Funktion ,Framemotion“ nutzen zu kénnen, muss jener Gitterbereich, innerhalb dessen die
Bewegung initiiert wird bzw. stattfindet, in einer eigenen Zellzone separiert werden. Die Vorgabe der
Rotationsgeschwindigkeit auf den separierten Zellzonen erfolgt dann in Fluent unter ,Cell Zone
Conditions* und ,Frame Motion“. Abb. 16 zeigt die Geschwindigkeitsvektoren der unsymmetrischen
Wirbel im 3 D Quadermodell mit der bewegten Grenzflache sowie die Speziesverteilung in der

Schlackenphase dargestellt in Massenanteilen.
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-/l IAREDER Grenzflache ‘ U042
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0.00970884

0.00485442

0

- 1[m/s] (a) [Massenanteil Spezies] (b)

Abb. 16: Geschwindigkeitsvektoren der unsymmetrischen Wirbel mit der bewegten Grenzflache im
3 D Quadermodell (a), Speziesverteilung in der Schlackenphase in Massenanteilen nach 10 sec
Stofflibergang (b) fir Fall 2 in Tab. 1

Mit diesem Modellaufbau wurde geprift, ob die numerische Stabilitdt des Modells gewahrleistet ist,
wenn Verschiebungen der Grenzflache auftreten. Dazu wurde in den Grenzflachenzellen eine

maximale Grenzflachengeschwindigkeit von 0.001, 1 und 2.0 m/s erzeugt, sieche Abb. 17.
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Abb. 17: Mittlere Konzentration in der Schlacken- und Metallphase in Abhangigkeit von der Zeit
unter dem Einfluss von Konvektion flir maximale Grenzflachengeschwindigkeiten von 0.001, 1.0 und
2 m/s mittels unsymmetrischer Wirbel erzeugt fur Fall 2 in Tab. 1

Die Beschleunigung des Stoffubergangs gegenuber den Fallen ohne Konvektion ist auch hier
deutlich erkennbar, siehe Abb. 17. Das Modell erwies sich als numerisch stabil, auch in den Fallen
mit hoher Geschwindigkeit lieBen sich keine Probleme hinsichtlich der numerischen Stabilitat
feststellen.

Zusammenfassend kann festgehalten werden, dass das FD in CFD Modell eine gute
Ubereinstimmung mit dem FD-Modell aufweist. Die Priifung auf Zeitschrittweitenunabhangigkeit
ergab zwischen 0.0001 und 0.01 sec nur geringfligige Abweichungen und die Gitterunabhangigkeit
ist im Bereich der Zellgrole zwischen 12.5 und 50 mm gegeben. Im Fall von numerischen

Instabilitdten kann das Diskretisierungsverfahren erster Ordnung verwendet werden.

39



5 Anwendung des Stoffubergangsmodells an einer

gasgesptulten Pfanne

In der vorliegenden Arbeit wird das Stofflibergangsmodell laut Kapitel 4.1 flr den Fall einer
gasgespulten Stahlpfanne angewandt. Es handelt sich um eine Stahlpfanne, die fir ein
Fassungsvermdgen von maximal 180 t ausgelegt ist und mit einem oder zwei Splilsteinen betrieben
werden kann. In dieser Arbeit wurde von einer Gasspulung mit zwei Spulsteinen ausgegangen. Es

wird der Stoffubergang einer Spezies aus dem Metallbad in die Schlacke betrachtet.
5.1 Modellierung der gasgespulten Pfanne mittels CFD

Aufgrund der grofRen Auswahl an verschiedenen Modellen, der verfligbaren Literatur im Bereich der
Pfannenmodellierung und der einfachen Anwendbarkeit wurde in dieser Arbeit das Softwarepaket

Ansys Fluent 14.5 verwendet.
5.1.1 Rechengitter

Die Stahlpfanne weist, im Bezug auf den Pfannenmittelpunkt, zwei unsymmetrisch positionierte
Spulsteine auf. Um das Stromungsfeld vollstandig darstellen zu kénnen, ist ein dreidimensionales
Modell erforderlich. Der Raum Uber der Schlacke ist ebenfalls modelliert, um die freie Bewegung der

Schlackenphase zu ermdglichen.

Das Rechengitter fur das Pfannenmodell wurde basierend auf der Konstruktionszeichnung, siehe
Abb.18, als 3 D Modell erstellt.

Schnitt A-A

Schnitt B - B
M =120

2

(a) (b)

Abb.18: Konstruktionszeichnung der untersuchten Stahlpfanne; Querschnitt (a) Draufsicht (b)
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Fir das Rechengitter wurde zur Vereinfachung eine zylindrische Form angenommen, die
geringfligigen Steinvorspriinge der Ausmauerung im Schlackenbadbereich wurden vernachlassigt.
Der Pfannenradius des zylindrischen Modells betragt 1.55 m bei einer Gesamthéhe des Modells von
3.7m. Die Exzentrizitdt der beiden Spllsteine betragt 0.615 - als Distanz zwischen
Pfannenmittelpunkt und Spulstein dividiert durch den Pfannenradius und der Winkel zwischen den

beiden Splilsteinen betragt 125°. Das Rechengitter wurde mit der Software Gambit erstellt.
Gitter fir die Vorstudien

Die Auffindung eines geeigneten Turbulenzmodells, siehe 5.1.4, sowie die Einschatzung des
Spulratenbereiches, siehe 5.3, erfolgte mit einem reduzierten Rechengitter. Es weist Verfeinerungen
im Schlackenbereich, an der Wand sowie Uber den Spllsteinen auf und umfal3t 263 644

hexaedrische Zellen.

4
Schlacken=
bereich \ /
Spllsteine
(a) (b) (c)

Abb. 19: Rechengitter der Stahlpfanne: Wande (a), vertikale Schnittebene durch den
Pfannenmittelpunkt und einen Splilstein (b) sowie horizontale Schnittebene im Schlackenbad (c)

Gitter fur die Parameterstudie des Stoffubergangs

Das verwendete Rechengitter ist in Abb. 20 dargestellt. Verfeinerungen wurden im gesamten

Schlackenbereich, an der Wand sowie Uber den Spllsteinen im Stahlbad vorgenommen.
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Abb. 20: Rechengitter der Stahlpfanne: Wande (a), vertikale Schnittebene durch den
Pfannenmittelpunkt und einen Spllstein (b), die Verfeinerung im Schlackenbadbereich (c) sowie die
horizontale Schnittebene Stahlbadbereich (d)

Das Rechengitter umfaldt 777 660 hexaedrische Zellen. Durch doppelte Verfeinerung des
Rechengitters an den jeweiligen Grenzflachen Metall - Schlacke bzw. Feuerfest - Schlacke ergibt

sich eine Gittergrofie von jeweils etwa 1.03 bzw. 1.02 Millionen Zellen.
5.1.2 Phasen und Spezies

Zur Modellierung der fluiden Phasen - im betrachteten Fall Metallschmelze, Schlacke sowie der
darlber befindlichen Atmosphére - ist das VOF Modell eine gute Wahl, da es eine klare Darstellung

der Grenze Metall - Schlacke ermdéglicht, an der der Stofflibergang modelliert werden soll.

Die Spezien sind mit den Spezies-Transportgleichungen abgebildet, wobei der Stoffiibergang durch

den Quellterm in der jeweiligen Spezies-Transportgleichung realisiert ist.

Zusatzlich zum Stofflbergangsmodell Metall - Schlacke wurde auch der Stoffibergang
Feuerfestmaterial - Schlacke im Bereich des Schlackenbades bertcksichtigt, siehe [1]. Daflr
wurden separate Simulationen durchgeflhrt mit der erforderlichen Gitterfeinheit an der Grenzflache
Feuerfest - Schlacke. Zur Kontrolle sind die auftretenden y*-Werte berechnet und mit den
vorliegenden Grenzwerten y.* bzw. der Obergrenze 10-y.* verglichen worden, siehe 3.1.2, die

ermittelte Formel flir den Stofflibergang Feuerfestmaterial-Schlacke ist in Glg. (22) angeflhrt.

Y *=8.440-Sc " 0¥ 22)

Glg. (22) ist fiir einen Viskositatsbereich von ng; = 0.07 — 0.77 [Pas] bei einer pg; = 2700 [kg/m?]

sowie einem D "/$ = 2.50-10" [m?/s] gilltig, siehe dazu 3.1.2.
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Die Grenzflache Feuerfest - Schlacke wird aus dem Schlackenvolumen berechnet, dieses ergibt
sich aus dem vorliegenden Zellvolumen V.. multipliziert mit dem Phasenanteil der Schlacke a;.
A, erhdlt man durch die Division der Zelltiefe, die dem Doppelten des Normalabstandes vom
Zellmittelpunkt zur senkrechten Zellwand d entspricht.

A — VZelle ) asl

= (23)

Angenommen werden dabei quarderférmige Zellen sowie eine gleichmaflige und horizontale

Befullung der Zelle mit den beiden Phasen.
5.1.3 Spiulgas

Die den Betriebsdaten entnommenen Spulgasvolumenstrome sind fur 36 Chargen in Abb. 21

aufgelistet, die Spllgasstrome sind fir einen Spllstein, beim Einsatz von insgesamt zwei

Spllsteinen.
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Abb. 21: Spulgasstréme je Spuler in NI/min, bei 1013 mbar und 273 K
Im Mittel ergibt sich ein Spulgasstrom fir einen Spulstein von 330 NI/min.

Fur die Modellierung des Spiilgases wird das DPM - Modell verwendet, weil es viele Moglichkeiten
zur Erweiterung der Eigenschaften und des Einflusses der Partikel bzw. Gasblasen auf das
umgebene Fluid bietet. So wurde der Einfluss des Druckgradienten und der virtuellen Masse mittels
der gleichnamigen Modelle berlcksichtigt; beide Modelle sind in Fluent bereits implementiert, siehe
dazu Kapitel 3.3.4 sowie [14]. Das schwarmférmige Verhalten der Gasblasen ist mittels UDF

berucksichtigt, dabei geht der Widerstandsbeiwert ein, siehe [50, 48].
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Das verwendete Modell beinhaltet zwei Erweiterungen, welche die numerische Stabilitadt der
Simulationen auch fir lange Berechnungszeiten gewahrleisten. So werden jene Gasblasen
geldscht, die sich in Zellen befinden die Uber dem Schlackenbad sind und ausschliellich Gasphase

enthalten, und zudem wird die Geschwindigkeit in diesen Zellen auf null gesetzt.

Die Einflisse der Blasenvergroflerung wahrend des Blasenaufstieges sowie die

BlasengrofRenverteilung sind nicht berlcksichtigt.
5.1.4 Turbulenz

Zur Auffindung eines geeigneten Turbulenzmodells wurden die zwei RANS-Modelle k- SST und
SAS mit den Ergebnissen des LES-Modells verglichen. Der Fokus des Vergleichs liegt auf der
Abbildung des Splilgasstromes sowie der Grenzflache Metall - Schlacke. Als Geometrie diente das
in Abb. 19 dargestellte Rechengitter. Es wurde die Strémung in der gasgespulten Pfanne mit einem
aktiven Spuler und einer Spiulgasrate von 120 NI/min berechnet. Fir diese Simulationen wurden
auch die unter Kapitel 5.1.3 angefiihrten Erweiterungen im Hinblick auf die Gasspulung verwendet.
Im Folgenden sind die Ergebnisse der Simulationen mit den genannten Turbulenzmodellen nach 60
Sekunden Spuldauer verglichen. Nach einer Splldauer von 60 Sekunden ist eine vollstandig
ausgebildete Stromung gewahrleistet. Die folgenden Simulationen wurden aus Ressourcengriinden

auf dem Cluster JKU Linz, Department of Particulate Flow modelling, durchgefihrt. [55]
Geschwindigkeitsverteilungen in der Symmetrieebene

Die sich ergebende Geschwindigkeitsverteilungen in der Symmetrieebene des Spllers sind in

Abb. 22 gegenibergestellt.

(a) (b) (c)
E ___ ___
000 022 045 068 090 112 135 150 m/s

Abb. 22: Geschwindigkeiten in der Symmetrieebene des Spulers in m/s nach 60 sec berechnet
mittels k-w SST- (a), SAS- (b) und LES-Modell (c)
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Das LES—Modell Abb. 22 (c) errechnet ein stark fluktuierendes Strémungsbild, wie es auch im
realen Pfannenbetrieb auftritt. Vor allem entlang der Spllsteinachse kommt es zu
Geschwindigkeitsfluktuationen zwischen 0.60 — 1.5 m/s. Auch das SAS-Modell bildet diese zu
erwartenden Geschwindigkeitsfluktuationen ab, im Gegensatz dazu errechnet das k—w SST Modell

niedrigere Geschwindigkeiten mit geringeren Geschwindigkeitsfluktuationen.
Umwalzrate des Stahlbades

Im Folgenden werden die Turbulenzmodelle anhand des Volumenstroms durch eine zylinderférmige
Flache verglichen, wobei das negative Vorzeichen die Bewegungsrichtung zum Spilgasstrom hin
anzeigt, siehe Abb. 23.
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Abb. 23: Pfannengeometrie mit zylindrischer Flache (a) und Vergleich der Volumenstrome Uber die
Zylinderflache fir das k-w SST-, das SAS- und das LES-Modell (b)

Der Volumenstrom ist bei der Verwendung des LES- und des SAS-Modells im Bereich von -0.1 und
-0.15 m%/s. Das k-w SST Modell zeigt wahrend der ersten 20 sec ein ahnliches Verhalten wie das
LES- und das SAS-Modell und danach einen kontinuierlichen Anstieg mit geringen Fluktuationen.
Mit dem k-w SST Modell kommt es dementsprechend zu einer hdheren Umwalzrate des
Stahlbades.

Topologie der Phasengrenzflache

Anhand der Hohenkoordinaten der Phasengrenzflache lasst sich deren welliger Charakter
darstellen, siehe Abb. 24. Die in dieser Abbildung dargestellte Phasengrenzflache ist durch einen
Phasenanteil von 50 % Schlacke bzw. Metall in der jeweiligen Zelle definiert. Die Skala gibt die

Hohe in m vom Pfannenboden an.
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Abb. 24: Vergleich der Hohenkoordinaten der Grenzflache Metall - Schlacke nach 60 sec zwischen
k-w SST- (a), SAS- (b) und LES-Modell (c)

Mit dem k-w SST Modell Abb. 24 (a) bleibt die Grenzflache auf einem Niveau und es zeigt sich eine
nahezu symmetrische Erhebung Uber dem Spllstein. Das SAS- sowie das LES-Modell
Abb. 24 (b) (c) bilden die Grenzflache sehr wellig ab.

Wirbelstarke an der Phasengrenzflache

Ein MaR fur die Tendenz eines Fluidelements, sich um eine Achse zu drehen, stellt die Wirbelstarke
dar. Bildet ein Turbulenzmodell die auftretenden Wirbel genauer ab, so ist auch eine detailliertere
Abbildung der Wirbelstarke zu erwarten, siehe Abb. 25.

(a) (b)
[
-1.00 -0.70 -0.40 -0.10 0.20 0.50 0.80 1.00 [1/s]

Abb. 25: Wirbelstarke senkrecht zur Metall - Schlacken Grenzflache nach 60 s

Die Fluktuation der Wirkelstarke an der Grenzflache ist beim LES Modell stark ausgepragt
Abb. 25 (c), wahrend das SAS-Modell diese in abgeschwachter Form Wiedergibt, Abb. 25 (b) und
das k-w SST-Modell diese Verwirbelungen nur mehr wenig abbildet, Abb. 25 (a).

Um auftretende Phanomene an der Grenzflache detaillierter abbilden zu kénnen, ist die Darstellung
des instationaren Verhaltens von grof3er Bedeutung. Das SAS-Modell verknilpft die Vorteile einer

detaillierten Darstellung der Turbulenz, siehe dazu Abb. 22, Abb. 24 und Abb. 25, mit dem niedrigen
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Berechnungsaufwand Ublicher RANS-Modelle. Folglich wurde das SAS-Modell fir die Simulationen

in der Pfanne verwendet.

5.1.5 Uberblick iiber die verwendeten Modelle

Tab. 2 gibt einen Uberblick tiber die verwendeten Modelle und Modelleinstellungen.

Modelle
Stofflibergang Stofflibergangsmodell, siehe Kap. 4
Stofftransport Speziestransportgleichung

Mehrphasenmodelle

VOF (volume of fluid): Phasen: Schlacke, Stahl, Atmosphare
DPM (discrete phase model): Spllgasstrom; Modellierung
des Widerstandsbeiwertes, Druckgradienten- und Virtuelle-
Masse Modell, siehe Kap. 3.3.4

Turbulenzmodell

SAS (scale-adaptive simulation)

Zeitschrittweiten [sec]

zwischen 0.0001 - 0.005

Iterationen pro Zeitschritt max. 20
Residuen 10e-5
Pressure-velocity coupling PISO

Diskretisierungsschema/
Relaxation Faktoren

Gradient: Least Squares Cell Based
Druck: PRESTO!/0.3

Impuls: 2" order upwind / 0.7
Volume fraction: Compressive / 0.1
Turbulenz: 2" order upwind / 0.8
Spezies: 1% order upwind / 0.97

Umgebungsdruck 101325 Pa
Wande “no slip condition”, isotherm, glatt
Obere Wand “escape for DPM particle”

Seitliche Wand

“reflect for DPM particle”

Grenzflachenspannung

Stahl-Schlacke: 1N/m

Zwischen Schlacke-Atmosphare und Stahl-Atmosphare ist
diese nicht berucksichtigt

Tab. 2: Verwendete Modelle und deren Einstellungen
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5.2 Charakterisierung der Bedingungen

5.2.1 EinflussgroBen auf den Stoffliibergang

Fir den Stoffdurchgang zwischen Metallbad und Schlacke sowie fur den Stoffubergang vom

Feuerfestmaterial in die Schlacke sind folgende EinflussgréfRen von Bedeutung:

Diffusionskoeffizient:

Der Diffusionskoeffizient der Ubergehenden Spezies vom Metallbad in die Schlacke betragt
4.14 10" m?%s und wurde den experimentellen Daten [74, 75, 76, 77] entnommen. Der
Diffusionskoeffizient ist von der Viskositat unabhangig.

Viskositat:

Die Viskositat der Schlacke betragt zwischen 0.07 und 0.77 Pas und wurde mittels des
Urbain Modells [78] errechnet; in die Berechnung gehen die Schlackenzusammensetzung
und die Temperatur ein. Fir das Stahlbad wurde eine Viskositat von 0.0062 Pas verwendet
[79].

Geometrie:

Geometrische EinflussgroRen sind der Radius des freien Querschnitts der Pfanne, die
Schlackenbadhohe, siehe 5.1.1, sowie das Volumenverhéaltnis Metall - Schlacke. Der freie
Querschnitt (Schlackenauge) und damit auch die Schlackenbadhéhe beeinflussen die sich
ergebende GrenzflachengréfRe. Die Exzentrizitat der Spulsteine und deren Lage zueinander
sind im Modell fix vorgegeben, wodurch die Gultigkeit auf Modelle mit ahnlicher Geometrie
eingeschrankt ist. Es ist jedoch davon auszugehen, dass Ubliche Pfannen &hnliche
Radien/Hohen-Verhaltnisse sowie ahnliche Splulsteinpositionen aufweisen.

Strémung:

Durch das sich ausbildende Stromungsfeld wird die Grenzschichtausbildung sowie der Zu-
und Abtransport von Spezies von der Grenzschicht beeinflusst. Die Gasspllrate sowie die
Position der Spilsteine bestimmt das entstehende Stromungsfeld. Fir diese Studie wurde
der Spulgasstrom variiert, die Positionen der Spilsteine und Pfannendurchmesser sind
vorgegeben.

Temperaturgradienten:

Die Temperatur bzw. die sich ausbildenden Temperaturgradienten innerhalb der
Schlackenschicht hin zur Atmosphare, sowie zur Wand und die damit einhergehende
Beeinflussung von Viskositat und Diffusionskoeffizient, wurden in dieser Arbeit nicht

bertcksichtigt.
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Symbol Bezeichnung

Dr/s Diffusionskoeffizienten fir die von den
pm/s jeweiligen Grenzflachen diffundierenden
Spezies:
Feuerfest - Schlacke und pris
Metallbad - Schlacke DT /s
Vsl ... kinematische Viskositat der Schlacke
, Em/E,
Hy ... Schlackenbadhéhe Dm/s
Hme ... Stahlbadhéhe
R ... Pfannenradius
Ag ... Gaseintrittsflache
Ug ... Spulgasgeschwindigkeit

Tab. 3: EinflussgroRen auf die Stoffiibergangskoeffizienten Feuerfestmaterial - Schlacke 57/S und
Metall - Schlacke B™/% fiir die gasgespiilte Pfanne

5.2.2 Dimensionslose Kennzahlen

Durch Anwendung des Buckinghamschen II-Theorem’s und der Bildung dimensionsloser
Kennzahlen lasst sich die Anzahl der EinfluRgrofien reduzieren und die Ergebnisse

verallgemeinern. [80, 81, 82]

Mittels Dimensionsanalyse kénnen aus den in Tab. 3 angefiihrten Einflussgréfien folgende

dimensionslose Kennzahlen herleiten werden [2]:

1—' — Hsl (24)
R
Re= e (25)
Vsl
Sors = Va (26)
Dr s
Scm/g — Vs] (27)
Dm/s
o Ha B (28)
Dr/g
. mls
Sh™" :—H}l) b (29)
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Die dimensionslosen Kennzahlen kénnen als Kenngrofengleichung fir den Stoffiibergang in der
Schlacke, ausgehend von den Grenzflachen Feuerfestmaterial - Schlacke und Metall - Schlacke

geschrieben werden:

Sh”“jzf(Re, Sc"* T (30)

Sh™ = f(Re,Sc"'*,T) (31)

Haufig lassen sich mathematische Beziehungen in Form eines Potenzansatzes fir den
Stofflibergang in der Schlacke, ausgehend von den Grenzflachen Feuerfestmaterial - Schlacke und

Metall - Schlacke, formulieren:

Sh'"*=a-Re’-(Sc""*)" -T* (32)

A
Sh™*=0-Re*-(Sc""*) -T* (33)
Die Unbekannten a, y, & ¢ 6, k, Aund pu werden durch eine CFD Parameterstudie ermittelt.

5.3 Parameterstudie

Zur Ermittlung des Stoffubergangs von der Grenzflache Feuerfestmaterial - Schlacke wurde wie in
[1] vorgegangen. Der Stoffubergang von der Grenzflache Metallbad - Schlacke in die Schlacke

erfolgte mit dem in Kapitel 4 beschriebenen Stoffibergangsmodell.

Fur den Stoffibergang von der Grenzflache Metall - Schlacke wurden die Anfangskonzentration der
Spezies im Metallbad mit 100 ppm angenommen, jene in der Schlacke mit null. Es wurde von einer
konstanten Temperatur von 1600 C ausgegangen und die Stoffdaten entsprechend dieser definiert.

Die Viskositat im Metallbad wurde mit 0.0062 Pas und deren Dichte mit 7000 kg/m® vorgegeben.

Die Feuerfestauskleidung im Schlackenbadbereich besteht aus MgO-C Steinen und im Bereich des

Stahlbades aus feuerfester Masse.
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Die Schlacke setzt sich wie folgt zusammen:

Massen [%]

AlL,O; 325
CaO 40.4
MgO 11.0
SiO; 4.6
Na,O 0.1
P,Os 0.1
TiO, 0.1

Tab. 4: Schlackenzusammensetzung

Die Dichte der Schlacke wurde mit 2700 kg/m® vorgegeben. Die Schlackenviskositét ist zunéchst in
einem Bereich von 0.07 - 0.77 Pas variiert worden und die Diffusionskoeffizient sind mit D™/5 =

4.14-107° [74, 75, 76, 77] bzw. D™/$ = 2.50-10° m?s [1] konstant gehalten. Fir den Stoffiibergang
von der Grenzflache Metall — Schlacke ist der Schwefel und fir den Stoffibergang von der

Grenzflache Feuerfest — Schlacke ist Magnesia als Spezies betrachtet worden.

Die Schlackenbadhéhe betragt 10, 15 wund 20cm. Der Variationsbereich des
Spullgasvolumenstroms liegt zunachst zwischen 100 - 500 NI/min. Im anschlieRenden Kapitel sind
die Ergebnisse aus der Parameterstudie fir den Stoffibergang Metall — Schlacke, siehe 4.1, sowie

auf den Stoffliibergang Feuerfestmaterial - Schlacke dargestellt.
5.3.1 Auswertung der Simulationen

Nach dem Erreichen eines konstanten Stromungszustandes in der Pfanne wird der jeweilige
Stofflibergang gestartet. Nach einer Einschwingphase bleibt der Stofflibergang innerhalb eines
Schwankungsbereichs  konstant. Die  Stofflbergangskoeffizienten, die  Betrage der
Geschwindigkeiten in den jeweiligen Grenzflachenzellen und die Grenzflachengrofie stellen
Mittelwerte aus 5 bis 20 sec Stoffibergang dar. Die Dauer des Stoffibergangs hangt von der
Schwankungsbreite des Stoffubergangs ab. Dies ist am Beispiel des Stofflibergangskoeffizienten

einer Simulation in Abb. 26 dargestellt.
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Abb. 26: Stoffiibergangskoeffizient Feuerfest-Schlacke B/ fiir den Fall 3 (Tab. (7)) im zeitlichen
Verlauf, mit den Markierungen fir den Mittelungszeitraum (68.7 - 85.9 sec)

Der Schwankungsbereich ist auf variierende Stromungsverhéltnisse und einer daraus

resultierenden Variation der Geschwindigkeiten und Grenzflachengréf3en zurtickzuflihren, Abb. 26.
5.3.2 Vorstudie

Es wurden Vorstudien zur Charakterisierung der Stromungsverhaltnisse durchgeflhrt. Es ist zu
erwarten, dass mit steigender Spulgasrate die Geschwindigkeiten an den Grenzflachen Metall -
Schlacke sowie Feuerfest - Schlacke ansteigen; allerdings ist auch damit zu rechnen, dass dieser
Anstieg ab einer bestimmten Spulgasrate stagniert. Es kann angenommen werden, dass es eine
maximale mittlere Grenzflachengeschwindigkeit gibt, die sich durch weitere Erhéhung des
Spulgasstromes nicht mehr steigern lasst. Um dies festzustellen und den Variationsbereich der
Parameterstudie einzuengen wurden Pfannensimulationen mit dem in Abb. 19 dargestellten
Rechengitter durchgefihrt.

Der Variationsbereich der Simulationen ist in Tab. 5 angefuhrt.

Spulgasrate je Spuilstein s Hy
[NI/min] [Pa.s] [m]
50/100/180/250 /350 /500 ‘ 0.07-0.77 ‘ 0.1, 0.15,0.20

Tab. 5: Variationsbereich der Spulgasrate, der Schlackenviskositat 7 und der Schlackenbadhdhe
Hy;.

Im folgenden Diagramm ist der Einfluss der Spillgasrate auf den Betrag der mittleren

Geschwindigkeit an der Grenzflache Metall - Schlacke dargestellt, sieche Abb. 27.
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Abb. 27: Betrag der mittlere Geschwindigkeit an der Grenzflache Metall - Schlacke u,, in
Abhangigkeit von der Spulgasrate

Die mittlere Geschwindigkeit an der Grenzflache Metall - Schlacke nimmt bis zu einer Spllgasrate
von 250 NI/min zu, Spulgasraten gréfer 300 NI/min fihren zu keiner weiteren Erhéhung der

Geschwindigkeiten an der Grenzflache.

Die Auswirkungen der verschiedenen Spuilgasraten auf die Ausbreitung der Schlacke auf dem
Metallbad sowie die des Spulgasstromes sind in Abb. 28 und Abb. 29 zu sehen.

In Abb. 28 - erste Reihe (a - f) - ist die Phasenverteilung an den beiden Schnittflachen durch den
Spulstein nach 80 sec abgebildet und in der zweiten Reihe (g - I) sind die Bilder der ersten Reihe

jeweils um die Verteilung des Spulgases erganzt. Die dazugehorigen Spulgasstréome in NI/min sind
in der letzten Reihe eingetragen.
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Abb. 28: Phasenverteilung bei verschiedenen Spllgasraten von 50 bis 500 NI/min, ohne (a-f) und
mit (g-I) Spulgasverteilung; grin: Metall, blau: Schlacke, rot: Atmosphare; Schlackenviskositat 0.47
Pas, Schlackenbadhéhe 15 cm

Fiar die Spulgasstrome 50 NI/min und 100 NI/min, Abb. 28 (a, b), sind stabile, symmetrische
Schlackenaugen und stabile, schmale Spulgasstrome zu sehen, Abb. 28 (g, h). Das Schlackenauge
vergroRert sich zwischen 50 NI/min und 100 NI/min, wobei die Grenzflache Feuerfestmaterial -
Schlacke kaum eine Veranderung aufweist. Bei den Spillgasraten 180 NI/min und 250 NI/min,
Abb. 28 (c, d), sind vergroRerte Schlackenaugen zu sehen und speziell bei der Spulgasrate von 250
NI/min, Abb. 28 (d), auch eine deutlich welligere Grenzflache Metall - Schlacke. Die Schlacke ist in
Wandnahe eingeschnurt, womit sich auch die Grenzflache Feuerfestmaterial-Schlacke verringert.
Des Weiteren sammelt sich die Schlacke zwischen den beiden Schlackenaugen und wird dort
zusammengeschoben. Der dazugehorige Spulgasstrom ist instabiler, was sich in einer gréRReren
und ungleichmafigeren horizontalen Ausbreitung des aufsteigenden Spllgasstromes manifestiert,
Abb. 28 (i, j). Diese Charakteristik des Spullgasstromes verstarkt sich noch weiter bei den
Spullgasraten 350 NI/min und 500 NI/min, Abb. 28 (k, I). Die Phasenverteilung und die Form der
Grenzflache Metall - Schlacke, Abb. 28 (e, f), ist in Folge des instabilen Spllgasstromes ebenfalls
instabil  und wellig, die Grenzflache Feuerfestmaterial- Schlacke wird durch das

Zusammenschieben der Schlacke zwischen den Schlackenaugen beeinflusst, Abb. 28 (e).

In Abb. 29. sind die Verteilung der Phasen und der Betrag der Geschwindigkeit an der
Phasengrenzflache Metall — Schlacke abgebildet, die abgebildeten Flachen sind die beiden
Schnittflachen durch den Spllstein sowie die Flache des 50%igen Phasenanteils Metall bzw.
Schlacke. Die Viskositat der Schlacke betragt 0.07 Pas und die Schlackenbadhéhe 10 cm.
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Abb. 29:  Phasenverteilung mit Spulgasstrotme von 50 bis 500 NI/min (a-e)
Geschwindigkeitsverteilung an der Phasengrenzflaiche Metall — Schlacke (f-j); Schlackenviskositéat
0.77 Pas, Schlackenbadhohe 10 cm

In Abb. 29 zeigen sich fir die Schlackenaugen und die Spulgasstréome ahnliche Tendenzen wie in
Abb. 28. In dieser Serie lassen sich groRere Schlackenaugen beobachten, was auf die geringere
Schlackenmenge zurickzufihren ist, und es lasst sich eine welligere Beschaffenheit der
Phasengrenzflache erkennen, verursacht durch die niedrigere Viskositat der Schlacke. Fir die
Geschwindigkeit an der Phasengrenzflache ergeben sich fir die Spullgasraten von 50 und
120 NI/min naherungsweise symmetrische Bereiche hoher Geschwindigkeiten rund um die
Schlackenaugen. Die Spulgasraten von 300 und 400 NI/min weisen zwar die hohen
Geschwindigkeiten im Schlackenaugenbereich auf, die Schlackenaugen befinden sich jedoch nicht
mehr stabil Gber dem Spllstein. Bei Spllgasraten von 500 NI/min ist der instabile Zustand auch an
der Phasengrenzflache deutlich sichtbar, weder die Schlackenaugen noch die erhdhten

Geschwindigkeiten weisen eine eindeutige Lage Uber dem Spllstein auf.

Daraus ergibt sich fur die Detailstudie ein interessanter Spulgasbereich von 100 - 300 NI/min.
5.3.3 Detailstudie

Die Simulationen fur die Detailstudie sind in einem Spuilgasratenbereich von 100 - 300 NI/min, siehe
5.3.2, und fir Schlackenbadhéhen von 10, 15 und 20 cm durchgefihrt worden. Die
Schlackenviskositaten betragen 0.44, 0.63 und 0.77 Pas, niedrigere Viskositaten fuhrten zur
Uberschreitung des Giiltigkeitsbereichs fiir die Berechnung des Stoffiibergangs von der Grenzflache
Metall - Schlacke, siehe 3.1.2; eine weitere Gitterverfeinerung uUberschreitet die verfliigbaren
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Rechnerresourcen. Fiur die Simulationen wurde das Rechengitter laut Abb. 20 verwendet. Der
Stofflibergang von der Grenzflache Metall - Schlacke in die Schlacke wird im Folgenden auch als
Stofflibergang Metall - Schlacke und jener von der Grenzflache Feuerfest - Schlacke in die Schlacke
als Stoffiibergang Feuerfest — Schlacke bezeichnet.

Die Variation der Parameter beruhte auf zwei Schwerpunkten:

1. Es sollen jene Parameter eruieren werden, welche einen maximalen Stoffibergang Metall -
Schlacke bei gleichzeitig geringem Stoffubergang Feuerfest - Schlacke hervorrufen. Dabei basiert
die Parametervariation auf dem zentral zusammengesetzten Versuchsplan [79, 80].

2.  Auf der Parameterstudie aufbauend wurden Serien von Simulationen fur unterschiedliche

Spullgasraten bei gleicher Schlackenbadhéhe und Viskositat durchgefiihrt.

In Tab. 6 sind die simulierten Falle aufgelistet.

pgfr Ng Ug Hy ﬁm/g ﬂr/g Re r Scm/s ScT/s
NI/min| Pas m/s m m/s m/s -- -- -- --
1 100 0,44 0,15 0,15 0,002508 0,001654 140 0,097 3,936E+05 | 6,519E+04
2 100 0,63 0,15 0,20 0,002467 0,001727 131 0,129 5,636E+05 | 9,333E+04
3 100 0,63 0,15 0,10 0,001985 0,001380 65 0,065 5,636E+05 | 9,333E+04
4 100 0,77 0,15 0,15 0,002488 0,001471 80 0,097 6,889E+05 | 1,141E+05
5 140 0,63 0,21 0,10 0,002642 0,001913 91 0,065 5,636E+05 | 9,333E+04
6 140 0,63 0,21 0,20 0,003210 0,001774 183 0,129 5,636E+05 | 9,333E+04
7 140 0,44 0,21 0,15 0,003341 0,002112 196 0,097 3,936E+05 | 6,519E+04
8 140 0,77 0,21 0,15 0,003143 0,001878 112 0,097 6,889E+05 | 1,141E+05
9 140 0,63 0,21 0,15 0,002829 0,001870 137 0,097 5,636E+05 | 9,333E+04
10 200 0,77 0,30 0,15 0,003626 0,002026 160 0,097 6,889E+05 | 1,141E+05
11 200 0,44 0,30 0,10 0,003388 0,002331 187 0,065 3,936E+05 | 6,519E+04
12 200 0,44 0,30 0,20 0,003645 0,002058 374 0,129 3,936E+05 | 6,519E+04
13 200 0,44 0,30 0,15 0,003736 0,002169 281 0,097 3,936E+05 | 6,519E+04
14 200 0,63 0,30 0,10 0,003044 0,002264 131 0,065 5,636E+05 | 9,333E+04
15 200 0,63 0,30 0,20 0,003600 0,002023 261 0,129 5,636E+05 | 9,333E+04
16 260 0,63 0,40 0,10 0,003601 0,002327 170 0,065 5,636E+05 | 9,333E+04
17 260 0,63 0,40 0,20 0,003944 0,001824 340 0,129 5,636E+05 | 9,333E+04
18 260 0,77 0,40 0,15 0,003780 0,002197 209 0,097 6,889E+05 | 1,141E+05
19 260 0,44 0,40 0,15 0,003865 0,002251 365 0,097 3,936E+05 | 6,519E+04
20 300 0,63 0,46 0,10 0,003594 0,002338 196 0,065 5,636E+05 | 9,333E+04
21 300 0,77 0,46 0,15 0,003817 0,002267 241 0,097 6,889E+05 | 1,141E+05
22 300 0,44 0,46 0,15 0,003852 0,002339 421 0,097 3,936E+05 | 6,519E+04
23 300 0,44 0,46 0,10 0,003874 0,002302 281 0,065 3,936E+05 | 6,519E+04
24 300 0,77 0,46 0,10 0,003696 0,002133 160 0,065 6,889E+05 | 1,141E+05

Tab. 6: Auflistung der simulierten Falle, Spulgasrate pgfr, Viskositat ng, Spulgasgeschwindigkeit
Ug, Schlackenbadhéhe Hg, Stofflibergangskoeffizient Metall - Schlacke p™/3,

Stoffiibergangskoeffizient Feuerfest - Schlacke £7/2, Reynoldszahl Re, dimensionslose Kennzahl I,
Schmidtzahl Metall - Schlacke Sc™/$, Schmidtzahl Feuerfest - Schlacke Sc7/s
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In Abb. 30 sind die gemittelten Stoffiibergangskoeffizienten mit den jeweiligen Variationsbereichen

in Form eines Balkendiagramms aufgetragen.

ﬁmr’é
ﬁrlé
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Abb. 30: Stoffiibergangskoeffizient Metall - Schlacke ™% (blau), Feuerfest - Schlacke B7/S (rot) mit
dem jeweiligen Variationsbereich

Der Stoffibergang Metall - Schlacke liegt in allen Fallen héher als der Stofflibergang Feuerfest -
Schlacke.

5.3.4 Interpretation der Ergebnisse

Die aus den Simulationen ermittelten Stofflibergangskoeffizienten fir den Stoffiibergang in der
Schlacke, ausgehend von der Grenzflache Metall - Schlacke liegen abhangig von den
Eingangsparametern zwischen 1.98:10° und 3.94:10° [m/s], jene fiir den Stoffiibergang in der
Schlacke ausgehend von der Grenzflaiche Feuerfest - Schlacke 1.38:10° und 2.43-10°[m/s]. Der
direkte Vergleich mit Daten aus der Literatur ist aufgrund unterschiedlicher Stoffdaten, Geometrien

und Strémungsverhaltnissen nicht mdglich.

Im Folgenden sollen jene Spulgasbereiche abgeleitet werden, welche fir den Stoffibergang von
den Grenzflachen Metall - Schlacke und Feuerfest - Schlacke ein Optimum bieten. Zusatzlich
werden die aus der Simulation zuganglichen Geschwindigkeiten in den Grenzflachenzellen sowie

die GroRRe der Grenzflache analysiert.

Die Abhangigkeit des Stoffibergangskoeffizienten Metall - Schlacke und Feuerfest - Schlacke von
der Spulgasrate ist in folgender Abb. 31 dargestellt.
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Abb. 31: Mittlere Stoffiibergangskoeffizienten Metall - Schlacke « ™S sowie Feuerfest - Schlacke
e B7/5 in Abhangigkeit von der Splilgasrate

Die Stofflibergange steigen, zwischen 100 und 200 NI/min deutlich an, eine weitere Erhéhung der
Spullgasrate auf 260 und 300 NI/min fihrt zu einer Stagnation bzw. zu einer Verringerung der
Stofflibergange, siehe Abb. 31.

Die Stofflibergange Metall - Schlacke sind fir drei ausgewahlte Falle mit konstanten Viskositat und

Schlackenbadhdhen bei unterschiedlichen Spulgasraten in Abb. 32 dargestellt.
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Abb. 32: Mittlere Stoffiibergangskoeffizienten Metall — Schlacke ™5 in Abhangigkeit von der
Spulgasrate bei konstanten Schlackenviskositat (n,;) und Schlackenbadhdhe (Hy), ---=-- ng = 0.44
Pas, H;=15cm, ns=0.77 Pas, H,=15cmund --<-- 5, = 0.63 Pas, H;= 10 cm

Der Stofflibergang Metall - Schlacke steigt in allen Serien bei Spuilgasraten von 100 bis 260 NI/min
an, siehe Abb. 32. Die Serien mit 15 cm Schlackenbadh6he und einer Viskositat von 0.44 Pas und

0.77 Pas weisen Uber den gesamten Spllgasratenbereich einen sehr ahnlichen Verlauf auf, wobei
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die Serie mit geringer Viskositat - 0.44 Pas - insgesamt einen hoéheren Stoffibergang aufweist.
Zudem st fur die Serie mit einer Viskositdt von 0.77 Pas gegenuber jener mit 0.44 Pas bei
Spullgasraten zwischen 260 und 300 NI/min ein starkerer Anstieg des Stoffiibergangs zu
beobachten. Fir die Serie mit einer Schlackenbadhdhe von 10 cm und 0.63 Pas ergibt sich flr die
untersuchten Spilgasraten in allen Fallen ein geringerer Stofflibergang als flr die beiden Serien mit
15 cm Schlackenbadhdhe, in dieser Serie kommt es zwischen 260 - 300 NI/min zu einem Absinken

des Stofflibergangs.

In Abb. 33 sind die Serien von Stoffiibergédngen Feuerfest.- Schlacke B7/$ fiir die untersuchten

Spllgasraten dargestellt.
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Abb. 33: Mittlere Stoffiibergangskoeffizienten Feuerfest — Schlacke B7/S in Abhangigkeit von der
Spulgasrate bei gleicher Schlackenviskositat (n,;) und Schlackenbadhéhe (H;), ---=-- n5,=0.44 Pas,
Hg =15 cm, 1s=0.77 Pas, Hg=15cmund --+-- n,4=0.63 Pas, Hg; = 10 cm

Fiir alle Serien in Abb. 33 ist ein starker Anstieg des Stoffiibergangs Feuerfest - Schlacke B7/S mit
steigender Spillgasrate von 100 auf 140 NI/min zu beobachten. Die Serien mit einer
Schlackenbadhéhe von 15cm  weist fur die  Viskositdt von 0.44 Pas hodhere
Stofflibergangskoeffizienten auf als jene flir eine Viskositat von 0.77 Pas. Zudem zeigt die Serie mit
einer Viskositat von 0.77 Pas bei Spulgasraten von 140 bis 260 NI/min einen starkeren Anstieg der
Stoffubergange als die Serie mit niedriger Viskositat. Die Serie mit einer Schlackenbadhdéhe von
10 cm weist bei Spulgasraten von 140 und 200 NI/min einen erhdhten Stoffibergang gegenuber
den Serien mit 15 cm Schlackenbadhdhe auf. Bei Spllgasraten tUber 200 NI/min steigt - bei der

Serie mit 10 cm Schlackenbadhdhe - der Stofflibergang nur mehr wenig an.

Abb. 35 zeigt eine Gegeniiberstellung der Serien des Stoffiiberganges Metall - Schlacke f™/5 mit
denen des Stoffilberganges Feuerfest - Schlacke B7/S.
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Abb. 34: Gegenliberstellung der mittleren Stoffiibergangskoeffizienten ***  Metall — Schlacke f™/$
und ----- Feuerfest — Schlacke B™/S in Abhéngigkeit von der Spiilgasrate bei gleicher

Schlackenviskositat (n;) und Schlackenbadhdhe (Hy;), ® ng,=0.44 Pas, Hg; = 15 cm, 4ny=0.77 Pas,
Hy= 15 cmund % 1,=0.63 Pas, Hg; = 10 cm

Aus Abb. 34 ist ersichtlich, dass der starkste Anstieg des Stoffiibergangs Feuerfest - Schlacke 7/¢
bei Spllgasraten zwischen 100 und 140 NI/min auftritt und flr den Stofflibergang Metall - Schlacke
ist ein deutlicher Anstieg bis zu einer Spllgasrate von 200 NI/min zu beobachten. Die niedrigere
Viskositat von 0.44 Pas flhrt bei beiden Stoffibergangen zu erhdhten Werten, bei gleichen
Schlackenbadhdhen von 15 cm. Spilgasraten von 260 - 300 NI/min bei Schlackenbadhéhen von
15 cm weisen einen leichten Anstieg des Stoffubergang Feuerfest - Schlacke auf, fiur den
Stoffibergang Metall - Schlacke ist dies nur bei einer Viskositat von 0.77 Pas festzustellen. Die
Serie mit einer Schlackenbadhéhe von 10 cm - bei einer Viskositat von 0.63 Pas - weist fir den
Stoffubergang Metall - Schlacke generell niedrigere Werte auf. Fir den Stoffibergang Feuerfest -
Schlacke ist dies nur bei der Spulgasrate von 100 NI/min der Fall, bei h6heren Spulgasraten nimmt

der Stoffibergang gegenlber den beiden Serien mit 15 cm Schlackenbadhdhe deutlich zu.

Fir die drei untersuchten Falle ergeben sich folgende optimale Bedingungen: Aus den Serien mit
einer Schlackenbadhéhe von 15cm - bei Viskositaten von 0.44 und 0.77 Pas - sind die
Spulgasraten von 200 und 300 NI/min glnstig, da der Stoffiibergang Metall - Schlacke schon sehr
hohe Werte erreicht und der Stoffibergang Feuerfest - Schlacke hier nur mehr wenig ansteigt. Die
Serien mit einer Schlackenbadhdhe von 15 cm weisen gegenlber der Serie mit 10 cm generell

hdhere Stoffibergange Metall - Schlacke auf.

Bei der Serie mit 10 cm Schlackenbadhdhe - bei einer Viskositat von 0.63 Pas - kommt es fir den
Stofflibergang Metall - Schlacke bei Spuilgasraten von 260 und 300 NI/min zu einem Maximum; der
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Stoffibergang Feuerfest - Schlacke steigt in diesem Bereich nur mehr wenig. Niedrigere
Spullgasraten von 140 und 200 NI/min weisen noch einen deutlichen Anstieg des Stoffiibergangs
Metall - Schlacke auf.

Der Einfluss der Spiilgasrate auf die Geschwindigkeit in den Grenzflachenzellen und auf die

GrenzflachengroRe

Die Geschwindigkeiten in den Grenzflachenzellen sowie die GréRen der Grenzflachen sind fur den
Stoffubergang Metall - Schlacke als auch fir den Stoffubergang Feuerfest - Schlacke aus den

Simulationen zuganglich, siehe Abb. 35.
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Abb. 35: Betrag der Geschwindigkeiten in den Grenzflachenzellen Metall - Schlacke u,,,
Feuerfest - Schlacke u, (a), Grolke der Grenzflachen Metall - Schlacke A4,,, Feuerfest - Schlacke
A, (b) in Abhangigkeit von der Spulgasrate

Die Betrage der Geschwindigkeiten Abb. 36 (a) sowie die Grenzflachengréfle Abb. 36 (b) in den
Metall - Schlacke Grenzflachenzellen liegen deutlich héher als jene in der Feuerfest - Schlacke
Grenzflachenzellen. Die Geschwindigkeiten Metall - Schlacke, Feuerfest - Schlacke als auch die
GrenzflachengréRe Metall - Schlacke zeigen mit steigender Spllgasrate einen Anstieg. Die GroRRe
der Grenzflache Feuerfest - Schlacke zeigt eine Aufteilung in drei Gruppen, diese wird von der
Schlackenbadhdhe verursacht, siehe Abb. 36.
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Abb. 36: Grolke der Grenzflache Feuerfest- Schlacke A, in Abhangigkeit von der
Schlackenbadhéhe

Mit steigender Schlackenbadhéhe nimmt auch die GréRRe der Grenzflache Feuerfest - Schlacke A,
zu, siehe Abb. 36.

In Abb. 37 sind die Betrdge der Geschwindigkeiten und GroRen fur beide Grenzflachen
Metall - Schlacke und Feuerfest - Schlacke fiir Serien gleicher Viskositat und Schlackenbadhéhe

dargestellt.
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Abb. 37: Betrag der Geschwindigkeiten in den Grenzflachenzellen Metall - Schlacke u,, und
Feuerfest - Schlacke u, (a) sowie die GroRen der Grenzflachen Metall - Schlacke A4,, und
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Feuerfest - Schlacke A, (b) fir Serien mit steigender Spllgasrate bei gleichen Viskositaten ny; und
Schlackenbadhdhe Hg,

In Abb. 37 (a) ist ein Anstieg des Betrags der Geschwindigkeit in den Grenzflachenzellen Feuerfest
- Schlacke u, flur Spllgasraten von 100 - 260 NI/min zu sehen. Zwischen 260 und 300 NI/min
kommt es zu einer Stagnation des Betrags der Geschwindigkeit bei den Serien mit einer
Schlackenbadhéhe von 10 und 15 cm und einer Viskositat von 0.63 und 0.77 Pas. Fur die Serie mit
einer Schlackenbadhéhe von 15cm bei einer Viskositdt von 0.44 Pas kommt es zu einer
Verringerung des Betrags der Geschwindigkeit. Fir den Fall mit einer Schlackenbadhéhe von 20 cm
und einer Viskositdt von 0.63 Pas ist auch im Bereich hoher Spllgasraten ein Anstieg der

Geschwindigkeit zu beobachten.

In den Grenzflachenzellen Metall - Schlacke steigt die Geschwindigkeit ebenfalls von 100 - 260
NI/min an. Bei Spllgasraten Uber 260 Nl/min kommt es zu einer Stagnation des
Geschwindigkeitsanstiegs in den Serien mit einer Schlackenbadhdéhe von 15 cm. Fur die Serie mit
einer Schlackenbadhdhe von 10 cm bei einer Viskositat von 0.63 Pas steigt die Geschwindigkeit

uber den gesamten Spulgasratenbereich an.

Die GroRRe der Grenzflache Metall - Schlacke nimmt mit steigender Spllgasrate in allen Serien zu,
siehe Abb. 37 (b). Hingegen bleibt die GroRe der Grenzflache Feuerfest - Schlacke zwischen 100
und 260 NI/min in allen Serien auf ahnlichem Niveau und ist hauptsachlich von der
Schlackenbadhéhe bestimmt. Zwischen 260 und 300 NI/min kommt es zu einer Verringerung der
Grenzflachengrolie, allerdings ist dies nur flir den Fall mit 20 cm Schlackenbadhéhe deutlich

ausgepragt.
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5.4 Ermittlung dimensionsloser Potenzgesetze fur die Stoffubergange

Metall -Schlacke und Feuerfestmaterial - Schlacke

Fur die Spulgasraten zwischen 100-300 NI/min, werden im Folgenden dimensionslose
Gleichungen flr die Stoffibergange von der Grenzflache Metall - Schlacke und Feuerfestmaterial -

Schlacke ermittelt.

Aus der Parameterstudie, siehe Kapitel 5.3.3, ergibt sich fur Glg. (32) und Glg. (33) ein
Uberbestimmtes Gleichungssystem flr die Unbekannten a, y, & ¢ 6, Kk Aund p. Mittels der Methode
des kleinsten Fehlerquadrates lasst sich dieses I6sen und es ergibt sich flir den Stoffiibergang

Metall - Schlacke Glg. (34), die ein Bestimmtheitsmal} von 0.973 aufweist.

0

Sh™'s =9407-Re"™"-(Se"*) ™" T mit B=0.973 (34)

Fur den Stoffibergang Feuerfest - Schlacke ergibt sich Glg. (35) mit einem Bestimmtheitsmall B
von 0.933.

Sh''*=19843-Re"-(Sc"* )" .T°* mit B=0.933 (35)

Die ermittelten Gleichungen (34) und (35) gelten strenggenommen fiir Stahlpfannen mit dem
Verhaltnis der Innenabmessungen von Pfannenradius zu Pfannenhdhe von 0.381. Die
geometrische Ahnlichkeit beinhaltet auch die Positionen der Spiilsteine. Die Exzentrizitat der
Spulsteine ist bestimmt durch das Verhaltnis aus dem jeweils gleichen Abstand der Spulsteine vom
Pfannenmittelpunkt zum Pfannenradius von 0.615, sowie durch den Winkel von 125° der Spllsteine

zueinander.

Aus der Variation der Einflussgréen im Rahmen der Parameterstudie ergibt sich der in Tab. 7

angeflhrte Gultigkeitsbereich fir die ermittelten Sh-Gleichungen.

Metall — Schlacke Feuerfest — Schlacke

60 < Re < 420

393000 < Sc™s < 688800 65200 < Sc’/S$ < 114000

0.060 = I' < 0.130

Tab. 7: Gultigkeitsbereich fur die ermittelten Sh-Gleichungen
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5.5 Anwendung der Sherwood-Gleichungen

Mit den Sherwood-Gleichungen (34) und (35) lassen sich die Stofflibergangskoeffizienten sowie die

Stoffstromdichten [1] flr den Stoffiibergang Feuerfestmaterial - Schlacke:

5 s _ 19843-(D ris )0.839 -ugo'm -HS,_O'%S _VSl-o.lzz . R 0649 (36)
crls r15\0839 0083 ~0.068 0122 15-0.649
JTE=19843 (D) 0 H 0y O RO A (37)
sowie fur den Stoffibergang Metall - Schlacke:
mis _ mis \0058 0407 0.176 ~0.065 15—0.769
B =9407- (D" ) w4 H MOy LR (38)
.mls m1s \0638 0407 0.176 . —-0.065 15-0.769
J"E=9407-(D") T w0 H My 00 RO Ac (39)

bestimmen. Bei der Anwendung der Gleichungen sind die Glltigkeitsbereiche sowie die
geometrischen Abmessungen zu berilcksichtigen. Ziel dieser Arbeit ist es jene Kombination aus
Spulgasrate, Schlackenbadhéhe und Viskositat festzustellen, welche einen maximalen
Stoffibergang Metall - Schlacke bei einem minimalen Stoffibergang Feuerfest - Schlacke bewirkt.
Die in 5.4 hergeleiteten dimensionslosen Gleichungen fir den Stoffiibergang Metall - Schlacke Glg.
(34) und Feuerfest - Schlacke Glg. (35) sind zur Berechnung der Stoffubergange aller
Kombinationen aus einer Viskositat von 0.44, 0.63 und 0.77 Pas, der Schlackenbadhéhen von 10,
15 und 20 cm und Spllgasraten von jeweils 100, 140, 200, 260 und 300 NI/min verwendet worden.
Die resultierenden dimensionslosen Stoffliibergangskoeffizienten sind in Abhangigkeit von der
Spulgasrate in Form einer Matrix aus Diagrammen fir die jeweiligen Kombinationen aus Viskositat
und Schlackenbadhéhe dargestellt, siehe Abb. 38.
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Abb. 38: Anwendung der dimensionslosen Gleichungen (34) und (35) fir den Stoffibergang
Metall - Schlacke —=— und den Stofflibergang Feuerfest - Schlacke -:-e-- in Form einer Matrix aus
Diagrammen fiir die dimensionslosen Stoffiibergangskoeffizienten Sh™/$ und Sh™/S in Abhangigkeit
von der Spulgasrate, Spalten gleicher Viskositat (0.44, 0.63, 0.77 Pas), Reihen gleicher
Schlackenbadhdhe (10, 15, 20 cm)

Die Stoffibergange steigen mit steigender Spllgasrate in allen Fallen an, siehe einzelne
Diagramme von 100 - 300 NI/min. Mit zunehmender Schlackenbadhéhe nehmen die Stoffliibergange
generell zu - Spalten von oben nach unten. Mit zunehmender Viskositat sinken die Stoffibergange -
von links nach rechts. Des Weiteren kommt es zu einer Zunahme des Gradienten der Sherwood-
Zahlen mit zunehmender Viskositdt und Schlackenbadhohe, wobei der Gradient des

Stoffliberganges Metall - Schlacke starker steigt als jener des Stofflibergangs Feuerfest - Schlacke.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Mit der vorliegenden Arbeit werden fir eine gasgespllte Stahlpfanne jene optimalen
Prozessbedingungen aufgezeigt, bei denen der Stoffiibergang zwischen dem Metallbad und der
Schlacke ein Maximum erreicht bei einem gleichzeitig moglichst geringen Stoffibergang zwischen

dem Feuerfestmaterial und der Schlacke.

Zur Darstellung des Stofflibergangs in der Schlacke, ausgehend von der Grenzflache Metall -
Schlacke, wurde ein Modell entwickelt, das auf dem Modell fiir den Stofflibergang von der Wand in
eine flissige Phase [14, 15, 16, 18, 19] und auf dem 2" Fick’schen Gesetz beruht. Damit kénnen
stromungsbestimmte Prozesse, in dreidimensionalen Geometrien abgebildet werden und in weiterer

Folge einer Optimierung zuganglich gemacht zu werden.

Bei der Validierung des Stoffibergangsmodells wurde die eindimensionale Ldsung der
Diffusionsgleichung mit der Methode der Finiten Differenzen den dreidimensionalen CFD Ldsungen
gegenlbergestellt. Dabei zeigte sich, dass die Anwendung einer Differenzenapproximation der
Diffusionsgleichung fur die Konzentration an der Phasengrenzflache bei der CFD Simulation mit der
eindimensionalen Lésung der Diffusionsgleichung nach der Methode der Finiten Differenzen
Ubereinstimmt. Eine Prifung zeigte, dass die Ergebnisse in ausreichend grof’en Bereichen nahezu
zeitschrittweiten- und gitterunabhéngig sind. Darlber hinaus zeigte die Uberprifung des
Diskretisierungsverfahrens sowie die Erprobung des Einflusses der Konvektion ein stimmiges

Ergebnis.

Um eine realitatsnahe Darstellung der Stromung in der gasgespulten Stahlpfanne bei gleichzeitig
kurzen Simulationszeiten zu gewahrleisten erfolgte die Abbildung der Turbulenz mit dem SAS-
Modell (scale adaptive simulation). Die Ergebnisse des SAS-Modells sind in guter Ubereinstimmung
mit jenen, die eine LES (large eddy simulation) liefert. Des Weiteren wurde die Modellierung des
Spullgasstroms mit Erweiterungen zur Blasenform (unter Einbeziehung des Widerstandbeiwerts)
und zum Schwarmverhalten versehen, beides in Form von UDF'‘s (user defined functions). Zudem
wurde der Stoffibergang vom Feuerfestmaterial in die Schlacke modelliert. Fur die
Parameterstudie sind zwei aktiven Spulsteinen verwendet worden. Spullgasraten je Spllstein,
Schlackenviskositat, Diffusionskoeffizienten in der Schlacke und Schlackenbadhéhen sind jenen in
der Praxis vorherrschenden Bedingungen angepasst. Die Variation der Parameter beruht auf dem
zentral zusammengesetzten Versuchsplan sowie auf Serien mit ansteigender Spllgasrate bei

gleicher Viskositat und Schlackenbadhdhe.

In der Vorstudie konnte der Variationsbereich der Parameter eingeschrankt werden. Zwischen
100 - 300 NI/min kommt es zu einem Anstieg der Geschwindigkeit, womit auch eine Beschleunigung
des Stoffibergangs zu erwarten ist. Fir die Schlackenverteilung zeigt sich in diesem

Spllgasbereich sowohl ein stabiles Schlackenauge als auch ein stabiler Spilgasstrom, héhere
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Spulgasraten sowie sehr geringe Schlackenviskositaten flihren zu instabilen Bewegungen des
Schlackenbads und der Spllgasstrome. Spilgasraten unter 100 NI/min bewirken die Entstehung

und VergréRerung der Schlackenaugen und sind in der Praxis untblich.

Die Geschwindigkeiten in den Grenzflachenzellen Metall - Schlacke als auch Feuerfest - Schlacke
sowie die GrenzflachengroRe Metall - Schlacke steigen bei Spulgasraten zwischen 100 —
300 NI/min an. Die Grenzflachengrofle Feuerfest - Schlacke ist hauptsachlich von der
Schlackenbadhéhe abhangig und bleibt recht unverandert auBer fir hohe Spllgasraten; hier ist eine

geringere GrenzflachengréfRe Feuerfest - Schlacke zu beobachten.

Fur den Spulgasbereich zwischen 100 — 300 NI/min wurde eine dimensionslose Gleichung flr den
Stofflibergang in der Schlacke ausgehend von der Grenzflache Metall - Schlacke und ein weiterer
fur die Grenzflache Feuerfest- Schlacke hergeleitet, Glg. (34) und (35). Diese lassen im
entsprechenden Giltigkeitsbereich eine Abschatzung der Stoffibergange zu und ermdglichen die
Ermittlung gunstiger Prozessparameter hinsichtlich eines geringen Stoffubergangs Feuerfest -

Schlacke und eines hohen Stoffibergangs Metall - Schlacke.

Es konnte gezeigt werden, dal} die berechneten Stoffibergangskoeffizienten Metall - Schlacke und
Feuerfest - Schlacke mit ansteigenden Spilgasraten, steigender Schlackenbadhéhe und sinkender

Viskositat einen Anstieg aufweisen.

Aus den Serien von Simulationen bei Viskositaten von 0.44 und 0.77 Pas und einer
Schlackenbadhéhe von 15 cm ist zu sehen, dass hohe Stoffibergange Metall - Schlacke bei
gleichzeitig geringen Stoffiibergdngen Feuerfest - Schlacke bei Spilgasraten von 200 — 300 NI/min
auftreten. Die Serie von Simulationen mit einer Schlackenbadhéhe von 10 cm bei einer Viskositat

von 0.63 Pas zeigt ein gemeinsames Optimum zwischen 260 — 300 NI/min.

Die hier entwickelte Modellierung bildet die Basis fur Optimierungsarbeiten an unterschiedlichsten
Aggregaten, in denen es =zu Stoffubergangen zwischen flissigen Phasen kommt.
Stromungsbereiche kdnnen festgestellt werden, die einen optimalen Stoffubergang zwischen den
flissigen Phasen bei gleichzeitiger Reduktion des VerschleiRes des Feuerfestmaterials erwarten

lassen.
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