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Viele prazisrelevante Prozesse sind durch die Koexistenz und wvielfdltige Wechselwirkungen von
mehreren Phasen gekennzeichnet. Oft handelt es sich um eine kontinuierliche Phase (Flissigkeit
oder Gas) und eine disperse Phase (Gasblasen, Flissigkeitstropfen oder Feststoffpartikel). Bei der
Auslequng von industriellen Betriebsanlagen braucht man moglichst genaue Informationen tber
das Strémungsverhalten des vorliegenden Mehrphasensystems. Experimentelle Methoden erweisen
sich oft als duflerst aufwendig und — bei industrietypischen Geometrien, Abmessungen und Be-
triebsbedingungen — kaum anwendbar. Computational Fluid Dynamics (CFD) ermdglicht es, das
Geschehen im Inneren der Apparatur mit Hilfe von numerischen Stromungssimulationen zu er-
grinden. Um den Rechenaufwand trotz einer Unzahl von Unbekannten in Grenzen zu halten, sind
moderne High-Performance-Computing Techniken notwendig.

Einleitung

Die Mehrzahl von Problemstellungen der numerischen Stromungsmechanik zeichnet sich durch die
Erhaltung von Masse, Impuls und Energie aus. Das Stromungsverhalten 1d8t sich mit Hilfe von
partiellen Differentialgleichungen beschreiben, die im Falle von Einphasenstromungen seit langem
bekannt sind. Beispielsweise gilt das System von Navier-Stokes Gleichungen
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fiir die Geschwindigkeit u und den Druck p eines isothermen inkompressiblen Fluids. Hierbei be-
zeichnet v die kinematische Viskositdt, und f steht fiir etwaige Zusatzkréfte, die zu Impulsdnde-
rungen in Ort und Zeit fithren. Analytisch kénnen diese Gleichungen nur in wenigen Spezialfillen
(z.B. fiir eine Poiseuille-Rohrstromung) gelost werden. Selbst fiir einen Beweis der Existenz und
Glattheit der exakten Losung wurde vom Clay Mathematics Institute im Jahre 2000 ein Millenni-
um Preis in Hohe von $1,000,000 ausgeschrieben (siehe http://www.claymath.org/prizeproblems/).

Ein Durchbruch auf dem analytischen Weg ist leider noch nicht in Sicht. Die moderne Nume-
rik ermoglicht jedoch die Berechnung von mehr oder weniger aussagekréftigen Néaherungslosun-
gen. Partielle Differentialgleichungen werden anhand eines Diskretisierungsverfahrens in ein grofies
(nicht-)lineares Gleichungssystem iiberfiihrt, das direkt oder iterativ gelost werden kann. Die neuen
Unbekannten sind Funktionswerte in den Knoten eines Rechengitters. Ist das numerische Verfah-
ren richtig aufgebaut, so wird die Approximation auf feiner werdenen Gittern immer besser, und
die numerische Losung konvergiert gegen die exakte. Der Rechenaufwand nimmt jedoch mit der
Anzahl der Gitterpunkte drastisch zu. Zum einen wird das zu lésende Gleichungssystem immer
grofer, zum anderen verschlechtert sich die Konvergenz von iterativen Losungsmethoden, wahrend
direkte Verfahren aus rechentechnischen Griinden iiberhaupt nicht in Frage kommen.

High-Performance-Computing Techniken sind spezielle numerische Algorithmen, die zur Behand-
lung von sehr rechenzeitintensiven Problemstellungen eingesetzt werden. Im UniReport 2000
[5] wurden diese hocheffizienten Simulations-Tools (adaptive Steuerungsmechanismen, optimierte
Mehrgitterverfahren, hardware-spezifische Implementierung und Parallelisierung) fiir einphasige
Konfigurationen vorgestellt. Es wurde gezeigt, daf3 die scheinbar unbegrenzte Rechnerleistung



selbst im Falle einer laminaren inkompressiblen Stromung an ihre Grenzen stéft, wenn die nu-
merischen Ansétze nicht auf dem neuesten Stand sind. Oft ist die um einen teuren Preis erkaufte
Losung noch viel zu ungenau. Daher wire es falsch anzunehmen, dafi CFD-Simulationen zu einer
quantitativen Vorhersage ohne weiteres geeignet sind. Der Einsatz von neuen mathematischen
Konzepten und effizienten Algorithmen erhoht die Zuverlédssigkeit der Simulationsergebnisse und
erdffnet neue Anwendungsbereiche, da die verfiighare Rechenkapazitéit besser ausgenutzt werden
kann. Im folgenden gehen wir auf Mehrphasenstromungen ein, die heute noch als wissenschaftliches
Neuland gelten.

Mehrphasenstrémungen

Befinden sich mehrere Phasen im gleichen Raum, so bewegen sie sich relativ zueinander und be-
einflussen sich gegenseitig. Auf dem Mikromafistab sind die Phasen jedoch nicht vermischt (bei
einem Gemisch von Fliissigkeiten oder Gasen handelt es sich um eine einphasige Mehrkomponen-
tenstromung) und weisen unterschiedliche physikalische Figenschaften auf. An der beweglichen
Phasengrenzfliche 1auft der Stoff-, Impuls- und Warmeaustausch ab. Auf beiden Seiten davon
liegt jeweils eine Einphasenstromung vor, die sich mit Hilfe von individuellen Navier-Stokes Glei-
chungen oder dhnlichen Erhaltungssédtzen modellieren 1a8t. Um den Geltungsbereich der mikro-
skopischen Bilanzgleichungen zu bestimmen und sie durch innere Randbedingungen miteinander
zu koppeln, muf} allerdings der Verlauf der Grenzfliche — der freie Rand — bekannt sein.

Freie Randwertprobleme zédhlen zu den grofiten Herausforderungen in der Numerik. Das mathe-
matische Modell steht fest und liefert eine ‘exakte’ Beschreibung der Mehrphasenstrémung. Zur
Verfolgung der freien Rénder haben sich Methoden wie Front Tracking, Volume of Fluid und Le-
vel Set etabliert. Der programmiertechnische Aufwand und die erforderlichen Rechenzeiten fiir
eine Direkte Numerische Simulation (DNS) sind jedoch extrem hoch. Auf den heutigen Rechnern
kann DNS hochstens zur Untersuchung der Teilphdnomene herangezogen werden. Fiir realistische
Mehrphasensysteme scheidet diese Vorgehensweise aus.

Eigentlich ist es gar nicht nétig, die Stromungsvorgidnge bis auf den Mikromaflstab aufzulosen.
Normalerweise interessiert man sich lediglich fiir bestimmte Mittelwerte, die das makroskopische
Verhalten der Mehrphasenstromung beschreiben. Wire eine DNS machbar, so kénnten die Ergeb-
nisse statistisch bearbeitet werden, um die Mittelwerte zu gewinnen. Stattdessen bietet sich eine
‘Abkiirzung’ an: die makroskopischen Gréfien aus gemittelten Modellgleichungen zu bestimmen.

Im gemittelten Modell werden sémtliche Phasen als Quasikontinua betrachtet, die an jedem Ort
gleichzeitig vorliegen. Jede Phase besitzt ihre eigene effektive Dichte, Impuls und andere physi-
kalische Eigenschaften. Ihr Einflu auf die Stromung hédngt im wesentlichen von ihrem lokalen
Volumenanteil ag(x,t) ab. Damit wird die Phasenverteilung in einer kleinen Umgebung von x
beschrieben. Mathematisch gesehen stellt «y die Wahrscheinlichkeit dar, dal der Ort x zur Zeit
t von Phase k besetzt ist. Die Summe aller Volumenanteile ist stets eins: ), ax = 1. Die makro-
skopischen Masse- und Impulsbilanzen sehen folgendermafien aus [1]:
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Diese Gleichungen unterscheiden sich von denen fiir Einphasenstromungen durch die Austauschter-



me [, und My, die fiir grenzflichige Wechselwirkungen zustéindig sind. Aulerdem ist die effektive
Dichte gy, selbst fiir eine inkompressible Phase (p, = const) variabel. Der laminare Streftensor
S; wird um einen turbulenten Anteil 7, ergidnzt, um den Effekt von ‘weggemittelten’ Geschwin-
digkeitsschwankungen zu beriicksichtigen. Der entscheidende Vorteil im Vergleich zu DNS besteht
darin, dafl die gemittelten Gleichungen in einem festen Rechengebiet definiert sind. Demgegeniiber
ist die Modellierung von Termen I'y,, M} und 7; mit groflen Unsicherheiten verbunden und erfolgt
mit Hilfe von empirischen Korrelationen, die stark problemabhéngig sind.

Gas-Fliissigkeits-Reaktoren

Als konkretes Beispiel betrachten wir Blasenstrémungen in Gas-Fliissigkeits-Reaktoren. Der ein-
fachste Vertreter dieser Reaktorklasse erinnert an eine Sprudelsidule (Abb. 1), wird aber in einem
wesentlich gréfleren Mafstab gebaut und fiir vollig andere Zwecke eingesetzt. Damit eine Reaktion
zwischen gasformigen und fliissigen Spezies moglich wird, miissen diese erst einmal in gegensei-
tigen Kontakt kommen. In einer Blasensdule wird das Gas in Form von Blasen einem mit einer
Fliissigkeit gefiillten Apparat zugefiihrt. Die Begasung kann lokal (Abb. 2, links) oder gleichméfig
(Abb. 2, rechts) geschehen. Die aufsteigenden Blasen versetzen die sie umgebende Fliissigkeit in
Bewegung, wobei zwischen den beiden Phasen Stoffaustausch stattfindet. Das Gas geht in die
fliissige Phase iiber und kann dort mit anderen Spezies reagieren. Wird die Reaktion mit dem Ziel
der Produktgewinnung durchgefiihrt, handelt es sich um chemische Synthese. Ein anderes Anwen-
dungsgebiet ist die Entfernung von unerwiinschten Komponenten aus einem Gasstrom (chemische
Gaswdische) .

Die wichtigsten Vorteile von Blasensdulenreaktoren sind ihre einfache Bauart und ihre niedrigen
Betriebs- und Wartungskosten. Im Gegensatz zu der Bauweise ist das Stromungsverhalten duflerst
komplex, was die Auslegung und den Scale-Up wesentlich erschwert. Airlift-Schlaufenreaktoren
unterscheiden sich von leeren Blasensdulen durch Einbauteile, die zu einer stabilen Umlaufstro-
mung fithren (Abb. 3). Im begasten Aufstromerbereich flieBen die beiden Phasen nach oben, im
Abstromer sind dagegen keine Blasen mehr vorhanden, und die Fliissigkeit flieit nach unten. Je
nachdem, wo sich die Auf- und Abstrémer befinden, bezeichnet man die Schlaufe als extern (Abb. 3,
links) oder intern (Abb. 3, rechts). Die Stromungsstruktur wird von den Einbauten bestimmt und
148t sich durch ihre Form beeinflussen. In Zusammenarbeit mit der BASF AG entwickeln wir
Simulationssoftware, die als Werkzeug zur Optimierung von Airlift-Schlaufenreaktoren dienen soll.

Der Rechenaufwand ist umso grofler, je mehr Kréfte und Wechselwirkungen im Modell beriick-
sichtigt werden. Daher sollten nebenséchliche Effekte weitestgehend eliminiert werden. Da die
Gasdichte sehr klein im Vergleich zur Dichte der Fliissigkeit ist, reduziert sich das Two-Fluid-
Modell (2)-(3) zu einem einfacheren Drift-Flux-Modell. Dabei wird das Gas-Liquid-Gemisch als
eine schwachkompressible Fliissigkeit betrachtet. Die effektive Dichte dieser Fliissigkeit hdngt vom
lokalen Gasgehalt € ab, wobei die Stromung durch Dichteunterschiede induziert wird. Einphasige
Auftriebsstromungen infolge von Temperaturgradienten werden als freie Konvektion bezeichnet
und {iiblicherweise mit Hilfe der sog. Boussinesq-Approximation modelliert. Es liegt nahe, diese
Vorgehensweise auf gasinduzierte Blasenstromungen auszudehnen [4].

Im Rahmen der Boussinesq-Approximation wird die Abhéngigkeit der effektiven Dichte vom Gas-
gehalt nur im Schwerkraftterm der Impulsbilanz (3) beriicksichtigt. Die resultierenden Bilanz-
gleichungen fiir das Gemisch stimmen mit den inkompressiblen Navier-Stokes Gleichungen (1)



iiberein. In diesem Fall steht f = —eg fiir die Auftriebskraft, die von den aufsteigenden Blasen
auf die sie umgebende Fliissigkeit ausgeiibt wird. Der konstante Anteil der Schwerkraft wird wie
iiblich im Druckgradienten untergebracht. Es wird davon ausgegangen, dafl der Druck p fiir beide
Phasen gleich ist und die Zustandsgleichung fiir ideale Gase p = pg RT erfiillt.

Die Geschwindigkeiten unterscheiden sich um eine Schlupfgeschwindigkeit ugp, die aus empiri-
schen Korrelationen oder Messungen fiir die Aufstiegsgeschwindigkeit von Blasen gewonnen wird.
Es gilt: uy, = u fiir die Fliissigkeit und ug = u+ugy, fiir die Gasphase. Die Kontinuitétsgleichung
(2) liefert die effektive Dichte p¢, die in den Gasgehalt € = pgRT/p umgerechnet wird. Zur Be-
stimmung der Konzentrationsfelder fiir alle beteiligten Spezies miissen zusétzliche Massebilanzen
vom Typ (2) gelost werden. Mit diesem Modell mittlerer Komplexitit lassen sich die im Reaktor
herrschenden Stromungsverhéltnisse ziemlich gut wiedergeben [2].

Numerik und Software

Die vereinfachten Modellgleichungen erlauben eine effiziente numerische Behandlung, die auf be-
reits vorhandenen Algorithmen fiir Einphasenstromungen aufbaut. Nichtdestoweniger handelt es
sich um ein System von nichtlinearen partiellen Differentialgleichungen, die stark gekoppelt und
zudem sehr empfindlich sind. Bei der Diskretisierung dieser Gleichungen wird man mit allen denk-
baren numerischen Problemen konfrontiert, die zum Teil schon seit langem bekannt sind und trotz
intensiver Forschung noch nicht zufriedenstellend gelost werden konnten.

Eine der grofiten Schwierigkeiten in der Numerik ist die Behandlung von Transportgleichungen
mit dominierender Konvektion. Bekannterweise sind solche Gleichungen instabil und lassen sich
mit Standardmethoden wie zentralen Differenzen oder Galerkin FEM nicht 16sen. Selbst stabili-
sierte Diskretisierungsverfahren hoher Ordnung neigen zu unphysikalischen Oszillationen, falls die
Losung steile Gradienten aufweist. Das bedeutet, dafl der Gasgehalt und die Konzentrationen u.U.
negative Werte annehmen konnen. Fiir den Simulationsverlauf héitte dies katastrophale Folgen.

Um die Positivitédt der numerischen Losung zu garantieren, werden oft monotonieerhaltende Ver-
fahren wie Upwind eingesetzt. Leider konnen solche Methoden — im linearen Fall — hochstens von
erster Ordnung genau sein. Dies schligt sich in einer unzuléssig hohen numerischen Diffusion nie-
der, die selbst auf feinen Gittern zu unbrauchbaren Simulationsergebnissen fiihrt. Die Genauigkeit
1aBt sich nur erhéhen — ohne Ostzillationen zu verursachen — wenn der Betrag der kiinstlichen
Diffusion an den lokalen Losungsverlauf angepafit wird.

Moderne hochauflésende Methoden werden als eine nichtlineare Kombination von Diskretisierun-
gen hoher und niedriger Ordnung realisiert. Ist die Losung glatt, wird nach der Methode hoher
Ordnung diskretisiert. Sind die Losungsprofile steil, mufl auf die Methode niedriger Ordnung um-
geschaltet werden, um die Oszillationen zu dampfen. Diese Vorgehensweise geht auf das Konzept
von Fluz-Corrected-Transport (FCT) zuriick. An unserem Institut haben wir eine neue Klasse von
FCT-Verfahren entwickelt, die auf implizite FEM-Diskretisierungen und unstrukturierte Gitter
anwendbar sind [3]. Dariiberhinaus ist uns vor kurzem eine erfolgsversprechende Erweiterung von
hochauflésenden TVD-Schemata auf Finite Elemente gelungen.

Fiir die Leistungsfiahigkeit des CF'D-Tools ist nicht nur die Ortsdiskretisierung, sondern auch das
Zeitschrittverfahren und der Gleichungssystemloser mitentscheidend. Implizite Zeitdiskretisierun-
gen sind in der Regel wesentlich effizienter als explizite, die einer restriktiven Stabilitdtsbedingung



unterliegen. Um die zeitliche Entwicklung der Zweiphasenstrémung mit einem minimalen Rechen-
aufwand zu erfassen, sollte der Zeitschritt adaptiv gesteuert werden. Es liegt nahe, die relativen
Anderungen der Gasgehaltsverteilung zu kontollieren, da diese im Falle von Auftriebsstrémungen
eine ausschlaggebende Rolle spielt. Je schneller sich der Gasgehalt dndert, umso kleiner muf die
Zeitschrittweite sein. In unserem Simulationsprogramm wird sie kontinuierlich angepafit, um eine
vom Benutzer vorgegebene Umverteilungsrate moglichst genau einzuhalten.

Dem Gleichungssystemloser kommt eine ganz entscheidende Bedeutung zu. Bei dynamischen 3D-
Simulationen handelt es sich um mehrere Millionen Unbekannten, die in jedem Zeitschritt upge-
dated werden miissen. Zur Zeit sind nur iterative und insbesondere Mehrgitterverfahren in der
Lage, solche ‘Riesensysteme’ hinreichend effizient zu behandeln. Das sind allerdings keine ‘Black-
Box’-Loser, denn ihre Robustheit und Effizienz héngt stark von den zugrundeliegenden Vorkondi-
tionierern, Glattern, Gittertransferoperatoren und Abbruchkriterien ab. Die Kunst besteht darin,
eine Parameterkonstellation zu finden, die fiir die vorliegende Problemstellung ‘optimal’ ist. Ge-
lingt es einem, so wird man mit hervorragenden Konvergenzraten belohnt. Wird der Loser falsch
‘konfiguriert’, so kann es dagegen zu einer schlechten Konvergenz oder gar zum Absturz fiithren.

Eine ausfiihrliche Beschreibung unserer numerischen Anséitze wiirde den Rahmen dieses Arti-
kels sprengen. An dieser Stelle sei auf das Buch von Stefan Turek [6] verwiesen, in dem weitere
Diskretisierungs- und Loseransétze vorgestellt werden. Ein besonderes Highlight sind die Multilevel
Pressure Schur Complement Techniken zur Behandlung der Navier-Stokes Gleichungen. Der darauf
aufgebaute Hochschulcode FEATFLOW (http://www.featflow.de) ist ein grundlegender Baustein
unserer Software zur Simulation von Blasenstromungen mit Stoffaustausch und Reaktion.

Simulationsergebnisse

Im ersten numerischen Beispiel handelt es sich um das Anfahren einer lokal begasten zylindri-
schen Blasensdule. Das Gas wird iiber einen kreisformigen Gasverteiler in der Mitte zugefiihrt.
Die durch den Blasenaufstieg induzierte Auftriebskraft wirkt auf die Fliissigkeit, und es entsteht
eine Zirkulationsbhewegung in der Sdulenmitte. Die Entwicklung der Gasgehaltsverteilung in den
ersten Sekunden nach dem Einschalten des Begasers &dhnelt einem Pilzwachstum (Abb. 4). Simula-
tionsergebnisse fiir einen prototypischen Airlift-Schlaufenreaktor sieht man in Abb. 5. Begast wird
am Boden des Aufstromers, in dem beide Phasen im Gleichstrom nach oben flielen. An der freien
Oberflache verlassen die Blasen den Reaktor, wiahrend die Fliissigkeit vom Einbauteil umgelenkt
wird und durch den gasfreien Abstromer nach unten flieffit. In wenigen Sekunden stellt sich ein
stationédrer Stromungszustand ein (Abb. 5, rechts).

Zum Schluf sei das Wechselspiel der Hydrodynamik mit Stoffaustausch und chemischer Reaktion
gezeigt. Im ersten 2D-Beispiel wird eine flache Blasensdule mit COy begast. Schnappschiisse der
Gasgehaltsverteilung, Geschwindigkeits- und Konzentrationsfelder sind in Abb. 6 dargestellt. Da
COs3 in Wasser sehr gut 16slich ist, kommt es zu einem Schrumpfen der Blasen, obwohl der Druck
mit der Hohe abnimmt. Wird das geloste Gas durch chemische Reaktionen verbraucht, so kann
der Stoffaustausch wesentlich beschleunigt werden. Eine schnelle Reaktion wie CO5 + 2NaOH —
NayCO3 + HyO kann zur Folge haben, da8 sich die Blasen vollstéindig auflosen (Abb.7, oben). Da
die Stromung ausschlieBlich durch die Blasenbewegung zustandekommt, gehen die Transport- und
Reaktionsvorgénge nur am Boden der Blasenséule vor sich (Abb.7, Mitte). Der grofie Wirbel fiihrt
zu einer spiralférmigen Konzentrationsverteilung fiir das Produkt (Abb.7, unten). Die Ergebnisse
einer 3D-Simulation sehen weitgehend &hnlich aus (s. Abb.8).



Zusammenfassung und Ausblick

Das Wechselspiel von unterschiedlichen physikalischen und chemischen Einflufaktoren macht
Mehrphasenstréomungen zu einer schwierigen Problemstellung. Detaillierte mathematische Model-
le setzen hohe Anforderungen an das Diskretisierungsverfahren und den Gleichungssystemloser.
Die Effizienz von CFD-Software bestimmt das Ausmafl der Effekte, die beriicksichtigt werden
konnen. Die Zunahme der Rechnerleistung und die Entwicklung von neuen mathematischen Ver-
fahren ermoglicht schon heute dreidimensionale dynamische Stromungssimulationen fiir komplexe
Mehrphasensysteme wie Gas-Fliissigkeits-Reaktoren. Die Ergebnisse weisen eine gute qualitati-
ve Ubereinstimmung mit Experimenten auf. Eine quantitative Vorhersage ist z.Zt. noch kaum
moglich. Durch den Einsatz von hochauflosenden Diskretisierungsverfahren und adaptiver Git-
terverfeinerung bzw. Zeitschrittweitenkontrolle kann der numerische Fehler wesentlich reduziert
werden. Modellfehler sind dagegen schwer zu beseitigen, weil das Versténdnis fiir die physikali-
schen Abldufe (z.B. Turbulenz) oft nicht ausreicht. Fiir die Zukunft ist ein Trend in Richtung
Direkte Numerische Simulation abzusehen, die Modellfehler weitgehend eliminieren wiirde.
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Abbildung 1: Blasenstromung in Sprudelsédulen.
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Abbildung 2: Lokal (links) und gleichméBig (rechts) begaste Blasensdulen.
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Abbildung 3: Airlift-Reaktoren mit externer (links) und interner (rechts) Schlaufe.



Abbildung 4: Anfahren einer lokal begasten Blasenséule.
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Abbildung 5: Airlift Schlaufenreaktor: dynamische (links) und stationére (rechts) Losung.
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Abbildung 6: Physikalische Absorption of CO; in einer Blasensdule (2D-Simulation).
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Abbildung 7: Chemisorption von COs in einer Blasensdule (2D-Simulation).




Abbildung 8: Chemisorption von COs in einer Blasensdule (3D-Simulation).
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