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Kapitel 1

Einleitung

Mehrphasige Stromungen finden sich in weiten Teilen der Energie und Verfahrens-
technik, der Umwelttechnik sowie der L.ebensmittel und auch der pharmazeutischen
Industrie. Je nach Aggregatzustand und Volumenanteil der beteiligten Phasen kann
der Charakter dieser Stromungen sehr unterschiedlich sein. Beispiele fiir zweiphasige
Gas Fliissigkeits Stromungen sind blasenhaltige Fliissigkeiten, wie sie oft in Reak-
toren in der Verfahrens bhzw. Bioverfahrenstechnik vorkommen, oder auch tropfen-
haltige Gasstromungen, wie sie 7.B. bei der Verbrennung fliissiger Brennstoffe oder
bei sonstigen Sprithvorgédngen auftreten. Fin Beispiel fiir Gas Feststoff Stromungen
ist der weithin gebrduchliche Transport granularen Materials durch Rohrleitungen
mit Hilfe eines Tragergases (pneumatischer Transport). Im Bereich der élférdernden
bzw. verarbeitenden Industrie finden sich z.B. auch dreiphasige Stréomungen mit
Anteilen von Gas, Wasser und O1.

Betrachtet man Gemische, in denen eine Phase ein Gas oder eine Fliissigkeit ist und
somit in kontinuierlicher Form vorliegt, und die iibrigen Anteile in Form diskreter
Teilchen vorliegen, so bezeichnet man diese (Gemische als dispers. In dieser Arbeit
sollen ausschliefilich Gas Feststoff Stromungen behandelt werden, bei denen also
die kontinuierliche Phase ein Gas ist und die disperse Phase aus festen Partikeln
besteht.

Anlagen bzw. Apparate, in denen GGas Partikel Stromungen zu finden sind, kénnen
sehr unterschiedliche Aufgaben erfiillen. Betrachtet man z.B. Kraftwerke, die mit
Kohlestaub befeuert werden, so wird dort die Kohle nach ihrer Zerkleinerung in
Miihlen mit Hilfe des pneumatischen Transportes durch ein Rohrleitungssystem zum
Brennraum transportiert. Hierbei ist es wichtig, dafl trotz der in den Rohrleitungen
vorhandenen Kriimmern und Verzweigungen samtliche Zuleitungen zum Brennraum
denselben Brennstoffmassenstrom liefern. Die Injektion des Tuft/Kohle Gemisches
in den Brennraum erfolgt mit Hilfe von Diisen, die eine moglichst gute Durchmi-



schung der beiden Phasen gewéhrleisten miissen. Das Abgas des Verbrennungsvor-
gangs enthalt Aschepartikel, die vor dem Entweichen des Abgases in die Umgebung
durch einen Separationsprozefl, z.B. innerhalb eines Zyklons, aus dem Gas entfernt
werden miissen.

Die Voraussetzung fiir die optimale Auslegung solcher Mischungs , Separations und
Transportprozesse ist eine genaue Kenntnis der physikalischen Eigenschaften der ent-
sprechenden Gas Feststoff Stromung. Bei der Untersuchung dieser grundlegenden
Eigenschaften sind in den letzten Jahren sowohl auf dem Gebiet der Mefitechnik als
auch auf dem Gebiet der Modellierung und der numerischen Simulation grofile Fort-
schritte erzielt worden. Betrachtet man den Bereich der numerischen Simulation,
so hat sich das Lagrange Verahren fiir die Berechnung der Bewegung der dispersen
Phase als besonders geeignet erwiesen.

Viele Untersuchungen der vergangenen Jahre haben gezeigt, dafi die Partikel Par-
tikel Kollisionen in Gas Feststoff Stromungen bereits bei moderaten Partikelbela-
dungen einen groflen Einflufl auf das Stromungsverhalten haben. Darauf autbauend
wurden verschiedene Ansitze entwickelt, um diese Kollisionen innerhalb des Ta-
grangeschen Berechnungsverfahrens zu beriicksichtigen. Dadurch wurde eine exak-
tere Modellierung der physikalischen Stromungseigenschaften erreicht. Andererseits
jedoch erhéht sich durch die Finbeziehung der Kollisionen der Rechenaufwand fiir
eine Simulation deutlich. Die numerische Berechnung disperser Mehrphasenstromun-
gen mit Hilfe des Lagrange Verfahrens ist heutzutage mit zu den Anwendungen im
Bereich der Stromungssimulation zu zdhlen, die die hochsten Anforderungen an die
Rechnerressourcen stellen.

Wenn man andererseits die Entwicklung der Rechentechnik in den vergangenen Jah-
ren betrachtet, so ist auch hier ein stindiger Fortschritt zu verzeichnen. Die derzeit
leistungsfihigsten Rechner sind ohne Ausnahme massiv parallele Systeme, die aus bis
7zu mehreren tausend Prozessoren aufgebaut sind. Um das grofie Leistungspotential
dieser Computer effizient nutzen zu kénnen, miissen die verwendeten Berechnungs-
algorithmen an die besondere Architektur der Parallelrechner angepafit werden. Fiir
den Fall der parallelen Simulation einphasiger Stromungen existiert eine Vielzahl von
Forschungsarbeiten, die sich mit unterschiedlichen Aspekten der Parallelisierung be-
fassen. Auf dem Gebiet der parallelen Berechnung disperser Mehrphasenstromungen
sind jedoch erst sehr wenige Arbeiten bekannt.

Es ist deshalb das Ziel der vorliegenden Arbeit, Algorithmen zu entwickeln, die
die numerische Stmulation kollisionsbehafteter Gas Partikel Stromungen auf mas-
siv parallelen Rechnern ermdéglichen. Dadurch kann die Rechenzeit, die fiir solche
Simulationen bendtigt wird, signifikant verkiirzt werden. Die Effizienz der paral-
lelen Algorithmen soll anhand verschiedener Testfdlle untersucht werden. Auf der
Grundlage dieser Ergebnisse konnen Anséitze fiir eine weitere Verbesserung der Al-



gorithmen sowie fiir alternative Parallelisierungsverfahren entwickelt werden.

Betrachtet man allgemein die Aufgabe “Entwicklung eines Algorithmus®, so sind zur
Losung dieser Aufgabe drei wesentliche Arbeitsschritte erforderlich: 1) Das Finden
eines Algorithmus, der potentiell die gewiinschten Anforderungen erfiillt, auf theo-
retischem Wege, 2) die Umsetzung dieses Algorithmus in einen Programmcode mit
Hilfe einer hoheren Programmiersprache und 3) das Testen des in einem Programm
implementierten Algorithmus anhand geeigneter Testtélle. Als vierter Schritt kommt
gegebenenfalls noch die Optimierung des Algorithmus auf der Grundlage der Test-
ergebnisse hinzu. Der weitaus zeitaufwendigste Teil der Entwicklungsarbeit ist der
zweite Schritt, d.h. die programmtechnische Realisierung des theoretisch gefunde-
nen Algorithmus. Dieser Arbeitsschritt bildet einen Anteil von ca. 70 80% am Ge-
samtzeitaufwand fiir die Algorithmenentwicklung. Die dabei auftretenden Probleme
sind jedoch meist relativ spezieller Natur, z.B. in Abhangigkeit von der verwendeten
Programmiersprache oder des eingesetzten Rechners. In der vorliegenden Arbeit soll
deshalb die Beschreibung der iibergeordneten Algorithmen im Vordergrund stehen,
deren Anwendbarkeit und Leistungsmerkmale von diesen Faktoren unabhdngig sind.
Es sei jedoch an dieser Stelle angemerkt, dafl die Implementierung eines parallelen
Programmes eine deutlich komplexere Aufgabe darstellt als die Implementierung
eines Programmes auf einem seriellen Rechner, da im parallelen Fall dasselbe Pro-
gramm gleichzeitig auf einer grolen Anzahl separater Prozessoren ausgefithrt wird.

Im Kapitel 2 wird zunéchst kurz das numerische Verfahren beschrieben, das hier zur
Simulation der Gasstromung verwendet wird. Anschlielend wird im Kapitel 3 die
Modellierung und Berechnung der Partikelbewegung dargestellt. Die verschiedenen
Modelle, die zur Beriicksichtigung von Partikel Partikel Kollisionen innerhalb des
Lagrange Vertahrens existieren, werden im Kapitel 4 vorgestellt. Im Kapitel 5 erfolgt
dann die Beschreibung der parallelen Berechnungsverfahren. Dabei wird zunéchst
die parallele Berechnung der Gasstromung beschrieben. Inshesondere aber werden
in diesem Kapitel die neuen parallelen Algorithmen fiir die Berechnung der Partikel-
bewegung vorgestellt, die im Rahmen dieser Arbeit entwickelt wurden. Zur Unter-
suchung der Algorithmen wurden diese auf die Berechnung zweier Teststromungen
angewendet, einer vertikalen und einer horizontalen Kanalstromung. Die Ergebnisse
dieser Untersuchungen sind im Kapitel 6 dargestellt. Die sich aus diesen Frgeb-
nissen ergebenden Schlufifolgerungen und weiteren Entwicklungsméglichkeiten sind
schlieBlich im Kapitel 7 beschrieben.



Kapitel 2

Berechnung der Gasstromung

Bei den in dieser Arbeit betrachteten dispersen Mehrphasenstromungen ist die flui-
de Phase ein Gas, und die disperse Phase besteht aus festen Partikeln. In diesem
Kapitel soll das Verfahren dargestellt werden, mit dem die Bewegung der GGasphase
berechnet wird. Dazu werden zunédchst im Abschnitt 2.1 die Figenschaften der hier
betrachteten Gasstromungen beschrieben und die Grundgleichungen angegeben, die
die Bewegung des Gases beschreiben. In dem folgenden Abschnitt 2.2 wird das Ver-
fahren zur numerischen Losung dieser Gleichungen angegeben, wobei auf die Art der
Diskretisierung, die Wahl des numerischen Gitters sowie das Losungsvertahren fiir
die diskretisierten Gleichungen eingegangen wird.

2.1 Mathematisches Modell fiir die Gasstromung

2.1.1 Grundgleichungen

Es werden in dieser Arbeit ausschlieflich inkompressible, turbulente und statistisch
stationare Gasstromungen betrachtet. Der aktuelle Wert ¢, einer allgemeinen Stro-
mungsgrofe ¢ in einer turbulenten Stromung 148t sich durch die Summe aus einem
zeitlichen Mittelwert und einer stochastischen Schwankungsgrofie darstellen:

Gart (T, 1) = ¢(F) + &'(7, 1) . (2.1)

Hierbei bezeichnet 7 den Ort, an dem die Grofie betrachtet wird, ¢ ist die Zeit,
o(r) ist der zeitlich gemittelte Wert, und ¢/(7, 1) ist der Schwankungswert. Alle im
folgenden angegebenen Variablen fiir die Stromungsgréfien bezeichnen, sofern sie

nicht besonders gekennzeichnet sind, immer die zeitlich gemittelten Werte dieser
Groflen.



Abbildung 2.1: Allgemeines durchstromtes Kontrollvolumen

Die Bewegung des Fluides wird durch die Bilanzgleichungen fiir Masse und Impuls
beschrieben. Auflerdem sind gegebenenfalls weitere Gleichungen fiir verschiedene
skalare Groflen erforderlich. Die Bilanzgleichungen kénnen auf viele unterschiedli-
che Arten formuliert werden. Nachfolgend wird die Integralform gewéhlt, da diese
der Ausgangspunkt fiir das hier verwendete numerische Losungsverfahren ist. Man
erhilt die Integralform, wenn man die Bilanzgleichungen fiir ein beliebig geform-
tes, nicht bewegtes Kontrollvolumen €2 mit der Oberflache S formuliert, wie es in

Abbildung 2.1 dargestellt ist.

Unter den oben genannten Voraussetzungen ergibt sich die Kontinuitatsgleichung,
d.h. die Massenerhaltungsgleichung, zu:

A ppie -7 dS =0, (2.2)

wobei pp die Dichte des Fluides, v, die Fluidgeschwindigkeit, d.S ein infinitesimal
kleines Element der Oberfliche S des Kontrollvolumens und 7 der zu d.S gehdrende,
nach auflen gerichtete Normalenvektor ist. Bei den in dieser Arbeit betrachteten
Mehrphasenstromungen finden keine Phaseniibergédnge statt, weshalb die Konti-
nuitatsgleichung keine Quellterme enthéalt. Betrachtete man dagegen Stromungen
mit verbrennenden, verdampfenden oder kondensierenden Partikeln, so miifite der
damit verbundene Masseneintrag in die Fluidphase bzw. der Massenaustrag aus der
Fluidphase in Form von Quelltermen beriicksichtigt werden.

Formuliert man fiir das Kontrollvolumen € die Impulshilanz, so erhdlt man:

/ppﬁpﬁp fdSs — /?- 7ds + /pp,a(m + /@Pﬁdg. (2.3)
JS JS JQ JQ



Die linke Seite dieser Gleichung stellt den Tmpulsflufl durch die Oberflache von
dar. Die ersten beiden Terme auf der rechten Seite reprasentieren die dueren Krifte,
die auf das in Q enthaltene Fluid einwirken. Hierin ist T der Spannungstensor, der
sich fiir inkompressible Newtonsche Fluide in folgender Weise darstellen 1a8t:

T = —pT + 2u.D, (2.4)
wobei p der Druck, pp die dynamische Viskositéit des Gases, T der Finheitstensor
und D der Deformationstensor ist:

1
= 3 |grad 77, + (grad #)"| (2.5)

ol

Die Grofe ¢ in der Gleichung (2.3) ist die Gravitationsheschleunigung. Andere dufie-
re Krifte, wie z.B. die an freien Oberflichen auftretende Oberflichenspannung oder
elektromagnetische Krafte, sollen hier nicht beriicksichtigt werden. Der dritte Term
auf der rechten Seite der Gleichung (2.3) reprasentiert Quellen bzw. Senken fiir den
Impuls. Durch diesen Term wird der Einflufl der dispersen Phase auf die Bewe-
gung der Fluidphase beschrieben, der durch unterschiedliche Geschwindigkeiten der
beiden Phasen zustande kommt. Die Berechnung dieses Impulsquellterms wird in

Kapitel 3.3.1 beschrieben.

Wie bereits oben erwdhnt, sollen hier ausschlielich statistisch stationédre turbulente
Stromungen betrachtet werden. Fiir die mathematische Beschreibung der Stréomungs-
turbulenz existieren verschiedene Méglichkeiten. Fiir ingenieurtechnische Zwecke ist
es in der Regel nicht notwendig, Details der turbulenten Schwankungsbewegungen in
der Stromung zu kennen. Zur Auslegung eines Bauteils oder eines Apparates geniigt
es, integrale Groflen wie den Druckverlust, die Kraft auf eine Flache usw. zu berech-
nen. Diese Anforderungen werden fiir die meisten technisch relevanten Stromungen
erfilllt, wenn man die Turbulenz mit Hilfe eines Turbulenzmodells beschreibt. In
dieser Arbeit wurde ein k£ ¢ Modell verwendet, wobei k die turbulente kinetische
Energie, d.h. die kinetische Energie der turbulenten Schwankungsbewegungen, und
e die Dissipationsrate der Turbulenzenergie ist. Fiir jede der beiden Groflen wird ei-
ne Bilanzgleichung formuliert. Analog zu Kontinuitits- und Impulsgleichung sollen
diese Gleichungen hier in ihrer Integralform angegeben werden. Die Bilanzgleichung
fiir die Turbulenzenergie lautet:

/ppkﬁp 7 dS = /DFk a0 + / P, dQ — / DS, d | (2.6)
JS JQ JQ JQ

Hierin beschreibt der Ausdruck auf der linken Seite den konvektiven Transport von
k, DF, den diffusiven Transport, P, die Produktion von Turbulenzenergie und DS,
die Vernichtung von Turbulenzenergie durch Dissipation. Die Bilanzgleichung fiir ¢
lautet:

/ppgﬁp idS = /DFE a0 + / Pdo - /DSE 0 | (2.7)
JS JQ JQ JQ



wobei die linke Seite der Gleichung den konvektiven Transport von e darstellt, DF.
der diffusive Transport ist, P. die Produktion von & und DS, die Dissipation von &
beschreibt. Die ausfithrlichen Berechnugsvorschriften fiir alle Terme der Gleichun-

gen (2.6) und (2.7) werden im Abschnitt 2.1.2 angegeben.

2.1.2 Koordinatensystem

Die Gleichungen (2.2), (2.3), (2.6) und (2.7) bilden ein Gleichungssystem, das die
Bewegung der fluiden Phase auf allgemeine Weise beschreibt. Zur Berechnung eines
konkreten Stromungsproblems mufl ein Koordinatensystem gewéahlt werden, auf des-
sen Basis die Komponenten der vektoriellen Groflen der Bilanzgleichungen definiert
werden. Hier werden die kartesischen Koordinaten (2, y) verwendet. Formuliert man
fiir dieses Koordinatensystem die Kontinuitatsgleichung, so ergibt sich:

./qpp (upng + ven,)dS = 0, (2.8)

worin u und vy die kartesischen Komponenten des Geschwindigkeitsvektors und n,,
und n,, die kartesischen Komponenten des Normalenvektors 7 sind. Die ITmpulshi-
lanzgleichungen fiir die beiden Koordinatenrichtungen = und y ergeben sich aus der

Gleichung (2.3) 7u:

x Impulsgleichung:

. . Ou, ou, Ov,
./Sppupvp -ndS = /q e [2(7—7' nm—l—(ay + (f)m)ny] ds

dp

dQ + /pp,qm dQ + /Qp“ o, (2.9)
JQ JQ

y Impulsgleichung:

o . ou, Ovy Jv,
./Spp?)p?)p -ndS = /q e [( 3y + am)nm—l—Qa—y ny] ds

B
f/ P a0 + /ppgy a0 + /Q a0, (2.10)
Ja Oy Jo " Ja

mit

Up - 11 = Uphy + Vpny, . (2.11)

Die Indizes x und y kennzeichnen jeweils die entsprechende kartesische Komponente
der indizierten vektoriellen Grofle. Die turbulente kinetische Energie ergibt sich aus



der Summe der zeitlich gemittelten Quadrate der Schwankungsanteile der Geschwin-
digkeitskomponenten:

1 —
bk = 5 (u’p2 + 7)’F2 + w’pz) . (2.12)

Fiir die einzelnen Terme der Bilanzgleichungen fiir die Turbulenzenergie und die
Dissipationsrate ergibt sich in einem kartesischen Koordinatensystem folgende Dar-

stellung:
d ok d ok
DE, = —|T'.— — (=, 2.13
' ox ( (7.7:) + Ay ( f)y) ( )
p 5 O » E N v E N O » N v E (2.14)
T ox Ay Ay ox ’ '
DS, = pre, (2.15)
d de d de
DF. = —(T.— —(T.— ], 2.16
ox (7.7/:) + Ay ( f)y) ( )
€
P. = (4 szj (2.17)
2
DS, = ppCEQ?. (2.18)
In diesen Gleichungen ist g, die scheinbare Viskositit (eddy viscosity):
k2
e = ppC, — (2.19)

die zusammen mit der molekularen Viskositat p die Gesamtviskositét pp des turbu-
lent stromenden Fluides ergibt:

fir = p+ pu . (2.20)

Die turbulente Viskositét ist in der Regel sehr viel grofler als die laminare Viskositét.
Die Groien ', und T'. sind Diffusionskoeffizienten, die sich wie folgt darstellen lassen:

I, =p+2 0 T.=2 (2.21)

:ut ,ut
T o

In den oben angegebenen Gleichungen fiir das & & Modell treten fiinf Konstanten
auf. Dabei handelt es sich um empirisch ermittelte Groen, fiir die hier die folgenden
Standardwerte verwendet werden (siehe z.B. [36]):

C, =009, Coq=144, Cp =192, o, =10, o.=13. (222



Die Volumenintegrale iiber die Diffusionsterme DF), und DF. lassen sich mit Hilfe
des Gaufischen Integralsatzes in Oberflichenintegrale umwandeln:

ok ok
Oe Oe

Damit sind alle Gleichungen, die die Bewegung des Gases beschreiben, vollstandig in
kartesischen Koordinaten angegeben. Diese Gleichungen bilden die Grundlage fiir die
numerische Berechnung der Gasstromung und sind der unmittelbare Ausgangspunkt
fiir das im Abschnitt 2.2.2 beschriebene Diskretisierungsverfahren.

2.1.3 Randbedingungen

Im vorangehenden Abschnitt 2.1.2 wurde das Gleichungssystem angegeben, das
das Verhalten der Stréomung im Inneren eines Stromungsgebietes beschreibt. Zur
vollstindigen mathematischen Beschreibung und zur Berechung eines konkreten
Stromungsproblems ist es zusdtzlich notwendig, die Werte Stromungsgréflen an den
Réndern des Stromungsgebietes fest vorzugeben bzw. anzugeben, wie diese Werte
aus anderen Groflen berechnet werden konnen.

An Einstromrandern werden in dieser Arbeit Dirichletsche Randbedingungen ver-
wendet, d.h. die Werte aller Stromungsgréflen werden fest vorgegeben. An Aus-
stromrandern wird fiir alle Variablen die von Neumannsche Randbedingung ver-
wendet, d.h. der Gradient der Variablen normal zum Rand ist gleich Null.

Fiir Symmetrierdnder gilt:

d
vp, = 0, (—(b) =0, ¢=0vppk, ¢, (2.25)
an sym

wobel vp, und v, die Komponenten des Geschwindigkeitsvektors normal bzw. tan-
gential zum Symmetrierand sind und n die Koordinatenrichtung normal zum Rand
bezeichnet. Der Normalgradient von v, ist nicht zwingend gleich Null, was aus der
Kontinuitatsgleichung folgt.

An festen, undurchléssigen Wanden gilt die Haftbedingung, d.h. die Geschwindig-
keit des Fluides an der Wand ist gleich der Wandgeschwindigkeit, welche bei nicht
bewegten Wanden gleich Null ist:

Upy = Vpy = 0. (2.26)



Die Turbulenzgrofien an einer Wand ergeben sich zu:

d
k, =0, (—5) — 0. (2.27)
an/ ur
7ur Berechnung von ¢ in Wandnahe wird hier jedoch der folgende Ausdruck ver-
wendet: " 2o
CoE(h))
() = SRR (2.98)
kh
Hierin ist x die von Karmansche Konstante mit « = 0.4 und h der Abstand zur

Wand. Mit Hilfe dieser Beziehung wird die Dissipationsrate fiir den wandnéchsten
Punkt des numerischen Gitters berechnet. Die Voraussetzung fiir die Anwendbarkeit
dieser Beziehung ist, daf} dieser Punkt in der logarithmischen Region der turbulenten
Grenzschicht liegt. Fine ausfithrliche Herleitung der Beziehung (2.28) ist z.B. in [36]

71 finden.

2.2 Numerische Losung der Bilanzgleichungen

Nachdem in den vorherigen Abschnitten das mathematische Modell angegeben wur-
de, das die Bewegung der fluiden Phase beschreibt, soll nun das in dieser Arbeit
verwendete numerische Verfahren vorgestellt werden, mit dessen Hilfe ein konkretes
Stromungsproblem geldst wird.

In einem numerischen Verfahren werden die Stromungsgrofen stets an diskreten
Punkten im Stromungsgebiet berechnet. 7Zu diesem Zweck mufl das Stromungsge-
biet in geeigneter Weise durch ein Netz diskreter Punkte beschrieben werden. Der
Typ der hier verwendeten Gitternetze wird im Abschnitt 2.2.1 dargestellt. Bei der
Diskretisierung des Stromungsgebietes durch ein Gitternetz entstehen Gitterzellen,
die als Bilanzvolumen fiir die Volumen- und Oberflachenintegrale der Bilanzglei-
chungen dienen. Auf dieser Grundlage werden die Bilanzgleichungen diskretisiert,
was im Abschnitt 2.2.2 beschrieben wird. Die diskretisierten Gleichungen werden
linearisiert, und das daraus resultierende lineare Gleichungssystem wird mit einem
iterativen Algorithmus geldst, der im Abschnitt 2.2.3 erlautert wird. Zum Abschluf}
wird noch das Verfahren zur Berechnung des Drucks angegeben, der gesondert be-
handelt werden muf, da fiir ihn keine eigene Bilanzgleichung existiert.

2.2.1 Gitter fiir die numerische Simulation

In dieser Arbeit werden randangepafite, nichtorthogonale, blockstrukturierte nume-
rische Gitternetze verwendet. Diese Gitter bieten die Moglichkeit, auch komplexe

10



Stromungsgeometrien mit gekriimmten Berandungen, wie sie in der Verfahrenstech-
nik haufig vorhanden sind (z.B. Rohrleitungssysteme, Diisen, usw.), zu vernetzen.
Die Gitterlinien folgen der Berandung des Stromungsgebietes, was die Implementie-
rung von Randbedingungen vereinfacht. Des weiteren existiert die Moglichkeit, in
Gebieten, in denen sich die Stromungsgrofien stark dndern, ein feineres Gitter zu
verwenden und so die Genauigkeit der numerisch berechneten Losung 7zu erhéhen.
Ein Nachteil nichtorthogonaler Gitter gegeniiber orthogonalen Gittern besteht da-
rin, daf} die diskretisierten Bilanzgleichungen zusétzliche Terme enthalten und sich
dadurch der Rechenaufwand erhoht. Dieser Nachteil wird aber hier in Kauf ge-
nommen, weil er durch den Vorteil der geometrischen Flexibilitat aufgewogen wird.
Die Anordnung der Stromungsvariablen im Gitternetz ist nicht versetzt (“colocated
grid“), d.h. alle Variablen werden fiir den Mittelpunkt der Gitterzelle gespeichert.

2.2.2 Diskretisierung der Bilanzgleichungen nach der Fini-
te—Volumen—-Methode

Unter Beriicksichtigung der im Abschnitt 2.2.1 beschriebenen Geometrie des numeri-
schen Gitters soll im folgenden die Diskretisierung der Bilanzgleichungen beschrieben
werden. Hierzu wird die Finite Volumen Methode verwendet. Die in den Bilanz-
gleichungen auftretenden Oberflichen- und Volumenintegrale miissen durch Berech-
nungsvorschriften approximiert werden, in denen allein die Werte der Stromungsva-
riablen in den Zellenmittelpunkten verwendet werden. In der Abbildung 2.2 werden
die Bezeichnungen erlautert, die in diesem Abschnitt verwendet werden.

Berechnung der Volumenintegrale

Das Volumenintegral einer Gréfle ¢ wird aus dem Produkt des Mittelwerts § dieser
Grofe bezogen auf die Gitterzelle und dem Volumen der Gitterzelle berechnet. Dabei
wird ¢ durch den Wert von ¢ im Zellenmittelpunkt approximiert:

/ g0 = TAD ~ ¢, AQ . (2.29)
JQ

Falls ¢ eine zusammengesetzte Grofle ist, kann der Wert von ¢, auf einfache Weise
berechnet werden, da die Werte aller Variablen im Zellenmittelpunkt bekannt sind.

Berechnung der Oberflichenintegrale

Das Integral einer Grofle f {iber die Oberfliche einer Gitterzelle wird aus der Summe
der Integrale iiber die einzelnen Seitenflichen gebildet:

Fo— Af ds — ;/q Fds . (2.30)
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Abbildung 2.2: Bezeichnungen fiir eine Gitterzelle

Da alle Seitenflichen analog behandelt werden, seien die folgenden Ausfithrungen
auf die mit e (= east) bezeichnete “ostliche” Seitenfliche beschrankt. Das Integral
von f iiber eine Seitenflache ergibt sich aus dem Produkt des Mittelwertes von f
bezogen aut diese Fliche und dem Flacheninhalt:

[ a5 =5~ fs. (231)

wobei S, der Flacheninhalt und f. der Wert von f im Mittelpunkt der Flache ist.

Berechnung der konvektiven Fliisse

Auf der linken Seite der im Abschnitt 2.1.2 angegebenen Bilanzgleichungen steht
jeweils ein Ausdruck, der einen konvektiven Fluf} reprasentiert. Fr hat die allgemeine
Form:

o — /ppqsqrp-ﬁdsj (2.32)
JS

wobei ¢ die Variable ist, deren Bilanz von der jeweiligen Gleichung beschrieben wird.
Fiir die Kontinuitatsgleichung ist ¢ = 1.

Der Massenstrom durch die Seitenfliche e einer Gitterzelle 148t sich naherungsweise
berechnen aus:

m, = / prvp-ndS & (ppvp-1)eSe = pr (upSy +0v55,)., (2.33)
Js.

12



wobei Si = 1.5, der Flachenvektor der Seitenflache ist. Nach FEinsetzen in die
Gleichung (2.32) ergibt sich die Approximation des konvektiven Flusses durch die
Seitenflache zu:

F° 2 1. ¢, . (2.34)

Die Berechnung dieses Ausdrucks wird mit Hilfe der Deferred Correction Methode
nach Khosla und Rubin [23] durchgefiihrt:

Foa (RO 4 B (R Ry (2:35)

t new
’

Hierin kennzeichnet das Superskrip einen implizit formulierten Ausdruck, der

die noch unbekannten Variablenwerte der nachsten Nachbarpunkte fiir den aktuellen

t 9 gekennzeichneten Terme

Iterationsschritt enthalt, und die mit dem Superskrip
werden explizit mit bereits bekannten Variablenwerten aus der vorhergehenden Tte-
ration berechnet. Das Superskript (= Lower order) bezeichnet Terme, deren GréBe

im Mittelpunkt der Seitenfliche mit Hilfe der Upwind Interpolation:

5 { ép  falls  (vp - #). > 0

2.36
O falls (vp - 1) <0 ( )

berechnet werden, wobei ¢, und ¢, die Werte der Gréfle ¢ in den Punkten P bzw. F
sind (siehe Abbildung 2.2). Der mit dem Superskript 7 (= Higher order) bezeichnete
Term wird mit Hilfe einer linearen Interpolation berechnet:

b = Opre + Op(1—A.), mit, Ae = ————— (2.37)

Der Wichtungsfaktor g in der Gleichung 2.35 wurde hier mit 5 = 0.1 gewéhlt.

Berechnung der diffusiven Fliisse

Der erste Term auf der rechten Seite der Impulshilanzgleichungen bzw. der Bilanz-
gleichungen fiir £ und £ hat die allgemeine Form:

/ Porad -7 dS + A . (2.38)
Js
Fd
mit
¢ =Up,vp, ke, und A=0 firg==F,c. (2.39)

Hierin reprisentiert F'? einen diffusiven FluB, wobei I' der zugehdrige Diffusionsko-
effizient ist. Der diffusive Flufl durch die Seitenfliche e wird nach Perié [36] appro-
ximiert durch:

qu
Pt~ T L

e er
LP,E

(45/? - Cbp)m“ + Fe‘qe(gr’ad qﬁ):h‘ ) (ﬁ - :E) . (2'40)
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Hierbei ist I, der Abstand der Punkte P und £, und die Superskripte " hzw. *!f
bezeichnen wiederum implizit bzw. explizit berechnete Terme. Kine kurze Herleitung
dieser Approximation ist im Anhang A.1 angegeben. Fine ausfiithrliche Herleitung

findet sich z.B. in [36].
Der in den Impulsgleichungen vorkommende Term A mit:
d d
A, = / ( r 7)F) ndS, x,=uxy (2.41)
(7”1‘7 ./7j

wird auf einfache Weise explizit berechnet. Zum Beispiel wird fiir die 2 ITmpulsglei-
chung die folgende Approximation verwendet:

A~ T.S, {(((;/TF)HH_I_ (f;;p)alt} | (242)

Die in den Gleichungen (2.40) und (2.42) bhendtigten Ableitungen der Geschwin-

digkeitskomponenten im Mittelpunkt der Seitenfliche werden durch lineare Inter-

polation der Ableitungen in den benachbarten Zellenmittelpunkten bestimmt. Die
Ableitung im Zellenmittelpunkt wird mit Hilfe der Beziehung:

(a¢) ~ Zc ¢C‘qcm

F AqQ 0 T emws (2.43)

berechnet [36], fiir die im Anhang A.2 eine kurze Herleitung angegeben ist.

2.2.3 Losungsmethode

Nach der Durchfiihrung der im Abschnitt 2.2.2 beschriebenen Diskretisierung liegt
fiir jede der unbekannten Variablen wuy, vy, & und e ein Gleichungssystem vor, in
dem die Anzahl der Gleichungen der Anzahl der Gitterzellen des numerischen Git-
ters entspricht. Diese Gleichungssysteme sind miteinander gekoppelt. Die Losung
der einzelnen Gleichungssysteme sowie des gekoppelten Gesamtsystems erfolgt auf
iterativem Wege. Dabei wird zunéchst fiir jede Variable das zugehorige Gleichungs-
system unabhéngig von den iibrigen Variablen iterativ gelost (innere Tteration). Dies
geschieht mit Hilfe der STP Methode nach Stone [44], die im Anhang A.3 zusammen-
gefaft dargestellt ist. Die Werte der anderen Variablen, die in diesem Gleichungssy-
stem vorkommen, werden als bekannt angenommen. Mit den neu berechneten Varia-
blenwerten werden die Koeffizientenmatrizen und Quelltermvektoren der einzelnen
Gleichungssysteme neu bestimmt und der gesamte Vorgang wiederholt (duBere Tte-
ration).
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Bei der Neuberechnung des Geschwindigkeitfeldes fiir einen dufleren Tterationsschritt
wird ein Druckfeld verwendet, das aus dem vorherigen Iterationsschritt stammt. Da
der Druck und die Geschwindigkeit iiber die Impulsgleichungen stark gekoppelt sind,
hat dies zur Folge, dafl das neue Geschwindigkeitsfeld nicht die Kontinuitétsglei-
chung erfiillt. Zur Bestimmung des korrekten Geschwindigkeitsfeldes mufy zunéchst
der Druck neu berechnet werden. Mit Hilfe des neuen Druckfeldes kénnen dann die
Geschwindigkeitskomponenten korrigiert werden, so dafl die Kontinuitatsgleichung
erfiillt wird.

7Zur Berechnung des Drucks und der Korrektur der Geschwindigkeitswerte wird hier
das SIMPLE Verfahren nach Caretto [5] bzw. Patankar [35] verwendet, das von
Peric [36] fiir eine nicht versetzte Anordnung der Variablen im numerischen Gitter
angepafit wurde.
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Kapitel 3

Berechnung der Bewegung der
Partikelphase

In diesem Kapitel sollen die Komponenten des mathematischen Modells beschrie-
ben werden, mit dessen Hilfe die Bewegung der dispersen Phase berechnet wird.
Die Partikel werden dabei als fest und kugelférmig angenommen, und die zu einem
bestimmten Zeitpunkt in einer Stromung vorhandenen Partikel konnen unterschied-
liche Durchmesser haben.

Im Abschnitt 3.1 werden zunédchst einige wichtige Parameter und Begriffe defi-
niert, die der Klassifizierung von Gas Partikel Stromungen dienen und im folgen-
den hiufig verwendet werden. Eine Moglichkeit zur Berechnung von Gas Partikel

Stromungen bietet das Zwei Fluid Modell, in dem die beiden Phasen als sich ge-
genseitig durchdringende Fluide angesehen werden. Eine kurze Beschreibung dieses
Modells erfolgt im Abschnitt 3.2. In dieser Arbeit wird zur Beschreibung der Bewe-
gung der Partikelphase jedoch das Lagrange Modell verwendet, das die Bewegung
diskreter Partikel in dem umgebenden Fluid modelliert. Im Abschnitt 3.3 wird die-
ses Modell ausfithrlich erlautert. Die Modelle fiir die Partikel Partikel Kollisionen
werden in diesem Kapitel nicht behandelt. Sie werden separat im Kapitel 4 beschrie-

ben.

3.1 Parameter zur Klassifizierung von (Gas Par-
tikel- Stromungen

Gas Partikel Stromungen besitzen eine Reihe charakteristischer Merkmale, anhand
derer eine Klassifizierung moglich ist. Ein wichtiger Parameter ist die Massenbela-
dung 5, die als das Verhéltnis der Massenstrome von disperser und fluider Phase
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definiert, ist: )
mp

(3.1)

Ein weiterer wichtiger Parameter ist der relative Volumenanteil a, der die Grofle

7’]:

M

des Volumens angibt, das eine Phase pro Finheitsvolumen des (Gemisches einnimmt.
Hierbei ist ap der Volumenanteil der Partikel und a, = 1 — a» der Volumenanteil
des Fluides. Die Gemischdichte o einer Phase ist die Masse dieser Phase pro Volu-
meneinheit des Phasengemisches. Die Gemischdichte fiir die Partikelphase 148t sich
aus dem Volumenanteil und der Materialdichte der Partikel bestimmen zu:

Op = Qp pp . (3.2)

Analog dazu ergibt sich die Gemischdichte des Fluides zu:

op = (1 —ap)pr, (3.3)

wobei pp die Fluiddichte ist. Zur Gemischdichte seien im folgenden noch einige An-
merkungen gemacht. In einem Kontinuum ist die Dichte als das Verhdltnis von Masse
7zu einem Kinheitsvolumen definiert. Dieses Kinheitsvolumen ist infinitesimal klein,
d.h. die Dichte ist fiir einen Punkt definiert. Zur Ermittlung der Dichte in einem rea-
len Gas muf} ein Volumen endlicher Grofie betrachtet werden, das so grofl sein muf,
daf} es eine ausreichende Anzahl von Molekiilen fiir eine statistisch genaue Mittel-
wertbildung enthalt. Um die Mittelwertbildung mit einem Fehler von weniger als 1%
durchfithren zu kénnen, mufl das Kontrollvolumen etwa 10* Molekiile enthalten [37].
Bei einem Gas unter Normalbedingungen ist hierzu z.B. ein wiirfelf6rmiges Volumen
mit einer Kantenlange von ca. 0.1 um erforderlich [9]. In fast allen stromungsmecha-
nischen Anwendungen ist dieses Volumen um mehrere Groflenordnungen kleiner als
die charakteristische Abmessung des Stromungsgebietes. Es kann deshalb in diesen
Féallen als punktformig angesehen werden.

Um fiir die disperse Phase eine Gemischdichte mit hinreichender Genauigkeit be-
stimmen zu konnen, mufl ebenfalls ein Kontrollvolumen betrachtet werden, das aus-
reichend viele Partikel enthélt. Betrachtet man 7z.B. ein Gemisch von Kohlepartikeln
mit einem Durchmesser von 100 gm und Luft bei einer Massenbeladung von n = 1,
so miiBte ein wiirfelformiges Kontrollvolumen, das wiederum ca. 10* Kohleparti-
kel enthélt, eine Kantenldnge von ca. 1 cm haben! Bei vielen Stromungen in der
Verfahrens bzw. Energietechnik liegen die charakteristischen Stromungsdimensio-
nen in einer dhnlichen Groflenordnung. In diesen Féllen kann eine Gemischdichte fiir
die disperse Phase also nicht sinnvoll bestimmt werden, und die Partikelstréomung
kann deshalb nicht als Kontinuumsstromung angesehen werden. Die Anwendung von
Erhaltungsgleichungen fiir integrale Gréflen zur Beschreibung der Partikelbewegung,
wie sie z.B. in dem im Abschnitt 3.2 beschriebenen Zwei Fluid Modell erfolgt, ist
in solchen Féllen nicht moglich.
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Ein weiteres wichtiges Merkmal zur Charakterisierung einer Gas Partikel Stromung
ist die Angabe, ob es sich um eine sogenannte dichte oder eine verdiinnte Stromung
handelt. Fine Gas Partikel Stromung wird als verdiinnt bezeichnet, wenn die Bewe-
gung eines Partikels, abgesehen von Korperkraften wie z.B. der Gravitationskraft, im
wesentlichen durch die aerodynamischen Krifte bestimmt wird, die vom Gas auf das
Partikel ausgeiibt werden. Im Gegensatz dazu wird eine Stréomung, in der die Par-
tikelbewegung iiberwiegend durch die Kollisionen zwischen den Partikeln beeinflufit
wird, als dicht bezeichnet. Ein Parameter zur Unterscheidung zwischen verdiinnten
und dichten Stromungen ist das Verhédltnis der aerodynamischen Relaxationszeit 7,
zur mittleren Zeit zwischen zwei Kollisionen 7.. Die aerodynamische Relaxations-
zeit ist ein Zeitmaf}, das angibt, wie schnell sich die Geschwindigkeit eines Partikels
andert, wenn sich die Geschwindigkeit des umgebenden Fluides dndert. Diese Zeit
148t sich ndherungsweise bestimmen durch [8]:

prdy

— 3.4
T 18 1 ’ ( )

wobei d, der Partikeldurchmesser und p die molekulare Viskositat des Gases ist. Im
Fall einer verdiinnten Stromung hat das Partikel zwischen zwei Kollisionen relativ
viel Zeit, um auf die aerodynamischen Krifte des Fluides zu reagieren. Deshalb
wird in diesem Fall die Partikelbewegung iiberwiegend durch die Wechselwirkung
mit dem Fluid bestimmt. Fiir den anderen Grenzfall, d.h. einer dichten Stréomung,
ist die Ansprechzeit des Partikels auf die Fluidkrifte wesentlich grofier als die Zeit
bis zur ndchsten Kollision. Die Partikelbewegung wird dann durch die Partikel
Partikel Kollisionen dominiert.

Ein weiterer wichtiger Klassifizierungsparameter ist die Stokes 7Zahl. Sie ist definiert
als das Verhéltnis der aerodynamischen Relaxationszeit des Partikels und einer cha-
rakteristischen Zeit 75 des Stromungssystems:

St = 4 (3.5)

Ts

Ist die Stokes Zahl sehr klein, so hat das Partikel ausreichend Zeit, um auf Ge-
schwindigkeitsdnderungen des umgebenden Gases zu reagieren. Fin solches Partikel
folgt der Fluidstromung nahezu ideal, d.h. in einer stationdren Stréomung sind die
Bahnlinien solcher Partikel nahezu identisch mit den Stromlinien des Fluides. Tst
dagegen die Stokes Zahl sehr grof}, so reagiert das Partikel nur sehr langsam auf
Anderungen der Fluidstromung. Die Bewegung eines solchen Partikels wird stark
durch dessen Massentriagheit bestimmt, was in der Regel hdufige Kollisionen des
Partikels mit der Stromungsberandung zur Folge hat.

Als letzter Aspekt zur Charakterisierung von Gas Partikel Stromungen sei hier die
Kopplung zwischen der dispersen und der fluiden Phase betrachtet. Bei geringen Be-
ladungen hat das Vorhandensein der Partikel keine signifikanten Auswirkungen auf
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das Geschwindigkeitsfeld des Gases. In diesem Fall spricht man von einer Ein Weg
Kopplung. Liegt eine mittlere bis hohe Beladung vor, so hat die Partikelbewegung
eine merkliche Riickwirkung auf die Fluidbewegung. ITm Falle einer solchen Zwei
Wege Kopplung findet eine Wechselwirkung zwischen den Phasen statt, die auf einer
gegenseitigen Impulsiibertragung beruht. Weitere Arten der Phasenwechselwirkung
sind z.B. Massen- oder Warmeiibertragung, die bei verbrennenden, verdampfenden
oder kondensierenden Partikeln eine wichtige Rolle spielen. Bei den in dieser Arbeit
betrachteten Gasstromungen mit dispergierten festen Partikeln ist jedoch nur die
Wechselwirkung durch Tmpulsiibertragung vorhanden.

3.2 Das Euler/Euler- oder Zwei-Fluid-Modell

Fine Moglichkeit zur mathematischen Beschreibung einer dispersen Zweiphasen-
stromung ist das Zwei Fluid Modell. In diesem Modell wird angenommen, daf§ die
beiden Phasen zwei kontinuierliche Fluide sind, die sich gegenseitig durchdringen
und miteinander in Wechselwirkung stehen. Die Gleichungen zur Beschreibung die-
ser Stromung erhdlt man, indem die Massen- und Impulserhaltungsgleichungen fiir
beide Fluide iiber ein Kontrollvolumen gemittelt werden. Fiir eine zweidimensio-
nale stationidre Stromung und ohne die Beriicksichtigung einer Masseniibertragung
zwischen den Phasen lautet die Kontinuitdtsgleichung fiir die disperse Phase:

A opup) N Aopvp)
Ox oy

wobel up und v, die kartesischen Geschwindigkeitskomponenten der dispersen Phase
sind. Analog dazu lautet die Kontinuitétsgleichung fiir das Fluid:

Aopup) N Aorvp)
Ox oy

Die Impulsgleichungen fiir die beiden Phasen ergeben sich im Zwei Fluid Modell

=0, (3.6)

~ 0. (3.7)

7u:
Tp thp % + 05 p 887_: = frry (3-8)
fiir die Partikelphase sowie
o up% + o 7)F887_: = % + a(;: + 8(;7 — frra s
o up% + o 7)Faaq_;j - g—z + a;; + a(;;” — for, (3.9)
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fiir die Fluidphase. Hierin sind die 7;; die Komponenten des Spannungstensors, und

f;p ist die von den Partikeln pro Volumeneinheit auf das Fluid ausgeiibte Kraft.
Der Vorteil des 7Zwei Fluid Modells besteht darin, dafi die Gleichungen, die die

Bewegung der dispersen Phase beschreiben, dieselbe Form haben wie die Gleichun-
gen fiir die Fluidbewegung. 7ur Losung dieser Gleichungen kénnen daher nahezu
dieselben Algorithmen verwendet werden, wie sie auch bei der Simulation der Fluid-
stromung zum FEinsatz kommen. Diesem Vorteil stehen eine Reihe von Nachteilen
gegeniiber. Neben den grundsatzlichen Problemen (siehe Abschnitt 3.1) ist es in
der Regel schwierig, allgemeingiiltige Ansitze fiir die Formulierung der Schubspan-
nung der dispersen Phase, fiir die Partikeldispersion oder auch fiir die Diffusion
kinetischer Energie zu finden [10]. Hierzu werden meistens Gradienten Diffusions
Ansétze verwendet. Diese beinhalten eine Reithe empirischer Konstanten, deren op-
timale Werte aus dem Vergleich von Simulationen und Experimenten ermittelt wer-
den miissen [14]. Eine weitere Schwierigkeit besteht in der Formulierung geeigneter
Randbedingungen, so z.B. fiir die Wechselwirkung der dispersen Phase mit festen
Winden. Des weiteren steigt der Rechenzeit- und Speicherautfwand einer Simulation,
wenn die disperse Phase polydispers ist, d.h. aus Partikeln unterschiedlichen Durch-
messers besteht. In diesem Fall werden alle Partikel eines bestimmten Durchmessers
als separate Phase betrachtet.

Die Anwendung des Zwei Fluid Modells ist nur dann moglich, wenn in der unter-
suchten Stromung die Anzahldichte der Partikel n, so grof} ist, dafl die Berechnung
mittlerer lokaler Grofien fiir die disperse Phase sinnvoll durchgefiihrt werden kann.
Die Bedingungen, unter denen dies moglich ist, wurden bereits im Abschnitt 3.1
erlautert.

3.3 Das Euler/Lagrange Verfahren

In dieser Arbeit wird zur Berechnung der Bewegung der dispersen Phase das l.a-
grange Modell verwendet. Die disperse Phase wird dabei als eine Menge diskre-
ter Finzelpartikel angesehen, deren Lagrangesche Bewegungsgleichungen numerisch
gelost werden. Um den Rechenaufwand zu begrenzen, werden in der Simulation im
allgemeinen weniger Partikel betrachtet, als in der realen Stromung vorhanden sind.
Jedes simulierte Partikel repriasentiert daher eine bestimmte Anzahl physikalischer
Partikel mit denselben physikalischen Figenschaften. Die Bewegung eines einzelnen
Partikels resultiert aus den an diesem Partikel angreifenden Kraften und Momenten.
Die Berechnung der Bewegung eines Einzelpartikels nach dem Lagrange Verfahren
wird im Abschnitt 3.3.1 beschrieben. Aus der Summe der einzelnen Partikelbewe-
gungen ergeben sich die makroskopischen Stromungsgréfien der dispersen Phase,
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wie z.B. die lokale Partikelkonzentration oder die mittlere Partikelgeschwindigkeit.
7Zur Bestimmung dieser Groflen existieren zwei prinzipiell verschiedene Verfahren,
namlich zum einen die sukzessive Berechnung einer grofien Anzahl von Trajekto-
rien, und zum anderen die simultane Berechnung der Bewegung aller simulierten
Partikel. Diese beiden Verfahren werden im Abschnitt 3.3.2 erldutert.

3.3.1 Berechnung der Bewegung eines Einzelpartikels
Gleichungen fiir die translatorische Partikelbewegung

Ein Partikel, das sich in einem Stromungsgebiet bewegt, dndert seinen momentanen
Bewegungszustand, wenn duflere Krifte auf es einwirken. Diese Krafte konnen 7.B.
aerodynamische Krifte sein, die das Fluid auf das Partikel ausiibt. Des weiteren
treten Korperkrafte wie die Gravitationskraft oder gegebenenfalls elektrische bzw.
magnetische Krafte auf. Auch Stoikréafte, die bei der Kollision des Partikels mit einer
Wand oder mit einem anderen Partikel auftreten, haben eine Anderung des Bewe-
gungszustands des Partikels zur Folge. In diesem Abschnitt soll zundchst nur der
Einfluf} der aerodynamischen Kréfte und der Kérperkrifte auf die Partikelbewegung
betrachtet werden.

Die translatorische Bewegung des Partikels wird durch die Impulsgleichung beschrie-
ben, wonach die Anderung des Partikelimpulses gleich der Summe der auf das Par-
tikel einwirkenden dufleren Krafte ist. Fiir ein Partikel mit der Masse m, lautet die

Impulsgleichung:
dvp - -

df:FW+ﬁM+F§+ﬁG- (3]0)

Hierbei ist Fy die Widerstandskraft, P, die Querkraft aufgrund der Partikelrota-
tion (Magnus Kraft), Fy die Querkraft durch eine Scheranstromung des Partikels
(Saffman Kraft) und F,; die Gravitationskraft.

mp

Die aerodynamische Widerstandskraft F\y auf ein Partikel in einer parallelen Fluid-
stromung resultiert aus einem Reibungs- und einem Druckwiderstand. Der Reibungs-
widerstand wird durch die Haftbedingung an der Partikeloberfliche verursacht. Der
Druckwiderstand resultiert aus einer ungleichméfigen Druckverteilung an der Parti-
keloberflache. Dabei ist der Druck, der auf die stromab gelegene Seite des Partikels
wirkt, kleiner als der auf die stromauf gelegene Seite wirkende Druck. Die resultie-
rende Druckkraft ist der Partikelbewegung entgegengerichtet.

Die Gleichung zur Bestimmung der Widerstandskraft lautet:

ﬁW - %pF‘ (]i Cyw Urel 7_;7’81 5 (3]])
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wobei v, die Relativgeschwindigkeit zwischen Fluid und Partikel ist:
Vpel = Up — Up , (3.12)

und

Vpel = |Upet| = \/(up —up)?+ (vp —vp)?. (3.13)

Der zur Bestimmung von Fi benotigte Widerstandsbeiwert ¢y st eine meistens
empirische bestimmte Grofle, die von der Partikel Reynoldszahl abhéngig ist:

dP rel
Rep = “20rel (3.14)

Vg

Hierin ist v, die kinematische Viskositat des Fluides. Zur Bestimmung des Wider-
standsbeiwertes wurden in der Vergangenheit umfangreiche Untersuchungen durch-
geftihrt (siehe z.B. [6, 33]). In dieser Arbeit wurde die folgende von Morsi und
Alexander [33] angegebene Formel zur Berechnung von ¢ in Abhéangigkeit von Re,
verwendet:

cw = aRe,” + bRe,' 4 ¢. (3.15)

Die Werte der Parameter a, b und ¢ sind wiederum von der Grofle der Partikel
Reynoldszahl abhangig, wie in der Tabelle 3.1 angegeben. In der Abbildung 3.1
ist die Abhdngigkeit des Widerstandsheiwertes von der Partikel Reynoldszahl gra-
phisch dargestellt. Werte von Re,, die grofier als die in der Tabelle 3.1 bzw. der
Abbildung 3.1 angegebenen sind, haben fiir die hier betrachteten Gas Partikel

Stromungen keine praktische Relevanz.

Die Magnus Kraft F\, ist eine Querkraft, die auf ein rotierendes Partikel in einer
parallelen Fluidstromung wirkt. Aufgrund der an der Partikeloberflache geltenden
Haftbedingung verdndert sich das Fluidgeschwindigkeitsfeld in der Néhe des rotie-
renden Partikels. Auf der Seite des Partikels, die sich in Richtung der Fluidstromung
bewegt, wird das Fluid beschleunigt, und auf der gegeniiberliegenden Seite wird es
verzogert (sieche Abbildung 3.2). Dadurch sinkt auf der beschleunigten Seite der
Druck, wogegen er auf der verzogerten Seite ansteigt. Aus dieser Druckdifferenz
resultiert eine Querkraft auf das Partikel, die senkrecht zur Richtung der Fluid-
stromung gerichtet ist.

Die Gleichung zur Bestimmung der Magnus Kraft lautet:

ﬁM = z Pr (]i Cur m (57’81 X 7_;7’81) - (3]6)
8 Wrel

Hierbei ist @,.; die Rotation des Partikels relativ zum Fluid:

Bt = Br — Gy, (3.17)
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Rep a b ¢

0 < Rer, < 0.1 0 24 0
0.1 < Rep < 1 0.0903 22.73 3.69
1 < Rep < 10 -3.8889 | 29.1667 | 1.222
10 < Rep, < 100 -116.67 46.5 0.6167
100 < Rep < 1000 -2778.0 98.33 | 0.3644
1000 < Rer < 5000 -47500 148.62 | 0.357
5000 < Rep < 10000 || 578700 | -490.546 | 0.46
10000 < Rep < 50000 || 5416700 | -166.25 | 0.5191
50000 < Rep 0 0 0.49

Tabelle 3.1: Werte fiir die Parameter a, b und ¢ zur Berechnung des Widerstands-

beiwertes ¢y

le+04

le+03

le+02

le+01

Widerstandsbeiwert

1le+00

le-01

le-02 l1le-01 1e+00 1le+01 1e+02 1e+03 1e+04 1e+05

Abbildung 3.1: Grofle des Widerstandsheiwertes ¢y in Abhdngigkeit von der

Partikel Reynoldszahl Rep

Partikel-Reynolszahl
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Abbildung 3.2: Querkraft auf ein rotierendes Partikel in einer Parallelstromung

mit
ret = |Gretl = V(@re —wr)? 4 (wry —wn,)? (3.18)
Die Rotation des Fluides am Partikelort ergibt sich aus:
B . Ov ou
Wp = V X 0p = a—;— f)yp ) (3.19)

7Zur Bestimmung des Beiwertes der Magnus Kraft ¢,, wurden u.a. von Tsuji et
al. [49] Untersuchungen durchgefithrt. Daraus wurden die folgenden Beziehungen
abgeleitet, die auch in dieser Arbeit verwendet wurden:

(0.4 + 0.1) oy fir oy < 1,
Cu = (3.20)
(0.4 + 0.1) fir oy > 1,
mit, -
gy = — el (3.21)
2 Ve

Wenn die Rotationsgeschwindigkeit hinreichend grof} ist, kann die Magnus Kraft die
Bewegung eines Partikels signifikant beeinflussen. Solche hohen Rotationsgeschwin-
digkeiten sind vor allem fiir Gas Partikel Stromungen in Kandlen und Rohren zu
beobachten. Hierbei kommt es zu haufigen Partikel Wand Kollisionen, bei denen
durch die Reibung zwischen der Partikeloberfliche und der Wand relativ grofile Tan-
gentialkrifte auf die Partikeloberfliche wirken. Beim pneumatischen Transport von
Partikeln mit einem Durchmesser von 0.5 1 mm in einem rechteckigen Kanal wur-
den 7.B. von Matsumoto und Saito [27] Rotationsgeschwindigkeiten von 300 2000
rad/s gemessen.

Die Saffman Kraft s ist eine Querkraft, die entsteht, wenn sich ein Partikel in einer
Scherstromung bewegt. Betrachtet man ein ruhendes Partikel, so bedeutet dies, daf}
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Abbildung 3.3: Querkraft auf ein Partikel in einer Scherstromung

das Geschwindigkeitsfeld des Fluides am Partikelort einen Gradienten senkrecht
zur Richtung der mittleren Anstromgeschwindigkeit aufweist (siehe Abbildung 3.3).
Dadurch wird eine Seite des Partikels mit einer hoheren Geschwindigkeit angestromt
als die gegeniiberliegende Seite. Die Folge ist eine ungleichférmige Verteilung des
Drucks an der Partikeloberfliche, woraus eine Querkraft resultiert. Diese Querkraft
ist nach Saffman benannt, der eine analytische Beziehung fiir diese Kraft hergeleitet

hat [38]:

O »
Dy

Fs = 1.615 pp \/p d7 vyl ‘ : (3.22)

wobei |0ur/dy| der Betrag des Gradienten der Fluidstréomung senkrecht zur mittle-
ren Anstromgeschwindigkeit ist. Die Giiltigkeit dieser Beziehung ist auf den Spezi-
alfall einer unbegrenzten linearen Scherstromung beschrankt. Auflerdem ist sie nur
fiir einen kleinen Wertebereich der Partikel Reynoldszahlen giiltig, ndmlich fiir:

Re, < 1 und Re, < \/Res (3.23)
wobei Re,, die Reynoldszahl der Rotation:
1 d2 re
Re, = o (3.24)
4 v,
und Re. die Reynoldszahl der Scherstromung ist:
e O »
e 5
Res = —1 41 (3.25)
Vp
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Fiir groflere Partikel Reynoldszahlen wurden Korrekturen der Saffman Beziehung
vorgeschlagen [30, 11]. Zur Bestimmung der Saffman Kraft in komplexen dreidimen-
sionalen Stromungen wird in dieser Arbeit die folgende allgemeinere Bestimmungs-
gleichung verwendet:

1, 1

ﬁq = _pF‘dp\/I/F‘

4 W

Cs (Ve X Wp) ce = 6.46 . (3.26)

Die auf ein Partikel der Masse m, witkende Gravitationskraft ﬁp wird berechnet

alls:

—

— s —
Fo = mpg = ¢ &g, (3.27)

wobei ¢ die Gravitationsbeschleunigung ist. Die Gravitationskraft hat insbesondere
auf die Bewegung relativ grofler Partikel einen signifikanten Einfluf}, wahrend bei
relativ kleinen Partikeln der Finflul der acrodynamischen Krifte iiberwiegt.

Andere Krifte, wie 7.B. die aus einer instationdren relativen Beschleunigung des
Partikels zum Fluid herrithrende sogenannte Basset Kraft, oder auch die Added

Mass Kraft, die daraus resultiert, dafl das Partikel bei seiner Bewegung Fluidmasse
verdrangen und beschleunigen muf}, werden hier nicht beriicksichtigt. Sie kénnen,
wie auch der hydrostatische Auftrieb, vernachléassigt werden. Die Grofle dieser Kréfte
ist fiir die hier betrachteten Materialdichten von Partikeln und Gas mit pp/pr > 1
vernachlassighar klein gegeniiber den oben beschriebenen Kréften.

Damit sind alle relevanten Krafte beschrieben, die die translatorische Bewegung
eines Partikels bestimmen. Setzt man die oben angegebenen Ausdriicke fiir die ver-

schiedenen Krifte in die Gleichung (3.10) ein und dividiert die Gleichung durch die

Partikelmasse m», so erhdlt man die folgende Differentialgleichung fiir die Partikel-

geschwindigkeit:
d | 3 pp 1
5 2rr
de ” 4 ppdy
N Vpel , 4 N 2 Vg N
- relVrel M rel X Urel S p— rel X
Cov Vel Urel + cMwTel (Dot X Upet) + rqﬂ_ = (Vpet X &)
+9- (3.28)

Sind die Koordinaten 75, und die Geschwindigkeit 7., des Partikels zu einem Zeit-
punkt #, bekannt, so ergibt sich die Partikelgeschwindigkeit ©5, zum Zeitpunkt
t, = t, + At durch die numerische Losung der Gleichung (3.28). Dazu wird hier

ein Runge Kutta Verfahren verwendet.
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Nach Berechnung der neuen Partikelgeschwindigkeit @75, kann die Strecke bestimmt
werden, die das Partikel wihrend des Zeitschritts At zuriickgelegt hat. Dazu muf
die folgende Differentialgleichung gelost werden:

drp

dt

S (3.29)

Hierzu wird angenommen, dafl das Partikel in dem Zeitintervall At gleichméafig
beschleunigt wird. In diesem Fall ergibt sich der neue Partikelort auf einfache Weise
7

1
FP1 = FPO + 5 (7_;]—"0_'_7_;7—"1) At (330)

Damit ist die Berechnung der translatorischen Partikelbewegung vollstindig be-
schrieben, soweit sie durch aerodynamische Krifte bzw. Korperkrafte hervorgeru-

fen wird. Der Einflufl von Partikel Wand und Partikel Partikel Kollisionen auf die

Partikelbewegung wird weiter unten in separaten Abschnitten behandelt.

Gleichungen fiir die Partikelrotation

Wie bereits oben dargestellt wurde, kann die Rotation eines Partikels einen grofien
Einflufl auf die Bewegung des Partikels in einem Fluid haben. So ist z.B. die Grofle
der Magnus Kraft und der Saffman Kraft u.a. abhdngig von der Rotationsgeschwin-
digkeit des Partikels. Der Drehimpuls eines rotierenden Partikels &ndert sich, wenn
an dem Partikel Momente angreifen. Dieser Zusammenhang wird durch die Drehim-

pulsgleichung ausgedriickt:
di,

I —2 =3"T;. 3.31
Todt Z ' (3:31)
Hierbei ist 1, das Tragheitsmoment des Partikels:
1 yis
Ip = mm/p dz, = %pp di, ) (332)

und 3, T. ist die Summe der an dem Partikel angreifenden Momente. Diese Momente
kénnen 7.B aerodynamischer Natur sein, d.h. durch die Reibung zwischen der Par-
tikeloberfliche und dem umgebenden Fluid entstehen. Nach Untersuchungen von
Dennis [12] kann das vom Fluid auf das Partikel ausgeiibte Moment in folgender
Weise bestimmt werden:

(] 5
T = % (7]3) Coy Wrel w:el - (333)

Die Grofle des in dieser Gleichung verwendeten Rotationsbeiwertes ¢, ist abhéngig

von der Reynoldszahl der Rotation Re,. Diese Abhdngigkeit ist in der Tabelle 3.2
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angegeben sowie in der Abbildung 3.4 graphisch dargestellt. Neben den aerodyna-
mischen Kréften treten bei Kollisionen mit Wanden oder anderen Partikeln tangen-
tiale Krifte auf, die ein Moment beziiglich des Partikelmittelpunktes hervorrufen.
Die Wirkung dieser Krifte wird am Ende dieses Abschnitts bzw. im Kapitel 4 be-
schrieben.

Nach Finsetzen der Gleichungen (3.32) und (3.33) in die Gleichung (3.31) und Divi-
sion durch I, ergibt sich die Differentialgleichung fiir die Rotationsgeschwindigkeit
des Partikels zu:

d 15 Pr -
= = T T Cu Wre] Wrel - 334
arr 167 pp (oo rel el ( )

Diese Gleichung wird mit Hilfe eines Runge Kutta Algorithmus numerisch gelost.
Im Unterschied zur Berechnung der translatorischen Bewegung erfolgt hier keine
weitere Integration zur Bestimmung des Winkels, um den sich das Partikel wéhrend
des Zeitschritts At gedreht hat. Dieser ist hier nicht von Interesse, da die Partikel
als kugelférmig angenommen werden.

Einflu3 der Fluidturbulenz auf die Partikelbewegung

In den Gleichungen, die in den vorhergehenden Unterabschnitten fiir die Berech-
nung der Partikelbewegung angegeben wurden, wurde fiir die Fluidgeschwindigkeit
jeweils die zeitlich gemittelte Geschwindigkeit verwendet. Diese ergibt sich aus der
Berechnung der turbulenten Fluidstromung unter Verwendung des & ¢ Modells zur
Modellierung der Turbulenz. Die turbulenten Schwankungshewegungen in der Fluid-
stromung konnen jedoch die Partikelbewegung signifikant beeinflussen. Inshesondere
verstarken sie die Dispersion relativ kleiner Partikel.

Um diesen Effekt zu beriicksichtigen, wird hier das Lagrangesche Stochastisch

Deterministische (.SD) Modell nach Milojevi¢ [31] verwendet. Hierbei wird in den
Bewegungsgleichungen fiir das Partikel die mittlere Fluidgeschwindigkeit u, durch
die momentane Geschwindigkeit ;. ersetzt:

Upae = Up + U, . (3.35)

Die Schwankungsgeschwindigkeit v/, wird dabei mit Hilfe eines stochastischen Ver-
fahrens bestimmt. Dazu wird angenommen, daf} «’, eine ZufallsgroBe ist, die einer
Gaufverteilung mit dem Mittelwert 0 m/s und der Standardabweichung \/%7 unter-
liegt, wobei k die Turbulenzenergie des Fluides ist. Nach Bestimmmung der Schwan-
kungsgeschwindigkeit wird in den Bewegungsgleichungen fiir das Partikel die mitt-
lere Fluidgeschwindigkeit durch die momentane Geschwindigkeit ersetzt und so die
Partikelbewegung unter dem Einflufl der Turbulenz berechnet.
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Re,, Co
0 < Re, < 10 16m
e < R
6.45 32.1
10 < Re, < 1000 — —
Co = \/Rew_l_Rew
1000 < Re, < 40000 6.8
Co >
v/ Re,,
40000 < Re, < 400000 0.058
Co >
QO/Rew
0.397
400000 < Re, < 107
v/ Re,,

Tabelle 3.2: Abhingigkeit des Rotationsheiwertes von der Reynoldszahl der Rotation

le+04

le+03

le+02

le+01

Rotationsbeiwert

1e+00

le-01
\

—

\

le-02
le-02 le+00 le+02 le+04 le+06
Reynolszahl der Rotation

Abbildung 3.4: Verlauf des Rotationsheiwertes ¢, in Abhangigkeit von der Reynolds-
zahl der Rotation Re,
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Das Frzeugen einer zutélligen Schwankungsgeschwindigkeit ist gleichbedeutend mit
dem Generieren eines Turbulenzwirbels, den das Partikel auf seiner Bahn durch-
quert. Die Linge des Zeitintervalls Aty,, in dem das Partikel mit dem Wirbel in
Wechselwirkung steht, ist dabei durch zwei Faktoren begrenzt. Diese sind zum einen
die Wirbellebensdauer T und zum anderen die Durchgangszeit T, d.h. die Zeit,
die das Partikel benotigt, um den Wirbel zu durchqueren. Zur Bestimmung der
Wirbellebensdauer wird folgende Beziehung verwendet:

k .
Ty = ¢ —, mit e, = 0.3. (3.36)
5

Die Durchgangszeit T), hangt ab von der Griofle des Wirbels I, und der Relativge-
schwindigkeit zwischen Wirbel und Partikel. Die Gréfie des Wirbels wird bestimmt

alls:
2
Lo = Tn\[5h. (3.37)

und somit ergibt sich die Durchgangszeit zu:

I
T, = 2. (3.38)

Urel

Ist ein turbulenter Wirbel generiert worden, so betriagt die Wechselwirkungszeit des
Partikels mit diesem Wirbel:

Aty = min (T, Ty) . (3.39)

Nach Ablauf dieser 7Zeit wird ein neuer Wirbel generiert, mit dem das Partikel in
Wechselwirkung tritt.

Einflu3 der Partikel auf die Fluidbewegung

In den vorangegangenen Unterabschnitten wurde beschrieben, wie die Partikelbe-
wegung durch die aerodynamischen Krafte des Fluides bestimmt wird. Wenn sich
durch die Krafteinwirkung der Fluidstréomung der Tmpuls eines Partikels um Agp,
andert, so muf} sich aus Griinden der Impulserhaltung der Impuls des Fluides in der
Umgebung des Partikels ebenfalls &ndern, und zwar in folgender Weise:

Afr = — APy . (3.40)

Dies hat zur Folge, daf§ die Fluidstrémung durch die Bewegung der Partikel beein-
fluBt wird. Es findet eine Wechselwirkung zwischen der dispersen und der fluiden
Phase statt, die auf einer gegenseitigen Impulsiibertragung zwischen den Phasen
beruht.



lllil</>_< o _----

/

-7 /nbn

Abbildung 3.5: Schema eines Partikelschrittes in einem Kontrollvolumen

7ur Beriicksichtigung dieser Phasenkopplung in der numerischen Berechnung der
Gas Partikel Stromung wurde von Crowe [7] die PST Cell (Particle Source In Cell)
Methode entwickelt. Hierbei wird der FinfluB der Partikel auf die Fluidstréomung
durch Quellterme modelliert, die in die Impuls sowie die & und & Gleichungen des

Fluides eingefiihrt werden (Gleichungen (2.3), (2.6) und (2.7)).

In der Abbildung 3.5 ist schematisch die Bewegung eines Partikels von einem Punkt
“0“ 7zu einem Punkt “1% innerhalb eines Kontrollvolumens dargestellt. Unter der
Annahme, daf die Anderung der Partikelgeschwindigkeit zwischen diesen Punkten
linear verlduft, ergeben sich die ITmpulsquellterme, die aus diesem Partikelschritt
resultieren, fiir das betrachtete Kontrollvolumen zu:

1 ul — Y
Qrui; = — — mp ( LA qT) : (3.41)

Vi At
1 7)1, — 7)2,
Qrvi; = — ﬁmp (T — gy - (3.42)

Hierbei ist V; ; die Grofle des Kontrollvolumens und A#' die fiir die Bewegung von “0“

nach “1¢

benoétigte Zeit. Zur Bestimmung von Quelltermen fiir die £ & Gleichungen,
d.h. zur Beriicksichtigung des Finflusses der dispersen Phase auf die Fluidturbulenz,
sind bisher keine allgemeingiiltigen Berechnungsvorschriften bekannt. Das Vorhan-
densein von Partikeln kann in Abhdngigkeit von der Massenbeladung und dem Par-
tikeldurchmesser die Turbulenz sowohl anregen als auch ddmpfen. Untersuchungen

hierzu wurden z.B. von Shuen et al. [40] und Squires und Faton [43] durchgefiihrt.



Abbildung 3.6: Stofl des Partikels mit einer virtuellen Wand

Partikel-Wand—Kollisionen

Die meisten Stromungen in der Energie und Verfahrenstechnik sind Stromungen in-
nerhalb von Anlagen oder Apparaten. Diese Stromungen werden in der Regel von fe-
sten Wéanden begrenzt. Betrachtet man Gas Partikel Stréomungen, so hat die Wech-
selwirkung der Partikel mit den Wanden einen groflen Finflufl auf das Stromungs-
verhalten. Dies gilt inshesondere fiir relativ grofie Partikel, die aufgrund ihrer Mas-
sentragheit verhaltnismaBig langsam auf Anderungen im Ceschwindigkeitsfeld des
Gases reagieren und daher oft mit den Wanden kollidieren. Fin besonders wichtiger
Parameter bei den Partikel Wand Kollisionen ist die Wandrauhigkeit, die aus dem
HerstellungsprozeB des Wandbauteils herriihrt. Die Abmessungen der Unebenhei-
ten der Wand liegen oft in derselben Groflenordnung wie der Partikeldurchmesser.
Dies hat zur Folge, daf} ein Partikel, das mit der Wand kollidiert, lokal eine andere
Wandneigung antrifft, als es bei einer ideal glatten Wand der Fall wére. Dadurch
wird eine stiarkere Dispersion der Partikelphase verursacht.

7ur Modellierung der Wandrauhigkeit wurden eine Reihe verschiedener Ansatze ent-
wickelt, so z.B. von Matsumoto und Saito [27, 28, 29], Tsuji et al. [50] und Frank [15].
Das in dieser Arbeit verwendete Wandrauhigkeitsmodell basiert auf einem Modell
von Sommerfeld [41]. Hierbei stoBt das Partikel mit einer virtuellen Wand, die ge-
geniiber der mittleren Wandebene um einen Winkel ~ angestellt ist (siche Abbil-
dung 3.6). Der Inklinationswinkel « ist eine Zufallsgrofie, die aus einer Gaufivertei-
lung mit dem Mittelwert v = 0 und der Standardabweichung A~ bestimmt wird. Die
Grofe der Standardabweichung ist von den Rauhigkeitsparametern der Wand und
dem Durchmesser des auftreffenden Partikels abhangig. Wie man anhand der Abbil-
dungen 3.7 und 3.8 sieht, ist der Stofwinkel fiir kleine Partikel in der Regel grofier
als fiir grofle Partikel. Partikel, deren Durchmesser deutlich kleiner als der Abstand
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Abbildung 3.7: Rauhigkeitswinkel A~y fiir kleine Partikel
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Abbildung 3.8: Rauhigkeitswinkel A~y fiir grofie Partikel



I, zwischen zwei Rauhigkeitsspitzen ist, stoflen {iberwiegend mit den Flanken der
Rauhigkeitserhebungen. Dagegen stoflen wesentlich groflere Partikel hauptsachlich
mit den Spitzen der Rauhigkeitserhebungen. Aus geometrischen Betrachtungen 146t
sich die Standardabweichung des Inklinationswinkels in folgender Weise abschétzen:

2H,
arctan 7 fir d, < ‘ ( Ly QHT)
r sin | arctan
A~y — ’ 3.43
v o . (3.43)
arctan T ur  dp > ‘ 7.
” sin (a,rcta,n T )

Hierin ist I, die mittlere Rauhigkeitslange, d.h. der mittlere Abstand zwischen zwei
Rauhigkeitsspitzen, H, die mittlere Rauhigkeitstiefe und AH, die Standardabwei-
chung von H,.. Diese Parameter miissen experimentell ermittelt werden.

Nachdem der Inklinationswinkel und damit die Lage der virtuellen Wand bestimmt
worden ist, wird iiberpriift, ob sich das Partikel tatsdchlich auf physikalisch sinnvolle
Weise an die zuféillig erzeugte Wand anndhert. Dazu betrachtet man den Geschwin-
digkeitsvektor des Partikels #» und den ins Innere des Stromungsgebietes gerichteten
Normalenvektor der virtuellen Wand 7,. Fin physikalisch sinnvoller Stofl findet nur
dann statt, wenn:

T ity < 0. (3.44)

Im anderen Fall wird die aktuelle Wand verworfen und eine neue virtuelle Wand
generiert.

Die Translations- und Rotationsgeschwindigkeit des Partikels nach dem Wandstof}
ergeben sich aus den Impuls- bzw. Drehimpulsgleichungen. Die Berechnung des Stof3-
vorgangs erfolgt in einem wandorientierten Koordinatensystem. Die y Achse des
Koordinatensystems ist hierbei identisch mit dem nach innen gerichteten Normalen-
vektor der virtuellen Wand. Tn der Abbildung 3.9 ist eine solche Stoflkonfiguration
mit den im folgenden verwendeten Bezeichnungen dargestellt. Nach Tsuji [50] kann
man zwei verschiedene Arten von Wandstoflen unterscheiden, den Gleitstofl und den
Haftstofl. Tm ersten Fall gleitet das Partikel wéhrend des gesamten Stofivorgangs an
der Wand entlang. Im zweiten Fall kommt das Gleiten vor dem Ende des Stofivor-
gangs zum FErliegen. Die Beziehungen zwischen den Groflen vor und nach dem Stof

lauten fur diese beiden Falle:
2 7);)1)

1. Gleitstof fir ———mm8M8M ——— < £ < ()
7,fw (eqxz_l']) o |7)T| o

ul? =l 4 fo (ew+ 1))
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Abbildung 3.9: Bezeichnungen zur Berechnung des Partikel Wand Stofles
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7);2) = —ewv,))
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u;f) - (u;;) — gpwm) ,
2y —_ _ (1)
v = ew vy,
w?® = — 3 ul" (3.46)
d, 7
mit
= " 4 @ M (q 47)
v, = U, 5 w ) 3.

Das Superskript () bezeichnet hierbei jeweils GroBen vor dem StoB und das Su-
perskript (2) bezeichnet Gréfen nach dem StoB. Der Parameter f,, ist der Gleitrei-
bungsheiwert und ¢,, die Stofizahl fiir die aktuelle Materialpaarung von Partikel und
Wand, und die Groe v, ist die Relativgeschwindigkeit zwischen der Partikelober-
fliche und der Wand am Punkt des Wandkontaktes.
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Abbildung 3.10: Sukzessive Trajektorienberechnung am Beispiel eines vertikalen Ka-
nals

3.3.2 Berechnung der Stromung der dispersen Phase

I'm vorangegangenen Abschnitt 3.3.1 wurde beschrieben, wie die Bewegung eines ein-
zelnen Partikels in einer Gas Partikel Stromung berechnet wird. Aus der Summe der
einzelnen Partikelbewegungen in einer solchen Stromung resultieren die makroskopi-
schen Stromungsgrofien der Partikelphase, wie 7.B. die lokale Partikelkonzentration
oder die mittlere lokale Partikelgeschwindigkeit. Zur Bestimmung dieser Grofien exi-
stieren im wesentlichen zwei verschiedene Verfahren, die im folgenden beschrieben
werden.

Trajektorienberechnung

Dieses Verfahren beruht auf der aufeinanderfolgenden Berechnung einer grofien An-
zahl von Partikeltrajektorien (sieche Abbildung 3.10). Eine Trajektorie ist hierbei die
Bahn eines Partikels von einem Startpunkt, der in der Regel an einer Eintrittsoff-
nung liegt, bis zum Erreichen eines Abbruchkriteriums, das z.B. das Erreichen einer
Austrittsoffnung sein kann. Es wird angenommen, dafl jedes Partikel, das am selben
Startpunkt und mit denselben Anfangshedingungen (Geschwindigkeit, Rotationsge-
schwindigkeit, Durchmesser, usw.) in das Stromungsgebiet eintritt, dieselbe Bahn
durchlauft. Die Voraussetzung fiir die Anwendung dieses Verfahrens ist, dafi das
komplette Gasgeschwindigkeitsfeld vor Beginn der Partikelberechnung bekannt ist
und dafl die gesamte Stromung stationar ist. Eine Trajektorie reprisentiert somit
einen Strom von Partikeln, die alle dieselben physikalischen Eigenschaften besit-
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Abbildung 3.11: Stmultane Partikelverfolgung am Beispiel eines vertikalen Kanals

zen. Dieser Strom ist ein Teil des Partikelmassenstroms in einer stationdren (as
Partikel Stromung. Die Anzahl von Partikeln pro Zeiteinheit N, die sich entlang
einer Trajektorie bewegen, ergibt sich aus dem Gesamtpartikelmassenstrom m, und
der Anzahl der Trajektorien N, zu:

mp

Np = ——. (3.48)
T 3
Pr Z gdpk
k=1

Die makroskopischen Stromungsgrofien der Partikelphase ergeben sich fiir jedes Kon-
trollvolumen aus der Summe der dieses Kontrollvolumen durchquerenden Trajekto-
rien. Um fiir diese Groflen statistisch gesicherte Werte zu erhalten, mufl die Anzahl
der berechneten Trajektorien ausreichend grof} sein.

Simultane Partikelverfolgung

In diesem Verfahren wird die Bewegung aller simulierten Partikel, die sich zu ei-
nem bestimmten Zeitpunkt innerhalb eines Stromungsgebietes aufhalten, simultan
berechnet (sieche Abbildung 3.11). Um den Rechen und Speicheraufwand zu be-
grenzen, ist dabei die Anzahl der simulierten Partikel im allgemeinen kleiner als die
Anzahl der Partikel in der realen Stromung. In diesem Fall reprasentiert ein simu-
liertes Partikel eine bestimmte Anzahl realer Partikel mit denselben physikalischen
Figenschaften.



Wie in der Abbildung 3.11 schematisch dargestellt ist, wird innerhalb eines Zeit-
schrittes At jeweils die Bewegung aller simulierten Partikel berechnet. Kollidiert ein
Partikel wahrend dieses Zeitschritts mit der Stromungsberandung, so erfolgt die Be-
rechnung des Schrittes in zwei Teilschritten. Zunéchst wird die Partikelbewegung bis
zum Erreichen der Wand berechnet. Mit Hilfe des im Abschnitt 3.3.1 beschriebenen
Kollisionsmodells werden die Partikelgeschwindigkeit und rotationsgeschwindigkeit
nach dem Stof} bestimmt, und unter Verwendung dieser Groflen wird der Zeitschritt
7zu Ende gefithrt. Nach dem Abschlufl der Berechnung aller einzelnen Partikelschritte
des aktuellen Zeitschrittes wird der néchste Zeitschritt in gleicher Weise ausgefiihrt.

Das Verfahren der simultanen Partikelverfolgung ist ein inharent instationdres Be-
rechnungsverfahren. Die makroskopischen Stromungsgrofien der Partikelphase erge-
ben sich fiir ein Kontrollvolumen zu jedem Zeitpunkt aus der Mittelwerthildung
iiber alle Partikel, die sich zu diesem Zeitpunkt in dem betreffenden Kontrollvo-
lumen befinden. Das Verfahren eignet sich sowohl fiir die Simulation instationérer
als auch makroskopisch stationdrer Gas Partikel Stromungen. Inshesondere ist es
auch fiir die Simulation kollisionshehafteter Stromungen geeignet, was im Kapitel 4
ausfiithrlich erlautert wird.



Kapitel 4

Simulation von
Partikel-Partikel-Kollisionen

In diesem Kapitel soll die Behandlung der Partikel Partikel Kollisionen im Rah-
men der Lagrangeschen Berechnung der Partikelbewegung vorgestellt werden. Tm
Abschnitt 4.1 wird zunédchst anhand einiger Beispiele erlautert, welchen Finflufl die
Kollisionen auf das Verhalten von Gas Feststoff Stromungen haben. Anschlieflend
sollen im Abschnitt 4.2 einige Begriffe erklart und Definitionen angegeben werden,
die in diesem Zusammenhang wichtig sind und im weiteren Verlauf des Kapitels
héufig verwendet werden. Die Berechnung der translatorischen und rotatorischen
Geschwindigkeit zweier Partikel nach einer Kollision wird im Abschnitt 4.3 beschrie-
ben. Diese Berechnungsvorschriften werden in allen Kollisionsmodellen gleicherma-
Ben verwendet. Im Abschnitt 4.4 erfolgt schliefilich die Beschreibung der verschie-
denen Modelle, die in den vergangenen Jahren zur Simulation der Inter Partikel

Kollisionen entwickelt wurden.

4.1 Bedeutung der Partikel Partikel Kollisionen

Der EinfluB, den die Partikel Partikel Kollisionen auf das Verhalten einer mehr-
phasigen Stromung haben, wurde in der Vergangenheit von verschiedenen Autoren
untersucht. So fithrte z.B. Tanaka [45] Messungen an einer Stromung von Polyste-
renpartikeln und Tuft in einem vertikalen Rohr durch. Hierbei zeigte sich, daf} bei
sehr geringen Beladungen die Partikelkonzentration nahe der Rohrachse am grofiten
ist und nach auflen hin stark abnimmt. Bereits bei einer moderaten volumetrischen
Beladung von ap» = 4-107*, die einer Massenbeladung von 5 & 0.35 entspricht, ver-
ursachen die Inter Partikel Kollisionen eine verstirkte Dispersion der Partikel, was



zu einer gleichméfigeren Konzentrationsverteilung im Rohrquerschnitt fithrt. Diese
Messungen wurden durch entsprechende Simulationen von Tanaka und Tsuji [46]
bestatigt.

Tashiro et al. [48] untersuchten ebenfalls numerisch eine vertikale Rohrstréomung.
Hierbei wurden Partikel mit einem Durchmesser von dr = 2 — 4 mm und einer
Dichte von pr = 1000kg/m?® betrachtet, die in einem Luftstrom transportiert wur-
den. Dabei zeigte sich, dafl sich bei einer Massenbeladung von = 0.642 durch den
Einflufl der Kollisionen eine nahezu konstante Konzentrationsverteilung iiber den
Rohrquerschnitt einstellt. Im Gegensatz dazu ergab sich  analog zu den Ergebnis-
sen Tanakas [45, 46]  ohne Beriicksichtigung der Kollisionen eine sehr hohe Parti-
kelkonzentration in der Ndhe der Rohrachse, die nach auflen hin stark abnimmt. Des
weiteren zeigte sich, dafl die axiale Partikelgeschwindigkeit im kollisionshehafteten
Fall ebentalls sehr gleichméafig iiber den Rohrquerschnitt verteilt ist. Dies ist eine
Folge des durch die Kollisionen induzierten Impulsaustausches zwischen den Parti-
keln. Tm kollisionsfreien Fall bewegen sich Partikel, die sich in der Mitte des Rohres
aufhalten, aufgrund der héheren lokalen Gasgeschwindigkeit wesentlich schneller in
axialer Richtung als Partikel, die einen gréfieren Abstand zur Rohrachse haben.

Oesterlé und Petitjean [34] fithrten numerische Simulationen einer horizontalen Rohr-
stromung durch. Hierbei wurde der pneumatische Transport von Glaspartikeln mit
einem mittleren Durchmesser von d, = 100 gm in einem Rohr mit einem Durch-
messer von 30 mm untersucht. Bei einer geringen Massenbeladung ist dabei die
vertikale Konzentrationsverteilung der Partikel relativ gleichméfig. Dies ist auf den
im Abschnitt 3.3.1 beschriebenen Einflufl der Wandrauhigkeit zuriickzufithren. Mit
zunehmender Massenbeladung nimmt jedoch die Partikelkonzentration im unteren
Teil des Rohrquerschnittes zu. Dies ist damit zu erklaren, daf die von der rauhen
Wand zuriickprallenden Partikel nicht mehr so weit in das Stromungsgebiet eindrin-
gen konnen, da sie auf ihrem Weg mit anderen Partikeln kollidieren. Bis zu einer
Massenbeladung von n = 10 ist zu beobachten, dafl die maximale Konzentration
nicht unmittelbar an der Wand vorliegt, sondern ca. 4.5 mm von der Wand entfernt.
Dies wird von Oesterlé und Petitjean damit erklart, dafl in unmittelbarer Wandndhe
sehr grofle Unterschiede in den Geschwindigkeiten der auftreffenden und riickprallen-
den Partikeln existieren, was eine grofle Anzahl von Inter Partikel Kollisionen zur
Folge hat. Dadurch entsteht ein abschirmender Effekt, durch den die Partikelkon-
zentration in unmittelbarer Wandnahe sinkt. Bei einer Massenbeladung von n = 20
ist dieser Effekt allerdings nicht mehr zu beobachten. In diesem Fall nimmt die Kon-
zentration nach unten hin stark zu und hat ithr Maximum direkt an der Rohrwand.
Fine Erklarung fiir das Entfallen dieses Effekts bei sehr hohen Beladungen wird
in [34] nicht angegeben.

Der EinfluB der Partikel Partikel Kollisionen auf die Erosion der Stromungsberan-
dung wurde z.B. in Experimenten von Uumois und Kleis [53] sowie in entspre-
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chenden Simulationen von Kitron et al. [24] untersucht. Hierbei wurde gezeigt, daf
die Kollisionen die Erosion sowohl verstéarken als auch abschwichen kénnen. Der
verstarkende Charakter wird dadurch erklart, dafl die Partikel in einer kollisionshe-
hafteten Stromung unter anderen Winkeln und mit anderen Geschwindigkeiten auf
die Wandoberfliche auftreffen als in einer kollisionsfreien Stromung. Dagegen kénnen
bei hohen Beladungen die zuriickprallenden Partikel die Wand vor den auftreffenden
Partikeln abschirmen. Dadurch verringert sich die Anzahl und die Geschwindigkeit
der eintreffenden Partikel, was wiederum den Materialabtrag von der Wand verrin-
gert.

Anhand dieser Beispiele sieht man, dafl die Inter Partikel Kollisionen schon bei
moderaten Beladungen den Charakter einer Gas Feststoff Stromung entscheidend
pragen konnen. Fs ist daher wichtig, diese Kollisionen bei der numerischen Simula-
tion solcher Stromungen zu beriicksichtigen.

4.2 Allgemeine Definitionen und Begriffe

Eine wichtige Grofle im Zusammenhang mit Partikel Partikel Kollisionen und de-
ren Modellierung ist die Anzahldichte der Partikel n,, d.h. die Anzahl der Parti-
kel, die sich in einem Einheitsvolumen des Gas Feststoff (Gemisches authalten. Wie
bereits im Abschnitt 3.1 erlautert wurde, ist die Angabe einer solchen Grofle nur
dann sinnvoll, wenn sich in einem Kontrollvolumen, das wesentlich kleiner als die
charakteristische Abmessung des Stromungsgebietes ist, hinreichend viele Partikel
aufhalten. Ist diese Voraussetzung erfiillt, so betrigt das mittlere Volumen Q. das
jedem Partikel zur Verfiigung steht:

0, = —, (4.1)

P (4.2)

In dieser Arbeit sollen Stromungen betrachtet werden, die eine mittlere bis hohe
Massenbeladung aufweisen, deren volumetrische Beladung aber dennoch klein ist.
Dafl diese Annahme plausibel ist, sicht man z.B. daran, daf} in einem Gemisch von
Kohlepartikeln und Luft mit einer relativ hohen Massenbeladung von n = 10 die
Volumenbeladung des Gemisches ap & 5 - 1077 betrigt. In solchen Strémungen ist
der mittlere Abstand zwischen den Partikeln sehr viel grofler als der Partikeldurch-

messer:

bp > dp . (4.3)
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Dies hat zur Folge, dafi ein Partikel sich die meiste Zeit auflerhalb des Einflusses
anderer Partikel bewegt, d.h. dafl ein Stofl mit einem anderen Partikel ein relativ
seltenes Ereignis ist. Des weiteren kann man davon ausgehen, dafl an der iiberwiegen-
den Mehrzahl der Sté8e nur jeweils zwei Partikel beteiligt sind. Aus diesem Grund
sollen hier ausschliefilich bindre Stofle betrachtet werden.

Die mittlere Strecke, die ein Partikel zwischen zwei aufeinanderfolgenden Kollisio-
nen zuriicklegt, wird als mittlere freile Weglange M. bezeichnet. Die Zeit, die das
Partikel dazu benotigt, ist die mittlere Kollisionszeit 7. Diese Grofie wurde bereits
im Abschnitt 3.1 vorgestellt. Durch den Vergleich von 7. mit der aerodynamischen
Relaxationszeit 7, 148t sich entscheiden, ob die Partikelbewegung iiberwiegend von
den aerodynamischen Kriften des Fluides oder von den Inter Partikel Kollisionen
dominiert wird. Der Kehrwert der Kollisionszeit ist die mittlere Kollisionsrate oder
Kollisionsfrequenz v, d.h. die mittlere Anzahl von Kollisionen, die ein Partikel pro
Zeiteinheit ausfithrt:

Ve = — . (44)

Damit sind die wichtigsten Groflen definiert, die zur Beschreibung, Modellierung
und Berechnung von Partikel Partikel Kollisionen benétigt werden.

4.3 Berechnung der Kollision zweier Partikel

Die verschiedenen Modelle zur Simulation von Partikel Partikel Kollisionen unter-
scheiden sich in den Verfahren zur Detektion einer Kollision sowie zur Bestimmung
der daran beteiligten Kollisionspartner. Allen Modellen ist jedoch gemeinsam, dafl
die Geschwindigkeiten und Rotationsgeschwindigkeiten der beteiligten Partikel nach
dem Stofl mit Hilfe der Tmpuls bzw. Drehimpulsgleichungen aus den entsprechen-
den Groflen vor dem Stofl ermittelt werden. Bevor die Beschreibung der verschie-
denen Kollisionsmodelle erfolgt, soll daher im folgenden die Berechnung der trans-
latorischen und rotatorischen Geschwindigkeiten zweier Partikel nach einem Stof
beschrieben werden. Die dabei angegebenen Gleichungen sind aus [46] entnommen,
jedoch werden sie in allen Kollisionsmodellen gleichermafien verwendet.

Die Anwendung der Impuls und Drehimpulsgleichungen auf den Stofl zwischen den
Partikeln 2 und j ergibt fiir die GroBlen nach dem Stofi:

—

J
7_;(;‘) = 7_;(;1‘) + ) (4'5)
' ' mp,
J
2 1
7_;(/:’.7) = 7_;(/:’.7) B ? (4 . 6)
Mp,

42



Abbildung 4.1: Rdumliche Darstellung der Kollision zweier Partikel

1 dp, .
S = 30 4+ — (@ ox J), (4.7)
1 d .
S0 = 30+ — (A x J). (4.8)
3 3 IP] 2

Hierin bezeichnen die Superskripte ) und ) die GréBen vor bzw. nach dem StoB,
I ist das Tragheitsmoment des Partikels, und 7 ist der vom Partikel 7 zum Partikel
j gerichtete Normalenvektor, wie in der Abbildung 4.1 gezeigt. Der Vektor i steht
senkrecht auf der Oberflache beider Partikel in deren Berithrungspunkt und 148t sich

bestimmen aus:
T.C

dpi  dp; 7
_|_

n =

(4.9)

J

2 2

wobei 7. der Vektor vom Mittelpunkt des Partikels 7 zum Mittelpunkt des Par-
tikels 5 ist. Die Grofle J ist der wihrend der Kollision auf das Partikel 7 aus-
geiibte “Kraftimpuls®. Da der Kollisionsvorgang eine endliche Zeitdauer hat, ist der

Kraftimpuls identisch mit dem Zeitintegral der Kraft ﬁm die wiahrend der Kollision

auf das Partikel 7 wirkt: o)
+ 2

J = /ﬁc dt . (4.10)
7‘,(.1)

Der Kraftimpuls 148t sich in Komponenten normal bzw. tangential zur Partikel-
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oberflache zerlegen:

J=J, i+ Jit (4.11)
Mit Hilfe der Relativgeschwindigkeit zwischen den Partikelmittelpunkten:

Vyele = 0% — 04, (4.12)
und der relativen Gleitgeschwindigkeit im Berithrungspunkt zwischen den Partikel-
oberflichen :

d i = = d — —
Vpe = Upete — (Vpere 1)1 — 2P (Gp; X W) — ;‘7 (&p, x 1), (4.13)
ergibt sich der tangential zur Partikeloberfliche gerichtete Einheitsvektor £ zu:
r= (4.14)
|0l

Damit sind alle Gréien definiert, die zur Berechnung der Komponenten des Kraftim-
pulses benétigt werden. Die Normalkomponente des Kraftimpulses ergibt sich aus:

(] + ep) (ﬁ . 7_;7’61,0)
1 [
_I_

mp, mp;

wobei e, die Stofizahl fiir den Partikel Partikel Stof ist. Wie beim Partikel Wand
Stofl unterscheidet man auch hier zwischen Gleit und HaftstoB. Die Grofle der

tangentialen Komponente des Kraftimpulses .J; ist abhédngig von der Stoflart:

J, = (4.15)

1. GleitstoB fiir 2 [ret.c] < J <0

7 fp (m1P7‘, + m1p7)

Jo =ty du (4.16)
2. w ‘F]]]” ']77, < 721|77rel,c|1
7fp (""Pv‘, + mP])
2 _;TF &
J, = |Orct.cl _ 417

1 1
o)
mp, mp;

Hierin st f, der Gleitreibungsheiwert fiir den Partikel Partikel Stof.

Nachdem der Kraftimpuls J auf diese Weise bestimmt worden ist, konnen mit Hilfe
der Gleichungen (4.5) (4.8) die Geschwindigkeiten und Rotationsgeschwindigkeiten

der beiden Partikel nach dem Stofl berechnet werden.
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4.4 Modelle fiir die Simulation der Kollisionen

In diesem Abschnitt sollen die unterschiedlichen Modelle zur Simulation von Parti-
kel Partikel Kollisionen vorgestellt werden, die in den vergangenen Jahren von ver-
schiedenen Autoren entwickelt wurden. Man kann dabei grundsatzlich zwei Arten
von Modellen unterscheiden. Zum einen existieren Modelle, die auf der sukzessiven
Berechnung von Trajektorien beruhen. Diese Art der Modellierung wird im Ab-
schnitt 4.4.1 beschrieben. Die zweite Moglichkeit der Modellierung von Kollisionen
basiert auf dem Verfahren der simultanen Partikelverfolgung. Diese Modelle werden

im Abschnitt 4.4.2 dargestellt.

4.4.1 Trajektorienbasierte Kollisionsmodelle

Wie im Abschnitt 3.3.2 dargestellt wurde, wird im Verfahren der sukzessiven Tra-
jektorienberechnung eine grofle Anzahl von Partikeltrajektorien nacheinander be-
rechnet. Nach der Berechnung aller Trajektorien ergeben sich die Feldgrofien der
dispersen Phase fiir ein Kontrollvolumen aus der Mittelwertbildung iiber alle Tra-
jektorienabschnitte, die in diesem Kontrollvolumen enthalten sind. Dies bedeutet,
daff zum Zeitpunkt der Berechnung einer einzelnen Trajektorie diese lokalen Feld-
grofen nicht bekannt sind. Andererseits ist leicht einzusehen, daf§ zur Berechnung
von Kollisionen Informationen iiber die Umgebung des gerade betrachteten Partikels
vorliegen miissen. Auf dieser Grundlage wurde von Oesterlé und Petitjean [34] ein
iteratives Verfahren entwickelt, das im folgenden Iterierte Trajektorienberechnung

(ITB) genannt werden soll.

Das TTB Verfahren beruht auf einem iterativen Algorithmus, der in der Abbil-
dung 4.2 schematisch dargestellt ist. In einem ersten Iterationsschritt werden die
Trajektorien einer repriasentativen Anzahl von Partikeln ohne Beriicksichtigung von
Inter Partikel Kollisionen berechnet. Aus der Berechnung aller Trajektorien ergibt
sich die Verteilung des Partikelmassenstroms innerhalb der Stromungsgeometrie fiir
eine stationédre kollisionsfreie Gas Partikel Stromung. Des weiteren ergeben sich fiir
jede Gitterzelle des numerischen Gitters mittlere lokale Werte fiir die Partikelge-
schwindigkeit ©5,, die Rotationsgeschwindigkeit &p,, den Partikeldurchmesser dx,
sowie die Anzahldichte n, der Partikel.

Dieser erste Iterationsschritt des ITB Algorithmus ist identisch mit dem weitver-
breiteten Verfahren zur Lagrangeschen Simulation von stationédren, verdiinnten dis-
persen Mehrphasenstromungen, bei dem weder Partikel Partikel Kollisionen noch
die Riickwirkung der Partikelbewegung auf die fluide Phase beriicksichtigt werden.

I'm néchsten Tterationsschritt wird die Trajektorienberechnung mit Beriicksichtigung
der Kollisionen wiederholt. Dabei wird nach jedem Partikelschritt auf der Grundlage
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Abbildung 4.2: Algorithmus der Tterierten Trajektorienberechnung (I'TB)
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der in der vorherigen ITteration berechneten lokalen Feldgrofien mit Hilfe eines sto-
chastischen Verfahrens ermittelt, ob eine Kollision stattfindet. Sind auf diese Weise
alle Trajektorien neu berechnet worden, ergibt sich eine neue Verteilung der Partikel-
konzentration und der iibrigen Feldgrofien. Dieser Vorgang wird solange wiederholt,
bis ein konvergenter Zustand eintritt.

Wie bereits oben erwéhnt, wird zur Detektion der Kollisionen ein stochastisches
Verfahren verwendet. Die Grundlage hiertiir bildet die Analogie zwischen einer Gas

Partikel Stromung und der Stromung eines verdiinnten Gases. Die Frequenz der
Kollisionen, die ein Partikel mit dem Durchmesser d, und der Geschwindigkeit o5
erfahrt, ergibt sich aus der kinetischen Gastheorie [34, 3] zu:

(dp + dpo) |Fp — Tpo| np (4.18)

Ve =

18

wobei dp, und v, der mittlere Durchmesser bzw. die mittlere Geschwindigkeit der
umgebenden Partikel sind. Davon ausgehend wird von Oesterlé und Petitjean [34]
die Wahrscheinlichkeit P- fiit das Stattfinden einer Kollision in einem Zeitintervall
At hergeleitet:

Po(At) = 1 — e Ve &1 (4.19)

Die Grofle der Kollisionswahrscheinlichkeit in Abhéangigkeit vom Produkt v At ist in
der Abbildung 4.3 graphisch dargestellt. Nach jedem Schritt eines Partikels entlang
seiner Trajektorie wird auf diese Weise die Wahrscheinlichkeit dafiir berechnet, dafl
wahrend dieses Zeitschrittes eine Kollision stattgefunden hat. Um innerhalb des Si-
mulationsalgorithmus zu entscheiden, ob tatsdchlich eine Kollision ausgefithrt wird,
wird eine gleichverteilte Zufallszahl ¥ aus dem Intervall [0,1] generiert. Diese wird
mit der aktuellen Kollisionswahrscheinlichkeit verglichen. Falls P, > 1 ist, findet
eine Kollision statt, und falls P, <« ist, findet keine Kollision statt.

Wird das Stattfinden einer Kollision detektiert, so erfolgt diese zwischen dem ak-
tuell betrachteten Partikel und einem fiktiven Kollisionspartner. Die physikalischen
Eigenschaften des fiktiven Partikels, d.h. sein Durchmesser, seine Geschwindigkeit
und Rotationsgeschwindigkeit, sind identisch mit den in der vorherigen Iteration
bestimmten mittleren lokalen GroBen dp,, ©p, und &p,. Zur Berechnung des Stof3-
vorgangs wird die Bewegung des aktuellen Partikels relativ zum fiktiven Partner
betrachtet. Die Konfiguration der beiden Partikel zum Stofizeitpunkt, die in der
Abbildung 4.4 dargestellt ist, ergibt sich ebenfalls auf stochastische Weise. Dabei
wird der Abstand x,. des aktuellen Partikels von der y Achse als gleichverteilte
ZufallsgroBe aus dem Intervall [—%(dp + dp) 1§(dp + dpp)] bestimmt. Die Par-
tikelgeschwindigkeit und rotationsgeschwindigkeit kann nun mit Hilfe der Impuls

bzw. Drehimpulsgleichungen wie im Abschnitt 4.3 angegeben berechnet werden. Im

Verfahren der Tterierten Trajektorienberechnung werden die Gréfien nach dem Stofl
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P(x)

Xpc

Abbildung 4.4: Konfiguration beim Partikel Partikel Stof}
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jedoch nur fiir das aktuell betrachtete Partikel berechnet, wihrend die entsprechen-
den Groflen des fiktiven Kollisionspartners unverdndert bleiben.

Fin dhnliches iteratives Verfahren wurde von Sommerfeld [42] vorgeschlagen. Im Un-
terschied zum oben beschriebenen Verfahren von Oesterlé und Petitjean [34] wer-
den hier die Figenschaften des fiktiven Partikels nicht aus den mittleren lokalen
Feldgroflen bestimmt. Der Partikeldurchmesser und die Geschwindigkeit werden als
Zufallswerte aus der lokalen Verteilungsfunktion dieser Géflen bestimmt. Diese Ver-
teilungsfunktionen miissen in jeder Iteration fiir alle Kontrollvolumen berechnet und
gespeichert werden, was eine Frhohung des Rechen- bzw. Speicherautfwandes der Si-
mulation zur Folge hat.

Des weiteren wird in [42] bei der Generierung der Geschwindigkeit des fiktiven Par-
tikels beriicksichtigt, dafl die Geschwindigkeiten zweier kollidierender Partikel in
einem gewissen Mafle korreliert sind. Die Ursache fiir diese Korrelation ist, daf} die
Partikel sich zum Zeitpunkt der Kollision in demselben turbulenten Fluidwirbel
aufhalten. Die Grofle der Korrelation ist u.a. abhdngig von der aerodynamischen
Relaxationszeit 7,.

Bisher sind erst wenige Anwendungen des I'TB Vertahrens bekannt. Oesterlé und Pe-
titjean [34] verwendeten das Verfahren, um die Stromung von Glaspartikeln und Luft
in einem horizontalen Rohr zu berechnen. Thre Ergebnisse werden qualitativ durch
Messungen von Morikawa et al. [32] bestatigt. Ein quantitativer Vergleich mit diesen
Experimenten ist nicht moglich, da dort ein groflerer Partikel und Rohrdurchmesser
sowie eine niedrigere Gasgeschwindigkeit verwendet wurde. Huber [21] fithrte ver-
gleichende Simulationen und Experimente zu einer Gas Partikel Stromung in einem
vertikalen Rohr hinter einem Kriimmer durch. Dabei zeigten sich Unterschiede zwi-
schen der Simulation und den experimentellen FErgebnissen, die auf das Aushilden
einer instationdren Stréane zuriickgefithrt wurden, die in einer trajektorienbasierten
Berechnung nicht erfafit werden kann.

Insgesamt 148t sich feststellen, daf} bisher keine systematischen Vergleiche dieses Be-
rechnungsverfahrens mit Experimenten bekannt sind. Des weiteren existieren bisher
keine Untersuchungen des Vertahrens hinsichtlich seines Konvergenzverhaltens oder
der zu verwendenden Konvergenzkriterien. Fiir solche Untersuchungen wéren eine
Vielzahl von Simulationen notwendig und sie wéren wegen der damit verbundenen
langen Rechenzeiten duflerst aufwendig.

Aus diesem Grund ist es ein Ziel dieser Arbeit, durch die Entwicklung paralleler
Algorithmen fiir das ITB Verfahren die Rechenzeiten signifikant zu verkiirzen. Da-
durch soll die Voraussetzung dafiir geschaffen werden, das Verfahren effizient 7zu
untersuchen und weiterzuentwickeln.
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4.4.2 Kollisionsmodelle auf der Basis der simultanen Parti-
kelverfolgung

Deterministische Simulation (DS)

Das 1im folgenden beschriebene Rechenverfahren, das hier Deterministische Simu-
lation (DS) genannt werden soll, wurde von Tanaka und Tsuji [46] vorgeschlagen.
Es basiert auf der Methode der simultanen Partikelverfolgung. Tm DS Verfahren
reprasentiert jedes simulierte Partikel genau ein physikalisches Partikel. Die Anzahl
der simulierten Partikel ist daher identisch mit der Anzahl der Partikel in der realen
Stromung, d.h. N, = N,..;. Die Bewegung aller Partikel, die sich zu einem be-
stimmten Zeitpunkt innerhalb der Stromungsgeometrie authalten, wird gleichzeitig
berechnet. Die Berechnung der Partikelbewegung und die Berechnung der Kollisio-
nen erfolgt entkoppelt voneinander in zwei separaten Schritten. Das Prinzip des
Simulationsalgorithmus kann wie folgt zusammengefafit werden:

1. Zunéchst wird die kollisionsfreie Bewegung aller Partikel in einem Zeitintervall
At herechnet, wie sie sich aufgrund der Bewegungsgleichungen (sieche Glei-

chungen (3.28) und (3.34)) ergibt. Die Grofe des Zeitschrittes At wird dabei

so gewahlt, dafl dieser klein gegeniiber der mittleren Kollisionszeit 7. ist.

2. Anschliefend wird {iberpriift, ob wahrend dieses Zeitschrittes Kollisionen statt-
gefunden haben. Falls eine Kollision zwischen zwei Partikeln detektiert wird,
werden mit Hilfe der Tmpuls  bzw. Drehimpulsgleichungen die Geschwindig-
keiten bzw. Rotationsgeschwindigkeiten der beiden Partikel nach dem Stof
berechnet (siehe Gleichungen (4.5) (4.8)).

7ur Detektion der Kollisionen, die wihrend des Zeitschrittes At stattgefunden ha-
ben, wird die relative Bewegung jeweils zweier Partikel in At betrachtet. Wie in der
Abbildung 4.5 dargestellt ist, seien die Partikel mit 2 und j bezeichnet, und es werde
die Bewegung des Partikels j relativ zum Partikel 2 betrachtet. Bezeichnet man des
weiteren den Abstandsvektor zwischen den Partikelmittelpunkten mit 7, so betrigt
der Abstand r;; zwischen den Partikelmittelpunkten zu einem beliebigen Zeitpunkt

wahrend des Schrittes At:
rii = |fo + k(Tar — 70)], (4.20)

wobei k ein dimensionsloser Parameter mit 0 < £ < 1 ist. Eine Kollision zwischen
den Partikeln findet genau dann statt, wenn ihr Abstand gleich der Summe ihrer
Radien ist. Unter Beriicksichtigung der Gleichung (4.20) bedeutet dies, daf die Glei-

chung:

dPi dP]
‘I‘ .

o Lo | —
|70 + k (T'as o) 5 5

(4.21)



Abbildung 4.5: Detektion einer Kollision zwischen zwei Partikeln

zwel reelle Losungen ky und ky mit k1 < by und 0 < k& < 1 besitzt. Ist diese
Bedingung erfiillt, so ergibt sich der Abstandsvektor 7. zum Zeitpunkt der Kollision
7

Fc - FO —I— ]ﬁ (FAt - F()) - (422)

Damit ist die relative Lage der beiden Partikel zueinander bestimmt. Des weiteren
wird angenommen, dafl die Translations- und Rotationsgeschwindigkeiten der Par-
tikel vor dem Stof} identisch mit den entsprechenden Gréfien zum Zeitpunkt 194+ At,
d.h. nach Vollendung des kollisionsfreien Schrittes, sind.

Das Verfahren der Deterministischen Simulation hat den Vorteil, daf§ die physika-
lischen Verhéltnisse in der realen Gas Partikel Stromung sehr gut wiedergegeben
werden. Dies liegt zum einen daran, dafl die Anzahl der simulierten Partikel iden-
tisch mit der Anzahl der realen Partikel in dem betrachteten Stromungsgebiet ist.
7Zum anderen finden Stofle nur zwischen Partikeln statt, die sich bei ihrer Bewe-
gung tatsdchlich beriihren, wobei die Konstellation zum Stofizeitpunkt, d.h. der
Beriihrungspunkt, die Geschwindigkeiten und Rotationsgeschwindigkeiten beim Zu-
sammenprall exakt deterministisch bestimmt werden kénnen.

Der Nachteil dieses Verfahrens besteht darin, dafl es aufgrund seiner duflerst hohen
Anforderungen an die Computerressourcen nur sehr beschriankt anwendbar ist. Be-
trachtet man 7z.B. ein einfaches Rohrleitungssegment mit einem Durchmesser von
[ = 250 mm und einer Lange von I, = 1 m, in dem sich ein Gemisch von Kohlepar-
tikeln mit einem Durchmesser von d, = 50 gm und Luft bei einer Massenbeladung
von i = 1 aufhilt, so befinden sich in diesem Gebiet ca. 3.6-10% Partikel. Nimmt man
an, dafl zum Speichern der wichtigsten PartikelgroBen wie Koordinaten, Geschwin-
digkeiten, Rotationsgeschwindigkeiten, usw. ein Speicherplatzbedarf von etwa 100
Byte pro Partikel erforderlich ist, so hatte eine Deterministische Simulation dieses



Rohrsegmentes einen Gesamtspeicherbedarf von ca. 36 000 MB! Zuséatzlich dazu ist
die Speicherung der Daten fiir die Fluidstromung erforderlich. Hieran sieht man,
daf} schon die Simulation einer Strémung mit einer moderaten Massenbeladung in
einem relativ kleinen Stromungsgebiet die Speicherkapazitiat der heute verfiigharen
Rechner tiberschreitet.

Ahnliches gilt fiir den Rechenaufwand, der zur Detektion der Kollisionen erforder-
lich ist. Wie oben beschrieben, wird nach jedem Schritt, den die Partikel ausgefiihrt
haben, {iberpriift, ob wahrend dieses Schrittes eine Beriihrung zwischen je zwei Par-
tikeln stattgefunden hat. Die Gesamtzahl Np,,, der Partikelpaarungen, fiir die nach
jedem Zeitschritt das Stattfinden einer Kollision iiberpriift werden muf}, kann durch
die folgende endliche arithmetische Reihe abgeschatzt werden:

Npoar & (Ngm — 1) + (Ngjm —2) + -+ + 1 = ]5 Nyim (Ngimn — 1), (4.23)
wobeil Ny, die Anzahl der simulierten Partikel ist. In der Praxis ist Np,,, etwas
kleiner, da der Detektionsalgorithmus fiir zwei Partikel beendet wird, wenn eine
Berithrung festgestellt wird. Wie jedoch im Abschnitt 4.2 erlautert wurde, kann an-
genommen werden, dafl wéhrend eines Zeitschrittes nur relativ wenige Stofle statt-
finden, so daf die Beziehung (4.23) einen guten Schatzwert darstellt. Dies bedeutet,
daB nach jedem Zeitschritt die Gleichung (4.21) ca. Np,,, mal gelost werden muf,
wobei Np,,, proportional zu N?

sim,

ist. Zur Losung der Gleichung (4.21) miissen pro
Partikelpaar mindestens ca. 20 Gleitpunktoperationen ausgefithrt werden. Daraus
folgt fiir das oben angegebene Beispiel, daff nach jedem Zeitschritt zur Detektion
der Kollisionen ca. 2.6 - 10'® Gleitpunktoperationen ausgefiihrt werden miiiten. Der
schnellste heute verfiighare Rechner bietet eine Rechenleistung von ca. 1.3 - 10'?
Gleitpunktoperationen pro Sekunde [13]. Ein solcher Rechner bendotigte daher al-
lein zur Detektion der innerhalb eines Zeitschrittes stattfindenden Kollisionen eine
Rechenzeit von ca. 23 Tagen!

Es ist nur eine Arbeit bekannt, in der die Deterministische Simulation angewendet
wurde (Tanaka und Tsuji [46]). Hierin wurde die Stromung in einem vertikalen
Rohr mit einem Durchmesser von 40 mm berechnet. Der Durchmesser der Partikel
betrug 406 pm bzw. 1500 pm. Wegen des geringen Rohrdurchmessers, des relativ
groflen Partikeldurchmessers sowie der Moglichkeit, am Ein  und Ausstromrand des
Stromungsgebietes periodische Randbedingungen zu verwenden, konnte die fiir die
Simulation erforderliche Partikelanzahl auf N, = 800 (fiir d, = 406 pm) bzw.
Nim = 200 (fiir d = 1500 gm) beschrinkt werden. Die Ergebnisse der numerischen
Simulation zeigten eine gute Ubereinstimmung mit entsprechenden experimentellen

Frgebnissen von Tanaka [45].

Aufgrund des iibermafiig groflen Rechen und Speicheraufwands ist das Verfahren
der Deterministischen Simulation fiir die Berechnung praxisrelevanter Gas Partikel
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Abbildung 4.6: Kollision von zwei kugelférmigen Molekiilen

Stromungen nicht anwendbar. Es ist daher zur Zeit ausschliefilich von theoretischem
Interesse.

Monte—-Carlo—Simulation (MCS)

Um die Nachteile der Deterministischen Simulation zu vermeiden, aber dennoch die
Vorteile der simultanen Partikelverfolgung nutzen zu kénnen, wurde von verschiede-
nen Autoren (z.B. Yonemura et al. [56], Tanaka et al. [47], Kitron et al. [24, 25]) ein
Verfahren angewandt, das im folgenden Monte Carlo Simulation (MCS) genannt
werden soll. ITm Unterschied zur DS ist in diesem Verfahren die Anzahl der simulier-
ten Partikel nicht identisch mit der Anzahl der physikalischen Partikel, sondern es
wird lediglich eine reprasentative Anzahl von Partikeln simuliert, d.h. N, < N,...
Des weiteren erfolgt die Berechnung der Partikel Partikel Kollisionen nicht deter-
ministisch, sondern es wird ein stochastischer Algorithmus verwendet. Das Verfah-
ren der Monte Carlo Simulation beruht auf der Analogie zwischen der Partikel-
bewegung in einer Gas Partikel Stromung und der Bewegung der Molekiile in der
Stromung eines verdiinnten Gases. Fiir die numerische Stmulation einer verdiinnten
Gasstromung wurde von Bird [2, 3] die Direct Simulation Monte Carlo (DSMC)
Methode entwickelt. Diese wurde von den verschiedenen Autoren auf die Simula-
tion kollisionsbehafteter Gas Partikel Stromungen {ibertragen. Aus diesem Grund
soll zunachst ein Uberblick iiber die Grundprinzipien der DSMC Methode gegeben

werden.



Abbildung 4.7: Effektives Volumen, das relativ zur umgebenden Molekiilwolke

durchquert wird

Ein verdiinntes Gas ist dadurch charakterisiert, daf§ der mittlere Abstand zwischen
den Gasmolekiilen 6,, sehr viel gréfler als deren mittlerer Durchmesser d,, ist:

Sy > dy . (4.24)

Die Molekiile werden hierbei als kugelférmig angesehen. Zwar sind in einem mehrato-
migen Gas die intermolekularen Krafte von der Orientierung der Molekiile abhingig,
nimmt man jedoch an, daf§ diese Orientierung zuféllig ist und dafl die Anzahl der
Kollisionen sehr grof ist, so kénnen die molekularen Kraftfelder und damit die Mo-
lekiile selbst als kugelformig betrachtet werden [3]. Fiir diesen Fall ergibt sich der in
der Abbildung 4.6 dargestellte Kollisionsquerschnitt zu:

op = wd,. (4.25)

Betrachtet man die Bewegung eines einzelnen Molekiils relativ zu der umgebenden
Molekiilwolke in einem Zeitintervall Af, das sehr viel kleiner als die mittlere Kolli-
sionszeit 7. ist, so betrdgt das von diesem Molekiil durchquerte effektive Volumen
(siehe Abbildung 4.7):

Qopp = 06, At (4.26)

Hierbei ist ¢, die Relativgeschwindigkeit zwischen dem aktuellen und einem be-
nachbarten Molekiil, und der Uberstrich kennzeichnet eine iiber alle umgebenden
Molekiile gemittelte Grofle. Die Anzahl der Molekiile, die sich im Volumen Q. ;¢
aufhalten, ergibt sich mit Hilfe der lokalen Anzahldichte n,, 7zu:

No = nyore At (4.27)



woraus fiir die Anzahl der Kollisionen pro Zeit und Volumeneinheit, d.h. die Kol-
lisionsfrequenz, folgt:
Ve = Ny 07 Gy - (4.28)

Die Simulation einer verdiinnten Gasstromung mit der DSMC Methode beruht nun
auf den folgenden Grundprinzipien:

e Simulation einer reduzierten Anzahl von Molekillen, wobei jedes simulierte
Molekiil eine grofle Anzahl F\y von realen Molekiilen repriasentiert:

Nrea,l
N@im,

Fy = (4.29)
Die physikalischen und chemischen Eigenschaften der simulierten Molekiile
sind dabei identisch mit denen der realen Molekiile.

e Entkopplung der Molekiilbewegung und der intermolekularen Kollisionen. Al-
le Molekiile werden innerhalb eines Zeitschrittes At kollisionsfrei bewegt, wo-
bei At < 7. ist. Falls wihrend dieses Schrittes Wechselwirkungen mit den
Stromungsberandungen auftreten, z.B. ein Stofl gegen eine Wand, so werden
diese Wechselwirkungen berechnet.

o Ausfithrung einer repriasentativen Anzahl von Kollisionen nach dem Zeitschritt
At. Diese Anzahl ist im wesentlichen abhdngig von der Kollisionsfrequenz und
der Grofle von At.

e Finteilung des Stromungsgebietes in Zellen. Die Grofle dieser Zellen muf} so
gewihlt werden, daB die Anderung der makroskopischen StréomungsgroBen in
einer Zelle sehr klein ist. Kollisionen finden nur zwischen Molekiilen statt, die
sich in derselben Zelle befinden, wobei jedoch der Aufenthaltsort der einzelnen
Molekiile innerhalb der Zelle dabei nicht beriicksichtigt wird.

Die Ausfithrung der Kollisionen erfolgt mit Hilfe eines stochastischen Verfahrens.
Betrachtet man zwei simulierte Molekiile, die sich in einer Zelle befinden und sich mit
der Relativgeschwindigkeit ¢, zueinander bewegen, so betriagt die Wahrscheinlichkeit
fiir das Stattfinden einer Kollision zwischen den beiden Molekiilen wihrend des

Zeitintervalls At: " At
p, — nore 2t (4.30)
Q,

wobei €, das Volumen der aktuellen Zelle ist. Fine Moglichkeit zur Berechnung
der Kollisionen besteht nun darin, fiir alle Partikelpaarungen innerhalb einer Zelle
die Kollisionswahrscheinlichkeit nach Gleichung (4.30) zu bestimmen und auf die-
ser Grundlage zu entscheiden, ob zwischen den beiden Partikeln tatsidchlich eine



Kollision stattfindet. Der Rechenaufwand, den diese Vorgehensweise erfordert, ist
jedoch proportional zum Quadrat der Anzahl der Partikel N, in der Zelle. Um die-
sen Rechenaufwand zu verkleinern, wurden verschiedene Verfahren entwickelt, deren
Rechenzeithbedarf direkt proportional zu N, ist.

In der von Bird [2] entwickelten Time Counter (TC) Methode wird zundchst zufallig
ein Molekiilpaar ausgewahlt. Die Kollisionswahrscheinlichkeit P, fiir dieses Mo-
lekiilpaar wird nach Gleichung (4.30) berechnet. Danach wird eine gleichverteilte
Zufallszahl ¢ aus dem Intervall [0,1] generiert. Falls P > i ist, findet eine Kollisi-
on zwischen diesen beiden Molekiilen statt. In diesem Fall wird ein Zeitparameter

T um einen bestimmten Betrag Af. inkrementiert. Dieser Vorgang wird solange
wiederholt, bis T > At ist.

Die Grofle des Zeitinkrements Af. kann z.B. mit Hilfe der Kollisionfrequenz be-
stimmt werden [26]. Unter der Annahme, dafl das Zeitintervall zwischen zwei auf-
einanderfolgenden Kollisionen At einer Wahrscheinlichkeitsverteilung unterliegt:

P(AL) = vee Ve Ble (4.31)

kann dieses Zeitintervall als stochatische Grofie bestimmt werden aus:

A, = () : (4.32)

Ve

wobei 1) wiederum eine gleichverteilte Zufallszahl mit ¢» € [0, 1] ist. Neben der Tat-
sache, da} der Rechenaufwand direkt proportional zu N, ist, besteht ein weiterer
Vorteil der TC Methode darin, dafl automatisch die korrekte Kollisionsfrequenz er-
zielt wird [3].

Ein weiteres Verfahren zur Detektion von Kollisionen besteht in der modifizierten
Nanbu Methode [22]. Hierbei werden die einzelnen simulierten Molekiile in einer
7elle mit einer fortlaufenden Nummer &£ = 1, ..., N, gekennzeichnet. Fiir jedes Mo-
lekiil wird nun mit Hilfe einer gleichverteilten Zufallszahl ¢» € [0, 1] ein potentieller
Kollisionspartner & in folgender Weise ausgewihlt:

BN+ 1, (4.33)

wobei [[) N,]] der ganzzahlige Anteil des Produkts o N, ist. Fiir die so ausgewéhlte
Molekiilpaarung wird mit Hilfe der Gleichung (4.30) die Kollisionswahrscheinlichkeit
P. berechnet. Um zu entscheiden, ob tatsichlich eine Kollision stattfindet, wird die
folgende Bedingung ausgewertet:

Po— — > . 4.34
Y (1.31)



Falls diese Bedingung erfiillt ist, findet eine Kollision zwischen dem aktuell betrach-
teten Molekiil und dem ausgewahlten Kollisionspartner statt. Fine Vorraussetzung
fiir die Anwendbarkeit dieses Verfahrens besteht darin, daf} fiir alle moglichen Par-
tikelpaarungen innerhalb einer Zelle gelten mu8:

1
Po < — . 4.35
© <N (4.35)

Diese Voraussetzung kann durch die Wahl eines ausreichend kleinen Zeitschrittes At
erfiillt werden. Der Rechenzeitbedarf des modifizierten Nanbu Verfahrens ist eben-
falls direkt proportional zu N,. Gegeniiber der TC Methode hat dieses Verfahren
den Vorteil, dafl zur Detektion eines Stofles nur eine Zufallszahl generiert werden
mufB.

Wie bereits zu Beginn dieses Unterabschnittes erwéhnt, wurde die Monte Carlo
Simulation von verschiedenen Autoren fiir die Berechnung kollisionshehafteter Gas
Partikel Stromungen verwendet. Yonemura et al. [56] untersuchten numerisch eine
vertikale Kanalstromung fiir Massenbeladungen von n = 2 — 4. In diesen Simulatio-
nen entwickelte sich durch die wechselseitige Beeinflussung der beiden Phasen und
die Bildung von Partikel Clustern ein instationdrer und instabiler Stromungszu-
stand. Die dabei entstehenden Stromungsstrukturen haben ein dhnliches Aussehen
wie experimentell beobachtete Strukturen. Fin quantitativer Vergleich der Rechnun-
gen mit experimentellen Daten wurde jedoch in [56] nicht durchgefiihrt.

Kitron et al. [24] untersuchten mit Hilfe der DSMC Methode die Wanderosion und
die Warmeiibertragung zwischen Partikeln und einer Wand fiir eine kollsionshehat-
tete Gas Partikel Stromung. Die numerischen Ergebnisse wurden mit experimentel-
len Frgebnissen verglichen, wobei sich jedoch nur eine qualitative Ubereinstimmung

ergab.
Ahnlich wie beim ITB Verfahren sind auch fiir das MCS Verfahren bisher keine Ar-

beiten bekannt, in denen die Ergebnisse der numerischen Simulation systematisch
mit experimentell ermittelten Daten verglichen wurden. Bisher konnte lediglich ge-
zeight werden, dafl das Verfahren in der Lage ist, die relevanten physikalischen Effekte
qualitativ zu reproduzieren. Es konnten jedoch noch keine quantitativen Aussagen
iiber die Leistungsfahigkeit dieser Simulationsmethode gemacht werden. Insheson-
dere sind die moglichen Anwendungsbereiche des Verfahrens, 7z.B. hinsichtlich der
Partikelbeladung und anzahldichte, zur Zeit nicht klar. Fs ist ebenfalls nicht be-
kannt, ob fiir das MCS Verfahren dhnliche Einschrdankungen existieren wie fiir die

DSMC Methode, die nur auf verdiinnte GGase und bei Vorliegen eines molekularen
Chaos anwendbar ist [3].

Ein wesentlicher Grund fiir das Fehlen solcher systematischen Untersuchungen ist
wiederum der grofle Rechenaufwand, der mit solchen Untersuchungen verbunden



ist. In den bisher bekannten Arbeiten wurden nur relativ kleine Partikelzahlen bzw.
relativ kleine und einfache Stromungsgeometrien verwendet, um den Rechenaufwand
7zu begrenzen.

Mit Hilfe der im Rahmen dieser Arbeit entwickelten parallelen Algorithmen fiir die
Monte Carlo Simulation soll die Voraussetzung dafiir geschaffen werden, das MCS
Verfahren effizient zu untersuchen und weiterzuentwickeln. Durch die Verkiirzung
der Rechenzeiten, die durch den Finsatz massiv paralleler Rechner erreicht werden
kann, wird auflerdem die Simulation gréflerer Partikelzahlen und die Untersuchung
von Stromungen in komplexeren Geometrien erméglicht.



Kapitel 5

Algorithmen fiir die parallele
Simulation

In diesem Kapitel sollen die Algorithmen erldutert werden, die die Simulation dis-
perser Mehrphasenstromungen auf massiv parallelen Rechensystemen erméglichen.
Dazu wird zumichst im Abschnitt 5.1 ein kurzer Uberblick iiber die Figenschaf-
ten und das Leistungsvermogen von Parallelrechnern gegeben, und es werden einige
wichtige Begriffe erklart. Zwei wichtige Groflen zur Beurteilung der Leistungstahig-
keit eines parallelen Algorithmus, die Effizienz und der Speedup, werden im Ab-
schnitt 5.2 vorgestellt. Anschlieend wird im Abschnitt 5.3 das hier verwendete Ver-
fahren zur parallelen Berechnung der Fluidstromung beschrieben. Tm Abschnitt 5.4
werden schlieBlich die Methoden fiir die parallele Simulation der kollisionshehafteten
Partikelbewegung vorgestellt, die im Rahmen dieser Arbeit neu entwickelt wurden.

5.1 Motivation und Allgemeines

Betrachtet man die Entwicklung der Rechentechnik in den vergangenen Jahrzehn-
ten, so wurden bis etwa zur Mitte der siebziger Jahre Steigerungen der Rechenlei-
stung vor allem durch die Verkleinerung von Schalt und Taktzeiten der Computer
erzielt (siehe Abbildung 5.1) [20]. Nach diesem Zeitpunkt ist jedoch eine deutli-
che Verlangsamung bzw. eine Stagnation dieser Entwicklung zu erkennen. Dies ist
dadurch begriindet, dal man zunehmend an physikalische Grenzen stiel, die 7.B.
durch die Lichtgeschwindigkeit oder die Grofie von Molekiilen gegeben sind. Be-
trachtet man im Vergleich dazu die in der Abbildung 5.2 dargestellte Entwicklung
der Rechengeschwindigkeit [20], so 1Bt diese keine derartige Stagnation erkennen.
Die nach Mitte der siebziger Jahre erzielten Steigerungen der Rechenleistung sind
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Abbildung 5.1: Entwicklung der Taktzeiten
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Abbildung 5.2: Entwicklung der Rechengeschwindigkeit (Zeit fiir die Multiplikation

zweier Gleitkommazahlen)
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Abbildung 5.3: Arbeitsweise eines skalaren Rechners

fast ausschlieBlich auf die Einfithrung verschiedener Arten paralleler Datenverarbei-
tung zuriickzufithren. So kénnen 7z.B. unterschiedliche Funktionen eines Rechners
durch separate Finheiten gleichzeitig wahrgenommen werden. In fast allen Rech-
nern existieren gesonderte Eingabe /Ausgabe (F/A) Finheiten, die simultan zur
eigentlichen Datenverarbeitung in der zentralen Recheneinheit (Central Processing
Unit  CPU) arbeiten und die E/A Aufgaben ausfiihren. Ein Beispiel fiir Paralle-
litdt auf der Ebene der Bitverarbeitung sind parallel arbeitende Schaltelemente, die
bei arithmetischen Operationen die gleichzeitige Verkniipfung ganzer Bitreithen der
Operanden erméglichen.

Die wichtigsten Arten der Parallelverarbeitung sind jedoch die in Vektorrechnern
realisierte FlieBband oder auch Pipeline Verarbeitung sowie die Vervielfachung der
CPUs, die in Multiprozessorsystemen angewendet wird. In herkémmlichen skalaren
Rechnern werden die zu verarbeitenden Daten vom Speicher zur CPU transportiert,
wo sie eine bestimmte Anzahl von Verarbeitungsschritten durchlaufen, bis letztlich
ein Ergebnis vorliegt. Dieses Arbeitsprinzip ist schematisch in der Abbildung 5.3
dargestellt. In diesem Beispiel wird ein Datenpaar (X, Y') mit drei Operationen in der
CPU verarbeitet und das Frgebnis 7 erzeugt. Jede Operation findet wéhrend eines
Taktzyklus statt, so dafl nach jeweils drei Taktzyklen ein neues Ergebnis vorliegt.

Das Prinzip der Pipeline Verarbeitung beruht darauf, daf} fiir Daten, die eine gleich-
artige Verarbeitung durchlaufen, unterschiedliche Operationen gleichzeitig ausge-
fiihrt werden. In dem in Abbildung 5.4 gezeigten Beispiel wird, nachdem die Pipeline
gefiillt ist, auf diese Weise in jedem Taktzyklus ein Ergebnis berechnet. Vektorrech-
ner sind vor allem fiir solche Rechenaufgaben besonders gut geeignet, bei denen
eine groe Anzahl von Daten gleichartig verarbeitet wird. Dies gilt z.B. fiir die Mul-
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Abbildung 5.4: Arbeitsweise eines Vektorrechners

tiplikation grofler Matrizen, die in vielen natur und ingenieurwissenschaftlichen
Anwendungen eine wichtige Rolle spielt.

Multiprozessor Rechner bestehen aus einer Anzahl von CPUs, die gleichzeitig und
voneinander unabhéngig die Datenverarbeitung ausfithren. Dabei kann die Verarbei-
tung der Daten in den einzelnen Prozessoren sowohl gleich als auch verschiedenartig
erfolgen. Die Arbeitsweise eines Multiprozessorsystemsist in der Abbildung 5.5 sche-
matisch dargestellt. Hierin werden wiederum zur Berechnung eines Ergebnisses 7
drei mathematische Operationen ausgefithrt. Diese Berechnung wird in den n Pro-
zessoren des Rechners gleichzeitig mit verschiedenen Eingabedaten durchgefiihrt, so
da nach jeweils drei Taktzyklen n Frgebnisse produziert werden.

Obwohl, wie oben dargestellt, auf dem Gebiet der Rechentechnik verschiedene Ar-
ten der Parallelitdt realisiert wurden, hat sich die Bezeichnung “Parallelrechner® als
Oberbegriff fiir die Klasse der Multiprozessorsysteme durchgesetzt. Parallelrechner
lassen sich hinsichtlich ihrer Architektur unterscheiden in Systeme mit gemeinsamem
Speicher (Shared Memory) sowie Systeme mit verteiltem Speicher (Distributed

Memory). In einem Shared Memory Rechner besitzen die Prozessoren einen ge-
meinsamen Hauptspeicher (siehe Abbildung 5.6). Alle Prozessoren konnen Daten in
diesen Speicher schreiben bzw. aus dem Speicher lesen. Dadurch ist ein Austausch
von Informationen zwischen den Prozessoren auf relativ einfache Weise méglich.
In einem Distributed Memory Rechner hingegen besitzt jeder Prozessor einen ei-
genen Speicher, auf den die iibrigen Prozessoren nicht zugreifen konnen (siehe Ab-
bildung 5.7). Die einzelnen CPU/Speicher Einheiten sind untereinander durch ein
Netzwerk verbunden. Der Austausch von Informationen zwischen diesen Einheiten
erfolgt durch das sogenannte Message Passing, d.h. das explizite Versenden bzw.
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Abbildung 5.5: Arbeitsweise eines Multiprozessor Rechners
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Abbildung 5.6: Prinzip eines Shared Memory Parallelrechners

Abbildung 5.7: Prinzip eines Distributed Memory Parallelrechners
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Empfangen von Datenpaketen iiber das Netzwerk.

Unter den 500 leistungsfahigsten Rechnern, die zur 7Zeit weltweit installiert sind,
befinden sich ausschlieBlich Multiprozessor Rechner [13]. Aus technischen Griinden
ist die Anzahl von Prozessoren in einem Shared Memory Rechner begrenzt. Die
derzeit leistungstfihigsten Computer sind daher massiv parallele Systeme mit ver-
teiltem Speicher. Die Anzahl der Prozessoren pro Rechner betrigt dabei bis zu
einigen tausend, und die maximale Rechenleistung liegt in der Groéflenordnung von
10'* Gleitpunktoperationen pro Sekunde [13].

Betrachtet man das Gebiet der numerischen Stromungssimulation, so zahlt die La-
grangesche Simulation kollisionsbehafteter Gas Partikel Stromungen zu den An-
wendungen, die die hochsten Anforderungen an die Computerressourcen stellen. Es
ist das Ziel dieser Arbeit, das grofie Leistungspotential der massiv parallelen Rech-
ner fiir die numerische Berechnung solcher Stromungen zu nutzen. 7Zu diesem Zweck
miissen die verwendeten Simulationsalgorithmen die besondere Architektur der Pa-
rallelrechner beriicksichtigen. Die in den folgenden Kapiteln vorgestellten Algorith-
men verwenden fiir den Informationsaustausch zwischen den Prozessoren ein expli-
zites Message Passing, da dies fiir massiv parallele Rechner mit verteiltem Speicher
die einzig mogliche Kommunikationsart ist. Es sei jedoch darauf hingewiesen, dafl
die Anwendung dieser Algorithmen nicht an eine spezielle Rechnerarchitektur ge-
bunden ist. Fiir die Implementierung der parallelen Algorithmen wurden standardi-
sierte Message Passing Bibliotheken (MPI, PVM) verwendet, so daf} sie unabhingig
vom speziellen Aufbau der einzelnen Rechner (z.B. hinsichtlich Speicherorganisati-
on, Kommunikationsnetzwerk usw.) allgemein eingesetzt werden koénnen, also auch
auf Shared Memory Systemen.

5.2 Parameter zur Bewertung paralleler Algorith-
men

Es existieren zwei wichtige Parameter, mit deren Hilfe sich die Leistungsfahigkeit
eines parallelen Algorithmus beschreiben 148t. Der Speedup Sp ist das Verhaltnis
der 7Zeit Ty, die zur seriellen Berechnung eines Problems bendtigt wird, zur Zeit Ty,
die N Prozessoren zur Losung dieses Problems bendtigen:

T

Sp(N) = T (5.1)

Falls sich das zu berechnende Problem ideal skalieren 148t und der parallele Algo-

rithmus ideal arbeitet, ist die Grofle des Speedups gleich der Anzahl der Prozessoren.

Dieser Fall ist im linken Teil der Abbildung 5.8 graphisch dargestellt.
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Abbildung 5.8: Tdealer Speedup (links) und ideale Effizienz (rechts) in Abhangigkeit

von der Anzahl der Prozessoren

Die Effizienz F einer parallelen Berechnung ist definiert als das Verhiltnis des Speed-
ups zur Anzahl der fiir die Berechnung eingesetzten Prozessoren:
. qu( N) B T1

N N Ty~

(5.2)

Im Tdealfall ist also die Effizienz gleich 1, wie im rechten Teil der Abbildung 5.8
gezeigt.

5.3 Parallele Berechnung der Gasstromung

Die Parallelisierung der Berechnung der Fluidstrémung basiert auf der Methode
der Gebietszerlegung (Domain Decomposition). Hierbei wird das Stromungsgebiet
in kleinere Teilgebiete (Partitionen) aufgeteilt. Die Fluidstromung in den einzelnen
Teilgebieten wird von separaten Prozessoren des Parallelrechners gleichzeitig be-
rechnet. Die Partitionierung des numerischen Gitternetzes ist in der Abbildung 5.9
dargestellt. Fiir die Berechnung der Stromungsgréfien in den Gitterzellen, die un-
mittelbar an der Grenze zwischen den neu entstandenen Partitionen liegen, ist es
erforderlich, dafl die Partitionen sich iiberlappen. Die StromungsgréBien fiir ein belie-
biges Kontrollvolumen ergeben sich, wie im Kapitel 2 dargestellt, aus den Kraften,
die auf dieses Volumen einwirken und den Fliissen durch die Oberfliche des Vo-
lumens. Betrachtet man eine Gitterzelle im Inneren eines numerischen Gitters, so
ergeben sich diese Krifte und Fliisse aus den Stromungsgrofien in den umliegenden
Gitterzellen (siehe Abbildung 5.10, links). Falls eine Seitenflache der Zelle zu einem
physikalischen Rand (Ein /Ausstromrand, feste Wand, ...) des Stromungsgebietes
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Abbildung 5.9: Prinzip der Gitterpartitionierung

gehort, so werden die Krifte auf bzw. die Fliisse durch diese Flache durch die ent-
sprechende physikalische Randbedingung bestimmt (siehe Abbildung 5.10, rechts).
Fiir die Gitterzellen an den Partitionsrdndern existiert jedoch keine explizite Rand-
bedingung, da sich diese Zellen im Inneren des Stromungsgebietes befinden. Deshalb
wird die Gitteraufteilung so durchgefiihrt, dafl sich die entstehenden Teilgitter in der
in den Abbildungen 5.9 bzw. 5.11 gezeigten Weise {iberlappen. Unter der Annahme,
daf} die StromungsgroBen in der randnéchsten Gitterzelle bekannt sind, kénnen die
Fluidvariablen fiir die ndchste, weiter innen gelegene Zelle auf die oben beschriebene
Weise berechnet werden. Nachdem die Fluidgroflen fiir alle Zellen im Inneren und an
den physikalischen Rdndern bestimmt worden sind, wird an den Partitionsgrenzen
ein Datenaustausch durchgefithrt. Aufgrund der Uberlappung entspricht jeweils die

von auflen gesehen zweite Gitterzelle einer Partition der ersten Gitterzelle der
Nachbarpartition (siche Abbildung 5.11). Die unbekannten Werte fiir die Stromungs-
groflen der Randzelle konnen daher von der Nachbarpartition iibertragen werden,
wo sie zuvor explizit, berechnet wurden.

Fiir den Austausch der Randdaten zwischen den Prozessoren, die die verschiedenen
Teilgebiete bearbeiten, wird eine gewisse Zeit bendtigt, wahrend der die Prozessoren
die Stromungsberechnung unterbrechen miissen. Dies bedeutet einen zusatzlichen
Zeitautwand, der zu der eigentlichen Rechenzeit, d.h. der Zeit fiir die Ausfithrung
mathematischer Operationen, hinzukommt. Um diesen Zusatzaufwand zu minimie-
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Abbildung 5.10: Gitterzellen im Inneren einer Partition (links) und an physikalischen
Réndern (rechts)
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Abbildung 5.11: Gitterzellen an Partitionsrdandern
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ren, muf} die Menge der zwischen den Partitionen auszutauschenden Daten moglichst
klein sein. Die Gitteraufteilung sollte daher so durchgefithrt werden, dafi die Anzahl
der Gitterzellen an den Partitionsrdndern moglichst klein ist.

Bei dem hier verwendeten Rechenverfahren fiir die fluide Phase wird zur Berechnung
der Stromungsgroflen fiir jede Zelle des numerischen Gitters derselbe Rechenaufwand
benétigt. Aus diesem Grund ist der Rechenaufwand, der in einer Gitterpartition
anfallt, proportional zur Anzahl der Gitterzellen in dieser Partition. Hieraus ergibt
sich eine weitere Bedingung fiir eine optimale Gitterpartitionierung: Die resultieren-
den Teilgitter sollten moglichst gleich grofl sein, d.h. die gleiche Anzahl Gitterzellen
besitzen. Andernfalls kommt es zu einer ungleichméfigen Verteilung der Rechenlast
unter den Prozessoren des Parallelrechners. Dies fithrt dazu, dafl fiir Prozessoren mit
geringerer Rechenlast Leerlaufzeiten entstehen, wahrend sie auf den Datenaustausch
mit Prozessoren mit héherer Rechenlast warten.

5.4 Parallele Berechnung der kollisionsbehafteten
Partikelbewegung

In diesem Abschnitt sollen die im Rahmen dieser Arbeit neu entwickelten parallelen
Algorithmen fiir die Simulation der kollisionshehafteten Partikelbewegung vorge-
stellt werden. Zunéchst wird im Unterabschnitt 5.4.1 eine kurze Zusammenfassung
der bisherigen Arbeiten auf diesem Gebiet gegeben. In den Unterabschnitten 5.4.2
und 5.4.3 erfolgt die eigentliche Beschreibung der neuen Algorithmen. Dabei han-
delt es sich zum einen um Algorithmen fiir trajektorienbasierte Rechenverfahren
und zum anderen um Algorithmen fiir die Berechnung mit Hilfe der simultanen
Partikelverfolgung.

Es sei an dieser Stelle bereits darauf hingewiesen, dafl bei der Beschreibung der Al-
gorithmen zwischen den Begriffen “Prozessor® und “ProzeB* unterschieden wird. Bei
einem “Prozessor® handelt es sich um eine CPU, d.h. eine Hardware Komponente
eines Rechners. Dagegen ist ein “Proze}* eine Software Komponente, die auf ei-
nem Prozessor ausgefithrt wird. Viele Rechner hieten die Moglichkeit, gleichzeitig
mehrere Prozesse auf einem Prozessor auszufithren.

5.4.1 Stand der Forschung

Auf dem Gebiet der parallelen Berechnung disperser Mehrphasenstromungen mit
Hilfe des Lagrange Verfahrens sind bislang erst wenige Arbeiten bekannt. Tysinger
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und Missaghi [52] verwendeten ein paralleles Verfahren zur Simulation einer Gas
Tropfen Stromung im Brennraum von Verbrennungskraftmaschinen. Zur Berech-
nung der Gasstromung wurde dabei ein Gebietszerlegungsverfahren verwendet. Die
Berechnung der Tropfenbewegung erfolgte mit Hilfe der Trajektorienmethode und
unter Anwendung eines Shared Memory Ansatzes. Dazu wurde zunédchst das Gas-
geschwindigkeitsfeld berechnet und dieses in dem gemeinsamen Speicher abgelegt.
Anschlieend berechnete jeder Prozessor einen bestimmten Anteil der Trajektorien
jeweils von ihrem Start bis zu threm Endpunkt im Stromungsgebiet. Fin Vorteil
dieses Verfahrens ist, dafl durch eine gleichmaflige Aufteilung der Anzahl der zu
berechnenden Trajektorien unter den Prozessoren relativ einfach eine gleichméfige
Verteilung der Rechenlast erzielt werden kann. Von Nachteil ist jedoch, dafi das Ver-
fahren nur auf Computern mit einer Shared Memory Architektur eingesetzt werden
kann.

Tsuji [51] berechnete mit Hilfe der simultanen Partikelverfolgung den Finflufl von
Partikel Partikel Kollisionen in einer zwei dimensionalen Kanalstromung. Aus per-
sonlichen Mitteilungen von Tsuji ist bekannt, daf} fiir diese Simulationen ein Work-
station Cluster mit einer geringen Anzahl von Workstations verwendet wurde. Uber
Details des dabei eingesetzten parallelen Verfahrens liegen keine nédheren Informa-
tionen vor.

In den vergangenen Jahren wurden von Frank [16] bzw. Frank und Wassen [17, 18]
parallele Algorithmen fiir die trajektorienbasierte Simulation entwickelt, die fiir den
Finsatz auf massiv parallelen Rechnern geeignet sind. Diese Verfahren waren jedoch
bisher auf die Simulation verdiinnter, d.h. kollisionsfreier GGas Partikel Stromungen
beschrankt..

Insgesamt 148t sich sagen, dafl bisher keine Arbeiten bekannt sind, in denen die nu-
merische Simulation kollisionshehafteter disperser Mehrphasenstromungen aut mas-
siv parallelen Hochleistungsrechnern durchgefithrt wurde.

5.4.2 Neue parallele Algorithmen fiir die trajektorienbasier-
te Simulation

7ur parallelen Berechnung von Partikeltrajektorien in verdiinnten (Gas Feststoff
Stromungen wurden, wie schon oben erwahnt, in den letzten Jahren von Frank [16]
bzw. Frank und Wassen [17, 18] zwei verschiedene Verfahren entwickelt, das Domain
Decomposition Verfahren und das Distributed Shared Memory Verfahren.Im Rah-
men dieser Arbeit wurden diese beiden Verfahren im Hinblick auf die Einbeziehung
der Partikel Partikel Kollisionen weiterentwickelt.
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Abbildung 5.12: Prinzip des Domain Decomposition Verfahrens

Das Domain—Decomposition— (DD) Verfahren

Das Prinzip des Domain Decomposition Verfahrens beruht auf dem gleichnami-
gen Verfahren, das im Abschnitt 5.3 zur parallelen Berechnung der Fluidstromung
beschrieben wurde. Das Stromungsgebiet wird in Teilgebiete aufgeteilt, wobei die-
selbe Partitionierung verwendet wird, die zuvor auch fiir die Stromungsberechnung
verwendet wurde. Jedes Teilgebiet wird einem separaten Prozefl zugeordnet. Dieser
Prozef} speichert lokal und statisch, d.h. wihrend der gesamten Rechnung, sdmtliche
7zu diesem Teilgebiet gehdrenden Daten der Gittergeometrie und der Stromungsva-
riablen. Wie in der Abbildung 5.12 dargestellt ist, existieren im DI Verfahren zwei
Arten von Prozessen: Fin Host Proze und N Node Prozesse. Die Anzahl N der
Node Prozesse ist dabei gleich der Anzahl der Gitterpartitionen. Die Node Prozesse
iibernehmen die Speicherung der Gitter und Fluiddaten. Des weiteren fithren die
Node Prozesse die Berechnung der Partikeltrajektorien durch. Alle Trajektorienseg-
mente, die einen bestimmten Gitterblock durchqueren, werden von dem Prozef be-
rechnet, dem dieser Block zugeordnet ist. Der Host. Prozef fiithrt alle E/A Vorgénge
durch und koordiniert die Trajektorienberechnung der Node Prozesse.

Die Aufgaben der verschiedenen Prozesse seien im folgenden anhand des in der
Abbildung 5.13 dargestellten Beispiels erldutert. Hierbei handelt es sich um eine
Stromung entlang einer riickwirts springenden Stufe, fiir die beispielhaft der Ver-
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Abbildung 5.13: Beispiel fiir die Trajektorienberechnung im Domain Decompo-
sition Verfahren

lauf von zwei Partikeltrajektorien dargestellt ist. Das Stromungsgebiet wird in drei
gleich grofle Partitionen aufgeteilt, von denen jede einem Node Prozefl zugeordnet
wird. 7Zu Beginn der Rechnung sind alle Trajektorien Startbedingungen im Host

ProzeB gespeichert. Fine Startbedingung ist dabei eine Menge von Daten (Koor-
dinaten, Geschwindigkeit, Rotationsgeschwindigkeit, Partikeldurchmesser, ...), die
den Startzustand einer Trajektorie bestimmen. In dem in der Abbildung 5.13 ge-
zeigten Beispiel sind zu Beginn der Rechnung alle Startbedingungen am linken Rand
der linken Partition lokalisiert. Der Host Prozefl sendet nun unter Beriicksichtigung
der Startkoordinaten die Startbedingungen an die Node Prozesse. Dabei wird ei-
ne Startbedingung nur an einen solchen Node Prozefl gesendet, in dessen Teilge-
biet die entsprechende Startbedingung lokalisiert ist. Der Node Prozefl emptangt
die Startbedingung und berechnet das zugehorige Trajektoriensegment in dem ithm
zugeordneten Teilgebiet. Wenn eine Abbruchbedingung (z.B. Ausstromrand, Parti-
tionsrand, ...) erreicht wird, wird der Endzustand des Trajektoriensegmentes an den
Host zuriickgesendet. Falls die Trajektorie einen Partitionsrand erreicht hat, wird
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der Endzustand als neue Startbedingung behandelt, die vom Host an denjenigen
Node gesendet wird, dem die entsprechende Nachbarpartition zugeordnet ist. Der
Austausch von Daten findet in diesem Verfahren ausschlieilich zwischen Host und
Nodes statt. Die Node Prozesse tauschen untereinander keine Daten aus.

Durch die Finbeziehung von Partikel Partikel Kollisionen &ndert sich das Prinzip
dieses Algorithmus nicht. Allerdings erhoht sich der Rechenaufwand pro Partikel-
schritt, da jeweils das Stattfinden einer Kollision iiberpriift und gegebenenfalls die
Kollision ausgefiihrt werden mufi. In Gebieten, in denen sehr viele Kollisionen statt-
finden, erh6ht sich der Rechenaufwand starker als in Gebieten mit wenigen Kollisio-
nen. Des weiteren unterscheidet sich im allgemeinen die Verteilung der Trajektorien
im Stromungsgebiet im kollisionshehafteten Fall von der Verteilung im kollisions-
freien Fall. Dies hat zur Folge, daf} sich die Verteilung des Rechenaufwandes unter
den Gitterpartitionen und damit der Rechenlast unter den Prozessoren unterschei-
den kann. Die Auswirkungen, die diese Effekte auf die Leistungstahigkeit des D)

Verfahrens haben, werden im Kapitel 6 genauer untersucht.

Neben der Erhohung des Rechenaufwandes hat die Beriicksichtigung der Kollisionen
auflerdem eine Erhohung des Speicheraufwandes zur Folge. Betrachtet man zunéchst
die Berechnung der Gasstromung, so miissen im zweidimensionalen Fall fiir jede Git-
terzelle mindestens sieben Variablen gespeichert werden (2, v, up, vp, p, k, ). Bei der
Simulation einer kollisionsfreien Gas Partikel Stromung hiangt die Anzahl der zu
speichernden Partikelvariablen davon ab, welches Ziel die Simulation hat. Um all-
gemeine Informationen iiber die Partikelphase zu erhalten, sei die Speicherung der
sechs Variablen tp,, Vpg, Wpany Wy, dpo und np erforderlich. In diesem Fall wére zur
Simulation einer kollisionsfreien Stromung die Speicherung von insgesamt 13 Varia-
blen pro Gitterzelle erforderlich. Betrachtet man nun die Berechnung einer kollisi-
onshehafteten Stromung mit Hilfe des ITB Verfahrens, so ist es notwendig, die oben
angegebenen Partikelvariablen nicht nur fiir die aktuelle Tteration zu speichern, son-
dern ebenfalls die entsprechenden Groflen aus der vorhergehenden Tteration. Durch
diese sechs zusitzlich zu speichernden Variablen erhoht sich der Gesamtspeicherauf-
wand fiir einen Node Prozefl im Vergleich zur kollisionstreien Berechnung um ca.
50%. Dies kann von Nachteil sein, da die Prozessoren vieler massiv paralleler Rech-
ner einen relativ kleinen Hauptspeicher besitzen. Dadurch kann es erforderlich sein,
das numerische Gitter in mehr und damit kleinere Partitionen aufzuteilen. Durch
die gréflere Anzahl von Partitionen wiirden fiir eine kollisionshehaftete Berechnung
mehr Prozessoren bendtigt als fiir eine kollisionsfreie.

Ein Vorteil des DD Verfahren ist seine relativ einfache Implementierung, da es die-
selbe Verteilung von Gitter und Fluiddaten unter den Prozessen verwendet wie der
parallele Algorithmus zur Berechnung der Fluidstromung. Ein weiterer Vorteil ist,
daff durch die Verwendung des Host Prozesses als Koordinator die Trajektorienbe-
rechnung der Nodes asynchron durchgefithrt werden kann. Wenn die Berechnung
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eines Trajektoriensegmentes beendet ist, so wird der Fndzustand an den Host ge-
sendet, und es kann sofort mit der Berechnung des nichsten Segmentes begonnen
werden. Im Falle einer direkten Node Node Kommunikation triten haufig Warte-
zustande auf, da die Zeit, die fiir die Berechnung eines Segmentes ben6tig wird, stark
variteren kann.

Ein Nachteil dieses Verfahrens ist, dafl die Verteilung der Rechenlast unter den Pro-
zessoren des Parallelrechners sehr ungiinstig sein kann [16, 18, 55]. Dies kann ver-
schiedene Ursachen haben. Betrachtet man das Beispiel der riickwérts springenden
Stufe in der Abbildung 5.13, so entsteht hinter der Stufe ein Rezirkulationsgebiet, in
dem die Partikel langere 7Zeit verweilen kénnen, falls sie in dieses Gebiet eintreten.
Dies hat zur Folge, dafi der Rechenaufwand, der in diesem Bereich des Stromungs-
gebietes anfallt, wesentlich grofler ist als in Gebieten, die von den Partikeln schnell
durchquert werden. Weitere mogliche Ursachen fiir eine inhomogene Verteilung des
Rechenaufwandes im Stromungsgebiet sind:

e Inhomogene Partikelverteilung im Stromungsgebiet, z.B. in stark separierten
Stromungen oder in Freistrahlstromungen hinter Diisen.

e Partikel Wand Kollisionen, aufgrund der zusétzlich erforderlichen Rechenope-
rationen zur Detektierung und Berechnung eines Wandstofles.

o Stromungsgebiete mit groflen Gradienten in der Fluidstromung und kleinen
turbulenten ZeitmafBlen, da in diesen Gebieten aus Griinden der Rechengenau-
igkeit der Integrationszeitschritt stark verkleinert wird.

e Partikel Partikel Kollisionen, da 7z.B. in Gebieten mit hoher Partikelkonzen-
tration mehr Kollisionen stattfinden als in anderen Gebieten.

Da im DD Verfahren die Zuordnung der Gitterpartitionen zu den Prozessen statisch
ist, hat eine inhomogene Verteilung des Berechnungsaufwandes stets eine inhomo-
gene Verteilung der Rechenlast unter den Node Prozessen zur Folge. Die Gesamt-
rechenzeit fiir eine parallele Simulation ist immer identisch mit der Rechenzeit, die
der Node Prozefl mit der grofiten Rechenlast bendtigt. Zum Erzielen einer optima-
len, d.h. moglichst kurzen, Rechenzeit ist daher eine moglichst gleichméafiige Auftei-
lung der Rechenlast auf die Node Prozesse erforderlich. Aus den oben angegebenen
Griinden ist bei Anwendung des DD Vertahrens eine solche optimale Rechenlast-
verteilung im allgemeinen nicht moglich.

Das Distributed—Shared—Memory— (DSM) Verfahren

Die Nachteile des Domain Decomposition Verfahrens kénnen vermieden werden,
wenn die Zuordnung von Gitterpartitionen zu Node Prozessen nicht statisch, son-
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Abbildung 5.14: Prinzip des Distributed Shared Memory Verfahrens

dern dynamisch wihrend der Laufzeit der Rechnung erfolgt. Dies geschieht im
Distributed Shared Memory Verfahren. Im Vergleich zum DI) Verfahren wird hier
eine zusitzliche Klasse von Prozessen eingefiithrt, die Memory Manager Prozesse
(siehe Abbildung 5.14). Jeder Memory Manager speichert wihrend der gesamten
Rechnung statisch die Gittergeometrie und Fluiddaten einer bestimmten Partition.
Der Memory Manager fiithrt jedoch selber keine Trajektorienberechnungen durch.
Die eigentliche Berechnung wird wie im DI Verfahren von den Node Prozessen
ausgefithrt. Tm Unterschied zum DI Verfahren kann ein Node Prozefl Partikeltra-
jektorien prinzipiell in jeder beliebigen Partition berechnen. Die dazu jeweils aktuell
benotigten Gitter und Fluiddaten werden von dem Memory Manager bereitge-
stellt, der diese Daten gespeichert hat. Wie im DI) Verfahren hat der Host Prozefl
auch hier die Aufgabe, die Partikelstartbedingungen zu verwalten und an die Nodes
zu verteilen.

I'm folgenden seien die Arbeitsweise und das Zusammenwirken der einzelnen Prozes-
se ndher beschrieben:

Host:

Der Host verwaltet und verteilt die Partikelstartbedingungen. Dabei ist ei-
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ne Startbedingung, wie schon oben erlautert, eine Menge von Daten, die den
Partikelzustand beim Eintritt in das Stromungsgebiet bzw. beim Eintritt in ei-
ne neue Partition beschreiben. Der Host sendet eine Startbedingung an einen
Node, und nach der Berechnung des entsprechenden Trajektoriensegmentes
emptangt er von diesem Node den Endzustand der Trajektorie. Falls die Tra-
jektorie eine Partitionsgrenze erreicht hat, wird der Endzustand als neue Start-
bedingung behandelt und erneut an einen Node zur weiteren Berechnung ge-
sendet. Dieser Vorgang wird vom Host solange wiederholt, bis alle Trajektorien
endgiiltige Abbruchbedingungen erfiillt haben. Die Zuteilung von Startbedin-
gungen an die Node Prozesse unterliegt einem Optimierungsverfahren. Wie
oben bereits erwihnt, kann ein Node prinzipiell in jeder Partition Trajektorien
berechnen, indem er die entsprechenden Gitter und Fluiddaten dieser Parti-
tion vom zugehorigen Memory Manager empfangt. Um jedoch die Menge der
zwischen den Prozessen auszutauschenden Daten und damit die Kommunika-
tionszeit zu minimieren, sendet der Host eine Startbedingung bevorzugt an
einen Node, in dessen Speicher bereits die Daten fiir die Partition vorliegen,
in der diese Startbedingung lokalisiert ist.

Im Fall einer kollisionshehafteten Simulation unter Verwendung des TTB

Vertahrens fallen diese Aufgaben innerhalb jeder Iteration an. Hierbei ist zu
beachten, dafl zu Beginn jeder neuen lteration wiederum die urspriinglichen
Startbedingungen, d.h. die Partikelzustdnde beim Eintritt in das Stromungs-
gebiet, bendtigt werden. Diese mufl der Host also permanent speichern. Im
kollisionsfreien Fall wird dagegen jede initiale Startbedingung nur einmal am
Anfang der Berechnung bhendtigt, d.h. sie kann aus dem Speicher des Hosts
geloscht werden, nachdem sie an einen Node Prozefl zur Berechnung des zu-
gehorigen Trajektoriensegmentes gesendet worden ist. Dies bedeutet, dafl bei
der Berechnung einer kollisionshehafteten Stromung fiir den Host Prozef} ein
groBerer Speicheraufwand anfillt. Dieser ist jedoch im allgemeinen nicht kri-
tisch, weil der Speicherplatzbedarf fiir einige zehntaused Startbedingungen nur
wenige MegaByte betrigt, und der Host neben den Startbedingungen keine
groBeren Datenmengen speichern mu8.

Eine zusatzliche Aufgabe, die der Host in einer kollisionsbehafteten Stmulation
ausfithren muB, ist die Uberpriifung der Konvergenz des iterativen Algorith-
mus. Dazu miissen zunéchst die Memory Manager die Konvergenz lokal in den
ithnen zugeordneten Partitionen iiberpriifen und diese Information an den Host
senden. Der Host empféangt diese Informationen und entscheidet, ob global ein
konvergenter Stromungszustand vorliegt.

Node:
Der Node empfiangt jeweils eine Partikelstartbedingung vom Host, berechnet
das zugehorige Trajektoriensegment und sendet den Endzustand des Segmen-
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tes zuriick an den Host. Nach dem Empfang der Startbedingung wird ge-
priift, ob die zugehoérigen Startkoordinaten in der Gitterpartition liegen, deren
Gitter und Fluiddaten aktuell im lokalen Speicher vorhanden sind. Ist dies
der Fall, wird sofort mit der Trajektorienberechnung begonnen. Im anderen
Fall miissen diese Daten vom entsprechenden Memory Manager zum Node
iibertragen werden. Zur Verfolgung eines Partikels im Stromungsgebiet und
zur Detektierung der Anndherung an Partitionsgrenzen miissen dem Node die
kompletten Gittergeometriedaten der aktuellen Partition zur Verfiigung ste-
hen. Dies gilt jedoch nicht fiir die Fluiddaten. Es werden immer nur jeweils
die Stromungsgrofien fiir die Gitterzelle benétigt, in der sich das Partikel gera-
de aufhilt. Beziiglich der Ubertragung der Fluiddaten vom Memory Manager
zum Node ergeben sich daraus zwei mogliche Strategien:

1. Ubertragung der Daten fiir eine einzelne Gitterzelle, wenn das Partikel
in diese Zelle eintritt. Sobald das Partikel in eine andere Zelle eintritt,
werden die Stromungsgrofien fiir die nachste Zelle heim Memory Manager
angefordert. Bei Anwendung dieser Verfahrensweise ist die Menge der
vom Memory Manager an den Node zu iibertragenden Daten minimal,
jedoch ist die Anzahl der Kommunikationsvorgénge sehr grof.

2. Ubertragung der Fluiddaten fiir die komplette Partition zu Beginn der
Berechnung des Trajektoriensegmentes. Hierbei ist die Menge der zu tiber-
tragenden Daten maximal, jedoch ist nur ein einmaliger Kommunikati-
onsvorgang notwendig.

7Zwischen diesen beiden Strategien sind Abstufungen maglich, wie z.B. die
Ubertragung der Fluiddaten nicht fiir eine einzelne Gitterzelle, sondern fiir
eine bestimmte Umgebung dieser Zelle. Fine allgemeingiiltige Beurteilung der
Eignung dieser verschiedenen Strategien ist nicht maoglich. Diese ist in ho-
hem Mafie von der Kommunikationsgeschwindigkeit und der Grofie des lokalen

Hauptspeichers der jeweils eingesetzten Rechner Hardware abhangig [18].

7ur Berechnung von Partikel Partikel Kollisionen miissen die Partikelvaria-
blen tpg, Ve, Wpaoy Wryos dpe UNd np aus der vorhergehenden Tteration des I'TB

Algorithmus vorliegen. Wie auch die Fluidgréflen werden diese Partikelgréfien
jeweils fiir die Gitterzelle benétigt, in der sich das Partikel aktuell authélt.
Die Partikeldaten der vorhergehenden Iteration werden von den Memory

Manager Prozessen fiir die thnen zugeordnete Partition gespeichert. Fiir die
Ubertragung der Partikeldaten von den Memory Manager Prozessen zu den
Nodes gelten dieselben Anmerkungen, die oben fiir die Ubertragung der Fluid-
daten gemacht wurden.

Wiéhrend der Berechnung eines Trajektoriensegmentes berechnet der Node fiir
alle Gitterzellen, die durchquert werden, den Beitrag dieses Segmentes zu den
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lokalen Feldgrofien der Partikelphase fiir die aktuelle Tteration. Anschliefend
werden diese neu ermittelten Partikeldaten an den zugehorgigen Memory
Manager gesendet.

Memory Manager:

Ein Memory Manager speichert die Gittergeometrie und Fluiddaten einer
bestimmten Partition permanent wéhrend der gesamten Rechnung. Wenn ein
Node die Gitter bzw. Fluiddaten fiir diese Partition anfordert, werden sie an
den entsprechenden Node gesendet. Der Memory Manager fithrt selber keine
Berechnungen aus. Seine Hauptaufgabe ist das Versenden von angeforderten
Daten.

In einer kollisionshehafteten Simulation entsteht fiir den Memory Manager ein
zusatzlicher Speicher sowie Rechenautwand. Fiir die thm zugeordnete Partiti-
on miissen fiir jede Gitterzelle die Partikelvariablen wpg, v g, Wpao, Weyos dpe uNd
np gespeichert werden, und zwar sowohl die der vorhergehenden als auch der
aktuellen Tteration. Im Falle einer Datenanforderung durch einen Node versen-
det der Memory Manager zusatzlich zu den Gitter und Fluiddaten die ent-
sprechenden Partikelgrofien der vorhergehenden Iteration. Nach Beendigung
der Trajektorienberechnung durch den Node emptingt der Memory Manager
von diesem die neu berechneten Partikeldaten und addiert diese Anteile 7zu
den Gesamtpartikeldaten der aktuellen Iteration.

Durch die dynamische Zuordnung von Partitionen zu Node Prozessen wird mit dem
DSM Vertahren eine sehr gute Verteilung der Rechenlast unter den Node Prozessen
erreicht [18, 55]. Ist der Rechenaufwand in einer Partition sehr grof, so bietet das
DSM Vertahren die Méglichkeit, dal mehrere Node Prozesse gleichzeitig Trajektori-
ensegmente in dieser Partition berechnen. Fiir das in der Abbildung 5.15 dargestellte
Beispiel der Stromung entlang einer riickwérts springenden Stufe bedeutet dies, dafl
der grofle Rechenaufwand, der in der mittleren Partition aufgrund des Rezirkulati-
onsgebietes anféllt, auf die Nodes 2 und 3 verteilt wird. Hierzu mufl der Node 3 die
Gitter , Fluid sowie gegebenenfalls die Partikeldaten der mittleren Partition vom
zugehorigen Memory Manager 2 anfordern.

I'm Vergleich zum DI) Verfahren ist der Kommunikationsaufwand des DSM Verfah-
rens wesentlich gréfler, da hier nicht nur Partikelstartbedingungen, sondern aufler-
dem auch Gittergeometrie und Fluiddaten ausgetauscht werden miissen. Fiir kol-
lisionshehaftete Simulationen erhéht sich der Kommunikationsaufwand zusétzlich
durch den notwendigen Austausch der Feldgrofien der Partikelphase.

Ein Nachteil des DSM Verfahrens besteht darin, daf§ es nur auf solchen Rechnern
effizient eingesetzt werden kann, die die gleichzeitige Aktivitdt mehrerer Prozesse
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Abbildung 5.15: Beispiel fiir die Trajektorienberechnung im Distributed Shared
Memory Verfahren

auf einem Prozessor des Rechners zulassen. Durch die zusédtzliche Verwendung der
Memory Manager Prozesse werden wesentlich mehr Prozesse bendtigt als Gitter-
partitionen vorhanden sind. Im allgemeinen ist die Anzahl der bendtigten Prozesse
gleich 2N +1, wobei N die Anzahl der Partitionen ist. Falls alle Prozesse auf separa-
ten Prozessoren laufen, miissen fiir die Sitmulation der GGas Partikel Stromung 2N 41
Prozessoren des Parallelrechners verwendet werden. Dies ist sehr ungiinstig, da die
eigentliche Haupaufgabe der Simulation, namlich die Berechnung der Partikeltrajek-
torien, nur von den N Node Prozessen ausgefiithrt wird. Die {ibrigen N +1 Prozesse,
Memory Manager und Host, dienen lediglich zur optimalen Verteilung der Rechen-
last unter den Nodes. Ist es dagegen moglich, einen Prozessor des Parallelrechners
mit jeweils einem Node und einem Memory Manager Prozefl zu belegen, reduziert
sich die Anzahl der benétigten Prozessoren um N. Die gegenseitige Beeinflussung
der beiden Prozesse ist dabei gering, da sie einen komplementéren Ressourcenbedarf
haben. Der Node Prozefl bendtigt relativ wenig Speicherplatz und viel Rechenlei-
stung, wogegen der Memory Manager Prozef relativ viel Speicherplatz und nahezu
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keine Rechenleistung beansprucht.

5.4.3 Neuer paralleler Algorithmus fiir die Simulation auf
der Basis der simultanen Partikelverfolgung

Das im Rahmen dieser Arbeit entwickelte Verfahren zur parallelen Berechnung der
simultanen Partikelbewegung basiert auf der Methode der Gebietszerlegung. Das
Stromungsgebiet wird in Partitionen aufgeteilt, wobei dieselbe Aufteilung verwendet
wird, die zuvor zur Berechnung der Gasstréomung verwendet wurde. Jede Partition
wird einem Prozessor des Parallelrechners zugeordnet. Diese Zuordnung ist statisch,
d.h. sdmtliche Gittergeometrie und Fluiddaten sind permanent wahrend der ge-
samten Simulation in diesem Prozessor gespeichert. Die Bewegung aller simulierten
Partikel, die sich zu einem bestimmten Zeitpunkt in einem Teilgebiet aufhalten,
wird von dem Prozessor berechnet, dem dieses Teilgebiet zugeordnet ist. Tm Ge-
gensatz zu den parallelen Verfahren fiir die trajektorienbasierte Simulation existiert
hier lediglich eine Sorte von Prozessen, namlich Node Prozesse. Jeder Node Prozef}
arbeitet auf einem separaten Prozessor. Die Anzahl der Prozesse bzw. Prozessoren
ist gleich der Anzahl der Gitterpartitionen. Jeder Node kann mit jedem anderen
Node Informationen austauschen, und alle Nodes fithren die gleichen Aufgaben aus.

Das Prinzip des parallelen Verfahrens fiir die simultane Partikelverfolgung ist exem-
plarisch in der Abbildung 5.16 bzw. als Ablaufdiagramm in der Abbildung 5.17
dargestellt. Vor der Ausfithrung eines Zeitschrittes wird zundchst {iberpriift, ob die
Simulation aufgrund der Erfiillung eines Abbruchkriteriums beendet werden kann.
Ein moégliches Abbruchkriterium fiir die Simulation einer instationaren Stromung ist
7.B. das Erreichen einer vorgegebenen physikalischen Zeitschranke. Bei der Simula-
tion einer stationdren Stromung kann das FErreichen eines stationaren Stromungszu-

stands als Abbruchbedingung dienen.

Falls kein Abbruchkriterium erfiillt ist, erfolgt die Ausfithrung des nichsten Zeit-
schrittes At. Dazu wird zunachst die kollisionsfreie Bewegung aller Partikel wahrend
dieses Zeitschrittes berechnet. Dabei bestimmt jeder Node nur die Bewegung der
Partikel, die sich in der ihm zugeordneten Partition befinden. Falls ein Partikel in-
nerhalb von At gegen eine Stromungsberandung stot, wird der Partikel Wand Stof
nach dem im Abschnitt 3.3.1 beschriebenen Verfahren ausgefithrt, und die Berech-
nung der Partikelbewegung wird fiir den verbleibenden Teil von At fortgesetzt.

Trifft ein Partikel wihrend des Zeitschrittes auf eine Partitionsgrenze, so kann die
Berechnung fiir dieses Partikel zunédchst nicht fortgesetzt werden. Hierzu sind In-
formationen iiber die Gittergeometrie und das Gasgeschwindigkeitsfeld jenseits der
Partitionsgrenze erforderlich, die fiir den aktuellen Node jedoch nicht verfiighar sind.
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Abbildung 5.16: Schema der parallelen simultanen Partikelverfolgung fiir einen Zeit-
schritt At

Die weitere Berechnung der Bewegung dieses Partikels muf} also von dem Node
durchgefithrt werden, dem das benachbarte Teilgebiet zugeordnet ist. 7Zu diesem
7weck miissen die Daten dieses Partikels an den betreffenden Node iibertragen wer-
den. Um die Gesamtzahl der Kommunikationsvorgange zu minimieren, werden die
Partikeldaten nicht sofort iibertragen, sondern zunéchst in einem Buffer zwischenge-
speichert. In diesem Buffer werden die Daten aller Partikel gespeichert, die wahrend
des Zeitschrittes At dieselbe Partitionsgrenze erreichen. Frst nachdem fiir alle Par-
tikel innerhalb des Teilgebietes der aktuelle Schritt ausgefiihrt wurde, wird der kom-
plette Buffer an den fiir das Nachbarteilgebiet zusténdigen Node gesendet. Dieser
fiihrt die Berechnung der Partikelbewegung fiir den jeweils verbleibenden Teil des
Zeitschrittes zu Ende. Hierbei ist zu beachten, daff das Partikel auch im Verlauf
dieses Restschrittes wiederum eine Partitionsgrenze erreichen kann. In diesem Fall
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Abbildung 5.17: Ablaufdiagramm fiir einen Zeitschritt der parallelen simultanen
Partikelverfolgung
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ist eine weitere Ubertragung der Partikeldaten notwendig.

Im Fall der Beriicksichtigung von Partikel Partikel Kollisionen werden diese Kolli-
sionen im Anschlufl an die kollisionsfreie Partikelbewegung im Zeitschritt At berech-
net. Hierzu wird fiir jedes Partikel mit Hilfe des im Abschnitt 4.4.2 beschriebenen
Monte Carlo Verfahrens iiberpriift, ob eine Kollision stattfindet und diese gegebe-
nenfalls ausgefithrt. Des weiteren wird im kollisionshehafteten Fall nach jedem Zeit-
schritt die maximale lokale Kollisionsfrequenz v, .., fiir das gesamte Stromungsge-
biet bestimmt. Der Kehrwert von v ,,,, ist die minimale Kollisionszeit 7. ,,.,,. Diese
bestimmt die Griofle des nachfolgenden Zeitschrittes At, fiir den At < 74 ,,.., gelten
mufB.

FEin Vorteil des hier verwendeten parallelen Verfahrens fiir die simultane Partikel-
verfolgung besteht darin, dafi simtliche zu einer Gitterpartition gehdrenden Daten
permanent in einem Prozefl gespeichert sind. Dieser Prozefl berechnet zunéchst die
Gasstromung in dem ihm zugeordneten Teilgebeit. Anschlieflend erfolgt in dem-
selben Teilgebiet die Berechnung der Partikelbewegung. Die dazu bendtigten Git-
tergeometrie und Fluiddaten sind zu Beginn der Partikelberechnung also bereits
lokal vorhanden, so daf§ kein Kommunikationsaufwand zur Beschaffung dieser Daten
anfallt. Der Datenaustausch zwischen den Prozessen ist beschrankt auf die Ubertra-
gung der Daten der Partikel, die wéhrend eines Zeitschrittes eine Partitionsgrenze
iiberqueren. Die Gesamtmenge der auszutauschenden Daten ist daher in diesem Ver-
fahren relativ klein.

Ahnlich wie das Domain Decomposition Verfahren fiir die trajektorienbasierte Si-
mulation hat das in diesem Abschnitt beschriebene Verfahren den Nachteil, daf} die
Rechenlastverteilung unter den Prozessen sehr ungiinstig sein kann. Der Rechen-
aufwand, der in einem Teilgebiet zu einem bestimmten Zeitpunkt anfallt, ist im
wesentlichen von der Anzahl der Partikel abhdngig, die sich zu diesem Zeitpunkt in
dem Teilgebiet authalten. Eine gleichméfige Verteilung der Rechenlast ist also nur
dann zu erzielen, wenn sich in allen Partitionen ungefahr gleich viele Partikel authal-
ten. Dies ist jedoch im allgemeinen nicht der Fall. Des weiteren ist zu beachten, dafl
die Simulation mit Hilfe der simultanen Partikelverfolgung inh&rent instationar ist.
Dies bedeutet, daf} sich in der Regel die Partikelverteilung im Stromungsgebiet im
Verlauf der Simulation verdndert. Im Gegensatz dazu ist jedoch die Gitterpartitio-
nierung statisch, so daf} sich eine optimale Rechenlastverteilung zu jedem Zeitpunkt
nicht erreichen 1a8t. Fine dynamische, an die jeweilige Partikelverteilung angepafite
Repartitionierung des Gitternetzes ware fiir die hier verwendeten blockstrukturier-
ten Gitter algorithmisch duflerst aufwendig und mit einem hohen Kommunikati-
onsaufwand verbunden. FEine mdégliche Verbesserung dieses Verfahrens bietet die
Verwendung unstrukturierter Gitternetze, mit Hilfe derer eine Repartitionierung in
Abhéangigkeit von der Rechenlast wesentlich einfacher ist. Dies kann Gegenstand
zukiinftiger Untersuchungen sein.
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Kapitel 6

Ergebnisse der Testrechnungen

7Zur Untersuchung der im Kapitel 5 beschriebenen parallelen Simulationsalgorith-
men wurden Gas Partikel Stromungen in zwei unterschiedlichen Testgeometrien
betrachtet, und zwar in einem vertikalen und in einem horizontalen Kanal. Die
Stromungen wurden dabei als zweidimensional angesehen. Dies hat den Nachteil,
daff die Simulationen die physikalische Realitat nicht exakt wiedergeben kénnen, da
inshesondere kollisionshehaftete Stromungen immer einen stark dreidimensionalen
Charakter haben. Diesem Nachteil steht jedoch eine Rethe von Vorteilen gegeniiber.
Fiir die Untersuchung der parallelen Algorithmen ist eine Vielzahl von Testrech-
nungen mit unterschiedlichen Parametern erforderlich. Durch die Beschrankung auf
zweidimensionale Geometrien kann der hierfiir notwendige Rechenzeitaufwand er-
heblich verringert werden. Auflerdem sind die Zusammenhidnge zwischen den physi-
kalischen Vorgangen in einer Stromung und der Leistungsfahigkeit der Simulations-
algorithmen fiir eine zweidimensionale Stromung wesentlich einfacher zu erfassen.
Des weiteren kéonnen auch mit Hilfe einer zweidimensionalen Simulation die wich-
tigsten physikalischen Effekte, die eine Strémung dominieren, zumindest qualitativ
erfafit werden. Aus diesen Griinden wurde fiir den Zweck der grundlegenden Unter-
suchung der parallelen Algorithmen die Betrachtung zweidimensionaler Stromungen
als ausreichend angesehen.

In den folgenden Abschnitten 6.1 und 6.2 werden die Ergebnisse der Testrechnungen
fiir die beiden Geometrien vorgestellt. Dabei erfolgt zundchst jeweils die Beschrei-
bung der physikalischen Ergebnisse der Stréomungsberechnungen. Diese werden ver-
glichen mit Ergebnissen, die der Literatur entnommen wurden. Im Anschlufl daran
werden jeweils die Untersuchungen zur Leistungsfahigkeit der verschiedenen paral-
lelen Simulationsalgorithmen vorgestellt.

Die Rechnungen wurden auf dem Parallelrechner Cray T3D des Edinburgh Parallel
Computing Centre (EPCC) durchgefiihrt. Dieser Rechner besteht aus 512 Prozes-
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Ausstrémrand .0-02 M periodischer _0-02 m
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128 m| - 1 . 04m| == 1 g
Einstromrand periodischer Rand

Abbildung 6.1: Stromungsgeometrie fiir die Simulation der vertikalen Kanalstro-
mung fiir die trajektorienbasierte Simulation (links) bzw. fiir die simultane Partikel-
verfolgung (rechts)

soren, die {iber einen lokalen Speicher von jeweils 64 MB verfiigen.

6.1 Berechnung der Stréomung in einem vertikalen
Kanal

6.1.1 Physikalische Eigenschaften der Stromung

Als erstes Testheispiel wurde eine aufwérts gerichtete Gas Partikel Stromung in ei-
nem vertikalen Kanal untersucht. Die Stromung kann als symmetrisch beziiglich der
Kanalachse angesehen werden. Aus diesem Grund wurde die Stromungsberechnung
jeweils nur fiir eine Hélfte des Kanals durchgefithrt und in der Mitte des Kanals
eine Symmetrierandbedingung verwendet. Die Abmafle des Stromungsgebietes sind
in der Abbildung 6.1 dargestellt. Fiir die trajektorienbasierte Simulation hat der
Kanal am unteren Ende einen Einstromrand, am oberen Ende einen Ausstromrand
und eine Gesamtlénge von 12.8 m. Mit Hilfe von vorab durchgefithrten Testrechnun-
gen wurde ermittelt, daBl diese Lauflinge erforderlich ist, damit am oberen Ende
des Kanals fiir die Partikelphase ein ausgebildeter Stromungszustand vorliegt. Fiir
die Simulation mit Hilfe der simultanen Partikelverfolgung wurde eine 0.4 m lange
Kanalgeometrie mit periodischen Randbedingungen am oberen und unteren Rand
verwendet. Dies bedeutet, dafl jedes Partikel, das die Geometrie durch einen dieser
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Réander verlait, gleichzeitig am jeweils gegeniiberliegenden Rand wieder in die Geo-
metrie eintritt. Fiir beide Simulationsmethoden bestand die linke Begrenzung des
Stromungsgebietes aus einer festen Wand und die rechte aus einem Symmetrierand,
der die Kanalachse reprisentiert.

Von Tanaka und Tsuji [46] bzw. Tanaka et al. [45] wurden Simulationen bzw.
Messungen fiir eine vertikale Rohrstromung zur Untersuchung des Finflusses der
Partikel Partikel Kollisionen durchgefithrt. Obwohl es sich dabei um eine dreidi-
mensionale Stromung handelt, sind die Ergebnisse dieser Untersuchungen dazu ge-
eignet, sie mit den im Rahmen der vorliegenden Arbeit erzielten Simulationser-
gebnissen fiir die vertikale Kanalstromung zumindest qualitativ zu vergleichen. Die
in dieser Arbeit verwendeten physikalischen Parameter der (GGas Partikel Stromung
wurden deshalb weitgehend von Tanaka und Tsuji [46] {ibernommen. Als Gaspha-
se wurde Luft verwendet, in der Partikel aus Polystyren transportiert wurden. Die
Kanalwand bestand, analog zu den Experimenten von Tanaka et al. [45], aus Acryl.
Die hier verwendeten Werte der wichtigsten physikalischen Parameter sind in der
Tabelle 6.1 zusammengefafit.

Die Berechnung der Gasstromung und die Berechnung der Partikelbewegung wur-
den getrennt voneinander durchgefiithrt. Es wurde angenommen, dafl die Stromungs-
grofen des Gases, d.h. die Geschwindigkeitskomponenten und die Turbulenzgrofien,
fiir beide Kanalgeometrien {iber die gesamte Lange des Kanals konstant sind und
denen einer ausgebildeten Gasstromung entsprechen. Die Riickwirkung der Parti-
kel auf die Gasstromung wurde hier nicht beriicksichtigt. Dazu ist anzumerken, daf
gerade die in dieser Arbeit betrachteten Stromungen mit mittlerer bis hoher Parti-
kelbeladung, in denen Inter Partikel Kollisionen eine wichtige Rolle spielen, in der
Praxis auch immer eine starke Phasenwechselwirkung aufweisen. Fine Vernachléssi-
gung dieses Effektes bedeutet also ein Abweichen von der physikalischen Realitét.
Andererseits ist, wie oben bereits erwdhnt, das Hauptziel dieser Arbeit die Unter-
suchung paralleler Simulationsalgorithmen. Die Beriicksichtigung der Riickwirkung
der Partikelbewegung auf das Gas brachte in dieser Hinsicht keinen zusétzlichen Fr-
kenntnisgewinn, sondern erhohte lediglich den erforderlichen Rechenaufwand. Des
weiteren wurden die Simulationen von Tanaka und Tsuji [46] ebenfalls ohne die
Einbeziehung der Phasenwechselwirkung ausgefiihrt, so dafl deren Vernachlassigung
eine bessere Vergleichbarkeit der Ergebnisse gewahrleistet.

Es wurde jeweils eine Stromung mit einer niedrigen Partikelbeladung (o, = 107*,
n = 0.086) und einer héheren Beladung (ar = 5-10"%, 5 = 4.3) berechnet. Erste-
re kann als verdiinnte Stromung angenommen werden, weshalb Partikel Partikel

Kollisionen in diesem Fall nicht beriicksichtigt wurden. Dagegen wurde die Berech-
nung der hoher beladenen Stromung unter Finbeziehung der Kollisionen durch-
gefiihrt. Jeder dieser beiden Testfalle wurde auf zwei verschiedene Arten berechnet,
namlich zum einen mit der Methode der Trajektorienberechnung und zum anderen
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Formel-
Physikalische Grofie Wert
zeichen
Kanalbreite B 40 mm
Mittlere axiale Gasgeschwindigkeit Vg 16 m/s
Dichte des Gases Pr 1.21 kg/m?*
Dynamische Viskositat des Gases I 1.79-107° kg/(m s)
Mittlerer Partikeldurchmesser dp 406 pm
Materialdichte der Partikel Pr 1038 kg/m?
StoBzahl fiir Part. Wand Stof3 Ean 0.94
Reibungsheiwert fiir Part. Wand Stof3 fu 0.325
StoBzahl fiir Part. Part. Stof} €p 0.94
Reibungsheiwert fiir Part. Part. Stofl fo 0.325
ohne Koll.: 10~
Volumetrische Beladung ap
mit Koll.:  5-10"
ohne Koll.:  0.086
Massenbeladung n
mit Koll.: 4.3

Tabelle 6.1: Physikalische Parameter fiir die Simulation der vertikalen Kanalstro-
mung
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mit Hilfe der simultanen Partikelverfolgung. Die dabei verwendeten Simulationspa-

rameter sind im folgenden zusamengefafit:

Trajektorienberechnung

1.

Kollisionstreie Stromung: Es wurden 5000 Trajektorien vom Finstromrand bis

zum Ausstromrand berechnet. Des weiteren wurden Testrechnungen mit grofie-
ren Anzahlen von Trajektorien durchgefithrt, wobei sich jedoch keine Verdnde-
rungen in den Ergebnissen zeigten. Aufgrund der relativ einfachen Stromungs-
geometrie ist die Zahl von 5000 Trajektorien ausreichend, um die gemittelten
StromungsgroBen der Partikelphase auf statistisch gesicherte Weise zu bestim-
men.

. Kollisionsbehaftete Stromung: Wie im kollisionsfreien Fall wurden auch hier

zunachst 5000 Trajektorien verwendet. Zur Beriicksichtigung der Kollsionen
mit Hilfe der Tterierten Trajektorienberechnung wurden zehn aufeinanderfol-
gende Trajektorienberechnungen durchgefithrt. Wie bereits im Abschnitt 4.4.1
erwahnt, sind fiir dieses Verfahren bisher keine allgemeingiiltigen Angaben
iitber die Anzahl der notwendigen Iterationen sowie iiber Konvergenzkriterien
bekannt. Daher wurden zusétzliche Testrechnungen mit der doppelten Anzahl
von Trajektorien sowie der doppelten Anzahl von ITterationen durchgefiihrt.
Die dabei berechneten mittleren Stromungsgréfien fiir die Partikelphase waren
identisch mit den zuvor berechneten. Die Kombination von 5000 Trajektorien
und 10 Tterationen kann daher fiir den vorliegenden Testfall als ausreichend
angesehen werden.

Simultane Partikelverfolgung

1.

Kollisionsfreie Stromung: Hierbei wurde die Bewegung von 10000 Partikeln

berechnet. Die Verwendung eines relativ kurzen Kanalsegmentes mit periodi-
schen Randbedingungen am oberen und unteren Rand hat dabei den Vorteil,
daf} die Anzahl der simulierten Partikel wéahrend der gesamten Rechnung kon-
stant bleibt. Dadurch 148t sich der Rechenzeitbedart der Simulation leichter
im voraus abschidtzen. Fs ware auch denkbar, dieselbe Geometrie wie fiir die
Trajektorienberechnung zu verwenden. In diesem Fall miiiten in bestimmten
Zeitabstanden neue Partikel am Finstromrand eingesetzt werden, um einen
konstanten Partikelmassenstrom zu gewahrleisten. Dies bedeutete jedoch, dafl
sich die Gesamtzahl der Partikel im Stromungsgebiet laufend verdnderte, was
eine Rechenzeitabschatzung praktisch unmdéglich machte.

Aus der oben beschriebenen Trajektorienberechnung ergab sich, dafl die durch-
schnittliche Aufenthaltsdauer der Partikel im Kanal 0.6 s betrug. Entsprechend
wurde diese Zeit als physikalische Laufzeit fiir die simultane Partikelverfolgung

88



verwendet. Die Grofle der dabei ausgefithrten Zeitschritte war in Abhéngigkeit
von den momentanen Genauigkeitsanforderungen verdnderlich, jedoch wurde
der minimal zugelassene Zeitschritt auf At,,;, = 107" s begrenzt.

Die simultane Partikelverfolgung ist ein inharent instationdres Verfahren, so
dafl am Ende einer solchen Simulation die Verteilung der Partikelgrofien zu
genau diesem bestimmten Zeitpunkt vorliegt. Dagegen werden mit Hilfe der
Trajektorienberechnung zeitlich gemittelte Werte bestimmt. Um die Ergebnis-
se der beiden Simulationsverfahren miteinander vergleichen zu kénnen, wurde
fiir die simultane Partikelverfolgung ebenfalls eine Mittelung durchgefiihrt.
Hierzu wurden die Stromungsgrofien der Partikelphase jeweils fiir einen kon-
stanten Wandabstand tiber die gesamte Lénge des Kanalsegmentes gemittelt.

2. Kollisionshehaftete Stromung: Auch fiir diese Simulation wurden 10000 Parti-
kel verwendet. Die physikalische Dauer der Simulation betrug 0.56 s, was etwas

kiirzer als die Dauer der kollisionsfreien Berechnung ist. Der Grund hierfiir
ist, dafl im kollisionshehafteten Fall die mittlere axiale Partikelgeschwindig-
keit grofler und damit die durchschnittliche Aufenthaltsdauer der Partikel im
Kanal kleiner als im kollisionsfreien Fall ist. Die Partikel Partikel Kollisionen
wurden mit Hilfe der im Abschnitt 4.4.2 beschriebenen Monte Carlo Methode
berechnet. Fiir die Grofle der Zeitschritte und die Berechnung der gemittelten
StromungsgréfBen der Partikelphase gelten dieselben Angaben wie im kollisi-
onsfreien Fall.

Die physikalischen Frgebnisse fiir die Simulation der vertikalen Kanalstromung sind
in den Abbildungen 6.2 bis 6.5 dargestellt. In diesen Diagrammen bezeichnet die
auf der horizontalen Achse aufgetragene Grofle = jeweils den Abstand von der Ka-
nalwand, d.h. der Wert # = 0m bezeichnet einen Ort an der Wand, und der Wert
x = 0.02m bezeichnet die Mitte des Kanals. In der Abbildung 6.2 ist fiir den kol-
lisionsfreien Fall der Verlauf der relativen Anzahldichte der Partikel n,/np, tiber
den Kanalquerschnitt dargestellt. Die relative Anzahldichte ist dabei das Verhdltnis
der lokalen zu der iiber den Querschnitt gemittelten Anzahldichte. Die Abbildung
zeigt die Frgebnisse der im Rahmen der vorliegenden Arbeit durchgefithrten Be-
rechnungen sowie einer Simulation von Tanaka und Tsuji [46] fiir eine vertikale
Rohrstromung. Man sieht, dafi die Partikelkonzentration in der Mitte des Kanals
relativ hoch ist und zur Wand hin rasch abnimmt. Dies ist auf die Wirkung der
Saffman Kraft zuriickzufithren. Da die Partikel aufgrund der nach unten wirkenden
Schwerkraft eine geringere axiale Geschwindigkeit als das umgebende Gas haben,
ist der Gradient der Relativgeschwindigkeit zwischen Partikel und Gas und damit
auch die Saffman Kraft zur Kanalmitte hin gerichtet. Lediglich in unmittelbarer
Wandnéhe ist die Partikelgeschwindigkeit grofler als die Gasgeschwindigkeit. Dies ist
darauf zuriickzufithren, daf§ ein Partikel, das sich aus dem Inneren des Stromungsge-
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bietes der Wand annédhert, sich nur fiir eine sehr kurze Zeit in der Wandgrenzschicht
aufhilt. Diese Zeit ist in der Regel wesentlich kiirzer als die aerodynamische Relaxa-
tionszeit, so daf} sich die Geschwindigkeit des Partikels nicht &ndert. In der Nahe der
Wand ist also die Saffman Kraft zur Wand hin gerichtet. Aufgrund der hohen Ro-
tationsgeschwindigkeiten, die die Partikel nach einem Wandstofl besitzen, spielt die
Magnus Kraft in diesem wandnahen Gebiet ebenfalls eine wichtige Rolle. Wie die
Saffman Kraft ist auch die Magnus Kraft zur Wand hin gerichtet. Daher ist in un-
mittelbarer Wandnéhe ein leichter Anstieg der Partikelkonzentration zu beobachten.
Wie in der Abbildung 6.2 zu sehen ist, ergab sich aus der Simulation von Tanaka und
Tsuji [46] in der Mitte des Stromungsgebietes eine wesentlich hohere Partikelkon-
zentration als bei den Simulationen dieser Arbeit. Dies ist dadurch begriindet, daf}
Tanaka und Tsuji [46] in ihren Rechnungen den Finflufl der Fluidturbulenz auf die
Partikelbewegung vernachldssigten. Dieser Effekt wurde jedoch in der vorliegenden
Arbeit beriicksichtigt, was eine starkere Dispersion der Partikel zur Folge hat.

In der Abbildung 6.3 ist die Verteilung der relativen Anzahldichte fiir den kollisions-
behafteten Fall dargestellt. Diese Verteilung ist insgesamt wesentlich gleichméafiger
als im kollisionsfreien Fall. Die Partikel Partikel Kollisionen haben eine dispergie-
rende Wirkung. Die mittlere Zeit zwischen zwei Kollisionen 7. ist kleiner als die
aerodynamische Relaxationszeit 7,. Deshalb ist der EinfluB} der Saffman Kraft auf
die Partikelbewegung geringer als in der kollisionsfreien Strémung. Die Simulation
von Tanaka und Tsuji [46] und die Messung von Tanaka et al. [45] fiir die Rohr-
stromung zeigen einen nahezu konstanten Verlauf der Anzahldichte iiber den Rohr-
querschnitt. Im Gegensatz dazu ergab sich aus den Simulationen dieser Arbeit fiir die
Kanalstromung ein leichter Anstieg der Partikelkonzentration zur Kanalmitte hin.
Durch die hier vorgenommene Beschrankung auf eine zweidimensionale Stromungs-
berechnung wird der dispergierende Charakter der Kollisionen abgeschwéacht. Der
grundséatzliche Effekt der verstarkten Dispersion der Partikel im Vergleich zum kol-
lisionsfreien Fall ist jedoch auch fiir die zweidimensionale Berechnung zu beobachten.

Die Abbildungen 6.4 und 6.5 zeigen den Verlauf der axialen Partikelgeschwindig-
keit fiir die kollisionsfreie bzw. die kollisionshehaftete Stromung. Des weiteren ist
in den Diagrammen zum Vergleich jeweils das Geschwindigkeitsprofil der GGasphase
dargestellt. Fiir den kollisionsfreien Fall ist die maximale Partikelgeschwindigkeit
in der Mitte des Kanals bzw. des Rohres zu beobachten, wahrend sie zur Wand
hin abnimmt. Dabei sinkt bei den im Rahmen dieser Arbeit durchgefithrten Bere-
chungen die Geschwindigkeit sehr viel starker ab als in der Simulation von Tanaka
und Tsuji [46]. Dies ist wiederum darauf zuriickzufithren, daf} letztere den Kin-
flu der Fluidturbulenz auf die Partikelbewegung vernachldssigten. Die turbulen-
ten Schwankungsbewegungen des Gases forcieren die horizontale Komponente der
Partikelbewegung. Dadurch kollidiert ein Partikel hdufiger mit den Wénden, wobei
jedesmal die Partikelgeschwindigkeit reduziert wird. Nach einem solchen Wandstof}
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bewegt sich das Partikel zuriick in das Innere des Stromungsgebietes, wo es durch
die Gasstromung wiederum beschleunigt wird. Die Beriicksichtigung des Finflusses
der Fluidturbulenz hat also zur Folge, dafl vermehrt Wandstifle stattfinden und die
mittlere Partikelgeschwindigkeit zur Wand hin deutlich abnimmt.

I'm kollisionshehafteten Fall, der in der Abbildung 6.5 dargestellt ist, ist die mittlere
axiale Geschwindigkeit der Partikel nahezu konstant {iber den Querschnitt. Dies ist
durch den intensiven Impulsaustausch zwischen den Partikeln begriindet, der durch
die Kollisionen verursacht wird. Im Gegensatz zum kollisionsfreien Fall zeigt sich
eine gute Ubereinstimmung zwischen den im Rahmen dieser Arbeit berechneten Ge-
schwindigkeitsprofilen und den Ergebnissen der Simulation Tanakas und Tsujis [46]
bzw. der Experimente Tanakas et al. [45]. Dies unterstreicht, dafi die aerodynami-
schen Effekte, wie z.B. der Einfluf} der Fluidturbulenz, in der kollisionshehafteten
Stromung nur eine untergeordnete Rolle spielen und der Charakter der Stromung
vor allem durch die Partikel Partikel Kollisionen gepragt wird.

6.1.2 Anwendung der parallelen Simulationsalgorithmen auf
die Berechnung der vertikalen Kanalstromung

Parallele Trajektorienberechnung

7ur Untersuchung der parallelen Verfahren fiir die Trajektorienberechnung, d.h. der
DD und der DSM Methode, wurde zunéchst ein serieller Testfall definiert. Die Fr-
gebnisse der seriellen Berechnung dienen als Referenzgréfien zur Bestimmung des
Speedups und der FEffizienz fiir die parallele Berechnung. Das Gitternetz fiir die
Kanalgeometrie bestand im seriellen Fall aus 1024 Gitterzellen in Richtung der Ka-
nalachse und 16 Zellen in horizontaler Richtung. Fs wurde jeweils eine kollisionstreie
und eine kollisionsbehaftete Trajektorienberechnung durchgefiihrt:

1. Kollisionsfreier Testfall: In diesem Fall wurden 650 Partikeltrajektorien be-
rechnet. Die dafiir ben6tigte Rechenzeit ist die Vergleichsgrofle fiir die kollisi-

onsfreien parallelen Testrechnungen.

2. Kollisionshehafteter Testfall: Hierbei wurden 400 Trajektorien verwendet. Zur
Beriicksichtigung der Kollisionen wurden zwei Iterationen des ITB Algorith-

mus ausgefithrt. Die Rechenzeit fiir die zweite, kollisionsbehaftete Tteration
bildete die Vergleichsgriofle zur Beurteilung der parallelen Verfahren.

Diese beiden Testfialle wurden sowohl seriell als auch parallel berechnet. Fiir die pa-
rallele Berechnung wurde das Gitternetz in verschiedene Anzahlen von Partitionen
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Abbildung 6.6: Aufteilung des Gitters fiir den vertikalen Kanal in Partitionen fiir
die parallele Trajektorienberechnung

aufgeteilt, namlich 2, 3, 7, 15, 31 sowie 63 Partitionen. Die Wahl dieser Partitions-
zahlen wurde zum einen bestimmt durch die Anforderungen der parallelen Verfahren
(DD, DSM), zum anderen durch Regelungen bei der Nutzung des verwendeten Paral-
lelrechners (Cray T3D am EPCC). Betrachtet man eine bestimmte Partitionsanzahl
N, so werden innerhalb des DD Verfahrens N +1 und innerhalb des DSM Verfahres
2N + 1 Prozesse fiir die parallele Berechnung benétigt. Andererseits kann auf dem
hier eingesetzten Rechner die Anzahl von Prozessoren, die fiir einen Programmlauf
verwendet wird, nicht beliebig gewédhlt werden, sondern muf} eine Potenz der 7Zahl
2 sein. Des weiteren kann auf jedem Prozessor jeweils nur ein Prozess aktiv sein.
Durch die Wahl der Partitionsanzahlen in der oben beschriebenen Weise wird daher
eine optimale Ausnutzung der Rechnerressourcen gewahrleistet.

Die Gitterpartitionierung wurde derart durchgefithrt, dafi die resultierenden Teil-
gebiete denselben Flacheninhalt sowie dieselbe Anzahl von Gitterzellen hesafien.
Um auBerdem die Anzahl der Gitterzellen an den Partitionsrdndern zu minimieren,
wurde die Kanalgeometrie ausschlieflilich in vertikal iibereinander liegende Segmente
unterteilt, wie in der Abbildung 6.6 gezeigt.

In den Abbildungen 6.7 und 6.8 ist der Verlauf des Speedups bzw. der FEffizienz
der parallelen Simulationsalgorithmen fiir die Trajektorienberechnung dargestellt.
Bei der Bestimmung dieser Gréfien wurden ausschlieflilich die Ausfiihrungszeiten
der Node Prozesse beriicksichtigt, da diese die eigentliche Trajektorienberechnung
durchfithren. Der Vergleich zwischen dem Domain Decomposition und dem Distri-
buted Shared Memory Verfahren zeigt, dafl sowohl im kollisionsfreien als auch im
kollisionshehafteten Fall mit letzterem Verfahren deutlich héhere Speedups bzw. Ff-
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Abbildung 6.8: Effizienz fiir die parallele Trajektorienberechnung: Vergleich der DD
und DSM Methode fiir den kollisionstreien und kollisionshehafteten Fall
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Abbildung 6.9: Verteilung der Rechenlast unter den Nodes (kollisionsfreier Fall,
7 Partitionen)

fizienzen erzielt werden. Dies ist dadurch begriindet, dafl der Rechenaufwand fiir die
Trajektorienberechnung nicht gleichméafig iiber die Linge des Kanals verteilt ist.
Eine Folge davon ist beim DD Verfahren eine ungleichméifiige Rechenlastverteilung
unter den Nodes. Im Gegensatz dazu ist beim DSM Verfahren durch die dynamische
7Zuweisung von Partitionen zu Nodes die Rechenlast stets optimal verteilt. Dies sei
anhand der Abbildung 6.9 verdeutlicht. Hierin ist die Rechenzeit der einzelnen Nodes
fiir den Testfall der kollisionsfreien Stromung in der 7 Block Geometrie dargestellt.
Dabei handelt es sich ausschlieflich um Zeit, die fiir mathematische Operationen
aufgewendet wird, d.h. der Zeitaufwand fiir den Datenaustausch ist darin nicht ent-
halten. Fiir das DD Verfahren existiert eine feste Zuordnung von Gitterpartitionen
7zu Node Prozessen, wobei die am Finstromrand gelegene Partition dem Node 1 und
die am Ausstromrand gelegene dem Node 7 zugeordnet ist. In dem Diagramm fiir
das DI) Verfahren ist zu sehen, dafl der Rechenaufwand im oberen Teil des Kanals
grofer ist als im unteren Teil. Dies ist darauf zuriickzufithren, daf§ die Partikel beim
Eintritt in den Kanal zunéchst nur eine vertikale Geschwindigkeitskomponente be-
sitzen und daher die unteren Teilgebiete relativ schnell durchqueren. Auf ihrer Bahn
werden die Partikel durch die Fluidturbulenz und die Saffman Kraft in horizonta-
ler Richtung abgelenkt, was im oberen Teil des Kanals zu hdufigen Wandstofien
fiihrt. Diese verursachen wiederum eine Verstirkung der horizontalen Komponente
der Partikelbewegung, was zur Folge hat, dafl die Partikel sich in den oberen Teil-
gebieten langer aufhalten als in den unteren. Beim DSM Verfahren wird dagegen
die Rechenlast dynamisch verteilt, wodurch die Rechenzeiten der einzelnen Nodes

nahezu identisch sind (siehe Abbildung 6.9, rechts).
Vergleicht man in den Abbildungen 6.7 und 6.8 die Ergebnisse fiir die kollisionsfreie

und die kollisionshehaftete Simulation, so sieht man, dafl sowohl fiir das DD als
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ohne Kollisionen mit Kollisionen
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Abbildung 6.10: Verteilung des Rechenaufwandes iiber die Kanallange

auch fiir das DSM Verfahren fast durchweg bei der kollisionshehafteten Simulation
héhere Speedups bzw. Effizienzen erzielt werden. Lediglich bei der Anwendung der
DD-Methode auf den 15 Block Testfall schneidet die kollisionsfreie Berechnung hes-
ser ab. Die Hohe des erzielbaren Speedups bzw. der erzielbaren Effizienz ist von zwei
wichtigen Faktoren abhingig: Zum einen von der Skalierbarkeit des seriellen Aus-
gangsproblems und zum anderen vom Verhéaltnis der Kommunikationszeit zur reinen
Rechenzeit. In der Abbildung 6.10 sind fiir das D) Verfahren und den 63 Block
Fall die relativen Rechenzeiten der einzelnen Nodes dargestellt. Hierbei handelt es
sich wiederum nur um die Zeit, die fiir mathematische Berechnungen aufgewendet
wurde, und die Kommunikationszeit ist darin nicht enthalten. Wie auch in der Ab-
bildung 6.9 ist dem Node 1 die Partition zugeordnet, die am Finstromrand liegt.
Der Node 63 bearbeitet das am Ausstromrand gelegene Teilgebiet. Anhand dieser
Darstellung ist zu erkennen, dafl sowohl im kollisionsfreien als auch im kollisions-
behafteten Fall der Rechenaufwand nicht gleichméafig iiber die Linge des Kanals
verteilt ist, sondern lokal variiert. Wenn nun der Kanal in Teilgebiete gleicher Grofie
aufgeteilt wird, hat dies zur Folge, dafl der auf die einzelnen Gebiete entfallende Re-
chenaufwand im allgemeinen unterschiedlich grof} ist. Das serielle Ausgangsproblem
ist also durch diese Art der Partitionierung nicht optimal skalierbar.

Anhand der Tabelle 6.2 sei dieser Sachverhalt verdeutlicht. Hierin ist Tg ., die
maximale Rechenzeit (ohne Kommunikationszeit), die ein Node im DD Verfahren
zur Bearbeitung der thm zugewiesenen Partition bendétigte, Ty ist die Rechenzeit
fiir die serielle Berechnung der Kanalstromung und N die Anzahl der Partitionen
bzw. Nodes. Die GroBe Ty .- hat einen groflen Einflul auf die Leistungsfahigkeit
eines parallelen Verfahrens, da der Node mit der grofiten Rechenzeit in der Regel die
Gesamtzeit der parallelen Berechnung bestimmt. In der zweiten und dritten Spal-
te der Tabelle 6.2 ist das Verhéltnis von Tg e 7um Quotienten Ti /N dargestellt.
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N T max/Th Tk omm | TRmaz
N || ohne Koll. | mit Koll. | ohne Koll. | mit Koll.
1 1 1 0 0
2 1.19 1.05 0.09 0.08
3 1.00 0.95 0.13 0.12
7 1.50 1.27 0.18 0.19
15 1.06 1.41 0.49 0.27
31 1.50 1.61 0.82 0.52
63 1.26 1.73 2.14 0.60

Tabelle 6.2: Skalierung des seriellen Ausgangsproblems und Verhéltnis von Kommu-
nikations zu Rechenzeit

Dieses Verhéltnis ist ein Maf fiir die Skalierung des Ausgangsproblems, die mit der
gewahlten Gitterpartitionierung erreicht wurde. Je kleiner dieser Wert ist, um so
besser ist die Skalierung und um so grofler ist der erreichbare Speedup bhzw. die
Effizienz. Der Vergleich zwischen den Werten fiir die kollisionsfreien und die kolli-
sionsbehafteten Rechnungen zeigt, dafl fiir kleine Partitionszahlen bis einschliefilich
sieben die kollisionshehaftete Berechnung besser skaliert wird. Fiir die grofleren An-
zahlen von Partitionen wird im kollisionsfreien Fall eine bessere Skalierung erreicht.
Dennoch sind der Speedup und die Effizienz im 31 und 63 Block Fall fiir die kol-
lisionshehaftete Simulation hoher als fiir die kollisionsfreie (siehe Abbildungen 6.7
und 6.8). Dies ist auf den Einflufl der Kommunikationszeit zuriickzufithren. In der
vierten und fiinften Spalte der Tabelle ist jeweils das Verhiltnis der Kommuni-
kationszeit Trkomm 720 Thmar angegeben. Hierbei sieht man, dafl inshesondere bei
den kollisionsfreien Rechnungen und groflen Partitionszahlen der Anteil der Kom-
munikationszeit sehr stark zunimmt. Tm selben Mafle steigt die Gesamtzeit fiir die
parallele Berechnung an, was sich ungiinstig auf die Leistungsparameter des paralle-
len Verfahrens auswirkt. Im kollisionshehafteten Fall nimmt die Kommunikationszeit
ebenfalls zu, jedoch weniger stark. Dies liegt daran, dafy bei den gréferen Partitions

bzw. Node Anzahlen die Kommunikationszeit hauptsachlich aus Wartezeit besteht,
wahrend der die Nodes auf die Zuweisung einer Partikelstartbedingung durch den
Host warten. Diese Wartezeit ist im kollisionshehafteten Fall kiirzer, weil die Par-

tikel aufgrund ihrer hoheren mittleren Geschwindigkeit (siehe Abbildung 6.5) die
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Partitionen schneller durchqueren.

Zusammenfassend 148t sich also feststellen, dafl sowohl die Skalierbarkeit des seri-
ellen Ausgangsproblems als auch die Kommunikationszeit einen groflen Einflufl auf
die Leistungsfahigkeit der parallelen Verfahren haben. Die oben fiir das Beispiel des
DD Verfahrens getroffenen Feststellungen zur Skalierbarkeit gelten prinzipiell auch
fiir das DSM Verfahren. Zwar wird beim DSM Verfahren der Rechenaufwand ins-
gesamt gleichméfiger unter den Nodes aufgeteilt. Wenn jedoch die Teilprobleme, die
den Nodes zugewiesen werden miissen, eine unterschiedliche endliche Grifle besit-
zen, ist eine ideal gleichméafBige Rechenlastverteilung in der Regel nicht zu erreichen.
Dieser Sachverhalt ist in der Abbildung 6.11 vereinfacht dargestellt. In diesem Bei-
spiel wird eine Anzahl von Rechenaufgaben unterschiedlicher Grofle statisch bzw.
dynamisch auf drei Prozessoren verteilt. Man sieht, dafl bei der dynamischen Vertei-
lung die Rechenzeit insgesamt verkiirzt wird. Die Rechenzeitunterschiede zwischen
den Prozessoren werden zwar im dynamischen Fall verringert, sind jedoch weiterhin
vorhanden. Aus diesem Grund wirken sich die oben beschriebenen Probleme der

Skalierbarkeit auch auf die Leistungsfahigkeit des DSM Verfahrens aus.
In den Abbildungen 6.7 bzw. 6.8 sind in zwei Fillen Speedups mit Sp (N) > N

bzw. Effizienzen zu beobachten, die gréfler als 1 sind. Dieser Effekt ist weder auf die
Skalierung noch auf die Kommunikation zuriickzufithren, sondern auf die Speicher-
organisation der Prozessoren des Parallelrechners. Bei der parallelen Berechnung ist
die Gesamtmenge der zu speichernden Daten wesentlich kleiner als im seriellen Fall.
Dies hat zur Folge, daf} ein signifikanter Anteil der Daten im Cache des Prozessors
gespeichert werden kann. Wenn diese Daten fiir die Berechnung benétigt werden,
stehen sie schneller zur Verfiigung, als wenn sie zuerst vom Hauptspeicher zur CPU
transportiert werden miifiten. Dadurch wird die Ausfithrungszeit fiir die Rechnung
verkiirzt, was in einigen Fillen zum Erzielen eines superlinearen Speedups fithren
kann.

Parallele simultane Partikelverfolgung

7Zur Untersuchung des parallelen Algorithmus fiir die simultane Partikelverfolgung
wurden vier verschiedene Testfélle betrachtet. Zum einen wurden parallele Simula-
tionen mit und ohne Beriicksichtigung der Kollisionen durchgefiithrt, zum anderen
wurde der Einflufl der Partikelverteilung im Stromungsgebiet auf die Leistungstahig-
keit des parallelen Vertahrens untersucht. Da die simultane Partikelverfolgung ein
inhédrent instationdres Verfahren ist, dndert sich diese Verteilung im allgemeinen im
Verlaufe einer Stmulation. Bei der Berechnung der vertikalen Kanalstromung waren
die Partikel zu Beginn der Rechnung, d.h. zum Zeitpunkt t = 0s gleichméafig in der
Geometrie verteilt. Dieser Zustand wird im folgenden als “Startverteilung® bezeich-
net. Die Partikelverteilung, die dem stationdren Stromungszustand entspricht und
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Prozessor Nr. Prozessor Nr.
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Abbildung 6.11: Vergleich zwischen der statischen und dynamischen Verteilung von
Rechenaufgaben an drei Prozessoren
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die sich erst nach einer bestimmten Zeit einstellt (1 = 0.6s im kollisionsfreien bzw.
t = 0.56 s im kollisionshehafteten Fall), soll als “Fndverteilung® bezeichnet werden.
7Zur Untersuchung der Leistungsfahigkeit des parallelen Algorithmus wurden Test-
rechnungen sowohl fiir die Start als auch fiir die Endverteilung im kollisionsfreien
und kollisionsbehafteten Fall durchgetithrt. Die bei diesen Simulationen verwendeten
Parameter sind in der Tabelle 6.3 zusammengefafit.

Das Gitternetz fiir das Kanalsegment bestand im seriellen Fall aus 128 x 16 Git-
terzellen. Fiir die parallelen Testrechnungen wurde das Gitter in 2, 4, 8, 16, 32
und 64 Partitionen aufgeteilt. Die Aufteilung wurde in der Weise durchgefiihrt, daf
die einzelnen Partitionen jeweils dieselbe Anzahl von Gitterzellen enthielten und
gleichzeitig die Anzahl von Zellen an den Partitionsgrenzen minimal war. In der Ab-
bildung 6.12 ist fiir drei der Testgitter jeweils ein Ausschnitt dargestellt. Der linke
Teil der Abbildung zeigt das Gitter fiir den seriellen Fall. Fiir die Partitionsanzahlen
bis einschlieBllich 16 wurde die Geometrie nur in vertikal {ibereinander liegende Seg-
mente unterteilt, wie in der Mitte der Abbildung dargestellt. Fiir den 32 Block Fall
erfolgte erstmals ein Schnitt in vertikaler Richtung, so daf§ 16 Partitionen in Rich-
tung der Kanalachse und zwei Partitionen in Querrichtung entstanden. Dieser Fall
ist im rechten Teil der Abbildung 6.12 gezeigt. Zur nochmaligen Verdopplung der
Anzahl der Partitionen fiir das 64 Block Gitter wurde wiederum jedes Teilgebiet in
zwei vertikal {ibereinander liegende Teilgebiete aufgeteilt.

Der Verlauf des Speedups bzw. der Effizienz des parallelen Algorithmus fiir die si-
multane Partikelverfolgung ist in den Abbildungen 6.13 bzw. 6.14 dargestellt. Hierin
ist zu sehen, daf} bis zu einer Prozessor bzw. Partitionsanzahl von 16 in allen Fallen
relativ gute Ergebnisse erzielt werden. Oberhalb dieser Anzahl sinkt jedoch die Lei-
stungstahigkeit des parallelen Verfahrens sehr stark ab. Der Grund hierfiir ist die
Art der Partitionierung der Gittergeometrie. Fiir die 2 bis 16 Block Geometrien
wird, wie oben beschrieben, das Kanalsegment in gleichgrofie Teilgebiete entlang
der Kanalachse aufgeteilt (siche Abbildung 6.12, mitte). Dabei ist der auf die ein-
zelnen Teilgebiete entfallende Rechenaufwand ungetédhr gleich grofl, da aufgrund der
Verwendung periodischer Randbedingungen an den Kanalenden der Gesamtrechen-
aufwand relativ gleichméfig iiber die Linge des Kanalsegmentes verteilt ist. ITm 32
und 64 Block Fall wird jedoch zusédtzlich eine Teilung in vertikaler Richtung vorge-
nommen. Die dadurch entstehenden Teilgebiete enthalten zwar dieselbe Anzahl von
Gitterzellen, haben jedoch einen unterschiedlichen Flacheninhalt, da die Gitterzellen
zur Kanalwand hin kleiner werden (siehe Abbildung 6.12, rechts). Die grofieren, an
der Kanalachse gelegenen Partitionen enthalten mehr Partikel, so dafi der Rechen-
aufwand in diesen Gebieten grofler ist. Dadurch kommt es zu einer ungleichméfligen
Verteilung der Rechenlast unter den Prozessoren, was den Speedup bzw. die Effizienz
des parallelen Algorithmus senkt.

Die Effizienzabnahme bei den 32 bzw. 64 Block Rechnungen &uflert sich im Fall

101



ohne Kollisionen

mit Kollisionen

Startvert. | Endvert. | Startvert. | Endvert.
Anzahl Partikel 4000 10000 4000 10000
Anzahl Zeitschritte 750 220) 700 220
Grofle eines Zeitschritts At 107*s 107%s 107*s 107%s

Tabelle 6.3: Simulationsparameter fiir die parallele Berechnung der vertikalen Ka-

nalstromung unter Verwendung der simultanen Partikelverfolgung

Abbildung 6.12: Prinzip der Gitterpartitionierung fiir die parallele simultane Par-
tikelverfolgung: Gitter fiir die serielle Berechnung (links), 16 Block Gitter (mitte)

und 32 Block Gitter (rechts)
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Abbildung 6.13: Speedup fiir die parallele Simulation auf der Basis der simultanen
Partikelverfolgung
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Abbildung 6.14: Effizienz fiir die parallelen Simulation auf der Basis der simultanen

Partikelverfolgung
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Abbildung 6.15: Verteilung der Partikel auf die Partitionen fiir den stationdren 7u-
stand im kollisionsfreien Fall

der Endverteilung wesentlich starker als im Fall der Startverteilung. Dies ist dadurch
begriindet, dafl bei der Endverteilung der Partikel, die dem stationdren Stromungs-
zustand entspricht, die Partikelkonzentration in der Nahe der Kanalachse wesentlich
groBer ist als in der Nahe der Wand (siehe Abbildungen 6.2 und 6.3). Im Vergleich
zur Startverteilung ergibt sich daher ein wesentlich gréfleres Ungleichgewicht im Re-
chenaufwand zwischen den an der Kanalachse und den an der Kanalwand gelegenen
Partitionen. In der Abbildung 6.15 ist fiir die kollisionsfreie Stromung die Verteilung
der Partikelanzahldichte jeweils fiir einen Ausschnitt aus der 16 und der 32 Block
Geometrie dargestellt. Man kann erkennen, daf§ durch die Verdopplung der Anzahl
der Partitionen der Rechenaufwand, der auf eine einzelne Partition entféllt, prak-
tisch nicht verringert wird. Auch fiir die 32 Block Geometrie ist nahezu der gesamte
Rechenaufwand auf lediglich 16 Partitionen verteilt. Dies ist auch daran zu erken-
nen, dafl bei den parallelen Testrechnungen im Fall der Endverteilung der Speedup
fiir 32 und 64 Prozessoren nahezu identisch ist. Die Verdopplung der Anzahl der
Prozessoren hat also in diesem Fall keine Verkiirzung der Rechenzeit zur Folge.

Vergleicht man die Ergebnisse der kollisionsfreien und der kollisionshehafteten Test-
rechnungen miteinander, so sieht man, daf§ im Fall der Endverteilung die kollisions-
behafteten Rechnungen niedrigere Effizienzen bzw. Speedups erzielen, obwohl in der
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Abbildung 6.16: Stromungsgeometrie fiir die Berechnung der horizontalen Kanal-
stromung mit Hilfe der trajektorienbasierten Simulation
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Abbildung 6.17: Stromungsgeometrie fiir die Berechnung der horizontalen Kanal-
stromung mit Hilfe der simultanen Partikelverfolgung

kollisionshehafteten Stromung die Partikelverteilung gleichméfliger ist. Dies ist auf
einen héheren Kommunikationsaufwand zuriickzufiihren. In der kollisionshehafteten
Stromung ist die mittlere Partikelgeschwindigkeit gréfler als in der kollisionsfreien.
Dies hat zur Folge, dafi die Anzahl der Partikeln, die pro Zeiteinheit eine Partiti-
onsgrenze iberqueren, grofer ist als im kollisionsfreien Fall. Somit ist das Verhéltnis
der Kommunikations zur Rechenzeit im kollisionsbehafteten Fall ungiinstiger.

6.2 Berechnung der Stromung in einem horizon-
talen Kanal

6.2.1 Physikalische Eigenschaften der Stromung

Als zweites Testbeispiel wurde eine GGas Partikel Strémung in einem horizontalen
Kanal untersucht. Fiir die trajektorienbasierte Simulation hatte das Stromungsge-
biet eine Lange von 6 m und eine Héhe von 0.03 m. Fiir die Stromungsberechnung
mit Hilfe der simultanen Partikelverfolgung wurde ein 0.8 m langes Kanalsegment
mit periodischen Randbedingungen an den Enden des Segmentes verwendet. In den
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Abbildung 6.16 und 6.17 sind die Abmessungen dieser beiden Geometrien schema-
tisch dargestellt.

Von Oesterlé und Petitjean [34] wurden Simulationen fiir horizontale Rohrstrémun-
gen bei verschiedenen Partikelbeladungen durchgefithrt. Um zumindest einen qua-
litativen Vergleich der im Rahmen der vorliegenden Arbeit durchgefithrten Berech-
nungen mit den Simulationen von QOesterlé und Petitjean [34] zu ermdoglichen, wur-
den die dort verwendeten physikalischen Stromungsparameter hier weitgehend iiber-
nommen. Als Gasphase wurde Luft verwendet, bei der dispersen Phase handelte es
sich um Glaspartikel, und die Kanal bzw. Rohrwand bestand aus Kupfer. In der
Tabelle 6.4 sind die Werte der wichtigsten physikalischen Parameter zusammenge-

faft.

Wie bei der Berechnung der vertikalen Kanalstromung wurde auch hier angenom-
men, daf} die Stromungsgrofen der Gasphase iiber die Lange des Kanals konstant
sind. Des weiteren wurde aus den gleichen Griinden, die bereits im Abschnitt 6.1.1
erlautert wurden, der Einflufl der Partikel auf die Bewegung des Gases nicht beriick-
sichtigt.

FEs wurde wiederum jeweils eine Stromung mit einer niedrigen Beladung (o =
4.62-10°% 5 = 0.01) und einer hohen Beladung (o = 4.62-107*, 5 = 10) un-
tersucht. Die Berechnung der ersteren erfolgte unter Vernachlassigung der Partikel

Partikel Kollisionen. Beide Stromungen wurden sowohl mit Hilfe der Methode der
Trajektorienberechnung als auch mit der simultanen Partikelverfolgung berechnet.
Die hierbei verwendeten Simulationsparameter sind im folgenden zusammengefafit:

Trajektorienberechnung

1. Kollisionsfreie Stromung: Es wurden 5000 Trajektorien vom Finstréom  bis

zum Ausstromrand berechnet. Wie auch im Fall der vertikalen Kanalstromung
ist diese Anzahl aufgrund der relativ einfachen Stromungsgeometrie grofl ge-
nug, um statistisch gesicherte Werte fiir die gemittelten Stromungsgrofien der
Partikelphase zu erhalten.

2. Kollisionsbehaftete Stromung: Auch hierbei wurden 5000 Trajektorien berech-
net sowie zehn aufeinanderfolgende Trajektorienberechnungen zur Beriicksich-

tigung der Kollisionen ansgefiithrt. Ahnlich wie bei der Simulation der vertika-
len Kanalstromung zeigte sich bei einer Erhohung der Anzahl der Trajektorien
bzw. Tterationen keine Verdnderung der Simulationsergebnisse.

Simultane Partikelverfolgung

1. Kollisionsfreie Stromung: Hierbei wurde die Bewegung von 10000 Partikeln

berechnet. Aufgrund der Verwendung von periodischen Randbedingungen an
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Formel-
Physikalische Grofie Wert
zeichen
Kanalhohe H 30 mm
Mittlere axiale Gasgeschwindigkeit Vg 25.5 m/s
Dichte des Gases Pr 1.21 kg/m?*
Dynamische Viskositat des Gases I 1.79-107° kg/(m s)
Mittlerer Partikeldurchmesser dp 100 pm
Materialdichte der Partikel Pr 2620 kg/m?
StoBzahl fiir Part. Wand Stof3 Ean 0.9
Reibungsheiwert fiir Part. Wand Stof3 fu 0.53
StoBzahl fiir Part. Part. Stof} €p 0.95
Reibungsheiwert fiir Part. Part. Stofl fo 0.4
ohne Koll.:  4.62-107°
Volumetrische Beladung ap
mit Koll.:  4.62-1077?
ohne Koll.:  0.01
Massenbeladung n
mit Koll.: 10

Tabelle 6.4: Physikalische Parameter fiir die Simulation der horizontalen Kanal-
stromung
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den Enden des Kanalsegmentes war diese Anzahl wéhrend der gesamten Simu-
lation konstant. Die physikalische Laufzeit der Simulation betrug 0.3s, wobei
der minimal zugelassene Zeitschritt At,.;, = 107" s betrug.

2. Kollisionshehaftete Stromung: Auch hier wurden 10000 Partikel, eine Laufzeit,
von 0.3s und ein minimaler Zeitschritt von At,,., = 107°s verwendet. Die

Partikel Partikel Kollisionen wurden wiederum mit Hilfe der Monte Carlo
Methode berechnet.

In den Abbildungen 6.18 bis 6.21 sind die physikalischen Ergebnisse fiir die Simula-
tion der horizontalen Kanalstromung dargestellt. In diesen Diagrammen bezeichnet
die auf der vertikalen Koordinatenachse aufgetragene Grofie y jeweils die Hohe iiber
dem Kanalboden. Die Abbildung 6.18 zeigt die relative Anzahldichte der Partikel
fiir die kollisionsfreie Stromung in einer Entfernung von 6 m vom Einstromrand. Die
Anzahldichte ist relativ gleichférmig iiber die Kanalhéhe verteilt. Der Grund hierfiir
ist, dafl die Partikel durch die Wirkung der Schwerkraft haufig mit dem Boden
des Kanals kollidieren, von wo sie wegen der Rauhigkeit der Wand stark resuspen-
diert werden. In einer dreidimensionalen Rohrstromung ist dieser Resuspensionsef-
fekt schwacher, da die Partikelbewegung eine zusitzliche horizontale Komponente
besitzt. Bei den Simulationen von Oesterlé und Petitjean [34] zeigt sich daher in der
unteren Hélfte des Stromungsgebietes eine hohere Partikelkonzentration und der
oberen Halfte eine niedrigere als bei den Rechnungen der vorliegenden Arbeit.

In der Abbildung 6.19 ist die relative Anzahldichte fiir die kollisionsbehaftete Stro-
mung gezeigt. Man sieht, da} die Ergebnisse der verschiedenen Berechnungen sich
zwar quantitativ unterscheiden, jedoch zeigt sich in allen Féllen eine sehr ungleich-
formige Partikelverteilung iiber der Kanalhdhe. Die Konzentration in der oberen
Hélfte des Kanals ist deutlich niedriger als im kollisionsfreien Fall, wogegen die
Konzentration in der unteren Hélfte deutlich héher ist. Dies ist damit begriindet,
daf} die Partikel Partikel Kollisionen die durch die Wandstéfle hervorgerufene Re-
suspension dampfen. Ein Partikel, das sich nach einem Stofi mit dem Kanalboden in
das Innere des Stromungsgebietes zuriickbewegt, erreicht eine geringere Hohe als in
einer verdiinnten Stromung, da es auf seiner Bahn mit anderen Partikeln kollidiert.

Des weiteren ist anhand der Abbildung 6.19 zu erkennen, dafi die maximale Parti-
kelkonzentration nicht unmittelbar am Kanalboden auftritt, sondern in einem be-
stimmten Abstand von diesem. In diesem Bereich finden besonders viele Partikel
Partikel Kollisionen statt, da hier die von der Wand zuriickprallenden und die sich
zur Wand hin bewegenden Partikel aufeinandertreffen. Durch die Kollisionen wird
die vertikale Bewegung der zuriickprallenden Partikel gedampft. Umgekehrt wird die
Bewegung der Partikel, die sich zur Wand hin bewegen, durch die zuriickprallenden
Partikel behindert. Als Folge davon steigt die Konzentration in diesem Gebiet stark
an.
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Bei der Simulation von Oesterlé und Petitjean [34] ist die maximale Anzahldichte
grofer als bei den Simulationen dieser Arbeit. Der Ort der maximalen Anzahldich-
te befindet sich auflerdem in einem kleineren Abstand zum Kanalboden. Dies ist,
ahnlich wie im kollisionsfreien Fall, daraut zuriickzufiihren, daf von Qesterlé und Pe-
titjean [34] eine Rohrstromung betrachtet wurde, in der die Partikel weniger stark
in vertikaler Richtung resuspendiert werden.

Der Vergleich der Ergebnisse der vorliegenden Arbeit fiir die Trajektorienberechnung
und die simultane Partikelverfolgung im kollisionshehafteten Fall zeigt, dafl die maxi-
male Anzahldichte, die mit Hilfe der simultanen Partikelverfolgung bestimmt wurde,
kleiner ist als die durch die Trajektorienberechnung bestimmte. Ein moglicher Grund
hierfiir ist, daf} fiir die Stromungsberechnung mit Hilfe der simultanen Partikelverfol-
gung eine konstante Anzahl von Partikeln und periodische Randbedingungen an den
Kanalenden gewdhlt wurden. Dadurch ist die mittlere Partikelanzahldichte in der
Stromungsgeometrie wiahrend der gesamten Rechnung konstant. ITm Fall der Tra-
jektorienberechnung adndert sich jedoch die mittlere Anzahldichte iiber die Lange
des Kanals, wenn sich die mittlere Partikelgeschwindigkeit dndert. Da die Kollisi-
onsfrequenz u.a. von der Anzahldichte abhéangig ist, kann bei unterschiedlichen An-
zahldichten der Einflu} der Kollisionen auf die makroskopischen Stromungsgrofien
unterschiedlich sein. Auf eine genauere Untersuchung der Ursachen fiir die Diffe-
renzen zwischen den Ergebnissen der beiden Simulationsmethoden wurde hier ver-
zichtet. Fiir solche detaillierten Untersuchungen sind die theoretischen Grundlagen
der Kollisionsmodelle sowie die aus der Literatur bekannten praktischen Erfahrun-
gen mit diesen Modellen bisher zu gering. Da der Schwerpunkt dieser Arbeit auf
der Entwicklung und dem Test von parallelen Simulationsalgorithmen liegt, wird es
hier als ausreichend angesehen, daf§ beide Berechnungsmethoden qualitativ d&hnliche
Ergebnisse liefern.

In den Abbildungen 6.20 und 6.21 ist der Verlauf der mittleren axialen Geschwindig-
keit der Partikel und Gasphase {iber die Kanalhdhe dargestellt. Fiir die Partikel-
geschwindigkeit sind von Qesterlé und Petitjean [34] keine Ergebnisse veroffentlicht,
so daf} in diesen Diagrammen nur die Ergebnisse der Simulationen dieser Arbeit
enthalten sind. ITm kollisionsfreien Fall, der in der Abbildung 6.20 gezeigt ist, ist
das Geschwindigkeitsprofil der Partikelphase relativ gleichtormig. Die mittlere Par-
tikelgeschwindigkeit ist deutlich geringer als die mittlere Gasgeschwindigkeit. Die
Partikel stoflen sehr hdufig gegen die Kanalwdnde, wobei ihre kinetische Energie
aufgrund der Wandreibung jedesmal verringert wird. Des weiteren ist die Zeit zwi-
schen zwei WandstoBlen relativ kurz, so dal die Partikel in dieser Zeit durch die
aerodynamischen Krifte des Gases nicht signifikant beschleunigt werden. Tm Gegen-
satz dazu ist im kollisionsbehafteten Fall, der in der Abbildung 6.21 dargestellt ist,
die mittlere Partikelgeschwindigkeit deutlich héher. Dies liegt daran, dafi Partikel,
die von der Wand zuriickprallen, die Wand gegen eintreffende Partikel abschirmen.
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Abbildung 6.22: Aufteilung des Gitters fiir den horizontalen Kanal in Partitionen
fiir die parallele Trajektorienberechnung

Als Folge davon stoflen die Partikel insgesamt seltener gegen die Kanalwande. Sie
halten sich daher zwischen zwei Wandstolen langer in der Gasstromung auf und
werden auf eine hohere Geschwindigkeit beschleunigt.

6.2.2 Anwendung der parallelen Simulationsalgorithmen auf
die Berechnung der horizontalen Kanalstromung

Parallele Trajektorienberechnung

7ur Untersuchung der parallelen Verfahren fiir die Trajektorienberechnung wurde je-
weils ein kollisionsfreier und ein kollisionshehafteter Testfall betrachtet. Dabei wur-
den die folgenden Simulationsparameter verwendet:

1. Kollisionsfreier Testfall: In diesem Fall wurden 500 Trajektorien vom Ein-

strom  bis zum Ausstromrand berechnet und die dafiir benotigte Rechenzeit
bestimmt.

2. Kollisionshehafteter Testfall: Hierbei wurden 200 Trajektorien berechnet. Wie
bei der vertikalen Kanalstromung wurden auch hier zwei Iterationen des ITB

Algorithmus ausgefithrt. Die Rechenzeit, die fiir die zweite, kollisionshehaftete
Iteration benotigt wurde, bildet die Vergleichsgrofie zur Beurteilung der paral-
lelen Vertahren.
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Fiir die seriellen Referenzrechnungen bestand das Gitternetz fiir die in der Abbil-
dung 6.16 dargestellte Stromungsgeometrie aus 1024 x 16 Gitterzellen. Dieses Gitter-
netz wurde fiir die parallelen Testrechnungen in 2, 3, 7, 15, 31 bzw. 63 Partitionen
aufgeteilt. Die Griinde fiir die Wahl dieser Partitionsanzahlen sind dieselben, die
bereits im Abschnitt 6.1.2 erlautert wurden. Die Aufteilung des Gitternetzes wurde
wiederum in der Weise durchgefithrt, dafi die einzelnen Teilgitter dieselbe Anzahl
von Gitterzellen enthielten sowie die Anzahl von Zellen an den Partitionsrdndern
minimiert wurde. Die Anwendung dieser Strategie hatte zur Folge, dafi das Gitter
in allen Féllen in horizontal nebeneinander liegende Segmente unterteilt wurde, wie

in der Abbildung 6.22 schematisch gezeigt.
In den Abbildungen 6.23 und 6.24 sind der Speedup bzw. die Effizienz der paralle-

len Simulationsalgorithmen fiir die Trajektorienberechnung dargestellt. Wie auch im
Fall der vertikalen Kanalstromung wurden bei der Bestimmung dieser Groflen aus-
schlieflilich die Rechenzeiten der Node Prozesse verwendet, da diese die eigentliche
Berechnung der Trajektorien durchfithren. Vergleicht man die Frgebnisse des DD
und des DSM Verfahrens, so siecht man, dafl mit Hilfe des DSM Verfahrens héhere
Speedups bzw. Effizienzen erzielt werden. Dies ist wiederum darauf zuriickzufiithren,
daf} bei der Verwendung dieses Verfahrens die Rechenlast wesentlich gleichmafBiger
unter den Nodes verteilt ist als beim DD Vertahren.

Der Vergleich zwischen Frgebnissen der kollisionsfreien und der kollisionshehafte-
ten Testrechnungen zeigt, daf} fiir die Partitions hzw. Node Anzahlen 2 und 3 die
kollisionshehafteten Rechnungen Speedups und Effizienzen erzielen, die leicht {iber
denen fiir die kollisionsfreien Rechnungen liegen. Im 8 Node Fall sind die Werte
nahezu gleich, und bei den gréfleren Node Anzahlen erreichen die kollisionsfreien
Testrechnungen bessere Frgebnisse. Die Erklarung dieses Verhaltens liefert wieder-
um die Betrachtung der Skalierbarkeit des seriellen Ausgangsproblems sowie des
Anteils der Kommunikationszeit an der Gesamtrechenzeit. In der Abbildung 6.25
sind fiir den Fall des DD Verfahrens und die 63 Block Geometrie jeweils die re-
lativen Rechenzeiten der einzelnen Nodes dargestellt. Dem Node 1 ist hierbei das
unmittelbar am Finstromrand gelegene Teilgebiet zur Berechnung zugeordnet, und
der Node 63 bearbeitet die am Ausstromrand gelegene Partition. Die Darstellungen
in der Abbildung 6.25 geben daher einen Findruck von der Verteilung des Rechen-
aufwandes tiber die Linge des Kanals. Diese Verteilung ist sowohl im kollisionsfreien
als auch im kollisionshehafteten Fall ungleichméfig. Unmittelbar am Finstromrand
ist ein Maximum im Rechenaufwand zu beobachten. Dies liegt daran, daf§ die Start-
geschwindigkeit der Partikel am Einstromrand v, = 0 m/s betrug. Die Partikel
werden erst allmahlich durch die Gasstromung beschleunigt und halten sich daher
relativ lange in der ersten Partition auf. Sie werden zunéchst horizontal beschleu-
nigt, ohne gegen die Kanalwinde oder gegen andere Partikel zu stoflen, weshalb der
Rechenaufwand stromab vom Einstromrand stark absinkt. Erst nach einer bestimme-
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Abbildung 6.23: Speedup fiir die parallele Trajektorienberechnung: Vergleich der
und DSM Methode fiir den kollisionsfreien und kollisionshehafteten Fall
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Abbildung 6.24: Effizienz fiir die parallele Trajektorienberechnung: Vergleich der
DD und DSM Methode fiir den kollisionsfreien und kollisionshehafteten Fall
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Abbildung 6.25: Verteilung des Rechenaufwandes iiber die Kanallange

N - TR max/Th T omm | TR.max
N || ohne Koll. | mit Koll. | ohne Koll. | mit Koll.
1 1 1 0 0
2 1.18 1.09 0.002 0.03
3 1.06 1.01 0.01 0.02
7 1.20 1.22 0.11 0.08
15 1.10 1.08 0.15 0.29
31 1.24 1.46 0.38 0.49
63 1.55 2.65 0.41 0.27

Tabelle 6.5: Skalierung des seriellen Ausgangsproblems und Verhéltnis von Kommu-
nikations zu Rechenzeit
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ten Lauflinge nimmt die Anzahl der Partikel Wand und Partikel Partikel Stofle
zu, und der Rechenaufwand steigt wieder an.

Da der Rechenaufwand ungleichméfig iiber die Lange des Kanals verteilt ist, das
Stromungsgebiet jedoch in Partitionen gleicher Grofie entlang der Kanalachse aufge-
teilt wird, ist die Rechenlast, die auf die einzelnen Partitionen entféllt, im allgemei-
nen unterschiedlich gro. Je nach Anzahl der Teilgebiete konnen dabei die Rechen-
lastunterschiede zwischen den Teilgebieten mehr oder weniger groff sein, d.h. das
serielle Ausgangsproblem kann mehr oder weniger gut skaliert sein. Dies sei anhand
der Tabelle 6.5 verdeutlicht. Hierin ist wiederum Ty ... die maximale Rechenzeit,
die ein Node bei der Anwendung des DI Verfahrens zur Berechnung seines Teilpro-
blems bendtigte. Ty ist die Rechenzeit fiir die serielle Rechnung, und das Verhéltnis
von Tr ez 70 Ti /N ist ein Maf} dafiir, wie gut das serielle Problem bei der Auftei-
lung in N Partitionen skaliert wurde. Je kleiner dieses Verhaltnis ist, desto besser ist
die Skalierung. Die Grofle dieses Verhaltnisses ist jeweils in der zweiten und dritten
Spalte der Tabelle 6.5 angegeben. Auflerdem enthilt die vierte bzw. fiinfte Spalte
der Tabelle jeweils das Verhéltnis der Kommunikationszeit T omm 720 Th pmas. Fir
den 2 und 3 Block Fall ist der Anteil der Kommunikationszeit jeweils sehr klein,
und die Skalierung ist bei den kollisionshehafteten Rechnungen giinstiger, was eine
hohere Effizienz zur Folge hat. ITm 7 Block Fall ist fiir die kollisionsfreie Rechnung
eine bessere Skalierung zu beobachten als fiir die kollisionshehaftete, jedoch ist der
Anteil der Kommunikationszeit grofier. Diese beiden FEffekte heben sich gegenseitig
auf, so daf} die Effizienzen fiir diese beiden Rechnungen nahezu gleich sind. Wie
oben bereits erwahnt, erzielen bei den gréfieren Blockanzahlen die kollisionsfreien
Berechnungen jeweils die grofleren Effizienzen. Aus der Tabelle 6.5 ist zu entneh-
men, dafl die Ursachen hierfiir unterschiedlich sind. Tm 15 Block Fall liegt es an
dem wesentlich kleineren Anteil der Kommunikationzeit, im 63 Block Fall ist die
Skalierung wesentlich besser, und fiir den 31 Block Fall trifft beides zu.

Die in der Tabelle 6.5 angegebenen Werte gelten fiir das Beispiel des D) Verfahrens.
Wie jedoch im Abschnitt 6.1.2 erldutert wurde, wirken sich die Probleme der Ska-
lierbarkeit auch auf die Leistungsfahigkeit des DSM Verfahrens aus.

Es ist festzustellen, dafl sowohl die Skalierung des Ausgangsproblems als auch der
Anteil der Kommunikationszeit an der Gesamtausfithrungszeit grofle Auswirkungen
auf die Leistungstahigkeit der hier verwendeten parallelen Verfahren zur Trajekto-
rienberechnung haben. Die oben dargestellten Beispiele zeigen, daf} die Grifle des
Finflusses dieser beiden Faktoren von Fall zu Fall stark variieren kann.
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Parallele simultane Partikelverfolgung

Wie im Fall der vertikalen Kanalstromung wurden auch hier vier verschiedene Test-
falle betrachtet, um den parallelen Algorithmus fiir die simultane Partikelverfolgung
zu untersuchen. Zum einen wurden Testrechnungen mit und ohne Beriicksichtigung
der Kollisionen durchgefiithrt. Zum anderen wurde wiederum der instationdre Cha-
rakter dieses Berechnungsverfahrens beriicksichtigt. Dazu wurden Testrechnungen
sowohl fiir den Zustand der Partikelphase zu Beginn einer Simulation, d.h. fiir
die “Startverteilung® der Partikel, als auch fiir den stationdren Zustand, d.h. die
“Endverteilung®, durchgefiithrt. Die in den einzelnen Testrechnungen verwendeten
Simulationsparameter sind in der Tabelle 6.6 angegeben.

Fiir die serielle Referenzrechnung wurde das Kanalsegment (siehe Abbildung 6.17)
mit 128 x 16 Gitterzellen vernetzt. Dieses Gitternetz wurde zur Untersuchung des
parallelen Algorithmusin 2, 4, 8, 16, 32, 64 und 128 Partitionen aufgeteilt. Im 2 bis
16 Block Fall wurde das Gitter ausschlieBlich in horizontal nebeneinander liegende
Segmente unterteilt. Die Art der Partitionierung fiir die 32 bis 128 Block Gitter
ist in der Abbildung 6.26 dargestellt. Im Gegensatz zum Gitter fiir den vertikalen
Kanal waren hier alle Gitterzellen gleich grofl. Dies bedeutet, daf} alle Partitionen
eines jeweiligen Gitternetzes nicht nur dieselbe Anzahl von Gitterzellen enthielten,
sondern auch dieselbe physikalische Grofie besaflen.

In den Abbildungen 6.27 und 6.28 ist der Speedup bzw. die Effizienz tiir die parallele
Simulation auf der Basis der simultanen Partikelverfolgung dargestellt. Fiir die kol-
lisionsfreien Testrechnungen sowie fiir die kollisionsbehafteten Rechnungen im Fall
der Startverteilung sind sowohl die Gréfie als auch der Verlauf des Speedups und
der Effizienz nahezu gleich. In allen diesen Testfallen ist die Verteilung der Parti-
kel im Stromungsgebiet relativ gleichméfig. Die Startverteilung entspricht jeweils
einer gleichméfigen Zufallsverteilung der Partikel. Wie auflerdem bereits anhand
der Abbildung 6.18 gezeigt wurde, ist im kollisionsfreien Fall auch die Konzentra-
tionsverteilung im stationaren Endzustand relativ gleichférmig. In diesen Féllen ist
also jeweils der Rechenaufwand, der auf die einzelnen Partitionen des Stromungs-
gebietes entfillt, ungefahr gleich groff. Die Abnahme der Effizienz mit wachsenden
Partitions bzw. Prozessor Anzahlen ist im wesentlichen darauf zuriickzufithren, daf}
die Grofle der Partitionen abnimmt und daher die Anzahl der Partikel, die wahrend
eines Zeitschrittes eine Partitionsgrenze iiberqueren, zunimmt. Dies bedeutet, dafl
das Verhiltnis von Kommunikations zu Rechenzeit mit wachsenden Prozessorzah-
len ansteigt.

Der Speedup und die Effizienz fiir die kollisionshehafteten Rechnungen im Fall der
Endverteilung sind wesentlich niedriger als fiir alle anderen Testfalle. Dies ist da-
durch begriindet, dafl in diesem Fall die Verteilung der Partikel im Stromungsge-
biet sehr ungleichméfig ist. Zum einen ist, wie bereits in der Abbildung 6.19 ge-
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ohne Kollisionen

mit Kollisionen

Startvert. | Endvert. | Startvert. | Endvert.
Anzahl Partikel 10000 10000 10000 10000
Anzahl Zeitschritte 250 220) 230 230
Grofle eines Zeitschritts At 107*s 107*s 107*s 107*s

Tabelle 6.6: Simulationsparameter fiir die parallele Berechnung der horizontalen Ka-

nalstromung unter Verwendung der simultanen Partikelverfolgung

16-Block
Gitter

32-Block
Gitter

64-Block
Gitter

128-Block
Gitter

Abbildung 6.26: Prinzip der Gitterpartitionierung fiir die parallele simultane Parti-

kelverfolgung
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Abbildung 6.27: Speedup fiir die parallele Simulation auf der Basis der simultanen
Partikelverfolgung
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Abbildung 6.28: Effizienz fiir die parallelen Simulation auf der Basis der simultanen
Partikelverfolgung
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Abbildung 6.29: Endverteilung der Partikel im kollisionsfreien und kollisionshehaf-
teten Fall

zeigt, die mittlere Partikelkonzentration in der unteren Kanalhélfte groler als in der
oberen. Dariiber hinaus bewirken die Partikel Partikel Kollisionen die Bildung von
Partikel Clustern, was in der Abbildung 6.29 gezeigt ist. In dieser Abbildung ist die
Verteilung der relativen Anzahldichte im Kanalsegment fiir die kollisionsfreie und die
kollisionshehaftete Endverteilung dargestellt. Tm kollisionsfreien Fall ist diese Ver-
teilung sehr gleichmifig, wogegen im kollisionshehafteten Fall die Konzentration
lokal stark variiert. Durch diese grofien lokalen Unterschiede in der Partikelkonzen-
tration kommt es bei der parallelen Simulation bereits bei geringen Partitions bzw.
Prozessor Anzahlen zu groflen Rechenlastunterschieden und damit zu einem starken

Absinken der Effizienz.
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Kapitel 7

Schluflfolgerungen zur
Anwendbarkeit der parallelen
Algorithmen

7.1 Allgemeines

Die Frgebnisse der im Kapitel 6 beschriebenen Untersuchungen zeigen, dafl die Lei-
stungstahigkeit der verschiedenen parallelen Verfahren sehr unterschiedlich ist. Alle
hier untersuchten parallelen Verfahren sind in der Lage, die Zeit, die zur Berech-
nung einer Gas Partikel Stromung bendtigt wird, zu verringern. Die Effizienz, mit
der dies geschieht, d.h. das Verhéltnis von eingesetzten Computerressourcen zur
erzielten Rechenzeitverkiirzung, kann jedoch von Fall zu Fall stark variieren.

Die Leistungstahigkeit der einzelnen parallelen Algorithmen ist abhéngig vom je-
weils zu berechnenden Problem. Einen grofien Einflufl haben dabei die physikalischen
Eigenschaften der konkret betrachteten Stromung, wie z.B. die Konzentrationsver-
teilung der Partikel. Diese physikalischen Eigenschaften sind der Hauptgegenstand
einer Simulation, d.h. sie sind im allgemeinen vor Beginn der Stromungsberechnung
nicht bekannt. Aus diesem Grund ist es sehr schwierig, vor Beginn einer Simulation
vorherzusagen, welches parallele Verfahren und welche Anzahl von Prozesoren ein
optimales Ergebnis, d.h. eine moglichst kurze Rechenzeit, erzielen wird.

Des weiteren hat die Wahl des numerischen Gitternetzes bzw. die Art der Partitio-
nierung dieses Gitters grofie Auswirkungen auf die Leistungsfahigkeit der paralle-
len Algorithmen. Die Art der Partitionierung, die fiir die parallele Berechnung der
Gasphase optimale Ergebnisse liefert, ist in der Regel nicht gleichzeitig die optimale
Partitionierung fiir die Berechnung der Partikelphase. Fine Aussage dariiber, welche

121



Partitionierungsstrategie optimal ist, kann nur getroffen werden, wenn die Physik
der zu simulierenden Stromung bekannt ist.

7.2 Parallele Trajektorienberechnung

Domain—Decomposition—Verfahren

Der Hauptvorteil des DD Verfahrens besteht darin, dafl es algorithmisch relativ ein-
fach und daher der Implementierungsaufwand verhaltnisméaBig gering ist. Des weite-
ren ist der Kommunikationsaufwand niedrig und die Organisation des Datenaustau-
sches relativ einfach, da ausschliefilich eine Host Node Kommunikation stattfindet.

In den im Kapitel 6 beschriebenen Untersuchungen zeigte sich, dafl ein wesentli-
cher Nachteil dieses Verfahrens die feste Zuordnung von Gitterpartitionen zu Node
Prozessen ist. Die Partitionierung des Gitters wurde dabei stets so gewahlt, dafi sie
fiir die parallele Berechnung der Gasstromung eine optimale Rechenlastverteilung er-
gab. Verwendet man dieselbe Partitionierung fiir die Berechnung der Bewegung der
Partikelphase, so resultiert daraus im allgemeinen eine ungleichméfiige Verteilung
der Rechenlast unter den Nodes.

Trotz dieser Nachteile ist festzustellen, daf§ die Anwendung dieses Verfahrens mei-
stens zu einer signifikanten Verringerung der Rechenzeiten fithrt. Fiir viele indu-
strielle Anwendungen ist die Verkiirzung der Rechenzeit einer Simulation von 7.B.
mehreren Tagen auf einige Stunden ein grofier Gewinn, auch wenn das dabei ver-
wendete Verfahren nicht mit optimaler Effizienz arbeitet.

Ein potentielles Anwendungsgebiet fiir das D) Verfahren sind Parameterstudien zur
Optimierung eines Bauteils oder eines Apparates. Hierzu sind in der Regel eine Viel-
zahl von Simulationen notwendig, wobei sich die physikalischen Eigenschaften der
untersuchten Gas Partikel Stromung nur wenig verdndern. Betrachtet man z.B. die
Optimierung eines Zyklons, wie er zur Staubabscheidung aus GGasen verwendet wird,
so ist die Verteilung der Partikel innerhalb des Zykons relativ unabhéngig von der
Partikelbeladung oder der Einstromgeschwindigkeit des (Gas Partikel Gemisches.
In solchen Fillen ist es denkbar, in einer ersten Simulation zundchst die Partikel-
verteilung und damit die Verteilung des Rechenaufwandes im Strémungsgebiet zu
untersuchen. Auf der Grundlage dieser FErgebnisse kann dann ein Gitternetz bzw.
eine Partitionierung konstruiert werden, die eine gleichmaflige Rechenlastverteilung
liefert. Mit diesem neu generierten Gitter konnen dann die Parameterstudien durch-
gefithrt werden.

Betrachtet man die Simulation kollisionshehafteter Stromungen mit Hilfe der Tterier-
ten Trajektorienberechnung, so ist es hierfiir schwieriger, eine optimale Gitterparti-
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tionierung zu finden, selbst wenn die Figenschaften der zu berechnenden Stromung
bekannt sind. Im ITB Verfahren wird zundchst ein kollisionsfreier Iterationsschritt
ausgefithrt, und nach einer gewissen Anzahl von Iterationen wird ein Endzustand
erreicht, der dem stationdren Zustand der kollisionshehafteten Stromung entspricht.
Dies bedeutet, daf} sich die Verteilung der Partikel und damit die Verteilung des
Rechenaufwandes im Verlauf der Simulation verdndert. Um auch in diesem Fall die
Gitterpartitionierung optimal an die Partikelverteilung anzupassen, miifite man in
unterschiedlichen Phasen der Berechnung verschiedene Gitternetze verwenden. Ob
dieser zusatzliche Aufwand im Vergleich zur erzielbaren Rechenzeitverkiirzung loh-
nenswert, ist, 148t sich nur im Einzelfall entscheiden. Des weiteren ist es denkbar,
ein Gitternetz zu wihlen, das einen Kompromifl darstellt zwischen den Gittern, die
jeweils zu Beginn bzw. zum Ende der Simulation optimale Ergebnisse liefern.

Distributed—Shared—Memory—Verfahren

Durch die dynamische Zuordnung von Gitterpartitionen zu Node Prozessen inner-
halb des DSM Verfahrens wird eine sehr gleichmaflige Verteilung der Rechenlast
erreicht. Die Leistungsfahigkeit dieses Verfahrens ist daher, abgesehen von den im
Kapitel 6 erwdhnten geringen Einschrdnkungen, nahezu unabhéngig von den phy-
sikalischen Figenschaften der betrachteten Stromung oder der Art der Gitterparti-
tionierung. Auch die Veranderung der Stromungsverhéltnisse im Verlauf einer Si-
mulation, wie sie bei der Berechnung kollisionshehafteter (Gas Partikel Stromungen
mit Hilfe der ITB Methode auftritt, beeintrachtigt die Leistungsfihigkeit des DSM

Verfahrens nicht.

Diesen Vorteilen steht zur Zeit der Nachteil gegeniiber, dafl das DSM Verfahren zur
Berechnung der Stréomung in N Partitionen insgesamt 2N 4 1 Prozesse bendtigt,
von denen jedoch nur die N Node Prozesse die eigentliche Trajektorienberechnung
ausfithren. Die iibrigen N + 1 Prozesse dienen dazu, die Berechnung zu optimie-
ren. Viele der heutigen Parallelrechner bieten nicht die Moglichkeit, mehr als einen
Prozefl auf einem physischen Prozessor des Rechners zu aktivieren. Dies hat zur
Folge, dafl zur Stromungsberechnung wesentlich mehr Prozessoren ben6tigt werden
als Gitterpartitionen vorhanden sind, was die parallele Berechnung sehr ineffizient
macht. Es ist jedoch 7zu erwarten, dafl zukiinftige Rechnergenerationen vermehrt die-
se Moglichkeit bieten. Des weiteren wird 7z.B. die standardisierte Message Passing

Bibliothek MPT in nachster Zukunft die Erzeugung eines Unterprozesses (Thread)
innerhalb eines Prozesses und damit die Ausfithrung unterschiedlicher Aufgaben auf
einem Prozessor ermoglichen. Somit konnten z.B. jeweils ein Node und ein Memory

Manager Prozel auf einem gemeinsamen Prozessor aktiv sein, was die Anzahl der
benétigten Prozessoren auf N + 1 reduzierte. Die gegenseitige Beeinflussung der
Prozesse wire dabei gering, da sie einen komplementéren Ressourcenbedarf haben.
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Wiéhrend ein Node relativ viel Rechenleistung beansprucht und wenig Speicherbe-
dart besitzt, ist es betm Memory Manager gerade umgekehrt.

7.3 Parallele simultane Partikelverfolgung

Die Berechnungsmethode der simultanen Partikelverfolgung hat im Gegensatz zu
der trajektorienbasierten Berechnung den Vorteil, sowohl zur Simulation stationarer
als auch instationdrer Stromungen geeignet zu sein. Der parallele Algorithmus, der
in dieser Arbeit fiir die simultane Partikelverfolgung angewendet wurde, ist in der
Lage, die Rechenzeiten deutlich zu verkiirzen. Ahnlich wie das DD Verfahren hat
jedoch auch dieser Algorithmus den Nachteil, dafl seine Leistungsfahigkeit aufgrund
der statischen Zuordnung von Gitterpartitionen zu Prozessoren stark von der Ver-
teilung der Partikel auf die Partitionen abhingig ist. Diese Partikelverteilung ist
einer der Hauptgegensténde der Berechnung und ist im allgemeinen im voraus nicht
bekannt. Aulerdem kommt hinzu, dafl die simultane Partikelverfolgung ein inhdrent
instationdres Verfahren ist. Die Partikelverteilung im Stromungsgebiet verdndert
sich daher stidndig im Verlauf der Berechnung. Wie im Abschnitt 6.2.2 gezeigt wur-
de, kénnen selbst in einer Stromung, die im zeitlichen Mittel stationédr ist, lokal
instationidre und inhomogene Gebiete vorhanden sein. Aus diesen Griinden kénnen
mit dem hier verwendeten parallelen Algorithmus im allgemeinen keine optimalen
Effizienzen erreicht werden. Allerdings ist, wie bereits im Abschnitt 7.2 erwédhnt,
in vielen praxisrelevanten Fillen eine deutliche Verringerung der Rechenzeit schon
ein grofler Gewinn, auch wenn das dabei eingesetzte Verfahren nicht mit hochster
Effizienz arbeitet.

Betrachtet man die Simulation von kollisionsfreien GGas Partikel Strémungen, so ist
eine dynamische Umverteilung der Rechenlast denkbar. Dies kénnte in der Weise
geschehen, daf} die Gitter und Fluiddaten sowie ein Teil der Partikel von einem
Prozessor, der eine Partition mit einer hohen Partikelkonzentration bearbeitet, an
einen anderen Prozessor gesendet werden, der momentan eine geringere Auslastung
aufweist. Die Bewegung der Partikel in einer Partition wiirde somit von zwei Pro-
zessoren berechnet. Die Voraussetzung fiir die Anwendung eines solchen Verfahrens
ist, daf} der Speicher der Prozessoren grofl genug ist, um die Gittergeometrie und
Fluiddaten mehrerer Partitionen aufzunehmen.

Fiir eine kollisionshehaftete Simulation ist eine solche dynamische Umverteilung un-
gleich schwieriger zu realisieren. In diesem Fall werden zur Berechnung der Partikel

Partikel Kollisionen die Informationen iiber samtliche in einer Partition vorhande-
nen Partikel lokal bendtigt. Eine Auslagerung von Teilen der Partikelberechnung
auf einen anderen Prozessor wire deshalb algorithmisch sehr aufwendig und mit
einem sehr groflen Kommunikationsaufwand verbunden. Einen méglichen Ausweg,
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um auch fiir kollisionshehaftete Simulationen den Rechenaufwand dynamisch neu
verteilen zu kénnen, bietet die Verwendung unstrukturierter Gitternetze. Bei Ver-
wendung solcher Gitter ist die Repartitionierung und der Austausch von Teilen des
Gitters mit allen zugehorigen Informationen wesentlich einfacher als bei Verwendung
blockstrukturierter Netze, wie in dieser Arbeit geschehen.
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Kapitel 8

Zusammenfassung und Ausblick

Im Rahmen der vorliegenden Arbeit wurden Algorithmen zur Berechnung kollisi-
onshehafteter Gas Partikel Stréomungen auf massiv parallelen Rechnern entwickelt.
Die Leistungsfihigkeit dieser Algorithmen im Hinblick auf die damit zu erzielende
Verkiirzung der Rechenzeit wurde untersucht. Auf dieser Grundlage wurden Vor-
schldge fiir mogliche weitere Verbesserungen der Verfahren bzw. fiir alternative Pa-
rallelisierungsverfahren gemacht.

Die numerische Berechnung der Gasstromung erfolgte auf der Grundlage einer Dis-
kretisierung der Erhaltungsgleichungen nach der Finite Volumen Methode fiir rand-
angepafite, nichtorthogonale, blockstrukturierte numerische Gitternetze. Zur Losung
der resultierenden linearen Gleichungssysteme fiir die einzelnen Variablen wurde die
SIP Methode verwendet, und die Losung des Gesamtsystems unter Beriicksichtigung

der Druck Geschwindigkeits Kopplung erfolgte mit Hilfe eines SIMPLE Verfahrens.

7ur Berechnung der Partikelbewegung wurde in dieser Arbeit das Lagrange Verfah-
ren verwendet. Bei den hier betrachteten Gas Feststoff Stromungen waren die wich-
tigsten auf ein Einzelpartikel einwirkenden Kréfte die aerodynamische Widerstands-
kraft, die Magnus Kraft, die Saffman Kraft und die Gravitationskraft. Die makros-
kopischen Stromungsgréflen der Partikelphase wurden auf zwei verschiedene Arten
bestimmt, mit der Methode der Trajektorienberechnung sowie mit Hilfe der simulta-
nen Partikelverfolgung. 7Zur Beriicksichtigung der Partikel Partikel Kollisionen in-
nerhalb der trajektorienbasierten Simulation wurde ein iteratives Verfahren nach
Oesterlé und Petitjean[34] verwendet. Im Rahmen der simultanen Partikelverfolgung
wurden die Kollisionen unter Verwendung einer Monte Carlo Methode berechnet,
wie sie auch bei der Simulation verdiinnter Gasstromungen angewendet wird.

Die parallele Berechnung der Gasstromung erfolgte auf der Basis eines Gebietszerle-
gungsverfahrens. Dabei wurde das numerische Gitternetz in eine bestimmte Anzahl
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gleichgrofler Partitionen aufgeteilt. Die Stromung in jedem dieser Teilgebiete wurde
von einem separaten Prozessor des Parallelrechners berechnet.

Fiir die parallele Simulation der kollisionsbehafteten Partikelbewegung auf der Ba-
sis der Trajektorienberechnung wurden zwei bereits existierende Algorithmen unter
Finbeziehung der Kollisionen weiterentwickelt. Das Domain Decomposition (DD)
Verfahren beruht auf einer statischen Zuordnung von Gitterpartitionen zu Prozes-
sen. Alle Trajektoriensegmente, die eine bestimmte Partition durchqueren, werden
dabei von dem Prozefl berechnet, dem diese Partition zugeordnet ist. Im Gegen-
satz dazu erfolgt beim Distributed Shared Memory (DSM) Verfahren die Zuord-
nung von Gitterpartitionen zu Prozessen auf dynamische Weise. Dadurch kénnen
die ein bestimmtes Teilgebiet durchquerenden Trajektorienabschnitte von verschie-
denen Prozessen berechnet werden. Fiir die dynamische Neuverteilung der Partitio-
nen werden zusatzliche Prozesse bendtigt, so dafi die Gesamtzahl der Prozesse im

DSM Vertahren wesentlich grofler als im DI) Verfahren ist.

7ur Parallelisierung der simultanen Partikelverfolgung wurde ein neuer Algorithmus
entwickelt, bei dem, dhnlich wie beim DI Verfahren, einem Prozessor des Parallel-
rechners jeweils ein Teilgebiet der Stromungsgeometrie statisch zugewiesen wird. Die
Bewegung aller Partikel die sich momentan in diesem Teilgebiet befinden, wird von
diesem Prozessor berechnet. Erreicht ein Partikel eine Partitionsgrenze, so werden
die zugehorigen Partikeldaten an den Prozessor {ibertragen, dem die entsprechende
Nachbarpartition zugeordnet ist.

7Zur Untersuchung der Leistungsfahigkeit der parallelen Algorithmen wurden Gas
Partikel Stromungen in zwei verschiedenen zweidimensionalen Testgeometrien be-
trachtet, einem vertikalen und einem horizontalen Kanal. Dazu wurden zunachst die
physikalischen Stromungseigenschaften untersucht, wobei jeweils eine niedrig belade-
ne, kollisionsfreie Stromung und eine héher beladene, kollisionshehaftete Stromung
berechnet wurde. Die FErgebnisse dieser Simulationen zeigten eine relativ gute qua-
litative Ubereintimmung mit Frgebnissen aus der Literatur fiir dreidimensionale
Rohrstromungen. Inshesondere zeigte sich, daff der Finfluf} der Partikel Partikel
Kollisionen hei den hoéher beladenen Stromungen eine deuliche Verdnderung des
Konzentrations und Geschwindigkeitsprofils der Partikelphase im Vergleich zur je-
weiligen kollisionsfreien Stromung zur Folge hat.

Bei der Untersuchung der parallelen Algorithmen zeigte sich, dafy in allen Féllen
die physikalischen Stromungsverhéltnisse sowie die Art der Gitterpartitionierung
die Effizienz der Verfahren stark beeinflussen. Beim DD Verfahren zur parallelen
Trajektorienberechnung ist dieser Finflul wesentlich starker zu beobachten als beim
DSM Vertahren. Da beim DI} Verfahren die Zuordnung von Partitionen zu Pro-
zessen statisch ist, hangt die Leistungsfahigkeit dieses Verfahrens wesentlich davon
ab, wie gut der Gesamtrechenaufwand durch die gewéhlte Art der Partitionierung
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skaliert werden konnte. Eine solche Abhangikeit ist zwar auch beim DSM Verfahren
7zu beobachten, allerdings ist hier durch die Moglichkeit der dynamischen Zuwei-
sung von Partitionen der Rechenaufwand insgesamt wesentlich gleichméfliger unter
den Prozessen verteilt. Mit dem DSM Verfahren wurden deshalb hohere Effizienzen
erzielt als mit dem DD Verfahren.

Fine Moglichkeit, das DI) Verfahren effizient anzuwenden, bietet sich bei Parame-
terstudien zur Optimierung von Bauteilen oder Apparaten. Hierbei ist in der Regel
das Stromungsverhalten bekannt, das sich durch die Verdnderung einzelner Parame-
ter nicht wesentlich verdndert. Mit dieser Kenntnis kann vor Beginn einer Serie von
Simulationen ein Gitternetz bzw. eine Partitionierung konstruiert werden, mit der
eine gleichmafige Verteilung des Rechenaufwandes erreicht wird.

Das DSM Verfahren erzielt unabhédngig vom konkreten Anwendungsfall stets eine
sehr gleichmifige Rechenlastverteilung. Der derzeitige Nachteil dieses Verfahrens
besteht in der groflen Anzahl von Prozessen, die dazu bendtigt werden. Dieses Ver-
fahren kann nur dann effizient eingesetzt werden, wenn der verwendete Parallel-
rechner bzw. die verwendete Message Passing Bibliothek die Aktivierung mehrerer
Prozesse aut einem Prozessor des Rechners zulassen. Aufgrund der derzeitigen Ent-
wicklungen im Bereich der Betriebssysteme und der Message Passing Bibliotheken
ist abzusehen, dafl diese Moglichkeit in néchster Zukunft vermehrt gegeben sein
wird.

Bei der parallelen simultanen Partikelverfolgung ist, &hnlich wie beim DI} Verfah-
ren, ebenfalls eine starke Abhéngigkeit der Effizienz von der Verteilung des Re-
chenaufwandes auf die Gitterpartitionen zu beobachten. Dabei hingt die Grofle des
Rechenaufwandes, der in einer Partition anfallt, hauptsidchlich von der Anzahl der
Partikel ab, die sich in dieser Partition befinden. Da die simultane Partikelverfolgung
ein instationdres Berechnungsverfahren ist, verdndert sich diese Anzahl permanent
im Verlauf der Simulation. Infolgedessen verandert sich auch die Effizienz des paral-
lelen Algorithmus wahrend der Berechnung, falls die Partitionierung und die Zuord-
nung von Partitionen zu den Prozessoren des Parallelrechners statisch durchgefiihrt
wird.

Eine Steigerung der Effizienz der parallelen simultanen Partikelverfolgung scheint
aus heutiger Sicht nur durch eine dynamische Umverteilung der Rechenlast wahrend
der Simulation moglich. Die Verwendung unstrukturierter Gitternetze wére hierbei
von Vorteil, da in diesem Fall die Repartitionierung des Gitters einfacher und der
notwendige Kommunikationsaufwand geringer wére als bei den in dieser Arbeit ver-
wendeten blockstrukturierten Gitternetzen.

Zusammenfassend kann gesagt werden, daf} alle hier vorgestellten parallelen Verfah-
ren prinzipiell fiir den Einsatz auf massiv parallelen Rechnern geeignet sind. Durch
die Verwendung dieser Verfahren kénnen die Rechenzeiten fiir Simulationen von
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Gas Partikel Stromungen deutlich verringert werden. Inshesondere sind dadurch
die Voraussetzungen gegeben, kollisionsbehaftete Stromungen in komplexen dreidi-
mensionalen Stromungsgebieten in einer angemessenen Zeit zu berechnen. Jedoch
sind die verschiedenen Verfahren nicht universell und mit gleicher Effizienz fiir alle
Anwendungsfille einsetzbar, und teilweise ist eine Weiterentwicklung zur Steigerung
der Effizienz erforderlich.
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Anhang A

Erlauterungen zur Diskretisierung
und Losung der
Erhaltungsgleichungen fiir die
Gasstromung

In diesem Anhang sind einige Herleitungen und Verfahren zusammengefafit, die fiir
die im Kapitel 2 beschriebene Diskretisierung und numerische Losung der Bilanz-
gleichungen bendétigt werden. Die Darstellungen der folgenden Abschnitte sind eine
Kurzfassung der ausfiihrlichen Darstellungen in [36].

A.1 Approximation der diffusiven Fliisse

Der in den Bilanzgleichungen auftretende Diffusionsterm F? hat die allgemeine
Form:

ol — /rgradqs-ﬁds. (A1)
Js
Der diffusive Flufl durch die Seitenfliche e wird approximiert durch:
- / Terad ¢ -7 dS ~ (T grad ¢ - 7),.5, . (A.2)
Js.

Der Gradient von ¢ im Mittelpunkt der Fliche kann sowohl in globalen kartesi-
schen Koordinaten (2, ) als auch durch die lokalen orthogonalen Koordinaten (n,?)
ausgedriickt werden:

26 96\ 0 b
gra,dé—(£7£) ——q%ﬁ—l-—q%t, (A.3)
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wobei n die Koordinatenrichtung senkrecht zur Seitenfliche und ¢ die tangentiale
Koordinatenrichtung ist (siche Abbildung 2.2). Setzt man diese Formulierung fiir
den Gradienten in die Gleichung (A.2) ein, so sieht man, dal nur die Ableitung
senkrecht zur Seitenfliche einen Beitrag zum diffusiven Fluf} liefert, d.h.:

F' =T, (%) Se (A4)
' an /.

Fiir orthogonale Gitternetze kann die Ableitung senkrecht zur Flache auf einfache
Weise mit einer zentralen Differenz berechnet werden:

D6\ ¢ 6n
(5) =2 A

wobei L, der Abstand der Punkte P und F ist. In nichtorthogonalen Gittern
ist die Verbindungslinie zwischen den benachbarten Gitterpunkten nicht senkrecht
zur dazwischenliegenden Seitenfliche. Fiir diesen Fall wird die folgende Deferred

Correction Formulierung verwendet:

-G @]

Hierbei ist ¢ die Koordinatenrichtung entlang der Verbindungslinie der Punkte P
und K. Der mit dem Superskript " gekennzeichnete erste Term auf der rechten
Seite wird durch einen impliziten Ausdruck berechnet:

(7(/5 neu B (Cbp 7¢P)neu
(Gr) -l (AT)

. LP,E

und die mit dem Superskript “* gekennzeichneten Terme werden auf explizite Weise

(() alt (f) alt B
(a_f) = (grad ¢)2"" -7 ; (3_?) = (grad ¢)2" - 7¢ (A.8)

ermittelt:

wobei ;5 der Koordinatenvektor der ¢ Richtung ist. Nach dem FEinsetzen der Glei-
chungen (A.6) (A.8) in die Gleichung (A.4) ergibt sich als Approximation fiir den
diffusiven Flufl durch die Seitenfliche e:

‘qﬁ ne a — -

Fd ~ I (¢F‘ o ¢P> o+ re*qe(grad ¢)e’lt ’ (n o 75) . (Ag)

e e
LP,E
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A.2 Berechnung der Ableitung im Zellenmittel-
punkt

Die Berechnung der Ableitung einer Grofie ¢ im Mittelpunkt einer Gitterzelle soll
im folgenden am Beispiel der Ableitung nach der Variablen = erldutert werden.
Die Berechnung der Ableitung nach y erfolgt in analoger Weise. Zunichst wird die
Ableitung im Mittelpunkt der Zelle durch den Mittelwert der Ableitung in der Zelle

approximiert:
96\ fa 2 do
— = =2 A10

(f)m)P AQ ( )

Die Ableitung d¢ /dx kann als Divergenz des Vektors (¢, 0)" hetrachtet werden. Da-
mit kann das Volumenintegral in Gleichung (A.10) unter Anwendung des Gaufischen
Integralsatzes in ein Oberflichenintegral umgewandelt werden:

Ao

a0 — /(qﬁ, 0 7dS ~ Y 6.5, ¢ = emw,s. (A1)
JS -

Setzt man diese Beziehung in die Gleichung (A.10) ein, so erhilt man als Approxi-
mation fiir die Ableitung im Zellenmittelpunkt:

(()¢ ~ Zc ¢C‘qcm
(3_) o Zebn (A12)

A.3 Losung des linearen Gleichungssystems fiir
eine Stromungsvariable mit der SIP- Metho-

de

Das linearisierte Gleichungssystem fiir eine Stromungsvariable ¢ 148t sich in der
Matrixschreibweise darstellen als:

A6 =0Q. (A.13)

Hierbei enthilt der Vektor qzdie unbekannten Werte der Variablen ¢ in allen Zellen-
mittelpunkten, die Matrix A enthilt die Koeffizienten der Variablen und im Quell-
termvektor ) sind alle bekannten Groflen der Gleichung zusammengetafit. Betrachtet

man einen iterativen Losungsprozel, so erhdlt man nach n Iterationen eine appro-
ximierte Losung ¢”, die die Gleichung (A.13) nicht exakt erfiillt:

Agm=Q i, (A.14)
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Hierin ist p” der Residuenvektor, der im Laufe des Iterationsprozesses zu Null wer-
den soll. Ein allgemeines iteratives Losungsschema fiir die Gleichung (A.13) ist 7z.B.

gegeben durch:

—

Mot =N + B. (A.15)
= q;”’ = ¢. Daraus folgt, dafl fiir diesen Fall gelten mu8:

Im Konvergenzfall ist q?”“
A—=M-N und ﬁ:@ (A.16)

Subtrahiert man nun den Term ﬁq;” von der Gleichung (A.15), so ergibt sich unter
Beriicksichtigung der Gleichung (A.14) die Beziehung:

M& = 5", (A.17)

wobei 6" = ¢"t!' — ¢" der Korrekturterm ist, der die Anderung von ¢ von einer
inneren Iteration zur nachsten beschreibt. Die Losung dieser Gleichung erfolgt mit

Hilfe der STP Methode (Strongly Implicit Procedure) nach Stone [44]. Dabei wird die

Matrix M als Produkt aus einer unteren und einer oberen Dreiecksmatrix dargestellt:

M=TT0. (A.18)

Die Koeffizienten von I, und U ergeben sich aus der Koeffizientenmatrix A. Fine
ausfithrliche Beschreibung der Koeffizientenberechnung ist z.B. in [36] gegeben. Der
Zusammenhang zwischen dem Korrekturterm und dem Residuum stellt sich nun wie
folgt dar:

TU& = 5. (A.19)

Nach der Berechnung von T und T 1aBt sich nun der Korrekturterm auf einfache
Weise in drei Schritten bestimmen:

;o= Q- A", (A.20)
Po=T 5, (A.21)
= TR (A.22)

Der aktualisierte Wert fiir die Variable ¢ ergibt sich aus dem Wert der vorherigen
Iteration und dem Korrekturterm zu:

S = " 4 oy 67 (A.23)
wobei ¢,, ¢ ein Unterrelaxationsfaktor mit 0 < ¢,, 5 < 1 ist.

Es ist anzumerken, daff die STP Methode kein allgemeines Losungsschema fiir belie-
bige Gleichungssysteme darstellt. Die Anwendung dieser Methode setzt voraus, daf
die Losung glatt ist. Dies kann im vorliegenden Fall angenommen werden, da die zu
l6senden Gleichungen Approximationen von elliptischen partiellen Differentialglei-
chungen sind, die eine stationdre, inkompressible Stromung beschreiben.
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