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Zusammenfassung

Viele der in Natur und T ec hnik ablaufenden Str

•

om ungsv org

•

ange sind durc h die Ko existenz zw ei-

er o der mehrerer Phasen gek ennzeic hnet. Diese sogenann ten Zw ei{ o der Mehrphasensysteme

zeic hnen sic h durc h ein hohes Ma� an Komplexit

•

at aus. Das Erk ennen v on Gesetzm

•

a�igk eiten

in diesen k omplexen Systemen ist eine Grundv oraussetzung f

•

ur ein umfassendes V erst

•

andnis

v on Proze�abl

•

aufen in solc hen Systemen und erm

•

oglic h t erst ihre gezielte Beein
ussung, die

Optimierung v on Proze�abl

•

aufen o der die En t wic klung neuer inno v ativ er Pro dukte.

V erb esserte n umerisc he V erfahren f

•

ur die Str

•

om ungsb erec hn ung v on Ein{ und Mehrpha-

senstr

•

om ungen so wie die rasan te En t wic klung auf dem Gebiet der Rec hen tec hnik mit dem

damit v erbundenen sc hnellen Anstieg an v erf

•

ugbarer Rec henleistung hab en dazu gef

•

uhrt, da�

die n umerisc he Str

•

om ungsmec hanik (CFD) zu einem w eithin anerk ann ten F orsc h ungs{ und

En t wic klungs{W erkzeug nic h t n ur in der Wissensc haft sondern auc h in der industriellen An w en-

dung gew orden ist. Dab ei wird die Qualit

•

at der v on der n umerisc hen Sim ulation b ereitgestell-

ten Str

•

om ungsergebnisse und damit die Leistungsf

•

ahigk eit v on CFD ma�geblic h durc h die Art

und W eise der mathematisc h{ph ysik alisc hen Mo dellierung b eein
u�t. Die in das Berec hn ungs-

v erfahren eingehenden mathematisc hen T eilmo delle en tsc heiden

•

ub er den damit erreic h baren

Grad der detaillierten Ber

•

uc ksic h tigung v on f

•

ur den Str

•

om ungsv erlauf relev an ten ph ysik alisc hen

Ph

•

anomenen und W ec hselwirkungen. In einem st

•

andigen W ec hselspiel aus exp erimen tellen Un-

tersuc h ungen an ph ysik alisc hen Detailph

•

anomenen, deren mathematisc h{ph ysik alisc her Mo del-

lierung und der V alidierung n umerisc her Berec hn ungsergebnisse anhand sp eziell durc hgef

•

uhrter

Str

•

om ungsexp erimen te w erden diese Mo dellv orstellungen st

•

andig w eiteren t wic k elt und hinsic h t-

lic h ihrer qualitativ en und quan titativ en V orhersagegenauigk eit und Zuv erl

•

assigk eit v erb essert.

Die v orliegende Arb eit b efa�t sic h mit der En t wic klung und An w endung n umerisc her Be-

rec hn ungsv erfahren f

•

ur disp erse Fluid{P artik el{Str

•

om ungen auf dem Gebiet der Str

•

om ungs{

und V erfahrenstec hnik. Dazu wurde das Euler{Lagrange{V erfahren v erw endet, b ei dem es sic h

um das w ohl am w eitesten v erbreitete n umerisc he V erfahren zur Berec hn ung turbulen ter Mehr-

phasenstr

•

om ungen handelt. Es basiert auf der Berec hn ung der k on tin uierlic hen Phase auf der

Grundlage der zeitlic h gemittelten Na vier{Stok es{Gleic h ungen un ter Hinzunahme geeigneter

T urbulenzmo delle zur Sc hlie�ung des Gleic h ungssystems. Die disp erse Phase wird als ein Kol-

lektiv v on Einzelpartik eln b etrac h tet. Aus der Berec hn ung einer Vielzahl v on P artik eltra jektori-

en im Fluidstr

•

om ungsfeld w erden durc h eine geeignete Ensem blemittelung so w ohl Kenngr

•

o�en

zur Besc hreibung c harakteristisc her Eigensc haften der disp ersen Phase als auc h Phasen w ec hsel-

wirkungsterme f

•

ur die Impuls{, Masse{ und W

•

arme

•

ub ertragung zwisc hen k on tin uierlic her und

disp erser Phase abgeleitet.

Nac h einleitenden Betrac h tungen zur Klassi�zierung disp erser Mehrphasenstr

•

om ungen, der

De�nition allgemein c harakterisierender Zustandsgr

•

o�en und einer Betrac h tung der grundlegen-

den n umerisc hen Berec hn ungsv erfahren f

•

ur Ein{ und Mehrphasenstr

•

om ungen b efa�t sic h ein

w esen tlic her T eil dieser Arb eit mit der Mo dellierung un tersc hiedlic her ph ysik alisc her Ph

•

anome-

ne in Fluid{P artik el{Str

•

om ungen un ter dem P aradigma der Lagrange'sc hen Betrac h tungsw eise

der P artik elb ew egung. Die n

•

aher ausgef

•

uhrten Mo delle liefern eine Besc hreibung der auf eine

1



kugelf

•

ormige Einzelpartik el im Str

•

om ungsfeld wirk enden Kr

•

afte und Momen te, der P artik el{

W and{W ec hselwirkung und der P artik elerosion. W eitere T eilmo delle dienen der Ber

•

uc ksic h ti-

gung v on P artik el{P artik el{Sto�v org

•

angen und der W ec hselwirkung zwisc hen Fluidturbulenz

und P artik elb ew egung. F

•

ur die Mo delle wird im Einzelnen zun

•

ac hst der Stand des Wissens zu-

sammengefa�t. Des W eiteren w erden Eigenen t wic klungen und sp ezielle Eigensc haften der Im-

plemen tierung in dem v om Autor und seiner F orsc h ungsgrupp e en t wic k elten Euler{Lagrange{

V erfahren MISTRAL/P artFlo w{3D im jew eiligen Zusammenhang diskutiert.

Die Berec hn ung disp erser Mehrphasenstr

•

om ungen mit dem Euler{Lagrange{V erfahren ge-

h

•

ort neb en der Large{Eddy{Sim ulation (LES) und der Direkten Numerisc hen Sim ulation (DNS)

turbulen ter Fluidstr

•

om ungen mit zu den rec henin tensivsten Aufgab enstellungen der n umeri-

sc hen Str

•

om ungsmec hanik. V ergleic h t man die Berec hn ung einer Einpasenstr

•

om ung auf der

Grundlage der RANS{Gleic h ungen und einem Standard{ k { " {T urbulenzmo dell mit einer auf

der gleic hen Grundlage basierenden n umerisc hen Sim ulation einer disp ersen Fluid{P artik el{

Str

•

om ung mit Zw ei{W ege{ o der sogar Vier{W ege{Kopplung zwisc hen disp erser und k on tin u-

ierlic her Phase, so steigt der Sp eic her{ und Rec henzeitb edarf gegen

•

ub er der Einphasenstr

•

om ung

mit gleic her geometrisc her Komplexit

•

at des Str

•

om ungsgebietes um ann

•

ahernd das 70- bis 150-

fac he an. Nimm t die Komplexit

•

at und der Detailreic h tum der str

•

om ungsmec hanisc hen Aufga-

b enstellung zu, so sind b ei dem derzeitigen Stand der T ec hnik V ereinfac h ungen b ei den einge-

setzten Mo dellen in aller Regel unausw eic hlic h. Der aufgezeigte Ressourcen b edarf f

•

ur derarti-

ge Sim ulationen disp erser Mehrphasenstr

•

om ungen zeigt die klare Not w endigk eit f

•

ur die Nut-

zung der leistungsf

•

ahigsten Sup ercomputer f

•

ur diese Aufgab enstellungen auf, b ei denen es sic h

aussc hlie�lic h um propriet

•

are P arallelrec hner, massiv parallele Clustercomputer/Constellations

und parallele V ektorrec hner handelt. Neb en der En t wic klung immer leistungsf

•

ahigerer Com-

puterhardw are ist jedo c h auc h die En t wic klung ho c he�zien ter paralleler Berec hn ungsv erfahren

dringend erforderlic h, die in der Lage sind, das P oten tial dieser mo dernen Sup ercomputer auc h

tats

•

ac hlic h f

•

ur die n umerisc he Sim ulation k omplexer disp erser Mehrphasenstr

•

om ungen zu n ut-

zen.

Der Sc h w erpunkt dieser Arb eit lag daher in der En t wic klung, Un tersuc h ung und v ergleic hen-

den Bew ertung v on P arallelisierungsv erfahren f

•

ur das Euler{Lagrange{V erfahren zur Berec h-

n ung v on disp ersen Mehrphasenstr

•

om ungen. Dab ei handelt es sic h um ein F orsc h ungsgebiet,

das sic h no c h am Anfang seiner En t wic klung b e�ndet. Zuv or v on anderen Autoren en t wic k elte

P arallelisierungsmetho den f

•

ur das Lagrange'sc he Berec hn ungsv erfahren basieren im W esen t-

lic hen auf Shared{Memory{Ans

•

atzen, Quasi{Seriellen V erfahren o der statisc her Gebietszerle-

gung (SDD) und sind somit in ihrer Einsetzbark eit und Sk alierbark eit auf Rec hnerarc hitekturen

mit relativ geringer P arallelit

•

at und auf w eitgehend homogene Mehrphasenstr

•

om ungen mit ge-

ringer Komplexit

•

at der Phasen w ec hselwirkungen b esc hr

•

ankt. In dieser Arb eit wird n un eine

v om Autor en t wic k elte, neuartige P arallelisierungsmetho de v orgestellt, die eine dynamisc he

Lastv erteilung f

•

ur das Lagrange{V erfahren erm

•

oglic h t (DDD { Dynamic Domain Decomp ositi-

on) und mit deren Hilfe eine deutlic he Reduzierung der Gesam tausf

•

uhrungszeiten einer Mehr-

phasensr

•

om ungsb erec hn ung mit dem Euler{Lagrange{V erfahren m

•

oglic h ist. Der Hauptv orteil

dieses P arallelisierungsv erfahrens b esteh t in der Unabh

•

angigk eit der parallelen P erformance

des P arallelisierungsv erfahrens v om Charakter der zu b erec hnenden Fluid{P artik el{Str

•

om ung.

Die v ersc hiedenen P arallelisierungsv erfahren wurden im F olgenden an zw ei T estf

•

allen auf meh-

reren P arallelrec hnerarc hitekturen v ergleic hend un tersuc h t. Im Ergebnis steh t mit dem v om

Autor und seiner F orsc h ungsgrupp e en t wic k elten v ollst

•

andig parallelisierten Euler{Lagrange{

V erfahren MISTRAL/P artFlo w{3D ein n umerisc hes Berec hn ungsv erfahren zur V erf

•

ugung, mit

dem disp erse Mehrphasenstr

•

om ungen mit h

•

oheren Konzen trationen der disp ersen Phase und

daraus resultierenden stark en Phasen w ec hselwirkungen (Vier{W ege{Kopplung) e�ektiv un ter-

suc h t w erden k

•

onnen.
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Im Ansc hlu� an die Darstellung und Diskussion der v ersc hiedenen P arallelisierungsv erfah-

ren w erden Berec hn ungsergebnisse f

•

ur str

•

om ungsmec hanisc he An w endungen aus der V erfah-

renstec hnik v orgestellt. So wurde mit Hilfe des v orgestellten Euler{Lagrange{V erfahrens die

Wirb el{Senk en{Str

•

om ung und die P artik elabsc heidung in Standardzyklonen und symmetri-

sc hen Dopp elzyklonen b erec hnet. Eine w eitere An w endung zeigt die Berec hn ung einer Gas{

Kohlestaub{Str

•

om ung in Rohrleitungssystemen und Str

•

om ungsteilern der Kraft w erksindustrie.

Anhand dieser An w endungsf

•

alle w erden w eitere Asp ekte der n umerisc hen Sim ulation disp erser

Mehrphasenstr

•

om ungen auf HPC{Rec hnerarc hitekturen diskutiert.

Die Arb eit fa�t lang j

•

ahrige F orsc h ungs{ und En t wic klungsarb eiten des Autors und seiner

F orsc h ungsgrupp e

"

Numerisc he Metho den f

•

ur Mehrphasenstr

•

om ungen \ an der TU Chemnitz

zusammen. T rotz des Umfangs der Arb eit k onn ten aus Platzgr

•

unden nic h t alle T eilgebiete dieser

Arb eit in gleic her Ausf

•

uhrlic hk eit b ehandelt w erden. Dort w o eine gestra�te o der n ur andeu-

tungsw eise Darstellung erforderlic h wurde, wird der Leser auf w eiterf

•

uhrende Publik ationen

v erwiesen, auf die in der Arb eit Bezug genommen wird.
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Kapitel 7

Sc hlu�folgerungen und Ausblic k

Ziel der v orliegenden Arb eit w ar die En t wic klung eines n umerisc hen V erfahrens zur Berec hn ung

dreidimensionaler, disp erser, turbulen ter Fluid{P artik el{Str

•

om ungen in geometrisc h k omplexen

Str

•

om ungsgebieten auf massiv parallelen Rec hnerarc hitekturen. Dab ei geh

•

ort die Berec hn ung

disp erser Mehrphasenstr

•

om ungen mit dem Euler{Lagrange{V erfahren neb en der Large{Eddy{

Sim ulation (LES) und der Direkten Numerisc hen Sim ulation (DNS) turbulen ter Fluidstr

•

om un-

gen mit zu den rec henin tensivsten Aufgab enstellungen der mo dernen n umerisc hen Str

•

om ungs-

mec hanik. Der f

•

ur die Sim ulation disp erser Mehrphasenstr

•

om ungen in tec hnisc hen und industri-

ellen Prozessen resultierende Ressourcen b edarf zeigt die klare Not w endigk eit f

•

ur die Nutzung

der leistungsf

•

ahigsten Sup ercomputer f

•

ur diese Aufgab enstellungen auf. Bei derartigen Sup er-

computern handelt es sic h heutzutage jedo c h aussc hlie�lic h um propriet

•

are P arallelrec hner eini-

ger w eniger Hardw arehersteller, massiv parallele Clustercomputer/Constellations und parallele

V ektorrec hner. Neb en der En t wic klung immer leistungsf

•

ahigerer Computerhardw are ist somit

auc h die En t wic klung ho c he�zien ter paralleler Berec hn ungsv erfahren dringend erforderlic h, die

in der Lage sind, das P oten tial dieser mo dernen Sup ercomputer auc h tats

•

ac hlic h f

•

ur die n ume-

risc he Sim ulation disp erser Mehrphasenstr

•

om ungen mit k omplexen Phasen w ec hselwirkungen

e�ektiv zu n utzen.

Das in der v orliegenden Arb eit v orgestellte parallele Euler{Lagrange{V erfahren basiert f

•

ur

die n umerisc he Berec hn ung der Fluidstr

•

om ung auf einer Diskretisierung der RANS{Gleic h ungen

und der Gleic h ungen des Standard{ k { " {T urbulenzmo dells nac h der Finite{V olumen{Metho de

f

•

ur randangepa�te, nic h torthogonale, blo c kstrukturierte n umerisc he Gitternetze un ter V erw en-

dung einer nic h t{v ersetzten Anordn ung aller V ariablen w erte in den Zellmittelpunkten der Kon-

trollv olumina ('colo cated grids'). Zur L

•

osung der resultierenden linearen Gleic h ungssysteme f

•

ur

die einzelnen V ariablen wurde die SIP{Metho de v erw endet, und die L

•

osung des Gesam tsystems

un ter Ber

•

uc ksic h tigung der Druc k{Gesc h windigk eits{Kopplung erfolgte mit Hilfe eines mo di-

�zierten SIMPLE{V erfahrens. Zur Kon v ergenzb esc hleunigung auf gro�en Gitternetzen wur-

den Mehrgittertec hnik en implemen tiert. So erfolgt zum einen die Besc hleunigung der

•

au�eren

SIMPLE{Iterationen durc h die An w endung eines

•

au�eren Mehrgitterv erfahrens auf das gesam te

Gleic h ungssystem. Zum anderen k ann die Kon v ergenz der inneren Iterationen f

•

ur die Druc k-

k orrekturgleic h ung durc h ein inneres Mehrgitterv erfahren f

•

ur den Druc k un terst

•

utzt w erden,

deren L

•

osung im urspr

•

unglic hen SIMPLE{V erfahren den Hauptan teil des Berec hn ungsaufw an-

des erfordert.

Zur Berec hn ung der P artik elb ew egung wurde in dieser Arb eit das Lagrange{V erfahren v er-

w endet. F

•

ur die b etrac h tete Klasse v on disp ersen Fluid{P artik el{Str

•

om ungen, b ei denen die

disp erse Phase aus starren, kugelf

•

ormigen P artik eln b esteh t und in denen die P artik eldic h te

um ein Vielfac hes gr

•

o�er ist als die Fluiddic h te ( �

P

� �

F

), w erden die w esen tlic hen Asp ek-

te f

•

ur deren Mo dellierung und Berec hn ung aufgezeigt. Die n

•

aher ausgef

•

uhrten Mo delle liefern

251



eine quan titativ e Besc hreibung der auf eine kugelf

•

ormige Einzelpartik el im Str

•

om ungsfeld wir-

k enden Kr

•

afte und Momen te und f

•

uhren zur F orm ulierung der P artik elb ew egungsgleic h ungen,

die eine n umerisc he Berec hn ung der P artik elb ew egung erm

•

oglic hen. Zus

•

atzlic he Mo delle dienen

der Charakterisierung der P artik el{W and{W ec hselwirkung mit glatten und rauhen W

•

anden,

der Ber

•

uc ksic h tigung v on P artik el{P artik el{Sto�v org

•

angen in disp ersen Mehrphasenstr

•

om un-

gen mit h

•

oherer Konzen tration der disp ersen Phase und der Besc hreibung der W ec hselwirkung

zwisc hen k on tin uierlic her Phase und P artik elb ew egung.

Die hierb ei zu b er

•

uc ksic h tigende Grundproblematik n umerisc her Berec hn ungen v on disp er-

sen Mehrphasenstr

•

om ungen b esteh t darin, da� ein qualitativ und quan titativ mit der realen

Str

•

om ung

•

ub ereinstimmendes Sim ulationsergebnis n ur dann erzielt w erden k ann, w enn eine

m

•

oglic hst genaue mathematisc he Mo dellierung v on allen ph ysik alisc hen T eilprozessen und Ef-

fekten v orgenommen wird, die das V erhalten der Fluid{P artik el{Str

•

om ung b ein
ussen. Auf

Grund der Vielzahl der m

•

oglic hen Ein
u�faktoren und W ec hselwirkungen ist dies w eitaus k om-

plizierter als f

•

ur reine Fluidstr

•

om ungen. T rotz der enormen Anstrengungen, die auf diesem Ge-

biet in den letzten Jahren und Jahrzehn ten v on den w elt w eit f

•

uhrenden Wissensc haftlergrupp en

un ternommen wurden, existieren nac h wie v or De�zite in der mathematisc h{ph ysik alisc hen Mo-

dellierung b estimm ter T eilph

•

anomene, die die Genauigk eit n umerisc her Sim ulationsergebnisse

negativ b eein
ussen bzw. die An w endbark eit der n umerisc hen V erfahren einsc hr

•

ank en.

� Die Kraft wirkungen und Momen te auf starre, kugelf

•

ormige P artik eln in freier Anstr

•

om ung

w erden durc h die dargestellten Mo delle

•

ub er einen w eiten Reynoldszahlb ereic h auc h quan-

titativ gut erfa�t. Betrac h tet man jedo c h den Bereic h turbulen ter Anstr

•

om ung o der die in

turbulen ten Str

•

om ungen in W andn

•

ahe auftretenden ho c hfrequen t instation

•

aren Kraft wir-

kungen, so en tziehen sic h diese einer mathematisc hen Besc hreibung w eitgehend. Dar

•

ub er

hinaus sind die Str

•

om ungskr

•

afte auf real geform te, nic h t kugelf

•

ormige P artik el so wie

Kraft wirkungen auf P artik el in P artik elsc h w

•

armen praktisc h unerforsc h t.

� Betrac h tet man die An w endung des Euler{Lagrange{V erfahrens auf Fluid{T ropfen{Str

•

o-

m ungen, so sind w eitere ph ysik alisc he E�ekte in die Mo dellierung einzub eziehen, die in der

Darstellung in dieser Arb eit un b er

•

uc ksic h tigt blieb en. Dies sind insb esondere die Defor-

mierbark eit der T ropfen und die durc h die damit v erbundene

•

Anderung der P artik elform

v erursac h ten V er

•

anderungen in den aero dynamisc hen Kraft wirkungen. F

•

ur T ropfen ab

einer b estimm ten Gr

•

o�e ist auc h die Rezirkulation des Fluids im T ropfen nic h t mehr

zu v ernac hl

•

assigen. T ropfenzerteilung und {k oagulation b eim T ropfen{W and{Sto� und

b ei der T ropfen{T ropfen{Kollision f

•

uhren dazu, da� die Besc hreibung dieser W ec hselwir-

kungsph

•

anomene n ur no c h in statistisc her W eise m

•

oglic h ist. Beim T ropfen{W and{Sto�

spielt zus

•

atzlic h die Bildung eines W and�lms eine Rolle.

� Die durc h P artik eldegradation und {agglomeration b ei P artik el{W and{ und P artik el{

P artik el{St

•

o�en herv orgerufene V er

•

anderung der P artik elgr

•

o�en v erteilung k ann auc h f

•

ur

b estimm te Fluid{F eststo�{Str

•

om ungen v on Bedeutung sein (z. B. in Prallm

•

uhlen o der

b ei P artik elseparations{ und {absc heidungsprozessen). Diese V er

•

anderungen in der P ar-

tik elgr

•

o�en v erteilung w erden v on den bisher en t wic k elten Mo dellen nic h t erfa�t.

� Disp erse Mehrphasenstr

•

om ungen in der Energie{ und V erfahrenstec hnik sind h

•

au�g durc h

thermisc he o der c hemisc he Prozesse gek ennzeic hnet, die den Str

•

om ungsv erh

•

altnissen

•

ub er-

lagert sind (z. B. V erdampfungs{ und Kondensationsprozesse, Pyrolyse und Abbrand fe-

ster Brennsto�partik el, etc.). Zu deren Besc hreibung sind zus

•

atzlic he mathematisc he Mo-

delle not w endig, die zudem stark v on den jew eiligen Sto�eigensc haften der disp ersen Phase

abh

•

angig sind und aufw endige exp erimen telle Un tersuc h ungen erfordern. Die durc h diese
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Prozesse herv orgerufene V er

•

anderung der P artik elgr

•

o�en v erteilung ist eb enfalls zu b er

•

uc k-

sic h tigen.

� Eine Sc hl

•

usselrolle in der n umerisc hen Sim ulation turbulen ter Fluid{P artik el{Str

•

om ungen

k omm t der Mo dellierung der W ec hselwirkung zwisc hen Fluidturbulenz und P artik elb ew e-

gung zu. Die heute w eitv erbreitet v erw endeten Bezieh ungen f

•

ur die P artik elw ec hselwir-

kungsterme in den T ransp ortgleic h ungen der T urbulenzmo delle sind n ur b edingt geeignet,

die k omplexen Ph

•

anomene quan titativ ric h tig zu b esc hreib en, die zu einer Anfac h ung bzw.

D

•

ampfung der Fluidturbulenz auf Grund der P artik elb ew egung f

•

uhren k

•

onnen. Insb eson-

dere der Ein
u� der Massen b eladung wird v on den derzeit existierenden Mo dellen n ur

ungen

•

ugend b er

•

uc ksic h tigt.

� Die Durc hf

•

uhrung einer Str

•

om ungssim ulation mit dem Euler{Lagrange{V erfahren un ter

Ber

•

uc ksic h tigung der sogennan ten Vier{W ege{Kopplung, d. h. un ter gleic hzeitiger Ber

•

uc k-

sic h tigung der Phasen w ec hselwirkung auf Grund v on Masse{, Impuls{ und W

•

arme

•

ub er-

tragung, der turbulen ten W ec hselwirkung zwisc hen Fluid und P artik elphase und der P arti-

k el{P artik el{W ec hselwirkung, ist trotz der En t wic klungen der letzten Jahre in mehrfac her

Hinsic h t als eine gro�e Herausforderung zu b etrac h ten. Die V ersc hmelzung des iterativ en

P article{Source{in{Cell{V erfahrens mit dem eb enfalls iterativ en Mon te{Carlo{V erfahren

(IMCV) f

•

ur v on P artik el{P artik el{Kollisionen dominierte Fluid{P artik el{Str

•

om ungen

f

•

uhrt rasc h zu einem extrem ansteigenden Ressourcen b edarf und extrem langen Rec hen-

zeiten. Die An w endung sto c hastisc her Mo dellierungsans

•

atze f

•

uhrt zudem dazu, da� die

En t wic klung der Residuen nic h t als Kon v ergenzkriterium f

•

ur das Erreic hen eines k on-

v ergen ten Str

•

om ungszustandes der Fluid{P artik el{Str

•

om ung herangezogen w erden k ann.

Vielmehr m

•

ussen einzelne Kenngr

•

o�en der Fluidstr

•

om ung in Gebieten mit hoher P arti-

k elb eladung

•

ub er die Kopplungsiterationen hin w eg in ihrer En t wic klung v erfolgt w erden,

um eine Aussage

•

ub er die Kon v ergenz des n umerisc hen V erfahrens tre�en zu k

•

onnen. Eine

Un terrelaxation der P artik elw ec hselwirkungsterme ist in aller Regel f

•

ur eine Kon v ergenz

des n umerisc hen V erfahrens un v ermeidbar und tr

•

agt zu einer w eiteren Steigerung des not-

w endigen Berec hn ungsumfangs b ei. Es ist als o�ene F rage zu b ew erten, ob die Berec hn ung

einer station

•

aren, ho c h b eladenen Fluid{P artik el{Str

•

om ung mit Vier{W ege{Kopplung mit

einem instation

•

aren Euler{Lagrange{V erfahren nac h der Metho de der sim ultanen P arti-

k elv erfolgung u. U. nic h t e�zien ter auszuf

•

uhren ist, indem man die L

•

osung des phasen-

gek opp elten Str

•

om ungsproblems in der Zeit bis in den station

•

aren Beharrungszustand

fortsetzt.

Die v orangegangenen Punkte zeigen, da� die mathematisc h{ph ysik alisc he Mo dellierung f

•

ur

Fluid{P artik el{Str

•

om ungen b eim heutigen Stand der Computertec hnologie nic h t losgel

•

ost v on

der En t wic klung des n umerisc hen V erfahrens v orgenommen w erden k ann. V ereinfac hende An-

nahmen in der Mo dellierung sind h

•

au�g not w endig, um die Berec hen bark eit des Str

•

om ungs-

problems auf den derzeit leistungsf

•

ahigsten Sup ercomputern zu gew

•

ahrleisten. Dar

•

ub er hinaus

ist die En t wic klung leistungsf

•

ahiger, paralleler n umerisc her V erfahren v on en tsc heidender Be-

deutung um die p otenzielle Leistungsf

•

ahigk eit mo derner, massiv paralleler Rec hnerarc hitektu-

ren (wie z. B. der amerik anisc hen ASCI{Computersysteme und des japanisc hen Earth Sim ula-

tors) e�ektiv zu n utzen und so die En t wic klung und den Einsatz detaillierter mathematisc h{

ph ysik alisc her Mo dellv orstellungen durc h die Bereitstellung der Sp eic herressourcen und der

Berec hn ungsleistung erst zu erm

•

oglic hen.

Ein Sc h w erpunkt der v orliegenden Arb eit lag daher in der En t wic klung, Un tersuc h ung und

v ergleic henden Bew ertung v on e�ektiv en P arallelisierungsmetho den f

•

ur das Euler{Lagrange{

V erfahren. F

•

ur die P arallelisierung des Finite{V olumen{V erfahrens zur Berec hn ung der Fluid-
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str

•

om ung wurde das etablierte V erfahren der Gebietszerlegung im Raum angew endet. Dab ei

wird das n umerisc he Gitternetz in hinsic h tlic h der Anzahl der Kon trollv olumen m

•

oglic hst gleic h

gro�e P artitionen aufgeteilt und jedem Prozessor der P arallelrec hnerpartition wird ein T eilge-

biet zur Str

•

om ungsb erec hn ung statisc h, d. h. f

•

ur den gesam ten V erlauf des Berec hn ungspro-

zesses, zugeordnet. Da der auf jeden Prozessorknoten en tfallende Berec hn ungsaufw and f

•

ur die

L

•

osung des gek opp elten Systems v on T ransp ort{ und Erhaltungsgleic h ungen direkt prop or-

tional zur Anzahl der Kon trollv olumen ist, k ann eine optimale Aufteilung des Gitternetzes in

einem f

•

ur jede Rec hn ung einmalig auszuf

•

uhrenden Preprozessor{Sc hritt ausgef

•

uhrt w erden. Die

V erw endung einer geeigneten Datenstruktur f

•

ur die Geometrie{ und Str

•

om ungsdaten erlaubt

im Multiblo c k{V erfahren die Anordn ung v on mehr als einem Gitterblo c k pro Prozessor und

f

•

uhrt so zu einer v erb esserten Lastv erteilung und einer erh

•

oh ten Flexibilit

•

at des V erfahrens.

F

•

ur die parallele Sim ulation der P artik elb ew egung auf der Basis der Lagrange'sc hen P ar-

tik eltra jektorien b erec hn ung wurden v om Autor zw ei P arallelisierungsv erfahren en t wic k elt. Das

auf einer statisc hen Gebietszerlegung basierende SDD{V erfahren realisiert eine absc hnittsw eise

Zerlegung und Berec hn ung einer P artik eltra jektorie, w ob ei die Berec hn ung eines P artik eltra-

jektoriensegmen ts jew eils auf dem Prozessor erfolgen m u�, dem der Gitterblo c k mit den zur

Berec hn ung b en

•

otigten Geometrie{ und Fluidstr

•

om ungsdaten statisc h zugeordnet ist. Aus der

a priori nic h t b ek ann ten Konzen trationsv erteilung der disp ersen Phase im Str

•

om ungsgebiet er-

geb en sic h b ei diesem V orgehen Lastv erteilungsprobleme, die f

•

ur viele An w endungsf

•

alle zu einer

geringen parallelen E�zienz dieses V erfahrens f

•

uhren.

Im Gegensatz dazu wird b ei dem v om Autor neu en t wic k elten DDD{V erfahren die Zuord-

n ung der Gitterblo c k{Informationen zu Prozessen auf dynamisc he W eise v orgenommen. Die

dynamisc he V erteilung v on Gitternetzpartitionen erfolgt durc h sogenann te Service{Prozesse,

so da� die Gesam tzahl der Prozesse im DDD{V erfahren gr

•

o�er als im SDD{V erfahren ist.

Zudem ist eine Erh

•

oh ung des Komm unik ationsaufk ommens gegen

•

ub er dem SDD{V erfahren

un v ermeidbar. Mit dem DDD{V erfahren k ann ein T ra jektoriensegmen t auf einem b estimm-

ten Gitterblo c k der Str

•

om ungsgeometrie durc h einen b eliebigen Rec henproze� des MIMD{

P arallelrec hnersystems b erec hnet w erden. Ist die Rec henlast f

•

ur einen Gitterblo c k sehr ho c h,

so k

•

onnen mehrere Rec henprozesse zur gleic hen Zeit diese Rec henlast b earb eiten. Im Extrem-

fall k

•

onnen alle Prozessoren des Systems auf dem gleic hen Gitterblo c k P artik elb erec hn ungen

ausf

•

uhren. Diese dynamisc he Lastv erteilung des DDD{V erfahrens f

•

uhrt in vielen F

•

allen zu einer

deutlic hen Reduzierung der Gesam tausf

•

uhrungszeiten einer Mehrphasenstr

•

om ungsb erec hn ung

mit dem Euler{Lagrange{V erfahren.

Zur Un tersuc h ung der Leistungsf

•

ahigk eit der b eiden P arallelisierungsv erfahren wurden in

dieser Arb eit Gas{F eststo�{Str

•

om ungen in zw ei v ersc hiedenen dreidimensionalen T estgeometri-

en b etrac h tet. Um die P erformance der parallelen Algorithmen f

•

ur un tersc hiedlic he str

•

om ungs-

mec hanisc he An w endungsf

•

alle zu un tersuc hen, wurden die T estf

•

alle so gew

•

ahlt, da� es sic h

b ei dem ersten T estfall um eine Fluid{P artik el{Str

•

om ung mit w eitgehend homogener P ar-

tik elk onzen trationsv erteilung handelte, w

•

ahrend b ei dem zw eiten T estfall P artik elseparation

und Str

•

ahnen bildung zu b eobac h ten sind. F

•

ur die v ergleic hende Un tersuc h ung der P arallelisie-

rungsv erfahren wurden so w ohl hierarc hisc he Gitternetze mit v ersc hiedener Gitternetzau


•

osung

als auc h v ersc hiedene P arallelrec hnerarc hitekturen eingesetzt. Die Sc hlu�folgerungen aus dem

V ergleic h der P arallelisierungseigensc haften b eider V erfahren lassen sic h wie folgt zusammen-

fassen:

1. Das auf der Basis v on MPI und explizitem Message P assing en t wic k elte Berec hn ungsv er-

fahren ist nahezu ohne Anpassungen auf un tersc hiedlic hsten P arallelrec hnerarc hitekturen

lau�

•

ahig. Das V erfahren w eist dadurc h eine sehr hohe P ortabilit

•

at und Flexibilit

•

at in

der Nutzung v on Rec henressourcen auf, die insb esondere v on P arallelisierungsv erfahren,
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die auf der An w endung v on parallelisierenden Compilern o der Shared{Memory{Ans

•

atzen

basieren, prinzipb edingt nic h t erreic h t wird.

2. Die Ergebnisse un terstreic hen die Bedeutung der Lastbalancierung zwisc hen den Prozes-

soren einer P arallelrec hnerpartition f

•

ur eine gute parallele P erformance des Gesam talgo-

rithm us. So w ohl das Gebietszerlegungsv erfahren f

•

ur die Berec hn ung der Fluidstr

•

om ung

als auc h das SDD{V erfahren f

•

ur die Lagrange'sc he P artik eltra jektorien b erec hn ung sind

stark v on der Art der Gitterpartitionierung abh

•

angig. Die E�zienz des SDD{V erfahrens

ist zudem stark v on den Str

•

om ungsv erh

•

altnissen, insb esondere v on der Konzen trations-

v erteilung der disp ersen Phase innerhalb der Str

•

om ungsgeometrie, b eein
u�t.

3. Neb en der Umsetzung der Statisc hen Gebietszerlegung (SDD) f

•

ur das Lagrange{V erfahren

wird eine neuartige P arallelisierungsmetho de v orgestellt und un tersuc h t, die eine dyna-

misc he Lastv erteilung f

•

ur das Lagrange{V erfahren erm

•

oglic h t (DDD). Die V orteile des

DDD{V erfahrens gegen

•

ub er dem SDD{V erfahren sind:

(a) Reduzierung der Gesam tb erec hn ungszeit f

•

ur eine Vielzahl v on An w endungsf

•

allen;

(b) Unabh

•

angigk eit der parallelen P erformance des P arallelisierungsv erfahrens v om Cha-

rakter der zu b erec hnenden Fluid{P artik el{Str

•

om ung;

(c) Realisierung einer dynamisc hen Lastv erteilung un ter den Prozessoren einer MIMD{

P arallelrec hnerpartition zur Laufzeit des n umerisc hen Berec hn ungsv erfahrens; Wirk-

samk eit dieser dynamisc hen Lastv erteilung auc h auf heterogenen P arallelrec hnersy-

stemen und Komm unik ationsnetzw erk en;

(d) Unabh

•

angigk eit der parallelen E�zienz des V erfahrens v on der k onkreten Art und

W eise der Aufteilung des n umerisc hen Gitternetzes auf die Prozessoren des P arallel-

rec hnersystems.

4. Die parallele P erformance der P arallelisierungsv erfahren ist stark v on den Charakteristi-

k a des Komm unik ationsnetzw erk es des P arallelrec hnersystems abh

•

angig. F

•

ur das Erzielen

einer guten parallelen P erformance f

•

ur das phasengek opp elte Euler{Lagrange{V erfahren

auf massiv parallelen Rec hnern mit N

P

� 64 Prozessoren sind Komm unik ationsnetzw er-

k e mit kurzen Latenzzeiten und hoher Komm unik ationsbandbreite eine un v erzic h tbare

V oraussetzung.

Die Un tersuc h ungen der v orliegenden Arb eit hab en die grunds

•

atzlic hen V orteile des DDD{

V erfahrens und die M

•

oglic hk eiten zur Berec hn ung disp erser Mehrphasenstr

•

om ungen auf massiv

parallelen Rec hnerarc hitekturen aufgezeigt. T rotz des erreic h ten En t wic klungsstandes der P aral-

lelisierungsmetho den f

•

ur das Euler{Lagrange{V erfahren sind w eitere F orsc h ungsanstrengungen

not w endig, um eine w eitere E�zienzsteigerung des parallelen Berec hn ungsv erfahrens auf mo der-

nen Ho c hleistungsrec hnerarc hitekturen mit einer gro�en Anzahl v on Prozessoren ( N

P

� 128)

zu erzielen und so das P oten tial f

•

ur die Berec hn ung tec hnisc h relev an ter, stark phasengek op-

p elter Fluid{P artik el{Str

•

om ungen zu ersc hlie�en. Besonders zu b er

•

uc ksic h tigende Asp ekte sind

hierb ei:

1. V on b esonderer Bedeutung ist die P arallelisierung no c h b estehender serieller algorithmi-

sc her Bestandteile des Berec hn ungsv erfahrens. Dies b etri�t insb esondere die initiale P arti-

k ellok alisierung auf Gitternetzen mit hoher r

•

aumlic her Gitternetzau


•

osung, die f

•

ur gro�e

P artik elzahlen und f

•

ur die Sim ulation instation

•

arer Fluid{P artik el{Str

•

om ungen einen w e-

sen tlic hen T eil der Gesam trec henzeit ausmac h t.
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2. Eine v ergleic h bare Bedeutung k omm t der P arallelisierung der Daten{Ein{/Ausgab e zu,

die f

•

ur gro�e Problemstellungen einen nic h t mehr zu v ernac hl

•

assigenden T eil der Nut-

zungsdauer eines MIMD{Rec hnersystems einnimm t. Die P arallelisierung dieses T eils des

n umerisc hen V erfahrens ist sehr stark v on der v erf

•

ugbaren Hardw are abh

•

angig, w enngleic h

mit der V erf

•

ugbark eit v on standardisierten Routinen f

•

ur parallele Daten{Ein{/Ausgab e

im MPI{2{Standard [317] eine gewisse Unabh

•

angigk eit in der V erfahrensen t wic klung und

{implemen tierung gegeb en ist (jedo c h bisher ohne Garan tie f

•

ur eine zufriedenstellende

P erformance).

3. F

•

ur das v orliegende Berec hn ungsv erfahren erfolgen so w ohl die Pre{ und P ostprozessing{

Zwisc hensc hritte zur Kon v ertierung der Datenformate und zur Erstellung der Blo c k{

Prozessor{Zuordn ung als auc h die eigen tlic he Gittergenerierung und die graphisc he Aus-

w ertung der Sim ulationsergebnisse in serieller F orm. Damit ist die derzeit b ehandelba-

re Problemgr

•

o�e auf die Gr

•

o�e des Hauptsp eic hers der gr

•

o�ten v erf

•

ugbaren seriellen

Rec hnerarc hitektur b esc hr

•

ankt. Bezieh t man Shared{Memory{Rec hnerarc hitekturen wie

z. B. die SGI Origin 2000/3000 in diese Betrac h tung mit ein, so sind die daraus resultie-

renden Einsc hr

•

ankungen zun

•

ac hst mo derat. Mit zunehmender Gr

•

o�e der str

•

om ungsme-

c hanisc hen Aufgab enstellung wird jedo c h auc h die Prozessorleistung in der seriellen V or{

und Nac h v erarb eitung der Gitter{ und Str

•

om ungsdaten zu einem b egrenzenden F aktor,

so da� p ersp ektivisc h die P arallelisierung dieser V erfahrenssc hritte erforderlic h wird. Dies

tri�t in gleic her W eise auf die hierb ei eingesetzten k ommerziellen Programmpak ete zu.

4. F

•

ur die in den letzten Jahren v erst

•

arkt en t wic k elte P arallelrec hnerklasse der Constellation{

Cluster (Cluster v on ho c hin tegrierten SMP{Knoten) mit lok alem Shared Memory ist

u. U. eine v er

•

anderte Herangehensw eise an eine e�zien te P arallelisierung erforderlic h.

Neb en der auf MPI und Message P assing basierenden grobgran ularen P arallelisierung

f

•

ur eine V erteilung der Aufgab enstellung

•

ub er die SMP{Knoten des Systems wird eine

zus

•

atzlic he P arallelisierung auf Thread{ bzw. Sc hleifeneb ene erforderlic h, um die Lei-

stungsf

•

ahigk eit der SMP{Knoten optimal ausn utzen zu k

•

onnen. Hier sind erste V ersuc he

mit gemisc h ter Op enMP{ und MPI{P arallelisierung b ereits un ternommen w orden. Es

ist jedo c h auc h nic h t zu un tersc h

•

atzen, da� die Komplexit

•

at und F ehleranf

•

alligk eit der

resultierenden V erfahren hiermit deutlic h zunehmen wird.

5. Auc h die Nutzung v on sogenann ten Computational Grids erfordert eine ge

•

anderte Her-

angehensw eise an das Problem einer optimalen Gebietszerlegung. Einer Minimierung des

Datenaustausc hs auf den externen Komm unik ationsv erbindungen zwisc hen den einzelnen

P arallelrec hnersystemen k omm t herb ei b esondere Bedeutung zu. Latenz und Bandbreite

der Komm unik ationsv erbindungen so wie die Rec hengesc h windigk eit der Prozessoren der

m

•

oglic herw eise heterogenen Rec hnerarc hitekturen sind in einer derartigen zw eistu�gen

Gebietszerlegungsmetho de zu b er

•

uc ksic h tigen.

Im letzten Kapitel der Arb eit wird die An w endung des parallelen Euler{Lagrange{V erfahrens

MISTRAL/P artFlo w{3D auf drei k onkrete disp erse Gas{F eststo�{Str

•

om ungen in der Energie{

und V erfahrenstec hnik gezeigt. Das V erfahren wurde zur Un tersuc h ung der P artik elabsc hei-

dung in Zyklonen un tersc hiedlic her Bauart und zur Un tersuc h ung des pneumatisc hen T rans-

p orts und der P artik elmassenstromaufteilung v on Kohlepartik eln in Rohrleitungssystemen und

Str

•

om ungsteilern der Kraft w erksindustrie eingesetzt. Die n umerisc hen Berec hn ungen erlaub-

ten eine detaillierte Analyse des Bew egungsv erhaltens der P artik elphase in derart k omplexen

Str

•

om ungsgeometrien und somit R

•

uc ksc hl

•

usse auf das Betriebsv erhalten der un tersuc h ten Ap-

parate und auf ev en tuell not w endige V er

•

anderungen in deren k onstruktiv er Gestaltung.
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Mit dem v om Autor und seiner F orsc h ungsgrupp e en t wic k elten, v ollst

•

andig parallelisierten

Euler{Lagrange{V erfahren MISTRAL/P artFlo w{3D mit dynamisc her Lastbalancierung steh t

somit ein n umerisc hes Berec hn ungsv erfahren zur V erf

•

ugung, mit dem dreidimensionale, dis-

p erse Mehrphasenstr

•

om ungen mit h

•

oheren Konzen trationen der disp ersen Phase und daraus

resultierenden stark en Phasen w ec hselwirkungen (Vier{W ege{Kopplung) auc h f

•

ur k omplexere

Str

•

om ungsgeometrien und An w endungen e�ektiv un tersuc h t w erden k

•

onnen. Als ein hinsic h t-

lic h der Programmiersc hnittstellen o�enes V erfahren gestattet es die nahezu uneingesc hr

•

ankte

Erw eiterung der ph ysik alisc hen Mo delle und damit die Anpassung des n umerisc hen V erfah-

rens an bisher no c h nic h t b er

•

uc ksic h tigte str

•

om ungsmec hanisc he An w endungsf

•

alle. Das Berec h-

n ungsv erfahren stellt dar

•

ub er hinaus die Grundlage f

•

ur das v on P ac hler & F rank en t wic k el-

te instation

•

are Euler{Lagrange{V erfahren (sim ultaneous particle trac king) f

•

ur zeitabh

•

angige

Fluid{P artik el{Str

•

om ungen dar.
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