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h au
h no
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 vom Institut f�urS
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hte i
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hes 393 f�ur Ihre langj�ahrige Unterst�utzung und die zahlrei
hen fa
hli-
hen Diskussionen danken. Insbesondere bedanke i
h mi
h bei dem Ges
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EU{Fors
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ZusammenfassungViele der in Natur und Te
hnik ablaufenden Str�omungsvorg�ange sind dur
h die Koexistenz zwei-er oder mehrerer Phasen gekennzei
hnet. Diese sogenannten Zwei{ oder Mehrphasensystemezei
hnen si
h dur
h ein hohes Ma� an Komplexit�at aus. Das Erkennen von Gesetzm�a�igkeitenin diesen komplexen Systemen ist eine Grundvoraussetzung f�ur ein umfassendes Verst�andnisvon Proze�abl�aufen in sol
hen Systemen und erm�ogli
ht erst ihre gezielte Beein
ussung, dieOptimierung von Proze�abl�aufen oder die Entwi
klung neuer innovativer Produkte.Verbesserte numeris
he Verfahren f�ur die Str�omungsbere
hnung von Ein{ und Mehrpha-senstr�omungen sowie die rasante Entwi
klung auf dem Gebiet der Re
hente
hnik mit demdamit verbundenen s
hnellen Anstieg an verf�ugbarer Re
henleistung haben dazu gef�uhrt, da�die numeris
he Str�omungsme
hanik (CFD) zu einem weithin anerkannten Fors
hungs{ undEntwi
klungs{Werkzeug ni
ht nur in der Wissens
haft sondern au
h in der industriellen Anwen-dung geworden ist. Dabei wird die Qualit�at der von der numeris
hen Simulation bereitgestell-ten Str�omungsergebnisse und damit die Leistungsf�ahigkeit von CFD ma�gebli
h dur
h die Artund Weise der mathematis
h{physikalis
hen Modellierung beein
u�t. Die in das Bere
hnungs-verfahren eingehenden mathematis
hen Teilmodelle ents
heiden �uber den damit errei
hbarenGrad der detaillierten Ber�u
ksi
htigung von f�ur den Str�omungsverlauf relevanten physikalis
henPh�anomenen und We
hselwirkungen. In einem st�andigen We
hselspiel aus experimentellen Un-tersu
hungen an physikalis
hen Detailph�anomenen, deren mathematis
h{physikalis
her Model-lierung und der Validierung numeris
her Bere
hnungsergebnisse anhand speziell dur
hgef�uhrterStr�omungsexperimente werden diese Modellvorstellungen st�andig weiterentwi
kelt und hinsi
ht-li
h ihrer qualitativen und quantitativen Vorhersagegenauigkeit und Zuverl�assigkeit verbessert.Die vorliegende Arbeit befa�t si
h mit der Entwi
klung und Anwendung numeris
her Be-re
hnungsverfahren f�ur disperse Fluid{Partikel{Str�omungen auf dem Gebiet der Str�omungs{und Verfahrenste
hnik. Dazu wurde das Euler{Lagrange{Verfahren verwendet, bei dem es si
hum das wohl am weitesten verbreitete numeris
he Verfahren zur Bere
hnung turbulenter Mehr-phasenstr�omungen handelt. Es basiert auf der Bere
hnung der kontinuierli
hen Phase auf derGrundlage der zeitli
h gemittelten Navier{Stokes{Glei
hungen unter Hinzunahme geeigneterTurbulenzmodelle zur S
hlie�ung des Glei
hungssystems. Die disperse Phase wird als ein Kol-lektiv von Einzelpartikeln betra
htet. Aus der Bere
hnung einer Vielzahl von Partikeltrajektori-en im Fluidstr�omungsfeld werden dur
h eine geeignete Ensemblemittelung sowohl Kenngr�o�enzur Bes
hreibung 
harakteristis
her Eigens
haften der dispersen Phase als au
h Phasenwe
hsel-wirkungsterme f�ur die Impuls{, Masse{ und W�arme�ubertragung zwis
hen kontinuierli
her unddisperser Phase abgeleitet.Na
h einleitenden Betra
htungen zur Klassi�zierung disperser Mehrphasenstr�omungen, derDe�nition allgemein 
harakterisierender Zustandsgr�o�en und einer Betra
htung der grundlegen-den numeris
hen Bere
hnungsverfahren f�ur Ein{ und Mehrphasenstr�omungen befa�t si
h einwesentli
her Teil dieser Arbeit mit der Modellierung unters
hiedli
her physikalis
her Ph�anome-ne in Fluid{Partikel{Str�omungen unter dem Paradigma der Lagrange's
hen Betra
htungsweiseder Partikelbewegung. Die n�aher ausgef�uhrten Modelle liefern eine Bes
hreibung der auf eine1



kugelf�ormige Einzelpartikel im Str�omungsfeld wirkenden Kr�afte und Momente, der Partikel{Wand{We
hselwirkung und der Partikelerosion. Weitere Teilmodelle dienen der Ber�u
ksi
hti-gung von Partikel{Partikel{Sto�vorg�angen und der We
hselwirkung zwis
hen Fluidturbulenzund Partikelbewegung. F�ur die Modelle wird im Einzelnen zun�a
hst der Stand des Wissens zu-sammengefa�t. Des Weiteren werden Eigenentwi
klungen und spezielle Eigens
haften der Im-plementierung in dem vom Autor und seiner Fors
hungsgruppe entwi
kelten Euler{Lagrange{Verfahren MISTRAL/PartFlow{3D im jeweiligen Zusammenhang diskutiert.Die Bere
hnung disperser Mehrphasenstr�omungen mit dem Euler{Lagrange{Verfahren ge-h�ort neben der Large{Eddy{Simulation (LES) und der Direkten Numeris
hen Simulation (DNS)turbulenter Fluidstr�omungen mit zu den re
henintensivsten Aufgabenstellungen der numeri-s
hen Str�omungsme
hanik. Verglei
ht man die Bere
hnung einer Einpasenstr�omung auf derGrundlage der RANS{Glei
hungen und einem Standard{k{"{Turbulenzmodell mit einer aufder glei
hen Grundlage basierenden numeris
hen Simulation einer dispersen Fluid{Partikel{Str�omung mit Zwei{Wege{ oder sogar Vier{Wege{Kopplung zwis
hen disperser und kontinu-ierli
her Phase, so steigt der Spei
her{ und Re
henzeitbedarf gegen�uber der Einphasenstr�omungmit glei
her geometris
her Komplexit�at des Str�omungsgebietes um ann�ahernd das 70- bis 150-fa
he an. Nimmt die Komplexit�at und der Detailrei
htum der str�omungsme
hanis
hen Aufga-benstellung zu, so sind bei dem derzeitigen Stand der Te
hnik Vereinfa
hungen bei den einge-setzten Modellen in aller Regel unauswei
hli
h. Der aufgezeigte Ressour
enbedarf f�ur derarti-ge Simulationen disperser Mehrphasenstr�omungen zeigt die klare Notwendigkeit f�ur die Nut-zung der leistungsf�ahigsten Super
omputer f�ur diese Aufgabenstellungen auf, bei denen es si
hauss
hlie�li
h um propriet�are Parallelre
hner, massiv parallele Cluster
omputer/Constellationsund parallele Vektorre
hner handelt. Neben der Entwi
klung immer leistungsf�ahigerer Com-puterhardware ist jedo
h au
h die Entwi
klung ho
heÆzienter paralleler Bere
hnungsverfahrendringend erforderli
h, die in der Lage sind, das Potential dieser modernen Super
omputer au
htats�a
hli
h f�ur die numeris
he Simulation komplexer disperser Mehrphasenstr�omungen zu nut-zen.Der S
hwerpunkt dieser Arbeit lag daher in der Entwi
klung, Untersu
hung und verglei
hen-den Bewertung von Parallelisierungsverfahren f�ur das Euler{Lagrange{Verfahren zur Bere
h-nung von dispersen Mehrphasenstr�omungen. Dabei handelt es si
h um ein Fors
hungsgebiet,das si
h no
h am Anfang seiner Entwi
klung be�ndet. Zuvor von anderen Autoren entwi
kelteParallelisierungsmethoden f�ur das Lagrange's
he Bere
hnungsverfahren basieren im Wesent-li
hen auf Shared{Memory{Ans�atzen, Quasi{Seriellen Verfahren oder statis
her Gebietszerle-gung (SDD) und sind somit in ihrer Einsetzbarkeit und Skalierbarkeit auf Re
hnerar
hitekturenmit relativ geringer Parallelit�at und auf weitgehend homogene Mehrphasenstr�omungen mit ge-ringer Komplexit�at der Phasenwe
hselwirkungen bes
hr�ankt. In dieser Arbeit wird nun einevom Autor entwi
kelte, neuartige Parallelisierungsmethode vorgestellt, die eine dynamis
heLastverteilung f�ur das Lagrange{Verfahren erm�ogli
ht (DDD { Dynami
 Domain De
ompositi-on) und mit deren Hilfe eine deutli
he Reduzierung der Gesamtausf�uhrungszeiten einer Mehr-phasensr�omungsbere
hnung mit dem Euler{Lagrange{Verfahren m�ogli
h ist. Der Hauptvorteildieses Parallelisierungsverfahrens besteht in der Unabh�angigkeit der parallelen Performan
edes Parallelisierungsverfahrens vom Charakter der zu bere
hnenden Fluid{Partikel{Str�omung.Die vers
hiedenen Parallelisierungsverfahren wurden im Folgenden an zwei Testf�allen auf meh-reren Parallelre
hnerar
hitekturen verglei
hend untersu
ht. Im Ergebnis steht mit dem vomAutor und seiner Fors
hungsgruppe entwi
kelten vollst�andig parallelisierten Euler{Lagrange{Verfahren MISTRAL/PartFlow{3D ein numeris
hes Bere
hnungsverfahren zur Verf�ugung, mitdem disperse Mehrphasenstr�omungen mit h�oheren Konzentrationen der dispersen Phase unddaraus resultierenden starken Phasenwe
hselwirkungen (Vier{Wege{Kopplung) e�ektiv unter-su
ht werden k�onnen. 2



Im Ans
hlu� an die Darstellung und Diskussion der vers
hiedenen Parallelisierungsverfah-ren werden Bere
hnungsergebnisse f�ur str�omungsme
hanis
he Anwendungen aus der Verfah-renste
hnik vorgestellt. So wurde mit Hilfe des vorgestellten Euler{Lagrange{Verfahrens dieWirbel{Senken{Str�omung und die Partikelabs
heidung in Standardzyklonen und symmetri-s
hen Doppelzyklonen bere
hnet. Eine weitere Anwendung zeigt die Bere
hnung einer Gas{Kohlestaub{Str�omung in Rohrleitungssystemen und Str�omungsteilern der Kraftwerksindustrie.Anhand dieser Anwendungsf�alle werden weitere Aspekte der numeris
hen Simulation disperserMehrphasenstr�omungen auf HPC{Re
hnerar
hitekturen diskutiert.Die Arbeit fa�t langj�ahrige Fors
hungs{ und Entwi
klungsarbeiten des Autors und seinerFors
hungsgruppe "Numeris
he Methoden f�ur Mehrphasenstr�omungen\ an der TU Chemnitzzusammen. Trotz des Umfangs der Arbeit konnten aus Platzgr�unden ni
ht alle Teilgebiete dieserArbeit in glei
her Ausf�uhrli
hkeit behandelt werden. Dort wo eine gestra�te oder nur andeu-tungsweise Darstellung erforderli
h wurde, wird der Leser auf weiterf�uhrende Publikationenverwiesen, auf die in der Arbeit Bezug genommen wird.
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Kapitel 7S
hlu�folgerungen und Ausbli
kZiel der vorliegenden Arbeit war die Entwi
klung eines numeris
hen Verfahrens zur Bere
hnungdreidimensionaler, disperser, turbulenter Fluid{Partikel{Str�omungen in geometris
h komplexenStr�omungsgebieten auf massiv parallelen Re
hnerar
hitekturen. Dabei geh�ort die Bere
hnungdisperser Mehrphasenstr�omungen mit dem Euler{Lagrange{Verfahren neben der Large{Eddy{Simulation (LES) und der Direkten Numeris
hen Simulation (DNS) turbulenter Fluidstr�omun-gen mit zu den re
henintensivsten Aufgabenstellungen der modernen numeris
hen Str�omungs-me
hanik. Der f�ur die Simulation disperser Mehrphasenstr�omungen in te
hnis
hen und industri-ellen Prozessen resultierende Ressour
enbedarf zeigt die klare Notwendigkeit f�ur die Nutzungder leistungsf�ahigsten Super
omputer f�ur diese Aufgabenstellungen auf. Bei derartigen Super-
omputern handelt es si
h heutzutage jedo
h auss
hlie�li
h um propriet�are Parallelre
hner eini-ger weniger Hardwarehersteller, massiv parallele Cluster
omputer/Constellations und paralleleVektorre
hner. Neben der Entwi
klung immer leistungsf�ahigerer Computerhardware ist somitau
h die Entwi
klung ho
heÆzienter paralleler Bere
hnungsverfahren dringend erforderli
h, diein der Lage sind, das Potential dieser modernen Super
omputer au
h tats�a
hli
h f�ur die nume-ris
he Simulation disperser Mehrphasenstr�omungen mit komplexen Phasenwe
hselwirkungene�ektiv zu nutzen.Das in der vorliegenden Arbeit vorgestellte parallele Euler{Lagrange{Verfahren basiert f�urdie numeris
he Bere
hnung der Fluidstr�omung auf einer Diskretisierung der RANS{Glei
hungenund der Glei
hungen des Standard{k{"{Turbulenzmodells na
h der Finite{Volumen{Methodef�ur randangepa�te, ni
htorthogonale, blo
kstrukturierte numeris
he Gitternetze unter Verwen-dung einer ni
ht{versetzten Anordnung aller Variablenwerte in den Zellmittelpunkten der Kon-trollvolumina ('
olo
ated grids'). Zur L�osung der resultierenden linearen Glei
hungssysteme f�urdie einzelnen Variablen wurde die SIP{Methode verwendet, und die L�osung des Gesamtsystemsunter Ber�u
ksi
htigung der Dru
k{Ges
hwindigkeits{Kopplung erfolgte mit Hilfe eines modi-�zierten SIMPLE{Verfahrens. Zur Konvergenzbes
hleunigung auf gro�en Gitternetzen wur-den Mehrgitterte
hniken implementiert. So erfolgt zum einen die Bes
hleunigung der �au�erenSIMPLE{Iterationen dur
h die Anwendung eines �au�eren Mehrgitterverfahrens auf das gesamteGlei
hungssystem. Zum anderen kann die Konvergenz der inneren Iterationen f�ur die Dru
k-korrekturglei
hung dur
h ein inneres Mehrgitterverfahren f�ur den Dru
k unterst�utzt werden,deren L�osung im urspr�ungli
hen SIMPLE{Verfahren den Hauptanteil des Bere
hnungsaufwan-des erfordert.Zur Bere
hnung der Partikelbewegung wurde in dieser Arbeit das Lagrange{Verfahren ver-wendet. F�ur die betra
htete Klasse von dispersen Fluid{Partikel{Str�omungen, bei denen diedisperse Phase aus starren, kugelf�ormigen Partikeln besteht und in denen die Partikeldi
hteum ein Vielfa
hes gr�o�er ist als die Fluiddi
hte (�P � �F ), werden die wesentli
hen Aspek-te f�ur deren Modellierung und Bere
hnung aufgezeigt. Die n�aher ausgef�uhrten Modelle liefern251



eine quantitative Bes
hreibung der auf eine kugelf�ormige Einzelpartikel im Str�omungsfeld wir-kenden Kr�afte und Momente und f�uhren zur Formulierung der Partikelbewegungsglei
hungen,die eine numeris
he Bere
hnung der Partikelbewegung erm�ogli
hen. Zus�atzli
he Modelle dienender Charakterisierung der Partikel{Wand{We
hselwirkung mit glatten und rauhen W�anden,der Ber�u
ksi
htigung von Partikel{Partikel{Sto�vorg�angen in dispersen Mehrphasenstr�omun-gen mit h�oherer Konzentration der dispersen Phase und der Bes
hreibung der We
hselwirkungzwis
hen kontinuierli
her Phase und Partikelbewegung.Die hierbei zu ber�u
ksi
htigende Grundproblematik numeris
her Bere
hnungen von disper-sen Mehrphasenstr�omungen besteht darin, da� ein qualitativ und quantitativ mit der realenStr�omung �ubereinstimmendes Simulationsergebnis nur dann erzielt werden kann, wenn einem�ogli
hst genaue mathematis
he Modellierung von allen physikalis
hen Teilprozessen und Ef-fekten vorgenommen wird, die das Verhalten der Fluid{Partikel{Str�omung bein
ussen. AufGrund der Vielzahl der m�ogli
hen Ein
u�faktoren und We
hselwirkungen ist dies weitaus kom-plizierter als f�ur reine Fluidstr�omungen. Trotz der enormen Anstrengungen, die auf diesem Ge-biet in den letzten Jahren und Jahrzehnten von den weltweit f�uhrenden Wissens
haftlergruppenunternommen wurden, existieren na
h wie vor De�zite in der mathematis
h{physikalis
hen Mo-dellierung bestimmter Teilph�anomene, die die Genauigkeit numeris
her Simulationsergebnissenegativ beein
ussen bzw. die Anwendbarkeit der numeris
hen Verfahren eins
hr�anken.� Die Kraftwirkungen und Momente auf starre, kugelf�ormige Partikeln in freier Anstr�omungwerden dur
h die dargestellten Modelle �uber einen weiten Reynoldszahlberei
h au
h quan-titativ gut erfa�t. Betra
htet man jedo
h den Berei
h turbulenter Anstr�omung oder die inturbulenten Str�omungen in Wandn�ahe auftretenden ho
hfrequent instation�aren Kraftwir-kungen, so entziehen si
h diese einer mathematis
hen Bes
hreibung weitgehend. Dar�uberhinaus sind die Str�omungskr�afte auf real geformte, ni
ht kugelf�ormige Partikel sowieKraftwirkungen auf Partikel in Partikels
hw�armen praktis
h unerfors
ht.� Betra
htet man die Anwendung des Euler{Lagrange{Verfahrens auf Fluid{Tropfen{Str�o-mungen, so sind weitere physikalis
he E�ekte in die Modellierung einzubeziehen, die in derDarstellung in dieser Arbeit unber�u
ksi
htigt blieben. Dies sind insbesondere die Defor-mierbarkeit der Tropfen und die dur
h die damit verbundene �Anderung der Partikelformverursa
hten Ver�anderungen in den aerodynamis
hen Kraftwirkungen. F�ur Tropfen abeiner bestimmten Gr�o�e ist au
h die Rezirkulation des Fluids im Tropfen ni
ht mehrzu verna
hl�assigen. Tropfenzerteilung und {koagulation beim Tropfen{Wand{Sto� undbei der Tropfen{Tropfen{Kollision f�uhren dazu, da� die Bes
hreibung dieser We
hselwir-kungsph�anomene nur no
h in statistis
her Weise m�ogli
h ist. Beim Tropfen{Wand{Sto�spielt zus�atzli
h die Bildung eines Wand�lms eine Rolle.� Die dur
h Partikeldegradation und {agglomeration bei Partikel{Wand{ und Partikel{Partikel{St�o�en hervorgerufene Ver�anderung der Partikelgr�o�enverteilung kann au
h f�urbestimmte Fluid{Feststo�{Str�omungen von Bedeutung sein (z. B. in Prallm�uhlen oderbei Partikelseparations{ und {abs
heidungsprozessen). Diese Ver�anderungen in der Par-tikelgr�o�enverteilung werden von den bisher entwi
kelten Modellen ni
ht erfa�t.� Disperse Mehrphasenstr�omungen in der Energie{ und Verfahrenste
hnik sind h�au�g dur
hthermis
he oder 
hemis
he Prozesse gekennzei
hnet, die den Str�omungsverh�altnissen �uber-lagert sind (z. B. Verdampfungs{ und Kondensationsprozesse, Pyrolyse und Abbrand fe-ster Brennsto�partikel, et
.). Zu deren Bes
hreibung sind zus�atzli
he mathematis
he Mo-delle notwendig, die zudem stark von den jeweiligen Sto�eigens
haften der dispersen Phaseabh�angig sind und aufwendige experimentelle Untersu
hungen erfordern. Die dur
h diese252



Prozesse hervorgerufene Ver�anderung der Partikelgr�o�enverteilung ist ebenfalls zu ber�u
k-si
htigen.� Eine S
hl�usselrolle in der numeris
hen Simulation turbulenter Fluid{Partikel{Str�omungenkommt der Modellierung der We
hselwirkung zwis
hen Fluidturbulenz und Partikelbewe-gung zu. Die heute weitverbreitet verwendeten Beziehungen f�ur die Partikelwe
hselwir-kungsterme in den Transportglei
hungen der Turbulenzmodelle sind nur bedingt geeignet,die komplexen Ph�anomene quantitativ ri
htig zu bes
hreiben, die zu einer Anfa
hung bzw.D�ampfung der Fluidturbulenz auf Grund der Partikelbewegung f�uhren k�onnen. Insbeson-dere der Ein
u� der Massenbeladung wird von den derzeit existierenden Modellen nurungen�ugend ber�u
ksi
htigt.� Die Dur
hf�uhrung einer Str�omungssimulation mit dem Euler{Lagrange{Verfahren unterBer�u
ksi
htigung der sogennanten Vier{Wege{Kopplung, d. h. unter glei
hzeitiger Ber�u
k-si
htigung der Phasenwe
hselwirkung auf Grund von Masse{, Impuls{ und W�arme�uber-tragung, der turbulenten We
hselwirkung zwis
hen Fluid und Partikelphase und der Parti-kel{Partikel{We
hselwirkung, ist trotz der Entwi
klungen der letzten Jahre in mehrfa
herHinsi
ht als eine gro�e Herausforderung zu betra
hten. Die Vers
hmelzung des iterativenParti
le{Sour
e{in{Cell{Verfahrens mit dem ebenfalls iterativen Monte{Carlo{Verfahren(IMCV) f�ur von Partikel{Partikel{Kollisionen dominierte Fluid{Partikel{Str�omungenf�uhrt ras
h zu einem extrem ansteigenden Ressour
enbedarf und extrem langen Re
hen-zeiten. Die Anwendung sto
hastis
her Modellierungsans�atze f�uhrt zudem dazu, da� dieEntwi
klung der Residuen ni
ht als Konvergenzkriterium f�ur das Errei
hen eines kon-vergenten Str�omungszustandes der Fluid{Partikel{Str�omung herangezogen werden kann.Vielmehr m�ussen einzelne Kenngr�o�en der Fluidstr�omung in Gebieten mit hoher Parti-kelbeladung �uber die Kopplungsiterationen hinweg in ihrer Entwi
klung verfolgt werden,um eine Aussage �uber die Konvergenz des numeris
hen Verfahrens tre�en zu k�onnen. EineUnterrelaxation der Partikelwe
hselwirkungsterme ist in aller Regel f�ur eine Konvergenzdes numeris
hen Verfahrens unvermeidbar und tr�agt zu einer weiteren Steigerung des not-wendigen Bere
hnungsumfangs bei. Es ist als o�ene Frage zu bewerten, ob die Bere
hnungeiner station�aren, ho
hbeladenen Fluid{Partikel{Str�omung mit Vier{Wege{Kopplung miteinem instation�aren Euler{Lagrange{Verfahren na
h der Methode der simultanen Parti-kelverfolgung u.U. ni
ht eÆzienter auszuf�uhren ist, indem man die L�osung des phasen-gekoppelten Str�omungsproblems in der Zeit bis in den station�aren Beharrungszustandfortsetzt.Die vorangegangenen Punkte zeigen, da� die mathematis
h{physikalis
he Modellierung f�urFluid{Partikel{Str�omungen beim heutigen Stand der Computerte
hnologie ni
ht losgel�ost vonder Entwi
klung des numeris
hen Verfahrens vorgenommen werden kann. Vereinfa
hende An-nahmen in der Modellierung sind h�au�g notwendig, um die Bere
henbarkeit des Str�omungs-problems auf den derzeit leistungsf�ahigsten Super
omputern zu gew�ahrleisten. Dar�uber hinausist die Entwi
klung leistungsf�ahiger, paralleler numeris
her Verfahren von ents
heidender Be-deutung um die potenzielle Leistungsf�ahigkeit moderner, massiv paralleler Re
hnerar
hitektu-ren (wie z. B. der amerikanis
hen ASCI{Computersysteme und des japanis
hen Earth Simula-tors) e�ektiv zu nutzen und so die Entwi
klung und den Einsatz detaillierter mathematis
h{physikalis
her Modellvorstellungen dur
h die Bereitstellung der Spei
herressour
en und derBere
hnungsleistung erst zu erm�ogli
hen.Ein S
hwerpunkt der vorliegenden Arbeit lag daher in der Entwi
klung, Untersu
hung undverglei
henden Bewertung von e�ektiven Parallelisierungsmethoden f�ur das Euler{Lagrange{Verfahren. F�ur die Parallelisierung des Finite{Volumen{Verfahrens zur Bere
hnung der Fluid-253



str�omung wurde das etablierte Verfahren der Gebietszerlegung im Raum angewendet. Dabeiwird das numeris
he Gitternetz in hinsi
htli
h der Anzahl der Kontrollvolumen m�ogli
hst glei
hgro�e Partitionen aufgeteilt und jedem Prozessor der Parallelre
hnerpartition wird ein Teilge-biet zur Str�omungsbere
hnung statis
h, d. h. f�ur den gesamten Verlauf des Bere
hnungspro-zesses, zugeordnet. Da der auf jeden Prozessorknoten entfallende Bere
hnungsaufwand f�ur dieL�osung des gekoppelten Systems von Transport{ und Erhaltungsglei
hungen direkt propor-tional zur Anzahl der Kontrollvolumen ist, kann eine optimale Aufteilung des Gitternetzes ineinem f�ur jede Re
hnung einmalig auszuf�uhrenden Preprozessor{S
hritt ausgef�uhrt werden. DieVerwendung einer geeigneten Datenstruktur f�ur die Geometrie{ und Str�omungsdaten erlaubtim Multiblo
k{Verfahren die Anordnung von mehr als einem Gitterblo
k pro Prozessor undf�uhrt so zu einer verbesserten Lastverteilung und einer erh�ohten Flexibilit�at des Verfahrens.F�ur die parallele Simulation der Partikelbewegung auf der Basis der Lagrange's
hen Par-tikeltrajektorienbere
hnung wurden vom Autor zwei Parallelisierungsverfahren entwi
kelt. Dasauf einer statis
hen Gebietszerlegung basierende SDD{Verfahren realisiert eine abs
hnittsweiseZerlegung und Bere
hnung einer Partikeltrajektorie, wobei die Bere
hnung eines Partikeltra-jektoriensegments jeweils auf dem Prozessor erfolgen mu�, dem der Gitterblo
k mit den zurBere
hnung ben�otigten Geometrie{ und Fluidstr�omungsdaten statis
h zugeordnet ist. Aus dera priori ni
ht bekannten Konzentrationsverteilung der dispersen Phase im Str�omungsgebiet er-geben si
h bei diesem Vorgehen Lastverteilungsprobleme, die f�ur viele Anwendungsf�alle zu einergeringen parallelen EÆzienz dieses Verfahrens f�uhren.Im Gegensatz dazu wird bei dem vom Autor neu entwi
kelten DDD{Verfahren die Zuord-nung der Gitterblo
k{Informationen zu Prozessen auf dynamis
he Weise vorgenommen. Diedynamis
he Verteilung von Gitternetzpartitionen erfolgt dur
h sogenannte Servi
e{Prozesse,so da� die Gesamtzahl der Prozesse im DDD{Verfahren gr�o�er als im SDD{Verfahren ist.Zudem ist eine Erh�ohung des Kommunikationsaufkommens gegen�uber dem SDD{Verfahrenunvermeidbar. Mit dem DDD{Verfahren kann ein Trajektoriensegment auf einem bestimm-ten Gitterblo
k der Str�omungsgeometrie dur
h einen beliebigen Re
henproze� des MIMD{Parallelre
hnersystems bere
hnet werden. Ist die Re
henlast f�ur einen Gitterblo
k sehr ho
h,so k�onnen mehrere Re
henprozesse zur glei
hen Zeit diese Re
henlast bearbeiten. Im Extrem-fall k�onnen alle Prozessoren des Systems auf dem glei
hen Gitterblo
k Partikelbere
hnungenausf�uhren. Diese dynamis
he Lastverteilung des DDD{Verfahrens f�uhrt in vielen F�allen zu einerdeutli
hen Reduzierung der Gesamtausf�uhrungszeiten einer Mehrphasenstr�omungsbere
hnungmit dem Euler{Lagrange{Verfahren.Zur Untersu
hung der Leistungsf�ahigkeit der beiden Parallelisierungsverfahren wurden indieser Arbeit Gas{Feststo�{Str�omungen in zwei vers
hiedenen dreidimensionalen Testgeometri-en betra
htet. Um die Performan
e der parallelen Algorithmen f�ur unters
hiedli
he str�omungs-me
hanis
he Anwendungsf�alle zu untersu
hen, wurden die Testf�alle so gew�ahlt, da� es si
hbei dem ersten Testfall um eine Fluid{Partikel{Str�omung mit weitgehend homogener Par-tikelkonzentrationsverteilung handelte, w�ahrend bei dem zweiten Testfall Partikelseparationund Str�ahnenbildung zu beoba
hten sind. F�ur die verglei
hende Untersu
hung der Parallelisie-rungsverfahren wurden sowohl hierar
his
he Gitternetze mit vers
hiedener Gitternetzau
�osungals au
h vers
hiedene Parallelre
hnerar
hitekturen eingesetzt. Die S
hlu�folgerungen aus demVerglei
h der Parallelisierungseigens
haften beider Verfahren lassen si
h wie folgt zusammen-fassen:1. Das auf der Basis von MPI und explizitem Message Passing entwi
kelte Bere
hnungsver-fahren ist nahezu ohne Anpassungen auf unters
hiedli
hsten Parallelre
hnerar
hitekturenlau��ahig. Das Verfahren weist dadur
h eine sehr hohe Portabilit�at und Flexibilit�at inder Nutzung von Re
henressour
en auf, die insbesondere von Parallelisierungsverfahren,254



die auf der Anwendung von parallelisierenden Compilern oder Shared{Memory{Ans�atzenbasieren, prinzipbedingt ni
ht errei
ht wird.2. Die Ergebnisse unterstrei
hen die Bedeutung der Lastbalan
ierung zwis
hen den Prozes-soren einer Parallelre
hnerpartition f�ur eine gute parallele Performan
e des Gesamtalgo-rithmus. Sowohl das Gebietszerlegungsverfahren f�ur die Bere
hnung der Fluidstr�omungals au
h das SDD{Verfahren f�ur die Lagrange's
he Partikeltrajektorienbere
hnung sindstark von der Art der Gitterpartitionierung abh�angig. Die EÆzienz des SDD{Verfahrensist zudem stark von den Str�omungsverh�altnissen, insbesondere von der Konzentrations-verteilung der dispersen Phase innerhalb der Str�omungsgeometrie, beein
u�t.3. Neben der Umsetzung der Statis
hen Gebietszerlegung (SDD) f�ur das Lagrange{Verfahrenwird eine neuartige Parallelisierungsmethode vorgestellt und untersu
ht, die eine dyna-mis
he Lastverteilung f�ur das Lagrange{Verfahren erm�ogli
ht (DDD). Die Vorteile desDDD{Verfahrens gegen�uber dem SDD{Verfahren sind:(a) Reduzierung der Gesamtbere
hnungszeit f�ur eine Vielzahl von Anwendungsf�allen;(b) Unabh�angigkeit der parallelen Performan
e des Parallelisierungsverfahrens vom Cha-rakter der zu bere
hnenden Fluid{Partikel{Str�omung;(
) Realisierung einer dynamis
hen Lastverteilung unter den Prozessoren einer MIMD{Parallelre
hnerpartition zur Laufzeit des numeris
hen Bere
hnungsverfahrens; Wirk-samkeit dieser dynamis
hen Lastverteilung au
h auf heterogenen Parallelre
hnersy-stemen und Kommunikationsnetzwerken;(d) Unabh�angigkeit der parallelen EÆzienz des Verfahrens von der konkreten Art undWeise der Aufteilung des numeris
hen Gitternetzes auf die Prozessoren des Parallel-re
hnersystems.4. Die parallele Performan
e der Parallelisierungsverfahren ist stark von den Charakteristi-ka des Kommunikationsnetzwerkes des Parallelre
hnersystems abh�angig. F�ur das Erzieleneiner guten parallelen Performan
e f�ur das phasengekoppelte Euler{Lagrange{Verfahrenauf massiv parallelen Re
hnern mit NP � 64 Prozessoren sind Kommunikationsnetzwer-ke mit kurzen Latenzzeiten und hoher Kommunikationsbandbreite eine unverzi
htbareVoraussetzung.Die Untersu
hungen der vorliegenden Arbeit haben die grunds�atzli
hen Vorteile des DDD{Verfahrens und die M�ogli
hkeiten zur Bere
hnung disperser Mehrphasenstr�omungen auf massivparallelen Re
hnerar
hitekturen aufgezeigt. Trotz des errei
hten Entwi
klungsstandes der Paral-lelisierungsmethoden f�ur das Euler{Lagrange{Verfahren sind weitere Fors
hungsanstrengungennotwendig, um eine weitere EÆzienzsteigerung des parallelen Bere
hnungsverfahrens auf moder-nen Ho
hleistungsre
hnerar
hitekturen mit einer gro�en Anzahl von Prozessoren (NP � 128)zu erzielen und so das Potential f�ur die Bere
hnung te
hnis
h relevanter, stark phasengekop-pelter Fluid{Partikel{Str�omungen zu ers
hlie�en. Besonders zu ber�u
ksi
htigende Aspekte sindhierbei:1. Von besonderer Bedeutung ist die Parallelisierung no
h bestehender serieller algorithmi-s
her Bestandteile des Bere
hnungsverfahrens. Dies betri�t insbesondere die initiale Parti-kellokalisierung auf Gitternetzen mit hoher r�aumli
her Gitternetzau
�osung, die f�ur gro�ePartikelzahlen und f�ur die Simulation instation�arer Fluid{Partikel{Str�omungen einen we-sentli
hen Teil der Gesamtre
henzeit ausma
ht.255



2. Eine verglei
hbare Bedeutung kommt der Parallelisierung der Daten{Ein{/Ausgabe zu,die f�ur gro�e Problemstellungen einen ni
ht mehr zu verna
hl�assigenden Teil der Nut-zungsdauer eines MIMD{Re
hnersystems einnimmt. Die Parallelisierung dieses Teils desnumeris
hen Verfahrens ist sehr stark von der verf�ugbaren Hardware abh�angig, wennglei
hmit der Verf�ugbarkeit von standardisierten Routinen f�ur parallele Daten{Ein{/Ausgabeim MPI{2{Standard [317℄ eine gewisse Unabh�angigkeit in der Verfahrensentwi
klung und{implementierung gegeben ist (jedo
h bisher ohne Garantie f�ur eine zufriedenstellendePerforman
e).3. F�ur das vorliegende Bere
hnungsverfahren erfolgen sowohl die Pre{ und Postprozessing{Zwis
hens
hritte zur Konvertierung der Datenformate und zur Erstellung der Blo
k{Prozessor{Zuordnung als au
h die eigentli
he Gittergenerierung und die graphis
he Aus-wertung der Simulationsergebnisse in serieller Form. Damit ist die derzeit behandelba-re Problemgr�o�e auf die Gr�o�e des Hauptspei
hers der gr�o�ten verf�ugbaren seriellenRe
hnerar
hitektur bes
hr�ankt. Bezieht man Shared{Memory{Re
hnerar
hitekturen wiez. B. die SGI Origin 2000/3000 in diese Betra
htung mit ein, so sind die daraus resultie-renden Eins
hr�ankungen zun�a
hst moderat. Mit zunehmender Gr�o�e der str�omungsme-
hanis
hen Aufgabenstellung wird jedo
h au
h die Prozessorleistung in der seriellen Vor{und Na
hverarbeitung der Gitter{ und Str�omungsdaten zu einem begrenzenden Faktor,so da� perspektivis
h die Parallelisierung dieser Verfahrenss
hritte erforderli
h wird. Diestri�t in glei
her Weise auf die hierbei eingesetzten kommerziellen Programmpakete zu.4. F�ur die in den letzten Jahren verst�arkt entwi
kelte Parallelre
hnerklasse der Constellation{Cluster (Cluster von ho
hintegrierten SMP{Knoten) mit lokalem Shared Memory istu.U. eine ver�anderte Herangehensweise an eine eÆziente Parallelisierung erforderli
h.Neben der auf MPI und Message Passing basierenden grobgranularen Parallelisierungf�ur eine Verteilung der Aufgabenstellung �uber die SMP{Knoten des Systems wird einezus�atzli
he Parallelisierung auf Thread{ bzw. S
hleifenebene erforderli
h, um die Lei-stungsf�ahigkeit der SMP{Knoten optimal ausnutzen zu k�onnen. Hier sind erste Versu
hemit gemis
hter OpenMP{ und MPI{Parallelisierung bereits unternommen worden. Esist jedo
h au
h ni
ht zu unters
h�atzen, da� die Komplexit�at und Fehleranf�alligkeit derresultierenden Verfahren hiermit deutli
h zunehmen wird.5. Au
h die Nutzung von sogenannten Computational Grids erfordert eine ge�anderte Her-angehensweise an das Problem einer optimalen Gebietszerlegung. Einer Minimierung desDatenaustaus
hs auf den externen Kommunikationsverbindungen zwis
hen den einzelnenParallelre
hnersystemen kommt herbei besondere Bedeutung zu. Latenz und Bandbreiteder Kommunikationsverbindungen sowie die Re
henges
hwindigkeit der Prozessoren derm�ogli
herweise heterogenen Re
hnerar
hitekturen sind in einer derartigen zweistu�genGebietszerlegungsmethode zu ber�u
ksi
htigen.Im letzten Kapitel der Arbeit wird die Anwendung des parallelen Euler{Lagrange{VerfahrensMISTRAL/PartFlow{3D auf drei konkrete disperse Gas{Feststo�{Str�omungen in der Energie{und Verfahrenste
hnik gezeigt. Das Verfahren wurde zur Untersu
hung der Partikelabs
hei-dung in Zyklonen unters
hiedli
her Bauart und zur Untersu
hung des pneumatis
hen Trans-ports und der Partikelmassenstromaufteilung von Kohlepartikeln in Rohrleitungssystemen undStr�omungsteilern der Kraftwerksindustrie eingesetzt. Die numeris
hen Bere
hnungen erlaub-ten eine detaillierte Analyse des Bewegungsverhaltens der Partikelphase in derart komplexenStr�omungsgeometrien und somit R�u
ks
hl�usse auf das Betriebsverhalten der untersu
hten Ap-parate und auf eventuell notwendige Ver�anderungen in deren konstruktiver Gestaltung.256



Mit dem vom Autor und seiner Fors
hungsgruppe entwi
kelten, vollst�andig parallelisiertenEuler{Lagrange{Verfahren MISTRAL/PartFlow{3D mit dynamis
her Lastbalan
ierung stehtsomit ein numeris
hes Bere
hnungsverfahren zur Verf�ugung, mit dem dreidimensionale, dis-perse Mehrphasenstr�omungen mit h�oheren Konzentrationen der dispersen Phase und darausresultierenden starken Phasenwe
hselwirkungen (Vier{Wege{Kopplung) au
h f�ur komplexereStr�omungsgeometrien und Anwendungen e�ektiv untersu
ht werden k�onnen. Als ein hinsi
ht-li
h der Programmiers
hnittstellen o�enes Verfahren gestattet es die nahezu uneinges
hr�ankteErweiterung der physikalis
hen Modelle und damit die Anpassung des numeris
hen Verfah-rens an bisher no
h ni
ht ber�u
ksi
htigte str�omungsme
hanis
he Anwendungsf�alle. Das Bere
h-nungsverfahren stellt dar�uber hinaus die Grundlage f�ur das von Pa
hler & Frank entwi
kel-te instation�are Euler{Lagrange{Verfahren (simultaneous parti
le tra
king) f�ur zeitabh�angigeFluid{Partikel{Str�omungen dar.
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