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1 Einleitung

Unter dem Begriff granulare Materie wird ein System von makroskopischen Teilchen
verstanden. Die Teilchen sind klein verglichen mit der Dimension des Gesamtsystems
und dennoch stets groB3 gegeniiber den Atomen, aus denen sie bestehen [17]. Ein klas-
sisches Beispiel fiir ein Granulat ist gewohnlicher Sand. Auch im alltéglichen Leben
begegnen wir Granulat in Form von Zucker, Brausepulver, Schotter, Arzneimitteln

und vielem mehr.

Die industrielle Verwendung von Granulat reicht von Kohle- und Erzabbau {iber die
Kunstoftfverarbeitung bis hin zur Herstellung von pharmazeutischen Produkten. In je-
dem dieser Bereiche kommt Granulat als Produkt oder als Rohmaterial vor. Aufgrund
der vielen Verwendungen in heutigen Anwendungen ist der Bedarf an geeigneten La-
gerstétten und auch an Transportsystemen von Granulat sehr hoch. Ein weit bekanntes
Problem bei der Forderung von Granulat in Rohrsystemen ist ein stockender Granu-
latstrom und das Verstopfen des Rohres [1]. Oftmals wird das Granulat im Rohr durch
Schlage auf das Rohr wieder fluidisiert.

Im Gegensatz zur Herangehensweise, den stetigen Fluss durch Schldge auf das Rohr
zu gewéhrleisten, wird in dieser Arbeit durch Aufbringen von Partikeln auf der Roh-
rinnenwand der stetige Fluss sichergestellt. Zum einen soll eine Verstopfung des Roh-
res unterbunden werden und zum anderen sollen die Eigenschaften des Massenflusses,
wie Betrag und Homogenitét, eingestellt werden. Um die Stromungseigenschaften des
Granulates zu verstehen, ist es notwendig die Partikelwechselwirkungen korrekt zu be-

schreiben.

Das Verhalten von Granulat kann mit dem eines Fluids und mit dem eines Festkorpers
verglichen werden. In Abhéngigkeit von der Dichte weist Granulat die Eigenschaften
des einen oder des anderen Aggregatzustands auf. Lockeres Granulat kann, wie z.B.
in einer Sanduhr, wie eine Fliissigkeit flieBen. Als Beispiel fiir den festen Zustand sei
der Sandstrand genannt. Wenn wir iiber den Strand laufen, sinken wir gliicklicherweise
nicht ein, wie es bei einer Fliissigkeit der Fall wéire. Aufgrund der hohen Packungsdich-

te weist der Sand die Eigenschaften eines Festkorpers auf [11].

Die zwischen den Partikeln wirkenden Kréfte haben in Abhéngigkeit von der Partikel-
grofle eine unterschiedliche Relevanz. Fiir Partikel < 80 pm hat die van-der-Waals-Kraft
einen grofen Einfluss auf die Partikelinteraktion [11]. Genauso ist die Luftfeuchtigkeit
mafigeblich fiir die anziehenden Krifte der Partikel untereinander verantwortlich, da

sich zwischen feuchten Partikeloberfliichen Fliissigkeitsbriicken ausbilden kénnen [11].
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Neben diesen anziehenden Kréften konnen die Partikeloberflichen durch Reibung elek-
trisch geladen sein, welches elektrostatische Kréfte zwischen den Partikeln zur Folge
hat [11]. Fiir geniigend grofle Partikel wird die Physik der granularen Materie durch

mechanische Stofle und der Reibung beschrieben.

In dieser Arbeit wird der Granulatstrom in einem vertikalen, zylindrischen Rohr durch
mechanische Stole und durch die Reibung mit Hilfe einer Molekulardynamiksimula-
tion beschrieben. Die Partikel sind hinreichend grof}; so dass Kohesionskrifte nicht
beriicksichtigt werden miissen. Zudem werden elektrostatische Kréfte nicht betrachtet
und es exisitiert kein weiteres Medium im Rohr. Die Partikel werden durch die Gravi-
tation angetrieben und flieen durch das Rohr. Aufgrund der St68le untereinander und
mit der Rohrwand treten sowohl Dichtewellen als auch Verstopfungen des Rohres auf.
Diese Zusténde werden genauer betrachtet und deren Einfluss auf den Massenfluss im
Rohr untersucht. Zusétzlich wird der Einfluss von verschiedenen Systemparametern,
wie Rohrdurchmesser und Packungsdichte, auf den Massenfluss analysiert. Schlieflich
wird die innere Rohrwandtextur mit verschiedenen Geometrien aus Partikeln zur Ein-

stellung des Massenflusses im Rohr modifiziert.

Das granulare System beschreibt dabei ein chaotisches System [20]. Bereits kleinste
Anderungen der Startbedingungen in der Simulation kénnen zu sehr unterschiedlichen
Ergebnissen fiihren, welches eine statistische Betrachtung der Ergebnisse erfordert. Fiir
die Simulation wird die auf dem klassischen Molekulardynamiksimulator LAMMPS ba-
sierende open source Software LIGGGHTS ("LAMMPS improved for general granular

and granular heat transfer simulations”) in der Version 2.3.7 genutzt [13].
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2.1 Kraftbasierte Molekulardynamik
2.1.1 Molekulardynamik MD

Die Dynamik eines Granulates aus diskreten makroskopischen Partikeln kann durch die
klassische Mechanik beschrieben werden. Die géingigste Methode zur Berechnung der
Dynamik ist die Molekulardynamiksimulation. Unter dieser versteht man die zeitab-
héngige numerische Losung der Newtonschen Bewegungsgleichungen fiir alle Partikel
im System [17, 19, 21].

Fiir das i-te Partikel lauten die Newtonschen Bewegungsgleichungen im Schwerefeld

und bei Wechselwirkung mit anderen Partikeln

J: = M, (2)

wobei m; die Masse des Partikels i, Z; die Beschleunigung des Partikels i, ¢ die
Erdbeschleunigung und F; die resultierende Kraft aus den Kollisionen mit anderen
Partikeln oder einem Objekt (z.B. Rohrwand) bezeichnet. Neben der Translations-
bewegung kénnen die Partikel rotieren. Dies erfolgt nach Gleichung 2, in der J; fiir
das Triigheitsmoment des Partikels i, w; fiir die Winkelbeschleunigung des Partikels i
und M, fiir das Drehmoment, welches auf den Partikel ¢ wirkt, steht. Fiir einen ku-

gelformigen Partikel mit dem Radius R; lautet das Trégheitsmoment J; = ZmiR? /5.

Die Integration von Gleichung (1) tiber den Verlauf der Zeit in festen Zeitintervallen
At fiir jeden Partikel liefert die Bahn eines jeden Partikels. Dabei muss At hinreichend
klein gewéhlt werden, so dass eine Kollision zeitlich aufgelost werden kann, da die Kraft

F; sich iiber den zeitlichen Verlauf der Kollision édndert. Zur Bestimmung von At wird
1373

At < — 3

e )

wobei ty die Kollisionszeit bezeichnet, verwendet [28]. Diese wird fiir die Kollision

zwischen zwei Partikeln ¢ und j iiber den Zusammenhang

2
Mef 5 1
te = 3.21 (Reﬁkn) Vi (4)

mit dem effektiven Radius 1/ R = 1/R; +1/R;, der effektiven Masse 1/meg = 1/m; +

1/m;, der Materialkonstante k, (Definition erfolgt spéter), der Poissonzahl v, dem
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Abbildung 1: Definition der GroBen zur Beschreibung der Partikelkollision [14].

Elastizitdtsmodul Y und der Kollisionsgeschwindigkeit v, beschrieben [27].

2.1.2 Kraftmodell

Fir die resultierende Kraft F; auf das i-te Partikel wird in dieser Arbeit ein nicht li-
neares viskoelastisches Kraftmodell verwendet [6, 30]. Fiir die Kollision zwischen zwei
Partikeln ¢ und j wirkt diese Kraft nur wihrend des direkten Kontaktes der Partikelo-
berflichen und wird folgend als Fj; bezeichnet. Dabei wird Fj; in eine normale und
tangentiale Komponente F,, und F; zerlegt, gefolgt von einer weiteren Unterteilung in
eine elastische und dissipative Komponente. Veranschaulicht bildet das Kraftmodell

eine nichtlineare Feder mit Dampfungselement ab [14].

Normale Kraftkomponente

Bei der Kollision zweier Partikel wird eine Deformation der Partikel zugelassen. Als
Ma$ fiir die Deformation wird, wie in Abbildung 1 dargestellt, die Distanz der Parti-
keloberflachen in Richtung des normalen Einheitsvektors n als Verschiebung £ definiert
[15]. Je weiter die beiden Partikel zueinander verschoben sind, desto grofer ist die re-

pulsive Kraft zwischen den beiden Partikeln.

Die Verschiebung ¢ kann mit Hilfe der Partikelradien R; und R; und der Ortsvektoren

fi und ij als
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§=Ri+ R; —|T; — 7] (5)

dargestellt werden. Die Verschiebungsgeschwindigkeit ¢ lautet unter Verwendung der
Geschwindigkeitsvektoren v; und ¢; der Partikel und des normalen Einheitsvektors

n = (T — ;) /|7 — 7]
§ = (Ui — ) - 7. (6)
Mit den gegebenen Groflen und den zusétzlichen elastischen und dissipativen Mate-

rialkonstanten k, und v, kénnen die elastische Komponente F¢! und die dissipative

Komponente F4 der Kraft in normale Richtung nach [6, 12, 14] als

F = kyn/Reg - €7, (7)
Fsiss = YnMeftV/ Reﬂ£ . f (8)

geschrieben werden. Die Summe aus beiden Komponenten ergibt die Kraft in normale

Richtung:

Fn:kn\/ReH'g%+’Ynmeff\/Reff£'é' (9)

Die Grofle k, ist fiir ein Partikelsystem aus nur einem Material wie folgt definiert [14]:

2y
31—

Der zweite Materialparameter v,, beschreibt das Dampfungsverhalten des Materials:

kn

(10)

3 Auk,
B 2 Mefr .

(11)

Tn

Hier bezeichnet A,, eine dissipative Konstante und folgt dem Zusammenhang

2
2 U*2 Mefr 5
A, =" , 12

3.3 (anReff) ( )

Uiinp
wobei vimp eine gewéhlte Kollisionsgeschwindigkeit und v, ein dimensionsloser Faktor

aus der Bestimmung des Restitutionskoeffizienten e darstellt. Der Restitutionskoeffizi-
ent gibt das Verhéltnis der Geschwindigkeit nach dem Stofl zu der Geschwindigkeit vor
dem StoB an. Aus der Arbeit von Miiller und Péschel [18] ist der funktionale Zusam-

menhang fiir € und v, bekannt. Damit gilt fiir den Materialparameter ~,

ko \? 2
Meft (Reffvimp)

url=
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Tangentiale Kraftkomponente

Fiir die elastische tangentiale Kraftkomponente F! wird die zeitliche Kraftentwicklung
iiber die Dauer des Kontaktes beriicksichtigt. Mit der tangentialen Geschwindigkeit
vy = Uy -t, wobei t fiir den tangentialen Einheitsvektor steht, und der Materialkonstante
k; wird FP! als

t
F = / kiy/ Reg&vdt, (14)

to

mit der Dauer der Kollision t — t,, angegeben. k; folgt dem Zusammenhang [12][15]

2Y
2—-v)(1+4v)

ky = (15)

Die tangentiale dissipative Kraftkomponente F* lautet mit der dissipativen Konstan-
te v = vn [25, 30]

Ediss = VtMefr\/ gReff : Ug. (16)

Die Addition der Gleichungen (14) und (16) liefert die gesamte tangentiale Kraftkom-

ponente

t
Ft = / kt V Reﬁgvtdt, + VtMeff\/ gReff " Ut. (17)

to

F; wird durch die Coulombsche Reibung

mit dem Reibungskoeffizienten p, limitiert [15, 25].

Die bisher angegebenen Gleichungen sind giiltig fiir die Kollision zwischen Partikeln
mit dem gleichen Partikelradius, der gleichen Dichte und den gleichen Materialpara-
metern Y und v. Fiir die Kollision eines Partikels mit einer Wand werden fiir die Wand
die gleichen Materialparameter angenommen. Auch wird die Kollision durch Gleichun-

gen (9) und (17) beschrieben. Allerdings werden fiir die Berechnung der Krifte die

Annahmen

Reff = RPartikel (19)
und

Meff = MPpartikel (20)
getroffen.
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2.2 Alternative Simulationsmethoden

Der Algorithmus der MD basiert auf der numerischen Losung von Newton’s Bewegungs-
gleichung. Die Anzahl der Rechenschritte ist von der Schrittweite in der numerischen
Losung abhéngig. In einer Simulation, in der nur Kréfte durch Partikelstéfle betrachtet
werden, kann es vorkommen, dass in einem Zeitschritt oder auch iiber mehrere Zeit-
schritte hinweg ein beobachtetes Partikel nicht mit anderen Partikeln wechselwirkt und
somit wird in dieser Zeit keine numerische Losung benotigt. Genau auf diesen Mangel

geht die Ereignisgesteuerte Molekulardynamik (eMD) ein.

Unter der Annahme, dass keine weiteren dufleren Krifte (z.B. Gravitation) auf die
Partikel wirken, bewegen sich diese auf einer geraden Bahn. Die Bahngleichung wird
analytisch gelost und daher sind die Positionen und Geschwindigkeiten der Partikel
zu jedem Zeitpunkt in einer eMD bekannt. Es werden nur die Zeitunkte der Partikel-
kollisionen betrachtet. Fiir zwei Kollisionspartner werden die Geschwindigkeiten und
Winkelgeschwindigkeiten nach dem Stof} iiber Impulserhaltung, Drehimpulserhaltung
und den Restitutionskoeffizient ermittelt. Aufgrund dieser Informationen kann der Zeit-

punkt der néchsten Kollision bestimmt werden.

In der eMD wird die Anzahl der Rechenschritte durch die Anzahl der Partikelkolli-
sionen bestimmt. Dies fithrt bei Systemen mit langen Zeiten zwischen Kollisionen zu
einem Effizienzvorteil der eMD gegeniiber der kraftbasierten MD. Jedoch sinkt der Ef-
fizienzvorteil bei Systemen mit kurzen Zeiten zwischen Partikelkollisionen [17]. Zudem
ist eine Kollision zwischen zwei Partikeln in der eMD ein instantanes Ereignis. Situa-
tionen wie die Verstopfung eines Rohres, in der mehrere Partikel einen dauerhaften

Kontakt zueinander haben, konnen daher durch die eMD nicht abgebildet werden.

Eine alternative Losung fiir die Simulation von granularem Fluss durch ein enges Rohr
kann iiber einen statistischen Ansatz fiir die Partikelwechselwirkung gefunden werden.
In der Regel wird Granulat mit Hilfe von Gas oder einer Fliissigkeit transportiert. Den
Einfluss von Molekiilen des Tragermediums auf die Partikel kann {iber die Langevin-
Dynamik modelliert werden. Diese fiihrt eine statistische Kraftkomponente ein, welche
die zufilligen Stofe mit den umgebenden Molekiilen beschreibt. Dieser Ansatz basiert
auf der Brownschen Bewegung, in der die zufillige Bewegung eines Teilches aufgrund
der StoBe mit dem umgebenden Molekiilen beschrieben wird. Die Teilchen befinden
sich in einem Bad mit der Temperatur 7. In der Arbeit von Riethmiiller et al. [23, 24]

wird die Langevin Gleichung zur Beschreibung der Partikelwechselwirkung verwendet:

mi =mg — Yt + / 2kpTpyrL(t) + DkgTong. (21)
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Hier bezeichnet vg den mittleren Reibungskoeffizienten aufgrund von Wechselwirkun-
gen zwischen Partikel und Rohrwand, kg die Boltzmann-Konstante, T die Temperatur
des Bades, L(t) die Langevin-Kraft, D den effektiven Wirkungsquerschnitt bei Stoen
von Partikeln, Tj die Temperatur der Brownschen Teilchen und ny die Anfangsbedin-
gung fiir die Partikelzahldichte. Der Term gt stellt eine Dampfung und der Ausdruck
kpTp die thermische Energie des Granulates dar [21]. Der letzte Term gibt eine effekti-

ve mittlere Kraft an, welche ihre Ursache in den Wechselwirkungen der Partikel hat [23].

In dieser Arbeit werden umgebende Medien nicht betrachtet und zusétzlich kann die
MD Stoe der Partikel mit einer Wand auswerten. Daher ist die MD der Langevin-

Dynamik fiir die in dieser Arbeit betrachteten Systeme vorzuziehen.

2.3 Granularer Massenflusses

Granulat zeigt sowohl das Verhalten von Festkorpern als auch das von Fliissigkeiten
[20]. Daher wird der Massenfluss eines Fluids durch ein zylindrisches Rohr als Ver-
gleichsgréfle betrachtet. Der Fluss einer Fliissigkeit kann iiber die Navier-Stokes Glei-

chung beschrieben werden. Diese wird fiir die folgenden Annahmen stark vereinfacht.

1. stationére Stromung

2. rotationssymmetrische Strémung
3. laminare Stromung

4. inkompressibles Fluid

5. Haftbedingung an Wand - Geschwindigkeit des Fluides an der Wand vy, , = 0

Es folgt aus der Navier-Stokes Gleichung die Hagen-Poiseuille Gleichung [29]

7.‘-R%{ohr Ap

T S (22)
welche den Volumenstrom V in einem zylindrischen Rohr beschreibt. Dabei bezeich-
net Rrone den Rohrradius, Ap den Druckunterschied iiber die betrachtete Rohrlinge,
n die dynamische Viskositiat der Fliissigkeit und Lgey, die Linge des Rohres. Durch

Multiplikation mit der Dichte des Fluids wird der Massenfluss rp; als

_ pRim Ry Ap

23
8nLRohr ( )

mp

erhalten.
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Wie in der Arbeit von Bertho et al. [4] gezeigt, kann der Massenfluss fiir ein Granulat
durch ein Rohr iiber die Querschnittsfliche 7R, des Rohres, der Partikelgeschwin-

digkeit vpartier und der Partikeldichte pparier Wie folgt beschrieben werden:

3 2
Mpartikel = 7T}%]‘I{OhlrvPartikelpPartikel . (24)

Wenn man den Granulatstrom durch ein Kontinuum annéhert, so kann man die Parti-
keldichte durch eine Mischdichte py; der Partikel und des umgebenden Mediums erset-
zen. Da in den in dieser Arbeit ausgefiithrten Simulationen kein Medium existiert, folgt
fiir die Mischdichte pjs, mit der Packungsdichte Vj, die Beziehung pyr = Vippartikel-
Des weiteren wird die Partikelgeschwindigkeit vp,tier durch eine gemittelte axiale Ge-

schwindigkeit v, {iber alle Partikel im Rohr ersetzt und es folgt

. 2 _
MPpartikel = ﬂ-RRohrvz V¢pPartikel- (25)

Die in Gleichungen (23) und (25) gezeigten Abhéngigkeiten des Massenflusses vom

Rohrdurchmesser werden in Kapitel 4.8 untersucht.
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3.1 Grundlegender Aufbau der Simulationen

DRohr

N

I:)Partikel

Gravitation
I—Rohr

1]

y X

Abbildung 2: Zweidimensionale Darstellung des zylindrischen Rohres. Schnitt entlang
der Rohrachse, nicht mafistabsgetreu.

Die Simulationen bilden ein vertikales, zylindrisches, dreidimensionales, von Granulat
durchflossenes Rohr ab. Neben dem Granulat existiert kein weiteres Medium im Rohr.
Dadurch werden zwei wichtige Groflen fiir die Eigenschaften des Granulatstromes in
realen Systemen vernachléssigt. In realen Systemen sind Luftfeuchtigkeit und auch
der Luftstrom im Rohr mafigeblich fiir den Granulatstrom. Eine erhohte Luftfeuchtig-
keit fiihrt zu starken adhésiven Kréften zwischen den Partikeln [22] und die im Rohr
stromende Luft stellt ein Stromungswiderstand dar [4]. Diese beiden Parameter sind
hier nicht in den Simulationen einbezogen und die Ergebnisse beschreiben daher das

Verhalten granularer Systeme aufgrund von reinen Kraftstofen.

Das Granulat wird durch monodisperse Partikel mit dem Durchmesser Dpartixe =
0.0012 m dargestellt. Dadurch sind Kohésionskréfte zwischen den Partikeln im Ver-
gleich zum Gewicht der Partikel selbst vernachlissigbar und werden in der Simulation
somit nicht beriicksichtigt. Das Rohr hat eine Lange von Lgo,, = 1 m und einen Durch-
messer von Dy = 0.003 m. Die Partikelanzahl ist so gewahlt, dass die summierten
Volumina aller Partikel 15% des Rohrvolumens ausmachen. Zusitzlich werden periodi-
sche Randbedingungen in z-Richtung angenommen, welche ein unendlich langes Rohr
darstellen. Dadurch werden alle diejenigen Partikel, welche das Rohr am unteren Ende
verlassen, am oberen Ende des Rohres wieder eingefiigt. Bei diesem Vorgang behal-

ten die Partikel die Geschwindigkeit, Winkelgeschwindigkeit und die radiale Position,

10
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die sie am unteren Ende des Rohres hatten, bei. Die periodischen Randbedingungen
kénnen in den Simulationen angenommen werden, da Dichteinhomogenitdten auftre-

ten, welche viel kleiner als die Lénge des Rohres sind.

Die Partikel und auch die Rohrwand bestehen aus Glas und weisen die Dichte pglas =
2650kg/m3 auf [8, 19]. Die Materialparameter k,,, vy, k; und ; sind fiir die Wechselwir-
kungen zwischen Partikel und Partikel, als auch fiir Wand und Partikel nach Gleichung
(10), (13) und (15) bestimmt. Das Elastizitdtsmodul und die Poissonzahl fiir Glas lau-
ten Ygrs = 63 GPa und v = 0.24 [19].

Bei vorgegebener Packungsdichte V;; betrégt die Partikelanzahl

Vs VRonr

V= Vhartikel (26)

wobei Vronr = TRE 1 LRobr UNd Voartiel = 4/3T R, 0 gilt. Die Partikel werden bei
der Initialisierung iiberlappungsfrei zufallig gleichverteilt im Rohr angeordnet. Die An-
fangsgeschwindigkeit der Partikel betrégt Upartikes = (Vg Uy, V), mit v, = 0 und vy, v,

zufillig gleichverteilt im Intervall (—0.01,0.01) m/s.

Mit Hilfe von Gleichung (3) wird der Zeitschritt fir die numerische Losung zu At =
81078 s ermittelt. Dieser kleine Zeitschritt fiir eine Iteration bedeutet eine sehr ho-
he Rechenzeit fiir eine Simulation. Zur Verringerung der Rechenzeit wird daher ein
kleinerer Zeitschritt gewahlt. Dieser ist nach Gleichung (3) von dem Elastizitdtsmodul
abhéngig und durch Verringerung von Ygp,s ergibt sich daher ein kleineres At. In [2§]
konnte gezeigt werden, dass ein kleineres Elastizitdtsmodul das generelle Verhalten der
Glaspartikel beschreibt, insofern die von Y abhéngige Konstante k, nicht kleiner als
k, = 10° @%21/2 ist. Daher wird das Elastizitdtsmodul auf Yg.s = 0.1 GPa herab-

gesetzt, welches k, = 7.07 - 107 1@%21/2 zur Folge hat. Dadurch ergibt sich der neue

Zeitschritt fiir die numerische Losung zu At = 6- 1077 s.

Insofern keine Abweichung von den hier beschriebenen Werten der Parameter fiir die

Simulationen angegeben werden, wurden diese Werte fiir die Parameter verwendet.

11



3 Aufbau der Molekulardynamiksimulation

Tabelle 1: Grundlegende Parameter der Simulationen

Parameter Bez. Einheit | Wert

Rohrlénge LRonr m 1

Rohrradius RRrohr m 0.0015
Partikelradius Rpartikel | M 0.0006

Elastische Konstante in normale Richtung kn kg':,f,l/z 7.07 - 107
Elastische Konstante in tangentiale Richtung | k; ’;—g 9.16 - 107
Dissipative Konstante in normale Richtung Yn k?g 6.64 - 108, 3.82 - 108
Dissipative Konstante in tangentiale Richtung | ~; k?g 6.64 - 108, 3.82 - 10®
Elastizitatsmodul E GPa 0.1

Poissonzahl v — 0.24
Reibungskoeffizient i — 0.5

Dichte p kg/m3 | 2650
Volumenverhéltnis Vo — 0.15
dimensionsloser Faktor Bestimmung e v* — 0.211631
Restitutionskoeffizient € — 0.95
Kollisionsgeschwindigkeit Vimp m/s 1

Zeitschritt At s 6-1077

3.2 LIGGGHTS Input Skript

Zur Ausfithrung einer Simulation bené6tigt LIGGGHTS ein Inputskript, in dem die
Einstellung der Simulationsparameter vorgenommen wird. Das vollsténdige Skript ist

als Anhang beigefiigt. Im folgenden wird jede Zeile erklért.

atom_style granular
atom_modify map array
communicate single vel yes

Zu Beginn wird die Art der zu simulierenden Teilchen mit dem Befehl atom_style granu-
lar auf Granulat festgelegt. Granulat wird in LIGGGHTS als Kugel mit festen Radius
und Dichte modelliert, deren Radius und Dichte angegeben werden.

Uber das Kommando atom_modify map array wird fiir jeden durch die Simulation ge-
nutzten Prozessor eine Lookup Tabelle erzeugt, in der jede Partikel ID hinterlegt wird.
Anschlielend werden die zwischen den Prozessoren zu kommunizierenden Informatio-
nen definiert. Bei der Parallelisierung wird der Simulationsraum in gleich grofie Berei-
che entsprechend der Anzahl der ausgewéhlten Prozessorkerne aufgeteilt. Diese Kerne
kommunizieren bei jedem Zeitschrift Informationen iiber die Partikel untereinander,
welche in einem bestimmten Abstand zur jeweiligen Grenze des Simulationsbereiches
eines Prozessorkernes positioniert sind. Dieser Abstand wird durch den Befehl neighbor

bestimmt. Mit communicate vel yes wird eingestellt, dass zwischen den Prozessorkernen
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3.2 LIGGGHTS Input Skript

die Koordinaten, Geschwindigkeiten und Winkelgeschwindigkeiten der Partikel ausge-

tauscht werden.

boundary f fp

newton off

Die Randbedingungen fiir die Simulation werden mit boundary f f p festgelegt. Hier
wird die Art der Grenze des globalen Simulationsraumes in jeder Dimension x, y, z
definiert. Folglich erhélt der Simulationsraum in z-Richtung periodische (p = periodic)
Randbedingungen und in x-, y-Richtung feste (f = fir) Grenzen. Sollte ein Partikel
in x- oder y-Richtung den Rand der Simulationsbox {iberschreiten, dann verldsst es
den Simulationsbereich und wird nicht weiter modelliert. Durch den Befehl newton off
wird das dritte Newtonsche Gesetz deaktiviert. Dieses besagt, dass fiir jede Kraft eine
entgegengesetzte gleich grofle Kraft wirkt. Die Deaktivierung ist hier erforderlich, da
die in Kapitel 2.1.2 definierte Kraft zwischen zwei Partikeln bereits diesem Gesetz folgt.
Die von Partikel 1 auf Partikel 2 wirkende Kraft ist abhingig von der Uberlappung &
der Partikel wihrend des Stofles. Dabei gilt £ ebenso fiir die Kraft von Partikel 2 auf 1
und daraus folgt, dass beide Partikel mit einer gleich groflen entgegengesetzten Kraft
aufeinander wirken. Wiirde hier newton on gesetzt werden, so wiirde ein zusétzlicher
Kraftterm fiir Partikel 1 eingefithrt werden, der gerade der Kraft des Partikels 2 auf 1
entspricht. Ebenso wiirde ein zusétzlicher Kraftterm fiir Partikel 2 eingefiihrt werden.

Dies ist offensichtlich nicht richtig und deswegen wird newton off gesetzt.

units si
processors 116
read_data initial . packing

Als néchstes wird das Einheitensystem fiir die Angaben im Inputskript mit units si
auf das SI-Einheitensystem festgelegt. Im Anschluss erfolgt die Einteilung des Simu-
lationsbereiches in eine gewiinschte Anzahl von Teilbereichen. Die Teilung erfolgt in
die drei Raumrichtungen x, y und z. Hier wird der Simulationsbereich z.B. entlang der
z-Achse in 6 gleich grofle Teile geteilt. Dies entspricht einer Parallelisierung der Simu-
lation auf 6 Prozessorkerne. Mit dem Befehl read_data initial.packing wird die Datei
iatial. packing eingelesen. Diese enthélt die globalen Grenzen des Simulationsbereiches,
die Anzahl der in der Simulation enthaltenen Partikel, deren Startpositionen wie auch

deren Startgeschwindigeiten.

group free_particles type 1
group textur_particles type 2
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3 Aufbau der Molekulardynamiksimulation

Folgend werden Gruppen zur Identifizierung der Partikel und der Wénde in der Simu-
lation erzeugt. In die Gruppe free_particles gehoren folglich alle stromenden Partikel
und diese bilden den Typ 1. Zur Gruppe textur_particles gehoren die Partikel, wel-
che zusétzlich z.b. als dreidimensionale Textur auf der Innenwand aufgebracht werden.

Ebenso ist die Rohrwand Teil dieser Gruppe, welche den Typ 2 bildet.

neighbor 0.0001 bin
neigh_modify delay 0 exclude group textur_particles

textur_particles

Zur Uberpriifung der Wechselwirkung der Partikel untereinander werden Listen er-
zeugt, in denen die Partikel mit einer gewissen Distanz zueinander gespeichert werden.
Diese Distanz wird durch den Befehl neighbor 0.0001 bin auf 0.0001 m festgelegt. Mit
Hilfe des Befehls neigh_modify kann die Auswahl der in der Liste zu speichernden Par-
tikel beeinflusst werden. Der Zusatz delay 0 gibt an, das zu jedem Zeitschritt eine
aktualisierte Liste generiert wird. Ebenso konnen hier Partikel aus der Listenbildung
ausgeschlossen werden. Dies geschieht z.B. bei den hier verwendeten dreidimensionalen
Texturen auf der Rohrinnenwand aus Partikeln. Diese sind fest positioniert und kénnen
nicht bewegt werden. Fiir diese wird untereinander keine Abfrage auf Wechselwirkung
durchgefiihrt und folglich werden diese Partikel aus der Liste mit der Vorgabe group

exclude textur_particles textur_particles ausgeschlossen.

fix m_kn all property/global kn peratomtypepair 2
7.07e7 7.07e7 7.07e7 T7.07e7

fix m_kt all property/global kt peratomtypepair 2
9.16e7 9.16e7 9.16e7 9.16e7

fix m_gamman all property/global gamman peratomtypepair 2
6.64e8 3.82e8 3.82e8 3.82e8

fix m_gammat all property/global gammat peratomtypepair 2
6.64e8 3.82e8 3.82e8 3.82e8

fix m_friction_coefficient all property/global

coefficientFriction peratomtypepair 2
0.5 0.5 0.5 0.5

Folgend werden hier die Materialparameter angegeben. Wie in Kapitel 2.1.2 beschrie-
ben wird fiir jeden Partikel die Kraft, die es erfihrt, berechnet. Fiir die Berechnung
der Kraft werden die Materialparameter k,,, k;, v, und v, benétigt. Diese werden mit
dem Befehl fiz ID Gruppe property/global Materialparameter peratomtypepair 2 Wert1
Wert2 Wert3 Wert/ festgelegt. Uber die ID kann auf den hier definierten fiz zugegrif-
fen werden. Bei der Gruppe wird hier die Gruppe all ausgewahlt, welches alle Partikel

in der Simulation einschliesst. Das Schliisselwort property/global stellt die definierten
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3.2 LIGGGHTS Input Skript

Materialparameter fiir alle weiteren Komponenten von LIGGGHTS zur Verfiigung. Im

folgenden wird mit peratomtypepair 2 eine Tabelle erstellt.

Tabelle 2: Auswahlsystem der angegeben Materialparameter nach den beteiligten Ty-
pen einer Kollision

type 1 type 2
type 1 | Materialparameter Wertl | Materialparameter Wert2

type 2 | Materialparameter Wert3 | Materialparameter Wert4

Dabei wird entsprechend einer Kollision zwischen einem Partikel des Types 1 mit einem
Partikel des Types 1 der Wertl verwendet. Fiir Kollisionen zwischen anderen Typen
wird der Wert entsprechend der Tabelle ausgewéhlt. Fiir die Zuweisung des Reibungs-

koeffizienten wird analog vorgegangen.

pair_style gran/hertz /history/stiffness tangential_damping on
pair_coeff * ok

timestep 6e—T7

fix gravi all gravity 9.81 vector 0.0 0.0 —1.0

Hier wird das Kraftmodell nach Hertz mit dem Befehl gran/hertz/history/stiffness
verwendet. tangendial_damping on gibt an, dass die dissipative tangentiale Kraftkom-
ponente beriicksichtigt wird. Zuséatzlich muss der obligatorische Befehl pair_coeff * *
gesetzt werden. Uber diesen Befehl kénnen die Argumente fiir den zuvor gewihlten
pair_style fiir einzelne Typen geédndert werden. Da dies hier nicht erforderlich ist, wer-

den hier keine weiteren Argumente gesetzt.

Als néchstes erfolgt die Definition des Zeitschrittes. Ebenso wird hier iiber den Befehl fiz
gravity die Gravitation als Beschleunigung fiir jeden Partikel in z-Richtung eingestellt.
Dabei ist gravi der Name des fixes und mit all werden alle Partikel in der Simulation

ausgewdhlt.

fix zcyl all wall/gran/hertz/history/stiffness primitive type 2
zcylinder 0.0015 0. 0.

Anschliefiend erfolgt die Definition der Rohrwand. Diese wird iiber den Befehl fiz wall/-
gran/hertz/history/stiffness erzeugt. Zu Beginn wird der Name des Fixes zcyl und die
Gruppe der Partikel all ausgewéhlt, welche mit der Wand wechselwirken kénnen. Das
Schliisselwort primitive gibt an, dass es sich um eine durch LIGGGHTS erzeugte Gren-
ze/Wand fiir die Partikel handelt. Alternativ kann man an dieser Stelle z.B. eine CAD

Geometrie als Wand definieren. Obligatorisch ist hier die Zuweisung der Wand zu einem
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3 Aufbau der Molekulardynamiksimulation

bestimmten Typ, damit der Wand die gewiinschten Materialeigenschaften zugewiesen
werden. In diesem Fall erhélt die Wand die Eigenschaften, welche in type 2 hinterlegt
sind. Zum Schluss wird die Art der Geometrie, wessen Ausrichtung und die Position
durch zeylinder radius x y festgelegt. Hier wird ein Zylinder mit der Symmetrieachse
auf der z-Achse des Koordinatensystems mit einem festen Radius R = 0.0015 m fest-
gelegt. Die Hohe des Zylinders ist durch die Hohe des globalen Simulationsbereiches in

z-Richtung vorgegeben und entspricht dieser.

fix cadl all mesh/surface file twoDmesh.stl type 2
fix mc free_particles massflow/mesh mesh cadl
vec_side 0. 0. —0.1 count multiple

Im folgenden Abschnitt wird eine CAD Geometrie implementiert. Uber den Befehl fiz
mesh/surface wird die CAD Geometrie als Fliche interpretiert. Zu Beginn wird der
Flache der Name cadl zugewiesen. Darauf folgt die Auswahl der Partikel all, welche
mit der Flache wechselwirken konnen. Anschliefend wird die .stl Datei, welche die CAD
Geometrie beinhaltet, mit file *.stl ausgewihlt. Die Zuweisung eines Types ist obliga-
torisch. Als néchstes folgt der Befehl fix massflow/mesh mit dem die CAD Geometrie
nicht als fester Korper in der Simulation interpretiert wird, sondern lediglich als Kon-
trollfliche zur Partikelzéahlung verwendet wird. Auch hier wird zuerst der Name des
Fixes mc und die Partikelgruppe, welche gezéhlt werden soll (free_particles), festgelegt.
Nachfolgend wird der fix, der die Kontrollfliche beschreibt, mit mesh cadl ausgewéhlt.
Durch das Schliisselwort vec_side = y z wird die Richtung definiert, in der die Partikel

die Fléche durchqueren miissen, damit sie gezéhlt werden.

fix integr free_particles nve/sphere
fix freeze_walls textur_particles freeze
thermo_style custom step atoms ke f mc[2]

thermo 1

thermo_modify lost ignore norm no

Mit dem Befehl fiz nve/sphere wird mit jedem Zeitschritt eine NVT Integration zur
Aktualisierung der Position, Geschwindigkeit, etc. fiir alle Partikel in der ausgewéhlten
Gruppe particles_free durchgefiihrt. Im nachfolgenden werden alle Partikel der Gruppe

textur_particles iiber den Befehl fiz freeze bewegungsunfiahig gemacht.

Zur Ausgabe von Daten auf dem Bildschirm wéhrend der Simulation wird thermo_style
custom verwendet. Es wird durch die Angabe der Grolen spezifisch die Ausgabe de-
finiert. Hier wird der aktuelle Zeitschritt (step), die Anzahl der Partikel im System
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(atoms), die kinetische Energie (ke) und die bisher durch cadl geflossenen Partikel
ausgegeben. Es folgt der Befehl thermo, mit dem festgelegt wird, wann eine Aus-
gabe auf dem Bildschirm erfolgt. thermo 1 fithrt zu einer Ausgabe bei jedem Zeit-
schritt. Zum Schluss kann die Ausgabe noch durch therm_modify beeinflusst werden.
Das Schliisselwort lost ignore gibt an, dass eine Simulation bei Partikelverlust durch
Verlassen des Simulationsraumes nicht abgebrochen wird. Durch norm no wird eine

Normierung der Ausgabegrofien auf die Partikelanzahl unterbunden.

run 1

dump Admp free_particles custom 10000 post/dump. particles .x
id type density x y z vx vy vz fx fy fz omegax omegay
omegaz radius

run 20000000

Neben der Bildschirmausgabe gibt es noch die Moglichkeit spezifizierte Grofien iiber
den Befehl dump custom in Dateien abzuspeichern. Zu Beginn wird die Bezeichnung
des Fixes Admp gefolgt von den Partikeln, fiir die die Daten gespeichert werden sollen,
angegeben. Durch die Angabe von 10000 wird alle 10000 Zeitschritte eine neue Datei
erzeugt. Zudem muss noch der Speicherort und der Name der Datei vorgegeben werden.
Hier ist dies der Ordner post und der Dateiname dump.particles. * vorgegeben. Fiir das

Zeichen *

wird der aktuelle Zeitschritt eingefiigt. In den Dateien wird dann jeweils fiir
jeden Partikel der Gruppe particles_free die Partikelnummer, der zugehérige Typ, die
Dichte, die x-,y-,z-Koordinate, die Geschwindigkeitskomponenten in x-, -, z-Richtung,
die Kraftkomponenten in z-, y-, z-Richtung, die Winkelgeschwindigkeiten in z-, y-
, z-Richtung und der Radius gespeichert. Das Kommando run gibt die Dauer der

Simulation in Zeitschritten an.
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4 Rohrstromung im vertikalen Rohr mit rauer Wand und Diskussion
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Abbildung 3: Zeitlicher Verlauf der gesamten Energie (Rotationsenergie + Translati-
onsenergie)

4 Rohrstromung im vertikalen Rohr mit rauer Wand

und Diskussion

4.1 Simulationsverlauf

Nach der Initialisierung der Simulation werden die erzeugten Partikel durch die Gra-
vitation beschleunigt. Aufgrund der geringen radialen Startgeschwindigkeit stoflen die
Partikel nach einer gewissen Zeit untereinander und mit der Wand. In Folge werden die
Partikel abgebremst. D.h. bei jedem Stof3 wird Energie dissipiert und es stellt sich ein
stationdrer Wert durch das Wechselspiel von Dissipation und Beschleunigung durch die
Gravitation fiir die kinetische Energie, als auch fiir den Betrag der Geschwindigkeiten

ein. Diese fluktuieren anschliefend um einen geringen Wert (Abb. 3).

Im Verlauf der Simulation bilden sich Dichteinhomogenitédten im Rohr aus. Durch Stofle
der Partikel untereinander und mit der Wand entsteht ein Geschwindigkeitsgradient
zwischen den Partikeln, welcher auf dem durchs Rohr begrenzten Raum eine Ansamm-
lung von Partikeln zu Pfropfen ermoglicht. Schnellere auf einen Pfropfen treffende
Partikel konnen andere Partikel aus der Gruppe heraus stoflen. In Folge beschleunigen
diese wieder und treffen zu einem spéteren Zeitpunkt auf eine andere Partikelgruppe.
Die Bildung von Pfropfen kann iiber die Clusterbildung in granularen Gasen beschrie-
ben werden [10]. In einer Region mit hoherer Packungsdichte treten mehr StéBe unter
den Partikeln auf. Da die Stofle inelastisch sind, nimmt die granulare Temperatur in
dieser Region ab, welches zu einer Abnahme des Druckes in der Region fiihrt. In Fol-
ge wandern noch mehr Partikel entlang des Druckgradienten in die Region mit hoher

Packungsdichte.
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4.2 Flussregime
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Abbildung 4: Darstellung von Partikeln im Rohr (Rohr in Darstellung nicht enthal-
ten). Links: Partikelpositionen und Startgeschwindigkeit in radiale Richtung. Rechts:
Briickenbildung der Partikel im Rohr.

Im Rohr werden also Regionen mit hoher und niedriger Partikeldichte gebildet (siehe
Abb. 5 links).

Diese Gruppen werden zum einen wéhrend der Simulation durch die oben beschrie-
benen Effekte gebildet und zum anderen kénnen diese bereits bei der Initialisierung
der Partikel durch die zuféllige gleichverteilte Auswahl der Startpositionen der Parti-
kel entstehen. In Abbildung 4 links ist eine exemplarische Startposition der Partikel
dargestellt. Die Farbe gibt die radiale Startgeschwindigkeit an. Wie zu erkennen ist,
liegen bereits nach der Initialisierung einige gruppierte und einige vereinzelnte Partikel
mit sehr unterschiedlichen radialen Geschwindigkeiten vor.

Ist die Partikelgruppe ausreichend dicht, so dass eine stabile Partikelbriicke {iber den
gesamten Rohrquerschnitt gebildet werden kann, dann verstopft das Rohr an dieser
Stelle (Abb. 4 rechts). Die Verstopfung und die Dichteinhomogenitidten werden nach-
folgend betrachtet.

4.2 Flussregime

In Experimenten zur Untersuchung von Partikelstromen in Rohren in Bezug auf Dichte-
wellen von Raafat, Hulin und Herrmann [22] wurde fiir Glaskugeln beim Durchstrémen
eines vertikalen Rohres eine Abhéngigkeit der Dichteinhomogenitdten vom Verhéltnis

des Durchmessers des Rohres zum Durchmesser der Partikel gefunden:

Dor
D¢: Roh

) 27
DPartikel ( )

Nach [22] liegt das Durchmesserverhéltnis fiir das Auftreten von Dichtewellen in einem
Bereich von 6 < D, < 30. Fiir Dy < 6 wird ein Regime gefunden, in dem hé&ufiges

Verstopfen des Rohres auftritt. In Abhéngigkeit von D, wurden Simulationen nach
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Abbildung 5: Zeitlicher Verlauf der Packungsdichte im Rohr. Dunkel korrespondiert
mit hoher Packungsdichte, hell korrespondiert mit geringer Packungsdichte. Links:
Auftreten von Dichtewellen bei Dy = 4. Rechts: Auftreten einer Verstopfung bei
Dy = 2.5.

dem allgemeinen Autbau einer Simulation (siehe Kapitel 3.1) mit Dy = 5,4, 3,2.5 aus-
gefithrt. Ab einem Verhéltnis von D, = 3 konnte nahezu in allen Realisierungen eine
Verstopfung des Rohres gefunden werden. Der Unterschied aus den experimentellen
Daten nach Raafat et al. und den Ergebnis der Simulation liegt, wie bereits in Kapitel
3.1 diskutiert, an dem Stromungswiderstand der Luft, als auch an dem Auftreten vom
adhesiven Kriften durch Luftfeuchtigkeit.

Fiir die Untersuchung der Verstopfungen des Rohres wird das Durchmesserverhéltnis
D, < 3 gewdhlt. Dies fithrt zu einer kleineren Partikelanzahl und die Dauer bis zur
Verstopfung ist verringert (sieche Kapitel 4.5), welches zu einer geringeren Rechenzeit
fithrt. Das gewéhlte Durchmesserverhéltnis ist im Einklang mit bereits durchgefiihrten

Simulationen nach Péschel [20], in denen ein Verhéltnis von D, = 2.5 gewéhlt wurde.

Fiir grofere Rohrdurchmesser (D, > 3) kann stets die Bildung von Dichteinhomo-
genitéten in Form von Pfropfen und schneller fallenden kleinen Partikelgruppen und
vereinzelten Partikeln gefunden werden (siehe Abb. 5 links). Zusétzlich treten verein-
zelnt Verstopfungen im Rohr auf. Durch die stets beobachtete Verstopfung des Rohres
fir Dy < 3 (siche Abb. 5 rechts) und auftretenden Dichteinhomogenitéten fiir Dy, > 3
wird das Flussregime bei D, =~ 3 in einen stabilen (Dy > 3) und in einen in instabilen
(Dy < 3) Fluss unterteilt.

Die in Abbildung 5 dargstellte Packungsdichte wird wie folgt ermittelt: Das Rohr wird
in 500 gleich grofle Volumenelemente V, unterteilt. In jedem der Volumenelemente

wird iiber die Partikelanzahl N im jeweiligen Volumenelement, dem Partikelvolumen
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4.3 Verstopfung des Rohres
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Abbildung 6: (a) Zeitlicher Verlauf der maximalen und minimalen axialen Geschwin-
digkeit im Rohr, (b) Vergroflerung des Bereichs 2s-2.6s aus (a).

Vpartikel Und V. die Packungsdichte Vy = NVpaytike/ Ve berechnet. Die Bestimmung der
Packungsdichte geschieht fiir jeden Zeitschritt. AnschlieSfend werden die Packungsdich-
ten als Funktion von Zeitschritt und Rohrlénge abgebildet. Die dunklen Bereiche korr-
spondieren mit einer hoheren Packungsdichte und hellere Bereichen korrespondieren
mit einer niedrigeren Packungsdichte. Alle folgenden Darstellungen der Packungsdich-

te wurden auf diese Weise erzeugt.

4.3 Verstopfung des Rohres

Um die Vorgéinge im Rohr vor und zum Zeitpunkt einer Verstopfung des Rohres ge-
nauer zu betrachten, sind Simulationen nach dem in Kapitel 3.1 beschriebenen Aufbau
mit einem Durchmesserverhéltnis Dy = 2.5 und der Packungsdichte V, = 0.175 durch-

gefithrt worden. Der Prozess der Verstopfung kann wie folgt beschrieben werden.

Der anfiangliche Geschwindigkeitsverlauf gleicht dem des freien Falls (siehe Abb. 6
(a)). Wahrend des Simulationsverlaufs wachsen die bereits exitierenden Partikelgrup-
pen (siehe Abb. 7 links - vermehrtes Auftreten von dunkleren Bereichen im Verlauf
der Zeit) an. Diese Gruppen werden aufgrund von mehr Wechselwirkungen mit der
Rohrwand und der Partikel untereinander abgebremst. In Abbildung 6 (b) ist dieser
Effekt anhand des Unterschieds zwischen maximaler und minmaler Geschwindigkeit in
axiale Richtung zu erkennen. Im Gegensatz dazu gibt es vereinzelnte Partikel, welche
aufgrund von weniger Wechselwirkungen mit der Umgebung stirker beschleunigen und
somit nach einer gewissen Zeit auf eine langsamere Gruppe treffen. Beim Auftrefen der
schnellen Partikel auf die Partikelgruppe und den anschlieBenden Stoflen kann es zu
einer Briickenbildung im Rohr kommen, welche stabil genug ist, sodass nachfolgende

auftrefende Partikel diese nicht zerstoren kénnen (Abb 4 rechts).
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Abbildung 7: Zeitlicher Verlauf der Packungsdichte im Rohr. Links: Gesamte Simula-
tion. Rechts: Ausschnitt zum Zeitpunkt der Verstopfung

In Abbildung 7 rechts ist der Zeitraum um den Beginn der Verstopfung dargestellt.
Dunklere Bereiche zeigen eine héhere und hellere Bereiche eine niedrigere lokale Pa-
ckungsdichte an. Wie man an dem Wechsel von hellen und dunklen Streifen erkennen
kann, liegen die Partikel vor der Verstopfung als verschieden dicht gepackte Grup-
pen vor. In dieser Realisierung stoffen unmittelbar vor der Verstopfung zwei Gruppen
aufeinander. Dies ist in Abbildung 7 rechts in dem markierten Bereich durch das Zu-

sammenlaufen zweier dunklen Linien gezeigt.

Zur Uberpriifung, ob die Bildung der verschieden dicht gepackten Gruppen durch die
periodischen Randbedingungen geférdert wird, wurde eine Simulation mit einem Rohr
der Lénge Lgon = 10 m mit periodischen Randbedingungen durchgefiihrt. Auch hier
zeigte sich fiir das gleiche Durchmesserverhéltnis und der gleichen Packungsdichte eine
dghnliche Ausbildung dieser Gruppen mit einer folgenden Verstopfung des Rohres. Folg-
lich ist die Lange des Rohres von L., = 1 m ausreichend grof3, so dass die Entstehung

der Verstopfung des Rohres nicht durch die periodischen Randbedingungen bedingt ist.

4.4 Packungsdichte

Damit eine Briickenbildung aus Partikeln in einem Rohr stattfinden kann, sind mehre-
re Partikel in unmittelbarer Néhe zueinander notwendig. Solche Anordnungen kénnen
zum einen durch Startpositionen und zum anderen durch verschiedene Partikelge-
schwindigkeiten enstehen. Bei unterschiedlichen Geschwindigkeiten kénnen schnellere
Partikel zu langsameren Partikeln aufholen und somit eine dichte Region bilden. Es
folgt die Annahme, dass eine hohere Partikelanzahl im Rohr die Bildung solcher Grup-
pen beeinflusst und somit den Zeitpunkt 7j der Verstopfung bestimmt.

Zur Uberpriifung wird die gesamte Partikelanzahl N variiert und iiber die Packungs-

dichte vorgegeben:
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Abbildung 8: (a) Normierte Summenverteilung ); tiber den Zeitpunkt der Verstopfung
von jeweils 500 Simulationen mit verschiedenen Volumenverhéltnissen V. (b) Zeit-
punkt 7 der Verstopfung in Abhéngigkeit vom Volumenverhéltnis V. Darstellung

der QQo.1-,Q05- und Qo o-Quantile.

Vs VRonr
V= Vbartikel (28)

Bereits in der Arbeit von Brand et al. [5] wurde die Abhéngigkeit des Zeitpunktes der
Verstopfung von der Packungsdichte fiir Systeme mit V;, > 0.5 untersucht. Dabei konnte
dort bereits eine frithere Verstopfung des Rohres fiir héhere V,, im Bereich V,, > 0.5
gezeigt werden. In dieser Arbeit wird fiir eine kleinere Packungsdichte V,, < 0.175
die Abhéngigkeit des Zeitpunktes der Verstopfung von V,, iiberpriift. Dazu wurden
jeweils 500 Simulationen Vi = 0.075, 0.1, 0.125, 0.15, 0.175 durchgefiihrt. Die Werte
der Parameter der Simulationen entsprechen den in Kapitel 3.1 festgelegten Werten.
In nahezu jeder der Realisierungen verstopft das Rohr in der betrachteten Realzeit
(120 s). Der Zeitpunkt 7; der Verstopfung ist in Abbildung 8 (a) in einer normierten

Summenverteilung dargestellt.

Fiir eine hohere Packungsdichte ist die Summenverteilung nach links verschoben. Dies
zeigt, dass mehr Partikel zu einer schnelleren Verstopfung des Rohres fithren. Zusétzlich
ist die Zeit bis zur Verstopfung fiir einige wenige Félle erheblich grofler (=~ 100s) als

fiir den Grofteil der Simulationen.

In Abbildung 8 (b) sind die Qg 1-,&Qo.5- und Qg 9-Quantile dargestellt. Diese geben an, zu
welchem Zeitpunkt das Rohr bereits in 10%/50%/90% der Realisierungen verstopft ist.
Bei Betrachtung der einzelnen Quantile wird ersichtlich, dass diese eine Abhéngigkeit
von V,, aufweisen. So éndert sich z.B. die Qp9-Quantile um 43.08% iiber den gesam-
ten untersuchten Bereich der Packungsdichte. Der Effekt einer hoheren Anzahl von

Partikeln auf den Zeitpunkt der Verstopfung wird somit bestétigt.
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Abbildung 9: (a) Normierte Summenverteilung des Zeitpunktes der Verstopfung 7} aus
500 Simulationen fiir verschiedene Durchmesserverhéltnisse D,. (b) Logarithmische
Darstellung.

4.5 Durchmesserverhaltnis

Wie in Kapitel 4.2 gezeigt wurde, tritt eine Verstopfung erst ab einem hinreichend
kleinen Verhéltnis Dy auf. Dies impliziert allerdings nicht, dass ein kleineres Dy zu
einem schnelleren Verstopfen des Rohres fiihrt. Fiir den Bereich 2.4 < Dy < 2.9 konnte
ein entgegengesetztes Verhalten gezeigt werden. Dazu wurden jeweils 500 Simulationen
nach dem allgemeinen Aufbau (siehe Kapitel 3.1) fiir D, = 2.4, 2.5, 2.6, 2.7, 2.8, 2.9,
3.0 mit der Packungsdichte von Vj; = 0.175 durchgefiihrt. In nahezu allen Simulationen
trat eine Verstopfung des Rohres auf. In Abbildung 9 (a) und (b) sind die normierten
Summenverteilungen iiber alle Simulationen fiir den Zeitpunkt der Verstopfung dar-
gestellt. So nimmt der Median von 7; mit einem zunehmenden Durchmesserverhéltnis
ab. Auch wird die Verteilung enger, sodass fiir ein hohes Durchmesserverhéltnis das

Rohr in allen Realisierungen zu sehr dhnlichen Zeitpunkten verstopft.

Dieser Effekt kann iiber eine zweidimensionale Betrachtung des Rohres erklirt wer-
den. In Abbildung 10 (a)-(c) sind drei mogliche Konfigurationen fiir die Positionen von
Partikeln im Rohr bei verschiedenen Rohrdurchmessern dargestellt. Fiir das Durchmes-
serverhdltnis Dy = 2.5 konnen nur zwei Partikel nebeneinander im Rohr angeordnet
werden. Damit das Rohr verstopft, muss eine stabile Briicke aus Partikeln im Rohr
entstehen, welche in diesem Fall nicht gegeben ist. Im Vergleich dazu wird Dy = 2.9 be-
trachtet. Hier kann das dritte Partikel nahezu in der gleichen Ebene wie die beiden ande-
ren Partikel angeordnet werden. Es entsteht eine Keilwirkung, welche zu einer stabilen
Konfiguration fiihren kann. Demnach begiinstigt ein erhéhtes Durchmesserverhéltnis
zwischen zwei ganzzahligen Verhéltnissen den Zeitpunkt einer Verstopfung. Bei einem
ganzzahligen Durchmesserverhéltnis von Dy = 3 gibt es keine moglichen zweidimen-
sionalen Partikelanordnungen, welche zu einer Verstopfung des Rohres fiihren kénnen,

da hier drei Partikel in einer Ebene positioniert werden konnen.
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4.6 Erhohung der radialen Startgeschwindigkeit

(a) (b) (0
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Abbildung 10: Anordnungen dreier Partikel in einer zweidimensionalen Betrachtung des
Rohres bei verschiedenen Rohrduchmessern und konstanten Partikeldurchmessern.
(a) Dy = 2.5, (b) Dy =2.9, (c) Dy = 3.

Diese Erklarung legt den Grund fiir verschieden lange Zeiten bis zum Eintreten der
Verstopfung bei unterschiedlichen Rohrdurchmessern nahe. Jedoch ergeben sich bei
der Betrachtung von dreidimensionalen Anordnungen deutlich mehr méogliche Anord-
nungsmoglichkeiten, welche die Bildung einer stabilen Partikelbriicke im Rohr erschwe-
ren. Dadurch nimmt die Breite der Summenverteilung zu. Folglich nimmt fiir groflere
Rohrdurchmesser die Bedeutung der zweidimensionalen Anordnung zunehmend ab und
der Zeitpunkt der Verstopfung wird fast ausschlieflich durch dreidimensionale Anord-

nungen bestimmt.

4.6 Erhohung der radialen Startgeschwindigkeit

Bisher wurde als Startbedingung fiir die radialen Komponenten der Geschwindigkeit
v, und v, jeweils eine zufllig gleichverteilte Geschwindigkeit im Intervall (—0.01,0.01)

m/s gewihlt. Durch Erhohung der radialen Startgeschwindigkeit

vy = V2 + V2 (29)

kann die Dauer bis zur Verstopfung deutlich verldngert werden. Um diesen Einfluss
nachzuweisen, sind Simulationen nach dem im Kapitel 3.1 beschriebenen Aufbau fiir
verschiedene radiale Startgeschwindigkeiten bei V, = 0.15 durchgefiihrt worden. Da die
Gravitation als einzige duflere Kraft auf die Partikel wirkt, wird die radiale Startge-
schwindigkeit fiir jeden Partikel in Abhéngigkeit von der Erdbeschleunigung und dem
Partikeldurchmesser angenommen. Die maximale Geschwindigkeit der radialen Kom-

ponenten betrigt demnach

v = ag - \/ 9 Dpartikel- (30)

Wobei ag einen dimensionslosen Faktor zu Festlegung der maximalen Geschwindigkeit
bezeichnet. Die Geschwindigkeitskomponenten v, und v, sind zufillig gleichverteilt im

Intervall (—opax pmax),

T rrr
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Abbildung 11: (a) Mittlere radiale Geschwindigkeit v, = (3 17 \/v2,; + v ;) /np fiir
verschiedene radiale Startgeschwindigkeiten. Hohe: v = 1.085 m/s, mittlere:

v = 0.1085 m/s, niedrige: v = 0.01 m/s (b) Normierte Summenverteilung
fiir verschiedene initiale radiale Startgeschwindigkeiten.

Zur Untersuchung des Effektes wurden fiir ag die Werte 1 und 10 angenommen. Diese
entsprechen Geschwindigkeiten von 0.1085 m/s und 1.085 m/s. In Relation zum Rohr-

durchmesser Dgop, = 0.003 m sind dies sehr hohe Geschwindigkeiten.

In Abbildung 11 (a) sind die Verldaufe der mittleren radialen Geschwindigkeit v, fir
die Simulationen mit verschiedenen radialen Startgeschwindigkeiten aufgetragen. Zu
Beginn kann ein Abfall von o, auf v, ~ 0.02 m/s beobachtet werden. Dieses Level ist
unabhéngig von der radialen Startgeschwindigkeit, insofern diese {iber einen bestimm-
ten Startwert hinausgeht. Dies wird daran deutlich, dass sich fiir die Simulation mit
den Standardgeschwindigkeitskomponenten v, und v, zuféllig gleichverteilt im Intervall
(—0.01,0.01) m/s , ein anderes niedrigeres Level einstellt. Der Unterschied der beiden
Level betriagt ungefihr eine Zehnerpotenz. Auch ist der Zeitpunkt der Verstopfung
fiir die erhohte radiale Startgeschwindigkeit verzogert. Diese Beobachtung kann fiir ei-
ne Vielzahl von Realisierungen gemacht werden. In Abbildung 11 (b) ist die normierte
Summenverteilung aus 100 Simulationen fiir die drei Startbedingungen dargestellt. Wie
zu erkennen ist, fithrt eine erhohte Startgeschwindigkeit zu einem spéterem Eintreten
der Verstopfung des Rohres. Die Summenverteilung gibt den Anteil der Realisierungen

an, in denen zu diesem Zeitpunkt das Rohr bereits verstopft ist.

Dabei konnte fiir jede dieser Simulation mit erhohter v, gezeigt werden, dass im Rohr
Dichtewellen auftreten und es in jedem Fall zur Verstopfung des Rohres kommt. Durch
die vermehrten Stofle der Partikel untereinander und mit der Wand scheint die sta-
bile Briickenbildung erschwert. Die Auspragung der Dichtewellen ist in Abbildung 12
dargestellt. Wie zu erkennen ist, bilden sich unterschiedlich dichte Regionen {iber die

gesamte Lénge des Rohres. Dabei bilden sich mehrere variable Pfropfen hoher Par-
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Abbildung 12: Radiale Startgeschwindigkeit v** = 0.1085m/s, Links: Ubersicht ge-
samte Simulation. Rechts: Vergréferung aus Bereich einer temporéren Blockade.

tikeldichte aus. Diese Pfropfen konnen im Rohr sowohl wechselnd aufwérts wie auch
abwiérts wandern. Dies kann in Abbildung 12 durch die Bewegung der dunklen Regio-
nen mit der Zeit beobachtet werden. Wandern diese mit Verlauf der Zeit nach oben, so
bewegt sich der Pfropfen aufwirts. Bei einer Bewegung nach unten entspricht dies der
Wanderung des Pfropfens abwiérts. Der Wechsel der Bewegungsrichtung bedeutet eine
temporire Geschwindigkeit von v, = 0 m/s. In diesen Situationen kann es zum kurzen
Stopp des Partikelflusses kommen (siehe Abb. 12 rechts 5.7 s).

Die Partikel in den Pfropfen werden stetig ausgetauscht. Auch wenn der Pfropfen na-
hezu stationér in seiner Position ist, sind es {iber zeitlichen Verlauf nicht die gleichen
Partikel, welche den Pfropfen bilden. D.h. die bisherigen Pfropfenpartikel werden durch
den Aufprall anderer Partikel nach unten beschleunigt und verlassen die Partikelgrup-
pe. Die von oben auf die Gruppe treffenden Partikel werden durch den Stof3 derartig

abgebremst, dass sie in der Partikelgruppe verbleiben.

27
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Abbildung 13: (a) Kumulative Partikelanzahl am Ende des Rohres (b) Unterschiedliche
Partikelanzahl Ny bei der linearen Regression zur Berechnung des Massenflusses.

4.7 Massenfluss

Die Rohrstromungen granularer Materie weisen in der Regel einen inhomogenen Mas-
senfluss r auf. Durch die Ausbildung von Dichteinhomogenitéten in Form von langsam
durchs Rohr wandernden Pfropfen und schneller fallenden Partikeln, kann kein kon-

stanter Massenfluss beobachten werden.

Zur genauen Analyse des Massenflusses wird der Partikelfluss am unteren Ende des
Rohres betrachtet. Dort wird eine Fliache in Form einer CAD Geometrie durch den
Rohrquerschnitt gelegt, welche von LIGGGHTS zur Zahlung des Partikelflusses be-
notigt wird. Die Partikel konnen mit dieser Fléche nicht Wechselwirken und passieren
diese ohne Interaktion. Immer wenn ein Partikel die Flache passiert, wird dieser Zeit-
punkt in einer Liste abgespeichert. Aus dieser Liste wird die kumulative Partikelanzahl
tiber den Verlauf der Simulationszeit erstellt (siche Abb. 13 (a)). Anhand des nicht li-
nearen Verlaufes der kumulativen Partikelanzahl und der zunehmenden Steigung der
Kurve erkennt man die Beschleunigungsphase zu Beginn der Simulation. Der lineare
Verlauf stellt den nahezu stationédren Zustand des Systems dar. Aus dieser Darstellung
wird iiber die Methode der linearen Regression auf den Massenfluss geschlossen. Da-
zu wird eine bestimmte Partikelanzahl Npg ausgewéhlt, auf die die lineare Regression
angewendet werden soll. Die Anzahl soll beispielsweise 10 betragen. D.h. es wird auf
die ersten 10 Partikel des stationdren Zustands aus der Liste mit Hilfe der linearen
Regression eine Ausgleichsgerade erstellt. Die Steigung der Ausgleichsgeraden gibt den
Partikelfluss, im durch die 10 Partikel festgelegten Zeitintervall, an. Folgend wird eine
Ausgleichsgerade iiber Partikel 2 bis 11 aus der Liste erstellt und die Steigung als Par-
tikelfluss abgespeichert. Auf die Weise wird bis zum Ende der Liste vorgegangen und
somit der Partikelfluss iiber die Dauer der Simulation bestimmt. Durch Multiplikation

des Partikelflusses mit Volumen und Dichte eines Partikels wird auf den Massenfluss
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Abbildung 14: Wahrscheinlichkeitsdichte des Massenflusses fiir D, = 4.

geschlossen.

Die Anzahl der Partikel auf die eine lineare Regression angewandt wird, ist so zu
wéhlen, dass nicht durch eine zu hohe Partikelanzahl zu stark gemittelt wird. Im Ge-
gensatz dazu fithrt eine zu geringe Partikelanzahl zu sehr grofien Schwankungen des
Partikelflusses. In Abbildung 13 (b) sind drei Verldufe des Partikelflusses aus der sel-
ben Simulation mit einem Durchmesserverhéltnissen von Dy = 4 mit unterschiedlichen
Partikelanzahlen beziiglich der linearen Regression dargestellt. Man erkennt, dass ei-
ne geringe Anzahl von 10 Partikeln zu starken Schwankungen fiihrt. Eine sehr hohe
Anzahl wie 500 Partikel fithrt hingegen zu einer starken Glittung der Kurve. Schlussfol-
gernd wurde fiir diese Simulation eine Anzahl von 50 Partikel gew&hlt. Dies entspricht

12.5- Dy und dieser Faktor wird fiir Rohre mit anderen Durchmesserverhéltnissen bei-

behalten.

Aus der Darstellung des Massenflusses wird ein Histogramm gebildet, in dem die Wahr-

scheinlichkeit fiir das Auftreten eines bestimmten Massenflusses angegeben ist. Die Hi-

stogramme sind normiert, dass bedeutet, die Wahrscheinlichkeit wird durch die Fléche
eines Histogrammbalkens dargestellt. Zudem werden die Histogrammverldufe durch
Wahrscheinlichkeitsfunktionen angenéhert.

Wie im Histogramm (Abb. 14) zu sehen ist, folgt der Massenfluss einer logarithmi-
schen Normalverteilung mit dem Erwartungswert F,, bei E,, = 0.62 kg/s, welcher den
am hiufigsten eintretenden Massenfluss angibt. Uber die Form der logarithmischen
Normalverteilung wird die Inhomogenitdt des Massenflusses deutlich. Durch Dicht-
einhomogenitéiten entstehen Fluktuationen des Massenflusses um den Erwartungswert

herum, welche oberhalb des Erwartungswerts stérker als unterhalb des Erwartungswert

von diesem abweichen.
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Abbildung 15: Massenfluss in Abhéngigkeit von der Zeit und vom Ort. Rot ent-
spricht hohem, Weifl mittlerem und Griin niedrigem Massenfluss. Darstellung er-
zeugt durch: Einteilen des Rohres in 500 Volumenelemente und Berechnung der
Packungsdichte und der mittleren axialen Geschwindigkeit v, in jedem Element.
Uber m = Vs Ua ARohr PPartikel, Mit der Querschnittsfliche Agon, des Rohres, wird der
Massenfluss angegeben.

In Abbildung 15 ist der zeitliche Verlauf des Massenflusses einer Simulation im Rohr
aufgetragen. Die Farbe gibt dabei den Wert des Massenflusses an. Griin steht fiir ge-
ringe, Weif} fiir mittlere und Rot fiir hohe Massenstréme. Wenn man diese Information
auf die Wahrscheinlichkeitsdichte (Abb. 14) anwendet, so sieht man, dass die Pfrop-
fen den am héufigsten vorkommenden Massenfluss (Erwartungswert) darstellen (Wei8).
Geringere Massenfliisse (Griin), als auch hohere Massenfliisse (Rot) sind durch einzelne

Partikel oder sehr kleine Partikelgruppen zwischen den Pfropfen bedingt.

In Abbildung 16 ist die Packungsdichte im Rohr iiber den zeitlichen Verlauf der Simu-
lation dargestellt. Bei der Betrachtung der Bereiche zwischen den Pfropfen sieht man
sowohl dunkle als auch hellere, nach unten gerichtete, nahezu parallele Linien. Die-
se stellen Partikelgruppen dar, welche im Rohr nach unten fallen. Dass heifit zwischen
den Pfropfen existieren unterschiedlich grole Partikelgruppen, welche allerdings dhnlich
schnell durchs Rohr bewegt werden. Bezogen auf den Massenfluss, welcher grofler als der
Erwartungswert ist, bedeutet dies aufgrund der dhnlichen Geschwindigkeit in diesem
Bereich, dass es mehr groflere Partikelgruppen in diesem Bereich geben muss und diese
den rechten Teil der logarithmischen Normalverteilung des Massenflusses ausmachen.

Kleine Gruppen hingegen bilden somit den niedrigen Teil des Massenflusses.
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Abbildung 16: Packungsdichte in Abhéangigkeit von der Zeit und vom Ort. Dunkle
Bereiche entsprechen hoher Dichte und helle Bereiche entsprechen niedriger Dichte.

4.8 Abhangigkeit des Massenflusses vom Rohrdurchmesser

Der granulare Massenfluss nimmt mit zunehmenden Rohrradius zu. Der Anstieg des
Massenflusses in Abhéngigkeit vom Rohrradius wird in Simulationen nach dem grund-
legenden Aufbau (siche Kapitel 3.1) mit verschiedenen Rohrradien und mit der Pa-
ckungsdichte V;, = 0.15 untersucht. Dabei wurde der Rohrradius anhand des Durch-
messerverhéltnisses Dy auf die in Tabelle 3 dargestellten Werte festgelegt.

Tabelle 3: Rohrradius

Dy [-] | Rrotr [m]
3.5 0.0021
4.0 0.0024
4.5 0.0027
5,0 0.0030
5,9 0.0033
6.0 0.0036
6.5 0.0039
7.0 0.0042

In Abbildung 17 sind die Massenfliisse zu den einzelnen Durchmesserverhéltnissen als
normierte Wahrscheinlichkeitsdichte aufgetragen. Zur Bestimmung der Wahrscheinlich-
keitsdichten werden die Zeitpunkte der Partikel beim Verlassen des Rohres notiert und
daraus der Partikelfluss im Verlauf der Simulation bestimmt. Durch Multiplikation
von Partikeldichte und Partikelvolumen mit dem Partikelfluss wird der Massenfluss
gebildet. Die Massenfliisse werden als normierte Histogramme dargestellt und diese

werden durch Verteilungsfunktionen angenéhert und in einer Abbildung dargestellt.

31



4 Rohrstromung im vertikalen Rohr mit rauer Wand und Diskussion

2

Dy=3.5 ——
3 Ay —
2 O
5 Y
5 =
5 S
= Dg=7.0 ------
=
[}
£
@
<
)
; -~

6 8 10

Massenfluss [10°2 kg/s]

Abbildung 17: Wahrscheinlichkeitsdichte des Massenflusses bei verschiedenen Durch-
messerverhéltnissen D,

Das genaue Verfahren zur Ermittlung der Wahrscheinlichkeitsdichten wird in Kapitel
4.7 beschrieben.

Die Verteilungen folgen einer logarithmischen Normalverteilung und die Erwartuns-
gwerte und die Breite der Verteilungen werden mit zunehmenden Durchmesserverhélt-
nis gréfer. Dieses Verhalten ist durch die héhere Partikelanzahl und einer schnelleren
FlieBgeschwindigkeit mit steigendem Rohrradius bedingt. Der Abstand der Pfropfen
im Rohr nimmt ebenfalls mit steigendem Rohrradius zu und so kénnen die Partikel

zwischen den Pfropfen langer beschleunigen.

In Abbildung 18 sind die Erwartungswerte der Wahrscheinlichkeitsdichten aus Abbil-
dung 17 dargestellt. Zum Vergleich des empirisch gefundenen Massenflusses mit der
Literatur, wird der granulare Massenfluss nach der folgenden Gleichung aus Kapitel
2.3 berechnet:

m=T R%{ohr@szartikelv¢~ (25)

Die gemittelte axiale Geschwindigkeit v, wird aus den Geschwindigkeiten der Partikel
beim Ausfluss aus dem Rohr bestimmt. Dazu wird am Ende des Rohres das Volumen-
element V, = 7R, - 0.005 m betrachtet. Zu jedem Zeitschritt wird fiir alle Partikel
in diesen Volumen der Mittelwert der axialen Geschwindigkeit v, bestimmt und die
Packungsdichte Vj, = N Vpartikel/ Ve berechnet. Anschliefend werden fiir die gemittelten
axialen Geschwindigkeiten und Packungsdichten von jedem Zeitschritt die Mittelwer-
te gebildet und mit diesen der Massenfluss nach Gleichung (25) berechnet. Wie am
Verlauf der Datenpunkte in Abbildung 18 zu erkennen ist, kann der Massenfluss eines

Granulates annéhernd durch Gleichung (25) beschrieben werden.
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Abbildung 18: Erwartungswerte des Massenflusses in Abhéngigkeit vom Rohrradius
und berechneter Massenfluss nach Gleichung (25).

Um die Abhéngigkeit des granularen Massenfluss vom Rohrradius zu beschreiben, wird
eine Dimensionsanalyse durchgefiihrt. Es wird angenommen, dass der Massenfluss von
der Graviation g, der Querschnittsfliche des Rohres Agoy, und der Dichte der Partikel
PPartikel @bhéngt:

m ~ gpg AI];{?)hrp%;rtikel‘ (31)
Dies fiihrt zu der Gleichung
kg mPs o g1pa [ kg 1™
BRENGEE %)

fiir die Einheiten der Groflen. Daraus lasst sich das folgende Gleichungssystem fiir die

Potenzen aufstellen:

1=p,
—1=-2p, (33)
0=pg+2ps—3p,.

Das Gleichungssystem wird mit p, = 1, p, = 0.5 und p4 = 5/4 gelost und es folgt der
Zusammenhang

m = \/gpPartikelAi{/oﬁlr- (34)

Einsetzen der Kreisfliche fiir die Rohrquerschnittsfliche Agen, und Einfithrung einer
dimensionslosen Skalierungskonstante C' liefert den granularen Massenfluss in Abhéng-

igkeit vom Rohrradius:
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4 Rohrstromung im vertikalen Rohr mit rauer Wand und Diskussion

m = C\/gpPartikeIWS/ZLR?{/thr‘ <35)

Aus der Dimensionsanalyse folgt demnach eine Abhéngigkeit des Massenflusses von
R?{fhr und dieses Ergebnis entspricht Berverloo’s Gesetz [16], welches den Massenfluss
von Granulat aus einem Behilter durch ein kleine kreisformige Offnung beschreibt (z.B.

Siloausfluss):

1 = C\/gppartike(Do — kDpartirer) /2. (36)

Wobei k eine dimensionlosen Konstante und Do den Durchmesser der Offnung bezeich-
net. Die Abhédngigkeit des Massenflusses von den in Berverloo’s Gesetz vorkommenden
GroBen kann iiber folgende Uberlegung begriindet werden: Die Partikel bilden iiber
der Offnung eine instabile Briicke. Unter dieser wird ein Bereich gebildet, in dem aus
der Briicke fallende Partikel frei fallen kénnen. Die Briicke wird durch Partikel im
Behélter aufrechterhalten. Es wird angenommen, dass die Hohe der Briicke propor-
tional zum Durchmesser der Offnung ist. D.h. wenn ein Partikel aus der Briicke in
die ()ffnung fallt, so gilt fiir dessen Geschwindigkeit vpartiet ~ v/¢Do. Uber die Fluss-
dichte 7 = ppartikelVPartikel, €iner Konstante K und der Querschnittsfliche der Offnung

Ao = 1/4w D3 folgt der Zusammenhang aus Gleichung (36)

m = K\/gppartikel(DO)5/2- (37)

Das Ergebnis der Dimensionsanalyse gibt folglich einen Massenfluss an, der durch frei
fallende Partikel geprégt ist. Im Vergleich dazu wird der Fluss einer Fliissigkeit iiber
die Hagen-Poiseuille Gleichung (Gl. 23) betrachtet. Wie in Kapitel 2.3 gezeigt wur-
de, héngt der Volumenstrom und somit auch der Massenfluss einer Fliissigkeit von
R ope @b. Ausserdem wurde von Bertho et al. [4] (siehe Kapitel 2.3) eine Abhéngigkeit
von R%,,. fiir den Massenfluss eines Granulates durch Multiplikation der Flussdichte
J = PPartiketV> Mit der Rohrquerschnittsfliche Agon, angegeben (Gl. (25)). Abbildung
19 zeigt die MeBdaten aus Abbildung 18 zusammen mit den Fits der oben genannten

Abhéngigkeiten vom Rohrradius.

Die Néherung mit f(Rgron) = a0R5R/02hr gibt den Verlauf der Erwartungswerte am ge-
nauesten wieder. Sowohl die Ausgleichsfunktion f(Rgron) = a1R%, und f(RRron) =
as Ry, weisen groBere Abweichungen auf. In Tabelle 4 sind die Fitparameter ag, ay,
und ay und die Standardabweichung als Giite der Ndherung angegeben. Die Standard-

abweichung o wird iiber

o= \/Z?Ml(f(RRohr) - yz)z (38)

N ’
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Abbildung 19: Darstellung der Erwartungswerte des Massenflusses in Abhéngigkeit
vom Rohrradius. Naherung durch verschiedene Ausgleichsfunktionen.

Tabelle 4: Ausgleichsfunktionen, Fitparameter und Standardabweichung

Funktion | Fitparameter | Standardabweichung
agRE 1., 2338.4 0.00356
a R 39129 0.00163
ag Ry 1.684 - 108 0.00409

mit den Messwerten y; und der Messpunktanzahl n,; berechnet. Auch hier zeigt sich,
dass die Niaherung durch Gleichung (35) den Massenfluss in Abhéngigkeit vom Rohr-

radius am genauesten wiedergibt.
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5 Rohrstromung mit Modifikation der Rohrwandtextur und Diskussion

Abpildung 20: Links: Ausfluss von Granulat aus einem Silo mit Hindernis iiber der
Offnung [3]. Rechts: Geometrie eines Swirl Pipes [31].

5 Rohrstromung mit Modifikation der Rohrwandtextur

und Diskussion

5.1 Helixformige Textur
5.1.1 Diskussion der Texturgeometrie

In der Literatur sind bereits Ansétze zur Optimierung des Granulatflusses durch Ein-
fithrung von dreidimensionalen Hindernissen im Stromungsbereich vertreten. Als ein
Beispiel sei die Verminderung von Klumpenbildung des Granulatstromes beim Aus-
fluss aus einem Silo durch Einfithrung eines Hindernisses iiber der Siloausflussoffnung
genannt. Zurigel et al. [31] zeigten in einer zweidimensionalen Betrachtung eines Silo-
ausflusses, dass ein kreisformiges Hindernis direkt iiber der Silotffnung den Granulat-
strom bis zu 10% erhohen kann (siehe Abb. 20 links).

Fiir den Granulatfluss in Rohren soll ein Beispiel fiir Suspensionen angefiithrt werden.
Fiir den Transport von Suspensionen in Rohren ist die Problematik der Sedimentation
von Festkoérpern und auch die Blockade des ganzen Rohres durch Festkorper bereits
ausfiihrlich diskutiert [2, 9, 26]. Um diesen Effekten entgegen zu wirken, wird der Sus-
pension eine zur Rohrachse gerichtete radiale Geschwindigkeit aufgepragt. In der Arbeit
von Ariyaratne et al. [3] konnte gezeigt werden, dass durch die Geometrie eines in sich
verdrehten Rohres (siehe Abb. 20 rechts) mit Ausbuchtungen die Aufpragung einer
radialen Geschwindigkeit moglich ist und zu einer Homogenisierung der Partikelvertei-

lung in der Suspension fiihrt.

Wie in Kapitel 4.6 bereits gezeigt, begiinstigt eine hohere radiale Geschwindigkeit den

Fluss im Rohr und vermeidet, bzw. verzogert, die Verstopfung des Rohres. Die Geome-
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5.1 Helixformige Textur

Tabelle 5: Helixpartikelradien als Funktion des Rohrradius
Dy | Rrone | Ru npr
-] | [m] [m] [
2.5 {1 0.0015 | 0.00014703 | 32
3.0 | 0.0018 | 0.00014864 | 38
3.5 1 0.0021 | 0.00014812 | 44
4.0 | 0.0024 | 0.00014775 | 51
4.5 1 0.0027 | 0.00014874 | 57
5.0 | 0.0030 | 0.00014954 | 63
5.5 | 0.0033 | 0.00014805 | 70
6.0 | 0.0036 | 0.00014888 | 76
6.5 | 0.0039 | 0.00014938 | 82
7.0 | 0.0042 | 0.00014908 | 88

trie des Swirl Pipes dhnelt einer Vierfachhelix und diese Struktur wird in dieser Arbeit

in Form einer Einfachhelix aus Partikeln auf der Rohrinnenwand aufgebracht (siehe

Abb. 21).

5.1.2 Parameter der Helix

Die Helix ist aus kugelférmigen Partikeln aufgebaut und in die Rohrwand gelegt. Die
Helixpartikel bestehen aus dem gleichen Material wie die stromenden Partikel. Der
Helixpartikelradius Ry entspricht dem Vielfachen des in Kapitel 3.1 festgelegten Stan-
dardrohrradius: Ry = 1/10- Rrene = 0.00015 m. Dieser absolute Wert fiir den Helixpar-
tikelradius wird auch bei einem gednderten Rohrradius beibehalten. Die Wellenlédnge
A der Helix ist verschieden gewshlt und eine Anderung von Ay hat eine Anderung
der gesamten Helixpartikelanzahl zur Folge. Die Helixtextur erfiillt stets die Bedingung,
dass der erste Partikel der Helix am Rohreingang die Fortfithrung des Helixendes am
Ende des Rohres bildet. Die Fortfithrung der Helix iiber die periodischen Randbedin-
gungen hinweg ist erforderlich, da ein unendlich langes Rohr mit einer regelmifligen

Textur simuliert wird.

Die Partikelanzahl np, einer Periode wird nur durch den Rohrdurchmesser bestimmt.
Es wird die Anzahl der Partikel ermittelt, die bei einem vorgegebenen Partikelradius
iiberlappungsfrei, aber mit Kontakt zu den Nachbarpartikeln, auf dem Umfang des
Rohres angeordnet werden konnen. In der Regel kann nicht der gesamte Umfang mit
Partikeln belegt werden, sondern es bleibt eine kleiner Teil des Umfangs frei, auf den
kein ganzes Partikel passt. Daher wird der Partikelradius solange verringert, bis ein
zusitzliches Partikel den freien Teil des Umfangs belegen kann. Dies fithrt zu einer
maximalen Abweichung vom gewiinschten Partikelradius von 2%. Der vertikale Ab-

stand Az der Helixpartikel wird durch die Anzahl ny der vorgegebenen Perioden, der
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5 Rohrstromung mit Modifikation der Rohrwandtextur und Diskussion

Abbildung 21: Geometrie einer Helix aus Partikeln.

Rohrlédnge und der Partikelanzahl einer Periode definiert:

LRonr
Ay = —Bob (39)

nr - np;, '
Durch die Anzahl der Perioden und der festen Rohrlédnge von Lro,, = 1 m ist zudem die
Wellenldnge der Helix Ay = Lgon:/nr festgelegt. Eine kleinere Wellenlidnge entspricht
einer grofleren Anzahl von Perioden und einer grofleren Anzahl von Helixpartikeln. Die

maximale Wellenldnge entspricht Ay = Lgron:-

In Abbildung 21 ist eine Helix und das Rohr dargestellt. Obwohl die Helixpartikel ku-
gelformig sind, ragen diese aufgrund ihrer Positionierung in der Rohrwand nur bis zur
Hilfte in das Innere des Rohres. Somit besteht die helixférmige Textur aus halbku-

gelformigen Partikeln.

5.1.3 Simulationsverlauf

Die Simulationen mit einer helixférmigen Textur wurden nach dem in Kapitel 3.1
beschriebenen Aufbau von Simulationen durchgefiihrt. Damit keine Kollisionen der
Partikel mit der Textur bei der Initialisierung auftreten, wurde der Bereich, in denen
die Partikel im Rohr erzeugt werden, eingeschrénkt.

Die nachfolgenden Beobachtungen beziehen sich auf das in Tabelle 6 zusammengefasste

System.

Die Partikel werden durch die Gravitation beschleunigt. Aufgrund der Stéfe der Par-
tikel untereinander, mit der Wand und mit der Helixtextur stellt sich ein stationérer
Wert der kinetischen Energie ein. Die Partikel sind iiber das gesamte Rohr im Verlauf
der Zeit sehr gleichméBig verteilt (Abb. 22). Dennoch sind Dichteunterschiede (dunkle
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5.1 Helixformige Textur

Tabelle 6: Parameter der Simulation

Parameter Bezeichnung | Einheit | Wert
Rohrliange Lyohr m 1
Rohrradius RRonr m 0.0015
Packungsdichte Vo - 0.15
Periodenanzahl nr - 300
Wellenlénge An m 0.0033
Partikelanzahl Periode np, - 32
Partikelanzahl Helix gesamt | np, - 9600
Partikel frei np - 1172
1 0.7
0.6
—_ 05 o
. ©
205 )
< 03 3
o [&}
= 02 &
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Abbildung 22: Zeitlicher Verlauf der Packungsdichte im Rohr. Rohr mit Helixtextur
aus 9600 Partikeln auf der Innenwand.

und helle Bereiche) zu erkennen. Auch verlaufen die verschiedenen dichten Bereiche
nicht parallel zueinander, sondern es liegen Geschwindigkeitsunterschiede vor, welche
zu Zusammenfliissen von Partikeln und Auftrennen von Partikelgruppen fithren. Ins-

gesamt findet eine stetige Abwartsbewegung aller Partikel zu jedem Zeitpunkt statt.

5.1.4 Vergleich zur Rohrstromung im Rohr mit rauen Wanden

Die Einfithrung einer helixférmigen Textur auf der Rohrinnenwand fiithrt zu einer Ver-
meidung von Verstopfungen des Rohres und zu einer homogeneren Verteilung der Parti-
kel im Rohr. Fiir ein Rohr mit dem Durchmesserviltnis Dy = 2.5 und ohne Helixtextur
ist stets eine Verstopfung des Rohres eingetreten. Durch Erhchung der radialen Start-
geschwindigkeit konnte die Verstopfung herausgezogert, aber nicht vermieden werden
(vergl. Kapitel 4.6). Im Gegensatz dazu kann bei Simulationen mit integrierter Helix-
textur in Abhéngigkeit von der Wellenldnge der Helix ein gleichméafliger Fluss einge-
stellt werden. Durch Simulationen mit verschiedenen Wellenléngen im Bereich 0.0033

m < Ay < 1 m konnte gezeigt werden, dass ab einer Wellenléinge von Ay < 0.0556 m in
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5 Rohrstromung mit Modifikation der Rohrwandtextur und Diskussion

Tabelle 7: Parameter der Simulation

Parameter Bezeichnung | Einheit | Wert
Rohrliange LRohr m 1
Rohrradius Rronr m 0.0015
Durchmesservéaltnis Dy - 2.5
Packungsdichte Vs - 0.15
Periodenanzahl nr - 18
Wellenlénge An m 0.0556
Partikelanzahl Periode np, - 32
Partikelanzahl Helix gesamt | np, - 576
Partikel frei np - 1172

einem Rohr mit D, = 2.5 keine Verstopfung im Rohr auftritt. Je weiter Ay in diesem
Bereich verringert wird, desto gleichméfliger wird der Partikelfluss. Um den Fluss in
Rohrsystemen mit und ohne Helixtextur zu vergleichen, wird die Simulation eines Roh-
res mit einer 18-periodigen Helix (Ay = 0.556 m) und eine Simulation mit dem gleichen
Rohr ohne Helixtextur und erhohter radialer Startgeschwindigkeit v** = 0.1085 m/s
verwendet. Durch die erhohte radiale Startgeschwindigkeit wird eine Verstopfung des
Rohres aufgeschoben und es kann bis zur Verstopfung ein stationédrer Zustand der ki-
netischen Energie beobachtet werden. Die Parameter sind in Tabelle 7 hinterlegt. Alle
nicht aufgefiithrten Parameter sind dem allgemeinen Aufbau aus Kapitel 3.1 entnom-

mern.

In Abbildung 23 wird die Packungsdichte in Abhéngigkeit von Zeit und Ort fiir die bei-
den Rohrsysteme gegeniibergestellt. Wahrend fiir das System ohne Helixtextur (links)
starke Dichtewellen auftreten, wird fiir das System mit Helixtextur (rechts) eine ho-
mogenere Verteilung der Partikel gefunden. Dennoch werden die Partikel im Rohr mit
Helixtextur immer wieder durch Stéfe abgebremst, so dass viele Partikelgruppen ent-
stehen. Diese werden durch die dunkelsten Bereiche in Abbildung 23 rechts dargestellt.
Durch Erniedrigung der Wellenldnge, und somit der Erhohung der Anzahl der Helix-

partikel, konnen diese Gruppenbildungen weiter unterbunden werden (siche Abb. 22).

Mit der Homogenisierung geht eine Anderung der Geschwindigkeit der Partikel einher.
Die Partikel stoflen mit den Helixpartikeln und werden in radiale Richtung beschleu-
nigt. Demnach haben die Partikel eine erhohte radiale Geschwindigkeit, welche aller-
dings auch zu weiteren Kollisionen mit der Wand und anderen Partikeln fithrt (Abb. 24
(a)). In Folge ist die durchschnittliche Zeit zwischen den Stéfien der Partikel verringert,
welches zu kiirzeren ungehinderten Beschleunigungsphasen durch die Gravitation zwi-
schen den Stoflen fithrt. Zusammenfassend wird durch den Einfluss der Helixtextur die

Geschwindigkeit in axiale Richtung im Vergleich zu einem Rohr ohne Helixtextur ver-
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Abbildung 23: Zeitlicher Verlauf der Packungsdichte im Rohr. Links: Simulation ohne
Helixtextur, Rechts: Simulation mit Helixtextur aus 640 Texturpartikel.

0.1 1

(@) ohne Helixtextur 0.5 - (b) ohne Helixtextur
0.08 1 mit Helixtextur 0 mit Helixtextur
T 0.06 {[Aersndhumipip b - 051
E E -1
> 0.04 A = {5
am-dh}wﬂMWMwﬁmmﬂﬂﬁhfbh 2-
-2.5 1
O T T T T T -3 T T T T T
0 1 2 3 4 5 6 0 1 2 3 4 5 6
Zeit [s] Zeit [s]

Abbildung 24: Vergleich zwischen Simulationen mit erhohter radialer Startgeschwin-
digkeit ohne Helixtextur und einer Simulation mit Helixtextur. (a) Mittlere radiale

Geschwindigkeit v, = (3°7F y/v3,; +v7;)/np, (b) Mittlere axiale Geschwindigkeit
Vg

ringert (Abb. 24 (b)). Auf Kosten einer noch geringeren axialen Geschwindigkeit kann
der Partikelfluss durch weitere Erh6hung der Helixpartikelanzahl weiter homogenisiert

werden.

5.1.5 Abhangigkeit des Massenflusses von der Wellenlange der Helix

Durch die Wellenléinge wird die Anzahl der Perioden und somit die gesamte Helixparti-
kelanzahl vorgegeben. Die Partikelanzahl der Helixtextur hat einen groflen Einfluss auf
die Geschwindigkeit der stromenden Partikel. Durch Stofle der Partikel mit der Helix-
textur wird Energie dissipiert und die Partikel werden abgebremst. Zur Erhéhung der
Partikelanzahl der Helixtextur wird die Wellenlénge bei gleichbleibender Helixpartikel-
grofe, Helixpartikelanzahl pro Periode und Rohrldnge erniedrigt. Zum Beispiel wird
im Vergleich zwischen einer Helixtextur mit einer Wellenldnge von Ay = 1 m und einer

Helixtextur mit Ay = 0.5 m die Helixpartikelanzahl verdoppelt.
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5 Rohrstromung mit Modifikation der Rohrwandtextur und Diskussion

Tabelle 8: Partikelkonfigurationen der Simulationen mit unterschiedlichen Helixtextu-
ren

Al AH AH AH AH

1m 0.05m | 0.025 m | 0.0125 m | 0.00625 m
Parameter Bez. | []
Rohrlénge Lropr |m | 1 1 1 1 1
Rohrradius Rrone | m | 0.0021 | 0.0021 | 0.0021 0.0021 0.0021
Packungsdichte Vs - 1015 0.15 0.15 0.15 0.15
Periodenanzahl nr - |1 20 40 &0 160
N Partikel Periode np, |- |44 44 44 44 44
N Partikel Helix ges. | np, |- |44 880 1760 3520 7040
N Partikel frei np - | 2297 2297 2297 2297 2297

In diesem Zusammenhang sind Simulationen nach dem allgemeinen Aufbau aus Kapi-
tel 3.1 mit einem Durchmesserverhéltnis Dy = 3.5 und mit helixférmigen Texturen mit
unterschiedlichen Wellenldngen durchgefiihrt worden. Die weiteren Parameter sind in

Tabelle 8 nachzulesen.

In Abbildung 25 ist die Packungsdichte iiber den zeitlichen Verlauf im Rohr fiir vier
Simulationen mit verschiedenen Helixtexturen dargestellt. In Abbildung 25 (a) ist die
Packungsdichte einer Simulation ohne Helixtextur abgebildet. Nach einer Beschleuni-
gungsphase kommt es zu einer Ausbildung von ausgepriagten Dichteinhomogenitéten.
Im Vergleich dazu ist in (b) die Packungsdichte fiir eine Simulation mit einer Helixtex-
tur mit Ay = 1 m dargestellt. Es liegen auch hier noch viele Dichteinhomogenitéiten
vor, welche allerdings kleiner sind und an mehr axialen Positionen gleichzeitig auftreten.
Die Packungsdichte im Raum zwischen den dichten Regionen ist zudem gleichméafiger
als in (a).

In Abb. 25 (¢) wurde eine Helixtextur Ay = 0.05 m verwendet. Hier treten vereinzelnt
sehr kleine, temporéare Pfropfen auf und die Packungsdichte ist deutlich homogener
verteilt. Dennoch ist ein Wechsel von hellen und dunklen Bereichen erkennbar, welcher
aus einer inhomogenen Verteilung der Partikel im Rohr hervorgerufen wird.

Wie in (d) zu sehen ist, kénnen Pfropfen durch eine weitere Erniedrigung der Wel-
lenlinge auf Ay = 0.125 m vermieden werden. Zudem sind die Uberginge zwischen
hellen und dunklen Regionen weicher, was auf eine gleichméfligere Verteilung der Par-
tikel schlieffen lasst. Diese Beobachtung kann durch die Auswertung der Massenfliisse
bestétigt werden (siehe Abb. 26).

In Abbildung 26 sind die Wahrscheinlichkeitsdichten fiir den Massenfluss aus den Si-
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Abbildung 25: Packungsdichte im Rohr in Abhéngigkeit von Zeit und Ort bei verschie-
denen Rohrsystemen. (a) Keine Helixtextur, (b) Ay = 1 m, (¢) Ay = 0.5 m, (d)
Ay = 0.125 m.

mulationen mit verschiedenen Wellenléngen dargestellt. Zum Vergleich ist ebenfalls die
Wahrscheinlichkeitsdichte fiir den Massenfluss fiir das gleiche Rohr ohne helixférmige
Textur eingetragen. Die Daten zum Erstellen der Graphen werden wie in Kapitel 4.7
beschrieben ermittelt. Die Verwendung von nur einer Periode (Ag = 1 m) fiithrt zu
einer breiteren Verteilung und einer Verringerung des Erwartungswertes fiir den Mas-
senfluss. Dass heisst, die blofle Anwesenheit einiger weniger Partikel als Textur reicht
nicht aus, um den Partikelfluss zu verbessern. Wenn nun die Wellenlénge erniedrigt
wird, werden die Verteilungen fiir den Massenfluss zunehmend schmaler. Zusétzlich
gehen die Verteilungen von der anfanglichen logarithmischen Normalverteilung in eine
Gauf3verteilung {iber und der Erwartungswert wird stetig verringert. D.h. der Massen-

fluss wird gleichméBiger und niedriger durch eine kleinere Wellenlénge der Helix.

Die Bildung von sehr dichten Partikelgruppen wird durch die Sté8e mit der Helixtex-
tur unterbunden. Wenn ein Partikel am Rand einer Partikelgruppe auf die Helixtextur
trifft, so kann dieses Partikel so abgelenkt werden, dass es verstirkt mit der Parti-
kelgruppe sto3t. Dadurch wiederum werden die Partikel in der Gruppe abgelenkt und
stoflen ihrerseits mit der Helixtextur. Eine Formierung von Partikeln in einer sehr dich-

ten Gruppe wird dadurch deutlich unterbunden.
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Abbildung 26: Wahrscheinlichkeitsdichte des Massenflusses bei verschiedenen Durch-
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Abbildung 27: Verschiedene Texturen aus Partikeln(Rot), (Links) ringformige Textur,
(Mitte) linienformige Textur, (Rechts) zuféllige Anordnung der Partikel.

Schlussfolgernd kann iiber die Wellenlénge die Eigenschaft des Massenflusses im Rohr
beeinflusst werden. Es kann zwischen einem niedrigen homogenen Massenfluss und ei-
nem hohen inhomogegen Massenfluss gewéhlt werden. Je nach Anwendungsbedarf kann
somit ein moglichst hoher Massenfluss oder ein moglichst genau dosierter Massenfluss
eingestellt werden. Zudem wird bei der Verwendung der Helix eine Verstopfung des

Rohres vermieden.

5.2 Alternative Texturgeometrien

Im Vergleich zur helixféormigen Textur sollen noch weitere mégliche Geometrien kurz
als alternative Losung untersucht werden. Die helixférmigen Geometrie lasst sich in
weitere Formen wie Ringe in einem festen vertikalen Abstand zueinander oder aber
eine vertikale Linie aus Partikeln {iberfiihren. Die Ringe werden durch die Anordnung
aller Partikel einer Helixperiode auf einem Ring auf der Héhe des ersten Partikels der

Helixperiode erhalten (Abb. 27 links). Der horizontale Abstand zwischen den Partikeln
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5.2 Alternative Texturgeometrien

Rohrlange [m]
o
o1
Packungsdichte

Rohrlange [m]
o
[6)]
Packungsdichte

Zeit [s] Zeit [s]

Abbildung 28: Zeitlicher Verlauf der Packungsdichte im Rohr bei verschiedenen Tex-
turen. (a) helixformige Textur, (b) ringformige Textur, (c) zufillige Textur, (d)
linienférmige Textur.

bleibt dabei erhalten.

Fiir die Liniengeometrie werden alle Partikel einer Helixperiode auf einer vertikalen
Linie angeordnet und dabei wird der vertikale Abstand zwischen den Partikeln von
der Helix beibehalten (Abb. 27 mitte). Die Partikelanzahl der Textur wird fiir die
unterschiedlichen Geometrien konstant gehalten. Zur Vergleichbarkeit wird auch der
Helixpartikelradius Ry ~ 0.00015 m bei jeder Textur verwendet. Als dritte Variation

soll die entsprechende Partikelanzahl zufillig auf der Rohrinnenwand verteilt werden
(Abb. 27 rechts).

Fiir den Vergleich der Texturen sind Simulationen nach dem allgemeinen Aufbau (siehe
Kapitel 3.1) mit V,, = 0.15 und D, = 2.5 fiir jede der Texturen durchgefiithrt worden.
Die zu vergleichende Helixtextur besteht aus 31 Perioden, welches einer Wellenlénge

von Ay = 0.023 m und einer Partikelanzahl der Helix von np, = 992 entspricht.

In Abbildung 28 sind die Packungsdichten der Simulationen iiber den zeitlichen Verlauf
dargestellt. In (a) ist die Packungsdichte im Rohr fiir die Vergleichsimulation mit der

entsprechenden Helixtextur gezeigt. Hier sind Wechsel von dicht und weniger dichten
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5 Rohrstromung mit Modifikation der Rohrwandtextur und Diskussion

Regionen, als auch die Entstehung von temporédren Pfropfen erkennbar. Im Vergleich
dazu erweisst sich die Anordnung der Texturpartikel in 31 Ringen als keine geeignete
Losung. Es bilden sich direkt iiber den Ringen dichte Regionen, in denen die Packungs-
dichte so weit ansteigt, dass eine stabile Briickenbildung stattfindet. Wie in (b) zu sehen
ist, tritt dieser Effekt nahezu bei jedem Ring auf und fiithrt an mehreren Abschnitten
im Rohr zur Verstopfung des Rohres.

Im Gegensatz dazu bietet die zufillige Anordung der 992 Texturpartikel eine bessere
Losung. In (c) ist ein durchgehender Partikelfluss zu sehen. Dabei treten keine Dichte-
wellen, wie sie in Rohren ohne Textur beobachtet wurden, auf. Wenn man entlang der
Dichtemuster eine Gerade anlegt, so gibt die Steigung die Geschwindigkeit der Partikel
an. Im Vergleich zwischen der Helixtextur und der zufilligen Textur zeigt sich, dass die
Partikel im Rohr mit Helixtextur schneller (v, &~ 0.71 m/s) als im Rohr mit zufilliger
Textur (v, ~ 0.39 m/s) flieBen. Zudem kann iiber die Parameter der Helixtextur der

Partikelfluss gezielt gesteuert werden.

In (d) ist die Packungsdichte im Rohr der Simulation mit einer linienférmigen Textur
gezeigt. Trotz der gleichen Texturpartikelanzahl, wie in den anderen Texturen, treten
vermehrte Partikelansammlungen im Rohr auf. Sowohl im Rohr mit Helixtextur, als

auch im Rohr mit zufalliger Textur, ist der Partikelfluss homogener.
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6 Zusammenfassung

Die Lagerung und Forderung von Granulat ist aufgrund der hohen Verbreitung von
Granulat als Produkt oder Rohmaterial in den verschiedensten industriellen Berei-
chen ein gegenwértiges Thema. Ein Problem bei der Forderung von Granulat durch
Rohre ist das Auftreten von Dichteinhomogenititen in Form von Pfropfen bis hin zur
permanenten Verstopfung des Rohres [1]. Zum besseren Versténdnis sind bereits viele
Untersuchungen zu granularen Rohrstromungen in der Wissenschaft durchgefiihrt wor-

den [1, 5, 7, 20, 22).

In dieser Arbeit wurde der Massenfluss eines Granulates in einem vertikalen Rohr mit
Hilfe von MD Simulationen untersucht und eine Optimierung des Massenflusses durch
Modifizierung der Rohrwandtextur erreicht. Dabei wurde zuerst anhand des Durch-
messerverhéltnisses Dy = Dgrohr/ Dpartikel der granulare Partikelstrom in zwei Bereiche
eingeteilt. Fiir Dy < 3 tritt eine Verstopfung des Rohres nach einer gewissen Zeit ein.
Fiir Dy > 3 werden Dichtewellen mit vereinzelten Verstopfungen des Rohres gefunden
(Kapitel 4.2). Des Weiteren ist der Einfluss der Packungsdichte V; im Rohr, im Bereich
0.05 <V, <0.15, auf die Dauer des ungehinderten Partikelfkusses im Rohr untersucht
worden. Es wurde gezeigt, dass fiir groflere Packungsdichten das Rohr schneller ver-
stopft (Kapitel 4.4).

Der granulare Massenfluss durch ein Rohr wurde im Bereich 3.5 < Dy < 7 auf Ho-
mogenitdt und Abhingigkeit vom Rohrdurchmesser untersucht. Der Massenfluss wird
durch eine logarithmische Normalverteilung beschrieben und diese wird mit zuneh-
menden Rohrdurchmesser breiter. Der Erwartungswert der Verteilung kommt durch
die Pfropfen der im Rohr auftretenden Dichtewellen zustande (Kapitel 4.7). Insge-
samt nimmt der granulare Massenfluss proportional zu R;&r zu, welches fliefendes
Granulat deutlich von einem laminaren, stationdren Fliissigkeitstrom unterscheidet, da
dessen Massenfluss nach Hagen-Poiseuille von der vierten Potenz des Rohrdurchmes-
sers abhéngt (Kapitel 4.8)[29].

In Kapitel 5 wurden zur Optimierung des Massenflusses Partikel auf die Innenwand des
Rohres in Form einer Helix aufgebracht. Der Massenfluss kann durch die Wellenlénge
der Helix in Bezug auf Durchsatz und Homogenitét eingestellt werden. Je kleiner die
Wellenlénge der Helix bei gleicher Lange des Rohres, desto homogener wird der Mas-
senfluss und desto kleiner wird der Durchsatz. Das Auftreten von Dichtewellen und

auch die Verstopfung des Rohres kann dadurch vermieden werden.

Zusammenfassend wurde das Auftreten von Verstopfungen im Rohr und der Einfluss
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6 Zusammenfassung

der Dichtewellen auf den Massenfluss untersucht. Zusétzlich wird eine Méglichkeit fiir
die Einstellung des Massenflusses und der Vermeidung von Dichtewellen und der Ver-

stopfung des Rohres geliefert.
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7 Symbolverzeichnis

Abkiirzung Einheit Bedeutung

tr S Kollisionszeit

i m /s? Beschleunigungsvektor des Partikels ¢

@ m/s Geschwindigkeitsvektor

m; kg Masse des Partikels ¢

g m /s? Erdbeschleunigung, Vektordarstellung

g m /s? Erdbeschleunigung

E; N Summierte Krafte auf den Partikel ¢

F; N Wirkende Kraft zwischen den Partikeln ¢ undj

F N tangentiale Kraftkomponente der Kraft F;;

F, N normale Kraftkomponente der Kraft Fj;

Fo N elastische normale Kraftkomponente der Kraft Fj;
Fdiss N dissipative normale Kraftkomponente der Kraft F;;
F N elastische tangentiale Kraftkomponente der Kraft Fj;
Fdiss N dissipative tangentiale Kraftkomponente der Kraft Fj;
J; kgm? Trigheitsmoment des Partikels ¢

W; 1/s? Winkelbeschleunigung des Partikels ¢

Mi Nm Wirkendes Drehmoment auf den Partikel ¢

R; m Radius des Partikels ¢

R; m Radius des Partikelsj

Rpartikel m Partikelradius

RRronr m Rohrradius

Ry m Helixpartikelradius

m; kg Masse des Partikel ¢

m; kg Masse des Partikelj

M Partikel kg Masse eines Partikels

m kg Masse

At s Zeitschritt fiir die numerische Losung in der MD
Reg m Effektiver Radius zweier Partikel

Mot kg Effektive Masse zweier Partikel

kn kgm!/?/s?  elastische Materialkonstante in normale Richtung
A, kg/(sm'/?) dissipative Materialkonstante

ky kg/s? elastische Materialkonstante in tangentiale Richtung
Yn kg/s dissipative Materialkonstante in normale Richtung
Vi kg/s dissipative Materialkonstante in tangentiale Richtung
v - Poissonzahl

Fortfithrung auf néchster Seite
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7 Symbolverzeichnis

Abkiirzung Einheit Bedeutung

Y GPa Elastizitdtsmodul

Yaias GPa Elastizitatsmodul von Glas

Vimp m/s Kollisionsgeschwindigkeit

Vg m/s Geschwindigkeitskomponente in x-Richtung

Uy m/s Geschwindigkeitskomponente in y-Richtung

v, m/s Geschwindigkeitskomponente in z-Richtung

Uy m/s radiale Geschwindigkeit

(D m/s maximale radiale Geschwindigkeitskomponente

Uy m/s mittlere radiale Geschwindigkeit

v m/s mittlere Geschwindigkeit

v, m/s mittlere axiale Geschwindigkeit

v* - dimensionsloser Faktor zur Berechnung von €

€ - Restitutionskoeffizient

13 m Verschiebung der Partikel ¢ und j

T m Ortsvektor des Partikels 7

T m Ortsvektor des Partikelsj

n - normalen Einheitsvektor

t - tangentialer Einheitsvektor

f m/s Verschiebungsgeschwindigkeit der Partikel 7 und j

U m/s Geschwindigkeitsvektor des Partikels i

oF m/s Geschwindigkeitsvektor des Partikelsj

U;] m/s relativer Geschwindigkeitsvektor der Partikel ¢ undy

Uy m tangentiale Verschiebung

! - Reibungskoeffizient

kp J/K Boltzmann-Konstante

C - dimensionsloser Faktor

YR keg/s Déampfungskonstante bei Stoflen zwischen Partikeln
und Rohrwand

UFlwana m/s Geschwindigkeit einer Fliissigkeit an Rohrwand

Upartikel m/s Partikelgeschwindigkeit

1% m? /s Volumenstrom

Lron m Rohrlénge

Ap N/m? Druckdifferenz zwischen Rohrein/-ausgang

n Pas dynamische Viskositét

m kg/s Massenstrom

meg| kg/s Massenstrom einer Fliissigkeit

20

Fortfithrung auf ndchster Seite



Abkiirzung Einheit Bedeutung
ARohr m? Rohrquerschnittsflache
PPartikel kg/m? Partikeldichte
3y kg/m? Mischdichte aus Partikel und Medium
DGlas kg/m? Dichte Glas
DRonr m Rohrdurchmesser
Drpartikel m Partikeldurchmesser
N - Partikelanzahl
Nir - Partikelanzahl der linearen Regression
VRohr m? Rohrvolumen
Vpartikel m? Partikelvolumen
Ve - Packungsdichte
Dy - Durchmesserverhéltnis Rohr zu Partikel
T} s Zeitpunkt der Verstopfung
ts s Durch eine Simulation abgebildete Zeit
ao - dimensionsloser Skalierungsfaktor, Fitparameter
E, kg/s Erwartungswert des Massenstromes
np, - Partikelanzahl pro Periode
nr - Periodenanzahl
np - Anzahl stromende Partikel
J kg/(m?s) Flussdichte
Do m Durchmesser einer Offnung
Ao m? Querschnittsfliche einer Offnung
k - dimensionslose Konstante
s Zeit
to s Startzeitpunkt einer Kollision
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11 Anhang

11 Anhang

Anhang I - Inputskript LIGGGHTS

atom _style granular

atom_modify map array

communicate single vel yes
boundary f fp

newton off

units si

processors 116

read_data initial . packing

group free_particles type 1
group textur_particles type 2
neighbor 0.0001 bin
neigh_modify delay 0 exclude group textur_particles

textur_particles

TR MATERIAL PROPERTIES #HAAEHAHHHARHAAHHARHAT

fix m_kn all property/global kn peratomtypepair 2
7.07e7 T7.07e7 7.07e7 T7.07e7

fix m_kt all property/global kt peratomtypepair 2
9.16e7 9.16e7 9.16e7 9.16e7

fix m_gamman all property/global gamman peratomtypepair
2 6.64e8 3.82e8 3.82e8 3.82e8

fix m_gammat all property/global gammat peratomtypepair
2 6.64e8 3.82e8 3.82e8 3.82e8

fix m_friction_coefficient all property/global

coefficientFriction peratomtypepair 2
0.5 0.5 0.5 0.5
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AR FORCE MODEL, GRAVITY, TIMESTEP #5545

pair_style gran/hertz /history/stiffness tangential_damping on
pair_coeff %

timestep 6e—T7

fix gravi all gravity 9.81 vector 0.0 0.0 —1.0

fix zcyl all wall/gran/hertz/history/stiffness

primitive type 1 zcylinder 0.0015 0. O.

AR RAAHAE CAD GEOMETRY, MASSFLOW COUNT 745HAAHHHAH

fix cadl all mesh/surface file twoDmesh. stl typeZum
fix mc free_particles massflow/mesh mesh cadl
vec_side 0. 0. —0.1 count multiple

A FTX & THERMO At

fix integr free_particles nve/sphere
fix freeze_walls textur_particles freeze
thermo_style custom step atoms ke f_mc[2]

thermo 1

thermo_modify lost ignore norm no

FHER g DVP FILES

run 1
dump Admp free_particles custom 10000
post /dump. particles.x id type density x y z

vx vy vz fx fy fz omegax omegay omegaz radius

run 20000000
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