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Kurzfassung

Die vorliegende Arbeit untersucht das Clustering sowie die Kollision- und Ag-
glomeration von Feststoffteilchen in laminaren und turbulenten Strémungen. Unter
Anwendung direkter numerischer Simulationen wird der Einfluss verschiedener Rand-
bedingungen wie die Tragheit der Teilchen und der Volumenanteil der dispersen Phasen
auf das mesoskalige Bewegungs- und Clusteringverhalten sphérischer Punktpartikel
analysiert. Dartiber hinaus wird mit Hilfe eines zweiten mikroskaligen Ansatzes die
fluiddynamische Wechselwirkung von aufgelosten Teilchen kurz vor ihrer Kollision
sowie die stromungsinduzierte Agglomeration aufgeloster Priméarpartikel ausgewertet
und die hervorgehenden Agglomeratstrukturen morphologisch charakterisiert. Das zu
diesem Zweck eingesetzte Berechnungsprogramm basiert auf der Lattice-Boltzmann-
Methode.

Die Berechnung der Trajektorien diskreter in homogener isotroper Turbulenz suspen-
dierter Punktpartikel erfolgt in einem Lagrangeschen Bezugssystem auf mesoskaliger
Teilchenebene. Die in den Simulationen erfassten Partikel-Partikel-Kollisionen beruhen
auf einem deterministischen Ansatz, dessen Funktionalitit in einem fluidfreien Parti-
kelsystem validiert wird. Das im Rahmen dieser Studie implementierte stochastische
Turbulenzanregungsverfahren beruht auf der Pseudo-Spektral-Methode und generiert
Energiespektren, die mit Mess- und Korrelationsdaten vergleichbar sind.

Um die Stromungsverhéltnisse entlang der Phasengrenzen und die fluiddynami-
sche Wechselwirkung zwischen Fluid und Partikeln bei Kollisions- und Agglomerati-
onsereignissen detailliert zu erfassen, werden die Teilchen auf mikroskaliger Ebene
mittels aufgeloster Partikeloberflichen modelliert, deren gekriimmte Bounce-Back-
Randbedingung fiir bewegte Primarpartikel und Agglomerate geeignet ist. Das dariiber
hinaus vorgestellte Rekonstruktionsschema fiir fehlende Verteilungsfunktionen un-
terbindet eine artifizielle Anziehung der Partikel unterhalb der Auflésungsgrenze
des Fluids. Die Berechnung der Agglomeration von Partikeln erfolgt analog zu den
Kollisionen auf Grundlage eines deterministischen Modellierungsansatzes.

Das Clusteringverhalten trager Partikel wird unter Anwendung der globalen Parti-
kelakkumulation, Korrelationsdimension, radialen Partikelpaarkorrelation sowie der
Minkowski-Funktionale als Funktion des Feststoffvolumenbruchs analysiert. Maxima-
les Clustering der Teilchen ist im Allgemeinen fiir Partikel-Stokes-Zahlen um 1,0 zu
beobachten, wenngleich die ermittelten Parameter der Akkumulation und Korrela-
tionsdimension auf eine groftmogliche Entmischung der untersuchten Partikelkonzen-
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trationen fiir eine Partikel-Stokes-Zahl von 1,25 hindeuten. Unter Beriicksichtigung
vergleichbarer Partikel-Stokes-Zahlen wird das Clustering durch die betrachteten
Volumenbriiche geprigt, wohingegen eine Aufweitung der rdumlichen Ausdehnung
von Partikelclustern durch Partikel-Partikel-Kollisionen lediglich fiir den grofiten
untersuchten Volumenbruch zu verzeichnen ist.

Des Weiteren steigt die Frequenz interpartikularer Wechselwirkungen mit zunehmen-
der Partikeltragheit sukzessive an. Zugleich nehmen die ermittelten Kollisionsraten
fiir vergleichbare Partikel-Stokes-Zahlen mit steigendem Feststoffvolumenbruch zu.
Durch Auswertung der Eulerschen Raumkorrelation von Partikelpaaren zeigt sich,
dass die Relativgeschwindigkeiten kollidierender Teilchen fiir grofle Partikel-Stokes-
Zahlen aufgrund ihrer grofferen mittleren radialen Komponenten deutlich von den
Relativgeschwindigkeiten benachbarter Partikel abweichen. Da dieses Verhalten fir
die Weiterentwicklung stochastischer Kollisionsmodelle von grofler Bedeutung ist,
wird fiir die in dieser Studie untersuchten Feststoffvolumenbriiche eine funktionale
Form der Eulerschen Raumkorrelationen kollidierender Teilchen in Abhéngigkeit der
Partikel-Stokes-Zahl und des Partikelvolumenanteils vorgestellt.

Die Modellierung der Bewegung und Kollision aufgeloster Partikel wird mit Hilfe
verschiedener Testfélle systematisch iiberpriift und mit Mess- und Simulationsda-
ten verglichen. Die Evaluation umfasst die aufgeprégte Oszillation einer Sphare, die
Sedimentaion sphérischer Einzelpartikel sowie die Annaherung, Kollision und Taumel-
bewegung zweier hintereinander sedimentierender Kugeln. Um den Einfluss viskoser
Kréfte auf die kurzreichweitigen fluiddynamischen Verdriangungseffekte zu quantifizie-
ren, wird dariiber hinaus die Anndherung von Partikeln in ebenen Scherstréomungen
untersucht. In den Berechnungen steigt die Kollisionswahrscheinlichkeit sowohl mit
zunehmender Tragheit als auch mit kleiner werdendem initialen Partikelversatz an.

In einem letzten Schritt werden die Agglomeration und der Transport von Primér-
partikeln und Agglomeraten mit aufgelosten Oberflichen analysiert. Die Umstrémung
im Raum fixierter Agglomerate zeigt eine gute Ubereinstimmung mit den Daten
einer Finiten-Element-Methode, sodass das im Rahmen dieser Studie neu entwickelte
Rekonstruktionsverfahren auch fiir nicht-sphéarische Teilchen wie Agglomerate geeig-
net ist. Die direkte numerische Simulation der Agglomeration von Teilchen in einem
sedimentierenden Partikelcluster demonstriert dariiber hinaus die Leistungsfahigkeit
der vorliegenden Lattice-Boltzmann-Methode fiir mehrere Partikel. Die in diesem Zu-
sammenhang ermittelten Strukturparameter ermoglichen detaillierte Einblicke in den
Entstehungsprozess der Agglomerate. Durch einen Vergleich der Agglomerationszeiten
fiir mono- und polydisperse Systeme in ebenen Scherschichten wird zudem der Einfluss
der fluiddynamischen Wechselwirkung auf die Agglomeration von Priméarpartikeln
quantifiziert.



Abstract

The present study analyzes the clustering, collision and agglomeration of solid par-
ticles in laminar and turbulent fluid flows. By applying direct numerical simulations,
the effect of various boundary conditions such as particle inertia and solid volume
fraction on the transport and clustering of spherical point particles is investigated
on the mesoscale particle level. In addition, the fluid dynamical interaction between
approaching particles shortly before their collision as well as the flow induced agglom-
eration of primary particles is evaluated using a second microscale approach in which
the particle surface is resolved by the numerical grid. In this context, the obtained
agglomerate structures are characterized by various morphological parameters. The
used computing program is based on the lattice-Boltzmann method.

The tracking of discrete point particles suspended in homogeneous isotropic tur-
bulence is carried out in a Lagrangian frame of reference on the mesoscale particle
level. In the performed simulations, collisions between particles are modeled by a
deterministic approach which has been validated in a fluid-free particle system. The
implemented stochastic forcing scheme for turbulence is based on a pseudo spectral
method and generates energy spectra which are comparable with measurement data
and empirical models.

In order to resolve flow conditions along the particle-fluid interface as well as fluid
dynamical interactions between fluid and particles during collision events, particles are
modeled on the microscale particle level with curved no-slip bounce-back boundary
conditions. Furthermore, a newly introduced reconstructing scheme for missing distri-
bution functions prevents an artificial attraction of resolved particles for gap distances
smaller than the fluid resolution limit. In analogy to collisions, the agglomeration of
particles is performed on the basis of a deterministic modeling approach.

The clustering of inertial particles as a function of three solid volume fractions is
analyzed with different parameters such as global particle accumulation, correlation
dimension, radial particle-pair correlation and Minkowski functionals. In general,
maximum clustering of particles can be observed for particle Stokes numbers around
1.0, although the obtained values of the accumulation and correlation dimension indi-
cate a maximum segregation at a particle Stokes number of 1.25. Taking comparable
particle Stokes numbers into account, clustering is mainly affected by the considered
volume fractions, in which collisions between particles lead to a widening of the spatial
particle distribution only for the largest analyzed solids load.
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Furthermore, the frequency of inter-particle collisions increases with growing particle
inertia. At the same time, the obtained collision rates increase at comparable particle
Stokes numbers with increasing solid volume fraction. The analysis of the Eulerian
spatial correlation of particle pairs shows that the relative velocity of colliding particles
deviates from that of neighboring particles, in particular for large particle Stokes
numbers. Since this new finding has a significant impact on the behavior of stochastic
collision models, novel functional forms of the Eulerian spatial correlation are proposed
as a function of the particle Stokes number and particle volume fraction.

The motion and collision of resolved particles is examined by means of different
test cases and compared with measurement and simulation data from literature. The
evaluation comprises the forced oscillation of a single sphere, the sedimentation of
spherical particles as well as the drafting, collision and tumbling of two sedimenting
spheres which are vertically placed in a row. In order to quantify the effect of viscous
forces on the short range fluid dynamical interaction, the approach of two particles in
plane shear flow is investigated. As a result, the collision probability increases with
both increasing particle inertia and decreasing initial offset between particles.

In the last step, the transport and agglomeration of particles with resolved surfaces
is analyzed. In this context, the fluid flow around agglomerates fixed in place shows a
good agreement with the results obtained by a finite element method, which proves that
the newly developed reconstruction scheme is also suitable for non-spherical particles
such as agglomerates. Moreover, the agglomeration of particles in a sedimenting
cluster demonstrates the capability of the developed lattice-Boltzmann method for
several non-spherical particles. The obtained structural parameters allow detailed
insights into the growing process of agglomerates. Finally, the agglomeration within
mono- and poly-dispersed particle systems is used to quantify the effect of the short-
range fluid dynamical interaction on the agglomeration of primary particles in laminar
shear flows.
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1 Einleitung

Die Advektion in Fluidstromungen suspendierter Stdube, Tropfen und Blasen
ist in vielen Naturphdnomenen und industriellen Prozessen anzutreffen. Technische
Anwendungen umfassen etwa die Optimierung strahlgefithrter Verbrennungsverfahren
in Dieselmotoren (Ning et al. 2009) und Raketenantrieben (Gosman & loannides 1983),
die Separation von Feststoffen oder Tropfen in Zyklonen (Lipowsky 2013) und der
pneumatische Transport von Kohlenstaub (Lain & Sommerfeld 2013). Zu natiirlichen
und umweltbedingten Prozessen zdhlen zum Beispiel die Verbreitung atmosphérischer
Aerosole (Ayala et al. 2008), die Bildung von Regentropfen (Falkovich et al. 2002),
die Entwicklung von Cumuluswolken (Shaw et al. 1998) sowie die Dynamik von
Sandstiirmen (Westphal et al. 1987).

Das Transportverhalten von Partikeln in Fluiden ist aufgrund ihrer finiten Ausdeh-
nung und zumeist groferen Materialdichte weitaus komplexer als das der Fluidteilchen.
Aufgrund ihrer Trégheit ist die Dynamik der Partikel dissipativ, in Folge dessen In-
homogenitaten in der raumlichen Verteilung der Teilchen auftreten. Im Gegensatz
zu den eingangs genannten makroskaligen Prozessen basiert die Entstehung von
Partikelclustern in der dispersen Phase vorwiegend auf mesoskaligen Phanomenen, die
im Ubergangsbereich zwischen mikroskopischer und makroskopischer Betrachtungs-
weise der Partikel anzusiedeln sind. Abgesehen vom Transport der Teilchen durch
das Tragerfluid sind die Partikel zudem in der Lage, untereinander zu interagieren.
Die Kollision und Agglomeration von Teilchen stellen in diesem Zusammenhang die
wohl fundamentalsten Prozesse dar, die wiederum auf mikroskaligen Phdnomenen
beruhen. Beispielsweise ist fiir die gezielte Beeinflussung der Stabilitdt von geriihrten
Suspensionen das Versténdnis iiber die beim Clustering wie auch bei der Kollision und
Agglomeration von Partikeln wirkenden mehrskaligen Mechanismen unabdingbar.

Der folgende Abschnitt gibt einen Uberblick iiber die in der Literatur zur direkten
numerischen Simulation von Clustering-, Kollisions- und Agglomerationsprozessen
verfiigharen Modellierungsansatze und fasst wesentliche Ergebnisse vorangegangener
Studien zusammen. AnschlieSend werden in Abschnitt 1.2 die Ziele dieser Arbeit
formuliert und in Abschnitt 1.3 die Gliederung dieser Arbeit erlautert.



1 Einleitung 2

1.1 Stand des Wissens

Im Rahmen der direkten numerischen Simulation (DNS) wird das zu analysieren-
de Stromungsgebiet fein genug raumlich diskretisiert, um die kleinsten turbulenten
Wirbelstrukturen mit Hilfe des Rechengitters detailliert zu erfassen. Die DNS homo-
gener isotroper Turbulenz geht beispielsweise auf Arbeiten von Orszag & Patterson
(1972) und Rogallo (1981) zuriick. In dieser idealisierten Stromungsform konnen die
turbulenten Schwankungsgeschwindigkeiten des Fluids sowohl anhand experimentell
ermittelter Energiespektren (Comte-Bellot & Corrsin 1971) deterministisch model-
liert (Siggia 1981; Pumir 1994; Overholt & Pope 1998) als auch durch gekoppelte
Zufallsprozesse stochastisch angeregt werden (Eswaran & Pope 1988; Alvelius 1999;
Ten Cate et al. 2006).

Fiir die numerische Berechnung partikelbeladener Stromungen haben sich in der
Literatur neben der Kontinuummethode und Diskreten-Partikel-Methode (DPM)
verschiedene DNS-Methoden als wesentliche Modellierungsansétze etabliert. Bei der
Kontinuummethode, auch Zwei-Fluid-Methode genannt, wird die kontinuierliche
Fluidphase und die disperse Partikelphase als kontinuierliche Medien behandelt.

Unter Anwendung der DPM werden die betrachteten Teilchen als Massepunkte,
im Folgenden Punktpartikel genannt, angesehen, worin die als Ein-Wege-Kopplung
bezeichnete einseitige fluiddynamische Wechselwirkung zwischen Fluid und Partikeln
zumeist auf korrelierten Beiwerten beruht. Erste Studien zum Widerstandsbeiwert
verschiedenartig geformter Korper in laminaren Stromungen gehen auf Stokes (1850)
zuriick. Darauf aufbauend untersuchten Basset (1888), Boussinesq (1903) und Oseen
(1927) die Sedimentation starrer Kugeln in ruhenden Fluiden, auf dessen Grundlage
Tchen (1947) wenig spater eine korrelierte Bewegungsgleichung fir Punktpartikel in
nicht-uniformen und instationiren Stromungen entwickelte. Corrsin & Lumley (1957)
sowie Maxey & Riley (1983) identifizierten Unstimmigkeiten in Tchens Erweiterung
und stellten daraufthin ebenfalls Gleichungen fiir die Bewegung von kleinen starren
Kugeln in nicht-uniformen Stromungen vor. Analog zur Zwei-Fluid-Methode wird
die kontinuierliche Phase bei diesem Ansatz ebenfalls als kontinuierliches Medium
behandelt, in der die Wirkung der Partikel auf das Fluid anhand von Modellen zu
approximieren ist.

Im Rahmen DNS basierter Modellierungsansétze werden die Erhaltungsgleichungen
fir Impuls, Kontinuitdt und Energie der kontinuierlichen Fluidphase simultan mit
den Bewegungsgleichungen der durch das Rechengitter numerisch aufgelosten Partikel
gelost. Dieses Verfahren ermoglicht eine zweiseitige fluiddynamische Fluid-Partikel-
Interaktion, die in der Literatur als Zwei-Wege-Kopplung bezeichnet wird. Da bei
diesem Ansatz die Partikeloberfliche direkt mit dem Fluid wechselwirkt, werden die
Stromungsverhéltnisse entlang der Phasengrenzflichen detailliert erfasst und die auf
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die Partikel wirkenden stromungsmechanischen Krafte unmittelbar bestimmt. Die
Modellierung aufgeloster Partikel ermoglicht ein sehr exaktes Berechnungsverfahren.
Gleichwohl sind diese Simulationen rechenintensiv und im Vergleich zur DPM nur fiir
eine geringe Partikelanzahl geeignet. In der Literatur angewandte Modellierungsan-
sitze basieren im Wesentlichen auf der Finite-Element-Methode (Feng et al. 1994),
Lattice-Boltzmann-Methode (Ladd 1994a; Ladd 1994b), Fiktive-Domain-Methode
(Glowinski et al. 2001) und Immersed-Boundary-Methode (Feng & Michaelides 2005).

In turbulenten Stromungen koénnen Partikel der wirbelbehafteten Stromung des
Fluids aufgrund ihrer Trégheit nur partiell folgen. Die daraus hervorgehende In-
homogenitéat in der raumlichen Verteilung der Partikel, in der Literatur haufig als
bevorzugte Konzentration bezeichnet, ist mittels verschiedener Messverfahren qualita-
tiv wie auch zum Teil quantitativ detektierbar (Eaton & Fessler 1994; Salazar et al.
2008; De Jong et al. 2010) und resultiert aus der Wechselwirkung der Partikel mit
den turbulenten Wirbeln des zugrundeliegenden Tréagerfluids. Als Folge dessen neigen
trage Partikel dazu, in Regionen mit geringer Wirbelstarke sowie hoher Dehnungsrate
zu akkumulieren (Wang & Maxey 1993). Dies fiihrt unter bestimmten Bedingungen
zur Bildung von Clustern, die in diesem Kontext als Regionen mit signifikant héherer
Teilchenkonzentration verstanden werden, die wiederum von Regionen mit geringerer
Konzentration umgeben sind (Squires & Eaton 1991).

Cluster konnen sich sowohl in homogener als auch in inhomogener Turbulenz bilden.
Das Phanomen des Clustering von tragen Partikeln in inhomogenen turbulenten
Stromungen ist beispielsweise durch den Effekt der Turbophorese erkléarbar (Reeks
1983). In homogener Turbulenz beruht das Clustering infolge einer gleichverteilten
Turbulenzintensitat nicht auf der turbulenten Partikelmigration sondern auf der
Interaktion der Teilchen mit den kohédrenten Wirbelstrukturen (Maxey 1987). Die
einfachste und am besten studierte Turbulenzform ist die statistisch homogene isotrope
Turbulenz in inkompressiblen Fluiden, in der die kleinskaligen Wirbelstrukturen sowohl
fiir die Dissipation des Fluids als auch fiir das Clustering der Partikel verantwortlich
sind (Sundaram & Collins 1997; Bec et al. 2005; Fede & Simonin 2006; Yoshimoto &
Goto 2007).

Die physikalischen Mechanismen fiir die bevorzugte Konzentration sowie das Clus-
tering trager Teilchen in homogener isotroper Turbulenz unter Vernachlassigung der
Gravitation sind auf stromungsinduzierte Turbulenz-Partikel- und kollisionsinduzierte
Partikel-Partikel-Wechselwirkungen zuriickzufithren. Auf Basis neuerer Untersuchun-
gen wurden spezifische Clusteringmechanismen wie der Schlingen-Effekt (Falkovich
et al. 2002), Kaustik-Effekt (Wilkinson & Mehlig 2005) und Sweep-Stick-Mechanismus
(Coleman & Vassilicos 2009) identifiziert, die im Wesentlichen auf einer Beschrei-
bung der stromungsinduzierten Relativgeschwindigkeit tréager Partikelpaare beruhen.
Dariiber hinaus wird das Clustering von Teilchen durch weitere Faktoren wie den
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Volumenanteil der dispersen Phase sowie die Ab- und Anwesenheit von Partikel-
Partikel-Kollisionen beeinflusst (Laviéville et al. 1995; Sundaram & Collins 1997).

In den vergangenen Jahren wurden eine Vielzahl an Methoden entwickelt, um die
bevorzugte Konzentration respektive das Clustering von Partikeln in turbulenten
Stréomungen zu identifizieren, charakterisieren und quantifizieren (siehe Monchaux et
al. (2012) und darin aufgefiihrte Literaturstellen). Die wohl am haufigsten angewandte
Methode zur qualitativen Analyse des Clustering ist die Visualisierung suspendierter
Teilchen (Reade & Collins 2000; Bec 2005; Yoshimoto & Goto 2007).

Des Weiteren lasst sich die statistische Verteilung der lokalen Partikelanzahldich-
te nutzen, um die relative Neigung der Partikel zur Entmischung und folglich zur
bevorzugten Konzentration zu messen. Die Segregation der dispersen Phase wird in
diesem Zusammenhang mittelbar durch die globale Akkumulation der Partikel quan-
titativ bestimmt, worin die resultierende Partikelanzahlverteilung mit einer zufalligen
Poisson-Verteilung verglichen wird (Fessler et al. 1994). Die fraktale Dimension einer
Verteilung von Partikeln im metrischen Raum kann mit Hilfe verschiedener Maflzahlen
berechnet werden. Hierzu zahlen zum Beispiel die ersten drei verallgemeinerten Dimen-
sionen (Hentschel & Procaccia 1983), die Kapazitatsdimension (Grassberger 1983),
die Informationsdimension (Kolmogorov 1959), die Korrelationsdimension (Grass-
berger & Procaccia 1983) sowie die Kaplan-Yorke-Dimension (Eckmann et al. 1986)
unter Anwendung der Lyapunov-Exponenten. Nach Monchaux et al. (2012) hat sich
die Korrelationsdimension basierend auf dem von Grassberger & Procaccia (1984)
eingefiihrten Berechnungsalgorithmus als skalare Mafzahl fiir die fraktale Dimension
in der Literatur durchgesetzt. Die Korrelation zweier Partikel als Funktion ihres Sepa-
rationsabstandes bietet dariiber hinaus die Moglichkeit, das Clustering von Partikeln
iiber mehrere Skalen hinweg zu analysieren. Hierbei eignet sich insbesondere die
radiale Korrelation von Partikelpaaren zur statistischen Beschreibung der Verteilung
inhomogener Konzentrationsfelder (Sundaram & Collins 1997; Reade & Collins 2000;
Pozorski & Apte 2009).

Weder die radiale Partikelpaarkorrelation noch die Korrelationsdimension und
Akkumulation von Partikeln gewéhren jedoch einen Einblick in die rdumliche Struk-
tur von Partikelclustern. Ferner konnen qualitativ abweichende Clusterstrukturen
ahnliche Absolutwerte der Mafizahl annehmen (Calzavarini et al. 2008). Diese Mehr-
deutigkeit lasst sich unter Zuhilfenahme der Minkowski-Funktionale auflésen, die eine
morphologische Analyse von Partikelverteilungen ermoglicht (Hadwiger 1957; Mecke
& Wagner 1991; Thompson 1996). Die Minkowski-Funktionale wurden bereits zur
Charakterisierung der groffraumigen Verteilung von Galaxien (Kerscher et al. 1997)
und anderen Strukturen (Mecke et al. 1994) im Universum sowie zur Beschreibung der
Morphologie von Blasen- und Partikelclustern in turbulenten Stromungen (Calzavarini
et al. 2008) angewandt.



1 Einleitung )

Zusammenfassend zeigen Bec et al. (2007) anhand numerischer Analysen in homo-
gener isotroper Turbulenz, dass die Bewegung von Partikeln unterhalb der kleinsten
charakteristischen Turbulenzskalen durch die Dehnung und dissipativen Dynami-
ken des Fluids bestimmt wird. Aufgetragen iiber der Partikel-Stokes-Zahl erreicht
die Korrelationsdimension ein globales Minimum bei Eins, welches als maximales
Partikelclustering interpretiert wird (Bec et al. 2007). Unter Zuhilfenahme des phéno-
menologischen Verhaltens der mittleren Wirbelstarke und Dehnungsrate des Fluids an
der Position der Partikel ldsst sich das maximale Clustering im Sinne einer optimalen
Ansprechzeit der Partikel interpretieren, die entgegen der wirbelférmigen Stromungs-
strukturen korreliert. Dieser Effekt ist fiir die Akkumulation von Partikeln und somit
fir die Bildung von Inhomogenitéten in ihrer rdumlichen Verteilung verantwortlich
(Bec et al. 2007).

Die Kollision von Teilchen lésst sich mit Hilfe deterministischer (O’Rourke 1981;
Tanaka & Tsuji 1991; Lun & Liu 1997) wie auch stochastischer Kollisionsmodelle (Ba-
bovsky 1989; Oesterlé & Petitjean 1993; Sommerfeld 2001) beschreiben. Im Vergleich
zur deterministischen Betrachtungsweise kollidieren beim stochastischen Ansatz reale
Partikel mit fiktiven Teilchen, worin die Eigenschaften der fiktiven Kollisionspartner
auf korrelierten Zufallsprozessen beruhen. Im Gegensatz dazu werden beim deter-
ministischen Ansatz Kollisionen zwischen den Partikeln durch haufiges prifen eines
Kollisionskriteriums direkt aufgelost.

In partikelbeladenen Stromungen wird der Transport einzelner Teilchen sowohl
vom instationdren Stromungsfeld als auch von Partikel-Partikel-Kollisionen direkt
beeinflusst. Sundaram & Collins (1997), Wang et al. (1998) und Février et al. (2001)
untersuchten beispielsweise mit Hilfe deterministischer Berechnungsanséatze die inter-
partikuldre Wechselwirkung in homogener isotroper Turbulenz suspendierter Feststoff-
teilchen. Die gegenwértigen Entwicklungen zur turbulenzinduzierten Partikel-Partikel-
Wechselwirkung tréger Teilchen werden von Wang et al. (2009) zusammengefasst.

Die interpartikuldre Wechselwirkung zwischen kollidierenden Teilchen lasst sich
dariiber hinaus durch verschiedene Approximationen analytisch beschreiben. Saffman
& Turner (1956) entwickelten beispielsweise eine Naherung zur Vorhersage der Kolli-
sionsrate monodisperser Tropfen in atmosphérischer Turbulenz. Da in diesem Ansatz
der Partikeldurchmesser deutlich kleiner als das kleinste turbulente Lingenmaf ist,
kénnen die angenommenen Tropfen der isotropen Fluidturbulenz uneingeschrénkt
folgen. Demgegentiber basiert die von Abrahamson (1975) entwickelte Approximation
auf der kinetischen Gastheorie und behandelt die Kollisionsrate tréger Partikel in
hochintensiver Turbulenz, in der der Teilchentransport génzlich unkorreliert gegen-
tiber der Fluidstromung ist. Ein weiteres von Kruis & Kusters (1997) vorgeschlagenes
Modell stellt eine Erweiterung der von Williams & Crane (1983) eingefithrten Formu-
lierung dar und bezieht im Gegensatz zu Saffman & Turner (1956) und Abrahamson
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(1975) die Relativgeschwindigkeit suspendierter Teilchen in die Kollisionsrate ein.
Auf Grundlage dieser Uberlegungen entwickelten Mei & Hu (1999), Reade & Collins
(2000), Alipchenkov & Zaichik (2001), Wang et al. (2005) und Zaichik et al. (2006)
wenig spéter allgemeinere analytische Ndherungen zur Beschreibung der Kollisionsrate
von Partikeln in homogener isotroper Turbulenz.

Trotz der rasanten Weiterentwicklung vielfaltiger Messtechniken wie die Neutronen-
und Rontgenstreuung ist die experimentelle Erfassung einzelner Mechanismen wéah-
rend der Entstehungsphase von Agglomeraten nur schwer realisierbar. Durch den
Einsatz empirischer wie auch numerischer Methoden ist es allerdings moglich, be-
stimmte Einflussfaktoren getrennt voneinander unter definierten Randbedingungen
zu analysieren.

Fiir die Vorhersage der Agglomerationsrate von Partikeln existieren in der Literatur
eine Vielzahl semiempirischer Methoden, die bis zu Von Smoluchowski (1917) zurtick-
reichen und zumeist auf einer mesos- respektive mirkoskopischen Betrachtungsweise
der Teilchen beruhen. Hierzu zahlen unter anderem die Brownsche-Dynamik und
Molekulardynamik (Chen & Kim 2004), Monte-Carlo-Methoden (Schmid et al. 2004;
Kim et al. 2010), die dissipative Partikeldynamik und das Fluid-Partikel-Modell
(Dzwinel et al. 2002) sowie die Stokessche-Dynamik (Brady & Bossis 1988; Harshe
et al. 2010; Vanni & Gastaldi 2011).

Im Hinblick auf die numerische Modellierung der Agglomeration von Partikeln
wird haufig zwischen Eulerschen und Lagrangeschen Ansétzen unterschieden. Zur
Gruppe der Eulerschen Modellierungsansétze zahlen zum Beispiel die Populations-
Bilanz-Gleichungen (PBE), die in diskretisierter (Kim & Kramer 2005) wie auch
kontinuierlicher Form (Zucca et al. 2006) Anwendung finden und kurzreichweiti-
ge Phanomene wie das nach Derjagin-Landau-Verwey-Overbeek benannte DLVO-
Wechselwirkungspotential berticksichtigen (Melis et al. 1999). Unter Einsatz der
Populations-Bilanz-Gleichungen wurde unter anderem die Agglomeration von Parti-
keln in kolloidalen Suspensionen einschliefllich Bruch- und Restrukturierungseffekten
(Sandkiihler et al. 2003; Soos et al. 2006) sowie die initiale Agglomeration von Pri-
mérpartikeln in turbulenten Strémungen (Flesch et al. 1999; Bébler et al. 2010)
analysiert.

Fiir die numerische Berechnung der Agglomeration von Partikeln in einer La-
grangeschen Betrachtungsweise wird haufig die Diskrete-Element-Methode (DEM)
angewandt (Li et al. 2011). Diese Methode beschreibt das mechanische Verhalten von
diskret unterteilten Strukturen wie granulare Medien auf Grundlage von Kontakt-
modellen. Unter Anwendung der DEM analysierten Peng et al. (2010) beispielsweise
Agglomerations- und Bruchvorgéange in bewegten Agglomeraten durch Annahme von
Normalkréaften gemafi DLVO-Theorie. Komplexere Kontaktmodelle mit Normal- und
Tangentialkraften (Becker et al. 2009) sowie Feder-Dampfer-Systemen (Shrimpton
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& Danby 2012) ermoglichen dartiiber hinaus eine Restrukturierung agglomerierter
Priméarpartikel infolge von Biegung und Torsion. Durch Kopplung der DEM mit
Stromungslosern lassen sich zudem stromungsinduzierte Effekte wie der Transport
von Primérpartikeln und Agglomeraten in Fluidturbulenz abbilden.

Unter Anwendung stochastischer wie auch deterministischer Ansétze ist es mog-
lich, die Agglomeration von Punktpartikeln in die Diskrete-Partikel-Methode zu
integrieren. Die von Ho & Sommerfeld (2002) sowie Guo et al. (2004) vorgeschla-
genen stochastischen Agglomerationsmodelle betrachten zum Beispiel ein in der
Stromung entstandenes Agglomerat nach dem Anlagerungsvorgang weiterhin als
einzelne, volumendquivalente Kugel. Die genaue Lage der im Agglomerat gebundenen
Primérpartikel wird hierbei nicht einbezogen. Um die Morphologie der entstandenen
Agglomerate evaluieren zu kénnen, erweiterten Stiibing & Sommerfeld (2012) und
Lipowsky (2013) das von Ho & Sommerfeld (2002) eingefithrte Modell um ein zu-
sitzliches Modul zur Speicherung der Agglomerationshistorie. Ein von Schutte et al.
(2013) kiirzlich vorgestellter DPM basierter Ansatz erlaubt zudem die deterministische
Beschreibung stromungsinduzierter Anlagerungsprozesse an frei im Raum bewegliche
Agglomeratstrukturen.

Grofles Potential bietet dariiber hinaus die direkte numerische Simulation aufgeldster
Agglomerate. In den letzten Jahren wurde beispielsweise die Lattice-Boltzmann-
Methode angewandt, um verschiedene Stromungswiderstéinde fiir im Raum fixierte
Agglomeratstrukturen zu berechnen (Binder et al. 2006; Binder et al. 2009; Derksen
& Eskin 2011; Dietzel & Sommerfeld 2013). Da der Stromungswiderstand jedoch von
der Orientierung der Agglomerate abhéngig ist, gelang es bisher nicht, die ermittelten
Widerstandsbeiwerte durch einfache Korrelationen zu verallgemeinern. Die DNS
basierte Agglomeration aufgeloster Partikel in homogener isotroper Turbulenz wurde
nach Kenntnis des Autors bislang lediglich von Derksen (2013) berechnet. In den
vorgestellten LBM-Analysen wurde die Morphologie der entstandenen Agglomerate
jedoch nicht charakterisiert.

1.2 Zielsetzung der Arbeit

Das Ziel dieser Arbeit ist die skaleniibergreifende Analyse von Mechanismen, die das
Clustering sowie die Kollision und Agglomeration von Feststoffteilchen in laminaren
und turbulenten Stromungen mafigeblich beeinflussen. In diesem Zusammenhang sind
1) der Effekt der Partikeltragheit sowie der Volumenanteil der dispersen Phase auf das
mesoskalige Bewegungsverhalten der Teilchen, 2) die fluiddynamische Wechselwirkung
bei der Anndherung von Partikeln kurz vor ihrer Kollision und 3) der kollisions- und
stromungsinduzierte Transport von Agglomeraten auf der Mikroskala von besonderem
Interesse. Fiir die durchzufiihrenden Untersuchungen wird ein konsistenter Berech-
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Abb. 1.1. Multiskalenanalyse partikuldrer Stromungen: (a) O(~ 2 m) Makroskalige RANS-
Rechnung der mittleren Konzentration von Punktpartikeln in einem Zyklon (Lipowsky 2013), (b)
O(~ 10 cm) DNS des Clusterings einzelner Punktpartikel in Fluidturbulenz auf der Mesoskala
und (¢) O(~ 1 mm) mikroskalige DNS der fluiddynamischen Wechselwirkung zwischen zwei
sich anndhernden Partikeln mit numerisch aufgelosten Oberflachen.

nungsansatz angestrebt, der es erlaubt, sowohl die bevorzugte Konzentration der
Teilchen unter Berticksichtigung von Partikel-Partikel-Stolen auf der Mesoskala als
auch die Kollision und Agglomeration von Partikeln auf mikroskopischer Partikel-
ebene moglichst detailliert numerisch zu simulieren. Die in diesem Kontext definierten
meso- und mikroskaligen Betrachtungsebenen der Teilchen werden in Abbildung 1.1
anhand dreier numerisch berechneter Zweiphasenstromungen verdeutlicht.

Die durchzufiihrenden Untersuchungen sollen zu einem besseren Versténdnis der
beim Partikelclustering sowie bei der Kollision und Agglomeration von Teilchen zu-
grundeliegenden Elementarprozesse beitragen, die in den Studien dieser Arbeit durch
stromungsinduzierte Wechselwirkungen gepragt sind. Mit Hilfe direkter numerischer
Simulationen ist zu erarbeiten, in welchem Ausmafl das Clustering und die Kollisi-
onsrate von Teilchen durch die Tréagheit und den Volumenbruch der dispersen Phase
beeinflusst wird. Dariiber hinaus ist zu untersuchen, inwieweit lokale Phénomene
wie die relative Bewegung benachbarter Partikel sowie die bevorzugte Konzentration
von Teilchen durch Partikel-Partikel-Kollisionen bertihrt werden. Dieses Verstandnis
ist insbesondere fiir die Weiterentwicklung stochastischer Kollisionsmodelle, die in
deutlich effizienteren Berechnungsansitzen zur Analyse technischer Zweiphasenstro-
mungen zum Einsatz kommen, von grofler Bedeutung. Des Weiteren ist zu iiberpriifen,
ob die stromungsinduzierte Anndherung aufgeloster spharischer und nicht-sphéarischer
Partikel durch kurzreichweitige fluiddynamische Wechselwirkungen beeinflusst wird.
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In diesem Zusammenhang sind die zu erwartenden Verdrangungseffekte des Fluids
kurz vor Partikel-Partikel-Kollisionen von speziellem Interesse. Abschliefend ist ein
numerisches Berechnungsverfahren zu entwickeln, mit dessen Hilfe die Entstehungs-
phase von Agglomeraten und die daraus hervorgehenden Morphologien quantifizierbar
sind.

Das in dieser Arbeit angewandte Berechnungsprogramm basiert auf der Lattice-
Boltzmann-Methode (LBM) und erlaubt die direkte numerische Simulation von
Fluid-Feststoff-Stromungen. Die LBM zeichnet sich gegeniiber anderen DNS basierten
Methoden durch den lokalen Charakter der Modellgleichungen sowie die direkte
und effiziente Berechnung der auf die Partikel wirkenden Krafte aus, die auf ein
Zuriickprallen von Fluidteilchen an der Partikeloberfliche zurtickzufiihren sind. Holzer
& Sommerfeld (2009), Holzer & Sommerfeld (2010) und Dietzel & Sommerfeld (2013)
demonstrierten die Anwendbarkeit des Stromungslosers anhand der Umstréomung
spharischer und nicht-sphéarischer Teilchen.

Fiir die angestrebten Untersuchungen ist eine Erweiterung des LBM basierten
Berechnungsprogramms wie folgt erforderlich: Da die mesoskopische Betrachtung
zehntausender Einzelpartikel mit direkten numerischen Simulationen aufgrund des
erheblichen Rechenaufwands derzeit technisch nicht moglich ist, sollte die Analyse
des Clustering- und Kollisionsverhaltens von Partikeln in turbulenten Strémungen
unter Anwendung des DPM-Ansatzes erfolgen, worin die Teilchen vereinfacht als
Massepunkte modelliert werden. Die beabsichtigten Berechnungen erfordern zudem
eine deterministische Behandlung von Partikel-Partikel-Kollisionen sowie geeignete
Methoden zur Charakterisierung der entstandenen Partikelcluster. Um dufere Einfliisse
auf die partikelbeladene Stromung ausschliefen zu kénnen, wird fiir den instationiren
Transport der Teilchen homogene isotrope Turbulenz als idealisierte Stromungsform
unter Beriicksichtigung periodischer Randbedingungen angestrebt.

Die Analyse des Kollisions- und Agglomerationsverhaltens von Einzelpartikeln sollte
auf mikroskaliger Teilchenebene mit Hilfe aufgeloster Partikeloberflachen erfolgen, um
die Stromungsverhéltnisse entlang der Phasengrenzen und die fluiddynamische Wech-
selwirkung sowohl zwischen Fluid und Partikeln als auch zwischen agglomerierenden
Teilchen detailliert zu erfassen. Zu diesem Zweck sind Bewegungsgleichungen in die
LBM zu integrieren, die eine Translation und Rotation aufgeloster Primarpartikel
und Agglomerate in zunéchst laminaren Stréomungen erlauben. Neben einer neu zu
entwickelnden deterministischen Behandlung der Agglomeration von Partikeln sind
in diesem Zusammenhang geeignete Strukturparameter heranzuziehen, um die Mor-
phologie der entstandenen Agglomerate zu charakterisieren. Dartiber hinaus ist eine
parallelisierte Berechnung einzelner LBM-Sequenzen mittels geeigneter Verfahren wie
OpenMP (Chapman et al. 2007), MPI (Gropp 2007) und CUDA (Yong & Brenner
2013) in Betracht zu ziehen.
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1.3 Gliederung der Arbeit

Die vorliegende Arbeit ist wie folgt aufgebaut: Kapitel 2 beinhaltet einen kurzen
Uberblick iiber die Grundgleichungen der Lattice-Boltzmann-Methode zur Berechnung
des Fluids, eine Verfahrensbeschreibung zur Anregung homogener isotroper Turbulenz
auf Grundlage der Pseudo-Spektral-Methode und zwei Modellierungsansétze fiir die
Lagrangesche Bewegung von Partikeln auf meso- und mirkoskaliger Teilchenebene.
Dartiiber hinaus werden vier Auswertungsmethoden zur Charakterisierung des Cluste-
ring sowie die deterministische Modellierung der Kollision und Agglomeration von
Teilchen vorgestellt. Anschliefend wird in Kapitel 3 der LBM basierte Stromungs-
loser anhand der direkten numerischen Simulation einer laminaren Kanalstromung
mit rickwartsgewandter Stufe sowie dreier turbulenter Stromungsfelder validiert. In
Kapitel 4 folgt die Analyse des Clustering- und Kollisionsverhaltens von Punktpar-
tikeln in homogener isotroper Turbulenz auf der Mesoskala. In dieser Studie wird
das Clustering von Teilchen anhand der globalen Partikelakkumulation, Korrela-
tionsdimension, radialen Partikelpaarkorrelation sowie der Minkowski-Funktionale
bewertet und der Einfluss verschiedener Feststoffvolumenanteile auf die mittlere Kol-
lisionszeit und die Relativgeschwindigkeit kollidierender Partikel als Funktion der
Partikel-Stokes-Zahl charakterisiert. Die fluiddynamische Wechselwirkung einzelner
Partikel und Partikelpaare wird in Kapitel 5 auf der Mikroskala analysiert. Um die zu
diesem Zweck entwickelten und implementierten Berechnungsmodelle fiir aufgeloste
Teilchen evaluieren zu kénnen, werden vier numerisch berechnete Standardtestfélle
ausgewertet und mit verfiigbaren Mess- und Simulationsdaten verglichen. In Kapitel
6 wird zudem das mikroskalige Transport- und Agglomerationsverhalten von Primér-
partikeln und Agglomeraten mit numerisch aufgelosten Oberflichen in verschiedenen
laminaren Stromungen untersucht. Die dargelegten Studien umfassen einen Vergleich
der Umstromung im Raum fixierter Agglomerate mit Finite-Element-Simulationen,
die Sedimentation und Agglomeration von Teilchen in einem ruhenden Fluid und den
Transport agglomerierender Priméarpartikel in ebenen Scherschichten. Die Morphologie
der entstandenen Agglomerate wird hierbei mit Hilfe verschiedener Strukturpara-
meter quantifiziert. AbschlieBend werden in Kapitel 7 die wichtigsten Ergebnisse
dieser Arbeit zusammengefasst und ein Ausblick iiber denkbare Folgeuntersuchungen
gegeben.



2 Numerische Methoden

Das Ziel dieser Arbeit ist die skaleniibergreifende Analyse des Clustering-, Kollisions-
und Agglomerationsverhaltens von Feststoffteilchen in laminaren und turbulenten
Zweiphasenstromungen. Zu diesem Zweck wurden die in diesem Kapitel vorgestell-
ten Methoden in eine vorhandene und auf der Programmiersprache C++ basierende
Lattice-Boltzmann-Methode implementiert (Teike 2010; Schomburg 2010; Weickert
2010; Schmidt 2011; Dietzel & Sommerfeld 2013), deren Modellierung im Abschnitt
2.1 kurz zusammengefasst wird. Die direkte numerische Simulation homogener isotro-
per Turbulenz beruht auf dem in Abschnitt 2.2 dargelegten Anregungsverfahren. In
den vorliegenden Untersuchungen wird der Transport von Teilchen in verschiedenen
Stromungs- und Turbulenzstrukturen anhand zweier Betrachtungsweisen analysiert.
Wahrend das in Abschnitt 2.3 eingefiihrte Lagrangesche Tracking von Punktpartikeln
auf mesoskaliger Teilchenebene anzusiedeln ist, erfolgt die in Abschnitt 2.4 vorgestellte
Modellierung der Lagrangeschen Bewegung sphérischer wie auch nicht-spharischer
Partikel, deren Oberfliche durch das Rechengitter numerisch aufgelost ist, auf mikro-
skaliger Teilchenebene. Die bevorzugte Konzentration in Fluidturbulenz suspendierter
Punktpartikel wird unter Einsatz der in Abschnitt 2.5 dargelegten Auswertungsme-
thoden charakterisiert. Abschliefend werden die in den Berechnungen angewandten
deterministischen Kollisions- und Agglomerationsmodelle in den Abschnitten 2.6 und
2.7 prasentiert.

2.1 Lattice-Boltzmann-Methode

Die Berechnung der dreidimensionalen Fluidstromung erfolgt in dieser Arbeit
auf Grundlage der Lattice-Boltzmann-Methode (LBM). Diese Methode basiert im
Wesentlichen auf einer stark vereinfachten Beschreibung der Mikrodynamik einzelner
Fluidmolekiile. Die Interaktion zwischen den Fluidteilchen wird dabei nicht direkt

aufgelost, sondern durch die Boltzmann-Gleichung modelliert.

2.1.1 Boltzmann-Gleichung

Der grundlegende Parameter in der Boltzmann-Statistik ist die Verteilungsfunktion
f = f(x, €&, t). Sie beschreibt die Wahrscheinlichkeit, ein fiktives Fluidpartikel an
einem Ort & mit der Geschwindigkeit & zum Zeitpunkt ¢ anzutreffen. Die Masse m
der zugrundeliegenden Fluidteilchen, die sich zu der Zeit ¢ in den Volumenelementen

11
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(dz)? und in den Geschwindigkeitselementen d¢ befindet, ist wie folgt definiert:

m = jjf da d§ (2.1)

Aus den Momenten der Verteilungsfunktion lassen sich dariiber hinaus lokale
makroskopische Grofien des Fluids wie Dichte p, Impuls pu und Energie pFE ableiten:

p:/fd£ (2.2)
pu— [€fae (2.3)
pE =2 [(€—w)? g (24

Im Fall einer isothermen Stromung, wie sie in dieser Arbeit angenommen wird,
ist Gleichung (2.4) vernachlassigbar. Die zeitliche und raumliche Entwicklung der
Verteilungsfunktion wird durch die Boltzmann-Gleichung unter Beriicksichtigung von
Kollisionen zwischen den Fluidelementen beschrieben:

of . Of . Of

- (/) (25)

worin a™*

eine Beschleunigung, hervorgerufen durch externe Volumenkréfte, kenn-
zeichnet (Crouse 2003). In den vorliegenden Untersuchungen wird Gleichung (2.5) mit
Hilfe des Bhatnagar-Gross-Krook (BGK)-Kollisionsoperators {2 unter Anwendung der

Einzelzeitrelaxation gelost (Bhatnagar et al. 1954):

Q(f) = —= (f — ) (2.6)

T

Demnach erfolgt die Relaxation der Verteilungsfunktion zur Gleichgewichtsvertei-
lungsfunktion f°? bei einer konstanten Relaxationszeit 7. Dies fithrt zu der nachste-
henden Form der Boltzmann-Gleichung unter Beachtung externer Volumenkréfte:

a ext a — _l _ feq
<&+f-v+a Y%)f— L e 27

Die im Folgenden definierte Gleichgewichtsverteilungsfunktion entspricht in ihrer
Form einer Maxwell-Boltzmann-Verteilung;:

2
w_ P _(E—u) 98
= eram ™\ 2a 28)
Hierbei bezeichnet u die lokale Geschwindigkeit des Fluids. Wie von Wolf-Gladrow

(2000) gezeigt, erfillt die Gleichgewichtsverteilungsfunktion die thermische und die
kalorische Zustandsgleichung fiir ideale Gase. Mittels Multiskalenexpansion, auch als
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Chapman-Enskog-Analyse bekannt, lasst sich demonstrieren, dass unter Anwendung
der Beziehung:

T]:Tp:TC%,O (2.9)

die Boltzmann-Gleichung (2.7) mit BGK-Néaherung auf makroskopischer Ebene sowohl
die Kontinuitdtsgleichung als auch die Navier-Stokes-Gleichung erfiillt (Wolf-Gladrow
2000). Geméaf Gleichung (2.9) kann die dynamische Viskositédt 7 als Funktion des
Drucks p sowie der Schallgeschwindigkeit cg und der Fluiddichte p definiert werden.

2.1.2 D3Q19-Modell

Im Rahmen der Lattice-Boltzmann-Methode bewegen sich fiktive Fluidelemente,
reprasentiert durch Verteilungsfunktionen, entlang eines Gitters, an dessen Knoten
sie miteinander kollidieren. Neben der rdumlichen Diskretisierung, realisiert durch
das numerische Gitter, wird bei der LBM zuziiglich die Geschwindigkeit sowie die
Zeit diskretisiert. Wahrend eines Zeitschrittes diirfen die Verteilungsfunktionen nur
entlang der diskreten Gitterrichtungen zu einem der benachbarten Gitterknoten sich
propagieren. Die Substitution der kontinuierlichen Geschwindigkeiten & in Gleichung
(2.7) durch diskrete &,;, angedeutet durch den Index oi, fithrt zu der diskreten
Boltzmann-Gleichung:

(57 + & T st ) fon = =3 (= £ (2.10)
mit f,; = fyi(x,t). Die Anzahl der verfiigbaren diskreten Geschwindigkeitsrichtungen
oi, welche die Gitterknoten miteinander verbinden, hangt von dem angewandten
LBM-Modell ab. In dieser Arbeit findet das D3Q19-Modell Anwendung . Es gilt fiir
dreidimensionale Gitter und stellt je Gitterknoten 19 Propagationsrichtungen bereit
(siehe Abbildung 2.1). Diese Richtungen lassen sich unterteilen in sechs vertikale
und horizontale Geschwindigkeitsvektoren (o = 1), zwolf diagonale Geschwindigkeits-
vektoren (o = 2) und eine Richtung fiir die Null-Geschwindigkeit im Ursprung des
Gitterknotens (o = 0). Die Lattice-Boltzmann-Gleichung ergibt sich schliellich durch
Diskretisierung von Zeit und Raum mit At und Ax = §,; At:

At
foi = Joi = —— (Joi = [5i) +ALFZ (2.11)
T ————
foi

in der f = f,i(x + Az, t + At) einer diskreten Verteilungsfunktion am Ende
der Propagation entspricht und F&* einen diskreten Kraftterm fir externe Volu-

menkrafte kennzeichnet. Der Klammerausdruck in Gleichung (2.11) entspricht dem
neq

Nicht-Gleichgewichtsanteil der diskreten Verteilungsfunktion mit f):% = fo7%(x,t).

o1l g1
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Abb. 2.1. Richtungen der 19 Geschwindigkeitsvektoren in dem D3Q19-Modell.

Die Lattice-Boltzmann-Gleichung unterteilt sich in einen Transportschritt (Propagati-
on) - linke Seite von Gleichung (2.11) - und in einen Kollisionsschritt (Relaxation) -
rechte Seite von Gleichung (2.11). Zunéchst werden wahrend der Relaxation Infor-
mationen auf jedem Gitterknoten entgegen einer Gleichgewichtsverteilung relaxiert
und im Anschluss entlang der jeweiligen Gitterrichtungen transportiert. Die diskrete
Gleichgewichtsverteilungsfunktion f;; und ihre entsprechenden Wichtungsfaktoren
wy; sind fir das D3Q19-Modell wie folgt definiert:

2 2

fﬁ?:wﬂp(l—f—36‘:2'11'—1—9(6‘2”6;“) —?;1;> (2.12)
1/3 firo=0,i=1

Wei =14 1/18 firo=1,i=1...6 (2.13)
1/36 firo=2,i=1...12

Die Gitterkonstante ¢ entspricht dem Verhéltnis aus rdumlicher und zeitlicher Dis-
kretisierung, Az und At, und steht in direkter Beziehung zu der Schallgeschwindigkeit

cg des Fluids: A
x

pu— E =
Unter Berticksichtigung von Gleichung (2.2) und (2.3) ergeben sich aus den Mo-
menten der diskreten Verteilungsfunktionen lokale Fluideigenschaften wie Dichte und

c 3cs (2.14)

Impuls:
p=Y 3 I (2.15)
pU = ZZSM’ Joi (2'16)
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worin u = u(x,t) die lokale Geschwindigkeit des Fluids abbildet. Dariiber hinaus
leitet sich der lokale Druck p = p(«,t) von der lokalen Dichte p = p(x,t) und der
Schallgeschwindigkeit cg ab:

pzcgngfﬁﬂ (2.17)

Die nachfolgende Gleichung beschreibt die Beziehung zwischen der dynamischen
Viskositat n und der Relaxationszeit 7 des Lattice-Boltzmann-Schemas:

n= (13 pc® (21 — At) (2.18)

Unter Anwendung von Gleichung (2.18) lésst sich der Fluidzeitschritt At fir die
Losung der Lattice-Boltzmann-Gleichung (2.11) direkt berechnen. Neben der unteren
Grenze des Relaxationszeitparameters, 7/At > 0,515, wird die numerische Stabilitét
des Verfahrens durch die Obergrenze der Mach-Zahl, Ma = |u| /cs < 0,2, limitiert. Je
nach Auflésung des numerischen Gitters kann die Relaxationszeit zudem die maximal
realisierbare Reynolds-Zahl begrenzen.

Néahere Beschreibungen der LBM basierten Randbedingungen wie Einlass, Auslass
und feste Wand konnen aus Holzer (2007), Teike (2010) und Schmidt (2011) ent-
nommen werden. Dariiber hinaus beinhalten Crouse (2003) und Schomburg (2010)
detaillierte Informationen tiber die zugrundeliegende Baumdatenstruktur.

2.1.3 Einbindung externer Volumenkriafte

Fluidstromungen sind fiir gewohnlich internen oder externen Kréften ausgesetzt
wie intermolekulare Wechselwirkungen oder Gravitation. Der Beitrag der externen
Volumenkraft F°** der zur Veranderung der Verteilungsfunktion f beitragt, wird in
der Boltzmann-Gleichung (2.7) durch den Kraftterm a®™* - 9/9€ f beschrieben, in der

a®™" eine externe Beschleunigung hervorgerufen durch die Kraftdichte F** ist:

F = pa™* (2.19)

In der Lattice-Boltzmann-Gleichung (2.11) kann dieser Term aufgrund der Dis-
kretisierung des Geschwindigkeitsraums jedoch nicht direkt Anwendung finden. Die
Einbeziehung externer Kréfte in die Lattice-Boltzmann-Gleichung stellt ein fundamen-
tales Problem der LBM dar. In der Literatur wird dabei im Wesentlichen zwischen
Modellen mit modifizierter Gleichgewichtsverteilungsfunktion (Shan & Chen 1993;
Shan & Doolen 1995; Buick & Greated 2000) und Modellen mit zusétzlichem Kraft-
term in der Lattice-Boltzmann-Gleichung (Luo 1997; He et al. 1998; Martys et al.
1998; Luo 1998; Ladd & Verberg 2001; Shan et al. 2006; Kupershtokh et al. 2009)
unterschieden.
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Begriindet durch die stringente Kapselung von externer Volumenkraft und Gleich-
gewichtsverteilungsfunktion hat sich die Anwendung eines zusétzlichen Kraftterms
in der Lattice-Boltzmann-Gleichung gegeniiber einer Modifizierung der Gleichge-
wichtsverteilungsfunktion durchgesetzt (Guo & Shu 2013). Ferner haben numerische
Untersuchungen von Huang et al. (2011) anhand einer zweidimensionalen Taylor-
Green-Wirbelstromung gezeigt, dass die oben referenzierten Kraftterm-Modelle eine
vergleichbare Genauigkeit fiir Einphasenstromungen liefern. Aufgrund der Erweite-
rungsmoglichkeit zu Kollisionsoperatoren mit Mehrfachzeitrelaxation (Guo & Zheng
2008) wurde im Rahmen dieser Arbeit ein von Guo et al. (2002b) vorgeschlagenes
Kraftterm-Modell in das Berechnungsprogramm implementiert. Der Zusammenhang
zwischen der externen Volumenkraft F*** und dem zugehorigen diskreten Kraftterm
F&t ist dabei wie folgt definiert:

F;;(t — (1 o At) Wei (3 (6022_ U) + 9 (ﬁgi : ’LL) £0i> . Fext (220)

27 A

Unter Berticksichtigung der ersten drei Momente des Kraftterms a®™*-9/0€ f basiert
F& in Gleichung (2.20) auf einer Potenzreihenentwicklung von &,; (siche Guo et al.
(2002b) fiir weiterfithrende Details).

2.2 Generierung homogener isotroper Turbulenz

Turbulente Stromungszustande bilden sich, ausgehend von einer laminaren Stro-
mung, oberhalb einer kritischen Reynolds-Zahl durch Instabilitdaten in der Grenz-
schicht aus (Schlichting et al. 2006). Mit Hilfe der direkten numerischen Simulation
(DNS) lassen sich wirbelbehaftete Strukturen in der turbulenten Stromung iiber alle
Groflenskalen durch das Rechengitter numerisch aufliosen. Die der mittleren Stromungs-
bewegung iiberlagerten dreidimensionalen, stochastischen Schwankungsbewegungen
héngen dabei im groflen Mafle von den zu definierenden Anfangs- und Randbedin-
gungen ab. Um den Einfluss von Einlass-, Auslass- und Wandrandbedingungen auf
das Transportverhalten von Wirbelelementen zu reduzieren, haben sich seit vielen
Jahren wiirfelférmige Rechengebiete mit periodischen Wéanden fiir die Analyse von
Elementarprozessen in der Fachliteratur etabliert (Orszag & Patterson 1972). Auf-
grund der fehlenden Produktion von turbulenter kinetischer Energie, wie etwa durch
Stromungseinlésse, muss das turbulente Stromungsfeld jedoch durch stochastische
Verfahren kiinstlich angeregt werden.

Das in dieser Arbeit verwendete Anregungsverfahren basiert auf einer von Eswaran
& Pope (1988) vorgeschlagenen Pseudo-Spektral-Methode (PSM). Hierbei werden
Geschwindigkeitskomponenten im Bereich kleiner Wellenzahlen durch das Hinzuftigen
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von Energie kiinstlich beschleunigt. Die auf diese Weise erzeugten grofiskaligen Wirbel-
elemente zerfallen im weiteren Verlauf der Simulation in Form einer Energiekaskade
in zunehmend kleinere Strukturen, bis sie schliefilich durch viskose Kréfte vollsténdig
dissipieren. Ausgehend von einem ruhenden Fluid bildet sich nach einiger Zeit ein
statistisch stationéres Geschwindigkeitsfeld aus, worin die hinzugefiigte mittlere Ener-
gie der mittleren Dissipationsrate des Fluids entspricht. Dartiber hinaus sind die
statistischen Eigenschaften der Stromung an jedem Ort im Berechnungsgebiet isotrop
sowie homogen verteilt.

2.2.1 Pseudo-Spektral-Methode

Im Rahmen der PSM wird das dreidimensionale Stromungsfeld zu jedem Fluid-
zeitschritt von dem physikalischen Raum in den Spektralraum und wieder zuriick
transformiert (Eswaran & Pope 1988). Im physikalischen Raum entspricht das Re-
chengebiet einem Wiirfel mit der Kantenlinge L, welcher durch N? Gitterknoten
aquidistant diskretisiert wird. Fiir jede Raumrichtung gilt die Beziehung Az = L/N.
Die Position der Gitterknoten ist mit @ = (I; Ax,ly Ax,l3 Ax) definiert, in der [y, I
und I3 ganze Zahlen zwischen [0; N — 1] sind. Der Spektralraum, auch als Fourier-
oder Wellenzahlraum bezeichnet, wird demgegeniiber durch N3 Wellenzahlen mit
K = (my Ko, Mg Ko, M3 ko) abgebildet. Die ganzzahligen Variablen my, my und mg va-
riieren dabei zwischen [1 — N /2; N /2]. Die kleinste aufgeloste Wellenzahl kg ist gleich
2 /L. Folglich liegen alle physikalisch signifikanten Wellenzahlen innerhalb einer
Kugel mit dem Radius kyax = N/2 ko. Die Transformation der Fluidgeschwindigkeit
u = u(x,t) an der Position « erfolgt mit Hilfe der nachstehenden dreidimensionalen
diskreten Fourier-Transformation (DFT):

i = ]\1[3 S>3 uexp(—ik-x) (2.21)

i la I3

worin & = u(k,t) der zugehorige Fourier-Koeffizient ist. Das mit Hilfe von Gleichung
(2.21) transformierte Geschwindigkeitsfeld wird durch eine dreidimensionale Matrix A
abgebildet!, die aus komplexen, vektorwertigen Fourier-Koeffizienten besteht und sich
durch eine Hermitesche Symmetrie, A = A*, kennzeichnet. Unter Beriicksichtigung
der Zufallsbeschleunigung a™' ist die Impulsgleichung innerhalb des Spektralraums
wie folgt definiert:

dﬁ A A ext

—=a+ta

u (2.22)

!Da die in C+4+ verfiigharen statischen Arrays aufgrund ihrer begrenzten Speicherverwaltung fiir
grofle Matrizen ungeeignet sind, wurde die Datenstruktur der dreidimensionalen Matrix in einer
zeilendominierten Reihenfolge unter Anwendung der sequentiellen Containerklasse vector realisiert.
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mit @ = a(k,t) und @™ = a™*(k,t). Die drei Komponenten der Zufallsbeschleuni-

gung a$** sind jeweils aus einem Realteil  und einem Imaginérteil & zusammengesetzt,
sodass @™" aus insgesamt sechs Komponenten besteht. Diese sechs Komponenten wer-
den unabhangig voneinander durch den nachstehend genannten Uhlenbeck-Ornstein-
Prozess (Uhlenbeck & Ornstein 1930; Renshaw 1987) bestimmt und in dem komplexen
Vektor b zusammengefasst:

2
R(bi (s, ¢ + AL)) = (1 _ ff) R(bi(rt) + T Za 1|2 - =
AA 2AA (2.23)
S+ a0) = (1 21 ) 30 + 72120
A A

Die zeitliche Entwicklung dieser stochastischen Differentialgleichungen wird, neben
dem Zeitmafl und der Amplitude der Anregung, T4 und o4, durch eine Gauflsche
Zufallszahl T’ mit A/(0, 1)-Verteilung bestimmt. Das Ziel dieses Verfahrens besteht in
der Generierung grofler Wirbelelemente. Aus diesem Grund erfolgt die stochastische
Anregung der Fluidgeschwindigkeit, in Analogie zu Février et al. (2005) und Fede &
Simonin (2006), im Bereich kleiner Wellenzahlen zwischen k4 = [2 ko; 6 ko). Mit Hilfe
der von Overholt & Pope (1998) vorgeschlagenen Filterfunktion Z, wird ein stetiger
Ubergang zu den nicht-angeregten Wellenzahlen realisiert:

RA — Ky

Z 4 = tanh ( ) H(ka — Ki) (2.24)

KA
worin ‘H die Heaviside-Funktion kennzeichnet. Die Abruptheit der Anregung beruht auf
numerischen Vergleichsuntersuchungen und betragt in dieser Studie ¢ = 0,2 (Overholt
& Pope 1998). Um die von Eswaran & Pope (1988) geforderte Kontinuitiatsbedingung,
k-a™ =0, zu gewihrleisten, entspricht die Zufallsbeschleunigung @ der Projektion
von b auf einer Ebene senkrecht zu s

bj K,

~ext 7

i 2.25
ol (2.25)
Nach Beendigung der Anregung wird das dreidimensionale Geschwindigkeitsfeld,
unter Einhaltung der Hermiteschen Zwangsbedingung zur Matrixsymmetrie (Sen &
Venkaiah 1988), mittels inverser DFT in den physikalischen Raum zurtick transfor-

miert:
u=> Y > aexp(is-x) (2.26)

mi1 mg ms

Durch Anwendung allseitig periodischer Randbedingungen bildet sich nach einer

endlichen Anzahl an Iterationsschritten statistisch stationdre Turbulenz mit homoge-
nen und isotropen Eigenschaften aus.
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2.2.2 Berechnung der Fourier-Transformation

Die Losung der in den Gleichungen (2.21) und (2.26) dargestellten diskreten Fourier-
Transformationen erfordert jeweils O(n?)-Rechenoperationen. Ein effizienter Algo-
rithmus zur Berechnung einer DF'T stellt die schnelle Fourier-Transformation, auch
Fast-Fourier-Transformation (FFT) genannt, dar. Auf der Grundlage eines Teile-und-
herrsche-Verfahrens verwendet die FFT zuvor berechnete Zwischenergebnisse und
spart folglich arithmetische Rechenoperationen ein. Die in dieser Arbeit angewandte
FF'T basiert auf dem Cooley-Tukey-Algorithmus und benétigt, im Gegensatz zur her-
kémmlichen DFT, lediglich O(n log,(n))-Rechenoperationen (Cooley & Tukey 1965).
Fiir gewohnlich kénnen FFTs mit Hilfe externer Bibliotheken wie die FFTW? (Frigo &
Johnson 2005) numerisch gelost werden. Da diese Bibliotheken nur bedingt auf den fiir
die Simulationen verwendeten Hochleistungsrechnern zur Verfiigung stehen, wurde der
Cooley-Tukey-Algorithmus im Rahmen dieser Arbeit in das Berechnungsprogramm
implementiert.

Die Berechnung einer dreidimensionalen FFT beruht im Wesentlichen auf eindi-
mensionalen Multi-Zeilen-FFTs. Auf Basis des von Takahashi (2003) vorgeschlagenen
Sechs-Stufen-Verfahrens werden hierbei in den Schritten zwei, vier und sechs je-
weils ny ny individuelle einzeilige FFTs mit jeweils n3-Datenpunkten durchgefiihrt.
Demgegeniiber beinhalten die Schritte eins, drei und fiinf eine Transposition der
entsprechenden dreidimensionalen Grundmatrizen. Die Abarbeitung der eindimensio-
nalen FFTs wurde dariiber hinaus unter Verwendung der Programmierschnittstelle
OpenMP (Chapman et al. 2007) parallelisiert.

2.3 Lagrangesches Tracking von Punktpartikeln

Zur Analyse von Kollisions- und Agglomerationsprozessen finden, wie in Kapitel 1.2
diskutiert, zwei unterschiedliche Modellierungsansétze fiir die disperse Feststoffphase
Anwendung. In diesem Kapitel wird zunéchst die Berechnung von Partikelbahnen unter
Verfolgung diskreter Massepunkte beschrieben. Anschlielend folgen in Kapitel 2.4
Einzelheiten zu der Modellierung von diskreten Partikeln mit durch das Rechengitter
aufgelosten Partikeloberflachen.

Der Massepunkt, im Folgenden Punktpartikel genannt, stellt die hochstmogli-
che Idealisierung eines realen Teilchens dar. Hierbei wird die gesamte Masse im
Schwerpunkt des Partikels vereinigt. Die in dieser Arbeit untersuchten sphérischen
Punktpartikel gelten als starr sowie nicht deformierbar und weisen eine monodisper-
se Grofenverteilung auf. Wéahrend die raumliche Beschreibung des kontinuierlichen
Fluids auf einer Eulerschen Betrachtungsweise beruht, bewegen sich die diskreten Par-

2 Fastest Fourier Transform in the West*



2 Numerische Methoden 20

tikel in einem Lagrangeschen Bezugssystem frei durch das ortsfeste Rechengitter des
Fluids. Dieser Modellierungsansatz wird im Allgemeinen als Euler-Lagrange-Verfahren
bezeichnet.

2.3.1 Partikelbewegungsgleichungen

Die Anderung der Partikelposition p sowie der translatorischen Komponenten der
Partikelgeschwindigkeit wp wird durch den folgenden Satz gewohnlicher Differential-
gleichungen numerisch gelost (Sommerfeld et al. 2008):

mp U _Sp, (2.27)
dtp %
dwp
e 2.2
a, U (2.28)

worin mp = 7/6ppd3 die Partikelmasse, dtp der Partikelzeitschritt und F,, die Summe
aller verschiedenen Krafte repréasentiert, die auf das Partikel wirken. Die Rotation der
sphéarischen Teilchen wird in den in Kapitel 4 vorgestellten Untersuchungen aufgrund
ihrer geringen Relevanz nicht berticksichtigt. Das zweite Newtonsche Gesetz fiir die
Translation (2.27) und die kinematische Gleichung fir die Position (2.28) bestimmen
den Impulstransfer von der Fluidphase auf die Partikel. Um einen Vergleich mit
zuvor publizierten Simulationsdaten von Sundaram & Collins (1997) und Fede &
Simonin (2006) zu erméglichen, wird die auch als Zwei-Wege-Kopplung bezeichnete
fluiddynamische Wechselwirkung zwischen den Partikeln sowie von den Partikeln auf
die Fluidphase vernachlassigt. Eine Erweiterung der Gleichung (2.27) stellt die nach
Basset, Boussinesq und Oseen benannte BBO-Bewegungsgleichung dar (Maxey &
Riley 1983):

d’LLP ™

mp E = g 1Y d?a Cw (UF@P - UP) |UF@P - UP|
I
—l—mpﬁ DuF@P+mP Cvﬁ (DUF@P _ duP)
pp Ditp op Dip dtp

IT 111

2.29)
3 td dr (’U,F@p—'u,p)g (
Zd? / _

3 PV”’”’CB<0 gr \wrer —ur) ety

v
+mp (1 — p) g
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Demnach setzt sich die Gesamtkraft F',, aus der Widerstandskraft Fy, (I), der Kraft
F, durch einen Druckgradienten in der Strémung (II), der virtuellen Masse des Fluids
Fy (III), der Basset-Kraft Fiz (IV) und der Schwerkraft Fj, unter Beriicksichtigung
von Gravitation und Auftrieb (V) zusammen.

Die Geschwindigkeit upap in Gleichung (2.29) entspricht der Fluidgeschwindigkeit
an der Position des Partikels und gilt, aufgrund des zuvor vernachlassigten Impulstrans-
fers vom Partikel auf das Fluid, als lokal storungsfrei. Die Komponenten von %rap
werden unter Verwendung der acht zu dem jeweiligen Partikel nachstbenachbarten
Fluidknoten auf Basis einer trilineraren Interpolationsmethode rekonstruiert (siehe
Anhang A.1). Dieser Ansatz kann bei grofleren Turbulenzgraden zu Abweichungen
gegeniiber Interpolationsverfahren mit hoheren Fehlerordnungen fiithren (Sundaram &
Collins 1996).

Das totale Differential D/Dtp von urep kennzeichnet die Beschleunigung eines
Fluidelements entlang des mit dem Partikel mitbewegten Koordinatensystems, siehe
Gleichung (2.30), d/dtp von up hingegen die Beschleunigung eines Partikels entlang
seiner Trajektorie, siehe Gleichung (2.31):

D 0 0
— = . 2.
Dtp atp + Urap; aiL‘j ( 30)
d 0 0

aip = Btp + up; a—x] (2.31)
Die Grundform der BBO-Gleichung nach Maxey & Riley (1983) beruht auf der
Annahme, dass der Partikeldurchmesser dp deutlich kleiner als die rdumliche Diskreti-
sierung des Rechengitters, dp < Ax, und folglich kleiner als das kleinste Lingenmafl
Nk der turbulenten Fluidstromung, dp < 7k, ist. Ferner ist die urspriingliche BBO-
Gleichung nur fiir Rep < 1 giiltig. Die Partikel-Reynolds-Zahl Rep stellt hierin das
Verhaltnis von Tragheits- zu Zéahigkeitskraften bezogen auf das charakteristische
Langenmafl dp dar:
P dp |upap — up|
n
Die Widerstandskraft, welche sich aus einem Reibungs- und Formwiderstand zu-
sammensetzt, ist abhéngig vom Widerstandsbeiwert ¢y (Sommerfeld 1996). Fir
die in dieser Studie untersuchten sphéarischen Punktpartikel findet eine von Schiller

Rep (2.32)

& Naumann (1933) vorgeschlagene Korrelation zur Bestimmung des ¢y -Wertes im
Bereich 0,5 < Rep < 1000 Anwendung;:

Fop Rep <05
aw =3 2 (140,15 Rep®®T) | 0,5 < Rep < 1000 (2.33)

0,44 , Rep > 1000
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In Gleichung (2.33) wird der Bereich Rep < 0,5 als Stokes-Regime und Rep > 1000
als Newton-Regime bezeichnet. Da der Widerstandsbeiwert nach Gleichung (2.33)
allein von der Partikel-Reynolds-Zahl abhéngig ist, bleiben Modifizierungen von cy,
infolge von Schwarmeffekten durch benachbarte Partikel unberiicksichtigt.

Wiéhrend der Beschleunigung oder Verzogerung eines Partikels in einem Fluid
wird ein bestimmter Teil des umgebenden Fluids aufgrund der zu verdrangenden
Fluidmasse ebenfalls beschleunigt respektive verzogert (Sommerfeld et al. 2008). Die
hierzu erforderliche Kraft wird als virtuelle Masse Fy bezeichnet. Nach Auton et al.
(1988) lasst sich die Beschleunigung des Fluids mit Hilfe der substantiellen Ableitung
Durap/Dtp quantifizieren. Der Beiwert ¢y zur virtuellen Masse erméglicht eine
Giiltigkeitserweiterung von Fy, fiir hohere Rep und wurde von Odar & Hamilton
(1964) als Funktion der Beschleunigungszahl A, definiert:

0,1344
=212 ——— 2.34
VTS T 012 A2 (2:34)
mit: )
. |urap — up|
A= d ‘d(uF@P*UP)‘ (2'35)
P dip

Wie neuere numerische Untersuchungen von Chang & Maxey (1995) und Magnaudet
et al. (1995) zeigen, kann dieser Beiwert fiir kleine bis moderate Rep auch mit ¢,y = 0,5
angenommen werden. In der von Michaelides & Roig (2011) kiirzlich publizierten
Neuinterpretation des von Odar & Hamilton (1964) vorgestellten Datensatzes wird
allerdings deutlich, dass sich ¢y nicht eindeutig als Funktion der Beschleunigungszahl
A, verhalt. Michaelides & Roig (2011) schlagen daher einen Beiwert von ¢y = 1,0 vor.

Die Basset-Kraft Fg beschreibt eine Zahigkeitskraft, welche durch eine verzogerte
Entwicklung der Grenzschicht an der Partikeloberfliche in Folge einer Anderung
der Relativgeschwindigkeit zwischen Partikel und umgebenden Fluid hervorgerufen
wird (Sommerfeld 1996). Gleichung (2.29) berticksichtigt eine anféingliche Relativge-
schwindigkeit (upap —wp)o nach Reeks & McKee (1984) sowie das totale Differential
d/dtp entlang der Partikeltrajektorie (Michaelides & Feng 1995). Der Beiwert cp zur
Basset-Kraft kann sowohl klassisch als Funktion der Beschleunigungszahl A. (Odar &

Hamilton 1964):
0,52

(1+ A.)?
als auch, auf Basis neuerer Untersuchungen, in Abhéngigkeit der Partikel-Reynolds-
Zahl Rep und der Partikel-Strouhal-Zahl Srp ausgedriickt werden (Michaelides &
Roig 2011):

cp = 0,48 + (2.36)

cp = 10— 0527 <1 — exp (~0,14 Rep Srp")” 2) (2.37)
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Bei instationdren Stromungsvorgéngen lédsst sich mit Hilfe von Srp die Ablosefre-
quenz von Wirbeln an der Partikeloberfliche bestimmen:

Srp=—2— (2.38)

worin ¢ der Erdbeschleunigung, fo der Oszillationsfrequenz und w3 der ungestérten,
stationdren Sinkgeschwindigkeit des Partikels entspricht. Fiir die numerische Berech-
nung des in Gleichung (2.29) dargestellten Basset-Integrals wurde der nachstehende
Losungsansatz von Alexander (2004) in das Simulationsprogramm implementiert:

td(u u)L
o dr \orer— P\/ﬁ

M—1 (n+1)

_ up(n+1)t(n <\/t i \/t _ t(n+l))

n=0

Bewegen sich Partikel in einer Scherstromung, erfahren sie, aufgrund der un-
gleichméafligen Druckverteilung iiber ihrer Oberfliche, eine zusétzliche Auftriebskraft
(Sommerfeld et al. 2008). Die auf Saffman (1965) und Saffman (1968) zurtickgehende
Kraft wirkt senkrecht zur Stromung in Richtung der grofleren Relativgeschwindigkeit.
Sie ist nicht in der allgemeinen Form der BBO-Gleichung (2.29) enthalten. Nach Mei
(1992) kann die Saffman-Auftriebskraft Fg wie folgt beschrieben werden:

— X
Fy = 1615 d% 0T Ca (upap —Up) X Wrap

(2.40)
’wF@P|

mit der Rotation des Fluids an der Position des Partikels, wrap = V X upap, und
dem Beiwert c4 zur Auftriebskraft als Erweiterung fiir hohere Rep. Die von Mei
(1992) vorgeschlagene empirische Korrelation basiert auf numerischen Untersuchungen
von Dandy & Dwyer (1990) und ist fiir 0,1 < Rep < 100 giltig:
—0,1 Re
. { (1-0,3314 BR;/Q)( ) 40,3314 B2 . Rep < 40
A =

(2.41)
0,0524 (Bre Rep)'/?, Rep > 40

worin fr. das Verhédltnis von Scher-Reynolds-Zahl Reg zu Partikel-Reynolds-Zahl

Rep ist: .
€s
=00 — 2.42
Bre Ren (2.42)
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Die Partikel-Reynolds-Zahl der Fluidscherung Reg berticksichtigt die Rotation des
Fluids und den Partikeldurchmesser als charakteristisches Lingenmaf:

2
Reg — de |wF@P| ’ (243)

Ui
In den in Kapitel 4 vorgestellten Studien sind die untersuchten Dichten der Partikel
um ein Vielfaches grofier als die des Fluids. Zudem ist die mittlere freie Weglange
des Fluids um Groflenordnungen kleiner als die kleinsten betrachteten Partikeldurch-
messer. Aus diesen Griinden wird die durch die Brownsche Diffusion hervorgerufene

Zufallsbewegung von Teilchen vernachléssigt werden.

2.3.2 Bestimmung des Partikelzeitschritts

Die Partikelbewegungsgleichungen (2.27) und (2.28) werden in dieser Arbeit durch
ein Euler-Verfahren erster Ordnung numerisch gelést (Sommerfeld 1996):

F,
wp(t + Atp) = Z;; Atp +up(t) (2.44)

P
2

Das simultane Losen der Gleichungen (2.44) und (2.45) fiir alle im Stromungsgebiet

wp(t+Atp) = Atp+wp(t) (245)

befindlichen Partikel ermoglicht eine deterministische Beschreibung von Partikel-
Partikel-Kollisionen (vgl. Kapitel 2.6.1) sowie eine parallelisierte Berechnung der
Partikelbewegungsgleichungen unter Anwendung von OpenMP (Chapman et al. 2007).
Diese Vorgehensweise setzt allerdings voraus, dass die Partikelbewegungsgleichungen
mit dem jeweils gleichen Partikelzeitschritt gelost werden. Der fiir alle Partikel giiltige
Partikelzeitschritt Atp wird dabei adaptiv zu jedem Iterationsschritt aus dem halben
Minimum der kleinsten relevanten charakteristischen Zeitmafle ermittelt:

Atp = 0,5 min (Tpmin, T vmin, L Wmin, L Imin) (2.46)
Unter Beriicksichtigung aller verfolgten Partikel Np gilt mit n = Np:
TPmin = Min (Tp(l), e ,Tp(")> (2.47)
Ticvamin = min (Tiev®, . Ty ™) (2.48)
Tyvmin = Min (TW<1>, . ,TW(")) (2.49)

Die Partikelrelaxationszeit 7p definiert diejenige Zeit, die ein Partikel aus seiner
Ruhelage benotigt, um sich zu 63,2 % der Geschwindigkeit des umgebenden Fluids
anzupassen (Sommerfeld et al. 2008):

d3» 24
S pp ap

2.50
1871 cw Rep ( )
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Basierend auf der Geschwindigkeit des Partikels charakterisiert Ty die erforderliche
Zeit des Partikels zum Durchqueren einer Gitterzelle mit dem Volumen (Ax)3:

A
Tiy = —— (2.51)
[up|

Fir die Analyse des Transportverhaltens von Punktpartikeln in turbulenten Stro-
mungen wird zudem die Zeit des Partikels zum Durchqueren eines turbulenten Wirbels
herangezogen:

UFrap

Tiv == (2.52)

worin das Kolmogorov-Zeitmafl 7, das kleinstes Zeitmafl der Turbulenz kennzeichnet
(siche Kapitel 3.2.2). An dieser Stelle spielt die in der Literatur haufig diskutierte Zeit
zwischen zwei aufeinanderfolgenden Partikel-Partikel-Kollisionen aufgrund des ange-
wandten deterministischen Kollisionsalgorithmus nur eine untergeordnete Rolle. Zur
Auflésung von Kollisionen ist es dennoch erforderlich, die Zeit T bis zur vollstdndigen
Interpenetration zweier kollidierender Partikel in Gleichung (2.46) zu berticksichtigen.
Details zur Berechnung von 77 folgen in Kapitel 2.6.1.

Die Berechnung von Fluidstromung und Partikelbewegung beruht, entsprechend der
Gleichungen (2.11) und (2.44)-(2.45), auf einer unterschiedlichen zeitlichen Diskretisie-
rung der zugrundeliegenden Differentialgleichungen. Im Allgemeinen ist der diskrete
Fluidzeitschritt At grofler als der diskrete Zeitschritt Atp fir die Bewegung der Par-
tikel. Um eine zeitlich gekoppelte Berechnung beider Phasen zu erméglichen, wurde
der in Abbildung 2.2 dargestellte Programmablaufplan zur adaptiven Bestimmung
der diskreten Partikelzeitschritte entwickelt.

Zu Beginn der zeitlich gekoppelten Berechnung befinden sich beide Phasen in der
Zeitebene t. In einem ersten Schritt erfolgt zunéchst die Berechnung der Fluidphase mit
dem Zeitschritt At. Anschliefend werden alle Partikel auf Grundlage von Gleichung
(2.46) simultan mit dem Zeitschritt Atp bewegt, bis sie die neue Zeitebene t + At
erreichen. Folglich bewegen sich die Partikel wahrend des Trackings tiber den Zeitraum
At in einem eingefrorenen Stromungsfeld. Ist der berechnete Partikelzeitschritt grofier
als die Restzeit t*, die zum Erreichen von At verbleibt, gilt Atp = t*. Am Ende
dieser Sequenz befinden sich beide Phasen auf der neuen Zeitebene ¢t + At und der
Berechnungsalgorithmus beginnt von Neuem.

2.4 Lagrangesches Tracking aufgeloster Partikel

In dieser Arbeit werden die diskreten Partikel, neben des Modellansatzes fiir
Punktpartikel, mit Hilfe eines LBM basierten Ansatzes in ihrer Struktur durch das
numerische Rechengitter vollstandig aufgelost. Die Partikeloberflache interagiert dabei
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|

—»[Berechnung von At p]
Y

ja
Atp = t*

nein

[:cp(t + Atp), up(t + Atp)}—

= At — Y Atp

|<—

nein

ja

Abb. 2.2. Programmablaufplan zur adaptiven Bestimmung der diskreten Partikelzeitschritte.

direkt mit dem Fluid, sodass Details der Stromung im Nahbereich des Partikels
erfasst werden. Die auf die Partikel wirkenden stromungsmechanischen Krafte ergeben
sich unmittelbar aus der im Folgenden beschriebenen LBM-Randbedingung. Im Fall
bewegter Partikel dienen diese Krifte zur Anderung der Partikelposition innerhalb
des zugrundeliegenden stationédren, dquidistanten Rechengitters.

2.4.1 Modellierung gekriimmter Feststoff-Fluid-Phasengrenzen

Um die gekriitmmte Oberfldche der Partikel mit einem strukturierten Gitter auflésen
zu konnen, muss die exakte Position der Partikeloberfliche innerhalb einer Rechenzelle
berticksichtigt werden. In der Literatur existieren fiir die Abbildung von gekriimmten
Wiénden ohne Schlupf zwischen der Partikeloberfliche und dem umgebenden Fluid
verschiedene Ansétze (Bouzidi et al. 2001; Guo et al. 2002a; Mei et al. 2002), bei
denen das Zurtickprallen der Fluidmolekiile an der Partikeloberfliche durch eine soge-
nannte Bounce-Back-Randbedingung modelliert wird. Aufgrund der Anwendbarkeit
insbesondere fiir bewegte Phasengrenzen wurde das von Guo et al. (2002a) vorgeschla-
gene Extrapolationsschema fiir die Modellierung gekriimmter Wandrandbedingungen
umgesetzt.
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Abb. 2.3. Schematische Darstellung der gekriimmten Wandrandbedingung in der Lattice-
Boltzmann-Methode: Das numerische Gitter ist in Fluidzellen (weifle Gitterzellen) und Fest-
stoffzellen (graue Gitterzellen) unterteilt. Die effektive Kontur der gekriimmten Phasengrenze
(fett durchgezogene Linie) wird durch Verteilungsfunktionen (schwarze Pfeile) diskretisiert. Der
relative Abstand zwischen den Fluidknoten und der gekriimmten Partikeloberfliche (gestrichelte
Linien) wird durch den Parameter ¢,; gewichtet. In den kubischen Gitterzellen befinden sich
die Gitterknoten (kleine offene Quadrate) stets am vorderen unteren linken Eckpunkt.

Die grundlegende Idee von Guo et al. (2002a) besteht in der Aufteilung des nu-
merischen Gitters in zwei Teile. Wie in Abbildung 2.3 gezeigt, werden alle Knoten,
die innerhalb einer Partikelstruktur liegen, als Feststoftknoten (graue Gitterzellen)
markiert, wohingegen Knoten auflerhalb des Partikels den Status eines Fluidknotens
(weifie Gitterzellen) besitzen.? Die Verbindung zwischen dem Fluidknoten xp und
dem Feststoffknoten xg schneidet die physische Phasengrenze an der Position xy
(siche Abbildung 2.3). Der Anteil des auf der Fluidseite befindlichen Abschnittes
berechnet sich mit:

= lZr ol (2.53)
[zF — s

Entsprechend Abbildung 2.3 kennzeichnet der Parameter ¢,; den diskreten Relativ-
abstand zwischen der Partikeloberfliche und den néchst benachbarten Fluidknoten
in oi-Richtung. Um die Propagation auf dem Fluidknoten xr durchfiihren zu kon-
nen, sind diskrete Post-Relaxationsverteilungsfunktionen f;(xg,t) auf den jeweiligen
Feststoffknoten xg erforderlich:

fio= fes. 0+ (1- 21 (e (254

3In der vorliegenden Lattice-Boltzmann-Methode werden Fluidinformationen und Partikeleigen-
schaften per Definition auf dem Gitterknoten gespeichert, wihrend die Gitterzellen ihr zugehoriges
Kontrollvolumen repréisentieren. Die Position des Knotens befindet sich fiir jede Art von Gitterknoten
stets am vorderen unteren linken Eckpunkt der wiirfelférmigen Gitterzelle.
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worin fyd(xg,t) dem Gleichgewichtsanteil und f):%(xg,t) dem Nicht-Gleichgewichts-

o1l

anteil von fZ(xg,t) entspricht. Der diskrete Gleichgewichtsanteil fi:(xg,t) wird zu
diesem Zweck mit Hilfe der folgenden Definition approximiert (Guo et al. 2002a):

3&si - Ug L9 (&oi - us)® 3’&52)1

f;?(w57 t) = Wei lPP + P ( CQ 9 C4 9 CQ (255)

In Gleichung (2.55) beschreiben pp und ug die Dichte und Geschwindigkeit auf
dem Feststoftknoten xg, p indessen die Fluiddichte auf . Die Geschwindigkeit ug
wird durch linerare Extrapolation als Funktion von ¢ bestimmt:

u { u(xw) + (¢ — 1) u(zp) + (1 — ¢) 2EEVLEDUEE) = 75
o

1+q
u(wW)JF(%*l) ’U,(CEF), q>0,75
Der ebenfalls erforderliche Nicht-Gleichgewichtsanteil f,74(xg,t) berechnet sich aus

den Nicht-Gleichgewichtsanteilen der Verteilungsfunktionen auf den Fluidknoten x g

(2.56)

und Tpp:

Qoi f;ieq(vat)+(1_QJi> f;ieq<mFF>t>7 qg < 0775
fn"eq(mF>t)v q Z 0775

a1

foit(@s,t) = { (2.57)

Unter Verwendung von ¢,; wird die Oberflache des Partikels durch das numerische
Rechengitter vollstandig aufgelost. Dies ermoglicht sowohl eine detaillierte Erfassung
der Stromungsverhéltnisse entlang der Phasengrenzflichen als auch die direkte Be-
stimmung der auf das Partikel wirkenden stromungsinduzierten Kréfte und folglich
die Losung der Partikelbewegungsgleichungen.

2.4.2 Partikelbewegungsgleichungen

Im Gegensatz zu den Punktpartikeln werden fiir die Bewegung von Partikeln mit
aufgelosten Partikeloberflichen, neben dem zweiten Newtonschen Gesetz fir die Trans-
lation, auch die Eulerschen Gleichungen fiir die Rotation herangezogen. Die Kréfte und
Momente, die eine Anderung der Partikelposition bewirken, gehen hierbei unmittelbar
aus der fluiddynamischen Wechselwirkung zwischen Fluid und Partikel hervor. Unter
Anwendung der LBM resultieren die auf die Partikel wirkenden stréomungsinduzierten
Kréfte und Momente aus der Bilanzierung des lokalen Fluidimpulses an der Partikel-
oberfliche. Die Differenz des Fluidimpulses vor und nach dem Wandkontakt fithrt zu
der lokalen Kraft F,;. Das lokale Drehmoment T,; folgt aus der lokalen Kraft und
ihrem Abstand xr zum Zentrum der Rotation:

F,i(x,t +At)2) = AA‘; (foilz,t + AL) — fr(x, 1)) €0 (2.58)

T,i(x,t + At)2) = (x — xr) X Fyi(x,t + At/2) (2.59)
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worin fX(x, t) die Verteilungsfunktion zwischen Relaxation und Propagation ist.
Durch Summierung aller lokalen Krafte und Momente entlang der Partikeloberflache
ergeben sich schliellich die Gesamtkraft F' und das Gesamtdrehmoment T' durch:

F(t+At)2) =) Z F,i(x,t+ At/2) (2.60)
T(t+ At/2) => Z T,i(x,t + At/2) (2.61)

Fiir die Validierung der resultierenden stromungsinduzierten Krafte wurde in der
Vergangenheit der Widerstandsbeiwert einer im Raum fixierten Kugel fiir ein breites
Spektrum an Partikel-Reynolds-Zahlen berechnet und mit experimentell ermittelten
Daten verglichen. Wie Arbeiten von Holzer & Sommerfeld (2009) und Dietzel &
Sommerfeld (2010) zeigen, konnten die Simulationen die Hauptmerkmale der Stro-
mungsstruktur im Nahbereich der Kugel erfassen und dariiber hinaus die jeweiligen
Widerstandsbeiwerte fir Rep = [0,3;480] mit einer hinreichenden Genauigkeit vor-
hersagen.

In Analogie zu der Modellierung von Punktpartikeln erfolgt die Bewegung von
Partikeln mit aufgelosten Oberflachen ebenfalls in einem Lagrangeschen Bezugssystem.
Die Anderung der translatorischen und rotatorischen Komponenten der Partikelge-
schwindigkeit, up und wp, sowie der Partikelposition xp ergeben sich aus der Losung
folgender gewohnlicher Differentialgleichungen entlang der Partikeltrajektorie:

— =F 2.62
mp dt ( )
dwp
Ip— =T 2.
P (2.63)
dx
d—f = up (2.64)

mit der Masse mp und dem Tragheitsmoment Ip des Partikels sowie dem Fluidzeit-
schritt dt. In Kapitel 5 soll in einem ersten Schritt zunéchst die fluiddynamische
Wechselwirkung sphéarischer Partikel analysiert werden, sodass die Verschiebung des
Partikeldrehwinkels vorerst auler Acht gelassen wird. Aufgrund dieser Vereinfachung
wird das Trigheitsmoment des Partikels mit Ip = 0,1 mp d% berechnet. Die fiir den
Transport agglomerierter Primérpartikel erforderlichen Bewegungsgleichungen werden
in Kapitel 2.7.3 separat diskutiert. Neben stromungsinduzierten Kraften kénnen zu-
dem externe Krifte wie die Schwerkraft in Gleichung (2.62) Berticksichtigung finden:

dup P
—=F 1—— 2.65
mp -4 +mP< pP>Q (2.65)

worin g die Erdbeschleunigung repréasentiert. Die Zufallshewegung von Partikeln infol-
ge der Brownschen Diffusion kann, wie auch bei der Modellierung von Punktpartikeln,
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aufgrund der in den Kapiteln 5 und 6 untersuchten Partikeldichten und -durchmesser
vernachléssigt werden. Die Integration der Gleichungen (2.62)-(2.64) basiert auf
einem Euler-Verfahren erster Ordnung, welches zum folgenden Satz linearisierter
Differentialgleichungen fiihrt:

wp(t + At) = nlj At +up(t) (2.66)
wi(t + At) = ;f At + wplt) (2.67)
op(t+ Aty = 22 F ";P<t A Atk ap(t) (2.68)

Im Gegensatz zu der Beschreibung von Punktpartikeln beruht die Berechnung
von Fluidstromung und Partikelbewegung bei dem aufgelosten Modellansatz auf der
gleichen zeitlichen Diskretisierung At. Da die in dieser Arbeit realisierten Zeitschritte
um ein Vielfaches kleiner als die Partikelrelaxationszeiten 7p sind, ist der durch
die Linearisierung der Gleichungen (2.66)-(2.68) entstandene Fehler als marginal zu
bewerten. Das Verhéltnis At/7p variiert hierbei zwischen [6,17 x 107%; 6,93 x 1074].
Um vollstandig transiente Simulationen zu ermoglichen, werden die veranderlichen
Partikelvariablen zu jedem Fluidzeitschritt aktualisiert. Dariiber hinaus erfolgt die
Losung der Bewegungsgleichungen aller im Stromungsgebiet befindlichen Partikel
simultan nach Beendigung des Zeitschrittes der Fluidphase.

2.4.3 Bewegung der Feststoff-Fluid-Phasengrenzen

Im Rahmen der Lagrangeschen Betrachtungsweise konnen sich die Partikel frei
durch das Fluidgebiet bewegen. Als Folge der Modellierung der Phasengrenze zwi-
schen Fluid und Partikel bedingt eine Veranderung der Partikelposition zugleich
Modifikationen der Zellstatus im numerischen Rechengitter. Bewegt sich ein Partikel
iiber das stationdre Gitter, d&ndern Knoten, die innerhalb eines Zeitschrittes vom
Partikel neu iiberdeckt werden, ihren Status von Fluid auf Feststoff. Demgegeniiber
wechseln die hinter dem Partikel befindlichen und zuvor als Feststoff markierten
Knoten am Ende eines Zeitschrittes ihren Status auf Fluid, sobald sie aulerhalb der
Partikelstruktur liegen. Abbildung 2.4 verdeutlicht den Umschaltvorgang zwischen
den beiden Zellstatus anhand der Bewegung einer Scheibe iiber ein zweidimensionales
Rechengitter.

Fiir die Reinitialisierung neu entstandener Fluidknoten werden die Gleichgewichts-
und Nicht-Gleichgewichtsanteile der 19 Verteilungsfunktionen eines jeden Knotens mit
Hilfe der von Caiazzo (2008) vorgeschlagenen Extrapolationsmethode rekonstruiert.
Die sogenannte Refill-Methode besteht aus den folgenden vier Teilschritten: Zu Beginn
werden p und w von den nachst benachbarten Fluidknoten auf den neuen Fluidknoten



2 Numerische Methoden 31

/'_( 7 s
/¥ NE
[ 1F !
\ [} I'si
N /s
£ S{
e LT
t t +At

Abb. 2.4. Bewegung der Feststoff-Fluid-Phasengrenze eines sphérischen Partikels iiber das
reguldr strukturierte, Aquidistante Rechengitter innerhalb des Zeitschritts At (in Analogie zu
Seo & Mittal (2011)): Die Umschaltung des Status von Fluid auf Feststoff, symbolisiert mit S,
sowie von Feststoff auf Fluid, gekennzeichnet durch F, wird aus Griinden der Vereinfachung
hier lediglich in einer zweidimensionalen Ansicht dargestellt.

extrapoliert. Die zugehorigen Gleichgewichtsverteilungen fo werden in einem zweiten
Schritt nach Lallemand & Luo (2003) mit:

- 3&i-u  9(&:;- ’11)2 3 u?
= o 1 -
foz Woi P ( - c2 T 24 2 2

(2.69)

berechnet. In Gleichung (2.69) kennzeichnen p und @ Extrapolationen der Fluiddichte
und Fluidgeschwindigkeit auf dem zu rekonstruierenden Knoten. Im dritten Schritt
erfolgt die Bestimmung der Nicht-Gleichgewichtsverteilungen £,/ durch Extrapolation

von den benachbarten Fluidknoten (Caiazzo 2008). Mit Hilfe von f5f und ;9 ist es
schlielich moglich, die diskreten Verteilungsfunktionen geméafi Gleichung (2.11) zu
reinitialisieren. Die Anwendbarkeit der Refill-Methode auf Mehrphasenstromungen

wurde kiirzlich von Thommes et al. (2009) demonstriert.

2.4.4 Annaherung aufgeloster Feststoff-Fluid-Phasengrenzen

Im Verlauf einer Simulation kénnen sich die Oberflichen bewegter Partikel bis
unter die Auflésungsgrenze des finiten Rechengitters ndhern. In dem Spalt zwischen
den Partikeloberflachen fehlen jedoch ab einer bestimmten Phase der Anndherung
Fluidknoten. Folglich ist die in Gleichung (2.60) definierte Impulsbilanz entlang der
Partikeloberflaiche aufgrund fehlender Verteilungsfunktionen unvollstandig, was zu
einer unphysikalischen Anziehungskraft zwischen den Partikeln fiithrt. Abbildung 2.5
zeigt ein solches Szenario, worin die fehlenden Verteilungsfunktionen des Fluids auf
den Feststoftknoten des gegeniiberliegenden Partikels in Form von gestrichelten und
gepunkteten Pfeilen angedeutet sind.
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Partikel j
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Abb. 2.5. Schematische Darstellung zweier sich ann&dhernder Partikel: Das in dem Spalt
zwischen den Partikeloberflichen befindliche Fluid liegt unterhalb der Auflésungsgrenze des
numerischen Gitters. Die gestrichelten Pfeile kennzeichnen diejenigen Verteilungsfunktionen auf
den Feststoffknoten von Partikel j, die fiir die Impulsbilanz des Fluids entlang der Oberfliche
von Partikel i fehlen. Demgegeniiber sind die gepunkteten Pfeile Partikel i zuzuordnen.

Infolgedessen lassen sich die stromungsinduzierten Kréfte, die bei einer Annéhe-
rung iiblicherweise der Bewegungsrichtung der Partikel entgegenwirken, nicht mehr
fehlerfrei berechnen. Dies hat zur Konsequenz, dass bei einem direkten Kontakt der
Partikeloberflichen beide Kollisionspartner kiinstlich aneinander haften und somit
ein mogliches Abprallen verhindert wird. Um eine artifizielle Anziehung der Partikel
unterhalb der Auflésungsgrenze des Fluids zu verhindern, wurde das folgende Rekon-
struktionsschema fiir fehlende Verteilungsfunktionen entwickelt: Fallt der Abstand
zwischen den Partikeloberflichen unter die rdumliche Diskretisierung Az, werden auf
den Feststoffknoten des gegeniiberliegenden Partikels zu jedem Zeitschritt sogenannte
Nicht-Fluidknoten neu generiert. Die Position dieser Knoten entspricht dem Ort
der fehlenden Verteilungsfunktionen (siche Abbildung 2.5). Dariiber hinaus werden
Nicht-Fluidknoten nur bei Bedarf fiir die Berechnung der stromungsinduzierten Kréfte
erstellt und anschlieBend wieder entfernt. Demzufolge iiben Nicht-Fluidknoten keinen
Einfluss auf die effektive Struktur der Partikel aus.

Unter Annahme von bewegten, schlupffreien Wandrandbedingungen erfolgt die
Initialisierung der Nicht-Fluidknoten durch Rekonstruktion der Stromungsgeschwin-
digkeit an der Partikeloberfliche. Die Geschwindigkeit des Fluids w entspricht hierzu
der Umfangsgeschwindigkeit des Partikels u%. Auf Grundlage dessen werden die
fehlenden Verteilungsfunktionen analog zu Gleichung (2.12) wie folgt bestimmt:

y (1 L B&ul 9(6n up)? 3 (u%ﬁ)

fo‘i = Wgi P + — (270)

c? 2 ¢t 2 ¢?
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mit der Umfangsgeschwindigkeit des Partikels an der Position a:

ub =up +wp x (x —xp) (2.71)

Mit Hilfe dieses Ansatzes ist es moglich, die Impulsbilanz der Verteilungsfunktionen
des Fluids an der Partikeloberfliche vollumfanglich zu gewéhrleisten. Die Anwendbar-
keit dieses neu entwickelten Rekonstruktionsschemas wird in Kapitel 5.3 anhand der
Sedimentation eines Partikelpaares demonstriert.

Ungeachtet dessen ist die Auflosung des Fluids weiterhin durch das finite Rechen-
gitter begrenzt. Der sich zwischen dicht benachbarten Partikeln ausbildende Fluidfilm
kann dabei nur zum Teil simuliert werden. Folglich wird der Anteil des Fluidfilms, der
nicht direkt durch das numerische Rechengitter aufzulosen ist, durch eine empirische
Approximation modelliert. Nguyen & Ladd (2002) sowie Feng & Michaelides (2005)
fiihren hierzu eine kiinstliche Riickstellkraft zwischen den involvierten Partikelpaa-
ren ein. Im Rahmen dieser Arbeit wird allerdings nur derjenige Teil des Fluidfilms
beriicksichtigt, der direkt durch das numerische Rechengitter aufgelost wird.

2.5 Charakterisierung von Partikelclustern

Unter Anwendung der in den folgenden Abschnitten beschriebenen Methoden ist
es moglich, die bevorzugte Konzentration der Einzelpartikel (Kapitel 2.5.1) sowie die
radiale Korrelation von Partikelpaaren (Kapitel 2.5.2 und 2.5.3) zu quantifizieren. Die
Berechnung der verschiedenen skalaren Groflen basiert im Wesentlichen auf einem
Vergleich des betrachteten Konzentrationfeldes der Partikel mit einer zuféllig verteilten
Partikelkonzentration. Dariiber hinaus lasst sich die Morphologie von Partikelclustern
anhand der Minkowski-Funktionale charakterisieren (siehe Kapitel 2.5.4). Unter
Einsatz dieser Methoden wird in Kapitel 4.3 das Clusteringverhalten in homogener
isotroper Turbulenz suspendierter Punktpartikel detailliert spezifiziert.

2.5.1 Globale Partikelakkumulation

Die statistische Verteilung der lokalen Partikelanzahldichte wird genutzt, um die
relative Neigung der Partikel zur Entmischung und folglich zur bevorzugten Konzen-
tration zu messen. Nach Fessler et al. (1994) wird die Segregation der dispersen Phase
mittelbar durch die globale Akkumulation ¥p der Partikel bestimmt:

1
Ep == X (U - UPois) (272)
worin o die Standardabweichung der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (WDF) der
betrachteten Partikelanzahlverteilung P(Np) und ops die Standardabweichung einer
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Abb. 2.6. Zweidimensionale Ansicht des fiir die Boxcounting-Methode verwendeten Gitters
(rote Quadrate) mit drei charakteristischen Verteilungen der Partikel (schwarze Punkte): (a)
geordnet, (b) zuféllig und (c) lokal konzentriert.

Poisson-Verteilung ist. Im Fall einer zufalligen Verteilung der gleichen Gesamtpar-
tikelanzahl Npg.s entspricht die zugehorige WDE' der Partikelanzahlverteilung einer

Poisson-Verteilung:
n

Ppois(n) = j;‘ exp(—A\) (2.73)

mit n voneinander unabhéngigen Ereignissen. In den Gleichungen (2.72) und (2.73)
reprasentiert A die mittlere Partikelanzahl in einer Zelle unter Annahme einer gleich-
mafigen Zufallsverteilung der Partikel:

N Pges
A= N, (2.74)

Die Ermittlung der betrachteten Partikelanzahlverteilung beruht auf der Boxcounting-
Methode. Zu diesem Zweck wird das gesamte Rechengebiet mit einem dquidistanten
Gitter der Gitterweite Ax; iiberdeckt und die Partikelanzahl Np in jeder wiirfel-
formigen Box bestimmt. Der Parameter Np entspricht hierbei der Gesamtanzahl
an verwendeten Boxen. Abbildung 2.6 verdeutlicht dieses Konzept anhand dreier
charakteristischer Partikelverteilungen. Die zugehorigen WDF's der Partikelanzahlver-
teilung sind in Abbildung 2.7 gemeinsam mit der entsprechenden Poisson-Verteilung
dargestellt.

Wie Abbildung 2.7a zeigt, befinden sich im Fall der geordneten Verteilung jeweils
acht Partikel in einer Box, sodass die globale Akkumulation der Partikel nach Gleichung
(2.72) Werte von Xp < 0 annimmt. Bei einer zufélligen Verteilung der Partikel
entspricht die WDF der Partikelanzahlverteilung gleich der zugehorigen Poisson-
Verteilung (sieche Abbildung 2.7b). Als Folge dessen ist Xp = 0. Demgegeniiber
impliziert die in Abbildung 2.7c¢ dargestellte bimodale Anzahlverteilung der Partikel
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Abb. 2.7. Gegeniiberstellung der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen P (graue Balken) einer
(a) geordneten, (b) zufilligen und (c) lokal konzentrierten Partikelanzahlverteilung mit der zu

Grunde liegenden Poisson-Verteilung Ppois (durchgezogene Linie).
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eine Segregation der dispersen Phase. In diesem Zusammenhang ist Xp > 0 und
steigt mit zunehmendem Grad des Clustering sukzessive an. Dieser Ansatz zur
Charakterisierung der Akkumulation von Partikeln wurde beispielsweise in homogener
isotroper Turbulenz (Février et al. 2005) sowie in einer turbulenten Kanalstromung
(Picciotto et al. 2005) angewandt.

2.5.2 Korrelationsdimension

Die in der Literatur wohl am verbreitetste Kennzahl zur Bestimmung der frak-
talen Dimension von geometrischen Objekten ist die Korrelationsdimension. Dieser
durch Grassberger & Procaccia (1984) eingefithrte Strukturparameter wurde erstmals
von Tang et al. (1992) auf das Clustering von Partikeln appliziert und spater von
weiteren Arbeitsgruppen wie Fessler et al. (1994), Calzavarini et al. (2008) und Bec
et al. (2008) verwendet. Die Berechnung der Korrelationsdimension Dy beruht auf
dem Korrelationsintegral Cy(r), welches die Wahrscheinlichkeit beschreibt, dass zwei
Partikel mit den Positionen xp; und «p; innerhalb des Abstands r liegen. Auf Basis
der Heaviside-Funktion H ist Cy(r) wie folgt definiert:

1 N Np
Co(r)= lim — > > H(r—|xzpi—xp;]), i#] (2.75)
Np*)OO NP j=1 i:j+1
Die Korrelationsdimension gibt das Skalierungsverhalten von Cy(r) ~ rP2 fiir r — 0
an und wird mit:

_ dlog Co(r)

D2 = }‘IE}T(I) dg(’l"), dg(’l") = (276)

dlogr

berechnet.? Die logarithmische Ableitung do(r) in Gleichung (2.76) wird als lokale
Korrelationsdimension bezeichnet. Sind die Partikel in dem gesamten Volumen um das
Bezugspartikel & p; gleichméBig verteilt, skaliert Cy(r) mit 73 und Dy = 3. Weisen die
Partikel hingegen eine gleichméflige Verteilung tiber die Fliche einer Kugelschale auf,
ist die Korrelationsdimension gleich zwei, da Cy(r) mit r? skaliert. Dartiber hinaus
konnen sich die Partikel gleichméflig in einer geradlinigen eindimensionalen Strahne
konzentrieren. In diesem Fall skaliert Cy(r) mit » und Dy = 1. Die Korrelationsdi-
mension quantifiziert demnach die Abweichung der betrachteten Partikelverteilung zu
einer gleichméafligen n-dimensionalen Zufallsverteilung in Form einer skalaren Grofe,
die sich mit zunehmendem Grad des Clustering entsprechend reduziert.

4Das fiir die Bestimmung der Korrelationsdimension angewandte Berechnungsprogramm ist unter
Sarraille & DiFalco (1992) zugénglich. Es beruht auf einem optimierten Boxcounting-Algorithmus
von Liebovitch & Toth (1989).
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Abb. 2.8. Schematische Darstellung der zur Bestimmung der Partikelpaarkorrelationsfunktion
generierten Kugelschalen (rote Kreisringe) im Zentrum eines Partikelclusters (schwarze Punkte)
unter Annahme von Partikel-Partikel-Kollisionen.

2.5.3 Radiale Korrelation von Partikelpaaren

Die Partikelpaarkorrelationsfunktion g,.(r) wird haufig als radiale Verteilungsfunk-
tion (RVF) bezeichnet. Sie bezieht die Anzahl Npo(r) der Partikelpaare, die durch
den Abstand r innerhalb des Intervalls [r — Ar/2;r + Ar/2| separiert sind, auf die
erwartete Gesamtanzahl Npoges der Partikelpaare, die sich aus einer gleichmafiigen Par-
tikelverteilung ergibt. Die RVF wird durch Einteilung der Partikelpaare entsprechend
ihres Separationsabstandes rechnerisch bestimmt:

gr(r) = <W>P (2.77)

worin AV, das Volumen einer Kugelschale mit der Stiarke Ar charakterisiert und
Npoges = Np (Np — 1)/2 die Gesamtanzahl an Partikelpaaren im gesamten Volumen
V' des Stromungsgebiets ist. Die zugrundeliegende Klasseneinteilung der Partikelpaare
wird in Abbildung 2.8 anhand verschieden grofler Kugelschalen veranschaulicht. In
Gleichung (2.77) kennzeichnet der Operator (. ), den Ensemblemittelwert iiber eine
diskrete Anzahl an Partikeln.

Unter Berticksichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen koénnen gleichgrofle Par-
tikel nicht weniger als einen Durchmesser auseinander liegen. Im Fall » < dp gilt
daher g, = 0. Fiir grofle Separationsabstande néhert sich das Partikelfeld hingegen
einer gleichméfigen Verteilung mit g,(r — oo) = 1. Im iibrigen Definitionsbereich,
dp < r < 0o, kann die radiale Verteilung Werte von g, > 1 annehmen.
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(a) (c)

Abb. 2.9. Momentaufnahme der Verteilung in homogener isotroper Turbulenz suspendierter
Partikel (rote Kugeln) mit verschiedenen Hiillradien zur Bestimmung der Minkowski-Funktionale:
(a) r/nx = 0,5, (b) r/nxk = 3,0 und (c¢) r/nx = 9,0. Die Hilllradien r sind mit Hilfe des
Kolmogorov-Léangenmafes 7y normiert.

2.5.4 Minkowski-Funktionale

Weder die radiale Korrelation g, von Partikelpaaren noch die Korrelationsdimension
Dy und Akkumulation ¥ p von Partikeln gewédhren einen Einblick in die rdumliche
Struktur von Partikelclustern. Dartiber hinaus kénnen nach Calzavarini et al. (2008)
qualitativ andersartige Clusterstrukturen dhnliche Werte von Xp und D, anneh-
men. Diese Mehrdeutigkeit ldsst sich unter Zuhilfenahme der Minkowski-Funktionale
auflosen, welche eine morphologische Analyse von Partikelverteilungen ermdoglichen.

Die Minkowski-Funktionale wurden urspriinglich fiir die Kosmologie entwickelt, um
die globale Geometrie und Struktur der grofirdumigen Verteilung von Galaxien zu
quantifizieren (Schmalzing et al. 1996). Der in dieser Arbeit angewandte Ansatz fiir
die Berechnung der Minkowski-Funktionale orientiert sich an Mecke et al. (1994). Zur
Unterscheidung des Clustering in raumlich ausgedehnten Bogen, die aus wolken- oder
fadenférmigen Gruppierungen bestehen konnen, wird die Vereinigungsmenge A, aus
der Gesamtheit aller sphérischen Partikel Np,es gebildet:

Nchs

A= |J Bi(zp) (2.78)

i=1

worin B, eine Kugel um das Partikel an der Position xp; mit dem Hiillradius r
ist. Durch schrittweises Aufbléhen der diskreten Kugelhiillen geméfi Abbildung 2.9
entstehen im zunehmenden Mafl Verbindungen zwischen benachbarten Kugeln. Die
globale Morphologie der Vereinigungsmenge dieser Kugeln verandert sich mit jedem
neuen Hiillradius, sodass r ein Analyseparameter ist. Mit diesen Voraussetzungen zeigt
Hadwiger (1957), dass die vier Minkowski-Funktionale V,, mit p € {0,1,2,3} eine
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Tab. 2.1. Definition der Minkowski-Funktionale V,, im dreidimensionalen Raum in Bezug auf
die zugehorigen geometrischen Groflen (Schmalzing et al. 1996).

Geometrische Grofie WV,
V' Volumen 0 Vv
A Oberflache 1 A/6
H Integrale mittlere Kriimmung 2 H /37
x Euler-Charakteristik 3 X

vollstdndige morphologische Charakterisierung des Korpers A, in den drei Dimensionen
erlauben. Tabelle 2.1 listet die einzelnen Funktionale sowie ihre jeweilige geometrische
Interpretation auf. Fiir einen glatten Korper K werden die Oberfliche A, mittlere
Krimmung H und Euler-Charakteristik y nach Kerscher et al. (1997) anhand der
folgenden Oberfldchenintegrale berechnet:

A={ dA (2.79)
oK
1 1 1
H=-> 7{ dA ( + ) (2.80)
2 Jok T T
S (2.81)
X = 47 Jox r1To ’

mit den Hauptkriimmungsradien r; und 75.> Die Raumdichten der Minkowski-Funk-
tionale v, ergeben sich aus der Normierung von V, auf die Kantenldngen L des
wiirfelformigen Rechengebiets:

vu(A) = V“(L“j’“), pe{0,1,2,3} (2.82)

Wie von Mecke et al. (1994) diskutiert, ermoglicht die Euler-Charakteristik als
topologische Invariante weitere Definitionen, beispielsweise: x = #(isolierte Korper)
— #(Tunnel) 4+ #(vollstandig umschlossene Hohlrdume). Im Fall einer zufélligen
Verteilung der Partikel stimmen die Raumdichten der Minkowski-Funktionale mit den
aus Mecke & Wagner (1991) bekannten analytischen Werten einer Poisson-Verteilung
iiberein.

®Die Berechnung der Minkowski-Funktionale erfolgt mit einem von Kerscher et al. (1997) entwickelten
Computerprogramm, welches auf den von Mecke et al. (1994) dargelegten Methoden beruht und
unter Schmalzing & Kerscher (2007) verfiigbar ist.
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2.6 Modellierung von Partikel-Partikel-Kollisionen

In partikelbeladenen Stromungen wird der Transport einzelner Partikel sowohl von
dem rédumlich wie auch zeitlich veranderlichen Stréomungsfeld als auch von interparti-
kularen Wechselwirkungen unmittelbar beeinflusst. Aus diesem Grund lasst sich das
Auftreten von Kollisionen zwischen Partikeln nicht uneingeschrénkt vorausberechnen.
Die Erkennung und Modellierung von Partikel-Partikel-Kollisionen erfolgt in dieser
Arbeit auf Grundlage eines deterministischen Ansatzes. Unter der Annahme von
bindren, quasi instantanen, elastischen Stoflen reduziert sich der Kontakt zwischen
den sphérischen Teilchen auf einen Punkt.

2.6.1 Deterministisches Kollisionsmodell

Die zeitlich sequenzielle Abarbeitung der wahrend eines Zeitschritts stattfindenden
Kollisionen basiert auf dem in Abbildung 2.10 dargestellten Kollisionsalgorithmus. In
Analogie zu Sundaram & Collins (1996) werden die Partikel zunéchst simultan mit
dem jeweiligen Zeitschritt voranbewegt. Zur besseren Ubersicht soll in den folgenden
Ausfiihrungen lediglich der fiir Punktpartikel geltende Partikelzeitschritt Atp als
charakteristische Zeitschrittweite herangezogen werden, wenngleich dieses Kollisions-
modell auch fiir aufgeloste Partikel anwendbar ist. Durchdringen sich die Volumen
zweier Partikel am Ende des Zeitintervalls Atp, liegt eine Partikel-Partikel-Kollision
vor. Der Abstand zwischen den Massenzentren beider Kollisionspartner ist folglich
kleiner oder gleich der Summe ihrer halben Durchmesser:
dpo + dpp

2
worin T p,.s die Relativposition zwischen den Partikeln v und 3 ist. Die Uberpriifung

’wpag(t—F Atp)| S (283)

des in Gleichung (2.83) definierten Kollisionskriteriums ist fir eine grofie Anzahl an
moglichen Partikelpaaren sehr rechenintensiv, sodass die Bestimmung potentieller
Kollisionspartner bei Punktpartikeln auf der Zell-Index-Methode beruht (Allen &
Tildesley 1987; Donev et al. 2005). Aufgrund der Annahme dp < Az kann sich ein
Partikel nur mit Partikeln iiberlappen, die sich entweder in der eigenen oder in den
26 benachbarten Fluidzellen befinden. Jede Fluidzelle verfiigt daher iiber eine Liste
mit den in ihr befindlichen Partikeln. Die untereinander verkniipften Listen werden
am Ende eines jeden Zeitschritts entsprechend der Partikelbewegungen aktualisiert.
Nach Gleichung (2.83) sind Kollisionen nur dann detektierbar, wenn sich die
Partikel wiahrend eines Zeitschritts nicht vollstdndig durchdringen. Um den Grad der
Interpenetration zu begrenzen, sollte nach Sundaram & Collins (1996) die Partikel-
Courant-Zahl Cup deutlich kleiner als eins sein:
_ |up| Atp

OUP dp

(2.84)
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[il"ip(t + Atp),'llp(t + Atp)]

(ohne Kollisionen)

wp(t —+ Atp),
'U,p(t + Afp)
(mit Kollisionen)

nein

Uberlap-
pungen?

nein

ja

ja /Uberlap-
pungen?

Berechne Aty fur alle sich
iiberlappenden Partikel

[ Sortiere alle Aty in ] [ Anhéingen/Léschen]

absteigender Reihenfolge von Kollisionen

Bewege das erste iiberlappende Uberpriife auf neue
Paar zuriick zum Punktkontakt Uberlappungen

Berechne die Partikelge- Bewege beide Kollisions-
schwindigkeiten nach dem Stof3 partner voran bis t + Atp

Abb. 2.10. Programmablaufplan zur zeitlich sequentiellen Erkennung und Durchfiihrung von
Partikel-Partikel-Kollisionen nach Sundaram & Collins (1996).

Wie zuvor in Kapitel 2.3.2 diskutiert, hangt der fir alle Partikel giiltige Zeit-
schritt Atp nicht zuletzt vom Zeitmafl der Interpenetration 77 ab. Die Zeit bis zur
vollstandigen Durchdringung eines Partikels berechnet sich mit:

dp

 |up]

Ty (2.85)
Um der Forderung C'up < 1 zu geniigen, wird die kleinste Interpenetrationszeit
durch:

Thin = 0,1 min (7, ..., 7;) (2.86)
nochmals auf 1/10 reduziert und in Gleichung (2.46) bei der Bestimmung des Parti-
kelzeitschritts Atp beriicksichtigt. Da sich die Partikel innerhalb des Zeitschritts mit
einer konstanten Geschwindigkeit bewegen, ldsst sich die Kollisionszeit Atx durch
Losen der folgenden quadratischen Gleichung numerisch berechnen:

dpe + dpﬁ

. (2.87)

[T pap(t + Alp) — wpas(t + Atp) Atg| =
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worin up,p die Relativgeschwindigkeit der Kollisionspartner markiert. Die Kolli-
sionszeiten aller relevanten Partikelpaare werden geméafl Abbildung 2.10 in einem
Zwischenschritt in absteigender Reihenfolge sortiert. Bedingt durch die zeitlich sequen-
tielle Abarbeitung der Kollisionen wird das Partikelpaar mit der grofiten Kollisionszeit
um Aty in der Zeit zurtick bis zum Kontaktpunkt bewegt.

Die anschliefende Berechnung der Partikelgeschwindigkeiten nach dem Zusammen-
stof} basiert auf dem im folgenden Kapitel dargelegten Kollisionsoperator. Nach der
Kollision werden beide Partikel um die Zeit Aty mit den neuen Geschwindigkeiten
up,, und upz voranbewegt, um den gegenwirtigen Zeitschritt Atp zu vervollstéindigen
(siche Abbildung 2.10). Aufgrund der verdnderten Endposition des Partikelpaares
werden beide Teilchen auf neue Uberlappungen iiberpriift und die Liste der Kollisi-
onspartner aktualisiert. Dieses Berechnungsschema wird so lange durchgefiihrt, bis
alle Kollisionen vollzogen sind.

2.6.2 Kollisionsoperator

Die Bestimmung der Partikelgeschwindigkeiten up, und upg nach einer Kollisi-
on beruht auf den von Tanaka & Tsuji (1991) vorgestellten Stofigesetzen. Unter
Berticksichtigung der Impulserhaltung resultieren die neuen Komponenten der Ge-
schwindigkeit u} aus der Partikelgeschwindigkeit wp vor der Kollision:

’U,}a = Up, + — (288)
J

mit dem Impuls J und den Partikelmassen mp, und mpg. Wie in Abbildung 2.11
gezeigt, setzt sich der bei einer Kollision auftretende Impuls aus einem Normal- J,
und einem Tangentialanteil J; zusammen:

J = Jn e, + Jt €4 (290)
Der von Partikel a auf Partikel 8 gerichtete Normaleneinheitsvektor e, lautet:

e, = Epg— TPa_ (2.91)
|mPﬂ — Tpal

Demgegentiber basiert der Tangentialeinheitsvektor e; auf den Komponenten der
tangentialen Schlupfgeschwindigkeit wp;,3 am Kontaktpunkt von Partikel o und g:

e, = —Ptof (2.92)
U ptags]
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Abb. 2.11. Schematische Darstellung zweier kollidierender Partikel (Tanaka & Tsuji 1991).

worin upip auf der Relativgeschwindigkeit beider Kollisionspartner beruht:

Uptas = Upas — (€n - UPas) €n (2.93)

Durch Einfithrung des normalen Restitutionskoeffizienten cg lassen sich die Nor-
malanteile der Relativgeschwindigkeit vor und nach dem Aufprall auf folgende Weise
in Beziehung setzen: .

cp = — —n UPoB (2.94)
€En  Upap

Das Verhéltnis aus Tangential- zu Normalanteilen der Relativgeschwindigkeit upqgs
charakterisiert die Schiefe des Stofles:

b = [UPLag] (2.95)
€n - Upap

Bei einem Frontalzusammenstofl der Partikel ist der Schiefeparameter 1) gleich
Null, wohingegen fiir ¢ grofler als Null eine schiefe Kollision vorliegt. Im Fall eines
HaftstoBes wird der tangentiale Restitutionskoeffizient aufgrund der fehlenden tangen-
tialen Schlupfgeschwindigkeit ebenfalls zu Null. Infolgedessen wird der dynamische
Reibungskoeffizient p; durch den statischen Reibungskoeffizient p, ersetzt. Unter
Beachtung dieser Annahmen reduziert sich ¢ auf den Grenzschiefeparameter )y:

Yo = 3,5 s (1 + cr) (2.96)

Ist ¢ < 1)y kommt es zu einem Haftstol. Die neuen Komponenten der Geschwindig-
keit u} werden in diesem Fall fiir beide Partikel mittels nachstehender Impulsbilanz

bestimmt:
* M peft 2
Up, = Upy — ~Pelt {(1 +cr) (€n - Upag) € + = |Uptap| € (2.97)
Mmpq 7
. m 2
Upz = Upg + Peft {(1 + CR) (en . ’u,paﬁ) e, + ? ‘U,pmg‘ et} (2.98)
mpg
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worin die effektive Masse der Kollisionspartner mit:

Mpa M
Mpeg = — L2 P (2.99)

Mpq + Mpg
definiert ist. Dagegen tritt bei v > 1y ein Gleitsto auf. Die Impulsbilanz zur
Berechnung von u}, und upg hingt in diesem Fall zusétzlich vom dynamischen

Reibungskoeffizienten p4 ab:

* m €
uh, = upa — (1+ cg) mP T (en - Upas) (€n — 11q €1) (2.100)
Pa
. m
ups = upg + (1 + cr) mI:: (en - Upap) (€n — pia €r) (2.101)

Eine detaillierte Herleitung des in diesem Kapitel eingefithrten Kollisionsoperators
ist Decker (2005) zu entnehmen. Fir die Untersuchung von Kollisionsprozessen
sind in den vorliegenden Studien ausschliefllich vollkommen elastische, reibungsfreie
Partikelstofe von Interesse. Aus diesem Grund nimmt der Restitutionskoeffizient
einen konstanten Wert von cg = 1,0 an, die beiden Reibungskoeffizienten hingegen
Festwerte von pg = 0,0 und ps = 0,0.

2.7 Modellierung der Partikelagglomeration

Analog zur Modellierung von Partikel-Partikel-Kollisionen basiert die Beschreibung
der Agglomeration von Priméarpartikeln auf einem deterministischen Agglomerati-
onsmodell. Um die fluiddynamische Wechselwirkung zwischen Fluid und Partikeln
im Nahbereich kollidierender Partikel vollstandig beriicksichtigen zu konnen, werden
fiir die Analyse der Agglomerationsprozesse ausschliefllich Partikel mit aufgelosten
Feststoff-Fluid-Phasengrenzen herangezogen. Das an der Agglomeration beteiligte
Kollisionspaar kann sich hierbei aus zwei sphérischen Primérpartikeln, aus je einem
Primérpartikel und Agglomerat oder aus zwei Agglomeraten zusammensetzen. Ein Ag-
glomerat kann wiederum aus einer beliebigen Anordnung kugelférmiger Priméarpartikel
bestehen.

2.7.1 Deterministisches Agglomerationsmodell

Im Gegensatz zu dem in Gleichung (2.83) definierten Kollisionskriterium diirfen
sich die Volumen der Partikel vor der Agglomeration nicht direkt beriithren oder
durchdringen, um eine eindeutige Differenzierbarkeit der Primarpartikel zu gewéhr-
leisten. Auf diese Weise lassen sich die Verteilungsfunktionen des Fluids f,; an der
Feststoff-Fluid-Phasengrenze den jeweils gegeniiberliegenden Feststoffknoten auch
im weiteren Verlauf der Simulation zweifelsfrei zuordnen. Der minimale Abstand As
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zwischen den Oberfléchen der Agglomerationspartner betragt in den Berechnungen
lediglich 0,02 % des mittleren Durchmessers dp der Primérpartikel, wodurch das in
dem Spalt befindliche Fluid unter die Auflésungsgrenze des numerischen Rechengitters
fallt. Es liegt eine Kollision vor, wenn der Betrag der Relativposition @ po zwischen
den Massenzentren der Primérpartikel 1 und 2 am Ende des Zeitschritts At kleiner
oder gleich dem nachstehenden Kriterium ist:

dpy + dpo

‘33p12(t+At)’ S B

+ As (2.102)

Die Uberpriifung aller potentiellen Kollisionspaare erfolgt demnach auf der Ebene
der Primarpartikel, wobei die Kollisionspartner bereits in voneinander abweichen-
den Agglomeraten gebunden sein kénnen. In diesem Zusammenhang bedeutet eine
Kollision zugleich die Agglomeration der involvierten Primérpartikel. Die molekulare
Anziehung zwischen den Primérpartikeln wird dabei als stark genug angenommen,
um ein Anhaften der Kollisionspartner in jedem Fall zu legitimieren. Die einhergehen-
den Haftkrafte unter bereits agglomerierten Priméarpartikeln verhindern zudem eine
Umorientierung der Primérpartikel im Agglomerat sowie den Zerfall zuvor gebildeter
Agglomerate.

Unter Anwendung eines additiven Wechselwirkungspotentials, bestehend aus Van-
der-Waals Anziehung und elektrostatischer Abstoung, lasst sich zudem das Anhaften
oder Abprallen kollidierender Priméarpartikel dediziert modellieren. Der relevante
Bereich des resultierenden Gesamtpotentials liegt bei den in dieser Arbeit analysierten
Dispersionen jedoch deutlich unter der Auflésungsgrenze des Rechengitters, sodass
das Gesamtwechselwirkungspotential als Haftrandbedingung fiir die Primarpartikel
ungeeignet ist. Unter vereinfachten Annahmen kann etwa mit Hilfe einer Energiebilanz
diejenige kritische Geschwindigkeit bestimmt werden, oberhalb derer die Partikel
von einer festen Oberfliache abprallen (Ho & Sommerfeld 2002). Dariiber hinaus
erlaubt die von Derksen (2012) vorgestellte rechtwinklige Sprungfunktion eine deutlich
vereinfachte Modellierung des Potentialverlaufs. Aus Griinden der Vereinfachung wird
das Abprallen von Primarpartikeln in den in Kapitel 6 vorgestellten Untersuchungen
dennoch vernachlassigt.

2.7.2 Agglomerationsoperator

Die Berechnung der translatorischen Komponenten der Partikelgeschwindigkeit
u 4 im Massenschwerpunkt des neu formierten Agglomerats folgt den Gesetzen eines
vollkommen unelastischen Stofles zweier Partikel unter Erhaltung des Gesamtimpulses:

mp1 Upy + Mpz Up2

uy = (2.103)
ma
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worin die Masse my4 des Agglomerats der Summe der an dem Stofl beteiligten Par-
tikelmassen mp; und mpy entspricht. Analog zu dem Impulserhaltungssatz bei der
Translation gilt fiir die Bestimmung der neuen Winkelgeschwindigkeit w4 um den
Massenschwerpunkt des aus dem unelastischen Stof3 hervorgehenden Agglomerats der
folgende Drehimpulserhaltungssatz:

o Ilec Wpi1g + [P2xa: Wpog

wa
v [Axx
Ipl w +1 w
yy “YPly P2yy WP2y
way = i (2.104)
Ayy
. IPlzz Wp1z + IPsz Wp2z
Waz =

IAzz

mit den Tragheitsmomenten I,,, I, und I, der beiden Kollisionspartner 1 und 2 sowie
des Agglomerats A um die raumfesten Koordinatenachsen (z,y, z). Da fiir beliebig
geformte Agglomerate keine analytische Losung der Trigheitsmomente existiert,
werden die diskreten Hauptdiagonalelemente I;; des Tragheitstensors nach Hoélzer
(2007) wie folgt numerisch berechnet:

I = an AV, [(fﬂpjn - $Aj)2 + (2 ppn — xAk)2]v i £ i F kg Fk (2.105)

Der Massenschwerpunkt x4, auch Massenmittelpunkt genannt, reprasentiert das
gewichtete Mittel der Ortsvektoren xp aller agglomerierten Primérpartikel und kenn-
zeichnet zugleich die charakteristische Position des Agglomerats.

2.7.3 Bewegungsgleichungen des Agglomerats

Ebenso wie sphéarische Priméarpartikel bewegen sich Agglomerate in einem Lagran-
geschen Bezugssystem frei durch das ortsfeste Rechengitter. Das zweite Newtonsche
Gesetz fiir die Translation sowie die kinematischen Gleichungen fiir die Position und
Rotation sind fiir Agglomerate wie folgt definiert:

ma d:;;‘ ~F (2.106)
dd"’;"‘ =y (2.107)
d
thA — W, (2.108)

worin ¢4 den Drehwinkel des Agglomerats kennzeichnet. Wahrend fiir die Berechnung
der Gleichungen (2.106)-(2.108) das raumfeste (x,y, z)-Koordinatensystem Anwen-
dung findet, basieren die folgenden Eulerschen Bewegungsgleichungen fiir die Rotation
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auf dem korperfesten Hauptachsenkoordinatensystem des Agglomerats, dessen Haupt-
tragheitsachsen mit (a, b, ¢) bezeichnet sind (Holzer 2007):

dwaa

Iaa % - (Ibb - Icc) WAy WA = Ta
d

[bb % - ([cc - [aa) WAc WAq = Tb (2109)
dwae

Icc T; - (Iaa - Ibb) WAq WAp = Tc

Die Haupttriagheitsmomente des Agglomerats I,,, Iy, und I.. sind mittels Gleichung
(2.105) numerisch zu bestimmen. Die auf das Agglomerat wirkende Gesamtkraft F

und das Gesamtdrehmoment T' gehen aus der Summierung der einzelnen Primarpar-
tikelkrafte F; hervor:

Npp

F = Z F; (2.110)
=1
Npp

T=> (xa—xp;) x F, (2.111)
=1

Analog zu der Modellierung einzelner aufgeloster Primérpartikel (siehe Kapitel
2.4.2) wird eine Zufallsbewegung der Agglomerate infolge der Brownschen Diffusion
bei der Berechnung von F' und T nicht beriicksichtigt. Die Bewegungsgleichungen
(2.106)-(2.108) werden, wie zuvor in Kapitel 2.3.1 und 2.4.2 diskutiert, mit Hilfe eines
Euler-Verfahrens erster Ordnung numerisch gelost:

walt + At) = Tf At + ua(t) (2.112)
2t + An = 2l F ";A“ FA) Attt (2.113)
bt + Aty = LA T “;A(t =AY At + da(t) (2.114)

Der fiir die Berechnung der Eulerschen Bewegungsgleichungen gewéahlte Diskretisie-
rungsansatz fithrt zu dem folgenden nicht-linearen Gleichungssystem:

1
waa(t + At) = T (To 4+ (Lo — Lee) wap(t + At) wac(t + At)] At + waa(t)

aa

1
wap(t + At) = I [Ty + (Lee — Loa) wac(t + At) waa(t + At)| At + wap(t) (2.115)

1
wAC(t + At) =

T [TC + ([aa — [bb) wAa(t + At) LdAb(t + At)] At + LdAc(t)
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dessen Losung fiir jeden Zeitschritt At iterativ erfolgt. Nach Gleichung (2.115) wird
die Winkelgeschwindigkeit w, zum Zeitpunkt ¢ + At im korperfesten Hauptachsenko-
ordinatensystem des Agglomerats berechnet, gleichwohl w4 fiir die Ermittlung der
Verschiebung des Drehwinkels A¢,4 in der kinematischen Gleichung zur Rotation in
einer raumfesten Koordinatenschreibweise benotigt wird. Umgekehrt ist das Gesamt-
drehmoment, welches nach Gleichung (2.111) auf dem raumfesten Koordinatensystem
beruht, fiir die Lésung der Eulerschen Bewegungsgleichungen (2.115) in eine korperfes-
te Hauptachsenkoordinatenschreibweise zu tiberfithren. Aufgrund der asymmetrischen
Struktur von Agglomeraten basiert die nachstehende Abbildungsvorschrift fiir die
Drehung zwischen den raum- und korperfesten Koordinatensystemen wie auch fiir
die Rotation des Agglomerats auf dem mathematischen Konzept der Quaternione
(Kuipers 2002; Johnson et al. 2008):

vV=QuQ'=R-v (2.116)

worin R der Drehtensor, v ein beliebiger zu rotierender Vektor und v’ der entspre-
chende Vektor nach der Drehung ist. Das Einheitsquaternion @) setzt sich hierbei aus
den vier Koeffizienten qg, q1, g2 und ¢3 und den Einheitsvektoren der Hauptachsen e,,
e, und e, zusammen:

Q=qtqg=q@p+qne +qpe +ge, (2.117)

Am Beispiel der dreidimensionalen Agglomeratdrehung werden die Komponenten
des Einheitsquaternions, unter Zuhilfenahme der Verschiebung des Drehwinkels Ag 4
mit A¢pa = @da(t+ At) — ¢ a(t) und des Vektors der Drehachse 7, wie folgt berechnet:

Q:cos<|A§A|> +Sin<|A§A|> |:| (2.118)

Geméaf Gleichung (2.116) resultiert die fiir die neue Orientierung des Agglomerats
erforderliche Abbildungsvorschrift aus der inversen Beziehung zwischen Drehtensor

und Einheitsquaternion. Die dem Einheitsquaternion zugehorige Rotationsmatrix
ergibt sich nach Zhao & van Wachem (2013) aus den folgenden Komponenten:

1-2(B+¢) 20102—200q 2 ¢ +2q g
R=|2q¢+2q9p¢ 1-2(G+4d) 2ea—200 (2.119)
20 3-290¢ 200 +20qa 1—2(F+4¢)

Der wesentliche Vorteil von Quaternionen gegeniiber gewohnlichen Rotationsma-
trizen besteht, neben der héheren rechnerischen Genauigkeit und Effizienz, in einer
verbesserten Stabilitdt der numerischen Losung infolge nicht vorhandener Singularita-
ten (Zhao & van Wachem 2013).
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Zusammenfassend ermdéglichen die in diesem Kapitel vorgestellten Berechnungs- und
Auswertungsmethoden eine skaleniibergreifende Analyse des Clustering-, Kollisions-
und Agglomerationsverhaltens von Feststoffteilchen in Zweiphasenstromungen. Um
die direkte numerische Simulation der einphasigen Fluidstromung bewerten zu kénnen,
werden im folgenden Kapitel sowohl laminare als auch turbulente Stromungskon-
figurationen untersucht und mit in der Literatur verfiigharen Messdaten wie auch
analytischen Approximationen verglichen.



3 Direkte numerische Simulation der Fluidstromung

In diesem Kapitel werden einphasige, in der Literatur haufig anzutreffende Testfalle
untersucht. Fiir die Validierung des LBM basierten Stromungslosers wird im Abschnitt
3.1 die geschlossene, laminare Kanalstromung mit riickwartsgewandter Stufe, auch als
Backward-Facing Step (BFS) bezeichnet, berechnet und mit experimentellen Messda-
ten verglichen. Anschlielend folgt im Abschnitt 3.2 die Analyse der unter Anwendung
der Pseudo-Spektral-Methode kiinstlich angeregten Fluidturbulenz. Die erfassten
statistischen Kenngrofien von drei homogenen isotropen Turbulenzfeldern werden
unter anderem mit gemessenen wie auch modellierten Energiespektren verglichen.

3.1 Validierung des Stromungslosers

Obwohl in der Vergangenheit eine Vielzahl von Untersuchungen zur BFS-Stromung
durchgefiihrt wurden, existiert bislang keine vollstandige analytische Beschreibung des
physikalischen Ursprungs von Stromungsseparation und Wirbelbildung im Nachlauf
der Stufe. Dennoch ermdglichen sowohl experimentelle Analysen (Armaly et al. 1983;
Jovic & Driver 1994) als auch numerische Simulationen (Biswas et al. 2004; Le et al.
1997), die sich an den Geometrien der zuvor genannten Versuchsaufbauten orientieren,
einen detaillierten Einblick in die zugrundeliegenden Stromungsverhaltnisse.

3.1.1 Numerische Konfiguration

Die Geometrie des in dieser Studie betrachteten BFS entspricht den von Arma-
ly et al. (1983) durchgefithrten Messungen und ist in Abbildung 3.1 schematisch
dargestellt. Tabelle 3.1 fasst die in Abbildung 3.1 definierten Kanalabmessungen,
L,,L,und L, die Lange und Hohe der Stufe, Lg und hg, sowie die charakteristischen
Eigenschaften des Fluids zusammen. Neben der Einlass- und Auslassrandbedingung
in Hauptstromungsrichtung stromaufwérts respektive stromabwérts der Stufe wird
das anfanglich ruhende Fluid in y-Richtung durch Symmetrierandbedingungen sowie
in z-Richtung durch feste Wénde mit Haftrandbedingung begrenzt. Unter Anwendung
des Hagen-Poiseuille-Gesetzes folgt die x-Komponente der Stromungsgeschwindigkeit

90
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Abb. 3.1. Schematische Darstellung der Geometrie des Backward-Facing Step (Le et al. 1997).

am Kanaleinlass einem parabolischen Stréomungsprofil:

2
hg+0,5 Hg—
Upmax (1= (B5275=2)") | 2 < hs + 0,5 Hg

2
—hs—0,5 H
U (1= (Fg5p22)") 2> hs 40,5 Hy

(3.1)

ug(2) =

mit Hg = L, — hg und u; max als maximale Stromungsgeschwindigkeit in Hauptstro-
mungsrichtung. Im Gegensatz dazu sind die Komponenten u, und u, am Stromungs-
einlass tiber die gesamte Querschnittsfliche gleich Null. Um das Konvergenzverhalten
der sich entwickelnden Kanalstromung beurteilen zu konnen, werden an verschiedenen
Positionen im Nachlauf der Stufe lokale Stromungsparameter instantan ausgewertet.
Die resultierende Reynolds-Zahl des BFS wird mit:

i, d
Ha T (3.2)

Regpps =

berechnet, worin @, = 2/3u, max die x-Komponente der mittleren Fluidgeschwindigkeit
am Stromungseinlass ist. Der hydraulische Durchmesser, d;, = 2 (L, — hg), bezieht
sich auf die doppelte Hohe des Kanals stromaufwiérts der Stufe (Armaly et al. 1983).
In Abhéngigkeit von ¢, max und dem Stufenaufweitungsverhaltnis L,/(L, — hg) bilden
sich stromabwiérts der Stufe primére und sekundére Ablésungszonen aus.

Anhand von Messungen erstmals durch Armaly et al. (1983) beschrieben und
nachfolgend mit Hilfe numerischer Simulationen néher analysiert (Williams & Baker
1997; Chiang & Sheu 1999; Barkley et al. 2002), weist die Stromung tiber eine
riickwartsgewandte Stufe fir Regps kleiner als 400 ein zweidimensionales Verhalten
bezogen auf die x-z-Ebene auf. Um das Auftreten dreidimensionaler Stromungseffekte
ausschlieen zu konnen, wurde in dieser Studie eine Reynolds-Zahl unterhalb dieses
Grenzwertes in Hohe von Reppg = 389,0 realisiert (Tabelle 3.1).
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Tab. 3.1. Geometrische Abmessungen des Backward-Facing Step bezogen auf die rdumliche
Diskretisierung Az des numerischen Gitters und charakteristische Eigenschaften des Fluids.

Symbol Einheit Kennwerte

L./Ax [ 1862
L,/ Az ] 10
L./Ax H 101
Ls/Ax H 392
hs/Ax ] 49
Lz/(Lz - hS) H 1’94
o hg/m? 117
v [m?/s] 1,47 x107°
At 5] 3,40 x 10°°
Regrs -] 389,0

3.1.2 Analyse der laminaren Fluidstromung

Abbildung 3.2 zeigt die Entwicklung des Geschwindigkeitsprofils in Hauptstro-
mungsrichtung (durchgezogene Linien) in Abhéngigkeit von der Hohe z iiber dem
Kanalboden an verschiedenen Positionen stromabwérts des BFS. Demnach folgt die
x-Komponente der Fluidgeschwindigkeit vor Erreichen der riickwértsgewandten Stufe
einem parabolischen Stromungsprofil, welches am Kanaleinlass unter Verwendung von
Gleichung 3.1 initialisiert wurde und infolge der schlupffreien Haftungbedingung an
den oberen und unteren Kanalwidnden bis zur Stufenkante bei 2o = 0 erhalten bleibt.
Stromabwérts der Stufe weitet sich das Stromungsprofil allméhlich auf. Bedingt durch
diese Aufweitung entsteht eine ungleiche Druckverteilung iiber dem Kanalquerschnitt,
sodass sich zwischen 0 < x¢/hgs < 5,41 eine primére Ablosezone herausbildet, in
der das Fluid mit bis zu 0,2 u, may in die entgegengesetzte Richtung stromt (siehe
Abbildung 3.2). Gleichwohl 16st sich dieses Rezirkulationsgebiet durch viskose Effekte
bis x¢/hgs = 7,76 vollstandig auf. Infolge der Wandhaftbedingung an der Kanalober-
und -unterseite bildet sich schlieflich weiter stromabwérts erneut ein parabolisches
Stromungsprofil aus.

Dariiber hinaus werden in Abbildung 3.2 die mittels LBM berechneten Geschwin-
digkeitsprofile (durchgezogene Linien) mit experimentellen Daten (offene Kugeln)
verglichen, die auf Laser-Doppler-Anemometer (LDA)-Messungen beruhen (Armaly
et al. 1983). Demnach weichen die Geschwindigkeitsprofile in Hohe der Stufe insbeson-
dere in der Nahe der Kanalober- und -unterseite bis zu 12,7% voneinander ab. Neben
nicht auszuschlieBenden Messungenauigkeiten konnte diese Abweichung beispielsweise
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uX/uX max
0,0 1,0 1,0 1,0 1,0
2’0_ 1 1 - 1 1
1,54 L . L
1,04 - - L -
0,5- - L
z/hs
0,0
0,0 2,55 5,41 7,76 9,74 11,84
xalhs

Abb. 3.2. Entwicklung der Fluidgeschwindigkeit u, (obere Abzisse) iiber der Kanalhohe hg
an verschiedenen Positionen xy stromabwérts der riickwirtsgewandten Stufe (untere Abzisse):
Vergleich der berechneten Geschwindigkeitsprofile (durchgezogene Linien) mit experimentellen
Daten (offene Kugeln) aus Armaly et al. (1983).

in der Modellierung des Stromungsprofils am Kanaleinlass begriindet liegen, welches
nach Gleichung (3.1) auf dem Hagen-Poiseuille-Gesetz beruht. Im weiteren Verlauf
gleichen sich beide Geschwindigkeitsprofile stetig an, sodass sie nach z¢/hg = 11,84
nahezu iibereinstimmen. Auf Grundlage der guten Kongruenz mit den vorliegenden
LDA-Messungen léasst sich schlussfolgern, dass der LBM basierte Stromungsloser
physikalisch richtige Ergebnisse liefert.

3.2 Evaluation der Turbulenzanregung

In einem zweiten Schritt wird das in Kapitel 2.2 vorgestellte Verfahren zur Gene-
rierung homogener isotroper Turbulenz analysiert und bewertet. Unter Anwendung
der Pseudo-Spektral-Methode (PSM) werden Geschwindigkeitskomponenten im Be-
reich kleiner Wellenzahlen durch das Hinzufiigen von Energie kiinstlich beschleunigt
(Eswaran & Pope 1988). Die auf diese Weise erzeugten grofiskaligen Wirbelelemen-
te zerfallen im weiteren Verlauf der Simulation in Form einer Energiekaskade in
zunehmend kleinere Strukturen, bis sie schlieSlich durch viskose Kréfte vollstandig
dissipieren. Die Notation der zur Charakterisierung verwendeten Kenngrofien folgt
Pope (2000) und Davidson (2004).
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Tab. 3.2. Zusammenfassung der zur Generierung homogener isotroper Turbulenz verwendeten
Diskretisierungs- und Anregungsparameter.

Symbol Einheit V-643 V-1283 V-2563

L [m] 0,128 0,128 0,128
Az m] 20x107% 1,0x107% 50x10~*
At [s] 14x1073 34x107% 85x107°
Ko [1/m] 49,1 49,1 49.1
KA [1/m]  [2Ko,6ko] [2Ko,6 ko] [2Ko,6 Ko
Fomax [1/m] 1,6x10° 3,1x10° 6,3 x 10
oA m/s] 94x107° 1,6x10"* 3,9x10~*
Ta [s] 14%x107Y 34x1072 85 x 1073

3.2.1 Numerische Konfiguration

Fir die Evaluation der im Rahmen dieser Arbeit implementierten PSM wird ein
wiirfelformiges Rechengebiet mit Kantenléngen von L = 0,128 m herangezogen. Die
Fluiddoméne ist ausschliefllich durch periodische Réander begrenzt. Die gewahlte
Geometrie und Randbedingung der Fluiddoméne stellt eine etablierte Konfiguration
zur Analyse homogener isotroper Turbulenz dar (Orszag & Patterson 1972; Eswaran &
Pope 1988; Alvelius 1999), da zusétzliche Randeffekte etwa durch feste Wande, Einlass-
und Auslassoffnungen entfallen. Um unterschiedliche Reynolds-Zahlen realisieren zu
konnen, wird das Rechengebiet mit 643, 1283 und 256 Gitterzellen diskretisiert. Die
zugehorigen Gitterweiten und Fluidzeitschritte sind in Tabelle 3.2 zusammengefasst.
Fiir die in Tabelle 3.2 spezifizierten Testfille V-643, V-128% und V-256* wird eine
Fluiddichte von p = 1,17 kg/m?® und eine kinematische Viskositit von v = 1,47 x
107° m?/s gewéhlt.

Dartiber hinaus beinhaltet Tabelle 3.2 die zur Generierung turbulenter Wirbel-
strukturen verwendeten Anregungsparameter. Die Anregung der Fluidgeschwindigkeit
erfolgt analog zu Février et al. (2005) und Fede & Simonin (2006) in einem Band
kleiner Wellenzahlen von 2 kg < k4 < 6 k9. Die Amplitude und das Zeitmafl der Anre-
gung, 04 und T4, wurden fiir jeden Testfall anhand numerischer Voruntersuchungen
individuell ermittelt, sodass sich die resultierende Reynolds-Zahl im Vergleich zur
néchst kleineren Diskretisierung verdoppelt (vgl. Tabelle 3.3).

3.2.2 KenngroBen der turbulenten Fluidstromung

Im folgenden Abschnitt werden die berechneten Stromungsfelder sowohl raumlich als
auch zeitlich evaluiert und mit experimentellen Daten wie auch analytischen Modellen
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Abb. 3.3. Dreidimensionale Verteilung der Wirbelstirke (Isoflichen) zum Zeitpunkt ¢ in
Abhéngigkeit der rdumlichen Diskretisierung: (a) V-642, (b) V-128% und (c) V-256°. Die
Wirbelstérke ist mit Hilfe des Kolmogorov-Zeitmafies 7, normiert. Die Isofldchen stellen einen

Wert von (w - w)'/? 7, =1 dar.

verglichen. Abbildung 3.3 zeigt exemplarisch die dreidimensionale Verteilung der
Wirbelstarke des Fluids zum Zeitpunkt ¢ in den drei betrachteten Rechengebieten
anhand gleichwertiger Isofidchen. Die lokale Wirbelstarke wird durch:

w=Vxu (3.3)

mit w = w(x, t) definiert. Infolge einer engmaschigeren Auflsung der Wirbelelemente
sind die Isofldchen der Wirbelstéarke mit kleiner werdendem Az zunehmend feiner
fragmentiert (siehe Abbildung 3.3 von links nach rechts). Die im Rahmen dieser Studie
generierten turbulenten Stromungsfelder werden unter Zuhilfenahme verschiedener
Reynolds-Zahlen, Langen- und Zeitskalen sowie Energie- und Dissipationsspektren
charakterisiert. Tabelle 3.3 fasst die wichtigsten Turbulenzkenngréfien zusammen,
deren Berechnung nachfolgend erldutert wird.

Die Turbulenzbewegung des Fluids, welche aus einer Uberlagerung von Wirbeln
verschiedener Frequenz und Stéarke hervorgeht, lasst sich durch die spektrale Zerlegung
der orts- und zeitabhéngigen Fluidgeschwindigkeit w(a,t) beschreiben. Die Ortsfunk-
tion u(x) zum Zeitpunkt ¢ wird mit Hilfe des dreidimensionalen Energiespektrums
E(k) analysiert:

Bl = T i) ), w= (xR =l (34

6k —K) ’ - B '
worin & der dreidimensionale Wellenzahlvektor und &’ eine von k unabhéngige Variable
ist (Davidson 2004). Ferner kennzeichnet § die dreidimensionale Dirac-Deltafunktion,
u die Fourier-Transformierte und @" die komplexe, Fourier-transformierte Konjugation
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Tab. 3.3. Statistische Kenngréfien der erzeugten turbulenten Fluidstromungen auf Grundlage
von Energie- und Dissipationsspektren sowie turbulenter Langen- und Zeitskalen.

Symbol  Einheit V-643 V-128° V-256°
k [m?/s?] 6,15 x 107* 4,46 x 1073 4,46 x 1072
€ m?/s3] 1,22 x 1073 1,62 x 1072 3,99 x 10~*
u m/s] 2,02x107% 545 x 1072 1,72 x 107!
Rer, [] 21,9 50,7 133,1
L;/L -] 0,124 0,107 0,089
L,/L [] 0,090 0,074 0,062
Te/Ty -] 7,16 8,33 10,85
TR/ Te B 0,84 0,66 0,94
W/ Te B 1,06 1,03 1,02
Re, [-] 15,1 29,8 60,2
Ar/Ly -] 0,69 0,59 0,45
nx /Ly -] 0,080 0,049 0,026
Kmax K [-] 1,99 2,09 1,88
Nk | Az [] 0,63 0,67 0,60
T/ At [ 80,6 88,6 71,4
uy/u’ -] 0,57 0,41 0,29

von u. Unter Verwendung von F(k) ist das zugehorige Dissipationsspektrum D(k)
wie folgt definiert:

D(k) =2v K E(k) (3.5)

Abbildung 3.4 zeigt den Verlauf der Energie- und Dissipationsspektren der un-
tersuchten Diskretisierungen in Abhéngigkeit der Wellenzahl. Demnach werden mit
steigender Auflésung respektive kleiner werdendem Ax zunehmend groflere Wirbel-
strukturen mit hohem Energieanteil generiert, wodurch sich die Extremwerte von E(k)
zu kleineren Wellenzahlen verschieben. Demgegeniiber stimmen die in Abbildung 3.4a
dargestellten Kurvenverlaufe von V-128% und V-256% im Bereich kleinskaliger Wirbel
fiir Kk ng > 0,2 gut iiberein. Die Abweichung von V-642 gegeniiber den beiden feineren
Rechengittern wird in Abbildung 3.4b anhand der zugehorigen Dissipationsspektren
insbesondere im Tragheitsbereich bei k nx =~ 0,3 verdeutlicht. Dieses Verhalten ist auf
eine unzureichende Trennung der mehrskaligen Wirbelstrukturen infolge zu kleiner
Domainabmessungen zuriickzufiihren, in Folge dessen Energie vermehrt dissipiert. Die
vertikalen Strich-Punkt-Linien in Abbildung 3.4b kennzeichnen die kleinsten Wirbel-
elemente je Testlauf, bei denen Energie durch viskose Kréfte vollstiandig dissipiert.
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Abb. 3.4. Gegeniiberstellung der durch direkte numerische Simulationen berechneten dreidi-
mensionalen (a) Energiespektren F(x) und (b) Dissipationsspektren D(k): V-643 (Rey = 15,1),
V-128% (Rey = 29,8) und V-256% (Re) = 60,2). Die Energiesprektren werden mit experi-
mentellen Messdaten (Comte-Bellot & Corrsin 1971) bei Rey = 60,7 und einem analytischen
Modellspektrum (Kolmogorov 1991) verglichen. Die vertikalen Strich-Punkt-Linien in Abbildung
(b) kennzeichnen die jeweils grofite aufgeloste Wellenzahl k,.x bezogen auf das Kolmogorov-
Langenmaf ng. Die Spektren E(x) und D(x) sind mit Hilfe der kinematischen Viskositét v,
der Dissipationsrate € und der Wellenzahl x normiert.

Diese Wirbelelemente besitzen nach Gleichung (3.23) das Langenmaf nx. Da die
mittels kpnax normierten 7 oberhalb der abgebildeten Dissipationsspektren liegen,
wird der Zerfall der kleinskaligen Wirbelstrukturen von allen drei Rechengittern
hinreichend genau aufgelost.

Neben den numerisch berechneten Energiespektren zeigt Abbildung 3.4a die von
Comte-Bellot & Corrsin (1971) hinter einem Turbulenzgitter gemessene Energiever-
teilung bei einer Taylor-Reynolds-Zahl von Re) = 60,7 sowie das von Kolmogorov
(1991)8 fiir den Trigheitsbereich entwickelte —5/3-Modellspektrum:

E(r) = Cy /3 573 (3.6)

in dem Cjy = 1,5 die universelle Kolmogorov-Konstante (Sreenivasan 1995) und e
die Dissipationsrate nach Gleichung (3.8) ist. Aufgrund vergleichbarer Re, weist der
Testfall V-256% im Trigheitsbereich zwischen 6,0 x 1072 < kngx < 3,0 x 107! eine gute
Ubereinstimmung sowohl mit den Messdaten als auch dem Kolmogorov-Spektrum
auf. Die beiden kleineren Rechengitter V-128% und V-64 weichen partiell von den
Referenzwerten ab, da aufgrund der reduzierten Zellenanzahl kleinere Anregungsam-

5Der Fachartikel wurde von A. N. Kolmogorov urspriinglich in russischer Sprache verfasst und
erstmals 1941 in Doklady Akademii Nauk SSSR veroffentlicht.



3 Direkte numerische Simulation der Fluidstrémung 58

o
[e)]
1

k/<k>t;e/<£>
o
+

Initialisierung | Statistik

0,0 —+ T T
0 10 20 30 40

t/rW

Abb. 3.5. Zeitliche Entwicklung der turbulenten kinetischen Energie & und Dissipationsrate e
im Verlauf der Simulation V-1282. Die Zeit ¢ ist durch die Wirbelumdrehungszeit 7 normiert.

plituden realisiert und somit kleiner skalige Wirbelelemente generiert wurden. Unter
Verwendung des Energiespektrums lassen sich die turbulente kinetische Energie k& wie
auch die Dissipationsrate € des Fluids wie folgt berechnen:

k= /0 " Blk) dr (3.7)

e—2u /“’ w2 E(x) dr (3.8)
0

Abbildung 3.5 fasst die zeitliche Entwicklung der turbulenten kinetischen Energie
sowie der Dissipationsrate des Fluids im Verlauf von V-128 zusammen. Ausgehend
von einem ruhenden Fluid zum Zeitpunkt ¢/7 = 0 werden die Komponenten der
Fluidgeschwindigkeit im Bereich kleiner Wellenzahlen kiinstlich angeregt. Infolge-
dessen nehmen k£ und e wahrend der sogenannten Initialisierungsphase sukzessive
zu. Nach einiger Zeit bildet sich schliellich ein statistisch stationares Geschwindig-
keitsfeld aus, in dem die Rate der dissipierten Energie gleich der Rate der kiinstlich
hinzugefiigten Energie entspricht (siehe Abbildung 3.5 ab t/m ~ 6). Um die Phase
der Initialisierung vollstandig zu erfassen, beginnt die Berechnung der in Tabelle 3.3
dargelegten statistischen Kenngréflen in diesem Testfall ab ¢/ = 12.

Zur Beschreibung turbulenter Fluidstromungen wird die Fluidgeschwindigkeit u(ax, t)
in einen gemittelten Term zerlegt, der von einer statistischen Schwankung tiberlagert
wird:

u(zx,t) =u(x) +u'(x, t) (3.9)

worin u(x) der Ensemblemittelwert und «'(,t) die turbulente Schwankungsgeschwin-
digkeit ist. Unter Annahme homogener isotroper Turbulenz ist @(x) = 0, wodurch
sich Gleichung (3.9) zu u(x, t) = u/(x, t) vereinfacht. Die auch als charakteristische
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Abb. 3.6. Wahrscheinlichkeitsverteilung der Komponenten (Strich- und Strich-Punkt-Linien)
der Fluidgeschwindigkeit u des Testfalls V-2562. Die durchgezogene Linie reprisentiert die
theoretische Normalverteilung von g, u, und u, mit A'(0,1). Die Fluidgeschwindigkeiten
sowie die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion sind mit Hilfe der charakteristischen turbulenten
Fluidgeschwindigkeit ' normiert.

turbulente Fluidgeschwindigkeit bezeichnete Schwankungsbewegung v’ basiert im Fall
homogener isotroper Turbulenz auf der turbulenten kinetischen Energie des Fluids:

u = (; k)1/2 (3.10)

Anhand der in Abbildung 3.6 dargestellten Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion der
Fluidgeschwindigkeit wird ersichtlich, dass die Komponenten u,, u, und u, zum
Zeitpunkt t eine anndhernd gleiche Normalverteilung um den Mittelwert @ = 0 auf-
weisen. Erginzend zu Abbildung 3.6 fasst Tabelle 3.4 die quadratischen Mittelwerte
der Fluidgeschwindigkeitskomponenten der in dieser Studie untersuchten Stromungs-
felder zusammen. Demnach weichen die quadratischen Mittel von u,, u, und u,
in V-643, als Testfall mit dem grofiten Az, um maximal 3,4% von der charakte-
ristischen turbulenten Fluidgeschwindigkeit ab. Mit kleiner werdendem Az nimmt
dieser Prozentsatz stetig ab, sodass bei V-256% die drei Komponenten lediglich 0,1%
voneinander respektive von u’ abweichen. Das stetige Angleichen der quadratischen
Mittelwerte in Tabelle 3.4, insbesondere im Testfall V-2563, bekraftigt die Isotropie
der Geschwindigkeitskomponenten in den statistisch stationdren Stromungsfeldern.

In turbulenten Stromungen sind fluktuierende Grolen wie die turbulente Schwan-
kungsgeschwindigkeit stets Funktionen von Raum und Zeit. Die Korrelation von ' an
verschiedenen Positionen im Stromungsgebiet zu gleichen Zeiten wird als Eulersche
Zwei-Punkt-Raumkorrelation Rg(r) bezeichnet:

(uj(z,t) wj(@ +7,1))
(uj(z,1)?)

Ry(r) = (3.11)
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Tab. 3.4. Normiertes quadratisches Mittel der Komponenten der Fluidgeschwindigkeit auf
Grundlage der angeregten turbulenten Stromungsfelder.

Komponente V-643 V-128% V-2563
(u2)'2/u’ 0,966 0,991 1,000
(u)2/u’ 0,965 0,992 0,999
()2 /v’ 0,981 0,987 0,999

worin 7 der Abstand zwischen zwei Punkten und (. ) der Ensemblemittelungsoperator
iiber eine diskrete Anzahl an Korrelationen ist. Die Korrelation der Schwankungs-
geschwindigkeiten mit den Indizes ¢ = j = 1 wird als longitudinale Zwei-Punkt-
Raumkorrelation f(r) bezeichnet, wohingegen mit den Indizes i = j = 2und i = j = 3
eine transversale Zwei-Punkt-Raumkorrelation g(r) vorliegt. Im Allgemeinen sind die
Schwankungsgeschwindigkeiten bei r = 0 mit Rg = 1 vollstédndig positiv korreliert,
wahrenddessen bei R = —1 eine vollstandig negative Korrelation vorliegt. In homo-
gener isotroper Turbulenz gilt zudem fiir » — oo ein Korrelationskoeffizient Rp = 0,
da die fluktuierenden Geschwindigkeiten keinen Anteil an @ beitragen. Des Weiteren
sollte die Funktion g(r) nach Hinze (1975) Bereiche mit negativem Rp aufweisen.

Abbildung 3.7 zeigt den Verlauf der DNS basierten Zwei-Punkt-Raumkorrelationen
f(r) und g(r) in den betrachteten Stromungsgebieten zum Zeitpunkt ¢ (siehe offene
Symbole). Demnach korrespondieren die dargestellten Kurvenverlaufe der untersuchten
Testfélle mit den zuvor spezifizierten Annahmen wie R =1 bei r =0 und Rg =0
bei r — o0o. Gleichwohl verschiebt sich das erstmalige Uberschneiden der Funktionen
f(r) und g(r) mit der Ordinate, Rg = 0, mit grofer werdender Diskretisierung zu
kleineren r.

Zur Bewertung der numerisch berechneten Korrelationskoeffizienten sind in Abbil-
dung 3.7 weitere modellbasierte f(r) und g(r) dargestellt. Die durch Laviéville (1997)
vorgeschlagene longitudinale Zwei-Punkt-Raumkorrelation beruht auf Untersuchungen
von Sawford (1991):

o A exp <—)z;> —Q(f;:zj) exp <— Lfr/\T) 3.12)

in dem L; das longitudinale, integrale Langenmaf (Gleichung (3.15)) und Ay das
Taylor-Léngenmafl (Gleichung (3.21)) ist. Unter Annahme homogener isotroper Tur-
bulenz stehen f(r) und g(r) in folgender Relation (Von Karman & Howarth 1938):

r df(r)
2 dr

g(r) = f(r) + (3.13)
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Abb. 3.7. Verlauf der auf Grundlage direkter numerischer Simulationen (DNS) berechne-

ten Eulerschen Zwei-Punkt-Raumkorrelationsfunktionen f(r) und g(r) in longitudinaler und

transversaler Raumrichtung (offene Symbole): (a) V-642, (b) V-1283 und (c) V-2563. Die durch-

gezogenen und Strich-Punkt-Linien kennzeichnen ein von Laviéville (1997) vorgeschlagenes

Modell zur Beschreibung von f(r) und g(r). Die Raumrichtung r ist mit Hilfe des integralen

Lingenmafles Ly normiert.
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Wiéhrend die in Abbildung 3.7a dargestellten Modellkorrelationen deutlich von
den Simulationsdaten abweichen, stimmen die in den Abbildungen 3.7b-c gezeigten
Kurvenverlaufe der longitudinalen wie auch transversalen Korrelationskoeffizienten
hinreichend genau iiberein. Demzufolge werden in den Testfillen V-128% und V-2563
sowohl die hochfrequenten Turbulenzstrukturen im Dissipationsbereich bei » — 0
als auch die langwelligen Wirbelanteile im Bereich von r — oo exakt durch die
implementierte PSM modelliert.

In Ergénzung zu den Eulerschen Zwei-Punkt-Raumkorrelationen liefert die Eu-
lersche Autokorrelation zweier Fluktuationsgeschwindigkeiten am gleichen Ort zu
verschiedenen Zeiten eine Aussage tiber den Grad des zeitlichen Zusammenhangs eines

Turbulenzsignals:

(ui(z, 1) wy(x, t + 7))
(ui(z, 1)?)

in dem 7 der diskrete Zeitschritt des entsprechenden Korrelationskoeffizienten ist.

Durch Integration der Funktionsverlaufe von Rg(r) und Rg(7) lassen sich charakte-

ristische, makroskalige Léangen- und Zeitmafle der Turbulenzstruktur gewinnen. Die

longitudinalen und transversalen integralen Langenmafle, L; und L,, ergeben sich

Rg(T) = (3.14)

Ly =/O+Oo f(r)dr (3.15)
L= ™ g(r) dr (3.16)

Im Fall homogener isotroper Turbulenz kann L; zudem durch Integration des
dreidimensionalen Energiespektrums F(x) berechnet werden:

_§z NmaxE(f-{/)
4k Jo K

Ly dk (3.17)

Die Lange Ly entspricht naherungsweise den mittleren Abmessungen der energie-
tragenden Wirbel. Das Eulersche integrale Zeitmaf$l 7 resultiert analog zu Ly und L,
aus der Integration der Eulerschen Autokorrelationskoeffizienten tiber der Zeit:

“+oo

TE = : R (1) dr (3.18)

Als Alternative zum Eulerschen integralen Zeitmafl wird aus Vereinfachungsgriinden
oftmals das Eulersche Makrozeitmafl 7, herangezogen:

Ly
= —

- (3.19)

Te
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In Erganzung zu den Léngen- und Zeiimaflen setzt die turbulente Reynolds-Zahl
Rey, die im Fluid auf makroskaliger Ebene vorherrschenden Tragheits- und Zéhig-
keitskrafte wie folgt in Relation:

u’ Lf
14

RGL =

(3.20)

Die integralen Langen- und Zeifimafe beschreiben den langwelligen Anteil grofirau-
miger Turbulenzstrukturen. Sie liefern jedoch keinen Aufschluss iiber die kurzwelligen
Vorgénge im hochfrequenten Dissipationsbereich. Die mittleren Abmessungen der
kleinsten in einer turbulenten Stromung auftretenden Wirbel werden durch die Mir-
kostrukturlange A, im Folgenden Taylor-Langenmafl genannt, charakterisiert:

2
Jom= k? By (k) dr

Ap = (3.21)

worin F, (k) das eindimensionale Energiespektrum ist. In Analogie zu Rey, beschreibt
die Taylor-Reynolds-Zahl Re) das Verhéltnis von Tragheits- zu Zahigkeitskraften auf
mikroskaliger Ebene:

u’ /\T

Rey = (3.22)

In isotroper wie auch anisotroper Turbulenz wird die kleinste charakteristische
Strukturlange als Kolmogorov-Langenmafl 7y bezeichnet (Kolmogorov 1991). Neben
Nk lassen sich zudem ein spezifisches Zeitmaf3 7, sowie eine charakteristische Ge-
schwindigkeit u,, definieren, die ebenso wie das Kolmogorov-Langenmaf ausschliefilich
durch die Dissipationsrate ¢ und die kinematische Viskositat v bestimmt sind:

i = (>/ (323

Ty = (Z)m (3.24)
u, = (v €)'/t (3.25)

Einen alternativen Ansatz zur Beschreibung eines mittleren charakteristischen Zeit-
mafes in turbulenten Stromungen stellt die Wirbelumdrehungszeit 7y dar (Wunsch
2009). Auf Grundlage des Eulerschen MakrozeitmaBes wird Gleichung (3.19) durch
einen zusétzlichen Term im Nenner erweitert, der sowohl die kleinste charakteristische
Strukturlénge 7k als auch die grofite makroskalige Lénge Ly beriicksichtigt:

Ly

) Nk 2/3
“ (1 B Lf)

(3.26)

T™wW =
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Die in diesem Abschnitt vorgestellten Energie- und Dissipationsspektren, Langen-
und ZeitmafBle sowie Reynolds-Zahlen ermoglichen eine skaleniibergreifende Charakte-
risierung turbulenter Fluidstromungen. Die Turbulenzkenngrofien der in dieser Studie
generierten Stromungsgebiete sind in Tabelle 3.3 dargelegt.

Zusammenfassend wurde in diesem Kapitel die direkte numerische Berechnung
laminarer wie auch turbulenter Stromungen vorgestellt. Die aus den Simulationen
hervorgehenden Kenngroflen wurden unter anderem mit in der Literatur verfiigharen
Korrelationen und Messdaten verglichen. Im Hinblick auf die folgenden Untersu-
chungen lassen die vorliegenden Simulationsdaten auf eine korrekte Implementierung
sowohl des LBM basierten Stromungslosers als auch der kiinstlich erzeugten homoge-
nen isotropen Turbulenz insbesondere fiir die Testfille V-128% und V-2562 schliefien.



4 Clustering und Kollision von Partikeln

In diesem Kapitel wird das Clustering- und Kollisionsverhalten von Lagrangeschen
Partikeln in homogener isotroper Turbulenz auf Grundlage direkter numerischer
Simulationen analysiert. Neben der Partikel-Stokes-Zahl wird in den Simulationen
der Volumenanteil der dispersen Phase variiert und der Einfluss von Partikel-Partikel-
Kollisionen auf die Bildung von Partikelclustern quantifiziert.

Im folgenden Abschnitt werden zunéchst die charakteristischen Eigenschaften der
kontinuierlichen und dispersen Phase vorgestellt. Anschlieend werden im Abschnitt
4.2 die in der Partikelbewegungsgleichung zu beriicksichtigenden Partikelkrafte spezi-
fiziert sowie die Fluid- und Partikeleigenschaften entlang der zuriickgelegten Partikelt-
rajektorien dargelegt. Im Abschnitt 4.3 folgen daraufhin Analysen zum Clustering der
Teilchen unter Anwendung der globalen Partikelakkumulation, Korrelationsdimension,
radialen Partikelpaarkorrelation und der Minkowski-Funktionale. AbschlieSend werden
im Abschnitt 4.4 sowohl die gemessenen Kollisionszeiten als auch die resultierenden
Relativgeschwindigkeiten kollidierender Teilchen charakterisiert.

4.1 Numerische Konfiguration

Die in dieser Studie angewandten Anfangs- und Randbedingungen orientieren sich
an vorangegangenen Untersuchungen zum Bewegungsverhalten von Punktpartikeln in
turbulenten Stromungen (Eaton & Fessler 1994; Sundaram & Collins 1997; Fede &
Simonin 2006). In den folgenden beiden Abschnitten wird die numerische Konfiguration
der kontinuierlichen und dispersen Phase spezifiziert.

4.1.1 Kontinuierliche Phase

Die Berechnung der dreidimensionalen Fluidstromung erfolgt auf Grundlage der
Lattice-Boltzmann-Methode. Das durch periodische Rander begrenzte wiirfelférmige
Rechengebiet mit Kantenlingen von L = 0,128m wird in Anlehnung an Testfall V-1283
(vgl. Tabelle 3.2) durch 128° Gitterzellen raumlich diskretisiert. Turbulente Wirbel-
strukturen werden unter Anwendung der Pseudo-Spektral-Methode kiinstlich angeregt
(Eswaran & Pope 1988). Tabelle 4.1 fasst die zur Generierung der Fluidturbulenz
herangezogenen Diskretisierungs- und Anregungsparameter zusammen. Im Vergleich
zu V-128% wurden fiir S-128 die Anregungsparameter o4 und T4 angepasst, um die
kleinste charakteristische Strukturlange der Turbulenz mit nx/Axz > 1 aufzulésen

65
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Tab. 4.1. Zusammenfassung der fiir die Berechnung der turbulenten Fluidstromung angewand-
ten Diskretisierungs- und Anregungsparameter.

Symbol Einheit — S-1283

Ax [m)] 1,0 x 1072
At [s] 3,4 x 107
Ko [1/m] 49,1
KA [1/m]  [2 ko, 6 Ko
Kmax [1/m] 3,1 x 10°
oA [m/s] 6,5 x107°
Ty 5§ 34x107?

(Yeung & Pope 1989). In den Simulationsliufen zu S-128% betragen die Dichte und die
kinematische Viskositéit des Fluids gleich p = 1,17 kg/m?® und v = 1,47 x 1075 m?/s.

Abbildung 4.1 zeigt die Energie- und Dissipationsverteilung der Simulation S-1283
zum Zeitpunkt ¢ aufgetragen tiber der Wellenzahl . Eswaran & Pope (1988) folgend
ist das Produkt aus grofiter aufgeloster Wellenzahl und Kolmogorov-Langenmafl mit
Fmax Nx = 3,2 grofler als eins. Dariiber hinaus liegt der Scheitelpunkt des Dissipa-
tionsspektrums mit kg nx = 0,2 unterhalb des Grenzwertes von kg g < 1 (Eswaran
& Pope 1988). Folglich werden sowohl die groiten energietragenden Wirbel als auch
die kleinsten dissipativen Skalen hinreichend genau durch das Rechengitter erfasst.

Die Kenngrofien der homogenen isotropen Turbulenz sind in Tabelle 4.2 aufgefiihrt.
Im Gegensatz zu Fede & Simonin (2006), die ihre Analysen bei Rey, = 34,1 mit
ni /Az = 0,68 durchfithrten, wird in den vorliegenden Untersuchungen eine kleinere
Anregungsamplitude gewéahlt, sodass das Auflésungskriterium mit nx/Az = 1,02
erfiillt ist. Gleichwohl ist die Taylor-Reynolds-Zahl mit Re, = 18,0 gegeniiber Fede &
Simonin (2006) deutlich kleiner. Auf Grundlage der in Tabelle 4.2 aufgelisteten cha-
rakteristischen Makro- und Mikroskalen, Ar/L; = 0,67 und ng /Ly = 0,071, wird der
kaskadenformige Zerfall der verschiedenskaligen Wirbelelemente tiber drei Grofienord-
nungen erfasst. Eine weitere Kenngrofie zur Charakterisierung des Transportverhaltens
einzelner Fluidteilchen in turbulenten Stromungen ist das Langrangesche integrale
Zeitmaf3 71"

+o00
5 :/0 RE dr (4.1)

worin RE die Lagrangesche Kreuzkorrelation der Fluidgeschwindigkeit im Zeitintervall

7 kennzeichnet:
(uf(z,t) u(x +uwT,t+71))

(uj(e,1)?)

RE = (4.2)
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Abb. 4.1. Dreidimensionales Energie- (durchgezogene Linie) und Dissipationsspektrum (Strich-
Punkt-Linie) des Simulationslaufs S-128% als Funktion der Wellenzahl . Die gestrichelte Linie
kennzeichnet die grofite aufgeloste Wellenzahl k. bezogen auf das Kolmogorov-Lingenmafl
Nk . Die Spektren E(x) und D(k) sind mit Hilfe der turbulenten kinetischen Energie k, der
Dissipationsrate € sowie der Wellenzahl x normiert.

Aus numerischen Untersuchungen in homogener isotroper Turbulenz ist bekannt,
dass das Eulersche integrale Zeitma$l 75 im Vergleich zu 7" um das Ein- bis Zweifache
grofer ist (Hunt et al. 1987). In der vorliegenden Studie stehen geméfl Tabelle 4.2
beide ZeitmaBe mit 75 /7 = 2,2 in Relation, was auf eine adéiquate Dimensionierung
der Anregungsparameter o4 und T4 schliefen ldsst.

4.1.2 Disperse Phase

Die diskreten Punktpartikel bewegen sich in einem Lagrangeschen Bezugssystem
frei durch das ortsfeste Rechengitter des Fluids. Die spharischen Partikel sind starr
und besitzen eine monodisperse Gréfenverteilung. Der Partikeldurchmesser dp ist mit
0,27k kleiner als das Kolmogorov-Léngenma8, wodurch die von Maxey & Riley (1983)
eingefithrte Bedingung zur Losung der BBO-Bewegungsgleichung (2.29) mit dp /nx < 1
Berticksichtigung findet. Im Vergleich zu numerisch aufgeldsten Partikeln vereinigen
Punktpartikel die gesamte Masse in ihrem Schwerpunkt. Aufgrund der grofien Anzahl
von bis zu 5,0 x 10° simultan zu verfolgenden Partikeln stellt dieser Ansatz eine
rechentechnisch notwendige Idealisierung der Teilchen dar. Da dp kleiner als die
kleinsten turbulenten Léngenskalen ist, werden im Folgenden die Kolmogorov-Mafle
Nk, T, und u, zur Normierung der spezifischen Partikeleigenschaften herangezogen.

Tabelle 4.3 fasst die in den Simulationen S-128% (A-U) angenommenen Eigenschaf-
ten der dispersen Phase zusammen. Um Partikelrelaxationszeiten im Bereich des
Kolmogorov-Zeitmafles zu erzielen, wird das Verhaltnis von Partikel- zu Fluiddichte
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Tab. 4.2. Charakteristische Eigenschaften der in S-128° generierten homogenen isotropen
Turbulenz. Die aufgefiihrten Kenngroflen wurden iiber drei Simulationsldufe gemittelt.

Symbol  Einheit S-1283
k [m?/s?] 1,14 x 1073
€ m?/s3] 2,92 x 1073
u [m/s] 2,75 x 1072
Rey, -] 27,0
L;/L ] 0,113
L,/L H 0,084
Te/ Ty [ 7,41
TE/Te -] 0,65
Tw/Te -] 1,05
F /7. ] 0,30
Rex -] 18,0
Ar/Lyg [ 0,67
Nk /Ly ] 0,071
Fmax 1K -] 3,21
Nk [ Az ] 1,02
/A [ 208,5
uy/u’ -] 0,52

zwischen pp/p = [4,73 x 10%; 4,73 x 10°] variiert. In den vorliegenden Studien wird das
Clustering- und Kollisionsverhalten der Partikel anhand verschiedener Volumenanteile
analysiert. Der Volumenbruch ap der dispersen Phase resultiert aus dem Volumen
eines Einzelpartikels multipliziert mit der Anzahl Np der injizierten Partikel:

Np 7 d3

o= o
In den Simulationen S-128% (A-G) werden zunéchst 50.066 Partikel in die turbulente
Strémung injiziert. Dies entspricht einem Volumenanteil von ap = 1,0 x 107*. Auf
Grundlage der von Elghobashi (1994) eingefiihrten Klassifizierung ist die disperse
Phase hierbei als verdiinnt einzustufen. Dartiber hinaus ist in den Fallen A-G die
Massenbeladung mit mpp.x/m = 0,9 klein genug, um die lokale Entwicklung der
Fluidstromung infolge der Partikelprédsenz nicht zu beeinflussen (Elghobashi 1994).
Folglich findet in diesen Simulationen die sogenannte Ein-Wege-Kopplung Anwendung.
Um den Einfluss von Partikel-Partikel-Kollisionen auf das Transportverhalten der Par-
tikel auch fiir hohere ap bewerten zu konnen, wird der Volumenbruch der partikuldren

(4.3)
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Tab. 4.3. Dimensionslose Eigenschaften der Partikel in Abhéngigkeit des Volumenanteils der
dispersen Phase in den Simulationsliufen zu S-128%: ap = 1,0x10~* (Fall A-G), ap = 5,0x 1074

(Fall H-N) und ap = 1,0 x 1072 (Fall O-U). Die aufgelisteten Partikel-Reynolds- und Partikel-

Stokes-Zahlen sind iiber 12 7y gemittelt.

Fall pp/p mp/m Rep Stx Str
A 473x100 001 0,03 010 005
B 236x10> 005 0,11 0,50 0,23
C 4,73x10> 0,09 0,18 1,00 046
D 591x102 011 020 125 057
E 709x10> 0,14 0,23 1,50 0,69
F o 046x 102 018 027 2,00 0,92
G 4,73x10® 0,90 047 967 4,41
H 4,73 x 10 0,06 0,03 0,10 0,05
I 236x102 023 011 050 023
J  4,73x102 045 0,18 1,00 0,46
K 591x102 056 020 125 057
L 7,09x10®> 068 023 1,50 0,69
M 946 x 102 090 0,27 2,00 0,92
N 473 x10° 451 047 9,67 441
O 4,73 x 10 0,09 0,03 0,10 0,05
P 236x102 045 0,11 050 023
Q 4,73x10%2 090 0,18 1,00 0,46
R 5,91 x 102 1,13 0,20 1,25 0,57
S 709x102 135 023 150 0,69
T 9,46 x 102 1,81 0,27 2,00 0,92
U 4,73x10®2 9,03 047 9,67 4,41
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Phase schrittweise auf 5,0 x 107 (Fall H-N) und 1,0 x 1073 (Fall O-U) angehoben. In
diesen Simulationslaufen werden 250.330 respektive 500.659 Partikel zeitlich simultan
verfolgt. Zum Zwecke einer methodischen Vergleichbarkeit sowohl mit dem Referenzvo-
lumenbruch (Fall A-G) als auch mit vorangegangenen Analysen (Sundaram & Collins
1997; Fede & Simonin 2006) wird in den Berechnungen H-U die Ein-Wege-Kopplung
trotz hoherer Massenbeladung (vgl. Tabelle 4.3) beibehalten. Diese Vereinfachung
ist allerdings mit Fehlern verbunden, da die Zwei-Wege-Kopplung fiir grofiere pp/p
geeigneter ist. Die grofleren mp/m in den Féllen H-N und O-U stimmen gleichwohl
mit den Massenbeladungen aus Sundaram & Collins (1997) tiberein. Schlussendlich
wird die wahrscheinliche Position zweier kollidierender Partikel nicht durch ihre finite
Grofle beeinflusst, da Kollisionseffekte infolge zu dichter Teilchenpackungen durch die
gewahlten Volumenbriiche von kleiner als 5,0 x 1072 weitestgehend auszuschliefen
sind (Fede & Simonin 2006).

Als Ma$ fiir das Folgevermogen der betrachteten Partikel in der umgebenden Stro-
mung sind in Tabelle 4.3 zwei dimensionslose Partikel-Stokes-Zahlen, St und St,
aufgelistet. Sie definieren das Verhaltnis der Partikelrelaxationszeit 7p zu charakteris-
tischen mikro- und makroskaligen Zeitmaflen der Turbulenz:

Sty = <T’;>P (4.4)
Sty = <TTPP2P (4.5)

worin 7, das Kolmogorov-Zeitmafl und 7/ das Langrangesche integrale Zeitma$ ist.
Der Operator (. ), kennzeichnet den Ensemblemittelwert der injizierten Partikel.
Die resultierenden Partikel-Stokes-Zahlen liegen gemafl Tabelle 4.3 in Bereichen von
Stk =10,10;9,67] und St = [0,05;4,41].

Zu Beginn eines jeden Simulationslaufs werden die betrachteten Teilchen innerhalb
des gesamten Rechengebietes mit zufélligen, sich nicht iiberschneidenden Positionen
gleichzeitig injiziert. Das anfangliche Stromungsfeld ist in allen Simulationslaufen gleich
und basiert auf den in Tabelle 4.2 genannten Turbulenzcharakteristika. Die initiale
Partikelgeschwindigkeit wp entspricht der instantanen Fluidgeschwindigkeit wpap an
der Position des Partikels (sieche Anhang A.1). Abbildung 4.2 zeigt exemplarisch die
zeitliche Entwicklung der kinetischen Energie zweier Partikelsysteme. Die mittlere
spezifische kinetische Energie kp der Partikel zum Zeitpunkt ¢ berechnet sich mit:

kp=_(up-up)p (4.6)

DN | —

Zum Zeitpunkt der Partikelinjektion entspricht kp der spezifischen kinetischen En-
ergie des Fluids krap an der Position der Partikel (siehe Abbildung 4.2 bei t/m = 0).
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Abb. 4.2. Zeitliche Entwicklung der mittleren kinetischen Energie kp der Partikel als Funktion
der Partikel-Stokes-Zahl Sty unter Beriicksichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen. Der
Volumenbruch der dispersen Phase betrigt ap = 5,0 x 107%. Die kinetische Energie kp der
Partikel ist mit Hilfe der kinetischen Energie des Fluids krep an der Position der Partikel
normiert. Die Skalierung der Zeit ¢ beruht auf der Wirbelumdrehungszeit 7y .

Nach einiger Zeit erreichen die Partikel eine ihrer Tragheit entsprechende, quasistatio-
nire Verteilung im Rechengebiet, sodass kp/krap beginnt, um einen Mittelwert zu
fluktuieren. Wie Abbildung 4.2 zeigt, sinkt die kinetische Energie kp mit steigendem
Stk, da die Partikel mit grofler werdender Tragheit, die auf pp/p zuriickzufithren
ist, in geringerem Mafle den turbulenten Schwankungsbewegungen des Fluids folgen
konnen. Die Initialisierung der in dieser Studie betrachteten Partikelsysteme ist geméafl
Abbildung 4.2 innerhalb von 57y abgeschlossen. Im Anschluss folgt iiber 127y, die Be-
rechnung statistischer Kennwerte zum Transport-, Clustering- und Kollisionsverhalten
der Partikel.

4.2 Lagrangesches Partikeltracking

Vor der Untersuchung des Clustering- und Kollisionsverhaltens werden im folgenden
Abschnitt die in der Partikelbewegungsgleichung zu berticksichtigenden Partikelkréfte
spezifiziert. Anschlieend folgt eine Analyse der Fluid- und Partikeleigenschaften
entlang der zuriickgelegten Partikeltrajektorien.

4.2.1 Analyse der Partikelkrafte

Die in Kapitel 2.3 vorgestellten Modelle zur Verfolgung von Partikeln wurden im
Kontext dieser Arbeit in das LBM basierte Simulationsprogramm implementiert. Die
Berechnung der translatorischen Komponenten der Partikelgeschwindigkeit basiert
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Abb. 4.3. Vergleich der in einer Stufenkanalstréomung aufgezeichneten Partikelkrifte (Maiss
2010), Linien, mit aus der Literatur verfiigbaren Simulationsdaten (Barton 1995), offene
Symbole, als Funktion der Zeit. Die durchgefiihrten Berechnungen basieren auf einer zweidi-
mensionalen Betrachtung des in Kapitel 3.1 vorgestellten Backward-Facing Step. Die Hohe des
am BFS-Einlass injizierten Einzelpartikels betragt 0,55 (L, — hg). Die Kraft F' sowie die Zeit
t sind anhand der Hohe hg der riickwartsgewandten Stufe, der x-Komponente der mittleren
Stromungsgeschwindigkeit u, am Kanaleinlass sowie der Partikelmasse mp normiert.

auf der BBO-Partikelbewegungsgleichung (2.29), die neben der Widerstandskraft
Fy zusétzliche Terme wie die Kraft F}, durch Druckgradienten in der Stromung, die
virtuelle Masse Fy des Fluids, die Basset-Kraft Fp sowie die Schwerkraft F, mit
Gravitation und Auftrieb berticksichtigt. Bewegen sich Partikel in einer Scherstromung,
findet zudem die Saffman-Auftriebskraft F¢ Anwendung. Die Implementierung der
zuvor genannten Kraftterme in das Berechnungsprogramm wird in Maiss (2010)
evaluiert. In den Untersuchungen werden einzelne Punktpartikel in die Stromung des
in Kapitel 3.1 vorgestellten Backward-Facing Step (BFS) injiziert und mit numerischen
Daten aus Barton (1995) verglichen.

Abbildung 4.3 stellt den zeitlichen Verlauf der aufgezeichneten Partikelkréifte eines
am BFS-Einlass injizierten Partikels dar. Mit Ausnahme von Fy zeigen die resultie-
renden Kurvenverldufe der Partikelkrifte insbesondere ab ¢ u, /(2 hg) > 3, das heift
nach Verlassen des Einlaufkanals, eine gute Ubereinstimmung mit den herangezo-
genen Vergleichsdaten. Die signifikanten Unterschiede von F}, und Fp im Bereich
des Einlaufkanals sind auf abweichende, initiale Relativgeschwindigkeiten zwischen
Fluid und Partikel zuriickzufiihren, die sich stromabwérts der Stufe sukzessive an-
gleichen (siehe Abbildung 4.3). Diese Tendenz wurde bereits in Kapitel 3.1.2 anhand
der vertikalen Profile der Fluidgeschwindigkeit diskutiert. Obwohl Abweichungen
von bis zu einer Zehnerpotenz vorliegen, stimmen die Kurvenverlaufe der virtuellen
Masse des Fluids qualitativ mit Barton (1995) tiberein. Weiterfithrende Analysen
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zeigen, dass sowohl die Definition des totalen Differentials (vgl. Kapitel 2.3.1) als
auch die Fehlerordnung der zur Approximation der lokalen Fluidgeschwindigkeit an-
gewandten Interpolationsmethode mafigeblich Einfluss auf Fy austiben (Maiss 2010).
Gleichwohl lasst der vorliegende Vergleich auf eine korrekte Implementierung der
BBO-Partikelbewegungsgleichung schlieflen.

Beim Lagrangeschen Tracking werden die Teilchen entsprechend der auf die Partikel
wirkenden Kréfte durch das Fluid bewegt. Im Fall von turbulenten Strémungen sind
insbesondere jene Terme relevant, die die Relativgeschwindigkeit zwischen Fluid und
Partikeln beschreiben. Zu diesem Zweck werden in Anlehnung an Hjelmfelt & Mockros
(1966) einzelne Kraftterme der BBO-Partikelbewegungsgleichung (2.29) vom Zeit-
in den Frequenzbereich transformiert und anschliefend schrittweise eliminiert. Die
Grundgleichungen der im Folgenden vorgestellten Frequenzanalyse sind im Anhang A.2
aufgefiihrt. Die zur Frequenzanalyse angewandten Fluid- und Partikeleigenschaften
sind in Kapitel 4.1 beschrieben.

Abbildung 4.4 zeigt den analytischen Vergleich der spektralen Verteilung des
Phasenwinkels unter Anwendung einer vereinfachten Partikelbewegungsgleichung
(A5): Typ I (F,, = Fw + F, + Fy + Fg), Typ 1l (F,, = Fw + F, + Fy), Typ 111
(F, = Fw + F,) und Typ IV (F,, = Fy). Der Verlauf des Phasenwinkels ¢ ist iiber
der Partikel-Stokes-Zahl St,, aufgetragen, die das Produkt aus Partikelrelaxationszeit
7p im Stokes-Bereich und der Kreisfrequenz wg eines Wirbels kennzeichnet”:

Stw = Tp Ws (47)

Ungeachtet der betrachteten Dichteverhéltnisse sowie der Zusammensetzung der
Gesamtkraft F,, nimmt ¢ mit steigender Kreisfrequenz bis St, ~ 10 stetig ab.
Folglich kénnen die Partikel den turbulenten Wirbelstrukturen aufgrund ihrer grofler
werdenden Tragheit zunehmend schlechter folgen. Im Allgemeinen iiberwiegt im
Bereich kleiner St,, der Einfluss der Widerstandskraft auf das Transportverhalten der
Partikel. Trotz schrittweiser Vereinfachung der Gesamtkraft fallen geméfl Abbildung
4.4a fir St, <0,1, (b) St, <1 und (c) St, <2 die Kurven der Typen I-III mit dem
Typ IV zusammen.

In Erginzung zur spektralen Verteilung des Phasenwinkels sind in Abbildung 4.4
die jeweiligen Partikel-Stokes-Zahlen Sty auf Basis des Kolmogorov-Zeitmafles 7,
eingezeichnet (vertikal gestrichelte Linien). Diese ist mittels 1/7, in eine Kreisfrequenz
iiberfithrbar. Anhand der dargestellten Grenzen wird ersichtlich, dass die Krafte F),,
Fy und Fp fiir St,, < Stg in Abbildung 4.4a-b vernachlissigbar sind und im Vergleich
zu Fyy (Typ IV) einen marginalen Einfluss auf das Transportverhalten der Partikel
austiiben. Unter Annahme groflerer Dichteunterschiede zwischen Fluid und Partikeln

"Abweichend zu Gleichung (4.7) ist die von Hjelmfelt & Mockros (1966) eingefiihrte Partikel-Stokes-
Zahl mit St, = (v/(wg d%))*/? definiert.
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Abb. 4.4. Spektrale Verteilung des Phasenwinkels ¢ als Funktion der Partikel-Stokes-Zahl St,,:
Sphérische Partikel suspendiert in isotroper Turbulenz bei einem Dichteverhéltnis pp/p von (a)
4,73 x 101, (b) 4,73 x 10% und (c) 4,73 x 103. In der vereinfachten Partikelbewegungsgleichung
werden die Widerstandskraft Fyy, die Kraft F}, durch Druckgradienten in der Stromung, die
virtuelle Masse Fy des Fluids sowie die Basset-Kraft Fp wie folgt beriicksichtigt: Typ 1
(Fn=Fw + F,+ Fy + Fg), Typ Il (F,, = Fw + F, + Fy), Typ 11l (F,, = Fiw + F},) und Typ
IV (F,, = Fw). Die vertikal gestrichelten Linien kennzeichnen die jeweilige Partikel-Stokes-Zahl
Sty des zugrundeliegenden Partikelsystems.
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Abb. 4.5. Momentaufnahme des turbulenten Stromungsfeldes (blaue Vektoren) und der
Partikelverteilung (rote Punkte) in Abhéngigkeit der Partikel-Stokes-Zahl Sty unter Beriick-
sichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen: (a) Stx = 0,1 (Fall O), (b) Stx = 1,0 (Fall Q)
und (c) Stx = 9,67 (Fall U). Der Volumenbruch der dispersen Phase betriigt ap = 1,0 x 1073.
Die Kantenldnge | und Tiefe s der Bildausschnitte betragen I/nx = 128 und s/nx = 2. Der
Teilchendurchmesser ist zur besseren Sichtbarkeit mit dreifacher VergroBerung dargestellt.

fithrt die Vernachlassigung des Basset-Terms zwischen 2 < St,, < Sty zu geringfiigig
abweichenden Phasenwinkeln (siche Abbildung 4.4c).

Auf Grundlage der vorliegenden Frequenzanalyse werden im Folgenden die Basset-
Kraft, die virtuelle Masse des Fluids sowie die Kraft durch einen Druckgradienten
in der Stromung in der Partikelbewegungsgleichung vernachlassigt. Um einer bevor-
zugten Bewegungsrichtung der Partikel in der isotropen Turbulenz entgegenzuwirken,
entféllt analog zu Sundaram & Collins (1997) und Fede & Simonin (2006) zudem der
Gravitations- und Auftriebsterm. Demzufolge findet lediglich die Widerstandskraft
in der Partikelbewegungsgleichung (2.29) Anwendung. Im nachstehenden Abschnitt
werden die aus den Simulationen hervorgehenden Fluid- und Partikeleigenschaften
vorgestellt und analysiert.

4.2.2 Turbulenter Partikeltransport

Abbildung 4.5 zeigt typische quasi-zweidimensionale Momentaufnahmen der in
den turbulenten Stromungsfeldern suspendierten Partikel. Wie in den Kapiteln 1.1
und 2.5 erlautert, neigen trige Partikel dazu, in Abhangigkeit der Partikel-Stokes-
Zahl Sty charakteristische Verteilungen in der Stromung zu entwickeln. Einzelne
fadenférmige Partikelcluster sind beispielsweise in Abbildung 4.5b bei St = 1,0
erkennbar, wohingegen Partikel mit Stx = 0,1 und 9,67 deutlich homogener in der
gesamten Fluiddoméne verteilt sind (siche Abbildung 4.5a und c).
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Abb. 4.6. Mittlere (a) Wirbelstirke wpap und (b) Dehnungsrate 55" des Fluids an der
Position der Partikel in Abhéngigkeit der Partikel-Stokes-Zahl Stk und des Volumenbruchs o p
unter Beriicksichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen. Sowohl wgpap als auch S5®F sind
mit Hilfe des Kolmogorov-Zeitmafes 7, normiert.

Die vorliegenden Momentaufnahmen reproduzieren qualitativ aus der Literatur
bekannte Verteilungen fiir Punktpartikel in homogener isotroper Turbulenz (Reade &
Collins 2000; Bec 2005; Yoshimoto & Goto 2007). Wie Abbildung 4.5a zeigt, verhalten
sich Partikel mit pp/p — 0 wie Fluidtracer, da sie den zugrundeliegenden Stromlinien
aufgrund ihrer geringen Tragheit nahezu ungehindert folgen. Im Ergebnis sind ihre
Trajektorien gleichméfiig im Rechengebiet verteilt. Demgegeniiber erfahren Partikel
mit pp/p — oo eine ballistische Bewegung, bei der sie infolge ihrer grofien Tragheit
kaum mit dem Tragerfluid interagieren. Die resultierende Partikelverteilung tendiert
ebenfalls zu einer Gleichverteilung (siehe Abbildung 4.5c). Im mittleren Tragheits-
bereich zwischen 0,5 < Stx < 2,0 treten die Partikel in Wechselwirkung mit den
Stromungsstrukturen. Infolgedessen sammeln sich die Teilchen in Stromungsgebieten
mit geringer Wirbelstarke und hoher Dehnungsrate an (vgl. Abbildung 4.5b). Zur
Verdeutlichung dieses Sachverhalts sind zu den untersuchten Stx und ap in Abbildung
4.6 die mittlere Wirbelstarke wpap sowie die Dehnungsrate 55@13 des Fluids an der
Position der Partikel aufgetragen. Die Dehnungsgeschwindigkeit des Fluids basiert
auf folgendem Tensor:

Lo
L (0u u) (4.8)

P J
SZ 2 ((%] + 8902

Ist eine bevorzugte Konzentration der Teilchen analog zu Abbildung 4.5b zu
verzeichnen, erfahren die Partikel im Vergleich zu den beiden Grenzfallen Styx = 0,1
und Stx = 9,67 deutlich kleinere wrpap und merklich grofere Sg@P . Abbildung 4.6
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Abb. 4.7. Vergleich der mittleren spezifischen kinetischen Energie der Partikel kp (Dreiecke,
Re) = 18,0) mit Daten weiterer direkter numerischer Simulationen in Abhéngigkeit der
Partikel-Stokes-Zahl Sty : Fede & Simonin (2006) (Kreise, Rey = 34,1) und Sundaram &
Collins (1997) (Quadrate, Rey = 54,2). Symbole gleichen Typs bei gleicher Sty reprisentieren
kp unterschiedlicher Volumenbriiche a p. Die mittlere spezifische kinetische Energie der Partikel
ist mit Hilfe der mittleren turbulenten kinetischen Energie des Fluids krqp an der Position
der Partikel normiert.

stellt dariiber hinaus den Einfluss des Feststoffvolumenbruchs unter Beriicksichtigung
von Partikel-Partikel-Kollisionen dar. Obwohl die entnommenen wrap und S;;** keine
eindeutige Differenzierung zwischen den betrachteten Volumenanteilen zulassen, lasst
sich um Stx =~ 1 stets ein Minimum der mittleren Wirbelstiarke sowie ein Maximum
der mittleren Dehnungsrate identifizieren.

In Ergédnzung zu den mittleren Fluideigenschaften an den Partikelpositionen ist
in Abbildung 4.7 das Verhéltnis kp/krap iiber Sty aufgetragen, worin krap der
mittleren turbulenten kinetischen Energie des Fluids an der Position der Partikel
entspricht. Da die Partikel mit steigender Trégheit den turbulenten Schwankungen
des Fluids zunehmend weniger folgen kénnen, nimmt kp/kpap mit steigender Sty
stetig ab. Dartiber hinaus haben verschiedene ap keinen gréfleren Einfluss auf die
gemessenen kp/kpap. Dieses Verhalten ist bei den in dieser Studie betrachteten
ideal elastischen Stoflen zu erwarten, da kp durch Partikel-Partikel-Kollisionen nicht
beeinflusst wird.

Neben den LBM basierten kp/kpap sind in Abbildung 4.7 Daten aus weiteren
direkten numerischen Simulationen (Sundaram & Collins 1997; Fede & Simonin 2006)
dargestellt. Demnach zeigen die berechneten Energieverhéaltnisse eine gute quantita-
tive Ubereinstimmung mit den in der Literatur verfiigbaren Simulationsdaten. Der
Versatz zwischen den einzelnen Datensatzen liegt in unterschiedlichen Re, begriindet
(Vorliegende Studie: Rey = 18,0; Fede & Simonin (2006): Re) = 34,1; Sundaram &
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Abb. 4.8. Lagrangesches integrales ZeitmaB (a) der Partikel 7& und (b) des Fluids 77 ®% an

der Position der Partikel in Abhéngigkeit der Partikel-Stokes-Zahl Sty und des Volumenbruchs

ap unter Beriicksichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen. Die ZeitmaBe 7 und 7 sind

mit Hilfe des Lagrangeschen integralen ZeitmaBes des Fluids 7{" normiert.

Collins (1997): Rey = 54,2). Groflere Rey implizieren in diesem Zusammenhang einen
hoheren Energiegehalt im Stromungsfeld. Aus diesem Grund ist insbesondere der
aus Sundaram & Collins (1997) extrahierte Datensatz in Richtung kleinere kp/kpap
verschoben.

AbschlieBend werden in Abbildung 4.8 die mit 7¢" normierten Lagrangeschen inter-
galen Zeitmafie 77 der Partikel wie auch des Fluids 77
verglichen, die auf der Lagrangeschen Kreuzkorrelation von wp und uwpraep basieren:

an der Position der Partikel

(Up;(xp,t) up(xp +up 7,6+ 7)) p
(ups(xp,t)*) p

RE@P _ (Upapi(@p,t) Upap;(xp +up 7,1+ 7)) p

(Upapi(Tp,1)?)p

R} =

(4.9)

(4.10)

Zur Beschreibung der turbulenten Schwankungsbewegung der Partikel wird die Par-
tikelgeschwindigkeit up(xp,t) analog zu Gleichung (3.9) mit Hilfe der Reynoldsschen-
Zerlegung in einen gemittelten Term zerlegt, der von einer statistischen Fluktuation
iiberlagert wird:

up(xp,t) =up(xp) + up(xp,t) (4.11)

worin up(xp) der Ensemblemittelwert und u/p(ap,t) die turbulente Partikelschwan-
kungsgeschwindigkeit ist. Unter Annahme homogener isotroper Turbulenz ist wp(xp)
ebenfalls 0, wodurch sich Gleichung (4.11) zu up(xp,t) = up(xp,t) vereinfacht. Die



4 Clustering und Kollision von Partikeln 79

zugehorigen Langrangeschen integralen Zeitmafle, 77 und 77'*F| berechnen sich mit:

+oo
7 :/ R dr (4.12)
0
+oo
Tf@P:/O RECP dr (4.13)

Anhand der in Abbildung 4.8a dargestellten Verlaufe wird ersichtlich, dass sich
die Geschwindigkeit der Partikel infolge ihrer gréfer werdenden Tragheit zunehmend
langsamer dndert, wodurch 7{" mit steigendem Stx monoton ansteigt. Im Gegensatz
dazu nimmt 78" bis Sty ~ 1 stetig zu, um anschlieBend zwischen 1 < Stx < 9,67
wieder abzufallen (siche Abbildung 4.8b). Auflerhalb der in dieser Studie untersuchten
Partikel-Stokes-Zahlen steigt 7i'°" fiir Stx > 10 abermals an (Jung et al. 2008).
Dieses nicht monotone Verhalten von 7% im Bereich grofier Sty wird von Jung et al.
(2008) anhand von Partikel-Wirbel-Wechselwirkungen begriindet. Ist die Tragheit der
Partikel demnach groff genug, um Partikel-Stokes-Zahlen zwischen 1 < Sty < 7/ /7,
zu erzielen, nimmt 77 ®F in dhnlicher Weise ab wie unter Schwerkraft sedimentierende
Partikel bei sich kreuzenden Trajektorien. Anhand der vorliegenden Verlaufe lassen
sich sowohl beim Lagrangeschen integralen Zeitmafl der Partikel als auch beim
Lagrangeschen integralen Zeitmafl des Fluids an der Partikelposition keine eindeutigen

Abhéngigkeiten vom Volumenbruch ap ableiten.

4.3 Charakterisierung von Partikelclustern

Wie zuvor anhand von Abbildung 4.5 diskutiert, sind Partikel nicht gleichférmig in
den homogenen isotropen Turbulenzfeldern verteilt. Das Clustering trager Partikel
wird vorwiegend durch die Partikel-Stokes-Zahl Stx und dem Volumenanteil ap
der dispersen Phase beeinflusst. Dariiber hinaus hat die Ab- und Anwesenheit von
Partikel-Partikel-Kollisionen einen Einfluss auf die Partikelbewegung und folglich auf
die bevorzugte Konzentration von Partikeln.

Die Bewegung von Partikeln mit kleinen Sty ist vollstandig mit der des Fluids
korreliert, wodurch sich die Teilchen nahezu gleichmafig im Stromungsgebiet verteilen
(siehe Abbildung 4.5a). Benachbarte Partikel bewegen sich demnach so lange im selben
turbulenten Wirbel, bis sie miteinander kollidieren und anschlieend rasch wieder ihre
Geschwindigkeit dem des Tréagerfluids annédhern. Aus diesem Grund wird erwartet, dass
sich die instantanen Partikelverteilungen mit und ohne Partikel-Partikel-Kollisionen
kaum voneinander unterscheiden.

Partikel mit groflen Stg tendieren ebenfalls dazu, sich gleichméfig im Stromungsge-
biet zu verteilen (siche Abbildung 4.5¢). In diesem Fall reduziert sich die Wechselwir-
kung der Partikel mit dem Fluid erheblich, sodass sich die Relativbewegung zwischen
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Fluidstruktur und Partikeln mit steigendem Sty zunehmend unkorreliert verhalt.
Daher kollidieren die Partikel mit hohen Relativgeschwindigkeiten, was eine Redis-
pergierung der am Stof} beteiligten Kollisionspartner im Raum bewirkt. Fiir grofie
Stk sollten sich folglich Partikelverteilungen mit interpartikularen Wechselwirkungen
kaum von Verteilungen ohne Partikel-Partikel-Kollisionen unterscheiden.

Partikel mit mittleren Sty konzentrieren sich hingegen bevorzugt in Regionen
mit geringer Wirbelstérke oder an Randern von Wirbelstrukturen (siche Abbildung
4.5b). Dies bewirkt eine lokale Erhohung der Kollisionswahrscheinlichkeit, wodurch
die Partikel zur Redispergierung neigen. Auf Grund dessen wird eine Aufweitung
der rdumlichen Ausdehnung von Partikelclustern durch Partikel-Partikel-Kollisionen
erwartet.

4.3.1 Globale Partikelakkumulation

Die statistische Verteilung der lokalen Partikelanzahldichte wird genutzt, um die
relative Neigung der Partikel zur Entmischung und folglich zur bevorzugten Konzen-
tration zu messen. Die Segregation der dispersen Phase wird geméfl Kapitel 2.5.1
mittelbar durch die globale Akkumulation ¥ p der Partikel bestimmt. Die Ergebnisse
der in dieser Studie ermittelten X p sind in Abbildung 4.9 zusammengefasst.

Unter Variation von ap ist in Abbildung 4.9a die Akkumulation tiber der Partikel-
Stokes-Zahl Sty aufgetragen. Offene Symbole kennzeichnen Simulationen ohne, halb
geschlossene Symbole Simulationen mit Partikel-Partikel-Kollisionen. In Ubereinstim-
mung mit Fessler et al. (1994), Février et al. (2001) und Fede & Simonin (2010) strebt
Y p fiir Partikelsysteme mit kleinen und grofien Sty gegen Null. In diesen Féllen liegt
eine zuféllige Verteilung der Partikel vor. Im Bereich mittlerer Sty ist Xp grofer als
0,4. Dies lasst auf eine bevorzugte Konzentration der Teilchen schliefen. Wéhrend
Fede & Simonin (2010) eine groftmogliche Entmischung fir Stx = 1 beobachteten,
liegt fiir die angenommenen ap ein maximales Clustering fiir Stx = 1,25 vor.

Wie Abbildung 4.9a zeigt, steigt die Akkumulation mit grofler werdendem ap
ungeachtet der Ab- oder Anwesenheit von Partikel-Partikel-Kollisionen stetig an.
Vielmehr wirken sich Kollisionen zwischen Teilchen nur marginal auf die Segregation
aus. Im Vergleich zu Simulationen ohne Kollisionen ist eine geringe Abnahme von
Y.p lediglich fir den grofiten untersuchten Volumenanteil erkennbar (siehe dreieckige
Symbole in Abbildung 4.9a im Bereich 1,0 < Stx < 1,5). Diese wenn auch kleine
Abnahme steht allerdings im Widerspruch zu den Interpretationen von Fede &
Simonin (2010), die eine Zunahme der Akkumulation und somit der bevorzugten
Konzentration durch die Gegenwart von Partikel-Partikel-Kollisionen schlussfolgerten.
Gemafl Abbildung 4.9a beruht der Anstieg von ¥p bei gleichbleibenden Stx jedoch
vorwiegend auf einer Erhohung von ap und nicht auf interpartikulédre Kollisionen.
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Abb. 4.9. Globale Akkumulation X p der Partikel bei verschiedenen Volumenbriichen ap
in Abhéngigkeit (a) der Partikel-Stokes-Zahl Stx und (b) der Boxgrofie Ax fiir Stx = 1,25.
Simulationen ohne (offene Symbole) und mit Partikel-Partikel-Kollisionen (halb geschlossene
Symbole). Die Normierung der Boxgrofie beruht auf dem Partikeldurchmesser dp.

Gleichwohl liegt die zuvor diskutierte Zunahme von ¥p im Verhalten der aus den
betrachteten Partikelanzahlverteilungen berechneten Wahrscheinlichkeitsdichtefunk-
tionen (WDF) begriindet. Im Fall einer Poisson-Verteilung der Partikel entspricht
die mittlere Partikelanzahl A der Standardabweichung op,;s, wodurch sich Gleichung
(2.72) zu: .

Yp= Y 1 (4.14)
vereinfacht. Erhoht sich die Teilchenanzahl im Rechengebiet, steigt A nach Glei-
chung (2.74) linear mit der Gesamtpartikelanzahl Npye an. Neigen Partikel zudem
zur Clusterbildung, ist die Wahrscheinlichkeit, dass Partikel in Bereiche mit hoher
Teilchenkonzentration migrieren, hoher, als in partikelleere Gebiete. Infolgedessen
nimmt mit steigendem ap die Anzahl an Boxen mit héherer Probenzahl zu, was
eine Verbreiterung der WDF nach sich zieht. Dadurch ist die Zuwachsrate der WDF-
Standardabweichung mit steigendem Npges grofier als die mittlere Partikelanzahl.
Nach Gleichung 4.14 impliziert dies hohere ¥ p. Die Akkumulation nimmt daher mit
grofer werdendem Partikelvolumenbruch definitionsgeméf3 zu.

Vorangegangenen Analysen von Fessler et al. (1994) und Février et al. (2001) folgend
wird der Nennwert der Akkumulation entscheidend durch die Gesamtanzahl der zur
Messung der Partikelanzahlverteilung verwendeten Boxen gepragt. Aus diesem Grund
wird Xp in dieser Studie mit unterschiedlichen Diskretisierungen der Boxen ermittelt
und deren Maximalwert als Maf fiir die jeweilige Akkumulation herangezogen. Abbil-
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Abb. 4.10. Korrelationsdimension D5 in Abhéngigkeit der Partikel-Stokes-Zahl Stx und des
Volumenbruchs ap. Simulationen ohne (offene Symbole) und mit Partikel-Partikel-Kollisionen
(halb geschlossene Symbole).

dung 4.9b zeigt exemplarisch fir Stx = 1,25 die Abhéngigkeit der Akkumulation von
der Boxgrofle Az. Demnach verschiebt sich der Maximalwert der Akkumulation mit
steigender Feststoffbeladung zu kleineren Ax. Dieses Verhalten stimmt mit den von
Fede & Simonin (2010) beobachteten ¥ p qualitativ iiberein und legt eine Verringerung
der charakteristischen Clustergrofie mit zunehmendem ap nahe. Unter Berticksichti-
gung der vorliegenden Ergebnisse wiirden die Partikelcluster folglich im Fall R mit
Stk = 1,25 und ap = 1,0 x 1073 eine charakteristische Abmessung von etwa 10 dp
respektive 2 ng aufweisen. Zusammenfassend wird die Akkumulation von Partikeln
bei gleichbleibender Partikel-Stokes-Zahl vornehmlich durch den Volumenbruch der
dispersen Phase und weniger durch die Prédsenz von Partikel-Partikel-Kollisionen
bestimmt.

4.3.2 Korrelationsdimension

Neben der globalen Akkumulation von Partikeln liefert die von Grassberger &
Procaccia (1984) zur Quantifizierung fraktaler Dimensionen eingefithrte Korrelations-
dimension D, ebenso ein Langenmaf fiir die Struktur von Partikelclustern (siehe
Kapitel 2.5.2). Abbildung 4.10 zeigt die in dieser Studie berechneten Korrelations-
dimensionen D, als Funktion der Partikel-Stokes-Zahl Sty und des Volumenbruchs ap
der dispersen Phase. In Analogie zu den fiir ¥p beobachteten Maximalwerten erzielt
D, unabhangig vom angenommenen Feststoffanteil ein Minimum bei Stx = 1,25.
Wie fiir gleichméfligere Partikelverteilungen erwartet, strebt die Korrelationsdimen-
sion fiir Stx = 0,1 und 9,67 dem Maximalwert von Dy = 3 fiir dreidimensionale
Domainabmessungen entgegen.
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Dartiber hinaus zeigt Abbildung 4.10 den Einfluss der Ab- (offene Symbole) und
Anwesenheit (halb geschlossene Symbole) von Partikel-Partikel-Kollisionen auf die
Korrelationsdimension. Ahnlich dem Verhalten des Akkumulationsparameters iiben
interpartikuldre Wechselwirkungen lediglich einen geringen Einfluss auf D, aus. Dessen
ungeachtet ist bei gleichbleibenden St ein Anstieg der Korrelationsdimension mit
zunehmenden ap zu verzeichnen, wenngleich die Zuwachsrate von Dy fiir die beiden
grofieren Volumenanteile nachlésst (sieche Abbildung 4.10). Dieses Verhalten liegt in
dem implementierten Boxcounting-Algorithmus begriindet, da die Diskretisierung
der Boxen mit der auszuwertenden Teilchenanzahl skaliert (Liebovitch & Toth 1989).
Den Ergebnissen der Partikelakkumulation folgend wird die Korrelationsdimension im
Fall vergleichbarer Sty im Wesentlichen durch die betrachteten Volumenbriiche der
dispersen Phase beeinflusst, wihrend sich Partikel-Partikel-Kollisionen nur marginal
auf Dy auswirken.

4.3.3 Radiale Korrelation von Partikelpaaren

Eine weitere, haufig angewandte Methode zur Bestimmung der radialen Korrelation
von Partikelpaaren beruht auf der Partikelpaarkorrelationsfunktion g, (r) (siehe Kapitel
2.5.3), die im Folgenden als radiale Verteilungsfunktion (RVF) bezeichnet wird (Reade
& Collins 2000). Abbildung 4.11 fasst die Ergebnisse der in dieser Studie ermittelten
RVF zusammen.

In Abbildung 4.11a ist g, fiir ap = 1,0 x 1073 iiber dem normierten Separations-
abstand r/ng als Funktion der Partikel-Stokes-Zahl Sty aufgetragen. Anhand der
fir St = 0,1 (gestrichelte Linie) und Stx = 9,67 (Strich-Punkt-Linie) dargestellten
Kurven wird ersichtlich, dass die radiale Verteilungsfunktion im Bereich kleiner und
grofler Stx nahezu linear zu g, = 1 verlauft und somit eine annahernd gleichmafige
Verteilung der Partikel vorliegt. Demgegeniiber zeigt g, fiir r — r,;, im Fall mittlerer
Sty einen signifikanten Anstieg, wodurch eine bevorzugte Konzentration der Partikel
signalisiert wird. In den vorliegenden Berechnungen betréigt der kleinste, evaluierte
Separationsabstand ry;, gleich 0,3 g respektive 3/2 dp. Die Akkumulation von Par-
tikeln erstreckt sich demnach ausgehend von der Kolmogorov-Skala bis etwa 10 ng
(siche Abbildung 4.11a).

Die Kurven verlaufen im Bereich grofler Separationsabsténde fiir Partikelrelaxa-
tionszeiten kleiner als das Kolmogorov-Zeitmafl horizontal und nehmen mit kleiner
werdendem r unter Vergroflerung ihres Anstiegs allméhlich zu. Fiir Partikel-Stokes-
Zahlen grofler als die des maximalen Clusterings reduziert sich g, mit Vergréflerung
des Separationsabstandes bis r/nx & 1 zunéchst mit vergleichsweise geringem Anstieg,
um anschliefend fiir » — oo rasch auf g, = 1 abzufallen. Dieses im mittleren Bereich
von Sty vorliegende Verhalten deckt sich mit Analysen von Goto & Vassilicos (2006).
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Abb. 4.11. Radiale Verteilungsfunktion g, in Abhéngigkeit (a) des Separationsabstandes r fiir
ap = 1,0 x 1073 bei verschiedenen Sty (Linien) unter Beriicksichtigung von Partikel-Partikel-
Kollisionen und (b) der Partikel-Stokes-Zahl Stk fiir den minimalen Separationsabstand,
Tmin = 3/2 dp, auf Grundlage verschiedener Volumenanteile ap der dispersen Phase oh-
ne (offene Symbole) und mit Partikel-Partikel-Kollisionen (halb geschlossene Symbole). Der
Separationsabstand r ist mit Hilfe des Kolmogorov-Langenmafes nx normiert.

Abbildung 4.11b zeigt die aus den RVF-Verldufen extrahierten Extremwerte als
Funktion der Partikel-Stokes-Zahl, des Volumenbruchs der Feststoffphase sowie der
Ab- und Anwesenheit von Partikel-Partikel-Kollisionen. In Ubereinstimmung mit
den erhaltenen Partikelakkumulationen und Korrelationsdimensionen liegen fiir die
verschiedenen ap Maximalwerte von g,.(ryi,) um Stx ~ 1 vor. Der Maximalwert
von g,(rmin) kennzeichnet demnach das maximale Clustering der Partikel. Dartiber
hinaus stimmen die in Abbildung 4.11b dargestellten g, (ry,) mit denen von Karnik
(2012) bei vergleichbaren Taylor-Reynolds-Zahlen quantitativ tiberein. Im Vergleich
zu Berechnungen mit Partikel-Partikel-Kollisionen sind im Bereich des maximalen
Clusterings ohne interpartikulare Wechselwirkungen leicht grofiere g, (rmi,) zu ver-
zeichnen. Unter Beriicksichtigung der in Abbildung 4.11b dargestellten g, (7min) sind
jedoch keine eindeutigen Effekte bezogen auf ap ableitbar.

4.3.4 Minkowski-Funktionale

Weder die Akkumulation ¥ p von Partikeln noch die radiale Korrelation von Par-
tikelpaaren auf Basis der Korrelationsdimension Dy und radialen Partikelverteilung
g, gewdhren einen Einblick in die rdumliche Struktur von Partikelclustern. Dariiber
hinaus kénnen nach Calzavarini et al. (2008) strukturell unterschiedliche Partikelvertei-
lungen ahnliche Werte von ¥ p und Dy annehmen. Daher wird in diesem Abschnitt die
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Morphologie der in dieser Studie beobachteten Clusterstrukturen unter Anwendung
der in Kapitel 2.5.4 eingefithrten Raumdichten v, der Minkowski-Funktionale analy-
siert. In Analogie zu den zuvor betrachteten Parametern ¥ p, Dy und g, werden in den
vorliegenden Untersuchungen der Einfluss der Partikel-Stokes-Zahl Sty , des Volumen-
anteils ap der dispersen Phase sowie der Ab- und Anwesenheit von interpartikularen
Wechselwirkungen quantifiziert. Zu Vergleichszwecken sind in Abbildung 4.12 die
Raumdichten v, (r) von Fluidtracern aufgetragen, die einer Poisson-Partikelverteilung
Ppois entsprechen (durchgezogene Linien).

Abbildung 4.12a zeigt die Volumendichte vy der Vereinigungsmenge der um die
Partikel aufgespannten Sphéren als Funktion des Hiillradius r fiir ap = 1,0 x 1073
unter Berticksichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen. Das Volumen der Hiillkorper
nimmt mit grofler werdenden r stetig zu, bis in der Fluiddoméne ein Fillfaktor von
vo(r) = 1 erzielt wird. Wahrend sich Partikel mit Stx = 0,1 anndhernd wie Fluidtracer
verhalten, zeigen die iibrigen St eine deutliche Verzogerung gegeniiber dem Verlauf
der Poisson-Verteilung. Dieses Verhalten ist eine charakteristische Eigenschaft von
clusternden Partikeln, welches durch Leerrdume zwischen einzelnen Clustern hervorge-
rufen wird. Die in Abbildung 4.12a bei Stx =~ 1 erkennbare Maximalverzogerung von
vo(r) kennzeichnet Verteilungen mit maximalem Partikelclustering. Dieser Bereich
deckt sich mit Schlussfolgerungen, die aus den zuvor diskutierten Analysen von p,
D5 und g, hervorgehen. Dariiber hinaus sind Partikel mit Stx = 9,67 im Vergleich
zu Stg ~ 1 gleichméfiger verteilt, da ihre Volumendichte vy(r) in Richtung Ppy;s
verschoben ist (siehe Abbildung 4.12a).

Das Funktional vy, welches die Dichte der Oberfliche misst, nimmt mit grofler
werdenden 7 zu, bis die fortschreitende Uberlappung der Hiillkérper das Wachstum von
vy verlangsamt und schlielich die Oberfléache ein Maximum erreicht (sieche Abbildung
4.12b). Im Fall trager Partikel fithrt das Clustering zu kleineren Oberflichen, was
zu kleineren Hochstwerten von vy fithrt. Der kleinste Hochstwert wird fiir St ~ 1
erzielt und impliziert maximales Clustering. Mit ansteigendem Hiillradius nimmt
vy fir alle Stx wieder ab, bis sich die Kurven bei r/nx = 2,7 in einem Punkt
treffen und anschlieBend in punktsymmetrischer Reihenfolge weiter absinken. Wie
Abbildung 4.12b zeigt, weisen die Hiillkorper der Feststoffpartikel im Vergleich zu
denen der Fluidtracer ab r/nx > 3 groBere Oberflichen auf, wodurch v (r) lokal
konzentrierter Partikel in Bezug auf Ppys einen gedrehten Verlauf hat. Folglich
clustern Partikel im Bereich mittlerer Kolmogorov-Skalen zwischen 3 < ng < 5 in
lokal ebenen Strukturen, die durch Leerraume separiert sind, in denen die Oberfldchen
der Hillkorper hineinwachsen. Schlussendlich fiillen fir r/nx — 6 die Hiillkorper das
Volumen der Fluiddoméne, bis keine freie Oberfliche detektierbar ist.

Die in Abbildung 4.12c gezeigten Dichten vq(r) der integralen mittleren Kriimmung
ermoglichen eine Unterscheidung konvexer Strukturen von konkaven. Da die Hiillkorper
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Abb. 4.12. Raumdichten der Minkowski-Funktionale als Funktion der Partikel-Stokes-Zahl
Stx fiir ap = 1,0 x 1073 unter Beriicksichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen: (a) Volumen
vo, (b) Oberfliche vy, (c) integrale mittlere Kriimmung vo und (d) Euler-Charakteristik vs. Die
Hiillradien r sind mit Hilfe des Kolmogorov-Léngenmafes nx normiert. Die Raumdichten v,
beziehen sich auf die Kantenldngen L der wiirfelférmigen Fluiddoméne.
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im Bereich kleiner Hiillradien zunéchst ohne eine gegenseitige Durchdringung nach
auflen wachsen, ist ihr Beitrag zur integralen mittleren Kriitmmung infolge der konvexen
Anteile positiv. Die untersuchten Partikelverteilungen erreichen mit grofler werdenden
r einen Hochstwert von v,. Analog zu vy impliziert der kleinste Hochstwert maximales
Clustering bei Stx =~ 1. Mit zunehmenden r fiillen sich die leeren Bereiche zwischen den
Clustern stetig und die Struktur beginnt, in Hohlrdume zu wachsen. Der Beitrag zur
integralen mittleren Kriitmmung ist aufgrund von Léchern und Tunneln in der Struktur
in dieser Phase negativ. Dieses Verhalten lasst sich durch einen Direktvergleich der
Abbildungen 4.12c und d bei r/nx = 2,8 begriinden, wonach die Minimalwerte fir
vy mit einer steigenden Anzahl geschlossener Hohlraume, vz =~ 0, zusammenfallen.
Im Vergleich zur Zufallsverteilung Ppyis sind die Minimalwerte fiir vy und somit
die Konkavitit der Vereinigungsmenge der Feststoffpartikel reduziert. Die kleinste
Konkavitit liegt bei maximalem Clustering fiir Stx ~ 1 vor. In Ubereinstimmung
mit vy strebt vy fir r/nxg — 6 gegen Null.

Abbildung 4.12d zeigt die Anderung der auf der Euler-Charakteristik vs3 beru-
henden Konnektivitat der Struktur als Funktion des Hiillradius. Im Bereich kleiner
Radien, r/nx =~ 0, bleiben die Hillkérper separiert und die Volumendichte der
Euler-Charakteristik entspricht bei vs(r/nx = 0) der Partikelanzahldichte. Mit gro-
Ber werdenden r vereinigen sich die Hiillkorper und die Euler-Charakteristik nimmt
aufgrund einer reduzierten Anzahl diskreter Objekte ab. Mit weiter anwachsenden
Hiillradien bilden sich zunehmend Tunnel, infolgedessen v3 negative Werte annimmt.
Schlussendlich werden mit r/nx — 6 die Tunnel sukzessive versperrt und geschlossene
Hohlraume entstehen, wodurch vz wieder zunimmt. Unter Annahme trager Feststoft-
partikel reduziert sich v fiir kleine r/ng schneller als bei Fluidtracern, was wiederum
ein Anzeichen fiir Clustering ist. Die schnellste Abnahme von v3 liegt fiir Stx ~ 1 vor,
ein Bereich, in dem maximales Clustering zu verzeichnen ist. Dariiber hinaus geht fiir
grofle Sty der Trend zur Tunnelbildung und folglich zum Clustering zuriick (siehe
negative Werte von vz in Abbildung 4.12d). Der Kurvenverlauf fiir Feststoffpartikel
weist darauf hin, dass die Bildung von Tunneln durch die Vereinigungsmenge im
Vergleich zu zufillig verteilten Partikeln frither beginnt. In Abbildung 4.12d tritt des
Weiteren im Bereich mittlerer Radien, r/nx & 3,5, fir trage Partikel kein positives
Maximum auf, was darauf hindeutet, dass in diesen Féllen kaum Hohlraume in der
Struktur vorliegen. Dieser Effekt ist fiir Sty = 1 starker ausgepréigt. Im Fall zuféllig
verteilter Partikel ist hingegen ein zweites lokales Maximum von wvs(r) erkennbar
(siehe Ppyis in Abbildung 4.12d bei r/nx = 3,4). Fiir r/nx — 6 sind alle Flichen
vereinigt und die Euler-Charakteristik ist Null.

Wiéhrend anhand von Abbildung 4.12 ausschliellich der Einfluss von Sty auf die
Raumdichten der Minkowski-Funktionale fiir ap = 1,0 x 1072 betrachtet wird, zeigt
Abbildung 4.13a den Verlauf von vy fiir St = 1,25 in Abhédngigkeit des Volumenbruchs
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Abb. 4.13. Beeinflussung des Raumdichtenverlaufs der Minkowski-Funktionale fiir Stx = 1,25
durch (a) die Ab- (offene Symbole) und Anwesenheit (Linien) von Partikel-Partikel-Kollisionen
unter Variation des Volumenbruchs ap der dispersen Phase und (b) den Stichprobenumfang Np.
Die Hiillradien 7 sind mit Hilfe des Kolmogorov-Langenmafles i normiert. Die Normierung
der Raumdichte der Oberfliche v; sowie der integralen mittleren Kriimmung vy beruht auf den
Kantenldngen L der wiirfelférmigen Fluiddoméne.

ap sowie der Ab- (offene Symbole) und Anwesenheit (Linien) von Partikel-Partikel-
Kollisionen. Demnach weichen die Kurvenverlaufe der einzelnen Simulationen nur
marginal voneinander ab, sodass unter Anwendung der Minkowski-Funktionale bei
gleichem Stichprobenumfang keine signifikanten Effekte, hervorgerufen durch den
Feststoffvolumenanteil und interpartikulare Wechselwirkungen, ableitbar sind.

Dartiber hinaus zeigt Abbildung 4.13b den Verlauf von wy(r) fur verschiedene
Stichprobenumfiange Np, mit denen die integrale mittlere Kriimmung evaluiert wird.
Anhand der dargestellten Kurven wird die besondere Bedeutung von Np fiir den
resultierenden Dichteverlauf ersichtlich. Aus diesem Grund wurden die in den Abbil-
dungen 4.12 und 4.13a gezeigten Raumdichten der Minkowski-Funktionale mit jeweils
gleicher Partikelanzahl, Np = 50.066, berechnet.

In Erganzung zu den globalen Parametern Partikelakkumulation, Korrelationsdi-
mension und radiale Partikelverteilung erlaubt die auf den Minkowski-Funktionalen
basierende topologische Methode eine Beschreibung der Morphologie von Partikel-
clustern in homogener isotroper Turbulenz. Unter Einsatz dieser Methoden lassen
sich ideale Partikel-Stokes-Zahlen identifizieren, bei denen maximales Clustering und
folglich ein optimales Kollisions- und Agglomerationsverhalten zu erwarten ist.
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4.4 Partikel-Partikel-Wechselwirkungen

Die Wahrscheinlichkeit fiir das Auftreten von Partikel-Partikel-Kollisionen wird
vor allem durch die fluktuierende Bewegung der Teilchen, den Volumenbruch der
dispersen Phasen und die Tragheit der Partikel, die durch ihre Partikel-Stokes-Zahl
quantifiziert wird, gepragt. Die folgenden Untersuchungen charakterisieren den Ein-
fluss verschiedener Feststoffvolumenanteile als Funktion der Partikel-Stokes-Zahl auf
die mittlere Kollisionszeit und die Relativgeschwindigkeit kollidierender Partikel. In
diesem Zusammenhang werden die erhaltenen Kollisionsraten und Kollisionsfrequen-
zen mit in der Literatur verfiigbaren Simulationsdaten und Modellierungsansétzen
verglichen. Als Folge der angewandten Lagrangeschen Betrachtungsweise finden kurz-
reichweitige fluiddynamische Phénomene, wie die Interaktion zwischen benachbarten
Punktpartikeln kurz vor ihrer Kollision, keine Beriicksichtigung.

4.4.1 Validierung des deterministischen Kollisionsmodells

In Anlehnung an Sundaram & Collins (1997) wird zunéchst das in Kapitel 2.6.1
vorgestellte deterministische Kollisionsmodell anhand eines fluidfreien Partikelsystems,
im Folgenden granulares Medium genannt, validiert. Unter Annahme der Randbedin-
gungen des Simulationslaufs Q (vgl. Tabelle 4.3) werden die sphérischen Punktpartikel
mit Anfangsgeschwindigkeiten basierend auf einer Maxwellschen Geschwindigkeits-
verteilung injiziert (Sundaram & Collins 1997). Da keine Fluidkréfte in der Bewe-
gungsgleichung Beriticksichtigung finden, wird die Partikelbewegung ausschliellich
durch die Kollisionen zwischen den Teilchen bestimmt. Partikel-Partikel-Sto8e gelten
gemafl Kapitel 2.6.2 als vollkommen elastisch und reibungsfrei. Aus diesem Grund
sollte sowohl der Gesamtimpuls zweier kollidierender Partikel als auch die gesamte
kinetische Energie der dispersen Phase erhalten bleiben.

In Abbildung 4.14 wird die zeitabhangige Entwicklung der in dem granularen
Partikelsystem berechneten Kollisionsrate ['g mit einer theoretischen Kollisionsrate
['4 auf Grundlage der kinetischen Gastheorie verglichen. Die kinetische Gastheorie
beruht auf einer vollstdndig unkorrelierten Relativbewegung der Teilchen (Abrahamson
1975). Wie Abbildung 4.14 zeigt, schwankt das Verhaltnis I's/I"4 um die analytische
Losung (durchgezogene Linie). Demnach betragt die Abweichung der erhaltenen I'g
im Vergleich zu I'y maximal 4,1%, die auf eine fluktuierende Verteilung der Partikel
innerhalb des Rechengebietes zuriickzufiihren ist.

Zur weiteren Verifizierung des Kollisionsverhaltens der Partikel werden in Abbildung
4.15 die Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen (WDF') des geometrischen Kollisions-
winkels und der Relativgeschwindigkeit zweier kollidierender Partikel, o und 3, mit
analytischen Verteilungsfunktionen verglichen. Der geometrische Kollisionswinkel 0,4
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Abb. 4.14. Fluktuation der in einem granularen Medium berechneten Kollisionsrate I'g
(offene Kreise) als Funktion der normierten Zeit ¢/7, worin 7x die mittlere Zeit zwischen zwei
aufeinanderfolgenden Kollisionen eines Partikels ist. Die durchgezogene Linie kennzeichnet die
zu Vergleichszwecken herangezogene theoretische Kollisionsrate I' 4, die nach Gleichung (4.24)
auf der kinetischen Gastheorie (Abrahamson 1975) beruht.

(offene Kreise), der mit:

Lpa - Tpg
0,5 = arccos | ————— (4.15)
’ <|a:pa| |wpﬂ|>

definiert ist, folgt nach Abbildung 4.15a vollstandig der sinusférmigen Verteilungs-
funktion Ny, (durchgezogene Linie), die auf der kinetischen Gastheorie beruht (Hénel
2004):

—4n} db \/7Tp sin (200p), Oap € [0; 5]

. (4.16)

NH&/} (9065) = {

worin np die Partikelanzahlkonzentration und Tp die Agitation der Partikel ist:

1
Tp =3 ((wpe ups) p + (upy wpy) p + (wp- up:) p) (4.17)

Liegt ein quasi-stationarer Gleichgewichtszustand im partikuldren System vor,
vereinfacht sich die Partikelagitation zu:

Tp = <U/P£B qu)p = (uPy uPy>P . (uPZ upZ)P (4,18)

Dariiber hinaus zeigt Abbildung 4.15b die WDF der Relativgeschwindigkeit wpqgs
zweier kollidierender Partikel auf Basis von:

Upas = Upg — Upqy (4.19)
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Abb. 4.15. Vergleich der Wahrscheinlichkeitsdichtefunktion (a) des geometrischen Kollisi-
onswinkels 6,5 und (b) der Relativgeschwindigkeit wpop zweier kollidierender Partikel in
einem granularen Medium mit den theoretischen Verteilungsfunktionen Ny, und Ny, , auf
Grundlage der kinetischen Gastheorie.

Zu Vergleichszwecken ist in Abbildung 4.15b zudem die analytische Verteilungs-
funktion N, auf Grundlage der kinetischen Gastheorie dargestellt, die nach Hénel

Upapg

(2004) wie folgt definiert ist:

ud, u,
Nup,s (Wpas) = 4 n% dp \/7Tp 81;1%6 exp <_P/3> (4.20)

4Tp

Der Operator (. ), in Abbildung 4.15b kennzeichnet den Ensemblemittelwert iiber
alle detektierten Partikel-Partikel-Kollisionen. Als Ergebnis zeigt die WDF von |upags|
eine adiquate Ubereinstimmung mit N, ;- Dieses Verhalten ldsst die Schlussfolgerung
zu, dass der Energiegehalt im betrachteten granularem Medium unter Beriicksichtigung
von Partikel-Partikel-Kollisionen erhalten bleibt. Die in den Abbildungen 4.14 und 4.15
diskutierten Ergebnisse deuten folglich auf eine korrekte Implementierung sowohl des

deterministischen Kollisionsmodells als auch des zugrundeliegenden Kollisionsoperators
hin.

4.4.2 Analyse des Kollisionsverhaltens

Dieser Abschnitt beinhaltet Untersuchungen zum Kollisionsverhalten der in ho-
mogener isotroper Turbulenz suspendierten Partikel. In einem ersten Schritt wird
zunéchst die mittlere Zeit 75 zwischen zwei aufeinander folgenden Kollisionen eines
Partikels, im Folgenden Kollisionszeit genannt, analysiert. Abbildung 4.16a zeigt die



4 Clustering und Kollision von Partikeln 92

! T T 101 T T T
_ -4
10°4 . "%E 1’0X104 4 Dichte Stromung
- b
° ,=50x10 Verdiinnte Strémung : 3
a =1,0x10° <
W . % AL 1074 aa :
- "a, & Ao ° o
X o o \Y A °
AN ° -~ E o b
X 1071 { = L
[N A o
\" A 9 & 10-31 A o ;
METI . v ° @ g,=10x10"
oa, 1 = ° a,=50x10" ]
B A A a,=10x10°
10’ - — - 1075 +rrrrr S L —
10° 10 10 10" 10° 10’
St St
(a) (b)

Abb. 4.16. Einfluss der Partikel-Stokes-Zahl Stx und des Volumenbruchs ap der dispersen
Phase auf die mittlere Kollisionszeit 7x bezogen auf (a) das Kolmogorov-Zeitmafl 7,, und (b)
die mittlere Partikelrelaxationszeit 7p. Die Mittelwerte von 7x und 7p resultieren aus den
Ensemblemittelungen (. ), und (.)p.

mit dem Kolmogorov-Zeitmaf 7,, normierte Kollisionszeit als Funktion der Partikel-
Stokes-Zahl Sty und des Volumenbruchs ap der dispersen Phase. Demnach nimmt die
Kollisionszeit mit zunehmender Partikeltragheit und folglich steigenden Sty kontinu-
ierlich ab, bis sich 74 /7, ab Stx ~ 2 einem finiten Wert asymptotisch annihert. Bei
gleichbleibender Partikel-Stokes-Zahl nimmt 75 zudem mit grofler werdenden ap ab.
Dieser Trend gilt fiir den gesamten Bereich der betrachteten Partikel-Stokes-Zahlen.

In Ergénzung zu 75 /7, ist in Abbildung 4.16b das Verhéltnis aus mittlerer Parti-
kelrelaxationszeit zu mittlerer Kollisionszeit als Funktion des Feststoffvolumenbruchs
tiber Sty aufgetragen. Als Ergebnis nimmt 7p /7, mit steigenden Sty wie auch grofer
werdenden ap stetig zu. Es ist hervorzuheben, dass die ermittelten 7p/7x in dem
doppellogarithmischen Diagramm bei gleichbleibendem ap einen nahezu linearen
Anstieg aufweisen. Dieses Verhalten deckt sich mit vorangegangenen Analysen von
Sundaram & Collins (1997). Dartiber hinaus unterscheiden sich die gedachten Ge-
raden einzelner ap lediglich durch einen skalierbaren Versatz, der wiederum einer
quadratischen Abhangigkeit folgt.

Nach Crowe (1981) sind unter Zuhilfenahme der in Abbildung 4.16b dargestellten
Verhéltnisse zwei Transportregime fiir Partikel in Fluidstromungen identifizierbar. In
verdiinnten Zweiphasenstromungen beruht der Partikeltransport auf einem vorwiegend
kinetischen Regime, infolgedessen 7p /T Werte kleiner als eins annimmt. Fir 7p /75 >
1 liegt hingegen ein kollisionsdominierter Partikeltransport vor. In diesem Regime,
dass auch als dichte Zweiphasenstromung bezeichnet wird, konnen die Teilchen der
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Fluidstromung aufgrund fortwéahrender Kollisionen nicht vollstandig folgen. Wie
Abbildung 4.16b zeigt, sind in der vorliegenden Studie die mittleren Kollisionszeiten
stets grofler als die mittleren Partikelrelaxationszeiten. Daher beruhen die betrachteten
Partikelsysteme ausnahmslos auf dem kinetischen Regime, in dem die Bewegung der
Partikel hauptséachlich durch kleinskalige, fluiddynamische Phénomene wie Scher- und
Beschleunigungsmechanismen bestimmt wird (Crowe 1981).

Zwei weitere, haufig angewandte Kenngrofien zur Beschreibung des Kollisionsver-
haltens von Partikeln sind die Kollisionsfrequenz und die Kollisionsrate. Die Kollisi-
onsfrequenz fx entspricht dem Kehrwert der mittleren Kollisionszeit:

frk = <1>K (4.21)

TK

worin (. ), den Ensemblemittelwert iiber alle in einem Simulationslauf detektierten
Partikel-Partikel-Kollisionen kennzeichnet. Weiterfithrend quantifiziert die Kollisions-
rate ['g die Haufigkeit, mit denen Partikel in einem spezifischen Volumen je Zeiteinheit

kollidieren:
s =fx L® (4.22)

In der Literatur sind zwei Grenzfille bekannt, die die Kollisionsrate von Partikeln
fiir kleine und grofle Partikel-Stokes-Zahlen beschreiben. Die von Saffman & Turner
(1956) eingefithrte Approximation beschreibt die Kollisionsrate I'sy monodisperser
Tropfen in atmosphérischer Turbulenz:

8 e\ /2
Lo = d° <> 4.2
st =dp 150 (4.23)

Da in der theoretischen Analyse der Partikeldurchmesser deutlich kleiner als das
Kolmogorov-Léngenmaf ist, konnen die angenommen Tropfen der isotropen Fluid-
turbulenz uneingeschriankt folgen (Saffman & Turner 1956). Diese Néherung ist fir
Stk — 0 gultig. Die Bewegung triager Partikel in hochintensiver Turbulenz unter
Vernachléssigung externer Krafte wurde von Abrahamson (1975) untersucht. Geméa8
kinetischer Gastheorie bewegen sich diese Teilchen génzlich unkorreliert gegeniiber
der Fluidbewegung. In diesem Fall strebt Stx gegen unendlich. Unter Annahme
isotroper Komponenten der Partikelschwankungsgeschwindigkeit berechnet sich die
resultierende Kollisionsrate I'4 mit:

Pa=22d5 (27 up?) " (4.24)

Nach Abrahamson (1975) korreliert die Schwankungsgeschwindigkeit /> der Partikel
in Gleichung (4.24) mit der turbulenten Schwankungsgeschwindigkeit u' des Fluids:

u/2
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Abb. 4.17. Vergleich der fiir ap = 1,0 x 10~3 ermittelten Kollisionsraten I'g, halb geschlossene
Symbole, mit analytischen Approximationen, I's7 und I' 4, auf Grundlage der Grenzkollisi-
onsrate nach Saffman & Turner (1956), geschlossene Kreise, und der kinetischen Gastheorie
(Abrahamson 1975), geschlossene Quadrate, als Funktion der Partikel-Stokes-Zahl Sty .

Zur Bewertung der in den Simulationslaufen ermittelten Kollisionsraten werden
in Abbildung 4.17 die fiir ap = 1,0 x 1072 vorliegenden I'¢ mit den beiden zuvor
diskutierten Grenzfallen, I'sz und I'4, verglichen. Da die Punktpartikel eine finite
Trégheit besitzen und daher nur partiell mit den turbulenten Schwankungen des
Fluids wechselwirken, sollten die in den Simulationen gemessenen Kollisionsraten
zwischen den beiden analytischen Approximationen liegen.

Wie Abbildung 4.17 zeigt, liegen die DNS basierten I's bei Stx = 0,1 nahe I'gy,
nehmen dann mit steigender Sty rasch zu und streben fiir Stx 2 2 schliefflich
['4 entgegen. Gemaf Gleichung (4.23) wird die Kollisionsrate der Saffmann und
Turner-Grenze mit (e/v)'/? = 1/, durch das kleinste charakteristische Zeitmaf der
turbulenten Wirbel kontrolliert. Ein dhnliches Verhalten ist in dieser Studie zu ver-
zeichnen, da die Kollisionszeit nach Abbildung 4.16a fir Stx = 0,1 im Wesentlichen
durch die Fluidstruktur im Bereich der Kolmogorov-Skala beeinflusst wird. Dem-
gegeniiber beruhen nach Gleichung (4.24) die Kollisionsraten aus der theoretischen
Gastheorie auf der Partikelschwankungsgeschwindigkeit u». Dieser Grenzwert wird
in den vorliegenden I'g lediglich fiir Stx = 9,67 ndherungsweise erreicht, da die
Partikel mit grofler werdender Tragheit nur in allmahlich abnehmendem Maf auf die
turbulenten Fluidschwankungen reagieren (siehe Abbildung 4.17).

In Abbildung 4.18 werden die in dieser Studie ermittelten Kollisionsfrequenzen mit
weiteren numerischen wie auch analytischen Daten verglichen. Die herangezogenen
fx sind in diesem Diagramm tiber der Partikel-Stokes-Zahl St; aufgetragen, die
auf dem Langrangeschen integralen Zeitmafl 7" des Fluids beruht. Dariiber hinaus
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Abb. 4.18. Vergleich der DNS basierten Kollisionsfrequenzen, offene Symbole, mit Daten
aus Large-Eddy-Simulationen (Laviéville et al. 1995), geschlossene Symbole, und analytischen
Approximationen (Kruis & Kusters 1997), durchgezogene Linie, mit der Partikel-Stokes-Zahl Stj,
und dem Feststoffvolumenbruch ap als Parameter. Symbole verschiedenen Typs représentieren
unterschiedliche ap. Die dargestellten Kollisionsfrequenzen fx sind mit Hilfe ihrer zugehoérigen
Kollisionsfrequenz f4 auf Basis der kinetischen Gastheorie (Abrahamson 1975) normiert.

sind die dargestellten fx durch ihre zugehorige Grenzkollisionsfrequenz f4 normiert,
welche eine ideale Umsetzung der kinetischen Gastheorie nach Abrahamson (1975)
reprasentiert.

Die DNS basierten Kollisionsfrequenzen nehmen fiir grofler werdende Sty stetig
zu. Da die Partikel infolge ihrer geringen Tragheit bei St; = 0,05 fast vollstandig
mit der zugrundeliegenden Fluidbewegung korrelieren, weichen die resultierenden fg
analog zu Abbildung 4.17 deutlich von f4 ab. Mit steigender Partikeltragheit werden
die auf die Teilchen wirkenden Zentrifugalkréifte zunehmend grofler. Infolgedessen
sind die Geschwindigkeiten der Partikel gegentiiber denen des Fluids an gleicher
Position zunehmend unkorreliert. Aus diesem Grund ndhern sich die numerisch
berechneten fx mit grofler werdenden Partikel-Stokes-Zahlen f4 sukzessive an, bis die
Kollisionsfrequenzen fiir Sty = 4,41 um etwa 17% von fx abweichen. Zugleich nehmen
die ermittelten fy fir vergleichbare St; mit steigendem Feststoffvolumenbruch zu,
wenngleich die unterschiedlichen ap keinen signifikanten Einfluss auf die erzielten
Kollisionsfrequenzen ausiiben.

Zur Bewertung der in den Simulationslaufen ermittelten Kollisionsfrequenzen wer-
den zundchst numerische Daten aus Large-Eddy-Simulationen (LES) herangezogen,
obgleich die von Laviéville et al. (1995) publizierte Kollisionsstatistik keine Differen-
zierung der untersuchten ap erlaubt. Anhand der in Abbildung 4.18 dargestellten
fr/fa (geschlossene Symbole) wird ersichtlich, dass die LES basierten Kollisionsfre-
quenzen insbesondere fiir St;, < 1 erheblich von denen der DNS abweichen. Lediglich
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fiir St; ~ 4 sind gute Ubereinstimmungen der Frequenzverhiltnisse feststellbar. Im
Vergleich zur DNS werden bei der LES kleinskalige Turbulenzstrukturen nicht direkt
durch das Rechengitter aufgelost, sondern fiir gewohnlich mittels Langevin- oder
Eddy-Lifetime-Modellen nachgebildet (Fede & Simonin 2006). In den von Laviéville et
al. (1995) durchgefiihrten LES-Berechnungen findet jedoch keines der zuvor genannten
Modelle Anwendung. Da die komplexe Wechselwirkung zwischen Partikeln und den
kleinsten turbulenten Wirbelstrukturen in der vorliegenden LES nicht modelliert wird,
weicht der Partikeltransport und infolgedessen die resultierenden Kollisionsfrequenzen
im Bereich kleiner St; von den direkten numerischen Simulationen ab. Demgegen-
iiber nimmt die Bedeutung kleinskaliger Geschwindigkeitsgradienten im Fluid mit
steigenden St; ab, da die Partikel aufgrund ihrer grofleren Tragheit in geringerem
Maf3 den turbulenten Wirbelstrukturen folgen. Daher gleichen sich in Abbildung 4.18
die Kollisionsfrequenzen von LES und DNS fiir grofle St an.

In einem zweiten Schritt werden die DNS basierten Kollisionsereignisse mit einer
weiteren approximierten Kollisionsrate verglichen. Das von Kruis & Kusters (1997)
vorgeschlagene Modell zur Berechnung der Kollisionsrate stellt eine Erweiterung der
von Williams & Crane (1983) eingefiihrten Formulierung dar. Im Gegensatz zu den
in den Gleichungen (4.23) und (4.24) definierten Grenzkollisionsraten I'sy und I'y
basiert die Kollisionsrate Ik auf der Relativgeschwindigkeit up;qng der gleich grofien
Partikel o und 5 (Kruis & Kusters 1997):

16 1 ——\ /2
FKK = d12D (3 (Upmg)2) (426)

Den Schlussfolgerungen Kruis & Kusters (1997) folgend findet in der vorliegen-
den Analyse lediglich der Beschleunigungsmechanismus zur Berechnung von up;azs

Anwendung;:
. )
(14 Stra) (L+Strs) (147 Stea) (147 Strg) (4.27)
1/2 ’
5 145t +5t
) (Stra + Strg)” —4 Stpa Strgp <(1+StL(f)(1+SL'fi6)>
(StLa + StLﬂ)
worin b der Auftriebskoeffizient nach Yuu (1984) ist:
3
p (4.28)

C 2pp+p
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und v ein Zeitskalenverhéaltnis des Fluids kennzeichnet (Kruis & Kusters 1997):

y=2 (Tf>2 (4.29)

Das Lagrangesche Dissipationszeitmafl 7f des Fluids wird nach Hinze (1975) mit:

1/2
6= [ (4.30)
0,5808 ¢

berechnet. Die Kollisionsrate I' ki berticksichtigt weder Effekte durch viskose Fluid-
scherung noch einen Schlupf der Teilchen infolge Brownscher Diffusion. Dariiber
hinaus werden fluiddynamische Wechselwirkungen der Partikel mit dem Fluid sowie
Partikel-Partikel-Kollisionen vernachléssigt (Kruis & Kusters 1997).

Wie Abbildung 4.18 zeigt, stimmen die von Kruis & Kusters (1997) approximierten
Kollisionsfrequenzen (durchgezogene Linie) mit den fiir ap = 1,0 x 107 ermittelten
Kollisionsfrequenzen (offene Symbole) insbesondere im Bereich mittlerer St gut
iiberein. Ungeachtet dessen sind zusétzliche Kollisionseffekte infolge hoherer Feststoff-
volumenanteile aufgrund der zuvor genannten Modelllimitierungen nicht mittels I'g g

abbildbar.

4.4.3 Zwei-Partikel-Raumkorrelation der Partikelgeschwindigkeit

Unabhéngig von den zuvor in Kapitel 4.4.2 diskutierten Approximationen der Kol-
lisionsrate sind fiir die Beschreibung von Partikel-Partikel-Kollisionen in technischen
Zweiphasenstromungen Modelle fiir die korrelierte Bewegung benachbarter Teilchen
und ihre bevorzugte Konzentration unerléasslich. In diesem Zusammenhang haben sich
fiir die Vorhersage von Partikelpaarstatistiken in homogener isotroper Turbulenz soge-
nannte Zwei-Partikel-Wahrscheinlichkeitsdichtefunktionen (WDF') etabliert (Zaichik
et al. 2008). Neben der fundamentalen theoretischen Bedeutung liefern Zwei-Partikel-
WDFs akzeptable Korrelationen fiir die Weiterentwicklung von Berechnungsmodellen
zur Vorhersage technischer Zweiphasenstromungen. Ein Ansatz fiir die héufig in Euler-
Lagrange-Verfahren angewandte stochastische Modellierung von Partikel-Partikel-
Kollisionen beruht beispielsweise auf der Eulerschen Zwei-Partikel-Raumkorrelation
Rp(Stk), mit deren Hilfe die turbulente Partikelschwankungsgeschwindigkeit fiktiver
Kollisionspartner bestimmt wird:

Ru(Stx) = exp (a (T”TS;KY) (4.31)

L

worin die Koeffizienten o = —0,55 und § = 0,4 von Sommerfeld (2001) durch lang-
wieriges Ausprobieren aus LES-Daten (Laviéville et al. 1995) ermittelt wurden. Unter
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Abb. 4.19. Eulersche Zwei-Partikel-Raumkorrelation Rg der Partikelgeschwindigkeit als Funk-
tion der Partikel-Stokes-Zahl Stx. Halb geschlossene Symbole kennzeichnen RE fiir kollidie-
rende Partikel, offene Symbole hingegen Rp im Abstand von r < 3/2 dp bei unterschiedlichen
Feststoffvolumenbriichen ap unter Beriicksichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen. Die
durchgezogene Linie zeigt die analytische Zwei-Koeffizienten-Korrelation fiir Rg nach Som-
merfeld (2001), die gestrichelte Linie die analytische Drei-Koeffizienten-Korrelation fiir Rg
geméaB Lain (2010) und die Strich-Punkt-Linien die fiir verschiedene ap erweiterte analyti-
sche Drei-Koeffizienten-Korrelation fiir RE. Geschlossene Symbole reprisentieren von Lain
(2010) durchgefithrte Berechnungen, die auf einem von Zaichik et al. (2006) entwickelten
Zwei-Punkt-WDF-Modell beruhen.

Einbeziehung der in Abbildung 4.18 gegeniibergestellten Kollisionsfrequenzen wird
jedoch ersichtlich, dass im Vergleich zu den vorliegenden DNS-Daten der LES basierte
Datensatz von Laviéville et al. (1995) fur St; < 1 signifikante Unregelméfligkeiten in
der resultierenden Zwei-Partikel-Raumkorrelation hervorruft.

Eine weitere von Lain (2010) vorgestellte Zwei-Partikel-Raumkorrelation basiert
auf numerischen Analysen eines von Zaichik et al. (2006) entwickelten Zwei-Punkt-
WDF-Modells. Im Gegensatz zu Sommerfeld (2001) wurden zum Fitting des zugrun-
deliegenden Datensatzes drei Koeffizienten genutzt:

a St3.
Rp(Stk) = exp ( T Sti) (4.32)
die mit = 0,019, 8 = 1,725 und v = 0,044 definiert sind (Lain 2010). In Abbil-
dung 4.19 sind die von Sommerfeld (2001) und Lain (2010) vorgeschlagenen Zwei-
(durchgezogene Linie) und Drei-Koeffizienten-Korrelationen (gestrichelte Linie) iiber
der Partikel-Stokes-Zahl Sty aufgetragen. Dartiber hinaus zeigt Abbildung 4.19 den
von Lain (2010) zur Entwicklung der Drei-Koeffizienten-Korrelation herangezoge-

nen Datensatz (geschlossene Symbole). Neben den analytischen Nédherungen sind in
Abbildung 4.19 die in dieser Studie ermittelten R fir r < 3/2 dp dargestellt. Die
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zugehorige Zwei-Partikel-Raumkorrelation der Partikelgeschwindigkeit ist fiir beliebige

T wie folgt definiert:

Relr) = 5 B () (4.33)

worin B} die longitudinale Komponente des Eulerschen Korrelationstensors ist. Der
verallgemeinerte Zwei-Punkt-Korrelationstensor Bi? (r) beschreibt die Selbstédhnlich-
keit von up; im Abstand 7 (Zaichik et al. 2008):

BZI;(’I") = <Upi(wp,t) tu(CUp + ’I",t)>P (434)

Da in dieser Studie das Clustering- und Kollisionsverhalten von Partikeln in homo-
gener isotroper Turbulenz betrachtet wird, kann Gleichung (4.11) mit up(xp) =0
zu up(xp,t) = up(xp,t) reduziert werden. In Gleichung (4.34) findet aus Vereinfa-
chungsgriinden daher die instantane Partikelgeschwindigkeit up(xp,t) Anwendung.
Neben der Raumkorrelation Rg direkt benachbarter Teilchen (offene Symbole) zeigt
Abbildung 4.19 die Raumkorrelation RE kollidierender Teilchen (halb geschlossene
Symbole), die auf dem nachstehenden Korrelationstensor basiert:

dpo +d
Bj; (7" = P2Pﬁ> = (Upia(Tpast) upjs(Tps,t)) (4.35)

worin (. ) - den Ensemblemittelwert tiber alle detektierten Partikel-Partikel-Kollisionen
kennzeichnet. Die in Abbildung 4.19 dargestellten Zwei-Partikel-Korrelationsverlédufe
streben den Vorhersagen von Saffman & Turner (1956) folgend im Bereich kleiner St
gegen Fins. Die Geschwindigkeiten zweier benachbarter Teilchen sind in diesem Fall
aufgrund der Wechselwirkung mit der selben lokalen Fluidstromung partiell korreliert.
Mit steigender Partikel-Stokes-Zahl nimmt die Korrelation Rg der Partikelgeschwin-
digkeiten langsam ab. Fiir grofle Stx tendiert die Zwei-Partikel-Korrelation gegen
Null, da die Geschwindigkeiten benachbarter Teilchen den Annahmen molekularen
Chaos’ (Abrahamson 1975) folgen.

Wie Abbildung 4.19 zeigt, stimmt die Drei-Koeffizienten-Korrelation von Lain (2010)
mit den DNS basierten Rg zweier benachbarter Partikel gut iiberein. Aus diesem
Grund ist das von Zaichik et al. (2008) eingefithrte Zwei-Punkt-WDF-Modell zur
Beschreibung der Eulerschen Raumkorrelation nahe gelegener Teilchen gut geeignet.
Dariiber hinaus zeigen die in dieser Studie ermittelten Rp im angenommen Bereich
von Stk keine signifikante Streuung in Bezug auf den Feststoffvolumenbruch. Demge-
geniiber weicht die von Sommerfeld (2001) eingefiihrte Zwei-Koeffizienten-Korrelation
aufgrund der im LES-Datensatz (Laviéville et al. 1995) unberiicksichtigten kleinskali-
gen Turbulenzmechanismen merklich von den tibrigen Rg ab. Des Weiteren sind in
Abbildung 4.19 die Raumkorrelationen R kollidierender Teilchen in Abhéingigkeit
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Abb. 4.20. Mittlerer Betrag der radialen Komponente der Relativgeschwindigkeit (|w,|)
zweier Partikel aufgetragen iiber der Partikel-Stokes-Zahl Sty in Abhéngigkeit des Volumen-
bruchs ap der dispersen Phase. Halb geschlossene Symbole kennzeichnen kollidierende Partikel,
wahrend offene Symbole Partikelpaare mit einem Separationsabstand von r < 3/2 dp représen-
tieren. Die Berechnungen erfolgen unter Beriicksichtigung von Partikel-Partikel-Kollisionen. Die
Relativgeschwindigkeit w, ist mit Hilfe des Kolmogorov-Geschwindigkeitsmafes u, normiert.

des Feststoffvolumenbruchs aufgetragen, die im Vergleich zu Rg deutlich kleinere
Werte aufweisen. Diese Abweichung wird im Folgenden naher diskutiert.

Die Abnahme der Geschwindigkeitskorrelation benachbarter respektive kollidie-
render Teilchen mit steigenden Sty wird in der Literatur fiir gewohnlich mit einer
Vergroerung der Relativgeschwindigkeit zwischen den Partikelpaaren erklart, die
wiederum auf eine Zunahme der Partikeltriagheit zuriickzufithren ist (Février et al.
2005). Die radiale Komponente der Relativgeschwindigkeit w, zweier Partikel beruht,
analog zur Berechnung der radialen Partikelverteilung g, (vgl. Kapitel 2.5.3), auf dem
mittels 7 spezifizierten Separationsabstand:

T

wy(r) = (up2(xp +7,t) — upi(xp,t)) (4.36)

I

In Abbildung 4.20 ist der mittlere Betrag der radialen Komponente der Relativge-
schwindigkeit (|w,|) iber Stk aufgetragen. Die radiale Relativgeschwindigkeit w, ist
hierbei mit der kleinskaligen Kolmogorov-Geschwindigkeit u,, normiert. Im Vergleich
zu (Jw,|) zweier benachbarter Teilchen (offene Symbole) erféhrt der mittlere Betrag der
radialen Relativgeschwindigkeit kollidierender Teilchen (halb geschlossene Symbole)
mit steigender Partikeltrégkeit zwischen 0,5 < Stx < 2,0 einen rapiden Anstieg. Diese
Zunahme liegt in den resultieren Kollisionsfrequenzen begriindet, die fiir Stx > 0,5
ebenfalls signifikant ansteigen (siehe Abbildung 4.18 fir Sty > 0,23). Fir Stx > 10
wird nach Zaichik et al. (2006) eine Abnahme von (|w,|) erwartet, da die Partikel
aufgrund ihrer unkorrelierten Interaktion mit dem Fluid langsamer werden.
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Tab. 4.4. Koeffizienten der analytischen Drei-Koeffizienten-Korrelation Rg(Stx) der Partikel-
geschwindigkeit kollidierender Partikel als Funktion des Feststoffvolumenbruchs ap.

ap «Q p Y
1,0 x 107* 0,258 1,503 0,548
5,0 x 107* 0,246 1,554 0,541
1,0 x 1073 0,233 1,556 0,555

Das Verhalten der in Abbildung 4.19 dargestellten Raumkorrelation RE kollidie-
render Partikel verdient Aufmerksamkeit. Wie zuvor diskutiert, werden Kollisionen
zwischen Teilchen mit geringer Tragheit durch die turbulente Fluidscherung bestimmt.
Daher sind in Abbildung 4.19 fiir Stx = 0,1 keine nennenswerten Abweichungen
der ermittelten Ry und RE feststellbar. Beide Raumkorrelationen unterscheiden sich
jedoch bereits bei mittleren Stg, wonach RE signifikant schneller abfillt als Rp.
Dieses Verhalten liegt darin begriindet, dass nicht alle Partikelpaare im dreidimensio-
nalen Raum, die nah genug fiir eine Interaktion sind, auch zwangslédufig miteinander
kollidieren. Vielmehr ist fiir eine tatsachliche Kollision der sich anndhernden Teilchen
die passende Relativgeschwindigkeit ausschlaggebend.

Wiéhrend der Mittelwert der radialen Relativgeschwindigkeit fiir benachbarte Parti-
kel Null ist, kollidieren Teilchen im Mittel mit negativen w,. Aus diesem Grund ist
der gemittelte Betrag der radialen Relativgeschwindigkeit kollidierender Partikel in
Abbildung 4.20 tendenziell grofler als fiir direkt benachbarte Teilchen. Als Folge dessen
ist RE im Vergleich zu Rp kleiner. Da (Jw,|) mit groBer werdenden Stx zunimmt,
vergroflert sich der Abstand beider Zwei-Partikel-Raumkorrelationen mit steigender
Partikeltragheit. Dariiber hinaus nimmt in Abbildung 4.19 die Raumkorrelationen
kollidierender Partikel fiir gleiche Stx mit steigendem Feststoffvolumenbruch zu,
wahrend (|w,|) von interagierenden Teilchen mit grofer werdenden ap in Abbildung
4.20 abnimmt.

Nach Abbildung 4.19 sollte fiir die Modellierung der turbulenten Partikelschwan-
kungsgeschwindigkeit des fiktiven Kollisionspartners in stochastischen Kollisionsmo-
dellen nicht Rg sondern RE Anwendung finden, infolgedessen die Relativgeschwindig-
keiten der Kollisionspartner in geringerem Maf3 korreliert. Funktionale Formen einer
solchen Korrelation wurden aus den vorliegenden DNS-Daten entwickelt. Tabelle 4.4
zeigt exemplarisch fiir RE angepasste Koeffizienten der Drei-Koeffizienten-Korrelation
nach Gleichung (4.32) fur die in dieser Studie untersuchten Feststoffvolumenbriiche.
Die zugehoérigen Kurven (Strich-Punkt-Linien) dieser Fittings sind zu Vergleichszwe-
cken ebenfalls in Abbildung 4.19 dargestellt.
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Zusammenfassend ist anhand der vorliegenden Analysen ein maximales Cluste-
ring der in homogener isotroper Turbulenz suspendierten Teilchen bei Stx ~ 1
zu beobachten. Ferner deuten die ermittelten Parameter der Akkumulation und
Korrelationsdimension auf eine grofitmogliche Entmischung der untersuchten Par-
tikelkonzentrationen bei Stx = 1,25 hin. Unter Berticksichtigung vergleichbarer
Partikel-Stokes-Zahlen wird das Clustering der Partikel im Wesentlichen durch die
betrachteten Volumenbriiche gepragt, wohingegen Partikel-Partikel-Kollisionen die
bevorzugte Konzentration der Teilchen nur marginal beeinflussen.

Des Weiteren steigt die Frequenz interpartikuldarer Wechselwirkungen mit zunehmen-
der Partikeltragheit sukzessive an. Zugleich nehmen die ermittelten Kollisionsraten fiir
vergleichbare Sty mit steigendem Feststoffvolumenbruch zu, wenngleich unterschied-
liche ap nur einen geringen Einfluss auf die erzielten Kollisionsfrequenzen ausiiben.
Anhand der Raumkorrelation von Partikelpaaren wird dartiber hinaus ersichtlich,
dass die Relativgeschwindigkeiten kollidierender Teilchen fiir grofie Sty deutlich von
denen benachbarter Teilchen abweichen. Dieses Verhalten ist insbesondere fiir die
Weiterentwicklung stochastischer Kollisionsmodelle zu berticksichtigen.

Waéhrend in diesem Kapitel die Analyse des Clustering- und Kollisionsverhaltens
von Punktpartikeln auf mesoskaliger Teilchenebene im Fokus stand, wird in den
beiden folgenden Kapiteln das Transport-, Kollisions- und Agglomerationsverhalten
von Partikeln mit numerisch aufgelosten Oberflichen auf mikroskaliger Teilchenebene
untersucht.



5 Fluiddynamische Wechselwirkung von Partikeln

Die angewandte Lattice-Boltzmann-Methode (LBM) wurde urspriinglich fiir die
Analyse von Widerstands-, Auftriebs- und Drehmomentbeiwerten sphérischer und
nicht-sphéarischer Teilchen wie Kugeln, Wiirfel und Quader (Holzer & Sommerfeld
2009) sowie Zylinder (Hoélzer & Sommerfeld 2010) und Agglomerate (Dietzel &
Sommerfeld 2013) entwickelt. In diesem Kapitel werden die im Rahmen dieser Arbeit
neu entwickelten und in den LBM-Stromungsloser implementierten Modelle zur
Beschreibung des Bewegungs- und Kollisionsverhaltens von Partikeln mit numerisch
aufgelosten Oberflichen evaluiert. Zu diesem Zweck wurden aus der Literatur bekannte
Testfille numerisch berechnet und mit verfiigharen Mess- und Simulationsdaten
verglichen.

Im folgenden Abschnitt wird zunéchst die Behandlung bewegter Feststoff-Fluid-
Phasengrenzen anhand der aufgeprégten Oszillation eines sphérischen Partikels unter-
sucht. Anschlielend folgen im Abschnitt 5.2 Analysen zum Sedimentationsverhalten
einzelner Kugeln in einem geschlossenen Behéalter. Die Anwendbarkeit eines neu
entwickelten Rekonstruktionsverfahrens fiir die Anndherung und Kollision aufgelster
Feststoff-Fluid-Phasengrenzen wird im Abschnitt 5.3 anhand der Sedimentation zweier
initial iibereinander angeordneter Teilchen demonstriert. Im Abschnitt 5.4 folgen
abschliefend Studien zur Annaherung und Kollision sphérischer Partikel in laminaren
Scherstromungen. In diesem Zusammenhang sind die Effekte viskoser Krafte auf
die Bewegung sich annédhernder Teilchen kurz vor ihrer Kollision von besonderem
Interesse.

5.1 Oszillation eines spharischen Partikels

Der erste Testfall betrachtet zunéchst die LBM basierte Modellierung der schlupf-
freien Bewegung gekriimmter Feststoff-Fluid-Phasengrenzen. Dies impliziert die In-
itialisierung neuer Fluidknoten hinter einem sich bewegenden, spharischen Partikel
(siche Kapitel 2.4.3). Um Nebeneffekte wie Schwankungen stromungsinduzierter Par-
tikelkrafte zu vermeiden, wird die Bewegung des Partikels durch eine sinusformige
Ostzillation kiinstlich aufgeprigt.
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Abb. 5.1. Schematische Darstellung der Oszillation eines kugelférmigen Partikels iber das
raumfeste, dquidistante Rechengitter.

5.1.1 Numerische Konfiguration

Die Bewegung des um das Zentrum des Rechengebiets oszillierenden Partikels
wird in Abbildung 5.1 anhand dessen Position zu den Zeitpunkten ¢y, und to 4+ 0,5 7T
veranschaulicht. Die x-Komponente der Position xp, und Geschwindigkeit up, des
Partikels zum Zeitpunkt ¢ wird nach Seo & Mittal (2011) wie folgt vorgegeben:

py(t) = xpy(0) + Xo [1 — cos(2 7 fot)] (5.1)
upy(t) = Uy sin(2 7 fo t)

worin fy = 1/T die Grundfrequenz und Uy = 2 7 fy Xy die Grundgeschwindigkeit
der Oszillation ist. Seo & Mittal (2011) folgend betrégt die Grundamplitude der
Oszillation gleich Xy = 0,05 dp. Dariiber hinaus nehmen die Partikel-Strouhal-Zahl,
Srp = fo dp/Uy, und die Partikel-Reynolds-Zahl, Rep = U dp p/n, Werte von
Srp = 3,2 und Rep = 31,0 an. Das Partikel bewegt sich in einem Fluid mit der Dichte
von p = 10 kg/m?® und einer dynamischen Viskositit von n = 5,07 x 1072 Ns/m?.
Das Rechengebiet entspricht einer wiirfelformigen Box mit einer Kantenldnge von
4 dp, welches durch ein dquidistantes Gitter mit 40 x 40 x 40 Rechenzellen diskreti-
siert wird. An den dufleren Gebietsgrenzen finden Neumann-Randbedingungen mit
Null-Gradienten der Fluidgeschwindigkeit Anwendung (Seo & Mittal 2011). Die ge-
krimmte Kontur des Partikels wird mit Hilfe von dp/Axz = 10 Gitterzellen numerisch
aufgelost. Um das haufige Erzeugen respektive Entfernen von Fluidzellen wahrend
eines Zeitschrittes an verschiedenen Stellen vor und hinter der sich bewegenden
Partikel-Fluid-Phasengrenze zu minimieren, wurde der angewandte Fluidzeitschritt
auf At = 0,0314 Az /Uy reduziert. Nach einer Periodendauer von 7" = 100 At wird die
Simulation gestoppt.
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Abb. 5.2. Zeitlicher Verlauf der in Bewegungsrichtung auf das Partikel wirkenden strémungs-
induzierten Gesamtkraft Fy, (durchgezogene Linie), normiert durch die Stokes-Widerstandskraft
Fs; auf Basis der Grundgeschwindigkeit der Oszillation Uy. Das Balkendiagramm kennzeichnet
die Anzahl Nz an Fluidzellen, die infolge der bewegten Fluid-Partikel-Phasengrenze erzeugt
(gestreifte Balken) respektive entfernt werden (graue Balken). Die Strich-Punkt-Linie beschreibt
qualitativ die Bahn des Partikels einschlielich seiner Extrempositionen (geschlossene Symbole)
im Verlauf der Oszillation.

5.1.2 Analyse der stroemungsinduzierten Partikelkraft

Abbildung 5.2 zeigt die zeitabhingige Anderung der resultierenden Gesamtkraft des
Fluids, welche auf die Oberflache des oszillierenden Partikels wirkt. Die dargestellte
x-Komponente der Partikelkraft I, wurde unter Verwendung der Widerstandskraft
im Stokes-Regime, Fg; = 3 w1 dp Uy, normiert. Aufgrund der Tragheit des Fluids
folgt der Verlauf der stromungsinduzierten Partikelkraft (durchgezogene Linie) dem
der aufgeprigten Partikelbahn (Strich-Punkt-Linie) mit einer zeitlichen Verzogerung.
Abgesehen von diesem Phasenversatz weist die gemessene Partikelkraft innerhalb
ihres Kurvenverlaufs nur einige wenige Schwankungen auf, welche auf transiente
Umschaltvorgange der beiden Zellstatus an der Phasengrenzflache zwischen Fluid und
Partikel zurtickzufithren sind.

Zur Verdeutlichung dieses Zusammenhangs wurde in Abbildung 5.2 neben der
Partikelkraft die Anzahl Nz an Fluidzellen quantifiziert, die infolge der Bewegung
des Partikels iiber das stationire Rechengitter sowohl erzeugt (gestreifte Balken) als
auch entfernt (graue Balken) werden. Durch Vergleich der Graphen wird ersichtlich,
dass Schwankungen im Kraftverlauf in denselben Bereichen auftreten, in denen Zellen
ihren Status von Fluid auf Feststoff und umgekehrt &ndern. Individuelle Effekte lassen
sich an dieser Stelle gleichwohl nicht eindeutig identifizieren, da ein Grofiteil der
Schwankungen im Ubergangsbereich zwischen zumeist einseitigen Anderungen der
Zellstatus zu verzeichnen sind (vgl. Abbildung 5.2 bei t/T" = 0,75).
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Ferner treten die von der Umschaltung betroffenen Zellen an den jeweils gegeniiber-
liegenden Seiten des Partikels auf. Die Generierung von Feststoffzellen findet folglich
in Bewegungsrichtung vor dem Partikel, die Initialisierung neuer Fluidzellen hingegen
hinter dem Partikel statt. Dessen ungeachtet verdeutlicht Abbildung 5.2, dass die
zeitliche Entwicklung der stromungsinduzierten Partikelkraft trotz der Erzeugung
und Entfernung von in Summe mehr als 40 Fluidzellen zwischen zwei aufeinanderfol-
genden Zeitschritten, beispielsweise bei t/T = 0,5, lediglich geringen Schwankungen
unterworfen ist.

5.2 Sedimentation von Einzelpartikeln

Neben der Modellierung von Feststoff-Fluid-Phasengrenzen soll im Folgenden der
LBM basierte Ansatz des Lagrangeschen Transports von numerisch aufgelosten Par-
tikeloberflachen evaluiert werden. Zu diesem Zweck wird die Sedimentation eines
sphéarischen Partikels in einem geschlossenen Behélter betrachtet. Die Analyse sedimen-
tierender Partikel hat sich in der Literatur als fundamentaler Testfall zur Validierung
bewegter Feststoff-Fluid-Phasengrenzen etabliert (Feng et al. 1994; Harada et al.
2000; Feng & Michaelides 2009). Mit Hilfe der nachstehenden Untersuchungen wird
insbesondere die Berechnung der stromungsinduzierten Partikelkraft im Kontext be-
wegter Feststoff-Fluid-Phasengrenzen analysiert. Die numerische Konfiguration des
Testfalls folgt den Vorgaben von Ten Cate et al. (2002), wodurch ein Vergleich der
Simulationsergebnisse mit Particle Image Velocimetry (PIV)-Messungen erméglicht
wird.

5.2.1 Numerische Konfiguration

In Analogie zu Ten Cate et al. (2002) werden die Simulationen in einem geschlosse-
nen, vertikalen Kanal mit den Abmessungen 20/3dp x20/3dp x32/3dp realisiert (siche
Abbildung 5.3). Die sinkende Nylonkugel besitzt einen Durchmesser von dp = 15 mm
und eine Dichte von pp = 1120 kg/m3. Die Sedimentation der Kugel startet in allen
nachfolgend untersuchten Féllen in einer Hohe von 8 dp iiber dem Boden des Behélters
im Zentrum des Kanalquerschnitts. Zu Beginn einer jeden Simulation befinden sich
Fluid und Partikel in Ruhe. Da weder Einlass- noch Auslassoffnungen existieren, wird
die Bewegung des Partikels hauptsachlich durch die Erdbeschleunigung g und die
Wechselwirkung mit der Fluidstromung, welche ausschliellich durch feste Wande
begrenzt wird, beeinflusst. Um verschiedene stationdre Sinkgeschwindigkeiten des
Partikel zu erzielen, findet in Ubereinstimmung mit Ten Cate et al. (2002) Silikondl
unterschiedlicher Viskositat als Arbeitsfluid Anwendung. Die im Einzelnen variierten
Eigenschaften wie Fluiddichte p, dynamische Viskositat n und gemeinsamer Zeit-
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Abb. 5.3. Abmessungen der Kanalgeometrie und Startposition des sedimentierenden Partikels
normiert auf den Partikeldurchmesser dp. Position der Messpunkte (MP) zur Aufzeichnung
der instationdren Fluidgeschwindigkeit.

schritt At fiir Fluid und Partikel sind in Tabelle 5.1 zusammengefasst®. Die ebenfalls
in Tabelle 5.1 spezifizierten Partikel-Reynolds-Zahlen der sedimentierenden Kugeln

berechnen sich mit:

_ ‘UJSD‘dPP

Rep (5.3)

in der u? die stationire Sinkgeschwindigkeit eines sphérischen Partikels in einem infi-
niten, ruhenden Fluid unter Annahme einer ausschliefllich gravitativen Sedimentation

/2

4PPdP9< P))l
s :< _r 5.4
juf 3 pcw pp (5:4)

Die Bestimmung des Widerstandsbeiwertes ¢y, beruht auf der in Gleichung (2.33)
definierten Korrelation nach Schiller & Naumann (1933). Anhand der Gleichungen
(5.3)-(5.4) und (2.33) wird deutlich, dass u3 iterativ zu berechnen ist.

Wie u3 in Tabelle 5.1 zeigt, weichen die Sedimentationszeiten der Partikel bis zum
Erreichen des Behélterbodens aufgrund der unterschiedlichen Silikonéle voneinander
ab. Aus diesem Grund werden die Simulationen erst nach Erreichen der zuvor ermit-
telten maximalen Sedimentationszeit von 5,0 s beendet. Um zuséitzliche Effekte wie

kennzeichnet:

8Durch Einsetzen der von Ten Cate et al. (2002) vorgegebenen Ausgangsparameter in Gleichung (5.3)
resultieren Partikel-Reynolds-Zahlen Rep, die um drei Zehnerpotenzen grofler als die in Ten Cate
et al. (2002) spezifizierten Rep sind. Um mit Ten Cate et al. (2002) vergleichbare Rep zu erzielen,
wurde die dynamische Viskositit 7 in dieser Studie mit dem Faktor 1,0 x 10~ multipliziert.
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Tab. 5.1. Fluid- und Partikeleigenschaften der betrachteten Sedimentationsléufe eines sphéri-
schen Partikels in Analogie zu Ten Cate et al. (2002).

Fall p [kg/m?®] 7 [N s/m?] At/Tp ‘ug‘ m/s]  Rep

El 9700 3,73 x107' 346 x10™* 041 x10"* 1,6
E2 9650 2,12x 1071 345 x10~* 0,64 x 1071 4,3
E3 9620 1,13x 107! 344 x10% 094 x107' 12,0
E4  960,0 0,58 x 1071 3,43 x10~* 1,29 x 10~' 32,0

subskalige Riickstellkrafte unterhalb der Auflosungsgrenze des Fluids (siehe Kapitel
2.4.4) wahrend der Anndherung des Partikels an den Behélterboden auszuschlieflen,
wird das Lagrangesche Tracking vor Eintritt des Partikels in die letzte Fluidzelle
gestoppt. Folglich betrigt die minimale Spaltweite zwischen Partikeloberfliche und
unterer Wand gleich As/Ax = 1.

5.2.2 Einfluss der raumlichen Diskretisierung

In einem ersten Schritt wird zunéchst der Einfluss der Diskretisierung des Rechen-
gebiets auf den Sedimentationsverlauf des Partikels betrachtet. Bedingt durch das
aquidistante Rechengitter werden sowohl das Partikel als auch das umgebende Fluid
gleichermaflen durch die Zellenweite Ax raumlich diskretisiert. Durch schrittweises
verkleinern der Zellenweite wird die Genauigkeit der numerischen Losung sukzessi-
ve erhoht, bis ein zuvor definiertes Residuum erreicht ist. Tabelle 5.2 fasst die im
Einzelnen untersuchten Diskretisierungen zusammen.

Der Sedimentationsprozess im Allgemeinen wird durch drei Regime gekennzeich-
net: (I) Beschleunigung des Partikels, (II) Sedimentation bei einer konstanten Ge-
schwindigkeit und (III) Verzogerung des Partikels bei Erreichen des Bodens bis zum
Wandkontakt. Abbildung 5.4 veranschaulicht diese Regime anhand der normierten
Partikelsinkgeschwindigkeit up, im Fall E4 (siehe Tabelle 5.1) bei einer Diskretisie-
rung bezogen auf den Partikeldurchmesser von dp/Ax = 15,0 (durchgezogene Linie):
t/Tp < 3,5 (Beschleunigung); 3,5 < t/7p < 4,5 (stationdre Sinkgeschwindigkeit) und
t/Tp > 4,5 (Verzogerung).

Abbildung 5.4 verdeutlicht zudem den Einfluss der rdumlichen Diskretisierung auf
den Sedimentationsverlauf. Demnach wird die auf das Partikel wirkende Gesamtkraft
bei zu groben Az tiberschétzt, sodass bei dp/Ax = 7,5 das Partikel gegeniiber feineren
Diskretisierungen eine deutlich geringere stationére Sinkgeschwindigkeit erreicht. Ab
dp/Az > 12 nahert sich up,(t) einem nahezu konstanten Verlauf mit einer relativen
Abweichung zwischen dp/Ax = 12,0 und dp/Az = 18,75 von maximal 1,83 %. Als
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Abb. 5.4. Einfluss der Diskretisierung auf den dimensionslosen zeitlichen Verlauf der Sinkge-
schwindigkeit up, des Partikel basierend auf Fall E4 (siehe Tabelle 5.1), normiert durch die
ungestorte stationire Sinkgeschwindigkeit u.

Tab. 5.2. Raumliche Diskretisierung des vertikalen Kanals und der sedimentierenden Kugel.

Fall L,/Az L,/Ax L,/Ax dp/Ax

DI 50 50 80 7,5

D2 80 80 128 12,0
D3 100 100 160 15,0
D3 125 125 200 18,75

Kompromiss zwischen bestmoglicher Auflésung des Berechnungsgebietes und benétig-
ter Rechenzeit wurde fiir die nachstehenden Untersuchungen eine Diskretisierung von
dp/Az = 15,0 gewahlt. Dies entspricht einer Auflosung des Kanals mit 100 x 100 x 160
Gitterzellen.

5.2.3 Evaluation mit experimentellen Daten

Abbildung 5.5 zeigt die Partikeltrajektorien und die zeitlichen Verldufe der Sink-
geschwindigkeit der betrachteten Rep (siche Tabelle 5.1). Die Sedimentationsge-
schwindigkeiten der Partikel werden durch Verwendung verschiedener Silikonoéle als
Arbeitsfluid erzielt (Ten Cate et al. 2002). Wie Abbildung 5.5b zeigt, steigt die
maximale Sinkgeschwindigkeit up, (Linien) mit sinkender Viskositat, wodurch das
Partikel zunehmend weniger Zeit bis zum Erreichen des Behélterbodens benétigt (vgl.
Abbildung 5.5a).

Ferner zeigen die numerisch berechneten Trajektorien und Sinkgeschwindigkeiten
der drei kleineren Partikel-Reynolds-Zahlen in allen Sedimentationsphasen eine gute
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Abb. 5.5. Vergleich des zeitlichen Verlaufs der z-Komponenten der (a) normierten Trajektorie
xp, und (b) Sinkgeschwindigkeit up, eines sedimentierenden Partikels (Linien) mit Particle
Image Velocimetry-Messungen (Symbole), entnommen aus Ten Cate et al. (2002), und theoreti-

schen Approximationen (horizontal gepunktete Linien) als Funktion der Partikel-Reynolds-Zahl
Rep.

Ubereinstimmung mit den ebenfalls in Abbildung 5.5 dargestellten PIV-Messdaten
(Symbole). Marginale Unterschiede sind im anfianglichen Verlauf der Partikelbahnen,
insbesondere bei Rep = 1,6, zu verzeichnen, die sich bis zur Kollision der Partikel
mit dem Behélterboden fortsetzen. Diese liegen in den Anfangsbedingungen der
einzelnen PIV-Messreihen begriindet, wonach die Starthohe des Partikels partiell vom
Vorgabewert abweicht (Ten Cate 2002).

Bei der grofiten Partikel-Reynolds-Zahl, Rep = 32,0, wird die stationdre Sinkge-
schwindigkeit gegentiber den gemessenen Vergleichswerten etwas zu hoch vorhergesagt,
wahrenddessen sich die zugehorigen Trajektorien nahezu tiberlagern. Dieses Verhalten
resultiert aus dem in Kapitel 2.4.3 dargelegten Interpolationsschema, welches fiir die
Reinitialisierung neu entstandener Fluidknoten hinter dem sich bewegenden Partikel
Anwendung findet. Die approximierte Fluidgeschwindigkeit ist an dieser Stelle kleiner
als der experimentell ermittelte Referenzwert, wodurch die Impulsbilanz der diskreten
Verteilungsfunktionen entlang der Partikeloberfliche nach Gleichung (2.58) und (2.60)
zu einer grofleren Widerstandskraft auf das Partikel fiihrt und das Partikel folglich
langsamer sedimentiert.

Gleichwohl ist in allen untersuchten Féllen die theoretisch approximierte, statio-
nire Sinkgeschwindigkeit w3 (horizontal gepunktete Linien) deutlich grofer als die
zugehorigen gemessenen und berechneten Vergleichswerte (siehe Abbildung 5.5b).
Diese Abweichung beruht auf der Wechselwirkung des Fluids mit den Behélterwénden,
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Abb. 5.6. Vergleich des zeitlichen Verlaufs der berechneten (durchgezogene Linie) und ge-
messenen (Ten Cate et al. 2002) z-Komponente der Fluidgeschwindigkeit (Symbole) an den
in Abbildung 5.3 definierten Messpunkten bei verschiedenen Partikel-Reynolds-Zahlen: (a)
Rep = 1,6 und (b) Rep = 32,0. Der vertikale Pfeil kennzeichnet den Zeitpunkt, an dem das
Partikel jeweils mit dem Boden kollidiert und zur Ruhe kommt.

wodurch sich unter Realbedingungen der cy-Wert und somit die auf das Partikel wir-
kende Widerstandskraft erhéht. Demzufolge werden gegeniiber u? geringere stationére
Sinkgeschwindigkeiten erreicht.

Abbildung 5.6 zeigt die zeitliche Entwicklung der vertikalen Komponente der
Fluidgeschwindigkeit u, (durchgezogene Linie) bei Rep = 1,6 und 32,0 an diskreten
Messpunkten im Berechnungsgebiet. Die Fluidgeschwindigkeit wurde entsprechend
Abbildung 5.3 an vier Messpunkten innerhalb der Fluiddoméne zeitlich aufgezeichnet,
anschlieBend iiber die Gesamtanzahl der Messpunkte rdumlich gemittelt und mit Hilfe
der approximierten, ungestérten stationdren Sinkgeschwindigkeit u% normiert.

Im Fall kleiner Rep wird die negativ-wertige Fluidgeschwindigkeit, deren Vorzei-
chen sich auf das in Abbildung 5.3 definierte Koordinatensystem bezieht, allmahlich
kleiner (siche Abbildung 5.6a). Sie erzielt ihr Minimum bei ¢t = 3,1 s, kurz bevor die
Vorderkante des Partikels die Messpunkte von u, passiert. Im weiteren Verlauf der
Sedimentation wird das zwischen frontseitiger Partikeloberfliche und unterer Wand
befindliche Fluid zunehmend seitlich verdringt. Infolgedessen nimmt u, wieder zu,
ehe das Partikel bei t = 3,2 s die vertikale Position der Messpunkte erreicht. Der
vertikale Pfeil in Abbildung 5.6a bei t = 4,2 s kennzeichnet den Zeitpunkt, in dem
das Partikel den Boden beriihrt. Mit fortschreitender Sedimentationszeit wird die
Fluidgeschwindigkeit kontinuierlich grofler, bis sie schliefilich nach ¢ = 4,5 s nahezu
Null ist. Die zeitliche Entwicklung der simulierten Fluidgeschwindigkeit besitzt ein
dhnliches Profil wie die ebenfalls in Abbildung 5.6a dargestellten PIV-Messwerte
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Abb. 5.7. Momentaufnahmen des berechneten Geschwindigkeitsfeldes in der Umgebung eines
sedimentierenden Partikels (Rep = 32,0) zu den Zeitpunkten (a) t/7p = 0,9 (As/dp = 2,4)
und (b) t/7p = 1,2 (As/dp = 0,1). Der Betrag der Fluidgeschwindigkeit |u| ist durch die
ungestorte stationdre Sinkgeschwindigkeit u% des Partikels normiert. Die Spaltweite As zwischen
Partikeloberflache und Behélterboden bezieht sich auf den Partikeldurchmesser dp.

(Symbole). Der zeitliche Versatz beider Kurven ist, wie zuvor in Abbildung 5.5a
diskutiert, auf marginal abweichende Anfangsbedingungen zuriickzufiihren.

Im Gegensatz zu Rep = 1,6 stimmen Simulation und Messung der in Abbildung 5.6b
bei Rep = 32,0 dargestellten Kurvenverlaufe deutlich besser iiberein. Aufgrund der ho-
heren Sinkgeschwindigkeit des Partikels éndert sich die Fluidgeschwindigkeit gegentiber
kleinerer Rep ebenfalls schneller. Dartiber hinaus weicht das Geschwindigkeitsprofil
merklich von dem zuvor betrachteten Verlauf ab. Noch bevor die Vorderkante des
Partikels die vertikale Position der Geschwindigkeitsmesspunkte passiert, nimmt w,
anfanglich negative und daraufhin fir kurze Zeit positive Werte an, bis das Partikel
nach t = 1,2 s auf den Boden trifft (siehe vertikaler Pfeil). Geméa Abbildung 5.7a
wird das Fluid infolge der abwértsgerichteten Partikelbewegung zunéchst ebenfalls
nach unten gedriickt und anschlieend aufgrund des zunehmend kleiner werdenden
Spalts zwischen frontseitiger Partikeloberfliche und unterer Wand schrig nach oben
reflektiert (siche Abbildung 5.7b). Zum Zeitpunkt ¢ = 1,1 s passiert die Vorderkante
des Partikels die vertikale Position der Messpunkte von u,. Zeitgleich erreicht der
Aufwértsstrom sein Maximum (siehe Abbildung 5.6b). Infolge seiner eigenen Tréagheit
wird das Fluid nach der Kollision des Partikels mit dem Behalterboden erneut nach
unten gezogen. Der Betrag des erzielten Minimums ist dabei um ein vierfaches grofier
als zu Beginn bei ¢ = 1,0s. Die Dissipation der im Fluid enthaltenen Energie benotigt
aufgrund der kleineren dynamischen Viskositét deutlich mehr Zeit gegeniiber Fall E1,
um wieder in den ruhenden Ausgangszustand zu gelangen.
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Begriindet durch die gute Ubereinstimmung der in diesem Abschnitt vorgestellten
Simulationsdaten mit PIV-Messungen (Ten Cate et al. 2002) lasst sich schlussfol-
gern, dass der vorliegende LBM basierte Modellierungsansatz fiir den Lagrangeschen
Transport von numerisch aufgelosten Partikeloberflichen zu vertrauenswiirdigen Er-
gebnissen fithrt. Im folgenden Kapitel wird die Bewegung zweier sich anndhernder
Partikel betrachtet, um die Funktionalitidt des in Kapitel 2.4.4 vorgestellten Schemas
zur Rekonstruktion fehlender Fluidverteilungsfunktionen im Nahbereich benachbarter
Feststoff-Feststoff-Phasengrenzen zu evaluieren.

5.3 Sedimentation von Partikelpaaren

Die Annaherung, Kollision und anschlieBende Taumelbewegung zweier hinterein-
ander sedimentierender Kugeln wird in der Literatur als Drafting-Kissing-Tumbling
(DKT)-Phéanomen bezeichnet. Die DKT-Bewegung sphéarischer Partikel hat sich in
den letzten Jahren als Standardtestfall fiir die Evaluierung numerischer Modellierungs-
ansatze etabliert (Feng et al. 1994; Sharma & Patankar 2005; Zhang & Prosperetti
2012).

5.3.1 Numerische Konfiguration

In der vorliegenden Studie wurde eine numerische Konfiguration gewahlt, die sich an
Glowinski et al. (2001) und Sharma & Patankar (2005) orientiert. Der rechtwinklige,
vertikale Kanal hat einen quadratischen Querschnitt von 6 dp x 6 dp sowie eine Hohe
von 24 dp und ist durch feste Wande begrenzt. Dies entspricht einer rdumlichen
Diskretisierung von 64 x 64 x 256 Gitterzellen. Die Dichte und dynamische Viskositét
des anfinglich ruhenden Fluids betragen p = 1000 kg/m?® und = 1,0 x 1072 Ns/m?.

Unter Anwendung aufgeloster, schlupfireier Feststoff-Fluid-Phasengrenzen werden
die Partikelzentren zu Beginn der Simulation entlang der vertikalen Kanalmittellinie
in einer Hohe von 18,96 dp respektive 21,0 dp iber dem Kanalboden positioniert.
In der vorliegenden Simulation wurden Kugeln gewéhlt, die einen Durchmesser von
dp/Az = 102/3 sowie eine Dichte von pp = 1140 kg/m? besitzen. Die anfinglichen
translatorischen und rotatorischen Komponenten der Partikelgeschwindigkeit sind Null.
Fiir ideal elastische Stofe zwischen den Partikeln wurde der Restitutionskoeffizient auf
cr = 1,0 und der statische wie auch dynamische Reibungskoeffizient auf g, = g = 0,0
gesetzt. Gleichung (5.3) folgend betrigt die Partikel-Reynolds-Zahl gleich Rep = 84,8
und basiert nach Gleichung (5.4) auf der Sinkgeschwindigkeit eines Einzelpartikels in
einem infiniten, ruhenden Medium. Der gewihlte Zeitschritt von At/7p = 6,93 x 1074
garantiert, dass keine Mehrfachkollisionen zwischen den Partikeln innerhalb eines
Zeitschrittes auftreten.
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Abb. 5.8. Zeitabhdngige Entwicklung der z-Komponente der Sinkgeschwindigkeiten up .
des sedimentierenden Partikelpaares (durchgezogene Linien), normiert durch die ungestorte
stationiére Sinkgeschwindigkeit u3. Gegeniiberstellung der extrahierten Kurvenverliufe mit
Simulationsdaten von Glowinski et al. (2001), gestrichelte Linien, und Sharma & Patankar
(2005), Strich-Punkt-Linien, auf Grundlage der Fiktiven-Domain-Methode (FDM).

5.3.2 Evaluation anhand numerischer Daten

Abbildung 5.8 zeigt den zeitlichen Verlauf der vertikalen Geschwindigkeitskom-
ponenten up, des sinkenden Partikelpaares (durchgezogene Linien). Aufgrund der
wirkenden Gravitation beschleunigen beide Partikel zu Beginn der Simulation aus
ihrer Ruhelage (siehe Abbildung 5.9a). Wahrend das fithrende Partikel nach unten
sinkt, generiert es in seinem Nachlauf eine Welle mit geringerer Druckverteilung.
Da sich das nachlaufende Partikel in dieser Welle bewegt, erfihrt es im Vergleich
zu dem fithrenden Partikel einen geringeren Stromungswiderstand und beschleunigt
demzufolge schneller (siehe 0 < t/7p < 2,2 in Abbildung 5.8). Diese Phase wird als
Annédherung (engl. Drafting) bezeichnet.

Infolge der hoheren Sinkgeschwindigkeit des nachlaufenden Partikels kollidieren
beide Partikel miteinander, wobei das fithrende Teilchen vom nachlaufenden Partikel
durch héufige Kontakte vorangetrieben wird (Abbildung 5.8: ¢/7p = 2,3). Abbildung
5.9b veranschaulicht das auch als ,Kissing* bezeichnete Stadium der Sedimentation
anhand einer Momentaufnahme des Konturplots der Fluidgeschwindigkeit. In dieser
Phase bilden beide Partikel eine Dublette mit der Mittelachse in Hauptrichtung ihrer
Bewegung, wahrend sie mit nahezu gleicher Geschwindigkeit weitersinken. Infolge
von Symmetriebrechungen wie fluktuierende Wellen ist dieser Zustand jedoch instabil,
wodurch die Dublette nach einer finiten Zeit aufbricht und das Partikelpaar beginnt
zu taumeln (engl. Tumbling). Ab t/7p > 2,4 induziert die taumelnde Bewegung
der Partikel eine Anisotropie in das Stromungsfeld, sodass beide Partikel beginnen,
sich voneinander zu separieren (siche Abbildung 5.9c). Im weiteren Verlauf der
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(a) (b) (c)

Abb. 5.9. Momentaufnahmen des berechneten Geschwindigkeitsfeldes im Umfeld des sedimen-
tierenden Partikelpaares wihrend (a) der Anndherung (¢/7p = 0,7), (b) hdufig wechselseitiger
Kollisionen (t/7p = 2,3) und (c) taumelnder Bewegung (¢/7p = 3,5). Der Betrag der Fluidge-
schwindigkeit |u| ist mittels ungestorter stationdrer Sinkgeschwindigkeit uISD eines Einzelpartikels
normiert. Schnitt durch das Zentrum des Stromungsgebiets.

Sedimentation tauschen die Partikel miteinander ihre Positionen und der gesamte
DKT-Prozess beginnt von Neuem (Zhang & Prosperetti 2012).

Neben den vorliegenden LBM basierten Sinkgeschwindigkeiten beinhaltet Abbildung
5.8 weitere Simulationsdaten, die auf der Fiktiven-Domain-Methode (FDM) beruhen
und aus Glowinski et al. (2001), gestrichelte Linien, und Sharma & Patankar (2005),
Strich-Punkt-Linien, entnommen wurden. Demnach beschleunigen die Partikelpaare
im frithen Stadium der Annéherungsphase gleichermafien. Anschlielend folgen die
mittels LBM (vorliegende Studie) und FDM (Sharma & Patankar 2005) berechneten
Sinkgeschwindigkeiten des fithrenden Partikels ab ¢/7p > 0,4 einem nahezu identischen
Kurvenverlauf. Demgegeniiber beschleunigt das nachlaufende Partikel in der LBM
deutlich langsamer als in den FDM basierten Simulationen. Dieses Phénomen wurde
bereits im vorangegangenen Kapitel 5.2.3 bei grofleren Partikel-Reynolds-Zahlen
beobachtet. Wie zuvor diskutiert, sollte die Extrapolation von Fluideigenschaften bei
der Reinitialisierung neu entstandener Fluidknoten hinter einem sich bewegenden
Partikel, insbesondere fiir Rep > 10, verbessert werden. Dessen ungeachtet erreichen
die drei nachlaufenden Partikel gemafl Abbildung 5.8 eine vergleichbare, maximale
Sinkgeschwindigkeit von up, /up ~ 1,2.
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Die abweichende Beschleunigung der nachlaufenden Partikel fiihrt im weiteren
Verlauf der Sedimentation zu einer zeitlichen Verzogerung der Partikel-Partikel-
Kollisionen mit einer maximalen Abweichung von t/7p = 21,7 %. Abbildung 5.8
folgend treten Partikelkontakte erstmalig bei t/7p = 1,8 (gestrichelte Linie), 2,1
(Strich-Punkt-Linie) und 2,3 (durchgezogene Linie) auf. Zum Zeitpunkt der Kollisionen
besitzen die Partikelpaare der betrachteten Testfélle trotz zeitlicher Verzogerung eine
vergleichbare Sinkgeschwindigkeit. Die maximale Abweichung betrigt up, /up = 8,9 %.
Im Vergleich zu Glowinski et al. (2001) beginnen die Partikel in der vorliegenden
Studie wie auch in den Simulationen von Sharma & Patankar (2005) deutlich frither
ihre Sinkgeschwindigkeiten anzupassen. Diese Form der Anné&herung scheint aus
anwendungsorientiertem Gesichtspunkt mit Blick auf die wirkende fluiddynamische
Wechselwirkung zwischen den Partikeloberflichen jedoch realistischer.

Im Anschluss an die Kollisionsphase lésst sich anhand der in Abbildung 5.8 darge-
stellten Verlaufe von up, ein Taumeln der Partikel in allen drei betrachteten Testfillen
erkennen. Allerdings weisen die Sinkgeschwindigkeiten der Partikel in der letzten
Phase des DKT-Prozesses signifikante Unterschiede in ihrem zeitlichen Verlauf auf.
Wie zuvor diskutiert, ist die Entstehung der Taumelbewegung sowohl von Sym-
metriebrechungen als auch von den angewandten Anfangs- und Randbedingungen
abhdngig. Aufgrund dieser Imponderabilititen wird eine exakte Ubereinstimmung
der Geschwindigkeitsverlaufe daher nicht erwartet.

In den vorliegenden Simulationen deckt sich die Diskretisierung des numerischen
Rechengitters mit den Vorgaben von Glowinski et al. (2001) und Sharma & Patankar
(2005). Die im Wesentlichen gute Ubereinstimmung von FDM und LBM weist demnach
auf eine korrekte Modellierung der Partikelbewegung unter Berticksichtigung der
fluiddynamischen Wechselwirkung im Nahbereich sich anndhernder Partikel in der
Lattice-Boltzmann-Methode hin. Dies impliziert, dass der LBM basierte Ansatz fur
die Berechnung stromungsinduzierter Partikelkrafte auch fiir Spaltabstande unterhalb
der Auflosungsgrenze des Rechengitters zu physikalisch zuverliassigen Ergebnissen
fithrt.

5.4 Anndherung von Partikeln in Scherstromungen

Mit Hilfe des letzten Testfalls wird die Bewegung sich ndhernder Partikel untersucht,
um den Einfluss viskoser Krafte auf die kurzreichweitige fluiddynamische Wechsel-
wirkung zwischen Partikeln kurz vor ihrer Kollision zu bewerten. Zu diesem Zweck
wird der stromungsinduzierte Transport zweier sphérischer Partikel in einer ebenen
Scherstromung analysiert. Die Partikel besitzen anfanglich einen relativen Versatz
zueinander, sodass sie sich zu Beginn ihrer Bewegung auf Kollisionskurs befinden.
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5.4.1 Numerische Konfiguration

Als Rechengebiet dient ein horizontaler Kanal mit rechtwinkligem Querschnitt von
5dp x 5dp und einer raumlichen Ausdehnung von 10 dp. Die Fluiddoméne ist mittels
60 x 60 Gitterzellen in Querrichtung und 120 Gitterzellen in Langsrichtung diskretisiert.
Neben gegentiberliegenden Einlass- und Auslassrandbedingungen als horizontale
Berandungen, wird die Scherstromung durch Symmetrierandbedingungen in der Tiefe,
einer feststehenden Wand an der Unterseite und einer kiinstlich bewegten Wand
an der Oberseite des Kanals raumlich begrenzt. Die Geschwindigkeit der bewegten
Wand wird mit der anfanglich aufgepragten Geschwindigkeit des néchst benachbarten
Fluidknotens initialisiert. Die nodale Fluidgeschwindigkeit in den Gitterzellen des
Einlasses sowie der Fluiddoméane wird mittels:

u(z,) =49z, e, (5.5)

definiert, in der die Scherrate der Stromung mit 4 = 0,1 1/s vorgegeben ist. Der
Ursprung der z-Koordinate liegt in der vertikalen Mitte des Stromungskanals. Unter
Vernachlassigung der Gravitation bewegen sich die Partikel in einer Fliissigkeit mit der
Dichte von p = 1000kg/m? und der dynamischen Viskositat von 7 = 1,0 x 1073 Ns/m?.
Zu Beginn der Simulationen entspricht die Partikelgeschwindigkeit gleich der loka-
len, ungestorten Geschwindigkeit des Fluids an der Position der Partikelzentren.
Die Partikelzentren xp werden in der Nahe der Einlassbegrenzung mit relativem
Versatz in Hautptstromungsrichtung sowie quer zur Hautptstromung in vertika-
ler Richtung wie folgt zueinander positioniert: p, = (3,0 dp, 2,5 dp, 2,07 dp) und
xps = (1,5dp,2,5dp,2,93dp). Der Index o reprisentiert das langsamere, fiihren-
de Partikel, welches an der unteren Position injiziert wird, Index § hingegen das
schnellere, nachlaufende Partikel, dessen Injektion an héherer Position erfolgt. Ohne
Berticksichtigung der fluiddynamischen Wechselwirkung zwischen kontinuierlicher
und disperser Phase, die auch als Ein-Wege-Kopplung bezeichnet wird, fithren die
initialen Positionen der Partikel nach Gleichung (4.15) stromabwérts zu einem fiktiven
Kollisionswinkel von 6,3 = 60°. Die Oberfliche der gleichgroien Feststoftkugeln wird
mit dp/Azx = 12 Gitterzellen numerisch diskretisiert. Die Partikel-Reynolds-Zahl
bezogen auf die Fluidscherung betragt nach Gleichung (2.43) mit |wrap| = /2 gleich
RCS = 7,2.

Um das Bewegungsverhalten der Partikel zu verandern, wird die Tragheit der
Partikel anhand ihrer Dichte pp zwischen [300kg/m?; 10000 kg /m?] sukzessive variiert.
Innerhalb einer Simulation nimmt pp fiir beide Partikel den gleichen Wert an. Die
resultierende Partikel-Stokes-Zahl St 4, die sich auf die relative Advektion der Partikel
a und f bezieht, variiert im Bereich [0,21;6,93] und berechnet sich mit:
TP U Paf

dp

Sty = (5.6)
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Abb. 5.10. Zeitliche Entwicklung des relativen Abstandes zwischen zwei sich in einer ebenen
Scherstromung anndhernden Partikeln o und S als Funktion der advektiven Partikel-Stokes-Zahl
St 4. Die Differenz (|xpag| — dp) entspricht dem Abstand zwischen beiden Partikeloberflichen
und ist mit Hilfe der rdumlichen Diskretisierung Az normiert. Unter Annahme einer Ein-Wege-
Kopplung betréagt der fiktive Kollisionswinkel in allen drei Féllen gleich 6,5 = 60°.

worin 7p = pp d%/(18 n) die Partikelrelaxationszeit ohne eine Korrektur des Stré-
mungswiderstandes kennzeichnet. Der Parameter up,s entspricht dem Betrag der
Relativgeschwindigkeit zwischen den Partikeln o und § zum Zeitpunkt ihrer In-
itialisierung. Um zu gewahrleisten, dass die Verdrangung des Fluids wahrend der
Annaherung der Partikeloberflachen mittels zeitlicher Diskretisierung detailliert erfasst
wird, betragt der Zeitschritt beider Phasen unter Berticksichtigung der gréfitmog-
lichen Partikeldichte gleich At/7p = 4,8 x 107°. Analog zu Kapitel 5.3 werden die
Koeffizienten des Kollisionsoperators auf cg = 1,0 und pus = pg = 0,0 gesetzt. Dies
entspricht einem ideal elastischen Stof3.

5.4.2 Einfluss viskoser Fluidkrafte

Abbildung 5.10 stellt die zeitliche Entwicklung des relativen Abstandes zwischen
den sich anndhernden Partikeln in Abhédngigkeit von der advektiven Partikel-Stokes-
Zahl dar. Die Bewegung beider Partikel wird demnach deutlich durch die Tragheit
der Teilchen und somit durch St beeinflusst. Wie Abbildung 5.10 zeigt, erreichen
lediglich trage Partikel, wie Sty = 6,9 bei t = 12,7 s (durchgezogene Linie), einen
Relativabstand von Null. Folglich sind die viskosen Kréfte, die durch die Verdrangung
des im Spalt zwischen den Partikeloberflichen befindlichen Fluids induziert werden,
in diesem Fall nicht ausreichend, um einer Kollision beider Partikel entgegenzuwirken.
Infolge der Ablenkung beider Partikel vergrofiert sich der Abstand nach der Kollision
gegeniiber den Vergleichskurven ohne Kollision deutlich.
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Abb. 5.11. Einfluss der advektiven Partikel-Stokes-Zahl St4 auf (a) den kleinsten Parti-
kelabstand und (b) der zu diesem Zeitpunkt gemessenen Relativgeschwindigkeit zwischen
den sich in einer ebenen Scherstromung bewegenden Partikeln « und 5 in Abhéngigkeit des
fiktiven Kollisionswinkels ,3. Die Differenz (|€pag| — dp) entspricht dem Abstand zwischen
den beiden Partikeloberflichen und ist mittels raumlicher Diskretisierung Az normiert. Die
Relativgeschwindigkeit upag zum Zeitpunkt des kleinsten Abstandes ist durch die zu Beginn
der Simulation initialisierte Relativgeschwindigkeit wpqs(t = 0) normalisiert. Unter Annahme
einer Ein-Wege-Kopplung betragen die fiktiven Kollisionswinkel gleich 6,3 = 45° (durchgezogene
Linien), 8,3 = 60° (Strich-Punkt-Linien) und 6,5 = 75° (Strich-Punkt-Punkt-Linien). Die
vertikal gepunkteten Linien kennzeichnen den jeweils erstmaligen Kontakt beider Partikel.

Demgegeniiber werden weniger trage Partikel von ihrem urspriinglichen Kolli-
sionspfad aufgrund der Verdringung des im zunehmend kleiner werdendem Spalt
befindlichen Fluids abgelenkt (sieche Kurvenverlauf bei St4 = 0,2 und 2,1 in Abbildung
5.10). Gleichwohl fallt bei diesen Konfigurationen der minimale Abstand zwischen
den Partikeloberflachen unter die Diskretisierungsgrenze Ax des Fluids, zum Beispiel
(|xpas] —dp) = 0,4 Az bei t = 18,25 (gestrichelte Linie) und (|xpas| —dp) = 0,3 Az
bei t = 14,9 s (Strich-Punkt-Linie). In den Fallen St4 = 0,2 und 2,1 tberholt das
nachlaufende Partikel nach der Minimalndherung das zuvor fithrende Partikel, wo-
bei beide Teilchen ihre urspriingliche Position in der aufgeprigten Scherstromung
verlassen.

Die Tréagheit der Partikel ist allerdings nicht alleinig ausschlaggebend, ob Partikel
wahrend ihrer Anndherung von ihrem urspriinglichen Kollisionspfad aufgrund der
wirkenden Fluidkrifte abgelenkt werden. So ist neben der Viskositat des Fluids
die relative Ausgangsposition der Partikel ebenfalls entscheidend fiir die weitere
Bewegung der sich ndhernden Teilchen. Abbildung 5.11a verdeutlicht den Einfluss des
anfanglichen Versatzes beider Partikel auf den kleinsten wéahrend einer Simulation



5 Fluiddynamische Wechselwirkung von Partikeln 120

gemessenen Partikelabstand als Funktion des fiktiven Kollisionswinkels 6,5. Demnach
verschiebt sich der erstmalige Kontakt von Partikeln mit grofler werdendem 6,5 zu
hoheren advektiven Partikel-Stokes-Zahlen: Sty = 0,6 bei 0,5 = 45°, Sty = 4,8 bei
Qaﬁ = 60° und StA = 17,4 bei Qaﬁ = 75°.

Wie Abbildung 5.11b zeigt, bewirken die viskosen Kréfte, die zum Zeitpunkt der
in Abbildung 5.11a dargestellten Minimalabstidnde gemessen wurden, eine deutliche
Reduzierung der anfanglich aufgepragten Relativgeschwindigkeiten. So verringert
sich upns im Fall kleiner 6,5 um bis zu 28 %. Demnach werden die geringsten
Relativgeschwindigkeiten erreicht, noch bevor die Partikel erstmalig miteinander
kollidieren.

Anhand dieser Betrachtung zeigt sich, dass groere 6,5 den Einfluss viskoser Krafte
im Spalt zwischen sich ndhernden Partikeln verstiarken und somit die Ablenkung der
Partikelbahnen ohne direkten Kontakt der Teilchen wahrscheinlicher wird. Dariiber
hinaus haben in den vorliegenden Simulationen viskose Krafte einen zusatzlichen
Effekt auf die Bewegung sich ndhernder Partikel. Demnach weichen die in Abbildung
5.10 dargestellten Kurven bereits bei einem Partikelabstand von 5 Az voneinander ab.
Die fluiddynamische Wechselwirkung zwischen kollidierenden Partikeln sollte folglich
in jenen Fallen Berticksichtigung finden, in denen Elementarprozesse wie die Kollision
und Agglomeration von Teilchen die wesentliche Charakteristik der zu betrachtenden
Zweiphasenstromung bestimmen. Der Einfluss viskoser Krifte in Verbindung mit in-
terpartikularen Wechselwirkungen, wie die molekulare Anziehung und elektrostatische
Abstoung von Primarteilchen, erfordert gesonderte Aufmerksamkeit und ist daher
nicht Bestandteil dieser Arbeit.

Unter Berticksichtigung der in diesem Kapitel untersuchten Testfille wird zusam-
menfassend ersichtlich, dass die im Rahmen dieser Arbeit neu entwickelten und in
den LBM-Stromungsloser implementierten Modelle zur Beschreibung des Bewegungs-
und Kollisionsverhaltens von Partikeln mit numerisch aufgelosten Oberflichen zu
Ergebnissen fiihren, die mit in der Literatur verfiigharen Mess- und Simulationsdaten
vergleichbar sind. Um die Anwendbarkeit des LBM-Programms auf Systeme mit meh-
reren Priméarpartikeln und Agglomeraten zu demonstrieren, wird im folgenden Kapitel
der Transport sowie das Wachstum und die Morphologie agglomerierter Partikel
analysiert.



6 Transport, Wachstum und Morphologie von
Agglomeraten

In diesem Kapitel wird die Agglomeration und der Transport von Primérpartikeln
und Agglomeraten mit numerisch aufgelosten Oberflachen in verschiedenen lamina-
ren Stromungen unter Quantifizierung der resultierenden Agglomeratmorphologien
analysiert. Zu diesem Zweck wird die Agglomeration in Clustern mit mono- und
polydispersen, spharischen Primérpartikeln direkt numerisch berechnet. Um die LBM
basierte Behandlung stromungsinduzierter Partikelkréfte fiir Spaltweiten zwischen den
Priméarpartikeln, die unterhalb der Auflosungsgrenze des numerischen Rechengitters
liegen, zu evaluieren, wird zunéchst im folgenden Abschnitt die Umstromung im
Raum fixierter Agglomerate mit Finite-Element-Simulationen verglichen. Die dariiber
hinaus angenommenen Stromungskonfigurationen beriicksichtigen zum einen in Ab-
schnitt 6.2 die Sedimentation von Teilchen in einem ruhenden Fluid, zum anderen
in Abschnitt 6.3 die Bewegung von Partikeln in ebenen Scherschichten, in denen
stromungsinduzierte Partikel-Partikel-Wechselwirkungen vermehrt erwartet werden.

6.1 Fluiddynamische Wechselwirkung in Agglomeraten

In Ergidnzung zu der in Kapitel 5.3 diskutierten Sedimentation von Partikelpaaren
wird mit Hilfe des folgenden Abschnitts das im Rahmen dieser Arbeit neu entwickelte
Verfahren zur Rekonstruktion fehlender Fluidverteilungsfunktionen fiir Spaltabstinde
unterhalb der Auflosungsgrenze des Rechengitters auch fiir komplexe Geometrien mit
mehrfach gekriimmten Oberfléchen evaluiert. Hierzu wird die Umstromung verschie-
denartig strukturierter Agglomerate in schleichenden Scherstromungen analysiert. Zu
diesem Zweck wurde in Zusammenarbeit mit dem Lehrstuhl fiir Computergestiitzte
Analyse Technischer Systeme, RWTH Aachen und dem Lehrstuhl fiir Systemverfah-
renstechnik, TU Miinchen ein Vergleich verschiedener Modellierungsansétze durchge-
fithrt. Neben der in dieser Arbeit vorgestellten Lattice-Boltzmann-Methode (LBM)
zéhlen hierzu eine ebenfalls hochauflésende Finite-Element-Methode (FEM) sowie
eine auf Massepunkte basierende Stokessche-Dynamik (Schlauch et al. 2013).

Um die mittels LBM ermittelten Stromungsfelder und Partikelkrafte bewerten zu
konnen, werden die resultierenden Ergebnisse mit denen der FEM verglichen. Im
Gegensatz zur LBM lést die FEM die diskrete Form der Stokes-Gleichungen (Behr &
Tezduyar 1994). Zudem werden die stromungsinduzierten Partikelkrafte und -momente
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mit Hilfe von Oberflichenintegralen des Spannungstensors evaluiert. Weiterfithrende
Details zur angewandten FEM werden in Becker et al. (2009) beschrieben.

6.1.1 Numerische Konfiguration

Sowohl in der LBM als auch in der FEM wird zu Beginn der Simulationen ein
vordefiniertes Agglomerat in den wiirfelformigen Stromungskanal mit den Kantenlén-
gen 81,63 dp injiziert, worin dp den Durchmesser der gleich groflen Priméarpartikel
kennzeichnet. Das Massenzentrum des Agglomerats stimmt in jedem der untersuchten
Konfigurationen mit dem geometrischen Mittelpunkt der Fluiddoméne iiberein. Die
Scherstromung wird durch eine in positive x-Richtung bewegte, obere Wand und
eine mit gleichem Geschwindigkeitsbetrag in negative x-Richtung bewegte, untere
Wand kiinstlich aufgepréigt. Neben den in x-Richtung gegeniiberliegenden Einlass-
und Auslassoffnungen wird das Stromungsgebiet durch ebenfalls kiinstlich beweg-
te Seitenwénde begrenzt. Der anhand von Voruntersuchungen ermittelte Abstand
zwischen Agglomerat und angrenzenden Wéanden ist grof3 genug, um Einfliisse der
Domainbegrenzung auf die Stromung um das Agglomerat zu vernachléssigen (Schlauch
et al. 2013).

Die Geschwindigkeit auf den Wandknoten wird durch die anfanglich aufgeprégte
Geschwindigkeit des Fluids an der Position des zum jeweiligen Wandknoten néchst ge-
legenen Fluidknotens initialisiert. Die Geschwindigkeit w(x,) am Stromungseinlass und
in der Fluiddoméne wird mittels Gleichung (5.5) initialisiert und am Stromungseinlass
als konstant angenommen. Der Ursprung der z-Koordinate liegt in der vertikalen Mitte
des Stromungskanals. Die Losung der Stokes-Gleichungen in der FEM bedingt eine
Reynolds-Zahl von nahezu Null. Aus diesem Grund nimmt die Partikel-Reynolds-Zahl
Reg in der schleichenden Scherstromung, die durch:
Y dbp

Reo =
€s 277

(6.1)

definiert ist, einen Wert von 5,4 x 10~® an. Dariiber hinaus wird das Fluid anhand
der dynamischen Viskositat und Dichte, n = 1,0 x 1073 Ns/m? und p = 1000 kg/m?,
sowie der Scherrate von 4 = 50 1/s charakterisiert.

Fir die Untersuchungen werden zwei Agglomerattypen herangezogen, die sich im
Wesentlichen durch den Grad ihrer Kompaktheit unterscheiden. Die erste Gruppe
beruht auf einer diffusionslimitierten Agglomeration von Primérpartikeln mit Clustern
nach Witten & Sander (1983), aus denen offen strukturierte Agglomerate hervorgehen.
Die zweite Gruppe wurde mit Hilfe eines von Becker et al. (2009) und Seto et
al. (2011) angepassten Diffusionsprozesses generiert, wodurch eine deutlich grofiere
Anzahl an Primérpartikeln in das Cluster diffundieren und dadurch kompaktere
Agglomeratstrukturen entstehen. Abbildung 6.1 zeigt typische offene und kompakte
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Abb. 6.1. Typische kompakte (obere Reihe) und offene Strukturen (untere Reihe) der fiir diese
Studie generierten Agglomerate bestehend aus 8, 20 und 50 gleich grofien Primérpartikeln (von
links nach rechts).

d) e) | f)

Strukturen der fiir diese Studie generierten Agglomerate, die sich aus 8, 20 und 50
gleich groflen Primarpartikeln zusammensetzen. Zu Beginn der Simulationen werden
die starren Agglomerate jeweils im Zentrum des Stromungskanals injiziert und in
ihrer Position fixiert. Da die agglomerierten Primarpartikel keine Relativbewegung
zueinander erfahren, werden zusatzliche Riickstellkrafte etwa durch Flissigkeitsfilme
zwischen den Teilchen nicht berticksichtigt.

Wie Abbildung 6.2b zeigt, basiert die Diskretisierung des Rechengebiets in der LBM
auf einem aus Wiirfeln bestehenden strukturierten Gitter, wohingegen fiir die FEM
geméfl Abbildung 6.2a ein vierflichiges Gitter Anwendung findet, welches anhand
eines Voronoi-Delaunay-Algorithmus generiert wird (Becker et al. 2009). Sowohl LBM
als auch FEM nutzen im Bereich der Primarpartikel lokale Gitterverfeinerungen, um
die tréagheitsbehaftete Fluidstromung im Bereich der Agglomeratstrukturen maéglichst
genau zu erfassen. Im Fall der LBM wird das Rechengitter durch vier Verfeinerungs-
ebenen stufenweise prézisiert, in dem sich die anfangliche Diskretisierung Az auf
Ax/AZyi, = 16 reduziert (siehe Abbildung 6.2b). Auf der feinsten Gitterebene fiithrt
dies zu einer raumlichen Auflosung der Primérpartikel von dp /Ay, = 14,7. Unter
Beriicksichtigung aller Verfeinerungsebenen wird das Rechengebiet durch 1,44 x 10°
Gitterzellen rdumlich diskretisiert. Weiterfithrende Beschreibungen zur angewandten
Multiskalen-Lattice-Boltzmann-Methode sind Dietzel & Sommerfeld (2010) und Teike
et al. (2012) zu entnehmen.

Wahrend in der LBM die gekriimmte Oberflache der Primarpartikel mit Hilfe einer
Bounce-Back-Randbedingung modelliert wird, nutzt die FEM ein tetraedrisches Gitter
zur Diskretisierung der Phasengrenzfléchen. Unter Verwendung dieses vierflichigen
Gitters werden die Oberflachenintegrale des Spannungstensors evaluiert und die
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Abb. 6.2. Schematische Darstellung des diskretisierten Rechengebiets bei (a) Finite-Element-
Methode (links) und (b) Lattice-Boltzmann-Methode (rechts) unter Beriicksichtigung lokaler
Gitterverfeinerungen im Bereich der Primérpartikel.

stromungsinduzierten Partikelkrafte und -momente berechnet. Um die Feststoff-Fluid-
Phasengrenzen mittels FEM-Gitter vollstandig diskretisieren zu konnen, ist ein Spalt
zwischen den Oberflichen der Primérpartikel von 2,0 x 10~* dp erforderlich. Trotz
Verwendung lokaler Gitterverfeinerungen in der LBM ist die Auflosung des Fluids
durch die feinste Gitterweite Az, zu gering, um das Fluid in dem Spalt zwischen
den Primérpartikeln ohne Modellierung vollstandig zu diskretisieren. Bezogen auf die
zu ermittelnden Partikelkrafte im Agglomerat ist der numerische Fehler der FEM
daher kleiner als bei der LBM.

6.1.2 Einfluss der Partikel auf das Stromungsfeld

Zunachst werden die numerischen Losungen der mittels LBM und FEM berechneten
Stromungsfelder am Beispiel der Umstromung des offen strukturierten Agglomerats
aus Abbildung 6.1e miteinander verglichen. Abbildung 6.3 zeigt das LBM basierte
Konturdiagramm der Stromungsgeschwindigkeit sowie die Stromlinien des Fluids
in der Umgebung des aus 20 Primérpartikeln bestehenden Agglomerats. Die Pfeile
an den Stromlinien kennzeichnen die Richtung der Scherung. Zur Normierung der
x-Komponente der Stromunsgeschwindigkeit u, wird die ungestorte Fluidgeschwin-
digkeit us an der Position eines sphérischen Teilchens herangezogen, die im Fall von
Fluidscherung wie folgt definiert ist:

wy = =4 (6.2)

Infolge der fluiddynamischen Wechselwirkung zwischen Fluid und Agglomerat
weisen die Stromlinien eine erhéhte Kriimmung im Umfeld der Primarpartikel auf



6 Transport, Wachstum und Morphologie von Agglomeraten 125

x ! Hy

Abb. 6.3. Konturdiagramm der Stromungsgeschwindigkeit mit Stromlinien des Fluids im Um-
feld des aus 20 Priméarpartikeln bestehenden offen strukturierten Agglomerats aus Abbildung
6.1e. Die x-Komponente der Stromungsgeschwindigkeit u, ist anhand der ungestérten Fluidge-
schwindigkeit u; normiert. Vergréflerter Schnitt durch das Zentrum des Stromungsgebiets.

(siehe Abbildung 6.3). Dartiber hinaus existieren im Zentrum des Kanals Bereiche,
in denen Fluidteilchen mit der Partikeloberflache kollidieren und infolgedessen mit
geringer Geschwindigkeit in die jeweils entgegengesetzte Scherrichtung stromen.

Um die aus LBM und FEM resultierenden Stromungsfelder direkt miteinander
vergleichen zu kénnen, wird u, senkrecht zur Hauptstromungsrichtung entlang der
beiden Hauptsichtachsen 7, und r, extrahiert und gemeinsam mit der ungestoérten
Geschwindigkeit der initial aufgepragten Fluidscherung aufgetragen. Wie Abbildung
6.4 zeigt, wird die Fluidstromung vorwiegend im nédheren Umfeld des Agglomerats
zwischen —5 <r,/dp <5und —15 < r,/dp < 15 gestort, wiahrend sie im iibrigen Teil
der Fluiddoméne dem induzierten Geschwindigkeitsprofil (gestrichelte Linie) folgt.
In diesem Zusammenhang markieren Unterbrechungen im Kurvenverlauf der LBM-
(durchgezogene Linie) und FEM-Daten (offene Quadrate) aufgeloste Primérpartikel
etwa bei r,/dp ~ —0,5 (Abbildung 6.4a). Geringfiigige Unterschiede im Verlauf
von u, sind auf abweichende Implementierungen der Auslassrandbedingung und
deren Riickwirkung auf das gesamte Stromungsfeld zuriickzufiihren (Schlauch et al.
2013). Gleichwohl zeigen beide Berechnungsansitze eine gute Ubereinstimmung der
in Abbildung 6.4 dargestellten Stromungsgeschwindigkeiten.

6.1.3 Widerstandskrafte und Drehmomente auf Partikel

In Ergénzung zu den auf Grundlage von LBM und FEM berechneten Fluidgeschwin-
digkeiten werden im Folgenden die auf die Partikel wirkenden Widerstandskréafte und
Drehmomente gegentibergestellt. Abbildung 6.5 zeigt die Verteilung der Widerstands-
kraft F, zu den in den Abbildungen 6.1a-f dargestellten Agglomeraten in Abhangigkeit
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Abb. 6.4. Vergleich der mittels Lattice-Boltzmann-Methode (LBM), durchgezogene Linie, und
Finite-Element-Methode (FEM), offene Quadrate, berechneten Stromungsgeschwindigkeit mit
der ungestorten Geschwindigkeit der initial aufgepragten Fluidscherung (gestrichelte Linie)
im Umfeld des aus 20 Primérpartikeln bestehenden, offen strukturierten Agglomerats aus
Abbildung 6.1e: Schnitt durch das Zentrum des Stromungsgebiets entlang der normierten (a)
vertikalen z-Achse r, und (b) horizontalen y-Achse 7, quer zur Hauptstromungsrichtung.

der Primarpartikelposition r, in Richtung des Schergradienten. Die Partikelkraft wird
nach Gleichung (2.60) durch Summierung aller lokalen Kréafte entlang der Partikel-
oberflache berechnet. In Abbildung 6.5 ist F), durch die Widerstandskraft Fg; im
Stokes-Bereich normiert, welche sich auf die ungestorte Schergeschwindigkeit us an
der Position eines spharischen Teilchens mit dem Durchmesser dp bezieht:

FSt:37T77dp Us (63)

Wie Abbildung 6.5 zeigt, sind in den dufleren Bereichen des Agglomerats aufgrund
der betragsméflig hoheren Stromungsgeschwindigkeiten grofiere Widerstandskréfte als
im Agglomeratzentrum zu verzeichnen, in dem u, und infolgedessen F, nahezu Null
ist. Dartiber hinaus korreliert die Verteilung der Widerstandskraft mit der zugrunde-
liegenden Geschwindigkeitsverteilung anndhernd linear. Diese Abhangigkeit ist fiir
kleine Agglomerate bestehend aus acht Priméarpartikeln ungeachtet des betrachteten
Strukturtyps am deutlichsten ausgepragt (siche Abbildung 6.5a-b). Mit steigender
Priméarpartikelanzahl nimmt diese Linearitat stetig ab. Aufgrund der Abschirmung
durch auflere und direkt benachbarte Primérpartikel korrelieren die Widerstands-
kréifte der inneren Teilchen nicht langer mit dem Verlauf der zugrundeliegenden
Fluidgeschwindigkeit. In den vorliegenden Untersuchungen sind die Primarpartikel
kompakt strukturierter Agglomerate zwischen —2 < r, /dp < 2 positioniert, wihrend
sich die dendritischen Strukturen der offenen Agglomerate iiber einen Bereich von
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—5 < r,/dp < 4 ausdehnen. Da der Abschirmungseffekt mit groBer werdenden u,
an Bedeutung gewinnt, ist F, an den dufleren Verastelungen offener Agglomerate
partiellen Schwankungen unterworfen, wie r,/dp < —3,5 in Abbildung 6.5f.

Ungeachtet dessen stimmen die mittels FEM und LBM berechneten Widerstands-
kréfte insbesondere im Bereich von —2 < r,/dp < 2 gut tiberein. Gleichwohl sind
an den dufleren Randern der Agglomeratstrukturen geringfiigige Divergenzen zu ver-
zeichnen. Diese sind auf abweichende Stromungsgeschwindigkeiten zuriickzufiihren,
die in einer unterschiedlichen Implementierung der Auslassrandbedingung und deren
Riickkopplung auf das Stromungsfeld begriindet liegen (Schlauch et al. 2013).

Unter Beriicksichtigung der auf die einzelnen Primérpartikel wirkenden Kréfte F™
und Drehmomente T™ zeigt Abbildung 6.6 die y-Komponente des auf die Agglomerate
wirkenden Gesamtdrehmoments, welche als Summe der jeweils angreifenden Kréafte
und Drehmomente mit:

N
T,=% (Ty(n) 1) ) () F(")), N e{8,20,50} (6.4)

n=1
berechnet wird und den grofiten Anteil am Gesamtdrehmoment T' beitragt. Zur
Erhohung der statistischen Sicherheit wurden die in Abbildung 6.6 gezeigten T, tiber
jeweils zehn Agglomerate gleicher Grole und gleichen Strukturtyps gemittelt. Der
Operator (.) in Abbildung 6.6 kennzeichnet die zu diesem Zweck durchgefiihrte
Ensemblemittelung. Die zur Berechnung von (7},) generierten Agglomerate sind in
den Abbildungen A.2 und A.3 zusammengefasst (siche Anhang A.3).

Erwartungsgemaf steigt das Gesamtdrehmoment mit steigender Anzahl agglome-
rierter Primérpartikel stetig an, wenngleich der Anstieg im Fall offener Agglomerate
aufgrund der dendritischen Strukturen grofier ist als bei den kompakten (sieche Ab-
bildung 6.6). In Analogie zu den analysierten Widerstandskréften der einzelnen
Primérpartikel ergeben sich insbesondere fiir offene Agglomerate mit Npp > 20
Abweichungen zwischen LBM und FEM von bis zu 7,1%, die wiederum auf eine
unterschiedliche Implementierung der Auslassrandbedingung zuriickzufithren sind
(Schlauch et al. 2013). Demgegeniiber stimmen die Gesamtdrehmomente der kompakt
strukturierten Agglomerate fiir die drei untersuchten Npp geméfl Abbildung 6.6 mit
einer maximalen Abweichung von 5,1% besser tiberein.

Zusammenfassend zeigen die mittels LBM berechneten Stréomungsfelder wie auch
die auf die Partikel wirkenden Widerstandskréfte und Drehmomente hinreichend gute
Ubereinstimmungen mit den zum Vergleich herangezogenen FEM-Daten. Anhand
der vorliegenden Ergebnisse lédsst sich daher schlussfolgern, dass das neu entwickelte
LBM-Verfahren zur Rekonstruktion fehlender Verteilungsfunktionen des Fluids fiir
Spaltabstdnde unterhalb der Auflésungsgrenze des Rechengitters auch fiir Agglomerate
zu richtigen Ergebnissen fiihrt.
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Abb. 6.5. Vergleich scherinduzierter Widerstandskréfte auf Primérpartikel in kompakten
(linke Spalte) und offenen Agglomeraten (rechte Spalte), nach Abbildung 6.1, bestehend aus 8,
20 und 50 Primérpartikeln (von oben nach unten) unter Anwendung der Lattice-Boltzmann-
Methode (LBM), offene Quadrate, und Finite-Element-Methode (FEM), offene Kreise. Die
Widerstandskraft F, ist mit Hilfe des Stokes-Widerstandes Fg; normiert.
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Abb. 6.6. Scherinduziertes Gesamtdrehmoment auf kompakte (geschlossene Symbole) und
offene Agglomerate (offene Symbole) in Abhingigkeit der Anzahl Npp agglomerierter Pri-
mérpartikel. Quadratische Symbole resultieren aus Berechnungen mit der Lattice-Boltzmann-
Methode (LBM), kreisrunde Symbole aus Simulationen der Finite-Element-Methode (FEM).
Das Gesamtdrehmoment (T},) ist mit Hilfe des Durchmessers dp der Primérpartikel und des
Stokes-Widerstandes Fs; normiert.

6.2 Agglomeration sedimentierender Partikel

Neben der Analyse rdaumlich fixierter Agglomerate wird in den folgenden bei-
den Abschnitten die Anwendbarkeit des im Rahmen dieser Arbeit neu entwickelten
Agglomerationsmodells auf Zweiphasensysteme mit mehreren bewegten Partikeln
demonstriert. Dieser Abschnitt stellt zunédchst die Sedimentation eines aus 50 Pri-
mérpartikeln bestehenden Partikelclusters in ruhendem Fluid vor. In der Simulation
bleiben kollidierende Teilchen stets aneinander haften. Agglomerierte Primérpartikel
setzen nach dem Anlagerungsvorgang ihre Sedimentation als starre Struktur fort.
Dieser Ansatz ermoglicht eine Erweiterung der in Kapitel 5 beschriebenen Studien zum
Bewegungsverhalten sphéarischer Einzelpartikel mit Hilfe nicht-sphéarischer Partikel
wie Agglomerate. Im folgenden Unterabschnitt wird die numerische Konfiguration des
Testfalls kurz zusammengefasst. Anschliefend wird das Wachstum der Agglomerate
zunachst qualitativ analysiert, gefolgt durch eine quantitative Charakterisierung der
entstandenen Agglomeratstrukturen.

6.2.1 Numerische Konfiguration

Die Primérpartikel sedimentieren in einem vertikalen, ausschlieSlich durch feste
Winde begrenzten Kanal mit quadratischem Querschnitt von 12 dp x 12 dp und einer
Hohe von 48 dp, worin dp dem mittleren Durchmesser aller injizierten Priméarpartikel
entspricht. Das Rechengebiet wird im Querschnitt mit 60 x 60 Gitterzellen, in der
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Hohe mit 240 Gitterzellen dquidistant diskretisiert. Die Dichte und dynamische
Viskositit des Fluids betragen p = 1,2 kg/m? und n = 1,8 x 107° Ns/m?. Die zu
initialisierenden Primérpartikel werden zuféllig, ohne gegenseitigen Kontakt in einem
Cluster platziert. Wie Abbildung 6.7a zeigt, wird der Schwerpunkt des Clusters langs
der Kanalmittellinie in einer Hohe von 45,6 dp iiber dem Boden positioniert. Alle 50
Primérpartikel besitzen die gleiche Dichte von pp = 700 kg/m?3. Eine polydisperse
GroéBenverteilung der Primérpartikel von dp/Az ~ 5+15% ermoglicht unterschiedliche
Sinkgeschwindigkeiten der Teilchen. Dartiber hinaus beruht die Diskretisierung der
Partikel auf bewegten, schlupffreien Feststoff-Fluid-Phasengrenzen (siehe Kapitel
2.4.1). Die charakteristische Partikel-Reynolds-Zahl des sedimentierenden Clusters
betragt nach Gleichung (5.3) gleich Rep = 0,2 und basiert auf der Sinkgeschwindigkeit
u? einer Kugel mit dem Durchmesser dp in einem infiniten, ruhenden Medium.

Zu Beginn der Simulation befinden sich die kontinuierliche wie auch die disperse
Phase in Ruhe. Nach Freigabe beider Phasen beginnen alle injizierten Primérpartikel
zeitgleich zu sinken. Da weder Einlass- noch Auslassoffnungen existieren, wird die
Bewegung der Partikel im Wesentlichen durch die Erdbeschleunigung g, die Bewegung
benachbarter Partikel unter Berticksichtigung von Agglomerationen und ihre Wech-
selwirkung mit der Fluidstromung im geschlossenen Kanal beeinflusst. Neben der
translatorischen Bewegung konnen die Primérpartikel und Agglomerate frei rotieren.
Da die Partikeldichte deutlich gréBer als die des Fluids ist und der Partikeldurchmesser
die mittlere freie Weglange der Fluidmolekiile um Groéflenordnungen iiberschreitet,
wird eine zuféllige Bewegung infolge Brownscher Diffusion vernachléssigt.

Sind abstoflende, kurzreichweitige Effekte wie die fluiddynamische Wechselwirkung
zu gering, um die Trajektorien sich anndhernder Teilchen zu verédndern, konnen Parti-
kel im Verlauf der Sedimentation miteinander kollidieren. Unter Berticksichtigung der
in Kapitel 2.7.1 diskutierten Modellannahmen fithrt eine Beriihrung in jedem Fall
zur Agglomeration der involvierten Kollisionspartner. Ein Kollisionspaar kann sich
aus zwei Primérpartikeln, je einem Primérpartikel und Agglomerat oder zwei Agglo-
meraten zusammensetzen. Dariiber hinaus wird die molekulare Anziehung zwischen
den Teilchen als stark genug angenommen, um ein Anhaften der Kollisionspartner
stets zu rechtfertigen. Die einhergehenden Haftkréifte unter bereits agglomerierten
Priméarpartikeln verhindern zudem eine Umorientierung der Primarpartikel innerhalb
des Agglomerats sowie den Zerfall zuvor gebildeter Agglomerate. Um das mehrfache
Agglomerieren von Partikeln innerhalb eines Zeitschrittes zu verhindern, wurde der
Zeitschritt im Vergleich zu vorangegangenen Simulationen nochmals reduziert. Er
betrigt in der Simulation lediglich At/7p = 6,17 x 107%. Die Partikelrelaxationszeit
7p beruht hierbei auf dem gemittelten Durchmesser dp. Die Simulation wird gestoppt,
wenn eines der sinkenden Partikel die angrenzenden Kanalwande oder den Boden des
Kanals beriihrt.
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Abb. 6.7. Momentaufnahmen des Geschwindigkeitsfelds (Konturdiagramm) mit zugehoériger
Verteilung der sinkenden Primérpartikel und Agglomerate (Kugeln) zu verschiedenen Zeitpunk-
ten (von links nach rechts): t/7p = 0,0, 2,7, 4,0 und 5,3. Der Betrag der Fluidgeschwindigkeit
|u| ist mittels ungestérter stationirer Sinkgeschwindigkeit u7 eines Einzelpartikels normiert.
Kugeln gleicher Farbe (Partikel-ID) sind Bestandteil eines Agglomerats. Schnitt durch das
Zentrum des Stromungsgebiets.

6.2.2 Transientes Agglomerationsverhalten

Im folgenden Abschnitt wird das transiente Agglomerationsverhalten der sedimen-
tierenden Partikel zunéchst qualitativ betrachtet. Die Farbcodierung der in Abbildung
6.7 dargestellten Partikel folgt einer fortlaufenden Nummerierung. Primérpartikel
einer Farbe sind demnach einem individuellen Agglomerat zugeordnet. Kollidiert
dieses Agglomerat mit weiteren Priméarpartikeln oder Agglomeraten, erhélt das ent-
standene Agglomerat einen neuen Farbcode. Erwartungsgemafl benotigt das injizierte
Partikelcluster etwas Zeit um zu beschleunigen. Ein Teil der potentiellen Energie
wird dabei von den Partikeln auf das umgebende Fluid iibertragen und schlieilich
dissipiert. Um diesen Energietransfer zu veranschaulichen, zeigt Abbildung 6.7 vier
Momentaufnahmen des durch die sinkenden Partikel induzierten Geschwindigkeitsfel-
des.

Dem Konzept der Rayleigh-Taylor-Instabilitat folgend, beginnen die im Kern des
Partikelclusters platzierten Primérpartikel schneller zu sedimentieren als die dufleren
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Abb. 6.8. Zeitabhingiges Wachstum eines Agglomerats infolge der Kollision mit benachbarten
Primérpartikeln und Agglomeraten unter Beibehaltung des Blickwinkels und Zoomniveaus (von
links nach rechts): t/7p = 2,2, 2,5, 2,8, 3,1, 3,4, 3,7 und 4,6. Kugeln gleicher Farbe gehéren zu
Agglomeraten, die sich bildeten, noch bevor sie mit dem betrachteten Agglomerat kollidierten.
Die griinen Schattierungen zeigen die konvexen Hiillen der wachsenden Agglomeratstruktur.

(Vinningland et al. 2007). Aufgrund dieses Phanomens sollte der Ursprung des Agglo-
meratwachstums nahe der vertikalen Kanalmittellinie liegen. Durch Analyse der in
Abbildung 6.7 dargestellten Agglomerate kann diese Hypothese zu einem gewissen
Grad bestatigt werden. Demnach fithrt die schnelle Formierung von Dubletten und
Ketten, die aus drei oder mehr Priméarpartikeln bestehen, innerhalb kiirzester Zeit
zur Bildung groflerer Agglomerate. Abbildung 6.7b verdeutlicht diese Tendenz an-
hand des gelben, dendritisch-strukturierten Agglomerats im Zentrum des Kanals. Im
weiteren Verlauf der Simulation beginnt diese starre Partikelstruktur frei zu rotieren,
um seine Orientierung hinsichtlich des modifizierten Massenschwerpunkts und der
sich fortwidhrend d&ndernden stromungsinduzierten Partikelkrafte immer wieder von
Neuem auszugleichen. Wahrend der translatorischen und insbesondere rotierenden
Bewegung kollidieren die sedimentierenden Agglomerate mit weiteren Primérparti-
keln und Agglomeraten, wodurch komplexere Partikelstrukturen entstehen (siehe
Abbildung 6.7¢). Das in Abbildung 6.7d rot eingefarbte Agglomerat beschleunigt mit
zunehmender Gesamtmasse schneller als die iibrigen Teilchen und iiberholt schliellich
alle verbleibenden Primérpartikel und Agglomerate. Am Ende der Simulation setzt
sich dieses Agglomerat aus 36 Primérpartikeln zusammen und kollidiert schliellich
als erstes Partikel mit dem Boden.

Abbildung 6.8 zeigt die Wachstumshistorie sowie die wahrend dieses Zeitraums
vollzogene Rotationsbewegung des in Abbildung 6.7d dargestellten roten Agglome-
rats. Die Farbcodierung innerhalb des Agglomerats offenbart, dass das zur Analyse
herangezogene Agglomerat im Verlauf der Simulation vornehmlich mit kleineren
Agglomeraten und nur sporadisch mit einzelnen Primérpartikeln kollidiert. Dariiber
hinaus dreht sich das zu Beginn aus sechs Primérpartikeln bestehende dunkelblaue
Agglomeratstruktur wahrend der Sedimentation um nahezu 90° in die Bildebene (vgl.
Abbildungen 6.8a-g).
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Abb. 6.9. Zeitliche Entwicklung der Sphérizitit ¥ (offene Quadrate) und des durch dp
normierten Schwerpunktradius R, (offene Kreise) der in Abbildung 6.8 dargestellten Agglome-
ratstrukturen. Die Sedimentationszeit ¢ ist mit Hilfe der Partikelrelaxationszeit 7p normalisiert,
die auf dem mittleren Durchmesser dp der injizierten Primérpartikel beruht. Die angegebenen
Nummern reprasentieren die Anzahl Npp der im Agglomerat gebundenen Primérpartikel.

Ferner veranschaulicht Abbildung 6.8 anhand der grinen Schattierungen die transi-
ente Entwicklung der konvexen Hiille des wachsenden Agglomerats. Die Hiille wird
durch Approximation der Agglomeratoberfliche unter Verwendung einer finiten Anzahl
an Punkten, die iterativ zu Tetraedern verbunden werden, gebildet. Der Algorithmus
formt ein geschlossenes, stetig wachsendes, konvexes Teilvolumen, welches schluss-
endlich die konvexe Hiille reprasentiert, sobald alle Oberflachenpunkte verarbeitet
wurden. Das Volumen dieser Hiillen wird nachfolgend genutzt, um die Morphologie
der entstandenen Agglomerate zu charakterisieren.

6.2.3 Charakterisierung der Agglomeratmorphologie

Um die im Verlauf der Simulation entstandenen Agglomerate miteinander ver-
gleichen zu konnen, ist eine Quantifizierung ihrer Morphologien erforderlich. Die
resultierenden Agglomerateigenschaften bilden die Grundlage fiir eine Beurteilung des
stromungsinduzierten Transportverhaltens, beispielsweise anhand aerodynamischer
Koeffizienten (Dietzel & Sommerfeld 2013). Dartiber hinaus lassen sich unter Verwen-
dung dieser Charakteristika Korrelationen zwischen adaquaten Strukturparametern
und Stromungseigenschaften von Agglomeraten entwickeln.

Im Folgenden werden die in Abbildung 6.8 dargestellten Agglomerate mit Hilfe
verschiedener Strukturparameter analysiert. Zu den grundlegenden Eigenschaften eines
Agglomerats zdhlen dessen Oberfliche und Volumen, die fiir die Berechnung weiterer
Parameter, wie die volumenspezifische Oberfliche und Spharizitat, herangezogen



6 Transport, Wachstum und Morphologie von Agglomeraten 134

werden konnen. Wadell (1935) folgend ist die Sphérizitat W eines Agglomerats als
Verhéltnis von Oberfliche A, der volumenédquivalenten Kugel zur Gesamtoberfliche
A4 des Agglomerats definiert:
2/3

A r (Z¥rdy) o)

CAx o7 Zfiplp dp; - Zﬁiplp dp; .
in der Npp die Anzahl der agglomerierten Primérpartikel eines Agglomerats kennzeich-
net. Abbildung 6.9 stellt die zeitliche Entwicklung der Sphérizitat (offene Quadrate)
des in Abbildung 6.8 gezeigten Agglomeratwachstums dar. Erwartungsgeméafl redu-

ziert sich die Sphérizitat mit zunehmender Anzahl an Primérpartikeln, da A, nach
Gleichung (6.5) langsamer zunimmt als A4. Die Sphérizitat beinhaltet jedoch weder
Hinweise zur rdumlichen Ausdehnung noch Informationen zu der Agglomeratstruktur.
Ein Ma$ fiir die Verteilung der Masse innerhalb eines Agglomerats liefert der Schwer-
punktradius 1z,. In den vorliegenden Untersuchungen basiert R, auf dem quadratischen
Mittelwert des Abstandes @ p; der einzelnen Primérpartikel zum Massenschwerpunkt
x 4 des Agglomerats:

1 Npp )
Ry=\|—— D |za —xpi (6.6)
Npp 5

Neben dem zeitlichen Verlauf der Spharizitat (offene Quadrate) beinhaltet Abbil-
dung 6.9 dariiber hinaus die zeitliche Entwicklung des Schwerpunktradius (offene
Kreise) sowie die Anzahl der im Agglomerat gebundenen Priméarpartikel. Wie Abbil-
dung 6.8a zeigt, besteht das erste Agglomerat zunéchst aus sechs Primérpartikeln,
wobei sich die agglomerierten Priméarpartikel nahe @ 4 konzentrieren. In der frithen
Phase der Sedimentation fiihrt die kompakte Struktur der Agglomerate zu kleinen
Schwerpunktradien (siehe Abbildung 6.9 bei t/7p < 2,5). Infolge der Kollision mit
vorwiegend kleineren Agglomeraten wéchst das betrachtete Agglomerat im weiteren
Verlauf der Sedimentation ziigig in alle Raumrichtungen (siehe Abbildung 6.8b-e),
wodurch R, rasch zunimmt. Wéahrend das sinkende Agglomerat in seiner mittleren
Wachstumsphase vornehmlich dendritische Strukturen ausbildet, kollidiert es am
Ende der Simulation lediglich mit vereinzelten Primérpartikeln. In Ubereinstimmung
mit Abbildung 6.8f-g fiillen sich die oberflichennahen Leerrdume des Agglomerats
zunehmend. Infolgedessen nimmt der Schwerpunktradius gegeniiber den anfangli-
chen Wachstumsraten langsamer zu (siche Abbildung 6.9 bei t/7p > 3,7). Am Ende
der Simulation hat sich R, im Vergleich zum ersten Agglomerat nahezu verdoppelt.
Dariiber hinaus strebt R, aufgrund der kleiner werdenden Anzahl an verbleibenden
Priméarpartikeln und Agglomeraten einem Grenzwert entgegen. Geméf3 des in Ab-
bildung 6.9 diskutierten Kurvenverlaufs gilt der Schwerpunktradius als geeigneter
Indikator zur Beschreibung des Ubergangs von anfinglich kompakten Strukturen zu
flockig strukturierten Agglomeraten am Simulationsende.
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Abb. 6.10. Verlauf der Porositit @ (offene Rauten) des wachsenden Agglomerats als Funktion
der Zeit unter Angabe der Anzahl Npp der zum Zeitpunkt ¢ agglomerierten Priméarpartikel.
Die verstrichene Sedimentationszeit ¢ ist durch die Partikelrelaxationszeit 7p normiert, die auf
dem mittleren Durchmesser der injizierten Primérpartikel basiert.

Unter Zuhilfenahme der Porositét zeigen die untersuchten Agglomeratstrukturen
hingegen ein anderes Verhalten. Die Porositat ® wird in dieser Arbeit als Verhéltnis
von Hohlraumvolumen zu verdréangtem Agglomeratvolumen wie folgt quantifiziert:

W W

b=— = 1

W%
Vo VetV

~ v, (6.7)

Das durch das Agglomerat verdrédngte Volumen V' setzt sich nach Gleichung 6.7 aus
dem Feststoffvolumen Vg der Priméarpartikel und dem verbleibenden Hohlraumvolumen
Vi, zwischen den Primarpartikeln zusammen. Die Summe aus Vg und V3, wird im
Folgenden als Volumen Vjy der konvexen Hiille um das Agglomerat angenommen.
Das Verfahren zur Generierung der konvexen Hiille sowie zur Berechnung von Vy
wird in Dietzel & Sommerfeld (2013) detailliert beschrieben. Die konvexen Hiillen der
in diesem Kapitel untersuchten Agglomerate werden in Abbildung 6.8 anhand der
grinen Schattierungen veranschaulicht.

Wie Abbildung 6.10 zeigt, lasst sich die Morphologie der entstandenen Agglomerate
anhand der resultierenden Porositaten deutlich unterscheiden. Demnach besitzen kom-
pakte Agglomerate, wie sie in der anfinglichen Phase der Sedimentation entstanden
sind, kleine Porositaten. Mit steigender Anzahl agglomerierter Priméarpartikel nimmt
® indessen schnell zu, insbesondere bis t/7p < 3,0. Die Kollision des betrachteten
Agglomerats mit vorwiegend kleineren Agglomeraten begiinstigt in dieser Phase der
Sedimentation die Entwicklung dendritischer Strukturen. Nach ¢/7p = 3,0 bleibt die
Porositét, wie auch die zuvor betrachteten Eigenschaften, nahezu konstant. Dieser
Verlauf deutet auf eine reduzierte Wachstumsrate der Dendriten hin. Zeitgleich wer-
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den die Hohlraume zwischen den Verastelungen durch einzelne Priméarpartikel gefiillt
(siche Abbildung 6.8e-f), wodurch Npp weiterhin ansteigt. Der verhédltnisméBig kleine
Wert der Porositidt am Ende der Simulation von ® = 0,76 resultiert gleichwohl aus
dem initialen Groflenspektrum der injizierten Primarpartikel.

Im Fall dendritisch geformter Agglomerate konnte das durch die konvexe Hiille
definierte Volumen zu zweifelhaften Leerraumfraktionen fithren, da der Raum zwischen
einzelnen Dendriten die Definition von Poren im physikalischen Sinn nicht erfiillt.
Dessen ungeachtet sind andere aus der Literatur bekannte Definitionen der Porositat,
wie die umhiillende Kugel im Vergleich zur konvexen Hiille, weniger sinnvoll. Die
Porositat auf Basis der konvexen Hiille ist folglich ein nutzbringender Parameter fiir
den Vergleich von Agglomeratstrukturen. Weitere gebréauchliche Strukturparameter
wie die fraktale Dimension (Brasil et al. 2001) sind in dieser Studie aufgrund der
geringen Anzahl injizierter Primérpartikel nicht zweckméfig.

6.3 Scherinduzierte Agglomeration von Partikeln

Zuséatzlich zur Entstehung von Agglomeraten in einem sedimentierenden Parti-
kelcluster wird in diesem Abschnitt die Agglomeration von Primérpartikeln mit
numerisch aufgelosten Feststoff-Fluid-Phasengrenzen in laminaren Scherstromungen
analysiert. Neben der Viskositat des Fluids wird in den vorliegenden Simulationen
der Einfluss sowohl der Partikeltragheit als auch der Groflenverteilung der injizierten
Priméarpartikel auf das Agglomerationsverhalten untersucht. Der folgende Abschnitt
skizziert kurz die numerische Konfiguration der einzelnen Berechnungen. Anschlieffend
folgt anhand eines ausgewahlten Beispiels eine Einfithrung in die transiente Entwick-
lung des Agglomerationsprozesses. Die Morphologie der wachsenden Agglomerate
wird abschlieSend mit Hilfe verschiedener Strukturparameter charakterisiert.

6.3.1 Numerische Konfiguration

Die Simulationen werden in einem horizontalen Kanal mit rechteckigem Querschnitt
von 12,5 dp in der Héhe und 10,0 dp in der Breite realisiert, worin dp den mittleren
Durchmesser der injizierten Priméarpartikel definiert. Die Lange des Kanals betragt
81 1/3dp. Der Kanalquerschnitt wird mit 75 x 60 Gitterzellen dquidistant diskretisiert.
In horizontaler Ausdehnung finden 500 gleichgrofie Gitterzellen Anwendung, sodass
der Kanal in Summe mit 2,25 x 10% Gitterzellen diskretisiert wird.

Die Scherstromung wird durch eine in positive x-Richtung bewegte, obere Wand
und eine ruhende, untere Wand induziert. Neben den in Hauptstromungsrichtung
gegentiberliegenden Einlass- und Auslassberandungen wird das Stromungsfeld durch
ebenfalls in positive x-Richtung bewegte Seitenwinde kiinstlich begrenzt. Die Ge-
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schwindigkeit auf den Wandknoten wird durch die anfanglich aufgepragte Geschwin-
digkeit des Fluids an der Position des zum jeweiligen Wandknoten néchst gelegenen
Fluidknotens initialisiert. Am Einlass wird die knotenbezogene Geschwindigkeit u(z,)
mittels Gleichung (5.5) bestimmt und als konstant angenommen. Die Dichte p und
Scherrate 4 des Fluids sind in allen Simulationen gleich und betragen 1000 kg/m?
und 560 1/s.

Um den Einfluss der fluiddynamischen Wechselwirkung vor Partikel-Partikel-
Kollisionen bewerten zu koénnen, werden in den Simulationen unterschiedliche dyna-
mische Viskositaten 1 und Partikeldichten pp angenommen. Die zugehorigen Fluid-
und Partikeleigenschaften sind in Tabelle 6.1 zusammengefasst. In der vorliegenden
Studie werden die scherinduzierte Partikel-Reynolds-Zahl Reg und die konvektive
Partikel-Stokes-Zahl St durch:

ydpp
Reg = 6.8
s=15t (63)
und: -
St — 1P UPs (6.9)
dp

bestimmt, worin 7p = pp d%/(18 n) die Partikelrelaxationszeit kennzeichnet und up,
die in Hauptstromungsrichtung tiiber alle Primérpartikel gemittelte Komponente der
initialen Partikelgeschwindigkeit ist. Die Geschwindigkeit up, entspricht folglich der
ungestorten initialen Geschwindigkeit des Fluids an der Position des Partikelschwer-
punkts. Wie Tabelle 6.1 zeigt, variiert Reg zwischen [0,1;10,1]; St im Bereich von
[0,1;13,8].

Der Einfluss der Partikeldichte auf das Agglomerationsverhalten der Teilchen wird
in der vorliegenden Studie mit Hilfe der Simulationen R, D1 und D2 untersucht.
Hingegen ermoglichen die Simulationen R, V1 und V2 eine Analyse des Agglomera-
tionsverhaltens in Abhéngigkeit der dynamischen Viskositit. Beide zuvor genannten
Parametergruppen beinhalten, neben Simulationen mit einer monodispersen Gro-
Benverteilung der injizierten Primérpartikel (vgl. Féalle R-M, D-M und V-M), auch
Berechnungen mit einer fiir die Féalle R-P, D-P und V-P jeweils gleich definierten
polydispersen Groflenverteilung der Ausgangsteilchen von dp 4 30 %. Ungeachtet der
angewandten numerischen Konfiguration werden die Primérpartikel in allen Berech-
nungen stets mit dp/Azx = 6 Gitterzellen diskretisiert.

Die im Partikelcluster zufallig angeordneten Primérpartikel werden zu Beginn einer
Simulation unabhéngig von ihrem Durchmesser stets an gleicher Position injiziert. Das
Partikelcluster, welches in der Ndhe des Kanaleinlasses positioniert wird, besteht aus
jeweils 50 sich nicht tiberlappenden Primérpartikeln. Wie Abbildung 6.11 zeigt, besitzt
der Massenschwerpunkt des Clusters einen minimalen negativen Versatz, bezogen
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Tab. 6.1. Zusammenfassung der zur Agglomeration in Scherstrémungen modifizierten Fluid-
und Partikeleigenschaften: Referenzkonfiguration (R), variierte Partikeldichte (D1 und D2) und
dynamische Viskositdt des Fluids (V1 und V2) mit mono- (M) und polydisperser GréfSenvertei-
lung (P) der injizierten Primérpartikel.

Fall 5 [Ns/m? dp/Ax pp/p  At/tp  Res St
R-M 10x1073 6,0 25 10x1072 1,0 14
RP 10x107% 60+18 25 10x103 1,0 14
DI-M 10x 1078 6,0 10 25x103 10 06
D2-M 1,0 x 1073 6,0 50 25x107% 1,0 28
DI-P 10x1073 60+18 10 50x10% 10 06
D2-P 10x102 6,04+18 50 50x10* 1,0 28
VM 1,0x102 6,0 25 10x10% 0,1 0,1
VEM 1,0x 1074 6,0 25 1,0x1073 10,1 138
VI-P 1,0x102 60+18 25 10x103 01 0,1
V2P 10x10* 60+18 25 10x103 101 138

auf die horizontale Kanalmittellinie. Dieser Versatz wurde anhand von Testlaufen
vorab ermittelt und zieht den durch Fluidscherung induzierten Auftrieb der Parti-
kel in Betracht, wodurch Kollisionen mit der oberen Kanalwand vermieden werden.
Die initiale Geschwindigkeit der Priméarpartikel entspricht der lokalen ungestorten
Geschwindigkeit des Fluids an der Position der Partikelzentren. In den vorliegenden
Untersuchungen werden sowohl die Gravitation als auch die Brownsche Zufallsbewe-
gung der Teilchen vernachléssigt. Dartiber hinaus bilden kollidierende Partikel stets
ein starres Agglomerat, dessen Struktur sich weder verformen noch aufbrechen kann.
Um Mehrfachkollisionen innerhalb eines Zeitschrittes auszuschliefen, wurden kleine
Zeitschritte gewéhlt, die gemafl Tabelle 6.1 im Bereich zwischen At/7p = [0,1;10,1]
variieren. Die Bewegung wie auch die Agglomeration der aufgelosten Teilchen basiert
auf den in den Kapiteln 2.4 und 2.7 erlduterten Modellierungsansétzen.

6.3.2 Transientes Wachstum von Agglomeraten

Im folgenden Abschnitt wird das transiente Wachstum der Agglomerate analysiert.
Die Farbcodierung der in Abbildung 6.11 dargestellten Partikel folgt der des vorange-
gangenen Kapitels: Priméarpartikel mit gleichem Farbcode sind Bestandteil des selben
Agglomerats. Abbildung 6.11a-f zeigt sechs Momentaufnahmen aus dem scherindu-
zierten Agglomerationsverlauf der Referenzkonfiguration R-P unter Berticksichtigung
von Primérpartikeln mit polydisperser Grofienverteilung.
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Abb. 6.11. Momentaufnahmen der x-Komponente der Fluidgeschwindigkeit ( Konturdiagramm)
mit zugehoriger polydisperser GroBenverteilung der Primérpartikel und Agglomerate (Kugeln)
bei Reg = 1,0 und St = 1,4 (Konfiguration R-P) zu verschiedenen Zeitpunkten (von oben
nach unten): t/tgs = 0,0, 0,2, 0,4, 0,6, 0,8 und 1,0. Kugeln gleicher Farbe besitzen die
selbe Partikel-ID und sind Bestandteil eines Agglomerats. Schnitt durch das Zentrum des
Stromungsgebiets.

Zu Beginn der Simulation bilden die Primérpartikel ein quaderformiges Cluster (sie-
he Abbildung 6.11a). Aufgrund ihrer Position innerhalb der Scherschicht bewegen sich
die oberen Primérpartikel schneller als die unteren. Dies fithrt gemafi Abbildung 6.11b
zu einer zunehmenden Verformung der urspriinglichen Clusteranordnung, wodurch
Kollisionen zwischen Partikeln vermehrt auftreten (siehe Abbildungen 6.11c-d). Die
rasche Formierung von Dubletten und Tripletten bildet die Basis fiir das Wachstum
groferer Agglomerate. Das in Abbildung 6.11d rot eingefarbte Agglomerat beginnt
beispielsweise frei zu rotieren, um seine Orientierung infolge der sich fortwahrend
andernden scherinduzierten Partikelkréifte neu auszubalancieren. Im weiteren Verlauf
der Simulation kollidiert dieses Agglomerat mit weiteren Primarpartikeln und Agglo-
meraten (siehe Abbildung 6.11e-f). Am Ende der Simulation liegen schliefllich bei
t/tges = 1,0 mehrere Agglomerate, bestehend aus drei oder mehr Primérpartikeln,
Vor.
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Abb. 6.12. Zeitliche Entwicklung (a) der Gesamtanzahl der in der Fluiddoméne verbleibenden
Partikel (Agglomerate und Primérpartikel) und (b) der in Agglomeraten gebundenen Primérpar-
tikel als Funktion der Partikel-Stokes-Zahl St (Fille R und D in Tabelle 6.1) bei Reg = 1,0 unter
Beriicksichtigung monodisperser (offene Symbole) und polydisperser PartikelgroBenverteilungen
(halb geschlossene Symbole).

Neben der stromungsinduzierten Widerstandskraft erfahren die sich bewegenden
Partikel eine zusétzliche transversale Auftriebskraft, die durch eine ungleiche Rela-
tivgeschwindigkeit zwischen Fluid und Partikeln hervorgerufen wird (Saffman 1965).
Die resultierende inhomogene Druckverteilung entlang der Partikeloberfliche fiithrt
zu einer Auftriebskraft, die in Richtung der héheren Schlupfgeschwindigkeit wirkt.
Die Abbildungen 6.11a und f verdeutlichen dieses Phdnomen anhand des vertikalen
Versatzes zwischen den initialen und finalen Positionen der oberen Partikel.

Ein einfaches Maf} zur Bewertung des Agglomeratwachstums stellt die Gesamtanzahl
Np der in der Fluiddoméne verbleibenden Partikel wie auch die Gesamtanzahl Npp
der in Agglomeraten gebundenen Priméarpartikel dar. Der fiir Np verwendete Term
,Partikel“ impliziert in dieser Studie einzelne Primarpartikel wie auch vollstandige
Agglomerate. Abbildung 6.12 vergleicht das in den Simulationsgruppen R und D
ermittelte Agglomeratwachstum anhand der zuvor genannten Kenngroflen Np und
Npp.

Im Fall von gleich grofien Primarpartikeln nimmt Np wahrend der ersten Rechen-
hélfte in gleichem Mafle und somit unabhéngig von St ab (sieche Abbildung 6.12a).
Dieses Verhalten liegt darin begriindet, dass Partikel mit unterschiedlichem Ansprech-
verhalten wahrend des Anfangsstadiums der Simulation mit geringen Relativgeschwin-
digkeiten kollidieren. In dieser Phase spielt die Trégheit beider Agglomerationspartner
in Bezug auf die fluiddynamische Wechselwirkung der sich anndhernden Partikel nur
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eine untergeordnete Rolle. Die Anzahl der in der Doméne verbleibenden Partikel
nimmt mit steigender Partikel-Stokes-Zahl ab t > 0,01 s jedoch deutlich langsamer
ab (Abbildung 6.12a). Infolge der grofier werdenden Trégheit benétigen Agglomerate
mit steigender Npp zunehmend mehr Zeit, um ihre durch Fluid-scherung induzierte
Rotation der sich verandernden Agglomeratstruktur anzupassen. Im Vergleich zu
kleineren St fiihrt dies wiederum zu einem langsameren Wachstum der Agglomerate,
da Kollisionen mit benachbarten Teilchen zeitlich verzogert auftreten. Infolgedessen
nimmt die Anzahl agglomerierter Priméarpartikel fiir ¢ > 0,01s mit steigender St ab
(siche Abbildung 6.12b).

Im Gegensatz dazu agglomerieren Primérpartikel mit polydisperser GroBenvertei-
lung gemafl Abbildung 6.12a in kiirzeren Zeitintervallen, wodurch der Agglomera-
tionsprozess nach t = 0,013 s weitestgehend abgeschlossen ist. Nachfolgend werden
Primérpartikel nur noch sporadisch von Agglomeraten eingefangen. Wie Abbildung
6.12 anhand der halb geschlossenen Symbole zeigt, besitzt St nur einen marginalen
Einfluss auf das resultierende Agglomerationsverhalten. Ferner weist der zeitliche
Verlauf von Np gegentiber gleich groflen Priméarpartikeln weniger Schwankungen auf.
Der geringe Einfluss der Partikeltragkeit, welche durch St abgebildet wird, zeigt sich
in Abbildung 6.12b an einem nahezu linearen Anstieg der individuellen Agglomera-
tionsereignisse.

Neben der in Abbildung 6.12 diskutierten Verlaufe von Npp lisst sich das zeitab-
héangige Wachstum der Agglomerate dariiber hinaus zur Evaluation der Agglomerati-

onsfrequenz f, heranziehen:
= dNpp
AT

In den vorliegenden Untersuchungen findet statt f4 die mittlere Zeit 74 zwischen

(6.10)

zwei aufeinanderfolgenden Agglomerationsereignissen, im Folgenden als Agglomera-
tionszeit bezeichnet, Anwendung:

1
<fA>A

worin (. ), den Mittelungsoperator iiber alle beobachteten Agglomerationsereignisse

Th= (6.11)

symbolisiert. Die in Abbildung 6.13 dargestellten 74 basieren auf den in Abbildung
6.12b gezeigten Agglomerationsereignissen.

Im Fall gleich groler Primérpartikel nimmt die Agglomerationszeit mit steigen-
der Partikel-Stokes-Zahl stetig zu, wihrenddessen 74 unter Berticksichtigung eines
GroBenspektrums der Primérpartikel sein Maximum bei St = 1,4 erreicht (siehe
Abbildung 6.13). Hervorgerufen durch die fluiddynamische Wechselwirkung zwischen
benachbarten Teilchen werden Partikel mit kleineren St aufgrund ihrer geringeren
Trégheit schneller von ihrer urspriinglichen Flugbahn abgelenkt, wodurch sie ihre Lage
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Abb. 6.13. Agglomerationszeit in Abhéngigkeit der Partikel-Stokes-Zahl St und der Gréfien-
verteilung der injizierten Primérpartikel bei Reg = 1,0. Die Agglomerationszeit 74 ist mit Hilfe
des mittleren advektiven Partikelzeitmafies, dp /up,, normiert.

in der Scherschicht verlassen und darauthin mit anderen Partikeln kollidieren. Das
vermehrte Auftreten von Kollisionen fithrt in Abbildung 6.13 zu einer Reduzierung
der Agglomerationszeit. Im Gegensatz dazu werden die Trajektorien von Partikeln
mit grofleren St aufgrund der zunehmenden Partikeltrdagheit in abnehmendem Mafle
durch die fluiddynamische Wechselwirkung mit benachbarten Teilchen beeinflusst.
Als Folge dessen sind in Abbildung 6.13 groere Agglomerationszeiten zu verzeichnen.

Der polydisperse Fall D2-P (St = 2,8) stellt gegeniiber der zuvor diskutierten
Entwicklung eine Ausnahme dar. Wahrend dieser Berechnung formieren sich bis zum
zweiten Simulationsdrittel mehrere grofere Agglomerate (siehe ¢t < 1,25 x 1072 s
in Abbildung 6.12a), wodurch die Agglomerationsfrequenz bis ¢t = 1,25 x 1072 s
deutlich groer als die monodisperse Bezugskonfiguration D2-M (St = 2,8) ist. Da
sich im weiteren Verlauf merklich weniger potentielle Kollisionskandidaten in dieser
Stromung befinden, kollidieren im letzten Simulationsdrittel keine weiteren Partikel
(siche ¢ > 1,25 x 1072 s in Abbildung 6.12a). Wie Abbildung 6.13 zeigt, ist die
resultierende Agglomerationszeit daher deutlich kleiner als bei der vergleichbaren
monodispersen Groflenverteilung.

Die abweichenden Agglomerationszeiten fiir mono- und polydisperse Systeme re-
sultieren zum einen aus Trégheitseffekten der Partikel, die durch gréfler werdende
Agglomeratstrukturen zuséatzlich verstéarkt werden, zum anderen aus der fluiddynami-
schen Wechselwirkung zwischen benachbarten Teilchen, insbesondere bei der Kollision
von kleinen mit groflen Partikeln. Anhand der in Abbildung 6.13 diskutierten 74
wird dartiber hinaus ersichtlich, dass der durch Fluidscherung induzierte Agglomerati-
onsprozess bei gleich bleibender Partikel-Reynolds-Zahl in starkem Mafle durch die
Tragheit und GroBenverteilung der injizierten Priméarpartikel beeinflusst wird.
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Abb. 6.14. Zeitliche Entwicklung (a) der Gesamtanzahl der in der Fluiddomé&ne verbleiben-
den Partikel (Agglomerate und Primérpartikel) und (b) der in Agglomeraten gebundenen
Primérpartikel in Abhéngigkeit der scherinduzierten Partikel-Reynolds-Zahl Reg (Falle R und
V in Tabelle 6.1) unter Beriicksichtigung monodisperser (offene Symbole) und polydisperser
Partikelgrofenverteilungen (halb geschlossene Symbole).

Neben der Partikel-Stokes-Zahl wird in der vorliegenden Studie das Wachstum
der Agglomerate anhand verschiedener scherinduzierter Partikel-Reynolds-Zahlen
analysiert, die sich entsprechend Tabelle 6.1 iiber drei Groflenordnungen erstrecken (vgl.
Félle R und V). Analog zu Abbildung 6.12a verhélt sich die zeitabhéngige Entwicklung
der Partikelanzahl Np in Abbildung 6.14a fiir kleine bis mittlere Partikel-Reynolds-
Zahlen wie Reg = 0,1 und 1,0 nahezu unabhangig von der Groéfenverteilung der
injizierten Primérpartikel. Das Agglomerationsverhalten dndert sich jedoch merklich,
wenn Reg > 1,0 ist. Gemaf Abbildung 6.14 sind die fiir Reg = 10,1 angenommenen
GroBenverteilungen klar gegeniiber Res < 1,0 abgrenzbar, wonach gleich grofie
Primérpartikel schneller agglomerieren als jene mit vorgegebenem Groéfenspektrum.
Im letzten Drittel beider Simulationsphasen kollidieren nur noch wenige Partikel,
da bereits etwa 70 % aller Primérpartikel in verschiedenen Agglomeratstrukturen
gebunden sind. Infolgedessen liegen die in Abbildung 6.14 dargestellten Dreiecke ab
t > 8,0 x 1073 s (offene Symbole) und t > 9,0 x 1073 s (halb geschlossene Symbole)
nicht mehr auf einer gedachten Linie.

Abbildung 6.15 zeigt die resultierenden Agglomerationszeiten unter Verwendung der
in Abbildung 6.14b dargestellten Verldufe von Npp. Im Fall von gleich grofien Primér-
partikeln nimmt 74 mit steigender Partikel-Reynolds-Zahl sukzessive ab, wenngleich
die relative Abweichung zwischen der grofiten und den beiden kleineren Reg deutlich
groBer ist. In diesem Zusammenhang implizieren ansteigende Partikel-Reynolds-Zahlen
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Abb. 6.15. Agglomerationszeit als Funktion der scherinduzierten Partikel-Reynolds-Zahl Reg
sowie der Grofienverteilung der injizierten Primérpartikel. Die Agglomerationszeit 74 ist mit
Hilfe des mittleren advektiven Partikelzeitmafes, dp/up;, normiert.

kleiner werdende dynamische Viskositaten (vgl. Tabelle 6.1) und folglich einen ge-
ringeren Einfluss der fluiddynamischen Wechselwirkung im Nahbereich benachbarter
Partikel. Aus diesem Grund werden bei Reg = 10,1 sich anndhernde Partikel nur mar-
ginal durch das zu verdrangende Fluid von ihrer urspriinglichen Flugbahn abgelenkt.
Zeitgleich erfahren die Partikel einen geringeren Reibungswiderstand gegen das Fluid,
wodurch Agglomerate bei Reg = 10,1 gegeniiber mittleren und kleinen Reg hohere
Winkelgeschwindigkeiten erzielen konnen. Infolge der schnelleren Rotation kollidieren
Agglomerate haufiger mit angrenzenden Teilchen (vgl. maximale Npp in Abbildung
6.14b). Zusammenfassend sinkt 74 mit steigender Reg.

Im Gegensatz dazu bleiben die Agglomerationszeiten unter Annahme einer polydi-
spersen Groflenverteilung der Primérpartikel auf nahezu gleichem Niveau. Wéahrend
die Agglomerationszeiten fiir Reg < 1,0 mit denen des monodispersen Groflenspek-
trums vergleichbar sind, ist 74 bei Reg > 1,0 gegentiber gleich grofien Partikeln um
54,0 % erhoht. Trotz des geringen Umfangs an verfiigharen Daten lasst sich schlussfol-
gern, dass die fluiddynamische Wechselwirkung zwischen benachbarten Teilchen mit
steigender Reg deutlich an Bedeutung verliert und infolgedessen Partikel vermehrt
agglomerieren. Das Vorhandensein verschieden groflier Primarpartikel wirkt dieser
Tendenz partiell entgegen, insbesondere bei der Annaherung von kleinen an grofie
Partikel (Reg = 10,1 in Abbildung 6.15).

6.3.3 Charakterisierung der Agglomeratmorphologie

In Erganzung zu der zuvor untersuchten zeitlichen Entwicklung im Fluid verblei-
bender Partikel wie auch agglomerierter Priméarpartikel wird im folgenden Abschnitt
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Abb. 6.16. Vergleich der Sphéarizitat ¥ von Agglomeraten als Funktion des Durchmessers d,,
der volumenéquivalenten Kugel unter Variation (a) der Partikel-Stokes-Zahl St und (b) der
scherinduzierten Partikel-Reynolds-Zahl Reg. Offene Symbole kennzeichnen eine monodisperse,
halb geschlossene Symbole eine polydisperse Groflenverteilung der injizierten Priméarpartikel.
Der Kugeldurchmesser d,, ist mit Hilfe des mittleren Durchmessers dp normiert.

die Morphologie der entstandenen Agglomerate mit Hilfe verschiedener Strukturpara-
meter charakterisiert. Fiir die Analysen werden dabei alle wihrend einer Simulation
gebildeten Agglomerate herangezogen. Wie bereits in Kapitel 6.2.3 diskutiert, wird
die Sphérizitdt ¥ eines Agglomerats als Verhéltnis von Oberfliche der volumen-
aquivalenten Kugel zu Gesamtoberfliche der agglomerierten Primérpartikel definiert.
Abbildung 6.16 zeigt die Sphérizitat der Agglomerate, die im Verlauf der in Tabelle
6.1 genannten Simulationen gebildet wurden, in Abhéngigkeit des zum jeweiligen
Agglomerat zugehorigen Durchmessers d,, der volumenéquivalenten Kugel. Die vorge-
nommene Normierung der Abszisse basiert auf dem mittleren Durchmesser dp der
injizierten Primarpartikel.

Entsprechend Abbildung 6.16 nimmt ¥ mit grofler werdendem d, und daraus
folgend mit steigender Anzahl im Agglomerat gebundener Primérpartikel exponentiell
ab. Dieses Verhalten resultiert aus der in Gleichung (6.5) definierten Berechnung der
Sphérizitat, wonach die Oberfliche der volumenédquivalenten Kugel mit wachsender
Agglomeratgrofie langsamer zunimmt als die Gesamtoberfliche der gebundenen Pri-
marpartikel. Dariiber hinaus besitzen Agglomerate mit gleicher Primérpartikelanzahl
bei monodispersen Konfigurationen den gleichen d, und somit die gleiche, von St und
Reg unabhéngige Sphérizitat. Demgegeniiber weicht die Sphéarizitéat von Agglomeraten
mit polydisperser Groflenverteilung von denen mit gleich grolen Primarpartikeln bei
vergleichbarem d, ab (siche Abbildung 6.16). Besonderes Augenmerk liegt auf dem
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Abb. 6.17. Entwicklung des Schwerpunktradius in Abhéngigkeit des Durchmessers d, der
volumenéaquivalenten Kugel mit (a) der Partikel-Stokes-Zahl St und (b) der scherinduzierten
Partikel-Reynolds-Zahl Reg als Parameter. Offene Symbole kennzeichnen eine monodisperse,
halb geschlossene Symbole eine polydisperse Groflenverteilung der injizierten Priméarpartikel.
Der Schwerpunktradius R, ist anhand des mittleren Radius 7p, der Kugeldurchmesser d,
hingegen durch den mittleren Durchmesser dp normiert.

Bereich 1,0 < dv/dp < 1,4, in dem W fiir verschiedene dv/dp um 0,8 streut. Jedes
der in Abbildung 6.16 dargestellten halb geschlossenen Symbole repréisentiert eine
Dublette bestehend aus zwei unterschiedlich groflen Primérpartikeln.

Allgemein ist die Spharizitat von Agglomeraten bestehend aus gleich grofien Primér-
partikeln kleiner als vergleichbare Konfigurationen mit verschiedenen Priméarpartikel-
groBen, insbesondere fiir d, /dp > 1,4. Das vorliegende Verhalten ldsst sich partiell auf
die fluiddynamische Partikel-Partikel-Wechselwirkung zurtickfithren, wonach kleinere
und damit weniger tridge Partikel haufiger von ihrer Ausgangsflugbahn abgelenkt
werden, sobald sie sich grofleren Teilchen nahern. Demzufolge werden Partikel aus
kleineren Groflenklassen in geringerem Umfang von Agglomeraten eingefangen, was
wiederum zu grofleren W fithrt. Gleichwohl tiben die im Rahmen dieser Studie un-
tersuchten St und Reg keinen signifikanten Einfluss auf die Sphérizitdt wachsender
Agglomerate aus. Marginale Unterschiede lassen sich lediglich innerhalb des polydisper-
sen Systems identifizieren, in dem die aus den Partikel-Reynolds-Zahlen resultierenden
U breiter streuen als fiir verschiedene Partikel-Stokes-Zahlen. Abschlieflend gilt fest-
zuhalten, dass mit Hilfe der Sphéarizitat weder Hinweise zur rdumlichen Ausdehnung
noch Informationen zu der Agglomeratstruktur ableitbar sind.

Ein Ma8 fiir die Massenverteilung in Agglomeraten ist der Schwerpunktradius R,
der nach Gleichung (6.6) anhand des Abstandes der im Agglomerat gebundenen
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Tab. 6.2. Zusammenfassung der von Brasil et al. (2001) zur Vorhersage von Cluster-Cluster-
(C-C) und Partikel-Cluster-Kollisionen (P-C) verwendeten Vorfaktoren.

Methode ky Dy

C-C 1274007 182
P-C  0,51+0,02 275

Primérpartikel zum Massenschwerpunkt des Agglomerates berechnet wird. Wie im
vorangegangenen Kapitel 6.3.2 diskutiert, bestehen die Agglomerate zu Beginn der
Simulationen zumeist aus nur zwei oder drei Primarpartikeln. In dieser Phase fithrt
die kompakte Struktur der Agglomerate zu kleinen R, (siehe Abbildung 6.17). Im Fall
von Dubletten bestehend aus gleich groflen Primérpartikeln betragt das Verhaltnis
R,/7p gleich 1,0 (siche offene Symbole bei d,/dp = 1,26 in Abbildung 6.17). Der
resultierende Massenschwerpunkt stimmt demnach mit dem Kontaktpunkt zwischen
den beiden Partikeloberflichen, R, = rp, iiberein. Im Gegensatz dazu schwankt R, /7p
um 1,0 fiir Dubletten mit unterschiedlich groflen Priméarpartikeln.

Infolge der Kollision mit weiteren Partikeln wachsen die Agglomerate in alle Raum-
richtungen, wodurch R, rasch zunimmt. Das in Abbildung 6.17a und b aus verschie-
denartigen Symbolen geformte Band folgt unter Berticksichtigung einer diskreten
Streubreite einem nahezu linearen Anstieg. In Analogie zur Sphérizitat lassen sich
auch im Fall des Schwerpunktradius keine klaren Abhéngigkeiten innerhalb der unter-
suchten St und Reg feststellen. Jedoch weisen die Schwerpunktradien mit Reg als
Parameter eine groflere Schwankungsbreite als die untersuchten St auf.

Die Struktur fraktaler Agglomerate, welche durch Cluster-Cluster- (C-C) und
Partikel-Cluster-Kollisionen (P-C) entstanden sind, wurde neben anderen Autoren
von Brasil et al. (2001) untersucht (vgl. Kapitel 6.1.1). In diesem Kontext wird eine
aus mehreren Agglomeraten gebildete Struktur als Cluster zusammengefasst. Die
aus diesen Untersuchungen abgeleiteten Korrelationen beruhen auf einer vereinfach-
ten Modellierung der Dynamik molekularer Systeme, auch als Langevin-Dynamik
bezeichnet, ohne die fluiddynamische Wechselwirkung zwischen Fluid und Partikeln
zu berticksichtigen. Nach Brasil et al. (2001) skaliert die theoretische Anzahl gleich
grofler Primarpartikel in Agglomeraten in Abhéngigkeit vom Schwerpunktradius R,:

R\
Npp = k; (9> (6.12)
rp
worin rp der Radius gleich grofer Primarpartikel, k¢ ein Strukturkoeffizient und Dy
die fraktale Dimension der Agglomerate ist. Die fraktalen Vorfaktoren k; und Dy sind

fiir Cluster-Cluster- und Partikel-Cluster-Kollisionen in Tabelle 6.2 zusammengefasst.
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Abb. 6.18. Vergleich der gemittelten DNS basierten Anzahl Npp monodisperser Primérparti-
kel je Agglomerat (offene Symbole) mit theoretischen Vorhersagen von Brasil et al. (2001) als
Funktion des Schwerpunktradius mit (a) der Partikel-Stokes-Zahl St und (b) der scherinduzier-
ten Partikel-Reynolds-Zahl Reg als Parameter. Die Vorhersagen beziehen sich auf Agglomerate,
die durch Partikel-Cluster- (P-C, durchgezogene Linie) und Cluster-Cluster-Kollisionen (C-C,
gestrichelte Linie) entstanden sind. Der Schwerpunktradius R, ist mit Hilfe des Primérpartikel-
radius 7p normiert und berticksichtigt die detektierten Minimal- und Maximalwerte (horizontale
Balken).

Die aus Gleichung (6.12) resultierenden C-C- und P-C-Approximationen von Npp
werden in Abbildung 6.18 mit den vorliegenden DNS-Daten verglichen. Demnach
korrelieren die aus den Abbildungen 6.12b, 6.14b und 6.17 verkniipften Daten trotz
der geringen Anzahl agglomerierter Priméarpartikel tendenziell mit den aus dem
Cluster-Cluster-Modell stammenden Npp, wohingegen das Partikel-Cluster-Modell
keine Ubereinstimmung mit den Simulationsdaten aufweist. Wihrend in der von Brasil
et al. (2001) angewandten Langevin-Dynamik sich anndhernde Teilchen aufgrund
der unberticksichtigten fluiddynamischen Wechselwirkung in jedem Fall kollidieren,
konnen Partikel in der DNS gegebenenfalls von ihrem urspriinglichen Kollisionskurs
abgelenkt werden. Dies fiihrt insbesondere im Vergleich zum Partikel-Cluster-Modell
zu geringeren Npp. Dariiber hinaus ist in der LBM basierten DNS eine Kollision
zwischen Agglomeraten durch die zugrundeliegenden Tragheitseffekte wahrscheinlicher,
wodurch das Cluster-Cluster-Modell gegeniiber dem Partikel-Cluster-Modell besser mit
den Simulationsdaten korreliert. Wie Abbildung 6.18 zeigt, haben viskose Kréfte einen
nicht vernachlassigharen Einfluss auf die Annédherung und Kollision von Teilchen. Sie
sollten daher besondere Beachtung bei der Modellierung von Agglomerationsprozessen
finden.
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Abb. 6.19. Verteilung der Porositiat ® von Agglomeraten als Funktion des Durchmessers d,
der volumenédquivalenten Kugel mit (a) der Partikel-Stokes-Zahl St und (b) der scherinduzierten
Partikel-Reynolds-Zahl Reg als Parameter. Offene Symbole kennzeichnen eine monodisperse,
halb geschlossene Symbole eine polydisperse Groflenverteilung der injizierten Priméarpartikel.
Der Kugeldurchmesser d,, ist mit Hilfe des mittleren Durchmessers dp normiert.

Neben dem Schwerpunktradius wird die Porositét als zweiter morphologischer Para-
meter zur Charakterisierung der entstandenen Agglomerate herangezogen. Die Porosi-
tat ¢ definiert sich nach Gleichung (6.7) aus dem Verhéltnis von Hohlraumvolumen
zu verdrangtem Agglomeratvolumen (Dietzel & Sommerfeld 2013). Geméf Abbildung
6.19 besitzen kompakte Strukturen wie Dubletten und Tripletts, die wahrend der
ersten Simulationsphase entstanden sind, kleine Porositaten. Mit steigender Anzahl
agglomerierter Priméarpartikel und somit grofler werdender Agglomeratstruktur steigt
® sukzessive an. Infolge der Kollision mit Primérpartikeln und weiteren Agglomeraten
liegen im Bereich d, /dp < 2,0 flockig strukturierte Agglomerate vor, die iiber einen Ma-
ximalwert von ® = 0,63 bei den betrachteten St (sieche Abbildung 6.19a) und ¢ = 0,71
mit Reg als Parameter (siche Abbildung 6.19b) verfiigen. Wie schon bei Sphérizitét
und Schwerpunktradius sind auch bei der Porositiat der analysierten Agglomerate
keine klaren Tendenzen bezogen auf die Groflenverteilung der Primérpartikel sowie
die variierten St und Reg identifizierbar. Lediglich die Streubreite der Porositat ist
bei vergleichbarem d,, / dp im Fall verschiedener Reg groBer als bei den analysierten St.

Die mittels LBM ermittelten Partikelkrafte und Drehmomente zeigen zusammen-
fassend eine gute Ubereinstimmung mit den herangezogenen FEM-Daten. Aus diesem
Grund ist das im Rahmen dieser Arbeit neu entwickelte Verfahren zur Rekonstruktion
fehlender Verteilungsfunktionen des Fluids fiir Spaltabsténde unterhalb der Auf-
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losungsgrenze des Rechengitters auch fiir strukturierte Teilchen wie Agglomerate
geeignet.

Anhand der transienten Analyse des Agglomerationsverhaltens eines aus 50 Primér-
partikeln bestehenden Clusters wurde zudem die Leistungsfahigkeit der vorliegenden
LBM fiir groflere Partikelanzahlverteilungen demonstriert. Die in diesem Zusam-
menhang vorgestellten Strukturparameter erméglichten dariiber hinaus detaillierte
Einblicke in den Entstehungsprozess der Agglomerate.

Der Einfluss der fluiddynamischen Wechselwirkung auf die Agglomeration von
Priméarpartikeln wurde in ebenen, laminaren Scherschichten durch einen Vergleich
der Agglomerationszeiten flir mono- und polydisperse Systeme bei verschiedenen
Partikel-Stokes- und Partikel-Reynolds-Zahlen diskutiert. In dieser Studie wurde
gezeigt, dass die Kollision zwischen Primarpartikeln und Agglomeraten durch die
fluiddynamische Wechselwirkung mafigeblich beeinflusst wird. Aus den analysierten
Strukturparametern der Agglomerate lassen sich jedoch keine stichhaltigen Riick-
schliisse auf fluiddynamische Effekte ziehen.



7 Zusammenfassung

Die vorliegende Arbeit untersucht das Clustering sowie die Kollision- und Ag-
glomeration von Feststoffteilchen in laminaren und turbulenten Strémungen. Unter
Anwendung direkter numerischer Simulationen (DNS) wurde der Einfluss verschiede-
ner Randbedingungen wie die Tragheit der Teilchen, der Volumenanteil der dispersen
Phasen sowie die Gegenwart von Partikel-Partikel-Kollisionen auf das mesoskalige
Bewegungs- und Clusteringverhalten spharischer Punktpartikel analysiert. Dariiber
hinaus wurde mit Hilfe eines zweiten mikroskaligen DNS-Ansatzes die fluiddynamische
Wechselwirkung von aufgelosten Partikeln kurz vor ihrer Kollision sowie die stromungs-
induzierte Agglomeration aufgeloster Priméarpartikel ausgewertet und die aus den
Simulationen hervorgehenden Agglomeratstrukturen morphologisch charakterisiert.

Das zu diesem Zweck eingesetzte Berechnungsprogramm basiert auf der Lattice-
Boltzmann-Methode (LBM) und wurde urspriinglich fir die Bestimmung von Wi-
derstands-, Auftriebs- und Drehmomentbeiwerten sphéarischer und nicht-sphérischer
Teilchen entwickelt. Die LBM beschreibt das Verhalten von Fluiden auf mesoskopischer
Ebene und eignet sich daher im Besonderen fiir die Analyse meso- und mikroskaliger
Partikelsysteme mit komplexen Geometrien. In den vorgestellten Untersuchungen
wurde der stromungsinduzierte Transport der Partikel in verschiedenen Stromungs-
und Turbulenzstrukturen auf Grundlage einer meso- und mikroskopischer Betrach-
tungsweise der Teilchen untersucht, deren zugrundeliegende Modellierungsanséatze in
Kapitel 2 detailliert dargelegt wurden. In Kapitel 3 wurde der einphasige Stromungs-
loser mit Hilfe experimentell ermittelter Fluidgeschwindigkeitsprofile, die in einer
laminaren Kanalstromung mit riickwértsgewandter Stufe gemessen wurden, validiert.

Da die mesoskopische Betrachtung zehntausender Einzelpartikel mit numerisch
aufgelosten Oberflichen aufgrund des erheblichen Rechenaufwandes derzeit technisch
nicht méglich ist, wurde der LBM-Stromungsléser um ein auf der Diskreten-Partikel-
Methode basierendes Modul erweitert. Die Berechnung der Partikelbahnen erfolgte
hierbei in einem Lagrangeschen Bezugssystem, in dem die diskreten Teilchen als
Punktpartikel angenommen wurden. Um eine zeitlich gekoppelte Berechnung von
Fluidstromung und Partikelbewegung zu realisieren, wurde ein adaptives Verfahren
zur sequentiellen Bestimmung der Partikelzeitschritte entwickelt. Die sequentielle
Erkennung und Modellierung von Partikel-Partikel-Kollisionen beruhte in den Simula-
tionen auf einem deterministischen Kollisionsmodell. Dessen Funktionsweise wurde in
Kapitel 4 in einem fluidfreien Partikelsystem anhand verschiedener analytischer Ver-
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teilungsfunktionen validiert. Der Transport der Punktpartikel erfolgte in instationarer,
homogener isotroper Turbulenz. Auf diese Weise wurden auflere Einfliisse auf die
partikelbeladene Stromung durch beispielsweise Einlass- und Auslassrandbedingungen
ausgeschlossen. Das im Rahmen dieser Studie implementierte stochastische Anre-
gungsverfahren basiert auf der Pseudo-Spektral-Methode. Das Anregungsverfahren
wurde in Kapitel 3 mit Hilfe unterschiedlich diskretisierter Rechengebiete evaluiert
und die berechneten Energiespektren mit in der Literatur verfiigharen Mess- und
Korrelationsdaten verglichen.

Um die Stromungsverhéltnisse entlang der Phasengrenzen und die fluiddynamische
Wechselwirkung zwischen Fluid und Partikeln bei Kollisions- und Agglomerationsereig-
nissen detailliert zu erfassen, erfolgte die Behandlung von Teilchen auf mikroskaliger
Ebene mit Hilfe aufgeloster Partikeloberflichen. Die zur Modellierung gekriimmter
Feststoff-Fluid-Phasengrenzen angewandte stationére Bounce-Back-Randbedingung
wurde um eine sogenannte Refill-Methode erweitert. In Verbindung mit ebenfalls
erganzten Bewegungsgleichungen fiir die Translation und Rotation konnten sich die
Primérpartikel und Agglomerate in den Simulationen frei durch das Stromungsgebiet
bewegen. Dariiber hinaus wurde ein LBM basiertes Rekonstruktionsschema fiir feh-
lende Verteilungsfunktionen des Fluids entwickelt, um eine artifizielle Anziehung der
Partikel unterhalb der Auflésungsgrenze des Fluids zu verhindern. Die Modellierung
der Agglomeration von Partikeln erfolgte analog zu den Partikel-Partikel-Kollisionen
auf Grundlage eines deterministischen Agglomerationsmodells.

Das Clustering sphérischer Punktpartikel wurde in Kapitel 4 unter Anwendung der
globalen Partikelakkumulation, Korrelationsdimension, radialen Partikelpaarkorrela-
tion sowie der Minkowski-Funktionale analysiert. Mit Hilfe dieser Methoden wurde
der Effekt von Partikel-Partikel-Kollisionen, des Feststoffvolumenbruchs ap und der
Partikeltragheit, reprasentiert durch die Partikel-Stokes-Zahl Sty , quantifiziert und
diskutiert. Beispielsweise wurde anhand des Verhaltens der Minkowski-Funktionale
gezeigt, dass Partikel mit kleinen und grofien Partikel-Stokes-Zahlen tendenziell einer
Poisson-Verteilung folgten und somit nahezu gleichméfig im wiirfelférmigen Rechen-
gebiet suspendiert waren, wahrend Teilchen mit mittleren Stx zur Bildung lokal
ebener Strukturen und folglich zur Clusterbildung neigten. Zusammenfassend wurde
anhand der vorliegenden Analysen ein maximales Clustering der in homogener iso-
troper Turbulenz suspendierten Teilchen bei Stx ~ 1 beobachtet. Ferner deuteten
die ermittelten Parameter der Akkumulation und Korrelationsdimension auf eine
grofitmogliche Entmischung der untersuchten Partikelkonzentrationen bei Sty = 1,25
hin, wohingegen die radialen Partikelverteilungen fiir minimale Separationsabstande
den in der Literatur mehrheitlich genannten Wert von Stx = 1 aufwiesen. Unter
Berticksichtigung vergleichbarer Partikel-Stokes-Zahlen wurde das Clustering der
Partikel im Wesentlichen durch die betrachteten Volumenbriiche gepragt, wohingegen
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Partikel-Partikel-Kollisionen die bevorzugte Konzentration der Teilchen insbesondere
im Bereich kleiner Stx nur marginal beeinflussten. Eine Aufweitung der raumli-
chen Ausdehnung von Partikelclustern infolge interpartikulédrer Wechselwirkungen
wurde lediglich bei mittleren Partikel-Stokes-Zahlen fiir den grofiten untersuchten
Volumenanteil beobachtet. Diese wenn auch kleine Reduzierung steht allerdings im
Widerspruch zu den Interpretationen von Fede & Simonin (2010), die durch Partikel-
Partikel-Kollisionen eine Zunahme der Akkumulation und somit des Clusterings
schlussfolgerten.

Des Weiteren stieg die Frequenz interpartikuldrer Wechselwirkungen mit zunehmen-
der Partikeltréagheit sukzessive an. Zugleich nahmen die ermittelten Kollisionsraten fiir
vergleichbare Sty mit steigendem Feststoffvolumenbruch zu, wenngleich unterschied-
liche ap nur einen geringen Einfluss auf die erzielten Kollisionsfrequenzen austibten.
Anhand der Eulerschen Raumkorrelation von Partikelpaaren wurde dariiber hinaus
ersichtlich, dass die Relativgeschwindigkeiten kollidierender Teilchen fiir grofie St
aufgrund ihrer groBeren mittleren radialen Komponenten deutlich von den Relativge-
schwindigkeiten benachbarter Partikel abwichen. Dieses Verhalten ist insbesondere
fiir die Weiterentwicklung stochastischer Kollisionsmodelle von grofler Bedeutung,
da die turbulenten Partikelschwankungsgeschwindigkeiten fiktiver Kollisionspartner
bislang auf korrelierten Relativgeschwindigkeiten benachbarter Teilchen beruhen. Aus
diesem Grund wurden fiir die in dieser Studie untersuchten Feststoffvolumenbriiche
funktionale Formen entwickelt, die die Eulerschen Raumkorrelationen kollidierender
Teilchen in Abhéngigkeit von ap und Stx approximieren.

Die Modellierung der LBM basierten Bewegung und Kollision aufgeloster Partikel
wurde in Kapitel 5 schrittweise tiberpriift. In einem ersten Schritt wurde zunachst
die Bewegung gekriimmter Feststoff-Fluid-Phasengrenzen mit Hilfe eines oszillie-
renden Partikels evaluiert. Trotz der Erzeugung und Entfernung von in Summe
mehr als 40 Fluidzellen zwischen zwei aufeinanderfolgenden Zeitschritten war die
stromungsinduzierte Partikelkraft wéhrend einer kiinstlich aufgeprigten Oszillati-
onsperiode lediglich geringen Schwankungen unterworfen. In einem zweiten Schritt
wurde in mehreren Simulationsldufen die Sedimentation eines sphérischen Partikels
in Behaltern untersucht, die mit verschiedenen Silikondlen gefiillt waren. Die fiir
die Lagrangesche Partikelbewegung entwickelten Bewegungsgleichungen fithrten in
diesen Untersuchungen zu Sinkgeschwindigkeiten der Partikel, die gut mit Particle
Image Velocimetry-Messungen tibereinstimmten. Fiir die Bewertung der strémungs-
induzierten Wechselwirkung zwischen aufgelosten Partikeln wurde im Anschluss die
Annéherung, Kollision und Taumelbewegung zweier hintereinander sedimentierender
Kugeln analysiert. Die im Wesentlichen gute Kongruenz der ermittelten Sinkgeschwin-
digkeiten mit Simulationsdaten auf Basis Fiktiver-Domain-Methoden demonstrierten
vergleichbare fluiddynamische Wechselwirkungen im Nahbereich der sich anndhern-



7 Zusammenfassung 154

den Teilchen sowie eine physikalisch plausible Berechnung der Partikelkrifte fiir
Spaltabstédnde unterhalb der Auflésungsgrenze des numerischen Rechengitters.

Im letzten Testfall dieses Kapitels wurde die Bewegung sich anndhernder Partikel in
ebenen Scherstromungen untersucht, um den Einfluss viskoser Kréfte auf die kurzreich-
weitigen fluiddynamischen Verdrangungseffekte zu quantifizieren. In den Berechnungen
stieg die Wahrscheinlichkeit des Auftretens von Partikel-Partikel-Kollisionen sowohl
mit zunehmender Tragheit als auch mit kleiner werdendem initialen Partikelversatz an.
Dartiber hinaus demonstrierten die Ergebnisse, dass die fluiddynamische Wechselwir-
kung zwischen kollidierenden Teilchen fiir die Bildung von Agglomeraten insbesondere
bei geringer Tragheit der Partikel bedeutsam ist.

Abschlielend wurde in Kapitel 6 die Agglomeration und der Transport von Priméar-
partikeln und Agglomeraten mit aufgelosten Oberflichen in verschiedenen laminaren
Stromungen direkt numerisch simuliert. Um die LBM basierte Behandlung strémungs-
induzierter Partikelkréfte fiir Spaltweiten zwischen den Primarpartikeln, die unterhalb
der Auflésungsgrenze des numerischen Rechengitters liegen, zu evaluieren, wurde im
ersten Schritt die Umstromung im Raum fixierter Agglomerate mit Berechnungen
einer Finiten-Element-Methode (FEM) verglichen. Die mittels LBM bestimmten Parti-
kelkrifte und Drehmomente zeigten zusammenfassend eine gute Ubereinstimmung mit
den herangezogenen FEM-Daten, sodass das im Rahmen dieser Arbeit neu entwickelte
Rekonstruktionsverfahren auch fiir komplex strukturierte Teilchen wie Agglomerate
geeignet ist.

Im Anschluss wurde die Sedimentation und Agglomeration eines aus 50 Primér-
partikeln bestehenden Clusters analysiert und dadurch die Leistungsfiahigkeit der
vorliegenden LBM fiir grofiere Partikelanzahlverteilungen demonstriert. Die in die-
sem Zusammenhang vorgestellten Strukturparameter ermoglichten dartiber hinaus
detaillierte Einblicke in den Entstehungsprozess der Agglomerate. Der Einfluss der
fluiddynamischen Wechselwirkung auf die Agglomeration von Primérpartikeln wurde
abschlieend in ebenen, laminaren Scherschichten durch einen Vergleich der Agglome-
rationszeiten fiir mono- und polydisperse Systeme bei verschiedenen Partikel-Stokes-
und Partikel-Reynolds-Zahlen diskutiert. In dieser Studie wurde gezeigt, dass die
Kollision zwischen Primérpartikeln und Agglomeraten durch die fluiddynamische
Wechselwirkung mafigeblich beeinflusst wird. Aus den analysierten Strukturpara-
metern der Agglomerate lassen sich jedoch keine stichhaltigen Riickschliisse auf
fluiddynamische Effekte ziehen.

Gleichwohl sind weitere Simulationen in komplexeren Strémungs- und Turbulenz-
strukturen erforderlich, um die Agglomeration von Partikeln im prozessrelevanten
Industriemafstab vorhersagen zu kénnen. Im Gegensatz zu anderen hochauflésenden
Methoden, wie die FEM, bietet die LBM zur Anpassung zeitveranderlicher Partikel-
Fluid-Phasengrenzen eine sehr effiziente Methodologie, da die Grundstruktur des
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reguldren, dquidistanten Rechengitters unverandert bleibt. Um eine Vergleichbarkeit
mit den in dieser Arbeit vorgestellten DPM-Analysen in homogener isotroper Turbu-
lenz suspendierter Teilchen zu erzielen, ist eine Auflésung der kleinsten turbulenten
Langenskalen mit mindestens zehn Fluidzellen erforderlich, infolgedessen das wiirfel-
formige Rechengebiet mit 1.024% Gitterzellen zu diskretisieren wére. Mit Blick auf die
zu erwartenden Rechenzeiten bedingt dies jedoch eine effizientere Parallelisierung des
Stromungslosers.

Weiterfithrende Untersuchungen sollten dariiber hinaus, neben einem additiven
Wechselwirkungspotenzial bestehend aus Van-der-Waals-Anziehung und elektrosta-
tischer Abstoflung, eine kiinstliche Riickstellkraft beriicksichtigen, die den Teil des
Fluids modelliert, der nicht direkt durch das numerische Rechengitter aufgelost wird.
Unter Beriicksichtigung verschiedener Mechanismen, wie fluiddynamische Verdran-
gungseffekte sowie Van-der-Waals-Anziehung und elektrostatische Abstofung, sollte
es schliellich moglich sein, Agglomerationsvorgéinge realitdtsnah direkt numerisch
zu simulieren. In den Berechnungen konnten neben der Entstehung, die Restruktu-
rierung und der Zerfall von Agglomeraten betrachtet werden. Durch eine Vielzahl
von Simulationen konnten schliellich Korrelationen entwickelt werden, um die Ag-
glomeratmorphologie in Abhangigkeit der gewdhlten Randbedingungen realistisch
vorherzusagen.

Eine Erhohung des Volumenanteils in homogener isotroper Turbulenz suspendierter
Punktpartikel konnte mit einer Steigerung der Kollisionsrate in den Partikelclustern
einhergehen, sodass die Teilchen durch Kollision mit ebenfalls im Cluster befindlichen
Partikeln am Verlassen des Clusters gehindert werden. Dieser Mechanismus wiirde
jedoch eine kollektive Bewegung der Partikel in den Clustern voraussetzen, bei dem
Mehrfachkollisionen zwischen den selben Partikelpaaren auftreten. Dariiber hinaus
konnte sich die mittlere radiale Relativgeschwindigkeit zwischen haufig kollidieren
Partikelpaaren nochmals erhohen, wenn Teilchen eines Partikelpaares zwischen auf-
einanderfolgen Kollisionen mit weiteren Teilchen kollidieren und dadurch beschleunigt
werden. In diesem Kontext ist die Kollisionsrate von Partikelpaaren sowie die Verweil-
zeit von Partikeln in individuellen Clustern von besonderem Interesse. Diese Analysen
konnten ein von Larsen et al. (2014) mit Hilfe von Niederschlagsmessern beobach-
tetes Phidnomen fundieren, wonach kleine Regentropfen mit bis zu 60 % hoheren
Geschwindigkeiten zur Erde fallen als es theoretisch moglich wére.



A Anhang

A.1 Trilineare Interpolationsmethode

Die trilineare Interpolation wird in dieser Arbeit angewandt, um einen lokalen
Wert an der Position x in einem strukturierten, aquidistanten, dreidimensionalen
Rechengitter zu approximieren. Abbildung A.1 zeigt die zur Interpolation der lokalen
Fluidgeschwindigkeit urap an der Partikelposition xp zum Zeitpunkt ¢ verwendeten
Eck- und Stiitzpunkte. Der Eckpunkt @psw entspricht in diesem Schema der Position
des Fluidknotens in der Gitterzelle, in der sich xp befindet. Ferner kennzeichnen die
verbleibenden sieben Eckpunkte die Position der in positiver Achsrichtung néchstgele-
genen Fluidknoten. Der normierte Relativabstand 8 zwischen xp und xggw ist mit:

Tp — TBSW
fo = ——F——

Ax ’
Yp — YBSw
LA AL Al
5}/ Al' 9 ( )
P — ZBSW
B. = A,

definiert, worin Ax der rdumlichen Diskretisierung der jeweiligen Gitterzelle entspricht.

Auf Basis vier linearer Interpolationen entlang der x-Achsen werden zunéchst die
Fluidgeschwindigkeiten an den Positionen xpg, TN, s und TN approximiert:

ugs = (1 — ;) usw +03: ussg,

(1 —B:) upnw  +53: usNE,

urs = (1 — ;) ursw  +05: urs,

(

1 —5.) urnw  +06: wrNg

UBN =

(A.2)

urN =

Im zweiten Schritt erfolgt die Berechnung der vektoriellen Geschwindigkeitsan-
teile des Fluids an den Positionen &y und @t unter Anwendung zweier linearer
Interpolationen in y-Richtung:

ug = (1 — §,) ups + B, upn,

(A.3)
up = (1 = By) urs + By urn

Die Fluidgeschwindigkeit wpap an der Partikelposition xp wird abschlieBend mit
Hilfe einer weiteren lineraren Interpolation in z-Richtung bestimmt:

upap = (1 — f3.) ug + B, ur (A4)
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Abb. A.1. Indizierung der zur trilinearen Interpolation eines Wertes an der Partikelposition
x p verwendeten Eck- und Stiitzpunkte.

In diesem Zusammenhang ist das Ergebnis der trilinearen Interpolation, urap,
unabhéangig von der Reihenfolge der zuvor definierten Interpolationsschritte.

A.2 Grundgleichungen der Frequenzanalyse

Die Berechnung von Partikelbahnen unter Verfolgung diskreter Massepunkte basiert
auf den in Kapitel 2.3.1 definierten Partikelbewegungsgleichungen. Die nach Basset,
Boussinesq und Oseen benannte und von Maxey & Riley (1983) angepasste BBO-
Partikelbewegungsgleichung (2.29) beinhaltet verschiedene Kraftterme. Den Beitrag
einzelner Kréafte an dem Bewegungsverhalten von Partikeln in viskosen Fluiden léasst
sich mit Hilfe der von Hjelmfelt & Mockros (1966) vorgeschlagenen Frequenzanalyse
ermitteln. Zu diesem Zweck wird die BBO-Bewegungsgleichung wie folgt vereinfacht:

d’U,p t d’U,p dr

P

dt TAaup o dr Vt—T (A.5)
. d’U,F@p 4 d’u,F@p dr .
= Aurap+ By +C/0 dr it
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worin A, B und C Koeffizienten vom Typ I sind®:

18 v
B—__ 3
2 (24 3) (4.6)
9 v\ 1/2
e )

Die Vernachlassigung des Basset-Terms fithrt zu den Koeffizienten des Typs II:

18 v 3
A_(p;+§)d%,’ 3—72 <p7p+%)’ C=0 (A.7)

Wird sowohl die virtuelle Masse des Fluids als auch der Basset-Term vernachléssigt,
vereinfachen sich die Koeffizienten zum Typ III:
_ BBup p

_ o B="_ =0 A8
db pp pp (A.8)

A

Eine zusatzliche Vernachlassigung von Druckgradienten in der Stromung resultiert

schlieBlich zu:
_ 8vp

 dppp
welche als Typ IV-Approximation bezeichnet wird. Unter Annahme eines stationaren
Zustands der Stromung lassen sich die in Gleichung (A.5) enthaltenen Fluid- und

Partikelgeschwindigkeiten, upqp und up, durch ihre Fourier-Integrale darstellen (Hinze
1975):

, B=C=0 (A.9)

Upap = /OO [a cos(wg t) + b sin(wg t)] dws,

0 (A.10)

up = / [ap cos(wst) + bp sin(wg t)] dws
0

Die Substitution von upap und up aus Gleichung (A.10) in Gleichung (A.5) ergibt
fiir das Fourier-Integral der Partikelgeschwindigkeit folgende Fourier-Koeffizienten:

ap=(1+fi)a+ f2,

(A.11)
bp=—foa+ (1+f1)b

9In der von Hjelmfelt & Mockros (1966) vorgestellten Herleitung ist der Partikeldurchmesser dp zur
Berechnung des Koeffizienten C' in Gleichung (A.6) nicht enthalten.
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worin f; und fo mit:

ws(wg—i—Cq/ﬂ;S)(B—l)
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definiert sind (Hjelmfelt & Mockros 1966). Durch Einfithrung des Phasenwinkels ¢
und des Amplitudenverhéaltnisses ¢ vereinfacht sich das Fourier-Integral der Partikel-
geschwindigkeit unter Anwendung des Fourier-Integrals der Fluidgeschwindigkeit und
der Kreisfrequenz wg nach Hjelmfelt & Mockros (1966) zu:

fi=

(A.12)

fo=

up = /OOO {g]a cos(wst+ @)+ b sin(ws t + )]} dws (A.13)
mit:
9=+ f7+ () (A19)
f2
© = arctan (1 n f1> (A.15)

Durch Berechnung eines Amplituden- und Phasenspektrums der Kreisfrequenz
in Abhéngigkeit der approximierten Koeffizienten des Typs [-IV ist es moglich, den
Einfluss einzelner Krifte auf das Bewegungsverhalten von Partikeln in viskosen Fluiden
zu bewerten.

A.3 Analysierte Agglomeratstrukturen

Fiir die Berechnung des in Abbildung 6.6 dargestellten Gesamtdrehmoments wurden
jeweils zehn Agglomerate gleichen Strukturtyps und Groéfle generiert und anschlieend
die scherinduzierten Fluid-Partikel-Wechselwirkungen analysiert. Abbildung A.2 zeigt
offen strukturierte Agglomerate, die unter Anwendung einer diffusionslimitierten
Agglomeration von Primérpartikeln mit Clustern entstanden sind (Witten & Sander
1983). Demgegenitiber gehen die in Abbildung A.3 dargestellten kompakten Agglome-
ratstrukturen aus einem von Becker et al. (2009) und Seto et al. (2011) angepassten
Diffusionsprozess hervor. Die in den Abbildungen A.2 und A.3 gezeigten Agglomerate
setzen sich jeweils aus 8, 20 und 50 gleich grofien Primérpartikeln zusammen.
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Abb. A.2. Ubersicht zu den zur Berechnung des scherinduzierten Gesamtdrehmomentes
analysierten offenen Agglomeraten mit 8, 20 und 50 Primérpartikeln (von oben nach unten).
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Abb. A.3. Zusammenfassung der zur Berechnung des scherinduzierten Gesamtdrehmomentes
untersuchten kompakten Agglomerate mit 8, 20 und 50 Primérpartikeln (von oben nach unten).
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