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2.1 Teilprojekt D2
E�ziente parallele Algorithmen f�ur die numerische Simulation stark phasengekoppelter,disperser Mehrphasenstr�omungen
2.1.1 Antragsteller
Dr.{Ing. Thomas Frank � Prof. Dr. G�unter Wozniak29.01.1963 28.06.1958bis 2002:Professur Technische Thermodynamik Professur Str�omungsmechanikForschungsgruppe Mehrphasenstr�omungenFakult�at f�ur Maschinenbau und VerfahrenstechnikTechnische Universit�at Chemnitz09107 ChemnitzTel.: (0371) 531-4643 (0371) 531-1707Fax: (0371) 531-4644 (0371) 531-1847Email: DrTh.Frank@arcor.de guenter.wozniak@mbv.tu{chemnitz.de
� Die Stelle von Herrn Dr. Th. Frank als wissenschaftlicher Assistent an der TU Chem-nitz war befristet bis zum 30.09.2003, wobei er mit 1.1.2003 in die Industrie wechselte.
2.1.2 Projektbearbeiter
Die Bearbeitung wurde von DI Klaus Pachler im Rahmen der im vorangegangenen An-trag de�nierten Ziele weitergef�uhrt, wobei sich der zu betrachtende Zeitraum von 2002bis Mitte 2003 erstreckt.
2.2 Ausgangsfragestellung / Einleitung
Die Parallelisierung der Lagrange Methode f�ur instation�are Vorg�ange mit starker Pha-senkopplung wurde im Zeitraum 1999 bis 2001 erarbeitet. Dabei wurde gezeigt, dasssowohl der Navier{Stokes L�oser die erforderliche Genauigkeit erreicht, als auch dassder Partikell�oser instation�ar verwendbar ist [8]. Daraus ergab sich die Anforderungden aktuellen Algorithmus auch f�ur andere Anwendungen, wie beispielsweise f�ur dieTropfenstr�omung mit Sto�{ und W�arme�ubergang oder die \Large Eddy Methode\, zuverwenden. Ein neues numerisches Verfahren muss vorallem anhand realer Berechnungs-beispiele seine theoretischen Vorteile unter Beweis stellen. Gerade die Parallelisierungvon Str�omungsl�osern liefert bei ingenieurtechnischen Anwendungen nicht immer die er-warteten E�zienzsteigerungen.
2.3 Forschungsaufgaben / Methoden
Die Vorgehensweise im Berichtszeitraum teilt sich in die Weiterentwicklung des Lagran-ge L�osers infolge eines Verdunstungsmodells f�ur innermotorische Verbrennungsvorg�angeund die Anwendung bei einer Kohlestaubeind�usung und bei einer LES{Simulation eines
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Gaszyklons, siehe Pachler [8].
Hier soll die algorithmische Implementierung eines Verdunstungsmodells exemplarischanhand eines Einkompomentenmodells (Uniform{Temperatur{Modell) gezeigt werden,wobei die Parallelisierung mit Hilfe von MPI ber�ucksichtigt wird. Es wird auf die Ans�atzevon Dukowicz [9] und Ranz und Marshall [10] zur�uckgegri�en. In diesem Modell wirddie Lewis{Zahl1 f�ur die Grenzschicht gleich eins gesetzt (wie beim d2{Gesetz), was dieBerechnung einer Di�usionszahl in diesem Modell �uber
�ussig macht. Diese Annahmeist eine starke Vereinfachung, weil sich im allgemeinen die Lewis{Zahl �uber die Trop-fenlebensdauer und radial innerhalb des Tropfens von 50 bis etwa 1 ver�andert. In derGrenzschicht der Gasphase schwankt die Lewis{Zahl bezogen auf die Referenzwerte zeit-lich von 3 bis 1, siehe Kneer [11].Der W�arme�ubergang eines Tropfens bei Zwangskonvektion wird durch folgende semi{empirische Korrelation von Ranz und Marshall [10] beschrieben:

Nu = 2 + 0; 6Re1=2 Pr1=3 (2.1)
Gleichung (2.1) beschreibt einen station�aren W�arme�ubergang2, der auf einer globalenBetrachtung des Partikelschwarms beruht. Die Berechnung behandelt jedoch diskreteTropfen innerhalb eines numerischen Gitters, was zu numerischen Problemen bei starktransienten Verdunstungsprozessen f�uhren kann. Au�erdem wird ein f�ur den Zeitschritteingefrorenes Str�omungsfeld angenommen, um eine explizite Kopplung Str�omung / Trop-fen zu erm�oglichen. Die daraus resultierenden Zeitschrittweiten werden jedoch aus E�-zienzgr�unden nicht immer ber�ucksichtigt.
2.4.13.1 Erhaltungsgleichung f�ur Enthalpie und Masse eines Tropfens
Die Verdunstungsmodellierung wird anhand der Filmtheorie, siehe Baehr [12], unterder Annahme einseitiger Di�usion durchgef�uhrt. Die Tropfenenergiegleichung f�ur dasUniform{Temperatur{Modell lautet:

ddt(md �hd) = hV S dmddt +Q (2.2)
Gleichung (2.2) beschreibt die �Anderung der mittleren Tropfenenthalpie infolge der zu-gef�uhrten Energie Q und der Verdunstung, siehe erster Term auf der rechten Seite.Die latente W�arme hL l�asst sich als Enthalpiedi�erenz zwischen der damp��ormigen undder 
�ussigen Phase an der Grenz
�ache (Tropfenober
�ache) darstellen (hL = hV S � hdS).Wenn man die Dampfenthalpie hV S in Gleichung (2.2) einsetzt, die linke Seite vonGleichung (2.2) nach der Kettenregel di�erenziert und die Annahmen des Uniform{Temperatur{Modells, n�amlich �hd ' hdS, Td ' TdS und cpd = const f�ur den ganzenTropfen, verwendet, erh�alt man mit �hd ' cpdTd :

(md cpd)dTddt = hLdmddt +Q (2.3)
1 Le = �� cp � , quanti�ziert das Verh�altnis der thermischen zur sto�ichen Di�usion.2 Die Nusselt{Zahl kann auch �uber das Verh�altnis einer f�ur den W�arme�ubergang charakteristischenL�ange L zur thermischen Grenzschichtdicke ausgedr�uckt werden. Nu = L=�T
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Gleichung (2.3) verbindet die Energieerhaltung mit der Verdunstung. Die zugef�uhrteW�arme Q wird mit der Korrelation von Ranz und Marshall [10] und der Nusselt{Zahlnach Gleichung (2.1) berechnet:

Q = � dd �V;ref(Tinf � TS)Nu (2.4)
Die Bestimmung der Nusselt{Zahl in Gleichung (2.4) erfordert Referenzwerte nach Spar-row [13] f�ur die spezi�sche W�arme oder die thermische Leitf�ahigkeit.Der Sto��ubergang dmd=dt von Gleichung (2.3) wird nach Dukowicz [9] folgenderma�enumgeformt:

dmddt = Q _mV;SqS wobei auch dmddt = 4��dr2d drddt gilt (2.5)
_mV;S ist der lokale Sto�
uss, qS ist der lokale W�armestrom an der Phasengrenz
�ache undA ist die Tropfenober
�ache. Mit Q = �qS A und _md = � _mV;S A l�asst sich Gleichung(2.3) umformen:

(md �cpd)dTddt = Q (1 + hL _mV;SqS ) (2.6)
Der Dampfmassenstrom _mV;S bzw. der W�armestrom qS an der Tropfenober
�ache l�asstsich nach der Sto�erhaltung bzw. dem Fickschen Gesetz �uber Gradientenans�atze appro-ximieren:

_mi;S = (�i ~v � � �r yi)S mit _mA;S = 0 bzw. ~v ' 0
_mV;S = �(� �)S rS yV1� yV;S (2.7)

qS = ��SrST (2.8)
Gleichungen (2.7) und (2.8) enthalten nur noch den unbekannten TemperaturgradientenrST , der mit Hilfe der Filmerhaltungsgleichungen berechnet wird.Die Modellierung von Dukowicz besteht im Wesentlichen aus der Formulierung vonAnalogien zwischen Sto�{ und W�arme
uss im Bereich des den Tropfen umh�ullendenDamp�lms zur Bestimmung des Ausdrucks _mV;S=qS in Gleichung (2.6). Die Erhaltungs-gleichungen f�ur Masse, Spezieskonzentration i (Luft und Dampf) und Energie im Filmnach Dukowicz [9] sind:

r(� ~v) = 0 (2.9)
(� ~v)rYi = r (� �rYi) (2.10)
(� ~v)rh = r �cp rh+r(� �� �cp )

X
i hirYi (2.11)

Wenn man die Gleichungen (2.9), (2.9) und (2.11) umformt und Le=1 annimmt, erh�altman eine Beziehung zwischen Spezies{ und Enthalpiegradienten. Damit l�asst sich nun
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der gesuchte Temperaturgradient rST ausdr�ucken, was folgende Beziehung f�ur den Aus-druck _mV;S=qS aus Gleichung ( 2.5) ergibt:

_mV;SqS = � BYhinf � hS � (hV;S � hA;S)(YV;inf � YV;S) mit BY = YV;S � YV;inf1� YV;S (2.12)
Im Programm erm�oglicht Gleichung (2.12) die Bestimmung der Durchmesser{ bzw. Tem-peratur�anderung, was numerisch mit einem Runge{Kutta{Algorithmus vierter Ordnungdurchgef�uhrt wird. BY wird als Massen�ubergangszahl bezeichnet und auch zur Modi�ka-tion des W�armestroms, Gleichung (2.4), infolge Verdunstung verwendet. Bei Erreichender Siedetemperatur des Tropfens geht die gesamte zugef�uhrte Energie in den Verduns-tungsprozess �uber, wobei der rechte Klammerausdruck in Gleichung (2.6) Null wird. F�urden Fall YV;inf = 0 und einer beliebigen Le{Zahl erh�alt man f�ur die Massen�ubergangszahl:

BY = � �� � cp
�
S
hA;inf � hA;ShL (2.13)

2.4.13.2 Erhaltungsgleichung f�ur den Speziestransport
Verdunstungsprozesse f�uhren zu einem Phasen�ubergang, wobei die vorher 
�ussigen Trop-fenanteile als Dampf im Tr�ager
uid eine eigene Spezies darstellen. Es gibt also nebender urspr�unglichen Spezies Luft, die wiederum im Wesentlichen aus rund 78% Sticksto�,21% Sauersto� und dem Rest aus Edelgasen besteht, eine zweite Spezies Dampf, die inder Form eines Massenbruchs quanti�ziert wird:

Y = �mP� V (2.14)
� ist die Mischdichte bezogen auf ein Kontrollvolumen, die �uber eine modi�zierte Gaskon-stante berechnet wird, �mP ist die Dampfmasse, die aus der Verdunstung der Tropfen-phase entstanden ist und Y ist der Massenbruch Dampfmasse bezogen auf die Gesamt-masse des Kontrollvolumens. Um die r�aumliche und zeitliche Ausbreitung der Dampf-phase darzustellen, verwendet man eine Bilanzgleichung f�ur Y in di�erentieller Form.Es gelten die gleichen Regeln bez�uglich Mittelung infolge der Turbulenzmodellierung,wie beispielsweise f�ur die Enthalpiegleichung oder die Turbulenzgleichungen (RANS{Ansatz). Y ist der Mittelwert des Massenbruchs, siehe Gleichung (2.14), �F ist dieVolumenfraktion der Fluidphase und �f ist die turbulente Schmidt{Zahl f�ur die Spe-ziesgleichungen:

@ ��F �� �Y �@t + @@xj
��F �� �uj �Y � = @@xj

��F
��+ �t�f

� @ �Y@xj
�+Qp V (1 + �Y ) (2.15)

Qp ist der Sto��ubergang von der Partikel{ in die Fluid{Phase. Der vorletzte Term inGleichung (2.15) ist der Quellen{Senkenterm der Speziestransportgleichung, w�ahrend derletzte Term die �Anderung der Gesamt
uidmasse (Luft plus Dampf) ber�ucksichtigt undzum Polkoe�zienten addiert wird. Die �Uberpr�ufung der korrekten Bilanzierung l�asst sichleicht �uber einen Vergleich zwischen dem Massenstrom aus der Tropfenphase und der imFluid vorhandenen Dampfmasse durchf�uhren. In der Regel sind die verdunsteten Massenrecht klein gegen�uber der Gesamtgasmasse, was jedoch Fehler, vor allem in Hinblickauf die Simulation von Z�und{ und Verbrennungsvorg�angen, keineswegs vernachl�assigbarmacht.
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2.4 Ergebnisse
Zur Validierung des Verdunstungsmodells wurde eine Dieseleinspritzung in einer Mess-kammer nachgerechnet. Der Vergleich wurde anhand der Ergebnisse von zwei kommer-ziellen CFD{L�osern bzw. von Messungen durchgef�uhrt. Abb. 2.1 zeigt das Berechnungs-gitter und den 
�ussigen Dieselstrahl.

Abbildung 2.1: Berechnungsgitter mit Strahlstartposition
Klingsporn [14] hat in seiner Arbeit Berechnungen mit Fluent durchgef�uhrt, die er mitMessungen von Reuter [15], Ko� [16] und Breuer [17] verglichen hat. In dieser Arbeit wer-den Eindringtiefen mit obigen Messungen und Verdunstungsraten mit der Simulation vonKlingsporn [14] verglichen. Abb. 2.2 vergleicht berechnete Strahleindringtiefen von FIREund Mistral{3D mit Messdaten. Die Berechnung hinkt in der Zeit von 0,1 bis 0,5 ms derMessung nach, was durch m�ogliche Unterschiede der Rand{ und Anfangsbedingungenzu erkl�aren w�are. Die Startphase der Einspritzung (bis etwa 0,1 ms) wird gut wiederge-geben, w�ahrend der Mittelteil (von 0,1 bis 0,5 ms) eine zu kurze Eindringtiefe aufweist.Der Endteil (von 0,5 bis 1,0 ms) zeigt wegen der Parallelit�at zwischen den Verl�aufenvon Rechnung und Messung eine gute �Ubereinstimmung. Die Unterschiede zwischenFIRE und Mistral{3D sind auf unterschiedliche Gasgeschwindigkeiten und Totalvisko-sit�aten zur�uckzuf�uhren. Abb. 2.3 vergleicht Verdunstungsraten zwischen Fluent [14],FIRE und Mistral{3D, wobei Fluent und Mistral{3D einen h�oheren Sto��ubergang alsFIRE aufweisen. Als Referenz wird die akkumulierte Einspritzmenge dargestellt. FIREund Mistral{3D verwenden das gleiche Verdunstungsmodell, was hier gut zum Ausdruckkommt, wobei, wie schon erw�ahnt wurde, FIRE die Gasphase realistischer abbildet.Die Verteilung der totalen Viskosit�at erreicht die gr�o�ten Werte in der Grenzschicht zwi-schen Tropfen{ und Gasphase wegen der gro�en Geschwindigkeitsgradienten. Im Nah-bereich des Spritzlochs bzw. des Einlasses bildet sich eine rotationssymmetrische Zoneerh�ohter turbulenter Viskosit�at, die dem Gebiet des gr�o�ten integralen L�angen{ bzw.Zeitma�stabs entspricht.
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Abbildung 2.2: Vergleich der Strahleindringtiefen
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Abbildung 2.3: Vergleich der Verdunstungsraten
Mistral{3D zeigt sowohl in der Gas{ als auch in der Tropfenphase ein �ahnliches Verhaltenwie FIRE, wobei sich Unterschiede einerseits durch die unterschiedliche Behandlung derGasdichte, andererseits durch Unterschiede infolge der Turbulenzproduktionsrate erge-ben. Die maximale Gasgeschwindigkeit von rund 50 m/s liegt deutlich unter dem Wertvon FIRE mit knapp 80 m/s, was Unterschiede im Tropfentransport verursacht. DasDruckfeld beider Codes zeigt gro�e �Ubereinstimmung. In Abb. 2.4 werden die Gastem-peratur, die etwas �uber den Werten von FIRE liegt, sowie der Kraftsto�massenbruchvon der Dampfphase dargestellt.Die Partikelphase wird nach einem Mittelungsprozess wie ein Kontinuum dargestellt,wobei auch Schwankungsgr�o�en, wie die w{Geschwindigkeit in Abb. 2.6 angezeigt wer-den. In Abb. 2.5 erkennt man aus der r�aumlichen Tropfengr�o�enverteilung, dass diegr�o�ten Tropfen an der Strahlspitze zu �nden sind, was typisch f�ur eine vorgegebe-ne Starttropfengr�o�enverteilung ist. Bei Verwendung eines Aufbruchmodells w�urde man
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Abbildung 2.4: links mittlere Gastemperatur, rechts Kraftsto�massenbruch bei 1 msnach SOI, zur Orientierung vertikaler Ma�stab in Meter, Berechnungmit MISTRAL{3D
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Abbildung 2.5: links mittlerer Tropfendurchmesser d10, rechts mittlere Tropfengeschwin-digkeit bei 1 ms nach SOI, zur Orientierung vertikaler Ma�stab in Meter,Berechnung mit MISTRAL{3D
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Abbildung 2.6: links mittlerer Tropfentemperatur, rechts mittlere Tropfenschwankungs-geschwindigkeit in z{Richtung bei 1 ms nach SOI, zur Orientierung ver-tikaler Ma�stab in Meter, Berechnung mit MISTRAL{3D
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keine so ausgepr�agte Sortierung bez�uglich der Lage anhand der Tropfengr�o�en feststellenk�onnen.Der maximale Impulseintrag vom Einspritzstrahl in die Gasphase kann nahe dem Spritz-loch angenommen werden. Mit zunehmender Gasphasendichte werden die Tropfen st�arkerabgebremst. Kleine Tropfen geben schneller als gro�e Tropfen den Eigenimpuls an dieGasphase ab. Am Ende der Einspritzung und im vorderen Bereich des Strahls wer-den die Tropfen haupts�achlich von der vorher beschleunigten Gasphase transportiert,w�ahrend sich stromaufw�arts die Tropfenphase deutlich schneller als das Gas bewegt.Ohne Phasenwechselwirkung wird die Eindringtiefe k�urzer, die Verdunstungsrate wegender fehlenden K�uhlung der Gasphase jedoch deutlich gr�o�er.Die Simulation wurde mit einem einheitlichen Euler{Zeitschritt von �t = 5.E-6 durch-gef�uhrt. Der Lagrange{L�oser ben�otigte durchschnittlich 10 bis 20 Subzeitschritte f�ur dieIntegration der Tropfen. Die Anzahl der Subzeitschritte wird wesentlich von der St�arkeder Phasenwechselwirkung und der Stokes{Zahl bestimmt. Die maximale Anzahl derRechenpartikel betrug etwa 15 000. Die Berechnung mit Mistral{3D wurde auf demCLIC unter 8, 16 und 32 Prozessoren durchgef�uhrt. Bei gleichbleibender Gesamtzahleingespritzter Tropfen wurden E�zienzen von 50, 30 und 12 % f�ur den Partikell�osererreicht. Der Grund f�ur den starken Abfall der parallelen Leistung bei 32 Prozessorenliegt in der geringen Gesamtlast, was wiederum zu gro�en Lastunterschieden zwischenden einzelnen Prozessoren f�uhrt. Au�erdem musste f�ur diesen Testfall aus technischenGr�unden auf das langsamere Fast{Ethernet Netzwerk ausgewichen werden. Trotzdemerkennt man, dass durch das Verdunstungsmodell mehr Rechenleistung am Einzelkno-ten notwendig ist, was die E�zienz bis zu einer gewissen netzwerkabh�angigen Anzahlvon Prozessoren verbessert.
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2.5 O�ene Fragen / Ausblick
Die im Projekt D2 erbrachten Ergebnisse, vollst�andige Parallelisierung des NS{ als auchdes Lagrange{L�osers, haben die praktische Durchf�uhrbarkeit der Implementation einesStr�omungsl�osers f�ur massiv parallele Rechencluster umfassend dargestellt. Es wurdenmit dem Programmpaket MISTRAL/PartFlow{3D sowohl Grundlagenexperimente, alsauch reale Anwendungen aus der Kraftwerkstechnik erfolgreich simuliert. Schnittstellenf�ur kommerzielle Netzgeneratoren und Postprozessoren machten Berechnungen von kom-plexen Geometrien m�oglich und stellten die Robustheit dieses Programmpaktes unterBeweis. Somit wurde gezeigt, dass die Lagrange Methode zur Simulation von Partikel-str�omungen auch im Wechselspiel mit einem Navier{Stokes{L�oser e�zient parallelisier-bar ist ohne Einschr�ankungen bei den zu modellierenden physikalischen Subprozessenmachen zu m�ussen [8].
Die Weiterentwicklung der LES{Methode mit dem instation�aren Lagrange{L�oser, wiesie auf der Gasseite schon begonnen wurde [7], w�are eine sehr interessante Aufgaben-stellung. Dazu sind Modellierungsarbeiten bez�uglich der Turbulenzwechselwirkung f�urdie Partikelphase notwendig (Subgrid scale models). Au�erdem muss die Zweiwegkopp-lung disperse{kontinuierliche Phase bez�uglich der direkt bzw. modellm�a�ig aufgel�ostenEnergiespektren untersucht werden. Der vorhandene inkompressible L�oser k�onnte umeinen kompressiblen Ansatz erweitert werden, was bei gro�en Dichte- oder Temperatur-gradienten unerl�asslich ist. Damit k�onnte erstmals eine Tropfenschwarmverdunstung mitHilfe der LES{Methode auf einem Parallelcluster untersucht werden. Es w�are m�oglichden Ein
uss der Turbulenz einschlie�lich den Sto�{ und W�arme�ubergang besser als mitdem aktuell verwendenten k-"{Modell zu simulieren. Aktuell laufen Programme zur Er-forschung der Verbrennung im Bereich von Gasturbinen mit Hilfe der LES, die jedochkeine Parallelisierung vorweisen k�onnen. Eine Zusammenarbeit w�are von beiderseitigemNutzen.
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