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Zusammenfassung

Viele der in Natur und Technik ablaufenden Stromungsvorgénge sind durch die Koexistenz zwei-
er oder mehrerer Phasen gekennzeichnet. Diese sogenannten Zwei— oder Mehrphasensysteme
zeichnen sich durch ein hohes Mafl an Komplexitit aus. Das Erkennen von Gesetzméfigkeiten
in diesen komplexen Systemen ist eine Grundvoraussetzung fiir ein umfassendes Verstéindnis
von Prozeflabldufen in solchen Systemen und ermoglicht erst ihre gezielte Beeinflussung, die
Optimierung von ProzeBabldufen oder die Entwicklung neuer innovativer Produkte.

Verbesserte numerische Verfahren fiir die Stromungsberechnung von Ein— und Mehrpha-
senstromungen sowie die rasante Entwicklung auf dem Gebiet der Rechentechnik mit dem
damit verbundenen schnellen Anstieg an verfiigharer Rechenleistung haben dazu gefiihrt, dafl
die numerische Stromungsmechanik (CFD) zu einem weithin anerkannten Forschungs— und
Entwicklungs—Werkzeug nicht nur in der Wissenschaft sondern auch in der industriellen Anwen-
dung geworden ist. Dabei wird die Qualitidt der von der numerischen Simulation bereitgestell-
ten Stromungsergebnisse und damit die Leistungsfihigkeit von CFD mafgeblich durch die Art
und Weise der mathematisch—physikalischen Modellierung beeinflufit. Die in das Berechnungs-
verfahren eingehenden mathematischen Teilmodelle entscheiden iiber den damit erreichbaren
Grad der detaillierten Beriicksichtigung von fiir den Stromungsverlauf relevanten physikalischen
Phianomenen und Wechselwirkungen. In einem stindigen Wechselspiel aus experimentellen Un-
tersuchungen an physikalischen Detailphdnomenen, deren mathematisch—physikalischer Model-
lierung und der Validierung numerischer Berechnungsergebnisse anhand speziell durchgefiihrter
Stromungsexperimente werden diese Modellvorstellungen stéindig weiterentwickelt und hinsicht-
lich ihrer qualitativen und quantitativen Vorhersagegenauigkeit und Zuverlissigkeit verbessert.

Die vorliegende Arbeit befafit sich mit der Entwicklung und Anwendung numerischer Be-
rechnungsverfahren fiir disperse Fluid-Partikel-Stromungen auf dem Gebiet der Strémungs—
und Verfahrenstechnik. Dazu wurde das Euler-Lagrange-Verfahren verwendet, bei dem es sich
um das wohl am weitesten verbreitete numerische Verfahren zur Berechnung turbulenter Mehr-
phasenstromungen handelt. Es basiert auf der Berechnung der kontinuierlichen Phase auf der
Grundlage der zeitlich gemittelten Navier-Stokes—Gleichungen unter Hinzunahme geeigneter
Turbulenzmodelle zur Schliefung des Gleichungssystems. Die disperse Phase wird als ein Kol-
lektiv von Einzelpartikeln betrachtet. Aus der Berechnung einer Vielzahl von Partikeltrajektori-
en im Fluidstromungsfeld werden durch eine geeignete Ensemblemittelung sowohl Kenngrofien
zur Beschreibung charakteristischer Eigenschaften der dispersen Phase als auch Phasenwechsel-
wirkungsterme fiir die Impuls—, Masse- und Wirmeiibertragung zwischen kontinuierlicher und
disperser Phase abgeleitet.

Nach einleitenden Betrachtungen zur Klassifizierung disperser Mehrphasenstrémungen, der
Definition allgemein charakterisierender Zustandsgrofien und einer Betrachtung der grundlegen-
den numerischen Berechnungsverfahren fiir Ein— und Mehrphasenstromungen befafit sich ein
wesentlicher Teil dieser Arbeit mit der Modellierung unterschiedlicher physikalischer Phinome-
ne in Fluid Partikel Stromungen unter dem Paradigma der Lagrange’schen Betrachtungsweise
der Partikelbewegung. Die niher ausgefithrten Modelle liefern eine Beschreibung der auf eine
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kugelformige Einzelpartikel im Stromungsfeld wirkenden Krifte und Momente, der Partikel-
Wand-Wechselwirkung und der Partikelerosion. Weitere Teilmodelle dienen der Beriicksichti-
gung von Partikel-Partikel-Stoivorgéingen und der Wechselwirkung zwischen Fluidturbulenz
und Partikelbewegung. Fiir die Modelle wird im Einzelnen zunéchst der Stand des Wissens zu-
sammengefaft. Des Weiteren werden Eigenentwicklungen und spezielle Eigenschaften der Im-
plementierung in dem vom Autor und seiner Forschungsgruppe entwickelten Euler-Lagrange—
Verfahren MISTRAL /PartFlow—3D im jeweiligen Zusammenhang diskutiert.

Die Berechnung disperser Mehrphasenstromungen mit dem Euler-Lagrange—Verfahren ge-
hort neben der Large-Eddy—Simulation (LES) und der Direkten Numerischen Simulation (DNS)
turbulenter Fluidstromungen mit zu den rechenintensivsten Aufgabenstellungen der numeri-
schen Stromungsmechanik. Vergleicht man die Berechnung einer Einpasenstromung auf der
Grundlage der RANS-Gleichungen und einem Standard-k-e-Turbulenzmodell mit einer auf
der gleichen Grundlage basierenden numerischen Simulation einer dispersen Fluid-Partikel-
Stromung mit Zwei-Wege— oder sogar Vier-Wege-Kopplung zwischen disperser und kontinu-
ierlicher Phase, so steigt der Speicher— und Rechenzeitbedarf gegeniiber der Einphasenstromung
mit gleicher geometrischer Komplexitit des Stromungsgebietes um annihernd das 70- bis 150-
fache an. Nimmt die Komplexitit und der Detailreichtum der stromungsmechanischen Aufga-
benstellung zu, so sind bei dem derzeitigen Stand der Technik Vereinfachungen bei den einge-
setzten Modellen in aller Regel unausweichlich. Der aufgezeigte Ressourcenbedarf fiir derarti-
ge Simulationen disperser Mehrphasenstrémungen zeigt die klare Notwendigkeit fiir die Nut-
zung der leistungsfihigsten Supercomputer fiir diese Aufgabenstellungen auf, bei denen es sich
ausschlielich um proprietiire Parallelrechner, massiv parallele Clustercomputer/Constellations
und parallele Vektorrechner handelt. Neben der Entwicklung immer leistungsfihigerer Com-
puterhardware ist jedoch auch die Entwicklung hocheffizienter paralleler Berechnungsverfahren
dringend erforderlich, die in der Lage sind, das Potential dieser modernen Supercomputer auch
tatséchlich fiir die numerische Simulation komplexer disperser Mehrphasenstromungen zu nut-
zen.

Der Schwerpunkt dieser Arbeit lag daher in der Entwicklung, Untersuchung und vergleichen-
den Bewertung von Parallelisierungsverfahren fiir das Euler-Lagrange—Verfahren zur Berech-
nung von dispersen Mehrphasenstromungen. Dabei handelt es sich um ein Forschungsgebiet,
das sich noch am Anfang seiner Entwicklung befindet. Zuvor von anderen Autoren entwickelte
Parallelisierungsmethoden fiir das Lagrange’sche Berechnungsverfahren basieren im Wesent-
lichen auf Shared-Memory—-Ansétzen, Quasi-Seriellen Verfahren oder statischer Gebietszerle-
gung (SDD) und sind somit in ihrer Einsetzbarkeit und Skalierbarkeit auf Rechnerarchitekturen
mit relativ geringer Parallelitdt und auf weitgehend homogene Mehrphasenstréomungen mit ge-
ringer Komplexitit der Phasenwechselwirkungen beschrinkt. In dieser Arbeit wird nun eine
vom Autor entwickelte, neuartige Parallelisierungsmethode vorgestellt, die eine dynamische
Lastverteilung fiir das Lagrange—Verfahren erméglicht (DDD — Dynamic Domain Decompositi-
on) und mit deren Hilfe eine deutliche Reduzierung der Gesamtausfithrungszeiten einer Mehr-
phasensrémungsberechnung mit dem Euler-Lagrange-Verfahren moglich ist. Der Hauptvorteil
dieses Parallelisierungsverfahrens besteht in der Unabhéngigkeit der parallelen Performance
des Parallelisierungsverfahrens vom Charakter der zu berechnenden Fluid-Partikel-Strémung.
Die verschiedenen Parallelisierungsverfahren wurden im Folgenden an zwei Testfillen auf meh-
reren Parallelrechnerarchitekturen vergleichend untersucht. Im Ergebnis steht mit dem vom
Autor und seiner Forschungsgruppe entwickelten vollstandig parallelisierten Euler—Lagrange—
Verfahren MISTRAL /PartFlow—3D ein numerisches Berechnungsverfahren zur Verfiigung, mit
dem disperse Mehrphasenstrémungen mit héheren Konzentrationen der dispersen Phase und
daraus resultierenden starken Phasenwechselwirkungen (Vier-Wege-Kopplung) effektiv unter-
sucht werden konnen.



Im Anschlufl an die Darstellung und Diskussion der verschiedenen Parallelisierungsverfah-
ren werden Berechnungsergebnisse fiir stromungsmechanische Anwendungen aus der Verfah-
renstechnik vorgestellt. So wurde mit Hilfe des vorgestellten Euler-Lagrange-Verfahrens die
Wirbel-Senken-Stromung und die Partikelabscheidung in Standardzyklonen und symmetri-
schen Doppelzyklonen berechnet. Eine weitere Anwendung zeigt die Berechnung einer Gas—
Kohlestaub—Stromung in Rohrleitungssystemen und Stromungsteilern der Kraftwerksindustrie.
Anhand dieser Anwendungsfille werden weitere Aspekte der numerischen Simulation disperser
Mehrphasenstrémungen auf HPC-Rechnerarchitekturen diskutiert.

Die Arbeit fafit langjédhrige Forschungs— und Entwicklungsarbeiten des Autors und seiner
Forschungsgruppe ,,Numerische Methoden fiir Mehrphasenstrémungen“ an der TU Chemnitz
zusammen. Trotz des Umfangs der Arbeit konnten aus Platzgriinden nicht alle Teilgebiete dieser
Arbeit in gleicher Ausfiihrlichkeit behandelt werden. Dort wo eine gestraffte oder nur andeu-
tungsweise Darstellung erforderlich wurde, wird der Leser auf weiterfithrende Publikationen
verwiesen, auf die in der Arbeit Bezug genommen wird.



Kapitel 7

Schluffolgerungen und Ausblick

Ziel der vorliegenden Arbeit war die Entwicklung eines numerischen Verfahrens zur Berechnung
dreidimensionaler, disperser, turbulenter Fluid—Partikel-Stromungen in geometrisch komplexen
Stromungsgebieten auf massiv parallelen Rechnerarchitekturen. Dabei gehort die Berechnung
disperser Mehrphasenstromungen mit dem FEuler-Lagrange—Verfahren neben der Large-Eddy—
Simulation (LES) und der Direkten Numerischen Simulation (DNS) turbulenter Fluidstromun-
gen mit zu den rechenintensivsten Aufgabenstellungen der modernen numerischen Stromungs-
mechanik. Der fiir die Simulation disperser Mehrphasenstromungen in technischen und industri-
ellen Prozessen resultierende Ressourcenbedarf zeigt die klare Notwendigkeit fiir die Nutzung
der leistungsfihigsten Supercomputer fiir diese Aufgabenstellungen auf. Bei derartigen Super-
computern handelt es sich heutzutage jedoch ausschliefSlich um proprietire Parallelrechner eini-
ger weniger Hardwarehersteller, massiv parallele Clustercomputer/Constellations und parallele
Vektorrechner. Neben der Entwicklung immer leistungsfahigerer Computerhardware ist somit
auch die Entwicklung hocheffizienter paralleler Berechnungsverfahren dringend erforderlich, die
in der Lage sind, das Potential dieser modernen Supercomputer auch tatsichlich fiir die nume-
rische Simulation disperser Mehrphasenstromungen mit komplexen Phasenwechselwirkungen
effektiv zu nutzen.

Das in der vorliegenden Arbeit vorgestellte parallele Euler-Lagrange—Verfahren basiert fiir
die numerische Berechnung der Fluidstromung auf einer Diskretisierung der RANS—Gleichungen
und der Gleichungen des Standard—k—e—Turbulenzmodells nach der Finite-Volumen—Methode
fiir randangepafte, nichtorthogonale, blockstrukturierte numerische Gitternetze unter Verwen-
dung einer nicht-versetzten Anordnung aller Variablenwerte in den Zellmittelpunkten der Kon-
trollvolumina ('colocated grids’). Zur Losung der resultierenden linearen Gleichungssysteme fiir
die einzelnen Variablen wurde die SIP-Methode verwendet, und die Losung des Gesamtsystems
unter Beriicksichtigung der Druck-Geschwindigkeits-Kopplung erfolgte mit Hilfe eines modi-
fizierten SIMPLE-Verfahrens. Zur Konvergenzbeschleunigung auf groflen Gitternetzen wur-
den Mehrgittertechniken implementiert. So erfolgt zum einen die Beschleunigung der dufleren
SIMPLE-Iterationen durch die Anwendung eines Aufleren Mehrgitterverfahrens auf das gesamte
Gleichungssystem. Zum anderen kann die Konvergenz der inneren Iterationen fiir die Druck-
korrekturgleichung durch ein inneres Mehrgitterverfahren fiir den Druck unterstiitzt werden,
deren Loésung im urspriinglichen SIMPLE-Verfahren den Hauptanteil des Berechnungsaufwan-
des erfordert.

Zur Berechnung der Partikelbewegung wurde in dieser Arbeit das Lagrange—Verfahren ver-
wendet. Fiir die betrachtete Klasse von dispersen Fluid—Partikel-Stromungen, bei denen die
disperse Phase aus starren, kugelférmigen Partikeln besteht und in denen die Partikeldichte
um ein Vielfaches grofier ist als die Fluiddichte (pp > pr), werden die wesentlichen Aspek-
te fiir deren Modellierung und Berechnung aufgezeigt. Die ndher ausgefiihrten Modelle liefern
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eine quantitative Beschreibung der auf eine kugelformige Einzelpartikel im Strémungsfeld wir-
kenden Kréfte und Momente und fiihren zur Formulierung der Partikelbewegungsgleichungen,
die eine numerische Berechnung der Partikelbewegung ermoglichen. Zusétzliche Modelle dienen
der Charakterisierung der Partikel-Wand-Wechselwirkung mit glatten und rauhen Wénden,
der Beriicksichtigung von Partikel-Partikel-Stofivorgéingen in dispersen Mehrphasenstrémun-
gen mit hoherer Konzentration der dispersen Phase und der Beschreibung der Wechselwirkung
zwischen kontinuierlicher Phase und Partikelbewegung.

Die hierbei zu beriicksichtigende Grundproblematik numerischer Berechnungen von disper-
sen Mehrphasenstromungen besteht darin, dafl ein qualitativ und quantitativ mit der realen
Stromung {ibereinstimmendes Simulationsergebnis nur dann erzielt werden kann, wenn eine
moglichst genaue mathematische Modellierung von allen physikalischen Teilprozessen und Ef-
fekten vorgenommen wird, die das Verhalten der Fluid—Partikel-Stromung beinflussen. Auf
Grund der Vielzahl der méglichen Einfluifaktoren und Wechselwirkungen ist dies weitaus kom-
plizierter als fiir reine Fluidstromungen. Trotz der enormen Anstrengungen, die auf diesem Ge-
biet in den letzten Jahren und Jahrzehnten von den weltweit fiihrenden Wissenschaftlergruppen
unternommen wurden, existieren nach wie vor Defizite in der mathematisch—physikalischen Mo-
dellierung bestimmter Teilphdnomene, die die Genauigkeit numerischer Simulationsergebnisse
negativ beeinflussen bzw. die Anwendbarkeit der numerischen Verfahren einschrinken.

e Die Kraftwirkungen und Momente auf starre, kugelférmige Partikeln in freier Anstromung
werden durch die dargestellten Modelle {iber einen weiten Reynoldszahlbereich auch quan-
titativ gut erfafit. Betrachtet man jedoch den Bereich turbulenter Anstromung oder die in
turbulenten Stromungen in Wandnéhe auftretenden hochfrequent instationéren Kraftwir-
kungen, so entziehen sich diese einer mathematischen Beschreibung weitgehend. Dariiber
hinaus sind die Stromungskrifte auf real geformte, nicht kugelférmige Partikel sowie
Kraftwirkungen auf Partikel in Partikelschwérmen praktisch unerforscht.

e Betrachtet man die Anwendung des Euler-Lagrange-Verfahrens auf Fluid-Tropfen—Stro-
mungen, so sind weitere physikalische Effekte in die Modellierung einzubeziehen, die in der
Darstellung in dieser Arbeit unberiicksichtigt blieben. Dies sind insbesondere die Defor-
mierbarkeit der Tropfen und die durch die damit verbundene Anderung der Partikelform
verursachten Verdnderungen in den aerodynamischen Kraftwirkungen. Fiir Tropfen ab
einer bestimmten Grofle ist auch die Rezirkulation des Fluids im Tropfen nicht mehr
zu vernachldssigen. Tropfenzerteilung und —koagulation beim Tropfen-Wand—-Stof8 und
bei der Tropfen—Tropfen—Kollision fiihren dazu, dafl die Beschreibung dieser Wechselwir-
kungsphénomene nur noch in statistischer Weise méglich ist. Beim Tropfen—Wand-Stof}
spielt zusétzlich die Bildung eines Wandfilms eine Rolle.

e Die durch Partikeldegradation und —agglomeration bei Partikel-Wand— und Partikel—-
Partikel-Stéflen hervorgerufene Verdnderung der Partikelgrofienverteilung kann auch fiir
bestimmte Fluid—Feststoff-Stromungen von Bedeutung sein (z.B. in Prallmiihlen oder
bei Partikelseparations— und —abscheidungsprozessen). Diese Verénderungen in der Par-
tikelgroflenverteilung werden von den bisher entwickelten Modellen nicht erfafit.

e Disperse Mehrphasenstromungen in der Energie— und Verfahrenstechnik sind hiufig durch
thermische oder chemische Prozesse gekennzeichnet, die den Strémungsverhiltnissen iiber-
lagert sind (z. B. Verdampfungs— und Kondensationsprozesse, Pyrolyse und Abbrand fe-
ster Brennstoffpartikel, etc.). Zu deren Beschreibung sind zusétzliche mathematische Mo-
delle notwendig, die zudem stark von den jeweiligen Stoffeigenschaften der dispersen Phase
abhéngig sind und aufwendige experimentelle Untersuchungen erfordern. Die durch diese
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Prozesse hervorgerufene Verinderung der Partikelgroflenverteilung ist ebenfalls zu beriick-
sichtigen.

e Eine Schliisselrolle in der numerischen Simulation turbulenter Fluid—Partikel-Strémungen
kommt der Modellierung der Wechselwirkung zwischen Fluidturbulenz und Partikelbewe-
gung zu. Die heute weitverbreitet verwendeten Beziehungen fiir die Partikelwechselwir-
kungsterme in den Transportgleichungen der Turbulenzmodelle sind nur bedingt geeignet,
die komplexen Phinomene quantitativ richtig zu beschreiben, die zu einer Anfachung bzw.
Déampfung der Fluidturbulenz auf Grund der Partikelbewegung fiihren kénnen. Insbeson-
dere der Einflul der Massenbeladung wird von den derzeit existierenden Modellen nur
ungeniigend beriicksichtigt.

e Die Durchfiihrung einer Stromungssimulation mit dem Euler-Lagrange—Verfahren unter
Beriicksichtigung der sogennanten Vier-Wege-Kopplung, d. h. unter gleichzeitiger Beriick-
sichtigung der Phasenwechselwirkung auf Grund von Masse—, Impuls— und Wérmeiiber-
tragung, der turbulenten Wechselwirkung zwischen Fluid und Partikelphase und der Parti-
kel-Partikel-Wechselwirkung, ist trotz der Entwicklungen der letzten Jahre in mehrfacher
Hinsicht als eine grofle Herausforderung zu betrachten. Die Verschmelzung des iterativen
Particle-Source-in—Cell-Verfahrens mit dem ebenfalls iterativen Monte-Carlo—Verfahren
(IMCV) fiir von Partikel-Partikel-Kollisionen dominierte Fluid—Partikel-Strémungen
fiihrt rasch zu einem extrem ansteigenden Ressourcenbedarf und extrem langen Rechen-
zeiten. Die Anwendung stochastischer Modellierungsansitze fiithrt zudem dazu, dafy die
Entwicklung der Residuen nicht als Konvergenzkriterium fiir das Erreichen eines kon-
vergenten Stromungszustandes der Fluid—Partikel-Stromung herangezogen werden kann.
Vielmehr miissen einzelne Kenngrofien der Fluidstromung in Gebieten mit hoher Parti-
kelbeladung iiber die Kopplungsiterationen hinweg in ihrer Entwicklung verfolgt werden,
um eine Aussage iiber die Konvergenz des numerischen Verfahrens treffen zu kénnen. Eine
Unterrelaxation der Partikelwechselwirkungsterme ist in aller Regel fiir eine Konvergenz
des numerischen Verfahrens unvermeidbar und trégt zu einer weiteren Steigerung des not-
wendigen Berechnungsumfangs bei. Es ist als offene Frage zu bewerten, ob die Berechnung
einer stationédren, hochbeladenen Fluid-Partikel-Stromung mit Vier-Wege-Kopplung mit
einem instationdren Euler-Lagrange-Verfahren nach der Methode der simultanen Parti-
kelverfolgung u. U. nicht effizienter auszufiihren ist, indem man die Losung des phasen-
gekoppelten Stromungsproblems in der Zeit bis in den stationdren Beharrungszustand
fortsetzt.

Die vorangegangenen Punkte zeigen, dafl die mathematisch—physikalische Modellierung fiir
Fluid-Partikel-Stromungen beim heutigen Stand der Computertechnologie nicht losgelost von
der Entwicklung des numerischen Verfahrens vorgenommen werden kann. Vereinfachende An-
nahmen in der Modellierung sind hiufig notwendig, um die Berechenbarkeit des Strémungs-
problems auf den derzeit leistungsfihigsten Supercomputern zu gewéhrleisten. Dariiber hinaus
ist die Entwicklung leistungsfihiger, paralleler numerischer Verfahren von entscheidender Be-
deutung um die potenzielle Leistungsfihigkeit moderner, massiv paralleler Rechnerarchitektu-
ren (wie z. B. der amerikanischen ASCI-Computersysteme und des japanischen Earth Simula-
tors) effektiv zu nutzen und so die Entwicklung und den Einsatz detaillierter mathematisch—
physikalischer Modellvorstellungen durch die Bereitstellung der Speicherressourcen und der
Berechnungsleistung erst zu erméglichen.

Ein Schwerpunkt der vorliegenden Arbeit lag daher in der Entwicklung, Untersuchung und
vergleichenden Bewertung von effektiven Parallelisierungsmethoden fiir das Euler-Lagrange-
Verfahren. Fiir die Parallelisierung des Finite-Volumen—Verfahrens zur Berechnung der Fluid-
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stromung wurde das etablierte Verfahren der Gebietszerlegung im Raum angewendet. Dabei
wird das numerische Gitternetz in hinsichtlich der Anzahl der Kontrollvolumen méglichst gleich
grofle Partitionen aufgeteilt und jedem Prozessor der Parallelrechnerpartition wird ein Teilge-
biet zur Stromungsberechnung statisch, d.h. fiir den gesamten Verlauf des Berechnungspro-
zesses, zugeordnet. Da der auf jeden Prozessorknoten entfallende Berechnungsaufwand fiir die
Losung des gekoppelten Systems von Transport— und Erhaltungsgleichungen direkt propor-
tional zur Anzahl der Kontrollvolumen ist, kann eine optimale Aufteilung des Gitternetzes in
einem fiir jede Rechnung einmalig auszufithrenden Preprozessor—Schritt ausgefiihrt werden. Die
Verwendung einer geeigneten Datenstruktur fiir die Geometrie— und Strémungsdaten erlaubt
im Multiblock—Verfahren die Anordnung von mehr als einem Gitterblock pro Prozessor und
fithrt so zu einer verbesserten Lastverteilung und einer erhdhten Flexibilitéit des Verfahrens.

Fiir die parallele Simulation der Partikelbewegung auf der Basis der Lagrange’schen Par-
tikeltrajektorienberechnung wurden vom Autor zwei Parallelisierungsverfahren entwickelt. Das
auf einer statischen Gebietszerlegung basierende SDD-Verfahren realisiert eine abschnittsweise
Zerlegung und Berechnung einer Partikeltrajektorie, wobei die Berechnung eines Partikeltra-
jektoriensegments jeweils auf dem Prozessor erfolgen mufl, dem der Gitterblock mit den zur
Berechnung benotigten Geometrie— und Fluidstromungsdaten statisch zugeordnet ist. Aus der
a priori nicht bekannten Konzentrationsverteilung der dispersen Phase im Strémungsgebiet er-
geben sich bei diesem Vorgehen Lastverteilungsprobleme, die fiir viele Anwendungsfille zu einer
geringen parallelen Effizienz dieses Verfahrens fiihren.

Im Gegensatz dazu wird bei dem vom Autor neu entwickelten DDD-Verfahren die Zuord-
nung der Gitterblock-Informationen zu Prozessen auf dynamische Weise vorgenommen. Die
dynamische Verteilung von Gitternetzpartitionen erfolgt durch sogenannte Service-Prozesse,
so daf} die Gesamtzahl der Prozesse im DDD-Verfahren grofier als im SDD-Verfahren ist.
Zudem ist eine Erhohung des Kommunikationsaufkommens gegeniiber dem SDD-Verfahren
unvermeidbar. Mit dem DDD-Verfahren kann ein Trajektoriensegment auf einem bestimm-
ten Gitterblock der Stromungsgeometrie durch einen beliebigen Rechenprozefi des MIMD-
Parallelrechnersystems berechnet werden. Ist die Rechenlast fiir einen Gitterblock sehr hoch,
so konnen mehrere Rechenprozesse zur gleichen Zeit diese Rechenlast bearbeiten. Im Extrem-
fall konnen alle Prozessoren des Systems auf dem gleichen Gitterblock Partikelberechnungen
ausfiihren. Diese dynamische Lastverteilung des DDD—Verfahrens fiihrt in vielen Féllen zu einer
deutlichen Reduzierung der Gesamtausfithrungszeiten einer Mehrphasenstromungsberechnung
mit dem Euler-Lagrange-Verfahren.

Zur Untersuchung der Leistungsfihigkeit der beiden Parallelisierungsverfahren wurden in
dieser Arbeit Gas—Feststoff-Stromungen in zwei verschiedenen dreidimensionalen Testgeometri-
en betrachtet. Um die Performance der parallelen Algorithmen fiir unterschiedliche stromungs-
mechanische Anwendungsfille zu untersuchen, wurden die Testfille so gewéhlt, dafl es sich
bei dem ersten Testfall um eine Fluid—Partikel-Stromung mit weitgehend homogener Par-
tikelkonzentrationsverteilung handelte, wihrend bei dem zweiten Testfall Partikelseparation
und Strihnenbildung zu beobachten sind. Fiir die vergleichende Untersuchung der Parallelisie-
rungsverfahren wurden sowohl hierarchische Gitternetze mit verschiedener Gitternetzauflosung
als auch verschiedene Parallelrechnerarchitekturen eingesetzt. Die Schlufifolgerungen aus dem
Vergleich der Parallelisierungseigenschaften beider Verfahren lassen sich wie folgt zusammen-
fassen:

1. Das auf der Basis von MPI und explizitem Message Passing entwickelte Berechnungsver-
fahren ist nahezu ohne Anpassungen auf unterschiedlichsten Parallelrechnerarchitekturen
lauffihig. Das Verfahren weist dadurch eine sehr hohe Portabilitdt und Flexibilitéit in
der Nutzung von Rechenressourcen auf, die insbesondere von Parallelisierungsverfahren,
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die auf der Anwendung von parallelisierenden Compilern oder Shared-Memory—-Ansétzen
basieren, prinzipbedingt nicht erreicht wird.

2. Die Ergebnisse unterstreichen die Bedeutung der Lastbalancierung zwischen den Prozes-
soren einer Parallelrechnerpartition fiir eine gute parallele Performance des Gesamtalgo-
rithmus. Sowohl das Gebietszerlegungsverfahren fiir die Berechnung der Fluidstromung
als auch das SDD-Verfahren fiir die Lagrange’sche Partikeltrajektorienberechnung sind
stark von der Art der Gitterpartitionierung abhéngig. Die Effizienz des SDD—Verfahrens
ist zudem stark von den Strémungsverhiltnissen, insbesondere von der Konzentrations-
verteilung der dispersen Phase innerhalb der Stromungsgeometrie, beeinflufit.

3. Neben der Umsetzung der Statischen Gebietszerlegung (SDD) fiir das Lagrange—Verfahren
wird eine neuartige Parallelisierungsmethode vorgestellt und untersucht, die eine dyna-
mische Lastverteilung fiir das Lagrange—Verfahren ermoglicht (DDD). Die Vorteile des
DDD-Verfahrens gegeniiber dem SDD—Verfahren sind:

(a) Reduzierung der Gesamtberechnungszeit fiir eine Vielzahl von Anwendungsfillen;

(b) Unabhingigkeit der parallelen Performance des Parallelisierungsverfahrens vom Cha-
rakter der zu berechnenden Fluid-Partikel-Stromung;

(c) Realisierung einer dynamischen Lastverteilung unter den Prozessoren einer MIMD-
Parallelrechnerpartition zur Laufzeit des numerischen Berechnungsverfahrens; Wirk-
samkeit dieser dynamischen Lastverteilung auch auf heterogenen Parallelrechnersy-
stemen und Kommunikationsnetzwerken;

(d) Unabhéngigkeit der parallelen Effizienz des Verfahrens von der konkreten Art und
Weise der Aufteilung des numerischen Gitternetzes auf die Prozessoren des Parallel-
rechnersystems.

4. Die parallele Performance der Parallelisierungsverfahren ist stark von den Charakteristi-
ka des Kommunikationsnetzwerkes des Parallelrechnersystems abhéngig. Fiir das Erzielen
einer guten parallelen Performance fiir das phasengekoppelte Euler-Lagrange—Verfahren
auf massiv parallelen Rechnern mit Np > 64 Prozessoren sind Kommunikationsnetzwer-
ke mit kurzen Latenzzeiten und hoher Kommunikationsbandbreite eine unverzichtbare
Voraussetzung.

Die Untersuchungen der vorliegenden Arbeit haben die grundsitzlichen Vorteile des DDD—
Verfahrens und die Moglichkeiten zur Berechnung disperser Mehrphasenstromungen auf massiv
parallelen Rechnerarchitekturen aufgezeigt. Trotz des erreichten Entwicklungsstandes der Paral-
lelisierungsmethoden fiir das Euler-Lagrange—Verfahren sind weitere Forschungsanstrengungen
notwendig, um eine weitere Effizienzsteigerung des parallelen Berechnungsverfahrens auf moder-
nen Hochleistungsrechnerarchitekturen mit einer grolen Anzahl von Prozessoren (Np > 128)
zu erzielen und so das Potential fiir die Berechnung technisch relevanter, stark phasengekop-
pelter Fluid-Partikel-Stromungen zu erschlieffen. Besonders zu beriicksichtigende Aspekte sind
hierbei:

1. Von besonderer Bedeutung ist die Parallelisierung noch bestehender serieller algorithmi-
scher Bestandteile des Berechnungsverfahrens. Dies betrifft insbesondere die initiale Parti-
kellokalisierung auf Gitternetzen mit hoher rdumlicher Gitternetzauflésung, die fiir grofie
Partikelzahlen und fiir die Simulation instationdrer Fluid-Partikel-Stromungen einen we-
sentlichen Teil der Gesamtrechenzeit ausmacht.
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2. Eine vergleichbare Bedeutung kommt der Parallelisierung der Daten-Ein—/Ausgabe zu,
die fiir grofle Problemstellungen einen nicht mehr zu vernachlissigenden Teil der Nut-
zungsdauer eines MIMD-Rechnersystems einnimmt. Die Parallelisierung dieses Teils des
numerischen Verfahrens ist sehr stark von der verfiigharen Hardware abhéngig, wenngleich
mit der Verfiigharkeit von standardisierten Routinen fiir parallele Daten-Ein-/Ausgabe
im MPI-2-Standard [317] eine gewisse Unabhéngigkeit in der Verfahrensentwicklung und
—implementierung gegeben ist (jedoch bisher ohne Garantie fiir eine zufriedenstellende
Performance).

3. Fiir das vorliegende Berechnungsverfahren erfolgen sowohl die Pre— und Postprozessing-
Zwischenschritte zur Konvertierung der Datenformate und zur Erstellung der Block-
Prozessor-Zuordnung als auch die eigentliche Gittergenerierung und die graphische Aus-
wertung der Simulationsergebnisse in serieller Form. Damit ist die derzeit behandelba-
re Problemgrofie auf die Grofle des Hauptspeichers der grofiten verfiigbaren seriellen
Rechnerarchitektur beschrénkt. Bezieht man Shared-Memory-Rechnerarchitekturen wie
z. B. die SGI Origin 2000/3000 in diese Betrachtung mit ein, so sind die daraus resultie-
renden Einschrinkungen zunédchst moderat. Mit zunehmender Grofle der stromungsme-
chanischen Aufgabenstellung wird jedoch auch die Prozessorleistung in der seriellen Vor—
und Nachverarbeitung der Gitter— und Strémungsdaten zu einem begrenzenden Faktor,
so dafl perspektivisch die Parallelisierung dieser Verfahrensschritte erforderlich wird. Dies
trifft in gleicher Weise auf die hierbei eingesetzten kommerziellen Programmpakete zu.

4. Fiir diein den letzten Jahren verstéirkt entwickelte Parallelrechnerklasse der Constellation—
Cluster (Cluster von hochintegrierten SMP-Knoten) mit lokalem Shared Memory ist
u. U. eine verdnderte Herangehensweise an eine effiziente Parallelisierung erforderlich.
Neben der auf MPI und Message Passing basierenden grobgranularen Parallelisierung
fiir eine Verteilung der Aufgabenstellung iiber die SMP-Knoten des Systems wird eine
zuséitzliche Parallelisierung auf Thread— bzw. Schleifenebene erforderlich, um die Lei-
stungsfihigkeit der SMP-Knoten optimal ausnutzen zu konnen. Hier sind erste Versuche
mit gemischter OpenMP— und MPI-Parallelisierung bereits unternommen worden. Es
ist jedoch auch nicht zu unterschitzen, dafl die Komplexitit und Fehleranfilligkeit der
resultierenden Verfahren hiermit deutlich zunehmen wird.

5. Auch die Nutzung von sogenannten Computational Grids erfordert eine geénderte Her-
angehensweise an das Problem einer optimalen Gebietszerlegung. Einer Minimierung des
Datenaustauschs auf den externen Kommunikationsverbindungen zwischen den einzelnen
Parallelrechnersystemen kommt herbei besondere Bedeutung zu. Latenz und Bandbreite
der Kommunikationsverbindungen sowie die Rechengeschwindigkeit der Prozessoren der
moglicherweise heterogenen Rechnerarchitekturen sind in einer derartigen zweistufigen
Gebietszerlegungsmethode zu beriicksichtigen.

Im letzten Kapitel der Arbeit wird die Anwendung des parallelen Euler-Lagrange—Verfahrens
MISTRAL/PartFlow—-3D auf drei konkrete disperse Gas—Feststoff-Stromungen in der Energie—
und Verfahrenstechnik gezeigt. Das Verfahren wurde zur Untersuchung der Partikelabschei-
dung in Zyklonen unterschiedlicher Bauart und zur Untersuchung des pneumatischen Trans-
ports und der Partikelmassenstromaufteilung von Kohlepartikeln in Rohrleitungssystemen und
Stromungsteilern der Kraftwerksindustrie eingesetzt. Die numerischen Berechnungen erlaub-
ten eine detaillierte Analyse des Bewegungsverhaltens der Partikelphase in derart komplexen
Stromungsgeometrien und somit Riickschliisse auf das Betriebsverhalten der untersuchten Ap-
parate und auf eventuell notwendige Verdnderungen in deren konstruktiver Gestaltung.
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Mit dem vom Autor und seiner Forschungsgruppe entwickelten, vollstindig parallelisierten
Euler-Lagrange—Verfahren MISTRAL/PartFlow—3D mit dynamischer Lastbalancierung steht
somit ein numerisches Berechnungsverfahren zur Verfiigung, mit dem dreidimensionale, dis-
perse Mehrphasenstromungen mit hoheren Konzentrationen der dispersen Phase und daraus
resultierenden starken Phasenwechselwirkungen (Vier-Wege-Kopplung) auch fiir komplexere
Stromungsgeometrien und Anwendungen effektiv untersucht werden konnen. Als ein hinsicht-
lich der Programmierschnittstellen offenes Verfahren gestattet es die nahezu uneingeschrinkte
Erweiterung der physikalischen Modelle und damit die Anpassung des numerischen Verfah-
rens an bisher noch nicht beriicksichtigte stromungsmechanische Anwendungsfille. Das Berech-
nungsverfahren stellt dariiber hinaus die Grundlage fiir das von Pachler & Frank entwickel-
te instationdre Euler-Lagrange—Verfahren (simultaneous particle tracking) fiir zeitabhéngige
Fluid-Partikel-Strémungen dar.
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