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Vorwort

Der vorliegende Berichtsband 2009-2010 des Simulationswis-
senschaftlichen Zentrums (SWZ) der TU Clausthal ist inzwi-
schen der dritte dieser Art, der in Folge seit 2005 erscheint.
Wiederum wird die Forschungstatigkeit in den beteiligten
Instituten im Bereich der ,Simulation“ dokumentiert. Damit
wird zugleich die Aufbauarbeit zur Etablierung des SWZ als
dritte Saule der hochschuliibergreifenden Forschung, neben
dem ,Energieforschungszentrum Niedersachsen“ (EFZN)
und dem ,,Clausthaler Zentrum fiir Materialtechnik” (CZM)
dokumentiert. Denn das SWZ soll in Zukunft als gemeinsame
Einrichtung der Universitat Goéttingen und der TU Clausthal
weitergefiihrt und ausgebaut werden. Die hierfiir notwendi-
gen Schritte wurden bereits 2008 begonnen und die wissen-
schaftlichen Ziele in Form eines 4.6 Millionen Euro schweren
Antragspakets formuliert. Dieses wurde von der Wissenschaft-
lichen Kommission Niedersachsen (WKN) positiv begutachtet.

Mit der Kooperation zwischen der Universitat Gottingen und
der TU Clausthal wird das wissenschaftliche Spektrum der
Arbeiten erheblich erweitert werden. Die bisher in Clausthal
etablierten Themen werden in den drei Projektbereichen auf-
gehen, welche die Forschungsthemen des SWZ in den kom-
menden Jahren bestimmen werden:

e Simulation und Optimierung von Netzen
¢ Simulation von Materialien
¢ Verteilte Simulation

Eine kleinere Anzahl von Projektgruppen wird kurzfristig die
Arbeit aufnehmen, weitere werden im Laufe der Zeit in einem
dynamischen Auswahlprozess folgen. Das SWZ wird dabei
als Katalysator verstanden, der es ermdglicht, interdisziplinar
arbeitende Arbeitsgruppen zusammenzubringen und nach-
haltige Forschungsprojekte, etwa DFG Sonderforschungspro-
gramme, Forschergruppen oder EU Projekte, zu initiieren.

Aber auch die bisherigen Arbeiten im SWZ haben bereits
nachhaltige und nach auflen sichtbare Spuren hinterlas-
sen. Im BMBF-Foresight-Prozess werden die TU Clausthal mit
ihren interdisziplindren wissenschaftlichen Einrichtungen
und der Verbund mit Gottingen im Zukunftsfeld ,, Transdiszi-
plindre Modelle und Multiskalensimulation“ neben der Max-



Planck-Gesellschaft und den Universitaten Bonn, Stuttgart
und Bochum zu den wesentlichen und aktivsten Institutionen
gezdhlt (s. http://www.bmbf.de/de/12673.php). Weiterhin
wurden erste Drittmittelprojekte im Rahmen des SWZ einge-
worben und werden unter dessen Flagge bearbeitet.

Bereits jetzt wird absehbar, dass das SWZ in den mit der Nieder-
sachsischen Technischen Hochschule (NTH) verbundenen Uni-
versitaten in Braunschweig und Hannover eingebunden wer-
den wird. Als erster Erfolg kann die Teilnahme an der zweiten
Phase des Auswahlprozesses zur Exzellenzinitiative des Bundes
gewertet werden. Die hier geplante Graduiertenschule wird
eine zentrale Rolle im Bereich der Ausbildung von Studieren-
den, aber auch der Entwicklung und Anwendung von Metho-
den zur numerischen Simulation von Mehrskalenprozessen in
den Ingenieurwissenschaften einnehmen.

Der vorliegende Bericht 2009/2010 orientiert sich wie in den
vergangenen Jahren an der bisherigen Struktur des SWZ, in
dem die Themen Materialien, Produktion, Logistik und Verkehr,
Energie und Umwelt neben den Querschnittsthemen Hochleis-
tungsrechnen und Software Engineering im Vordergrund stan-
den. Die Anzahl der Themen wurde allerdings zu Gunsten einer
ausfuhrlicheren Darstellung einzelner Projekte etwas reduziert.
Der Anfang ist gemacht. Jetzt geht es darum, die Aktivitdaten der
Gruppen gezielt auszubauen.

Prof. Dr. Thomas Hanschke
Vorstand und Sprecher des
Simulationswissenschaftlichen Zentrums
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Unter dem Begriff Materialien werden in der Technik tblicher-
weise alle Stoffe verstanden, die zur Produktion oder Herstel-
lung von bestimmten Zwischen- oder Endprodukten verwen-
det werden. Das Thema umfasst eine uniiberschaubare Anzahl
an Aspekten und Teilgebieten, angefangen bei der Gewinnung
und Aufbereitung der Rohstoffe, deren Veredelung und Ver-
arbeitung zu Zwischenprodukten bis hin zur Entsorgung und
Wiederaufbereitung. Wie kaum ein anderes ist das Forschungs-
gebiet Materialien gepragt von einer Vielzahl von Phanomenen
und von einer signifikanten Disparitat der Zeit- bzw. Langen-
skalen, die diese Phanomene charakterisieren. Deren systema-
tische Untersuchung und Quantifizierung kann nur durch eine
interdisziplinare Zusammenarbeit unterschiedlicher Teilgebie-
te der Ingenieur- und Naturwissenschaften einschlieRlich der
Mathematik erfolgen. Wie in vielen Bereichen der Natur- und
Ingenieurwissenschaften nehmen auch hier mathematische
und simulative Verfahren einen immer breiteren Raum ein. Sie
werden eingesetzt zur Verbesserung von Materialeigenschaf-
ten, zur Optimierung von Prozessen, zur Effizienzsteigerung
von Herstellungsverfahren und zur Kosteneinsparung durch
Verminderung des erforderlichen experimentellen Aufwands.

In den letzten Berichten des Simulationswissenschaftlichen
Zentrums wurden Ergebnisse verschiedener Arbeitsgruppen
vorgestellt, beginnend bei den kleinsten atomaren Skalen bis
hin zur Umformung von Blechen. Im vorliegenden Bericht er-
folgt eine Fokussierung auf zwei Projekte, die Modellierung
mit Multi-Skalen Methoden, bei denen das Verhalten eines Sys-
tems von Prozessen auf stark unterschiedlichen Ldngenskalen
beeinflusst wird, sowie die Modellierung von Multi-Feld Pro-
blemen, die gekennzeichnet sind durch das Zusammenwirken
verschiedenartiger Phanomene, die jeweils durch unterschied-
liche Modelle, in diesem Falle partielle Differentialgleichungen,
beschrieben werden. Beide werden im Rahmen von Drittmit-
telvorhaben durch externe Quellen (Dyckerhoff-Stiftung bzw.
BMFT) finanziert und stellen erste Erfolge der systematischen
Aufbauarbeit in den vergangenen Jahren dar.

1 Materialien




Abbildung 1: Polydisperse Pa-
ckung mit 1 Million Kugeln.
(Alle Packungsbilder erstellt mit
einer modlifizierten Version von
QuteMol [2].)
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1.1 RaSim: Bestimmung der Raumausfiillung
von Partikelmischungen unter Einbeziehung
von Agglomeration

Michael Kolonko, Steffen Raschdorf, Stephan Mock -
Institut flir Angewandte Stochastik und Operations Research

Darstellung des Projekts

Granulare Medien sind in zahlreichen Forschungsgebieten und
in der Industrie von hohem Interesse, sei es die Tablettierung in
der Pharmazeutik, das Kollektivverhalten der Partikel in Gerdll-
lawinen, oder die Herstellung leistungsfahiger Werkstoffe aus
metallischen Rohstoffen, keramischen Pulvern und natirlichen
Baustoffen in den Materialwissenschaften. So sind gerade die
Bindemittelsysteme ein Beispiel fiir komplexe Zusammenhange
zwischen der Komposition der Ausgangsmaterialien und den
KenngrofRen des Endprodukts [1]. Die vereinfachte Grundan-
nahme lautet: Je dichter sich die Partikel in einer gemischten
granularen Schiittung anordnen lassen, desto héher kann die
Festigkeit des fertigen Baustoffs (Gips, Mortel, Beton) getrie-
ben werden.

Die Entwicklung solcher Mischungen ist bisher mit erhebli-
chem experimentellen Aufwand verbunden, da verschiedene
Mischungen hergestellt und im Labor auf ihre Raumausfiillung
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hin untersucht werden mussen. Daher ist man bestrebt, durch
den Einsatz von Simulations- und Optimierungstechniken
einen moglichst groen Teil dieser Arbeiten auf den Rechner
zu verlagern. Gleichzeitig wird man dadurch in die Lage ver-
setzt, einen wesentlichen gré3eren Raum maoglicher Mischun-
gen aus gegebenen Stoffen abzusuchen. Im Idealfall sollten
nach Abschluss der Simulation und Optimierung lediglich
wenige experimentelle Uberpriifungen der besten gefunde-
nen Mischungen erforderlich sein.

Stand der Forschung

Zur Bestimmung der Packungsdichte einer Partikelmischung
mit bekannter KorngréRenverteilung existieren zwei grund-
satzlich verschiedene Ansatze: Die dltere Methode der analy-
tisch-empirischen Packmodelle betrachtet die Mischung als
Kontinuum, um aus repréasentativer Korngrofe sowie Eigen-
packungsdichte einer jeden Komponente eine (rekursive) For-
mel fur die Packungsdichte der Gesamtmischung herzuleiten.
Durch sukzessive Hinzunahme von Komponenten kdnnen
prinzipiell beliebig komplexe Mischungen untersucht werden,
wobei die Interaktion zwischen Partikeln unterschiedlicher
Kornfraktionen durch zuvor empirisch bestimmte Variablen
abgebildet wird. Diese Faktoren sind fiir jedes Stoffsystem indi-
viduell zu bestimmen, sodass eine Einsparung bezliglich der
experimentellen Laborarbeit nur dann erfolgen kann, wenn
die Komponenten der Zielmischung feststehen und lediglich
deren Anteilsverhdltnisse an der Mischung variieren kdnnen.

Eine Alternative hierzu stellen die mit zunehmender Leistungs-
fahigkeit der Rechner populdrer gewordenen Partikelsimulatio-
nen dar. Hier wird die Mischung nicht als Kontinuum betrachtet,
sondern als Zusammenspiel einer Vielzahl von eigenstandi-
gen Objekten, den Partikeln. Die individuelle Bewegung jedes
Objekts und seine Interaktion mit anderen Objekten lasst die
Packung entstehen, ist aber auch der Grund daftir, dass die Lauf-
zeit dieser Simulationsverfahren deutlich und Gberproportional
von der Anzahl der verwendeten Partikel abhangt. Um diese zu
beherrschen, wird daher meist auf die sonst in DEM-Simulationen
Ubliche Beriicksichtigung interpartikuldrer Krafte verzichtet und
lediglich die geometrische Anordnung simuliert; eine weitere
Vereinfachung ist die Approximation der Partikelform durch eine
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Kugel. Die am haufigsten verwendeten Verfahren sind Random
Sequential Addition (RSA) und Collective Rearrangement (CR).
RSA-Algorithmen zeichnen sich durch eine sequentielle Abar-
beitung der Kugeln aus. Eine einmal in der Packung platzierte
Kugel kann spater nicht mehr von ihrer Position weichen, was
bedeutet, dass sich der Aufwand immer nur auf die jeweils
aktuelle Kugel konzentriert. Eine weitere typische Eigenschaft
dieser Methoden ist der sukzessive, konstruktive Aufbau der
Packung, die sich zu jedem Zeitpunkt in einem validen, d.h.
Uberlappungsfreien Zustand befindet.

Wird die Anordnung der Kugeln in jedem Iterationsschritt eines
Algorithmus immer wieder (leicht) verdndert, indem mehrere
oder alle Kugeln verschoben werden, so handelt es sich um
das CR-Verfahren. Im Gegensatz zum RSA-Ansatz kann hier
jede Kugel bis zum Ende des Packungsprozesses bewegt wer-
den, wodurch sich die Mdglichkeit ergibt, auch zwischenzeit-
lich auftretende Liicken durch hineindrangende Kugeln wieder
aufzufiillen. Diese hohe Dynamik erfordert jedoch einen deut-
lich gréReren Rechenaufwand als bei RSA-Verfahren. Typisch
fur CR-Algorithmen ist auRerdem die Relaxation bestimmter
Anforderungen der Packung wahrend des Packprozesses; so
sind zunichst meist Uberlappungen erlaubt, die dann sukzes-
sive abgebaut werden.

Eine der grofRten Herausforderungen auf dem betrachteten
Gebiet der Baustofftechnologie stellt die enorme Polydispersi-
tat der Partikel dar, die sich tGiber etliche Gr6Renordnungen vom
Submikrometerbereich feinster Zusatzstoffe bis zu zentimeter-
grolRen Kiespartikeln erstreckt. Bereits analytisch-empirische
Modelle biiRen bei Betrachtung eines solch breiten Intervalls
einiges an Genauigkeit ein, doch teilchenbasierte Simulationen
stehen vor dem noch gewaltigeren Problem, eine fiir die grof3-
ten Partikel ausreichende Simulationsdomane bereitzustellen,
die es dicht aufzufillen gilt, wahrend gleichzeitig die vorge-
gebenen Anteile der unterschiedlichen Kornfraktionen an der
Gesamtmischung gewahrt bleiben mussen.

Forschungsbeitrag

Im Rahmen der Dissertation Raschdorf [4] wurde das Simulati-
onssystem RaSim zur Simulation der Raumausfiillung von Par-
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tikelmischungen entwickelt. Das System wird gegenwartig in
einer Anschlussarbeit um einige wichtige Komponenten erwei-
tert. Im Folgenden werden einige der wesentlichen Aspekte
des Systems RaSim geschildert.

Sampling + Hierarchisierung der Fraktionen

Eine geschickte Einteilung des gesamten KorngroReninter-
valls einer Mischung in separate, unabhdngig voneinander zu
simulierende Intervalle, sog. Fraktionen, macht die Komple-
xitat der Simulation beherrschbar. So bilden die Partikel der
feinsten Fraktion fiir sich genommen eine dichte Packung, die
wiederum als ,Fullmasse” fur die Licken zwischen den Parti-
keln der ndachstgroberen Fraktion dient. Um fraktionstibergrei-
fende Modellierung zu unterstiitzen, wird im Simulationslauf
jeder Fraktion eine zusatzliche Selektion groRerer Partikel mit-
gefiihrt. Diese grofRen Partikel wirken sich als eine Art innerer
Wandbereich auf die Dichte der Packung aus, indem die Raum-
ausfullung an diesen Randern abgesenkt wird.

Die simulierten Packungsdichten auf der Ebene der einzelnen
Fraktionen werden am Ende zu einer aggregierten Raumausfil-
lung der Gesamtmischung vereinigt. Der iterative Prozess eig-
net sich zur Umsetzung auf parallelen Rechnerarchitekturen;
dariiber hinaus kann durch Priifen von Abbruchbedingungen
ein schnellerer Simulationserfolg erzielt werden, ohne samtli-
che Fraktionen explizit simulieren zu missen.

Die Auswahl der in einer Fraktion zu verwendenden Partikel-
durchmesser kann durch verschiedenste Samplingalgorithmen
umgesetzt werden, solange die Reprasentativitat der Stichprobe
sichergestellt wird. Deren Kennlinie sollte moglichst stark dem
Ausschnitt der Original-KorngréRenverteilung dhneln. Nach
diversen Tests hat sich ein deterministisches Samplingverfah-
ren als schnell und von ausreichender Giite erwiesen.

CR-Simulation mit dynamischer ContainergroRe

Die Simulation einer Partikelpackung auf Fraktionsebene erfolgt
auf Basis eines CR-Algorithmus [3], bei dem die Kugeln initial
in einem kleinen Container Uberlappend platziert werden.
Bereits wahrend der Platzierungsphase wird auf eine gleich-
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Abbildung 2: Performance-Ge-
winn durch Benutzung von Ver-
let-Listen, betrachtet fiir eine
mono- und eine polydisperse
Mischung aus jeweils 10.000
Kugeln

14

maRige Verteilung der Kugeliiberlappungen geachtet, was
die folgenden lIterationsschritte deutlich beschleunigt. Diese
entzerren sukzessiv alle Uberlappungen und lassen die Kugeln
die noch freien Liicken im Container explorieren. Gleichzeitig
sorgt eine Ablaufsteuerung unter Berlicksichtigung des aktu-
ellen Fortschritts fur eine schrittweise VergréRerung des Con-
tainers. Hier ist ein sensibles Vorgehen gefragt, sorgen grofle
Schritte doch fiir eine schnellere Konvergenz, wéhrend kleine
Schritte hingegen eine dichtere Packung erzeugen kdnnen.
Einen guten Kompromiss unter Beibehaltung einer addquaten
Schrittweite bietet die Option der erneuten Containerverkleine-
rung, sobald eine liberlappungsfreie Packung erreicht wurde.
So wird der CR-Prozess im Prinzip neu angestofRRen, nur mit
einer ,vorverdichteten” Kugelanordnung, die sehr gleichma-
Rige Uberlappungen enthilt. Diese Schleife kann abhingig
vom Ressourceneinsatz beliebig oft wiederholt werden.

Loose Octree + Verlet-Listen

Als Flaschenhals der Simulation stellte sich die Suche nach
Uberlappenden Kugeln heraus, weshalb viel Anstrengung in
die Entwicklung effizienter Algorithmen und Datenstruktu-
ren zur Nachbarschaftsbestimmung geflossen ist. Der Loose
Octree erwies sich letztendlich als geeignete Wahl, um den
Anforderungen extrem polydisperser Mischungen gerecht zu
werden: Er partitioniert die Simulationsdoméne auf hierarchi-
sche Weise in Wiirfel unterschiedlicher GréRe. Diese sind als
Knoten in einer Baumstruktur organisiert, von denen jeder nur
seinen Vater- sowie seine 8 Kindknoten kennt und zudem auf
die jeweils enthaltenen Kugeln referenziert. Diese Hierarchie
Uber mehrere GroRenordnungen korrespondiert sehr gut mit
der Polydispersitat der betrachteten Partikelmischungen, was
die deutlichen Geschwindigkeitsvorteile gegentiber der Benut-
zung reguldrer Gitter (wie sie etwa in der Molekulardynamik
verwendet werden) begriindet.

monodisperse |
Mischung O Loose Octree
| I
0 20

B Loose Octree + Verlet-Listen
polydisperse |

Mischung

I I T I
40 60 80 100

Laufzeit [%]
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Die Effizienz der Simulation lieR sich durch den Einsatz von Ver-
let-Listen noch weiter steigern. Diese wirken wie ein Cache und
speichern die lokale Nachbarschaft einer jeden Kugel. Deren
zeitliche und raumliche Kohdrenz wahrend der CR-Simulation
ermoglichte es aulRerdem, ein bewegungsabhdngiges Aktua-
lisierungsintervall fir die Verlet-Listen zu implementieren, so
dass diese immer eine Obermenge der tatsachlich in Kontakt
stehenden Kugeln enthalten.

Alternative Partikelformen

Wahrend das Kugelmodell fiir einige wenige Stoffe (z. B. Flug-
asche) eine gute Approximation darstellt, so gibt es viele wei-
tere Materialien, deren Partikel eine von der Kugelform mehr
oder weniger deutlich abweichende Gestalt besitzen. Die
Anndherung dieser Form erfolgt im Simulationsprogramm
nach einem konstruktiven Ansatz, bei dem mehrere Kugeln zu
einem Kugelcluster zusammengefasst werden und so gemein-
sam ein Partikel bilden. Ein wichtiger Aspekt ist dabei die Fahig-
keit zur Bildung beliebiger Partikelformen, zugleich mussten
jedoch Konzepte wie Nachbarschaft und lberlappungsba-
sierte Verschiebung der Cluster adaptiert werden.

Die Positionen der Kugeln innerhalb eines Partikels sind im
entstandenen Simulationsprogramm starr, d. h. es sind keine
relativen Bewegungen der Kugeln untereinander vorgesehen.
Ebenso ist dadurch keine Deformation der Partikel moglich; ein
durch solch einen Kugel-Cluster dargestelltes Partikel verhalt
sich damit analog zu harten Kugeln. Die Nachbarschaftsver-
waltung lasst sich auf einfache Weise an diese Art der Modellie-
rung beliebiger Partikelformen anpassen, sodass sie weiterhin
mit den einzelnen Kugelprimitiven arbeiten kann. Es muss
lediglich sichergestellt werden, dass sich Kugeln, die Bestand-
teil desselben Partikels sind, nicht gegenseitig als Nachbarn
betrachten kénnen.

Neben der Translation sind die zusammengesetzten Parti-
kel auch der Rotation ausgesetzt. Hier wird jedes Partikel
um seinen eigenen Mittelpunkt gedreht, wobei die Rotation
ein Resultat der Drehmomente ist, denen das Partikel durch
duRere Uberlappungen seiner Kugeln mit anderen Partikeln
ausgesetzt ist.

Abbildung 3: Periodische Rand-
bedingungen: Ellipsoide glei-
chen ihre Achsenausrichtung
einander an

Abbildung 4: Packung aus
Wiirfeln, die sich an den Con-
tainerwdnden ausrichten
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Abbildung 5: Ein mittels DLA-
Algorithmus erzeugter Kugel-
Cluster aus 200 Partikeln

Abbildung 6: Ein mittels DLA-AI-
gorithmus erzeugter, scheiben-
férmiger Kugel-Cluster

Agglomeration

Die Agglomeration ist eine Zusammenfassung aller Pro-
zesse, bei denen eine Verschiebung der KorngroRenvertei-
lung von den feinen hin zu den gréberen PartikelgréRen
stattfindet. Ausgelost wird dies durch interpartikuldre Kréfte,
die zu einem Anhaften kleinerer Partikel und so zur Bildung
grofRerer Strukturen fuhrt. In der Verfahrenstechnik wird die
Agglomeration unter anderem benutzt, um den Transport
und die Lagerung von feinen granularen Stoffen zu erleich-
tern. Beispiele dafiir sind das Tablettieren, Brikettieren oder
Pelletieren. Bei der Entwicklung von Baustoffen ist die Bil-
dung von Agglomeraten aber in der Regel unerwiinscht, da
sie der angestrebten hoben Raumausfillung entgegenwirkt.
Feine Partikel stehen nicht mehr als Fillmaterial fur die Liicken
zwischen den groberen Partikeln zur Verfiigung, wenn sie zu
Agglomeraten verbunden sind. AuBerdem kénnen Agglome-
rate aufgrund eines fraktalartigen Aufbaus eine sehr geringe
innere Raumausfiillung haben, was auch die Raumausfillung
der gesamten Mischung herabsetzt. Um auch die Bestim-
mung der Raumausfillung von Mischungen mit sehr feinen
KorngroRenbereichen zu ermdoglichen, muss das Simulati-
onsprogramm daher die Auswirkungen der Agglomeration in
geeigneter Weise berticksichtigen.

Eine naheliegende Methode ist die Einfihrung eines Faktors,
der das ermittelte Simulationsergebnis, abhdngig vom in der
Mischung enthaltenen Feinkornanteil, korrigiert. Der verwen-
dete Packungsalgorithmus muss dafiir nicht verandert wer-
den. Die Schwierigkeit liegt in der Ermittlung dieses Faktors, er
kann durch Regression aus einer Messreihe fiir eine bestimmte
Mischung errechnet werden. Da aber jeder Stoff anders agglo-
meriert, kdnnen die Ergebnisse nicht auf andere Mischungen
Ubertragen werden.

Eine andere Moglichkeit ist die Einbeziehung der Agglo-
meration in die Simulation. Die Verschiebung der Korngro-
Renverteilung kann in der Kugelpackung dadurch erreicht
werden, dass kleinere, agglomerierende Kugeln geléscht und
durch groRere Kugeln — die Agglomerate — ersetzt werden.
Die geringere innere Raumausfillung der Agglomerate kann
entweder als zusatzliche Eigenschaft der Kugeln gespeichert
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werden oder durch zusétzliche Kugeln, die als Hohlrdume
fungieren, dargestellt werden. Auch hier muss der Simulati-
onsprozess selbst kaum verdndert werden, es missen ledig-
lich unterschiedliche Arten von Kugeln verwaltet werden.
Allerdings besteht auch hier das Problem, fur einen gegebe-
nen Stoff die Verdnderung der KorngroRRenverteilung genau
zu bestimmen.

Eine weitere, realitatsnahere Mdglichkeit ist die Simulation
der Agglomerate durch Kugelcluster. Dies erfordert einen
hoheren Aufwand, ermdglicht aber den direkten Vergleich
mit der Mikrostruktur einer realen Packung. Da das Simula-
tionsprogramm bereits in der Lage ist, von der Kugelform
abweichende Partikel als Kugel-Cluster zu simulieren, kon-
nen auch Agglomerate auf diese Weise behandelt werden.
Um Kugel-Cluster mit den erforderlichen Eigenschaften zu
generieren, wurde eine auf einem DLA-Algorithmus (diffu-
sion limited aggregation) [7] basierende Software entwickelt.
Dieser Algorithmus baut sequentiell einen Cluster auf, indem
eine erste sogenannte Saatkugel im Koordinatenursprung
platziert wird. Weitere Kugeln werden auf einer, den Cluster
in ausreichendem Abstand umgebenden Startsphare zufallig
positioniert. Von dort aus vollfiihren sie einen Zufallslauf, der
einen Diffusionsprozess simuliert, bis sie den Cluster beriih-
ren. Auf diese Weise entstehen fraktale Kugel-Cluster mit einer
sehr geringen inneren Raumausfiillung. Neben der Einstel-
lung der Anzahl an Kugeln, bietet die Software auch vielfal-
tige Mdoglichkeiten weitere Parameter zu beeinflussen. Durch
eine Anderung der Zufallsverteilung bei der Positionierung
der Kugeln auf der Startsphare konnen z.B. Kugel-Cluster mit
unterschiedlicher duRBerer Form erzeugt werden (vgl. Abb. 7
und Abb. 8).

Ein Problem bei der Einfligung derartiger Agglomerate in das
bestehende RaSim-System bildet gegenwartig noch die Bewe-
gung der Cluster wihrend des Uberlappungsabbaus. Die mit
dem DLA-Algorithmus erzeugten fraktalartigen Cluster haben
die Neigung, sich mit ihren ‘Armen’ zu verhaken. Hier wird an
einem hierarchischen Konzept gearbeitet, das zunachst grobe
Bewegungen ohne Beriicksichtigung der Feinstruktur des
Agglomerats erlaubt und dann eine genauere lokale Bewe-
gung vornimmt.
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Abbildung 7: Grafische Benut-
zeroberfléiche ,, RaSim“
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Im Rahmen der Weiterflihrung dieses Projektes wurde eine gra-
fische Oberflache fiir RaSim entwickelt. Dies stellt einen ersten
Schritt auf dem Weg vom Simulationswerkzeug zum Anwen-
dungsprogramm dar. Wie schon bei der Implementierung des
Simulationsprogramms wurde auch hier auf Plattformunab-
hangigkeit geachtet. Um zukiinftige Entwicklungen nicht zu
erschweren, ist die grafische Oberflache als separates Frontend
zum eigentlichen Simulationsprogramm entwickelt worden,
das weiterhin unabhingig gestartet werden kann. Uber die grafi-
sche Oberflache ist es moglich, alle fir die Simulation relevanten
Daten zu verwalten wie z.B. die Rohdaten der Ausgangsstoffe,
die Parametereinstellungen fiir die Simulation und die Simulati-
onsergebnisse. Ferner kdnnen Profile fiir verschiedene Personen
oder Arbeitsbereiche angelegt werden und die Anzahl der beno-
tigten Fraktionen kdnnen automatisch berechnet werden.

Uber diese Programmversion ist es erstmals méglich, Simulati-
onslaufe durchzufiihren ohne genauere Kenntnisse des Simu-
lationsprogramms. Das Programm befindet sich bereits im
Institut fir Nichtmetallische Werkstoffe im Einsatz.

Fazit und Ausblick

Von der Modellierung bis zur Implementierung wurde in der
aus dem Projekt entstandenen Dissertation [4] auf eine univer-
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selle Umsetzung geachtet, sodass Giber die Bindemittelkompo-
nenten hinaus nicht nur das gesamte KorngréRenspektrum
bis hin zum groben Zuschlag abgedeckt werden kann — was
die Simulation von Packungen aus Zement, Gips, Mértel und
Beton einschlieft —, sondern die Raumausfiillungen beliebiger
granularer Medien bestimmt werden kénnen.

Die Einbeziehung nicht-kugelférmiger Partikel und von Parti-
kel-Agglomeraten ist im Prinzip bereits jetzt mdglich, hier ist
jedoch noch einiges an Modellierungs- und Anpassungsarbeit
zu leisten, um realitdtsnahe Simulationen beliebiger Korngro-
Renverteilungen zu ermdoglichen.

Abbildung 8: Tetris-artige Par-
Die schnelle und genaue Simulation einer gegebene Korngro-  tikelformen demonstrieren die
Renverteilung ist wiederum die Voraussetzung fur die rechner-  Mdglichkeiten heteromorpher
gestlitzte Suche nach Partikelmischungen mit vorgegebener  Packungen
oder moglichst hoher Raumausfiillung. Diese Such- und Opti-
mierungskomponente soll mit naturanalogen Verfahren wie
genetischen Algorithmen arbeiten.

Beteiligte Partner

Dieses Projekt wird in enger Zusammenarbeit mit dem Institut
far Nichtmetallische Werkstoffe (Prof. Dr. Wolter) und dem Ins-
titut fir Informatik (Prof. Dr. G. Zachmann) an der TU Clausthal
betrieben. Finanziert wird es durch mehrere Promotionsstipen-
dien und weitere Fordermittel der Dyckerhoff-Stiftung (Projekt-
nummer T218/15631/2006).

Partikelpackungen, die mit dem hier vorgestellten Simulati-
onsprogramm erzeugt wurden, befinden sich auch am Institut
fur Technische Mechanik sowie am Institut fiir Polymerwerk-
stoffe und Kunststofftechnik als Ausgangssituation fur weiter-
gehende Simulationen (Stromungsmechanik, FEM) im Einsatz.
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Karl-Heinz Spitzer - Institut fiir Metallurgie
Gunther Brenner, Yong Ma - Institut fiir Technische Mechanik

Zusammenfassung

Das hier beschriebene Projekt ist in ein Bestandteil der im
Rahmen der SWZ angestrebten Schwerpunktbildung im Be-
reich der ,,Computational Materials Science”. Das Projekt
wird derzeit aus anderen Drittmittelquellen (BMBF Vorhaben
033R007B) finanziert. Eine Forderung im Rahmen des SWZ ist
zu einem spateren Zeitpunkt angestrebt.

Gegenstand des Projektes ist die numerische Berechnung von
magnetohydrodynamischen (MHD) Strémungen mit freien
Oberflachen. Hintergrund ist die Analyse und Optimierung von
neuartigen Herstellungsverfahren fiir Stahlbleche, dem Band-
gielRverfahren. Dieses bendtigt ein System zur gleichmaRigen
Aufgabe der Schmelze auf ein umlaufendes Band. Hier kommt
der Wechselwirkung zwischen der fliissigen Schmelze und ei-
nem externen elektromagnetischen Wechselfeld besondere
Bedeutung zu, mit dessen Hilfe eine gleichmaRige Dicke iber
der gesamten Breite des Bandes gewahrleistet werden soll. Aus
Sicht der Modellierung und Simulation handelt es ich hierbei
um ein klassisches Mehrfeldproblem, da neben den hydrody-
namischen Modellgleichungen, d.h. den Navier-Stokes Glei-
chungen, die Maxwell-Gleichungen gekoppelt gelost werden
missen. Hinzu kommt die Beriicksichtigung von beweglichen
Phasengrenzen und des komplexen Materialverhaltens der
Schmelze. Ziel des Projektes ist die Weiterentwicklung von nu-
merischen Berechnungsverfahren fiir derartige Mehrfeldpro-
bleme. Diese Modelle sollen anhand einer Modellkonfiguration
untersucht werden. Die Konfiguration besteht aus einer Gerin-
nestromung mit freiem Rand; Form der freien Oberflaiche und
somit die Filmdicke der Gerinnestromung hangen vom aufge-
pragten Magnetfeld ab.

1.2 Magnetohydrodynamische Stromungen
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Technologischer Hintergrund, Stand der Forschung

Aufgrund der groRBen technologischen und wirtschaftlichen
Bedeutung von hochwertigem Feinblech, d.h. hochfesten Stahl-
blechen mit einer Dicke unter 3mm, wird kontinuierlich an der
Weiterentwicklung von effizienten Herstellungsverfahren gear-
beitet. Dies gilt insbesondere vor dem Hintergrund der Not-
wendigkeit der Steigerung der Energieeffizienz dieser Verfahren.
Diesbeziiglich ist das seit den 60er Jahren etablierte Verfahren,
bei dem Brammen durch Warmwalzen und Kaltwalzen auf die
gewiinschte Enddicke gebracht werden, nicht optimal. Bei die-
sem CSC Verfahren wird der fliissige Stahl mit dem Verteiler aus
Pfannen in Kokillen gefiihrt und zu einem gekiihlten Strangfiih-
rungssystem weiter transportiert. Sobald der fliissige Stahl auf
die gekihlte Kokillenwand und den Kaltstrang trifft, beginnt er
zu erstarren. Je nach betrieblichen Moglichkeiten kdnnen die
erzeugten Brammen noch warm in die Walzwerksofen einge-
setzt werden, um so Energie zu sparen. Meistens ldsst man sie
allerdings auf Kiihlstrecken soweit abkiihlen, dass sie mit Mag-
neten gehandhabt werden kdnnen und stapelt sie dann ab.
Dadurch geht die gesamte thermische Energie verloren und die
Brammen missen vor dem Walzen wieder aufgeheizt werden.
Als Weiterentwicklung wurde in den spaten 1980er bis 1990er
Jahren das Diinnbrammengiessverfahren (engl. Compact Strip
Production, kurz CSP) eingefiihrt. Dabei werden Brammen von
250-300mm (beim CSC) Dicke auf 50-100 mm verringert und
ohne Zwischenabkiihlung direkt zu Warmband ausgewalzt. Die
Vorteile dieses Verfahren sind nicht nur die Abnahme der Band-
dicke, sondern auch die Verringerung des Energieverbrauchs
durch Vermeiden des Wiederaufheizens.

Die nachste Entwicklung in der Feinblechproduktion ist das
DinnbandgielRen, auch Castrip-Prozess genannt, bei dem
die hergestellten Metallbander von nur noch 1-15 mm Dicke
erstarren und nicht oder nur in wenigen Stichen warm um-
geformt werden missen. Bei diesem Verfahren wird der flis-
sige Stahl zwischen zwei gegeneinander liegenden wasserge-
kiihlten Walzen vollstandig als Band erstarrt und schliellich
durch den hohen Druck zwischen den Walzen auf eine Dicke
bis 1.5 mm gebracht. AulRer der diinneren Banddicke und des
geringen Energieverbrauchs bendtigt der Castrip-Prozess noch
einen geringen Walzenaufwand und ist in relativ kleinen Men-
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gen kostenglinstig herstellbar. Der grof3e Nachteil des Castrip-
Prozesses liegt darin, dass die mechanischen Eigenschaften des
erzeugten Feinblechs nicht durch das Kaltwalzen eingestellt
werden kdnnen und dass die gegossene Struktur praktisch
vollstandig erhalten bleibt.

Das an der TU Clausthal entwickelte Verfahren, der Direct Strip
Casting (DSC)-Prozess, wie er in Abbildung 1 dargestellt ist,
vermeidet die Nachteile des Castrip-Verfahrens bei gleichzeiti-
ger Reduktion des Investitions- und Energieaufwands gegen-
Uber den Diinnbrammengiessverfahren. Beim DSC-Verfahren
wird die Schmelze direkt auf ein durch Wasser gekiihltes Stahl-
blechband transportiert. Die seitliche Begrenzung besteht aus
ebenfalls wassergekiihlten Kupfersegmenten und lauft mit der-
selben Geschwindigkeit wie das Band mit. Um eine schnelle Er-
starrung und gleichzeitige Reduktion des Kohlenstoffgehaltes
der Stahloberflache zu erzielen, werden eine wassergekihlte
Abdeckung und ein aus Argon bestehendes Schutzgas einge-
setzt. Durch das DSC-Verfahren wird eine tibermalRige Poro-
sitat der Oberfliche vermieden und eventuelle Lunker bilden
sich als Vakuumlunker nur im Kern des Bandes, wo sie durch
das anschlieBende Warmwalzen wieder verschweil3t werden
konnen. Mit deutlich erhohter Qualitat bietet der DSC-Prozess
mit ca. 15 mm Brammendicke nach einigen Warmwalzschrit-
ten eine Banddicke von etwa 8 mm an.

[ capital costs
[l operating costs
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Abbildung 1: Schematische
Darstellung des Platz- und
Energiebedarfs von drei ver-
schiedenen Verfahren zur Her-
stellung von Feinblech

23



Abbildung 2: Zur Veranschau-
lichung des Zusammenhangs
zwischen Warmbanddicke und
Dichte nach dem Walzvorgang
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Der Energiebedarf kann demnach auf 24 % gegentiber dem CSC-
Verfahren reduziert werden. Gleiches gilt fiir die Investitionskos-
ten durch den Wegfall von Walzgeriisten und Hallenflache.

Da der Umformgrad der erzeugten Feinblechprodukte bei ge-
gebener Enddicke entscheidend von der Dicke des gegossenen
Vormaterial abhangt, ist die gleichverteilte Dichte, bzw. gleich-
maRige Dicke des Vormaterials, eine wichtige Einflussgré3e fiir
die mechanischen Eigenschaften des fertigen Warmbandes.
Abbildung 2 veranschaulicht das Verhdltnis zwischen Dichte-
und Dicken-Verteilung nach dem Walzen. Aus diesem Grunde
ist die Kontrolle der Schichtdicke des noch fliissigen Stahls von
entscheidender Bedeutung, um Inhomogenitaten z.B. durch
ungleichmaRig schnelles Abkiihlen des Bandes zu vermeiden.

Damit die Schichtdicke des flissigen Stahls in der Bandgiel3-
anlage gesteuert werden kann, werden Magnetfelder als eine
implementierbare Mallnahme eingesetzt und erprobt. Wie in
der Abbildung 3 dargestellt wird durch das Magnetfeld und
die von diesem induzierte Stromdichte eine Lorentzkraft einge-
fuhrt, welche das Geschwindigkeitsprofil und die Schichtdicke
des noch flussigen Stahls beeinflusst (magnetisches Riihren).
Am Institut fir Metallurgie der TU Clausthal werden im Tech-
nikumsmafstab experimentelle Untersuchungen zur Optimie-
rung des Prozesses realisiert, beispielsweise durch Anordnung
oder Starke der Magnetfelder.

Eine exakte Quantifizierung der Wirkung der Magnetfelder ist
de facto nicht méglich, da dies die Messung von Geschwin-
digkeiten im Inneren der BandgieRanlage erfordern wirde.
An dieser Stelle sollen daher numerische Berechnungsverfah-
ren eingesetzt werden, in denen diese Phanomene abgebildet
werden und auf deren Basis Parametervariationen zur Optimie-
rung durchgefiihrt werden kdnnen.
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Der Gegenstand des Projektes ist demnach die numerische Be-
rechnung von magnetohydrodynamischen (MHD) Strémungen
mit freien Oberflachen. Aus Sicht der Modellierung und Simula-
tion handelt es sich hierbei um ein klassisches Mehrfeldproblem,
da neben den hydrodynamischen Modellgleichungen, d.h. den
Navier-Stokes-Gleichungen, die Maxwell-Gleichungen gekop-
pelt gelést werden missen. Hinzu kommen die Berlicksichti-
gung von beweglichen Phasengrenzen und das komplexe Mate-
rialverhalten der erstarrenden Schmelze. Ziel des Projektes ist die
Weiterentwicklung von numerischen Berechnungsverfahren fiir
derartige Mehrfeldprobleme. Diese Modelle sollen anhand ei-
ner Modellkonfiguration untersucht werden. Die Konfiguration
besteht aus einer Gerinnestrdomung mit freiem Rand; Form der
freien Oberflache und somit die Filmdicke der Gerinnestrémung
hangen vom aufgepragten Magnetfeld ab.

Die grundlegenden Modellgleichungen zur Beschreibung der
Bewegung eines Fluides (Gas oder Flussigkeit) in Wechsel-
wirkung mit elektrischen und magnetischen Feldern basieren
auf den Navier-Stokes-Gleichungen, d.h. den Erhaltungsprin-
zipien fur Masse, Impuls und Energie eines viskosen Fluides,
sowie den Maxwellschen Gleichungen. Hierzu gehdren das
Gauss ‘sche, Faraday-Konstante und Ampere-Maxwell “sche
Gesetz sowie Erhaltungsgleichungen fiir den magnetischen
Fluss und die elektrische Ladung. Eine zusammenfassende Dar-
stellung der EMHD Modellbildung findet sich z.B. in [1, 2, 3].
Fir die Metallurgie sind zudem komplexe Materialgesetze fiir
die (erstarrenden) Metallschmelzen von Bedeutung.

Die EMHD kombiniert die hydro- und elektrodynamischen Ei-
genschaften von leitfahigen Flussigkeiten. Somit sind Materi-
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Abbildung  3:

Veranschauli-

chung des Zusammenwirkens
von Geschwindigkeitsfeld und

Magnetfeld
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albewegungen und das Verhalten des elektrischen Feldes und
des Magnetfeldes nicht unabhdngig voneinander. Plasmabe-
wegungen fiihren zu weiteren magnetischen und elektrischen
Feldern; umgekehrt wird das elektromagnetische Feld die Flu-
idbewegung beeinflussen. Eine numerische Simulation dieser
gekoppelten Felder ist mit den derzeit vorhandenen Werkzeu-
gen nicht maglich. Es lassen sich Einzelphdnomene isoliert be-
trachten, die aus einer Vereinfachung der allgemeinen EMHD
Gleichungen hervorgehen. In der klassischen MHD werden
quasi-statische magnetische Felder betrachtet, womit sich
die Maxwell-Gleichungen erheblich vereinfachen lassen. Hin-
zu kommen vielfach weitere Annahmen, z.B. die des idealen
elektrischen Leiters oder die Vernachlassigung magnetostrikti-
ver Anteile in der hydrodynamischen Impulsgleichung. Diese
Modelle stellen die Basis fur weitergehende Betrachtungen,
z.B. zur Modellierung der Turbulenz in MHD Strémungen [4,
5], dar. Fur die vorliegende Fragestellung kommt hinzu, dass
das Integrationsgebiet freie, bewegliche Rander aufweist. In
[6] werden offene Gerinnestromungen modelliert, allerdings
unter der vereinfachenden Annahme einer konstanten Dicke
der Filmstrdmung. In [8] wird die Wirkung von magnetischen
Wechselfeldern auf die Ausbildung einer freien Oberflache im
sogenannten Kaltwandofen mittels kommerziellen numeri-
schen Verfahren (ANSYS, Fluent) berechnet. Die Berechnung
der hydrodynamischen und magnetischen Gleichungen er-
folgt hier entkoppelt, d.h. die Maxwell-Gleichungen werden
geldst und damit konstante magnetische Krafte als Quellterme
in den Navier-Stokes-Gleichungen vorgegeben.

Die mit der Durchfiihrung des Projektes betrauten Arbeitsgrup-
pen am Institut fiir Technische Mechanik und am Institut fir
Metallurgie haben einschlagige Erfahrungen im Bereich der
Modellierung von Schmelzen [9-11] sowie der Modellierung
von MHD Prozessen [12, 13]. Technologische Aspekte des Pro-
jektes werden in [3] erldutert.

MHD Modellierung
Im Rahmen des Projektes sollen Berechnungsverfahren fiir die
Navier-Stokes’schen Gleichungen und fiir die Maxwell-Gleichun-

gen weiterentwickelt werden, wobei der Fokus auf der effizien-
ten Kopplung der Verfahren liegt. Die Programmierung erfolgt

1.2 Magnetohydrodynamische Stromungen



auf der Basis der open-source Programmbibliothek OpenFOAM.
Das Ziel ist, ein modulares Paket aufzubauen, das es erméglicht
die oben beschriebenen Fragen zu beantworten. Neben der
Analyse und Optimierung von BandgiefRverfahren, dem eigent-
lichen Ziel des BMBF Projektes, besteht das Interesse, das The-
ma der Simulation von ,,Mehrfeldproblemen in den Material-
wissenschaften” langerfristig zu etablieren. So bestehen bereits
jetzt Verknlipfungen zu einer Arbeitsgruppe, die sich mit elek-
trohydrodynamischen Problemen beschaftigt. Diese Aktivitaten
sollen im weiteren Verlauf des Projektes ausgebaut werden.

Im laufenden Projekt ist vorgesehen, schrittweise die Model-
lierung magnetohydrodynamischer Probleme am Beispiel des
Bandgielverfahrens aufzubauen und zu validieren. Im ersten
Schritt werden offene Gerinnestromungen untersucht. Es wer-
den numerische Verfahren zur Modellierung der freien Phasen-
grenzflache und der Materialgesetze in OpenFOAM erprobt. Zu
einem spateren Zeitpunkt wird die Modellierung der magneti-
schen Kraftdichte in den hydrodynamischen Gleichungen vorge-
nommen. Deren Berechnung erfolgt ebenfalls mit OpenFOAM,;
die Kopplung erfolgt zunachst nur unidirektional. Das eigent-
liche Wirkprinzip der elektromagnetischen Homogenisierung
des Stahlfilms basiert darauf, dass die veranderliche Schichtdi-
cke des Stahlfilms auf die Verteilung des EM-Feldes riickwirkt.
Diese Kopplung wird im folgenden Arbeitspaket beriicksich-
tigt, wobei geklart werden muss, in welchen Intervallen diese
Kopplung zu erfolgen hat. Zudem ist die Modellierungstiefe zu
bewerten. Letztlich sollen in diesem Projekt Parameterstudien
durchgefiihrt werden, um den Einfluss des Magnetfeldes auf
die Ausbildung der freien Oberflache bewerten zu konnen. Die
Erstarrung der Schicht ist nicht Gegenstand dieses Projektes.

Bei den normalerweise verwendeten Verfahren der numeri-
schen Stromungsmechanik (engl. CFD) lassen sich Stromun-

gen in einem Gebiet Q mit den Navier-Stokes-Gleichungen
beschreiben. Die Navier-Stokes-Gleichungen sind definiert als

XY 4V - (pitd) = —~Vp+ V- (u Vi) + S @1
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Darin ist © die Dichte, % der Geschwindigkeitsvektor, P der
Druck, p die dynamische Viskositat und S der Quellterm, wie
etwa Gravitation, Oberflichenspannung. Gleichung (2.1.1)
ohne Quellterm wird in OpenFoam wie folgt abgebildet:

fvm::ddt(U) + fvm:div(phi, U) - fvm:laplacian(nu, U) ==
-fvc::grad(p))

In OpenFoam wird das Finite-Volumen-Verfahren eingesetzt,
um die Impulsgleichung zu diskretisieren. Zusammen mit einer
Linearisierung resultiert daraus ein lineares Gleichungssystem,
welches in OpenFOAM mit einem iterativen Gleichungsldser
relaxiert wird. Die Losung von Gleichung 2.1.1 erfolgt fur eine
inkompressible Strémung, d.h. unter Beriicksichtigung der Di-
vergenzfreiheit, mit dem SIMPLE und PISO Druckkorrekturver-
fahren.

Fir die Modellierung der freien Oberflache wird das ,Volume
of Fluid“ (VOF) Verfahren eingesetzt, bei dem die Konvektion
einer skalaren GrofRe o betrachtet wird. Diese ist ein Mald fur
den Fullstand eines finiten Kontrollvolumens. Es gilt:

0 , leere Zelle
a=14¢ (0,1) , Grenzflaechenzelle
1 , gefuellte Zelle

Desweiteren sind die Dichte p und dynamische Viskositat p bei
dem VOF Verfahren nicht mehr global konstant, sondern wer-
den mit dem passenden Fillstand der aktuellen Zelle verbun-
den. Deshalb ist eine neue Funktion ¢ fur die globale Verteilung
der Dichte und Viskositat als

C(p)=ap1+ (1 —a)p
Cp) = apr + (1 — a)uz

definiert. Die Bestimmung der Volumenfraktion o wird durch
eine Kontinuitatsgleichung

Oa

o TV (en)=0 (2.3.2)
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modelliert. Da Gleichung 2.3.2 die Erhaltungsbedingung nicht
erflllt (siehe Rusche [15]), wird zusatzlich noch ein Korrektur-
term eingesetzt.

)
8—?+V-(aﬁ)+v-(ﬁca(l—a)):0.

(2.3.3)
Die in Gleichung 2.3.3 verwendete GréRe . bezeichnet man
hier als ,relative Geschwindigkeit”, welche direkt als Fluss be-
rechnet wird:

Ue = T min (cAlpha;g—’;",max (E%D) ,

wobei cAlpha eine einstellbare Konstante (siehe OpenFOAM
User Guide) ist und 77 = % der normierte Normalenvektor,
der die Ausbreitungsrichtung des Fluids angibt, ist. Dariiber-
hinaus muss bei freien Oberflachen speziell der Einfluss der
Gravitation und der Oberflaichenspannungskrafte modelliert
werden. Dies erfolgt in den Navier-Stokes-Gleichungen durch
zusatzliche Quellterme, d.h.

9(pti)
ot

+ Ve - (pitiy) = =Vp+ V- (n Vig) + pg + fo .
(2.3.4)

In Gleichung 2.3.4 bezeichnen P9 die Schwerkraft und
fo =0 -k-7 die Oberflichenkrifte, wobei ¢ die Oberflichen-
Vo

spannung, 7 = 75y der Normalenvektor und k = V - 7i die

lokale Krimmung der freien Oberflache ist.

Zur Beschreibung der magnetohydrodynamischen Strémung
wird eine Kopplung der hydrodynamischen Gleichungen zu-
sammen mit den Maxwell-Gleichungen und dem Ohmschen
Gesetz notwendig. Das Ziel ist es, einen neuen Term, die so-
genannte Lorentz-Kraft, in der Navier-Stokes-Gleichung zu_be-
stimmen, damit die durch den Einsatz des Magnetfelds Ber-
zeugte Wirkung im Strémungsfeld modelliert wird. Sie werden
im Folgenden beschrieben:

1.2 Magnetohydrodynamische Stromungen
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Maxwell-Gleichungen:

V-J=0, 2.4.1)

V-b=0, (2.4.2)
. 0B

VX E=——2"" (2.4.3)

V x B = pmdJ . (2.4.4)

Ohmsches Gesetz:

—

J =0, (E+ﬁx§) . (2.4.5)
Lorentz Kraft:
Fp=JxB . (2.4.6)

Mit der Maxwell-Gleichung 2.4.4 wird die Lorentzkraft erwei-
tert, so dass folgt

F‘L:/jm(VXB')XB» (2.4.7)
Mit der Identitat v (E- 5) =Va (ff C*) + Ve (ff~ C*) folgt fur

den speziellen Fall, dass A4 = ¢ weiterhin:

V(A-A)=2(Ex (Vx/f)+(/f~V)/f) S Ax(VxA)=1v(A.-4)— (4. V)4
Weil A x (v x A‘) S (v X A’) x A gilt, lautet die Gleichung
2.4.7 wie folgt:

. 1 1 R
FL:——VB2+—(B-V>B.

2 m (2.4.8)

Fir die Impulserhaltungsgleichung 2.3.4 folgt damit

1.2 Magnetohydrodynamische Stromungen



)
ot

S -

Vg - (pilliy) = —Vp+V - (1 Viig)+pg+fo— 2umv32 o (B : v) B
(2.4.9)

Aus Gleichung 2.4.8 wird deutlich, dass zur Bestimmung der
Lorentzkraft nur das Magnetfeld B bendtigt wird. Um das

Magnetfeld B zu bestimmen, werden die Maxwell-Gleichung
2.4.3 und das Ohmsche Gesetz benétigt:

-

. 9B -
VxE=—-— wobei £E=—
ot Oe

—ux B,

(2.4.10)

Mit der Maxwell-Gleichung 2.4.4 wird die Gleichung 2.4.10 er-
weitert, so dass folgt:

V x (VXB)Vx(ﬁXE):aB .
Oefm ot (2.4.11)

Falls die elektrische Leitfahigkeit “e und magnetische Leitfahig-

keit #m konstant sind, kdnnen wir die Gleichung 2.4.11 mit
dem Vektoroperator V X (V X é) =V (V : é) -~ V2B weiter
vereinfachen

_9B
ot (2.412)

1

Oellm

(V(v-é)—v2§)—vX (Ux§>:

Die oben erstellte Gleichung 2.4.12 wird nach 2.4.2 V- B=0
weiter vereinfacht:
1 oB

Tebm ot - (2.4.13)
Letztendlich wird Gleichung 2.4.13 mit der Max-
well-Gleichung 2.4.2 und dem Vektoroperator

VQE—Vx(ﬁx§>:—

Vx (AxB)=AV-B-BV-A+(B-V)A—(A-V)B

1.2 Magnetohydrodynamische Stromungen
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zusammengefasst:

o8 1
ot Oclim

&,

VQE—(§~ v)m(a‘-V) ~0.

(2.4.14)

Bis hier wurden zundchst die wesentlichen Bestandteile der
Modellierungen vorgestellt. Der zugehoérige Losungsalgorith-
mus ist zusammenfassend in Abbildung 4 dargestellt.

Ergebnisse

Im Folgenden werden exemplarisch einige Ergebnisse von
Berechnungen vorgestellt, in denen die Komplexitdt des Pro-
blems sukzessive gesteigert wurde. Dadurch kann einerseits
im Sinne eines Suppressionstest eine Plausibilitatskontrolle zur
Validierung erreicht werden. Zum anderen lassen sich auf diese

‘ Belege Variablen mit Anfangswerten (i*,p", a™) ‘

L
‘ Berechne a™*! gemiR (2.3.3) ‘

!

Berechne (*)"** und (FL)“H gemaR (2.4.8)

]

‘ Berechne p’' gemaR DruckKorrekturGleichung mit PISO ‘

)

P = (p) 4 p! o @ T = (@) 4 ‘

|

‘ Berechne B™"*! gemiR (2.4.14) ‘

Nein

max (n)?

la

Abbildung 4: Lésungsalgorith-

mus des MHD Verfahrens m
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Weise einige grundlegende Phdnomene der Stromung unter
Magnetfeldeinfluss herausarbeiten.

Zur Verifikation des Modells wird in einem ersten Schritt die
»Hartmann“ Stromung betrachtet. Eine Hagen-Couette-
Stromung zwischen zwei parallelen Wanden wird durch ein
Magnetfeld senkrecht zur Stromungsrichtung verdndert. Fir
diese Konfiguration ist eine analytische Losung vorhanden,
anhand derer die numerischen Ergebnisse Uberprift werden
kdnnen. Eine Prinzipskizze ist in Abbildung 5 zusammen mit
analytischen Losungen fiir verschiedene magnetische Feldstar-
ken dargestellt. Betrachtet wird ein kartesisches Rechengebiet
mit periodischen Randbedingungen in Strdmungsrichtung.
Die Stromung wird durch einen konstanten Druckgradien-
ten getrieben und ist laminar, so dass sich ohne Magnetfeld
eine parabolische Geschwindigkeitsverteilung einstellt. Das
Magnetfeld fiihrt zu einer Lorenzkraft, die umso grofer ist, je
hoher die Geschwindigkeit ist. Daher wird mit Magnetfeld die
Geschwindigkeit in der Kanalmitte starker verringert als nahe
den Wanden. Fir die vorliegenden Berechnungen wurden
Materialeigenschaften von fliissigem Eisen verwendet.

1.2 Magnetohydrodynamische Stromungen

Abbildung 5: Prinzipskizze und
berechnete  Geschwindigkeits-
verteilung zur Verifikation des
Berechnungsverfahrens
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Tabelle 1: Materialeigenschaf-
ten von Luft und fliissigem Eisen
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Geschwin- Dichte Viskosi- Elektrische Leit- Magnetische
digkeit Luft tat Luft fahigkeit Luft Leitfahig-
Schmelze p (L%) v(Pa-s) OLuft (Qm)*l keit Luft
= m H
() prugt (5)
0.1 1 1.48e-05 1e-06 1e-06
Ober- Dichte Viskositat | Elektrische Leitfa- | Magnetische
flachen- Schmelze | Schmelze | higkeit Schmelze Leitfahigkeit
spannung - v(Pa- s -1 Schmelze
whmelve | p ( kg ) ( ) | osteer (2m) o
Ny HSteel (R)
7 (%)
1.5 6490 8.8339e-07 7.14e05 1e-03

In einem weiteren Schritt der Verifikation wurde die Modellie-
rung der freien Oberfliche mit einbezogen. Hier existiert nicht
mehr die Mdéglichkeit, eine analytische Losung zu Vergleichs-
zwecken zu verwenden. Die Konfiguration ist ahnlich der zuvor
betrachteten, mit dem Unterschied, dass eine Phasengrenzfla-
che vorhanden ist. Das Magnetfeld wirkt nur in einem definier-
ten Abschnitt der Stromung. Das Fluid ist auch hier durch kon-
stante Materialdaten definiert, d.h. eine Phasenumwandlung
wird hier noch nicht betrachtet.

Auch hier fuihrt die Lorenzkraft zu einer Abbremsung des Flu-
ids und einer Verstetigung des Geschwindigkeitsprofils, wie in
Abbildung 6 dargestellt. Deutlich zu erkennen ist die Verzoge-
rung der Stromung im Kernbereich, wahrend nahe der Wand
eine Beschleunigung stattfindet.

SchlieBlich wird der Einfluss von lokalen Magnetfeldern auf
dreidimensionale Stromungen untersucht. In Abbildung 7a
ist die Konfiguration dargestellt, ein Kanal mit einer Breite von
0,05 m, einer Hohe von 0,1 m und einer Ldnge von 1 m. Die
verwendeten Parameter sind in Tabelle 1 aufgelistet.

Es werden zwei Szenarien untersucht. In der ersten Variante ist
das Magnetfeld in einem engen Bereich lokalisiert, wahrend sich
das Magnetfeld in der zweiten Variante liber die gesamt Kanal-
breite erstreckt, wie in Abbildungen 7b und 7c dargestellt ist.

Abbildung 8 zeigt die Lage der freien Oberflache und die Ge-
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u=0

L v L L}
argon
= ¥i

u— e liquid steel
—_— —_— U,
— e Uty)
p— i

[N}

~—H=0
s H=17.2482

0.08

0,06

y/H |m]
/

rl

f

0,04 |- e

0,02 )

e ——— " e — 1 4
0 002 0,04 0,06 0,08 o1l
U [mis]

schwindigkeitsverteilung in einigen ausgewahlten Ebenen, wo-
bei zundchst kein Magnetfeld berticksichtigt wird. In Abbildung
9 wird der Einfluss des lokal aufgepragten Magnetfeldes deut-
lich. Durch die Verzdégerung des Fluids im Bereich der hohen
magnetischen Feldstarken kommt es in den Randbereichen zu
einer Beschleunigung des Fluids, da ein vorgegebener Massen-
strom durch den Kanal beférdert werden muss. Zugleich wird
eine deutliche Verzerrung der freien Oberflache sichtbar. Im Falle
eines Magnetfeldes, das sich Uiber die gesamte Kanalbreite er-
streckt, ist die Geschwindigkeitsabnahme und damit die Auffal-
tung der freien Oberflache noch deutlicher. Zugleich wird eine
Sekundarstrdmung in der flissigen Phase induziert.

Backwall
Atmosphere

Qutlet

Rightwall
Leftwall
Lowerwall
Inlet

¥ X
Frontwall I.é 7
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Abbildung 6: Prinzipskizze zur
Verifikation des Berechnungs-
verfahrens mit freier Oberfld-
che

Abbildung 7: Prinzipskizze des
Berechnungsgebietes und An-
ordnung des magnetischen Fel-
des in drei Dimensionen

35



Abbildung 8: Dreidimensionale
Strémung im Kanal ohne Mag-
netfeld

Abbildung 9: Dreidimensionale
Strémung im Kanal. Das Mag-
netfeld wirkt lokal in der Mitte
des Kanals
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Die hier gezeigten Phdanomene verdeutlichen den Einfluss des
magnetischen Feldes auf die Fluidbewegung. Ob und in wel-
chem Male diese Effekte unter den beim BandgiefRen vorlie-
genden Parametern auftreten, wird in den kommenden Unter-
suchungen gezeigt werden.

Zusammenfassung und Schlussfolgerung

Ziel der bisher durchgefiihrten Berechnungen ist die Verifi-

1.2 Magnetohydrodynamische Strémungen
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kation des physikalischen Modells und dessen Implementie-
rung in OpenFOAM zur Berechnung von inkompressiblen
Stromungen unter dem Einfluss von externen Magnetfel-
dern. In den folgenden Untersuchungen steht die Model-
lierung des Warmetransports und der Erstarrung des Stahls
im Vordergrund. Aus numerischer Sicht besteht hier die Her-
ausforderung darin, dass sich die Modellgleichungen zur
Beschreibung des Problems I6sungsabhdangig verandern. In
der flussigen Phase kann von einer Newtonschen Flissigkeit
mit temperaturabhdangiger Viskositat ausgegangen werden.
Sobald die Erstarrung einsetzt, wird latente Warme freigesetzt
und das spezifische Volumen sowie die Rheologie des Mate-
rials andern sich rapide. SchlieRlich liegt nach der Erstarrung
ein Festkérper vor. Um diesen Ubergang in einem konsis-
tenten Ansatz modellieren zu kénnen, sind weitere Arbeiten
notwendig. An dieser Stelle kdnnen ggf. Phasenfeldmetho-
den eingesetzt werden. Die numerischen Verfahren, z.B. zur
Druck-Geschwindigkeitskopplung in der flissigen Phase,
missen ebenfalls Gberdacht werden.
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Abbildung 10: Dreidimensionale
Strémung im Kanal. Das Mag-
netfeld ist konstant liber dem

Querschnitt
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2 Produktion, Logistik und Verkehr

In der Produktionsplanung spielt die friihzeitige Abbildung
und Simulation von realen Prozessen in Form einer sogenann-
ten Digitalen Fabrik eine stetig groRer werdende Rolle. Dabei
steht der Begriff der Digitalen Fabrik nicht nur fir die Abbil-
dung von Maschinen und Strukturen in 3D-CAD und Virtual
Reality Werkzeugen, sondern insbesondere fiir eine Modellie-
rung und Untersuchung der Abldufe im Produktionsprozess.
Dies geschieht durch eine mdglichst vollstandige Integration
von Informationen Uber die Funktionsweise von Maschinen
sowie die gesamten Abldufe. Auf diese Weise entsteht als Simu-
lationsmodell ein umfassendes Netzwerk aus digitalen Model-
len, Methoden und Werkzeugen, die liber gemeinsame Daten-
strukturen ansprechbar sind und durch ein durchgdngiges
Datenmanagement vernetzt sind.

Mit Hilfe der Digitalen Fabrik kénnen die Modelle bereits vor
dem Bau der realen Fabrik auf ihr Potential in Bezug auf Funk-
tion, Kollisionen von Materialstrémen und Werkzeugnutzungen
sowie ihre Ergonomie hin untersucht werden. Damit kdnnen
Engpdsse bereits im Planungsstadium erkannt und behoben
werden. Ein wichtiger Aspekt hierbei ist eine moglichst hohe
Integrationsdichte: Bei der Verwendung wenig integrierter Ein-
zelwerkzeuge entféllt ein betrachtlicher Anteil der gesamten
Entwicklungskosten auf die Einbindung und Verkniipfung der
einzelnen Applikationen. Nur durch den aufwandsarmen Im-
und Export von Modellen, Parametern und Ergebnissen ist die
Nutzung der vollen Potentiale der Planungsapplikationen auf
allen Ebenen der Fabrikstruktur- und Layoutplanung méglich.
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Einleitung

Die effektive Nutzung der Virtuellen Realitdt (VR) in der Fa-
brikplanung setzt neben leistungsfahigen Algorithmen zur
Echtzeitvisualisierung ebenfalls eine durchgdngige Integration
in die bestehende Prozess- und Systemlandschaft voraus. Not-
wendig dafiir sind unter anderem der aufwandsarme Import
von 3D-Fabrikmodellen sowie die Ubernahme von Modellpara-
metern und Ergebnissen, beispielsweise aus Planungsapplikati-
onen der Digitalen Fabrik. Entsprechend dieser Anforderungen
wurde die im vorliegenden Beitrag beschriebene Gesamtpla-
nungslosung TeamPlan entwickelt und in der VR-gestiitzten
Struktur- und Layoutplanung zur Anwendung gebracht.

In einer zweistufigen Vorgehensweise werden die Geome-
triedaten der Fabrikanlage zunachst aus dem Autorensystem
(3D-CAD-System oder 3D-Modeler) bernommen. Durch
Nutzung aktueller CAD-Austauschformate, wie beispielsweise
JT, kdnnen auch komplexe Fabrikszenarien geometrisch korrekt
und unter Erhalt der Modellstruktur integriert werden.

Uber eine objektorientierte Erweiterungssystematik kann das
Modell in der zweiten Stufe mit frei konfigurierbaren Informa-
tions- bzw. Funktionskomponenten verkniipft werden. Auf
Grundlage dieser Erweiterten Virtuellen Modelle (EVM) bietet
die beschriebene Gesamtplanungslésung ein Framework zur
aufwandsarmen Implementierung und interaktiven Anwen-
dung von Planungsverfahren in virtuellen Umgebungen.

Die praktische Anwendung der Lésung wird anhand eines typi-
schen Restrukturierungsprojektes aufgezeigt. Dazu wird eine
Methodik zur Aufnahme der Ist-Situation vorgestellt, bei der
erfasste Informationen direkt im virtuellen Modell hinterlegt
werden konnen. Des Weiteren wird die Umsetzung einer sta-
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tischen Materialfluss- und Prozessvisualisierung beschrieben,
die auf effizienten Wegefindungsalgorithmen im 3D-Layout
basiert.

Integration in der Digitalen Fabrik

Ein wichtiges Erfolgskriterium zur nachhaltigen Anwendung
der Digitalen Fabrik ist ein hoher Integrationsgrad der ein-
gesetzten Systeme und Modelle. Die VDI-Richtlinie 4499
[VDI-4499, 2008, S. 2] definiert die Digitale Fabrik in diesem
Zusammenhang als ,umfassendes Netzwerk aus digitalen
Modellen, Methoden und Werkzeugen, die durch ein durch-
gdngiges Datenmanagement vernetzt werden“ und fordert
damit gleichzeitig effiziente Integrationsprinzipen. Unterstri-
chen wird diese Notwendigkeit durch Studien, nach denen
bis zu 35 % der Entwicklungs- und Wartungskosten eines
typischen Softwareprojektes durch die Integration bestehen-
der Applikationen verursacht werden (Heutschi, 2007) sowie
ein hoher Anteil der Integrationsprojekte ihre Ziele innerhalb
des vorgesehenen Zeitplans oder Budgets nicht erreichen (Sie-
genthaler u. Schwinn, 2006).

Beginnend mit dem Austausch von Planungsergebnissen zwi-
schen beteiligten Planungsapplikationen bis hin zur Kopplung
einzelner Planungssysteme kann die Integration dabei auf ver-
schiedenen Ebenen erfolgen. Aus technischer Sicht werden die
Ansatze unter anderem nach Daten-, Modell-, Prozess- sowie
Systemintegration unterschieden (Jung, 2006). Um Soft-
waresysteme in einem integrierten Gesamtplanungsprozess
zur Anwendung zu bringen, missen zunachst die zugrunde
liegenden Daten bzw. digitalen Modelle integriert werden.
Datenintegration kann dabei treffend als Problem der Kom-
bination von Daten aus unterschiedlichen Quellen und der
Bereitstellung einer fiir die Benutzer einheitlichen Sicht auf
diese Daten definiert werden (Lenzerini, 2002). Zur techni-
schen Umsetzung kdnnen Datenbestiande dazu physikalisch
zusammengefiihrt oder aber als weiterhin eigenstandige Ein-
heiten Uber eine logische Sicht zugreifbar gemacht werden.
Um dariiber hinaus die Anwendung der Daten in unterschied-
lichen Applikationen zu ermdglichen, sind ebenfalls die zu
Grunde liegenden digitalen Modelle zu integrieren. Dabei
riicken neben dem Modellsyntax ebenfalls die Modellbedeu-

2.1 Virtuelle Fabrikstruktur- und Layoutplanung mit erweiterten digitalen Modellen
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Abbildung 1: Ausprdgungen
der Modellintegration
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tung (Semantik) sowie die praktische Nutzung (Pragmatik)
in den Blickpunkt. Unterschiedliche Modellwelten missen in
Begrifflichkeit und Bedeutung untersucht und in Beziehung
gesetzt werden (Wenzel, 2004).

Die Integration von Planungsapplikationen bzw. -funktionali-
taten und der genutzten Modelle in Anwendungen der Digi-
talen Fabrik kann in mehreren Auspragungen erfolgen (siehe
Abbildung 1). Bei der reinen Ergebnisintegration werden ledig-
lich Ergebnisse der einzelnen Applikationen ausgetauscht, bei
Bedarf unter Nutzung einer Transformation der Datenformate.
Die technische Umsetzung kann dabei durch die Nutzung
standardisierter Austauschformate, beispielsweise durch JT im
CAD-Umfeld oder durch XML-basierte Formate fiir alphanume-
rische Daten, vereinfacht werden. Ebenfalls erfolgversprechend
ist der Ergebnisaustausch Gber Serviceorientierte Architekturen
(SOA), der eine Trennung zwischen Anwendungslogik und
Ergebnis ermoglicht (Heutschi, 2007).

Weiter als die Ergebnisintegration geht die Kopplung von
Modellen, die beispielsweise bei der Verbindung von Ablauf-
simulatoren mit Visualisierungs- bzw. VR-Werkzeugen zu
beobachten ist. In diesem Fall existieren unterschiedliche
Modelle zur Abbildung ein und desselben Sachverhalts. Zur
Synchronisation der Modellwelten sind eintretende Ereig-
nisse bzw. Aktionen zu lbertragen, was beispielsweise durch
entsprechende Mapping-Relationen umgesetzt werden kann
(Wenzel, 2001).
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Bei der reinen Modellintegration werden vormals autonome
Modelle in einem integrierten Modell zusammengefiihrt. Als
Arbeitsmedium fiir verschiedene Applikationen bietet dieses
Modell eine zentrale und redundanzfreie Datenhaltung mit
einheitlicher Semantik, die unter anderem die direkte Nut-
zung erzielter Ergebnisse in nachgelagerten Planungsschritten
ermoglicht. Diesem Vorteil steht allerdings ein Mehraufwand
beim Integrationsprozess gegentiber, da die Anforderungen
der beteiligten Applikationen sowie die Semantik der Aus-
gangsmodelle detailliert zu beriicksichtigen sind.

Erweiterungskonzept fiir virtuelle Modelle

Aufbauend auf der bereits erfolgreichen Anwendung der Vir-
tuellen Realitdt in der Fabrikplanung, beispielsweise zur virtu-
ellen Begehung geplanter Produktionsanlagen (Bracht et al.,
2005), wird im Folgenden ein Ansatz zur Nutzung integrier-
ter Modelle in der VR-gestilitzten Struktur- und Layoutplanung
beschrieben. Dieser basiert auf der dynamischen Verkntipfung
herkdmmlicher geometriebasierter VR-Modelle mit Zusatzin-
formationen und aktiven Funktionskomponenten. Durch diese
als Modellerweiterung bezeichnete Technik wird der zeitspa-
rende Aufbau problemspezifischer Modelle ermdglicht und
eine geeignete Grundlage fur die Anwendung rechnergestiitz-
ter Planungsverfahren geschaffen. Das zu modellierende Sys-
tem kann in systemtheoretischer Sichtweise dabei als Paar S =
(T, R) aufgefasst werden, wobei es sich bei T um die Menge der
Systemelemente und bei R um eine Menge von Relationen tiber
T handelt, siehe beispielsweise (Klir, 2001). Ausgehend von die-
ser Definition kdnnen alle grundlegenden Systemeigenschaf-
ten wie Funktion, Struktur und Subsystemhierarchie abgeleitet
werden, die bei der Bildung fachspezifischer Systemmodelle
zu berilicksichtigen sind. Bei (Schmigalla, 1995) wird die Fabrik
beispielsweise als Tripel a = (M, P, S) aufgefasst, wobei M die
Menge der Fabrikelemente (Ressourcen technischer und perso-
neller Art) wiedergibt. Die Menge P gibt mogliche Produktions-
prozesse wieder, die als n-stellige Relationen tiber M modelliert
werden. Die Struktur des Fabriksystems wird in dhnlicher Weise
Uber die zweistellige Relation S abgebildet.

In Anbetracht der erwartet hohen Anzahl mdglicher Frage-
stellungen und Modellformen wurde zur Umsetzung der
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Abbildung 2: Konzept der
Erweiterten Virtuellen Modelle
(EVM)
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Modellerweiterung eine dynamische Verkniipfung von Infor-
mations- und Funktionskomponenten mit dem geometrieba-
sierten virtuellen Modell gewahlt (siehe Abbildung 2). Damit
konnen unter anderem Ressourcen, Prozesse sowie Strukturei-
genschaften des Fabriksystems erweitert bzw. modelliert und
in VR-gestiitzten Planungsverfahren genutzt werden.

Als Trager der erweiterten Information bzw. Funktion wer-
den Objekte im Sinne der objektorientierten Programmierung
eingesetzt, im Folgenden als digitale Fabrikobjekte (DFO)
bezeichnet. Dadurch kdnnen bestehende Systemelemente, bei-
spielsweise die 3D-Objekte eines virtuellen Szenarios, nicht nur
mit Informationen (Eigenschaften) sondern auch mit Funktion
bzw. Verhalten (Methoden) hinterlegt werden. Zudem handelt
es sich bei Klassen bzw. Objekten als deren Instanziierung um
ein anerkanntes Werkzeug der objektorientierten Softwareent-
wicklung, das héchstmdogliche Flexibilitat bei der digitalen Sys-
temmodellierung bietet.

Im Gegensatz zu einer vollstindigen programmtechnischen
Neuentwicklung eines Modells und der darauf aufbauenden
Planungsverfahren ist die Technik der Verkniipfung mit exter-
nen Objekten aufwandsarm und auch ohne Neuerstellung
des Programms moglich. Die Erweiterung kann dabei ohne
Eingriff in das Ausgangsmodell erfolgen, was als Nebenef-
fekt einen hohen Grad an Unabhdngigkeit vom eingesetzten
VR-System mit sich bringt. In der Umsetzung erhalt der Planer
die Mdoglichkeit, geeignete Fabrikobjekte aus einer Objektbib-
liothek zu wahlen, zu instanziieren und dynamisch, d.h. zur
Laufzeit, mit einem bestehenden virtuellen Modell zu verkniip-
fen. Dabei kommt das aus der Softwareentwicklung bekannte
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Entwicklungspattern ,Prototyp-Instanz“ zum Einsatz (siehe
beispielsweise Gamma et al. , 1995). Grundsatzlich erlaubt das
eingesetzte Prinzip die Erweiterung weiterer digital vorliegen-
der Elemente, unter anderem von Daten oder Verzeichnissen,
sofern diese durch eine eindeutige ID als Ziel der Verknipfung
identifizierbar sind. Abbildung 3 fasst das beschriebene Erwei-
terungskonzept anhand eines beispielhaften Modellszenarios
zusammen, bei dem sowohl die Elemente eines virtuellen
Modells als auch eine Verzeichnisstruktur durch digitale Fabrik-
objekte erweitert wurden.

Zur Persistierung, d. h. dauerhaften Speicherung der digita-
len Fabrikobjekte, wurde ein objektorientiertes Datenbank-
managementsystem (OODBMS) eingesetzt. Gleiches gilt fir
vorhandene Verknipfungen, die ebenfalls in Objektform vor-
liegen und somit gespeichert werden missen. Im Gegensatz
zu objektrelationalen Ansdtzen, bei denen Objektstrukturen
in Schemata eines herkdmmlichen relationalen Datenbankma-
nagementsystems (RDBMS) abgebildet werden, ist die direkte
Speicherung der Objekte insgesamt fehlerunanfélliger und auf
Grund der erreichten Performanz besser fiir die VR-Echtzeitan-
wendung geeignet. Fur Details zur technischen Umsetzung der
Erweiterungssystematik sei auf (Schlange, 2010) verwiesen.

Anwendung der Gesamtplanungslosung TeamPlan
Um die gezeigte Methodik der Modellerweiterung in der Pra-

xis einsetzen zu kénnen, wurde eine VR-gestiitzte Gesamtpla-
nungslésung zur teambasierten Struktur- und Layoutplanung,
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Abbildung  4:  Beispielhafte
Oberfliichenkonfiguration von
TeamPlan
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kurz TeamPlan, entwickelt. Grundlage dieser Software ist eine
modulare und offene Systemarchitektur auf Basis der .NET-
Plattform, in die vorhandene bzw. neu zu entwickelnde Soft-
warekomponenten in einfacher Form integriert werden
kdnnen. Ausgangspunkt der Modellerweiterung sind 3D-Fa-
brikmodelle, die mittels CAD-Schnittstelle in das VR-System
importiert werden. Dabei hat sich insbesondere das im Umfeld
der Digitalen Fabrik verbreitete JT-Format als geeignet erwie-
sen, mit dem Struktur, Geometrie und Materialeigenschaften
des Originalmodells weitgehend unverfalscht in ein VR-Modell
Ubertragen werden kénnen. Im Kern der Gesamtlésung steht
ein VR-System, das neben der eigentlichen Darstellung (Rende-
ring) der virtuellen Fabrikmodelle unter anderem fiir die Benut-
zerinteraktion verantwortlich ist. Auf Grund der Komplexitat
typischer 3D-Fabrikszenarien werden dabei hohe Anforderun-
gen an Renderingleistung und Darstellungsqualitdt gestellt.
Um eine Bearbeitung des Layouts zu ermdglichen, muss das
VR-System dariiber hinaus tber effiziente Verfahren zur Objekt-
selektion sowie —manipulation verfligen. Wichtig ist eben-
falls Funktionalitdat, um mehrere Layouts in unterschiedlichen
Fenstern bearbeiten bzw. virtuell begutachten zu k&énnen.
In Verbindung mit einer freien Konfigurierbarkeit der graphi-
schen Oberfldche wird damit ein wichtiger Grundstein fiir den
werkzeugubergreifenden Einsatz gelegt. TeamPlan wird unter
anderem fir den Betrieb einer VR-Grossprojektionsanlage
sowie eines typischen 2D/3D-Fabrikplanungstisches genutzt.
Im letzteren Fall lasst sich die Oberflache der Software in zwei
Bereiche aufteilen, eine orthogonale Ansicht (Draufsicht) zur
Bearbeitung des Layouts auf dem Planungstisch sowie einer
3D-Ansicht, die beispielsweise mittels Projektor groRflachig
dargestellt werden kann (siehe Abbildung 4 links bzw. rechts).
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Im Folgenden wird die Anwendung der Gesamtplanungslo-
sung am Beispiel einer Restrukturierungsplanung fiir ein mittel-
standisches Unternehmen aufgezeigt und dabei insbesondere
auf die Mdglichkeiten der Modellerweiterung eingegangen.
Die Grundvoraussetzung fir eine erfolgreiche Projektdurchfiih-
rung ist die anforderungsgerechte und korrekte Durchfiihrung
einer Ist-Aufnahme, die einen erheblichen Aufwandsanteil im
Verlauf eines Struktur- und Layoutplanungsprojektes anneh-
men kann. Der bereits von (Aggteleky, 1982) angegebene
Wert von 30—40 % erscheint auch in aktuellen Struktur und
Layoutplanungsprojekten realistisch zu sein. Ein ahnlich hoher
Gesamtaufwand fir die Ist-Aufnahme bzw. Datenerfassung ist
in typischen Simulationsprojekten zu beobachten (siehe bei-
spielsweise Fritz, 2007). Der Schwerpunkt liegt hier allerdings
starker auf der genauen Erfassung der Prozessabldaufe und
weniger auf der Dokumentation der rdumlichen Struktur des
Produktionsbereiches.

Zur Unterstitzung der Ist-Aufnahme wurde daher eine Vorge-
hensweise konzipiert und umgesetzt, um vor Ort erfasste Daten
in ein virtuelles Modell der Produktionseinrichtung integrieren
zu kénnen. Da in frithen Projektphasen haufig keine detaillier-
ten 3D-Daten vorliegen, wird dazu zunachst ein auf Stellvertre-
termodellen basierendes Grobmodell erstellt. Mittels aktueller
CAD-Systeme ist dieser vorbereitende Schritt aufwandsarm
maoglich, indem beispielsweise vorhandene 2D-CAD-Plane mit-
tels Extrusionsoperationen in ein 3D-Layout Giberfiihrt werden.
Dieses wird anschlieBend tber das |T-Format in eine mobile
Version von TeamPlan importiert und steht dort zur Datener-
fassung zur Verfiigung. Unter Nutzung der Modellerweiterung
wurde dazu ein digitales Fabrikobjekt zur Speicherung der Ist-
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virtuellen Modell
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Abbildung 6: Wegetreue Mate-
rialfluss- und Prozessvisualisie-
rung
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Daten entwickelt. Neben Angaben zu Funktion und Dimen-
sion der einzelnen Ressourcen (Maschinen, Fordertechnik etc.)
konnen hier unter anderem auch verarbeitete Produktgruppen
sowie Vorganger-/Nachfolgerbeziehungen aufgenommen
werden. Dazu wird eine Instanz des Fabrikobjektes einem vir-
tuellen Objekt, beispielsweise einer Maschine, zugeordnet und
kann Uber einen entsprechenden Benutzerdialog befillt wer-
den (siehe Abbildung 5).

Nach erfolgter Eingabe wird das Fabrikobjekt automatisch in
der Objektdatenbank abgelegt und damit dauerhaft gespei-
chert. Insgesamt steht bei Nutzung der beschriebenen Vorge-
hensweise bereits in einer friihen Projektphase ein virtuelles
Modell mit hinterlegten planungsrelevanten Daten fiir teamba-
sierte Planungssitzungen zur Verfligung. Auf Grund der freien
Konfigurierbarkeit der gewiinschten Informationen ist eine
Anpassung an weitere Anwendungsfalle mdglich, beispiels-
weise zur Unterstlitzung bei der Parametrierung von Simula-
tionsmodellen.

Um die Restrukturierung der Produktionsanlage materialfluss-
optimiert durchfiihren zu kénnen, verfligt TeamPlan Uber die
Maéglichkeit einer wegetreuen Materialfluss- und Prozessvisua-
lisierung im 3D-Layout. In Abbildung 6 ist die Vorgehensweise
zur Nutzung dieser Funktionalitdt dargestellt. Zunachst sind
vom Benutzer Marker (sogenannte Wegepunkte) im 3D-Grob-
modell zu platzieren und durch Wege zu verbinden (1). Unter
Anwendung eines effizienten Wegefindungsalgorithmus kann
nun ein kiirzester Pfad zwischen zwei gewdhlten Layoutele-

Schrittweise Verfeinerung
des unter Er-
halt des
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menten bestimmt werden (2, roter Pfad). Diese Funktionalitat
kann ebenfalls zur Visualisierung von Prozessabldufen einzel-
ner Produktgruppen genutzt werden (2, blauer Pfad). Dazu
wird ausgehend von einem gewahlten Startelement der jeweils
kirzeste Pfad zum nachsten im Prozessverlauf anzusteuernden
Layoutelement bestimmt und somit sichergestellt, dass die defi-
nierte Produktionsfolge bei gleichzeitig optimalen Transport-
routen durchlaufen wird. Die umgesetzte Prozessvisualisierung
ist statischer Natur, d.h. berlicksichtigt weder Fehlersituationen
noch zustandsabhdngige Verzweigungen. Ist eine dynamische
Absicherung der Produktionsprozesse gefordert, sollte daher in
jedem Fall ein entsprechendes Modell in einem Ablaufsimula-
tor genutzt werden.

Im vorliegenden Fall werden sowohl das Wegenetz als auch
die zur Wegefindung notwendige Funktionalitdt in Form
eines digitalen Fabrikobjekts abgebildet. Aufwandige Eingriffe
in das VR-System sowie die Definition von Speicherformaten,
beispielsweise fiir das Wegenetz, entfallen damit. Ausgehend
vom Grobmodell kann jetzt eine schrittweise Detaillierung
erfolgen, indem einzelne Stellvertretermodelle durch realis-
tische 3D-Modelle ersetzt und die Anordnung der Layoutele-
mente im Bezug auf Materialfluss und Prozessablauf optimiert
werden (3).

Zusammenfassung

Mit dem beschriebenen Ansatz wurde eine Mdglichkeit aufge-
zeigt, um geometriebasierte VR-Modelle durch Informationen
und aktive Funktionskomponenten zu erweitern und damit
die Implementierung und Anwendung layoutbezogener Pla-
nungs- und Visualisierungsverfahren im virtuellen Modell zu
vereinfachen. In der technischen Umsetzung werden dazu
bestehende Modellelemente mit .NET-Objekten verknipft,
die in einer objektorientierten Datenbank gehalten werden.
Durch die beispielhafte Umsetzung einer Vorgehensweise zur
Ist-Aufnahme sowie einer wegetreuen Materialfluss- und Pro-
zessvisualisierung im virtuellen Modell konnte der Mehrwert
des Ansatzes fur die VR-gestiitzte Struktur- und Layoutplanung
belegt werden.
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3 Energie und Umwelt

Auf die Energieversorgung der Bundesrepublik Deutschland
kamen in jlingster Zeit die wohl groften Anforderungen ihrer
Geschichte zu. Als Folge der 1998 eingefiihrten Liberalisierung
des Strom- und Gasmarktes entstand ein internationaler Ener-
giehandel mit Energiefliissen, fur die die europdischen Netze
nicht ausgelegt waren. Zusétzliche Belastungen entstehen
in den Stromnetzen durch die politische Neubewertung der
Kernenergie-Risiken und den beschlossenen Ausstieg aus die-
ser Technologie. Die Erkenntnis, dass die Nutzung der fossilen
Energiequellen wegen ihrer Begrenztheit und der schadlichen
Auswirkung auf die Umwelt nicht im bisherigen Umfang fort-
gesetzt werden kann, filhrte zum Energiekonzept der Bundes-
regierung von 2010, das einen Umstieg von fossilen auf rege-
nerative Energiequellen vorsieht. In der Stromversorgung soll
der regenerative Anteil bis 2050 auf 80 % steigen, wobei hier
laut der ,, Leitstudie 2010“ des BMU Fotovoltaik (PV) und Wind-
energie dominierend sein werden.

PV und Wind gehoéren zu den nicht beeinflussbaren und
stark fluktuierenden Energieformen. Daraus resultieren grofie
Herausforderungen an das zukiinftige Energieversorgungssys-
tem: Im elektrischen Netz kann (im Gegensatz zum Gasnetz)
keine nennenswerte Energie gespeichert werden, weswegen
stets ein Gleichgewicht zwischen Erzeugung und Verbrauch
erforderlich ist. Eine wichtige Voraussetzung hierflr ist die
zuverlassige Prognose der Wind- und PV-Leistung. Zusatzlich
werden Speicherkapazitaten fiir die Stromversorgung benétigt,
die weit Uiber den Méglichkeiten der heute eingesetzten Spei-
chersysteme liegen. Eine Option ist die elektrolytische Erzeu-
gung von Wasserstoff und dessen Einkopplung in das Gasver-
sorgungsnetz. Damit werden die dort vorhandenen grol3en
Speicher, z.B. Kavernenspeicher, fiir das Stromnetz nutzbar.
Das gespeicherte Gas kann in thermischen Kraftwerken oder
Brennstoffzellen zur Stromerzeugung genutzt werden. Die im
Folgenden vorgestellten Projekte zur Optimierung von Kaver-
nenspeichern, Brennern und Brennstoffzellen erbringen einen
wertvollen Beitrag fiir das zukiinftige Energieszenario.
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Abstract

The load-bearing behaviour of caverns constructed in salt for-
mations to extract minerals or to store energy have been the fo-
cus of scientific research for many decades. This research previ-
ously concentrated on confirming the stability and safety of the
caverns during construction and operation. During the past 10
years, the focus has also partially fallen on the questions involv-
ing cavern abandonment and their long-term behaviour. Vari-
ous options are available for abandoning caverns: the preferred
option in most cases is filling the caverns with water / brine and
sealing the access borehole. The load-bearing behaviour of fluid-
filled closed caverns has therefore been the focus of technical
and scientific investigations. This paper presents a new approach
to the analysis of the load-bearing behaviour of sealed fluid-filled
salt caverns. This primarily concerns the process of brine infiltra-
tion into the originally impermeable salt rock, and the physical
modelling and numerical simulation of this process [7].

Introduction

Salt caverns have been constructed in many countries around
the world for several decades. These salt caverns may be a by-
product of the solution mining of halite or specifically planned
for the storage of hydrocarbons such as oil and natural gas. The
load-bearing behaviour of salt caverns during the construction
and operation phases has also been the focus of scientific and
technical investigations at a national and international level
for many decades, e.g. Lux (2006) [1] and the references con-
tained in this paper. In the case of waste disposal caverns in
Germany, recommendations have already been elaborated
concerning the stipulated confirmation of stability, tightness
and environmental protection, especially long-term safety. This
excludes the disposal of liquid waste in salt caverns, because
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investigations carried out at the time were unable to rule out
fluid-pressure related failure of the rock mass formation.

The scientific and technical investigations concentrate on fur-
ther developing the principles for physically modelling the
geomechanical and geohydraulic processes (improving the
understanding of the processes) and the computer simulation
(improv-ing reliability of the load-bearing structural analysis).
The ultimate aim of this work is to improve the precision of the
confirmation required to guarantee static stability and tight-
ness, as well as economic optimisation (e.g. increasing cavern
size or extending the operating parameters and operating pro-
cedures) by reducing uncertainties or lowering conservative
assumptions and safety margins.

Another question which was raised at around the start of the
80s was how to deal with the salt caverns after shutting down
leaching operations once the authorised final configuration had
been reached (brine extraction) or after shutting down storage
operations (oil / natural gas storage). At a national and inter-
national level, experts came to the conclusion over the course
of time that salt caverns scheduled for abandonment should be
filled with water / brine, plugged after a certain undetermined
time (dedicated to temperature equalization between fluid and
rock mass) with a long-term fluid-tight seal in the borehole,
and then left to their own devices. The aspect that requires
clarification for the official abandonment operating planning
procedure is how a sealed brine-filled cavern behaves in the
long-term, e.g. with respect to pressure build-up as a result
of rock mass convergence, and the capacity of the salt rock to
withstand fluid pressure, especially at levels higher than the
rock mass stresses of the surrounding salt rock mass.

State of the art

In Germany the long-term behaviour of sealed brine-filled cav-
erns has been the subject of scientific investigations for many
years (a list of references is given in Lux (2006) [1]). The basic
question looked at by the theoretical studies during the 80s was
the size of the hydraulic pressure built up in a sealed cavern as
a result of formation convergence, and whether the fluid pres-
sure causes fracturing in the cavern roof zone. Another ques-
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tion concerned the actual size of the frac pressure involved.
Some investigations indicated that the rock would frac when
the minimum formation pressure was reached. On the other
hand, other investigations also indicated that because of the
hydraulic tensile strength of the salt frac-failure only occurred
when much higher hydraulic pressures were reached.

To provide a final and convincing answer to these controver-
sial thesis which have been the subject of discussions for many
years, a consortium of cavern operators decided to supplement
the theoretical studies by conducting a large-scale field test
from 1991 to 1994 in a representatively selected and properly
technically equipped cavern in Germany. This was carried out
at the Etzel K102 cavern (Consortium ‘Druckaufbautest’ 1994)
[2]. The aim of this test was to determine the fluid pressure
level at which the formation would start to fail and whether
this failure involved macrofracing analogous to the fracturing
of the rock during a hydraulic fracturing operation, or whether
the loss of formation integrity was due to a different failure
mechanism. Other field tests were conducted in France and
Germany (see Lux (2006) [1] for a reference list). A summary
of the state of developments at the end of the last decade, and
the discussions on the abandonment of salt caverns is reported
in Crotogino & Schmidt (1999) [3].

The latest field experiments dealing with this topic involved
carrying out a pressure build-up test in a cavern-like cavity spe-
cially excavated in a salt mine in Germany for this purpose. The
cavity had a volume of approx. At the end of the experiment
a gallery was driven into the cavern to enable direct visual in-
spection of the penetration of the tracered brine into the rock
immediately surrounding the cavity.

Pressure-driven infiltration as the process mechanism

According to the current level of understanding, liquid and
gas tight halite formations under primary formation pressure
become permeable under low to negligible pressure build-up
rates with brine as a pressure fluid when a fluid pressure level is
reached that approximately corresponds to the minimum for-
mation pressure of homogenous and texturally uniform halite.
This is a result of the progressive in-filtration of brine through
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the micro-migration paths formed as a result of this fluid pres-
sure build-up. The following hypothesis can be formulated for
the physical modelling and numerical simulation of this infil-
tration process when supplementing the SMRI-model that is
based on an approach which assumes already slightly perme-
able halite a priori:

The undisturbed halite formation is liquid tight and gas
tight under primary rock mass pressure conditions.

Secondary migration paths are formed at a micro and meso
level along the grain boundary surfaces in the grain fabric of
the salt rock under a specific constellation of conditions (still
to be determined in more detail) involving brine pressure
and the minimum formation stress.

The volume-related intensity (= secondary porosity) and
propagation rate (= microfrac formation rate) of the second-
ary migration paths are de-pendant on the rock type and
the stress state, and can be estimated, in an integral way at
least, from laboratory tests.

The mean (integral) fracture propagation in the rock mass
follows the rules of hydrofrac theory with respect to their
general direction when considered at a macroscopic level.
The local stress field and the rock fabric have the most signifi-
cant influence on the main direction of fracture propagation.

Dispersive fracture propagation is ignored in the first mod-
elling step but should be integrated within the theory at a
later date.

The main parameters determining the progression of the
brine front in the salt rock at isothermal conditions are salt
rock mass convergence (de-pendent on the creep behav-
iour of the salt rock, the depth of the cavern and the cavern
geometry as well as the formation stress), brine compress-
ibility, secondary porosity, and the difference between the
minimum formation stress and fluid pressure at the fracture
propagation front.

This physical model approach has two main advantages com-
pared to the concept described in SMRI (2002):
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— The basic assumption that the halite rock in an undisturbed
state is fluid tight and gas tight under the influence of for-
mation pressure does not have to be abandoned for model-
ling reasons by specifying an interlinked fluid-filled fabric of
pore spaces with primary permeability.

— The secondary more permeable formation zone is not de-
rived from a stress-state-related condition, and its 3-dimen-
sional development is also not only restricted to the imme-
diate periphery of the cavern. Instead, its development in
time and space is individually determined as a result of the
physical modelling / numerical simulation by the secondary
migration paths induced by the brine infiltration in the rock.
This involves estimating the secondary permeability from
the secondary porosity, which is then used to characterise
the hydraulic properties of the infiltrated part of the rock.

Basics of physical modelling and numerical simulation
The computer code INFIL

A computer code for the numerical simulation of the infiltration
process was developed based on the observations from labora-
tory tests (fluid infiltration in halite specimens) and the still only
verbally formulated approaches presented here on the start of
infiltration and the propagation of micro-fractures as the basis
for the physical modelling. This software called INFIL does not
just include the program to implement the physical model of
a time and stress / fluid pressure controlled infiltration process
in a primarily impermeable continuum. It is also the central
control program of a software package for the numerical sim-
ulation of the geomechanical processes taking place prior to
cavern sealing, and particularly, the geomechanical / (geo)hy-
draulic coupled processes taking place after cavern sealing, via
pres-sure build-up, and infiltration all the way through to the
ultimate flow through the secondary migration paths induced
by the infiltration process, which can be subdivided into a pres-
sure build-up phase, an in-filtration phase and a flow phase.

Pressure build-up phase

The pressure build-up phase means a simulation of the past
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history, and then after sealing, a simulation with the MISES3
simulator (FEM-software) of the cavern convergence and brine
temperature change related pressure build-up in the brine-
filled sealed cavern. If the brine heats up in relation to a tem-
perature gradient between the formation and the brine, the
mechanical-hydraulic simulation is superimposed by an inde-
pendent thermodynamic simulation which quantifies the time-
dependent changes in brine temperature and the associated
brine expansion and resulting change in brine pressure.

Infiltration phase

Physical modelling and numerical simulation of the infiltration
process give rise to specific approaches concerning the start of
infiltration, the direction of infiltration, the infiltration rate and
the infiltration paths, as well as the infiltration intensity and in-
filtration propagation.

Start of infiltration

Brine infiltration into the salt rock mass begins when the fluid
pressure exceeds the minimum principal stress in a directly flu-
id-pressurised rock mass element:

P >Mino. ©)
If the fluid pressure is lower than the minimum principal stress,
there is no infiltration.

Direction of infiltration

The infiltration direction is derived from the direction in which
the secondary migration paths are induced. Applying the hydro
fracturing theory to a material with an isotropic fabric implies
that fracture propagation takes place normal to the smallest prin-
cipal stress and therefore vice versa in the direction of the largest
principal stress. More complex relationships exist in anisotropic
rock fabrics where empirically the migration paths develop pref-
erentially along the bedding or cleavage planes. Additional as-
sumptions must be incorporated in the model in such cases.

Infiltration rate

The infiltration rate is lithology-dependent and must be deter-
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mined in the laboratory. Laboratory investigations reveal the
dependence of infiltration rates on the hydromechanically ef-
fective fluid pressure (stress difference between fluid pressure
and minimum formation stress), which is termed AO'p. The
empirically selected approach is

Ve =a-explb-Ac, ), @)

where a and b are dependent on the infiltrated rock mass mate-
rial and the infiltration medium (e.g. tracer fluid, brine or gas).

Infiltration path

The physical model assumes constant conditions / states for
time increment At. The infiltration path derived from equation
(2) is therefore:

AU;p = Vi - AL ®)
Infiltration intensity

The infiltration intensity describes the fluid volume accommo-
dated i.e. stored in the secondary induced pore space within
a rock element. The secondary induced pore space is deter-
mined in the laboratory and characterised by the secondary
porosity @°. The infiltration volume (storage volume) for a
rock element and a time increment At is defined as

AV, =¢° AV, =(m-Ac, +¢)-AV, . )

Infiltration propagation

When infiltration has begun, infiltration continues into the neigh-
bouring rock when the complete infiltration (saturation) of the
observed rock element has taken place after a period of time and
when, taking into account the changed fluid pressure conditions
(infiltration-related decompression, creep and temperature-re-
lated compression) as well as the changed formation stress field
(creep-related stress relocations), the conditions have been ful-
filled for further infiltration into the next rock element adjacent
to the originally observed rock element (infiltration conditions).

Flow phase

If the infiltration front reaches a permeable salt solution or
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groundwater bearing horizon, the infiltration process changes
to a flow process. The flow here follows the secondary migration
paths formed during the infiltration phase. The salt rock mass
continues to be impermeable away from the infiltration zone.

When modelling the flow process, it is assumed that lamina
flow takes place in the brine-saturated interlinked secondary
migration paths in the infiltration zone in accordance with the
Darcy flow model

v, =k; - ©)
The hydraulic conductivity is derived here from the secondary
permeability which itself is related to the secondary porosity
and the secondary stress field via PoroPerm-Model. Various Po-
roPerm-Models are known from the literature (a reference list is
given in Lux (2006) [1]).

If looked at in more detail, the infiltration zone can be considered
as a porous water-saturated medium that mechanically — via the
(disturbed) mineral grain fabric — as well as hydraulically — via the
pore water pressure — has a supporting effect on the surround-
ing impermeable rock, and vice versa is accordingly placed un-
der stress as a result of the damage to the grain fabric caused by
the creation of secondary migration paths and the pore water
pressure. However, it does not have the same mechanical prop-
erties as the neighbouring non-infiltrated rock. This change to
the stress conditions and material properties of the rock in the
infiltration zone (brine-infiltrated halite) needs to be taken into
consideration when analysing the load-bearing behaviour, or
determined by carrying out suitable laboratory tests.

Some results of laboratory investigations

Laboratory investigations on relatively large specimens mea-
suring I/d = 30/15 cm were carried out in test apparatus spe-
cially designed and constructed for these tests to determine the
infiltration behaviour of halite. The testing principle involves
placing the specimens under triaxial stress and simultaneously
applying an axial fluid pressure. The fluid pressure is the tech-
nical test variable and can be adjusted to lie above or below
the lateral (minimal) mechanical stress. The axial stress is usu-
ally higher than the fluid pressure. This test constellation leads
in theory (in isotropic fabrics) to an axially-aligned propaga-
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Figure 1: Formation of the infil-
tration zone in a sample (labo-
ratory test, left figure) and ac-
cording to the circumstances in
a cavern (right figure)

tion of the infiltration front with respect to the specimens. The
horizontal stresses occurring at the end of the specimen at the
boundary to the pressure piston of the test apparatus, arising
from the blocked lateral extension in addition to the externally
applied lateral stresses, are estimated to be minor. Fluid infil-
tration takes place via an artificially created slot or small drill-
hole a few centimetres long to simulate an imperfection in the
fabric of the fluid-pressure stressed rock surface. The mechani-
cal stresses, i.e. the axial pressure 0; and the lateral pressure
0,3 (=EMINo) as well as the fluid pressure p, , are mea-
sured during the test. The fluid pressure p,, is kept constant by
adding pressure liquid if infiltration takes place. The associated
fluid volume V_, which corresponds to the infiltration volume,
is also measured.

The test finishes at the end of a defined test or infiltration time,
or if a fluid breakthrough and an approximately stationary flow
has been reached. The specimen is dissected at the end of the
test. Because the pressure fluid contains a tracer, the infiltrated
zones can be visualised under UV-light. Figure 1 shows a typical
infiltration test result.

Representative measurement data of an infiltration test are
shown in Figure 2. The diagram shows the mechanical and hy-
draulic pressures adjusted to remain constant, as well as the
amount of fluid injected into the specimen to maintain a con-
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stant fluid pressure. This fluid volume therefore corresponds to
the volume of fluid infiltrated into the specimen and therefore
also corresponds to the infiltration volume.

The tests reveal that the injection or infiltration volume plot-
ted against time can be divided into two periods characterised
by approximately constant but very different infiltration (= in-
jection) rates. In the interpretation, the first part of the curve
with the much lower rate is seen as corresponding to the actual
infiltration process: driven by the pressure which is adjusted
to remain constant, the fluid creates inter-granular migration
paths in the crystal grain fabric when it reaches an adequately
high pressure level compared to the lateral mechanical (mini-
mum) stress. The fluid penetrates the inter-granular migration
paths which are then propagated as the fluid moves forward.
This gives rise to an inter-linked fabric of microfractures whose
main propagation direction corresponds to the direction of the
largest main stress. The microfracture fabric also propagates
laterally at the same time although to a subordinate degree.
This phase of the test is called the infiltration phase.

The infiltration phase ends relatively abruptly — clearly shown
in the measurement data by the almost instant significant rise
in injection rate at a specific point in time. This time is inter-

Figure 2: Measurement data of
an infiltration test
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preted to correspond to the hydraulic breakthrough of the fluid
and the creation of a hydraulic connection between two res-
ervoirs with different fluid pressures. The second part of the
curve with the higher injection rate is therefore interpreted as
corresponding to the flow process. The flow paths are the sec-
ondary migration paths created during the infiltration process.
Because this flow process continues in principle at a constant
flow rate and under otherwise constant conditions, it can be
assumed that no new migration paths are created during this
period despite the change in pore pressure conditions corre-
sponding to the hydraulic potential field.

First basic numerical simulations and results

Based on the proposed physical model a computer program
has been developed for numerical simulation of cavern behav-
iour. Different phases have to be considered: pressure build-up
phase, infiltration phase and flow phase. This computer code
called INFIL is described in detail in Wolters (2005) [4].

In one of the first numerical simulations, a typical salt cavern
from a larger cavern field is considered which has a cavern roof
at a depth z, = -1115m, a cavern sump at a depth z, = -1315m
and therefore a cavern height of h = 200m , as well as a cavern
diameter of d = 80m. Top salt lies at a depth of z=-715m. Top
salt is overlain by a porous water saturated formation.

To model and simulate the load-bearing behaviour of the shut-
down cavern, it is initially assumed that sufficient time has
elapsed for temperature equalisation to take place between
the rock and the brine between the flooding of the cavern with
water / brine and the installation of the cavern seal — making
it possible initially to ignore the thermally-related increases in
pressure. For the numerical simulation, the pressure build-up
in this case starts after installation of the fluid-tight cavern seal
under isothermal conditions and a hydrostatic internal pressure
level (y, = 0.012 MN/m?). The influence of thermally-induced
pressure increases in the context of the modelling approach
presented here is discussed in Lux (2006) [1].

The analysis at first looks at the geohydraulic / geomechanical
processes taking place, and the load-bearing behaviour of the
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rock, taking into consideration a variable rock stress state dur-
ing the infiltration process reflecting internal cavern pressure
and time. The point in time at which infiltration begins arises
automatically from the first fulfilment of the infiltration condi-
tions in the calculation zone in accordance with equation (1).

For the defined rock model with a homogenous structure and
isotropic material properties, it can be assumed empirically
that the infiltration process in principle follows the line of de-
creasing lithostatic depth pressure, and spreads upwards from
the cavern roof through the overlying salt in the direction of
top salt.

Pursuant to the modelling approach, the infiltration process
changes to a flow process after reaching a permeable horizon.
As a consequence, analysis of the infiltration process is fol-
lowed by analysis of the subsequent flow process — modelled
in a simplified form as lamina and stationary Darcy flow over
the defined time increment.

The following figures show some selected typical results of the
numerical simulation:

— Figure 3 firstly shows that around 30 years pass in this ex-
ample until the internal pressure in the cavern has built up
to the necessary level required to initiate the infiltration
process. This internal pressure is then maintained at a fairly
constant high level for a relatively long period of around 100
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Figure 3: Time-dependent de-
velopment of internal pressure
at cavern roof and of infiltrated
brine volume with (1) pressure
increasing phase and (2) infil-
tration phase until hydraulic
break-through
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Figure 4: Propagation of the
infiltration front at different
points in time

years with respect to the duration of the infiltration process
of around 125 years in total. Figure 3 also shows the volume
of brine infiltrated into the rock salt during this process. The
strong rise in the last two decades prior to hydraulic break-
through is attributable to the increasing infiltration rate.
This is itself a reflection of the de-creasing depth pressure.

Figure 4 shows the corresponding calculated propagation
of the infiltration zone at different times during the infil-
tration process. This reveals that the infiltration front only
develops very slowly at the beginning in the zone close to
the cavern but then spreads relatively fast later on in the
more distal locations from the cavern. The continuously
high internal pressure during the in-filtration phase gives
rise to a period of only 125 years from the start of infil-
tration to hydraulic breakthrough. Assuming adequately
reliable modelling / simulation, this reveals that the time
period during which the load-bearing system of the sealed
cavern and the surrounding halite formation could be sus-
tainably altered by the infiltration process, and its transfor-
mation to a flow process along the secondary migration
paths created by infiltration, are of an order of magnitude
suitable for engineering treatment. Indeed several factors
could enlarge this time spans significantly: lower creep
rates than modelled at low deviatoric stresses, a creep
limit, capillary forces between fluid and salt rock crystal
surfaces in the micro-pathways.
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— Following hydraulic breakthrough into a porous water-satu-
rated formation a stationary Darcy flow takes place after the
infiltration process in this simulation example, the volume
flow of the brine extruded as a result of rock convergence
is. Q = 48 m?/a corresponding to a convergence rate of
K = 0.005 %/a . The convergence of a sealed cavern after
breakthrough and hydraulic connection is significantly de-
pendent on the transmissivity of the infiltration zone and the
creep behaviour of the surrounding salt under the relevant
stress conditions. It is important to point out again here the
key influence of the location-specific rock mass convergence
—i.e. convergence under the conditions affecting the sealed
cavern and therefore the very low deviator stresses — on the
long-term load-bearing behaviour of the cavern, and the ef-
fects on the surrounding geology and the ground surface.

In the long term context, the final flow phase is of crucial im-
portance to the load-bearing behaviour of the load-bearing
system formed by the salt rock mass and the sealed fluid-filled
cavern, as well as its effects at the ground surface.

To demonstrate the general capability of the IN-FIL-code, the
so-called Etzel Field Test has been re-analysed.

Etzel field test and back-analysis
Test procedure and basic results

The Etzel field test refers to a pressure build-up test carried out
between 1991 and 1994 at cavern K102 in the Etzel cavern
field. This test is used here as the first validation of the INFIL
software. Figure 5 shows the cavern position and the geometry
of the cavern. The test cavern is a relatively slim but extremely
high cavern with a height of h = 662m. The pressure build-up
test was carried out to determine whether, and if yes, how, and
at which pressure level the rock salt surrounding the cavern
loses its integrity, i.e. its fluid tightness, during a slow increase
in internal pressure. The conditions during the pressure build-
up test, and in particular the time involved, were therefore to
correspond as closely as possible to the behaviour of a sealed
cavern (low pressure build-up rate, long test duration) also tak-
ing into consideration economic factors.
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Figure 6 shows the test data and specifically the change in in-
ternal pressure against time (brine-side head pressure). The
pressure build-up phase and the pressure reduction phase are
marked by sections in which the fluid pressure changes as a
result of brine injection and brine extraction, and other sections
where the fluid pressure remains roughly constant when no
brine is injected or extracted, so the test can be subdivided into
injection and extraction phases as well as observation phases.

Based on the understanding at the time (planning for the test

began around the middle of the 80s), two different types of

potential failure were looked at, namely

— the loss of formation integrity (tightness) as a result of the
formation of macrofracs at fluid pres-sure gradients consider-
ably higher than the primary formation pressure gradient (an
additional liner was installed to ensure that the system was
technically capable of testing this condition) or alternatively
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— the loss of formation integrity as a result of gradual microfis-
sure creation at fluid pressure gradients at around the same
level as the primary formation pressure gradients.

The test curve in Figure 6 (time-dependent fluid pressure)
shows that during the first three test phases (pressure build-up
and observation phases) up to the achievement of fluid pres-
sure gradients of py =0.219 bar/m at the pre-defined brine
injection rate, although the pressure build-up intensity de-
creases there are still overall clear increases in brine pressure.
The first significant drop in pressure occurred during the obser-
vation phase after stopping brine injection during the third test
phase. This indicates brine infiltration of the rock. During the
subsequent fourth test phase, it was still possible to achieve an-
other increase in pressure to a gradient of py = 0.226 bar/m
only by doubling the injection rate for a much longer injection
time and therefore at a significantly lower pressure build-up
rate. After this point, the fluid pressure drops to a gradient of
pe =0.222 bar/m despite continuing injection. During the
subsequent observation phase, the pres-sure continued to
drop continuously. This was taken as clear evidence that the
fluid pressure strength level of the rock had been reached or
clearly exceeded during this test. However, with respect to the
type of failure, instead of the formation of singular macrofracs
(also not excluded a priori) the failure took the form of fluid-
pressure-induced zonal secondary migration paths consisting
of microfissures.

Figure 6: Time-dependent de-
velopment of fluid pressure
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The key findings of the field experiment were therefore:

— The failure of the rock (loss of integrity) during a slow in-
crease in pressure does not take place as a result of sponta-
neously formed local macrofractures but rather as a result of
gradual zonal infiltration in fluid-pressure-induced microfis-
sures (= formation of a linked secondary micro migration
path system).

— The fluid pressure level during failure corresponds roughly
to the primary pressure depth level.

— 1257.2 m? of injected brine remained in the formation after
returning the pressure to the initial level.

Comments on modelling and numerical simulation

The calculation model with the discretisation of the cavern K102
is shown in Figure 7. This reveals that the calculation model cor-
responds relatively closely to the cavern roof zone as well as the
other cavern configuration. The salt formation is modelled as
being homogenous and isotropic. The Lubby2 elastic-viscous

/

B s

Figure 7: FEM-model of cavern
K102
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constitutive model is used to model the creep behaviour. The
material parameters correspond to the parameters for the salt
deposit derived from laboratory tests. When modelling / simu-
lating the infiltration process, the material parameters are set as
in the preceding calculation example because of the absence of
location-specific data.

The numerical simulation of the field test covers a period of 723
days. As shown in Figure 6, the fourth observation phase ends
at the end of this period. The pressure is then reduced in several
stages, but the process of pressure reduction is not part of the
simulations made here.

Calculation results

The start and / or continuation of infiltration is decided as part
of the infiltration model used here with the help of the criterion
equation (1).

A detailed look at the way the internal pressure builds up dur-
ing the first two pressure build-up phases actually shows that
the first pressure build-up phase takes place at a constant pres-
sure build-up rate under constant injection rate conditions
(linear pres-sure build-up). During the first observation phase,
the pressure level already reached may decline marginally, but
basically remains constant (microfissures at cavern wall?). The
second pressure build-up phase with a lower injection rate ini-
tially shows a correspondingly smaller pressure build-up rate.
By the end of the second pressure build-up phase however the
pressure build-up rate grows much more strongly even though
the injection rate remains constant. During the subsequent
observation phase, the fluid pres-sure remains constant over
a period of approx. 75 days until the start of the third pressure
build-up phase.

This development of fluid pressure build-up is not propor-
tional to the externally applied injection rate but appears to be
irregular, and can only be explained when incorporating the
secondary stress field combined with the development of the
infiltration front and possibly also to an inhomogeneous and
anisotropic rock fabric.

3.1 Long-term behaviour of sealed brine-filled cavities in rock salt mass — A new approach for physical modelling and numerical simulation



Figure 8: Time-
dependent  devel-
opment of brine
pressure  gradient
(measured and
simulated)
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14 parameter variations were calculated to per-form a sensitivity
analysis. The sensitivity analysis procedure involved varying only
one parameter at a time in each case to determine its precise ef-
fect on the pressure build-up, infiltration volume and infiltration
zone parameters. Note that assumed dependencies were some-
times confirmed by the numerical simulation but sometimes
also refuted. Renewed analysis of the reaction of the load-bear-
ing system to the variation in parameters then provided new in-
formation and a better understanding of the process.

Regarding the calculation result which produced the best match
between the calculation data and the measurement data, it can
therefore be concluded that given the extent of abstraction, the
approximate nature of the model approach, and the numer-
ous parameters (and in particular when also considering the
parameters not varied but treated instead as deter-mined) the
surprisingly good match between the calculation data and the
measurement data according to Figure 8 was achieved at an un-
expectedly high level of quality and sensitivity in its response to
the changes in the test conditions (injection rate).

Figure 9 shows that at calculation time t = 566d the infiltration
front has expanded considerably further into the rock mass
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both in the direction of top salt as well as laterally at the depth
of the lower cavern roof zone:

however, at the end of the pressure build-up test it only reaches
a depth of z =-760m and therefore extends around 90m from
the cavern into the overlying rock, and is therefore still approx.
60m below top salt.

The subsequent observation phase only leads to a further small
extension of the infiltration front in the direction of top salt be-
cause in the absence of brine injection, the progression of the
infiltration front leads to a reduction in fluid pressure and thus
a lowering of the effective fluid pressure.

Consequences from the analysis of the load-bearing
behaviour of sealed fluid-filled salt caverns with re-
spect to abandonment feasibility

The numerical simulations of the long-term load-bearing be-
haviour of fluid-filled sealed salt caverns on the basis of the
modelling approach in line with the infiltration hypothesis pre-
sented here graphically show

Figure 9: Propagation of infil-
tration front in time and space
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— the time-dependent course of fluid infiltration within the
rock,

whereby

— the lateral propagation of the infiltration zone and the de-
velopment of secondary permeability are spatially restricted
to a narrowing zone of salt rock mass extending from the
cavern roof in the direction of top salt and

— the salt rock mass lying outside of this infiltration zone still
retains its primary permeability and can therefore be con-
sidered to be impermeable.

The numerical simulations also enable further quantification
of the mechanical and hydraulic variables used to analyse and
evaluate the load-bearing behaviour of the rock taking into con-

g, 0,0,,0, =0,
a=l

hypothesis:

w §=01-02%

follows E.k = By

Figure 10: Questions concern-
ing the long-term behaviour of
sealed liquid-filled salt cavities,
especially after breakthrough
of fluid into the non-saline cap
rock

infiltration zone
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sideration stability, integrity and third party protection (surface
protection, environmental protection).

Figure 10 provides an initial summary of the questions which
arise from the identified load-bearing behaviour of the rock
mass under the influence of hydromechanically coupled pro-
cesses.

In this context, the focus is less on the specific numerical values
of each of the variables, but on the resulting proof or observa-
tion aspects.

The following questions were identified concerning proof as-
pects within the context of the post-operational abandonment
of a fluid-filled and sealed cavern in creepable salt rock taking
into consideration stability, integrity and third-party protec-
tion. The questions include specification of the location-specif-
ic conditions in each case but do not necessarily include all of
the potential questions:

— Does an infiltration zone develop which propagates pro-

gressively until it reaches a permeable formation?

— Do all rock salt facies behave more or less the same or are
there significant principle differences regarding the process
of fluid infiltration?

— How much time does the infiltration process take until hy-
draulic breakthrough?

— How do the mechanical properties of the rock change in the
infiltration zone?

— Which long-term hydraulic situation establishes itself af-
ter hydraulic breakthrough (pore pressure, internal cavern
pressure)?

— Does more pressure-induced fracturing of the rock take
place after hydraulic breakthrough?

— Is the load-bearing capacity of the infiltrated salt rock mass
above the roof of the cavern / infiltration zone guaranteed
in the long-term (pore pres-sure level and internal pres-

3.1 Long-term behaviour of sealed brine-filled cavities in rock salt mass — A new approach for physical modelling and numerical simulation

77



78

sure level, mechanically-effective pore pressure, mechanical
stress) or is there a risk of progressive collapse of the roof of
the cavern with a tendency to develop a collapse cone?

— Can the released cavern fluid (brine, storage medium resi-
dues) be discharged in an environmentally compatible way
into the (deep) groundwater?

— Do the results have an influence on the specifications for the
construction of the borehole plug?

— How long does it take before final convergence is reached?
— Is the surface subsidence rate and the final amount of sur-
face subsidence acceptable?

— Is there along-term risk of collapse up to the ground surface?

With respect to cavern abandonment, this clearly shows that in
addition to the construction of the borehole plug, there are still
some scientific and technical aspects which require clarification
from a rock-mechanical point of view. Work on these aspects is
to be carried out in the near future. It also clearly shows that
after shutting down operations, an observation phase of some
years should first be planned in prior to sealing the cavern.
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Summary

The Ph.D. thesis: Ecological evaluation of the pulverized coal
combustion in HTAC technology was realized in the frame of
the agreement between Silesian University of Technology and
Clausthal University of Technology for Ph.D. projects.

State of the art

Combustion technology provides more than 90 % of our world-
wide energy demand. Severe environmental requirements and
international agreements on reduction of pollutants emissions
(CO,, CO, NO,, soot, particles etc.) raise a continuous demand
for improved combustion technologies [1, 2, 3, 4]. Application
of HTAC technology to boilers fired with pulverized coal could
be one of the future coal combustion technologies for the clean
power generation. High Temperature Air Combustion (HTAC or
HIiTAC) [5] is named also as: Excess Enthalpy Combustion (EEC)
[6], FLameless OXidation (acronym FLOX) [7], MILD (Moder-
ate and Intensive Low-oxygen Dilution) combustion [10]. The
most important feature of HTAC technology is an existence
of an intense recirculation of combustion products inside the
chamber. This recirculation causes that both the combustion
air stream and the fuel stream being diluted before the ignition
occurs. Therefore, the temperature peaks are suppressed. The
second result of these specific mixing conditions is homoge-
neity of both the temperature and the species concentrations
fields. Consequently, HTAC technology features low NO, and
CO emissions and high and uniform heat fluxes. So far, HTAC
technology was implemented mainly in industrial furnaces
fired either with gaseous fuels or light oils [11]. In most of in-
dustrial applications, the technology is combined with heat
recovery systems and such a combination typically results in
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substantial fuel savings. In this work, the application of HTAC

technology in power boilers fired with pulverized coal has been

investigated. The following advantages are expected:

— In HTAC furnaces, the radiative heat fluxes are significantly
higher than in traditional ones. If the same could be achieved
in boilers, then the size of the heat transfer area, and thus
boiler investment costs, could be significantly reduced.
The boiler could be build using high temperature alloys al-
lowing an increase of superheated steam parameters to an
ultra-supercritical level and, subsequently, an increase of
the thermal efficiency of the entire cycle.

— The next advantage is in significant reduction of pollutants

emissions, mainly nitric oxide which allows eliminating ex-
pensive flue gas cleaning installations.
Summarizing, application of HTAC technology to boilers
fired with pulverized coal could be one of the future coal
combustion technologies for the clean power generation.
Technical and ecological aspects of such an application are
analyzed and discussed in this report.

Research task

The main objective of this work is to investigate applicability of
HTAC technology to power station boilers fired with pulverized
coal for environmental friendly electricity production. In order
to achieve this goal, several technical objectives have been for-
mulated.

The first objective is to examine how accurately HTAC combus-
tion of coal can be predicted using numerical modeling meth-
ods. To this end the mathematical model has been validated
against the IFRF measurements. The CFD-based simulations
have been performed using FLUENT code. The mathematical
model selected in the validation and verification process is then
used in all subsequent investigations.

The second objective is to develop a conceptual design of a
pulverized coal fired boiler utilizing HTAC technology. This in-
volves determination of the combustion chamber shape, its di-
mensions, distances between individual burners and positions
of the burner block.

3.2 Ecological evaluation of the pulverized coal combustion in HTAC technology
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The third objective involves the examination of the environmen-
tal aspects of the HTAC technology implementation. Here one
focuses on NO , CO, unburned hydrocarbons and char burnout.

The fourth objective is to examine the HTAC boiler operation
under different operating conditions like: low combustion air
temperatures, low combustion air jet momentum and a low
excess air ratio. The fifth objective is to investigate whole steam
cycle in order to estimate the efficiency of electricity production
using such a HTAC boiler.

Model validation

In this part of the work, the mathematical model describ-
ing coal combustion in HTAC technology has been validated
against the data generated during an IFRF experiment called
HTAC 99 [12]. Several sub-models have been tested during the
validation and verification procedure and as a result the follow-
ing sub-models have been selected:

— k- ¢ model for turbulence

— Eddy Dissipation Model for interaction between chemistry
and turbulence

— discrete phase model for description of particles behavior

— CPD model for devolatilization process

— Intrinsic model for char burnout

— Discrete Ordinates model for radiation

— nitric oxides formation and destruction considering the fuel,
thermal, prompt and N,O paths, as well as NO reburning in
the gaseous phase and on the char surface

It was concluded that the predicted values are, generally, in
very good accordance with the measurements. Therefore, such
a validated model has then been used in the boiler design stud-
ies. For more details about the validation procedure see in [13].

Design of the HTAC boiler
HTAC combustion process is very different from conventional
combustion. Therefore there is a need for an innovative design

of boilers utilizing this technology. In this part of the work sev-
eral particular boiler concepts have been analyzed in the con-
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text of the following three key points: existence of an intensive
in-furnace recirculation, homogeneity of both the temperature
and the chemical species fields, and uniformity of heat fluxes.
Several simulations have been performed in order to find the
shape of the boiler and its dimensions, to optimize both the
distance between burners and location of the burner block. For
more details about the boiler design procedure see in [14].

Final HTAC boiler design

Based on the previous investigations, the final configu-
ration of the HTAC boiler was selected and it is present-
ed in Fig. 1. The boiler is 13 m high and has a 7 m times
6 m cross section. It is equipped with a burner block that con-
sists of 5 identical burners located at the top wall thus the boiler
is a down-fired one. The flue gas outlets are also located at the
top wall and they are symmetrically positioned on both sides of
the burner block. The outlets have a quadrate form with lateral
length of 1T m. Each of the five burners is equipped with a central
injector of hot air and two coal guns positioned on both sides
from the air injector. Pulverized coal is introduced into the fur-
nace by nozzles of 15 mm diameter and the combustion air by
48 mm nozzles. The boiler is equipped with two ash hoppers.

Burner block

Coal inlets

The combustion air is preheated to 1200 K and the coal to-

gether with its transport air is supplied at ambient temperature  Figure 1: Final geometry of the
(300 K). The feeding rate of coal is of 3.2 kg/s, and of its trans-  HTAC boiler
port air almost twice a high. The mass flow of combustion air

is equal to 33.1 kg/s. The air jet is supplied at a high velocity

(120 m/s) and coal jet has the velocity of 30 m/s. The boiler is

operated at 130 MW total thermal input. The fuel thermal in-

putis equal to 100 MW so each burner operates at 20 MW fuel

power. Both the combustion and the transport air streams con-

tain 23% mass oxygen and 77% mass nitrogen. The wall tem-

perature is constant in the final boiler design calculations and it

is equal to 800 K. The final boiler design leads to the intensive

recirculation and the dead zones are small, as can be observed

in Fig. 2. The whole volume of the chamber participates in the

combustion process. The internal recirculation of the combus-

tion products creates homogenous both the temperature and

the chemical species concentration fields. Further, due to dilu-

tion of the combustion air and fuel jets the coal ignition takes
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Figure 2: Velocity vectors (left),
temperature field (centre) and
oxygen concentration field
(right) inside the HTAC boiler
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place in low oxygen concentration environment, and therefore
the temperature peak is suppressed. Strong recirculation of the
hot combustion gas eliminates the problems related to the coal
ignition.

The whole boiler is filled up with combustion products of 1600-
2000K temperatures.

The temperature peak is substantially suppressed in compari-
son with conventional combustion using such high air preheat,
and it is about 2100 K. The furnace exit temperature is around
1400 K, and the furnace exhaust gas has a high enthalpy. This
enthalpy must be recovered in a heat exchanger and utilized to
preheat the combustion air.

The oxygen concentration in almost the entire boiler is in a
range of 3—5 % while in the flue gas is equal to 3.4 %. Uniform
and low oxygen concentrations result in the temperature peak
reduction.

As a result of the strong recirculation inside the combustion
chamber and as a consequence of the uniform temperature
field, the heat fluxes are high and almost constant along the
height of the HTAC boiler (see Fig. 3, right). For the sake of
comparison typical heat flux profiles for fluidized bed boilers
(see Fig. 3, left), and conventional wall fired boilers (see Fig.
3, centre). The HTAC boiler has two advantages: uniform heat
fluxes along the boiler height (as in fluidized bed boilers) and
high heat fluxes values (as in wall fired pulverized coal boilers).
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Heat transfer due to radiation plays a dominant role. Its share is
83% of the total heat transfer. The rest is due to the convection.

For more details about the final boiler design see in [14].
Environmental issues

Most of NO is generated in the region between the burners, as
can be seen in Fig. 4, left. The NO concentration peak is equal
to 1195 ppm. Downstream of this region the nitric oxide con-
centrations are low and they are in a range from 300 up to 400
ppm. In the HTAC boiler, 98 % of nitric oxide is formed via fuel
mechanism. The NO reburning mechanism plays an important
role. As a result, the nitric oxide concentrations at the boiler
outlet are low and equal to 298 ppm.

The long particles residence time and recursive recirculation of
the combustion products improve the burnout of the CO and
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Figure 3: Heat flux along the
height of a fluidized bed (left)
boiler [15], conventional pul-
verized coal (centre) boiler
[15], and the simulated boiler

(right)

Figure 4: Concentrations of
nitric oxide (left); devolatiliza-
tion (centre) and char burnout
(right) regions inside the HTAC
boiler
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volatiles (see Fig. 4, centre) and of the char (see Fig. 4, right).
Very stable combustion process and simple burner construc-
tion offer the possibility of using low rank coals.

Effects of selected operating parameters

In the next part of the work, an impact of three important pa-
rameters: the combustion air preheat, the combustion air jet
velocity and the air excess ratio on the HTAC boiler performance
have been tested. Thus, for all calculations the final HTAC boiler
geometry is retained and the same boundary conditions are
applied. However, boiler operating conditions are different and
these are specified for each computational run. The final boiler
design is the reference case. It was concluded that the HTAC
technology in boilers can work correctly at different levels of
the air preheating, as well as without air preheating. Further,
it was confirmed that the high velocity (and at the same time
high momentum) of the strong combustion jet is needed in
order to realize HTAC technology. Additionally, it was noticed
that could be possible to operate the HTAC boiler at the air
excess ration near the stoichiometric values. For more details
about the effects of selected operating parameters see in [14].

Coupling between the HTAC boiler and the steam cycle

Boiler design procedures involve an examination of the com-
bustion process as well as the steam cycle. Both issues are
strongly coupled due to the heat transfer proceeding from the
combustion products inside the chamber to the water/steam
mixture inside the boiler tubes. In this simulation series the
coupling between HTAC boiler and the entire steam cycle is
taken into consideration. The final boiler geometry as well as
the operating and boundary conditions are the starting point
for these calculations. User define subroutine has been written
to perform the calculations. As a result of these calculations,
the temperature profiles at the boiler walls are obtained. The
HTAC boiler is proposed in this thesis as an ultra-supercritical
boiler with the once-through type of the water circulation.
Three commonly used configurations of the once-trough boiler
tubes were tested in this series of calculations: vertical down-
up, up-down and spiral (see Fig. 5, top). The most uniform
temperature profile can be found in the boiler with the spiral
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tubing as can be found in Fig. 5, bottom. Comparing the two
vertical tubes arrangements, it can be noticed that the up-
down configuration works even worse than the down-up one.
It was concluded that the spiral tubes configuration is the most
suitable for the HTAC boiler designed in this work. However,
this configuration is technically most complicated. The Rankine
cycle efficiency of the steam cycle coupled with the HTAC boiler
is calculated to be above 50%. For more details about the cou-
pling between the HTAC boiler and the steam cycle see in [14].

Summary and Outlook
Overall, the present study confirmed that HTAC technology

could be a practicable, efficient and clean technology for pul-
verized coal fired boilers.

3.2 Ecological evaluation of the pulverized coal combustion in HTAC technology

8
y-distance, m

Figure 5: Heat flux along the
height of the boiler for the
simulated tubes arrangements:
vertical down-up (left), vertical
up-down (centre) and spiral

(right)

87



88

Summarizing, the most important advantages of the pulver-
ized coal fired boiler operating under HTAC conditions are as
following. Firstly, heat fluxes emitted during combustion pro-
cess are high and uniform which results in the high firing den-
sity and consequently the small size of the boiler. Secondly,
low NOx emissions in comparison with the standard PC boil-
ers. Then, burners have a very simple construction: without air
staging, flame stabilizer or swirl, which are commonly used in
the commercial pulverized coal burners.

Although HTAC technology seems to be attractive for power
boilers fired with pulverized coal, there are still many open
questions. First of all, the particulate concentration in the flue
gas for the coal flame is probably too high to use the technique
in conjunction with regenerative heat exchangers. It is a need
to find in the future a way to utilize the enthalpy of the boiler
exhaust gas. However, it was proved that the boiler can be op-
erated without air preheating even if the ignition mechanism
has to be examined in more details. Secondly, it could be also
a problem with erosion because of the strong recirculation and
high velocity of the coal particles.
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Die Effizienzsteigerung von Brennstoffzellen auf der Grundlage
einfacher und kostengiinstiger Bauelemente, die das Potenti-
al zu einer Massenproduktion haben, ist das Ziel unseres For-
schungsvorhabens, welches durch die N-Bank finanziert wird.
Neben neuartigen Membranen aus neutralen Monomeren
sollten spezielle Kanalgeometrien zur Verteilung der Reaktions-
gase entwickelt werden.

Brennstoffzellen, die als Energieerzeuger aus Wasserstoff und
Sauerstoff zu den erneuerbaren Energien gehéren, bekommen
derzeit eine wichtige Rolle zugeschrieben. Dennoch sind Pro-
bleme wie zum Beispiel die geringere Leistungsdichte gegen-
Uber Verbrennungen immer wieder ein Thema. Ein Bereich, um
die Energiedichte zu verbessern, liegt in der stromungstechni-
schen Optimierung der Kanalstrukturen (Flowfields). Durch
den Einsatz von systematischen Losungsfindungen, kombiniert
mit der Entwicklung von Brennstoffzellensimulationen, sollte
die Leistungsfahigkeit von Hochtemperaturbrennstoffzellen
verbessert werden.

Die Fragen hinsichtlich der Verbesserung des Flowfields sind
wegen der zum Teil widerspriichlichen Anforderungen nicht
pauschal zu beantworten. Zu den Aufgaben der Flowfields
gehodren neben der Sammlung der Edukte und Produkte tiber
der gesamten Elektrodenoberflache, eine optimale Versorgung
mit Luft und Wasserstoff sowie die gleichmaRige Verteilung
der Gase. Dem entgegen steht eine mdglichst grofflachige
Kontaktierung zur Reduzierung des Ubergangswiderstandes
und zur Verteilung der Montagekrafte. Ein mdglichst geringer
Druckverlust, der vor allem in Bezug auf die Verlustleistung
und Kompressorleistung gewlinscht ist, ist ebenfalls in den An-
forderungskatalog mit aufzunehmen.

3.3 Optimierung von HT-PEM-Brennstoffzellen mittels numerischer Strémungssimulation



Stand der Technik

Bekannte Niedertemperaturbrennstoffzellen, die als PEM oder
Methanol-Brennstoffzelle ausgefiihrt sind, haben typische Ar-
beitstemperaturen zwischen 25°C und 80°C. Es kénnen Leis-
tungen von 50KW und mehr erreicht werden. Die geringen
Arbeitstemperaturen erleichtern die Handhabbarkeit und re-
duzieren die Vorwarmzeiten enorm. Der Schadstoffausstol} bei
PEM-Brennstoffzellen ist dulRerst gering. Die saure Umgebung,
in der sich die Katalysatoren befinden, erfordert jedoch teures
Platin. Zudem kann, wenn Luft als Reaktionsgas verwendet
wird, der Katalysator kontaminiert werden, was die Funktions-
fahigkeit der Brennstoffzelle stark einschrankt.

Die Bipolarplatten, in die sowohl die Wasserstoff- als auch die
Sauerstoffkandle hineingefrast werden, werden aufeinander
gestapelt und als Stack bezeichnet. Durch die an den Randern
der Platten angebrachten Verspannungen werden die Platten
verformt und lokal stark belastet. Die Flachenpressung ist aus
diesem Grund nicht lber die gesamte Zelle konstant, was zu
grolRen Dichtungsproblemen fiihrt. Versuche mit verschiede-
nen Flowfields sowohl bei PEM-Brennstoffzellen als auch bei
anderen Brennstoffzellen wurden schon in [1] und [2] durch-
gefiihrt. Die Einflisse der Kanalstruktur auf die unterschiedli-
chen Eigenschaften haben die Vielfalt neuer Strukturen stark
reduziert. Dennoch beschranken sich die Verteilerstrukturen in
Brennstoffzellen auf einzel- und mehrfachméander oder paral-
lele Strukturen.

Stromungssimulationen fiir Brennstoffzellen bieten wenige Un-
ternehmen in kommerzieller Software wie zum Beispiel Ansys
und Comsol an. Vor allem Comsol hat in den letzten Jahren ein
eigenes Brennstoffzellen-Modul entwickelt, mit dem die Simu-
lation von NT-PEM und HT-PEM-FCs mdglich ist. Ein Modul fir
Ansys CFX, welches fir die Software Fluent entwickelt wurde,
ist mittlerweile vollstandig integriert. Auch wenn diese Modelle
sehr genau arbeiten, besitzen sie einige Nachteile: Um die Ge-
nauigkeit realisieren zu kdnnen, missen die Simulationsmodel-
le entsprechend grof werden, so dass die Rechenleistung und
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Abbildung 1: Simulation einer
parallelen Struktur
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die damit verbundene Rechenzeit entsprechend grof} sind. Da-
durch ist es im Allgemeinen nur mdéglich, einzelne kleine Zellen
in angemessener Zeit zu berechnen [6].

Grundsimulation der Kanalstromung

Als Werkzeug zur Aufgabenbewiltigung wurden Simulatio-
nen eingesetzt. Ziel war es, die Interaktionen zwischen Ano-
de und Kathode, sowie Gaskonzentrationen in der Ebene der
Membran auch bei komplexen und grofRen Brennstoffzellen
realitditsnah zu simulieren. Alle nachfolgenden erwiahnten
und dargestellten Berechnungen wurden mit dem kommer-
ziellen CFD-Programm Ansys CFX mit einem turbulenten An-
satz durchgefiihrt.

Aufgrund der Tatsache, dass in die an dem Strémungskanal
(Flowchannel) anliegende Diffusionsschicht kontinuierlich
Masse Ubergeht, um mit dem gegeniiberliegenden Medium
zu reagieren, verandert sich die Umgebung des Stromungs-
mediums in Abhdngigkeit des Massentransports durch die

T
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Diffusionsschicht. Je nachdem, welcher Strémungskanal
(Wasserstoffseite, Sauerstoffseite) betrachtet wird, wird der
Volumenstrom entweder grolRer (Kathodenseite) oder kleiner
(Anodenseite).

Die simulative Aufgabe der Geschwindigkeitsverteilung unter
Berticksichtigung des Einstromens von Gas in die Diffusions-
schicht steht im Vordergrund der grundlegenden Berechnung.
Um das Stromungsverhalten realitdtsnah abzubilden, ist es
erforderlich, dem Strémungskanal mit Hilfe von Oberflachen-
quellen Masse zu entziehen. Durch das Variieren von z.B.
Druck und Temperatur der Medien kann der Betriebszustand
der Brennstoffzelle verdndert werden. Um die Simulationen
untereinander vergleichbar zu machen, wurde der Betriebszu-
stand der Brennstoffzelle in der Simulation konstant (Strom-
dichte 200 mA/cm?) gehalten.

In den Ergebnissen ist ein signifikanter Unterschied gegen-
Uber einer herkdmmlichen Simulation ohne Oberflachenquel-
len vor allem in der Geschwindigkeitsverteilung zu erkennen.

Wasserstoff Restgas Wasserstoff Eingang
Ausgang T l
Anode
Wasserstoff
Ubergang

~ GDC-MEA-GDC

Wasserdampf Sauerstoff
Ubergang Ubergang

Kathode

Abbildung 2: Simulation einer

Restgas Luft Eingang parallelen Struktur
Ausgang
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Im Beispiel einer parallelen Verteilerstruktur (siehe Abbildung
1) weist, entgegen der Erwartung einer dhnlichen, eventuell
nur langsameren Stromungsgeschwindigkeit zum Ausgang
hin, die Simulation mit Oberflaichenquellen eine starke Riick-
stromung auf. Eine derartige Stromungsverteilung ist fur die
Funktion und Leistung einer Brennstoffzelle negativ zu be-
werten. Dementsprechend ist eine parallele Struktur trotz des
immensen Differenzdruckvorteils gegentiber einer Maander-
struktur benachteiligt. Dieses liel} sich in einem Versuch be-
statigen. Eine genauere Beschreibung der Funktionsweise ist
in [3] zu finden.

HT-PEM-FC-Simulationsmodul

Neben der Grundsimulation des Gastransportes ist die Simu-
lation der Diffusionseigenschaften in die Gasdiffusionsschicht
und die daraus resultierenden Interaktionen zwischen der Ano-
de und Kathode ein weiterer entscheidender Schritt fir die
Entwicklung einer Brennstoffzelle. Aus diesem Grund wurde
ein eigenes geeignetes PEM-FC-Modell entwickelt. Ein in Ansys
CFX implementiertes FORTRAN-Programm ermdoglicht es, auch
grolere, komplexere Modelle zu berechnen. Damit dies mog-
lich ist und dennoch eine realistische Stromungsverteilung
resultiert, wurden die Gasdiffusionsschicht, die Katalysatoren
und die Membran zu einem gemeinsamen Volumen zusam-
mengefasst (vgl. Abbildung 2).

Dieses Programm bildet die Diffusion der Gase und die Gasver-
teilung in den Gasdiffusionsschichten ab und ermdglicht somit
Reaktionsmaxima und -minima zu erkennen. Zusatzlich wer-
den hier die Reaktionsgase und Produkte (inkl. Stickstoff) be-
rechnet. Selbst eine Berechnung eines kompletten 3-er Stacks
wurde mit dieser Modifikation durchgefiihrt. Somit wurden
auch die Unterschiede in den einzelnen Zellen und Gasdiffusi-
onsschichten sichtbar (vgl. Abbildung 3a, 3b).

Temperaturentwicklungssimulation von
HT-PEM-Brennstoffzellen

Bei einer hoheren Betriebstemperatur der Brennstoffzelle ist

die genaue Temperaturentwicklung von Interesse, da even-
tuell die Temperaturbelastung innerhalb bestimmter Flachen
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Abbildung 4: Simulierte Tempe-
raturverteilung
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der Brennstoffzelle kritische Werte annehmen und damit die
Lebensdauer reduzieren kénnte. Besonders kritisch sind dabei
nicht unbedingt nur die hohen absoluten Temperaturen, son-
dern besonders groRRe lokale Temperaturdifferenzen. Ziel ist es
daher, die Brennstoffzelle so zu konstruieren, dass im Idealfall
eine konstante Temperaturverteilung Uber die gesamte Zelle
vorliegt, da die Materialbelastung der Brennstoffzelle so am
geringsten ist. Eine entscheidende Moglichkeit, die Tempera-
turentwicklung lokal zu verandern, ist Giber die Form und den
Verlauf der Gaskanaéle fur Wasserstoff und Sauerstoff bzw. Luft
gegeben. Man kann annehmen, dass die Reaktionsdichte vom
Abstand der beiden Kanéle abhdngt, und davon die Tempera-
turerh6hung.

Die Simulation selbst, wobei die Modellierung grundlegend
nach dem vorhergehenden Abschnitt dargestellten Schema
vorgenommen waurde, ist durch die Einbeziehung der Tempe-
raturverteilung etwas vergroRert worden. Mégliche Tempera-
turabstrahlungen an die Umgebung werden nicht berticksich-
tigt. Neben der Betrachtung der Temperaturverteilung in der
Zelle selbst ist es nun auch moglich, die lokalen Temperatur-
veranderungen in den Zellplatten anschaulich zu machen. Da-
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fur sind am besten transiente Simulationen geeignet. Fir die
Berechnung und Darstellung von Temperaturgradienten bzw.
Temperaturverteilungen ist die stationdre Simulationsberech-
nung vorzuziehen.

Zusammenfiihrung von Simulation und Konstruktion
Auf Basis eines runden radialsymmetrischen Flowfields mit
sechseckiger Grundplatte mussten Kanalgeometrien mit einem

Durchmesser von 120 mm konstruiert werden.

Eine durchgefiihrte systematische Lésungsfindung (vgl. Ab-
bildung 5), bestehend aus den Wirkprinzipien Gaszufiihrung,

3.3 Optimierung von HT-PEM-Brennstoffzellen mittels numerischer Stromungssimulation

Abbildung 5: Ergebnisse aus
der systematischen L6sungs-
findung von Anode (vier links)
und Kathode (vier rechts)

Abbildung 6: links: Kathode der
optimierten  Brennstoffzelle;
rechts: Anode der optimierten
Brennstoffzelle [4]
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Gasverteilung und Gasausleitung, liefert die grundlegen-
den Flowfieldstrukturen. Diese stellen auf der Anode eine
Pin-Struktur und auf der Kathode eine Mdanderstruktur bei
unterschiedlichen Gaszu- und -abfiihrungen dar. Der Grund
verschiedener Strukturen fiir Anode und Kathode liegt an den
unterschiedlichen Bedingungen auf der jeweiligen Elektrode.
Die Kathode hat bei PEM-Brennstoffzellen neben der Vertei-
lung auch das gesamte Produktwasser aufzufangen und ab-
zufiihren.

In mehreren Schritten wurden beide Flowfields hinsichtlich
geringen Druckverlusts, gleichmaBiger Strémungsverteilung,
kleiner Temperaturgradienten und guter Reaktionsdichte opti-
miert. Die zum Patent angemeldeten und optimierten Gasver-
teilungsstrukturen sind in Abbildung 6 zu sehen.

Die gegeniiber konventionellen Losungen vorgenommenen
Veranderungen in den Zufiihrungen und Verteilerstrukturen
erzeugen eine homogene Stromungsverteilung der Gase wah-
rend des Betriebs. Auf der Anode wurden vier Eingange und
zwei Ausgange verwendet. Die Kathode hingegen besitzt zwei
Eingange und vier Ausgdnge. Die parallelen Kandle der Katho-
de sind nunmehr radial angeordnet. Diese Anordnung verrin-
gert die Verlustleistung, die ein Produkt aus Differenzdruck
und Volumenstrom darstellt.
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4 Hochleistungsrechnen

Simulation spielt neben Theorie und Experiment eine zuneh-
mend wichtige Rolle, um komplexe Phdnomene und Prozesse
nicht nur vorhersagen sondern auch besser verstehen zu kon-
nen. Die Umsetzung von Simulationen erfordert geeignete
Rechnerressourcen und Algorithmen. In der Struktur des SWZ
wird diesem Umstand Rechnung getragen, indem neben den
anwendungsorientierten Bereichen das Thema Hochleistungs-
rechnen als Querschnittsdisziplin implementiert wurde.

Die Grundlage jeder Computersimulation ist eine Problem-
formulierung durch ein Modell als Abbild der Realitat, das mit
Hilfe geeigneter mathematischer Algorithmen auf dem Rech-
ner gel6st werden soll. Im Bereich der Kontinuumstheorie sind
dies beispielsweise partielle Differentialgleichungen, die auf
Basis finiter Approximationen geldst werden. Daraus resultie-
ren Gleichungssysteme mit mehreren Millionen bis Milliarden
Unbekannten zu deren Lsung neben effizienten Algorithmen
leistungsfahige Software fiir Parallelrechner benétigt werden.

Die Anforderungen, die an die Rechnerressourcen gestellt wer-
den, sind je nach zu beantwortender Fragestellung enorm. So
erfordert die Berechnung der Strémung im Schaufelrad einer
Turbomaschine wahrend einer einzigen Umdrehung, die in der
Realitat wenige hundertstel Sekunden dauert, einen Rechenbe-
darf von mehreren hundert Stunden. Derartige Berechnungen
sind nur praktikabel, wenn entsprechend viele Prozessoren par-
allel verwendet werden. Die Zunahme der Leistungsfahigkeit
der Rechner, die in der Vergangenheit mal3geblich durch die Er-
héhung der Taktfrequenz erzielt wurde, wird in Zukunft durch
massive Parallelitdt erreicht werden. Dies erfordert den Einsatz
und die Anpassung geeigneter Berechnungsprogramme.

Der Schwerpunkt der Arbeiten im SWZ im Bereich Hochleis-
tungsrechnen liegt auf der Anpassung und Weiterentwicklung
von Algorithmen fiir moderne Rechnerarchitekturen. Hierzu
gehoren beispielsweise kinetische Berechnungsverfahren und
effiziente Zeitintegrationsverfahren. Zukiinftige Projekte wer-
den sich insbesondere auf die Nutzung von spezieller Hard-
ware fir numerisch intensive Berechnungen konzentrieren.
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Gunther Brenner, Yang Yang, Andreas Lucius - Institut fiir Techni-
sche Mechanik

In vielen Industriebereichen werden Stromungsmaschinen als
wesentliche Bestandteile von Produktionsanlagen eingesetzt. Sie
dienen der Forderung von Flussigkeiten oder Gasen im Produk-
tionsprozess z.B. in der Verfahrenstechnik, in der Liftungs- und
Klimatechnik oder fiir Trocknungsprozesse. In den genannten
Anwendungen werden Pumpen und Ventilatoren bzw. Ver-
dichter als Arbeitsmaschinen eingesetzt, um das Fluid durch die
Anlage zu transportieren. Die notwendige Forderleistung wird
dabei durch die Prozessfiihrung vorgegeben. Hierbei kann ein
Trend zu einer immer hoheren Belastung der Stromungsmaschi-
nen beobachtet werden. Hoher belastete einzelne Laufrader er-
lauben eine Reduktion der insgesamt notwenigen Anzahl von
Maschinen, um die notwendige Fordermenge bzw. Druckerho-
hung zu erreichen. Insbesondere fiir Radialventilatoren wird eine
Erhohung der Leistungsfahigkeit in den Bereich von Verdichtern
angestrebt, dies geschieht im Wesentlichen Uiber die Steigerung
der Umfangsgeschwindigkeit am Laufradaustritt. Durch die ein-
fache Blechkonstruktion ergibt sich ein Kostenvorteil gegentiber
der komplexen Laufradgeometrie eines Verdichters.

Die Belastungen der Laufrdder nehmen jedoch mit der Um-
fangsgeschwindigkeit stark zu. Die Fliehkraft als eine we-
sentliche Belastung nimmt quadratisch mit der Drehzahl der
Maschine zu. Eine andere Quelle, deren Abschatzung fur die
Auslegung mit deutlich groRRerer Unsicherheit behaftet ist, ist
das Auftreten von Stromungskraften. Insbesondere bei Ab-
weichung vom Auslegungspunkt ergeben sich schwankende
Stromungskrafte, die sich in Form von fluidinduzierten Schwin-
gungen bemerkbar machen. Prominente Beispiele fiir diese so-
genannten Teillastinstabilitdten sind das rotierende Abreillen
(rotating stall) bzw. das Pumpen, welches vor allem in Verdich-
tern auftritt. Die Bestimmung dieser Lasten wird mit Hilfe von

4.1 Analyse von dynamischen Lasten in hochbelasteten Stromungsmaschinen —
Notwendigkeit der Modellvalidierung und des Hochleistungsrechnens



modernen Simulationsverfahren ermdoglicht. Die instationére
Simulation ist ein machtiges Hilfsmittel, um die dynamischen
Lasten, welche im Betrieb der Maschine auftreten, korrekt zu
erfassen. Die ermittelten Lastkollektive kdnnen dann fir die Di-
mensionierung der Laufrader herangezogen werden.

Derzeit wird in 2 Projekten am Institut flr Technische Me-
chanik die Belastung von Laufradern durch Stromungskrafte
untersucht. Der Schwerpunkt liegt dabei auf der Ermittlung
der instationdren Fluidkrafte mit Hilfe von CFD (Computa-
tional Fluid Dynamics). Das ZIM Projekt ,Untersuchungen
zur Realisierbarkeit von Hochleistungsradialventilatoren zur
Anwendung in der Bridenkompression“ befasst sich mit der
Untersuchung von Hochleistungsventilatoren mit Umfangs-
geschwindigkeiten von tiber 325 m/s. Im Rahmen des AiF Pro-
jekts ,Dynamische Lasten“ werden in Zusammenarbeit mit der
Universitat Magdeburg Simulationen und zeitaufgeloste Mes-
sungen durchgefiihrt, um den Erfolg von Rechenverfahren bei
der Vorhersage instationdrer Phanomene zu beurteilen. Beide
Forschungsprojekte werden in enger Zusammenarbeit mit der
Industrie durchgefiihrt. Im Folgenden werden Ergebnisse aus
den Projekten prdsentiert.

Numerische Simulation von Stromungen in Turboma-
schinen — High Performance Computation

Numerische Verfahren zur Losung der stromungsmechani-
schen Grundgleichungen haben sich in der Industrie als Stan-
dardwerkzeug zur Optimierung und Analyse von Strémungs-
maschinen etabliert. Simulationslaufe im Rahmen des Design-
prozesses lassen sich innerhalb kurzer Zeit auf Arbeitsplatzrech-
nern durchfiihren. Die heute verfiigbaren Rechenprogramme
und Rechentechniken erlauben es, Simulationsmodelle mit 10°
Gitterpunkten auf einem PC innerhalb von Stunden stationar
zu berechnen. Allerdings steigen mit der Verfligbarkeit von
Ressourcen und schnellen Methoden auch die Anspriiche an
die Modellierung. Fiir die Mehrzahl der Félle wird eine statio-
nare Simulation ausreichend sein, oftmals unter Verwendung
von Vereinfachungen bzgl. der Geometrie des Rechengebietes.
Ein Beispiel ist die Ausnutzung der Rotationssymmetrie des
Rotors und Beschrankung auf einen Schaufelkanal mit perio-
dischen Randbedingungen. Tatsachlich ist die Strémung in der

4.1 Analyse von dynamischen Lasten in hochbelasteten Stromungsmaschinen —
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Maschine allerdings immer instationar. Bedingt durch die Ro-
tation des Laufrades in einem Gehause ergibt sich eine instati-
ondre Rotor-Stator-Interaktion, welche mit Drehfrequenz bzw.
Schaufelfrequenz fluktuierende Fluidkrafte verursacht. Wei-
terhin treten turbulente Fluktuationen der Stromungsgré3en
auf, die unter Umstanden mit dem Turbulenzmodell aufgeldst
werden sollen. Im Teillastbereich kdnnen zusatzlich instabile
Stromungszustdnde wie das , rotating stall“ Phdnomen auftre-
ten, in diesem Fall sind niederfrequente Anregungen unterhalb
der Drehfrequenz zu erwarten. Das rotierende AbreilRen und
andere instabile Stromungszustande stehen im Fokus des AiF
Projektes ,,Dynamische Lasten®.

Um mit einem Simulationsmodell das rotierende Abreiflen zu
berechnen, sind Arbeitsplatzrechner nicht mehr ausreichend.
Die Rotationssymmetrie der Strdmung ist hier nicht mehr
gegeben, d. h. es muss immer der gesamte Rotor mit allen
Schaufeln gerechnet werden. Zudem werden Einlaufgebiete
und Austrittsgebiete (z.B. Spiralgehduse) benétigt, um das Si-
mulationsmodell realitdtsnah abzubilden. In diesem Fall sind
Modelle mit 107 Gitterpunkten durchaus tblich. Die geforderte
Auflésung hangt aber sehr stark von der geforderten Genauig-
keit und dem gewahlten Turbulenzmodell ab. Bedingt durch
den hohen Speicherbedarf eines solchen Modells sind Hoch-
leistungsrechner zur Durchfiihrung der Simulationen notwen-
dig. Durch massive Parallelisierung lassen sich Probleme dieser
GroRenordnung innerhalb weniger Stunden stationdr I9sen.
Stationdre Losungen sind in der Ndhe des Auslegungspunktes
maoglich, allerdings hat sich gezeigt, dass transiente Simulatio-
nen bessere Ubereinstimmung mit Messungen liefern. Im Fall
massiver Ablésungen oder Stromungsinstabilititen muss da-
gegen immer instationar gerechnet werden.

Fir eine effiziente Parallelisierung sollten nicht weniger als
100.000 Knoten pro Prozessor eingesetzt werden, damit der
Kommunikationsaufwand klein gegeniiber dem eigentlichen
Rechenaufwand bleibt. Fir Modelle mit 10 Mio. Knoten wer-
den daher sinnvollerweise 64 bis 128 Prozessoren eingesetzt.
Im Rahmen des Projektes wurden in der Regel 64 oder 96 CPUs
parallel zur Berechnung benutzt. Fir instationdre Simulatio-
nen erhoht sich die Rechenzeit nochmals um ca. eine bis zwei
Groflenordnungen. Um die transienten Effekte zu erfassen
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werden kleine Zeitschritte gefordert. Pro Umdrehung werden
einige hundert bis zu Gber 1.000 Zeitschritte benétigt, wobei
die Zeitschrittweite vom Turbulenzmodell und auch der Git-
terauflosung abhangig ist. Feine Gitter erfordern in der Regel
kleinere Zeitschritte damit Fluktuationen wahrend eines Zeit-
schrittes nicht Uber viele Gitterzellen transportiert werden.
Dazu kommt, dass fur eine sinnvolle Bildung von Mittelwerten
einige Umdrehungen bendétigt werden. Ist man an niederfre-
quenten Phdanomenen wie Rotating Stall interessiert, werden
10 oder besser 20 Umdrehungen bendtigt, unter Umstdanden
auch mehr. Insgesamt wurden z.B. fiir die Simulation des rotie-
renden Abreilens in einer Kreiselpumpe im AiF Projekt ,,Dyna-
mische Lasten” in der GroRenordnung 10* Zeitschritte pro Fall
berechnet. Die gesamte Rechenzeit fiir einen solchen Fall liegt
trotz des Einsatzes von massiv parallelen Rechnern immer noch
im Bereich von Wochen.

Neben der eigentlichen Simulation ist auch die Auswertung
groler Datensatze zeitkritisch. Die DateigroRe fur die Ergebnis-
dateien mit allen Variablen betragt 5 bis 10 Gigabyte (Binar-
format), fiir Zwischenergebnisse betragt die Dateigrole noch
bis zu 1 GB. Dazu wurde die Anzahl gespeicherter Variablen
auf das Notigste reduziert. Der gesamte Bedarf an Festplatten-
speicher liegt bei einigen Terrabyte. Das Laden und Auswerten
dieser Dateien fir eine grolRe Anzahl von Zeitschritten kann
ebenfalls durch den Einsatz moderner Programme parallelisiert
und damit wesentlich verkiirzt werden. Die Arbeiten zur Aus-
wertung der Daten stehen aktuell im Fokus der Arbeiten am
Institut fir Technische Mechanik.

Modellierung der turbulenten Stromung

In einer Turbomaschine sind immer hohe Reynoldszahlen zu er-
warten, d. h. die Stromung ist in der Regel stark turbulent. Die
turbulenten Fluktuationen erhéhen den Impulsaustausch und
sind damit fir erh6hten Reibungswiderstand verantwortlich. In
einigen Anwendungen ist die Turbulenz aber auch durchaus
erwinscht z.B. erhdhte Stabilitdt turbulenter Grenzschichten
gegeniiber Ablésungen.

Die dem Problem zu Grunde liegenden Navier-Stokes’schen

Gleichungen sind auch fiir turbulente Stromungen gultig. Fir
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eine numerische Simulation der Turbulenz missen aber alle
Fluktuationen in Raum und Zeit aufgel6st werden. Man nennt
diese Technik direkte numerische Simulation — kurz DNS. Es
kann gezeigt werden, dass mit steigender Reynoldszahl die
GroRe der turbulenten Strukturen und damit die nétige Git-
terweite stark abnimmt. DNS ist heute fiir Reynoldszahlen von
einigen 10.000 in einfachen Geometrien wie Kandlen unter
Einsatz von tausenden Prozessoren mdglich. Im Turbomaschi-
nenbau werden Reynoldszahlen von 10¢ bis 107 erreicht, da-
mit ist eine DNS fir diesen Fall selbst bei einer wesentlichen
Steigerung der verfligbaren Rechnerkapazitaten ausgeschlos-
sen.

Der Ingenieur ist in der Regel nicht an der turbulenten Fluktu-
ation von StromungsgrofRen auf kleinsten Zeit- und Langen-
skalen interessiert. Von Interesse sind integrale Beiwerte wie
etwa der Wirkungsgrad einer Maschine oder die Druckerho-
hung. Stand der Technik ist die Modellierung der Effekte tur-
bulenter Fluktuationen nach dem RANS (Reynolds Averaged
Navier Stokes) Ansatz. Die meisten dieser Modelle basieren
auf dem Konzept der Wirbelviskositat, d.h. die Wirkung der
Turbulenz wird durch erhdhte Viskositdt modelliert. Die Git-
terweite ist fir diese Modelle nicht mehr physikalisch moti-
viert wie im Falle der DNS, sondern rein durch numerische
Genauigkeit.

Da sich gezeigt hat, dass die Modellannahmen von RANS Mo-
dellen in einigen Fillen nicht zu guten Ubereinstimmungen
mit Messergebnissen fiihren, hat sich eine Technik etabliert,
bei der die grolRen turbulenten Strukturen mit dem Gitter auf-
gelost werden und die Turbulenz auf kleineren Skalen model-
liert wird (Large Eddy Simulation — LES). Dies ist sinnvoll, da
die groRen Strukturen den wesentlichen Anteil der kinetischen
Energie beinhalten. Gegeniiber der DNS ergibt sich eine deutli-
che Einsparung, allerdings sind die notwendigen Gitterweiten
i.A. wesentlich kleiner als fiir RANS Rechnungen. Gut aufgelds-
te LES Rechnungen fiir komplexe Geometrien bei hohen Rey-
noldszahlen sind fiir heutige Hochstleistungsrechner immer
noch zu aufwéndig. Schatzungen zufolge sind innerhalb der
nachsten Dekaden LES Simulationen fiir komplexe Geometrien
wie Tragfligel bei realistischen Reynoldszahlen auf Superrech-
nern moglich.
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Um die Licke zwischen Turbulenz auflésenden Modellen (LES
/ DNS) und RANS Modellen zu schlieRen, wurden hybride LES
RANS Modelle entwickelt, die Simulationen technischer Stro-
mungen bereits heute ermdéglichen. Dabei wird ein Teil des Re-
chengebietes im LES Modus (z.B. Ablésegebiete hinter stump-
fen Korpern) simuliert, wogegen z.B. anliegende Grenzschich-
ten mit RANS gerechnet werden. Solche Modelle sind aktueller
Forschungsgegenstand und sollen im Rahmen der Projekte
verifiziert und validiert werden. Fiir einige Testfalle konnte fir
diese Modellklasse eine Uberlegenheit gegeniiber RANS bei re-
duziertem Aufwand gegeniiber LES erreicht werden. Aus der
Vielzahl von Ansdtzen wurde das SAS (Scale-Adaptive Simulati-
on) Konzept fiir die Simulationen ausgewahilt.

Forschungsergebnisse

In den genannten Forschungsprojekten steht die Simulation
instationdrer Stromungen in Pumpen und Ventilatoren und die
Bestimmung der fluktuierenden Strémungskrafte im Vorder-
grund.

Das AiF Projekt ist fokussiert auf die Validierung von Stromungs-
berechnungen im Teillastbereich der Kennlinie. Dazu wurden
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Abbildung 1: Vergleich der Um-
lauffrequenz des rotating stall,
Messungen vs. CFD
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Abbildung 2: Vergleich der be-
rechneten Wirbelstrukturen in
einem  Hochleistungsradial-
verdichter mit dem SAS Modell
(Oben) und dem SST Modell
(Unten), N, = -2,4x10°
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erstmals zeitlich hoch aufgel6ste 3D PIV (Particle Image Velo-
cimetry) Messungen in einem Modellventilator am Lehrstuhl
fur Stromungstechnik und Strémungsmechanik der Uni Mag-
deburg durchgefiihrt. Die Stromungsgeschwindigkeiten sind
hier gering, so dass die Stromung inkompressibel behandelt
werden kann. Die Validierung erfolgte ebenfalls mit ,time re-
solved PIV“ Messungen des rotating stall in einer Kreiselpum-
pe. Diese Messungen wurden am selben Lehrstuhl im Rahmen
friherer Projekte durchgefiihrt und dokumentiert. Es zeigt sich,
dass mit einer ausreichenden Auflésung (15 Mio. Gitterpunkte,
Fall 2 in Abbildung 1) und héherwertigem Turbulenzmodell
(SAS) die Frequenz des rotating stall mit guter Genauigkeit vor-
hergesagt werden kann. Das SST Modell, als Referenz fiir ein in
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Turbomaschinen weit verbreitetes RANS Modell, ist nicht in der
Lage, die kleineren Peaks im Spektrum korrekt vorherzusagen.
Im ZIM - Projekt werden Hochleistungsradialventilatoren un-
tersucht. Die Simulationen sind durch vergleichsweise hohe
Kompressibilitdt gekennzeichnet (Machzahl 0,6). Es wurden
transiente Simulationen im Betriebspunkt und bei Teillast mit
RANS (SST Modell) und SAS durchgefiihrt. Beide Modelle ge-
ben in guter Ubereinstimmung mit Messungen die integralen
Kennwerte des Ventilators (Druck- und Temperaturerhhung)
wieder. Deutliche Unterschiede werden erkennbar, wenn man
die Stromung im Detail betrachtet. Hierzu ist in Abbildung 2
das A,-Kriterium fuir die Detektion von Wirbelkernen ausgewer-
tet. Man erkennt, dass das SST Modell die grobe Struktur der
Wirbelentwicklung wiedergeben kann. Es ist aber nicht in der
Lage, die kleinskaligen Strukturen aufzuldsen. Eine Frequenz-
analyse ergibt im Wesentlichen Druckschwankungen mit der
Schaufelfrequenz. Im Rahmen des Projektes werden numerisch
Designstudien durchgefiihrt, um z.B. den Einfluss des Spiral-
gehduses bei hohen Machzahlen zu untersuchen.

Fazit und Ausblick

Die Ergebnisse zeigen, dass mit Hilfe von numerischer Stro-
mungssimulation nicht nur integrale KenngrolRen wie Wir-
kungsgrad oder Druckerhéhung, sondern auch das dynami-
sche Verhalten ininstabilen Stromungszustanden vorhergesagt
werden kdnnen. Dabei sind Vorteile fir Turbulenz auflésende
Modelle ermittelt worden, welche allerdings die Verwendung
von feineren Gittern erfordern. Fiir die Abarbeitung der transi-
enten Simulationen sind Hochleistungsrechner aufgrund des
grolRen Bedarfs an Hauptspeicher und Rechenzeit unbedingt
erforderlich.

Die Bewertung der ermittelten Lasten durch Simulationen der
Struktur ist Ziel des AiF Projektes. Zur Validierung der am Rech-
ner ermittelten Strukturschwingungen werden Schwingungs-
messungen am Ventilator durchgefiihrt. Damit soll das Poten-
tial einer einseitig gekoppelten FSI Simulation (Fluid Struktur
Interaktion) fur die Berechnung von fluid induzierten Schwin-
gungen an Ventilatoren gezeigt werden.

4.1 Analyse von dynamischen Lasten in hochbelasteten Stromungsmaschinen —
Notwendigkeit der Modellvalidierung und des Hochleistungsrechnens
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Beteiligte Partner

Die Forschungsprojekte laufen in enger Zusammenarbeit mit
den folgenden Partnern aus der Industrie:

e Piller Industrieventilatoren GmbH Moringen
e Forschungsvereinigung Luft- und Trocknungstechnik

Fiir die Arbeiten am AiF Projekt sind zwei weitere Forschungsstel-
len an der Otto-von-Guericke Universitat Magdeburg beteiligt:

e Lehrstuhl fur Stromungstechnik und Stromungsmechanik
(LSS)
e |Institut fir Mechanik (IFME)

Die Projekte werden durch das Bundesministerium fir Wirt-
schaft und Technologie im Rahmen von ZIM (Zentrales Inno-
vationsprogramm Mittelstand), sowie lber die AiF (Arbeitsge-
meinschaft industrieller Forschungsvereinigungen ,Otto von
Guericke“) gefordert.
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Introduction

Multiphase flows are encountered in many natural phenomena
and industrial processes like fuel engineering, cooling systems
and nuclear reactors technology. The range of characteristic
length and time scales is extremely various: in fact, while simple
fluids are characterized by their atomic size, there are matters like
suspensions, gels, foams or emulsions characterized by one or
more additional length scales which are intermediate between
atomic (O(10'° m)) and macroscopic levels and are referred to
as “mesoscopic” scales (O(10° — 10 m)). Besides, simple fluids
are usually Newtonian, while these so-called soft matter system
exhibit complex nonlinear rheological properties.

The complexity of multiphase flows makes theoretical solutions
available only for relatively simple cases, while experiments are
often extremely difficult or even impossible to perform. There-
fore numerical simulations can greatly help in understanding
the behaviour of multiphase flows, because they allow to inves-
tigate the influence of interphase interactions, microstructure,
composition and geometry on the flow. To be truly effective a
numerical scheme has to fulfil substantially two requirements:
first of all, it has to properly model the hydrodynamic interactions
occurring at interfaces. The expression hydrodynamic interac-
tion designates for instance the dynamic particle correlation in-
duced by diffusive momentum transport through the fluid, at a
rate governed by fluid kinematic viscosity. Finally, the algorithm
is required to be efficient and computationally cheap in order to
track for instance the position and velocity of hundreds or thou-
sands of droplets or particles. Conventional schemes based on
the discretization of Navier-Stokes equations like finite volume
method (FVM) or finite elements method (FEM) have problems
especially with a large number of particles in 3D simulations, be-
cause there is the need of generating at any time step new geo-
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metrically adapted grids. The lattice-Boltzmann method (LBM)
[1] fulfils instead both these requirements.

The rest of this report is arranged as follows: section Il intro-
duces the LBM, underlying its particular nature when com-
pared to traditional numerical techniques and presenting the
approaches used in this study for the different classes of mul-
tiphase flows. These models are applied in section lll and IV
to study two different cases, namely the liquid-liquid mixing
in a microscopic T-sensor and the wall-particle interactions in
creeping shear flows. Finally, section V concludes the paper.

Computational Method

The LBM derives from a description of the fluid state based on
the kinetic theory. In essence, the LBM is a discretization of the
Boltzmann equation in terms of discrete velocity distribution
functions f: of particle populations. This discretization leads to
an explicit second order accurate finite difference scheme. The
algorithm is characterized by collision and streaming steps.
Given a certain node, streaming involves only next-neighbour
nodes while the collision step is completely local, making the
algorithm suit for massively parallel computations. The LBM has
an underlying fixed (Eulerian) Cartesian lattice grid as conse-
quence of the symmetry of discrete velocity set and the fact that
lattice space Ox is related to time step 6t by &x =c &t, being ¢
the basic unit of discrete velocity set. The advantage of LBM as
compared to other numerical schemes is its ability to simulate
dynamic processes at fairly low computational costs. Boundary
conditions (BC) are expressed in terms of particle distributions.
The most common way of modelling the no-slip boundary con-
dition is the so-called “Bounce-Back” (BBK) scheme [1], in which
distribution functions are reflected back into the computational
domain after the streaming step. This boundary conditions is
easily to implement, even if only first —order accurate.

For liquid-liquid or liquid-gas flows the Shan-Chen (SC) model
[2] consists in introducing an interparticle potential, the gradi-
ent of which is the force that modifies the local velocity of the
particles. The original formulation of this model was thermo-
dynamically inconsistent, and allowed to reach small density
ratios between the liquid and the gas phases (O(10)). In [3] it
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was found that realistic density ratios could be reached by sim-
ply changing the equation of state of the model (EOS). This im-
proved SC model has been applied in [4, 5] to study the binary
droplet collisions at high inertia and density ratio (from 150 to
1000). In [6, 7] the LBM was successfully applied to particle-fluid
suspensions. Because of its Eulerian grid at any time step the
surface of the generic particle cuts some lattice links connect-
ing grid nodes inside and outside the particle: for each of this
inside-outside couple of nodes it is possible to define a boundary
node, lying exactly in the middle of the cut link. The boundary
nodes allow extending the BBK scheme to moving objects. This
approach is simple to code and allow to overcome the limita-
tions of FEM and FV, but has some drawbacks: first of all, since
the particle frontier is approximated by a stepwise boundary, a
large number of nodes is necessary to represent accurately par-
ticle surfaces; secondly it causes fluctuations in computed forces
and torques which can led to instabilities at high Reynolds num-
bers Re. To update particle positions the molecular dynamics
approach is used. It consists of Lagrangian tracking of individual
spherical particles and considers the conservation of linear and
angular momentum as well as the momentum exchange due to
particle collisions. This formulation allows a simple calculation
of forces and torques acting on every particle, except when two
or more particles are in contact: in this case, the hydrodynamic
(lubrification) forces have to be modelled and applied to the
scheme, following the approach proposed in [8].

Two phase flow in a Mikromixer

The mixing of two fluids is an essential process in Lab-on-a-chip
devices, which require rapid (order of milliseconds) and effec-
tive mixing of samples flowing in microchannels. Since typical-
ly Re<<1 in microflows turbulence cannot be used to promote
mixing, which instead relies on diffusion. Unfortunately diffu-
sion is quite a slow process, therefore it proves to be inefficient
unless the mixing length amounts to a few microns: if that is
not the case the channel length required for a complete mixing
would get unacceptable because longer channels mean higher
pressure gradient, with consequent problems in the design of
the micropump driving the flow. In passive micromixers this is-
sue is tackled by using the energy due to pumping or hydrody-
namic potential to restructure the flow in a way which results

4.2 Numerical simulation of liquid-liquid and liquid-particle flows by the Lattice Boltzmann Method
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Figure 1: Sketch of T-sensor. The
photographic image from [9]
refers to part of one of the lay-
outs tested in the experiments

Figure 2: Geometry of the dif-
ferent configurations tested
and comparison between the
most relevant lengths in [9]
and in the present study. The
values in parentheses are re-
ferred to configuration 8

114

Water — 5 " Ethanol
Inlet

49

Inlet

H

e0000® o
L}
L 00— 000
"
O O-DO-D-DO
(B PR I
L H W Wy Ly Doy L L. Ly H

Wang (pm)[9]1200 (2000) 100 300 200 - G0 - 100 300 90
LU 800 (1000) - 150 100 300 40 (30) 100 50 150 45

in faster mixing. The simplest passive mixer is the T-shaped mi-
cromixer, constituted by two inlets leading two fluid streams
into a main microchannel where they flow parallel. In order to
increase the mixing efficiency of such a device, in [9] it was pro-
posed to place obstacles in the main channel. Obstacles do not
generate turbulence because of the low Re flow regime char-
acterizing the flow, but their effect is to stir the fluid creating
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transversal mass transport. In [9] the effect of eight different
circular obstacle layouts on the mixing efficiency of an Y-sensor
was evaluated by two-dimensional numerical simulations em-
ploying the MemCFD code by CoventorWave™. A sketch of this
device is reported in Figure 1.

The LBM was adopted to evaluate the efficiency of a T-mixer un-
der different flow conditions [8]. The approach is firstly validated
with the cases reported in [9]: the different configurations tested
are described in Figure 2, while Figures 3 and 4 illustrate the per-
formance of two of these layouts. The efficiencies achieved by the
different layouts are reported in Table | and compared to the cor-
responding ones in [9]. Very good agreement can be observed.

(@ (b)

Configuration Efficiency (%) [9] Efficiency (%) (LBM)
1 18 17.2

2 21 22

3 42 31.5

4 44 43.8

5 46 46.2

6 32 31.4

7 53 51.3

8 62 60.8

4.2 Numerical simulation of liquid-liquid and liquid-particle flows by the Lattice Boltzmann Method

Figure 3: LBM simulations of T-
shaped micromixer for config-
urations 1 (a), 2 (b) and 8 (c)
from [9]. The pictures represent
the mass fraction of water. The
wider the green zone, the bet-
ter the mixing

Table 1: Mixing efficiencies
evaluated on the outflow sec-
tion of the device either in [9]
or in the present study for the
different obstacle layouts
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Wall-particles interactions in creeping flows

Particles distribution in non-Brownian suspensions is greatly in-
fluenced by hydrodynamic cross-streamline migration induced
by particle encounters. To achieve a complete understanding
of such phenomena it is worth to start with the simplest pos-
sible configuration, consisting of two spherical particles in-
teracting in a shear flow. At creeping-flow regime the Stokes
equation holds: according to that in an unbounded flow the
faster (trailing) particle overtakes the slower (leading) one and
both particles return to their original transverse position once
the encounter terminates. That means at least three particles
are required for cross-streamline diffusion in absence of non-
hydrodynamic forces breaking the symmetry of the flow. The
presence of walls can significally change this picture: as shown
in [10], if the flow is bounded by walls and the channel height
is compatible with the particle diameter a new class of trajec-
tories can be observed in which the trailing particle does not
overtake the leading one: the transverse component of the rel-
ative particle velocity changes sign, leading to an exchange of
the vertical positions of the particles. The occurrence of these
swapping trajectories depends on the initial particle displace-
ment: in [10] the domain of the swapping trajectories was
identified for the case of spheres having the same diameter.
A Cartesian-representation algorithm was used in their study.
The same case was studied with the LBM in [11] and it is here
summarized.

The configuration of the system considered is sketched in Figure
4: the dispersed phase consists of two non-Brownian spheri-
cal particles, identified respectively as the faster, or ~ " trailing”’
(particle 1) and the slower or "~ leading’’ (particle 2) one, char-
acterized by diameters d, and d,. The characteristic length of the
problem d is always assumed to be the diameter of the biggest
particle. They move in a Couette flow characterized by a shear
rate a in a channel bounded by walls on x-z planes separated
by the distance H. The continuous phase has the same density
of the particles and kinematic viscosity v. We study the relative
motion of particle 2 with respect to particle 1, thus we intro-
duce the relative coordinates Ar=(Ax, Ay, Az). The unperturbed
speed at a given heighty is U =aye , while the maximum speed
on top wall is U,. The other boundaries are periodic. The flow
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% Figure 4: System description

is characterized by the shear Reynolds number Re =a(d/2)*/v,
which is held equal to 0.001 in this study. The particle diameter
is 20 in lattice units, unless differently specified. Three configu-
rations have been considered in this study: firstly the case in
which both particles have the same diameter, d,=d,, then the
case in which the leading particle has twice the diameter of the
trailing one d,=0.5d, and finally the case d,=2d,.

Figure 5: Different kind of ob-
servable particle trajectories
in a Couette flow, with moving
wall indicated by an arrow: a)
unbounded case; b) bounded,
non-swapping; ¢) bounded,
swapping
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All the different observable trajectories are sketched in Figure 5.
In an unbounded shear flow the relative Ay increases while the
leading particle is approached by the trailing one till a maxi-
mum is reached at Az=0; the particles return then to their initial
transverse positions. For bounded flow the outcome depends
on the initial displacement Ay,. For sufficiently large Ay, the
evolution is similar to the unbounded case, except for a mini-
mum reached before Az=0; decreasing Ay, can lead to com-
pletely different trajectories, characterized by a change in sign
of Ay: the leading particle will never be reached by the trailing
one, while there will be a swap of the transverse coordinates. In
[10] it was shown that the swapping trajectories depend on the
walls which scatter the perturbation flow induced by a moving
particle, inducing motion towards the channel centre of the
second particle.

Figure 6 reports the trend with time of the relative interparticle
gap, defined as e= |Ar| / d — 1 for the different initial transverse
offsets Ay, reported in [10]. Here H/d=5. It is possible to ob-
serve how the occurrence of swapping prevents particle con-
tact. In fact for swapping trajectories €= O(1), while the gap for
non-swapping case can decrease down to €=103. For the cases
d,=0.5d, (a) and d,=2d, (b). The behavior is similar to the previ-
ous case, with the only difference that the minimum distance
for the non-swapping cases is higher.

In order to evaluate the influence swapping trajectories exert
on non-Brownian dilute particle suspension we have consid-
ered the Couette flow in a parallel-wall channel with H/d=5
of a mixture of two species of particles with same diameter.
Particles of species one (indicated by diamonds in Figure 7a are
initially placed in the region y<H/2, while particles of species
two (indicated by squares in Figure 7a) are initially placed in
the y>H/2 region. The grid in this case is given by 100 X 100
X 600 lattice nodes. A total of 1100 particles whose diameter
is 10 lattice units, resulting in a volume fraction of ¢=0.1, are
placed in this domain. Ten simulations were performed averag-
ing the results in order to reduce statistical fluctuations. The
final condition related to one of these runs can be observed in
Figure 7b, from which a substantial amount of mixing, which
is entirely due to the swapping mechanism because of the low
@, can be appreciated.
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Figure 6: Temporal evolution
of the interparticle relative
distance (g) for particles with
same diameter. Swapping tra-
jectories are indicated by dark
curves
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Figure 7: Initial (a) and final
(b) distribution of particles of
species 1 (squares) and 2 (dia-
monds)
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Figure 8: Variation of Dswor
with respect to y/d at differ-
ent H/d values. The results are
compared to those reported in

[10]
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To make a quantitative analysis we computed the dimension-
less contribution Ds¥# given by the swapping trajectories to
the self-diffusivity coefficient [10]: as it can be inferred from
Figure 8 a satisfactory comparison with the analogous results
reported in [10] for different values of H/d is achieved. In con-
clusion all the different kinds of trajectories predicted in [10] for
particles with the same diameter were observed, reconstruct-
ing the range of initial particle displacement leading to particle
swapping. The results match those reported in [10]. Besides
some preliminary extension to the case of particles with differ-
ent diameters was reported.

Conclusions

The goal of this report is to present the LBM as a valid and
versatile tool for the numerical simulation of multiphase flows.
The kinetic nature of the method allows a simple modeling and
incorporation of hydrodynamical interactions, while its stream-
ing-collide algorithm makes the method computationally very
efficient and extremly suitable for modern processor systems.
Both of the two cases presented will extended in the near fu-
ture: concerning the micromixer the next step is to pass to 3D
simulations and to test different obstacle shapes, while the in-
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fluence of swapping has to be assessed for bidisperse suspen-
sions; Further extensions may consist respectively in studying
the T-shaped sensor as a microreactor and in evaluating the
influence of rough walls on the occurrence of swapping.
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Darstellung des Projekts

In dem durch das Simulationswissenschaftliche Zentrum der
TU Clausthal geforderten Projekt Verfahren héherer Ordnung
in Raum und Zeit mit Anwendung auf Gleitlagerberechnungen
war das Fernziel der Aufbau eines Simulationswerkzeuges zur
Behandlung tribologischer Systeme. Hintergrund hierflr ist,
dass tribologische Systeme derzeit vorwiegend mit einfachen
Vorgehensweisen behandelt werden, die zum Teil aus der Di-
mensionsreduktion sowie aus der Vermischung von Raum- und
Zeitdiskretisierung heraus resultieren. Der Nachteil, der hieraus
entsteht, ist die nur grobe Vorhersage der gesamten physikali-
schen Problemstellung. Die Gesamterfassung des gekoppelten
thermischen und dynamischen Systems aus unterschiedlichen
Materialien und verschiedenen Raum- und Zeitskalen mit mo-
dernsten Diskretisierungsverfahren ist derzeit gerade in den An-
fangen. Fur kontaktfreie Problemstellungen ist insbesondere die
Raum- sowie effiziente Zeitdiskretisierung von hohem Interesse.

Stand der Forschung

Die Erfassung des gesamten Prozesses eines belasteten Gleitla-
gers (es wird hier eine Beschrankung auf Radial-Gleitlager vor-
genommen) behandelt

— das Fluid in Form des Schmierfilms,

— die Dynamik (Mehrkdrperdynamik und Schwingungspha-
nomene) des Gesamtproblems bestehend aus dem Antrieb,
dem Zapfen, der Lagerschale, etc.,

— die thermischen Effekte zum Beispiel durch Aufweiten des
Zapfens und der Lagerschale,

— die VerschleiRbestimmung durch lokale Kontaktsituationen,

— die Verdanderungen der Materialeigenschaften des Fluides
und der beschichteten Lagerbauteile sowie

— die vorliegende Fluid-Struktur Interaktion des gesamten tri-
bologischen Systems.
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Die beschichteten Lagerbauteile sind zudem thermisch und
zyklisch stark belastet und stellen selbst wieder funktional gra-
dierte Bauteile dar, siehe [2]. Gleitlager werden Ublicherweise
mit elastodynamischen Betrachtungen behandelt, d.h. wenn
die Finite-Element Methode herangezogen wird', so dient hier-
zu die Annahmen des elastischen Festkorpers, siehe [9-10].
Aufgrund von hohen thermischen und mechanischen Belas-
tungen ist die Eigenschaft der Elastizitat jedoch in den oberfla-
chennahen Schichten nicht gegeben. Zudem werden lediglich
sehr vereinfachte Diskretisierungsmethoden herangezogen.
Bei der Verwendung der Methode der finiten Elemente sind
dies lineare oder maximal quadratische Ansatzfunktionen fir
die Raumapproximation sowie im Zeitbereich maximal Verfah-
ren zweiter Ordnung. Diese Verfahren verletzen zum groflen
Teil die Energieerhaltung bei elastischen Systemen und liefern
somit ungewollte numerische Dampfungseigenschaften. Ins-
besondere die linearen Ansdtze bei der Methode der finiten
Elemente fiihren zu lediglich stiickweise stetigen Verlaufen der
geometrischen Approximation und stellen daher bei Radial-
Gleitlagern mit den dort vorliegenden gekriimmten Randern
den Nachteil einer groben Approximation der Geometrie dar.
Dies kann nur umgangen werden, in dem eine sehr feine
Raumdiskretisierung verwendet wird, was wiederum zu sehr
rechenintensiven Problemen fiihrt. Um diesen Themenkom-
plex insgesamt erfassen zu kdnnen, muss zundchst eine Reduk-
tion der Fragestellung herbeigefiihrt werden, wobei in diesem
Projekt nur der Festkdrper und quasi-statische Berechnungen
betrachtet werden sollen. Hierzu sollen modernste und hoch-
effiziente Verfahren im Rahmen der Methode der finiten Ele-
mente herangezogen werden.

In der Arbeitsgruppe Festkdrpermechanik der TU Clausthal
ist ein Finite-Elemente Programm fiir thermo-mechanisch ge-
koppelte, quasistatische Strukturberechnungen unter Beriick-
sichtigung von Materialnichtlinearitdten in den letzten Jahren
entstanden. Dieses basiert auf der vertikalen Linienmethode,
bei der die Raumdiskretisierung mit Hilfe von finiten Elemen-
ten und der Zeitdiskretisierungsschritt mit Integrationsver-
fahren héherer Ordnung erfolgt. Das Programm TASA-FEM 1 Eineandere auf halb-analytischen
verwendet insbesondere schrittweitengesteuerte Zeitintegra- r’:‘:::vrvue?szer}stbiﬂizen;eeisp\{;rgier;
tionsverfahren hoherer Ordnung in Form von steif-genauen [13,14] und der darin ztierten Li-
diagonal-impliziten Runge-Kutta Verfahren sowie Verfahren teratur zu finden.
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2 Ohne die Verwendung von blen-
ding-functions erscheint die Ein-
fihrung von p-Elementen unter
Verwendung von Legrende-Poly-
nomen nicht als geeignet.
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vom Rosenbrock-Typ. Die Anwendung von Rosenbrock-Ver-
fahren haben bei glatten Fragestellungen den Vorteil, dass
sie auf Rechenzeiten von lediglich 20 % - 30 % klassischer
Finite-Elemente Berechnungen fiihren, da sie komplett iterati-
onsfrei sind und lediglich auf lineare Gleichungssysteme fiih-
ren, siehe [3, 6, 8]. Jedoch sind derzeit nur Materialmodelle
der Viskoelastizitat fur kleine und finite Verzerrungen sowie
ein Materialmodell der endochronen Viskoplastizitat (flief3fla-
chenfreie Formulierung fir Elastomere und Kunststoffe) an-
gewendet worden. Diese Modelle stellen aus mathematischer
Sicht “glatte” Problemstellungen dar, siehe [4, 5]. Im Bereich
der Raumdiskretisierung liegen insbesondere klassische Fini-
te-Elemente und eine gemischte Elementformulierung vor.
Eine derzeit laufende Entwicklung stellt die Einbindung von
Finiten Elementen hoherer Polynomordnung dar (p-Version
der Methode der finiten Elemente). Deren Vorteil liegt in der
(natlrlichen?) Berticksichtigung der exakten Geometrie in
Form von “blending-functions” bei der innerhalb der FEM
auftretenden Koordinatentransformation, siehe [1, 11], wo-
mit die Fehler in der Geometrieapproximation erheblich re-
duziert werden. Betrachtet man die jeweilige Fragestellung
der Raum- und Zeitdiskretisierung, so stellen die Verfahren
hoherer Ordnung im Vergleich zu Verfahren erster Ordnung
(sowohlim Orts- als auch im Zeitbereich) bei gleichen Genau-
igkeiten erheblich effizientere Vorgehensweisen dar, so dass
damit dreidimensionale Berechnungen fir die hier vorliegen-
de Problematik sinnvoll mdglich werden. Der Inhouse-Code
TASA-FEM ist derzeit eines der sehr wenigen FE-Programme,
welches Verfahren hoéherer Ordnung unter Berticksichtigung
von Materialnichtlinearitaiten ermdglicht. In der derzeitigen
Version des Programmes liegt lediglich eine Kombination der
p-Version der Methode der finiten Elemente mit steif-genau-
en, diagonal-impliziten Runge-Kutta Verfahren vor. Alle diese
Betrachtungen sind derzeit flir quasi-statische Berechnungen
sowie instationdre Warmeleitungsprobleme (und der Kopp-
lung) erfolgt. Die Erweiterung auf dynamische Fragestellun-
gen ist hierbei noch offen, jedoch ist aufgrund der Struktur
des Programms die Erweiterung effizient moglich. Erste ein-
dimensionale Untersuchungen hierzu sind in [12] fir Runge-
Kutta-Nystrom Verfahren zu finden, die in ersten Vorunter-
suchungen als interessante Mdglichkeit zur Behandlung in
einem 3D-Code sinnvoll erscheinen.
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Forschungsaufgaben

Um die genannten Lagerberechnungen behandeln zu kénnen,
sollen erste Voruntersuchungen und Weiterentwicklungen vo-
rangetrieben werden. Zu den Zielen liegen nachfolgende Ar-
beitspunkte vor. Als erster Schritt sollen Rosenbrock-Verfahren
hoéherer Zeitintegrationsordnung mit der p-Version der Metho-
de der finiten Elemente gekoppelt werden. Zunachst ist hierbei
ein Materialmodell der Viskoelastizitat bei kleinen und grolRen
Verzerrungen vorgesehen. Hierzu muss die Zeitdiskretisierung
mit den von dem Datenmanagement komplexer aufgebau-
ten p-Elementen implementiert und ausgetestet werden. Die
Kopplung zu steif-genauen, diagonal-impliziten Runge-Kutta
Verfahren, welche auf die Losung grofRer nichtlinearer Glei-
chungssysteme in einem Zeitpunkt und damit auf eine iterative
Vorgehensweise flihren, ist der Ausgangspunkt der Untersu-
chungen und dient als Referenzlésung. Die Erweiterung auf Ro-
senbrock-Verfahren, deren Vorteil in einer komplett iterations-
freien Vorgehensweise liegt, ist in dem Projekt vorgenommen
worden. Hierbei steht zunéchst der Code-Verifikationsaspekt
im Vordergrund. Als Standard-Beispiel eines Materialmodells
wird ein Modell der finiten Viskoelastizitat zur Berticksichtigung
nichtlinearer Geschwindigkeitsabhdngigkeit fiir Elastomere so-
wie ein Modell der finiten Viskoplastizitat fur Metalle gewahlt.
»Finit“ bedeutet in diesem Kontext die Behandlung beliebig

elastomere

layers of steel

) 300
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Abbildung 2: Diskretisierung
mit p-Elementen

groRer Verzerrungen und Verschiebungen. In Voruntersuchun-
gen ergab sich, dass ein Polynomengrad von sechs erforderlich
ist, um das nahezu inkompressible Materialverhalten des Elas-
tomerwerkstoffes verniinftig zu approximieren, siehe [15]. Im
Zeitbereich sind die numerischen Zeitintegratoren durch Ord-
nungsuntersuchungen auf deren erreichbare Ordnung zu un-
tersuchen. Hierbei konnten die erwarteten Ordnungen der Ver-
fahren erreicht und zeitadaptive Berechnungen durchgefiihrt
werden. Abbildung 1 zeigt ein geschichtetes Lager und Abbil-
dung 2 die zugehdrige p-Elemente Diskretisierung. Die Defor-
mation sowie die Spannungsverteilung einer Spannungskom-
ponente im Lager zeigt Abbildung 3, siehe hierzu [18].

Ein weiterer Schritt ist die Erweiterung auf thermische und ther-
mo-mechanisch gekoppelte Problemstellungen. Fir den Fall
der Thermo-Hyperelastizitdt zeigt sich auch, dass Rosenbrock-
Verfahren zu sehr effizienten Berechnungen fiihren, siehe [16].

Abbildung 3: Normalspan-
nungsverteilung und Deforma-
tion des geschichteten Lagers

27498
08077
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Insbesondere der Vergleich verschiedenster Zeitintegratoren
spielt zur Untersuchung der Effizienz und der Anwendbarkeit
eine grofRe Rolle [17].

Fazit und Ausblick

Der Effizienzgewinn bei der p-Version der Methode der finiten
Elemente und der komplett iterationsfreien Zeitintegrationsver-
fahren vom Rosenbrock-Typ liegt nicht so hoch wie bei klassi-
schen h-Elementen. Dies liegt daran, dass der wesentliche Auf-
wand bei p-Elementen in dem Aufbau der Steifigkeitsmatrizen
und nicht in der Losung der groRRen linearen Gleichungssyste-
me liegt. Trotzdem ist die Halbierung der Rechenzeiten beacht-
lich, da sie bei gleichen Genauigkeiten im Vergleich mit derzeiti-
gen FE-Programmen (auch kommerzieller Art) noch einen sehr
grolRen Vorteil haben. Eine Parallelisierung der Elementberech-
nung ist hierbei noch ausgeschlossen, sollte jedoch den Effizi-
enzgewinn gegeniber klassischen Elementen noch erheblich
steigern. Insbesondere die Verwendung der Rosenbrock-Ver-
fahren, die zu einer komplett iterationsfreien Vorgehensweise
flhrt, ist ein zukunftstrachtiger Ansatz.

Beteiligte Partner

Fir Diskussionen zur Implementierung der p-Version der Me-
thode der finiten Elemente sei Herrn Professor Alexander Duister
(TU Hamburg-Harburg) recht herzlich gedankt. Im Rahmen der
Zeitintegration lagen enge Verbindungen mit Herrn Dr. Joachim
Rang (Institut fiir Wissenschaftlichen Rechnen, TU Braunschweig;
ehemals Doktorand der TU Clausthal, Institut fir Mathematik)
vor. Hierbei entstand ebenfalls eine eingereichte Publikation, sie-
he [7].
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5 Visualisierung, Datenanalyse
und Software Engineering

In diesem Kapitel werden aktuelle Arbeiten aus dem Bereich
der Modellierung, Simulation und Visualisierung sowie dem
Software Engineering vorgestellt.

Im MASSim (Multi-Agent Systems Simulation) Projekt werden
Verfahren der agentenbasierten Simulation auf Basis formaler
Modelle untersucht. Eine Besonderheit von MASSim ist, dass
seine Infrastruktur modular ist und es autark bzgl. der gewahl-
ten Agentenimplementationstechnik ist.

Das Projekt ,Verification of resource bounded agents“ beschaf-
tigt sich mit Agenten, die zum Ausfiihren von Aktionen Ressour-
cen verbrauchen und daher nicht immer die theoretisch optimale
Aktion ausfiihren kdnnen. Hier geht es also um die Modellierung
von ressourcenbeschrankten Systemen, etwa in der verteilten Si-
mulation, und die Mdglichkeit, solche Systeme zu verifizieren.

Das Projekt ,,Environment Interface Standard“ stellt einen Ansatz
dar, den wir in den letzten Jahren durch die Organisation unseres
jahrlichen Agent Contests entwickelt haben. Ausgangspunkt war
die Feststellung, dass es keinen allgemeingtiltigen Standard gab,
der die Trennungslinie zwischen Umgebung und Multiagenten-
system festlegt. Ohne ein genau definiertes Interface muss fir
jedes Agentensystem die Simulation neu programmiert werden.

»Extending Repast Simphony for JADE Agent Behavior Compo-
nents“ beschreibt ebenfalls eine Simulationsplattform, die auf
dem Paradigma der Multiagentensysteme basiert. Fiir komple-
xe Softwaresysteme ist die Skalierbarkeit ein grof3es Problem,
da die einzelnen Teile massiv miteinander interagieren. Metho-
den der Agentensysteme bieten sich hier an, da sie erlauben,
verschiedene Sichtweisen (Mikro und Makro level) gleichzeitig
zu modellieren.

Die Verifikation einer formal per VHDL beschriebenen Schaltung
erfolgt heute Ublicherweise teilweise per Software-Simulation
und teilweise mit Hilfe von programmierbaren Logikbausteinen.
In dem Projekt ,,Simulation und Realitdt bei der Chipsynthese
mit VHDL“ wird untersucht, in wie weit sich dieser Prozess durch
die ganzliche Umstellung auf softwarebasierende Simulation
vereinfachen lasst.
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Einordnung in die Forschungsgebiete

Multiagentensysteme sind mittlerweile als machtige Werkzeu-
ge zur Simulation von komplexen, dynamischen Systemen
anerkannt. In den letzten Jahren wurden immer mehr Multi-
agentensysteme zur Simulation und zum besseren Verstandnis
von sozialen Institutionen, physikalischen, 6konomischen und
biologischen Systemen eingesetzt.

Die MASSim Plattform [1] lasst sich zur Visualisierung, der Da-
tenanalyse und zur Evaluierung des Multiagentensystems be-
nutzen und somit in den Projektbereich , Verteilte Simulation“
einordnen.

Sie ist eine stabile Testumgebung fiir dezentrale Architekturen
und fiir Konzepte bzgl. der Simulation. Das bedeutet, dass ne-
ben der Evaluierung der Koordinations- und Kooperationsan-
sdatze von Multi-Agenten-Systemen gerade auch die Funktion
als Simulator fiir komplexe Szenarien bereitgestellt wird.

Eine Besonderheit ist, dass sie autark bzgl. der gewahlten Agen-
ten-Implementationstechnik ist. Zusatzlich ist durch die Modu-
laritat der Infrastruktur wenig Aufwand nétig, um das Simula-
tionsszenario auszutauschen. Firr die spatere Analyse werden
sowohl eine Echtzeitiiberwachung und Echtzeitbetrachtung
des Simulationsverlaufs als auch zusatzlich animierte Videose-
quenzen bereitgestellt.

Lag der Fokus verteilter Simulationen bislang in der perfor-
mance-verbessernden Parallelisierung und der Verteilung von
Berechnungen, so wird es fur die Zukunft vermehrt notwendig
sein, das Verhalten von komplexen Systems of Systems zu ana-
lysieren und zu simulieren. Unter Systems of Systems versteht
man dabei Systeme, die wiederum aus komplexen und hete-
rogenen Systemen bestehen, in loser Kopplung miteinander
interagieren und ein emergentes Verhalten haben.

5.1 MASSim (Multi-Agent Systems Simulation) Plattform



Die traditionellen Methoden und Vorgehensmodelle der Simu-
lation stoRen bei den Anforderungen dieser komplexen Sys-
teme an ihre Grenzen, da sie die Dezentralitat weder in der
Ausfiihrung, noch in der Modellerstellung nicht oder nur in
Ansatzen unterstitzen.

Darstellung des Projekts

Die MASSim Plattform basiert auf der Idee einer diskreten run- MASSim Plattform
den- und zeitbasierten Spielesimulation. Durch die Plug-in-Ar- —
chitektur ist es jedoch mdglich, davon stark abweichende Spie-
leszenarien zu erstellen. Solch ein Szenario, als Simulationsplug-
in eingebunden, erlaubt die Realisierung einer Umgebung fiir
eine MAS-Simulation.

Abbildung 1 zeigt die technische Infrastruktur. Die MASSIim

Plattform besteht aus verschiedenen Komponenten, die tiber ' ’ :
mehrere Computer verteilt sein kénnen. Cw“"“”'”) (’ea’“> (T"a'“z)

Der eigentliche Kern (der Simulationskreislauf) ist in Java ge-  Abbildung 1: Ubersicht tiber die
schrieben und dient als zentrale Komponente fiir die Interak- ~ MASSim Plattform

tions- und Kooperationsmdoglichkeiten der einzelnen Elemente

untereinander. AulBerdem implementiert er den Ablaufplan

des Turniers.

Das Szenario Simulationsplug-in, implementiert in einer Java-
Klasse, beschreibt ein diskretes, schrittbasiertes Spiel. Aufer-
dem beinhaltet es die Logik sowie die Funktionalitdt der MAS-
Umgebung.

Bei der Kommunikation werden zwei Arten unterschieden: die
Agenten-Server- und die Agenten-Agenten-Kommunikation.
Wahrend erstere tiber den Verbindungsmanager mittels TCP/IP
und XML erfolgt, ist die zweite nicht tGber die Plattform realisiert
und dem Agentenentwickler freigestellt. Eine Kommunikation der
Agenten Uber den Server ist jedoch einfach zu implementieren.

Die MASSIim Plattform besteht zusatzlich aus den Agen-
tenteams. Diese laufen nicht auf dem Server, sondern auf der
Infrastruktur der Teilnehmer. Damit wird weder die Implemen-
tierungstechnik noch die Agentenkommunikationsmethode
oder der Kooperationsmechanismus eingeschrankt.
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Abbildung 2: Spielfeld Cowboy-
Szenario 2008
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Eine weitere Komponente, die Visualisierung, ermdglicht die
Darstellung des Spielgeschehens nach Simulationsablauf.
Dazu existiert eine Java-Bibliothek, die beliebig skalierbare Ani-
mationen mithilfe von SVGs, also skalierbare Vektorgraphiken,
und JavaScript erstellt. Sie sind plattformunabhédngig in jedem
Browser mit SVG-Unterstiitzung betrachtbar.

Um den Simulationsverlauf, also die Zwischenergebnisse schon
wahrend der Ausfiihrung betrachten zu kdnnen, existiert zu-
satzlich ein Web-Interface. Es ist Giber Apache/Tomcat und Java
Server Pages realisiert und lauft unabhangig von der Kernkom-
ponente. Mit dieser kommuniziert es iber Java RMI.

Stand der Forschung

Die MASSim Plattform ist in der Praxis erfolgreich benutzt wor-
den, so wurde sie dieses Jahr zum fiinften Mal beim Multi-Agent
Programming Contest [1] eingesetzt. In den Jahren 2006 bis
2007 ist das sogenannte Goldgraber-Szenario [2] verwendet
worden. In 2008 [4] jedoch haben wir das Szenario (Abbildung
2) wesentlich erweitert und verdandert. In einer Gitter-formigen
Umgebung versuchen Cowboys, die Agenten, in Kooperation
mit ihren Teammitgliedern, Kiihe in einen Stall zu treiben. Da-
bei kdnnen neben statischen Hindernissen, wie Baumen, die
Agenten des gegnerischen Teams die Arbeit der eigenen stark
behindern. Wie auch bei allen vorherigen Szenarien haben die
Agenten nur lokale Informationen, was bedeutet, der Agent
sieht nur einen kleinen Ausschnitt der Karte und muss sich mit
Hilfe seiner Team-Kameraden ein Bild von der Umwelt machen.
Dieser Ansatz fordert also die Kooperationsfahigkeit der Agen-
ten. Neben dieser entscheidenden Sichteinschrankung ist eine
weitere wichtige Eigenschaft hervorzuheben: Aktionen des
Agenten konnen fehlschlagen. Dadurch wird die Entwicklung
von robusten und stabilen Agenten geférdert und ein fehler-
tolerantes Verhalten belohnt. Die Kithe haben dabei ein unab-
hangiges Verhalten, sie folgen einem Herdentrieb, zerstreuen
sich und meiden die Cowboys. Diese scheinbar kleine Ande-
rung hat das Verhalten der Agenten grundlegend verdndert.
War es vorher noch méglich, dass Agenten ohne Kooperation
wenigstens teilweise Erfolg haben konnten, so erzwingt die
neue Beschreibung eine sorgfiltig geplante Koordination und
Kooperation. Auch bei diesem Szenario hat der einzelne Agent

5.1 MASSIim (Multi-Agent Systems Simulation) Plattform



nur lokale Informationen zur Verfligung und muss mit fehlge-
schlagenen Aktionen umgehen kénnen.

Fir 2009 [1] (Abbildung 3) ist das Cowboy-Szenario leicht
geandert worden. Die Kihe werden nicht mehr vom Spiel-
feld entfernt, sobald sie im Stall sind, sondern bleiben bis zum
Spielende im Spiel. AuRerdem gibt es ein neues Element: Zau-
ne. Diese kdnnen die Agenten nur mithilfe mindestens eines
anderen Agenten Uberqueren. SchlieBlich ist das Verhalten der
Kiihe verbessert worden. All diese Anderungen haben zum Ziel
gehabt, sowohl den Wettbewerb um die Kiihe zu verscharfen,
als auch weitergehende Kooperation zu erzwingen.

Die wichtigste Neuerung fiir das Szenario in 2010 [1] war ne-
ben kleinen Anderungen an dem Verhalten der Kiihe die Ein-
fuhrung eines neuen Scoring-Algorithmus. Anstatt wie in fri-
heren Versionen die Gesamtzahl an Kiihen fiir das Ergebnis
heranzuziehen, wird nun ein Durchschnitt tUber alle Kiihe pro
Schnitt gebildet. Damit ist es nicht mehr moglich, destruktive
Strategien kurz vor Ende der Simulation anzuwenden.

Forschungsaufgaben

Nicht nur die stetig steigende Anzahl der Teilnehmer und der
damit verbundenen deutlich ldngeren Simulationsdauer, son-
dern auch die steigende Komplexitdt der einzelnen Simulation,
verlangen nach Methoden und Mechanismen, ganze Simula-
tionen oder aber auch Teile davon parallelisiert auszufiihren.
Neben der Mdglichkeit damit auch wirtschaftliche Prozesse wie
das Supply Chain Management auf elegante Weise simulieren
zu kénnen, verspricht dieser Parallelisierungsansatz, komplexe
Simulationen zu ermdglichen.

Zusatzlich verstarkt dieser Ansatz die Robustheit der Plattform,
da man mehrere Komponenten derselben Art im so verteilten
MASSim-Server vorhalten kann.

Bei der Verteilung der Simulation ist jedoch zu beachten, dass
bestimmte Safety-, Liveness- oder Fairnessbedingungen einge-
halten werden. Dafiir bietet es sich an, die Simulationen um
logikbasierte Methoden zur formalen Verifikation zu erweitern.
Zum Beispiel lieRen sich Teile der Simulation mit Logik-Formeln
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annotieren und dann mithilfe des Modell-Checkings [3] tber-
prifen.

Fazit und Ausblick

Der Agent Contest ist mittlerweile in seiner sechsten Ausfih-
rung und die Teilnehmerzahl steigt stetig an. Das zeigt, dass
die MASSim Plattform eine wichtige Rolle fiir die Entwicklung
von Multiagentensystemen spielt. Fiir die Zukunft soll deshalb
zum Einen der Kooperationsaspekt weiter gefordert werden,
zum Anderen soll die Plattform auch starker fiir anders geartete
Simulationen benutzt werden.

Beteiligte Partner

Wahrend die Entwicklung der Plattform von der TU Clausthal
vorangetrieben wird, wird der Agent Contest zusammen mit
der Utrecht University (Mehdi Dastani), der Czech Technical
University Prag (Peter Novak) und der Federal University of San-
ta Catarina, Brasilien (Jomi Hiibner) organisiert.
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Project Description

In this project we develop formal tools to model and to reason
about resource-bounded systems. We are particularly interest-
ed in the verification of multi-agent systems in which agents do
only have limited resources. We investigate the boundaries of
what can and cannot be verified about such agents. We believe
that for distributed simulation fairness and liveness properties
might play a role. In addition, parts of such simulations might
be model-checkable under certain abstractions. The theory de-
veloped in this project is a first step in this direction.

Introduction

The verification of multi-agent systems, in particular the mod-
el-checking problem (i.e. whether a given property holds in
a given model), has attracted much attention in recent years
[8,9,1,11,12,10]. Most of these results focus on well-established
logics like the computation tree logics or alternating time tem-
poral logics [9,1]. Just recently these logics have been extended
to verify various aspects of rational agents [5,6]. However, the
basic idea of rational agents being autonomous entities per-
ceiving changes in their environment and acting according to
a set of rules or plans in the pursuit of goals does not take into
account resources. But many actions that an agent would ex-
ecute in order to achieve a goal can-in real life-only be carried
out in the presence of certain resources. Without sufficient re-
sources some actions are not available, leading to plan failure.

The analysis and verification of agent systems with resources
of this kind is still in its infancy; the only work, apart from our
own, we are aware of in this direction is [2,3]. The authors ex-
tend ATL and coalition logic with resources. However, they
only allow the production of resources which yields a decid-
able model checking property. The authors do also consider
axiomatizations of their logics.
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In our work we are rather interested in the boundaries of what
can and cannot be verified. For this purpose, we also allow ac-
tions to produce resources which makes the problem undecid-
able in the general cases.

Framework and Results

The start of our project is formed by the analysis of single-agent
resource-bounded systems. The proposed logics, resource-
bounded tree logics [7], generalize the well-known computa-
tion tree logics by adding resources. Instead of asking for the
mere existence of an infinite path satisfying some temporal
property, this path must also be feasible given a set of available
resources. The main operator {p)y expresses that there is a com-
putation feasible with resources p along which the (temporal)
property v holds. We show that the model checking problem
for RTL, the less expressive variant of the resource-bounded
tree logics, is decidable. In order to show this, we reduce the
problem to non-trivial reachability problems over Petri nets.
Other restricted settings which have a decidable model check-
ing problem are identified.

After having obtained these results, we extend the setting to
multiple agents. In our analysis it turns out that the handling
of resources-in particular the production of resources-is harder
than it may seem at first glance: We prove that in many set-
tings the model checking problem is undecidable [4]. The
underlying logics, resource agent logics [4], come in several
versions of different expressibility. All of them generalise the
strategic alternating-time temporal logics. The latter provide
means to reason about strategic abilities of groups of agents.
The operator ((A))y expresses that the coalition A of agents can
cooperate to guarantee vy regardless of what the other agents
do. More precisely, agents in A have a winning strategy to en-
forcey. In mathematical terms a strategy is a function that fixes
the behaviour of an agent; that is, it determines an action for
each situation. We consider two types of situations which affect
the complexity of model checking. Agents can base their deci-
sions on the current state only; or, they can base their decision
on the whole history of events which have occurred. For the
plain strategic case (i.e. the case of the alternating-time tem-
poral logics) it is well-known that model checking is decidable
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for both types of strategies (the complexity ranges from P to
2EXPTIME, depending on the concrete setting [1]).

In order to take resources into account we assume that actions,
executed by agents, may consume and produce resources. The
proposed class of logics is called resource agent logics. It turns
out that this simple idea has strong implications on the complex-
ity of model checking. We show that all straight extensions of
the alternating-time temporal logics have an undecidable model
checking problem even for the simpler setting of memoryless (i.e.
state-based) strategies. These results render the general problem
of verifying agents with bounded resources as “unsolvable”. We
consider restrictions with respect to several dimensions:
o Memory: Do agents base their decision on the current state
only or on the complete history of events that have happened?
e Languages/temporal dimension: We introduce three lan-
guages which restrict the use of temporal operators.
o Resource-flatness: We restrict the use of nested operators.
» Proponent-restrictiveness: Do all agents have limited resourc-
es or only some of them (in particular, the opponents)?
« Semantics: What happens if we focus on infinite computa-
tions?

Combinations of these properties give rise to 32 logics. In our
work we were able to prove that the great majority of them
has an undecidable model checking problem. Some cases re-
main open and are left for future research. Surprisingly, all our
undecidability results require only one or two agents. These
results show that stronger restrictions seem necessary to make
verification possible:

e Bounded settings: We put a bound on the number of re-

sources an agent can have.

With a bound on the number of resources model checking be-
comes (trivially) decidable; however, we suspect that the com-
putational complexity is huge. This is an open issue which we
are going to analyse in this project.

Conclusions and Future Work

In the project we consider a setting important for rational deci-

sions. So far, in most logics for strategic abilities actions do not
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have any costs assigned to them. However, in practical applica-
tions this assumption is often unrealistic. The costs of actions
significantly influence the selection of them. Rational agents
should take this into account. Moreover, agents may not even
have enough resources for some actions in some point in time.
Our proposed logics, resource-bounded tree logics and re-
source agent logics, address these aspects. The focus has been
on the question whether it is possible to verify agents which act
rationally in this sense. We have shown that these modification
essentially change the picture when it comes to the complexity
of model checking. We have identified several variants and have
shown that the interplay between specific properties (e.g. per-
fect recall vs. memoryless strategies) may yield an undecidable
model checking problem in general.

In our future research we plan to close the open cases and plan
to identify tractable settings by imposing appropriate restric-
tions to the logics. More precisely, we would like to address
the following points:

o The decidability/undecidability of open fragments of the
resource-bounded agent logics should be closed.

o The computational complexity of the decidable fragments
of the resource-bounded agent logics are still open. It would
be interesting to identify tractable fragments by suitable re-
strictions on top of the already implemented restrictions.

e A detailed analysis of the model checking complexity and
the decidability question of the full resource-bounded tree
logic is also still open. It would be particularly interesting to
identify constraints which make the logics’” model checking
problems efficiently decidable for a relevant class of multi-
agent systems.

Partners

Dr. Berndt Farwer, University of Glamorgan, U.K.
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Jiirgen Dix und Tristan Behrens - Institut fiir Informatik

Motivation und Ubersicht

Der vorliegende, technische Bericht hat den environment in-
terface standard, kurz EIS, zum Inhalt. Eingeordnet wird dieser
in der kiinstlichen Intelligenz, genauer im sogenannten agent-
oriented software engineering, das heilt in dem Teil der kiinst-
lichen Intelligenz, der sich mit dem Entwurf, der Entwicklung
und der Analyse von Software beschaftigt, welche auf dem
Agenten-Prinzip beruht. Dieses Paradigma unterscheidet zwi-
schen Agenten, dass heil3t zielgerichteten, proaktiven, reaktiven
und sozialen Softwarekomponenten, und Umgebungen, also
den passiven Softwarekomponenten, in denen die Agenten situ-
iert sind. Die Interaktion zwischen Agenten und der Umgebung
basiert auf Wahrnehmungsobjekten und Aktionsobjekten. Ein
Wahrnehmungsobijekt ist hier ein Objekt, welches einen Teilzu-
stand der Umgebung reprasentiert. Eine Aktion ist hier ein Ob-
jekt, welches, falls ausgefiihrt, den Zustand der Umgebung ver-
andert. Agenten setzen in der Regel eine sense-think-act-Schleife
um, das heilt, dass der Agent wiederholt die Umgebung wahr-
nimmt und sich aufgrund seines Wissens tiber die Welt und den
gesetzten Zielen entscheidet, welche Aktion er ausfiihren soll.

Der kritische Punkt bei unseren Betrachtungen ist in dieser Ar-
beit die Verbindung zwischen Agenten und der Umgebung,
also der Schnittstelle, welche Aktionsobjekte transportiert und
Wahrnehmungsobjekte liefert. Es hat sich ergeben, dass ver-
schiedene, agenten-orientierte Plattformen, etwa 2APL, GOAL
und Jason, jeweils eine eigene, plattformspezifische Umge-
bungsschnittstelle definieren. Diese Umgebungsschnittstellen
stellten sich als nicht Uibertragbar heraus. Dies bedeutet, dass
Umgebungen, welche fiir eine der genannten Plattformen
entwickelt wurden, nicht ohne einen nicht zu vernachlassigen
Aufwand unter den Plattformen ausgetauscht werden kénnen.

EIS ist ein designierter Standard flir Umgebungsschnittstellen,
welcher mit der Absicht entwickelt wurde, den Austausch von
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Umgebungen zwischen verschiedenen Agentenplattformen zu
erleichtern.

Prinzipien, Metamodell und Implementation

Der Entwurf der Umgebungsschnittstelle folgt den folgenden
Prinzipien, die sich aus der Untersuchung der oben genannten,
agenten-orientierten Programmierumgebungen ergeben:

1.

Portabilitat: In der Regel soll der Austausch von Umge-
bungsschnittstellen wie folgt geschehen. Als Erstes wird
die spezifische Umgebungsschnittstelle in Form einer soge-
nannten Jar-Datei geladen. Als Zweites wird das Multiagen-
tensystem auf die Verwendung der Schnittstelle angepasst.
Und schliellich wird das System ausgefiihrt. Wir glauben,
dass die Verwendung von Jar-Dateien ideal fiir unsere Zwe-
cke ist.

. Generalitat: Die Umgebungsschnittstelle soll nur minimale

Anforderungen an Agentenplattformen und Umgebungen
stellen. Es soll keine Ablaufplanung in Bezug auf die Aus-
fihrung von Aktionen geben. Dies bedeutet, dass Aktionen
nur von der Plattform oder der Umgebung selbst, aber nicht
von der Umgebungsschnittstelle geplant und ausgefiihrt
werden dirfen. Weiterhin werden keine Anforderungen
an eine etwaige Agenten-Kommunikations- oder Organisa-
tions-Struktur gestellt. Kommunikation kann sowohl auf der
Plattformseite oder auf der Environment-Seite stattfinden.
Die Art der Verbindung zwischen Umgebung und Umge-
bungsschnittstelle ist beliebig, d.h. dass etwa Techniken wie
TCP/IP, Java Remote Method Invocation oder Java Native In-
terface ausdriicklich erlaubt sind.

. Trennung der Belange (separation of concerns): Wir neh-

men an, dass Agenten von der Umgebung getrennt sind
und auf der Plattformseite leben. Agenten generieren in der
von uns angenommenen Perspektive Aktionsobjekte und
verarbeiten Wahrnehmungsobjekte. Auf der Umgebungs-
seite sind sogenannte kontrollierbare Entitaten (controllable
entities), welche wiederum Aktionsobjekte verarbeiten und
Wahrnehmungsobjekte generieren. Auf der Implementati-
onsebene ist dies gleichzusetzen mit der Pramisse, dass es
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ausdrtcklich verboten ist, Agenten-Objekte auf der Umge-
bungsseite zu speichern. Zum Zwecke der Kopplung von
Agenten-Objekten auf der Plattformseite und der kontrol-
lierbaren Entitdten auf der Umgebungsseite verwaltet die
Umgebungsschnittstelle Referenzen auf Instanzen beider
Obijektklassen in Form von Identifikatoren und eine Relati-
on, der sogenannten Agenten-Entitaten-Relation (agents-
entities-relation), die dafiir sorgt, dass Agenten auf kontrol-
lierbare Entitdten zugreifen kdnnen, um so mit der Umge-
bung zu interagieren.

. Vereinheitliche Verbindungen: Die Umgebungsschnittstelle

soll vereinheitlichte Mittel fur die Verbindungen zwischen
Agenten, der Plattform und der Umgebung anbieten, wel-
che bestehende Ansatze nicht einschrankt. Agenten-Metho-
den sollen erlauben zu agieren und die Umgebung passiv
bzw. aktiv wahrzunehmen. Plattform-Methoden sollen er-
lauben, dass Agenten kontrollierbaren Entitdten zugeord-
net werden konnen. Und schlielRlich soll ilber Umgebungs-
Verwaltungs-Methoden die Ausfiihrung der Umgebung zu
steuern sein.

. Standards fiir Aktionsobjekte/Wahrnehmungsobjekte et

cetera: Wahrnehmungsobjekte und Aktionsobjekte sollen
konform zu einer Sprachdefinition, der interface intermedi-
ate language, sein.

Von diesen Prinzipien leitet sich das Metamodell (siehe Abbil-
dung 1) ab. Das Metamodell besteht aus diesen Komponenten:

Agent: Ein Agent ist ein Software-Objekt, welches agieren
und wahrnehmen kann und darliber hinaus keinen weite-
ren Einschrankungen unterliegt.

Umgebungsmodell (environment model): In der Umge-
bung leben kontrollierbare, welche Sensoren bzw. Aktuato-
ren mit begrenzter, lokaler Wahrnehmungs- bzw. Wirkungs-
reichweite zusammenfassen.

Plattform: Diese ist daftir verantwortlich, Agenten zu instan-
tiileren und auszufiihren. Weiterhin nehmen wir an, dass die
Plattform dafiir sorgt, dass Agenten mit kontrollierbaren En-
titaten verbunden werden.
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* Umgebungs-Verwaltungs-System (environment manage-
ment system): Jenes bietet ein Repertoire an Aktionen zur
Verwaltung von Umgebungen an. Damit meinen wir die
Initialisierung der Umgebung Uber Startparameter, Starten
der Umgebung, Pausieren der Umgebung und Auflsen der
Umgebung im Sinne der Freigabe all seiner Ressourcen (sie-
he Abbildung 2).

* Agenten-Entitaten-System (agents-entities-system): Dieses
System verdrahtet einzelne Agenten fest mit einzelnen, kon-
trollierbaren Entitdten und leitet Wahrnehmungs- bzw. Akti-
onsobjekte weiter (siehe Abbildung 3).

* Umgebungs-Abfrage-Schnittstelle (environment querying
interface): Diese erlaubt den Zugriff auf interne Daten von
auflen, etwa zum Erstellen von Statistiken. Dies umfasst so-
wohl Daten der Umgebungsschnittstelle als auch der Um-
gebung selbst, falls diese es zuldsst.

Die Implementation von EIS basiert auf Java 1.6. Die generische
Umgebungsschnittstelle liegt in zwei Formen vor. Ein Java In-
terface wird angeboten, welches zur Schaffung einer speziellen
Umgebungsschnittstelle implementiert werden muss. Da die-
ses Vorgehen mit einem groRen Programmieraufwand verbun-
den ist, wenn man die oben umrissenen Prinzipien wahren und
das Metamodell beherzigen will, wird auch eine abstrakte Java
Class angeboten. Diese default implementation stellt bereits
das Gros der bendétigten Funktionalitat bereit und muss nur
noch durch wenige Methoden, welche umgebungsspezifisch
sind, angepasst werden. Die interface intermediate language
liegt in der Form eines abstrakten Syntaxbaums (abstract syn-
tax tree, AST, siehe Abb. 4) vor.

ElSifizierte Umgebungen und verwandte Projekte

Bis dato wurden mehrere Umgebungen ElSifiziert. Wir gehen
nur kurz auf ein paar ein. An der Universitat Delft in den Nie-
derlanden wurde eine Umgebungsschnittstelle fiir das Com-
puterspiel Unreal Tournament entwickelt. Somit ist es mdglich,
Agenten zu programmieren, die die Akteure in dieser virtuellen
Welt steuern. Weiterhin wurde eine Umgebungsschnittstelle
fir einen Aufzug-Simulator geschaffen. In einem simulierten
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Hochhaus sollen Aufziige intelligent programmiert werden um
die Wartezeiten fir einzelne Menschen so klein wie moglich
zu halten. SchlieBlich wurde eine Umgebungsschnittstelle fur
das aktuelle Szenario des Multi-Agent Programming Contest
implementiert.

Das erste verwandte Projekt ist MASSim. MASSim ist die Soft-
ware-Architektur des bereits erwahnten Multi-Agent Program-
ming Contests. Ein weiteres, verwandtes Projekt ist APLTK, das
agent programming language toolkit, welches zum Ziel hat,
diverse Agenten-Interpreter, Tools und Umgebungen miteinan-
der zu verkntpfen.

Beteiligte Partner

Dr. Mehdi Dastani, Universitat Utrecht, Niederlande.

Dr. Koen Hindriks, Universitat Delft, Niederlande.
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Introduction

Classical approaches of computer science do not scale well
for complex software systems. They are connected among
each other and interact massively, therefore they cannot be
considered in isolation but as parts of a complex system [8].
Nowadays, intensive modeling and simulation is part of vari-
ous design and analysis phases of a system and its parts. As the
requirements of various stakeholders as well as the different
spheres of influence have to be taken into account: the macro
level (i.e. the overall system level as a "God view” or "aggre-
gated bottom-up view” evolved from a complex system which
typically exhibits hierarchical self-organization under selective
pressures), the micro level (i.e. agent behaviors), as well as the
linking component the interaction level are relevant.

Multi-agent systems (MAS) [13] are a promising paradigm for
constructing such systems with multiple methods for model-
ing and simulating. However, when developing a system, de-
signers need to specify organizational structure, the individual
agents’ behavior, and their communication. Existing agent
frameworks focus on either the macro for simulating Swarms
or on the micro perspective to show agent’s behavior.

Thus, our goal is to provide an efficient and usable simulation
platform for complex systems supporting the macro and micro
perspective linked by interaction. Technically, we combine Re-
past Simphony (Repast S) [7] and JADE [1].

The paper is structured as follows: in Section 2 we outline re-
quirements for simulating a smart airport as one example of a
complex MAS; in Section 3 we give an argumentation for us-
ing the platforms Repast S for macro level and JADE the micro
level. Section 4 describes our JRep and in Section 5 we present
our JRep tool on a coin flip for evaluating the performance and
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on the smart airport showing details on the macro/micro/in-
teraction level integration. Finally, Section 6 summarizes and
concludes the paper with future work.

Requirements for Simulating a Smart Airport

In our research we focus on complex MAS which considers nu-
merous heterogeneous agents and their interaction, an envi-
ronment with different subsystems and control structures to
handle the complexity of the system. As the requirements of
various stakeholders as well as the different spheres of influ-
ence have to be taken into account, the macro perspective, i.e.
the overall system level, the micro (objects’ behaviors) view
and the interaction (the intermediate layer between the micro-
macro view) are relevant.

In the following we describe our example scenario and the re-
sulting requirements for a simulation infrastructure: We evalu-
ate our research topics by considering a smart airport where
autonomous agents (TA) transport passengers between sta-
tions (entrances, check-in counters, gates, and plane parking
positions). These stations are connected by two-lane roads and
we define to be a subsystem (a region with its own norms)
each area between two stations. Thus, in these regions agents
have different rights and influences.

The TAs are equipped with batteries, which have to be re-
charged after some time at a charging station. The charging
stations are designed as agents with the assignment to handle
traffic jams that can occur, i.e. when a high amount of TAs want
to recharge simultaneously. The TAs are signed in a service that
collects passenger orders (pickup/drop positions, times). Each
successful transportation of the passenger means a reward for
the TA. This leads to competition on tickets, roads and charg-
ing stations in order to transport as much passengers as pos-
sible. For this, they can communicate with other agents that
are within their horizon and perform joint tasks/goals.

To model the airport we propose three levels and further we
will describe the requirements on each level:

Macro level technologies and techniques related to the sys-
tem as a whole (i.e. structure). Therefore, the airport should be
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viewed as a whole to see the agents move within the different
regions. Analysis tools, good performance on execution speed
and other general purposes and support for decision making
processes should be available. In order to combine all the dif-
ferent subsections a step-by-step simulation with predefined
function is helpful. Monitoring functions to see the simulation
progression in real-time, displaying functions to show different
data on predefined performance criteria are nice add-ons for
the entire system view. The macro level represents the complex
system with many interdependent individual actors working
like clockwork. Agents do not have a full global view of the
system and no central controlling agent [9], the macro level
(complex behavior of the entire system) is built based on the
individual strategies and the interaction (i.e. cooperation) with
other individual agents. So we consider a bottom-up or decen-
tralized approach to form the complex airport system. We also
assume the existence of trusted institutions associated to dif-
ferent subsystems, which provide norms (e.g. traffic rules) and
mechanisms to regulate the agent behavior in order to balance
between different interests and to establish and sustain certain
notion of stability at the global level.

Micro level (agent level) technologies and techniques con-
cerned only with individual agents (i.e. procedures for agent
reasoning and learning). Since an airport has many hetero-
geneous actors, it should be possible to implement different
agents from a very simple execution robot to an intelligent
agent which is able to make own decision based on its picture
of the environment and goals. The agent needs to perceive the
environment and act accordingly and autonomous.

Interaction level technologies and techniques that concern the
communication between agents (i.e. communication languag-
es, interaction protocols and resource allocation mechanism).
Macroscopic behavior of the total system is constructed through
local interactions or microscopic behavior of the agents. There-
fore, a major role in such a system is the interaction between
agents. Interactions play a crucial role also in terms of regulat-
ing the system, because global system state emerges as a side
effect of the interactions of subsystems. Therefore, to achieve a
stable equilibrium state we have to influence these interactions
using regulation mechanisms. Such mechanisms are achieved
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using the notion of norms and institutions to restrict the agents’
autonomy and influence system behavior. This is primarily ac-
complished through communication, the essential functionality
underlying an agent’s social ability [13]. Through different com-
petences and abilities, agents need to coordinate themselves for
achieving their goals, also in an airport. Communication (i.e. ex-
change information) is necessary, but due to the agents’ hetero-
geneity ontologies are also needed in order to be able to speak
and understand the language. The agents have to have a com-
mon understanding of the language.

Rationale for choice of platform

There are several toolkits available for modeling and simulating
complex systems as JADE, Swarm, NetLego, Mason, Repast etc.
and different survey over these toolkits have emerged in the
past few years as [6]. Considering the requirements of our ap-
proach stated in the previous section, we have chosen Repast
Simphony and JADE:

Repast Simphony is pure Java, which extends the Repast
(open-source set of tools, originally based on Swarm) portfo-
lio for developing agent-based models. One main feature of
Repast S is the run-time GUI that allows the user to control the
simulation during run-time by pausing, resetting and restart-
ing different models. For example, the user can easily compare
start configuration of different models with their behavior dur-
ing run-time. Repast S provides also statistical functions such
as graphs which are helpful for simulation monitoring and for
real-time monitoring. Through defined variables for monitor-
ing, graphs can be designed during development time. During
run-time these graphs are displayed with actual variable’s val-
ues and its history can be saved. Repast S supports the usage of
external statistical programs, like R', for monitoring the simu-
lation at run-time. Thus both features apply the model in the
loop idea [10], so that the construction of a complex system,
such as our airport, can be supported.

One primary purpose of Repast S platform is to control which
specific actions are executed when, in simulated time. For this,
Repast S provides explicit methods for scheduling actions, both
in fixed time steps and dynamically.
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Furthermore in [11] is provided a comparison of Repast S with
other software platforms (Swarm, NetLego, MASON) based
on several criteria as model structure, scheduling or execution
speed. The authors concluded that Repast S is a good Java sim-
ulation platform which can guarantee good performance on
execution speed, but it has received poor feedback for model-
ing agents and their structure.

For our purpose Repast S incorporates the macro level. It is
used for simulating the environment of our airport and for vi-
sualizing and monitoring the emergence of the macro behav-
ior from collective behavior of different agents composing it.

JADE has a distributed system topology with peer-to-peer net-
working, and software component architecture with agent
paradigm. JADE provides an agent programming framework,
while in Repast S any Java class without an agent-based struc-
ture, can be defined as agent [11]. All tasks of agents are mod-
eled as behavior objects. It implements either the entire task
or only the intentions for implementing more complex ones.
Thus JADE has no specific agent architecture. One can argue
that Jadex could be also a solution, but it limits us to use its
BDI agent architecture. Another advantage of JADE, it includes
FIPA(-ACL) and interaction protocols where FIPA agent com-
munication specifications deal with Agent Communication
Language (ACL) messages.

Considering the previous stated advantages and the conclu-
sion drawn from several evaluation reports that JADE is highly
efficient in terms of performance on the agent message trans-
port layer [12], the internal database access and message ex-
change capabilities [2], let us choose JADE as a modeling plat-
form. Mainly, JADE considers the micro level, used for defining
and implementing our own agent architectures (TA, charging
station, etc.).

Interaction level plays a major role in our approach because
it represents the intermediate layer that makes the connection
between the macro and the micro level. As stated in Section 2
this is realized through interaction between agents. Here we
make use of one of the JADE advantages, namely the support
for FIPA ACL protocol. In ACL messages interaction protocols

5.4 JREP: Extending Repast Simphony for JADE Agent Behavior Components

153



154

are exchanged, which are based on the speech act theory. This
includes communicative acts and content language represen-
tations [13]. JADE agents are processes of their own, which
communicate remote and work decentralized with each other.

The combination of the both platforms makes use of the com-
plement features provided by each platform. One example is
the limitation of Repast S with the absence of an agent struc-
ture which is seen as a positive property that enables the com-
bination with JADE, because the agent model in the simulation
must be based on the JADE framework [14]. Another example is
the set of predefined functions offered in Repast S for allowing
step-by-step simulation, planning schedules, visualization and
monitoring of the global systems (the macro view) which are
the main issue in JADE.

Combining JADE and Repast S: JREP

In this section we cover the |REP architecture by the following
key issues:

e Macro level: For the overall system we present the technical
implementation of our JREP architecture and the scheduling
process of the agents during runtime.

e Micro level: For a single agent we created our architecture
in Jade and we explain the registration of an agent to the
Repast S environment.

¢ Interaction level: The interaction between agents is pro-
vided by FIPA ACL.

JREP Architecture

As stated in Section 3 we use JADE and Repast S for a common
JREP platform. One goal is that JADE agents can act in Repast
S. Thus, we assume three minimum requirements needed by
agents for acting in a simulation environment (cf. black box
agent model by [5]):

1) Perception (Input): Agents must be able to sense the envi-
ronment. Thus, they must perform “Perception” and there-
by receive information regarding the environment.

2) Agents must be able to make plans and execute them, in
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order to achieve goals (e.g. path finding algorithms in the
airport).

3) Action (Output): Agents must perform actions and they
also have to be informed about the success or failure by
performing that action.

To enable these requirements, agents must have access to the
simulation environment. In addition, the simulation environ-
ment must inform the agents about the current simulation
time.

Considering the previous statements, an architecture of the
common platform is developed (see Figure 1) with the follow-
ing components.

The main idea to integrate JADEAgents into Repast S is to use an
agent wrapper class that is implemented in Repast S:

RepastAgentRepresentation: Each agent has exactly one rep-
resentation within Repast S, which is responsible for the execu-
tion of Perception and Action. Therefore, the class RepastAgent-
Representation possesses the methods perception() and scan()
(cf. Fig. 1). Furthermore the agents are informed of each new
Tick by the RepastAgentRepresentation.

package Data| JRep ]J
JadeAgent
-RepastAgertRepresentationrar | AgentRepresentationinterface ()
o A +schedule()
+action() 1
1.t
1 1
RegisterAgentToEnvironment RepastAgentRepresentation
e Dosition pos ) T -AgentRepresentationinterface agent
+schedulesgent()
1 +perception()
g+ |[+action()
0.r
1 | 1 Environment 1
Clock Scheduler Agent Positioner
T 1 |+schedule() L TR Figure 1: Class diagram of the
e JRep approach
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JADEAgent: The JADE agents can be connected to Repast S
(and/or the appropriate RepastAgentRepresentation) directly by
references. In order to avoid the problem of Polling occuring
in [14], the communication between agents and the Repast S
simulation environment must be made possible in both direc-
tions. First agents are informed about the new system time of
Repast S through the scheduleAgent() method of the RepastA-
gentRepresentation class and then they can act directly on the
Repast S platform (cf. Fig. 1). For this, it is necessary that the
agents implement the Interface AgentRepresentationinterface
with the schedule() method. Thus, a RepastAgentRepresentation
object receives the reference from the agent (that is of the type
AgentRepresentationinterface at the same time). The agents in-
stantiate a RepastAgentRepresentation object independently
when they log into the environment and also have the refer-
ence on the RepastAgentRepresentation object (cf. Section 4.3).
In a similar way, one can connect also Repast S agents to the
simulation environment by using references.

Repast S already possesses an internal clock, where each Tick
represents a simulation step. However, in JADE there is no given
internal clock. If a JADE agent acts in a Repast S environment, it
must be synchronized with Repast S’s internal clock. Thus, our
JREP architecture provides the concepts of Clock and Scheduler:

Clock: The Repast S Clock gives the cycle of the simulation time
and informs the Scheduler component.

Scheduler: The Scheduler conducts the execution of actions by
Repast S connected agents. In each Tick the RepastAgentRepre-
sentation is informed about executed actions.

Further we will describe the scheduling process, providing first
the necessary steps for this (see Figure 2). The Tick is triggered
by the system clock (1.) and the scheduler successively con-
tacts all connected agents in the loop (e.g., randomly). Thus
the scheduleAgent() method (2.) of the RepastAgentRepresenta-
tion class is called. At the same time a flag is set in this class (3.),
to denote that the agent was informed about the new Tick. The
flag is released after the agent takes an action (a movement to
the north, south, east, or west, or a delay) (16.). This is neces-
sary to guarantee that the scheduler allows only one agent to
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perform an action (in order to keep the agents synchronous to  Figure 2: Scheduling agents in
simulation). After the scheduler informs the agent (2.) it asks re-  JRep
peatedly to sets its flag (4.) and informs the next agent only if the

flag is approved. The JADE agent performs perception (6.) only

after receiving the information about the new Tick (5.) from its
RepastAgentRepresentation object. This is achieved in the environ-

ment by the RepastAgentRepresentation object (7.) and it gives

the information about the environment to the agent (8. and 9.).

Now the agent can react or deliberate and can make an action in

the environment (11.). Note that we also define “waiting” as an

action. Then the RepastAgentRepresentation object tries to exe-

cute the movement (11.) by activating the agent positioner (12).

The agent receives information concluding whether the move-

ment was successful (13., 14. and 15.).

Open platform

In our platform we implement the agents as JADEAgents, but it
is also possible to connect other agent programming (AP) plat-
forms (i.e. Jason, Jack) to JRep. A first approach to realize this
is to enable Repast S to have a reference to the JADEAgent and
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vice versa. This is achieved by representing an agent in JRep by
a RepastAgentRepresentation wrapper class and by the fact that
the JADEAgents implement the AgentRepresentationinterface
Interface. A more general view of the approach considers that
each Java agent can implement the AgentRepresentationinter-
face Interface. Thus, both Repast S and the Java agent can call
methods using references from each other, because both are
based on Java. Another approach for connecting other AP plat-
forms with Repast S is to use Remote Procedure Calls (RPCs).
In this case the RepastAgentRepresentation class must allow an
agent to call appropriate RPC methods from remote (i.e. the
methods must be available). RPCs connect any AP platform in-
dependent from its programming languages to Repast S. Forin-
stance one can implement XML RPCs for information exchange
(i.e. perception and action) between Repast S and an agent.
However, this approach can slow down the overall system scal-
ability, because the communication between an agent and the
simulation environment can take more time than a simple call
by reference. For our purpose we have implemented JRep with
JADEAgents that are connected to Repast S by references.

Agent perspective

While in Section 4.1 we present how to combine a JADEAgent
with Repast S from an overall perspective, in this section we
focus on the single agent perspective. First of all we describe
the connecting process to the simulation platform:

A JADEAgent can be added to the simulation environment at
the simulation run-time. The class RegisterAgentToEnvironment
is implemented in Repast S which makes the connection be-
tween Repast S and JADE. It ensures that new agents are po-
sitioned initially. In Figure 3, we illustrate the procedure for
connecting a new agent to the simulation platform. After in-
stantiation of an agent, it must receive a reference to the ap-
propriate RegisterAgentToEnvironment object (e.g., by deliv-
ery in the constructor or by web services). Now, the method
registerAgent(Position pos) in the RegisterAgentToEnvironment
class (1.) is called. The agent gives the preferred coordinates to
start in the environment. Then the RegisterAgentToEnvironment
generates a RepastAgentRepresentation object for that agent
(2.). This places the agent in the desired position if that space is
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available (e.g. not occupied by another agent) (3.). If the agent
is placed, the reference of the RepastAgentRepresentation object
will be handed over (4., 5. and 6.).

Although for our airport scenario we have implemented our
own agent architecture [4], our platform allows also the im-
plementation of different kind of agents: i.e. simple reactive
agents or agents with complex architectures, due to the use of
JADE which comes with no specification about an agent archi-
tecture, but provides some features that simplifies the imple-
mentation of agent.

Agent interaction

In MAS, agents can interact with each other either through
the communication or by reacting to the behavior of the other
agents. We have chosen the first approach. However, in order
to communicate agent must be able to understand each other.
This can be achieved by using a common language. In our ap-
proach we use FIPA ACL, because it is a scientifically recognized
standard that fits our requirements. Figure 4 shows two agents
that implement a communication module based on FIPA ACL.

For a common language FIPA ACL provides ontologies on basis
of vocabularies. As a feature we implemented the appropriate
ontology in Repast S, so that each agent

connected to the environment "speaks” the same language.
For communication the agents exchange ACL messages.

Evaluation

A smart airport demonstrator, currently under development,
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built on the JREP platform, will present the results of our re-
search, in the case of autonomous transportation services at an
airport’s departure area [3]. Here, we will present two scenari-
os to demonstrate the capabilities of the JREP platform. First, a
study regarding JREP’s scalability and performance is made on
a coin flip scenario in Section 5.1. Then, we show details of |REP
on our airport example in Section 5.2.

Coin Flip Scenario

In this section a derivation of a coin flip scenario is described.
It is based on the assumption that autonomous agents work
in two teams. Each team is allocated one side of a coin. Thus,
the task of the teams becomes flipping the coins such that their
allocated side of the coin shows on top. One important aim of
this scenario is to show that for certain parameters the count of
both sides of the coins is in equilibrium.

In the implementation of the scenario the agents are located
in a grid based environment. The teams are of equal size. The
coins are represented by blocks (colored red or blue) which can
be flipped by the agents. The scenario has been first tested for
100 agents working on an 30 by 30 grid and 200 blocks. The
agents look for the nearest block not being of its team color
and move (by A* search algorithm) to the block to flip it.

Scalability means that a system or platform can handle grow-
ing amounts of work load, whereas performance is defined as
the amount of work that is finished by a system compared to
the time and resources used. Thus, we have tested the coin flip
scenario with different starting configurations: A 500 by 500
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grid and 100/500/1000/5000/10000 agents/blocks. In order to
validate the scalability we compared the memory footprints of
each start configuration. The performance is analyzed by count-
ing the simulation steps (ticks) within the first 10 seconds of sim-
ulation. Table 1 shows the results from these tests. It can be seen
that the ticks decrease linear, whereas the memory footprint
increases super linear. We interpret these results positively, be-
cause JREP still scales and performs well for 10000 acting agents.

Configuration Ticks in 10 ] Table 1: Scalability and perfor-
(Grid;Agents;Blocks) seconds Memory Footprint mance of |Rep
500x500;100;100 725 2 MB
500x500,500;5000 553 14 MB
500x500,1000;1000 335 37 MB
500x500;5000;5000 261 169 MB
500x500;10000;10000 | 148 332 MB

Airport Scenario

Figure 5 shows afirstimplementation of our scenario. The airport
infrastructure is represented by a grid defined in Repast S. It is de-
fined by a set of environment elements (e.g., roads) that are ar-
ranged at design time. In order to sign in to the environment the
agents (e.g. TAs, charging stations) have to connect to a registry
(cf. Fig. 3) at runtime. This registry stores references to agents
for accessing their properties (e.g., positions). Manipulations of
the environment are based on interactions among agents which
requires communication. Based on JADE framework, we imple-
mented an ontology to support ACL-based communication. The
regions (subsystems) are realized in the registry as mappings of
agents to sets of norms and infrastructural restrictions. Institu-
tions are realized as static agents, but not visible in the infrastruc-
ture. It defines norms for its region. It has unrestricted access
to the agent references in registry in order to observe behavior,
enforce norms, and give rewards.

Conclusion and Future Work
As one example of a complex MAS we demonstrated on a smart

airport the integration of Repast S and JADE in a common plat-
form called JRep, which provides the machinery to comfortably
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model the behavior and interactions on the agent level (mi-
cro level), as well as the instruments to investigate the emerg-
ing effects on the overall system (macro level). JRep uses the
strength of both platforms, by efficiently combining their com-
plementary features. Previous work [14] has also addressed the
combination of JADE and Repast, but their approach has some
drawbacks. Our JRep simulation platform is an open platform
that enables the connection with other agent programming
platforms. It is sufficiently generic that it can be used for differ-
ent application fields. Importantly, we have developed generic
concepts and an architecture which provides a novel contribu-
tion in itself. We showed how our platform handles (time) syn-
chronization with the environment, scheduling of agents and
registering of new agents. Two case studies demonstrated the
flexibility and scalability of our approach. In the near future we
will consider the usage of a standardized interface between the
agents’ behavior and the environment as it has been proposed
in [1]. A standardized interface to the environment will not
only ease the integration to alternative simulation and execu-
tion backends, but also improve separation the concerns as the
environment is decoupled from system level issues like agents’
registry and scheduling.
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Harald Richter - Institut fiir Informatik

Einleitung

VHDL ist eine sog. Hardware-Beschreibungssprache, die
es erlaubt, digitale Schaltungen formal zu spezifizieren, zu
simulieren und in realen Chips zu synthetisieren. lhr aktuel-
ler Sprachdefinition wurde in [1] festgelegt. In vorliegendem
Beitrag wurde untersucht, ob es einen Unterschied zwischen
Simulation und Realitat bei der Chipsynthese mit VHDL am Bei-
spiel von endlichen und unendlichen Zahlern gibt.

VHDL-Programme spezifizieren Hardware-Funktionen inkl.
deren Zeitverhalten. Sie werden Uiblicherweise auf zwei verschie-
dene Arten ausgefiihrt: zum einem in einem Software-Simula-
tor, zum anderen in einem programmierbaren Logikbaustein
aus der Kategorie der sog. FPGAs (Field Programmable Gate
Array). Der normale Weg bei der VHDL-Programmentwicklung
ist, dass das Programm zuerst simuliert und danach die Chi-
psynthese begonnen wird, sofern der Simulator das Programm
fehlerfrei tGbersetzen und ausfiihren konnte, und ein Funkti-
onstest erfolgreich war. Bei der Ausfiihrung im Simulator wird
im Gegensatz zur Chipsynthese der gesamte Sprachumfang
von VHDL unterstiitzt, und es kdnnen auch sehr grolRe und
komplexe Programme simuliert werden. Ein zweiter Vorteil bei
der Simulation ist, dass VHDL-Programme auf einem Rechner
mit Betriebssystem und nicht auf der blanken Hardware eines
FPGA-Chips ausgefiihrt werden. Durch diese Betriebssystem-
unterstiitzung wird das Programmtesten erleichtert und ver-
kiirzt. Ein Beispiel flr diese Unterstiitzung ist die Prozedur
»fprint“ aus der offentlich erhaltlichen Bibliothek PCK_FIO
[2]. Damit kdnnen die Werte aller interessierenden VHDL-Pro-
grammvariablen und -signale auf dem Bildschirm des Rechners
ausgegeben werden. Die Bildschirmausgabe ist die klassischen
Art des Programmtestens, wie sie auch in C/C++ mit ,,prinf*
praktiziert wird. Ebenso kdnnen mit Betriebssystemunterstiit-
zung Eingaben von der Tastatur von dem zu testenden VHDL-
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Programm eingelesen werden. In einem FPGA hingegen gibt
es kein Betriebssystem, keinen Bildschirm und keine Tastatur.
Alle oben genannten Testhilfen fallen deshalb weg.

Aus diesen Griinden spielt die simulative Programmausfiihrung
beim VHDL-Programmtest eine wichtige Rolle. Die Grundidee
ist hierbei, dass ein Programmier- oder Denkfehler vorliegen
muss, wenn die Simulation nicht korrekt ablduft. Die Chip-
synthese braucht dann nicht versucht zu werden. Allerdings
sind gemal [3] auch Falle bekannt, bei denen eine Simulation
abbricht oder ein falsches Ergebnis zeigt, die Chipsynthese
aber erfolgreich ist. Das bedeutet, es gibt VHDL-Programme,
die zwar korrekt synthetisiert aber nicht richtig simuliert wer-
den konnen. Umgekehrt fiihrt eine erfolgreiche Simulation
nicht automatisch zu einer erfolgreichen Chipsynthese. Der
Grund daftr ist, dass die Erstellung von synthesefdhigem Code
fur ein FPGA aus einem VHDL-Programm deutlich komplexer
ist als dessen reine Simulation ist. Im streng mathematischen
Sinne ist eine Simulation furr die Chipsynthese weder notwen-
dig noch hinreichend, aber dennoch niitzlich.

Stand der Technik

Es gibt zahlreiche Simulatoren fiir VHDL, die sowohl kommer-
ziell erhaltlich als auch frei verfiigbar sind. Beispiele kommer-
zieller Simulatoren sind ModelSim von Mentor Graphics [4],
ISE Simulator (ISim) von Xilinx [5], Portunus von Adapted
Solutions [6], SimPlorer von ANSYS [7], SMASH von Dolphin
Integration [8] und Quartus Il von Altera [9]. Ein Beispiel fir
einen frei erhédltlichen Simulator ist GHDL [10] von T. Gingold.
Von den genannten Simulatoren wurden im Rahmen dieses
Projekts ModelSim und ISim ausfihrlich getestet. Dabei erwies
sich ModelSim als deutlich besser. ISim ist beispielsweise nur
in der Lage, Signale auszugeben aber keine Variable. Darliber
hinaus ist Modelsim weit verbreitet und unterstiitzt vollstandig
den aktuellen Sprachumfang gemaR [1]. Alle nachfolgenden
Simulationen im Projekt wurden deshalb mit ModelSim durch-
gefiihrt.

Simulative Programmausfiihrung

Die simulative Abarbeitung der VHDL-Befehle soll den Pro-
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grammentwurf wirksam unterstiitzen und bereits vor der
Chipsynthese auf Fehler hinweisen. Dazu muss jeder VHDL-Simu-
lator moglichst denselben VHDL-Ausfiihrungsregeln gehorchen.
Diese Regeln sind so spezifiziert, dass sie zum einen die Effizienz
bei der Simulation erhéhen, und zum anderen die Ausfiihrung
auf dem Chip mdglichst prazise nachahmen [11]. Da die beiden
Zielsetzungen verschieden sind, kommt es vor, dass Simulation
und Realitdt auf dem FPGA-Chip voneinander abweichen. Die
Abweichungen sind in beiden Richtungen mdglich, d.h. es gibt
Programme, die sich zwar simulieren aber nicht synthetisieren
lassen und umgekehrt. Der erste Fall ist der bei weitem haufiger,
der zweite Fall ist die Ausnahme. Die Regeln [12], nach denen
alle VHDL-Simulatoren arbeiten, sind:

1.) Prozesse werden nur aktiviert, wenn sich in der sog. sensi-
tivity list des Prozesses etwas dndert. Diese Vorgehensweise
wird als diskrete Ereignissimulation bezeichnet und ist der
Grund, warum es die sensitivity list iberhaupt gibt. Diese
Liste enthalt alle potentiellen Triggersignale, die den Pro-
zess aktivieren kdnnen und sorgt dadurch fiir Effizienz bei
der Ausfiihrung der Simulation, da ein Simulationslauf nur
nach Verdanderung einer EingabegrolRe durchgefiihrt wird
und nicht permanent. Es wird also nicht ununterbrochen
simuliert, sondern nur bei Bedarf. Handelt es sich um die
Simulation taktsynchroner Prozesse, wird jeder Prozess
mit der Anderung des Taktsignals aktiviert, das dazu in der
sensitivity list aufgefiihrt sein muss. Die Prozessaktivierung
geschieht haufig durch Abpriifen auf eine ansteigende Takt-
flanke Uber das VHSL-statement , if clk’event and clk="1"*
bzw. , wait until clk’event and clk="1"*.

2.) Zuweisungen an Signale werden vom Simulator gesammelt
und erst am Ende des Prozesses ausgefiihrt, so dass deren
Ergebnisse bei der ndchsten Prozessausfiihrung zur Verfu-
gung stehen. Dies ahmt die Tatsache nach, dass Signale
stets als speichernde Elemente, d.h. als D-Flip Flops, Regis-
ter, Zéhler, Akkumulator oder Schieberegister synthetisiert
werden, und dass solche Elemente ihren Eingangswert in
der Regel erst mit der nachsten Taktflanke speichern kdn-
nen. Die néachste Taktflanke aktiviert zugleich den nachsten
Simulationsdurchlauf, so dass mit Beginn der ndchsten Pro-
zessaktivierung auch das Registerausgangssignal zur Verfi-
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gung steht. Dies ahmt die Wirklichkeit tatsachlich sehr gut
nach, vorausgesetzt, dass auf dem Chip tatsachlich spei-
chernde Elemente verwendet werden, die wie D-Flip Flops
angesteuert werden und nicht wie Latches. Auf die Verwen-
dung von Latches, die nicht taktflanken- sondern taktpe-
gelgesteuert sind, sollte auf dem FPGA deshalb verzichtet
werden, wenn die Simulation genau sein soll.

3.) Von mehreren Zuweisungen im selben Prozess an dasselbe
Signal wird nur die letzte ausgefiihrt. D.h. im Programmtext
vorangehende Zuweisungen an ein Signal werden durch
die letzte Zuweisung Uberschrieben. Dies entspricht der
Tatsache, dass speichernde Elemente in der Regel den Ein-
gangswert mit einer Taktflanke Gibernehmen. Signale, die
vor einer Taktflanke anliegen, werden nicht tlbernommen.
Bei dieser Vorgehensweise wird die Wirklichkeit nur nédhe-
rungsweise nachgebildet, da die setup- und hold-Zeiten der
speichernde Elemente vernachlassigt werden.

4.) Zuweisungen an Variable werden dann sofort ausgefiihrt,
wenn sie nicht als speichernde Elemente simuliert oder
synthetisiert werden. Solche Variable sind reine Compiler-
interne ZwischengrolRen. Sie haben auf dem FPGA nur eine
Verbindungsleitung als Hardware-Gegenstiick. Eine bindre
Variable wird durch eine einzige Verbindung reprasentiert,
alle mehrstelligen Variablen durch ein Biindel von Verbin-
dungen. Werden Variable hingegen als speichernde Ele-
mente simuliert oder synthetisiert, stehen deren Ergebnisse
wie bei Signalen erst bei der ndchsten Prozessaktivierung
zur Verfiigung. Dies ahmt die Wirklichkeit ebenfalls sehr gut
nach.

Inkompatibilitaten der Synthese- und Simulatorwerkzeuge

Stand der Technik bei der Chipsynthese sind Inkompatibilitaten
sowohl zwischen den Synthesewerkzeugen untereinander als
auch zwischen Simulation und Realitat, sobald es um komple-
xere Schaltungen geht [13]. In der Regel sind diese Inkompati-
bilitaten aber nicht genau genug in der Literatur beschrieben,
so dass es dem VHDL-Programmierer selbst tberlassen bleibt,
herauszufinden, was im konkreten Einzelfall moglich ist und
was nicht. Grundsatzlich gilt: das, was in der VHDL-Simulation
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funktioniert, kann bei der Synthese je nach verwendetem Syn-
thesewerkzeug entweder zu verschiedenen oder zu keinem
Resultat fiihren. Denn im Gegensatz zur Synthese kann der
Simulator fast jedes VHDL-Programm richtig ausftihren, sofern
dessen Syntax korrekt ist. Bei der Chipsynthese kénnen hinge-
gen nur weniger komplexe und kiirzere Programme erfolg-
reich synthetisiert werden. Insgesamt ist die Chipsynthese ein
nicht-trivialer Vorgang mit nicht-linearer Zeitkomplexitat. Sie
kann hohe Rechenzeit und viel Speicher erfordern.

Ein Beispiel fir die genannten Inkompatibilititen zwischen
Synthese- und Simulatorwerkzeugen ist die Verwendung
einer while-Schleife zur Ausgabe von Werten auf einem Aus-
gangsport, die nur in der Simulation, aber nicht auf dem Chip
funktioniert [3]. Bei der Ausfiihrung des , while“-Befehls, aber
auch beim Befehl ,for“ gibt grolRe prinzipielle Unterschiede
zwischen der Simulation und der Realitat. Auch sind die erziel-
ten Syntheseergebnisse je nach verwendetem Synthesewerk-
zeug verschieden. Das fiihrt zu einer insgesamt schwierigen
Situation. Der Grund dafir ist, dass VHDL urspriinglich nur
zur Hardware-Beschreibung und Simulation entwickelt wurde.
Erst spater wurden Werkzeuge geschaffen, mit denen VHDL
zu einer Chipsynthesesprache desselben Namens erweitert
wurde.

Der Stand der Technik bei der VHDL-Programmierung ist des-
halb der, dass sich viele VHDL-Programmierer nach ersten
schlechten Erfahrungen mit der Chipsynthese auf die Simula-
tion von VHDL-Programmen beschranken.

Forschungsaufgaben

In [3] wurde ein sog. , Software-orientierter Programmierstil“
beschrieben, der die Chipsynthese wesentlich vereinfacht.
Dieser neue Programmierstil wurde im Rahmen des von der
DFG geforderten Projekts ,,CarRing I1I“ entwickelt. Wichtige
Fragestellungen im Projekt waren: 1) Was ldsst sich tiberhaupt
synthetisieren? 2) Worin liegen die Unterschiede zwischen
Simulation und Synthese? 3) Worin unterscheiden sich die
Synthesewerkzeuge im Hinblick auf die erzeugten Netzlisten
voneinander?
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Um diese Fragen zu beantworten, wurden der VHDL-Simulator
Modelsim von Mentor Graphics und die Synthesewerkzeuge
xst von Xilinx und Synplify von Synopsys mit Hilfe von Testpro-
grammen miteinander verglichen. Die Testprogramme imple-
mentieren endliche und unendliche Zéhler. Die Zahler wurden
fur das Spartan 3-FPGA der Fa. Xilinx synthetisiert. Insgesamt
wurden vier verschiedene Szenarien untersucht:

1.) Endloszahler mit Zahlvariable

2.) Endloszéhler mit Zahlsignal

3.) Endlicher Zahler mit Zahlvariable
4.) Endlicher Zdhler mit Zahlsignal

Endloszahler mit Zahlvariable

In Code 1 ist das VHDL-Programm fiir den Fall eines unend-
lichen Zahlers mit Zédhlvariable gezeigt. Das Programm wird
zuerst von Modelsim simuliert und dann von Synplify und von
xst fur das Spartan 3-FPGA der Fa. Xilinx synthetisiert. Danach
wird das Zeitverhalten des Programms am FPGA gemessen und
mit der Simulatorprognose verglichen.

H. Richter 02.04.11

-- Endloszaehler mit Zaehlvariable Iibrary
IEEE;

use IEEE.STD LOGIC 1164.all;

use work.Konstanten.all;

package Konstanten 1is

-- Deklariere Konstanten

constant HoechsterWertVoni: integer:= 3;

constant HoechsterWertAmAusgabeport:

integer:= HoechsterWertVoni;

-- Begrenzung auf 2 Bit-Variable in diesem Bei-

spiel

end Konstanten;

entity UnbegrenzterZaehler 1is

Port (clk: in STD 10GIC;
NotwendigerAusgabeport: inout integer
range 0 to HoechsterWertAmAusgabeport) ;
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end UnbegrenzterZaehler;

architecture One of UnbegrenzterZaehler 1is
begin
process (clk)
variable i: integer range 0 to Hoechster

WertVoni := 1;
-- Zaehlvariable; starte mit 1
begin
if clk’event and clk = ‘1’ then
1 := 1i+1;
-- Register => wird einen Takt spaeter
gueltig

NotwendigerAusgabeport <= 1i;
-- Register. Wird einen Takt spaeter
gueltig.
end if; -- clk’event and clk = ‘1’ ohne else
end process;
end One;
Endloszdhler mit Zdhlvariable.

Programmcode 1: Endloszédhler mit Zahlvariable.
Modelsim

Das von Modelsim vorhergesagte Zeitverhalten fiir die Zdhlva-
riable i und das Ausgangssignal , notwendigerAusgangsport*
sind in Abbildung 1 dargestellt. Man sieht, dass die Anfangs-
wertinitialisierung von i wie erwartet mit 1 vorhergesagt wird,
und dass nach dem ersten Taktimpuls i und das Ausgangssignal
identisch sind. Da beim Simulationslauf die Bereichsgrenzen-
Uberwachung der Variablen (range check) eingeschaltet war,
bricht die Simulation nach drei Takten ab, da i dann tberlauft.

notwendigerausgabeport

Abbildung 1: Durch Modelsim
vorhergesagtes  Zeitverhalten
von Code 1
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Abbildung 2: Von Synplify er-
zeugtes Kompilat fiir den in
Code 2 dargestellten Endlos-
zdhler

Synplify

In Abbildung 2 ist das von Synplify erzeugte Syntheseergebnis
fur den in Code 1 dargestellten Endloszdhler mit Zahlvariable
gezeigt. Die Zahlfunktion wird Uber einen riickgekoppelten
Addierer am Ausgang des Variablenregisters implementiert.
Das Ausgangssignal erhalt ein zweites Register, das denselben
Takt und denselben Input wie die Zahlvariable verwendet, d.h.
es wird noch im selben Takt gtiltig und dndert sich synchron
mit der Zdhlvariablen. Ein extra Register fiir das Signal wére
deshalb nicht notwendig. Der von Synopsys erzeugte Code
ist aus diesem Grunde nicht optimal. Das Verhalten des End-
loszdhlers ist in Abbildung 3 gezeigt. Bis auf die Anfangswerte
verhalten sich i und das notwendige Ausgabesignal wie erwar-
tet gleich. Es ist noch bemerkenswert, dass dieselbe Hardware
synthetisiert wird, wenn statt i := i+1; der Befehl i := i-1; oder
i := i+inkrement; eingesetzt wird, nur die Konstante, die vom
Addierer hinzugezéhlt wird, dandert sich.

Das durch Modelsim simulierte Verhalten und die Messung
verhalten sich genau gleich.

@ Waveform - DEV:0 MyDevice0 (XC351000) UNIT:0 MylLAD (ILA)

Bus/Signal X 0]

oi 1 1

o= Hotwendigerfusgabeport 0 0

Abbildung 3: Am FPGA gemes-
senes Verhalten des Endloszdh-
lers von Code 1
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Abbildung 4: Von xst erzeugtes

XST Kompilat fiir den in Code 2 dar-
gestellten Endloszéihler

Im Vergleich dazu folgen die Syntheseergebnisse von xst fir

dieselben Programmbeispiele. In Abbildung 4 ist das von xst

erzeugtes Kompilat gezeigt. Die Zahlfunktion wird iber einen

Aufwartszahler und einen Addierer, der zum Zahlerwert +1

hinzuzéhlt, implementiert. Der Addierer hat bis auf die Bereit-

stellung des Anfangswertes von 1 keine sinnvolle Funktion.

Das Ausgangssignal verfligt wie bereits zuvor tiber ein eigenes

Register. Das zeitliche Verhalten ist genau wie in Abbildung 1,

d.h., auch hier stimmen Simulation und Realitat Gberein. Ins-

gesamt ist der von xst erzeugte Code in diesem Falle schlech-

ter als der von Synplify, da der Aufwand fiir einen Zahler mit

Addierer Giber dem eines Registers mit Addierer liegt.

Endloszahler mit Zahlsignal

Ersetzt man die Zéhlvariable durch ein Zahlsignal erhalt man
den Code 2.

H. Richter 02.04.11

-- Endloszaehler mit Zaehlsignal library IEEE;
use IEEE.STD LOGIC 1164.all;

use work.Konstanten.all;

package Konstanten 1is

-- Deklariere Konstanten

constant HoechsterWertVoni: integer:= 3;
constant HoechsterWertAmAusgabeport :

integer:= HoechsterWertVoni;

-- Begrenzung auf 2 Bit-Variable in diesem Bei-
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spiel end Konstanten;

entity UnbegrenzterZaehler 1is

Port (clk: in STD 10GIC;
NotwendigerAusgabeport: inout integer
range 0 to HoechsterWertAmAusgabeport) ;

end UnbegrenzterZaehler;

architecture One of UnbegrenzterZaehler 1is
signal 1i: integer range 0 to HoechsterWert
Voni := 1;
-- Zaehlsignal,; starte mit 1
begin
process (clk)
begin
if clk’event and clk = '1’ then
1 <= 1+1;
-- Register => wird einen Takt
spaeter gueltig
NotwendigerAusgabeport <= 1i;
-- Register. Wird einen Takt spaeter
gueltig. end if; -- clk’event and clk
= '1’ ohne else
end process;
end One;

Programmcode 2: Endloszédhler mit Zahlsignal.

Modelsim

Das von Modelsim vorhergesagte Verhalten von Code 2 ist in
Abbildung 2 dargestellt. Wie erwartet hinkt die Ausgabe dem
Zahlsignal um einen Takt hinterher.

Abbildung 5: Durch Modelsim
vorhergesagtes  Zeitverhalten
von Code 2

notwendigerausgabeport
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Synplify

Wird anstelle einer Zahlvariable ein Zahlsignal im Programm-
text verwendet, wobei alles andere gleich bleibt, andert sich
das Kompilationsergebnis in signifikanter Weise. In Bild 6 ist das
von Synplify erzeugte Kompilat dargestellt. Die Zahlfunktion
wird jetzt Uber einen riickgekoppelten Addierer am Eingang
des Registers implementiert, d.h. die Position des Addierers hat
sich vom Ausgang des Registers zum Eingang verschoben. Das
Ausgangssignal erhdlt, wie immer, ein eigenes Register. Dieses
bildet mit dem Zahlregister eine Pipeline, d.h. sein Ausgangs-
wert wird erst einen Takt spater als der Zahlerwert giiltig. Das
neue zeitliche Verhalten ist in Abbildung 7 gezeigt. Es stimmt
mit dem simulierten Verhalten Uberein.

XST

In Abbildung 7 ist das von xst erzeugtes Kompilat fiir den End-
loszahler mit Zahlsignal anstelle einer Zahlvariablen gezeigt.
Die Zahlfunktion wird jetzt nur Uber einen Aufwartszahler
implementiert. Der Aufwand ist dadurch geringer, und der
erzeugte Code trifft genau den beabsichtigten Zweck, so dass
dieses Ergebnis besser als bei Synplify ist. Allerdings ist das
Register fuir das Ausgangssignal ohne Funktion, da bereits der
Zéahler den Ausgabewert bis zum jeweils nachsten Takt spei-
chert. D.h., auch das xst-Kompilat ist nicht optimal.

T PV E A g AL

Abbildung 6: Von Synplify er-
zeugtes Kompilat fiir den in
Code 2 dargestellten Endlos-
zéhler mit Zdhlsignal anstelle
einer Zdhlvariablen

Abbildung 7: Verhalten des in
Code 2 dargestellten Endloszdh-
lers auf dem FPGA mit Zéhlsig-
nal anstelle einer Zdhlvariablen

@ Waveform - DEV:0 MyDevicel (XC351000) UNIT:0 MdALAD {ILA)

Bus/Signal X [v]

e i 1 1

&= HotwendigerAusgabeport o o
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Abbildung 8: Von xst erzeugtes
Kompilat fiir den in Code 2 dar-
gestellten Endloszéhler

COUNT
up
D{L:R) Q(1:0)

Endlicher Zahler mit Zahlvariable

Fur einen endlichen Zdhler mit Zahlvariable muss Code 1
dahingehend modifiziert werden, dass ein sog. Abschnittszéh-
ler nach einer endlichen Zahl von Zahlerinkrementierungen
das Zéhlen stoppt. Das ist in Code 3 gezeigt.

H. Richter 02.04.11

-- Endlicher Zaehler mit Zaehlvariable library
IEEE;

use IEEE.STD LOGIC 1164.all;

use work.Konstanten.all;

package Konstanten 1is

-- Deklariere Konstanten

constant HoechsterWertVoni: integer:= 7;
constant HoechsterWertAmAusgabeport :

integer:= HoechsterWertVoni;

-- Begrenzung auf 3 Bit-Variable in diesem Bei-
spiel

type Abschnitte is (Abschnitt0, Stop); -- enu-
meration type

-- Programm hat nur einen Abschnitt + Stop

end Konstanten;

entity ifSchleife is

Port (clk: in STD 10GIC;
NotwendigerAusgabeport: inout integer
range 0 to HoechsterWertAmAusgabeport) ;

end 1fSchleife;
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architecture One of ifSchleife 1is
signal Abschnittszaehler:
Abschnitte:= AbschnittO;
-- starte mit AbschnittO begin
process (clk)
variable i: integer range 0 to HoechsterWert
Voni := 1;
-- Zaehlvariable; starte mit 1
begin
if clk’event and clk = ‘1’ then
if Abschnittszaehler = Abschnitt0O then
-- Beginn der if-Schleife
if i<HoechsterWertVoni then

1 := 1i+1;
-- Register => wird einen Takt spaeter
gueltig

NotwendigerAusgabeport <= 1i;
-- Register => wird einen Takt spaeter
gueltig

else -- i>=HoechsterWertVoni
Abschnittszaehler <= Stop;
-- Register. Wird einen Takt spaeter

gueltig.
end 1if; -- 1f-Schleife

else -- Abschnittszaehler <= Stop

-- Programmende erreicht

null;
end 1if; -- Abschnittszaehler = AbschnittoO
end 1if; -- clk’event and clk = '1’ ohne else
end process;

end One;

Programmcode 3: Endlicher Zahler mit Zahlvariable.
Modelsim

Das von Modelsim vorhergesagte Zeitverhalten ist in Abbildung
9 dargestellt. Man sieht, dass die Anfangswertinitialisierung von

i wie gewiinscht mit 1 vorhergesagt wird, und dass nach dem
ersten Taktimpuls i und das Ausgangssignal identisch sind.

5.5 Simulation und Realitét bei der Chipsynthese mit VHDL am Beispiel von endlichen und unendlichen Zahlern

177



notwendigerausgabeport

Abbildung 9: Durch Modelsim
vorhergesagtes  Zeitverhalten
von Code 3

Abbildung 10: Von Synplify
erzeugtes Kompilat fiir den in
Code 3 dargestellten endlichen
Zdhler

Synplify

In Abbildung 10 ist das von Synplify erzeugte Kompilat fiir
den in Code 3 dargestellten endlichen Zahler mit Zahlvariable
gezeigt. Die Zahlfunktion wird genau wie im Falle der Endlos-
schleife mit Variable iber einen riickgekoppelten Addierer am
Ausgang des Zahlregisters implementiert. Synplify macht an
dieser Stelle keinen Unterschied zwischen endlosem und end-
lichem Zéhler. Das Ausgangssignal erhdlt ein eigenes Register
das redundant ist. Die endliche Zahlfunktion wird tber einen
endlichen Automaten realisiert, der den Zahler nach Erreichen
der Schleifenobergrenze liber dessen Enable-Eingang stilllegt.
Der Automat benitzt einen Vergleicher (Komparator), der den
Zéahlerwert mit der Schleifenobergrenze vergleicht. Insgesamt
ist der erzeugte Schaltplan nicht optimal im Sinne minimalen
Aufwandes, aber er ist verstandlich, da aus einfacheren Grund-
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Abbildung 11:  Gemessenes
Zeitverhalten bei Synplify und
Code 3
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elementen aufgebaut. Das daraus resultierende zeitliche Ver-
halten ist in Abbildung 11 gezeigt. Bis auf die Anfangswerte
sind i und das notwendige Ausgabesignal identisch und stim-
men mit der Simulation Uberein. Zur Messung des zeitlichen
Verhaltens des FPGAs mit Hilfe des Logikanalysators ,,Chip-
scope” von der Fa. Xilinx ist es erforderlich, ein Startsignal als
Input in die Portliste von Code 3 hinzuzufiigen, das dann von
Chipscope als Trigger verwendet werden kann.

XST

Abbildung 12 zeigt das von xst erzeugtes Kompilat fiir einen
endlichen Zahler mit Zahlvariable. Der erzeugte Schaltplan ist
unibersichtlicher als bei Synplify. Die Zahlfunktion wird Uber
einen Addierer realisiert, der zum Ausgabesignal solange +1
addiert, wie ein endlicher Automat (realisiert im unteren Flip
Flop) angibt. Ein Register zum Speichern des Zahlerwertes
gibt es nicht. Diese Funktion wird vom Ausgangsregister (Flip
Flop oben rechts) mit iibernommen, was eine Ressourcenop-
timierung darstellt. Die Schleifenobergrenze wird tber einen
»Less Than“-Komparator und einen zusatzlichen , Greater or
Equal“-Komparator abgeprift. Das bedeutet, dass xst den if-

Abbildung 12: Von xst erzeug-
tes Kompilat fiir den in Code 3
dargestellten endlichen Zdhler

Abbildung 13: Gemessenes Zeit-
verhalten bei xst und Code 3

Bus/Signal X0

fEhschnittazachler<l:

=
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Zweig und den elsezweig im Programm separat synthetisiert.
Ist die Schleifenobergrenze erreicht, wird das Register des Aus-
gangssignals Uber seinen Clock Enable-Eingang desaktiviert.
Das resultierende Verhalten ist in Abbildung 13 dargestellt. Es
stimmt mit der Simulation Uberein.

Endlicher Zahler mit Zahlsignal

Wird im endlichen Zéhler die Zahlvariable durch ein Zahlsignal
ersetzt, entsteht Code 4.

H. Richter 02.04.11

-- Endlicher Zaehler mit Zaehlsignal

-- Deklariere Konstanten

constant HoechsterWertVoni: integer:= 7;

constant HoechsterWertAmAusgabeport :

integer:= HoechsterWertVoni;

-- Begrenzung auf 3 Bit-Variable in diesem

Beispiel

type Abschnitte is (Abschnitto,

Stop),; -- enumeration type

-- Programm hat nur einen Abschnitt + Stop end

Konstanten;

entity ifSchleife is

Port (clk: in STD 10GIC;
NotwendigerAusgabeport: inout integer
range 0 to HoechsterWertAmAusgabeport) ;

end ifSchleife;

architecture One of ifSchleife 1is
signal Abschnittszaehler:
Abschnitte:= AbschnittO;
-- starte mit AbschnittO
signal 1i: integer range 0 to Hoechster
WertVoni := 1;
-- Zaehlsignal,; starte mit 1
begin
process (clk)
begin
if clk’event and clk = ‘1’ then
if Abschnittszaehler = Abschnitt0 then
-- Beginn der if-Schleife
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1f i<HoechsterWertVoni then 1 <= 1i+1;
-- Register => wird einen Takt
spaeter gueltig
NotwendigerAusgabeport <= 1i;
-- Register => wird einen Takt
spaeter gueltig

else -- i>=HoechsterWertVoni
Abschnittszaehler <= Stop;
-- Register. Wird einen Takt
spaeter gueltig.

end 1if; -- 1f-Schleife
else -- Abschnittszaehler <= Stop

-- Programmende erreicht

null;
end 1if; -- Abschnittszaehler = AbschnittoO
end 1if; -- clk’event and clk = '1’ ohne else
end process;
end One;

Programmcode 4: Endlicher Zahler mit Zahlsignal.
Modelsim

Modelsim sagt das in Abbildung 14 dargestellte Zeitverhalten
voraus. Auch hier hinkt wie erwartet die Ausgabe dem Zahlsig-
nal um einen Takt hinterher.

Synplify

Wird anstelle einer Zahlvariable ein Zahlsignal erzeugt, wobei
alles andere gleich bleibt, andert sich das Kompilationsergeb-
nis im Vergleich zur Zéhlvariablen nur beim Zahler. Wie bereits
beim Endloszdhler von Code 2 wird die Zahlfunktion tber einen
rickgekoppelten Addierer am Eingang des Registers imple-
mentiert. Das Ausgangssig- nal erhalt ein eigenes Register und
bildet eine Pipeline. Das Ergebnis ist in Abbildung 15 gezeigt.

clk
abschnittszaehler
i

notwendigerausgabeport

Abbildung 14: Durch Modelsim

vorhergesagtes
von Code 4
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Abbildung 15: Von Synplify er-  Das Zeitverhalten ist in Abbildung 16 zu sehen. Wiederum sind

zeugtes Kompilat fiir den in  Simulation und Realitat identisch.

Code 4 dargestellten endlichen

Zdhler mit Zdhlsignal anstelle  XST

einer Zdhlvariablen
Wird anstelle einer Zahlvariable ein Zahlsignal erzeugt, andert
sich das Kompilationsergebnis ebenfalls nur beim Zahler, der
analog zum Endloszahler mit Zdhlsignal als echter Counter rea-
lisiert wird (Abbildung 17). Das zeitliche Verhalten ist in Abbil-
dung 18 gezeigt. Es ist identisch zur Simulation.

Fazit und Ausblick

Zusammenfassend ist zu sagen, dass im Falle der untersuch-
ten Zahlerszenarien keine Abweichungen zwischen Simulation
und Wirklichkeit festgestellt werden konnte. Allerdings traten
bei den Synthesewerkzeugen xst von Xilinx und Synplify von
Synopsys z.T. stark voneinander abweichende Syntheseer-
gebnisse auf. Insgesamt wird Modelsim als unterstiitzendes

Jibachmittszaehler (0] ol o |

& i 11

o [Notwendiger husyaheport cf oo

Abbildung 16: Gemessenes
Zeitverhalten bei Synplify und
Code 4
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Abbildung 17: Von xst erzeug-
tes Kompilat fiir den in Code 4
dargestellten endlichen Zdhler
mit Zdhlsignal anstelle einer
Zdhlvariablen

. 0 1 2 3 4 5 [i] 7 [ 9 0 #1 12 13 14 1B 1% 17 18 19 2
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/hhschnittazachler<l: 0 D‘ ‘
" ! E A 7
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Testhilfsmittel zur Simulation empfohlen, jedoch besteht ein
Unterschied zwischen dem, was grundsatzlich simuliert wer-
den kann und zwischen dem, was tatsachlich synthetisierbar
ist. In Zukunft sollen auch komplexere Szenarien wie z.B. das
eines Rechnernetzprotokolls fiir ein Automobil im Hinblick auf
Inkompatibilitditen der Synthese- und Simulatorwerkzeuge
untersucht werden.
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