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Kurzfassung

Kurzfassung

Ausgangspunkt dieser Masterarbeit sind Untersuchungen des Warmeiibergangs
zwischen einem kugelféormigen Partikel und einer ebenen Platte mittels direkter
numerischer Simulation (DNS). Diese Methode ist im turbulenten Bereich sehr aufwendig.
Abhilfe schafft hierbei das k-e-Turbulenzmodell. Die dadurch ermittelten Felder sind

jedoch weniger prazise.

Im Zuge dieser Arbeit wurde daher ein Framework entwickelt, welches automatisiert die
Stromungsfelder der k-e-Turbulenzmodell-Berechnung mit jenen der DNS abgleicht und
somit die k-e-Modellparameter sukzessive optimiert. Der optimierte Parametersatz soll
dann die effiziente Gewinnung korrekter Stromungsfelder im turbulenten respektive den

Transitionsbereich ermoglichen.

Um physikalische Legitimitdt und insofern den Giiltigkeitsbereich der Parametersatze
bewerten zu konnen, wurde zundchst das theoretische Grundgeriist des k-e-Modells
ausgearbeitet und diskutiert. Des Weiteren konnte das praktische Verhalten des k-e-
Modells in Hinblick auf die untersuchte Strémung mithilfe einer Sensitivititsanalyse
untersucht werden. Der Vergleich der theoretischen mit den praktischen Erkenntnissen
ermoglichte die Identifikation von physikalisch fundierten Parametergrenzen. Auf3erdem
konnte ein geeignetes Optimierungsvorgehen ausgearbeitet werden. Zusatzlich wurden
mehrere, leicht abgewandelte Optimierungen unternommen. Die daraus gewonnenen
Ergebnisse ermoglichen eine Effizienzsteigerung kiinftiger Optimierungen. Abschliefend
wurde die Verbesserung der Stromungsfelder durch die optimierten Parameter an einer

leicht abgewandelten Stromung tiberpriift.

Zusatzlich erlaubt die Implementierung des Frameworks in Zukunft auch eine

Optimierung von Prozessparametern.
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Abstract

Abstract

Heat transfer between spherical particles and plane walls is of relevance for many
industrial applications. Research done by TU Berlin has focused on the heat transport in
a laminar regime. In these cases, heat conduction could be identified as the main heat
transport mechanism (Brosigke, Herter, Radle, & Repke, 2017). The question that then
arises is to what extent turbulence influences the quantitative contributions of the

different heat transport mechanisms.

To clarify that question, further research has to be conducted on heat transfer between a
spherical particle and a plane wall in turbulent regimes. For these cases, the applied
method of direct numerical simulation (DNS) is computationally expensive. One possibility
to reduce the computational cost is the use of Reynolds-averaged Navier-Stokes (RANS)

equations

These equations contain the Reynolds stress tensor, which can be described by different
turbulence models. Within the scope of this research, the k-¢ turbulence model was
chosen for its robustness. DNS and k-g turbulence models produce qualitatively similar
results. Nevertheless, quantitative differences of up to 50% can be reported. By
optimizing the model parameters, a quantitative representation of DNS data could be

attained.

Therefore, the aim of this project is to develop an automatically operating interface, which
compares the DNS and k-€ turbulence model results and numerically optimizes the model
parameters in respect of the velocity field U, the turbulent kinetic energy k and the

dissipation rate «.

In order to evaluate the physical legitimacy of parameter sets - as well as their application
boundaries - the basic, theoretical principles of the k-¢ model were compiled and
discussed. The findings of this research were compared with sensitivity analyses. These
were carried out to gain a practical understanding of the k-€ model with regard to the
examined flow. By comparing theoretical and practical correlations, physically justified
constraints for the parameter optimization were developed. Additionally, an appropriate
optimization procedure was selected. Several modified optimizations have been executed
to increase the efficiency of future optimizations. Finally, the improvement of the fields

was checked by applying the optimized parameters on a similar flow.

Besides model parameter optimization, the interface will be able to facilitate process

parameter optimization for future applications.
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1.1 Motivation und Zielsetzung

1 Einleitung

1.1 Motivation und Zielsetzung

Das theoretische Verstindnis des Warmeiibergangs zwischen Partikeln und ebenen
Platten kommt oftmals bei der Auslegung von Wirbelschichtsystemen zum Tragen. Diese
werden aufgrund ihrer einzigartigen Eigenschaften in vielen industriellen Anwendungen
herangezogen. Zu diesen Eigenschaften zdhlen der exzellente Warmeitibergang, die hohe,
fir katalytische Reaktionen wesentliche spezifische Oberflache, sowie die einfache

Handhabung und gute Durchmischung der Feststoffpartikel (Tebianian et al., 2015).

Die Bedeutsamkeit von Wirbelschichtsystemen tritt klar hervor, wenn die Stellung von
Fluid Catalytic Cracking (FCC) in der Raffinerietechnik vergegenwartigt wird. FCC dient,
als eines der altesten, kommerziell genutzten Wirbelschichtverfahren, der Erh6hung der
Benzinausbeute aus Rohol. Dementsprechend wurden weltweit 400 FCC-Anlagen in
Raffinerien integriert (Speight, 2014). In diesen Raffinerien werden etwa 20% des

eingehenden Rohols mittels FCC prozessiert (Treese, Pujado, & Jones, 2015).

Angesichts der technischen und 6konomischen Relevanz von Wirbelschichtsystemen sind
fundamentale Untersuchungen des Warmeiibergangs zwischen einem spharischen
Partikel und einer ebenen Platte von grundlegender Bedeutung. Dieser Aufgabe
verschrieb sich die TU Berlin mit einer Forschungsarbeit von Brosigke, Herter, Radele und
Repke (2017). Mittels CFD konnte hierbei fiir das laminare Regime Warmeleitung im Gas-
Zwischenraum als dominierender Warmetransportmechanismus identifiziert werden.
Die Ergebnisse dieser Forschungsarbeit liefden jedoch die Frage aufkommen, welchen
Einfluss aufkommende Turbulenz auf die quantitativen Beitrage der verschiedenen

Transportmechanismen hat.

Zur Klarung wurden weitere Untersuchungen des oben beschriebenen
Warmeiibergangproblems fiir den turbulenten, respektive den Transitionsbereich
eingeleitet. Die von Brosigke et al. (2017) angewandte Methode der direkten numerischen
Simulation (DNS) ist fiir den turbulenten Bereich sehr rechenaufwendig. Eine in dieser
Masterarbeit verfolgte Moglichkeit den Rechenaufwand zu reduzieren, ist die Anwendung

von Reynolds-gemittelten Navier-Stokes-Gleichungen (RANS).



1.2 Gliederung

Der darin auftretende Reynoldssche-Spannungstensor kann durch diverse
Turbulenzmodelle beschrieben werden. Im Rahmen dieser Arbeit wurde dafiir das k-¢-

Turbulenzmodell aufgrund seiner Robustheit gewahlt.

Der erste Vergleich zwischen DNS und k-e-Turbulenzmodell zeigt eine gute qualitative
Ubereinstimmung, wobei quantitativ bis zu 50% Unterschied zu beobachten ist. Durch
eine Anpassung der Modell-Parameter, mittels numerischer Optimierung, soll auch eine
quantitative Repriasentation der DNS erméglicht werden. Ahnliche Forschungsarbeiten
wurden hierbei bereits von Edeling, Cinnella, Dwight und Bilj (2014) sowie Souza, Janiga

und Theévenin (2017) durchgefiihrt.

Zielsetzung dieser Masterarbeit ist insofern die Entwicklung eines Frameworks, welches
automatisiert die Ergebnisse der DNS mit denen des k-e-Turbulenzmodells vergleicht und
die Modellparameter bzgl. des gemittelten Geschwindigkeitsfeldes (U) der turbulenten
kinetischen Energie k und der Dissipationsrate & numerisch optimiert. Die
Implementierung des Frameworks soll in Zukunft auch eine Optimierung von

Prozessparametern zulassen.

1.2 Gliederung

Diese Arbeit beginnt mit einer Einfiihrung in die grundlegenden Theorien zur Turbulenz.
Auf deren Basis werden die Vorteile von RANS-Modellen erklart. Im Anschluss erfolgt eine
detaillierte Erlauterung des k-e-Turbulenzmodells. Hierzu werden die Modellgleichungen
hergeleitet und ihre Herkunft erortert. Zusatzlich wird die Bestimmung der

Modellparameterwerte tiber simple Benchmark-Stromungen dargelegt.

Darauffolgend wird der theoretische Hintergrund der Optimierung beleuchtet. Hierbei
wird das Funktionsprinzip des herangezogenen lokalen Optimierers (L-BFGS-B)
geschildert und auf die verwendete Globalisierungsstrategie (Hammersley-Sampling)

eingegangen.

Im Anschluss an den Theorieteil wird die praktische Umsetzung erldutert. Zunachst wird
der verwendete Stromungssimulator OpenFOAM beschrieben. Danach werden die
wesentlichen Erkenntnisse einer im Zuge dieser Arbeit durchgefiihrten
Sensitivitatsanalyse zusammengefasst. Der Einfluss der Parameteranderungen auf die
Stromungsfelder wird hierbei erértert und mit dem Einfluss der Parameter auf die Felder

der Benchmark-Stromungen verglichen. Dabei beobachtete Korrelationen werden
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aufgezeigt. Aufbauend auf theoretischen Uberlegungen und praktischen Erkenntnissen
werden Riickschliisse auf ein geeignetes Optimierungsvorgehen gezogen. Anschlief3end
wird der Optimierer (scipy.optimize.minimize()) vorgestellt. Zuletzt wird das Framework,
als Schnittstelle zwischen Stromungssimulator und Optimierer, in seinem prinzipiellen

Aufbau beschrieben und die Implementierung im Detail erdrtert.

In dem Kapitel Ergebnisse und Diskussion werden anhand der Resultate zweier
Hammersley-Verteilungen anwendungsbezogen Stabilitatsgrenzen diskutiert.
Darauffolgend wird die eingehende Uberpriifung des Frameworks mittels eines Test-
Cases beschrieben. Anhand der dabei entstandenen umfangreichen Daten werden
Parallelen zwischen der Theorie und den Benchmark-Strémungen gezogen. Des Weiteren
werden theoretisch entwickelte und daher physikalisch fundierte Parametergrenzen
diskutiert. Auferdem werden die Ergebnisse mehrerer leicht abgewandelter lokaler
Optimierungen vorgestellt und diese den Ergebnissen der Sensitivititsanalyse
gegeniibergestellt. Die Option einer Reduktion der Optimierungsvariablen (k-¢-
Modellparameter) wird angefiihrt. AbschlieRend wird auf die Ubertragbarkeit der
gewonnenen Parameter auf andere dhnliche Stromungen eingegangen. Hierfiir wurde die
Verbesserung der Stromungsfelder durch die optimierten Parameter an einer leicht

abgewandelten Stromung uiberpriift.

Im Ausblick werden die theoretisch und praktisch gewonnenen Erkenntnisse
zusammengetragen. Auf Basis derer wird ein effizientes und konsequentes
Optimierungsvorgehen zur Gewinnung von physikalisch legitimen und daher

libertragbaren Parametersitzen entworfen.
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2 Theorie -Turbulenzmodellierung

Der Theorieteil tiber Turbulenz und deren Modellierung halt sich an dem Standardwerk
Turbulent Flows von Pope (2000). Dieses Buch erortert detailliert das Verhalten
turbulenter Stromungen und deren mathematische Beschreibung. Auf Basis dieser
Ausfithrungen, werden darin die gangigen Turbulenzmodelle eingehend beschrieben.
Zudem wird konsequent auf weiterfithrende Literatur verwiesen. An dieser Stelle soll
auch der digitale Anhang, die Homepage von Pope (2013) Erwdhnung finden. Von dieser
konnen wichtige Herleitungen und die meisten der in Pope (2000) gezeigten Abbildungen

entnommen werden.

2.1 Turbulente Stromungen

Turbulente Stromungen treten in vielen unterschiedlichen Auspragungsformen im Alltag
auf. Bei der Beobachtung eines schnellflieffenden Baches konnen jedoch bereits die
grundlegenden, charakteristischen Eigenschaften turbulenter Stromungen festgestellt
werden. Sie sind instationdr, unregelmafdig, scheinbar chaotisch und weisen
unterschiedliche Grofdenskalen auf. Auch in Laborbedingungen sind diese Eigenschaften,

zum Beispiel an einem turbulenten Strahl (siehe Abbildung 2.1), erkennbar.

Abbildung 2.1 Turbulenter Strahl mit Re = 2300 (Van Dyke, 1982)

Sie ermoglichen, im Vergleich zu laminaren Stromungen, einen erh6hten Warme-, Stoff-,
und Impulstransport in turbulenten Stromungen. Letztere sind daher in vielen
technischen Anwendungen relevant. Die Bestimmung ihrer Geschwindigkeitsfelder

U(x,t) ist insofern, fiir die Auslegung von Apparaturen, von grofder Bedeutung.
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Die grundlegenden Eigenschaften turbulenter Stromungen sind jedoch eng mit denen der

Geschwindigkeitsfelder verkniipft. Die darin enthaltenen Geschwindigkeiten U variieren

stark bei Anderung des Ortes x und der Zeit t. In Abbildung 2.2 wird die zeitliche Variation

der Axialgeschwindigkeit U(t) auf der Symmetrieachse des turbulenten Strahles

dargestellt. Ihr Verlauf fluktuiert, keiner erkennbaren Regelmafiigkeit folgend, um einen

mittleren Wert.

Uy (t)
(m/s)

‘!I. lH ||
AR
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Abbildung 2.2 Zeitliche Entwicklung der Axialgeschwindigkeit Ui(t) auf der Symmetrieachse eines

turbulenten Strahles (Tong & Warhaft, 1995).

Durch diese rdumlichen und zeitlichen Variationen gestaltet sich die Bestimmung der

Geschwindigkeitsfelder als eine grofde Herausforderung. Sie erfolgt letzten Endes durch

die Losung der den Geschwindigkeitsfeldern zugrundeliegenden Impulserhaltung.
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2.2 Navier-Sokes Gleichung

Die Impulserhaltung beschreibt die Beschleunigung eines Fluidelements anhand der
angreifenden Oberflachen und Volumenkréfte. Die Oberflachenkrafte konnen dabei durch

den Spannungstensor 7;; abgebildet werden. Die wesentlichste Volumenkraft ist die

Schwerkraft mit ihrem Potential ¥ = g. Die Impulsbilanz lasst sich daher in Form des

folgenden Kraftegleichgewichts ausformulieren:

DU; oT;j ok 4
—_J_ 4 _ 5,27 221
Dt axi pax] e

Der Spannungstensor von Newtonschen Fluiden wird vom Newtonschen

Reibspannungsansatz beschrieben.

ax]' axi

Dieser setzt sich aus den isotropen Spannungen, dem Druck P§;; und den anisotropen

Spannungen, den Schubspannungen S;;, zusammen. Kronecker-Delta (6i j) ist dabei wie

j»
tiblich definiert (5i(j=l-) = 1,02 = O) und der Spannungstensor S;; symmetrisch §;; =
S]l'

Fir inkompressible Fluide gilt aufgrund der Kontinuitatsgleichung dU;/dx; = 0. Die
Impulserhaltung fiir Newtonsche, inkompressible Fluide kann daher wie folgt

angeschrieben werden:

DUJ'_

0%U; oP kg
Por = H

2.2.3

axiaxi aX]' axj
Zusammenfassung der isotropen Spannungen P mit dem statischen Druck pg zu dem

modifizierten Druck p liefert nach Umformung die Navier-Stokes-Gleichung:

DUJ'

5= vV — ~Vp 2.2.4

Sie ist aufgrund der Nichtlinearitit des konvektiven Terms v V2 U; nicht analytisch losbar.

Es miissen insofern numerische Losungsansatze verfolgt werden.
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2.3 Direkte numerische Simulation

In der direkten numerischen Simulation (DNS) werden die miteinander verkoppelten
Erhaltungsgleichungen fiir Masse, Impuls und Energie, auch Navier-Stokes-Gleichungen
genannt, direkt numerisch gelost. Sie ist die konzeptionell einfachste Methode zur
Simulation von Strémungen und ist beziiglich Genauigkeit und Informationsgehalt
konkurrenzlos. Fir eine physikalisch sinnvolle Losung miissen aber zumindest die
Kolmogorov Skalen raumlich aufgel6st werden. Dies verursacht jedoch erheblichen
Rechenaufwand. Fiir eine Beschreibung und Abschatzung der Kolmogorov Skalen und
dem damit einhergehenden Rechenaufwand wird deshalb zunachst die Theorie der

Energiekaskade erlautert.

2.3.1 Theorie der Energiekaskade

Die Theorie der Energiekaskade geht von einer voll ausgebildeten, turbulenten Strémung
mit hohen Reynoldszahlen Re = u(l)l/v aus. Sie setzt sich aus Wirbeln in
unterschiedlichen Groéfien | zusammen. Die Wirbel weisen die charakteristische
Geschwindigkeit u (1), Energie in der GréRenordnung von u? (1) und die charakteristische

Zeitskala T = [/u(l) auf.

Nach der Theorie sind grofée Wirbel instabil und brechen in immer kleinere Wirbel auf.
Dabei wird ihre kinetische Energie auf die nachst kleineren Wirbel libertragen. Dieser
Vorgang wiederholt sich, wodurch die Reynoldszahl Re(l) sukzessive sinkt. Am Ende
dieser Energieiibertragungskaskade stehen demnach die kleinsten Wirbel, in denen
viskose Effekte dominieren und die kinetische Energie durch Reibung dissipiert wird

(Richardson, 1922).

Die Rate mit der die kinetische Energie auf immer kleinere Wirbel {ibertragen wird T, ist

nach der Theorie der Energiekaskade konstant.

Da die Dissipation am Ende der Kaskade steht, kann ihre Rate & durch den ersten
Teilschritt, also den Zerfall der grofiten Wirbel abgeschatzt werden. Deren Energie- und
Zeitskala betragt uZ(l,) bzw. 7, = ly/uy(ly). Die Dissipationsrate kann daher wie folgt

angeschrieben werden:

e=T=—=— 2.3.1
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2.3.2 Kolmogorov Skalen

Die Grofdenskala jener Wirbel, in denen die kinetische Energie dissipiert, wurde von

Kolmogorov in den 1940er Jahren beschrieben (Kolmogorov, 1991)%.

Er ging davon aus, dass die grofiten Wirbel anisotrop sind, wobei deren
Stromungsrichtung und Form durch die Randbedingungen und den Verlauf der
makroskopischen Stromung bestimmt werden. Im Zuge eines sukzessiven chaotischen
Zerfalls in kleinere Wirbel, geht nach Kolmogorov die Information iiber die
Stromungsrichtung und den makroskopischen Randbedingungen verloren. Kleine Wirbel
liegen insofern isotrop vor. Es erscheint demnach plausibel davon auszugehen, dass die
Auspragung kleinskaliger Stromungsstrukturen von makroskopischen Bedingungen

unbeeinflusst bleibt.
Zwei in dem Zerfallsvorgang dominierende Phdanomene sind:

i. Die dabei erfolgende Ubertragung der Kkinetischen Energie, zwischen
unterschiedlich grofden Wirbeln (7).

ii.  Die viskose Dissipation in den kleinsten Wirbeln.

Der Zustand der kleinskaligen Stromungsstrukturen lasst sich daher laut Kolmogorov

durch die Energietransportrate 7" und die Viskositat v definieren.

Auf Basis der Theorie der Energiekaskade T = ¢ kann eine Langen-, Geschwindigkeits-

und Zeitskalierung dieser kleinskaligen Strukturen mit € und v formuliert werden:

n= (v3/e)t/* 232
u, = (ve)t/* 2.3.3
T, = (v/e)/? 2.3.4

Dass diese Kolmogorov Skalen die kleinsten dissipativen Wirbel charakterisieren, zeigt

sich zum einen durch die damit gebildete Reynoldszahl:
Re= u,n/v=1 2.35

Zum anderen kann die Dissipationsrate durch 2.3.4 mit der Zeitskala t,, = n/u, wie folgt

angeschrieben werden:

1 Nachdruck der Royal Society of London
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e=v/15 = v(un/n)2 2.3.6

Obiger Ausdruck kann auch durch Division von 2.3.3 mit 2.3.4 und anschlieflender
Umformung erhalten werden. Der Vergleich von Gleichung 2.3.6 mit der Definition der

Dissipationsrate
e=v/2 (aui/ax,- + auj/axi)(aui/axj + auj/axi) 2.3.7
zeigt, dass die Kolmogorov Skalen eine konsistente Abschatzung 1/7, = u,/n fir die

Geschwindigkeitsgradienten in den kleinsten dissipativen Wirbeln bieten und daher eben

diese skalieren.

Wird die Dissipationsrate mit der aus der Theorie der Energiekaskade gefolgerten
Abschitzung & = u /I, skaliert, konnen die Verhéltnisse der kleinsten zu den grofiten

Skalen als Funktionen der makroskopischen Reynoldszahl Re, = u,(ly)l,/v dargestellt

werden.

n/lo~ Rey*"* 2.3.8
Uy /ug ~ Reg ™/ 2.3.9
T,/7o ~ Rey ' 2.3.10

Mit steigender Turbulenz werden die Abmessungen der dissipativen Wirbel kleiner. Auch
das Verhaltnis der Zeitskalierungen sinkt. Das ermdglicht eine schnelle Anpassung der
kleinen Wirbel an die grof3en, tragen Wirbel. Damit wird die Annahme von kleinskaligen
Stromungsstrukturen, die von der makroskopischen Stromung unabhéngig sind, bestarkt.
Kolmogorov ging insofern davon aus, dass die kleinskaligen Strukturen in
unterschiedlichen Stromungen mit hohen Re, zueinander &ahnlich sind. Mit der
Kolmogorov ~ Skalierung kann insofern ein universelles, dimensionsloses

Geschwindigkeitsfeld fiir die kleinsten dissipativen Wirbel angeschrieben werden.

w(y) = [U(x,ty) — U(xy, to)]/u, mity = (x—x¢) /1 2.3.11

2.3.3 Berechnungsaufwand DNS

Durch die in Kapitel 2.3.2 angeschriebene Abschiatzung der Kolmogorov Skalen mithilfe
von Re, ist eine grobe Einschiatzung des Berechnungsaufwands einer direkten
numerischen Simulation moglich. Die Anzahl der notwendigen Gitterpunkte in einer

Dimension kann dann durch 2.3.8 ermittelt werden:
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N~l—°~%°~Re§’/4 2.3.12

Die zu diskretisierende Rechenzeit entspricht tiblicherweise der Zeitskala der grofdten
Wirbel 7, = [y/u,. Die Zeitschrittweite ist aufgrund des Courant-Zahl-Kriteriums nicht

frei wahlbar:

_ qut

C= A = 1 2.3.13

Die Anzahl der erforderlichen Zeitschritte lasst sich daher in folgender Weise abschéatzen:

M~r—~ ——~—~ N 2.3.14

Der gesamte Rechenaufwand entsprache aufgrund der drei diskretisierten

Raumrichtungen samt der zeitlichen Auflésung:

Er steigt also mit zunehmender Turbulenz kubisch an, denn die Kolmogorov Skalen
werden mit héheren Re, sukzessive kleiner. Stark turbulente Stromungen kénnen daher
nicht durch eine DNS berechnet werden. Der Anwendungsbereich der DNS beschrankt

sich insofern auf fundamentale, einfache Strémungen mit moderaten Re,.

2.4 Gemittelte Navier-Stokes Gleichungen

Um die Simulation von Stromungen mit hohen Re, zu ermoglichen, miissen die
universellen, turbulenten Strukturen modelliert werden. Reynolds (1895) schlug daher
vor, das turbulente Geschwindigkeitsfeld U(x, t) in einen gemittelten Anteil (U(x, t)), zur
Beschreibung makroskopischer Stromungsstrukturen, und einen fluktuierenden Anteil

u(x, t), zur Beriicksichtigung der Turbulenz, zu zerlegen (Reynolds Decomposition).

Die Reynolds Decomposition lasst sich wie folgt mathematisch formulieren und wird in

Abbildung 2.3 illustriert:

Ulx,t) = (U(x,t)) + ux,t) 2.4.1

10
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Abbildung 2.3 Schematische Darstellung der Reynolds Decomposition (Paschedag, 2004)

Der reale Geschwindigkeitsverlauf U(x,t) weicht vom konstanten Mittelwert (U(x, t))
mit der Geschwindigkeitsfluktuation wu(x,t) ab. Das gemittelte Stromungsfeld
(U(x,t)) kann insofern als laminare Unterstromung angesehen werden, deren
Berechnung tuber die numerische Losung der Navier-Stokes Gleichungen mit
verhdltnismafdigen Aufwand durchfiihrbar ist. Die Berechnung ist insofern sinnvoll, da
der Verlauf von (U(x, t)), sowie die Groflenordnung der charakteristischen turbulenten

Grofien, fir viele technische Anwendungen ausreichend sind.

Um das gemittelte Stromungsfeld (U(x,t))zu erhalten, miissen jedoch die
zugrundeliegenden Navier-Stokes Gleichungen ebenfalls gemittelt werden - Reynolds
Averaged Navier-Stokes (RANS) (Reynolds, 1895). Dabei treten in den gemittelten Navier-
Stokes-Gleichungen unbekannte Terme auf, welche die Geschwindigkeitsfluktuation
u(x, t) enthalten. Diese Terme miissen zur Reduktion des Rechenaufwandes durch RANS-
Turbulenzmodelle, wie etwa das k-e-Modell, modelliert werden. Im Folgenden werden

daher die gemittelten Navier-Stokes- Gleichungen hergeleitet:

Fiir stationare Stromungen ist die zeitliche Mittelung einer beliebigen Bilanzgrofie f(x, t)

geeignet und nach 2.2.4 definiert:

.1 (T
(f(x, 1)) = Lim — Jo fxt) dt = g(x) 2.4.2
Gleichung 2.4.1 in 2.4.2 eingesetzt ergibt:

(U, D) = (U D)+ (uxt) = (U )+ 0 2.4.3
Der gemittelte fluktuierende Geschwindigkeitsanteil ist daher Null. Dieser

Zusammenhang gilt auch fiir ein analog aufgeteiltes Skalarfeld:

¢(x,t) = (p(x,0)) + ¢'(x, 1) 2.44

11
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wie zum Beispiel das Druckfeld.

p(x,t) = (p(x, 1)) +p'(x,t) 2.4.5
2.4.1 Gemittelte Massenerhaltung

Die Kontinuitatsgleichung fiir inkompressible Fluide kann unter Berticksichtigung von

2.4.1 wie folgt angeschrieben werden:
VU=V U)+u)=0 2.4.6
Durch die Linearitit der Kontinuitatsgleichung ist die Mittelung trivial. Durch die

Kommutativitat der Mittelung mit der Ableitung (V) kann Gleichung 2.4.7 formuliert

werden:

(VU) =(V{U)+w) =V U)+(u)) =V({U)=0 2.4.7
Daraus geht unter Beriicksichtigung von Gleichung 2.4.6 hervor, dass neben dem
mittleren Geschwindigkeitsfeld (U(x,t)) auch das fluktuierende Geschwindigkeitsfeld

u(x, t) divergenzfreiist: V - u(x,t) = 0

2.4.2 Gemittelte Impulserhaltung

Flir inkompressible, Newtonsche Fluide geht die Impulserhaltung in die Navier-Stokes-
Gleichung (2.2.4) tber. Die Mittelung der rechten Seite ist aufgrund der Linearitat der

enthaltenen Terme unproblematisch:

DUJ'
>_

o

Die substantielle Ableitung auf der linken Seite, enthalt mit dem konvektiven Term einen

= vV, — 22

p 0xj

2.4.8

quadratischen Ausdruck.

aw,

DU]'
—)

<Dt

Der nichtlineare Term lasst sich folgendermafien aufschliisseln:

= (aU’ + 5 (U Up) = + —(<U Ui)) 2.4.9

(U0 = (U + w)(U) + w)) = (UNXU) + uUp) + wi{Up) + wwy = (UNXU) + (w) 2.4.10
Der letzte Ausdruck auf der rechten Seite, die Kovarianz (uiuj) wird Reynoldsspannungen
oder Reynoldsscher Spannungstensor genannt und ist im Allgemeinen ungleich Null. Wird

2.4.10 herangezogen, kann 2.4.9 wie nachstehend angeschrieben werden.

DU]) a<u, oW B _ D) )

+ (U;) al = — 2.4.11

Tl - () + ) = 5 il

v
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Wobei die mittlere substantielle Ableitung wie folgt definiert ist:

2=

_a a
=+ <Ui)6_xi 2.4.12
Die gemittelte Impulserhaltung, auch Reynoldsgleichung genannt, entspricht mit 2.4.8 und

2.4.11:

D(U;)
Dt

R duu)  10(p)

Sie unterscheidet sich von der Form der Navier-Stokes-Gleichung nur durch den
Reynoldsschen Spannungstensor. Dieser enthilt aufgrund seiner Symmetrie (( W) =
(uju;)) sechs Unbekannte. Mit den vier Groflen (U(x, t)) und (p(x,t)) liegen insgesamt
zehn Unbekannte vor. Diesen stehen mit der Impuls- und Massenerhaltung nur vier
Gleichungen gegeniiber. Die zehn Unbekannten konnen daher nicht eindeutig bestimmt

werden. Es liegt ein SchliefSungsproblem vor.

2.4.3 Gemittelte Erhaltungsgleichung eines Skalars

Hat ein Skalar keinen Einfluss auf Materialeigenschaften und als Erhaltungsgrofde keine

Quellen und Senken, so kann die Erhaltungsgleichung wie folgt angeschrieben werden:

b¢ _ 9¢

' . — Ty2
e =tV (Up) =TV*¢ 2.4.14
Einsetzen der Reynolds Decomposition 2.4.4 in die Erhaltungsgleichung und Auftrennung
des nicht linearen konvektiven Terms nach 2.4.10 liefert nach Mittelung, die

Erhaltungsgleichung fiir das gemittelte Skalar (¢):
P =V (IV(p) — (ug)) 2.4.15
2.5 k-e-Modell

RANS-Turbulenzmodelle versuchen den Reynoldsschen Spannungstensor, bzw. dessen
Transport, zu modellieren und somit das offene Gleichungssystem zu schlief3en. Eines der
bekanntesten dieser Modelle ist das k-e-Modell, dessen Aufbau in den folgenden Kapiteln

erklart werden soll.

2.5.1 Zugrundeliegende Theorien

Das k-e-Modell ist historisch gewachsen und fufdt auf mehreren alteren Theorien und
Konzepten. Diese sind fiir das Verstandnis des k-e-Modells essentiell und sollen deshalb

in Kapitel 2.5.1 erldutert werden.

13
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2.5.1.1 Hypothese der Gradienten-Diffusion

Das einfachste Modell zur Beschreibung des Transportes einer turbulenten Grofe ist die
Gradienten-Diffusion. Dabei wird der turbulente Transport einer skalaren
Erhaltungsgrofle (u¢’) durch Diffusion entgegen dem mittleren Gradienten V()

modelliert.

(ug’) = —I'1V(¢) 2.5.1
Die Erhaltungsgleichung 2.4.15 fiir das gemittelte Skalar (¢) kann also zu folgendem
Ausdruck umgeformt werden:

pAD = - (V) + Tr(x, V() = V- (T + Ir(x, ) V{h) 252

Die effektive Diffusivitat ist dabei als Summe der molekularen und der turbulenten

Diffusivitat definiert:
Fege(x, t) =T + Ip(x, t) 2.5.3

Die Gradienten-Diffusion wird im Weiteren benétigt werden, um den turbulenten
Transport der turbulenten kinetischen Energie k und der Dissipationsrate & zu

modellieren.

2.5.1.2 Hypothese der turbulenten Viskositit

Die Gradienten-Diffusion modelliert den turbulenten Transport analog zur molekularen
Diffusion. Ebenso kénnen die turbulenten Spannungen analog zu den molekularen,
viskosen Spannungen definiert werden. Diese Hypothese der turbulenten Viskositait

wurde von Boussinesq entwickelt (1897).

Die Reynoldsgleichung kann hierfiir wie folgt angeschrieben werden:

D) _ 0 [, (3w W\ ve
p o= o [ (B2 + 2 — (s — p ()| 254
Aus der Spur des Reynoldsschen Spannungstensors kann die turbulente kinetische Energie
k bestimmt werden.

1

Des Weiteren lasst sich der Reynoldssche Spannungstensor in einen isotropen Teil
— 2/3ké;und einen anisotropen Teil a;; zerlegen. Der isotrope Teil enthdlt die
turbulenten Normalspannungen, der anisotrope Teil umfasst wiederum die turbulenten

Schubspannungen.
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2.5 k-e-Modell

(uiui) = aij + gk&] 2.5.6
Wird in die rechte Seite von 2.5.4 Gleichung 2.5.6 eingesetzt, kann 2.5.7 angeschrieben
werden:

N B KICVCACT I B 2 kl2
RHS = 6xi[‘u(6xj + axi) pau] " [<p>+ 3pk] 2.5.7

Der Transport turbulenter Spannungen wird also durch den anisotropen Teil
gewahrleistet. Der isotrope Teil kann durch einen modifizierten mittleren Druck (p) +

2/3 pk aufgenommen werden. Er wird daher in vielen Modellierungen vernachlassigt.

Nach der Hypothese der turbulenten Viskositdt sind die turbulenten, anisotropen

Spannungen analog zu den viskosen anisotropen Spannungen definiert.3

o(U;)
0x;

- paij <u iUj ) + - Pk51] = pVvr (a(U) + ) = ZPVTS 2.5.8

Die turbulente Viskositdt vy (x, t) ist ein skalarer Proportionalitatsfaktor und im Gegensatz
zur Viskositdt v keine Stoffeigenschaft, sondern, als Eigenschaft der Stromung, eine

Funktion von Raum x und Zeit t. Obige Definition in die Reynoldsgleichung eingesetzt

ergibt:
Dy _ o aw) |, awN]
Dt [ Verf ( ax; + ax; )] p 0x; [(p) + pk] 2.5.9

Wobei die effektive Viskositat als Summe zwischen der Viskositdat und der turbulenten

Viskositat definiert ist:

Verr(x,t) = v +vr(x,t) 2.5.10

2.5.1.3 Prandtlscher Mischungsweg

Durch den oben beschriebenen Modellansatz, wird die turbulente Viskositat als
Unbekannte eingefiihrt. Thre Beschreibung bzw. Bestimmung beruht auf einem

Turbulenzmodell von Prandtl (1931).

2 Fiir d;; existiert folgende alternative Schreibweise: dx;/dx; = 1j_;,0j,;. Durch diese ist nachstehende
Formulierung moglich: dx/0x; = d(e;x;)/0x; = e; 0x;/dx; = €;6;; = e¢;. Die Indexnotation e;6;; =

e; einhaltend, kann der Term dx;/dx; §;; = d/0x; angeschrieben werden.

3 Bei inkompressiblen Stromungen besitzen sowohl S also auch a;; keine Spur.
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2.5 k-e-Modell

Prandtls Uberlegung geht von einer zweidimensionalen turbulenten Scherstromung aus
«(U) = ((U),0,0)T & a(U)/dx; = (0,0(U)/dy > 0,0)T). Diese ist zur Veranschaulichung
schematisch in Abbildung 2.4 dargestellt.

AY

\

Abbildung 2.4 Schematische Darstellung des Prandtlschen Mischungsweges

Dies entspricht zum Beispiel einer Stromung in Wandnahe. In ihr werden in x-Richtung
Turbulenzballen transportiert. Diese turbulenten Wirbel koénnen als substantielle
Fluidelemente betrachtet werden. Sie legen im Mittel die Lange L,,, in y-Richtung zuriick,
bevor sie sich mit dem restlichen Fluid vermischen und ihre Identitdt verlieren. Die Lange
I, wird daher Mischungsweg genannt. Durch die Bewegung in y-Richtung dndert sich die
Geschwindigkeit in x-Richtung mit der Rate d(U)/dy. Diese Geschwindigkeitsinderung
wird als x-Komponente der Geschwindigkeitsfluktuation u interpretiert und ist

naherungsweise:

2w)

u~l, 3y

2.5.11

Aufgrund der Kontinuitit muss die Anderung der Geschwindigkeit in y-Richtung

gegengleich grofs sein u = —v. Somit erhalt man:
UK
—p (ww;) = —p (uv) = pli, |;—y> ;—5) 2.5.12

Durch Vernachlassigung der isotropen, turbulenten Schubspannungen in 2.5.8, kann die
verbleibende Gleichung mit 2.5.12 gleichgesetzt und verglichen werden. Der mittlere
Scherratentensor S reduziert sich hierbei fiir die gegebene, einfache Scherstromung zu

d(U)/dy. Die turbulente Viskositat kann also wie folgt abgeschatzt werden:

) _ 2 [0 20)

a{u) ok
—p (uv) = pVr 5 =P oy | a9y VT = 12, |E| =l u 2.5.13
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2.5 k-e-Modell

Als Eigenschaft der Stromung und unter Bertiicksichtigung von Gleichung 2.5.11 ist die in
Gleichung 2.5.13 angegebene Skalierung der turbulenten Viskositit vy = [*-
u”* naheliegend. Die turbulente Viskositit setzt sich also multiplikativ aus einer

Geschwindigkeitsskalierung und einer Liangenskalierung zusammen.
Geschwindigkeitsskalierung

Das Produkt aus Scherrate und Mischungslange (Gleichung 2.5.13) ist als
Geschwindigkeitsskalierung ungeeignet. Denn die Scherrate kann an Orten mit hoher
Turbulenz, wie beispielsweise an der Mittelachse eines turbulenten Jets, gegen Null
gehen. Sowohl Prandtl (1945) als auch Kolmogorov (1942) schlugen deshalb vor, die

Referenzgeschwindigkeit u*durch die turbulente kinetische Energie k abzubilden.

u* = ck/? 2.5.14
Hierbei ist c eine Konstante.

Langenskalierung

Fiir die Langenskalierung [* wird die Mischungslange [,,, herangezogen. Im k-g-Modell
wird diese iiber die Dissipationsrate beschrieben. Die dabei verwendete Skalierung
basiert auf dem Konzept der Energiekaskade. Durch diese kann ¢ abgeschiatzt werden als

(siehe Kapitel 2.3.1):

2 3

e=20=% 2.5.15

T o
Die dabei auftretenden Unbekannten u, und [, kénnen durch k bzw. [,,, modelliert
werden.

k3/2
e=0C 2.5.16
D Im

Cp ist hier wiederum eine Modellkonstante. Umformung ergibt fiir die Mischungslange:

k3/2
L, =Cp 2.5.17

&

2.5.2 Transportgleichungen fiir k und €

Die turbulente Viskositat kann mit k und ¢ durch das Einsetzen der Gleichungen 2.5.14

und 2.5.17 in Gleichung 2.5.13 skaliert werden:

Vr = C#— 2.5.18
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2.5 k-e-Modell

Cu

Scherstréomungen (((U),0,0)T, d(U)/dx; = (0,0(U)/dy,0)T) reduziert sich die

ist hierbei die erste der finf k-s-Modellkonstanten. In einfachen turbulenten
turbulente Viskositit auf vy = — (uv)/(9(U)/dy). In diesen simplen Stromungen ist eine

Berechnung von C, mittels DNS maglich. Abbildung 2.5 zeigt den durch DNS-Ergebnisse

erhaltenen Verlauf von C, iiber dem dimensionslosen Wandabstand yt.

0.0 [

0.06 |
0.04 |

0.02

0.00 ———— — iy
0 100 200 300 400

Abbildung 2.5 Verlauf von vye/k? = C, in Abhangigkeit zum dimensionslosen Wandabstand y*, DNS-
Ergebnisse einer Kanalstromung mit Re = 13750 (Kim, Moin, & Moser, 1987).

Der Wert fiir C, liegt mit hinreichendem Abstand zur Wand (y* > 50) bei etwa 0.09. Ist
Cy bekannt, bedarf es, zur Bestimmung der turbulenten Viskositat, Transportgleichungen

fiir die Feldgrof3en k und e.

2.5.2.1 Transportgleichung fiir k

Das Mittel der gesamten Kinetischen Energie (E(x,t)) kann, im Sinne einer Reynolds
Decomposition, in die kinetische Energie der gemittelten, makroskopischen Strémung
E(x,t) und in die kinetische Energie k(x,t) der iibergelagerten turbulenten Strémung

zerlegt werden.

(Ex,D) = CUXD-UXD) = ~(U)-(U) +-(u-u) = Ext) +k(x,1) 2.5.19
Die Transportgleichung fiir das Mittel der Kkinetischen Energie (E(x,t)) wird bei
inkompressiblen, Newtonschen Fluiden, durch Multiplikation der Navier-Stokes-

Gleichung mit der Geschwindigkeit U;.und anschlieffender Mittelung hergeleitet. Analog
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2.5 k-e-Modell

kann die Transportgleichung der Kinetischen Energie der gemittelten Stromung E(x, t),
durch das Produkt der Reynoldsgleichung (gemittelte Navier-Stokes-Gleichung) mit der

mittleren Geschwindigkeit (U;), entwickelt werden. Subtraktion der Reynoldsgleichung
von der Navier-Stokes-Gleichung, anschliefSende Multiplikation der Differenz mit w;

sowie darauffolgende Mittelung des Produkts ermoglicht, wie im Folgenden bewiesen, die

Herleitung der Transportgleichung fiir die turbulente kinetische Energie:

Die Navier-Stokes-Gleichung kann aufgrund von dU;/dx; = 0 alternativ angeschrieben

werden:

pu; oau; o(uUu 19

DYy _ U, o) _ W2y — =22 2.5.20
Dt at 0x; p ox;

Die Reynoldsgleichung wird unter Verwendung von Gleichung 2.4.11 auf folgende Form

gebracht:
y; a<u, LY 19(p)
< = Yo VWV 05, 2.5.21
Durch Subtraktion erhalt man:
6 ’
Ly (U U; — (U;U;)) = vW2(u;) — %2—: 2.5.22

Der zweite Term von links ldsst sich unter Verwendung von Gleichung 2.4.10

folgendermafden aufgliedern:

6(U] 6(ulu1)
Ui dx; dx;

oy

a%i(UiU,- —(UUp) = aixl,(uiw,-) +u(Uy) + wpuy — (wy)) = +(U; >a“1 2.5.23

Multiplikation der Gleichung 2.5.22 mit u; und nachfolgendes Einsetzen von Gleichung
2.5.23 ergibt:

a(U]) .a(uiuj) T2{2 .\ _ 1 6p
- s ((U)+ul)u] a = —wiu " + u; ox; + vu; V4 (u;)

e 2.5.24

Ui
Gleichung 2.5.24 kann unter Verwendung der Produktregel, sowie der Bedingung

dU;/0x; = 0 auf Gleichung 2.5.25 umgeformt werden:

6(u]u]/2) a(u]u]/z) n 9 (ugujuj/2) - —uu aUj)

axi - % axi

a<“l ]> 2 19(p'y))
+(U;) + u; + vV (u;) — » o, 2.5.25
Durch Mittelung der obigen Gleichung und unter Berﬁcksichtigung von (y;) = O0und k =

1/2 (u;u;), entspricht die Transportgleichung fiir k nachstehendem Ausdruck:

a(u; u]u]/z) oU ]) 1 0(p'u;)

= - — 2 Ll 4
+<U> + ox; () oo+ v Vo) — 2= 2.5.26
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2.5 k-e-Modell

Quelle - Produktion

Der erste Term auf der rechten Seite von 2.5.26 erscheint auch in der Transportgleichung
der kinetischen Energie der gemittelten, makroskopischen Stromung. Dort aber mit
anderem Vorzeichen (siehe Gleichung 2.5.40). Er bewerkstelligt also den Austausch
kinetischer Energie zwischen der mittleren und der fluktuierenden Strémung. Er wird

daher Produktion P genannt.

(u, ~ 205, a<u]>

o 2.5.27

P = _( U; ])
Es ist evident, dass die Produktion P nicht in der Transportgleichung fiir die gesamte

kinetische Energie enthalten ist (Gleichung 2.5.39).

Zur Losung des Schliefdungs-Problems, muss der Produktionsterm modelliert werden,
denn er enthdlt die Reynoldsschen Spannungen. Die Hypothese der turbulenten

Viskositat ist hierfiir naheliegend.

Senke - Dissipation

Der zweite Term auf der rechten Seite von 2.5.26 enthdlt die Dissipationsrate ¢, also jene
Rate (~s;;), mit der die turbulente kinetische Energie k aufgrund von Reibung vs;;
dissipiert.

& = 2v(s;;S;j) 2.5.28
Die Reibung vs;; wird dabei von Scherraten s;; verursacht.

Die Scherraten werden durch die Geschwindigkeitsfluktuationen u;, insofern der

Turbulenz, erzeugt.

Die Dissipationsrate kann daher durch Umformung, in der Transportgleichung von k,

explizit ausgedriickt werden:

vu; V) = v (u;— o (6u])) = v(uj%(%+ Ouy )) 2v{ Jas”) =2v 6(;;&,) 2v (s;; au’) 2.5.30

dx i\0x;  Ox;j

Der letzte Term aus 2.5.30 entspricht dabei &:

2v (sij o> 9uj ) 2v (s;; [ (au] +%) + l(% ax])]> = 2v(si;(si; + 1)) = 2v(sysi; + sy =€+ 2.5.31

a 0xj 2\ 0x;

* Der Tensor s;; ist symmetrisch s;; = sj;, 1;; ist antisymmetrisch 7;; = —7;;. Insofern gilt: s;;7;; = 0
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2.5 k-e-Modell

Einsetzen der zwei obigen Umformungen in Gleichung 2.5.26 ergibt 2.5.32:

ok N0k 0 (lwuuy) | (pug) e \NY—D_ o5
o T <Ul>axi + o, (—2 + - 2v(u]sl])) =P —c 2.5.32

Durch Zusammenfassung vereinfacht sich die Transportgleichung zu:

2ivT=P-¢ 2.5.33
Dt

Die Dissipationsrate stellt dabei die einzige Senke dar, denn sie ist proportional zum
Quadrat des Spannungstensors s;; und somit positiv. Im k-e-Modell wird die

Dissipationsrate durch eine zweite Transportgleichung modelliert.
Transportterm

Der Transportterm wiederum ist wie folgt definiert:
= O (P o) S
VT = (HELL 4 ; 2v(u;sy;) ) 2.5.34
Auch T'muss im Sinne des Schliefungs-Problems modelliert werden. Um die von Jones
und Launder (1972) getroffene Modellierung besser nachvollziehen zu kénnen, bedarf es
kleiner Umformungen des letzten Ausdrucks in 2.5.34:
a(u]-si,-) _ i ' % % _ ia(ujuj) Oz(uiuj) _ az_k Oz(uiuj)

2v ax; 2v dx; (u] (6xl- + 6xj)) - Vaxi dx; +2v oxidx; vaxf +2v 0x;0x; 2.5.35
Der letzte Term betragt maximal nur wenige Prozent von €. Zur Erinnerung, der Ausdruck
2.5.35 stammt ebenso wie die Dissipationsrate aus Gleichung 2.5.30. Er kann daher in den

meisten Stromungen vernachlassigt werden (S.B. Pope, 2000, p. 132).

Der Transportterm reduziert sich dadurch auf:

Ok | (wuju;)

. _ {pwp)
Tl - 0x; 2

2.5.36

Der erste Term von links ist ein turbulenter Transportmechanismus verursacht durch
Druck- und Geschwindigkeitsfluktuationen. Diese Korrelation ist messtechnisch schwer
zu erfassen und wurde daher von Anfang an nicht modelliert und insofern vernachlassigt
(Wilcox, 1993). DNS-Berechnungen zeigten, dass dieser Term in einfachen Strémungen
relativ klein ist (Mansour, Kim, & Moin, 1988) und bestitigten somit teilweise Launder

und Spaldings Vorgehensweise.

5 k ist ein Skalar, durch die Einsteinsche Summenkonvention entspricht d{p"w;)/dx; = d(p'u;)/dx;
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2.5 k-e-Modell

Der zweite Term von links entspricht der molekularen Diffusion der turbulenten
kinetischen Energie. Der letzte Term wiederum ist der turbulente Transport der
turbulenten kinetischen Energie. Daher jener Transport, welcher durch die turbulenten

Fluktuationen der Geschwindigkeit bewerkstelligt wird.

Der turbulente Transport von k wird im k-e-Modell durch simple Gradienten-Diffusion
modelliert. Gleichung 2.5.2 legt eine Diffusivitit der Form I = v /0y nahe. Mit g}, =
vr /Iy der turbulenten Prandtlzahl, deren Wert Eins betragt. Der modellierte Transport

Term entspricht insofern:

T, ~ _(VJFV_T)a_kz _vr 9k 2.5.37
Ok

ax,: (] axi
Wobei die molekulare Diffusion, bedingt durch ihren geringen Einfluss bei hohen Re,

vernachlassigt werden kann.

Der Transportterm ist aus numerischen Griinden in zweierlei Hinsicht wichtig. Bei
integraler Schreibweise der Transportgleichung kann V- T’, mit dem Integralsatz von
Gauf3, in ein Oberflachenintegral umgewandelt werden. Der Transportterm ist insofern
fir die Implementierung von Randbedingungen wesentlich. Des Weiteren schafft er durch
Diffusion einen Ausgleich zwischen dem Quell- und dem Senkenterm und ermdéglicht

somit stabile Losungen.

Der Transportterm fiir € erfiillt aus numerischer Sicht die gleichen Aufgaben. Er wird
ebenfalls durch Gradientendiffusion modelliert und unterscheidet sich daher in seiner
Form nicht von 2.5.37. Fir eine Diskussion des Wertes der turbulenten Prandtlzahl, soll
hier daher auf Kapitel 2.5.2.2 verwiesen werden, in dem der Transportterm fiir ¢ erldutert

wird.

Die durch Modellierung geschlossene Form der k-Transportgleichung kann also zu

nachstehendem Ausdruck zusammengefasst werden:

Ol

’;=v-(Z—ZVk)+:P—e 2.5.38

o]

Vergleich der Transportgleichungen der kinetischen Energien
Zum besseren Verstindnis der auftretenden Terme seien hier noch die
Transportgleichung fiir die gesamte und die mittlere kinetische Energie angefiihrt:

2O 4V (ET) = —E-¢ 2.5.39
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DELV.T=-P—¢ 2.5.40
Dt
Wie bereits beschrieben, scheint P in 2.5.40 mit negativem Vorzeichen (vgl. 2.5.38) auf.

In 2.5.39 ist P nicht enthalten. Die Transportterme sind dabei dhnlich aufgebaut:
T, = U; % — 2vU;Sy; 2.5.41
T; = Upuay) + (U 2 = 20U, )(Sy) 2.5.42

Die Senke der Transportgleichung fiir die kinetische Energie der mittleren Stréomung ist

dabei folgende Dissipationsrate:

& = 2v(S;;S;j) 2.5.43
Sie erfasst die Dissipation der kinetischen Energie der mittleren Stromung durch Reibung.
Diese wird verursacht von mittleren, makroskopischen Geschwindigkeitsgradienten.
Natiirlich scheint sowohl &, als auch ¢ als Senke in der Transportgleichung der gesamten

kinetischen Energie auf.

2.5.2.2 Transportgleichung fiir €

Auch eine exakte Herleitung der Transportgleichung fiir die Dissipationsrate ist moglich.
Eine physikalisch sinnvolle Berechnung erfordert jedoch die Auflosung der Kolmogorov
Skalen. Die Entwicklung der Transportgleichung im k-e-Modell kann daher als empirisch

betrachtet werden.

Ihr schematischer Aufbau gleicht der Transportgleichung fiir k. Auf der linken Seite
befindet sich die substantielle Ableitung. Die rechte Seite setzt sich additiv aus einem

Transportterm, einem Quellterm und einer Senke zusammen.

82

E_yg.(¥r Pe o~ E
“=v ((igv5)+cg1 S 2.5.44

|UI

Ol

Der Transportterm gleicht dabei dem Transportterm in der Erhaltungsgleichung fiir k.
Die Modellkonstante o, kann wiederum als eine turbulente Prandtlzahl interpretiert
werden. Die Modellierung der einzelnen Terme auf der rechten Seite erfolgte auf Basis
von experimentell bestimmten, simplen, turbulenten Benchmark-Strémungen. Die Form
der drei Terme wird im Folgenden, anhand ihres Verhaltens in diesen unterschiedlichen

Stromungen, erlautert.
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Senke - Stromung mit homogener abklingender Turbulenz

Die Senke in der Erhaltungsgleichung fiir ¢ kann fiir eine Stromung mit homogener

abklingender Turbulenz, gesondert vom Quell und Transportterm, betrachtet werden.

Bei homogener Turbulenz sind die fluktuierenden GrofRen u(x, t) und p’(x, t) statistisch
gleichmafdig im Raum verteilt. Homogene abklingende Turbulenz kann experimentell, in
einem Windkanal, mittels einer einheitlichen Stromung U, in x-Richtung, unter Einsatz

eines turbulenzerzeugenden Gitters mit der Maschenweite M, generiert werden.

Wie in Abbildung 2.6 ersichtlich, liegt die Turbulenz dabei anndhernd isotrop vor. Die

turbulente kinetische Energie k und somit der Turbulenzgrad nimmt in x-Richtung ab.

w)

10 500

Abbildung 2.6 Abklingende Reynoldssche Spannungen einer turbulenten Gitterstromung: Quadrate
(u?)/UZ; Kreise (v?)/UZ; Dreiecke k/UZ; Linien proportional zu (x/M)~13 (Comte-Bellot & Corrsin,
1966).

Die Abnahme von k ist dabei proportional zu einem Potenzgesetz (x/M)~13. Mit der
linearen Beziehung t = x/U, kann aus dem raumlichen Verlauf des Potenzgesetzes ein

zeitlicher Verlauf ermittelt werden.

kK (x\3 rxu\ T3 13

A (E) A (Eu_o) -y (E) 2.5.45
Mathematisch betrachtet, verschwinden in einer homogenen, turbulenten Strémung die
raumlichen Ableitungen der Turbulenzgréfien k und €. Liegen zudem keine Gradienten
der mittleren Geschwindigkeit vor, fallt auch der Produktionsterm P weg, die homogene

Turbulenz klingt ab. Die Transportgleichung fiir k reduziert sich auf:

ak _ _, 2.5.46
dt
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Insofern entspricht der reale Verlauf von ¢ ebenfalls einem Potenzgesetz.

dk A [(t\72%3

E = —&= _13U_g(E) 2.5.47
Das reale Verhalten kann durch die getroffene Modellierung der Transportgleichung fiir
€ gut wiedergegeben werden. Diese reduziert sich aufgrund der homogenen Turbulenz

und der nicht vorhandenen Produktion P zu:

de g2
pri —C¢y - 2.5.48

Giiltige Losungen fiir das vorliegende Differentialgleichungssystem (Gleichung 2.5.46 und

2.5.48) sind insofern Potenzgesetze fiir k und ¢, die den realen Verlaufen 2.5.45 und 2.5.47

genugen:

k(t) = ky (é)_", £(t) = £, (é)_("“) 2.5.49
mit den Konstanten:

ko = k(ty), €9 = €(ty), t, = ni—z, n=— 2.5.50

T Cep—1
Durch Vergleich von 2.5.49 mit 2.5.45 kann der Wert des Exponentenkoeffizient n = 1.3
bestimmt werden. Aus 2.5.50 erhalten wir somit fiir C,:

n+1

ng = T = 1.77 2.5.51

Experimente zeigten, dass n im Bereich von 1.15-1.45 liegt. Die entsprechenden Werte fiir
C¢, betragen dabei 1.87-1.69. Nach Mohamed und Larue (1990) stimmen die meisten
Ergebnisse mit n = 1.3 gut iiberein. Der Standardwert fiir C,, = 1.92 unterschatzt die

Messwerte des Koeffizienten n.

Quelle - Scherstrémung mit homogener Turbulenz

Das Verhalten des Quellterms in der Erhaltungsgleichung fiir ¢ kann gut anhand einer

Scherstromung mit homogener Turbulenz nachvollzogen werden.

Durch Steuerung des Stromungswiderstandes stromaufwarts kann im Windkanal
niaherungsweise eine Scherstromung mit dem Geschwindigkeitsfeld (U) = ((U),0,0)”

und der konstanten Scherrate § = d(U)/dx; = (0,8 = d(U)/dy,0)T erzeugt werden.

Abbildung 2.7 illustriert die beschriebene Scherstromung. Die homogene Turbulenz wird

wiederum durch ein Gitter approximiert.
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0 Uc ()

Abbildung 2.7 Schematische Darstellung der Scherstrémung

Da in diesen Stromungen die Produktion die Dissipation libersteigt, liegt die homogene
Turbulenz nur in y- und z-Richtung vor. Nach Abbildung 2.8 steigen in x-Richtung die

Reynoldsschen Spannungen an.
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Abbildung 2.8 Reynoldssche Spannungen {iber dem axialen Abstand zum Gitter, in einer homogenen
Scherstrémung: Quadrate (v?); Kreise {u?); Dreiecke (w?); (Tavoularis & Corrsin, 1981).

Experimente gaben Aufschluss dariiber, dass das Verhaltnis zwischen Produktion und
Dissipation /& bei Anderung von x konstant bleibt. Dieses Verhalten zeigt auch das
Verhéltnis zwischen der turbulenten Zeitskala 7 = k/& und der Zeitskala der gemittelten
Stromung bzw. Scherrate 71 - Sk/e. Tabelle 2.1 fasst einen Teil dieser experimentellen

Ergebnisse zusammen:
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2.5 k-e-Modell

Tabelle 2.1 Experimentell generierte Ergebnisse fiir eine turbulente, homogene Scherstréomung
(Tavoularis & Corrsin, 1981).

x/h=75 x/h=11.0
P/e 1.8 1.7
Sk/e 6.5 6.1

In einem mit der charakteristischen konvektiven Geschwindigkeit U, bewegten
Koordinatensystem, ist die Stromung in allen Richtungen homogen turbulent. Die

Erhaltungsgleichung fiir k reduziert sich auf:

—=P—c 2.5.52

Aufgrund der konstanten Scherrate S konnen wir anhand der Ergebnisse aus Tabelle 2.1
von einer konstanten turbulenten Zeitskala t = k /¢ ausgehen. Gleichung 2.5.52 lasst sich

daher wie folgt umformen:

Tdk _P_ 4 2.5.53
k dt &

Mit P /e = const kann durch Integration k nach Gleichung 2.5.54 angeschrieben werden:

k() = k(0) exp (- 1) ] 2.5.54
Da P /e > 1 ist, steigt nach 2.5.54 k exponentiell an. Durch ¢ = k/7 steigt € ebenfalls

exponentiell an.

e(t) =2 =D ep[(Z-1) ] 2.5.55

T T

Dieses Verhalten wird auch von der Modellgleichung fiir € beschrieben. Diese vereinfacht
sich, mit dem beschriebenen Koordinatensystem, fiir eine homogene, turbulente

Scherstromung zu:

d P 2 P 1
= (= Cp o= (Ca - Ca ;) 2.5.56

E =
Hierbei ist der Ausdruck in der Klammer konstant. Durch Trennung der Variablen und

Integration kann ¢ bestimmt werden:

e(t) = €(0) exp [(Csl? - ng) t] 2.5.57

e T
C¢4 lasst sich durch vergleich der Exponenten aus 2.5.55 und 2.5.57 wie folgt ausdriicken:

_ ?/8—1"‘(:52

Car =5 2.5.58
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2.5 k-e-Modell

Mit dem experimentell gemessenen P /¢ = 1.7 und C,, = 1.77 erhalten wir fiir Cy; =
1.45. Das Verhiltnis P /¢ wird daher vom Standardparametersatz C,; = 1.44, C,, = 1.92

mit einem Wert von 2.09 stark tiberschatzt.

Transportterm - vollausgebildete turbulente Scherstrémung im Bereich des

logarithmischen Wandgesetzes

Zur Beschreibung des Transportterms kann eine vollausgebildete turbulente
Scherstromung herangezogen werden. Diese entspricht naherungsweise einer Stromung
in einem rechteckigen Kanal (schematisch dargestellt in Abbildung 2.9). Hinreichend weit
entfernt vom Einlauf, hat die mittlere Stromung nur eine Geschwindigkeitskomponente
in x-Richtung ({(U),0,0)” und die Scherrate d{U)/dx; = (0,§ = d(U)/dy,0)T. Mit b >
h = 2d liegt fiir grofde x und kleine z ein eindimensionales und stationares Problem in y-

Richtung vor.

L
Abbildung 2.9 Skizze der Stromung durch den rechteckigen Kanal(S.B. Pope, 2000).
Damit der Transportterm in einer Stromung auftritt, muss der darin enthaltene
Gradienten Ve ungleich O sein. Dies ist durch Wandeinfliisse, die im logarithmischen

Wandbereich y* > 30,y/d < 0.3 zu tragen kommen, moglich.

In diesem lasst sich das Geschwindigkeitsprofil wie folgt durch ein logarithmisches Gesetz

beschreiben:

ut =ilny++B (—>?;—:=WL+) 2.5.59
Die dabei auftretenden Variablen sind die dimensionslose Geschwindigkeit u* = (U)/u,
die dimensionslosen Linge y* = y/8, = u,y/v, die Konstante B = 5.2, sowie die von
Karman-Konstante k = 0.41. Die hierflir herangezogenen konstanten viskosen
Skalierungen (Re = u,6,/v = 1) sind die Schubspannungsgeschwindigkeit u, = /z,,/p
(mit der Wandschubspannung 7y,) und die Rauhigkeitslange 6, (Karman, 1930).
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2.5 k-e-Modell

Aufderdem kann aus Abbildung 2.10 entnommen werden, dass im logarithmischen

Wandbereich Produktion und Dissipationsrate etwa gleich grof3 sind (P = ¢).
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P i 1
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! | Sk
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+
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Abbildung 2.10 Verhéltnis von Produktion zu Dissipationsrate und anderer Stromungseigenschaften in
Abhingigkeit vom dimensionslosen Wandabstand y*, Berechnungen einer Kanalstréomung mittels DNS
(Kim et al,, 1987).

Demnach reduziert sich die Transportgleichung von k auf:

Ozj_y.(cvf_zg)Jr?_g:%.(Z_Z%) 2.5.60

Der Gradient von k entspricht im logarithmischen Wandbereich also Null. Dies ist nach

Abbildung 2.11 auch ndherungsweise der Fall.

Abbildung 2.11 Turbulente kinetische Energie und Reynoldssche Spannungen in Abhangigkeit vom
dimensionslosen Wandabstand y*, Berechnungen einer Kanalstromung mittels DNS (Kim et al., 1987).
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Die Erhaltungsgleichung fiir ¢ kann wiederum auf folgenden Ausdruck vereinfacht

werden:
_4a. des) f_i_(des) &
T dy (ag dy t CE k — Ce2 k ay \o.dy + (Ce1 — Ce2) % 2.5.61

Mit C.; < Cg, liegt netto eine Senke von € vor. Wie im Anschluss gezeigt werden soll,
variiert diese mit y=2 (k = const,e = f(y™1)). Gegen diesen Gradienten wirkt der

Transportterm mittels Diffusion.

Laut der Hypothese der turbulenten Viskositit gilt im logarithmischen Wandbereich

unter Verwendung von 2.5.18 (v; = Cﬂkz/s):

., % _ Cuk? a(U)
(uv) = —vyp 3 —— 2.5.62

Die Ableitung der mittleren Geschwindigkeit in 2.5.62 kann insofern durch das

logarithmische Wandgesetz vereinfacht werden:

Uy _ ufdut  u? _ U 25 63
6y_vdy+_wcy+_1cy e

Die Reynoldsschen Spannungen kénnen im logarithmischen Wandbereich wie folgt

abgeschatzt werden (siehe Abbildung 2.12):

(uv) = 1 /p = —u? 2.5.64
10

0.6] NN
[ e T/t
04}~ Reynolds
| stress
0.2}

0.0L ' ' ‘
0.0 02 04 06 0.8 1.0

V/0
Abbildung 2.12 Profile der Anisotropen Reynoldsschen Spannungen bei unterschiedlichen

Reynoldszahlen: strichliert, Re = 5.600; durchgezogen, Re = 13.750, mit § = d der halben Kanalhdhe:
DNS-Ergebnisse (Kim et al., 1987)

Die Dissipationsrate lasst sich durch Substitution von 2.5.63 und 2.5.64 in 2.5.62 wie folgt

ausdrucken:
_ Cuk?® _ -1
ey fo™) 2.5.65
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Da Produktion und Dissipationsrate etwa gleich grof3 sind gilt:

2
e=P = —(uv)% = % 2.5.66

Durch Einsetzten von 2.5.63 und 2.5.64 in 2.5.66 kann Ausdruck 2.5.67 erhalten werden:

u? =%k 2.5.67

Substitution von 2.5.18, 2.5.65 und 2.5.67 in die Erhaltungsgleichung fiir € ergibt:

(C#k2/<cuk2)) 2 2 2 2 c3/22
— 4 |\T "\wwvjjd %) _ 1(__Cuk” __i.[ﬁ] _ Cu & _
0= o p o (u,_—lcy + (Cey — Cey) X <(C;/2k)}cy> =75 oy + (Ce1 — Cp2) K2yZ 2.5.68
Cuk? 3%k
b + (Csl - CeZ)Zz—yz

Durch Umformung erhalten wir schlussendlich:
K% = 0,0y (Cp - C) © 0432 ~ 1.3-0.09Y/2(1.92 — 1.44) 2.5.69
0.41% ~ 1.75- 0.091/2(1.77 — 1.45)

Wird in Gleichung 2.5.69 der Standardparametersatz eingesetzt nimmt die Karman-
Konstante einen Wert von 0.43 an. Dieser liegt leicht liber dem oftmals {iblichen Wert von
0.41. Mit k = 0.41 und den aus Gleichung 2.5.51 und 2.5.58 gewonnen Werten fiir C,, =
1.77 bzw. C¢ = 1.45 ergibt sich o, zu 1.75. Eine konsistente Beschreibung der
Standardparameter ist insofern durch die vorgestellten Benchmark-Stromungen in

Kapitel 2.5.2.2 nicht méglich.

Die Standardwerte fiir o, und oy, die mit 1.30 bzw. 1.00 nahe an der Eins liegen, lassen

sich durch die folgenden Uberlegungen erkliren:

Die Prandtlzahl Pr = v/a setzt den Impusltransport in Folge von viskosen Spannungen v,
mit dem Warmetransport (Temperaturleitfahigkeit a) ins Verhaltnis. Sie vergleicht in
gewisser Weise die Geschwindigkeitsverteilung mit der Verteilung eines Skalars
(Temperatur). Die turbulente Prandtlzahl vergleicht wiederum den turbulenten
Impulstransport in Folge von Scheinspannungen v, mit dem turbulenten Transport eines
Skalars. Der turbulente Transport von k und ¢ ist in den Erhaltungsgleichungen durch
Diffusion modelliert. Die turbulente Prandtlzahl fiir k und ¢ setzt insofern die turbulente
Viskositat mit den Diffusivitidten ins Verhéltnis (Pr; = v;/I;). Bei einer turbulenten
Prandtlzahl von 1, erfolgt der turbulente Skalartransport analog zum turbulenten
Impulstransport. Auf diesen Sachverhalt wird im Weiteren genauer eingegangen:
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Zur Bestimmung der turbulenten Prandtlzahl eignet sich die Temperatur als
transportiertes Skalar. Die Diffusivitit [, entspricht dann der turbulenten

Temperaturleitfahigkeit a; = Pry = op = vy /ar.

Im logarithmischen Wandbereich, gilt fiir die vorliegenden Spannungen 7 bzw. fiir die

vorhandene Warmestromdichte q (Blom & de Vries, 1970):

T _ ouy o(U)

; = (V +vr E = Verr E 2.5.70
a _ Ty _ D)

E = (Cl +ar _ay = —Qeff _ay 2.5.71

Mit der viskosen Temperatur T, = q,,/ (pcpur), die auf die Wandtemperatur Ty, als

Referenztemperatur bezogen ist, kdnnen die obigen Gleichungen, analog zu 2.5.63, in ihre

dimensionslose Form uberfihrt werden:

+
_ Ve dut _vr dut 2.5.72

A e T T T 2.5.73

Dabei ist die dimensionslose Temperatur T* = (T, — T) /T, ebenfalls auf T}, bezogen. Im
vollturbulenten Bereich kann aufderdem der molekulare Impuls- und Warmetransport
gegeniiber dem turbulenten Transport vernachlassigt werden. Mit 2.5.72 und 2.5.73 kann

v /v eliminiert werden:

art _ q wy dut

2.5.74

dy*  qu T T dy*
Unter der in Wandndhe ndherungsweise giiltigen Vereinfachungen t,,/% =1 und
q/qw = 1,kann unter der Annahme Pr; = const, das Temperaturprofil durch Integration

erhalten werden.

T =or(u*+0C) = GT(%lny++B +C)=ATlny++BT 2.5.75
Flir or = 1 unterscheidet sich das dimensionslose Temperaturprofil nur um einen
konstanten Offset C von dem dimensionslosen Geschwindigkeitsprofil. Der turbulente
Temperatur-/Skalartransport erfolgt daher analog zum turbulenten Impulstransport.
Aus Tabelle 2.2 ist zu entnehmen, dass fiir den logarithmischen Wandbereich die Werte

fiir die turbulente Prandtlzahl nahe bei 1 liegen.
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Tabelle 2.2 Auszug experimentell bestimmter Daten fiir A; und By, sowie berechnete Werte fiir Pr; (Blom
& de Vries, 1970).

Stromung Rohr Rohr Rohr Rohr Rohr Rohr Rohr Rohr EbenePlatte Kanalstrémung

Ar 22 204 255 218 258 252 246 211 2.07 1.96
Br 38 -7.25 28 3 345 763 -13.6 4.7 3.85 3.8
Prr 088 082 102 087 1.03 1.01 098 0.84 0.83 0.78

2.5.3 Diskussion des k-e-Modells

Das k-e-Modell ist eines der simpelsten, kompletten Turbulenzmodelle. Denn durch die
Transportgleichungen fiir k und &, bedarf es keiner algebraischen Beschreibung der
Geschwindigkeits- u* ~ k'/2 und Lingenskalierung [* ~ k3/2 /e, wobei auch eine
Zeitskalierung 7 = k /e vorliegt. Demnach ist es eines der am haufigsten angewendeten

Turbulenzmodelle.

Die dem k-e-Modell zugrundeliegenden Annahmen sind jedoch schon bei einfachen

Stromungen, wie etwa den Benchmark-Stromungen in Kapitel 2.5.2.2, nicht zulassig.

2.5.3.1 Diskussion - Hypothese der Gradienten Diffusion

Nach der Hypothese der Gradienten Diffusion, erfolgt der turbulente Transport eines
Skalars entgegen dessen Gradienten. In homogenen, turbulenten Scherstrémungen
konnte jedoch ein Winkel von 65° zwischen V¢ und —(u¢’) gemessen werden (Tavoularis

& Corrsin, 1981).

2.5.3.2 Diskussion - Hypothese der turbulenten Viskositit

Analog gilt fiir die Hypothese der turbulenten Viskositat, dass der anisotrope, turbulente
Scheinspannungstensor die gleiche Ausrichtung wie der Scherratentensor aufweisen
(—a; = ZVTS_U). Dies trifft ebenfalls nicht bei einfachen, homogen turbulenten

Scherstromungen (0(U)/dx; = (0,3(U)/dy,0)T) zu (S.B. Pope, 2000).

0.4133  —0.32 0 0 1/2-9(U)/ay © .
—a; =—k|-032 —-0.2667 0 # 2vr(1/2-9(U)/dy 0 0| =2vS; 2.5.76
0 0 —0.1467 0 0 0

2.5.3.3 Diskussion - Transportgleichung fiir €

Die modellierte Transportgleichung fiir € wird oftmals bei schlechter Performance des k-
e-Modells verantwortlich gemacht. Fiir viele Stromungen (insbesondere der Benchmark-

Stromungen) kann durch Parameteranpassung (C.q,Cs;), sowie Korrekturterme, eine
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Verbesserung der Ergebnisse bewerkstelligt werden. Es konnte noch keine Anpassung
des k-e-Modells gefunden werden, die in einer weiten Bandbreite an Stromungen

vorteilhaft ware.

2.5.3.4 Regionen in Wandnihe

Regionen in Wandnahe zeichnen sich durch folgende Eigenschaften aus (Ferziger & Peric,

2008):

i.  Die Reynoldszahl sinkt in Wandndahe, eine Turbulenzmodellierung ist fiir niedrige
Reynoldszahlen jedoch nur bedingt sinnvoll.

ii. isotrope Turbulenz (eine Voraussetzung fir Abschdtzungen auf Basis des
Prandtlschen Mischungsweges und der Energiekaskade) ist in Wandndhe nicht
gewahrleistet ((v?) = f(y*), (u?) & (w?) = f(y?)). Auch der Wert des Parameters
Ce; wurde durch Untersuchungen anndhernd isotroper, homogen turbulenter
Strémungen gewonnen.

iii.  Die hochsten Scherraten treten in der Nahe der Wand auf. Es kommt daher zu

Spitzen der Verlaufe von k und €.

Aus oben genannten Griinden, ist die Anwendung des k-e-Modells in Wandnadhe
problematisch. Um den Widrigkeiten entgegen zu wirken, bedarf es in diesem Bereich

einer hohen Gitterauflésung, sowie einer Anpassung des k-e-Modells.

Ein Vergleich des k-e-Modells mit DNS-Berechnungen zeigt (siehe Abbildung 2.13), dass
die turbulente Viskositdt durch das k-e-Modell stark tiberschatzt wird. Durch Substitution

von einem k mit (v?) und Anpassung der Konstante Cy» kann fir vy = Cukz/e ©

C,'(k(v*))/e der starken Variation von (v?) = f(y*) Rechnung getragen werden.
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Abbildung 2.13 Turbulente Viskositit in Abhingigkeit von y* in einer Kanalstromung mit Re = 13750:
Kreise DNS-Ergebnisse (Kim et al., 1987); Linie 0.09k? /; strichlierte Linie 0.22(v?)k/«.

Weitere Ansétze sind der Einsatz von Ddmpfungsfunktionen f, = f(Re), welche bereits
in der urspriinglichen Veroffentlichung von Jones und Launder (1972) vorgestellt

wurden. Nachfolgend ein Beispiel:

kZ
VT - fucu? 2.5.77

Diese entbehren jedoch jeglicher physikalischen Grundlage und sind nicht universell

einsetzbar.

Der Variation von C, in Wandnéhe (siehe Abbildung 2.5) wird im realizable k-e-
Turbulenzmodell Rechnung getragen. In diesem Modell wird, neben einer kleinen
Anpassung des Senkenterms in der &-Transportgleichung, C, durch eine Funktion

beschrieben (Souza et al., 2017).

Aufserdem wurden angepasste Transportgleichungen fiir den wandnahen Bereich mit
niedrigen Reynoldszahlen entwickelt.® Fiir diese kann die Randbedingung fiir € an der

Wand W aus der Transportgleichung von k gewonnen werden. Die dafiir notwendigen

6 Zum Beispiel wurde in den Transportgleichungen die Zeitskala T = k /¢, welche in Richtung zur Wand
gegen Null konvergiert (ky, = 0), mit T = max(r, 61,7) substituiert. T liefert im Wandbereich mindestens
das sechsfache der Kolmogorov-Zeitskaler, als kleinste relevante Zeitskalierung.
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Annahmen sind P, = 0, (uyy = 0) und (Dk/Dt),, = 0 (giiltig fiir stationdre Strémungen

hinreichend weit entfernt vom Einlauf).

ERV (az—k)w 2.5.78

on2

Die turbulente kinetische Energie an der Wand ky, ist dabei Null.

Ansétze dieser Art werden low-Re turbulence models oder low-Re wall functions genannt.
Sie bediirfen einer hohen Gitterauflosung in Wandndhe. Ein erheblicher Anteil des

Rechenaufwandes fallt durch diese Modelle fiir die wandnahen Regionen an.

Neuere Ansatze bediirfen einer niedrigeren Gitterauflosung in Wandnahe. Sie legen in die
wandnachste Zellschicht logarithmische Geschwindigkeitsverlaufe und definieren damit
nicht nur Werte an der Wand, sondern fiir die ganze Zelle. Die Transportgleichungen von
k und € werden dabei ebenfalls an das logarithmische Wandgesetz angepasst. Solche high-
Re Turbulence Models oder high-Re wall functions genannten Boundarylayers basieren
daher auf Uberlegungen, welche bereits in Kapitel 2.5.2.2 (- Transportterm) erldutert

wurden.

Flir ¢ lasst sich durch Einsetzen von 2.5.67 in 2.5.65 folgender Wert fiir den

Zellmittelpunkt P und somit fiir eine Zelle berechnen:

3/4,3/2
cy/ 'k

+
KYp

&p = 7 2.5.80

Zur Bestimmung von &p bedarf es kp. Der Wert kann durch die Transportgleichung fiir k
berechnet werden. Wie in Kapitel 2.5.3.4 beschrieben, kann im logarithmischen
Wandbereich in der Gleichung fiir k der diffusive Transport Null gesetzt werden. Die
Produktion lasst sich durch Kombination von 2.5.66 und 2.5.67 abschatzen. Fiir die Senke

wiederum wird Gleichung 2.5.80 eingesetzt.

Durch high-Re Turbulence Models kann der Rechenaufwand in Wandnahe stark reduziert

werden. Unter vielen Stromungsbedingungen, wie zum Beispiel bei starken

7 Dies dhnelt bei Dimensionsvergleich ky} = [, der gelaufigen Eintrittsrandbedingung ¢;,, = Cﬁjskilﬁs/lo,

mit k;, = 3/2 (JUy,). Der Turbulenzgrad fiir eine isotrop turbulente Stromung J = +/(uu)/U wird oft mit 5-
10% abgeschatzt.
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Druckgradienten, ist die physikalische Grundlage jedoch unsicher und die Genauigkeit

unzureichend (Wilcox, 1993).

2.5.3.5 Genauigkeit und Eignung

Das k-e-Modell kann auf alle turbulenten Strémungen angewandt werden. Da das Modell
die Langen- und Zeitskalierung turbulenter Strémungen beschreibt, kann es aufRerdem
zur Modellierung anderer Prozesse (Reaktionen, Mehrphasenstromungen, usw.)

herangezogen werden.

Im Folgenden sollen fiir unterschiedliche Stromungen die Eignung des k-e-Modell

beschrieben werden (Menter, 1994):

i.  Das k-e-Modell ist flir diinne, zweidimensionale Scherstrémungen mit geringer
Stromlinienkriimmung und kleinen Druckgradienten gut geeignet.
ii.  In Grenzschichten mit hohen Druckgradienten ist das k-e-Modell ungeeignet.
iii.  Bei Stromungen, die weit von Scherstromungen abweichen,, kann das k-e-Modell

versagen.

Erwdhnenswert ist an dieser Stelle das k-w-Modell. Dieses ist ebenfalls ein
Zweigleichungsmodell, auf Basis der Hypothese der turbulenten Viskositit. In den
meisten Stromungen ist das k-w-Modell dem k-e-Modell tberlegen (Wilcox, 1993). In
Stromungen mit ausgepragter Stromlinienkrimmung, starken Wirbeln und sprunghaften
Variationen des mittleren Geschwindigkeitsfeldes, sind Reynoldsspannungsmodelle

diesen Zweigleichungsmodellen vorzuziehen (Bradshaw, Launder, & Lumley, 1996).

2.5.3.6 Parameterwahl

Das k-e-Modell wird Jones und Launder (1972) zugeschrieben. Sie entwickelten das
Modell zur Simulation von Grenzschichtstromungen. In ihrer Veroffentlichung gingen sie
nicht auf die Herkunft der Parameter ein. Erst in einem Artikel von Jones und Launder
(1973) wird die Parameterbestimmung kurz erklart und fiir weitere Details auf Hanjalic
und Launder (1972) verwiesen. Die Parameterbestimmung erfolgte fiir C, analog zum
Vorgehen in Kapitel 2.5.2. Der Parameter C,; wurde an Stromungen mit abklingender
Gitterturbulenz angepasst. C,; wiederum an eine Karman-Konstante von 0.42. Fiir die
Bestimmung der turbulenten Prandtlzahlen g, und o, durch numerische Optimierung,
wird wiederum auf den Artikel von Jones und Launder aus dem Jahre 1972 verwiesen. In

Letzterem ist zu lesen, dass fir die turbulenten Prandtlzahlen Werte nahe Eins sinnvoll
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sind. Auf die exakte Bestimmung wird nicht eingegangen. Der geldufige Standard-
Parametersatz wurde von Launder und Sharma (1974) entwickelt. Diese nahmen eine
Parameteranpassung (Cgq,C,,) fiir eine wirbelnde Stromung, ausgelost durch eine
rotierende Platte, vor. Der dabei erhaltene Parametersatz eignet sich ebenfalls fiir die
urspriinglich zur Entwicklung herangezogenen Grenzschichtstromungen und kann somit

universeller eingesetzt werden.

Tabelle 2.3 Entwicklung der k-e-Modellparameter.

C, Cer Cer Ok O¢ Quelle:
0.09 2.00 1.55 1.00 1.30 (Jones & Launder, 1972)
0.09 2.00 1.45 1.00 1.30 (Jones & Launder, 1973)
0.09 1.92 1.44 1.00 1.30 (Launder & Sharma, 1974)
(realizable) 1.37 1.89 1.02 1.14 (Souzaetal, 2017)

Derzeit ist kein anderer Parametersatz ahnlich gelaufig wie der von Launder und Sharma
(1974) empfohlene. Dies lasst vermuten, dass kein signifikant besserer, universaler
Parametersatz existiert. Von Souza et al. (2017) wurde eine Parameteroptimierung fir
das realizable k-e-Turbulenzmodell (siehe Kapitel 2.5.3.4), anhand mehrerer
unterschiedlicher Benchmark-Stromungen, durchgefiihrt. Der von ihnen ermittelte,
universelle Parametersatz liegt, wie in Tabelle 2.3 ersichtlich, nahe an dem

Standardparametersatz von Launder und Sharma (1974).

In Hinblick auf Kapitel 2.5.2 und insbesondere 2.5.2.2 erscheint eine Anpassung an
konkrete Stromungsprobleme jedoch sinnvoll. So ist eine Reduktion von C,, auf 1.77 bei
homogen abklingender Gitterturbulenz zu empfehlen. Bei Scherstromungen mit
homogener Turbulenz, wird durch die Standardparameter das konstante Verhaltnis P /¢
mit 2.1 abgeschatzt. Dieser Wert liegt signifikant iiber den gemessenen Werten 1.7-1.8 fiir
P/e. Zudem wurden die Standardwerte der Parameter o, C.; und C,, auf eine Kirman-
Konstante von 0.43 angepasst. Die Grenzen der Wirksamkeit einer Optimierung durch

Parameteranpassung sollten jedoch unbedingt erhoben werden.
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3 Theorie - Optimierung

Ziel einer Optimierung in mathematischem Sinne ist die Minimierung der Zielfunktion

f(x) mit den Optimierungsvariablen x, ... , x,,.

min f(x) 2.5.1

XERM

Um das obige Ziel zu erreichen, wurden im Rahmen dieser Masterarbeit die in den

folgenden zwei Kapiteln (3.1 und 3.2) beschrieben Konzepte angewandt.

3.1 Lokale Optimierung

Notwendige und hinreichende Bedingungen fiir ein striktes lokales Minimum x* sind

(Kelley, 1999):

i. f:U c R"™ - Ristzweimal stetig differenzierbar in U ¢ R" und x* € U
ii.  x"istein stationdrer Punkt: Vf(x*) = 0 (Extremum) 3.1.1
iili.  die Hesse-Matrix ist positiv definit: V2f(x*) > 0 (Minimum) 3.1.2

3.1.1 Newtonverfahren

Das Newtonverfahren ist ein iteratives Verfahren zur Losung nichtlinearer
Gleichungssysteme g(x) = 0. Es approximiert g(x) linear durch eine Tangente am
[terationspunkt x;, und verwendet die Nullstelle der Tangente x; + s, als verbesserte
Schatzung der Nullstelle von g(x). Der nichste Iterationspunkt wird demnach wie folgt

bestimmt:

Xir1 = X + S = % — Vg () " g () 3.1.3
3.1.2 Gedampftes Newtonverfahren

Das Newtonverfahren kann auf ein Optimierungsproblem tibertragen werden. Hierfiir
wird die Stationaritatsbedingung (3.1.1) als zu losendes Gleichungssytem g(x) =0

angesehen. Beim gedampften Newtonverfahren handelt es sich daher um eine

quadratische Approximation.

Xier1 = X + S = X — V2 (x) "1 g (xp) = x — ey, 3.1.4
Der Dampfungsparameter «; gibt die Schrittweite in Suchrichtung d; vor. Er wird in
jedem Iterationsschritt durch ein Liniensuchverfahren bestimmt und soll Divergenz

f(x4+1) > f(x) unterbinden.
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3.1 Lokale Optimierung

Die Abstiegsbedingung f(x;41) < f(x)) fordert, dass Suchrichtung d; und Gradient g,
naherungsweise in entgegengesetzte Richtung zeigen. Das Skalarprodukt zwischen den

beiden Vektoren muss insofern negativ sein.

digx = —gkVf(x) 19k <0 3.1.5
Die Abstiegsbedingung ist daher nur dann erfiillt, wenn die Hesse-Matrix positiv definit
ist. Die positive Definitheit ist in den meisten Anwendungen nahe des Minimums gegeben

und gewahrleistet die zur Losung von Gleichung 3.1.4 notwendige Invertierbarkeit.

Das Newtonverfahren weist hohe Konvergenzgeschwindigkeiten bei Startwerten nahe
des Minimums auf. Die Berechnung der per Definition symmetrischen Hesse-Matrix ist
jedoch bei einer grofden Anzahl an Optimierungsvariablen aufwendig (Papageorgiu,

2015).

3.1.3 Quasi-Newtonverfahren

Um den Rechenaufwand von Newtonverfahren zu reduzieren und gleichzeitig die hohe
Konvergenzgeschwindigkeit beizubehalten, wird bei Quasi-Newtonverfahren die
invertierte Hesse-Matrix in 3.1.4 mit einer Matrix H, iterativ approximiert. Die

Suchrichtung wird dann nach folgendem Schema bestimmt:

d = —Hpgymit Hy=1 S newton = —V2f (x) 7 g 3.1.6
Die Approximation der Hessematrix fiir den nachsten Iterationsschritt beruht auf der

Quasi-Newton-Gleichung, die einer Sekanten Gleichung entspricht:

Hk+l=w=}l 3.1.7

Xk+1—Xk Sk
3.1.3.1 BFGS
Um den oben diskutierten Forderungen nach positiver Definitheit und Symmetrie zu

gentigen, erfolgt die iterative Bestimmung durch symmetrische Rang-2-Aufdatierung, die

zudem Gleichung 3.1.7 geniigt (Biegler, 2010):

T T
Yiy Hysgs; H
Hyp,, = H + =k — 2k 3.1.8
SEYk spHysk

Diese Aufdatierung wurde von Broyden (1970), Fletcher (1970), Goldfarb (1970) und
Shanno (1970) entwickelt und wird BFGS-Formel genannt. Darauf aufbauende BFGS-
Verfahren haben sich in der Praxis als effiziente, schnell konvergierende und stabile

Quasi-Newton-Verfahren bewahrt (Ulbrich, 2012).
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3.1 Lokale Optimierung

3.1.3.2 L-BFGS
Die BFGS-Aufdatierung kann auch wie folgt angeschrieben werden:

Hy,, = Hy + [v, v} —wwl] 3.1.9
Um den bendétigten Speicherplatz zu reduzieren, kann fiir eine grofle Anzahl an
Optimierungsvariablen n > 1000 die Anzahl der BFGS-Aufdatierungen zur

Approximation der Hessematrix limitiert werden L-BFGS:

Hy.1 =H,+ Z{'c=max(0,k—m+1) [viv] —ww]] 3.1.10
Diese Limitierung reduziert den Rechenaufwand fiir grofse n erheblich, geht jedoch mit

einer geringeren Konvergenzrate einher (Biegler, 2010).

3.1.3.3 L-BFGS-B

Die Moglichkeit zur Vorgabe von Boundaries wurde fiir den L-BFGS-Algorithmus im L-
BFGS-B Verfahren implementiert. Die Vorgabe der Grenzen erfolgt dann in nachstehender

Form:

l<x<u 3.1.11
Mit den Vektoren fiir die Unter- und Obergrenze (engl. lower bound [, upper bound u) der

Optimierungsvariablen x.

Der L-BFGS-B Algorithmus lauft hierfiir auf folgende Weise ab (Zhu, Byrd, Lu, & Nocedal,
1997):

i.  Aufdatierung der Hesse-Matrix durch L-BFGS
ii.  Erstellung eines quadratischen Modells fiir die Zielfunktion f
iii.  Bestimmung der Suchrichtung:
a. Ermittlung der freien Parameter ([; <x; <wu;) durch eine
Gradientenmethode
b. Festhalten der unfreien Parameter (I; > x;Vu; <x;) auf ihren
Grenzwerten (active bounds)
c. Bestimmung der Suchrichtung mit den freien Parametern

iv.  Liniensuche
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3.2 Globalisierungs Strategien

3.2 Globalisierungs Strategien

Lokale Optimierer neigen stark dazu aufgrund ihrer Konzeption ihre Suchrichtung hin
zum nachsten lokalen Minimum auszurichten. Liegen mehrere unterschiedlich stark
ausgepragte Minima vor, ist das Ergebnis bzw. der Erfolg der Optimierung vom
Startpunkt abhangig. Lokale Optimierer sind daher nicht fiir die Findung globaler Minima
geeignet. Durch Globalisierungsstrategien konnen geeigneten Startpunkte in Nahe des
globalen Minimums eruiert werden. Dabei wird die Zielfunktion an gleichmaf3ig verteilten

Punkten, in dem durch die Optimierungsvariablen aufgespannten Raum, ermittelt.

3.2.1 Hammersley-Verteilung
Koordinaten fiir gleichmiaflig verteilte Punkte konnen durch Folgen mit niedriger
Diskrepanz Dy generiert werden.

[{s1,-. sn3nledll — d—c
N b-a

Dy = sup 3.2.1

ascsds<b

Diese ist Null, wenn der Anteil an Folgegliedern in einem Bereich [c,d] an der
Gesamtanzahl der Folgeglieder N, den Anteil des Bereichs [c,d] am Gesamtbereich

entspricht [a, b].

Eine niedrig Diskrepanz Folge ist hierbei die Hammersley-Folge (Diwekar & Kalagnanam,
1997). Sie basiert auf der Verwendung von Primzahlen. Die Punkte werden dabei wie folgt

berechnet (Wong, Luk, & Heng, 1997):

Jede natiirliche Zahl k lasst sich durch die untenstehende Reihe unter Verwendung einer

Primzahl p darstellen.

k=ay+a;p+ap?+-+ap" 3.2.2
Die Koeffizienten a; sind dabei natiirliche Zahlen mit Werten zwischen [0, p — 1]. Mit den
fir k gewonnenen Koeffizienten kann dann die untenstehende Funktion berechnet
werden:

ar
pr+1

3.2.3

¢, (k) =%+%+%+---+
Flr eine feste Primzahl p und fortlaufende k, liefert sie die einzelnen Glieder einer
Hammersley-Folge. In einem von d Optimierungsvariablen aufgespannten d-
dimensionalen Raum bedarf es daher fiir die einzelnen Koordinaten d — 1 Folgen,

gleichbedeutend mit d — 1 Primzahlen. Die Koordinaten des kten Punkts lauten dann:
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)

3.2.4

Hierbei ist n die Gesamtanzahl an Hammersley-Punkten, p; < p, < - <pg_; und k =

0,12,..,n—1.

Abbildung 3.1 zeigt die Verteilung von 100 Hammersley-Punkten

zweidimensionalen Raum.
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Abbildung 3.1 Hammersley-Verteilung im zweidimensionalen Raum und Projektion der Hammersley-

Verteilung auf die Koordinatenachsen

Im Gegensatz zu einem orthogonalen Gitter sind die Hammersley-Punkte nicht nur auf

der Flache, sondern auch deren Projektionen auf die Koordinatenachsen (linker und

unterer Seitenrand von Abbildung 3.1) gleichmaf3ig verteilt. Des Weiteren ist ersichtlich,

dass die Hammersley-Verteilung fiir 100 Punkte 100 verschiedene Werte fiir x und y

heranzieht.
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4.1 Stromungssimulation

4 Umsetzung

Diese Arbeit setzt sich aus drei grofden Bausteinen zusammen - die Stromungssimulation,
die Optimierung und als Bindeglied das Framework. Sie werden in diesem Kapitel

beschrieben.
4.1 Stromungssimulation

4.1.1 Stromungssimulator - OpenFOAM

Voraussetzung fiir die Funktion des Frameworks ist die Bereitstellung der
Simulationsergebnisse in einer fiir den Optimierer verwertbaren Form. Daher wurde fiir
die Stromungssimulationen ein vom Open-Source Projekt OpenFOAM® zur Verfiigung
gestellter CFD-Code herangezogen. Dieser umfasst eine frei zugangliche Bibliothek an
Postprocessingtools, die genutzt werden kénnen, um die umfangreichen Ergebnisse der

Stromungssimulation fiir den Optimierer auszuwerten.

4.1.1.1 Aufbau OpenFOAM

OpenFOAM Programme werden iliber die Kommandozeile aufgerufen. Die meisten
Einstellungen werden dabei in Textfiles vorgenommen. Auch die Ergebnisse werden in
Textfiles ausgegeben. Alle diese Files liegen in einem Ordner, dem OpenFOAM-Case-File
vor und sind durch Unterordner strukturiert. Die grundlegenden Unterordner eines

OpenFOAM-Case-Files, insofern einer Simulation, sind die folgenden:
system

Der Ordner system beinhaltet Berechnungseinstellungen, wie etwa die Wahl des Solvers,
der Diskretisierungen sowie die Hohe der Residuen. Auch die Anzahl der maximalen

[terationsschritte wird hier festgelegt.
constant

Im Ordner constant werden Systeminformationen, wie etwa das Rechengitter,

Stromungseigenschaften und Stoffeigenschaften hinterlegt.
Timedirectories

In den Timedirectories (dt. Zeitordnern) liegen die Losungen (zum Beispiel das Feld U(t))

der einzelnen Zeitschritte bzw. im stationdren Fall, der einzelnen Iterationsschritte vor.
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4.1 Stromungssimulation

Das Timedirectory wird nach der Rechenzeit t benannt. Auch die Anfangswerte,

Startwerte und Randbedingungen werden in ein Timedirectory ,0“ eingetragen.

4.1.2 Stromung

Die zur Entwicklung des Frameworks herangezogene Stromung wird durch einen
spharischen Partikel ausgeldst. Dieser rollt liber eine ebene Platte und verwirbelt die
zuvor ruhende Atmosphare. Aufierdem weist der Partikel eine hohere Temperatur als die
Platte und das Gas auf. Es kommt zu Waiarmetransport durch unterschiedliche
Mechanismen. Diese wurden von der DNS berticksichtigt, aber von den k-e-Simulationen

in dieser Arbeit vernachlassigt.

4.1.3 Rechengitter

Das Framework gleicht zur Anpassung der k-e-Modellparameter die Stromungsfelder der
k-e-Simulation mit jenen der DNS ab. Um numerischen Fehlern beim Abgleich
entgegenzuwirken, sollten die beiden Rechengitter insofern dhnlich sein. Wie in Kapitel
2.3 und 2.4 beschrieben, bendtigen die beiden Berechnungsmethoden jedoch
unterschiedlich  hoch aufgeloste  Rechengitter. Um die Reduktion des
Berechnungsaufwands durch die k-e-Simulation gut nutzen zu kénnen, handelt es sich

beim k-¢-Gitter daher um eine Vergroberung des DNS-Gitters.

Letzteres weist an der Kugel- und Plattenwand, mit einer Zellgréf3e von maximal 25um,
eine hohe Auflosung auf. Diese ist notwendig um exakte Vorhersagen iiber den
Warmeiibergang treffen zu kénnen und die Kolmogorov-Skalen aufzulosen. Aus dem
zweit genannten Grund, wurde aufderdem ein Zellrefinement des DNS-Gitters, kurz vor

der Kugel und in der ersten Halfte des Nachlaufs, vorgenommen.

Fir das Rechengitter der k-e-Simulation (dargestellt in Abbildung 4.1) wurde, im
Gegensatz zur hohen Auflésung an der Kugel- und Plattenwand, das Zellrefinement nicht
beibehalten. Durch die Vergroberung des Rechengitters konnte die Anzahl der Zellen von
ca. 6 auf 1.6-Million reduziert werden. Beide Gitter wurden mit dem OpenFoam-Tool

SnappyHexMesh generiert.
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4.1 Stromungssimulation

Abbildung 4.1 Rechengitter der k-e-Simulation

Das dreidimensionale Gitter ist 15mm lang und 4mm hoch sowie tief. Der Mittelpunt des
sphérischen Partikels liegt 3mm hinter dem Einlass und ist in der Tiefe zentral. Der
Abstand des Partikels zur Platte betrdagt 1um. Da die Optimierung eine Verbesserung des
Stromungsfeldes der Gasphase als Ziel hat, wird weder die Platte, noch der Partikel mit

einem Gitter aufgelost.

4.1.4 Kk-e-Simulation

Fir die k-e-Simulation wurde der SIMPLE-Solver (simpleFoam) herangezogen. Die vom
Solver zu erreichenden Residuen betragen 1le-5. Die Diskretisierung der Divergenz

erfolgte mit Upwind-Interpolation und die des Gradienten durch lineare Interpolation.

4.1.4.1 Startbedingungen

Das gewahlte Koordinatensystem befindet sich im Mittelpunkt der Kugel und bewegt sich
mit diesem mit. Die Koordinate z weist nach rechts, y nach oben und x in die Zeichenebene
hinein. Die fiir dieses Koordinatensystem verwendeten Startbedingungen werden in

nachstehender Tabelle 4.1 zusammengefasst:
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4.1 Stromungssimulation

Tabelle 4.1 Startbedingungen der k-e-Simulation

Randregion (U) p k € vr

Einlass (0,0,5) grad=0 grad=0 grad=0 calculated**

Auslass grad=0* 0 grad=0* grad=0* calculated**

Kugelwand rotierend: grad=0 Low-Re Wall Low-Re Wall Low-Re Wall
Function Function Function

- Ursprung: (0,0, 0)
- Achse: (1,0,0)

-w: — 10000
Plattenwand (0,0,5) grad=0 Low-Re Wall Low-Re Wall Low-Re Wall
Function Function Function

Vorder/Hinter-  grad=0 grad=0 grad=0 grad=0 calculated**
seite

Oberseite grad=0 grad=0 grad=0 grad=0 calculated**
Inneres Feld (0,0,5) 1 0.5 14.85 calculated**
Anmerkung bei Riickfluss wird ein fixer Wert vorgegeben

**kann aus den restlichen Starbedingungen berechnet werden

4.1.4.2 Ergebnisse der k-e-Simulation - Vergleich DNS

Die Parameteroptimierung wird durchgefiihrt, um verbesserte und leicht verfiigbare
Stromungsfelder fiir die Untersuchung des Warmeitibergangs zu erhalten. Die Darstellung
und Diskussion der Ergebnisse beschrankt sich daher auf Felder, welche fiir den
Warmeiibergang wesentlich sind. Das ist zum einen das Geschwindigkeitsfeld, zur
Untersuchung des konvektiven Warmetransportes und zum anderen die Felder der
Turbulenzgréflen k und &, zur Skalierung des turbulenten Warmetransportes. Der
Einfluss des Druckfeldes auf den Warmeiibergang wurde in dieser ndaherungsweise
inkompressiblen Stromung als vernachldssigbar angesehen. Da die Energieerhaltung in
der k-e-Simulation nicht bertiicksichtigt wurde, liegen keine Temperaturfelder zur
Anpassung vor. Die folgenden Plots zeigen die dreidimensionalen Felder von (U), k und ¢

auf der Symmetrieebene der Geometrie.

Abbildung 4.2 zeigt den Betrag des mittleren Geschwindigkeitsfeldes berechnet durch die

k-e-Simulation und vergleicht dieses mit dem Ergebnis der DNS.
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Abbildung 4.2 Betrag des gemittelten Geschwindigkeitsfeldes (U) in m/s, berechnet mit dem k-g-
Turbulenzmodell (oben) und DNS (unten)

An der Innenseite der Kugel ist die Rotationsbewegung des Partikels gut erkennbar.
Dieser schiebt eine kleine Menge Luft vor sich her und erzeugt im Nachlauf eine
Wirbelschleppe in der Grofde des Partikels selbst. Die definierte Wirbelstruktur zerfallt
sukzessive in z-Richtung und weicht, nach dem ersten Viertel des Nachlaufes, einer
homogenen Geschwindigkeitsverteilung. Die DNS-Ergebnisse prognostizieren einen
dhnlichen Verlauf. Die grofdten Diskrepanzen zwischen DNS und k-e-Modell treten bei der
Wirbelschleppe im Nachlauf auf. Diese ist in der DNS-Berechnung etwa doppelt so lang
und tendenziell breiter. Dadurch ist das homogene Geschwindigkeitsfeld erst im zweiten
Drittel des Nachlaufs zu finden. Identifikation der einzelnen Stromungsgebiete in der k-¢&-
Simulation (Staugebiet, Wirbelschleppe, homogener Nachlauf) und Vergleich der
entsprechenden Regionen in der DNS-Losung, zeigt quantitativ eine gute

Ubereinstimmung.

Die hochste turbulente kinetische Energie ist im oberen Bereich des Nachlaufs bzw. der
Wirbelschleppe zu finden (siehe Abbildung 4.3). Dort kénnen die hohen, iiber einen
langeren Bereich vorliegenden Geschwindigkeitsgradienten Turbulenz erzeugen
(Gleichung 2.5.27). Im Bereich des homogenen Nachlaufs nimmt diese dann

stromabwairts ab. Es entsteht ein Verlauf ahnlich einer Rauchfahne.
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Abbildung 4.3 turbulente kinetische Energie k in m? /s?, berechnet mit dem k-g-Turbulenzmodell (oben)
und DNS (unten)

Die quantitative starke Abweichung zwischen DNS und k-e-Modell von etwa einer
Grofdenordnung, tduscht liber den qualitativ ahnlichen Verlauf hinweg (siehe Abbildung

4.4).

J 0.000e+00 0.5 1 1.5 2.000e+00
X,z H\I\III‘HIHIII‘

o

Abbildung 4.4 erhohte Skalierung der turbulenten kinetischen Energie k in m?/s?2, berechnet mit dem k-¢-
Turbulenzmodell

Die hochste turbulente kinetische Energie liegt beim k-e-Modell, ebenfalls im oberen
Bereich des Nachlaufes, bei den hochsten Geschwindigkeitsgradienten an der
Wirbelschleppe. Diese wird vom k-e-Modell in ihrer Lange unterschatzt. Die Fahne fallt
daher kiirzer als in der DNS-Berechnung aus. Aufderdem setzt sie frither, am oberen Pol

des Partikels an.

Auch die Verlaufe der Dissipationsrate (Abbildung 4.5) sind qualitativ relativ ahnlich. Die
hochsten Werte treten in Bereichen mit hohen Geschwindigkeitsgradienten auf, sind
daher in der Ndhe der Wande und an der Oberseite der Wirbelschleppe zu finden. Es
bildet sich wieder eine Fahnenstruktur aus. Der Einfluss der Gradienten auf € wird von
der DNS wesentlich starker prognostiziert. Der Wandeinfluss auf die Stromung ist daher

starker und die Fahne grofier und deutlicher ausgepragt.
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Abbildung 4.5 Dissipationsrate ¢ in m?/s3, berechnet mit dem k-g-Turbulenzmodell (oben) und DNS
(unten)

Durch die gewahlte Skalierung werden die Spitzenwerte der DNS abgeschnitten. Eine

quantitative Ubereinstimmung ist nicht gewéhrleistet.

4.1.5 Sensitivitatsanalyse

Fir eine erste Abschatzung des vorliegenden Optimierungsproblems wurde zunachst der
Einfluss der k-e-Modellparameter auf die FeldgrofRen (U), k und & untersucht. Hierbei
erfolgte eine Variation von einem Parameter, unter Beibehaltung der Standardwerte fiir

die restlichen Parameter.

Im Zuge dieser Arbeiten wurden daher drei Felder auf Anderung von fiinf Parametern
untersucht. Infolgedessen sind die erhaltenen Ergebnisse sehr umfangreich. Die im Zuge
der Sensitivitdtsanalyse angefertigten Plots liegen deshalb, in ihrer Gesamtheit, nur im

digitalen Anhang bereit.

4.1.5.1 Parametervariation

Im Folgenden soll der Einfluss der einzelnen Modellparameter anhand der durch die
Parametervariation gewonnenen Stromungsfelder erortert werden. Viele der
berechneten Felder dhneln sich stark. In den meisten dieser Falle wird deshalb in den

nachstehenden Kapiteln nur ein reprasentativer Plot dargestellt.
Parametervariation - Ce1

Durch Steigerung des Parameters C,; kommt es zu einem Abfall der turbulenten
kinetischen Energie im gesamten Feld (siehe Abbildung 4.6). Diese ist fiir

unterschiedliche C;; am hdchsten in der Nahe des Staupunkts und am Ablésepunkt
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oberhalb der Kugel. Eine qualitative Anderung des Strémungsfeldes ist nicht zu

verzeichnen. C¢; scheint daher zur quantitativen Anpassung des k-Feldes geeignet zu sein.

L 0.000e+00 1.25 2.5 3.75 5.000e+00
X,z (RN RERN ‘ |

J HIHI

Abbildung 4.6 Einfluss von C,; auf das Feld von k in m?/s2: oben C;; = 0.72, unten C,; = 1.5

Mit einer Steigerung des Parameters C,; geht ebenfalls ein Abfall der Dissipationsrate
einher (Abbildung 4.7). Der an der Kugel angrenzende Bereich mit hohen
Dissipationsraten verkleinert sich fiir hohere C,,. Des Weiteren verschiebt sich der relativ
breite Bereich mit hohen Dissipationsraten am Abldsepunkt mit steigendem C,.; nach

vorne und geht schlussendlich in eine diinne Fahne im Nachlauf iiber.

L 0.000e+00 5000 le+d 15000 2.000e+04
X,z

‘I LI ‘II\IIHI‘\ i

Abbildung 4.7 Einfluss von C,; auf das Feld von € in m?/s3: oben C,; = 0.72, unten C;; = 1.5

Es ist eine kleine qualitative Anderung des Feldes zu verzeichnen. Quantitative

Anderungen begrenzen sich auf relativ wenige Zellen in Kugelnihe.

Im Hinblick auf die obigen zwei Abbildungen kann zusammengefasst werden, dass sowohl

k als auch & mit steigendem C,, fallen. Ahnliches Verhalten weist auch die Benchmark-
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Stromung in Kapitel 2.5.2.2 auf (Scherstromung mit homogener Turbulenz, siehe
Gleichungen 2.5.54 und 2.5.55), die zur Abschdtzung bzw. Bestimmung von Cg
herangezogen worden ist. Eine Voraussetzung hierfiir ist das in der Benchmark-Stromung

gegebene Verhaltnis P /e > 1.

Nach Abbildung 4.8 4ndert sich das Geschwindigkeitsfeld qualitativ durch die Anderung
von Cg,. Grundsatzlich kann festgestellt werden, dass an der Schattenseite der Kugel eine
Wirbelschleppe anliegt, deren Grofde mit steigendem C.; zunimmt. Aufderdem sind fiir

hohere C,; grofiere Geschwindigkeitsgradienten zu verzeichnen.

Iy_> 0.000e+00 15 3 4.5 6,000e+00
X,z
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Abbildung 4.8 Einfluss von C,,; auf (U) in m/s: oben C,; = 0.72, unten C,; = 1.5

Zusammenfassend ist zu sagen, dass die qualitativen Verlaufe aller durch die DNS

berechneten Felder, durch hohere C,; besser wiedergegeben werden.
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Parametervariation - Cs2

Mit einer Variation von C., koénnen sowohl qualitativ als auch quantitativ dhnliche

Ergebnisse wie mit einer Variation von C,; erzielt werden. Im Unterschied zur Cg4-

Variation steigt k jedoch im Allgemeinen bei Erh6hung von C,, (Abbildung 4.9).

L 0.000e+00 2 4 ¢} 8.000e+00
X 7

‘I [1]] ‘II\IIHI‘\

Abbildung 4.9 Einfluss von C,, auf das Feld von k in m?/s%: oben C,, = 1.87, unten C,, = 19.2

Auch das e-Feld nimmt mit Zunahme von C,, hohere Werte an (Abbildung 4.10). Dieses
grundsatzliche Verhalten der k- und e-Felder weisen auch die Benchmark-Stromungen in
Kapitel 2.5.2.2 - homogen abklingende Turbulenz (Gleichung 2.5.48 mit 2.5.49) bzw.
Scherstromung mit homogener Turbulenz (Gleichungen 2.5.54 und 2.5.55) - auf, die zur

Ermittlung von C,; und C,, herangezogen wurden.

L 0.000e+00 5000 le+d 15000 2.000e+04
X, 7

‘I [11] ‘II\IIHI‘\

Abbildung 4.10 Einfluss von C,, auf das Feld von ¢ in m?/s3: oben C,, = 1.87, unten C,, = 19.2
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4.1 Stromungssimulation

Im Gegensatz zur Variation von C,; geht die Fahne nicht in den relativ breiten Bereich mit
hohen Dissipationsraten am Ablésepunkt liber. Stattdessen wird der Bereich mit hohen

Dissipationsraten gleichmaf3ig tiber die (Kugel-)Wand breiter.

Auch die durch C,,-Variation erhaltenen Geschwindigkeitsfelder (Abbildung 4.11) dhneln
den Ergebnissen der C.;-Variation. Die Grofde der Wirbelschleppe nimmt jedoch mit

sinkendem C;, zu.

L 0.000e+00 1.5 3 4.5 6.000e+00
X bz

w IIHIHI‘\IHIHI\ w

Abbildung 4.11 Einfluss von C,; auf (U) in m/s: oben C,, = 1.87, unten C,, = 19.2

Im Allgemeinen kann zusammengefasst werden, dass eine Senkung vom Parameter C,,

zu einer Angleichung aller untersuchten Felder an die DNS-Ergebnisse fiihrt.
Parametervariation - Cy

Die durch Variation des Parameters C, erhaltenen Ergebnisse dhneln denen der C,- und
C¢,-Variation. Die Wirkung einer Erh6hung von C, auf das Geschwindigkeitsfeld und das

Dissipationsratenfeld kann am besten mit dem Einfluss bei Steigerung des Parameters C,

verglichen werden. Das Verhalten des Feldes k bei Senkung von C, entspricht

ndherungsweise dem Verhalten von k bei Erhohung von Cg;. Die Felder der DNS werden

daher mit niedrigeren C, besser wiedergegeben.
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4.1 Stromungssimulation

Parametervariation - os

Durch eine Erhohung von o, lasst sich der Bereich mit der hochsten turbulenten

kinetischen Energie vor die Kugel verlagern (Abbildung 4.12). Im Hinblick auf die DNS

Ergebnisse ist dieses Verhalten jedoch nicht wiinschenswert.

L 0.000e+00 1.25 25 3.75 5.000e+00
X,z NERRRRNERN!

IJIHI 11

Abbildung 4.12 Einfluss von o, auf das Feld von k in m? /s?mit o, = 13

Der Parameter o, ist im Transportterm der Erhaltungsgleichung fiir € enthalten. Der
Transport wird durch Diffusion modelliert, o, ist dabei indirekt proportional zur
Diffusionskonstante. Die in Abbildung 4.13 ersichtliche Verbreiterung des Bereiches mit
hohen ¢ Kkann jedoch nicht durch erhohte Diffusion erklart werden (die
Diffusionskonstante sinkt mit steigendem o,). Sie ist vielmehr durch die Anderung des
Geschwindigkeitsfeldes verursacht, denn Geschwindigkeitsgradienten sind die Quellen

der Dissipationsrate (siehe Gleichung 2.5.44 und 2.5.27).

ﬁ. 0.000e+00 5000 le+d 15000 2.000e+04
X,z RNRRRNEE

LLLLLLLL L
Abbildung 4.13 Einfluss von o, auf das Feld von ¢ in m?/s3: oben g, = 1.30 (Standard), unten g, = 13.00
Der Einfluss von g, auf die Form des Nachlaufes und auf das Geschwindigkeitsfeld im

Allgemeinen, ist geringer als bei den Parametern C(;, C,; und C(,. Die
Geschwindigkeitsgradienten nehmen mit Steigerung von o, zu, das Stromungsprofil wird
insgesamt scharfer (Abbildung 4.14). Die leichte Umformung des Nachlaufes und die

Steigerung der Gradienten erklirt die Anderung des Dissipationsratenfeldes besser.
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4.1 Stromungssimulation

Die theoretisch zu erwartende Anderung des diffusiven Transportes konnte anhand der

Ergebnisse nicht nachvollzogen werden.

0.000e+00 1.5 3 4.5 6.000e+00

LZ I\\IHI‘\IHIHIM

Abbildung 4.14 Einfluss von o, auf (U) in m/s: oben g, = 1.30 (Standard), unten o, = 13.00

Parametervariation - ox

Auch ein Einfluss von oy, auf den diffusiven Transport von k konnte in den vorliegenden
Ergebnissen nicht abgeleitet werden. Im Allgemeinen ist der Einfluss von o; auf die
untersuchten Felder sehr gering. Bei Erhohung von o0, um das Zehnfache sind die
gewonnenen Ergebnisse auf den ersten Blick nicht von den Ergebnissen der
Standardparameter zu unterscheiden. Von einer Darstellung soll daher abgesehen

werden.
Parametervariation - Instabilitiat der Losung

Eine Konvergenz der Losung ist nicht fiir alle beliebigen Parametersatze gewdahrleistet. Es
konnten drei mogliche Berechnungsausgiange beobachtet werden. Abbildung 4.15 zeigt
diese exemplarisch anhand der Residuenverldufe von drei unterschiedlichen

Parametersatzen.
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0.0001

le-06

1e-08 r

Residuen

le-10

le-12

le-14

0 5000 10000 15000 20000 25000
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Ux Uz

Uy

€

k p—

Abbildung 4.15 Die drei moglichen Berechnungsausginge, von links nach rechts: konvergiert, nicht
konvergiert und abgestiirzt

Der erste Parametersatz konvergiert und erreicht nach etwa 16000 Iterationen mit allen
Residuen die Toleranz von 1E-5. Der zweite Parametersatz konvergiert nicht. Die
Residuen der meisten Felder beginnen um einen konstanten Wert zu oszillieren. Nach
6000 Iterationen wird die Berechnung von OpenFOAM beendet. Beim dritten

Parametersatz divergieren die Residuen, der SIMPLE-Solver von OpenFOAM stiirzt ab.

Die Stabilitatsgrenzen einzelner Parameter hidngen von den gewdhlten Werten der
anderen Parameter ab. Sie sollen in Kapitel 5.1 anwendungsorientiert diskutiert werden.

Werte kleiner oder gleich Null sind in jedem Fall instabil.

4.1.5.2 Sensitivititen

Die durch die Einzelparametervariation gewonnen Felder wurden zur Berechnung von
Sensitivitaten herangezogen. Die Sensitivitiaten bezeichnen in diesem konkreten Fall die
partiellen Ableitungen der Feldgrof3en nach den Modellparametern. Die Sensitivitit eines

beliebigen Feldes ¢ beziiglich eines Parameters P; lautet:

Si(x, Py, Apy) = HELLTIOPLR 411

Sie ist flr die stationdren Losungen des k-e-Modells eine Funktion des Ortes. lhre
Berechnung wurde durch das OpenFOAM-Post-Processing-Tool  Sensitivity
bewerkstelligt. Dieses wurde im Zuge dieser Arbeit auf Basis des in OpenFOAM 2.4.0
mitgelieferten Post-Processing-Tool Mach entwickelt. Die hier dargestellten
Sensitivititen wurden an den Standardwerten P; = P; s;gnaarq Mit unterschiedlichen
Schrittweiten AP; und Schrittrichtungen +AP; gebildet. Auch die Sensitivititenfelder
dhneln sich in vielen Fillen. Hier daher nur ein Auszug der reprasentativsten und
aufschlussreichsten Plots.
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Sensitivitaten - k

Wie in Kapitel 4.1.5.1 beschrieben, steigt k, im gesamten vom Partikel beeinflussten
Stromungsfeld, mit fallendem C,; bzw. mit hdher werdendem Cy,. Die Sensitivitdtenfelder
dieser zwei Parameter sind dementsprechend einfach aufgebaut (siehe Abbildung 4.16)
und weisen nur ein Vorzeichen, unabhangig von der Schrittweite und Schrittrichtung auf.

C¢1 und C,, sind dementsprechend fiir eine quantitative Anpassung von k geeignet. Das

einfache Verhalten ist auch fiir einen Optimierer gut nutzbar.

Ii_» -5.000e+00 -2.5 0 2.5 5.000e+00
Z

liII|I|IIII\I!‘

L -4,000e+00 -2 0 2 4.,000e+00
X, 7

\I\HI|I\II\II H

Abbildung 4.16 k-C,;-Sensitivitidtenfelder in m?2/s?: oben bzgl. C;; = 1.44 mit AC,; = 0.03, unten bzgl.
Cep = 1.92 mit AC,, = —0.05

Auch die k-Sensitivitatenfelder des Parameters g, (Abbildung 4.17) sind dhnlich einfach
aufgebaut. Thr Vorzeichen wechselt aber mit der Schrittrichtung. Werden die
Sensitivititen mit Werten unterhalb des Standardwertes gebildet, liegen diese negativ
vor. Bei Bildung der Sensitivitdten mit Werten oberhalb des Standardwerts sind diese
positiv. In der Ndhe des Standardwertes fiir o;, liegt also ein Minimum fiir k vor.
Abschliefdend ist zu sagen, dass die k-Sensitivitdten von gy, mit einer Gréfdenordnung von

E-3, die kleinsten aller Parameter sind.
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L -1.000e-03 -0.0005 0 0.0005 1.000e-03
Z

I\II“IIIHIM

Abbildung 4.17 k-0, -Sensitivititenfelder in m? /s? bzgl. o, = 1.00: oben A g, = —0.5, unten A g, = 1.5

Die Verlaufe der Sensitivitdtenfelder von €, (Abbildung 4.18) sind komplizierter. Durch
einen Anstieg von , kommt es zu einem Anstieg von k in Bereichen vor der Kugel und im

unteren Teil des Nachlaufes. Im oberen Bereich des Nachlaufes sinkt k mit hoéher

werdenden C, ab. Dieses Verhalten ist ndherungsweise unabhéngig von Schrittweite und

Schrittrichtung. C, eignet sich also fiir eine qualitative Anpassung von k.

L -2.000e+00
X oz

0 2.000e+00
IiII|I||IIH‘I

Abbildung 4.18 k-C,-Sensitivitatenfeld in m?/s® bzgl. C, = 0.09 mit AC, = 0.81

Auch der Verlauf der Sensitivititen von o, (Abbildung 4.19) weist unterschiedliche
Vorzeichen auf. Die Bereiche, in welchen die einzelnen Vorzeichen liegen, verformen sich
mit Anderung der Schrittrichtung. Der Einfluss von o, auf k ist fiir einen Optimierer

insofern schwerer handhabbar.
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Ii_. -5.000e+00 25 5,000e+00
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0 2.5
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Abbildung 4.19 k-o,-Sensitivititenfelder in m?/s? bzgl. 6, = 1.30: oben A 6, = —0.75, unten A g, = 11.70

Sensitivititen - €

Die Verlaufe der Sensitivititen von ¢ sind schwieriger zu interpretieren und weisen
weitaus stirkere Gradienten auf als die Felder von k. Die Parameter beeinflussen nur
kleine Bereiche der Stromung in denen hohe Geschwindigkeitsgradienten auftreten. Die
mit unterschiedlichen Parametern gebildeten e-Sensitivititenfelder sind einheitlicher als
jene von k. Sie unterscheiden sich im qualitativen Verlauf in manchen Fallen nur durch
ein Vorzeichen. Ihre Werte liegen in den Groflenordnungen von 1E+3 bis 1E+4. Der
Parameter oy, bildet eine Ausnahme. Er hat mit Sensitivitdten in der Gréfsenordnung von

1E+1 den geringsten Einfluss.

Die Sensitivitdaten sind naherungsweise unabhangig von der Schrittweite. Des Weiteren
hat in den meisten Féllen die Schrittrichtung keinen Einfluss auf die Sensitivitdtenfelder.
Einzig bei o0, kommt es wieder zu einem Vorzeichenwechsel der Regionen, bei

Uberschreiten eines Wertes nahe des Standardwertes.
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Abbildung 4.20 zeigt zwei exemplarische e-Sensitivitaten Verlaufe:

Ii_» -2.000e+00 -1 0 1 2.000e+00
z

WIJIIIIIIIIIIM

L -8.000e+03 -4000 4000 8.000e+03
Z

0
lIIII||III||,L

Abbildung 4.20 e-C,;-Sensitivititenfelder in m?2/s3: oben bzgl. C,; = 1.44 mit AC,; = 0.03, unten bzgl.
Ce; = 1.92 mit AC,, = —0.10

Der folgende Detailplot (Abbildung 4.21), der ein freigeschnittenes Achtel des Partikels

zeigt, lasst auch erkennen, dass Unstetigkeitsstellen in den Feldern vorliegen.

-4.000e+00 -2 0 2 4,000e+00

O

Abbildung 4.21 e-Sensitivititenfeld - Detailplot

Deswegen ist das Verhalten von & bei Parametervariation vermutlich weniger gut
geeignet als das Verhalten von k, denn die erhaltenen -Sensitivitdten weisen ein geringes

Einflussgebiet, steile Gradienten und Unstetigkeitsstellen auf.
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4.1 Stromungssimulation
Sensitivitaten - U

Die Sensitivitaten der Geschwindigkeitsfelder weisen relativ komplizierte Verlaufe auf.
Wenngleich sich die Felder fiir unterschiedliche Parameter, Schrittweiten und
Schrittrichtungen unterscheiden und sich die Anzahl der Plots nur schwer auf wenige
reprasentative Abbildungen reduzieren lasst, soll hier nur ein Auszug gezeigt werden, da

die Verldufe nur bedingt aufschlussreich und schwer zu interpretieren sind.

In den meisten Fallen weisen die Plots mehrere Regionen mit unterschiedlichen
Vorzeichen auf (Abbildung 4.22). Aufderdem liegen oftmals Unstetigkeitsstellen vor
(Abbildung 4.22, oberer und mittlerer Plot). Sie entstehen, wenn sich ein Gebiet mit
starken Gradienten bei der Parametervariation tiber ein Gebiet mit einheitlichen Werten

legt. Dies ermoglicht bei der Differenzenbildung (siehe Gleichung 4.1.1) unterschiedliche

Vorzeichen in angrenzenden Zellen.

IL -2.000e+00 A 0 1 2,000e+00
VA

WIJIIIIIIIIIIW

L -8.000e+03 -4000 4000 8.0000+03
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L -5.000e+00 -2.5 0 25 5.000e+00
zZ
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Abbildung 4.22 (U)-C;-Sensitivitatenfelder in m/s: oben bzgl. C, = 0.09 mit AC, = —0.05, Mitte bzgl.
Ce1 = 1.44 mit AC,; = 0.06, unten bzgl. C,, = 1.92 mit AC,, = 17.28

Das Verhalten von (U) bei Parametervariation ist wesentlich komplexer als das von k und

deswegen fiir einen Optimierer vermutlich weniger gut handhabbar .
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Sensitivitiaten - Gréofdenordnungen

Tabelle 4.2 fasst die Grofdenordnungen der berechneten Sensitivitdten fiir die fiinf
Parameter zusammen. Hierbei sind zum Vergleich in der ersten Spalte von rechts die

Grofdenordnungen der Felder angegeben.

Tabelle 4.2 Grofienordnung der unterschiedlichen Sensitivitaten.

Sensitivitit = Cgy Cey C, O; Oy Feld
() le+0 le+0 le+l le-1 le-3 le+0
k le+0 le+0 le+1 le-1 le-3 le+0
£ le+4 le+3 le+4 le+3 le+l le+4

C, hat den grofiten Einfluss auf die untersuchten Felder. Gefolgt von C,; und C,. Die
turbulenten Prandtlzahlen o, und oy weisen, im Vergleich zu C,, C¢; und Cg,, geringere

Sensitivitaten auf. Die untersuchten Felder sind beziiglich g, am wenigsten sensitiv.

4.2 Optimierung

Die Sensitivitdtsanalyse gab Aufschluss iiber das komplexe Verhalten der Felder bei
Variation eines Modellparameters. Es konnte Kkein trivialer oder verwertbarer
Zusammenhang gefunden werden. Wechselwirkungen durch Variationen mehrerer
Parameter wurden nicht untersucht. Es ist davon auszugehen, dass diese zusatzlich zur
Komplexitit der Problemstellung beitragen. In Anbetracht dessen ist eine Aufbereitung

der Ergebnisse bzw. eine Vereinfachung des Systems fiir den Optimierer notwendig.

4.2.1 Summe der Fehlerquadrate

Das zu optimierende System kann mit der Summe der Fehlerquadrate (SFQ) erheblich
vereinfacht werden. Sie wird wie folgt zwischen den k-e- und den DNS-Ergebnissen

gebildet:

SFQ = Y[¢p(Zelle)),_. — p(Zelle)pys]” 4.2.1

Die SFQ reduziert die Felder mit 1.6Millionen Eintragen auf einen Wert und liefert dem
Optimierer eine gut handhabbare Bewertung der k-e-Ergebnisse. Ist die Summe der

Fehlerquadrate 0, so sind k-e- und DNS-Feld ident.

Aufgrund der Definition mit Gleichung 4.2.1 werden Regionen mit feinerer Zellauflosung

starker gewichtet. Dies sind vor allem Regionen in Wandndhe. Da schlussendlich mit den
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gewonnenen Stromungsfeldern der Warmeiibergang zwischen Partikel und Platte

untersucht werden soll, ist diese Gewichtung zweckmaf3ig.

Die SFQ wird mit dem OpenFOAM-Post-Processing-Tool SumSqrErr bewerkstelligt. Dabei
handelt es sich um eine Weiterentwicklung des Programmes Sensitivity. Auch SumSqrErr

ist Teil dieser Arbeit.

Das DNS-Gitter beinhaltet mehr Zellen als das k-¢-Gitter. Um die Berechnung nach 4.2.1
gewahrleisten zu konnen, miissen die DNS-Ergebnisse auf das k-e-Gitter iibertragen

werden. Hierfiir wurde das OpenFOAM-Pre-Processing-Tool mapFields verwendet.

4.2.2 Optimierer - scipy.optimize.minimize()

Die Aufgabe des Optimierers ist die Minimierung der SFQ. Die Optimierung wird durch
das Python Open-Source Programm scipy.optimize.minimize() bewerkstelligt, welches

unterschiedliche Optimierer zur Verfligung stellt (The Scipy Community, 2016).

Im Zuge dieser Arbeit wurden einige dieser Optimierer getestet (BFGS, SLQP, TNC).
Aufgrund seiner Stabilitdt und hinreichend hohen Konvergenzgeschwindigkeit, wurde
schlussendlich das L-BFGS-B-Verfahren herangezogen. Mit L-BFGS-B konnen die Grenzen
der Optimierungsvariablen gesetzt und somit nicht konvergierende oder divergierende
Losungen vermieden werden. Letzteres ist essentiell fiir eine effiziente Optimierung
(siehe Kapitel 5.2.4). Andere scipy.optimize.minimize() Optimierungsverfahren sollen

hier fiir kiinftige Untersuchungen jedoch nicht ausgeschlossen werden.

4.3 Framework

Das Framework wurde als Erweiterung der Ordner- und Filestruktur des OpenFOAM-
Case-Files implementiert (Siehe Kapitel 4.1.1.1). Details zum Aufbau des Frameworks
koénnen aus dem Appendix entnommen werden.

4.3.1 Framework - lokale Optimierer

Die grundsatzliche Funktionsweise des Frameworks fiir die lokale Optimierung wird in

folgender Abbildung 4.23 illustriert:
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Optimierer
[scipy.optimize.minimize ()]

Summe der Fehlerquadrate k-e-Modellparameter
[optimizationInfo] [RASProperties]

f |

Optimierung [opti-script]

=
) Berechnung Summe der . .
2 Fehlerquadrate k s. Simulation
s E [simpleFoam]
= = [SumSqrErr]
o3
=
23
°%
=9 U-, k-, e-Felder
.9. [Timedictionaries]

Abbildung 4.23 Schematische Darstellung des Frameworks

Das Framework, opti-script genannt, ermoglicht den Informationsaustausch zwischen
dem Optimierer (scipy.optimize.minimize()) und dem Strémungssimulator (OpenFOAM).
Dabei wird die SFQ dem Optimierer tbertragen (Textfile: optimizationInfo). Dieser
bestimmt verbesserte k-e-Modellparameter. Die Parameter werden wiederum an die
Stromungssimulation tibergeben (Textfile: RASProperties). Diese berechnet die
dazugehorigen Felder (simpleFoam). Die SFQ wird bestimmt (SumSqrErr) und erneut an
den Optimierer iibergeben. Der Kreis schliefdt sich, eine iterative Optimierung der k-¢-
Modellparameter ist gewdahrleistet. Da davon ausgegangen werden kann, dass die
iterativen Parameteranderungen durch den Optimierer klein sind, zieht simpleFoam, als
Startfelder einer neuen Berechnung, die Losungsfelder der letzten konvergierten

Berechnung heran.

OpenFOAM ist in dem OpenFOAM-Controller (OC) eingebettet. Dieser ist ein integraler
Bestandteil des Frameworks. Als eigenstindiges Programm kann er fiir andere
Optimierer herangezogen werden. Er steuert und startet die notwendigen OpenFOAM-

Programme je nach Berechnungsausgang und wartet das Case-File.

Abbildung 4.24 stellt das Framework detaillierter dar. Die grundlegende Hierarchie ist

nach wie vor zu erkennen. Das opti-script verbindet den Optimierer und den OC.
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4.3 Framework

Der strukturelle Aufbau des OC ist ebenfalls ersichtlich. Dieser untergliedert sich in drei
Methoden. Zwei davon (transcribe_parameter_values()) und read_results()) bilden das
Interface zwischen dem Optimierer und der k-e-Simulation. Sie sind fiir das Schreiben der
Parameter in RASProperties bzw. das Lesen der SFQ aus optimizationInfo zustidndig
(sieche Abbildung 4.23). Die Ubergabe der Parameter vom Optimierer an
transcribe_parameter_values(), sowie die Abnahme der Fehlerquadrate von

read_results() erfolgt durch das opti-script.

Mit der Initialisierung des OC, durch das opti-script beim erstmaligen Aufruf, wird die
Domain fiir eine effizientere Parallelberechnung auf mehreren Prozessoren (mpi-run)
aufgeteilt (decomposed). Dabei wird fiir jeden Prozessor ein Ordner angelegt. In ihnen
liegen die zur Berechnung herangezogenen und aufgeteilten Losungen/Felder. Der OC
ermdglicht auch eine Anderung der Anzahl der Prozessoren wihrend einer laufenden
Optimierung. Der Ubersichtlichkeit halber sind diese Funktionen im UML-

Aktivitatsdiagramm nicht eingezeichnet.

Hauptbestandteil des OC ist die Methode (simulate()). Durch sie wird im Wesentlichen die
k-e-Simulation gestartet und die Berechnung der SFQs veranlasst. Das Programm lauft

dabei wie folgt ab:

i.  Zunachst wird der Ausgangszustand des OpenFOAM-Case-Files (siehe Kapitel
4.1.1.1) durch die darin enthaltenen Ordnernamen und die dazugehorigen
Anderungszeitpunkte festgehalten.

ii.  Die k-e-Simulation wird mit simpleFOAM gestartet. Sie greift standardmaf3ig auf
das Ubergabefile RASProperties zu  und schreibt  zusatzliche
Berechnungsinformationen in ein log-File. Die Berechnung wird beendet, wenn die
Losung konvergiert oder wenn die maximale Anzahl an Iterationen erreicht wird.
Auch eine Beendigung der k-e-Simulation durch Absturz aufgrund ungeeigneter

Parameterwahl ist moglich und kann vom OC erkannt werden.

Ab diesem Zeitpunkt ist der weitere Ablauf von simulate() vom Berechnungsausgang
abhidngig. Dabei wird zwischen konvergiert und allen anderen Fallen (nicht konvergiert,

abgestiirzt) unterschieden.
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Berechnung konvergiert:

iil.

iv.

Vi.

vil.

Viil.

Der Name des Timedirectorys (siehe Kapitel 4.1.1.1) der aktuellen Losung wird
aus dem log-File der Berechnung ermittelt.

Die SFQs werden mit SumSqrErr berechnet und diese samt den aktuellen
Parametern in optimizationInfo ausgegeben.

Um Speicherplatz zu sparen wird nur ein Teil der Losungen und das dazugehorige
log-File behalten. Das log-File wird mithilfe von iil.
log’Laufnummer‘_converged_‘NameTimedirectory‘ benannt.

Aus iii. ist der Name des Timedirectories mit der vorletzten Losung ermittelbar.
Letztere wird zur Reduktion des Speicherplatzes aus den Prozessorordnern
geloscht.

Die Information ,Losung konvergiert“ wird in optimizationInfo geschrieben. Diese
kann dann von read_results() gelesen werden.

Die Laufnummer i wird erhoht.

Berechnung nicht konvergiert/abgestiirzt:

iil.

iv.

Vi.

vii.

viil.

Das entwickelte OpenFOAM-Postprocessing-Tool optimizationInfoNC¢ legt das
Ubergabefile optimizationInfo an. Dieses enthilt die Parameter und hohe
Strafwerte fiir die einzelnen SFQs.

Die Information ,Losung nicht konvergiert” wird in optimizationInfo geschrieben.
Das log-File wird je nach Berechnungsausgang (nicht konvergiert/abgestiirzt)
log'Laufnummer‘_nonconverged/crashed benannt.

Analog zu i. wird die Ordnerstruktur und der Zustand des Case-Files festgehalten.
Die aus i. und vi. gewonnen Informationen werden abgeglichen. Alle bearbeiteten
oder neu angelegten Ordner und Files werden geldscht, das Case-File wird auf
seinen Ausgangszustand vor der k-e-Simulation zuriickgefiihrt.

Die Laufnummer i wird erhoht.

Da eine Anderung der Strafwerte eine neue Kompilierung von optimizationInfoNC

erfordern wiirde, kann auch mit dem opti-script ein Strafwert der Zielfunktion festgelegt

werden.

8 Dieses Programm entspricht SumSqrErr ohne Berechnung der Summe der Fehlerquadrate. Stattdessen
tibergibt es hohe, vor der Kompilierung festgelegte, Strafwerte.
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4.3.2 Framework - Hammersley-Verteilung

Das Framework zur automatisierten Berechnung der Felder von Hammersley verteilten
Parametern, zieht nur die Methode simulate() des OC heran. Jeder Hammersleypunkt ist
dabei in einer Zeile des Textfiles Hammersley eingetragen. Aus dem File wird eine Zeile
ausgelesen, die Parameter in RASProperties tbertragen, die Felder berechnet, die SFQ
gebildet und in das entsprechende Timedirectory abgelegt. Dieser Vorgang wird durch

das Programm Script.py in einer Schleife fiir jede Zeile ausgefiihrt.

Anstelle von Hammersley-verteilten Punkten, kann in das Textfile Hammersley eine
beliebige Ansammlung von Punkten geschrieben und somit dem Hammersley-

Framework tibergeben werden.
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5 Ergebnisse und Diskussion

Zur Abschiatzung der Giite von unterschiedlichen Parametersiatzen wurden in dieser
Arbeit die SFQs der zugehorigen Felder (U,), (U, ), (U;), k und ¢ untersucht. Die SFQ ist in
den folgenden Abbildungen jeweils durch die SFQ fiir den Standardparametersatz
dividiert. Diese Normierung lasst eine Verbesserung (Werte < 1) bzw. Verschlechterung

(Werte > 1) der Felder schnell erkennen.

5.1 Hammersley-Verteilung

Hammersley-Verteilungen dienen zur Generierung geeigneter Startparameter fiir die
lokale Optimierung. Im Zuge dieser Masterarbeit wurden die SFQs mit Hilfe von zwei
Hammersley-Siatzen, mit jeweils 100 Hammersley-Punkten untersucht. Die beiden
Untersuchungen unterschieden sich dabei in der Grofde des Raumes, in dem die Punkte

verteilt wurden. Tabelle 5.1 fasst die erhaltenen Ergebnisse zusammen:

Tabelle 5.1 Vom Framework bestimmte Zielfunktionswerte einer Optimierungsiteration.

[9) - .
N Q [ =)

= N kD o 3 8 5

o0 g ) B0 < 2 N B0 = =
, = B0 = =y - @© (© = 5 —_
= = = oo < Oc W o 9 173 =
[T 5] = > oot = > 5 ©
=S - Q =) N og = () [=Yo) N <
S 5 =) Q = v 8 © 2 0o a S =5
- © - o N m o A [ [ << A
1 Pi,Standard/loo Pi,Standard 100 16 0 38 46 100
2 Pi,Standard 0.5 Pi,Standard 1.5 48 5 52 0 100

In Untersuchung 1 wurden die Hammersley-Punkte weit verteilt. Die Obergrenze betragt
das Hundertfache und die Untergrenze entspricht einem Hundertstel der
Standardparameter. Bei derart grofien Abweichungen vom Standardparametersatz,
kommt es oftmals zum Absturz von simpleFOAM. In dem untersuchten Bereich lag die
Absturzquote bei 46%. In 38% der Fille konvergierten die Residuen nicht auf den
geforderten Wert von 1E-5. Insofern weisen nur 16% der Parametersitze giltige,
konvergierte Losungen auf. Deren SFQs sind in Abbildung 5.1 dargestellt. Die

Parametersatze wurden hierbei nach SFQ-k geordnet.
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5.1 Hammersley-Verteilung
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Kennnummer Berechnung

SFQ-Ux + SFQ-Uy SFQ-Uz SFQk - SFQ-¢

Abbildung 5.1 SFQs Hammersley-Untersuchung 1, Parametersitze geordnet nach SFQ-k

Aus Abbildung 5.1 ist ersichtlich, dass keiner der 100 untersuchten Parametersitze

besser als der Standardparametersatz fiir die betrachtete Stromung geeignet ist.

In Untersuchung 2 wurde der Bereich reduziert. Die Ober- und Untergrenze betragt

+50% des Standardparametersatzes. Durch enger gesetzte Grenzen, konnen Abstiirze

von simpleFoam verhindert werden (Absturzquote 0%). Auf3erdem konnte der Anteil der

konvergierenden Losungen auf 48% angehoben werden. Abbildung 5.2 zeigt die SFQs der

konvergierten Parametersdtze. 5% der untersuchten Parametersatze weisen geringere

SFQs als der Standardparametersatz auf. Sie stellen daher geeignete Startparameter fiir

eine lokale Optimierung dar.

(Z(AD)) 1 (Z(AD)) standard

100

0.1

0 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

Kennnummer Berechnung

SFQ-Ux SFQ-Uy SFQ-Uz +  SFQ-k =  SFQ-e

Abbildung 5.2 SFQs Hammersley-Untersuchung 2, Parametersitze geordnet nach SFQ-k

Tabelle 5.2 zeigt diese 5 Parametersatze. Aus ihr ist ersichtlich, dass sowohl Erhohungen

als auch Senkungen desselben Parameters Verbesserungen der Felder bewirken konnten.

Wesentlich scheint daher die Kombination der Parameter zu sein. Aufgrund der
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5.1 Hammersley-Verteilung

komplizierten Wechselwirkung der einzelnen Parameter zueinander, lasst sich aus den

Ergebnissen in Tabelle 5.2 jedoch kein fiir die Optimierung niitzlicher Zusammenhang

ableiten.
Tabelle 5.2 Parametersatze mit niedrigeren SFQs als der Standardparametersatz.
(SFQ —k)/(SFQ = k)standara  Cex Ce2 Cy Oe O
0.171 2.069 2.540 0.126 0.715 0.607
0.270 2.400 3.040 0.135 1.950 1.500
0.334 2.161 2.840 0.099 1.608 0.657
0.542 1.766 2.391 0.080 1.062 0.979
0.923 0.995 1.126 0.073 0.908 1.409

Der Berechnungsaufwand zur Bestimmung der SFQs von Hammersley-verteilten Punkten
ist abhadngig von der Grofle des untersuchten Bereiches. Untersuchung 1 mit weiteren
Grenzen nahm 18 Tage und somit 12 Tage mehr als Untersuchung 2 in Anspruch. Dies
kann wie folgt erklart werden. Das Framework zieht als Startfelder fiir die Berechnung
eines Punktes die Losungsfelder des vorangegangenen Punktes heran. Aufgrund engerer
Grenzen sind die Startfelder bei kleinen Parameterdnderungen bessere Abschatzungen
der Losungen. Die Berechnungsdauer ist insofern kiirzer und der Berechnungsaufwand
sinkt mit kleineren Grenzen. Wird die Berechnungsreihenfolge so gewahlt, dass der
nachstberechnete Punkt immer der nachstgelegene Punkt ist, kann die Berechnung
effizienter gestaltet werden. Die dafiir notwendige Sortierung der Hammersley-Punkte
kann durch OrderHammersleyPoints.py vorgenommen werden. Dieses Tool wurde im

Rahmen dieser Masterarbeit entwickelt.

Unter Berticksichtigung des hohen Berechnungsaufwandes (18 Tage) und im Hinblick auf
die erhaltenen Ergebnisse (keine geeigneten Startparameter fiir die lokale Optimierung,
Instabilitdt in weiten Teilen des Untersuchungsbereiches), waren die fiir Untersuchung 1

gewahlten Grenzen zu weit.

Die Grenzen flir Untersuchung 2 scheinen geeigneter zu sein. Sie sind enger gesetzt.
Hierdurch liegen die  Hammersley-verteilten = Parametersidtze ndher am
Standardparametersatz. Dies ist physikalisch durchaus sinnvoll. Denn wie in Kapitel
4.1.5.1 diskutiert, verhalt sich die untersuchte Stromung gegeniiber den Benchmark-

Stromungen in Kapitel 2.5.2.2 qualitativ dhnlich. Werden Letztere herangezogen um einen
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k-e-Modellparametersatz zu bestimmen, so liegt dieser nahe am Standardparametersatz

und innerhalb der eng gesetzten Grenzen von Untersuchung 2.

Auch in Hinblick auf die numerische Stabilitdt ist die Wahl der Grenzen geeignet. Eine
Konvergenzwahrscheinlichkeit von knapp 50% stellt einen guten Kompromiss zwischen
einem grofden Suchbereich und einer hohen Anzahl an potentiellen Startwerten
(konvergierten Losungen) dar. Um eben diese Anzahl zu erh6hen, kénnte auch eine
Verdichtung der Hammersley-Verteilung vorgenommen werden. Hierbei wiirden bei
gleichbleibenden Bereich die Anzahl der Hammersley-Punkte erhoht werden. In
Anbetracht der geringen Ausbeute an geeigneten Startparametern, kann die Verdichtung
der Verteilung auf Gebiete nahe der besten Hammersley-Punkte, mit den geringsten SFQs,
konzentriert werden. Dies konnte den Anteil der geeigneten Startparametersitze, an den
insgesamt berechneten Parametersdtzen, erhohen. Gleichzeitig wiirde der
Untersuchungsbereich kleiner werden und insofern die Berechnungsdauer sinken, sowie

die Effizienz steigen.

Abschlief3end muss festgestellt werden, dass die Auswertung von Hammersley-Punkten
fir den Erhalt besserer Parametersatze oder Startparametersatze relativ aufwendig ist.
Auch die oben beschriebenen Mafinahmen, zur Steigerung der Effizienz und Ausbeute,
werden das Kosten/Nutzen-Verhaltnis nicht wesentlich verbessern konnen. Die
Verwendung von Hammersley-Punkten ist daher nur sinnvoll und verhaltnismaf3ig, wenn
die Zielfunktion viele lokale und unterschiedlich stark ausgepragte Minima aufweist. Ist

die Zielfunktion glatt, erzielen lokale Optimierer effizienter bessere Ergebnisse.

5.2 Lokale Optimierung

Zur Anpassung der Einstellungen des Optimierers und zur Uberpriifung der Funktion des
Frameworks fir die lokale Optimierung, wurden umfangreiche Untersuchungen

durchgefiihrt. Das Vorgehen soll im Folgenden beschrieben werden:

5.2.1 Reduktion Optimierungsvariablen

Wird die Anzahl der Optimierungsvariablen auf zwei reduziert, lasst sich die Zielfunktion
dreidimensional darstellen. Dadurch kann das Verhalten des Optimierers illustriert und
somit gut nachvollzogen werden. Die Wahl der Variablen fiel dabei mit folgender

Begriindung auf C;; und C,,:
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i.  Der Einfluss der Parameter C.; und C,, auf die Stromungsfelder kann theoretisch
am besten nachvollzogen werden (Kapitel 2.5.2.2).
ii.  Cg¢q und Cg, befinden sich in einer komplett modellierten Transportgleichung. Ihre
Anpassung ist daher durchaus sinnvoll (Kapitel 2.5.3.3, 2.5.3.6).
iii. ~Die Sensitivititen der Parameter C,; und (g, scheinen fiir die

Optimierungsaufgabe am besten geeignet zu sein (Kapitel 4.1.5).

5.2.2 Zielfunktion

Zunachst wurden die SFQs fiir ein zweidimensionales Feld, aufgespannt durch C,; und
C¢,, berechnet. Hierzu wurde das Hammersley-Framework herangezogen, welches die im
Input-File vorgegebenen Punkte in einer Schleife berechnet. Anstatt einer Hammersley-
Verteilung  wurde  hierfiir ein  rechteckiges  Raster  vorgegeben. Die
Berechnungsreihenfolge lief  dabei, aus Effizienzgriinden, das Raster

schlangenlinienférmig ab. Dadurch entstehen die periodischen Verlaufe in Abbildung 5.3:

45 ¢

35 ¢

(Z(AD)) 1 (E(AD)®) g andard

0 50 100 150 200

Kennnummer Berechnung
SFQ-Ux SFQ-Uy SFQ-Uz 4 SFQ-k - SFQ-¢

Abbildung 5.3 Uberpriifung Framework - SFQ des Feldes ¢ = (U), &, k fiir einen Parametersatz, normiert
durch die SFQ des Standardparametersatzes.

Offensichtlich korrelieren die SFQs der unterschiedlichen Felder, mit Ausnahme der SFQs
von &. Diese werden durch die Parametervariation nicht beeinflusst. Die geringsten
Sensitivititen werden fiir die SFQs von (U,) und (U, ) verzeichnet. Sie sind in etwa gleich
grof. Fiir die SFQ von (U,) lasst sich ein Riickgang um bis zu 50% und ein Anstieg um
mehr als 100% verzeichnen. (U,) weist die sensibelsten SFQs der Geschwindigkeitsfelder
auf. Die SFQ von k ist von allen Feldern am sensitivsten. Der niedrigste Wert liegt bei etwa

0.1, ein Anstieg auf 5.0 ist ohneweiters moglich.
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Nach obigen Ergebnissen hat der Riickgang einer SFQ eine Absenkung aller SFQs zur
Folge. Dieses grundlegende Verhalten kann auch in Abbildung 5.1 und Abbildung 5.2
beobachtet werden und war fiir alle getdtigten Berechnungen zu verzeichnen. Die Wahl

der Zielfunktion fiel insofern auf die sensitivste normierte SFQ, die des Feldes k.

Die Zielfunktion wird in Abbildung 5.4 fiir das berechnete Raster dreidimensional
dargestellt. Zur Uberpriifung der Oberflichenglitte erfolgten Kontrollberechnungen, mit
dichter gesetzten Berechnungspunkten. Fiir diese wurde ebenfalls das Hammersley-
Framework herangezogen. Die dargestellte Oberflache gibt hierbei den Verlauf der
Kontrollberechnungen gut wieder. Bei derart glatten Zielfunktionsverlaufen, ohne lokale
Minima, ist die Auswertung der SFQs durch eine Hammersley-Verteilung nicht von Néten

und daher unverhaltnismafig aufwendig.

Die Farbskalierung wurde so gewdahlt, dass eine Verbesserung (blau) bzw.
Verschlechterung (rot) der Zielfunktion gut ersichtlich ist. Wie durch die Ergebnisse der
Sensitivitatsanalyse (Kapitel 4.1.5) zu erwarten war, ist eine Verbesserung der Felder

durch Erhéhung von C.; und Senkung von C,, moglich.

Im Bereich fiir hohe C¢; und niedrige C,, treten Instabilitaten der Losungen auf. Es konnte
fiir diese Punkte keine Zielfunktion berechnet werden. Der unstetige Ubergang von Weif3
zu Blau stellt also approximativ die Stabilitdtsgrenze dar. Fir das hier vorliegende

Ergebnis, liegt sie am Minimum.
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Abbildung 5.4 Dreidimensionale Darstellung der Zielfunktion fiir einen ausgewahlten Bereich.

Abbildung 5.5 zeigt eine zweidimensionale Projektion der Zielfunktion. In ihr sind zwei
Geraden eingezeichnet. Die strichlierte Gerade beschreibt nach Gleichung 2.5.58 ein
konstantes Verhaltnis von P /e = 2.09. Sie setzt die Konstanten C¢; und Cy, mit P /¢ in
Beziehung und ist strenggenommen nur fiir homogen turbulente Scherstréomungen giiltig.
Dennoch vermag diese Gerade jenen Bereich abzuschitzen, in dem es zu keiner
Verbesserung oder Verschlechterung der Zielfunktion kommt. Eine Erh6hung von P /e
nach Gleichung 2.5.58 fiihrt insofern zur Verschlechterung der Zielfunktion. Eine Senkung
von P/e geht mit einer Verbesserung einher. Die Produktion P der turbulenten
kinetischen Energie k wird daher von den Standardparametern iiberschatzt. Dieses
Verhalten ist fiir eine Scherstromung mit homogener Turbulenz bekannt (siehe Kapitel
2.5.2.2).Ein Vergleich der k-Felder zwischen DNS und dem k-g-Modell, unter Verwendung
der Standardparameter, lasst diesen Riickschluss ebenfalls zu (Abbildung 4.3). Die am
Eintritt nicht turbulente Stréomung weist beim k-e-Modell, in weiten Bereichen des
Nachlaufes, weitaus hohere k-Werte als die DNS auf. Hierfir ist eine tiberschitzte P eine

naheliegende Erklarung.

Die zweite Gerade (durchgezogene Linie) kann durch Gleichung 2.5.69 erhalten werden.
Sie wurde fiir eine turbulente Scherstromung in Wandnahe hergeleitet und geht in eine

Geradengleichung tber, wenn C, und o, konstant gehalten werden. In Abbildung 5.5
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beschreibt die Gerade eine Van Karman-Konstante von 0.43, unter Verwendung der
Standardwerte fiir C, und o,. Sie verlduft nahe der Stabilititsgrenze. Diese Lage ist
theoretisch plausibel. Nach Pope (2000) ist o, fiir die Stabilitdt der Losung maf3geblich.
Denn durch ihren Einfluss auf den diffusiven Transport von & erméglicht sie einen

Ausgleich von Quell- und Senkenterm und somit eine Glattung der Felder.
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Abbildung 5.5 Zweidimensionale Darstellung der Zielfunktion fiir einen ausgewéhlten Bereich
5.2.3 Rauschen der Zielfunktion

Mit der in Kapitel 5.2.2 beschrieben Zielfunktion wurde das Framework fiir die lokale
Optimierung getestet. Abbildung 5.6 zeigt einen kleineren Ausschnitt von Abbildung 5.5.
In ihr eingezeichnet sind die Berechnungswege zweier Optimierungen. Anhand der
zweiten Farbskalierung kann der Fortschritt der Optimierung, bzw. die Abfolge der

Berechnungsschritte, nachvollzogen werden.
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Abbildung 5.6 Berechnungsverldufe der Optimierer mit unterschiedlichen Schrittweiten der Sensitivitaten
(eps)

Wie in Kapitel 3.1.3 beschrieben, berechnet das L-BFGS-B-Verfahren zur Minimierung der
Zielfunktion f die Gradienten der Zielfunktion nach den Optimierungsvariablen Af /ACy;.
Obige Abbildung zeigt, dass der Optimierungserfolg in dem entwickelten Framework von
der gewahlten Gradientenschrittweite AC,; abhangig ist (Quadrate: AC,; = 0.01, Dreiecke:
AC.; = 0.001). Beide Optimierungen starten am Punkt (1.66, 2.38), jedoch nur eine
Optimierung (Quadrate) findet das Minimum bei (1.72, 2.2), fir die gegebenen und

eingezeichneten Grenzen.

Um das Versagen bei kleinen Gradientenschrittweiten zu erklaren, soll zundchst der
korrekte Ablauf einer Optimierungsiteration mit AC,; = 0.01 beschrieben werden. Dieser

ist in Abbildung 5.6 am Punkt (1.72, 2.21) (Quadrat, griin) nachvollziehbar:

i.  Die Zielfunktion fiir (1.72, 2.21) (grin) wird berechnet.

ii.  Die Zielfunktion fiir (1.72, 2.21) (griin) wird erneut berechnet (In Abbildung nicht
zu sehen).

iii.  Die Zielfunktion fiir (1.73, 2.21) (gelb) wird berechnet um den Gradienten in C,;-
Richtung zu bilden.

iv.  Die Zielfunktion fiir (1.72, 2.22) (orange) wird berechnet um den Gradienten in
C¢,-Richtung zu bilden.

v.  (Die Zielfunktion wird fiir jeden weitere Optimierungsvariable einmal berechnet,
um den entsprechenden Gradienten zu bilden)

vi.  Eserfolgt ein Schritt entgegen dem Gradienten (1.72, 2.20)(rot-orange)
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Bei der Optimierung mit Gradientenschrittweiten von 0.001 (Dreiecke) konnte mit
diesem Ablauf nicht die richtige Schrittrichtung fiir C,, bestimmt werden. Die
Optimierung wird an der Grenze am Punkt (1.66, 2.20) abgebrochen. Dieser Punkt stellt
kein Minimum fiir die gegebenen Grenzen dar. Das Fehlverhalten kann anhand der

gebildeten Zielfunktionswerte, exemplarisch angefiihrt in Tabelle 5.3, erklart werden.

Tabelle 5.3 Vom Framework bestimmte Zielfunktionswerte einer Optimierungsiteration.

Ceq (P Y Ak? /¥ Ak andara

1.720 2.380 0.70582
1.720 2.380 0.70581
1.721 2.380 0.70579
1.720 2.381 0.70574

Ein Rauschen der Zielfunktion kann bei Vergleich der ersten zwei Eintrage festgestellt
werden. Die Werte variieren trotz der exakt gleichen Parameter um 1E-5. Dieses
Rauschen suggeriert auch dem Optimierer einen Abfall der Zielfunktion in der Héhe von
ca. 7E-5 bei einer Erh6hung von C,, um 1E-3. Dies ist jedoch nach Abbildung 5.4 nicht der
Fall. Nach dieser ist qualitativ ein Anstieg der Zielfunktion bei Erhéhung von C,, zu

erwarten.

Das Rauschen wird durch die Beschaffenheit des Frameworks verursacht. In diesem sind
die Startfelder der k-e-Simulation, die Losungsfelder der vorangegangenen k-e-
Simulation. Die dadurch bestimmten Ergebnisse sind insofern von der
Berechnungsvorgeschichte abhdngig. Dieses numerische Rauschen muss durch

hinreichend grofde Gradientenschrittweiten iiberlagert werden.

Abbildung 5.7 illustriert die Charakteristik des Rauschens. Sie zeigt die Verlaufe der SFQs
bei der abwechselnden und wiederholten Berechnung der Punkte (1.44, 1.92)
(Standardparameter) in Farbe und (1.45, 1.92) in Schwarz. Der Abstand zwischen den
beiden Punkten entspricht dabei der Gradientenschrittweite 0.01. Jeder farbige

Datenpunkt entspricht einer Berechnung des Standardparametersatzes.
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Abbildung 5.7 Einfluss des Rechenweges auf SFQs, 280faches hin- und retour-Rechnen zwischen den
Punkten (1.44, 1.92) und (1.45, 1.92)

Es ist gut zu erkennen, dass die SFQs erst im Zuge der Berechnungen gegen einen
konstanten Wert konvergieren. Die SFQ fiir k reduziert sich dabei stark um bis zu 30%.
Die vom Framework bestimmten Zielfunktionswerte sind daher quantitativ ungenau.
Qualitativ ist kaum eine Anderung zu verzeichnen. Der Wert fiir SFQ-k am Punkt (1.45,
1.92) liegt unabhdngig vom Berechnungsfortschritt um etwa 5%-Punkte unter den
Werten von (1.44, 1.92). Die Bildung korrekter Gradienten und insofern die

Funktionsweise des Optimierers, ist durch das obige Verhalten daher nicht gefdhrdet.

Ursache fiir die Konvergenz der SFQs sind vermutlich die Residuen der berechneten
Felder. Diese liegen bei 1E-5. Bei der Bildung der SFQs, durch Aufsummierung der
quadratischen Differenzen in 1.6Millionen Zellen, gewinnen die Residuen Einfluss im
Bereich der signifikanten Nachkommastellen. Bei der wiederholten Berechnung zweier
nah aneinander liegenden Punkte, konnen die Felder sukzessive besser auskonvergieren,
da immer bessere Startfelder vorliegen. Damit kénnte bei Eignung des Modells der

Riickgang der SFQs erklart werden.
Abbildung 5.8 zeigt die Verlaufe der Residuen in folgender Reihenfolge:

i.  Erste Berechnung des Punktes (1.45, 1.92) ausgehend vom Punkt (1.44, 1.92).
ii.  Erste Berechnung des Punktes (1.44, 1.92) ausgehend vom Punkt (1.45, 1.92).
iii.  Letzte Berechnung des Punktes (1.45, 1.92) ausgehend vom Punkt (1.44, 1.92).
iv.  Letzte Berechnung des Punktes (1.44, 1.92) ausgehend vom Punkt (1.45, 1.92).
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Abbildung 5.8 Anderung der Residuenverliufe bei wiederholter Berechnung zweier nah aneinander
liegender Punkte.

Nach Abbildung 5.8 nimmt die Anzahl der Iterationen bis zur Konvergenz der Losung, mit
steigender Anzahl an Wiederholungen zu. Aufderdem werden die Verlaufe glatter und
fallen langsamer. Die Residuen von k, die bei den ersten Berechnungen tiberschwingen,
sinken bei den letzten Berechnungen monoton. Die Hohe der Werte der Residuen bleiben
jedoch ungefahr gleich. Dies liegt daran, dass die Berechnung abgebrochen wird, wenn

alle Residuen Werte kleiner 1E-5 aufweisen.

Bei Verscharfung des Abbruchkriteriums durch Senkung der maximalen Residuen auf 1E-
6, kommt es ebenfalls zu einer Verringerung der SFQs. Abbildung 5.9 zeigt dies fiir eine
Nachrechnung des Standardparametersatzes. Mit fallenden Residuen und daher
exakteren Feldern sinken die SFQs. Dabei treten dhnliche Verlaufe der SFQs wie in
Abbildung 5.7 auf. In beiden Fallen ist nach etwa 50000 Iterationen eine Reduktion von

SFQ-k von 30% zu verzeichnen.
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Abbildung 5.9 Verlaufe der SFQs fiir den Standardparametersatz bei Reduktion der Residuen

In Abbildung 5.9 beginnen die Residuen nach etwa 5000 Iterationen zu oszillieren und
nach 35000 Iterationen wieder leicht anzusteigen. Dies macht sich schlussendlich auch in
einem Anstieg der SFQs ab etwa 50000 Iterationen bemerkbar. Die Residuen von k
konnen das Abbruchkriterium von 1le-6 nicht erreichen. Dieses Verhalten kénnte mit
einem feineren Gitter umgangen werden. Berechnungen mit dem k-e-Modell auf dem
DNS-Rechengitter weisen nicht oszillierende Residuenverlaufe auf. Es bedarf jedoch ca.
18000 zusatzlicher Iterationen, damit alle Residuen Werte kleiner 1E-6 erreichen. Die
Genauigkeit der Felder kann also nur durch erheblichen Rechenaufwand (Vervierfachung
der Rechengitterzellen, Verdopplung der Iterationen) um eine Grofdenordnung reduziert
werden. Eine Verscharfung des Abbruchkriteriums stellt also keine geeignete

Vorgehensweise zur Unterbindung des Rauschens dar.

Flir den Optimierungserfolg ist daher die gewahlte Gradientenschrittweite mafdgeblich.
Die Erstellung von dreidimensionalen Zielfunktionsplots (Abbildung 5.4) ist jedoch
aufwendig. Liegen derartige Plots nicht vor, konnen zu kleine Gradientenschrittweiten an
den SFQs mit vergleichbaren Verlaufen, ahnlich denen in Abbildung 5.10, erkannt werden.
Hierbei konvergiert der Optimierer nicht gegen das Minimum, sondern bewegt sich von

diesem aufgrund verrauschter Gradienten weg.

Abschlief3end ist zu sagen, dass sich die Schrittweite von 1E-2 fiir alle im Zuge dieser

Arbeit vorgenommenen Optimierungen bewahrt hat. Sie kann im File opti-script.py unter
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der Option eps eingetragen werden. Hohe Schrittweiten gehen jedoch, aufgrund der

langeren Berechnungsdauer von weiter auseinanderliegenden Punkten, mit einem

Effizienzverlust einher.

13 PP L 5 B 5 B bt BB B 55 BB R S B 6 S S S S G

’E 09 | ,H,g{»{.:.. LUULLJJ.HJJUUL.ULLUJJU‘JJULLL.l_LuJJU‘JuuLL\_I‘LLJJLH_IJULLLJ.\_\_IJJDE

-E N ot oooo

g
z 087} PO
<
= 0.7 + oooo
=
2
a 0.6
= 05
N@ 04 | Dooo
3
g 0.3 ¢ nooo

0‘2 I I L L L L I
0 10 20 30 40 50 60 70
Kennnummer Berechnung
SFQ-Ux + SFQ-Uy SFQ-Uz ¢ SFQ-k = SFQ-¢ =

Abbildung 5.10 Verlauf der SFQs bei ungeeigneter Schrittweitenwahl.

5.2.4 Verhalten bei Instabilitat

80

Da nach den vorliegenden Berechnungen das Minimum an der Stabilitatsgrenze liegt,

wurde das Verhalten des Frameworks auch in der Nahe des instabilen Bereichs getestet

(Abbildung 5.11).
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Abbildung 5.11 Test des Frameworks in Bereichen nahe der Stabilititsgrenze
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Auch im instabilen Bereich ist eine Optimierung mit dem entwickelten Framework

moglich. Der Optimierer konvergiert gegen das an der Stabilititsgrenze liegende

Minimum.
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Flir instabile Punkte nahe der Stabilitidtsgrenze ist dieses aber nur mafig effizient. Die
Berechnung wird hier durch das Erreichen der Maximalanzahl an Iterationsschritten
abgebrochen und die erhaltene Losung nicht verwendet. Stattdessen werden dem
Optimierer hohe, konstante Strafwerte ilibergeben. Das Abbruchkriterium ist also

unverhaltnismafdig aufwendig.

Abbildung 5.12 gibt die SFQs im Laufe der in Abbildung 5.9 dargestellten Optimierung an.
Die SFQs werden dabei liber der Anzahl der von OpenFOAM berechneten Zeitschritte
aufgetragen. Der Ubersichtlichkeit halber sind in Abbildung 5.12 die Strafwerte aller SFQs
auf einen Wert von 1.2 gedampft. Es ist gut ersichtlich, dass viele der Iterationsschritte
auf instabile und daher nicht verarbeitbare Losungen entfallen. Deren Berechnung

beansprucht die maximale Berechnungsdauer.
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Abbildung 5.12 Verlaufe der SFQs bei einer Optimierung nahe der Stabilitidtsgrenze, hohe Strafwerte
wurden durch den Wert 1.2 ersetzt.

Die einfachste Methode zur Effizienzsteigerung ist daher die manuelle Anpassung der
maximalen Iterationsanzahl. Wie in Abbildung 4.15 zu sehen, kann friihzeitig anhand der
Residuenverlaufe eine instabile Losung erkannt werden. Des Weiteren reduzieren sich im
Zuge einer Optimierung die Iterationsschrittweiten, da der Optimierer an das Minimum
konvergiert. Deswegen bendtigen konvergente Losungen sukzessive weniger
Iterationsschritte. Daher ist bei immer schneller konvergierenden bzw. offensichtlich
instabilen Losungen eine Anpassung der maximalen Iterationsanzahl sinnvoll. Diese kann

im controlDict unter der Einstellung writelntervall vorgenommen werden.

Eine komplexere Methode zur Effizienzsteigerung ist im Framework implementiert und
beruht auf folgender Annahme: Konvergiert ein Punkt nicht, so kann davon ausgegangen

werden, dass die benachbarten Punkte zur Berechnung der Gradienten, ebenfalls nicht
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konvergieren. Das Framework liberpriift daher, ob die erste Zielfunktionsberechnung (i)
einer Optimierungsiteration (i-vi, Seite 78) konvergiert. Ist dies nicht der Fall, werden alle
weiteren Berechnungen (ii-vi) libersprungen und Strafwerte iiberreicht. Diese Funktion
ist der Ubersichtlichkeit halber nicht im UML-Diagramm in Abbildung 4.24 eingezeichnet.
Durch dieses Vorgehen kann die Gradientenberechnung eines instabilen Punktes, um das
4fache bei zwei oder um das 7fache bei fiinf Parametern beschleunigt werden.
Problematisch wird diese Shortcut-Methode, wenn durch die Grofde der
Gradientenschrittweite ein Wiedereintritt in den stabilen Bereich moglich ware. Diese
Gefahr besteht vor allem bei C,, dessen Grofenordnung der Grofenordnung der
gewahlten Gradientenschrittweite (0.01) entspricht. Die so verlorengegangene
Information fehlt dem Optimierer bei der Anndherung an die Stabilitatsgrenze. Durch die
Stabilitdt des L-BFGS-B-Optimierers haben solche Fehlabschatzungen bis dato zu keinen
bemerkbaren Problemen gefiihrt. Aufierdem iiberschreibt L-BFGS-B, aufgrund seiner
Beschaffenheit (Kapitel 3.1.3.2), die Zielfunktionsbestimmungen weiter zurtickliegender
Optimierungsiterationen. In Kombination mit der Shortcut-Methode, welche

Fehleinschatzungen einbringen kann, ist diese Vorgehensweise wiinschenswert.

Wie in Kapitel 5.2.2 diskutiert, konnte eine mogliche theoretisch fundierte
Stabilitatsgrenze gefunden werden. Nach Pope (2000) kénnte eine Anpassung von g, den
stabilen Bereich erweitern. Abbildung 5.13 zeigt vorgenommene Kontrollberechnungen
an 15 Punkten (Quadrate). An diesen wurde o, an die vorliegenden C,; und C,,, sowie die
konstanten k und C, Werte nach Gleichung 2.5.69 angepasst. Durch die vorgenommene
Anpassung konnte nur ein zusatzlicher Punkt nahe der Stabilitatsgrenze zur Konvergenz
gebracht werden (griin). Die Anpassung ist daher nur bedingt sinnvoll. Gleichung 2.5.69

ist infolgedessen kein allgemeingtiltiges Konvergenzkriterium.
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Abbildung 5.13 Anpassung von g, zur Erweiterung des stabilen Bereiches
5.3 Auswahl der Optimierungsvariablen

In diesem Kapitel soll die Eignung der fiinf k-e-Modellparameter als
Optimierungsvariablen diskutiert und ihr Einfluss auf das Optimierungsergebnis

veranschaulicht werden.

Eine Reduktion auf zwei Optimierungsvariablen ermoglicht eine dreidimensionale
Darstellung der Zielfunktion. Aus diesen kénnen mehr Informationen als durch den
Verlauf einer Optimierung gewonnen werden. Wie in Kapitel 5.2.1 diskutiert, ist die
Reduktion auf die Parameter C.; und C,, naheliegend. Abbildung 5.14 zeigt den Verlauf
der SFQs im Laufe einer Optimierung der Parameter C.; und C,,. Die jeweilige
Parameterobergrenze betrug 190% des entsprechenden Parameterstandardwertes. Die
Untergrenze entsprach 10% des dazugehorigen Standardwertes. Die Optimierung nahm
etwa 2 Tage in Anspruch und tlberging die Berechnung der Gradienten an instabilen

Punkten (siehe Kapitel 5.2.4).
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Abbildung 5.14 Optimierung von C,; und C,,, Optimierungsbereich: P; s;4nqqrq (1 £ 0.9)

Die Zielfunktion (SFQ-k) sinkt im Zuge der Optimierung um 90%. Die SFQ von ¢ weist
wiederum keine Sensitivitat auf und verbleibt auf den normierten Wert von 1. Der Anteil
am Geschwindigkeitsbetrag ist fiir die Geschwindigkeitskomponente U, am hochsten.
Ilhre SFQ geht um etwa 45% zuriick. Die SFQs der restlichen

Geschwindigkeitskomponenten U, und U,, konnen um etwa 20% reduziert werden.

Im Allgemeinen ist wieder die Korrelation der einzelnen SFQs zu beobachten. Die SFQs
fallen die ersten 40 Berechnungen stark ab. Dieser Abfall reduziert sich sukzessive mit
Fortschritt der Optimierung und geht schlussendlich ab 100 Berechnungen in einen
glatten konvergenten Verlauf tiber. Die am Anfang dieses Bereiches vorliegenden C,; und
Ce; Werte unterscheiden sich, nach den log-Files, nur in der achten bzw. siebten
Nachkommastelle vom Endergebnis. In diesem Bereich verursacht daher vermutlich nur
noch das Rauschen den Abfall der SFQs. Die Optimierung konnte daher nach 150

Berechnungen abgebrochen werden.

Abbildung 5.15 zeigt den Verlauf der SFQs einer Optimierung aller Parameter. Fiir diese
wurden die Parametergrenzen analog wie in der C.;-C,,-Optimierung definiert. Diese
Optimierung nahm etwa 5.5 Tage in Anspruch, da die Berechnung der Gradienten an
instabilen Punkten nicht ibersprungen wurde. Soll die Effizienz der beiden
Optimierungen diskutiert werden, ist es daher sinnvoller, die Anzahl der untersuchten
instabilen Punkte, sowie die Anzahl der konvergierten Berechnungen gegeniiber zu

stellen.

Auch bei der Optimierung aller Parameter ist der starke Abfall der SFQs am Anfang und

der darauffolgende Ubergang in den konvergenten Bereich zu erkennen. Aus den log-Files
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5.3 Auswahl der Optimierungsvariablen

geht fiir den konvergenten Bereich ebenfalls eine geringe Anderung der Parameter
hervor, das Rauschen dominiert wieder den Abfall der SFQs. Der beste Parametersatz
wird in etwa bei Berechnung 150 gefunden. Hier konnte die Optimierung abgebrochen

werden.

Ab Berechnung 160 kommt es zur Irritation des Optimierers und einem damit
einhergehenden starken Anstieg der SFQs. Die log-Files zeigen, dass der Optimierer kurz
vor dem Anstieg den Parameter C, durchvariiert und vom géngigen Berechnungsschema
(i-vi, Seite 78) abweicht. Diese Irritation diirfte durch die Gréfenordnung von C,

verursacht werden. Letztere entspricht der Gréf3enordnung der Gradientenschrittweite.

Dadurch kann bei der Gradientenbildung mit der Variation von C, der stabile Bereich

verlassen werden. Der somit berechnete Gradient zwischen einem stabilen Punkt und
einem instabilen Punkt fallt daher sehr steil aus. Da in dieser Phase der Optimierung die

Parameter kaum noch variiert werden, liegen CM-Gradienten von benachbarten Punkten,

fur die keine Strafwerte herangezogen werden mussten, vor. Sie sind daher weitaus
kleiner. Die Diskrepanz in der Stiarke der gebildeten Gradienten kann als Ursache fiir die
Irritation des Optimierers angesehen werden. Die SFQs konvergieren jedoch nach dem
Anstieg schnell wieder in Richtung Minimum. Der L-BFGS-B-Algorithmus erweist sich in

diesem Fall als stabil.
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Abbildung 5.15 Optimierung aller Parameter, Optimierungsbereich: P; s;angqra (1 £ 0.9)

Die Minimalwerte der SFQs der Optimierung aller Parameter unterscheiden sich kaum
von denen der Cgq-C.,-Optimierung. In beiden Optimierungen konnten, unabhangig von
der Parameterwahl, gute Ergebnisse innerhalb von 150 konvergierten
Zielfunktionsbestimmungen erreicht werden. Aufderdem wurden in beiden Fillen 10

instabile Punkte vom Optimierer untersucht. Die Berechnung dieser Punkte ist aufgrund
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des Abbruchkriteriums sehr aufwendig. Bei der Optimierung aller Parameter ist zudem
die Berechnung von drei weiteren Gradienten notwendig. Der dadurch entstehende
Mehraufwand ist aufgrund der hinreichend kleinen Gradientenschrittweite jedoch
vernachlassigbar. Da sich die Anzahl der instabilen Punkte in beiden Optimierungen

gleicht, ist aus Effizienz Griinden eine Reduktion der Parameter nicht notwendig.

Abbildung 5.16 zeigt den Verlauf einer Optimierung aller Parameter mit enger gesetzten
Grenzen. Diese betragt anstatt 90% +/-5% des Standardwertes. Die Verldufe der SFQs
sind mit den Verlaufen der Optimierungen bei weiten Grenzen, sowohl qualitativ als auch
quantitativ, vergleichbar. Durch die eng gesetzten Grenzen konnte die Untersuchung
instabiler Punkte und damit die Irritation des Optimierers vermieden werden. Sie ist mit

einer Dauer von 1.5Tagen und komparablen Ergebnissen die effizienteste Optimierung.
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Abbildung 5.16 Optimierung aller Parameter, Optimierungsbereich: P; s;qnaqrq (1 £ 0.05)

Tabelle 5.4 zeigt die gewonnenen optimierten Parametersatze der drei diskutierten
Optimierungen. In allen Optimierungen wurde C,; erhoht und C,, gesenkt. Dies deckt sich
mit den Ergebnissen der Sensitivititsanalyse (Kapitel 4.1.5.1), sowie mit dem Plot der
Zielfunktion in Abbildung 5.5. C.; wird dabei naher an den durch Gleichung 2.5.51
bestimmten Wert von 1.77 geriickt. Bei der Optimierung aller Parameter wurde C, in
beiden Fillen gesenkt. Auch dieses Ergebnis stimmt mit den in der Sensitivitatsanalyse
gewonnenen Erkenntnissen liberein. Eine mogliche Erklarung liefert Abbildung 2.5. Sie
zeigt, dass C, in Wandnéhe mit einem Wert von 0.09 tliberschétzt wird. Die Absenkung
von C, konnte durch einen Einfluss der Wéande auf grofie Teile der untersuchten
Stromung erklart werden, denn Punkte im turbulenten Bereich der Stromung sind

maximal 1mm von der Wand entfernt. Die Parameter o, und g, wurden in beiden Fallen
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erhoht. Thr Einfluss auf die Stromungsfelder war mittels der Sensitivititsanalyse nur

schwer abzuschatzen.

Tabelle 5.4 Vergleich der optimierten Parameter.

Parameter Grenzen Cy (% Ce Ok O
Keine - 0.09 1.44 1.92 1.00 1.30
Ce1, Ce2 P; standara(1 £ 0.9) 0.09 1.4923976 1.8095522 1.00 1.30

Alle  Pisanaara(1£0.9) 0048090761 1.4828751 1.9010110 1.0139453 1.3039629
Alle P siangara(1 % 0.05) 0.0855* 1.512* 1.8447824 1.050* 1.365*

Anm.: *optimierter Parameter ist Grenzwert

Der Einfluss der turbulenten Prandtlzahlen, mit den geringsten Sensitivititen (siehe
Kapitel 4.1.5.2), geht bei der Optimierung aller Parameter mit weiten Grenzen unter. Sie
werden kaum variiert. Dennoch konnen sie fiir kiinftige Optimierungen nicht
ausgeschlossen werden. Bei der Optimierung mit eng gesetzten Grenzen wird C,, der
sensitivste Parameter, gesenkt und an seiner Untergrenze festgehalten. Dadurch kommt
es zu starkeren Variation der anderen, weniger sensitiven Parameter. Die bei weiten
Grenzen kaum variierten Parameter o, und oy, werden bei engen Grenzen um 5%
gesteigert und erreichen ihre Obergrenze. Sie bleiben daher als potentielle

Optimierungsvariablen bestehen.

5.4 Optimierte Stromungsfelder

Abschlief3end sollen die Plots der optimierten Stromungsfelder gezeigt werden. Da in den
drei diskutierten Optimierungen die Gilite der gewonnenen Felder kaum Unterschiede
aufweist, beschrankt sich die Darstellung der Plots auf die Optimierung mit eng gesetzten
Grenzen. Deren Felder sind am besten auskonvergiert und die SFQs insofern am
niedrigsten. Sie werden in diesem Kapitel den Feldern bei Standardparametern und den

Feldern der DNS gegeniibergestellt.

Die Verbesserung des ¢-Feldes durch Parameteranpassung ist nach den vorliegenden
Ergebnissen nicht méglich. Dies geht aus den Verlaufen der SFQs hervor und kann durch
die Plots in Abbildung 5.17 bestdtigt werden. Die durch das k-e-Modell berechneten
Felder unterscheiden sich trotz Parameteranpassung kaum. Das Feld der DNS kann daher

weder qualitativ, noch quantitativ besser wiedergegeben werden.
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Letzteres weist weitaus hohere Werte in Wandnahe auf. Die Bereiche nahe der Wande
werden jedoch durch das Rechengitter hoch aufgelost. In Kombination mit der
Grofdenordnung des e-Feldes, entstehen an diesen Stellen hohe Differenzen zwischen dem
DNS- und dem k-e-Feld, die schlussendlich zu den hohen Werten der nicht normierten

SFQs von g, in der Grofdenordnung von E+21, fithren.

@
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Abbildung 5.17 Optimiertes Feld von € in m?/s3: oben Standardparameter, mittig optimierte Parameter,
unten DNS

Die SFQs der Felder (U,) und (U,)) konnten durch die lokale Optimierung nur um 10%
reduziert werden. Diese geringe Verbesserung ist in den Plots der Felder nur schwer
ersichtlich. Deshalb beschrankt sich diese Arbeit auf die Darstellung des
Geschwindigkeitsbetrages. Wie in Abbildung 5.18 ersichtlich, kann das
Geschwindigkeitsfeld in seinem qualitativen Verlauf durch Parameteranpassung an die

DNS-Lésung angeglichen werden. Quantitativ herrscht gute Ubereinstimmung.
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Abbildung 5.18 Optimierter Betrag des gemittelten Geschwindigkeitsfeldes (U) in m/s: oben
Standardparameter, mittig optimierte Parameter, unten DNS

Die SFQ von k konnte um ca. 90% und daher am stdrksten reduziert werden. Die
quantitative Fehleinschatzung des k-Feldes durch die Standardparameter wird durch die
Parameteranpassung gut korrigiert. Aus Abbildung 5.19 geht jedoch ein verbleibender
qualitativer Unterschied hervor. Der Bereich mit hohen k-Werten setzt in der DNS-L6sung

nicht direkt an der Kugel an. Dies ist hingegen beim optimierten Feld der Fall.



5.5 Ubertragbarkeit
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Abbildung 5.19 Optimiertes Feld der turbulenten kinetischen Energie k in m?/s?: oben
Standardparameter, mittig optimierte Parameter, unten DNS

5.5 Ubertragbarkeit

Wie in Kapitel 2.5.3.6 diskutiert, sind die Standardparameter fiir den universellen Einsatz
am besten geeignet. Anpassungen der Parameter an eine bestimmte Strémung, zur
besseren Wiedergabe der Stromungsfelder, gehen immer mit einer Spezialisierung auf die
Stromung einher. Die angepassten Parameter sind dann nur fiir dhnliche Stromungen
besser geeignet als die Standardparameter. Die Kenntnis des Ubergangs, an dem die
Standardparameter wieder eine geeignetere Abschatzung der Felder bereitstellen, ist
daher wesentlich, wenn eine verbesserte Wiedergabe der Stromungsfelder garantiert
werden soll. Die Ermittlung dieses Giiltigkeitsiiberganges ist jedoch aufwendig, da hierbei
DNS-Losungen fiir die sukzessiv starker abgewandelte Stromung bereitliegen miissen. Sie

sprengt daher den Rahmen dieser Masterarbeit.

In Zuge dieser Arbeit konnte die Ubertragbarkeit von optimierten Parametern deshalb
nur stichprobenartig an einer leicht abgewandelten Stromung iiberpriift werden. Sie
unterscheidet sich im Wesentlichem vom Standard-Case anhand zweier Parameter. Der
Kugeldurchmesser diy wurde um 0.5mm erhéht und betragt 1.5mm. Die
Eintrittsgeschwindigkeit U,;, wurde von 5m/s auf 10m/s gesteigert. Die Kugel-

Reynoldszahl Rey wurde insofern verdreifacht und die Strémung damit turbulenter.
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5.5 Ubertragbarkeit
ReK = UeindK/V 5.5.1

Eine Analyse der Geschwindigkeitsplots der DNS-Losungen bestatigt dies. Die DNS-
Losung des Standard-Cases lasst noch leichte Regelmaf3igkeiten im zeitlichen Verlauf des
Geschwindigkeitsfeldes erkennen. Die Stromung befindet sich daher vermutlich im
turbulenten Ubergangsbereich. Die Geschwindigkeitsplots des abgewandelten Cases
weisen zeitlich unregelmafdige Wirbelstrukturen auf. Die Stromung scheint einen
hoheren Grad an aufkommender Turbulenz aufzuweisen. Da fiir diese Beobachtung die
Begutachtung vieler Geschwindigkeitsplots notwendig ist, soll von einer Darstellung der

Plots abgesehen werden.

Der hohere Grad an aufkommender Turbulenz kann auch anhand eines Vergleiches der
k-e-Modell- mit den DNS-Lésungen nachvollzogen werden. Tabelle 5.5 stellt die SFQs der
beiden Cases gegeniiber. Sie wurden mit den Standardparametern gebildet und zur
Vergleichbarkeit, durch die Anzahl der Zellen des jeweilig verwendeten Gitters, dividiert.
Nach Tabelle 5.5, kann das Geschwindigkeitsfeld im turbulenteren Fall durch das k-e-
Modell besser wiedergegeben werden. Die SFQs fiir die Komponenten U,, und U, sinken
um eine Groflenordnung und SFQ-U, halbiert sich. Die SFQs der zwei modellierten
Transportgrofden k und € nehmen im turbulenteren Fall erheblich zu. SFQ-¢ steigt um

eine, SFQ-k um drei Grofdenordnungen.

Tabelle 5.5 Vergleich der SFQs bei Standardparametern, normiert durch die Anzahl der Rechengitterzellen

Case SFQ-U, SFQ-U,, SFQ-U, SFQ-k SFQ-¢
Reg niedrig 3.86E-02 1.22E-01 2.80E-01 4.61E-02 2.98E+15
Reg hoch 1.35E-02 1.66E-02 4.20E-02 1.87E+01 1.72E+16

Die Diskrepanz der SFQs zwischen den beiden Fallen um Grofienordnungen lasst
vermuten, dass sich beide Stromungen grundlegend anders verhalten. Berechnungen
einzelner C.;-C,,-Kombinationen fiir den Reg-hoch-Fall bestitigen diese Vermutung. Zur
Uberpriifung der Ubertragbarkeit wurden die SFQs der berechneten Kombinationen mit
den SFQs der Standardparameter des turbulenten Falles normiert. Fiir alle
stichprobenartig untersuchten Kombinationen lagen die normierten SFQs bei Werten
grofder 1. Die untersuchten C,;-C,,-Kombinationen gaben daher im Reg-hoch-Fall die
Felder schlechter als der Standardparametersatz wieder. Letzteres gilt sowohl fir C,4-
C¢,-Kombinationen die im Reg-niedrig-Fall Verbesserungen als auch Verschlechterungen

der Stromungsfelder bewirkten. Dies deutet fiir den Reg-hoch-Fall auf ein Optimum nahe
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5.6 Eignung k-e-Model

des Standardparametersatzes hin. Der Gultigkeitsibergang wurde mit einer

Verdreifachung von Reg in jedem Fall {iberschritten.

Abbildung 5.20 zeigt die fiir den turbulenten Fall berechneten C,;-C,,-Kombinationen
(Quadrate) oberhalb von P /¢ = const (SFQs > 1 im Standard-Case) und unterhalb von
P /e = const (SFQs < 1 im Standard-Case). Des Weiteren gibt sie Aufschluss dariiber ob
die Losungen der Berechnungen konvergierten oder nicht konvergierten (grin bzw. rot).
Nach den vorliegenden Ergebnissen bleibt der Verlauf der Stabilititsgrenze, bei der
Verdreifachung von Rey erhalten. Auch im turbulenten Fall kann die Stabilitatsgrenze mit

Gleichung 2.5.69 gut abgeschatzt werden.
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Abbildung 5.20 Stichprobenartige Nachrechnung einzelner Punkte hinsichtlich Ubertragbarkeit
5.6 Eignung k-e-Model

Zuletzt sei hier erwdhnt, dass die Eignung des k-e-Models fiir die untersuchte Strémung
(Reg-niedrig-Fall) durchaus gewahrleistet ist. Dies kann an vielen der in Kapitel 5

prasentierten Ergebnisse nachvollzogen werden. Sie sind im Folgenden aufgelistet:
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iv.

5.6 Eignung k-e-Model

die SFQs korrelieren (Abbildung 5.3)

die SFQs fallen beim Auskonvergieren der Stromungsfelder (Abbildung 5.9)

fiir die Benchmark-Stromungen hergeleitete theoretische Zusammenhange finden
sich in den SFQs wieder (Abbildung 5.5)

die untersuchte Stromung weist qualitativ dhnliche Sensitivititen wie die

Benchmark-Stromungen auf (Kapitel 4.1.5.1)
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6 Ausblick

6.1 Hammersley-Verteilung

Die Berechnung von Hammersley-Punkten, besonders mit weit gesetzten
Parametergrenzen, ist sehr aufwendig (Kapitel 5.1). Sie sollte daher nur dann
vorgenommen werden, wenn die Zielfunktion mehrere, unterschiedlich stark
ausgepragte lokale Minima aufweist. Bei Reduktion auf zwei Optimierungsvariablen
konnen lokale Minima durch eine dreidimensionale Darstellung der Zielfunktion
ausgeschlossen werden. Durch mehrmalige, lokale Optimierung mit unterschiedlichen
Startwerten ist eine Detektion lokaler Minima ebenfalls méglich. Diese Option besteht

auch bei Benutzung von mehr als zwei Optimierungsvariablen.

6.2 Verhalten bei Instabilitat

Zur Verbesserung des Verhaltens bei Instabilitit kann sowohl am Framework als auch am

Optimierer angesetzt werden.

Wie in Abbildung 4.15 ersichtlich, kann relativ eindeutig anhand der Residuenverldufe
eine instabile Losung erkannt werden. Ein Programm, das die Residuen ausliest,
Instabilitdt erkennt und in diesem Fall die Berechnung stoppt, wiirde die Effizienz des

Frameworks signifikant steigern.

Aufderdem konnte der Optimierer auf andere Art und Weise iliber die Instabilitat
informiert werden. In der derzeitigen Version des Frameworks wird dem Optimierer ein
Strafwert iibergeben. Mit diesem wird indirekt die Instabilitit der Losung vermittelt.
Dabei wird jedoch der Verlauf der Zielfunktion verfalscht. Der Einfluss der Strafwerthoéhe
auf den Ausgang der Optimierung miisste deshalb untersucht werden. Um einen etwaigen
Einfluss der Strafwerthohe zu vermeiden, konnte die Information uber die Instabilitat der
Losung direkt an einen entsprechenden Optimierer weitergegeben und von diesem
verarbeitet werden. Die Optimierer von scipy.optimize.minimize() sind dafiir jedoch nicht

konzipiert.

Eine weitere Moglichkeit ware, zu verhindern, dass der Optimierer den stabilen Bereich
verldsst. Die dafiir notwendigen Grenzen konnten als constraints fir den
scipy.optimize.minimize() Optimierer SLSQP vorgegeben werden. Hierfiir wiirde sich die

in Kapitel 5.2.4 und 5.5 diskutierte Grenze nach Gleichung 2.5.69 anbieten.
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6.3 Auswahl der Optimierungsvariablen

Nach Kapitel 5.3 ist eine Reduktion der Optimierungsvariablen aus Effizienzgriinden nicht
von Noéten. Jedoch fiithrte der Parameter €, welcher die gleiche Gréf3enordnung wie die
Gradientenschrittweite aufweist, bei weiten Grenzen zur Irritation des Optimierers. Des
Weiteren Uberzeichnet der Einfluss des relativ sensitiven Parameters C, die Wirkung der
anderen Parameter auf die SFQs. Deren Einfluss auf die SFQs ist dann fiir den Optimierer
nur bedingt identifizierbar. Kiinftige Optimierungen ohne C, als Optimierungsvariable

waren daher durchaus sinnvoll.

Die Felder der Benchmark-Stromungen und der untersuchten Stromung verhalten sich
bei Parametervariation qualitativ dhnlich. Dies kann sowohl an den Ergebnissen in
Kapitel 4.1.5.1 und 5.2.2 als auch an den, fiir die Benchmark-Stromung hergeleiteten,
Gleichungen 2.5.58 und 2.5.69 nachvollzogen werden. Die Unabhdngigkeit der in diesen
Gleichungen enthaltenen Modellparameter ist daher nicht unbedingt gewahrleistet.
Edeling et al. (2014) schlagen insofern die Anpassung von C.; und o, nach Gleichung

2.5.58 bzw. 2.5.69 vor.

6.4 Uberpriifung der Ubertragbarkeit

Wie in Kapitel 5.5 diskutiert, ist die Ubertragbarkeit der optimierten Parameter von einer
Stromung im turbulenten Ubergangsbereich zu einer Strémung mit signifikant héheren
Turbulenzgrad nicht gewihrleistet. Die Ubertragbarkeit zwischen zwei vollturbulenten
Stromungen ware aber grundsatzlich denkbar. Weitere Untersuchungen sollten diese
daher tuberpriifen. Um die Verbesserung der Stromungsfelder durch die optimierten
Parameter garantieren zu kénnen, miissten auferdem die Grenzen der Ubertragbarkeit
erhoben werden. Eine Formulierung dieser Grenzen ware moglicherweise mit der Kugel-

Reynoldszahl Rey moglich.

Die Ubertragbarkeit von Parametersitzen kénnte a priori sichergestellt werden, wenn
der Optimierer die SFQs mehrerer vollturbulenter Stromungen parallel minimiert. Dies
konnte durch leichte Abwandlung des Frameworks bewerkstelligt werden. Hierfiir
miissten als Zielfunktion nur die SFQs der unterschiedlichen Strémungen des Feldes k
aufsummiert an den Optimierer libergeben werden. Derartige Parallel-Optimierungen

wurden von Souza et al. (2017) vorgenommen.
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6.5 Anwendung anderer Turbulenzmodelle

Parametersidtze in der Nahe der Standardparametersitze sind in Bezug auf die
Ubertragbarkeit vermutlich besser geeignet. Denn die untersuchte Stromung ist in vielen
Belangen den Benchmark-Stromungen ahnlich (siehe Kapitel 5.6). Da durch die
Benchmark-Stromungen eine grobe Abschatzung der Standardparameter mdoglich ist,

sollten die angepassten Parameter auch in deren Nahe liegen.

6.5 Anwendung anderer Turbulenzmodelle

Finales Ziel der Anpassung der k-e-Modellparameter ist eine effizientere Berechnung von
korrekteren Stromungsfeldern zur Untersuchung des Warmeiibergangs zwischen einem
kugelférmigen Partikel und einer ebenen Platte. Durch die Verwendung anderer
Turbulenzmodelle kénnte dies ebenfalls bewerkstelligt werden. Wie in Kapitel 2.5.3.5
diskutiert, konnte das k-w-Modell dafiir geeignet sein. Die Ergebnisse in Kapitel 5.3
verdeutlichen aufierdem die wichtige Rolle der Anpassung von C, zur Verbesserung der
Stromungsfelder. Die Verwendung des k-e-realizable-Modells ist daher naheliegend. In

diesem wird €, vom Modell selbst angepasst (siehe Kapitel 2.5.3.4).
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7 Konklusion

Im Rahmen dieser Masterarbeit wurde das k-e-Modell rigoros hergeleitet, erklart und
diskutiert, sowie die Herkunft der Modellparameter einschlief3lich deren Werten im
Detail erlautert. Auf Basis dieser Ausfithrungen soll Folgearbeiten zu einer theoretisch
fundierten und physikalisch sinnvollen Anpassung der k-e-Modellparameter verholfen

werden.

Durch die Ergebnisse einer umfangreichen Sensitivitdtsanalyse konnten theoretische
Zusammenhange konkret mit der untersuchten Stromung verkniipft und die praktische

Funktionsweise des k-e-Modells besser nachvollzogen werden.

Ein Framework zur lokalen Optimierung der k-e-Modellparameter wurde erfolgreich
entwickelt und eingehend auf Funktion tiberprift. Auf3erdem ist durch Einbettung des
Hammersley-Sequence-Samplings die Generierung geeigneter Startwerte und die

Findung eines globalen Optimums moglich.

Anhand einer dem turbulenten Ubergangsbereich zuordenbaren Strémung wurden
Optimierungen der k-e-Modellparameter durchgefiihrt. Diese unterschieden sich durch
die Anzahl der Optimierungsvariablen und den gewahlten Grenzen fiir die Variablen. Die
erhaltenen Ergebnisse konnten sowohl mit der Theorie als auch mit den Erkenntnissen
der Sensitivititsanalyse verbunden werden. Durch diese ist es in Zukunft moglich,

effizient an optimierte und physikalisch legitime Parametersatze zu gelangen.

Die Ubertragbarkeit der angepassten k-s-Modellparameter wurde stichprobenartig
mittels Berechnungen einer Stromung mit signifikant hoherem Turbulenzgrad tiberpriift.
Diese ist jedoch nicht gewahrleistet. Eine mogliche Ursache kdnnte die sowohl qualitativ,
als auch quantitativ unterschiedlich ausgepragte Turbulenz in den beiden Strémungen

sein.

Die Ubertragbarkeit zwischen zwei dhnlich turbulenten Stromungen ist jedoch nicht
ausgeschlossen und sollte daher in kiinftigen Arbeiten untersucht werden. Um die
Verbesserung der Stromungsfelder durch die optimierten Parameter garantieren zu

konnen, miissten auRerdem die Grenzen der Ubertragbarkeit erhoben werden.

Mit derart gewonnen Parametern ist die effiziente Generierung Kkorrekter
Stromungsfelder einer turbulenten Stromung zur Untersuchung des Warmeiibergangs

zwischen einem kugelférmigen Partikel und einer ebenen Platte moglich.
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Anhang
Anhang A  Allgemeiner Aufbau Framework

Das Framework kann als eine Erweiterung der OpenFOAM-Case-Filestruktur (siehe
Kapitel 4.1.1.1) angesehen werden. Es wurde fiir die OpenFOAM-Version 2.4.0 entwickelt.
Die Ordnerstruktur des Frameworks enthélt daher die default Ordner constant, system

sowie allféllige Timedirectories.

A.1 system

In system liegt das default File controlDict. Da davon ausgegangen werden kann, dass die
Parameteranderungen durch den Optimierer klein sind, werden als Startfelder einer
neuen Berechnung, die Losungsfelder der letzten konvergierten Berechnung

herangezogen. Die Option startTime muss daher latestTime lauten.

Konvergiert eine Berechnung nicht, wird die Anzahl der maximalen Iterationsschritte
ebenfalls durch das controlDict vorgegeben. Sie wird durch die Angabe eines geeigneten

Wertes fiir writelntervall hinterlegt. Die Option stopAt muss hierbei nextWrite lauten.

Der Ordner system enthalt auch das decomposeParDict. Dieses File ist notwendig, da die
Domain auf mehrere Prozessoren aufgeteilt und die Berechnung auf diesen parallel
stattfinden soll. Das Framework veranlasst die dafiir notwendigen Schritte automatisch
und erlaubt auch eine Anderung der Anzahl der verwendeten Prozessoren wihrend der

Optimierung.

A.2 constant

In constant liegt das bei Verwendung von RANS-Modellen notwendige default File
RASProperties. In diesem File kann das k-e-Modell als RANS-Modell ausgewahlt und die
zu verwendenden Modellparameter vorgegeben werden. Des Weiteren kénnen die
Parameter der Vollstindigkeit halber in das log-File der Berechnung (./timelog/logi)

geschrieben werden (mit der Option: printCoeffs on).

Ebenfalls in constant liegt das Textfile optimizationInfo. In dieses gibt das Programm

SumSqrErr die Summe der Fehlerquadrate (SFQ), sowie die aktuellen k-e-Parameter aus.
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A.3 Timedirectories
Vor dem Start der Optimierung miissen zwei Timedirectories im Case-File liegen.

0: enthalt die gemittelte Losung der DNS
1: enthalt die Startfelder der ersten Berechnung

Die Namen (0, 1) sind dabei wichtig. Das Programm SumSqrErr geht immer davon aus,
dass die DNS Ergebnisse in 0 gespeichert sind. Die Benennung 1 ist fiir das Python
Programm printlogResults (siehe Kapitel C.4.1) wichtig. Dieses unterscheidet

Timedirectories von anderen Ordnern anhand ihres Namens der Form , 1.*“.

A.4 processorN

Auf diese Ordner wird die Domain aufgeteilt. Sie werden im Framework automatisch
angelegt. Die in ihnen enthaltenen Felder werden tatsdchlich zur Berechnung
herangezogen. Insofern wird auch die Losung der letzten Iteration in diese Ordner
geschrieben. Losungen deren Residuen nicht konvergieren, miissen daher vom
Framework aus den Ordnern gel6scht werden, da ansonsten die nachste Berechnung auf
ihnen aufbaut. Vom Framework der lokalen Optimierung werden aus Effizienz- und
Speicherplatzgriinden nicht alle konvergierten Losungen zu Timedirectories

Zusammengesetzt.

A.5 timelog

In diesem automatisch angelegten Ordner befinden sich die log-Files der Berechnungen.
Die log-Files enthalten sowohl alle wesentlichen Informationen zur k-e-Simulation, als
auch zur Ermittlung der SFQs. Anhand der Namen der log-Files kann der
ordnungsgemafde Verlauf der Optimierung gut nachvollzogen werden. Dieser setzt sich

wie folgt zusammen:
log_(i ... Laufnummer)_(Berechnungsausgang)_(Timedirectory der Lésung)

Da fiir die nicht konvergierten Losungen kein Timedirectory vorliegt, reduziert sich der

Name fiir diese auf i und Berechnungsausgang.
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A.6 gnuplot

Dieser Ordner enthdlt Files zum Monitoring der Berechnungen. Sie werden mit dem

Konsolenbefehl ,gnuplot Filename“ gestartet.

leastSquares: plottet den Verlauf der Zielfunktion

residuals: plottet den Verlauf der Residuen aller OpenFOAM-
Berechnungen

residualsConverged: plottet den Verlauf der Residuen aller konvergierten

OpenFOAM-Berechnungen

residualsNonconverged: plottet den Verlauf der Residuen aller nicht konvergierten
OpenFOAM-Berechnungen

residualsLogi: plottet den Verlauf der Residuen der OpenFOAM-Berechnungen
mit dem log-File ./timelog/logi

Der Suffix ,PNG“ gibt an, wenn die Ausgabe in ein PNG-File erfolgt.

A.7 src

Dieser Ordner ist ein evolutionires Uberbleibsel. Das Framework selbst und einige zur
Entwicklung notwendige Visualisierungs- und Datenbearbeitungsprogramme sind
Python-Programme. Sie konnen mit dem Programmierungswerkzeug Eclipse bearbeitet
werden. Dieses legt einen Source-Ordner (src) an. Viele der entwickelten Programme sind
durch das lange problematische und erst spater zufriedenstellend entwickelte
Ausgabefile logResults obsolet geworden. Nach wie vor wichtige in src enthaltene

Programme sind in den Kapiteln B.4 und C.4 beschrieben.

A.8 Weitere Ordner und Files

Der Ordner templates enthalt wichtige OpenFOAM Kopf- und Fufizeilen, die vom
Framework herangezogen werden. Cleaner.py ist ein Programm welches das Case-File in
den Ausgangszustand zurlicksetzt und sollte daher vor jeder Optimierung gestartet
werden (Achtung l6scht Losungen!). Das File iterate.dat enthilt zusatzliche Information

beziiglich dem Ablauf der Optimierung.

A.9 Framework

Das Framework fiir die lokale Optimierung ist in Form der Textfiles opti-script.py und
OpenFoamController.py in dem Case-File abgelegt. Das Hammersley-Framework ist in

Form des Textfiles Script.py im Case-File hinterlegt.

106



Anhang B

Anhang

Aufbau Framework lokale Optimierung

B.1 opti-script.py

Das File opti-script.py ist der Uberbau des Frameworks. Zum Start der Optimierung wird

nur das Programm opti-script.py tiber die Konsole (,python opti-script.py”) aufgerufen.

Dieses greift dann auf OpenFoamController.py zu. Wesentliche Einstellungen sind im opti-

script.py unter der Sektion USER INPUT vorzunehmen:

initialValues: Die Variable ist ein Array mit den Startwerten der k-e-Modellparameter fiir

multiPlyer:

dummyEntry:

opt:

Method:

die lokale Optimierung (array([C,, C¢1, C¢z, O, 0x])). Durch die Anzahl der
Eintrage im Array wird die Anzahl der Optimierungsvariablen definiert.
Welcher Arrayeintrag welchem k-e-Modellparameter zugewiesen wird,

muss im OpenFOAM-Controller gesteuert werden (siehe B.2).

Die Ober-/Untergrenzen der lokalen Optimierung werden wie folgt

festgelegt: (initialValues +/- initialValues*multiPlyer ).

Auch eine individuelle Anpassung ist moglich. Hierfliir muss in Zeile 86
(auflerhalb USER INPUT) die variable parameter_boundaries wie folgt neu
definiert werden: array([[C, yc, Cuo6l, [Ce1ue Cer,06),  [Cez,u6r Cez,06)
[Co,u6) Cop06] [Copucr Cop06l]), mit Untergrenze (UG) und Obergrenze
(0G)

Mit dieser Variable kann die Hohe des Strafwerts festgelegt werden.

Durch die Variable opt konnen Optimierungseinstellungen gedndert
werden. Mogliche Optionen konnen folgender Website entnommen

werden: https://docs.scipy.org/doc/scipy-0.18.1/reference/optimize.minimize-

Ibfgsb.html

Wichtige Optionen sind dabei disp (wenn TRUE wird das log-File iterate.dat
ausgegeben) und eps (Gradientenschrittweite). Sie sind daher

standardmaf3ig hinterlegt.

Hier kann das gewlinschte Optimierungsverfahren ausgewahlt werden. Die
Auswabhl fiir scipy.optimize.minimize() steht auf folgender Website bereit:

https://docs.scipy.org/doc/scipy-0.18.1 /reference/optimize.html. Das
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Framework wurde jedoch nur eingehend fiir L-BFGS-B getestet. Es erfolgten

jedoch auch Berechnungen mit BFGS, TNC, SLSQP.

Zur Anpassung der Zielfunktionsberechnung aus den SFQs muss die Definition der
Variablen weight und leastSquares aufderhalb der USER INPUT Sektion (Zeilen 53, 54)

gedandert werden.

Aufderdem soll hier eingerdumt werden, dass die Definition von Strafwerten an drei Orten
(optimizationInfoNC, OpenFoamController.py - ca. Zeile 274, opti-script.py - Zeile 57) im
Framework stattfindet. Diese Unsinnigkeit ist historisch gewachsen und kann in dem hier
vorliegenden Anhang fiir Verwirrung sorgen. Aufgrund der Programm-Hierarchie ersetzt
opti-script.py die Strafwert Definition von OpenFoamController.py, welche wiederum die
Strafwerte von optimizationInfoNC in optimizationInfo tiberschreibt (siehe Kapitel D.2).
Letzten Endes ist fiir den Optimierer mit der derzeitigen Version des Frameworks nur die

Definition von opti-script.py wesentlich.

B.2 OpenFoamController.py

Auch in OpenFOAM-Controller.py sollten vor dem Start des Frameworks einige

Einstellungen tiberpriift werden. Auch sie befinden sich in der Sektion USER INPUT.

pathCaseFile: Dateienpfad des Ordners in dem die Timedirectories der gemittelten
DNS-Losung und des k-e-Startfeldes sowie die Ordner system und

constant liegen.
openFOAMalias: Alias zum Starten von OpenFOAM hinterlegt in ~/.bashrc.

numberparameters: Anzahl der Optimierungsvariablen, notwendig fiir das Uberspringen der

Gradientenberechnung an instabilen Punkten.

reconstructme: Gibt die Anzahl der Losungen an, welche reconstructed also wieder

zusammengesetzt werden sollen. (1: alle, 2: jede zweite, ...)

Welche der k-e-Parameter als Optimierungsvariable herangezogen werden soll, muss
aufderhalb von USER INPUT definiert werden. Im digitalen Anhang sind daher beispielhaft
sowohl eine Optimierung von C,; und C,, als auch eine Optimierung aller Parameter zu
finden. In deren OpenFoamController.py Files ist die entsprechende Implementierung zw.

Zeile 54 und 59 nachzuvollziehen.
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Grundsatzlich wird die Auswahl in der OpenFoam-Controller Methode
transcribe_parameter_values() vorgenommen. Diese erhalt vom Optimierer die Parameter
in dem Array p. In diesem stehen die Parameter mit der durch den Array initialValues
festgelegten Reihenfolge. Die Methode transcribe_parameter_values() liest die Parameter
aus p und tragt sie in RAS-Properties ein. Daher muss in ihr festgelegt werden, welcher

Eintrag von p, welchem Parameter in RASProperties zugeordnet wird.

B.3 logResults

WICHTIG!!! Im logResults Textfile werden die Namen der Timedirectories aller Losungen,
deren Parameter und die dazugehorigen SFQs gespeichert. Es ist daher essentiell um den

Verlauf und die Ergebnisse der Optimierung illustrieren und auswerten zu kénnen.

Ist ein anderes Format gewiinscht, miissen Anderungen in opti-script.py in Zeile 62-74
vorgenommen werden. Auch eine kleine und unkomplizierte Anpassung der
OpenFoamController-Methode transcribe_parameter_values() kann notwendig sein, da

dort der Eintrag der Parameter fiir logResults formatiert wird.

Die SFQs fiir logResults werden aus dem Textfile optimizationInfo entnommen. Im Falle
von nicht konvergenten Losungen entsprechen die Strafwerte daher der Definition von

OpenFoamController.py und nicht der von opti-script.py.

B.4 src
B.4.1 plotlogResults

Kombination aus einem python und gnuplot Programm. Greift auf logResults zu und
normiert die darin eingetragenen SFQs nach den SFQs der Standardparameter
(StandardSFQs) und den SFQs der ersten Losung (in der Regel die SFQs der Startwerte,
[nitialSFQs). Die  normierten SFQs werden dann in die  Textfiles
StandardOptimizationResume bzw. InitialOptimizationResume geschrieben, wo sie

eingesehen werden konnen. Die Restimees sind beide im src Ordner zu finden.

Bei Aufrufvon plotlogResults (Konsole ,,python plotlogResults“) wird auch automatisch der
Plot der normierten SFQs in die Files StandardSFQs.png und InitialSFQs.png veranlasst.
Dort werden die SFQs tiber der benétigten Anzahl der OpenFOAM-Iterationen dargestellt.
Hohe normierte SFQ-Werte werden der Ubersichtlichkeit halber von gnuplot auf einen

konstanten Wert hinab gesetzt.
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Mit der Funktion order in der Sektion USER INPUT kann die Ordnung der Parametersatze
nach ansteigenden SFQs veranlasst werden (order = True). Welcher der SFQs zur
Sortierung herangezogen werden soll, wird ebenfalls in USER INPUT durch den Integer
choose bestimmt (0: Uy, 1: U,, 2: U,, 3: k, 4: €). Die Sortierung betrifft nur die Restimees.
Der beste Parametersatz bzgl. eines SFQs kann dann aus den Reslimees als erster Eintrag

ausgelesen werden.
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Anhang C  Aufbau Framework Hammersley-Verteilung

C.1 Script.py

Srcipt.py enthdlt das Hammersley Framework. Dieses wird in der Konsole mit ,python
Sript.py“ gestartet. Es benotig im Case-File das Textfile Hammersley mit der Auflistung der
Hammersley-Punkte. Diese sollten davor durch das Programm OrderHammersleyPoints
geordnet werden. Es kann aber auch zur Berechnung beliebiger Punkte herangezogen
werden. Da das Hammersley-Skript dafiir ausgelegt wurde, gute Startwerte zu finden und
die dazugehorigen Felder der lokalen Optimierung zur Verfiigung zu stellen, wird in
Script.py jede konvergierte LoOsung zusammengesetzt. Daher muss geniigend

Speicherplatz zur Verfiigung gestellt werden.

C.2 Generierung der Hammersley-Punkte

Die Generierung der Hammersley-Punkte ist mit der, dem Hammersley-Framework
beigelegten, Hammersley_Sequence_Libary moglich. Daflir muss zunadchst das in der Libary
vorliegende File hammersley_dataset.m mit Matlab geo6ffnet und das darin enthaltene
Programm gestartet werden. Bei Befolgung der klaren Anweisungen werden die
Hammersley-Punkte in Form eines Textfiles in die Hammersley_Sequence_Libary

ausgegeben. Der Name des Textfiles wird dabei durch hammersley_dataset.m angegeben.

Da die ausgegebenen Hammersley-Punkte h; nur Werte zwischen eins und null
aufweisen, miissen sie noch beziiglich der gewiinschten Ober- und Untergrenzwerte H;
und Hy; in die tatsiachlich benodtigten Werte H; umgerechnet werden. Die einfachste

Umrechnungsmethode ist linear:
H; = (Hog — Hyg)h; + Hyg

Unterscheiden sich Hy; und Hy; um Groflenordnungen, so ist eine logarithmische

Umrechnung vorzuziehen:

log(H;) = (log(Hpg) — log(Hyg))h; + log(Hyg)

Die Umrechnung kann in Excel erfolgen. Beispielhaft liegt hierfiir dem Hammersley-

Framework das Excel-File Hammersley.xlsx bei.
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C.3 Hammersley

Das Textfile, in dem die Hammersley-Punkte aufgelistet sind, muss Hammersley benannt
werden. Die erste Zeile ist dabei ein beliebiger Header. Ab der zweiten Zeile folgen dann

die Punkte der Form:

Cu \ tCsl \ tCsZ \ tas \ tO-k \n

C4 src
C.4.1 printlogResults

Da im Hammersley-Framework opti-script.py nicht vorliegt, fehlt logResults als
Ausgabefile. Die Ausgabe von logResults kann manuell durch printlogResults
(Konsolenbefehl: ,python printlogResults) veranlasst werden. Das Programm greift auf
die in den Timedirectories abgelegten OpenFoam-Dictionaries info zu, um die k-e-
Modellparameter und die SFQs auszulesen. Diese werden dann samt den Namen der

Timedirectories in logResults zusammengefasst.
C.4.2 plotlogResultsHammersley

Eine leichte Abwandlung des Programmes plotiogResults (siehe Kapitel B.4.1) ist das
Programm plotlogResultsHammersley. Der entscheidende Unterschied besteht darin, dass
die SFQs tber einer Berechnungskennnummer aufgetragen und hohe SFQ-Werte von
gnuplot nicht auf einen konstanten Wert hinabgesetzt werden. Es eignet sich daher auch

fir den Einsatz im Framework der lokalen Optimierung.
C.4.3 OrderHammersleyPoints

Zur Effizienzsteigerung zieht das Framework zur Berechnung der Losung eines Punktes
als Startfelder die Losung des vorherergehenden Punktes heran. Liegt daher Letzterer
nahe am aktuellen Punkt, sind die Startfelder bessere Abschiatzungen der Losung, die
Rechendauer verkiirzt sich. OrderHammersleyPoints versucht daher die Abstdnde zweier
in der Berechnungsreihenfolge aufeinanderfolgende Punkte zu minimieren. Es wahlt
daher den ersten Punkt in der Auflistung der Hammerselypunkte und sucht fiir diesen
den Punkt mit dem geringsten Euklidischen Abstand. Fiir letzteren wird wiederum der
Punkt mit dem geringsten Euklidischen Abstand aus den verbleibenden Punkten ermittelt
und so weiter. Hierflir entnimmt OrderHammersleyPoints eine Liste von Hammersley-

Punkten aus dem Textfile Hammersley.org und schreibt die geordnete Liste in das Textfile
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Hammersley. Beide Textfiles sind dabei auf gleiche Weise formatiert und miissen im

selben Ordner wie OrderHammersleyPoints liegen.
C.4.4 makeGrid

Das Programm makeGrid generiert eine Liste an (k-e-Modellparameter-)Punkten fiir ein
zweidimensionales, rechteckiges Raster. Die Reihenfolge der Liste entspricht einem
schlangenlinienférmigen Durchlauf der Punkte. Dadurch ist es mdglich, effizient
Datensitze fiir dreidimensionale Zielfunktionsplots mit Hilfe des Hammersley-
Frameworks zu berechnen. Das Format des Ausgabefiles grid entspricht dabei dem des

Textfiles Hammersley.
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Anhang D OpenFOAM-Postprocessing-Tools

Die entwickelten OpenFOAM-Postprocessing-Tools werden wie alle anderen OpenFOAM-
Programme durch ihren Namen mit der Konsole aufgerufen. Mit Letzterer musste zuvor
in den entsprechenden OpenFOAM-Case navigiert werden (,cd“). Die Postprocessing-
Tools ziehen zur Berechnung jene Timedirectories heran, welche im controlDict festgelegt
wurden (z.B.: latestTime). Um sie anwenden zu konnen, miissen die im digitalen Anhang
als Ordner hinterlegten Tools in den Ordner ~/OpenFOAM/‘Username-OpenFOAM-
version'/applications verschoben und mit den Konsolenbefehlen ,wclean und ,,wmake*“

kompiliert werden.

D.1 Sensitivity

Sensitivity ist ein OpenFOAM-Postprocessing-Tool und berechnet die partiellen
Ableitungen S der Felder ¢ = U, k, € nach den k-e-Modellparametern P;:

cl)(x,Pi + APL) - ¢(X,Pi)

S(x,Pi,APi) = AP,
L

Das Programm bendtigt daher die entsprechenden Felder ¢ (x, P; + AP;) bzw. ¢(x, P;) und
die herangezogenen Parameter P; + AP; sowie P;. Die Felder miissen insofern korrekt,
durch Variation eines Parameters, zur Verfiigung gestellt werden. Ihre Berechnung kann

automatisiert durch das Hammersley-Framework erfolgen.

Die Felder ¢(x,P;) missen aufgrund der Beschaffenheit von Sensitivity in das
Timedirectory ,0“ gelegt werden. Durch das controlDict wird definiert, aus welchem

Timedirectory die Felder ¢ (x, P; + AP;) entnommen werden.

Die zur Bildung der Sensitivititen notwendigen Parameter miissen in den
entsprechenden Timedirectories durch das Textfile log vermerkt werden. Dieses hat den

folgenden Aufbau (die Parameter miissen noch entsprechend angepasst werden):

1 FoamFile

2 {

3 version 2.0;

4 format ascii;

5 class dictionary;
6 object log;

7 }

8

9 kEpsilonCoeffs
10 {

11 Cmu 0.09;
12 C1l 1.44;
13 c2 1.92;
14 sigmaEps 1.30;
15 sigmak 1.00;

16 1}
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Wurden die Felder durch das Hammersley-Skript berechnet, so ware auch ein Auslesen
der Parameter aus den OpenFOAM-Dictionary info moglich. Daflir miisste jedoch
Sensitivity bearbeitet und neu kompiliert werden. Steht erneut eine umfangreiche
Sensitivitidtsanalyse bevor, wiirde sich der dafiir nétige Aufwand schnell rechnen. Sind die
SFQs nicht von Interesse, konnte zur Effizienzsteigerung der Berechnungen der Felder ¢
in Script.py der Aufruf von SumSqrErr durch den Aufruf von optimizationinfoNC ersetzt

werden (siehe Kapitel D.2.1).

D.2 SumSqrErr

SumSqrErr berechnet die Summe der Fehlerquadrate (SFQ) der Felder ¢; = U;, k;, €; mit

denen der Felder ¢py = Uy, k, &:

SFQ = z |6 (zelle;), - 4’(29”91')0]2

Flr ¢, werden aufgrund der Beschaffenheit von SumSqrErr jene Felder herangezogen,
welche im Timedirectory ,0“ liegen. Das Timedirectory der Felder ¢; wird durch das

controlDict bestimmt.

Die Ergebnisse werden in Form von zwei OpenFOAM-Dictionaries ausgegeben. Das
Dictionary optimizationinfo wird im Ordner constant und das Dictionary info im

Timedirectory der Felder ¢; hinterlegt. Beide sind ident und enthalten:

» den Berechnungsausgang (daher converged)
» die k-e-Modellparameter (ausgelesen aus./constant/RASProperties)

= die SFQs der einzelnen Felder

Da die Differenzen der SFQs zwischen den Zellenwerten gebildet werden, miissen die
Rechengitter der Felder ¢, und ¢; ident sein. Die Felder ¢, miissen daher auf das Gitter
von ¢; gemappt werden. Dies kann durch das OpenFOAM-Programm mapFields erfolgen.
Das dafiir notwendige Konsolenkommando lautet beispielhaft fiir das mappen der DNS-

Losung auf das grobe Gitter:

»~mapFields 'Pfad-Source-Case-File' -fields '(UMean, kMean, epsilonMean)' -sourceRegion

'Gas' -sourceTime 'Timedirectory' -consistent”

Aus Effizienzgriinden wird dazu geraten, die Felder jedoch einzeln zu mappen. So erfolgt
eine Arbeitsteilung auf drei Prozessoren. Ein mpirun ist mit mapFields grundsatzlich

moglich aber nicht unproblematisch.
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D.2.1 optimizationInfoNC

Bei optimizationInfoNC handelt es sich um eine Abwandlung von SumSqrErr. In ihr
werden jedoch nicht die SFQs berechnet. Stattdessen wird nur das Directory
optimizationInfo ausgegeben. In diesem sind neben dem Berechnungsausgang
(nonconverged) und den k-e-Modellparametern hohe, konstante Strafwerte fiir die SFQs

eingetragen.

Das Framework der lokalen Optimierung ruft optimizationInfoNC nur dann auf, wenn eine
Losung nicht konvergiert. Aus Effizienzgrinden konnten die Aufgaben von

optimizationInfoNC vom Framework libernommen werden.
D.2.2 AllSumSqrErr

AllSumSqrErr ist eine weitere Abwandlung von SumSqrErr. Durch AllSumSqrErr wird die
Berechnung der SFQs mit allen Feldern ¢; vorgenommen, welche sich innerhalb eines
Timedirectorys im Case-File befinden. Die SFQs werden dabei immer mit den Feldern ¢,
gebildet. Da sowohl SumSqrErr als auch AllSumSqrErr die Parameter aus
.Jconstant/RASProperties beziehen, sind die Parametereintrdge in info dann jedoch

fehlerhaft.
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Anhang E  Bedienungsanleitung lokale Optimierung

1.

Lektire der Kapitel 4.1.1.1, 4.2, 4.3, Anhang A und 0 der Masterarbeit von
Benjamin Lukitsch.

Mappen der gemittelten DNS-L6sung auf das grobe Rechengitter (OpenFOAM -

mapFields)
Anlegen eines Case-Files mit den Ordnern bzw. Files:
= DNS-Losung,0“ = gnuplot
= auskonvergiertes k-e-Startfeld , 1 * templates
= constant * OpenFoamController.py
= system = opti-script.py
" src » (leaner.py

Uberpriifung der Einstellungen in system (A.1) und constant (A.2) sowie in opti-

script.py (B.1) und OpenFOAM-Controller.py (B.2)

5. Mit Konsole in das Case-File-Directory navigieren , cd”

Aufraumen des Case-Files mit Konsolenbefehl: ,Cleaner.py” - Achtung l6scht

Losungen

7. Starten der Optimierung mit Konsolenbefehl: ,python opti-script.py”

9.

10.

11.
12.
13.

14.

15.

16.
17.

Warten, ob nach der Decomposition die Optimierung startet (output in Konsole
beachten, die Berechnung der ersten Felder geht bei auskonvergierten k-¢-
Startfeldern relativ schnell vonstatten)

WARTEN

Residuen iiberpriifen (gnuplot residuals) und die maximale Anzahl an Iterationen
anpassen (system/controlDict/writelntervall), auf Ungereimtheiten achten
SFQ-Verlaufe auf Konvergenz kontrollieren (python plotlogResults)

WARTEN

Residuen iiberpriifen (gnuplot residuals) und die maximale Anzahl an Iterationen
anpassen (system/controlDict/writelntervall), auf Ungereimtheiten achten
SFQ-Verlaufe auf Konvergenz kontrollieren (python plotlogResults)

Wenn die SFQs in glatte, nur noch gering absinkende Verlaufe tibergegangen sind,
logResults auf Anderung der Parameter untersuchen. Sind diese klein, suggeriert
nur noch das Rauschen dem Optimierer eine Absenkung der Zielfunktion.
Optimierung abbrechen (Konsole: ,strg. + C*)

Mit plotlogResults und der Option order = True die Parametersatze nach ihrer Giite

sortieren und den Besten auslesen.
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Anhang

Anhang F  Bedienungsanleitung Hammersley-Verteilung

1.

o © N o

10.
11.

12.
13.

Lektire der Kapitel 4.1.1.1, 4.2, 4.3, Anhang A und Anhang C der Masterarbeit von
Benjamin Lukitsch.

Mappen der gemittelten DNS-Losung auf das grobe Rechengitter (OpenFOAM -
mapFields)

Generierung von Hammersley-Punkten

Anlegen eines Case-Files mit den Ordnern bzw. Files:

= DNS-Losung,0” = gnuplot

» auskonvergiertes k-e-Startfeld , 1 = templates
= constant = Script.py

* system = (leaner.py
" src

Uberpriifung der Einstellungen in system (A.1) und constant (A.2)

Mit Konsole in das Case-File-Directory navigieren ,,cd”

Aufrdumen des Case-Files mit Konsolenbefehl: ,Cleaner.py”

Starten der Berechnungen mit Konsolenbefehl: ,Script.py”

Warten, ob nach der Decomposition die Berechnung startet (Blick in timelog/logi
werfen)

WARTEN

Residuen auf Instabilitaten tiberpriifen (,gnuplot residuals”) und die maximale
Anzahl an [Iterationen zu einem sinnvollen Abbruchkriterium anpassen
(./system/controlDict/writelntervall)

logResults erstellen (python printlogResults)

SFQ-Verlaufe plotten (python plotlogResultsHammersley)
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