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1 EinleitungDie letzten zwei Jahrzehnte haben eine enorme Entwicklung im Bereich der numerischen Str�o-mungsmechanik hervorgebracht. Zum einen haben sich Rechengeschwindigkeit und Speicher-platzangebot der Rechner um mehrere Gr�o�enordnungen erh�oht. Andererseits wurde diese Ent-wicklung begleitet durch eine best�andige Fortentwicklung der eingesetzten numerischen Simu-lationsverfahren in Bezug auf deren Berechnungsgenauigkeit, E�zienz und der zunehmendenBer�ucksichtigung komplexer physikalischer Wechselwirkungen. Die Weiterentwicklung der nu-merischen Methoden von der Berechnung vereinfachter, grenzschichtartiger Str�omungen bis hinzur direkten numerischen Simulation (DNS) turbulenter Str�omungen war begleitet von einerSteigerung der Anforderungen an die verwendete Hardware.Heute geh�oren Verfahren zur numerischen Simulation von phasengekoppelten, dispersenMehrphasenstr�omungen unter Ber�ucksichtigung von Masse{, Impuls{ und Energieaustauschzwischen den Phasen mit zu den Anwendungen, die die h�ochsten Anforderungen an die Re-chenleistung der Computersysteme stellen. Wegen der hohen Kosten, die mit dem Einsatz vonSupercomputern verbunden sind, und den absehbaren Grenzen f�ur die weitere Steigerung derenLeistung, kam es in den letzten Jahren verst�arkt zur Entwicklung von massiv parallelen Rech-nerarchitekturen. Diese Multiprozessorsysteme mit verteiltem Speicher (MIMD{Architekturen)erreichen durch den parallelen Einsatz sehr vieler, relativ einfacher Prozessoren eine skalierbareRechenleistung und Speicherkapazit�at, die die modernster Supercomputer zu �ubertre�en vermag.Die Nutzung dieser hohen Rechenleistung f�ur Aufgabenstellungen der numerischen Str�omungs-mechanik ist jedoch nicht unproblematisch. Um die potentiell sehr hohe Rechenleistung einersolchen Multiprozessorarchitektur in der Praxis bei der Berechnung str�omungsmechanischer Pro-blemstellungen auch wirklich zu erreichen, ist eine konzeptionelle �Uberarbeitung bestehenderL�osungsalgorithmen im Hinblick auf deren m�ogliche parallele Abarbeitung notwendig. Eine hoheparallele E�zienz kann jedoch nur unter Anwendung speziell auf die parallele Hardwarearchi-tektur ausgerichteter Parallelisierungskonzepte erreicht werden.F�ur Finite{Volumen{Methoden (FVM) zur Berechnung von Einphasenstr�omungen auf block-weise strukturierten Gitternetzen hat sich in den letzten Jahren die Methode der Gebietszer-legung als eine einfach zu realisierende und e�zient anwendbare Parallelisierungsmethode eta-blieren k�onnen. Hierbei wird zun�achst f�ur eine vorgegebene Str�omungsgeometrie mit einer be-stimmten Anzahl von Gitterbl�ocken ein optimales Gitternetz erzeugt. Durch weitere Zerlegungder Gitterbl�ocke wird deren Anzahl der Anzahl der Prozessoren angepa�t. Die Kopplung der zer-legten Gebiete wird genauso behandelt wie die Kopplung von geometrisch bedingten Bl�ocken.Andere Parallelisierungsverfahren, wie z.B. die Methode der Zeitparallelisierung f�ur instation�areStr�omungen und die Kombinationsmethode/Methode d�unner Gitter wurden f�ur die numerischeSimulation von Einphasenstr�omungen auf Parallelrechnern entwickelt.Demgegen�uber waren f�ur die Berechnung von dispersen Mehrphasenstr�omungen auf mas-siv parallelen Rechnerarchitekturen bis vor kurzer Zeit noch keine Verfahren entwickelt bzw.ver�o�entlicht. Soweit zur Modellierung der dispersen Phase das Euler{Verfahren (Zwei{Fluid{Modell) herangezogen wird, so sind die f�ur Einphasenstr�omungen entwickelten Parallelisierungs-verfahren unmittelbar auf die daraus resultierenden L�osungsverfahren �ubertragbar. F�ur das beidispersen Mehrphasenstr�omungen h�au�g angewandte, und aus physikalischer Sicht vorteilhafte-re Lagrange{Verfahren fehlten jedoch bisher geeignete Ans�atze zu deren Parallelisierung. Auchheute sind neben den eigenen Ver�o�entlichungen (siehe Kapitel 10) nur zwei Arbeiten aus derinternationalen Fachliteratur bekannt, die geeignete Parallelisierungsans�atze f�ur das Lagrange{Verfahren darstellen [20, 21].Im n�achsten Kapitel werden zun�achst die Aufgabenstellung und die Ziele des Forschungsvor-habens vorgestellt. Danach wird das Berechnungsverfahren pr�asentiert, das in diesem Vorhabenbenutzt wird. In der Folge werde drei verschiedene Parallelisierungskonzepte f�ur das Euler{/3



Lagrange{Verfahren zur Berechnung disperser Mehrphasenstr�omungen vorgestellt und disku-tiert. Die Verfahren werden an drei repr�asentativen Testf�allen untersucht und die Ergebnisse f�urzwei unterschiedliche MIMD{Architekturen gegen�ubergestellt.2 Aufgabenstellung und Ziele des ForschungsprojektesF�ur das vorliegende Forschungsprojekt waren folgende Aufgaben vorgesehen :� Parallelisierung des von Peri�c und Lilek [13] entwickelten Navier{Stokes{L�osers FAN{2D/3D nach der Gebietszerlegungsmethode,� Anpassung des Pre{ und Postprozessings an die auf MIMD{Architekturen ben�otigten Da-tenstrukturen,� Entwicklung eines Lagrange{L�osungsverfahrens f�ur die Berechnung der Bewegung derdispersen Phase auf der Grundlage der zur Verf�ugung stehenden FVM{Verfahren aufblockstrukturierten, 2{ und 3{dimensionalen numerischen Gitternetzen,� Entwicklung von geeigneten Verfahren zur Parallelisierung von Euler{/Lagrange{L�osernauf blockstrukturierten Gitternetzen f�ur massiv parallele MIMD{Rechnerarchitekturen.Diese Aufgaben hatten zum Ziel, ein e�zientes und exibles Berechnungsverfahren f�ur Str�o-mungen in komplexen Geometrien zu erarbeiten, mit dem die rechenintensiven Simulationenphasengekoppelter, disperser Mehrphasenstr�omungen auf den zuk�unftigen Parallelrechnern ef-fektiv durchgef�uhrt werden k�onnen.Da sich die Fertigstellung des 3{dimensionalen Navier{Stokes{L�osers FAN{3D durch Prof.M. Peri�c entgegen den vor Projektbeantragung getro�enen Aussagen stark verz�ogerte, wurdeein Teil von Verfahrensentwicklungen und Untersuchungen auf 2{dimensionale Problemstellun-gen beschr�ankt. Die aus diesen Entwicklungen hervorgegangenen Parallelisierungsverfahren undErgebnisse sind jedoch ohne Einschr�ankung auf den 3{dimensionalen Fall direkt �ubertragbar.Die genannten Ziele wurden zum gr�o�ten Teil erreicht. Die n�achsten Abschnitte zeigen dieVorgehensweise, beschreiben die verschiedenen entwickelten Parallelisierungsverfahren und dief�ur eine Reihe von repr�asentativen Testf�allen erzielten Ergebnisse im Detail.
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3 Beschreibung des BerechnungsverfahrensDie numerische Simulation disperser Mehrphasenstr�omungen umfa�t sowohl die Simulation deruiden Phase als auch der dispersen Phase. Die Grundgleichungen f�ur die Bewegung der uidenPhase werden in Kapitel 3.1 angegeben. Au�erdem werden dort die Grundz�uge der numerischenL�osung dieser Gleichungen dargestellt. In Kapitel 3.2 wird das Lagrange-Verfahren beschrieben,das zur Berechnung der Bewegung der dispersen Phase verwendet wird. Die Ber�ucksichtigungdes Einusses der dispersen Phase auf die uide Phase, d.h. die Phasenkopplung, wird in Ka-pitel 3.3 erl�autert. Des weiteren wird in diesem Kapitel beschrieben, wie die Fluidturbulenz beider Berechnung der Bewegung der dispersen Phase ber�ucksichtigt wird.3.1 Die Bewegung der kontinuierlichen Phase3.1.1 GrundgleichungenDie kontinuierliche Phase bei den hier betrachteten Str�omungen besteht aus einem Newton'schenFluid. Die Fluidstr�omung ist inkompressibel, turbulent, statistisch station�ar und isotherm. DieFluidturbulenz wird modelliert mit Hilfe eines k-"-Modells. Unter diesen Annahmen k�onnen diezeitlich gemittelten Gleichungen zur Beschreibung der Fluidstr�omung in Form der folgendenverallgemeinerten Transportgleichung dargestellt werden:@@x(�F uF �) + @@y (�F vF�) + @@z (�F wF�) =@@x ��� @�@x� + @@y ��� @�@y � + @@z ��� @�@z � + S� + SP� (1)Hierbei ist �F die Dichte des Fluids, uF , vF und wF sind die Fluidgeschwindigkeiten in x-, y-bzw. z-Richtung, � ist eine allgemeine Variable, �� ein allgemeiner Transportkoe�zient und S�ein allgemeiner Quellterm. Die Gr�o�e SP� ist ebenfalls ein Quellterm, der die Wechselwirkung(Masse{, Impuls{, Energieaustausch) zwischen disperser und uider Phase beschreibt.Die Variable � kann die Werte 1, uF , vF , wF , k und " annehmen. F�ur � = 1 ergibt sichaus Gleichung (1) die Kontinuit�atsgleichung, f�ur � = uF , � = vF bzw. � = wF ergeben sichdie Impulsgleichungen in x-, y- bzw. z-Richtung, f�ur � = k und � = " die Gleichungen f�ur dieTurbulenzenergie und die Dissipationsrate.Der Zusammenhang zwischen �, S�, SP� und �� sowie die verwendeten Konstanten sindin Tabelle 1 detailliert angegeben. In dieser Tabelle ist � die laminare und �t die turbulen-te Viskosit�at, p ist der Druck und fx, fy und fz sind die kartesischen Komponenten der proMasseneinheit einwirkenden �au�eren Kr�afte, zu denen z.B. die Gravitationskraft z�ahlt.Die Berechnung der Quellterme SPui wird in Kapitel 3.3 beschrieben. Der Einu� der dispersenPhase auf die Fluidturbulenz wurde hier vernachl�assigt, weshalb SPk = SP" = 0 ist.3.1.2 Numerische L�osungDie Grundlage f�ur die numerische L�osung der Gleichungen f�ur die Fluidstr�omung bildet eineFinite-Volumen-Dikretisierung dieser Gleichungen. Das Str�omungsgebiet wird durch ein struk-turiertes, nicht-orthogonales numerisches Gitter beschrieben, das im zweidimensionalen Fall ausVierecken und im dreidimensionalen Fall aus Hexaedern besteht. Um auch komplexe Geometri-en, wie sie im allgemeinen in technischen Anlagen zu �nden sind, beschreiben zu k�onnen, istdas Gitter au�erdem block-strukturiert. Zur L�osung der diskretisierten und linearisierten Glei-chungen wird Stone's SIP-Methode verwendet [17]. Die Druck-Geschwindigkeits-Kopplung wirdrealisiert durch die Anwendung eines SIMPLE-Algorithmus [9, 11].5



� S� SP� �1 0 0 0uF @@x ��� @uF@x �+ @@y ��� @vF@x �+ @@z ��� @wF@x �� @p@x + �Ffx SPuF �effvF @@x ��� @uF@y �+ @@y ��� @vF@y �+ @@z ��� @wF@y �� @p@y + �Ffy SPvF �effwF @@x ��� @uF@z �+ @@y ��� @vF@z �+ @@z ��� @wF@z �� @p@z + �Ffz SPwF �effk Pk � �F " 0 �t�k" "k (c"1 Pk � c"2 �F ") 0 �t�"Pk = �t �2 � ��@uF@x �2 + �@vF@y �2 + �@wF@z �2�+�@uF@y + @vF@x �2 + �@uF@z + @wF@x �2 + �@wF@y + @vF@z �2��eff = � + �t ; �t = �Fc� k2"c� = 0:09 ; c"1 = 1:44 ; c"2 = 1:92 ; �k = 1:0 ; �" = 1:3Tabelle 1: Quellterme und Transportkoe�zienten f�ur verschiedene Variablen �Das L�osungsverfahren f�ur die uide Phase ist in den Programmpaketen FAN-2D (f�ur zwei-dimensionale Str�omungen) bzw. FAN-3D (f�ur dreidimensionale Str�omungen) implementiert, dievon Peri�c und Lilek entwickelt wurden [11, 13].3.2 Die Bewegung der dispersen Phase3.2.1 Das Lagrange-VerfahrenZur Modellierung der Bewegung der dispersen Phase wird die Lagrange-Methode verwendet.Hierbei wird die Bewegung einer gro�en Anzahl diskreter Partikel berechnet, wobei jedes si-mulierte Partikel wiederum eine gro�e Anzahl realer Partikel repr�asentiert, die dieselben phy-sikalischen Eigenschaften besitzen. Entlang einer so berechneten Trajektorie bewegen sich proZeiteinheit eine Anzahl Partikel _NP , d.h. jede Trajektorie repr�asentiert einen bestimmten Anteildes gesamten Partikelmassenstroms _mP;ges.Die hier betrachteten St�omungen sollen Feststo�beladungen aufweisen, bei denen die Parti-kelphase als verd�unnt angesehen werden kann, aber einen merkbaren Einu� auf die Fluidphaseaus�uben kann. Aus diesem Grund werden Partikel-Partikel-Interaktionen hier vernachl�assigt.Der Einu� der Partikel auf das Fluid wird in Kapitel 3.3 beschrieben.Unter der Annahme, da� die Dichte der dispersen Phase wesentlich gr�o�er als die Dichteder uiden Phase ist (�P =�F � 1), sind die wichtigsten auf ein Partikel wirkenden Kr�aftedie Widerstandskraft, die Auftriebskraft durch die Rotation des Partikels (Magnus-Kraft), dieAuftriebskraft durch Scherantr�omung des Teilchens (Sa�man-Kraft), die Gravitationskraft undder hydrostatische Auftrieb. Die translatorischen Bewegungsgleichungen f�ur ein Partikel lautendamit: 6



ddt 264 xPyPzP 375 = 264 uPvPwP 375 (2)ddt 264 uPvPwP 375 = 34 �F�PdP 0B@vrelCD(ReP )264 uF � uPvF � vPwF � wP 375+ vrel!relCM(�) � 264 (vF � vP )(!z � 
z)� (wF � wP )(!y � 
y)(wF � wP )(!x � 
x)� (uF � uP )(!z � 
z)(uF � uP )(!y � 
y)� (vF � vP )(!x � 
x) 375+ 2�1=2F�j~
j1=2CA 264 (vF � vP )
z � (wF � wP )
y(wF � wP )
x � (uF � uP )
z(uF � uP )
y � (vF � vP )
x 3751CA+ �P � �F�P 264 gxgygz 375 (3)mit ~
 = rot ~vF ; ReP = dP vrel�F ; Re! = 14 dP 2!rel�F ; � = 12 dP!relvrelvrel = q(uF � uP )2 + (vF � vP )2 + (wF � wP )2!rel = q(!x � 
x)2 + (!y � 
y)2 + (!z � 
z)2Die Gleichung f�ur die Rotationsbewegung des Partikels lautet:ddt 264 !x!y!z 375 = � 1516� �F�P !rel�m(Re!)264 !x � 
x!y � 
y!z � 
z 375 (4)In diesen Gleichungen bezeichnet der Index F Fluidgr�o�en, der Index P Gr�o�en, die sich auf dasPartikel beziehen, ~! ist die Rotationsgeschwindigkeit des Partikels, ~
 die Rotation des Fluidesam Partikelort und �F die kinematische Viskosit�at des Fluides. Die Gr�o�e der Koe�zienten CD,CM , CA und �m k�onnen der Literatur entnommen werden [3].Als Ergebnis der Berechnung der Fluidphase sind die Fluidgr�o�en f�ur den Zentralpunkt jederZelle des numerischen Gitters bekannt. Innerhalb einer Gitterzelle sind diese Gr�o�en konstant.Da die Partikel im allgemeinen kleiner sind als die Gitterzellen, ist aus Gr�unden der Rechenge-nauigkeit eine exaktere Angabe der Fluidgr�o�en notwendig. Zur Berechnung der Fluidwerte amOrt des Partikels wird folgende Gradientenmethode verwendet:7



�jP = �jC + grad �jC � (~rP � ~rC) (5)Hierbei bezeichnet � eine allgemeine skalare Variable und die Indices C bzw. P kennzeichnenWerte im Zellenmittelpunkt bzw. am Partikelort.3.2.2 Partikel-Wand-KollisionDie meisten f�ur industrielle Anwendungen wichtigen dispersen Mehrphasenstr�omungen sindStr�omungen innerhalb von Anlagen, wie z.B. Str�omungen in Zyklonen oder der pneumatischeTransport von granularen Materialien in Rohrleitungssystemen. Dabei wird die Bewegung gr�o�e-rer Partikel, die haupts�achlich durch deren Massentr�agheit dominiert wird, stark beeinu�t durchdie die Str�omung begrenzenden W�ande. Betrachtet man die Kollisionen der Partikel mit denW�anden, so wurde in der Vergangenheit gezeigt, da� die Wandrauhigkeit und die Abweichungder Partikelform von einer idealen Kugel eine gro�e Rolle spielt [3, 6, 18].In dieser Arbeit wurde zur Simulation der Partikel-Wand-Kollisionen ein Wandrauhigkeits-modell nach Sommerfeld [16] benutzt, das leicht modi�ziert wurde. In diesem Modell st�o�t dasTeilchen mit einer um den Winkel  angestellten virtuellen Wand. Der Inklinationswinkel  isteine Zufallsvariable aus einer Gauss-Verteilung mit dem Mittelwert 0� und der Standardabwei-chung �. � ist abh�angig vom Partikeldurchmesser dP und den Rauhigkeitsparametern derWand und kann abgesch�atzt werden durch:� = arctan 2�HrLr f�ur dP � Lrsin(arctan 2HrLr )� = arctan 2HrLr f�ur dP < Lrsin(arctan 2HrLr ) (6)Hierbei ist Lr der mittlere Rauhigkeitsabstand, Hr die mittlere Rauhigkeitstiefe und �Hr dieStandardabweichung der Rauhigkeitstiefe. Es wird angenommen, da� die Wandrauhigkeit keinebevorzugte Richtung besitzt. Deshalb wird die angestellte Wand zus�atzlich um einen Azimutwin-kel �a gedreht, wobei die Drehachse dem Normalenvektor der urspr�unglichen, nicht angestelltenWand entspricht. Der Azimutwinkel ist eine gleichverteilte Zufallszahl im Intervall [��; �].Die Partikelgeschwindigkeiten und -winkelgeschwindigkeiten werden in ein Koordinatensy-stem transformiert, das an der Kollisionsebene orientiert ist. F�ur die folgenden Gleichungensoll die y-Achse des transformierten Koordinatensystems identisch mit dem Normalenvektor derKollisionsebene sein. Aus den Impuls- bzw. Drehimpulsgleichungen ergeben sich die Geschwin-digkeiten und Winkelgeschwindigkeiten nach dem Sto�. Dabei wird unterschieden, ob das Parti-kel w�ahrend des gesamten Sto�vorgangs auf der Wand gleitet (Gleitsto�) oder nicht (Haftsto�)[18]:1. Gleitsto� f�ur : � 27 f (e+1) � v(1)pjvr j � 0 :u(2)p = u(1)p + �x f (e+ 1) v(1)p ; v(2)p = � e v(1)p ;w(2)p = w(1)p + �z f (e+ 1) v(1)p ;!(2)x = !(1)x � 5dp �z f (e+ 1) v(1)p ; !(2)y = !(1)y ;!(2)z = !(1)z + 5dp �x f (e+ 1) v(1)p (7)8



2. Haftsto� f�ur : v(1)pjvr j < � 27 f (e+1) :u(2)p = 57 (u(1)p � dp5 !(1)z ) ; v(2)p = � e v(1)p ;w(2)p = 57 (w(1)p + dp5 !(1)x ) ;!(2)x = 2dp w(1)p ; !(2)y = !(1)y ; !(2)z = � 2dp u(1)p (8)mit jvrj = s(u(1)p + dp2 !(1)z )2 + (w(1)p � dp2 !(1)x )2und �x = u(1)p + dp2 !(1)zjvrj ; �z = w(1)p � dp2 !(1)xjvrjIn diesen Gleichungen ist e der Elatizit�atskoe�zient und f der Reibungsbeiwert. Die Superscripte(1) und (2) kennzeichnen Werte vor bzw. nach dem Sto�.3.3 Phasenkopplung und Ber�ucksichtigung der Fluidturbulenz3.3.1 PhasenkopplungZur Modellierung des Einusses der dispersen Phase auf das Fluid wird die sogenannte Particle-Source-In-Cell (PSI-Cell) Methode verwendet [1, 2]. Hierbei werden zus�atzliche Quellterme SPuiin die Impulsgleichungen f�ur das Fluid eingef�uhrt (siehe Gl. (1) und Tab. 1). Die Quelltermewerden w�ahrend der Trajektorienberechnung f�ur jede Gitterzelle bestimmt. Der Quellterm f�urdie x-Impulsgleichung ergibt in folgender Weise:SPuF = � 1Vijk XmP _NP �uP;out � uP;in � gx(1� �F�P )(tout � tin)� (9)Hierin ist Vijk das Volumen der aktuellen Gitterzelle, mP die Masse des Partikels und gx dieKomponente der Gravitationskraft in x-Richtung. Die Indices in und out bezeichnen Gr�o�enbeim Eintritt des Partikels in die Gitterzelle bzw. beim Austritt aus der Zelle. Die entsprechendenQuellterme f�ur die y- und z-Impulsgleichungen ergeben sich analog.Zur Berechnung der phasengekoppelten Str�omung wird das folgende iterative L�osungsver-fahren verwendet:1. Berechnung einer konvergenten L�osung f�ur die Fluidstr�omung ohne Ber�ucksichtigung derdispersen Phase.2. Berechnung einer gro�en Anzahl von Partikeltrajektorien im Str�omungsgebiet und gleich-zeitige Berechnung der Quellterme f�ur jede Zelle des numerischen Gitters.3. Erneute Berechnung der Fluidstr�omung unter Einbeziehung der Quellterme der dispersenPhase.4. Wiederholung der Schritte 2. und 3. bis zur Konvergenz.9



3.3.2 Ber�ucksichtigung der FluidturbulenzIm Gegensatz zur Bewegung gro�er Partikel wird die Bewegung kleiner Partikel stark von derFluidst�omung beeinu�t. Insbesondere f�ur die Dispersion kleiner Partikel in der Str�omung spieltdie Turbulenz des Fluides eine gro�e Rolle. Zur Modellierung des Einusses der Turbulenz aufdie Partikelbewegung wird hier das sogenannte Lagrangian-Stochastic-Deterministic (LSD) Tu-bulenzmodell nach Sch�onung [15] und Milojevi�c [7] verwendet. Hierzu werden in Gleichung (3)die zeitlich gemittelten Fluidgeschwindigkeiten uiF durch die Momentangeschwindigkeiten UiFersetzt, die sich aus der Summe der mittleren Geschwindigkeiten und der Schwankungsgeschwin-digkeiten ui0F ergeben:UF = uF + u0F ; VF = vF + v0F ; WF = wF + w0FUnter der Annahme isotroper Turbulenz werden die Schwankungsgeschwindigkeiten als Zufalls-zahl aus einer Gauss-Verteilung mit dem Mittelwert 0 und der Standardabweichung � generiert.� ergibt sich aus der Turbulenzenergie k zu:� = r23k (10)Mit den daraus resultierenden Momentangeschwindigkeiten werden die Bewegungsgleichungenf�ur das Partikel gel�ost. Dabei ist die Gr�o�e des Zeitschritts �t, um den sich das Partikel weiter-bewegt, begrenzt durch die Lebensdauer des Turbulenzwirbels TL und die Zeit, die das Partikelzur Durchquerung des Wirbels ben�otigt. Zur �Uberpr�ufung der ersten Bedingung wird aus einerGleichverteilung eine Zufallszahl � 2 [0; 1] generiert. Falls� < �tTL mit TL = 0:3k" (11)erf�ullt ist, werden neue Schwankungsgeschwindigkeiten ui0F berechnet.Die Zeit f�ur die Durchquerung des Wirbels ist abh�angig vom L�angenma� des Wirbels LE undder Relativgeschwindigkeit zwischen Partikel und Fluid. Der Wirbel gilt als durchquert, wenndie vom Partikel in der Zeit �t zur�uckgelegte Strecke �l gr�o�er ist als das Wirbell�angenma�:�l > LE mit LE = 0:245k3=2" ; �l = �t vrelIn diesem Fall wird angenommen, da� das Partikel in einen neuen Wirbel eintritt und eswerden neue Schwankungsgeschwindigkeiten bestimmt.
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4 Parallelisierung des BerechnungsverfahrensWie in Kapitel 3 dargestellt wurde, besteht die Berechnung einer dispersen Mehrphasenstr�omungaus der gekoppelten Berechnung der Bewegung der uiden und der dispersen Phase. Zur Paral-lelisierung des dort beschriebenen Berechnungsverfahrens geh�ort deshalb sowohl die Parallelisie-rung der Fluidberechnung als auch die Parallelisierung der Berechnung der Partikeltrajektorien.In Kapitel 4.1 wird zun�achst das parallele Verfahren zur Simulation der Fluidstr�omung be-schrieben. Zur parallelen Berechnung der Trajektorien wurden im Rahmen dieses Projektes dreiverschiedene Algorithmen entwickelt. Diese Algorithmen werden in Kapitel 4.2 vorgestellt.4.1 Das Parallelisierungsverfahren f�ur den Navier{Stokes{L�oserDie Parallelisierung der Fluidberechnung basiert auf der weit verbreiteten Methode der DomainDecomposition. Das numerische Gitter wird hierzu in Partitionen aufgeteilt (siehe Abb. 1). DieStr�omung in jedem dieser Teilgebiete wird von einem Prozessor des Parallelrechners berechnet.Bei dem hier verwendeten Rechenverfahren f�ur die uide Phase wird f�ur jede Zelle des nume-rischen Gitters derselbe Rechenaufwand ben�otigt. Aus diesem Grund ist der Rechenaufwand,der in einer Gitterpartition entsteht, proportional zur Anzahl der Gitterzellen in dieser Partiti-on. Um eine gleichm�a�ige Verteilung der Rechenlast unter den Prozessoren zu erreichen, solltendaher die Teilgitter gleich gro� sein, d.h. die gleiche Anzahl Gitterzellen besitzen.
physikalischer Rand

Ausgangsgitter partitioniertes Gitter

Partitionsrand

PartitionsrandAbbildung 1: Prinzip der GitterpartitionierungDie Str�omungsgr�o�en im Inneren der Partitionen k�onnen wie im seriellen Fall berechnetwerden. An den physikalischen R�andern ergeben sich die Werte der Variablen aus den physi-kalischen Randbedingungen. An den Partitionsr�andern jedoch ist eine unabh�angige Berechnungnicht m�oglich. Hier entstehen Datenabh�angigkeiten, die einen Datenaustausch zwischen denPartitionen und somit eine Kommunikation zwischen den Prozessoren erforderlich machen. Zudiesem Zweck wird die Partitionierung so durchgef�uhrt, da� sich die Teilgitter �uberlappen, wiein Abb. 1 gezeigt. Dadurch k�onnen die Str�omungsgr�o�en f�ur die umittelbar am Partitionsrandgelegenen Zellen von der Nachbarpartition �ubertragen werden, wo sie zuvor berechnet wurden.Durch die notwendige Kommunikation zwischen den Prozessoren entsteht ein zus�atzlicher11



Zeitaufwand, der die E�zienz der Parallelisierung reduziert. Um diesen Zusatzaufwand zu mi-nimieren, mu� die Rechenlast f�ur alle Prozessoren m�oglichst gleich gro� sein, damit Wartezeitenbei der Kommunikation vermieden werden. Au�erdem m�ussen die durch die Gitteraufteilungentstehenden Partitionsr�ander m�oglichst klein sein, um die Menge der auszutauschenden Datenzu minimieren.4.2 Die verschiedenen Parallelisierungsalgorithmen f�ur das Lagrange{Ver-fahrenBei der Parallelisierung des Berechnungsverfahrens f�ur die Bewegung der dispersen Phase ist diekomplexe Abh�angigkeit zwischen den Daten der Fluidstr�omung und den Datenanforderungendes Lagrange{L�osers zu beachten. F�ur die Berechnung einer Trajektorie werden die Geometrie-daten des Gitterblocks ben�otigt, in dem sich das Partikel gerade be�ndet. Dies ist notwendig,um die Bahn des Partikels in der Geometrie zu verfolgen und das Sto�en gegen W�ande, dasVerlassen des Blockes usw. detektieren zu k�onnen. Des weiteren m�ussen die Str�omungsgr�o�enf�ur die Gitterzelle, in der sich das Partikel gerade aufh�alt, bekannt sein. Unter Beachtung dieserNotwendigkeiten wurden drei parallele Rechenverfahren entwickelt, die in den Kapiteln 4.2.1 {4.2.3 vorgestellt werden. Sie unterscheiden sich im wesentlichen durch das Speichermanagement,d.h. durch die Weise, wie die zu speichernden Daten unter den Prozessoren verteilt sind, unddie sich daraus ergebende Verteilung der Rechenlast.4.2.1 Das Quasiserielle (QS) VerfahrenIn der QS-Methode werden zwei verschiedene Proze�klassen verwendet (siehe Abb. 2). Der Host-Proze� verwaltet die Partikelstartbedingungen (Startposition, -geschwindigkeit, usw.), f�uhrt aberselber keine Trajektorienberechnungen aus. Diese werden von den Node-Prozessen durchgef�uhrt.Im lokalen Speicher jedes Node-Prozesses sind die Gitter- und Str�omungsdaten aller Gitterbl�ockedes Str�omungsgebiets permanent gespeichert. Somit kann jeder Node-Proze� Trajektorien imgesamten Str�omungsgebiet berechnen.
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FluiddatenAbbildung 2: Prinzip des Quasiseriellen VerfahrensZu Beginn der Rechnung verteilt der Host-Proze� die Startbedingungen an die Node-Prozesse,so da� jeder Node-Proze� die gleiche Anzahl Startbedingungen erh�alt. Die Node-Prozesse be-12



rechnen die Partikeltrajektorien bis zum Erreichen einer Abbruchbedingung (Verlassen desStr�omungsgebietes, Haften an einer Wand, usw.). Gleichzeitig werden die Quelltermwerte f�ur diePhasenkopplung berechnet. Wenn alle Node-Prozesse ihre Berechnungen beendet haben, sendensie die Quelltermdaten an den Host, der f�ur jede Gitterzelle die einzelnen Beitr�age aufsummiert.Durch die gleichm�a�ige Verteilung der Partikelstartbedingungen unter den Prozessoren wirdbeim QS-Verfahren automatisch eine gleichm�a�ige Verteilung der Rechenlast erreicht. Ein wei-terer Vorteil dieses Verfahrens ist, da� die Anzahl der verwendeten Prozessoren unabh�angigvon der Anzahl der Bl�ocke des numerischen Gitters ist. Somit kann die Prozessorzahl optimalden zur Verf�ugung stehenden Rechnerressourcen angepa�t werden. Der Kommunikationsauf-wand bei dieser Methode ist gering. Er beschr�ankt sich auf das Senden der Startbedingungenvom Host an die Nodes am Anfang der Berechnung und das Senden der Quelltermwerte vonden Nodes an den Host am Ende der Berechnung. Ein Datenaustausch zwischen den Nodesist nicht erforderlich. Im Gegensatz zum Kommunikationsaufwand ist der Speicheraufwand re-lativ gro�, da jeder Prozessor lokal die Gittergeometrie- und Str�omungsdaten f�ur das gesamteStr�omungsgebiet speichern mu�. Deshalb ist das QS-Verfahren wenig geeignet f�ur die Anwen-dung auf massiv parallelen Rechnern mit verteiltem Speicher, da die lokale Speicherkapazit�at dereinzelnen Prozessoren dieser Rechner im allgemeinen relativ klein ist. Es bieten sich jedoch gu-te Anwendungsm�oglichkeiten auf Workstation-Clustern, da die Workstations in der Regel �ubereinen ausreichend gro�en Arbeitsspeicher verf�ugen.4.2.2 Das Domain Decomposition (DD) VerfahrenUm das Lagrange-Verfahren auch auf massiv parallelen Rechnern mit ihrer beschr�ankten Spei-chergr�o�e verwenden zu k�onnen, wurde das sogenannte Domain Decomposition Verfahren ent-wickelt (Abb. 3). Das Prinzip dieser Parallelisierungsmethode entspricht dem Prinzip des gleich-namigen Verfahrens zur Berechnung der Fluidstr�omung. Analog zum QS-Verfahren gibt es einenHost-Proze� und eine Anzahl von Node-Prozessen. Jeder Node-Proze� speichert lokal und per-manent die Gittergeometrie- und Fluiddaten eines Gitterblocks. Die Anzahl der Node-Prozesseist deshalb gleich der Anzahl der Bl�ocke des numerischen Gitters. Die Trajektorienberechnungwird von den Node-Prozessen durchgef�uhrt, wobei ein Node alle Trajektoriensegmente berech-net, die den ihm zugeteilten Gitterblock durchqueren.
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die Daten eines Blockes gespeichert haben, in dem Partikelstartpositionen lokalisiert sind. EinNode berechnet ein Trajektoriensegment vom Eintrittspunkt in den Block (Einstr�omrand oderPartitionsrand) bis zum Austrittspunkt aus dem Block (Ausstr�omrand oder Partitionsrand).Liegt der Austrittspunkt an einem Partitionsrand, so wird der Partikelstatus in diesem Punktan den Node-Proze� gesendet, der den benachbarten Block bearbeitet. Dort wird dann die Tra-jektorienberechnung fortgesetzt. Diese Verfahrensweise wird wiederholt, bis alle Trajektorieneine Abbruchbedingung erreicht haben. Gleichzeitig zur Berechnung der Trajektorie erfolgt dieBerechnung der Quelltermwerte. Da bei der DD-Methode alle in einem Block anfallenden Quell-termbeitr�age von einem einzigen Node-Proze� berechnet werden, entf�allt das bei der QS-Methodenotwendige Aufsummieren dieser Werte nach dem Ende der Trajektorienberechnung.Das DD-Verfahren ist einfach zu implementieren, da es dieselbe Verteilung von Gitter- undFluiddaten unter den Prozessoren verwendet wie der parallelisierte Navier-Stokes-L�oser. DerKommunikationsaufwand ist h�oher als beim QS-Verfahren, da zus�atzlich Daten zwischen denNodes ausgetauscht werden. Ein Nachteil des DD-verfahrens ist, da� eine sehr ung�unstige Vertei-lung der Rechenlast auftreten kann. Eine ungleichm�a�ige Lastverteilung kann unterschiedlicheUrsachen haben:1. Unterschiedliche Rechenleistung der rechnenden Prozessoren, z.B. bei heterogenen Work-station-Clustern.2. Unterschiedlich gro�e Bl�ocke des numerischen Gitters, d.h. verschiedene Anzahlen vonGitterzellen pro Prozessor.3. Inhomogene Partikelverteilung im Str�omungsgebiet, z.B. bei Freistrahlstr�omungen hinterD�usen, bei rezirkulierenden oder stark separierten Str�omungen.4. Partikel-Wand-Kollisionen, da in der N�ahe der Wand der Integrationszeitschritt verklei-nert wird. Au�erdem erzeugt die Detektierung and Berechnung des Wandsto�es einenzus�atzlichen Rechenaufwand.5. Str�omungsgebiete mit gro�en Gradienten der Fluidgeschwindigkeit und daraus resultieren-dem kleinen turbulenten Zeitma�. Dies f�uhrt aus Gr�unden der Rechengenauigkeit ebenfallszu einer Verkleinerung des Integrationszeitschritts in diesen Gebieten.Die ersten beiden Punkte sind allen Domain Decomposition Verfahren gemeinsam und geltenauch f�ur den parallelisierten Navier-Stokes-L�oser. Die Punkte 3. - 5. gelten speziell f�ur die DD-Methode f�ur das Lagrange-Verfahren. Die dadurch verursachten Inhomogenit�aten in der Ver-teilung des Rechenaufwands im Str�omungsgebiet sind im allgemeinen zu Beginn der Rechnungnicht bekannt. Als Folge der statischen Zuordnung der Gitterbl�ocke zu den Prozessoren kannes zu einer inhomogenen Verteilung der Rechenlast unter den Prozessoren kommen, was dieE�zienz der Parallelisierung reduziert.4.2.3 Das Distributed Shared Memory (DSM) VerfahrenDie in Kapitel 4.2.2 beschriebenen Probleme der Rechenlastverteilung k�onnen behoben werden,indem die Zuordnung von Gitterpartitionen zu Node-Prozessen nicht statisch, sondern dyna-misch erfolgt. Dies ist das Prinzip des Distributed Shared Memory Verfahrens (Abb. 4). ImVergleich zu den beiden oben beschriebenen Verfahren wird hier eine zus�atzliche Klasse vonProzessen eingef�uhrt, die sogenannten Memory-Manager-Prozesse. Diese Prozesse �ubernehmendie Aufgabe, die Gitter- und Fluiddaten zu speichern. Jeder Memory-Manager-Proze� speichertw�ahrend der gesamten Rechnung die Daten eines Gitterblocks, f�uhrt aber selber keine Trajek-torienberechnungen durch. Die eigentliche Berechnung wird wiederum in den Node-Prozessendurchgef�uhrt. Im Unterschied zum DD-Verfahren kann ein Node-Proze� Partikeltrajektorien in14



jeder beliebigen Partition berechnen. Die jeweils aktuell ben�otigten Gitter- und Fluiddaten wer-den vom Memory-Manager bereitgestellt, der diese gespeichert hat. Wie bei den beiden anderenVerfahren hat der Host-Proze� die Aufgabe, die Partikelstartbedingungen zu verwalten und andie Nodes zu verteilen.
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Abbildung 4: Prinzip des Distributed Shared Memory VerfahrensIm folgenden seien die Aufgaben der einzelnen Prozesse n�aher beschrieben:Host:Der Host verteilt die Partikelstartbedingungen an die Nodes. Dabei ist eine Startbedingungnicht nur der Partikelstatus zu Beginn der Rechung, sondern auch der Status beim Eintritteines Partikels in einen anderen Gitterblock. Die Startbedingung wird an einen Node gesen-det, und nach der Berechnung des Trajektoriensegmentes wird der Endstatus des Partikels vondiesem zur�uckgesendet. Hat das Partikel eine Partitionsgrenze erreicht, wird der Endstatus alsneue Startbedingung vom Host an den n�achsten Node zur weiteren Berechnung gesendet. Dieswird solange wiederholt, bis alle Trajektorien Abbruchbedingungen erf�ullt haben (z.B. Erreicheneines Ausstr�omrandes). Die optimale Zuteilung von Startbedingungen an die Node-Prozesse istabh�angig von der Anzahl der f�ur eine bestimmte Partition aktuell vorliegenden Startbedingun-gen. Au�erdem wird eine Startbedingung bevorzugt an einen Node gesendet, in dessen Speicherbereits die Daten f�ur die Partition vorliegen, in der diese Startbedingung lokalisiert ist. Somitm�ussen die Daten nicht erst vom Memory-Manager �ubertragen werden und der Kommunikati-onsaufwand wird verringert.Node:Der Node empf�angt jeweils eine Partikelstartbedingung vom Host, berechnet das zugeh�origeTrajektoriensegment und sendet den Endstatus des Partikels zur�uck an den Host. Nach demEmpfang der Startbedingung wird gepr�uft, ob der zugeh�orige Partikelort in dem Gitterblockliegt, dessen Gitter- und Fluiddaten aktuell im lokalen Speicher vorliegen. Ist dies der Fall, sokann sofort mit der Trajektorienberechnung begonnen werden. Im anderen Fall m�ussen dieseDaten zun�achst vom entsprechenden Memory-Manager zum Node �ubertragen werden.15



Zur Verfolgung eines Partikels im Str�omungsgebiet und zur Detektierung der Ann�aherung anBlockgrenzen m�ussen dem Node die kompletten Geometriedaten des aktuellen Blockes zurVerf�ugung stehen. Dies gilt jedoch nicht f�ur die Fluiddaten. Es werden immer nur die Str�omungs-gr�o�en f�ur die Gitterzelle ben�otigt, in der sich das Partikel gerade aufh�alt. Dadurch ergeben sichbez�uglich der �Ubertragung der Fluiddaten vom Memory-Manager zum Node verschiedene m�ogli-che Strategien. Die erste M�oglichkeit ist, da� jeweils nur die Daten f�ur die aktuelle Gitterzelle�ubertragen werden. Sobald das Partikel in eine andere Zelle eintritt, werden die Str�omungsgr�o�enf�ur diese Zelle beim Memory-Manager angefordert. Die zweite M�oglichkeit ist, da� ebenso wiedie Gittergeometrie auch die Fluiddaten f�ur den kompletten Block zu Beginn der Berechnungdes Trajektoriensegments �ubertragen werden. Zwischen diesen beiden Strategien sind auch Ab-stufungen m�oglich, wie z.B. die �Ubertragung der Fluiddaten f�ur eine bestimmte Umgebung derGitterzelle.Memory-Manager:Ein Memory-Manager speichert die Gittergeometrie- und Fluiddaten eines Gitterblocks perma-nent w�ahrend der gesamten Trajektorienberechnung. Wenn ein Node die Daten f�ur diesen Blockanfordert, werden sie zum entsprechenden Node gesendet.Durch die dynamische Zuweisung von Partitionen zu Prozessoren wird mit dem DSM-Verfahreneine sehr gute Verteilung der Rechenlast unter den Prozessoren erreicht. Der Kommunikations-aufwand ist gegen�uber dem DD-Verfahren h�oher, da nicht nur Partikeldaten, sondern zus�atzlichauch Gitter- und Fluiddaten ausgetauscht werden m�ussen. Die Wahl der optimalen Strategief�ur die �Ubertragung der Fluidwerte (zellenweise, blockweise oder eine Zwischenstufe) ist u.a.abh�angig von der Gr�o�e des zur Verf�ugung stehenden Speichers und der Schnelligkeit des Kom-munikationsnetzwerkes des verwendeten Rechners.Ein Nachteil des DSM-Verfahrens ist, da� es nur auf solchen Rechnern e�zient eingesetztwerden kann, die es erlauben, einen Prozessor des Rechners mit mehreren Prozessen zu bele-gen. Durch die Einf�uhrung der zus�atzlichen Memory-Manager-Prozesse werden wesentlich mehrProzesse ben�otigt als Gitterbl�ocke vorhanden sind. Im allgemeinen ist die Anzahl der Prozessegleich 2N +1, wobei N die Anzahl der Gitterbl�ocke ist. Wenn diese Prozesse alle auf getrenntenProzessoren laufen, reduziert dies stark die E�zienz der Parallelisierung. Ist es jedoch m�oglich,einen Prozessor mit jeweils einem Node-Proze� und einem Memory-Manager-Proze� zu belegen,so gibt es zwischen diesen beiden Prozessen nur wenig gegenseitige Beeinussung, da sie einenkomplement�aren Ressourcenbedarf haben. Der Node-Proze� ben�otigt wenig Speicher und vielRechenleistung, wogegen der Memory-Manager-Proze� viel Speicher und wenig Rechenleistungbeansprucht.
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5 Untersuchungen der numerischen und parallelen E�zienz5.1 Vergleichende Untersuchungen der eingesetzten Parallelisierungsverfah-ren auf dem Parsytec GC{128Um einen Vergleich der unter 4.2 beschriebenen parallelen L�osungsalgorithmen zu erm�oglichen,wurden in einer ersten Testserie Berechnungen f�ur zwei typische Testf�alle auf dem an der TUChemnitz{Zwickau verf�ugbaren massiv{parallelen Rechnersystem durchgef�uhrt.5.1.1 Die vertikale Kanalstr�omungAls ein erster Testfall wurde eine 2{dimensionale, abw�artsgerichtete Kanalstr�omung eines Gas{Feststo�{Gemisches betrachtet. Das Verh�altnis von Kanalbreite zu Kanall�ange betrug H=L =1=6. F�ur die uide Phase wurde Luft unter Normalbedingungen angenommen. Die dispersePhase bestand aus Feststo�partikeln mit einem Dichteverh�altnis von �F =�P = 1=2500 und einergleichverteilten Partikelgr�o�enverteilung von dP = 100 : : :300�m. Die Einstr�omgeschwindigkeitf�ur das Fluid und die disperse Phase betrug 2m=s. Im Eintrittsquerschnitt wurde ein homogenesFluidgeschwindigkeitspro�l und eine homogene Partikelkonzentrationsverteilung angenommen.Die Str�omungsgeometrie wurde mit einem numerischen Gitternetz diskretisiert, das auf demgroben Gitternetz insgesamt 128� 32 CV's und auf dem feinen Gitternetz 256� 64 CV's auf-wies. F�ur die parallele Berechnung der Mehrphasenstr�omung wurde das Gitternetz in 1 : : :128Gitterbl�ocke zerteilt, ohne die Gesamtanzahl der CV's zu ver�andern.5.1.2 Die Umstr�omung einer Vollkegeld�useMit dem zweiten Testfall wurde die Absicht verfolgt, die Abh�angigkeit der E�zienz der par-allelen L�osungsalgorithmen von der Art des Str�omungsregimes zu untersuchen. Als ein Bei-spiel einer stark separierten Zweiphasenstr�omung wurde eine axialsymmetrische, entgegen der
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auf der Symmetrieachse lag bei x = 13H . F�ur die uide Phase wurde wiederum Luft unter Nor-malbedingungen angenommen. Die Einstr�omgeschwindigkeit der Luft betrug uF = 4m=s miteinem Turbulenzgrad von 10 %. Die disperse Phase wurde durch Wassertropfen repr�asentiert,die eine Anfangsgeschwindigkeit von 8m=s und eine vorgegebene Normalverteilung der Parti-kelgr�o�e im Bereich von 30�m : : :1400�m aufwiesen. Die Anzahl der CV's, Gitterbl�ocke undVerfeinerungsniveaus des numerischen Gitters war mit denen aus dem ersten Testfall identisch.5.1.3 Das MIMD{ParallelrechnersystemF�ur die Testrechnungen wurde das Parallelrechnersystem der TU Chemnitz{Zwickau vom TypParsytec GC{128 verwendet. Die 64 Knoten dieses MIMD-Rechnersystems sind aus je 2 mit80 MHz getakteten Motorola PowerPC{Prozessoren 601 und 4 Kommunikations{Coprozessorenvom Typ IMS T805{30 aufgebaut. Jeder dieser Knoten verf�ugt �uber einen lokalen Hauptspeichervon 32 Megabyte. Die Kommunikations{ und Ein{/Ausgabe{Bandbreite der Knoten wird mit35 Mb/s angegeben.Die Maschine l�auft unter dem Betriebssystem Parix 1.2{PPC (einem UNIX{Derivat). F�urdie Programmentwicklung standen die Parallelisierungsstandards PVM 3.2 und MPI 1.0 zurVerf�ugung.5.1.4 Vergleich der parallelen E�zienz der drei ParallelisierungsverfahrenBei den Testrechnungen wurden die drei unter 4.2 dargestellten Parallelisierungsverfahren aufbeide Testf�alle angewendet. Es wurde jeweils die Ausf�uhrungszeit TA eines Iterationszyklus desLagrange{L�osungsverfahrens ermittelt, wobei die Startzeit des PVM{Systems, die Ausf�uhrungs-zeit des Navier{Stokes{L�osers und die zur Ein{/Ausgabe ben�otigte Zeit bei den Messungenunber�ucksichtigt blieb. In den Testrechnungen wurden in allen F�allen jeweils 20000 Partikel-trajektorien berechnet, wie es zur Ermittlung konvergenter L�osungen f�ur eine phasengekoppel-te Mehrphasenstr�omung erforderlich ist. Aus den so ermittelten Ausf�uhrungszeiten wurde derSpeed{up SN und die parallele E�zienz EN wie folgt berechnet :SN = TA auf einem ProzessorTA auf N Prozessoren ; EN = SNNWie aus den in Abb. 6{11 dargestellten Ergebnissen hervorgeht, spiegeln die so ermittelten E�-zienzen EN nicht den reinen Gewinn an paralleler E�zienz wieder. Vielmehr geht in die E�zienzEN ebenfalls der Gewinn an numerischer E�zienz ein, der dadurch gegeben ist, da� bestimmteTeilalgorithmen des Lagrange'schen L�osungsverfahrens von dem blockstrukturierten Gitternetzpro�tieren k�onnen und auf numerischen Gitternetzen mit einer h�oheren Anzahl von Gitter-bl�ocken im numerischen Sinne e�zienter abgearbeitet werden k�onnen. Dies traf insbesondereauf den in allen drei Verfahren implementierten Algorithmus zur Partikellokalisierung auf demnumerischen Gitternetz zu. Die Summe aus numerischer und paralleler E�zienzsteigerung f�uhrtzu den in den Abb. 8 und 11 zu beobachtenden Werten f�ur EN > 1. Da jedoch die Algorithmen,die zu der besagten numerischen E�zienzsteigerung beitragen, in allen drei Parallelisierungs-verfahren gleicherma�en enthalten sind, k�onnen die ermittelten Testergebnisse trotzdem ohneEinschr�ankung zu einem Vergleich der drei Verfahren untereinander herangezogen werden.Abb. 6{8 zeigen die Ergebnisse f�ur die Testrechnungen f�ur die vertikale Kanalstr�omung auf1 bis 128 Prozessoren. Das beste Resultat f�ur diese Str�omungskon�guration konnte mit einemSpeed{up von 47.1 auf 64 Prozessoren bei Verwendung des quasiseriellen (QS{) Verfahrens erzieltwerden. Wie jedoch bereits erw�ahnt wurde, handelt es sich bei dem QS{Verfahren um den seri-ellen Lagrange{L�oser, der auf jedem der Knoten des Parallelrechners auf der Gesamtmenge derFluidstr�omungsdaten abl�auft. Das QS{Verfahren unterst�utzt damit nicht die �uber die Knoten desMIMD{Systems verteilte Speicherung der Geometrie{ und Str�omungsdaten und ist somit nicht18



anwendbar auf feiner au�osende numerische Gitternetze oder Str�omungen in geometrisch kom-plexeren Str�omungsgeometrien. Die hierbei f�ur das QS{Verfahren ben�otigten Hauptspeicherres-sourcen w�urden die lokalen Ressourcen der Knoten eines MIMD{Systems schnell �ubersteigen.Insofern kann das QS{Verfahren nicht als ein vollst�andig parallelisiertes Verfahren angesehenwerden, obgleich es auf Systemen mit ausreichenden Speicherressourcen (z.B. gut ausgestat-teten Workstation{Clustern mit einer geringen Anzahl von Knoten) sehr e�zient einzusetzenist. Das Domain Decomposition (DD{) Verfahren und das Distributed Shared Memory (DSM{)Verfahren zeigen f�ur den Fall der vertikalen Kanalstr�omung vergleichbare Ergebnisse mit einemmaximalen Speed{up von ca. 18 und einer E�zienz von 0.3 auf 64 Prozessoren. Der starkeLeistungsabfall aller drei Verfahren beim �Ubergang von 64 auf 128 Prozessoren ist nicht aufdie Implementierung der Parallelisierungsverfahren zur�uckzuf�uhren, sondern resultiert aus einerbekannten Beschr�ankung in der Knoten{Knoten{Kommunikation zwischen der unteren und deroberen 64{Prozessor{Partition des Parsytec GC{128. Der sprunghafte Leistungsanstieg aller dreiParallelisierungsverfahren beim �Ubergang von 8 auf 16 Prozessoren ist auf die Aufteilung desEinstr�omrandes (x = 0) auf zwei verschiedene Gitterbl�ocke bei der Vernetzung der Str�omungs-gebiets mit 16 Gitterbl�ocken zur�uckzuf�uhren. Dies f�uhrt zu einer Verteilung der Partikelanfangs-bedingungen auf zwei Prozessoren und somit zu einer h�oheren E�zienz bei der Lokalisierungder Anfangsbedingungen auf dem numerischen Gitternetz.Abb. 9{11 zeigen die Ergebnisse f�ur die Umstr�omung der Vollkegeld�use. Die f�ur den erstenTestfall diskutierten Besonderheiten f�ur die Testrechnungen auf 128 Prozessoren und f�ur denE�zienzgewinn beim �Ubergang von 8 auf 16 Prozessoren lassen sich auch in den Ergebnissendes zweiten Testfalls wieder�nden. Auch kann das beste Ergebnis wiederum mit dem quaiseriellenVerfahren erziehlt werden.Im Unterschied zu den Berechnungen f�ur die vertikale Kanalstr�omung und auch im Unter-schied zu den anderen beiden Parallelisierungsverfahren zeigt das DD{Verfahren jedoch starkeLeistungseinbu�en (Abb. 11). Dieses Verhalten des DD{Verfahrens ist auf die schlechte Lastver-teilung zur�uckzuf�uhren, die durch die stark separierte Gas{Tropfen{Str�omung in diesem Testfallhervorgerufen wird. Im DD{Verfahren (siehe auch 4.2.2) ist die Rechenleistung eines Prozessorsfest mit einem der Gitterbl�ocke des numerischen Gitternetzes verbunden. Tritt nun wie im vorlie-genden Testfall eine starke Entmischung der kontinuierlichen und der dispersen Phase auf, so istdie Partikelkonzentration im Str�omungsgebiet und damit der numerische Berechnungsaufwandauf den einzelnen Gitterbl�ocken sehr unterschiedlich. Die Ausf�uhrungszeit des Lagrange{L�oserswird nun im Wesentlichen durch die Berechnungszeit f�ur die Bewegung der dispersen Phase aufdem Gitterblock mit der h�ochsten Partikelkonzentration bestimmt.Im Gegensatz dazu zeigen die Ergebnisse f�ur das DSM{Verfahren eine mit dem QS{Verfahrenvergleichbare E�zienz. Erst mit stark zunehmender Prozessorzahl macht sich das h�ohere Kom-munikationsvolumen im DSM{Verfahren durch ein Absinken der E�zienz bemerkbar (Abb. 11).Die Ergebnisse zeigen jedoch vor allem, da� das DSM{Verfahren weitgehend unabh�angig vomStr�omungsregime der untersuchten Mehrphasenstr�omung einsetzbar ist. Die dynamische Zuord-nung der Gitterbl�ocke des numerischen Gitters zu den Prozessoren des Parallelrechnersystemsf�uhrt zu einer gleichm�a�igen, dynamischen Lastverteilung �uber alle rechnenden Knoten des Sy-stems und dadurch zu einer zufriedenstellenden Gesamtleistung des Verfahrens.5.2 Vergleich der PVM{ und MPI{Implementierungen auf Cray T3D undParsytec GC{128Aufbauend auf den unter 5.1 dargestellten Ergebnissen der ersten Tests der drei grundlegendenParallelisierungsverfahren wurden weitere Ver�anderungen und Optimierungen vorgenommen, diesowohl das numerische L�osungsverfahren des Lagrange{L�osers als auch die Implementierung des19
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Abbildung 6: Ausf�uhrungszeiten TA f�ur die vertikale Kanalstr�omung.
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Abbildung 7: Speed{up SN f�ur die vertikale Kanalstr�omung.
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Abbildung 9: Ausf�uhrungszeiten TA f�ur die Umstr�omung der Vollkegeld�use.
0

40

80

120

160

1 2 4 8 16 32 64 128
Anzahl der Prozessoren

S
pe

ed
-u

p

QS-Verfahren

DD-Verfahren

DSM-Verfahren

Abbildung 10: Speed{up SN f�ur die Umstr�omung der Vollkegeld�use.
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parallelen L�osungsverfahrens betre�en. Die Ver�anderungen umfassen im Einzelnen :1. Optimierung des Verfahrens zur Lokalisierung der Partikel{ Anfangsbedingungen auf demnumerischen Gitternetz.Unter 5.1 wurden die Anfangsbedingungen f�ur die Partikelphase lokalisiert, indem auf dembetre�enden Gitterblock alle CV's daraufhin untersucht wurden, ob die gesuchte Parti-kelposition sich innerhalb des jeweiligen CV's be�ndet. Nunmehr kommt das unter 6.2beschriebene Strahlverfahren aus [14] zum Einsatz. Der betre�ende Gitterblock wird einerfortschreitenden Teilung unterworfen. Erst bei Erreichen einer kritischen CV{Anzahl wer-den die verbleibenden Gitterzellen einzeln auf die Lage der Partikelposition hin untersucht,da f�ur kleine CV{Anzahlen die Strahlmethode une�zient wird.2. Ver�anderung des Algorithmus zur Partikelverfolgung auf dem numerischen Gitternetzw�ahrend der L�osung der Bewegungsgleichungen f�ur die disperse Phase durch den Runge{Kutta L�oser (Zeitschrittverfahren).Kam unter 5.1 noch der in [4, 5] beschriebene Algorithmus der "zirkul�aren Suche" zumEinsatz, bei dem f�ur jeden neu berechneten Zeitschritt des Runge{Kutta{L�osungsverfah-rens die benachbarten Gitterzellen auf die Lage der neu berechneten Partikelposition hinuntersucht werden mu�ten, so wird nun in einem direkten Verfahren das mit der neu be-rechneten Partikelposition korresponsierende CV ermittelt. Dies geschieht, indem alle CV'sdurch Schnittpunktberechnungen ermittelt werden, die zwischen der alten und der neuenPartikelposition auf dem numerischen Gitter liegen.3. Einbettung der Berechnung der Quellterm- und Mittelwertanteile f�ur die Phasenkopplungund das Postprozessing in den L�osungsalgorithmus.Da durch das jetzt eingesetzte Verfahren der Partikelverfolgung auf dem numerischenGitter alle CV's bekannt sind, die bei einem Runge{Kutta Zeitschritt tangiert werden, istes m�oglich, die so gewonnenen Geometrieinformationen f�ur die sofortige Berechnung derQuellterm{ und Mittelwertsanteile zu verwenden. Dadurch kann der numerische Aufwanddes Verfahrens wesentlich reduziert werden.4. �Ubertragung der Arbeitsverwaltung und Lastverteilungsoptimierung an das Host{Pro-gramm des Lagrange{L�osers.Sowohl f�ur das DD{Verfahren als auch f�ur das DSM{Verfahren wird die Berechnung einerPartikeltrajektorie untergliedert in die Berechnung der einzelnen Trajektoriensegmente,die mit den tangierten Gitterbl�ocken korrespondieren. Nach erfolgter Berechnung einesPartikeltrajektoriensegments f�ur einen Gitterblock wird der Partikelzustand an das Host-programm des Lagrange{L�osers zur�uckgegeben. Insbesondere im DSM{Verfahren ist nundas Hostprogramm mit geeigneten Strategien in der Lage, eine bessere Lastverteilung in-nerhalb der Parallelrechnerpartition zu erreichen.5. Zusammenfassung notwendiger Kommunikation zu einer minimalen Anzahl von Kommu-nikationsvorg�angen, wobei alle notwendigen Daten in m�oglichst wenigen, komplexen Da-tenstrukturen �ubertragen werden.6. �Uberarbeitung der Kommunikationszwischenschicht.Zus�atzlich zu der bereits vorhandenen, zu PVM 3.2 konformen Implementierung der Kom-munikationsroutinen in der vom Verfahren verwendeten Kommunikationszwischenschicht,wurde eine auf MPI 1.1 basierende Implementierung gescha�en. Durch das Setzen logischerSchalter und bedingte Compilierung ist es auf diese Weise m�oglich, das Programmsystem22



mit jedem der beiden am h�au�gsten verwendeten Parallelisierungsstandards einsetzen zuk�onnen. Die Portabilit�at des Programmsystems auf andere Parallelrechnersysteme konntedurch diese MPI{Implementierung deutlich verbessert werden.7. �Uberarbeitung der Zeitmessung.Durch die Au�osung der absoluten Abbarbeitungszeit des Verfahrens in Rechenzeit, Kom-munikationszeit, Ein-/Ausgabezeit und Wartezeit wird eine detailliertere Einsch�atzung dereingesetzten Parallelisierungsverfahren m�oglich.Mit dem auf diese Weise modi�zierten, 2{dimensionalen Berechnungsverfahren wurde eineweitere Testserie durchgef�uhrt, dessen Ergebnisse im Folgenden diskutiert werden.
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0.30Abbildung 12: Numerisches Gitter f�ur die Str�omung durch die gegeneinander verschobenen Rohr-reihen; Vernetzung mit 8 Gitterbl�ocken.5.2.1 Gas{Feststo�{Str�omung durch eine Rohrb�undelreiheAls Testfall wurde die Str�omung eines Gas{Feststo�{Gemisches durch eine Reihe zueinanderversetzt angeordneter Rohre ausgew�ahlt. Diese Geometrieanordnung tritt z.B. in Rohrb�undel-w�arme�ubertragern auf, wobei insbesondere Erosion und Anhaftungserscheinungen an den einzel-nen Rohrreihen von Interesse sind. Abb. 12 zeigt die im Testfall verwendete Str�omungsgeometriemit 5 hintereinander und versetzt zueinander angeordneten Rohrreihen. Die Str�omungsgeome-trie weist eine Einstr�om�o�nung auf der linken Seite, Symmetrierandbedingungen am oberenund unteren Geometrierand und eine Ausstr�om�o�nung an der rechten Seite auf. Haftbedingun-gen sind f�ur die Ober�achen der umstr�omten Rohre de�niert. F�ur die Tests wurden Vernet-zungen der Str�omungsgeometrie mit 4 bis 64 Gitterbl�ocken verwendet. F�ur jede Vernetzungder Str�omungsgeometrie wurden zwei Gitterverfeinerungsstufen verwendet. Abb. 12 zeigt dasgr�obere der beiden Gitternetze.Da sich aus Gr�unden der Gittergenerierung die in Abb. 12 gezeigte Geometrie jedoch nichtmit nur 4 Gitterbl�ocken vernetzen l�a�t, wurde f�ur die Testrechnungen mit 4 Gitterbl�ocken (re-spektive Prozessoren) ein modi�ziertes Gitter mit nur drei Rohrreihen verwendet. Leider zeigendie Ergebnisse, da� die so ermittelten Ergebnisse nicht vollst�andig vergleichbar sind mit denErgebnissen, die auf dem Gesamtgitter erzielt wurden.F�ur die Testrechnungen wurde eine Gaseinstr�omgeschwindigkeit von uF = 10 m=s gew�ahlt.Die Gasphase (Luft unter Normalbedingungen) transportiert eine disperse Phase, die aus Fest-sto�partikeln mit einer Dichte von �P = 2500 kg=m3 besteht und f�ur die eine Eintrittsgeschwin-digkeit von uP = 9 : : :11 m=s angenommen wurde. Die Partikelkonzentration ist im Eintritts-querschnitt gleichverteilt. F�ur die Partikeleigenschaften (z.B. Partikel{Wandsto�{Verhalten)wurden Sto�parameter angenommen, wie sie f�ur Siliziumpartikel typisch sind.F�ur die Testrechnungen wurde jeweils ein Iterationszyklus bestehend aus der Berechnung desFluidstr�omungsfeldes und der Berechnung der Bewegung der dispersen Phase auf dem so ermit-telten Str�omungsfeld ausgef�uhrt. F�ur den Navier{Stokes{L�oser wurde die Anzahl der �au�eren23



Iterationen auf 3000 limitiert. Die Anzahl der vom Lagrange{L�oser berechneten Partikeltra-jektorien lag urspr�unglich bei 20000. Auf Grund von CPU{Zeit{Beschr�ankungen auf der CrayT3D am EPCC in Edinburgh (siehe 8) mu�te die Zahl der berechneten Partikeltrajektorien f�urdiese Testrechnungen auf 1000 reduziert werden. Um die Testrechnungen vergleichbar zu gestal-ten, wurden die Ausf�uhrungszeiten f�ur den Parsytec GC{128 jeweils durch den entsprechendenFaktor dividiert.5.2.2 F�ur den Testfall verwendete Hard{ und Softwarea) Die ParallelisierungsverfahrenF�ur den Testfall wurden zum Vergleich zwei der unter 4.2 beschriebenen Parallelisierungs-algorithmen ausgew�ahlt. Das erste der beiden Verfahren ist das unter 4.2.2 beschriebe-ne DD{Verfahren. Das zweite Verfahren ist das unter 4.2.3 erl�auterte DSM{Verfahren.Dieses tritt im Test in zwei verschiedenen Modi�kationen auf, da die Bereitstellung derFluidstr�omungsdaten durch die Memory{Manager{Knoten auf verschiedene Art und Weisem�oglich ist :1. Wenn bei der Berechnung einer Partikeltrajektorie ein bestimmtes CV durchquertwird, so werden zur Fortsetzung der Berechnung die Str�omungsdaten des betre�endenund der angrenzenden CV's ben�otigt (Str�omungsdaten von 5 CV's im 2{d Fall uncdvon 7 CV's im 3{d Fall). Nun k�onnen die Str�omungsdaten f�ur diese Anzahl vonCV's immer dann angeliefert werden, wenn eine Partikeltrajektorie das betre�endeCV durchquert (und die Daten noch nicht im lokalen Zwischenspeicher vorhandensind). Diese Art der Datenbereitstellung wird im folgenden mit DSM{Point{Methodebezeichnet.Obwohl bei dieser Methode relativ h�au�g mit geringem Datenvolumen kommuniziertwird, kann diese Art der Datenbereitstellung trotzdem von Vorteil sein in Abh�angig-keit von der Kommunikationshardware des Parallelrechnersystems und von der ver-wendeten Gitterblockgr�o�e. Dies resultiert daher, da� bei dieser Art der Datenbereit-stellung nur eine 1{dimensionale Untermenge der gesamten Str�omungsdaten auf demnumerischen Gitternetz zu dem rechnenden Knoten transferiert wird. Insbesonderebei 3{dimensionalen Berechnungen kann dies vorteilhaft sein.2. Andererseits ist es im DSM{Verfahren m�oglich, die gesamten mit dem aktuell bearbei-teten Gitterblock in Verbindung stehenden Str�omungsdaten vom Memory{Manager{Knoten zu dem rechnenden Knoten zu transferrieren, sobald dem rechnenden Kno-ten eine Partikelanfangsbedingung f�ur diesen Gitterblock zur Berechnung zugeteiltwird. Diese Art der Datenbereitstellung wird im folgenden als DSM{Block{Methodebezeichnet. Sie kann auf Parallelrechnern mit schnellen Kommunikationsnetzwerkenund hoher Kommunikationsbandbreite die e�zientere Methode sein.b) Die MIMD{ParallelrechnersystemeAls Testplattformen kamen zwei MIMD{Parallelrechnersysteme zum Einsatz. Das erste Sy-stem ist wiederum der unter 5.1 bereits beschriebene Parsytec GC{128 der TU Chemnitz{Zwickau. Bei dem anderen System handelt es sich um eine Cray T3D amEdinburgh ParallelComputing Centre (EPCC) der Edinburgh University. Diese besteht aus 512 mit 150 MHzgetakteten Alpha{Prozessoren 21064, der jeder mit 64 Megabyte lokalem Hauptspeicherausger�ustet ist. Die Prozessoren sind mit einem sehr leistungsf�ahigen Kommunikations-netzwerk in 3{dimensionaler, bi{direktionaler Torus{Topologie miteinander verbunden.Jeder der 6 Links eines Prozessors unterst�utzt eine Bandbreite von bis zu 300 Mb/s aufHardware{Ebene. 24



Auf beiden Parallelrechnersystemen kamen zu PVM 3.2 und MPI 1.1 kompatible Softwa-reumgebungen zum Einsatz, die nur sehr geringe systemspezi�sche Modi�kationen aufwie-sen. Beide Softwareumgebungen unterst�utzen derzeit keine parallele Verarbeitung auf he-terogenen Parallelrechner{Plattformen. Diese Einschr�ankung gilt jedoch nicht f�ur das hierbehandelte Euler/Lagrange{L�osungsverfahren, das auch auf heterogenen Parallelrechner{Umgebungen lau��ahig ist.5.2.3 Ergebnisse der Testrechnungen auf Parsytec GC{128 und Cray T3DInsgesamt wurden 12 verschiedene Testserien durchgef�uhrt, indem die Testrechnungen f�ur dieStr�omungsgeoemtrie aus Abb. 12 auf numerischen Gitternetzen mit 4, 8, 16, 32 und 64 Gitter-bl�ocken f�ur jeweils zwei Hardware{Plattformen (Parsytec GC{128, Cray T3D), f�ur Implementa-tionen mit zwei verschiedenen Paralleleisierungsstandards (PVM, MPI) und f�ur die drei verschie-denen Parallelisierungsverfahren f�ur den Lagrange{L�oser (DD, DSM{Point, DSM{Block) aus-gef�uhrt wurden. F�ur die Testrechnungen wurde jeweils die absolute Programmausf�uhrungszeitTA, die Rechenzeit TR, die Kommunikationszeit TK und die f�ur die Ein-/Ausgabe ben�otigte ZeitTI=O bestimmt. Aus den so ermittelten Werten wurde die Di�erenzzeit TD = TA�TR�TK�TI=Oermittelt. Diese Di�erenzzeit TD besteht im wesentlichen aus den Wartezeiten f�ur die einzelnenProzessoren, die in synchronen Kommunikationsoperationen und in globalen Barrieren anf�allt.Zu den in den Abb. 13 { 16 angegebenen Kommunikationszeiten TK f�ur das DD{Verfahren istnoch zu bemerken, da� es sich dabei um Mittelwerte �uber alle Prozessoren handelt. Da das DD{Verfahren f�ur den hier betrachteten Testfall eine schlechte Lastverteilung aufweist, streuen dieKommunikationszeiten in einem weiten Bereich. Die Kommunikationszeiten f�ur die Prozessorenmit einer geringen Rechenlast schlie�en die Zeit des Wartens auf die Prozessoren mit einer hohenRechenlast mit ein.Abb. 13 { 16 zeigen den Vergleich der Ergebnisse f�ur die drei Parallelisierungsverfahrenuntereinander. Dabei zeigen die Ergebnisse f�ur den Parsytec GC{128 ein mitunter schwer zu in-terpretierendes Bild. Insbesondere die mit der PVM{Implementation auf dem Parsytec GC{128erzielten Me�werte (Abb. 13) lassen im Vergleich mit den auf der Cray T3D erzielten Ergebnissen(Abb. 15) auf Probleme der PVM{Implementation auf dem Parsytec GC{128 schlie�en. Generelll�a�t sich f�ur die Testergebnisse auf dem Parsytec GC{128 feststellen, da� die geringere Kommu-nikationsleistung dieser MIMD{Architektur bei einer Skalierung �uber eine gr�o�ere Anzahl vonverwendeten Prozessoren zu einer fr�uheren Stagnation in den Programmausf�uhrungszeiten f�uhrt.Unabh�angig vom eingesetzten Parallelisierungsverfahren steigen die Programmausf�uhrungszei-ten beim �Ubergang von 32 auf 64 Prozessoren (respektive Gitterbl�ocken des numerischen Gitter-netzes) wieder an, was auf den bereits in den ersten Testrechnungen (siehe 5.1.4) festgestelltenund auch von anderen Forschergruppen an der TU Chemnitz{Zwickau belegten Kommunika-tionsengpa� zwischen den 32{Knoten{Partitionen des Parsytec GC{128 zur�uckgef�uhrt werdenkann. F�ur die Testrechnungen auf 4 bis 32 Gitterbl�ocken zeigt Abb. 14 f�ur den Parsytec GC{128einen Vorteil der DSM{Verfahren gegen�uber der Domain Decomposition f�ur das Lagrange'scheL�osungsverfahren. Die gro�en Setup{Zeiten f�ur die Knoten{Kommunikation auf dem ParsytecGC{128 f�uhren zu einem klaren Abstand zwischen dem DSM{Point{ und dem DSM{Block{Verfahren. Letzteres ist f�ur die Architektur des Parsytec GC{128 das vorteilhafteste Verfahren,da es relativ seltene Knoten{Knoten{Kommunikation mit gr�o�eren Datenmengen mit dem Vor-teil der dynamischen Lastverteilung des DSM{Verfahrens verbindet.Die Testergebnisse auf der Cray T3D (Abb. 15 und 16) zeigen ein einheitlicheres und besserinterpretierbares Bild. �Uber den gesamten Skalierungsbereich von 4 bis 64 Prozessoren kann f�uralle drei eingesetzten Parallelisierungsverfahren eine fortschreitende Reduktion der Programm-ausf�uhrungszeiten festgestellt werden. Auch k�onnen sich auf Grund der besseren Lastverteilung25
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die DSM{Verfahren gegen�uber dem Domain Decomposition Verfahren klar durchsetzen. Die Un-terschiede zwischen dem DSM{Point{ und dem DSM{Block{Verfahren sind jedoch auf Grundder sehr hohen Kommunikationsleistung (gro�e Bandbreite, kurze Setup{Zeiten) der Cray T3Dnur sehr gering. Ein detaillierterer Blick auf die gemessenen Einzelzeiten zeigt f�ur die Testrech-nungen auf 64 Gitterbl�ocken, da� der Anteil der Kommunikations{ und I/O{Zeiten bei 2/3 derabsoluten Programmausf�uhrungszeiten liegt, w�ahrend die Rechenzeiten um einen Faktor von0.63 gegen�uber den Testrechnungen auf 32 Gitterbl�ocken weiter gesenkt werden konnte. Dieszeigt, da� die vorliegenden Testergebnisse f�ur die Cray T3D ma�geblich durch die CPU{Zeit{Beschr�ankungen am EPCC beeinu�t wurden, die eine Reduzierung des urspr�unglich vorgese-henen Testfalls auf die Berechnung von 1000 Partikeltrajektorien notwendig machten.
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Abbildung 17: Abh�angigkeit der Testergebnisse vom Berechnungsumfang (Cray T3D, MPI{Im-plementationen).Um den Einu� dieser Testfallbeschr�ankung n�aher quanti�zieren zu k�onnen, wurden aufder Cray T3D f�ur alle drei Parallelisierungsverfahren in der MPI{Implementierung drei wei-tere Testserien mit jeweils 5000 Partikeltrajektorien (also dem 5{fachen Berechnungsvolumen)durchgef�uhrt. Abb. 17 zeigt die auf 1000 Partikeltrajektorien skalierten Testergebnisse aus die-sen Vergleichsrechnungen. Die so ermittelten Programmausf�uhrungszeiten zeigen insbesonderef�ur die hohen Prozessorzahlen ein deutlich besseres Skalierungsverhalten und eine deutlichereReduktion der Programmausf�uhrungszeiten bei fortschreitender Verdopplung der Anzahl derProzessoren. Dies l�a�t f�ur sehr gro�e Str�omungsberechnungen (gro�e Gitterbl�ocke mit einergro�en Anzahl von CV's und/oder eine hohe Anzahl von zu berechnenden Partikeltrajektorien)ein noch besseres Skalierungsverhalten der entwickelten Parallelisierungsverfahren erwarten.Abschlie�end zeigen die Abb. 18 { 20 die Gegen�uberstellung der PVM{ und MPI{Imple-mentierungen auf dem Parsytec GC{128 und der Cray T3D jeweils f�ur eines der eingesetztenParallelisierungsverfahren. Abb. 19 und 20 zeigen dabei die zu erwartende bessere Rechenleistungder Cray T3D gegen�uber dem Parsytec GC{128. Dieser Unterschied in der Rechenleistung derbeiden MIMD{Architekturen w�are jedoch bei gleicher Testfallgr�o�e noch deutlicher ausgefallen(wie schon erw�ahnt, wurde der Testfall auf der Cray T3D auf 1000 Partikeltrajektorien redu-28
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Abbildung 19: Vergleich der Implementationen des DSM{Point{Verfahrens auf Parsytec{GCund Cray T3D.
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ziert). Deutlich zu erkennen ist ebenfalls die etwas bessere Leistung der MPI{Implementierungender DSM{Verfahren, die auf die bessere Kommunikationsleistung der zur Verf�ugung stehendenMPI{Standards auf den beiden untersuchten MIMD{Plattformen zur�uckzuf�uhren ist.�Uberraschend sind zun�achst die in Abb. 18 dargestellten Ergebnisse f�ur das Domain Decom-position Verfahren. F�ur die Testrechnungen auf den Gitternetzen mit 4 bis 32 Gitterbl�ocken l�a�tsich kaum ein Unterschied zwischen den Ergebnissen f�ur den Parsytec GC{128 und die CrayT3D ausmachen. Eine Erkl�arung f�ur dieses Verhalten l�a�t sich in den Abb. 21 und 22 �nden.Zun�achst l�a�t sich aus diesen beiden Darstellungen entnehmen, da� :1. die Di�erenzzeit TD im Wesentlichen ausWartezeiten besteht, die auf den einzelnen Prozes-soren anfallen, w�ahrend Ein{/Ausgabevorg�ange zwischen den einzelnen Prozessoren unddem Host{Prozessor ablaufen, und2. die Ein{/Ausgabe{Zeit TI=O f�ur 8 Prozessoren ca. 9{14% der absoluten Programmausf�uh-rungszeit TA ausmacht. Da dieser Teil der Programmausf�uhrungszeit unabh�angig von derProzessoranzahl ann�ahernd konstant ist, nimmt sein relativer Anteil an der Gesamtabar-beitungszeit f�ur gr�o�ere Prozessoranzahlen zu.In der Hauptsache wird jedoch durch die beiden Abb. 21 und 22 veranschaulicht, wie unterschied-lich die Lastverteilung zwischen den rechnenden Prozessoren im DD{ und DSM{Verfahren ist.So zeigt Abb. 21, da� die Programmausf�uhrungszeit TA f�ur das DD{Verfahren haupts�achlichdurch die Rechenzeit TR bestimmt ist, die von den Prozessoren ben�otigt wird, denen diejenigenGitterbl�ocke zugeordnet sind, die die Rohrreihen umschlie�en. Trotz ann�ahernd gleicher CV{Anzahl kommt es auf diesen sehr krummlinig berandeten Teilbl�ocken der Str�omungsgeometriedurch multiple Partikel{Wand{St�o�e und st�arkere Fluidgeschwindigkeitsgradienten (Reduktiondes Integrationszeitschrittes) zu einem erh�ohten Rechenzeitbedarf. Durch die starre Zuordnungder Gitterbl�ocke und der damit verbundenen Partikelanfangsbedingungen zu den Prozessorenkommt es im DD{Verfahren zu einer sehr ungleichm�a�igen Lastverteilung (zur Lastverteilungs-problematik siehe auch 4.2.2).Im Gegensatz dazu zeigt die Abb. 22 eine homogene Lastverteilung f�ur die rechnenden Pro-zessoren des DSM{Block{Verfahrens. Dies wird durch die dynamische Zuordnung der Parti-kelanfangsbedingungen zu den rechnenden Prozessoren erreicht und erm�oglicht eine bessereAusnutzung der Rechenleistung der an der Berechnung beteiligten Prozessoren. Obwohl derdurch das DSM{Verfahren verursachte Kommunikationsaufwand deutlich h�oher ist als f�ur dasDD{Verfahren (bei homogener Lastverteilung), k�onnen mit dem DSM{Verfahren auf geeignterMIMD{Hardware mit hoher Kommunikationsleistung die besseren Gesamtresultate erzielt wer-den. Der Hauptvorteil des DSM{Verfahrens besteht jedoch in seiner universellen Einsetzbarkeitunabh�angig von Besonderheiten der Mehrphasenstr�omung oder der Str�omungsgeometrie aufGrund der durch das Verfahren gew�ahrleisteten dynamischen Lastverteilung.
30
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Abbildung 21: Lastverteilung f�ur das DD{Verfahren auf 8 Gitterbl�ocken.
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6 Arbeiten zur Berechnung 3{dimensionaler, disperser Mehr-phasenstr�omungen6.1 Grundlagen des 3{dimensionalen Euler{/Lagrange{VerfahrensUnter 3.1 und 3.2 wurden bereits die Bewegungsgleichungen f�ur die kontinuierliche und diedisperse Phase in ihrer Formulierung f�ur den 3{dimensionalen Fall dargestellt. Dabei und auchim Folgenden wird vorausgesetzt, da� es sich bei der dispersen Mehrphasenstr�omung um eineinkompressible, station�are und isotherme Str�omung handelt.
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P6Abbildung 23: Form eines allgemeinen Hexaeder-Kontrollvolumens des 3{dimensionalen, nume-rischen Gitternetzes.Ausgangspunkt f�ur die Entwicklung des numerischen L�osungsverfahrens war die Bereitstel-lung einer Version des 3{dimensionalen Navier{Stokes{L�osers FAN{3D durch Prof. M. Peri�cvom Institut f�ur Schi�bau der Universit�at Hamburg im Juni 1996. Die grundlegenden Eigen-schaften dieses von Peri�c und Lilek [13] aus dem 2{dimensionalen Verfahren weiterentwickeltenL�osungsverfahrens sind :� Verwendung allgemeiner nicht{orthogonaler, ober�achenangepa�ter, numerischer Gitter-netze bestehend aus beliebig geformten Hexaeder-Kontrollvolumina (CV's) (siehe Abb.23),� Verwendung lokal strukturierter, global unstrukturierter (blockstrukturierter) Gitternetzef�ur eine vereinfachte Approximation komplexer, 3{dimensionaler Geometrien und f�ur dieParallelisierung des L�osungserfahrens nach der Domain Decomposition Methode (siehe4.1),� Diskretisierung der Bewegungsgleichungen auf nichtversetzten Gitternetzen,� Finite{Volumen{L�osungsalgorithmus, der auf den SIMPLE{Algorithmus von Patankarund Spalding [8] zur�uckgeht. Im Gegensatz zu anderen Verfahren mit Diskretisierung derErhaltungsgleichungen auf nichtversetzten Gitternetzen verwendet das Verfahren von Peri�cund Lilek eine vollkonservative Diskretisierung [11], insbesondere f�ur den Druckgradientenin den Impulserhaltungsgleichungen. 32



Leider war (und z.T. ist) der Funktionsumfang des bereitgestellten L�osungsverfahrens FAN{3Din einigen wesentlichen Punkten stark eingeschr�ankt.� Im Umfang des bereitgestellten L�osungsverfahrens war kein Werkzeug zur Generierung 3{dimensionaler Gitternetze enthalten. Die von dem Programmsystem FAN{3D verwendeteEingabeschnittstelle f�ur die numerischen Gitternetze ist propriet�ar, so da� zun�achst eineSchnittstelle zu einem kommerziell verf�ugbaren Gittergenerator gescha�en werden mu�te,um eigene 3{dimensionale Gitternetze f�ur zu untersuchende, komplexere Str�omungsgeo-metrien erstellen und verwenden zu k�onnen. Die Wahl �el dabei auf das bereits an derProfessur vorhandene CFD{Paket CFX 4.1C mit dem darin enthaltenen GittergeneratorMESHBUILD.� Im Verfahren ist zun�achst nur die L�osung des gekoppelten Systems aus Kontinuit�ats{und Impulserhaltungsgleichungen implementiert. Ein Turbulenzmodell und eine allgemei-ne Skalartransportgleichung sind zun�achst in FAN{3D nicht enthalten. Auch wenn dienachtr�agliche Implementierung eines Turbulenzmodells mit vertretbaremAufwand m�oglichist, so ist das Programmsystem zun�achst nur auf laminare Str�omungen anwendbar.� Das Programmsystem FAN{3D war in der bereitgestellten Version noch nicht parallelisiert.Auf Grund der Verwendung blockstrukturierter Gitternetze im numerischen L�osungsver-fahren konnte { aufbauend auf den Erfahrungen mit der Parallelisierung des 2{dimensio-nalen L�osungsverfahrens FAN{2D { eine Parallelisierung des Navier{Stokes{L�osers nachder Domain Decomposition Methode realisiert werden. An dieser Stelle wird jedoch nichtn�aher auf das parallelisierte Verfahren eingegangen, da sich die Implementation noch inder Testphase be�ndet und abschlie�ende Ergebnisse noch nicht vorliegen.Grundlage f�ur das 3{dimensionale Lagrange{Verfahren zur L�osung der Bewegungsgleichungender dispersen Phase aus 3.2 war zum einen das in diesem Bericht ausf�uhrlich dokumentier-te 2{dimensionale, parallelisierte L�osungsverfahren PartFlow{2D. Weitere Vorarbeiten f�ur ein3{dimensionales Lagrange{Verfahren waren bereits vor einiger Zeit an einer auf dem Navier{Stokes{L�oser FASTEST{3D basierenden Implementierung von PartFlow erfolgt. Da sich jedochdie interne Darstellung des numerischen Gitternetzes, der Randbedingungen und aller damitverbundenen Geometriegr�o�en recht stark von der in FAN{3D gebr�auchlichen Darstellung un-terscheidet, mu�te die Implementierung nochmals grundlegend �uberarbeitet werden.Um eine erfolgreiche Anpassung des 3{dimensionalen Lagrange{Verfahrens an den Navier{Stokes{L�oser FAN{3D und dessen Repr�asentation der Str�omungsgeometrie vornehmen zu k�on-nen, mu�ten die folgenden grundlegenden Probleme gel�ost werden :1. E�ziente Lokalisierung der Partikelanfangsbedingungen auf dem numerischen Gitternetz.2. Implementierung eines Partikelverfolgungsalgorithmus zur Berechnung von Partikeltrajek-torien im gesamten Str�omungsgebiet unter Ber�ucksichtigung der Blockstrukturierung desnumerischen Gitternetzes und einer zuk�unftigen, auf der Gebietszerlegung basierendenParallelisierung des L�osungsverfahrens.3. E�ziente Interpolationsalgorithmen zur Berechnung der Str�omungsparameter an der ge-genw�artigen Partikelposition.4. Berechnung der Phasenwechselwirkungs-Quellterme und der mittleren Str�omungsparame-ter der dispersen Phase.5. Behandlung des Partikel{Wand{Sto�vorganges mit beliebig im Raum angeordneten Str�o-mungsberandungen. 33
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Abbildung 24: Zerlegung eines dodecaeder{f�ormigen Kontrollvolumens in sechs tetraeder{f�ormi-ge Teilkontrollvolumina.6.2 Geometrische Grundalgorithmen f�ur das Lagrange{L�osungsverfahrenWie bereits erw�ahnt basiert das in FAN{3D implementierte, numerische L�osungsverfahren aufeiner Finite{Volumen{Diskretisierung der Kontinuums{ und Impulserhaltungsgleichungen aufblock{strukturierten Gitternetzen. Die Kontrollvolumen der einzelnen Bl�ocke sind beliebig ge-formte Hexaeder, die als zu W�urfeln topologisch �aquivalent betrachtet werden k�onnen (sieheAbb. 23). Die einzelnen Gitterbl�ocke des numerischen Gitters k�onnen beliebig miteinander ver-bunden werden mit der Restriktion, da� einer Kontrollvolumen{Seiten�ache auf der einen Seiteeiner solchen Gitterblock{Grenz�ache eine entsprechende Kontrollvolumen{Seiten�ache auf derbenachbarten Blockgrenz�ache gegen�uberliegt (Pa�f�ahigkeit der Gitterbl�ocke). Im allgemeinenk�onnen die viereckigen Seiten�achen der Kontrollvolumen nicht als eben betrachtet werden. Dieeinzige Information, die im Rahmen der numerischen Gitterrepr�asentation �uber die Form die-ser Seiten�achen zur Verf�ugung steht, sind die Koordinaten aller acht Eckpunkte eines solchenKontrollvolumens.F�ur das Langrange{Verfahren wurde diese De�nition eines Kontrollvolumens des numeri-schen Gitternetzes erg�anzt durch das Hinzuf�ugen der in Abb. 23 eingezeichneten sechs Ober-�achendiagonalen, die jedes Hexaeder{Kontrollvolumen in ein Kontrollvolumen in Form einesDodekaeders umwandeln, das von ebenen dreieckigen Seiten�achen begrenzt wird. Diese Formder geometrischen Diskretisierung des Str�omungsgebiets f�uhrt zu einer Raumaufteilung, die sichgegenseitig �uberlappende Kontrollvolumen und nicht von Kontrollvolumen erfa�ten Raum aus-schlie�t. Dies ist eine der Grundvoraussetzungen f�ur einen im 3{dimensionalen Raum fehlerfreiarbeitenden Partikelverfolgungsalgorithmus, da durch eine solche geometrische Diskretisierungeine eineindeutige Zuordnung zwischen einer beliebigen Partikelposition und dem entsprechen-den Kontrollvolumen des numerischen Gitters gegeben ist. Weiterhin erlaubt die Umwandlungder Kontrollvolumen in von ebenen Dreiecks�achen begrenzte Dodecaeder deren Zerlegung insechs tetraederf�ormige Teilkontrollvolumen (Abb. 24). Eine solche Zerlegung kann bei der Suchenach dem eine bestimmte Partikelposition einschlie�enden Kontrollvolumen e�zient eingesetzt34



werden.6.2.1 Lokalisierung der Partikelanfangsbedingungen auf dem numerischen Gitter-netzF�ur das Lagrange{Verfahren ist es zun�achst notwendig, die Anfangsbedingungen f�ur die Par-tikeltrajektorienberechnung auf dem numerischen Gitternetz zu lokalisieren. Hierzu mu� f�ureine vorgegebene Partikelposition PI = (xPI ; yPI ; zPI) mit den dazugeh�origen Partikelgr�o�en(~vPI ; ~!PI ; dPI ; _NPI ; TPI ; : : :) das Kontrollvolumen des numerischen Gitternetzes gefunden wer-den, da� diese Partikelposition einschlie�t. F�ur karthesische Gitternetze mit achsenparallelenCV-Seiten�achen kann diese Aufgabe durch einfache Vergleichsoperationen der Form :xi�1 � xPI � xi; yj�1 � yPI � yj ; zk�1 � zPI � zkgel�ost werden, indem die Koordinaten der Gitterlinien eines bestimmten Gitterblockes mit denKoordinaten der Anfangsbedingung PI verglichen werden. F�ur komplexe 3{dimensionale Git-ternetze der hier betrachteten Art ist es bedeutend komplizierter, diese Aufgabe zu l�osen. Esexistieren zwei grundlegende Methoden zur Lokalisierung einer Partikelposition auf dem nume-rischen Gitternetz.
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Abbildung 25: Lokalisierung einer Partikelposition auf dem numerischen Gitter mit dem 'Single{shot' oder Strahlverfolgungs{Verfahren.Methode a) :Die erste Methode wird von Preparata et al. in [14] vorgeschlagen und wird als 'Single{shot'oder auch Strahlverfolgungs{Verfahren bezeichnet (Abb. 25). Als Aufgabe sei angenommen, da�die Lage der Partikelposition PI bez�uglich eines beliebigen Teils des numerischen Gitternetzesbestimmt werden soll. Nun wird ausgehend von der Position PI ein Strahl zu einem Punkt P1untersucht, wobei angenommen wird, da� der Punkt P1 mit Sicherheit au�erhalb der Gesamt-geometrie liegt. In Folge werden alle Schnittpunkte Si des Strahls �!PIP1 mit der Ober�acheder Gitternetz{Teilstruktur ermittelt. Wie bereits erl�autert, besteht diese Ober�ache aus dendreieckigen Ober�achenelementen der dodecaeder{f�ormigen Kontrollvolumen der Gitternetz{Teilstruktur. Es kann gezeigt werden, da� der Punkt PI innerhalb der untersuchten Gitternetz{Teilstruktur liegt, wenn die Gesamtanzahl der ermittelten Schnittpunkte Si ungerade ist. Be-ginnend mit den einzelnen Bl�ocken des numerischen Gitters f�uhrt eine fortschreitende Bisektionzu dem CV, das die Partikelposition PI einschlie�t (Abb. 26).35



Abbildung 26: Lokalisierung einer Partikelposition PI auf dem numerischen Gitter durch fort-schreitende Bisektion der Gitterteilstruktur.Wenn N3 die Gesamtanzahl der Zellen in einem Gitterblock ist, so ist leicht ersichtlich,da� der numerische Berechnungsaufwand EN � O(N2) ist, wenn die Dimension des Gitter-blockes in jeder Koordinatenrichtung ungef�ahr gleich ist (kubische CV{Anordnung). EN kannim ung�unstigsten Fall auf O(N3) ansteigen, wenn die CV's eines Gitterblockes linear in einerKoordinatenrichtung angeordnet sind.Des weiteren mu� erw�ahnt werden, da� die Methode nicht in jedem Fall zu einem Ergebnisf�uhrt. Wenn der Strahl �!PIP1 durch die Kante oder Ecke eines Rand{CV's der zu untersuchendenGitterteilstruktur f�uhrt, oder der Strahl komplanar mit einer CV-Seiten�ache ist, so l�a�t sichkeine Aussage �uber die Lage der Partikelposition PI gewinnen. Dieses Problem kann nur �uberdie Variation der Lage des Punktes P1 und eine Neuberechnung gel�ost werden.Methode b) :Dieses Verfahren basiert auf der Tatsache, da� die Lage eines Punktes bzgl. einer Ebeneeinfach aus deren Normalengleichung abgeleitet werden kann. Wendet man dieses Verfahrenauf die vier Seiten�achen eines Tetraeders und in der Folge auf die sechs Teiltetraeder einesdodecaeder-f�ormigen CV's an (Abb. 24), so kann auf einfache Art und Weise entschieden werden,ob eine zu untersuchende Partikelposition PI innerhalb eines bestimmten CV's liegt oder nicht.Dieses Verfahren ist im Vergleich zu Methode a) 'robust', d.h. es liefert f�ur alle denkbarenKombinationen aus Partikelpositionen PI und beliebig geformten CV's ein Ergebnis. Leiderliegt der numerische Berechnungsaufwand jedoch stets bei EN � O(N3).Ein Vergleich beider Methoden zeigt, da� Methode a) e�ektiv auf gr�o�ere Gitternetz{Teil-strukturen mit einer Gesamtanzahl der CV's gr�o�er als 102 angewendet werden kann. Sobaldder fortschreitende Teilungsprozess aus Methode a) zu kleineren Gitterstrukturen f�uhrt, so sinddiese mit Methode b) e�ektiver zu untersuchen.36
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S3Abbildung 27: Der Partikel{Verfolgungsalgorithmus.6.2.2 Der Partikel{VerfolgungsalgorithmusWenn die Partikelanfangsbedingungen auf dem numerischen Gitter lokalisiert worden sind, sok�onnen die Bewegungsgleichungen der dispersen Phase (siehe 3.2, Gl. 3) mit Hilfe eines Runge{Kutta{L�osungsverfahrens 4. Ordnung mit automatischer Schrittweitensteuerung gel�ost werden.Sobald f�ur eine gegebene Partikelposition P1(t) die neue Partikelposition P2(t + �t) berech-net wurde, ist diese auf dem numerischen Gitter erneut zu lokalisieren, d.h. das zu P2(t + �t)korrespondierende CV ist zu ermitteln. Dies geschieht jedoch nicht durch die unter 6.2.1 beschrie-benen Lokalisierungsmethoden, da diese bei bekannter Lage der Partikelposition P1(t) durch eine�ektiveres Partikel{Verfolgungsverfahren ersetzt werden k�onnen.Zun�achst werden f�ur das mit der Partikelposition P1(t) korrespondierende CV alle Schnitt-punkte Si der Strecke �!P1P2 mit denjenigen CV{Grenz�achen ermittelt, f�ur die das Skalarprodukt(~n; �!P1P2) � 0 ist (Abb. 27). ~n ist hierbei der �au�ere Normalenvektor auf die CV{Grenz�ache.Die Partikeltrajektorie verl�a�t das den Punkt P1(t) einschlie�ende CV nun durch diejenige Sei-ten�ache, f�ur die der Abstand �!jP1Sij minimal ist. Dies f�uhrt zu dem n�achsten Nachbar-CV, dasvon der Partikeltrajektorie �!P1P2 durchquert wird. Indem man diese Methode fortlaufend auf alleweiteren von der Trajektorie durchquerten CV's anwendet, gelangt man zur neu berechnetenPartikelposition P2(t+�t) und kann so auf Grund der Strukturiertheit des numerischen Gittersdas umgebende Kontrollvolumen ermitteln.6.2.3 Berechnung der Phasenwechselwirkungs-Quellterme und der mittlerenStr�omungsparameter der dispersen PhaseDas Partikel{Verfolgungsverfahren ist derart konstruiert, da� es zugleich zur Aufsummierungder Quelltermanteile f�ur die Phasenwechselwirkungs{Quellterme aus 3.1, Gl. 1 entsprechend Gl.9 verwendet werden kann, da bei der Lokalisierung der Partikelposition P2(t+�t) alle Schnitt-37



punkte des Trajektoriensegments �!P1P2 mit zwischen den beiden Partikelzust�anden liegendenCV{Grenz�achen bereits ermittelt werden. Die f�ur die Berechnung der Phasenwechselwirkungs{Quelltermanteile und der Anteile zu den mittleren Str�omungsparametern der dispersen Phase inden Schnittpunkten Si ben�otigten Partikelzustandsgr�o�en werden entlang der Partikeltrajekto-rie �!P1P2 linear interpoliert. Hierf�ur ben�otigte Werte einer Fluidstr�omungs{Variable � im PunktP = (xP ; yP ; zP ) werden aus den Werten der Variablen � im korrespondierenden CV und denbenachbarten CV's entsprechend Gl. (5) aus Kapitel 3.2.1 interpoliert.6.2.4 Behandlung des Partikel{Wand{Sto�vorgangesDer Partikel{Wand{Sto� einer kugelf�ormigen Partikel mit einer ebenen Wand wird durch dieGl. 7{8 aus 3.2.2 beschrieben. Durch geeignete, in der Literatur beschriebene Verfahren [3,6, 18] k�onnen auch Wandrauhigkeiten oder Abweichungen in der Kugelform der Partikel immathematischen Modell ber�ucksichtigt werden.Wurde nun bisher bei der im Lagrange{Verfahren angewandten Geometriediskretisierungvon den durch Dreiecks�achen begrenzten, dodecaeder{f�ormigen Kontrollvolumen ausgegangen,so ist dies f�ur die Behandlung des Partikel{Wand{Sto�vorgangs nicht ohne Einschr�ankungenm�oglich. Wie zu Beginn dieses Kapitels beschrieben, werden die hexaeder{f�ormigen CV's desnumerischen Gitters durch die mehr oder weniger willk�urliche Auswahl je einer Ober�achen-diagonale f�ur jede der sechs CV{Grenz�achen in dodecaeder{f�ormige CV's umgewandelt. Beidieser Umwandlung fehlt jedoch der Bezug zur Kr�ummung der urs�achlich zu diskretisierendenphysikalischen Str�omungsberandung, der nur w�ahrend der Phase der Gittergenerierung vorhan-den w�are. Somit kann der Fall eintreten, da� f�ur eine stark gekr�ummte feste Wand durch Wahlder \falschen\ Ober�achendiagonale der Grenz�ache eines Rand{CV's die tats�achliche Wand-kr�ummung durch die entstehenden Dreiecksgrenz�achen verf�alscht wiedergegeben wird. Um demdaraus resultierenden geometrischen Diskretisierungsfehler zu begegnen, erfolgt die Detektioneines Partikel{Wand{Sto�es zwar noch auf der Grundlage der dodecaeder{f�ormigen CV's. AlsSto�ebene f�ur die Simulation des Partikel{Wand{Sto�es nach Gl. 7{8 wird jedoch eine mittlereWandebene herangezogen, die aus den Koordinaten der vier Eckpunkte der urspr�unglichen CV{Seiten�ache gebildet wird und somit die tats�achliche Kr�ummung der urspr�unglich diskretisiertenphysikalischen Str�omungsberandung bestm�oglich wiederspiegelt.6.3 Zur �Ubertragbarkeit der ParallelisierungsverfahrenDie Untersuchungen zur Parallelisierung des 2{dimensionalen Lagrange{Verfahrens (siehe 5)haben gezeigt, da� Gebietszerlegungsverfahren auch f�ur die numerische Simulation von dispersenMehrphasenstr�omungen auf massiv parallelen MIMD{Rechnerarchitekturen e�zient eingesetztwerden k�onnen. Dies gewinnt bei den f�ur komplexe, 3{dimensionale Berechnungen ben�otigtenhohen Rechenleistungen um so mehr an Bedeutung.Es ist festzustellen, da� sowohl das Domain Decomposition Verfahren (4.2.2) als auch das Dis-tributed Shared Memory Verfahren (4.2.3) auf das entwickelte 3{dimensionale Euler{/Lagrange{Berechnungsverfahren f�ur phasengekoppelte, disperse Mehrphasenstr�omungen ohne Einschr�an-kungen �ubertragbar sind. Konkrete Implementierungen beider Parallelisierungsverfahren undUntersuchungen zu deren paralleler und numerischer E�zienz f�ur 3{dimensionale Mehrphasen-str�omungen sind Gegenstand eines gegenw�artig im Rahmen des DFG{Sonderforschungsbereichs393 "Numerische Simulation auf massiv parallelen Rechnern" bearbeiteten Forschungsvorha-bens. 38



7 Teilnahme an Fachtagungen und KonferenzenDie erste im Rahmen dieses Forschungsvorhabens besuchte Fachtagung war die 3rd Int. Con-ference "Parallel CFD '96" auf Capri, Italien vom 20.{23. May 1996. Dies ist eine europ�aischdominierte Konferenz, die jedes Jahr in einem anderen Land statt�ndet und die Fachleute aufdem Gebiet der parallelen Anwendungen in der numerischen Str�omungsmechanik zu einem Er-fahrungsaustausch zusammenbringt. Vom Antragsteller wurde der Beitrag Th. Frank : "Compa-rison of three parallelization methods for calculation of disperse multiphase ows using the Lag-rangian approach" pr�asentiert. Die Konferenz gab eine �Ubersicht �uber die aktuellen Aktivit�atenim Bereich der Parallelisierung von CFD{Algorithmen und war daher auch in Zusammenhangmit dem vorliegenden Projekt f�ur den Antragsteller von gro�er Bedeutung, auch wenn ein gro�erAnteil der vorgestellten Beitr�age sich mit Anwendungen aus der Luft{ und Raumfahrt befa�te.Die zweite besuchte Tagung war das 2. International Symposium on Numerical Methodsfor Multiphase Flows das Bestandteil des ASME Fluids Engineering Division Summer Meeting1996 in San Diego, USA war und vom 7.{11. Juni 1996 stattfand. Diese Tagung der ASME�ndet j�ahrlich in den USA statt und insbesondere das erw�ahnte Teilsymposium versammeltregelm�a�ig die f�uhrenden Fachleute auf dem Gebiet der numerischen Methoden f�ur die Berech-nung von Mehrphasenstr�omungen. Neben dem Beitrag des Antragstellers Th. Frank, E. Was-sen : "Parallel Solution Algorithms for Lagrangian Simulation of Disperse Multiphase Flows"wurde erstmalig auch von einer anderen Wissenschaftlergruppe (Prof. Y. Tsuji, University ofTokio) �uber parallele Algorithmen zur Berechnung von dispersen Mehrphasenstr�omungen be-richtet. Diese allj�ahrlich statt�ndende Konferenz auf dem Fachgebiet des Antragstellers bieteteine hervorragende Gelegenheit zum Erfahrungsaustausch und zum Kn�upfen von Kontakten f�urweiterf�uhrende Zusammenarbeit sowie einen guten und umfassenden �Uberblick �uber aktuelleEntwicklungen an den anderen internationalen Forschungszentren.Im Ergebnis des 2{monatigen Forschungsaufenthalts am Edinburgh Parallel Computing Cen-tre (EPCC) an der Universit�at Edinburgh, GB im Rahmen des von der europ�aischen Uniongef�orderten TRACS{Programms (Training and Research on Advanced Computing Systems) imFebruar/M�arz 1997 (siehe hierzu auch 8) sind 2 Beitr�age f�ur internationale Konferenzen entstan-den. Der erste wurde auf der vom 26. April bis 1. Mai 1997 in Lochinver, Schottland statt�nden-den 1. Euro-Conference on Parallel and Distributed Computing for Computational Mechanicsvorgestellt (E. Wassen, Th. Frank : "A Comparison of Parallel Algorithms for the Numerical Si-mulation of Multiphase Flows"). Diese von der europ�aischen Union bezuschu�te Konferenz bietetvor allem jungen Nachwuchswissenschaftlern die M�oglichkeit, ihre Arbeiten in einem internatio-nalen Rahmen zu pr�asentieren und fr�uhzeitig internationale Kontakte zu anderen Forschern aufihrem Fachgebiet herzustellen. Der zweite Beitrag wird auf der vom 18.{19. Juli 1997 in Tokio,Japan statt�ndenden Konferenz ISAC '97 Conference on Advanced Computing on MultiphaseFlow pr�asentiert, die Teil des 10{j�ahrigen Jubil�aumskongresses der JSME ist. Der Beitrag tr�agtden Titel Th. Frank, E. Wassen : "Parallel E�ciency of PVM{ and MPI{Implementations oftwo Algorithms for the Lagrangian Prediction of Disperse Multiphase Flows" und wird die inKapitel 5.2 dargestellten Ergebnisse einem breiten, internationalen Fachpublikum vorstellen.Durch die Teilnahme an der schon erw�ahnten ASME Jahrestagung, die in diesem Jahr vom22.{26. Juni 1997 in Vancouver, Kanada, statt�ndet, werden die Entwicklungen von parallelenL�osungsverfahren f�ur komplexe, 3{dimensionale Mehrphasenstr�omungen publiziert. Titel despr�asentierten Konferenzbeitrags ist Th. Frank, E. Wassen, Q. Yu : "A 3-dimensional LagrangianSolver for Disperse Multiphase Flows on Arbitrary, Geometricaly Complex Flow Domains usingBlock-structured Numerical Grids". 39



8 Andere Aktivit�aten im Rahmen des Forschungsaufenthaltesan der Edinburgh University im Rahmen des TRACS{Pro-grammsDer Antragsteller hatte sich im Sommer 1996 im Rahmen des TMR{Programms (Training andMobility of Researchers) der EU f�ur einen 2{monatigen Forschungsaufenthalt am EPCC (Edin-burgh Parallel Computing Centre) der Universit�at Edinburgh, Schottland beworben, der auchf�ur Februar/M�arz 1997 bewilligt wurde. Am EPCC stehen den Gastwissenschaftlern im Rah-men des EU{gef�orderten TRACS{Programms (Training and Research on Advanced ComputingSystems) mehrere parallele Hochleistungsrechner zur Verf�ugung (Cray T3E, Cray T3D, MeikoCS{2, Cray YMP, Cray J90, SUN/SGI{Workstationcluster). Bei der Cray T3D mit 512 Alpha{Prozessoren und einer Gesamtrechenleistung von bis zu 76.8 GFlops handelt es sich um dasderzeit leistungsf�ahigste Hochleistungsrechnersystem Gro�britanniens.Die Zeit am EPCC wurde vom Antragsteller haupts�achlich genutzt, um die Portabilit�atder entwickelten Algorithmen zu verbessern und umfangreiche Tests auf der Cray T3D vorzu-nehmen, um verl�a�liche Aussagen �uber die E�zienz der eingesetzten Parallelisierungsverfahrenzu erlangen und um e�zienzsteigernde Detailverbesserungen vorzunehmen. Unterst�utzt durchdie vom EPCC durchgef�uhrten Anwenderlehrg�ange und die direkten Konsultationsm�oglichkei-ten mit den Mitarbeitern des EPCC, entstand w�ahrend dieser Zeit auch eine MPI{Portierungder im Euler{/Lagrange{L�osungsverfahren zur Parallelisierung eingesetzten Kommunikations-zwischenschicht. Dadurch konnte die Portabilit�at des Verfahrens nochmals wesentlich verbessertwerden, da mittlerweile von allen Herstellern paralleler MIMD{Rechnersysteme PVM{ und/oderMPI{Bibliotheken angeboten werden.Durch die fachliche Anbindung des Antragstellers am Department of Mechanical Enginee-ring in der Forschungsgruppe f�ur Str�omungsmechanik von Dr. W.J. Easson ergab sich auchdie M�oglichkeit eines regen fachlichen Austausches, da diese Forschungsgruppe auch mit Ent-wicklungen auf dem Gebiet der Particle Image Velocimetry (PIV) und deren Anwendung aufGas{Feststo�{Str�omungen befa�t ist. Insbesondere die Untersuchungen zur Str�ahnenbildungbeim pneumatischen Transport von Gas{Feststo�{Gemischen in Kan�alen und Rohrleitungenund zur Untersuchung von Einbauten, die der Au�osung dieser Str�ahnen dienen sollen, sind vonweiterf�uhrendem beiderseitigem Interesse. Gemeinsame vergleichende experimentell/numerischeUntersuchungen dieser sogenannten 'rope splitter' und des Strahlverschlei�es in Anlagen zumpneumatischen Transport wurden diskutiert. Dr. W.J. Easson zeigte starkes Interesse an dem imvorliegenden Projekt entwickelten Berechnungsverfahren f�ur disperse Mehrphasenstr�omungen,an den Weiterentwicklungen im Hinblick auf 3{dimensionale Mehrphasenstr�omungen und anden Arbeiten zur Parallelisierung. Ein weiterer Forschungsaufenthalt im Rahmen des TRACS{Programms ist f�ur einen Mitarbeiter am vorliegenden Projekt (E. Wassen) f�ur das Fr�uhjahr 1998vorgesehen.Die Ergebnisse der Arbeiten auf der Cray T3D am EPCC wurden am Department of Me-chanical Engineering im Rahmen eines Forschungsseminars vorgestellt. Mit den Betreuern vomEPCC und den Mitarbeitern der Forschungsgruppe von Dr. W.J. Easson ergaben sich wertvolleDiskussionen �uber die entwickelten Parallelisierungsverfahrenderen, deren E�zienz auf MIMD{Rechnerarchitekturen und die M�oglichkeiten zu deren weiterer Verbesserung. W�ahrend des For-schungsaufenthalts an der Universit�at Edinburgh wurde des weiteren eine Ver�o�entlichung derErgebnisse auf der vom 18.{19. Juli 1997 in Tokio, Japan statt�ndenden Konferenz ISAC '97Conference on Advanced Computing on Multiphase Flow (siehe 7) fertiggestellt. Die Ergebnisseossen auch in den Beitrag zur 1. Euro-Conference on Parallel and Distributed Computing forComputational Mechanics in Lochinver, Schottland im May 1997 ein. Ein weiterer Beitrag desAntragstellers erscheint in dem j�ahrlichen Forschungsbericht des EPCC.40



9 Abschlie�ende BemerkungenDie im Rahmen dieser Arbeiten durchgef�uhrten Untersuchungen haben gezeigt, da� Euler{/La-grange{Verfahren zur Berechnung phasengekoppelter, disperser Mehrphasenstr�omungen mittelsder entwickelten Parallelisierungsverfahren e�ektiv auf MIMD{Architekturen einzusetzen sind.Wie an anderer Stelle gezeigt [11], ist das dem Berechnungsverfahren f�ur die Bewegung der konti-nuierlichen Phase zu Grunde liegende Finite{Volumen{Verfahren sehr einfach und e�zient durchGebietszerlegung parallelisierbar. Die Datenabh�angigkeiten bei der Kopplung der Bewegungs-gleichungen f�ur die kontinuierliche und die disperse Phase k�onnen durch die im vorliegenden For-schungsvorhaben entwickelten Parallelisierungsmethoden f�ur das Lagrange{Verfahren e�zientber�ucksichtigt werden. Das QS{Verfahren stellt dabei die einfachste Form einer Verfahrenspar-allelisierung dar, indem das urspr�ungliche serielle Lagrange{Verfahren auf jedem Prozessor desParallelrechnersystems ausgef�uhrt wird. Die hohen Anforderungen an die lokalen Speicherres-sourcen der Prozessorknoten stehen jedoch einer generellen Anwendung des QS{Verfahrens aufMIMD{Systemen entgegen. Das DD-Verfahren gestattet f�ur Mehrphasenstr�omungen ohne Pha-senseparation/Entmischung die sehr einfache Parallelisierung auf der Grundlage des gleichenGebietszerlegungskonzepts, wie es f�ur die Berechnung der Bewegung der kontinuierlichen Pha-se zur Anwendung kommt. Hauptnachteil des DD{Verfahrens ist jedoch seine Anf�alligkeit ge-gen�uber E�zienzeinbu�en durch Lastverteilungsprobleme. Das DSM{Verfahren stellt dagegeneine unabh�angig von der Art der dispersen Mehrphasenstr�omung anwendbares Parallelisierungs-verfahren dar und kann auf MIMD{Rechnerarchitekturen mit hoher Kommunikationsleistung ineinem weiten Bereich von verwendeten Prozessoren e�zient eingesetzt werden. Dabei hat sich derDSM{Block{Modus als der e�zientere �Ubertragungsmodus f�ur die ben�otigten Str�omungsdatenerwiesen.Die Verwendung einer Kommunikationszwischenschicht zur Parallelisierung des numerischenVerfahrens hat eine hohe Portabilit�at der Implementierung zur Folge. Ver�anderungen an Schnitt-stellen der verwendeten Parallelisierungsstandards oder geringe Abweichungen vom de�niertenStandard (wie z.B. auf der Cray T3D) haben nur wenige �Anderungen in der Kommunikati-onszwischenschicht zur Folge. Neue Standards sind auf diese Weise einfach nachtr�aglich zu im-plementieren. Durch die Implementierung der z.Zt. gebr�auchlichsten ParallelisierungsstandardsPVM 3.2 und MPI 1.1 ist eine au�erordentlich breite Palette von MIMD{Rechnerarchitekturenabgedeckt, auf denen das numerische Verfahren ohne umfassende �Anderungen eingesetzt werdenkann.Die E�ekte der parallelen E�zienz sind sehr stark von Hardware und von der Qualit�atder Implementierung der Parallelisierungsstandards abh�angig. Insbesondere Kommunikations{Coprozessoren auf den Knoten des Parallelrechners, eine gute Topologie des Kommunikations-netzwerks (wie z.B. die Torustopologie der Cray T3D) und hohe Kommunikationsbandbreite mitsehr kurzen Initialisierungszeiten f�uhren zu hoher paralleler E�zienz der entwickelten Paralle-lisierungsverfahren. Dies ist insbesondere f�ur die Anwendungen auf dem Gebiet der parallelenCFD und f�ur Gebietszerlegungsverfahren im Besonderen von entscheidender Bedeutung, da derKommunikationsbedarf dieser Parallelisierungsmethoden nicht beliebig minimiert werden kann.Die zuk�unftigen Entwicklungen werden in Richtung 3{dimensionaler und instation�arer Str�o-mungen verlaufen. Mehrphasenstr�omungen mit sehr starker Phasenkopplung (Masse{, Impuls{und W�armeaustausch zwischen den Phasen) stellen f�ur ihre erfolgreiche numerische Berechnungh�ochste Anforderungen an die Rechenleistung der verf�ugbaren Hardware und an die E�zienz dereingesetzten numerischen Berechnungsverfahren. Auch Verfahren zur direkten numerischen Si-mulation (DNS) werden in zunehmendem Ma�e auf disperse Mehrphasenstr�omungen angewandt.Die Entwicklung der Parallelrechner l�a�t erwarten, da� Berechnungen auf parallelen Plattformen(WS{Cluster, MIMD{Computer) in K�urze routinem�a�ig durchgef�uhrt werden, wenn auch heutedie Stabilit�at und Benutzerfreundlichkeit mancher Systeme noch sehr zu w�unschen �ubrigl�a�t.41



10 Eigene Ver�o�entlichungen im Zeitraum 1995{19971. Schade K.-P., Frank Th., Petrak D., H�adrich Th. : "An Experimental and Numerical Studyof the Two{Phase Flows in Sprays with Hollow Cone Nozzles and Full Cone Nozzles",PARTEC '95 | International Congress for Particle Technology, 11th European Confe-rence of ILASS-Europe on Atomization and Sprays, Proceedings, pp.377{388, N�urnberg,Germany, March 21{23, 1995.2. Frank Th. : "Disperse Multiphase Currents of Air Pollutants",Final Report on ESPRIT Projekt No. 5404, GP MIMD, Extension of Workpackage 6,Activity 6.2.3, March 1995, TU Chemnitz{Zwickau, Germany.3. Frank Th. : "Comparison of three parallelization methods for calculation of disperse mul-tiphase ows using the Lagrangian approach",Proc. 3rd Int. Conference "Parallel CFD '96", Implementations and Results Using ParallelComputers, Capri, Italy, May 20{23, 1996.4. Frank Th., Wassen E. : "Parallel Solution Algorithms for Lagrangian Simulation of Di-sperse Multiphase Flows",Proc. 2nd Int. Symposium on Numerical Methods for Multiphase Flows, ASME FluidsEngineering Division Summer Meeting, San Diego, CA, USA, July 7{11, 1996, Vol. 1(FED{Vol. 236), pp. 11{20.5. Wassen E., Frank Th., Q. Yu : "A Comparison of Parallel Algorithms for the NumericalSimulation of Multiphase Flows",The 1. Euro{Conference on Parallel and Distributed Computing for Computational Me-chanics, Lochinver, Scotland, April 26 { May 1st, 1997.6. Frank Th., Wassen E., Q. Yu : "A 3-dimensional Lagrangian Solver for Disperse Multi-phase Flows on Arbitrary, Geometricaly Complex Flow Domains using Block-structuredNumerical Grids",7th Int. Symposium on Gas{Particle Flows, ASME Fluids Engineering Division SummerMeeting, Vancouver, BC, Canada, July 22{26, 1997.7. Frank Th., Wassen E. : "Parallel E�ciency of PVM- and MPI-Implementations of twoAlgorithms for the Lagrangian Prediction of Disperse Multiphase Flows",JSME Centennial Grand Congress 1997 ISAC '97 Conference on Advanced Computing onMultiphase Flow Tokyo, Japan, July 18{19, 1997.
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