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1 Einleitung

Die stetig steigende Luftverschmutzung ist schon seit langerem, besonders in grof3en Bal-
lungsgebieten, zu einem ernstzunehmenden Thema geworden. Feinstaub kann sowohl direkt
abgegeben werden (primarer Feinstaub), etwa durch Kraftstoffverbrennung oder Industriever-
arbeitungsprozesse, als auch durch gasférmige Vorlaufersubstanzen entstehen (sekundérer
Feinstaub) [1]. Die Schadstoffkonzentration ist somit umgebungs- und klimaabhangig.
Feinstaub wird, abhangig von dem Durchmesser der entsprechenden Partikeln, in unterschied-
liche Klassen gruppiert. Darunter befinden sich die Klassen PM, 5 (Particulate Matter), deren
zugehorige Partikeln einen Durchmesser von 2,5 pim oder kleiner besitzen und PM;o, deren
Partikeldurchmesser zwischen 2,5 sm und 10 psm liegt. Die Grofie der Partikel spielt vor allem
eine gesundheitliche Rolle. Partikel der Klasse PM;q sind inhalierbar und kénnen bis zu den
Bronchien gelangen. PM; 5 wird als lungengéngiger Feinstaub bezeichnet, da er bis in die
Lungenblaschen durchdringen kann. Noch kleinere Partikel (PMy 1) gelangen sogar in den
Blutkreislauf [2].

Besonders im asiatischen Raum liegen die PM, 5-Feinstaubwerte weit iiber dem empfohlenen
Durchschnitt. In Peking erreicht beispielsweise der Feinstaubwert einen Jahresdurchschnitt
von knapp 100 £& [3]. Im Vergleich dazu liegen die jahrlichen Werte in européischen Stadten
bei circa 10-20 £4 [4] [5]. Das ist zwar innerhalb des gesetzlichen Rahmens, die Weltgesund-
heitsorganisation (WHO) empfiehlt jedoch einen jahrlichen Durchschnitt von 10 2% [6].
Insassen von Fahrzeugen sind von der hohen Belastung besonders betroffen, da die angesaugte
Luft sich im Innenraum sammeln kann und zu einer erhohten Konzentration fithren kann.
Deshalb ist es notwendig, dass Fahrzeuge mit einem Innenraumfilter ausgestattet werden.
Sie dienen nicht nur dazu, die Insassen, sondern auch das Liiftungssystem vor Staub, Pollen,
Bakterien und sonstigen Partikeln zu schiitzen. Die derzeitige Entwicklung von Filtermedien
erfolgt durch Tests, bei denen das Filtermedium in einer kiinstlichen Testumgebung mit Parti-
keln beladen wird und anschlieffend die Anzahl der ungefilterten Partikeln ermittelt wird [7].
Dieses Verfahren erfordert jedoch einen hohen Versuchsaufwand und lasst kaum Riickschliisse
tiber das Verhalten der Partikeln wiahrend der Beladung ziehen. Um die Mechanismen auf der
Mikroskala besser verstehen zu kdnnen, wird ein vorhandenes Skript fiir die Software ESPRes-
So erweitert, welches die Beladung von einzelnen Fasern mit mehreren Partikeln (in kleinen
und einfachen Modellen) simuliert. Anschlieflend werden die, aus der Simulation gewonne-
nen, Daten ausgewertet und anschaulich dargestellt. Anhand der graphischen Darstellungen
sollen Trends in Abhéngigkeit von verschiedenen Parametern charakterisiert werden. Wei-
terhin kann die Visualisierung einzelner Partikeltrajektorien zum Verstandnis verschiedener
Abscheidemechanismen beitragen.






2 Grundlagen

2.1 Filtration

In der Filtration gibt es eine Unterscheidung von drei verschiedenen Filter-Kategorien:
« Grobstaubfilter (Partikeldurchmesser > 10 pm)
« Feinstaubfilter (Partikeldurchmesser 1 bis 10 pm)
» Schwebstofffilter (Partikeldurchmesser < 1 m)

Jede dieser Kategorien ist nochmals in mehrere Filterklassen unterteilt, welche sich durch den
Abscheidegrad unterscheiden. Der Abscheidegrad beschreibt dabei den prozentualen Anteil
von Partikeln, die von dem Filtermedium aufgefangen werden. In Bezug zur aufgegebenen
Menge, ergeben sich laut den europiischen Normen insgesamt 17 verschiedene Partikelfilter-
klassen [8].

Staubspeicherkapazitét
1 X

i’; .
Abscheidegrad «<— Druckverlust

Abbildung 2.1: konkurrierende Anforderungen an ein Filtermedium, die die Effizienz eines
Filters beschreiben

In Abbildung 2.1 sind die wichtigsten Anforderungen eines effizienten Filters dargestellt. Diese
hangen unter anderem von dem verwendeten Filtermaterial und der Filterstruktur ab [9]. Der
Abscheidegrad sollte méglichst hoch sein, um die Gesundheit der Insassen moglichst wenig zu
beeintrachtigen. Die Staubspeicherkapazitat sagt aus, wie viel Staub der Filter auffangen kann,
bis er gewechselt werden muss. Unter dem Druckverlust versteht man die benétigte Energie
der Luft, um in den Innenraum zu gelangen. Ein effizientes Filtermedium zu konzipieren
ist daher nicht trivial, da die genannten Punkte konkurrierend sind. Beispielsweise kann
die Filtereffizienz durch eine dichtere Faserstruktur gesteigert werden. Dies fiithrt jedoch zu
einem hoheren Druckverlust und erh6ht somit auch den Energiebedarf. Der Druckverlust kann
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2 Grundlagen

wiederum durch ein diinneres Filtermedium reduziert werden. In einem diinneren Filtermedium
kann jedoch weniger Feinstaub angelagert werden, sodass der Filter 6fters getauscht werden
muss.

Heutzutage werden haufig mehrlagige Filtermedien aus synthetischem Vlies verwendet und
somit eine Tiefenfiltration erreicht. Dies bedeutet, dass sich die Partikeln im Inneren des
Mediums anlagern und im Gegensatz zu einem Oberflachenfilter (bei gleichem Druckverlust)
mehr Staub aufgenommen werden kann [10]. Durch den stetig ansteigenden Anteil von P M, 5
Partikeln, andern sich jedoch auch die Anforderungen an die Filtermedien. Vor allem wird
der Aufbau der Faserstruktur immer komplexer, um den Anforderungen gerecht zu werden.
Auch die Wahl eines geeigneten Material wird schwieriger, da immer neuere Materialien zur
Verfiigung stehen.

2.1.1 Abscheidemechanismen in der Luftfiltration

Elektrostatik

Sperreffekt _—=

Tragheit

I Dn‘f\usmn / 7

Induktion der Dipole

Abbildung 2.2: graphische Darstellung der Abscheidemechansimen in der Luftfiltration

Nahert sich ein Partikel einer Faser, so konnen unterschiedliche Effekte beobachtet werden.
Diese sind in Abbildung 2.2 dargestellt. Abhéngig von der Tragheit des Partikels, fliefSt dieses
entweder entlang der Stromung um die Faser herum, oder aber kollidiert mit dieser. Besonders
trage Partikel brauchen sehr lange, bis sie sich an die Richtungsanderung der Stromung ange-
passt haben. Diese bewegen sich daher direkt auf die Faser zu.

Als Sperreffekt wird die Kollision am dufieren Rand der Faser bezeichnet. Dies betrifft Partikel,
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2.1 Filtration

deren Tragheit gering genug ist, um sich der Stromung frithzeitig anzupassen. Diese kénnen
dennoch, aufgrund der geometrischen Ausdehnung der Partikel, an der Faser abgeschieden
werden.

Zu den elektrostatischen Effekten gehoren die Anziehung eines Partikels nach dem Cou-
lomb’schen Gesetz und die Induktion von Dipolen eines Partikels. Falls Faser und Partikel
eine elektrostatische Ladung besitzen, so wird das Partikel bei gleicher Ladung und gleicher
Polaritat von der Faser abgestoflen. Entsprechend wird es bei unterschiedlicher Ladung zur
Faser angezogen. Bei einem ungeladenen Partikel konnen Dipole durch die geladene Faser
induziert werden. Als Folge kann das Partikel zur Faser angezogen werden, nachdem es an
dieser bereits vorbei gestromt ist.

Ein weiterer Effekt ist die Diffusion. Unter dem Begriff versteht man die Kollision mit den
Molekiilen aus dem Fluid, aufgrund von Temperaturfluktuationen. Sie beinflusst besonders
kleine Partikel. Diese haben eine dementsprechend geringe Masse und sind daher wenig trage.
Die Kollision mit den Molekiilen erhoht deren Abscheidegrad, da sie aus dem Stromungsverlauf
in eine Faser gestoflen werden kénnen [11].
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Abbildung 2.3: graphische Darstellung des moglichen Verlaufs der Abscheidegrade von Dif-
fusion und Tréagheit, in Abhangigkeit von der Partikelgrofie und der daraus
resultierenden MPPS

In Abbildung 2.3 ist der mogliche Verlauf der Abscheidegrade von Diffusion und Tragheit, in
Abhéngigkeit von der Partikelgrofie, dargestellt. Der Abscheidegrad durch die Diffusion (griine
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2 Grundlagen

Kurve) sinkt hierbei mit zunehmender Partikelgrofie. Zur Tragheit (blaue Kurve) wurde hier
sowohl die direkte Kollision von Partikeln aufgrund ihrer Tragheit, als auch die Abscheidung
durch den Sperreffekt zusammengefasst. Entsprechend steigt der Abscheidegrad mit der Parti-
kelgrofie.

Aus der Kombination von Diffusion und Trégheit ergibt sich der reale Abscheidegrad (rote
Kurve). Das daraus entstehende Minima beschreibt die MPPS (Most Penetrating Particle Size),
sprich die Partikelgrofie, die den geringsten Abscheidegrad hat. Der Wert von 0,3 pm dient
hier nur als Richtwert. Sowohl der Verlauf der Kurve, als auch der MPPS-Wert variieren je nach
gewahlten Parametern [12] [13]. Da die Diffusion in dieser Arbeit jedoch nicht beriicksichtigt
wird, entspricht der erwartete Verlauf des Abscheidegrads, dem der Trigheit (blau Kurve).

2.2 Molekulardynamik

In der Molekulardynamik geht es um Computersimulationen von komplexen Systemen, welche
auf molekularem Level modelliert werden. Ziel der Simulation ist ein besseres Verstdndnis der
stattfindenden Mechanismen zu erlangen. Zu diesen gehdren die Einfliisse von kinetischen,
elektrostatischen und thermodynamischen Energien auf einzelne Atome und Molekiile, als
auch die Wechselwirkungen untereinander. Im folgenden Abschnitt werden die relevanten
Einfliisse erldutert, welche in dieser Arbeit von Bedeutung sind.

2.2.1 Lennard-Jones-Potential

Die Wechselwirkung zwischen Partikeln wird iiber deren Potentiale beschrieben. Hierzu gibt
es sowohl kurzreichweitige, als auch langreichweitige Potentiale. Das verwendete Potential in
dieser Arbeit wird als Lennard-Jones-(12,6)-Potential bezeichnet.

21) Vis(r) = 4¢[(2)2 = (29

o
r r
Es beschreibt die Wechselwirkung zwischen zwei ungeladenen Partikeln. Der Wert r entspricht
dem Abstand der Mittelpunkte der Kugeln, o ergibt sich aus der Summe der beiden Radien
der Partikel. Die Intensitat der Wechselwirkung wird durch e definiert. Die Herleitung des

Potentials basiert dabei auf der Kombination von abstoflenden und anziehenden Kraften.

deo'?
(22) VPauli(r) - 12

4ec®

(2.3) Vde(T’) = —
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2.2 Molekulardynamik

Gleichung (2.2) beschreibt den abstoflenden Term nach dem Pauli-Prinzip und Gleichung (2.3)
die Anziehung aufgrund der Van-der-Waals-Krafte [14].

Gleichung (2.1) beschreibt den Verlauf des Lennard-Jones-Potentials, in Abhangigkeit von
dem Abstand der Partikeln, welche in Abbildung 2.4 dargestellt ist. Fiir grofle Partikelabstédnde
lauft das Lennard-Jones-Potential asymptotisch gegen null. Es findet somit nahezu keine
Wechselwirkung zwischen den Partikeln statt. Das Lennard-Jones-Potential gehort deshalb
zu den kurzreichweitigen Potentialen. Wird der Abstand der Partikeln geringer, dann ziehen
sie sich gegenseitig an. Die groite Anziehung findet dabei in dem Punkt r,,, = 260 statt.
Verkiirzt sich der Abstand noch weiter, dann wirkt sich der abstoflende Teil grofler aus, als der
Anziehende. Die Anziehung sinkt bis zum Punkt » = ¢. Sobald sich die Partikel iiberlappen,
stoflen sie sich gegenseitig ab.

2 ' 25

Abbildung 2.4: graphischer Verlauf des Lennard-Jones-Potential [15]

2.2.2 Lattice-Boltzmann-Methode

Die Lattice-Boltzmann-Methode dient zur Simulation der Hintergrundstromung der Partikeln.
Die Grundidee liegt darin, dass sich die Gasmolekiile eines Fluids durch winzig kleine Parti-
keln modellieren lassen. Das Verhalten des Fluids wird durch den kontinuierlichen Transport
der Gasmolekiile auf den Gitterknoten simuliert. ESPResSo verwendet das in Abbildung 2.5
dargestellte D3Q19 Model. Es ist ein dreidimensionales Gitter, bestehend aus 19 Geschwindig-
keitsvektoren ¢;. Alle Vektoren haben ihren Urpsrung im zentralen Gitterknoten. Der Vektor
@, entspricht dabei dem Nullvektor (v(c—g) = 0). ¢ bis &1 zeigen zu den 6 nichsten und 12
tiberndchsten Nachbarknoten. Die Werte der Vektoren sind dabei abhiangig von der Dichte
und der Geschwindkeit des Fluids, sowie sonstigen, von au3en wirkenden Kréften, wie etwa
der Gewichtskraft.
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2 Grundlagen

Die Berechnung der Fluidparameter findet in zwei Schritten statt. Im Strémungsschritt verteilen
sich die Partikeln neu auf den Knoten, in Abhangigkeit von den jeweiligen Geschwindigkeits-
vektoren. Wihrend des Kollisionsschritts werden die Partikeldichten anschlieflend an den
Gitterknoten aktualisiert, indem die Kollision zwischen den Gasmolekiillen modelliert wird
[16].

Abbildung 2.5: D3Q19 Model der Lattice-Boltzmann-Methode [16]

2.3 ESPResSo

Zur Simulation wird die Software ESPResSo (Extensible Simulation Package for Research on
Soft matter) [17] [18] verwendet. Mit ESPResSo lassen sich Simulationen zur Molekulardynamik
und Monte Carlo Simulationen durchfiihren. Sie bietet eine Vielzahl von Méglichkeiten um
Systeme von partikularer Materie zu modellieren. Darunter fallt beispielsweise die Simulation
von biologischen Systemen, wie etwa der DNA [19].

Finite

Elements

Length scale

Abbildung 2.6: Coarse-Graining-Modell von ESPResSo [19]
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2.3 ESPResSo

Abbildung 4.12 beschreibt das von ESPResSo verwendete Coarse-Graining-Modell, welches
zur Modellierung der Simulation benutzt wird. Im Gegensatz zum All-Atom-Modell, bei dem
alle Informationen gespeichert und verwendet werden, wird beim Coarse-Graining-Modell
nur ein gewisser Grad an Informationen verarbeitet. Hierbei werden Atome und Molekiile zu
einzelnen Partikeln gruppiert und als Ganzes betrachtet. Dies hat den Vorteil, dass deutlich
grofiere, aber dafiir vereinfachte Simulationen realisierbar sind [20].

Der Kern von ESPResSo ist in der Programmiersprache C geschrieben, einige Bauteile bauen
aber auch auf C++ auf. ESPResSo unterstiitzt sowohl das Message Passing Interface (MPI), um
die Berechnung parallel auf mehreren Prozessoren zu verteilen, als auch die Schnittstelle CUDA
fir Nvidia Grafikkarten. Gesteuert wird die Software per Tcl(Tool command language)-Skript.
Die Tcl-Schnittstelle (Abbildung 2.7) wird von C nativ unterstiitzt, da sie urspriinglich als
Framework fiir C gedacht war. Es ist jedoch ein weiterer Tcl- Interpreter in ESPResSo enthal-
ten, der nicht Standard-Tcl-Code einlief3t. Darunter fallen alle Funktionen, die in ESPResSo
implementiert, aber durch das Tcl-Skript aufgerufen werden kénnen.

Die Simulation wird durch den Aufruf von ESPResSo, mit dem Skript als zuséatzlichen Pa-
rameter, gestartet. Das Skript wird anschlieffend eingelesen und dient zur Steuerung der
Simulation. Simulationsergebnisse konnen wahrend und am Ende der Simulation in exter-
ne Dateien geschrieben werden. Diese werden anschlieend durch den Benutzer durch eine
Visualisierungssoftware dargestellt, oder mit einem Analyseprogramm weiterverarbeitet.

darstellen Visualisierung

(ParaView)

ausgeben auswerten

CPUD |

Tel Interface.

uam“hﬁ Slave ‘:|=ﬁ>| Slave ©

Abbildung 2.7: Aufbau und Architektur[20] von ESPResSo
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3 Implementierung

3.1 Funktionsumfang des Skripts zu Beginn der Arbeit

Obere Randbedingung
fiirs Fluid

¢
¢

Hohe

Tiefe
. Breite

untere Randbedingung
filirs Fluid

Abbildung 3.1: visueller Aufbau einer Simulation, die mit dem urspriinglichen Skript erstellt
wurde

Abbildung 3.1 zeigt den visuellen Aufbau einer Simulation, die mithilfe des urspriinglichen
Skripts erstellt wurde. Das Ziel der Simulation war, dass eine ungeladene Faser mit einzelnen,
ungeladenen Partikeln beladen wird, um deren Interaktion beobachten zu konnen. Der schwar-
ze Quader entspricht der Domaingrof3e, welche vom Benutzer frei definierbar ist. Die Domain
ist dabei periodisch. Sollte ein Partikel wahrend der Simulation beispielsweise iiber den rechten
Rand der Domain(Partikelx _coorda > Box,) hinausgehen, dann tritt dieses Partikel wieder
am linken Rand hinein. Auch das Fluid flief3t periodisch. Es wird am oberen und unteren Rand
der Domain durch Randbedingungen eingegrenzt und flie3t in negativer Y-Richtung (gelbe
Pfeile).
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3 Implementierung

Die Partikelzugabe erfolgt nur zu einem Zeitpunkt. Die Anzahl der Partikel ist dabei frei
wiabhlbar, Partikeltyp bleibt jedoch derselbe. Der Y-Wert g4+, an dem die Partikel hinzugefiigt
werden, wird von dem Nutzer bestimmt. Alle Partikel werden entsprechend auf derselben
Hohe hinzugefiigt. Die X- und Z-Koordinaten werden dabei per Zufallsgenerator bestimmt.
Die Ausgangsgeschwindigkeit eines Partikels ist ebenfalls dreidimensional definiert. Die Ge-
schwindigkeit in X- und Z-Richtung betrigt 0. In Y-Richtung wird die Geschwindigkeit des
Fluids gewahlt.

Um die simulierten Ergebnisse darstellen zu konnen, werden wahrend der Simulation folgende
Informationen zur Visualisierung mitgeschrieben:

1. Position der Faserpartikel
2. Informationen zum Fluid, alle i Integrationsschritte
3. Position der hinzugefiigten Partikel, alle i Integrationsschritte

Die Simulation verlduft in drei Phasen. Zu Beginn wird eine gewisse Anzahl von Schritten
integriert, damit sich das Fluid einflieBen kann. Die genaue Anzahl hingt dabei von der
Domaingrofle ab. In der zweiten Phase (hier nur ein Zeitpunkt) erfolgt die Partikelzugabe.
Die Partikel werden am oberen Rand der Domain hinzugefiigt und flieen dann in Richtung
des Fluids. Falls ein frei bewegliches Partikel mit einem Faserpartikel kollidiert, dann wird
dieses geloscht und mit einem fixen Partikel ersetzt. Ein fixes Partikel hat dieselbe Grofie wie
das urspriingliche Partikel und die Position bleibt nach der Fixierung immer gleich. Sollte ein
Partikel den unteren Rand der Domain (yg,,4.) erreichen, wird es auch hier wieder mit einem
fixen Partikel ersetzt. In der dritten Phase werden keine neuen Partikel mehr hinzugefiigt. Sie
dient als Auslauf fir die vorhandenen Partikel. Die Anzahl der Integrationsschritte hangt auch
hier von der Domaingréfie und von der Partikelgeschwindigkeit ab. Sie sollte hoch genug sein,
damit die zuletzt eingefiigten Partikeln das untere Ende der Domain erreichen kénnen.

3.2 Erweiterung des Skripts

Abbildung 3.2 zeigt das Ergebnis einer Simulation, welche mit dem erweiterten Skript durch-
gefiihrt wurde. Partikel konnen nun kontinuierlich hinzugefiigt werden. Die Kombination
aus Partikeltyp, Anzahl und Zeitpunkt ist dabei frei wéhlbar. Eine genauere Erlauterung der
Partikelzugabe wird in Abschnitt 3.4 erlautert. Sollte die Struktur der abgeschiedenen Partikeln
den oberen Rand der Domain erreichen, sodass kein Platz zur Platzierung von neuen Partikeln
vorhanden ist, dann wird die Simulation vorzeitig beendet.

Die Kollisionsberechnung wurde so angepasst, dass unterschiedliche Partikelgrofien unterstiitzt
werden. Die betreffenden Abstande werden nun automatisch bestimmt, statt vom Nutzer ange-
geben werden zu miissen. Auflerdem wird nun auch die Kollision zwischen frei beweglichen
Partikeln und bereits abgesetzten Partikeln beriicksichtigt. Die genaue Kollisionsberechnung
ist in Abschnitt 3.5 erklart.

Wird ein Partikel abgeschieden, erhalt dieses ein zuséatzliches, kugelformiges Constraint fiir
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das Fluid an derselben Stelle. Dies ist notwendig, da das Constraint dem Fluid die Existenz des
Partikels signalisiert. Die im Verlauf einer Simulation entstehende Struktur hitte ansonsten
keine Auswirkung auf das Fluid.

Partikel, die den unteren Rand der Domain erreichen, werden nur geléscht und nicht mit
einem fixen Partikel ersetzt. Dies hat den Vorteil, dass die Simulation performanter ist, da
fixe Partikeln bei der Integration mit Einfluss haben. Wird ein Partikel gel6scht, so bleibt der
Eintrag in der internen Partikelliste von ESPResSo weiterhin mit dem Inhalt n.a. bestehen.
Dies muss beriicksichtigt werden, wenn beispielsweise iiber die Partikeltypen iteriert werden
soll, denn n.a. wird hier als eigener Typ interpretiert.

Auflerdem wurde das Skript mit Routinen zur Auswertung erweitert, welche alle zusatzli-
chen Information berechnen und in eine Datei schreiben, um diese anschlief3end fur eines
der gewiinschten Schaubilder zu verwenden. Die Erfassung des Fluids wurde dahingehend
eingeschrankt, dass nur noch die beiden Zeitpunkte nach der Aufwarmphase und am Ende der
Simulation erfasst werden. Grund hierzu war die Dateigrofie. Auf der grofien Domain, betragt
die Dateigrof3e etwas tiber 100 MB pro erfasstem Zeitschritt. Die entsprechende Ausgabe
wurde im Skript nur auskommentiert. Sollte die kontinuierliche Verdnderung des Fluids eine
wesentliche Rolle spielen, so kann der Benutzer den entsprechenden Code im Skript wieder
aktivieren.

Abbildung 3.2: Darstellung einer Faser, an der unterschiedliche Partikeltypen abgeschieden
wurden

3.3 Aufbau des Skripts

Abbildung 3.3 zeigt den sinnlichen Aufbau des Skripts. Ziel der Aufteilung auf zwei verschiede-
ne Dateien ist die bessere Bedienbarkeit fiir den Benutzer, indem alle Variablen und Constraints,
welche eine Simulation charakterisieren, in einer separaten Benutzerdatei iibersichtlich ausge-
lagert sind. Der Tcl-Befehl source am Ende der Benutzerdatei bindet dann automatisch die
Berechnungsdatei mit ein.
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3 Implementierung

In der Berechnungsdatei befindet sich alle Prozeduren fiir die Simulation, darunter auch die
Kollisionsberechnung. Eine universelle Berechnungsdatei hat auflerdem den Vorteil, dass diese
einfacher erweitert werden kann, da alle Anderungen automatisch in den verschiedenen Be-
nutzerdateien beinhaltet sind.

Um die Simulation zu starten, muss die Benutzerdatei mit ESPResSo aufgerufen werden. Die
Berechnungsdatei wird dabei von Tcl als String innerhalb der Benutzerdatei eingelesen. Hilfs-
funktion, welche die Werte der Variablen tibergeben sind deshalb nicht notwendig, da alle
Variablen in der Benutzerdatei auch in der Berechnungsdatei global sind.

Variablen
Espresso Constraints

Partikelzugabe

Platzierung der Fasern

Source: Pfad zu Berechnung tcl

Benutzer.tcl Berechnung.tcl

Abbildung 3.3: Darstellung der Aufteilung des Skripts und der strukturelle Aufbau des Inhalts
beider Teile

3.4 Bedienung

Platzierung einer Faser
Eine Faser wird in dieser Arbeit immer zylinderférmig definiert. Die Platzierung besteht aus
drei Elementen:

« einem Array von Faserpartikeln

» eine zylinderformige Randbedingung fiir das Fluid

« ein zylinderformiges Hilfs-Constraint

Die Faser wird als eine Kette von Faserpartikeln modelliert, wie in Abbildung 3.1 dargestellt
(blaue,iiberlagernde Partikeln). Um eine méglichst vollstandige Uberdeckung der Faser zu
erreichen, sollten die Faserpartikeln dicht iibereinander liegen. Die Randbedingung fiir das
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3.5 Berechnung der Kollision von Partikeln

Fluid dient dazu, dem Fluid die Existenz der Faser zu signalisieren. Das zweite Hilfs-Constraint
ist optional. Es dient nur der Kontrolle, indem von ESPResSo eine Fehlermeldung geworfen
wird, sobald ein frei bewegliches Partikel in den Bereich des Constraints eindringt.

Partikelzugabe

Die Partikelzugabe erfolgt iber eine mehrfach verkettete Tcl-Liste. Ein Eintrag definiert dabei
eine Zugabe. Dieser besteht aus den Attributen Partikeltyp, Anzahl, Zeitschritt und einem
Wahrheitswert zur kontinuierlichen Partikelzugabe. Der Partikeltyp ist ein separates Objekt,
welches ebenfalls per Tcl-Liste mit den Werten ID, Masse und Radius des entsprechenden
Partikels definiert ist. Die Anzahl und der Zeitschritt bestimmen wie viele Partikel hinzugefiigt
werden und zu welchem Zeitpunkt wahrend der Simulation dies geschieht. Der Wahrheitswert
sagt aus, ob die Zugabe einmalig sein soll, daher nur zu dem genannten Zeitpunkt, oder aber
zu jedem Vielfachen des Zeitpunkts stattfinden soll. Die Aufwarmphase fiir das Fluid wird
dabei beriicksichtigt.

Der Eintrag [T'ypo 2 4000 1] beschreibt beispielsweise, dass nach der Aufwarmphase immer
zwei Partikel vom Typ T'yp, alle 4000 Zeitschritte hinzugefiigt werden.

3.5 Berechnung der Kollision von Partikeln

Algorithmus 3.1 Kollisionsberechnung der Partikel

procedure BERECHNUNG
for all part € Partikel do
if part € Faserpartikel V p € abgesetztes Partikel then
Umgebung < BERECHNE UMGEBUNG(part, rymgebung)
Umgebung < KorriGiERE UMGEBUNG part, Umgebung)
FIXIERE PARTIKEL(Umgebung)
end if
end for
end procedure

Algorithmus 3.1 zeigt den Pseudocode der Berechnung. Nachdem die ersten Partikel hin-
zugefiigt wurden, wird zu jedem Integrationsschritt die Umgebung jedes Faser- und jedes
abgeschiedenen Partikels berechnet. Berechnet wird die Umgebung mittels des ESPResSo-
Befehls analyze nbhood. Der gewéhlte Radius fiir die Umgebung 7/,,gebung €rgibt sich aus der
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3 Implementierung

Summe der Radien des aktuellen Partikels 7.,;ren: und dem Radius des grofiten Partikeltyps
Tmaz i der Simulation, der kein Faserpartikel ist.

TUmgebung = Tcurrent + Tmaz

Falls das aktuelle Partikel ein Faserpartikel ist, dann wird der gewahlte Radius mittels dem
Satz des Pythagoras berechnet. Dieser ist in Abbildung 3.5 graphisch dargestellt und héngt
zusétzlich von dem Abstand der Faserpartikeln d gy, ab.

dp
TUmgebung = \/( ;seT )2 + (Tcurrent + 'rmaac)Q

Es wird dabei vorausgesetzt, dass alle Faserpartikel innerhalb einer Faser den selben Abstand
zum Nachbarn haben. Falls unterschiedliche Abstinde gewtinscht sind, miisste das Skript so
erweitert werden, dass dp,s., fiir jedes Faserpartikel einzeln berechnet wird.

Durch die Berechnung der Hypotenuse aus dem Abstand der Faserpartikeln und der urspriingli-
chen Summe aus 7¢yprent UNd 7,4., 01l sichergestellt werden, dass Partikel nicht in den Bereich
zwischen zwei benachbarten Faserpartikel gelangen konnen, da es sonst zu einer Verletzung
des Hilfs-Constraint fithren wiirde. Idealerweise werden die Faserpartikel so dicht zu einander
platziert, dass auch fiir die Umgebung der Faser gilt:

TUmgebung R TFaser T T'maa

Abbildung 3.4: Graphische Darstellung zur Bestimmung des Radius fiir ein Faserpartikel
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3.5 Berechnung der Kollision von Partikeln

Korrektur der Umgebung

T

TUmgebung

Abbildung 3.5: Veranschaulichung der Problematik bei der berechneten Umgebung von ES-
PResSo

Abbildung 3.4 zeigt eine mogliche Situation bei der Kollisionsberechnung, wenn der in Ab-
schnitt 3.5 verwendete Wert radiuSymgebung benutzt wird. In dem Beispiel sollen die Partikel A
und B demselben Partikeltyp entsprechen. Partikel A ist jedoch bereits abgeschieden worden,
Partikel B ist noch frei beweglich. Partikel C ist ebenfalls noch frei beweglich und soll einen
zweiten Partikeltyp symbolisieren, dessen Radius kleiner ist, als von den Partikeln A und B.
An diesem Beispiel ist zu sehen, dass die Korrektur der Umgebung notwendig ist, da ansonsten
Partikel abgeschieden werden, obwohl es zu keiner Kollision untereinander kommt. In diesem
Fall wird die Umgebung von Partikel A bestimmt. Partikel C liegt auch darin, da der Abstand
von Partikel A und C (AC) geringer ist, als der verwendete Radius TUmgebung- Der Abstand
AC ist jedoch grofler als die Summe der Radien r4 und r¢ der Partikel A und C. Folglich
muss Partikel C aus der Umgebung von Partikel A geloscht werden. Partikel B wird in diesem
Beispiel abgeschieden, da der Abstand AB der Partikel A und B, der Summe aus den Radien
r4 und rp entspricht.

Algorithmus 3.2 beschreibt die Korrektur der berechneten Umgebung. Zusatzlich zu dem
Kriterium, dass der Abstand zwischen zwei Partikel nicht grofler sein darf als die Summe
derer Radien, werden zusatzlich alle Faser- und bereits abgeschiedene Partikeln ebenfalls aus
der Umgebung geloscht, darunter auch das Partikel selbst, von dem die Umgebung berechnet
werden soll.
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Algorithmus 3.2 Korrektur der Umgebung

procedure KORRIGIERE UMGEBUNG(partcysrent, Umgebung)
for all p € Umgebung do
Distanz, part.yene <~ BERECHNE DISTANZ(p, partcyrrent)
if Distanzy part,yrene > (radius, +radiuScyrrent) V pryp € (FaserU fiziert) then
Losche p aus Umgebung
end if
end for
return Umgebung
end procedure
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Im folgenden Kapitel werden Simulationsergebnisse vorgestellt. Die dafiir verwendeten Para-
meter konnen aus Tabelle 4.2 bis Tabelle 4.5 entnommen werden. Sofern Abweichungen von
diesen Werten bestehen, sind sie zu dem entsprechenden Schaubild angemerkt.

Einheiten sind in ESPResSo nicht fest definiert, sondern kdnnen, je nach benétigter Grofien-
ordnung selbst bestimmt werden.

reduzierte Einheit Wert Einheit
[x] 1.00E-05 m
[m] 1.76E-10 | kg
[E] 1.76E-08 | ]
[t] 1.00E-06
[q] 1.60E-19 As

Tabelle 4.1: verwendete Reduzierung der Einheiten

Beschreibung Parametername | Wert | reduzierte Einheit
Domainhohe box_y 15 [x]
Domainbreite box_x 6 [x]
Domaintiefe box_z 4 [x]
Zeitschritt time_step 0.01 [t]
Partikel- Starthohe | position_start 13 [x]
Partikel- Endhohe position_end 0.5 [x]

Tabelle 4.2: allgemeine Parameter

Die Mafle der Domain, sowie die Start- und Endhohe der Partikeln sind in Abbildung 3.1
abgebildet. position_start und position_end entsprechen hier ygs;q,+ und ygnq.
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Die ersten beiden Variablen in Tabelle 4.5 beschreiben die Position der Faser in der Domain.
Der Radius der Faser wird durch die Variable fiber Radius definiert. Der Abstand der Faser-
partikeln bestimmt, wie weit die Mittelpunkte zweier Faserpartikel entfernt sind. Die Anzahl
der Faserpartikeln ergibt sich auch der Tiefe der Domain und dem Abstand der Faserpartikeln.

Beschreibung Parametername Wert reduzierte Einheit
Geschwindigkeit v_part -0.0381 [x]/[s]
(kinematische) Viskositét visc 0.152 [x]?/[t]
Dichte dense 0.0000068 [m]/[x]?
Reibung friction 0.000007 -
Gitterkonstante agrid 0.1 [x]
LB-Zeitschritt tau 0.01 [t]

Tabelle 4.3: Parameter fur das Fluid

Typ | Radius[x] | Masse[m]
1 0.04665 6.403E-06
2 0.07185 2.339E-05
3 0.0958 5.545E-05
4 0.1106 8.533E-05
5 0.12775 1.315E-4
6 0.1475 2.024E-4

Tabelle 4.4: Partikeltypen

Beschreibung Parameter | Wert | reduzierte Einheit
X-Position posx 4 [x]
Y-Position posy 3 [x]

Radius fiberRadius 1 [x]
Abstand der Faserpartikel | dist_circles | 0.67 [x]
Anzahl Faserpartikel n_circles 6 -

Tabelle 4.5: Position und Eigenschaften der Faser

Radius und Abstand der Faserpartikeln sind zusétzlich in Abbildung 4.1 dargestellt.
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4.1 Absoluter Abscheidegrad

Abbildung 4.1: Darstellung einer zylinderférmigen Faser durch Faserpartikel

4.1 Absoluter Abscheidegrad

Der Abscheidegrad beschreibt die Anzahl der abgeschiedenen Partikeln im Verhaltnis zur
Gesamtmenge. Dieser hangt von mehreren Faktoren ab, wie beispielsweise der Tragheit eines
Partikels oder der Struktur der Faser. Die Tragheit eines Partikels lasst sich durch die Stokes-
Zahl (St) beschreiben. Sie sagt aus wie schnell ein Partikel auf eine Stromungsanderung reagiert
und ist von dem Durchmesser des Partikels Pp, dem Faserdurchmesser Fp, der Dichte pgjyiq,
der Stromungsgeschwindigkeit vy, und von der kinematischen Viskositét vp,;q des Fluids
abhéngig.

(41) St = PFLwid * Pp” * Vpiuid
’ 18 * VEluid * FD

In Abbildung 4.2 sind die Abscheidegrade von unterschiedlichen Partikeltypen zu sehen. In den
Simulationen wurde die Partikelgrofie und somit, bei gleicher Partikeldichte, die Masse der Par-
tikeln variiert. Es wurden hierbei finf Simulationen durchgefiihrt, bei denen alle n-Zeitschritte
eine unterschiedliche Anzahl an Partikeln hinzugefiigt wurde, sodass die Gesamtzahl variiert.
Die Anzahl pro Partikeltyp blieb jeweils gleich. Aufgrund der zufilligen Partikelplatzierung
schwanken vor allem die Werte mit einer geringen Anzahl an Partikeln. Wenn diese steigt, wird
der Verlauf der Kurve glatter. Dennoch lasst sich der Trend erkennen, dass der Abscheidegrad
fir alle Simulationen mit der Stokes-Zahl steigt.
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Abbildung 4.2: Abscheidegrade fiir unterschiedliche Stokes-Zahlen, bei unterschiedlicher
Partikelanzahl

Nun soll die Wechselwirkung zwischen den einzelnen Partikeltypen genau untersucht werden.
Hierfiir werden der kleinste und grofite Partikeltyp genauer betrachtet.

In Abbildung 4.3 ist der Abscheidegrad des kleinsten Partikeltyps mit dem Radius 0,04665[x]
dargestellt. Die sich daraus ergebende Stokes-Zahl entspricht dem Wert 0,25. Jedes Balken-
Tripel steht fiir drei verschiedene Simulationen. Der blaue Balken entspricht den Werten aus
Abbildung 4.2. Bei dem jeweils roten Balken wurde nur der entsprechende Typ in der angege-
ben Anzahl hinzugefiigt. Dies bedeutet, dass die Gesamtzahl der zugegeben Partikel nur noch
ein sechstel der urspriinglichen Simulation betragt. Hieraus soll der direkte Einfluss durch
andere Partikeln sichtbar werden. In der dritten Messreihe (beige) wurde ebenfalls nur der
entsprechende Partikeltyp hinzugefiigt. Dieser wurde diesmal mit sechs multipliziert, sodass
die Gesamtzahl der Partikeln wieder den urspriinglichen Wert erreicht. Dies soll den Einfluss
durch andere Partikeltypen veranschaulichen.

Anhand der Betrachtung des urspriinglichen Abscheidegrads mit einem der beiden anderen
Werten innerhalb eines Tripels wird deutlich, dass der Abscheidegrad von Partikeln mit einer
geringen Tragheit stark durch grofiere Partikeln beeinflusst wird. Die beiden Werte fallen
dementsprechend deutlich geringer aus, da in diesen Simulationen keine groleren Partikeln
zugegeben wurden, die den Abscheidegrad hatten beeinflussen kénnen.

Dies liegt daran, dass Partikeln mit einer geringen Tréagheit entlang der Stromung an der Faser
vorbei flieen. Trifft dieses Partikel jedoch auf abgeschiedene Partikeln, ist die Wahrscheinlich-
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keit hoher, dass es an ihnen hangen bleibt. Grund hierfiir ist die Stromung, die nicht komplett
auflen herum, sondern auch durch Hohlrdume hindurch flief3t. Ein weiterer Grund konnte an
der Modellierung liegen. Das Fluid registriert Partikel erst, wenn diese abgeschieden werden,
indem ein Constraint fiir das Fluid an dieser Stelle gesetzt wird. Abhéangig von der Dauer,
bis sich die Stromung an dieser Stelle angepasst hat, flieffen die, sich unmittelbar oberhalb
befindlichen Partikeln in falscher Richtung.
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[0 Werte aus Abbildung 4.2[0Einfluss durch andere Partikel |0 Einfluss durch andere Partikeltypen

Abbildung 4.3: Abscheidegrade des kleinsten Partikeltyps fiir unterschiedliche Modellierun-
gen

Nach der Betrachtung des kleinsten Partikeltyps, werden nun die Abscheidegrade des grofite
Typs mit dem Radius 0,1475[x] analysiert. Diese sind in Abbildung 4.4 dargestellt. Die Stokes-
Zahl entspricht diesmal dem Wert 2,4.

Im Gegensatz zum vorherigen Partikeltyp sind hier keine aufschlussreichen Unterschiede zu
erkennen. Dies liegt daran, dass kleine Partikel wenig Einfluss auf groflere Partikel haben. Der
Grofienunterschied der Balken fallt entsprechend gering aus. Erwartungsgemaf liefert hier die
dritte Messreihe die grofiten Abscheidegrade, da der durchschnittliche Partikeldurchmesser
gestiegen ist und somit auch das Volumen der abgeschiedenen Partikel schneller ansteigt.
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Abbildung 4.4: Abscheidegrade des grofiten Partikeltyps fiir unterschiedliche Modellierungen

Nachdem nun erste Erkenntnisse tiber die Wechselwirkungen zwischen den Partikeln gewon-
nen werden konnten, werden nun weitere Faktoren untersucht, welche einen Einfluss auf den
Abscheidegrad haben konnen.
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Abbildung 4.5: Abscheidegrad von Partikeln bei unterschiedlichen Faserstrukturen
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In Abbildung 4.5 ist der Abscheidegrad von unterschiedlichen Partikeltypen zusehen, welche
sich aus den gewahlten Faserstrukturen ergibt. Die blaue Kurve entspricht der Simulation mit
540 Partikeln aus Abbildung 4.2. Anstatt eine Faser mittig zu platzieren, wurde nun eine zweite
Faser, parallel zur ersten Faser, hinzugefiigt. Diese ist hohenversetzt und liegt neben der Ersten.
Eine &nhliche Struktur ist in Abbildung 4.9 zu sehen. Zu beobachten ist, dass die Filtereffizienz
nicht im Allgemeinen hoher ist, wie vermutet werden konnte. Der gewahlte Strukturaufbau ist
nur fiir groflere Partikeln effizienter. Dies liegt daran, dass diese Struktur keinerlei zusatzlichen
Einfliisse fiir weniger Trage Partikel mit sich bringt. Es dndert sich lediglich die Auftrefffliche
(doppelter Faserdurchmesser), von der nur trdgere Partikeln profitieren.

Nachdem der Einfluss einer anderen Faserstruktur betrachtet wurde, wir nun die Anderung
der Fluidgeschwindigkeit analysiert.
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Abbildung 4.6: Abscheidegrad fiir unterschiedliche Stokes-Zahlen, abhéngig von unterschied-
lichen Fluidgeschwindigkeiten

Abbildung 4.6 stellt den Abscheidegrad fiir unterschiedliche Stokes-Zahlen dar, in Abhangig
von unterschiedlichen Fluidgeschwindigkeiten. Anders als in den Simulationen zuvor, wurde
hier ein fester Partikelradius fiir alle Typen festgelegt, anstelle derselben Dichte. Der Radius
betragt 0,1[x]. Die Massen wurden entsprechend angepasst, um dieselben Stokes-Werte zu
erlangen. Auflerdem wurden nur drei statt sechs Partikeltypen verwendet,sodass die Anzahl
der Partikel pro Typ erhoht werden kann, ohne dass die Gesamtlaufzeit der Simulation steigt.
Die hohere Anzahl pro Typ soll hierbei eine héhere Genauigkeit bei der Auswertung erbringen.
Es ist zu erkennen, dass eine geringere Geschwindigkeit des Fluids den Abscheidegrad von
weniger tragen Partikeln reduziert. Wie bereits erklart wurde, beschreibt die Stokes-Zahl,
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wie schnell ein Partikel auf eine Stromunganderung reagiert. Folglich hat ein Partikel bei
einer geringeren Stromungsgeschwindigkeit mehr Zeit, um auf eine Anderung zu reagieren.
Entsprechend ist es genau umgekehrt fiir eine hohere Geschwindigkeit.

Lediglich fiir den Partikeltyp mit der Stokes-Zahl 1,8 hatte die Variation der Fluidgeschwin-
digkeit keinen Einfluss auf den Abscheidegrad. Grund hierfiir war die hohe Tréagheit des
Partikeltyps. Diese war zu hoch, als das die Anderung der Fluidgeschwindigkeit einen bemerk-
baren Einfluss hétte auswirken konnen.
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4.2 zeitliche Entwicklung des Abscheidegrades

Im folgenden Abschnitt wird auf die zeitliche Effizienz der Filtration eingegangen. Um anschau-
lichere Ergebnisse zu erlangen, wurden die gewahlten Parameter der Simulation grundlegend
geandert. Grund hierfiir war die hohen Rechenzeit, die fiir Simulationen mit einer grofien
Anzahl an Partikeln benotigt wird. Selbst bei Simulationen mit knapp 6000 Partikeln konnte
das Volumen der angesammelten Partikeln keinen konstanten Einfluss auf den zeitlichen
Abscheidegrad ausiiben. Grofiten Einfluss hatte hier weiterhin die zufillige Partikelplatzierung.
Die gednderten Werte konnen aus Tabelle 4.6 entnommen werden.

Im Allgemeinen sollte noch angemerkt werden, dass zu den folgenden Abbildungen eine zeitli-
che Verschiebung auf der X-Achse mitberechnet werden muss, die hier nicht berticksichtigt
ist. Werden n Partikeln zu einem Zeitpunkt i hinzugefiigt, so ist der Abscheidegrad von den n
Partikeln in i dargestellt. Die tatsachliche Abscheidung erfolgt jedoch erst zu einem spateren
Zeitpunkt, dann wenn ein Partikel abgeschieden wird, oder es den unteren Rand der Domain
erreicht hat.

Zudem wurden fiir diese Simulationsreihe zwei Partikeltypen mit gleichem Radius und unter-
schiedlichen Massen verwendet. Da beide Typen dieselben Abscheidegrade (sowohl total, als
auch zeitlich) aufweisen, wird auf die Darstellung der Ergebnisse, der einzelnen Typen nicht
genauer eingegangen.

Parametername Wert
Allgemein
box x 2.5
box_y 18
box_z 0.7
Fluid
v_part -9.16E-03
dens 8.85E-06
visc 0.133
friction 1.962E-06
Partikel
Radius 0.075
Masserqyy, 6,699E-05
Masser,p, 9,571E-06
Faser
fiberRadius 0.3
posx 1.25
posy 1.3
dist_circles 0.1

Tabelle 4.6: geanderte Parameter zur Simulation der Effizienz
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Abbildung 4.7: Verlauf der Effizienz unterschiedlicher Faserstrukturen, in Abhéngigkeit von
der zurickgelegten Simulationszeit

In Abbildung 4.7 ist der zeitliche Abscheidegrad in Abhangigkeit der Faserstruktur dargestellt.
Die Struktur ist ahnlich, wie in der Simulation zu Abbildung 4.9. Es wurden hierbei alle n
Zeitschritte die gleiche Anzahl an Partikeln hinzugefigt.

Zu sehen ist, dass die Abscheidung an zwei Fasern hoher ist und auch schneller steigt, als an
einer einzelnen Faser. In diesem Fall liegt das daran, dass die gewahlten Partikeltypen sehr
trage sind. Entscheidend ist hier wieder die verdoppelte Auftrefffliche durch eine zweite Faser.
Auch die Effizienz steigt mit der Zeit schneller an, da das Volumen der zwei lokalen Strukturen
schneller steigt.

In der Simulation mit einer Faser wurde zu dem Zeitpunkt i = 6.45F10° eine Effizienz von 100%
erreicht. Dies bedeutet, dass alle zugegebenen Partikeln zu diesem Zeitpunkt abgeschieden
wurden. Unter Umstanden bedeutet dies jedoch nicht, dass alle weiteren Partikeln, welche
zu einem spateren Zeitpunkt hinzugefiigt wurden, auch zu 100% abgeschieden werden. Dies
héangt vor allem von der zugegeben Anzahl zu einem Zeitpunkt ab. Im Extremfall von nur
einem Partikel ergibt sich eine Effizienz von 0% oder 100%.

Im Gegensatz zur Struktur mit zwei Fasern, die eine Effizienz von 100% schon zum Zeitpunkt
i = 1.65FE10° erreicht, braucht die Einzelfaser in dieser Modellierung fast vier Mal so lange,
um dasselbe Niveau zu erreichen.

Wie schon bei der Berechnung des absoluten Abscheidegrads fiir verschiedene Stokes- Zahlen,
soll auch hier wieder der Einfluss einer anderen Fluidgeschwindigkeit veranschaulicht werden.
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4.2 zeitliche Entwicklung des Abscheidegrades
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Abbildung 4.8: Effizienz der Einzelfaser fiir unterschiedlichen Fluidgeschwindigkeiten, in
Abhiangigkeit von der zuriickgelegten Simulationszeit

In diesem Fall wurde die Geschwindigkeit um 50% reduziert. Das Ergebnis ist in Abbildung 4.8
zu sehen.

Zu Beginn der Partikelzugabe liegen die Abscheidegrade beider Simulationen in demselben
Bereich. Im Verlauf der Simulation steigt dann der Abscheidegrad bei einer héheren Fluidge-
schwindigkeit schneller an. Es hat in dieser Modellierung knapp 50% mehr Integrationsschritte
gebraucht, bis bei der Simulation mit der geringeren Fluidgeschwindigkeit eine Effizienz von
100% erreicht wurde.

Die Fluidgeschwindigkeit hat einen bemerkbaren, wenn auch geringen Einfluss auf den Ab-
scheidegrad. Die Werte zu Beginn der Partikelzugabe konnen durch die zufillige Platzierung
der Partikeln verursacht werden. Dies soll bedeuten, dass der gewahlte Partikeltyp trage genug
ist (selbst bei einer langsameren Fluidgeschwindigkeit), um an der Faser abgeschiedenen zu
werden, wenn ein Partikel zentral iiber der Faser platziert wird. Gleichzeitig ist das Partikel
selbst bei der hoheren Fluidgeschwindigkeit nicht trdge genug, um an der Faser abgeschieden
zu werden, wenn die Platzierung des Partikel zu weit aulen tiber der Faser geschieht.
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4 Simulationsergebnisse

4.3 Strukturaufbau der abgeschiedenen Partikel und
dessen Dichte

Aus den vorhergehenden Simulation aus Abschnitt 4.2 soll nun die finale Struktur der abge-
schiedenen Partikeln analysiert werden. Hierbei wird der Aufbau der abgeschiedenen Partikeln
am Ende der Simulation betrachtet.

In Abbildung 4.9 ist die finale Struktur der abgeschiedenen Partikeln mit zwei Fasern zu sehen.
Aufgrund der nahen Platzierung beider Fasern, konnten sich die lokalen Strukturen frithzeitig
zu einer ,Briicke” zusammenschlieffen. Die Auftreffflache hat sich dadurch deutlich vergrofiert.
Entsprechend liegen die abgeschiedenen Partikeln dicht zusammen. Auch die Héhe der finalen
Struktur fallt gering aus, da die weitere Partikelzugabe frithzeitig abgebrochen wurde. Als
Abbruchkriterium wurde in den Simulationen eine 100 prozentige Effizienz der letzten drei
Partikelzugaben gewahlt.

Abbildung 4.9: Struktur-Aufbau mit zwei Fasern
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4.3 Strukturaufbau der abgeschiedenen Partikel und dessen Dichte

Abbildung 4.10: Struktur-Aufbau einer Abbildung 4.11: Struktur-Aufbau einer
Einzelfaser Einzelfaser mit langsa-
meren Fluid

In Abbildung 4.10 und Abbildung 4.11 sind die finalen Strukturen der Einzelfaser fiir unter-
schiedliche Fluidgeschwindigkeiten dargestellt. Sie sind deutlich hoher und weniger dicht als
bei zwei Fasern. Vergleicht man die Strukturen untereinander, so sehen sie sich sehr dnhlich.
Grund hierfiir ist der geringe Einfluss der unterschiedlichen Fluidgeschwindigkeiten auf die
gewahlten Partikeltypen. Lediglich die Hohe und der zeitliche Verlauf des Aufbaus unter-
scheiden sich geringfiigig. Die Hohe ist unterschiedlich grof3, da in der Simulation mit dem
langsameren Fluid mehr Simulationsschritte notig waren, um eine 100 prozentige Effizienz zu
erlangen. Folglich ist auch die Anzahl der zugegeben Partikeln héher und somit die Anzahl der
abgeschiedenen Partikeln. Der zeitliche Aufbau der Struktur unterscheidet sich dahingehend,
dass sich die Struktur der abgeschiedenen Partikel bei einer héheren Fluidgeschwindigkeit
schneller nach oben ausbreitet. Dies ist zwar auch bei dem langsameren Fluid der Fall, hier ist
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4 Simulationsergebnisse

der Unterschied jedoch nicht so stark ausgepragt. Erkennen lasst sich dies an den einzelnen
,Pfaden” der abgeschiedenen Partikeln, welche ihren Ursprung an der Faser haben und sich
danach unterschiedlich ausbreiten

Der Strukturaufbau hangt aber nicht nur von den gewéhlten Parametern, wie beispielsweise
der Fluidgeschwindigkeit oder der Masse eines Partikels ab. Es kommt auch auf die Modellie-
rung der Simulation an. So breitet sich beispielsweise die Struktur deutlich steiler nach oben
aus, wenn die Zeitschritte der Partikelzugabe dichter aufeinander folgen. Grund hierfiir ist die
Implementierung des Fluid Constraints fiir abgeschiedene Partikel. Dieses wird erst definiert,
wenn ein Partikel abgeschieden wurde. Folgen die nachsten Partikeln unmittelbar darauf, kann
es vorkommen, dass sich das Fluid nicht rechtzeitig auf das neue Constraint ausrichten kann.
Die folgenden Partikel wirken dadurch trager und der Sperreffekt fillt entsprechend gering aus.

Eine weitere Charakterisierung der finalen Struktur erfolgt Giber die Analyse der Dichte der
Struktur. Diese beschreibt das Verhaltnis zwischen dem Volumen der abgeschiedenen Partikeln
Vp und dem Gesamtvolumen des Korpers Vi, in dem sie sich befinden. Aktuell wird dieser
Korper im Skript als Quader modelliert. Hierbei wird am Ende der Simulation die Position der
abgeschiedenen Partikel betrachtet und der jeweils kleinste und grofite Koordinatenwert jeder
Achse ermittelt (Miny, Maxx, Miny, Mazxy,Minz, Maxz). Aus den Werten ergibt sich das
Volumen des Korpers Vi

(4.2) Vk = (Maxx — Miny) x (Maxy — Miny) * (Maxz — Miny)

und daraus die Dichte der Struktur

‘ Vp
4.3) Dichte = —
(4.3) Dichte v

K

Aus Gleichung (4.3) ergeben sich die Dichten der Partikelstrukturen, die in Abschnitt 4.2
dargestellt sind. Die Dichte fiir zwei Fasern ist, im Vergleich zu den beiden anderen Werten,
deutlich hoher. Dies liegt an der deutlich kleineren und dichteren Struktur der abgeschiedenen
Partikeln. Die beiden Werte der Einzelfaser liegen aufgrund des geringen Einflusses der Fluid-
geschwindigkeit im selben Bereich. Hier spielt unter anderem die zufallige Partikelplatzierung
einen Einfluss auf das Resultat.
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4.3 Strukturaufbau der abgeschiedenen Partikel und dessen Dichte
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Abbildung 4.12: Dichte der Partikelkoérper aus den Simulation zur zeitlichen Effizienz
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5 Performance

Abschlieffend werden noch relevante Performance-Daten analysiert und erlautert worauf der
Benutzer achten sollte.

5.1 Einflusse auf die Gesamtlaufzeit einer Simulation

3000

== Gesamtlaufzeit
giner Simulation

2500
2000

1500

Dauerin Sekundens 1

1000

500

0 450 900 1300

Anzahl an Partikeln /1

Abbildung 5.1: Laufzeit einer Simulation, in Abhangigkeit von der Anzahl der zugegebenen
Partikeln

In Abbildung 5.1 ist die Laufzeit der Simulation in Abhangigkeit zur Anzahl der zugegeben
Partikeln veranschaulicht. Hierbei blieb die Anzahl der Integrationsschritte und das Intervall
der Partikelzugabe gleich. Nur die Anzahl der zugegeben Partikel pro Batch wurde variiert.

Die Laufzeit steigt prinzipiell linear mit der Anzahl der Partikeln an. Der Grund fiir den
exponentiellen Verlauf der Kurve ist, dass mit der Anzahl der zugegeben Partikeln auch die
Anzahl der abgeschiedenen Partikeln steigt. Diese wiederum verbrauchen dauerhaft bis zum
Ende der Simulation Rechenzeit. Die Dauer eines Integrationsschritts ist daher abhéngig von
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5 Performance

der Anzahl der Partikeln, die sich zu diesem Zeitpunkt in der Domain befinden.

Die Anzahl wird wiederum von mehreren Faktoren beeinflusst. Neben der Modellierung,
wann und wie viele Partikeln zugegeben werden, ist vor allem die Héhe der Domain und die
Fluidgeschwindigkeit ausschlaggebend. Die Hohe legt die Lange der Trajektorie fiir die Partikel
fest und die Geschwindigkeit des Fluids beeinflusst die Partikelgeschwindigkeit. Beides ist
entscheidend, wie lange ein Partikel in der Domain existiert, bis es den unteren Rand der
Domain erreicht und geloscht wird.

5.2 Vergleich der Performance mit dem urspringlichen
Skript

Nachdem die allgemeine Laufzeit einer Simulation erlautert wurde, soll nun die Performance
der Implementierung genauer analysiert werden. Zunéachst soll die Optimierung der Kollisions-
berechnung mit dem urspriinglichen Skript verglichen werden. Aufgrund der eingeschrénkten
Funktionalitat und der deutlich hoheren Laufzeit, wurde eine simple Simulation mit der ein-
maligen Zugabe von 30 Partikeln durchgefiithrt. Um den Einfluss durch andere Faktoren, wie
etwa der Berechnung des Fluids, gering zu halten, wurde eine entsprechend kleinere Domain
gewahlt. Die Laufzeit des aktuellen Skripts betrug 17 Sekunden. Die Laufzeit des urspriing-
lichen Skripts lag bei 398 Sekunden und hat somit circa 20 Mal so lange gebraucht. Grund
hierfiir ist die geringere Anzahl der Aufrufe zur Bestimmung der Umgebung. Diese wurde pro
Integrationsschritt von n? — mn auf n reduziert, wobei n fiir die Gesamtzahl der Partikeln und
m fiir die Anzahl der Faserpartikeln steht.

5.3 Anteil der Umgebungskorrektur an der Gesamtlaufzeit

Eine weitere Anpassung an dem Skript ist die Korrektur der Umgebung, welche in Kapitel 3
erlautert wurde. Den tatsachlichen Einfluss zu messen stellt sich jedoch nicht als einfach
heraus. Um den exakten Mehraufwand zu bestimmen, miisste im Voraus der Verlauf einer
Simulation bekannt sein. Dies bedeutet, dass auch ohne Korrektur der Umgebung, jedes Partikel
zum identischen Zeitpunkt an der identischen Stelle abgeschiedenen werden muss, wie mit
Korrektur. Ansonsten wiaren die Simulationen nicht identisch und die daraus resultierende
Laufzeit konnte durch andere Faktoren beeinflusst werden. Eine weitere Moglichkeit wire die
Verwendung von nur einem Partikeltypen. Dann wire die Simulation auch ohne Korrektur
identisch. Dies macht die Korrektur jedoch iiberfliissig, da die Umgebung, welche von ESPResSo
berechnet wird, bereits korrekt ist. Die Laufzeiten waren so gut wie identisch. Daher wird die
Laufzeit per Tcl-Timer gemessen, indem man die Uhrzeit in Millisekunden vor und nach dem
Prozeduraufruf misst und anhand dieser die Dauer ermittelt. Diese Methode ist zwar genau, es
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5.3 Anteil der Umgebungskorrektur an der Gesamtlaufzeit

fehlt jedoch ein Vergleichswert, da eine korrekte Berechnung der Umgebung durch ESPResSo
auch nicht bei Null lage. Nichts desto trotz sind in Abbildung 5.2 Messwerte dargestellt, bei
denen die Anzahl der zugegeben Partikeln variiert.
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Abbildung 5.2: zeitlicher Anteil der Umgebungskorrektur
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Wie in Abbildung 5.2 zu sehen ist, steigt die benétigte Rechenzeit der Prozedur mit der Anzahl
der Partikeln an. Grund hierfiir ist auch die steigende Anzahl der abgeschiedenen Partikeln.
Auf diese wird die Prozedur wiederum aufgerufen.

Ein weiterer Faktor der eine Rolle spielt, ist die Differenz zwischen dem kleinsten und groften
Partikeltyps in der Simulation. Der giinstigste Fall ist dementsprechend, wenn es nur einen
Partikeltyp gibt, oder alle Partikel den gleichen Radius haben. Dann ist die Korrektur iiberfliissig,
da die von ESPResSo berechnete Umgebung bereits ausreichend ist. Hier haben alle Partikeln
den gleichen Abstand, der nétig ist, um abgeschieden zu werden.

Der teuerste Fall ware hier eine Simulation in der iiberwiegend kleine Partikeln zugeben
werden, aber auch ein deutlich groflerer Partikeltyp existiert. Die Liste der naheliegenden

Partikeln wiare verhéltnismafiig grofy und ein Grof3teil miisste jedes Mal aus der Liste entfernt
werden.
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Abbildung 5.3: Darstellung der benétigten Rechenzeit der Umgebungskorrektur, im Verhalt-
nis zur Gesamtlaufzeit

In Abbildung 5.3 ist der prozentuale Anteil der Umgebungskurrektur, im Verhaltnis zur Gesamt-
laufzeit dargestellt. Hierbei fallt der Anteil mit steigender Anzahl an Partikeln. Dies liegt daran,
dass die benotigte Rechenzeit zur Simulation der Partikeln schneller steigt, als der Aufwand
fir die Korrektur der Umgebung.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

In dieser Arbeit wurde ein Skript fiir die Software fiir Molekulardynamik ESPResSo weiter-
entwickelt, um die kontinuierliche Beladung von einzelnen Fasern mit unterschiedlichen
Partikeltypen zu simulieren. Zunéchst werden grundlegende Effekte und Anforderungen zur
Filtration erldutert. Anschlieflend werden die gewéhlten Modelle zur Beschreibung der Wech-
selwirkungen zwischen Partikeln und der Simulation des Fluids vorgestellt. Auflerdem wird
die Software ESPResSo vorgestellt.

In Kapitel 3 wird das entwickelte Skript naher beschrieben. Als Erstes wird der Funktionsum-
fang des urspriinglichen Skripts mit der fertigen Erweiterung vergleichen. Danach wird das
erweiterte Skript genauer vorgestellt. Hierbei wird der Aufbau und die Bedienung des Skripts,
sowie die implementierte Kollisionsberechnung der Partikeln erlautert.

Im letzten Kapitel wird auf Simulationsergebnisse eingegangen, die mit dem Skript erstellt
wurden. Es werden der absolute und zeitliche Abscheidegrad, sowie die Struktur und die
Dichte der abgeschiedenen Partikeln, in Abhéangigkeit von unterschiedlichen Parametern,
vorgestellt und die Zusammenhéange erklart. Wir sind zu der Erkenntnis gekommen, dass der
Abscheidegrad mit steigender Stokes-Zahl ansteigt. Partikeln mit geringer Tragheit bleiben vor
allem an anderen, bereits abgeschiedenen Partikeln hiangen. Trage Partikeln werden sowohl
an der Faser, als auch an anderen Partikeln abgeschieden. Unterschiedliche Geschwindigkeiten
des Fluids missen nicht zwingend Einfluss auf alle Partikeltypen haben. In diesem Fall wurde
nur der Abscheidegrad von weniger tragen Partikeln beeinflusst. Dies gilt ebenfalls fiir die
Wahl der Faserstruktur. Die Platzierung einer weiteren, identischen Faser hat sich iiberwiegend
auf den Abscheidegrad von triagen Partikeln ausgewirkt. Auch der Aufbau der abgeschiedenen
Partikeln hangt von der Fluidgeschwindigkeit und von der Faserstruktur ab. Wahrend die
Struktur der abgeschiedenen Partikeln bei zwei Fasern klein und sehr dicht ausfallt, breitet sie
sich bei einer einzelnen Faser pyramidenférmig nach oben aus.

Abschlieflend wird die Performance des Skripts analysiert. Hierbei wird auf die Modellierung
einer Simulation eingegangen und erldutert, welche Faktoren einen generellen Einfluss auf
die Laufzeit der Simulation haben. Wir konnten feststellen, dass die Rechenzeit fur einen
Integrationsschritt vor allem mit der Anzahl der, sich in der Domain befindlichen, Partikeln
steigt. Zuletzt werden Ergebnisse vorgestellt, welche die Optimierung des urspriinglichen
Skripts, als auch die gestiegene Komplexitit des erweiterten Skripts, veranschaulichen.
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6 Zusammenfassung und Ausblick

Ausblick

In diesem Abschnitt werden einige Punkte betrachtet, die fiir eine zukiinftige Weiterentwick-
lung in Betracht gezogen werden konnen. Zunachst sollen Aspekte erlautert werden, die
unabhéngig von der Entwicklung von ESPResSo sind. Hierzu gehoren das Abscheidemodell
und die Berechnung der Strukturdichte. Das bisherige Abscheidemodell scheidet ein Partikel
ab, sobald es eine bestimmte Distanz zu einem Faserpartikel, oder einem abgeschiedenen
Partikel hat. Dieses konnte beispielsweise mit einem zusétzlichen Wahrscheinlichkeitswert,
in Abhéangigkeit des Winkels, erweitert werden. Beispielsweise muss ein sehr trages Partikel
nicht unbedingt abgeschiedenen werden, wenn es die Faser am duf3eren Rand streift.

Zur Berechnung der Strukturdichte der abgeschiedenen Partikeln wird ein vereinfachtes Mo-
dell in Form eines Quaders verwendet, um die Struktur zu modellieren. Das resultierende
Volumen fallt in den meisten Féllen zu hoch aus, da die Struktur pyramidenférmig ist. Hier
konnte einerseits die Form genauer ermittelt werden, als auch die Erkennung von lokalen
Strukturen bei mehreren Fasern beriicksichtigt werden.

Abhiéngig von der Entwicklung von ESPResSo und dem Simulationsmodell, kénnte die Kollisi-
onsberechnung in speziellen Fallen optimiert werden. Der in Kapitel 5 beschriebene ,teuerste
Fall® der Umgebungskorrektur kénnte etwa beseitigt werden, wenn ESPResSo die Umgebung
eines Partikels nicht nur nach Radius, sonder zuséitzlich auch nach einem bestimmten Typ
ermitteln konnte. Eine, im Kern von ESPResSo implementierte Berechnung, ware aber auch im
Allgemeinen performanter, da diese parallelisiert durchgefiihrt werden kann.

Abschlielend sollen die von ESPResSo berechneten Partikelkréfte erwahnt werden. Diese
konnen bei der Wahl von falschen Parametern unter Umstanden so stark steigen, dass die
Simulation mit einer Fehlermeldung abbricht. Ursache hierfiir konnen viele Faktoren eine
Rolle spielen, wie beispielsweise

« die Reibung des Fluids

die Fluidgeschwindigkeit
« das Verhiltnis zwischen Gitter- und Partikelgrofie
« das Verhiltnis zwischen Gittergréle und Partikelgeschwindigkeit

+ Wechselwirkungen zwischen den Partikeln

Um letztere Fehlerquelle auszuschliefien ist es daher ratsam, das Potential zwischen den
Partikeln zu beschranken.
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