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Deskriptoren

Atmosphérische mikroskalige Storfallanalysen, CFD, Dispersion, Nahfeld, OpenFOAM, Partikeltransport,
SBG-Modul, Turbulenzmodelle (RANS, LES)



Kurzfassung

Bei einem Transportunfall mit Freisetzung radioaktiver Stoffe ist die Ausbreitungsdyna-
mik im Nahfeld (d. h. bis zu wenige 100 m Entfernung zur Quelle) unter Windeinfluss von
hoher Bedeutung. So kénnen z. B. Personen aufgrund von Gebauden oder topographi-
scher Gegebenheiten im Stromungsfeld und den daraus resultierenden Stréomungsver-
haltnissen unterschiedlich betroffen sein. Auch die Kenntnis der effektiven Quellhéhe der
radioaktiven Stoffe infolge einer thermischen Einwirkung bei einem Brand ist wichtig, da
sich die effektive Quellhthe wesentlich auf die weitrdumige Ausbreitung auswirkt. Gan-
gige meteorologische Ausbreitungsmodelle erfassen diesen Prozess in der Regel nur
Uber empirische Parameter. Zudem haben diese Modelle Beschréankungen, die mikros-

kaligen Strémungen entlang von komplexen Strukturen zufriedenstellend zu berechnen.

Vor diesem Hintergrund wurde die Einsatzmoglichkeit eines raumlich hochauflésenden
CFD-Simulationsprogrammes zur mikroskaligen Bestimmung von Stromungsverhaltnis-
sen im Nahfeld untersucht. Fir die Simulationen wurde OpenFOAM (Open Source Field
Operation and Manipulation) ausgewabhlt. Fir die Modellierung der Ausbreitung von frei-
gesetzten Tracern wurde zunéchst der Euler'sche Ansatz gewahlt, bei dem das Fluid-
verhalten (hier Luftstrdomungen) in einem bestimmten Kontrollvolumen beobachtet wird.
Beim alternativen Lagrange’schen Ansatz kénnen dagegen einzelne Partikel im Raum
verfolgt werden, was eine aufwéandigere Modellerstellung und Datenauswertung notwen-
dig macht. Fir die Simulation der Turbulenz, die zu einer Durchmischung eines Schad-
stoffes fuhrt, wurde der RANS-Ansatz (Reynolds Averaged Navier Stokes) und LES-
Ansatz (Large Eddy Simulation) getestet. RANS berechnet zeitlich gemittelte Stro-
mungsgeschwindigkeiten, die zur Untersuchungen mikroskaliger Stromungen eher we-
niger geeignet sind. Mit LES kdnnen Turbulenzen deutlich realistischer berechnet wer-
den. Hier werden grof3e Wirbelstrukturen direkt berechnet und kleine Strukturen tber ein
Modell abgebildet.

Zur Evaluierung der Stromungssimulationen mit OpenFOAM wurden zudem Validie-
rungsrechnungen anhand verschiedener Testfélle der VDI-Richtlinie 3783 durchgefiihrt.
OpenFOAM konnte in diesem Vorhaben nicht erfolgreich validiert werden. Andere Vor-
haben zeigten jedoch, dass eine erfolgreiche Validierung anhand der Richtlinie méglich
ist. Es sind somit weiterfuhrende Arbeiten zur Optimierung des verwendeten Simulati-

onsmodells notig.






Abstract

In the event of a transport accident with the release of radioactive substances, the dy-
namics of pollutant dispersion in the near field (i.e. up to a few 100 m from the source)
under the influence of wind, is of great importance. Buildings or topography can influence
the flow field differently and therefore people can be affected differently by the pollutants.
It is also important to know the effective source height of the radioactive substances as
a result of thermal effects in the event of a fire, since the effective source height has a
significant effect on the large-scale spread of the pollutants. Common meteorological
dispersion models usually only capture this process using empirical parameters. In ad-
dition, these models have limitations to calculate the microscale flows along complex

structures satisfactorily.

Because of this problem, the possibility of using a spatially high-resolution CFD simula-
tion program for the microscale determination of flow conditions in the near field was
examined. OpenFOAM (Open Source Field Operation and Manipulation) was selected
for the simulations. Euler's approach was initially chosen to model the spread of released
tracers, in which the fluid behavior (air flow) is observed in a certain control volume. For
the alternative Lagrange’s approach, individual particles can be tracked in space, which
makes more complex model creation and data analysis necessary. The RANS approach
(Reynolds Averaged Navier Stokes) and LES approach (Large Eddy Simulation) were
tested for the simulation of the turbulence that leads to the mixing of a pollutant. RANS
calculates time-averaged flow velocities, which are less suitable for investigating mi-
croscale flows. Turbulence can be calculated much more realistically with LES because
large vortex structures which contain most of the mixing energy are calculated directly

and only small structures are calculated using a model.

To evaluate the flow simulations with OpenFOAM, validation calculations were also car-
ried out based on various test cases from the VDI guideline 3783. OpenFOAM could not
be successfully validated in this project. However, other projects showed that successful
validation based on the guideline is possible. Further work is therefore necessary to op-
timize the simulation model used. Finally, an interface was created between Open-FOAM
and the SBG module of the GRS to calculate dose values.
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1 Einfihrung

Die Arbeiten in diesem Bericht wurden im Rahmen des Forschungsvorhabens ,Weiter-
entwicklung von Modellen zur Bewertung der Sicherheit bei der Beférderung radioaktiver
Stoffe” (FKZ 4717E03370) durchgefiihrt. Im Rahmen des Vorhabens sollte u. a. evaluiert
werden, ob CFD-Modelle (Computational Fluid Dynamics) zur Konsequenzenanalyse im
Nahbereich eines Storfalles, der wahrend des Transportes radioaktiver Stoffe auftritt,
eingesetzt werden kdnnen. Insbesondere stand die mikroskalige Freisetzung und Ver-
teilung von Schadstoffen in der Atmosphére im Fokus. Folgende Arbeitsschwerpunkte

kdénnen unterschieden werden:

o Recherche zu geeigneten CFD-Modellsystemen flir Stdrfalluntersuchungen im Nah-
feld.

e Vergleich des identifizierten Modellsystems mit dem Programm MISKAM.

e Entwicklung einer Schnittstelle zur Dosisberechnung mit dem sogenannten SBG-
Modul.

Zunachst werden in Kapitel 2 die Grundlagen zu CFD-Simulationen in der atmosphari-
schen Grenzschicht beschrieben. Im Kapitel 3 wird der Stand von Wissenschaft und
Technik, in Bezug zu CFD-Modellierungen mit Fokus auf dem Transport radioaktiver
Stoffe, zusammengestellt. Die Sichtung verschiedener Modellsysteme fiihrte zu dem Er-
gebnis, dass das Modellsystem OpenFOAM zur Untersuchung der Fragestellungen ver-

wendet werden kann.

Aufbauend auf den ermittelten Ergebnissen, wird in Kapitel 4 die Erstellung eines Re-
chenmodells mit OpenFOAM beschrieben. Im Wesentlichen beruhen die Informationen
zur Rechenmodellerstellung auf Testrechnungen, welche anhand der in OpenFOAM ent-
haltenden Tutorials durchgefiihrt wurden. Nachfolgend sind im Kapitel 5 weitere Erfah-

rungen anhand eigener Testrechnungen dokumentiert.

Im Kap. 6 werden die Programme MISKAM und OpenFOAM verglichen. Hierzu werden
zunachst die modelltechnischen Unterschiede aufgezeigt. Zudem wurden mit Open-
FOAM Validierungsrechnungen mit der VDI Richtlinie 3783 durchgefihrt und den Ergeb-
nissen von MISKAM gegenubergestellt.



Zuletzt erfolgt im Kapitel 7 eine Zusammenfassung der Arbeiten zur Erstellung einer
Schnittstelle mit dem sog. SBG-Dosismodul /RIC 15a/. Im Anhang A erfolgt eine Pro-
grammbeschreibung von OpenFOAM. Unter anderem werden folgende Themen behan-
delt:

e die Erfahrungen zur Installation von OpenFOAM,
o verfugbare Solver (Module fir spezifische physikalische Fragestellungen),

e die Randbedingungen und das allgemeine Pre- und Postprocessing (Workflow).



2 Grundlagen

In diesem Kapitel werden zunachst allgemeine Grundlagen zu Storfalluntersuchungen,

sowie Stromungsprozessen in der atmosphéarischen Grenzschicht beschrieben.

2.1 Atmospharische Storfalluntersuchungen

Die grof3r&umige langzeitliche Ausbreitung von radioaktiven Schadstoffen in der Atmo-
sphéare wurde in der Vergangenheit u. a. durch sog. Puff- und GauR3-Plume-Modelle be-
rechnet (siehe Kap. 2.4.1). Diese Modelle simulieren nicht die ,reale” Turbulenz der Stro-
mung, bzw. I6sen nicht direkt die Stromungsgleichungen, sondern beinhalten eine Reihe
von Modellen und Vereinfachungen (diagnostisch-empirische Parameter). Vor allem
kurzzeitige, kleinrAumige, lokale Fluidstromungen kdnnen durch diese Modelle nicht de-
tailliert berechnet werden. Modelle zur Simulation einer kurzzeitlichen atmosphéarischen

Schadstofffreisetzung sollten folgende Annahmen bertcksichtigen:
o Meteorologische Bedingungen, wie:
— Windgeschwindigkeit und -richtung,

— Atmospharische Turbulenzen (charakterisiert durch die sogenannte "Stabilitats-

klasse"),

— Umgebungstemperatur und Hohe bis zum Boden einer etwaigen Inversion,

Wolkendecke und Sonnenstrahlung.
¢ Quellterm, Konzentration oder Menge der Schadstoffe.
¢ Emissions- oder Freisetzungsparameter, wie:
— Ort und Hohe der Quelle,
— Art der Quelle (z. B. Feuer) und Austrittsgeschwindigkeit,
— Austrittstemperatur und Massendurchsatz oder Freisetzungsrate.

¢ Die Position, Hohe und Breite von Hindernissen (wie Gebduden oder anderen Struk-
turen) auf dem Weg der emittierten Gasfahne und die Oberflachenrauheit.



Prozesse, welche das Stromungsregime einer atmosphéarischen Grenzschicht beeinflus-

sen kénnen, sind z. B.:

o Tageszyklus, Warmestrom aufgrund der Sonneneinstrahlung bei Tag (stabile, neut-
rale und instabile Atmosphare) ,kompressible* Anderungen der Luft: Vertikaler Auf-

stieg, Druckentlastung, Volumenzunahme, Dampfdruckkurve,
¢ ein Fluktuierendes Geschwindigkeitsfeld,
e Turbulenz,
e Rauigkeit der Gelandeoberflache,

e Corioliskraft.

Im kleinen Maf3stab (Nahfeld) kénnen einige dieser Prozesse vernachlassigt werden
(z. B. Corioliskraft) bzw. das Modell kann vereinfacht werden. In der GRS werden atmo-
spharische Ausbreitungsrechnungen mit ARTM-(Atmosphéarisches Radionuklid-Trans-
port-Modell) /RIC 15b/, /RIC 15a/ durchgefiihrt. Gangige atmospharische Ausbreitungs-
modelle, wie ARTM oder auch mikroskalige Windfeldmodelle wie MISKAM /EIC 13/,
haben gewisse Beschrénkungen bei der Simulation komplexer Stromungsverhéltnisse.
Ein allgemeines Problem besteht bei der Beriicksichtigung komplexer geometrischer
Objekte oder steiler Topografien im Strémungsfeld. Das Windfeldmodell MISKAM ist
z. B. nicht anwendbar in steilen Topografien. Gemal /EIC 13/ werden in MISKAM fol-
gende Prozesse nicht bericksichtigt:

e Thermodynamische Prozesse (Energieumsatze an der Erdoberflache und an Ober-

flachen, Warmeausbreitung, Auftrieb, Wasserhaushalt),
e chemische Prozesse in Gasen und

o komplexe geometrische Geometrien (siehe auch Kap. 6.1).

Auch in ARTM bestehen Beschrankungen zur Abbildung komplexer Geometrien. In
ARTM muss zum Beispiel eine MindestgroRRe der Gitterzellen eingehalten werden. Somit
ist eine Berucksichtigung komplexer Geometrien im Modell nicht mdglich. Zudem wer-
den in ARTM in der Regel diagnostisch-empirische Parameter verwendet, z. B. fur die
Bertcksichtigung einer thermischen Einwirkung eines Brandes (effektive Quellhdhe der
Freisetzung). Somit erfolgt keine Abbildung der Prozesse durch eine Stromungssimula-
tion bzw. eine direkte Losung der Stromungsgleichungen. In ARTM kénnen nur Freiset-

zungen modelltechnisch untersucht werden, welche sich Uber einen Zeitraum von
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minimal 6 Minuten erstrecken. L&ngere Freisetzungszeiten werden durch eine Aneinan-
derreihung ,quasistationarer Situationen* behandelt. Bei kiirzeren Emissionsdauern wird
die Breite der Fahne in der Regel Uberschétzt und der maximale Konzentrationswert
unterschatzt /RIC 15b/. ARTM ist deshalb nur eingeschréankt dafiir geeignet, um kurze

Freisetzungszeiten (z. B. aufgrund von Stdérféallen) zu beriicksichtigen.

Stromungssimulationen in /VER 15/ zur Ausbreitung von Radionukliden ergaben, dass
die effektive Dosis bis zu einem Faktor von vier unterschéatzt werden kann, wenn Lang-
zeituntersuchungen zur Abschatzung von kurzzeitigen Expositionen verwendet werden
und die Variabilitat bzw. Turbulenz im Stromungsfeld vernachléassigt wird. Zudem kon-
nen lokal erzeugte Turbulenzen eine wichtige Rolle beim Dispersionsprozess in komple-
xeren Geometrien spielen (siehe auch Kap. 3.1). Deshalb wurden in der Vergangenheit
fur entsprechende Fragestellungen vermehrt CFD-Modelle getestet, welche ein grof3es
Potential bieten, die atmospharische Dispersion von Schadstoffen im Nahfeld akkurater
modellieren zu kénnen. CFD Simulationen kdnnen zudem genutzt werden, um numeri-
sche Experimente durchzufuhren, welche in Labor- oder in Situ Versuchen nicht oder
nur sehr schwer durchzufihren sind. Diese numerischen Experimente kbnnen zudem
zum besseren Verstandnis der Phdnomene, die wéahrend physikalischer Labor- oder in

Situ Experimente beobachtet werden, beitragen /XU 17/.

Mit CFD-Programmen kdnnen eine Vielzahl der oben genannten Prozesse flir beliebig
komplexe Modellgeometrien berucksichtigt werden. Deshalb erscheint eine Untersu-
chung der Einsatzmdglichkeiten von CFD-Simulatoren fir Storfallsituationen in der At-
mosphére als untersuchungswiurdig. Beispielhaft ist in der Abb. 2.1 ein urbaner Gebau-
dekomplex dargestellt, welcher umstrémt wird. Die Stromlinien sind fiir eine bestimmte

Hohe dargestellt.



Abb. 2.1 Beispielhafte Darstellung eines umstromten urbanen Gebaudekomplexes

Es werden die Stromlinien in der horizontalen Ebene einer bestimmten Héhe dargestellt. Die
Strdmung findet in x-Richtung statt. Eine rétliche Farbung stellt maximale und eine blauliche
Féarbung minimale Strdomungsgeschwindigkeiten dar. OpenFOAM Tutorial ,Wind around Buil-

dings*.

2.2 Atmospharische Grenzschicht

Die planetarische Atmosphéare kann anhand ihrer Eigenschaften in verschiedene Schich-
ten unterteilt werden (siehe Abb. 2.2). Der fur die in diesem Vorhaben relevante boden-
nahe atmosphérische Bereich, wird atmosphérische Grenzschicht (engl. Atmospheric
Boundary Layer, ABL) genannt.

In einer ABL ist die Strémungsgeschwindigkeit (vergleichbar zu technischen Oberfla-
chen) direkt an der Oberflache null. Mit zunehmendem Abstand von der Oberflache
nimmt die Stromungsgeschwindigkeit zu und erreicht in einer gewissen Hohe ein Gleich-
gewicht, in der sich molekulare und turbulente (Scher-)Spannungen ausgleichen. Die
Strémung gleicht sich somit der ,freien®, nicht durch den Erdboden beeinflussten atmo-
spharischen (geostrophischen) Stromung an. Dieser Punkt stellt auch die obere Begren-
zung der atmospharischen Grenzschicht dar. Es entwickelt sich somit ein Geschwindig-
keitsprofil, das vergleichbar zu den viskosen Grenzschichten in der N&he von
Oberflachen technischer Bauteile ist /BRA 15/.



Die molekularen und turbulenten Spannungen innerhalb der ABL werden durch eine in-
nere Reibung (Viskositat) im Fluid und durch die Anforderung einer Geschwindigkeit von
Null, am Boden induziert. Zudem kénnen Rauigkeitseffekte die Turbulenz erhéhen. Die
Rauigkeit des Erdbodens wird durch die sog. Rauhigkeitsldnge ausgedriickt. Diese ist
ein MalR3 dafir, wie stark Bodenunebenheiten, beispielsweise Pflanzen oder Bebauung
im Simulationsgebiet im Mittel die Stromung und Turbulenz in der ABL beeinflussen
(siehe Kap. 4.6).

Die Méchtigkeit der sich entwickelnden turbulenten Schicht, hangt somit von den Fluid-
eigenschaften, der Rauigkeit der Oberflache aber auch von der Stromungsgeschwindig-
keit ab. Turbulente dreidimensionale Stromungen sind durch unregelmafige Schwan-
kungen von Geschwindigkeit, Rotation und Schwingungen, Dissipation und intensives
Mischen von skalaren GrdoRRen, wie Temperatur oder Schadstoffen gekennzeichnet
/PET 13/.

Innerhalb der Grenzschicht kdnnen 3 weitere Schichten unterschieden werden
(Abb. 2.2):

e Laminare bzw. viskose Unterschicht,
e Prandtl-Schicht und

e Ekman-Schicht.

Fur einen glatten Untergrund ist die laminare Unterschicht nur wenige Millimeter mach-
tig. Der Begriff laminar weist darauf hin, dass in der Unterschicht keine Turbulenz auftritt.

Gemal3 /ETL 08/ kann diese Schicht in der Regel vernachlassigt werden.

Die Dicke der darlberliegenden Prandtl-Schicht (siehe auch /OER 12/) betragt etwa
10 % der Gesamthdhe der Grenzschicht und betragt am Tage ca. 100 m tber Grund.
Die Prandtl-Schicht ist gepragt durch eine turbulente Strémung, wodurch ein Transport
von Impuls, Warme und Wasserdampf erfolgt. Die Profile der horizontalen Windge-
schwindigkeit, der Temperatur, der Feuchte und anderer passiver Gro3en werden ge-
mafk der sogenannten Monin-Obukhov'schen Ahnlichkeitstheorie mittels universeller (li-
near-logarithmischer) Funktionen beschrieben. Das Windprofil ist iberwiegend durch die
thermische Schichtung und die Bodenrauigkeit gepragt und zeigt einen mit der Hohe
anndhernd logarithmischen Verlauf. Fur die Ableitung des Geschwindigkeitsprofiles
muss angenommen werden, dass sich die Prandtl-Schicht im Gleichgewicht befindet



(voll entwickelte Turbulenz). Eine Rauheitsdnderung innerhalb des Stromungsfeldes,
z. B. durch geometrische Objekte, bewirkt einen Ubergangsbereich, in dem sich die
Grenzschicht an die neuen Bedingungen anpassen muss. Dies ist ein Grund, warum die
Ubliche Grenzschichttheorie im Allgemeinen nicht fir atmosphérische Strémung Uber
komplexer Topografie oder Geometrien wie Gebauden gelten bzw. hier zu Problemen
fuhrt /PET 13/. An der Obergrenze der Prandtl-Schicht erreicht der Betrag der Windge-
schwindigkeit bereits Werte von etwa 70 bis 80 % der reibungsfreien, geostrophischen
Stromung. Die Geschwindigkeit des geostrophischen Windes wird jedoch erst am Ober-
rand der Ekman-Schicht erreicht, welche oberhalb der Prandtl-Schicht folgt /ETL 08/
/CHL 04/.

Die Ekman-Schicht ist durch eine charakteristische Drehung und Betragséanderung des
Windvektors mit der Hohe, in die Richtung des geostrophischen Windes, im Zusammen-
spiel von Druckgradient-, Coriolis-, und Reibungskraft, gekennzeichnet. Auf3erhalb der
atmospharischen Grenzschicht kann man die Stromung in erster Naherung als reibungs-
frei ansehen, da die Turbulenzintensitat (au3erhalb von Wolken) um einige Gréf3enord-
nungen kleiner ist. Fur die Untersuchungen und Stromungssimulationen in diesem Vor-
haben ist nur die Prandtl-Schicht von Interesse /ETL 08/ /CHL 04/.

1km

Windscherung

Ekman-Schicht mit der Hohe
(Windspirale)

100m [ o o i e 2= e e o e s mm e e e
Zunahme des Windes
Prandtl-Schiché mit der Hohe;
keine Winddrehung

LG ettt i G o i iVt e G eSSt 8 i S i
viskose Unterschicht molekulare Transporte

Abb. 2.2 Schematische Darstellung der unterschiedlichen Schichten innerhalb der at-
mosphéarischen Grenzschicht /ETL 08/. Die Schichtméachtigkeiten sind als

Mittelwerte zu verstehen und kénnen variieren (z. B. bei Tag oder Nacht)

In der Regel kann eine atmospharische Grenzschicht in drei Typen (Stabilitdtsklassen)
eingeteilt werden, namlich neutral, konvektiv und stabil, basierend auf der atmosphari-

schen Stabilitat bzw. thermischen Schichtung (Auftriebseffekte aufgrund des



Bodenwarmestromes) und dem dominierenden Mechanismus der Turbulenzerzeugung.
Die Grenzschicht ist stabil geschichtet, wenn die darunter liegende Oberflache kélter als
die Luft dariber ist. Unter diesen atmosphdarischen Bedingungen werden Turbulenzen
durch Scherung erzeugt und durch negativen Auftrieb und Viskositat zerstort /BAS 06/.
Bei einer labilen Schichtung ist der Boden, z. B. aufgrund einer Sonneneinstrahlung war-
mer als die daruber liegende Luft. Dadurch kommt es zu Auftriebseffekten und einer
Erzeugung von Turbulenz. Bei mafigen bis hohen Windgeschwindigkeiten erfolgt durch
Turbulenzen eine Durchmischung der Grenzschicht, wodurch eine neutrale Schichtung
angenommen werden kann. Die ortliche Beziehung des Auftriebs zu der durch Scherung

induzierten Turbulenz wird durch die Monin-Obukhov Lange angegeben /PET 13/.

Das Stromungsfeld in der atmosphéarischen Grenzschicht wird somit von vielen Prozes-
sen beeinflusst, welche nur schwer deterministisch zu messen sind und meistens in die
Kategorie Statistik bzw. Stochastik fallen. Das Stromungsfeld ist somit in der Regel cha-
otisch, was bedeutet, dass eine realitatsnahe Simulation der Stromungsverhéltnisse nur
schwer zu realisieren ist. Dies unterscheidet atmospharische Stromungen bzw. dessen
Simulation von Fluidstrémungen in technischen Bauteilen (z. B. Rohren). Bei techni-
schen Bauteilen handelt es sich um abgeschlossene Systeme, in denen das Stromungs-
regime genau festgelegt, gemessen und in Simulationsmodellen implementiert werden

kann.

Turbulenz ist ein wichtiger Prozess in der ABL, welcher insbesondere den Transport von
Schadstoffen beeinflusst. Deswegen wird dieser Prozess im Folgenden naher beschrie-

ben.

2.3 Turbulenz(-modelle)

Wenn die inneren Reibungskrafte in einer realen Flussigkeit bzw. eines Fluids groR3 ge-
geniliber den beschleunigenden Kréften sind, liegt eine laminare Stromung? vor. Die ein-
zelnen Flussigkeitsschichten (Laminate) gleiten in diesem Zustand mit verschiedenen
Geschwindigkeiten Ubereinander hinweg, ohne sich zu tberlagern bzw. zu vermischen

/SCH 18/. Der Ubergang von einer laminaren zu einer turbulenten Strémung wird durch

1 Eine laminare Strémung ist gekennzeichnet durch parallele Stromlinien (geschichtete Strémung). Wenn
die FlieRgeschwindigkeit Giber einen kritischen Wert erhoht wird, andert sich das FlieRverhalten. Anstatt
glatter Bahnlinien entstehen unregelméRige Wirbel. Die Stromung wird turbulent.
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die sogenannte Reynoldszahl ausgedrickt (siehe Gleichung (2.1)). Sie reprasentiert das
Verhaltnis von Tragheits- und Reibungskraften /WIB 09/. Ab diesem Schwellwert tber-
lagern sich die Flussigkeitsschichten und sie vermischen sich. In der Regel sind atmo-

sphérische (Grenzschicht-)Stromungen turbulent.

Re = % = puﬂ furv = %ergibt sich Re = % (2.1)
U Stromungsgeschwindigkeit [m/s]
L charakteristische Léange (characteristic length scale) [m]
p Dichte des Fluids [kg/m3]
u dynamische Viskositat [kg/(m s)]
v kinematische Viskositat [m?/s]

In der ABL bezieht sich Turbulenz auf Schwankungen der Windgeschwindigkeit auf einer
relativ schnellen Zeitskala. Nach /BAB 09/ ist Turbulenz ein komplexer Zustand der Flu-
idbewegung, der in der Regel als pseudozufallige kohérente Bewegungen auf einer
Reihe von raumlichen und zeitlichen Skalen beschrieben wird, die von der mittleren Stro-
mung abweichen. Gemal} /AZE 13/ werden drei Hauptursachen fiir Turbulenzen in der

ABL aufgezeigt:

e Solare Erwarmung des Bodens, die dazu fuhrt, dass warme Luft in Form grol3er Wir-

bel aufsteigt (atmosphérische Stabilitat).
¢ Reibungswiderstand tber dem Boden, der eine Windscherung verursacht.

e Rauigkeit der Geléandeoberflache. Hindernisse wie Baume und Gebaude, die die

Stromung ablenken und turbulente Wirbel erzeugen.

Fur CFD-Simulationen stehen drei Ansatze zur Turbulenzmodellierung zur Auswabhl
(Abb. 2.3). Die detaillierteste Simulation von Turbulenzen wird durch den so genannten
DNS (Direkt Numerical Simulation) Ansatz durchgefiihrt. Die Navier-Stokes? Gleichun-
gen werden im DNS-Ansatz ,direkt* geldst, ohne Verwendung von Néherungen oder

Vereinfachungen. Diese Methode ist jedoch sehr rechenaufwendig und bendtigt

2 Die Navier-Stokes-Gleichungen beschreiben die Stromung (Bewegung) von newtonschen Flissigkeiten
(die auftretende Spannung ist proportional zur Verzerrung der Flissigkeitselemente) und Gasen. Die
Gleichungen berticksichtigen im Gegensatz zu den Euler-Gleichungen (ideale Fluide), die inneren Rei-
bungskréfte (Viskositat) der Fluide (reale Fluide) /OBL 07/.
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Modellgitter mit einer sehr hohen Auflésung bzw. Elementanzahl. Deshalb werden fir
turbulente Stromungen in der Regel Ansatze angewendet, welche die Simulation der
Turbulenz numerisch vereinfachen. Dies geschieht unter anderem durch die haufig an-
gewendeten RANS und LES Modelle, welche in den folgenden Kapiteln nédher beschrie-

ben werden.

Turbulenzmodelle

|
! ' !

DNS LES/DES RANS

: . . . Large Eddy Simulation :
Direct numerical Simulation Detached Eddy Sifalllation Reynolds averaged Navier Stokes

e Numerische Losung der e Direkte Berechnung groler o Zeitliche Mittelung der
Navier-Stokes Gleichungen Turbulenzstrukturen (eddys), turbulenten Fluktuationen
o Detaillierte Untersuchungen kleinskalige Wirbel werden e Bevorzugt in technischen
e Sehr Rechenaufwendig durch statistische Anwendungen
Turbulenzmodelle abgebildet e Geringe Rechenkapazitat
e relativ Rechenaufwendig

Abb. 2.3  Verschiedene Ansétze zur Turbulenzmodellierung

231 RANS

RANS (Reynolds-Averaged Navier-Stokes) Methoden berechnen einen zeitgemittelten
Mittelwert fir das Geschwindigkeitsfeld. Daflir werden turbulente Stromungsgrof3en in
zeitliche Mittelwerte und deren Abweichungen (den SchwankungsgrofRen) aufgeteilt. Da-
bei entstehen neue Variablen in den zugrundeliegenden Differentialgleichungen, die
durch entsprechende Modellgleichungen geldst werden missen. Am haufigsten werden
hierfur Zweigleichungs-Transportmodelle eingesetzt, mit denen das turbulente Verhalten
der Strémung durch das Ldsen von zwei weiteren Differentialgleichungen modelliert
wird. Zu den bekanntesten und am haufigsten in CFD Modellen verwendeten RANS An-
satze, gehoren z. B. das k — e-Modell und das k — w-SST Modell. Die Berechnungsres-
sourcen, sind im Vergleich zu DNS-Modellen gering /VER 07/.

2.3.2 LES

Ein alternativer Ansatz zur RANS-Methode wird als Large-Eddy-Simulation (LES) oder
Detached-Eddy-Simulation (DES) bezeichnet. Entwickelt wurde der LES Ansatz ur-
spriinglich von Meteorologen, die Stromungen mit sehr grof3en Reynolds-Zahlen
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berechnen mussten. LES basiert im Vergleich zum RANS Ansatz nicht auf einer zeitli-
chen Mittelwertbildung, sondern auf einer rdaumlichen Filterung. Die rAumliche Filterung
ist eine Integration ahnlich wie die zeitliche Mittelung mit dem Unterschied, dass die In-

tegration im Raum erfolgt und nicht wie bei RANS Uber die Zeit.

Bei dieser Methode wird zunéchst eine Filtergro3e ausgewahlt. Alle Strémungsskalen,
die groRRer als die angegebene Filtergréf3e sind, werden exakt berechnet und kleinere
Skalen als die Filtergrol3e werden mittels vereinfachter Anséatze im Modell abgebildet. Je
kleiner die Filtergrofe ist, desto genauer ist die zeitliche Variationsauflésung des Ge-
schwindigkeitsvektors. Wenn die FiltergrofRe null erreicht, werden die LES-Ergebnisse
zu DNS-Ergebnissen. In LES werden somit nur die groR3rdumigen Eddys (grof3e Wirbel)
der turbulenten Strémung direkt berechnet und die Bewegungen im kleinen MaR3stab
(Sub-Grid-Skala (SGS)) werden vereinfacht modelliert, z. B. durch kleinskalige Turbu-
lenzmodelle oder durch Vereinigung mit einem RANS-Modell (DES), was zu einer er-

heblichen Verringerung des Rechenaufwandes im Vergleich zu DNS fiihrt.

,DES" ist ein hybrides RANS-LES-Verfahren, das die Vorteile von LES zur Auflésung
der grof3en turbulenten Strukturen in ausreichendem Abstand von einer Grenzschicht
(z. B. dem Erdboden) mit den Vorteilen von RANS Modellen in Grenzschichtnahe kom-

biniert, wo die turbulenten Wirbel zu klein sind, um sie aufzultsen.

Der LES Ansatz erzeugt fur Simulationen innerhalb der ABL somit genauere Ergebnisse
als der RANS-Ansatz, da die groRen Wirbel den gréf3ten Teil der turbulenten Energie
enthalten und fir den Grof3teil der Impulstbertragung und das turbulente Mischen (z. B.
von Schadstoffen) verantwortlich sind. LES erfasst diese Wirbel direkt und detailliert,
wahrend sie im RANS-Ansatz nur angenahert modelliert werden /YAN 15/. Fur CFD
Rechnungen werden in der Regel die LES Turbulenzmodelle WALE, Smagorinsky, kEgn

oder dynamicKEqgn angewendet.

2.4 Stofftransport

Um die Stromung z. B. eines Schadstoffes kinematisch zu beschreiben, werden in CFD-
Anwendungen verschiedene Modellierungsanséatze verwendet, die im Allgemeinen in
zwei Kategorien unterteilt werden, namlich der Lagrange- oder der Euler-Ansatz. Je nach
Aufgabenstellung kann eher der Euler- oder der Lagrange‘sche Ansatz von Interesse

sein. Wenn zum Beispiel die Ausbreitung von homogenen Gasen untersucht werden
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soll, wird in der Regel der Euler-Ansatz angewendet. Vor allem bei storfallbedingten Frei-
setzungen von Partikeln, bietet der Lagrange‘sche Ansatz interessante Mdglichkeiten
zur Stromungssimulation. Hierauf wird ndher in Kapitel 4.4 eingegangen. Im Folgenden
werden die verschiedenen Ansatze naher erlautert. Der Vollstandigkeit halber wird zu-

nachst das Gaul3fahnenmodell kurz beschrieben.

24.1 GaulRmodelle

Die Modellierung von luftgetragenen Schadstoffen erfolgt in Gauf3schen Modellen (auch
Gaul3-Plume (Fahnen)-Modelle genannt) in stark vereinfachter, idealisierter Form durch
die Advektions-Diffusionsgleichung, unter Verwendung turbulenter Diffusionskoeffizien-
ten oder empirisch ermittelter Standardabweichungen. Die Schadstoffausbreitung erfolgt
fur die Gauf3-Modelle horizontal und homogen durch vertikale und laterale Ausbreitungs-
parameter (Aufweitung einer Schadstofffahne oder -wolke). Im Wesentlichen sind die
Parameter von der aerodynamischen Rauigkeit des tberstrémten Gelandes bzw. dem
Gelandetyp und vom Schichtungszustand der Atmosphare (Stabilitédtsklassen) abhangig
und werden empirisch bestimmt. Die mittlere Konzentration einer sich ausbreitenden
Konzentrationsfahne oder -wolke, ist Uber den Querschnitt gaul3formig verteilt. Gauld
Fahnen-Modelle beriicksichtigen in der Regel eine konstante homogene Windgeschwin-
digkeit und Windrichtung im gesamten Simulationsgebiet, die atmosphérische Stabilitat
und die Mischungsschichthdhe, gegebenenfalls eine Quelliberhéhung und eine Depo-
sition (feucht/trocken) von Schadstoffen. Wesentliche Nachteile der Gaul3modelle sind,
dass sie keine unmittelbaren stromungs-beeinflussenden Hindernisstrukturen (Ge-
baude/Orographie) und nur bedingt heterogene Ausbreitungsumgebungen (z. B. Rauig-
keitswechsel) abbilden kbnnen /BAL 12a/.

2.4.2 Euler Ansatz

Der Wesentliche Unterschied zu Gaul3-Fahnen-Modellen, im Gegensatz zu CFD Ansét-
zen (Euler und Lagrange) besteht darin, dass CFD Modelle die vollstandigen Fluidglei-
chungen (Navier-Stokes-Gleichungen) fir die atmospharische Strémung und Turbulenz
[6sen. Der Eulersche-Ansatz, beobachtet das Fluidverhalten in einem bestimmten Kon-
trollvolumen /HAD 18a/. Dies ist vergleichbar mit einem Beobachter, der an einem Fluss
sitzt und das Wasser vorbeiflieRen sieht /GAR 12/. Alle Phasen werden im Euler-Ansatz
als ,kontinuierlich” behandelt. Dieser Ansatz ist flr getrennte Fliisse geeignet, bei denen
sich jede Phase als Kontinuum verhalt, anstatt diskret (z. B. einzelne Partikel) zu sein.

Die Phasen interagieren durch die zwischen ihnen wirkenden Widerstands- und
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Auftriebskrafte, sowie durch Wéarme- und Stoffibertragung. Der Euler-Ansatz ist auch in
der Lage, dispergierte Strémungen zu modellieren, bei denen die Gesamtbewegung von

Teilchen vom Interesse ist, anstatt einzelne Teilchen zu verfolgen /HAD 18b/.

Gemal /BAL 12a/ kdnnen durch den Euler-Ansatz, z. B. im Gegensatz zu Gaul3-Fah-
nen-Modellen, genauere Stromungs- und Ausbreitungsmodellierungen, basierend auf
den relevanten Erhaltungsgleichungen fir Energie, Masse und Impuls durchgefihrt wer-
den. Eine Abbildung verschiedener Phasen, Phasentbergange und chemischer Reakti-
onen ist somit im Modell mdglich. Zudem kdnnen Hindernisse und Orographie, mit einer
hohen Detailtreue modelliert werden. Im Gegensatz zu Gauf3-Modellen ist der Euler-An-

satz numerisch wesentlich aufwandiger.

2.4.3 Lagrange Ansatz

Der Lagrange-Ansatz beinhaltet die Verfolgung (engl. tracking) einzelner diskreter Par-
tikel wahrend ihrer Bewegung im Kontinuum /HAD 18a/. Lagrange-Ansatze beschreiben
die Stromung oder den Weg eines Fluidelements aus der Perspektive des Elements.
Dies ist vergleichbar mit einem Beobachter, der in einem Boot sitzt, welches auf einem
Fluss fahrt. In der Regel werden die Partikel mit einem Tragerfluid (kontinuierliche Euler-
Phase), wie z. B. Luft mittransportiert /GAR 12/.

Partikel, die durch die Luft transportiert werden, werden durch verschiedene Kréfte be-
einflusst, einschliel3lich Schwerkraft, Luftwiderstand (Viskositat) und Auftrieb. Auf die
Partikel wirken Zug- und turbulente Dispersionskrafte. Die Zugkraft hat die Aufgabe, die
Partikel in Windrichtung zu transportieren, begrenzt aber auch die laterale Ausbreitung
der Partikel. Der einzige Beitrag zur lateralen Dispersion ist die turbulente Dispersion,
die durch die Geschwindigkeitsschwankungen gegeben ist /NIC 13/.

Bei Verwendung des Lagrange‘'schen Ansatzes wird eine Schadstoffwolke durch eine
groBe Anzahl kleiner Partikel angenahert. Immissionskonzentrationen werden durch
Auszahlen der Partikel in einem Bilanzvolumen innerhalb des Modellkontinuums be-
stimmt. Der Auszahlvorgang ist grundsatzlich mit einem Stichprobenfehler behaftet, der
von der Anzahl der im Rahmen der Simulation freigesetzten Partikel und von der Immis-
sionscharakteristik am Ort des Bilanzvolumens abhangt. Je mehr Modellpartikel freige-
setzt werden umso besser ist die statistische Konzentrationsverteilung. Bei einem Lag-
range‘schen Modell ist die berechnete Konzentrationsverteilung von der Anzahl der

freigesetzten Partikel, dem Modellgitter (Bilanzvolumen) und unter Umstanden von der
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Implementierung des stochastischen Dispersionsmodells abhangig /BAL 12a/. Durch
eine Anpassung der Partikeleigenschaften, wie z. B. der Schwere-Effekte, chemische
Umwandlungen und Deposition, kdnnen mit einem Lagrange'schen Modell komplexe
Quellformen untersucht werden. Die Implementierung eines Lagrange'schen Ausbrei-
tungsmodells fur Ausbreitungsberechnungen wird in der VDI Richtlinie 3945 Blatt 3 be-
schrieben. Fur die Anwendung Lagrange'scher Ausbreitungsmodelle ist ein héherer Re-

chenaufwand als bei Gau3- oder Eulermodellen notig.
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3 Stand von W& T

Es wurde eine Literaturrecherche durchgefihrt, um zu ermitteln, welche CFD-
Modellsysteme und welche speziellen CFD-Ansatze (Transport- und Turbulenzansatze)
zur Modellierung bzw. Simulation von atmospharischen Stérfalluntersuchungen bereits
angewendet wurden und letztendlich fiir die entsprechenden Fragestellungen in diesem

Vorhaben angewendet werden kdnnen.

Im Folgenden werden beispielhafte Vorhaben vorgestellt, welche sich mit der Stro-
mungs- und Transportmodellierung mittels CFD-Modelle beschétftigt haben. Hierbei wer-
den u. a. Vorhaben vorgestellt, welche insbesondere atmosphérische Fragestellungen
behandeln aber auch Strdomungsmodellierungen in Bereichen wie Minen oder Tunneln

durchgeflihrt haben.

3.1 Allgemeine Vorhaben zur Stromungs- und Transportsimulation

In /VER 15/ wird ein zeitabh&ngiges Dispersionsmodell fir den Transport radioaktiver
Gase im Nahbereich, in einer thermisch neutralen ABL vorgestellt. Zu diesem Zweck
wird ein CFD-Modell mit LES-Turbulenzmodell (Large Eddy Simulation, siehe
Kap. 2.3.2) mit einem Gammadosisberechnungsmodell gekoppelt. Die Variabilitat der
Gammastrahlung in Bodennéhe wurde durch eine Reihe von zeitabhangigen Simulatio-
nen, einer konstanten Freisetzung eines radioaktiven Gases in einem offenen Feld be-
wertet, in dem die Auswirkungen von Geb&auden oder Vegetation keine dominierende
Rolle spielen (Modell ohne geometrische Hindernisse). In dieser Studie wurden vier ver-
schiedene Freisetzungshohen, sowie zwei verschiedene Isotope betrachtet. Die Simu-
lationen zeigten, dass die effektive Dosis bis zu einem Faktor von vier unterschétzt wer-
den kann, wenn langzeitliche Modelle verwendet werden, um die Dosis von kurzzeitigen
Expositionen abzuschatzen und die Variabilitat bzw. Turbulenz im Strémungsfeld ver-
nachlassigt wird. Bei komplexeren Geometrien kdnnen lokal erzeugte Turbulenzen eine
wichtige Rolle spielen und den Dispersionsprozess dominieren. Auch die thermische
Schichtung des ABL kann einen nicht zu vernachlassigenden Einfluss auf die Variabilitat
der Dosis haben. Eine stabile Schichtung unterdriickt Turbulenzen und infolgedessen
wird erwartet, dass die Variabilitéat der Dosis abnimmt. Das Gegenteil gilt fur eine kon-

vektive Grenzschicht.
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In /VER 15/ werden zudem verschiedene Arbeiten erwahnt, die sich mit der CFD-
Simulation der atmosphéarischen Ausbreitung von Radionukliden im Nahbereich befasst

haben. Die folgenden Informationen wurden aus /VER 15/ entnommen.

Vach und Duong /VAC 11/ fihrten eine Reihe von CFD-Simulationen durch, um die Bo-
denkonzentration und die raumliche Ablagerung passiver Partikel (Tracer) aus einem
Kernkraftwerk zu quantifizieren. Die radioaktive Wolke wurde als Ansammlung von Lag-
range-Partikeln (siehe Kap. 2.4.3) modelliert, die auf einem Tragerfluid (Luft) mit kon-
stanter Geschwindigkeit unter Verwendung des RANS-Ansatzes (Standard k — e-Turbu-

lenzmodel, siehe Kap. 2.3.1) transportiert wurden.

Ein dhnlicher Ansatz wurde von Gallego et al. /GAL 10/ verfolgt, um die Entfernung der
Ablagerung von radioaktiven Partikeln, die von einem Storfall eines Kernkraftwerks aus-
gestolien wurden, zu analysieren. Turbulente Stromungsphanomene wurden mit Hilfe
des RANS k — w-SST Modells (Shear-Stress-Transport) simuliert. Der Partikeltransport

wurde mit dem Lagrange-Ansatz modelliert.

Anstelle des Lagrange-Ansatzes verwendeten Xie et al. /XIE 12/ den Euler-Ansatz in
Kombination mit einer RANS-Simulation des Stromungsfeldes, um die Dispersion von
222Rn zu simulieren. AnschlieRend wurde die effektive Dosisleistung fur die Offentlichkeit
durch Multiplikation der resultierenden Konzentration mit Dosiskonversionsfaktoren be-
rechnet. Auch Duarte et al. /DUA 13/ haben den RANS Ansatz fur die radiologische Be-

wertung des Absturzes eines Abfallgebindes genutzt.

In der Studie von de Sampaio et al. /'SAM 08/ weisen die Autoren darauf hin, dass die
meisten Untersuchungen zur atmospharischen Dispersion von freigesetzten radioakti-
vem Material aus Kernkraftwerken, auf GauRschen Fahnen-Modellen basieren oder auf
der Verwendung einer Konvektions-Diffusions-Gleichung. Solche Modelle, bei denen
das Stromungsproblem nicht direkt geldst wird, sind kostengtinstig (geringer Rechenauf-
wand) und kdnnen in der atmospharischen Mesoskala in der GréRenordnung von 2 bis
2.000 km eingesetzt werden. Sie bericksichtigen jedoch nicht die Turbulenzen, die
durch die Wechselwirkung des Windes mit Gebauden, dem Gelande und mit den Kon-
vektionskraften des freigesetzten Materialstroms entstehen und auf den Schad-
stofftransport einwirken. Diese Einwirkungen sind auf der lokalen Skala, in der GroR3en-

ordnung von 0 bis 2 km von der Emissionsquelle entfernt, die dominierenden Faktoren.
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Fuka und Brechler /BRE 12/ und Nakayama et al. /NAK 13/ verwendeten den LES Tur-
bulenzansatz, um die Dispersion radioaktiver Stoffe zu simulieren. Grundsétzlich wird
festgehalten, dass die Hauptvorteile von LES gegeniiber RANS eine verbesserte Ge-
nauigkeit der Analyseergebnisse sind, weil die Dispersion aufgrund turbulenter Wirbel

besser erfasst wird.

Viele Studien aus dem konventionellen Bereich beschéaftigen sich mit dem Schad-
stofftransport bzw. der Dispersion von Schadstoffen aufgrund der Umstromung von Ge-
bauden oder StraRenschluchten in der atmosphéarischen Grenzschicht (u.a. in
/ISAL 11a/). Im Folgenden sind beispielhafte Studien aufgefuhrt.

In der Studie von /TOM 18/ wurden Strémungssimulationen fur Stromungs- und Disper-
sionsfelder um ein isoliertes kubisches Gebaudemodell durchgefiihrt, wobei Tracergase
aus einer Quelle hinter dem Gebéaude ausgestol3en werden. Die Tracergase haben je
nach Dichteunterschied zur Umgebungsluft drei unterschiedliche Auftriebswerte und ver-
halten sich daher wie neutrale, leichte und schwere Gase. Die Simulationen wurden mit
verschiedenen RANS Turbulenzansatzen durchgefuhrt und die Simulationsergebnisse
mit experimentellen Ergebnissen verglichen. Die vier RANS Ansatze waren das Stan-
dard- k — e-Modell, das RNG- k — e-Modell, das realisierbare k — e-Modell und das
Scherspannungstransport k — w-SST-Modell. Die Ergebnisse zeigten, dass der Einfluss
des Auftriebs auf die mittlere Konzentration der Tracergase in Bezug zu den experimen-
tellen Ergebnissen reproduziert werden konnte. Die Ergebnisse waren flir schwere Gase
besser als fir leichte Gase und am schlechtesten fir neutrale Gase. Diese Tendenz
hangt eng mit der Vorhersagegenauigkeit der mittleren Geschwindigkeit und der turbu-
lenten kinetischen Energie hinter dem Gebéaude durch die stationaren (steady state)

RANS-Simulationen zusammen.

Die Untersuchung der Schadstoffdispersion im Nahfeld von Gebauden mit CFD-
Modellen ist ein reges Forschungsfeld. Ahnliche Untersuchungen finden sich zudem in
/TOM 13/, IGNA 15/, IGOU 11a/, /GOU 11b/, /SHE 15/, um nur einige Beispiele zu nen-
nen. In /BLO 11/ wurde eine Literaturstudie, zur Evaluierung der Anwendung von CFD-
Modellen, zur Umstromung von Gebauden, durchgefiihrt. Vier Themen standen im Fo-
kus: (1) Windstromung um Gebdaude, (2) windgetriebener Regen an Gebaudefassaden,
(3) konvektive Warmeubertragungskoeffizienten an Auf3enflachen und (4) Luftschad-
stoffverteilung um Gebaude.
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In /BLO 18/ wurde untersucht warum der RANS-Ansatz sowohl in der Forschung als
auch in der Ingenieurspraxis weiterhin in grofRem Umfang eingesetzt wird. Der Large
Eddy Ansatz (LES) kann namlich genauere und zuverlassigere Ergebnisse liefern als
Simulationen, die auf dem RANS Ansatz basieren. Zudem wurde untersucht, warum der
Einsatz von RANS Turbulenzmodellen aus Sicht der Gebaudesimulation sowohl fir Au-
Ren- als auch fur Innenanwendungen gerechtfertigt ist. Die Studie gibt zudem einen
Uberblick tiber die Geschichte von LES und RANS, es wird die Verfuigbarkeit oder Nicht-
verfligbarkeit von Best-Practice-Richtlinien beschrieben. Anschlieend wird anhand von
Beispielen fur fuinf Anwendungsbereiche in der Gebaudesimulation erlautert, warum
RANS immer noch haufig verwendet wird und ob dies gerechtfertigt ist oder nicht. Ab-
schlieRend werden eine Diskussion und Schlussfolgerungen mit Perspektiven zur Zu-

kunft von LES und RANS in der Geb&udesimulation gegeben.

In der Studie von /GOU 11c/ wird die Performance zweier verschiedener Modellierungs-
ansatze (RANS mit dem Standard k — e-Modell und LES mit dem Smagorinsky SGS
Modell) bewertet, die auf die Schadstoffverteilung in einer realen stadtischen Umgebung
angewendet werden, namlich in der Innenstadt von Montreal. Der Schwerpunkt der Stu-
die liegt auf der Nahfelddispersion, d. h. sowohl auf der Vorhersage der Schadstoffkon-
zentration in den umliegenden StralRen (fur die Luftqualitat fir Ful3génger) als auch auf
den Gebaudeflachen (fur die Liftungssystemeinlasse und die Innenluftqualitat). Die
hochauflosenden CFD-Simulationen wurden unter neutralen atmospharischen Bedin-
gungen durchgefuhrt und durch detaillierte Windkanalversuche validiert. Es wurde ge-
zeigt, dass die Performance des Standard- k — e-Modells stark von der turbulenten
Schmidt-Zahl abhangt, deren optimaler Wert fallabhangig und a priori unbekannt ist. Im
Gegensatz dazu zeigt LES mit dem dynamischen Subgrid-Scale-Modell eine bessere
Performance, ohne dass Parameter eingegeben werden miissen, um die Dispersions-

gleichung zu Iésen.

In /BOG 18/ wurden verschiedene numerische Techniken zur Approximation und Model-
lierung der Gasdispersion untersucht. Der Fokus lag auf der Modellierung der Auftriebs-
wirkungen dichter Gase. Es wurde das Gaul3sche Dispersionsmodell mit drei verschie-
denen CFD-Modellen verglichen. Die unterschiedlichen CFD-Modelle sind ein
inkompressibler Stromungsléser mit skalarem Spezies-Transport, ein inkompressibler
Stromungsloser mit einer Approximation der Schwerkraft und ein kompressibler Ver-
brennungs-CFD-Solver. Die Untersuchungsergebnisse bestétigen, dass das Gaulische

Dispersionsmodell fir die Nahfeldgasdispersionsmodellierung in Gegenwart von
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Hindernissen schlecht geeignet ist. Wenn das Dichteverhaltnis groR und eine hohe Ge-
nauigkeit gefordert ist, legen die Ergebnisse nahe, dass ein Loser fir kompressible Gas-
dispersionen erforderlich ist. Hierfur eignet sich der rhoReactingBuoyantFoam Solver

z. B. aus dem Programmpaket OpenFOAM.

Weitere Studien, die sich mit Fluidstrémungen in der atmosphéarischen Grenzschicht
ohne Schadstofftransport befassen, kommen aus der Windindustrie. Die Stromungsver-
haltnisse in der Nahe von Windkraftanlagen ist ein gro3es Forschungsfeld, zur Ausle-
gung und Positionierung der Windkraftanlagen innerhalb eines Windanlagenfeldes. Als
Beispiel fur dieses Themenfeld kann hier die Studie von /KOB 13/ aufgefuihrt werden.
Um die Unsicherheit der Bewertung von Windressourcen zu verringern, wurden in der
Studie von /KOB 13/ Prozesse wie eine instabile atmosphéarische Grenzschicht (Auf-
triebskrafte und der Warmetransport) und der Coriolis-Effekt berticksichtigt. Die Turbu-

lenz wurde mit einem RANS-Ansatz simuliert.

3.2 Stromungssimulationen in der atmospharischen Grenzschicht (ABL)

Gemal /PAR 17/ werden CFD Simulationen in der atmospharischen Grenzschicht hau-
fig durchgefuhrt, um Stromungsph&nomene in Verbindung mit einem Schadstofftrans-
port, Risikoanalysen und der Optimierung und "Standortbestimmung" von Windmiuhlen
und Windparks zu untersuchen. Wie bereits im Kap. 2.3 erwéhnt, wird zur Modellierung
der Turbulenz in ABL-Stromungen entweder der RANS oder der LES Ansatz angewen-
det. Es ist allgemein anerkannt, dass der LES Ansatz eine genauere Losung fiir das
turbulente Stromungsfeld berechnet. Vorausgesetzt, der Bereich der aufgeldsten Turbu-
lenzskalen ist ausreichend groR3 und die turbulenten Einstrémbedingungen sind gut cha-
rakterisiert (/LIM 09/, /XIE 06/, /XIE Q9/ zitiert in /PAR 17/).

Xie und Castro /XIE 06/ fihrten zum Beispiel einen Vergleich von LES und RANS Mo-
dellen fir die Strémung Uber eine Reihe von Objekten mit gleichmaRiger Hohe durch.
Die Autoren verglichen die Ergebnisse mit verfigbaren DNS-Daten (Direct Numerical
Simulation) und zeigten, dass LES-Simulationen bessere Ergebnisse im Vergleich zum
RANS-Ansatz liefern /PAR 17/.

Dejoan et al. /SAN 10/ verglichen den LES- und RANS-Ansatz fir Simulationsrechnun-

gen mit einem Stofftransport fir das MUST-Feldexperiment (Mock Urban Setting Test)
/BRO 02/. Sie stellten fest, dass LES bei der Vorhersage der Vertikalgeschwindigkeit
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und der Reynolds-Scherspannung bessere Ergebnisse liefert. LES-Simulationen sind
jedoch mindestens eine GréfRenordnung rechenintensiver als RANS Rechnungen
/ROD 97/. Daher werden ABL-Strémungen in der Regel immer noch mit dem RANS An-
satz durchgefuhrt. Folglich lohnt es sich, mdgliche Verbesserungen dieser Modelle zu
untersuchen /PAR 17/.

In RANS-Simulationen wird der Effekt der Bodenrauheit auf ABL-Stromungen im Allge-
meinen mit Wandfunktionen auf Sandkornbasis (sand-grain) abgebildet. Der Ansatz ba-
siert auf den von Nikuradse /NIK 33/ durchgefuhrten Experimenten zur Strdomung in
rauen, kreisformigen Rohren, die mit Sand bedeckt sind. Dartiber hinaus werden die
stromaufwartigen (upstream) turbulenten Eigenschaften einer homogenen ABL-
Stromung im Allgemeinen anhand der von Richards und Hoxey /RIC 93/ vorgeschlage-
nen Profile fir mittlere Geschwindigkeit, turbulente kinetische Energie und turbulente
Dissipationsrate modelliert. Dieser Modellierungsansatz kann jedoch aus zwei Griinden

zu unbefriedigenden Ergebnissen fuhren /PAR 17/.

¢ Die erste Ursache liegt in der offensichtlichen Inkonsistenz zwischen den voll entwi-
ckelten Stromungsprofilen am Inlet (siehe Randbedingungen im Kap. 4.3) und der
Formulierung der rauen Wandfunktion (z. B. /BLO 07a/, /BLO 07b/, /FRA 07/,
/HAR 07/).

e Darlber hinaus nimmt das von Richards und Hoxey /RIC 93/ vorgeschlagene Ein-
lassprofil fir die turbulente kinetische Energie k im Widerspruch zu Windkanalmes-
sungen (z. B. /[SCH 06/, /XIE 04/), in denen eine Variation von k mit der Héhe beo-

bachtet wird, einen konstanten Wert mit der H6he an.

Ein Ansatz zur Ldsung der Inkonsistenz zwischen der auf Sandkorn basierenden rauen
Wandfunktion und den vollstandig entwickelten Strémungsprofilen am Inlet, wurde von
Blocken et al. /BLO 07a/ vorgeschlagen. Der Ansatz besteht in der Modifikation der Ko-
effizienten der Wandfunktion, namlich der aquivalenten Sandkornrauheitshéhe Ks und
der Rauheitskonstante Cs, um eine ordnungsgemafe Anpassung an die Geschwindig-
keitsrandbedingungen sicherzustellen. Dieser Ansatz stellt die gewilinschte Homogenitéat
der Geschwindigkeitsverteilung fir die vollstandig entwickelte ABL sicher, ist jedoch
codeabhangig und bietet keine allgemeine Losung fur das Problem. Darlber hinaus
missen fir Wandfunktionen an rauen Oberflachen Einschrankungen hinsichtlich der Git-
terverfeinerung berucksichtigt werden. Diese Einschrankung wird besonders relevant fir
Anwendungen, die eine hohe Auflésung in der Nahe der Randbedingungen (walls, siehe

Anhang A.4) fordern. Ein weiterer komplizierender Faktor ist die Notwendigkeit, dass
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unterschiedliche Wandfunktionen fir unterschiedliche Oberflachen (z. B. unebenes Ge-

lande, glatte Gebaudewande) angewendet werden mussen /PAR 17/.

In Bezug auf das Stromungsprofil am Modelleinlass fir die turbulente kinetische Energie
k, haben Yang et al. /YAN 09/ einen neuen Satz von Funktionen entwickelt, wobei k mit
der H6he abnimmt. Die Anwendung dieses spezifischen Profils am Einlass bietet jedoch
nur eine ungefahre Lésung fur das Gleichungssystem, das eine vollstandig entwickelte
ABL beschreibt. Gorle et al. /GOR 09/ haben eine Modifikation der konstanten C, und

der turbulenten Dissipations-Prandtl-Zahl ¢, vorgeschlagen, um die Homogenitat ent-
lang der ABL-L&angsrichtung sicherzustellen, wenn das k-Profil von Yang et al. /'YAN 09/

angewendet wird.

Parente et al. /PAR 11a/ entwickelten anhand der zuvor genannten Aspekte, einen um-
fassenden Ansatz fir die numerische Simulation der neutralen ABL. Der Ansatz enthalt
u. a. einen Algorithmus zur automatischen Identifizierung des Gebaudeeinflussbereichs
(Building Influence Area - BIA). Infolgedessen wird die Formulierung des Turbulenzmo-
dells schrittweise angepasst, wobei vom ungestérten ABL Bereich in den vom Hindernis
gestorten Bereich Ubergegangen wird. Innerhalb des Gebaudeeinflussbereichs werden
spezifische Turbulenzmodelle angewendet, um die Rechenergebnisse in der Nahe der
Hindernisse zu verbessern. Longo et al. /LON 17/ implementierten nichtlineare Wirbel-
viskositadtsmodelle (NLEVM), die oft als sog. kubische Verschliisse bezeichnet werden,

innerhalb der BIA, um die Genauigkeit der Vorhersagen weiter zu verbessern /PAR 17/.

Parente et al. /PAR 10/, /PAR 11b/ schlugen zudem eine neuartige Implementierung ei-
ner Wandfunktion vor, die sowohl glatte als auch raue Wandfunktionen umfasst. Hierbei
wird ein Screening-Algorithmus verwendet, um die gewiinschte Formulierung, d. h. rau
oder glatt, abhangig von den Eigenschaften der Grenzflache automatisch auszuwéahlen.
Balogh et al. /BAL 12b/ erweiterten den Ansatz in /PAR 10/, /PAR 11b/ auf die Simulation
von Stromungen lber komplexem Gelénde, d. h. einem 3D-Hugelmodell im Windkanal-
mafstab und dem oft verwendeten sogenannten Askervein Hill Versuch. Longo et al.
/LON 17/ untersuchten und verbesserten das Konzept des BIA Ansatzes weiter, indem
sie einen Ansatz einfihrten, der zu einer effektiveren Erkennung des gestdrten Stro-
mungsfelds fuhrte /PAR 17/.

Fur die Simulation einer gasformigen Dispersion wurden in den letzten Jahrzehnten ver-
schiedene Methoden intensiv entwickelt und getestet. GemaR /PAR 17/ umfassen die

wichtigsten verfligbaren Ansatze: Gaul3sche Modelle, Integralmodelle und dreidimen-
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sionale Modelle (CFD). GemalR Gorle et al. /GOR 10/ sind die entscheidenden Grof3en,
welche einen Schadstofftransport, bzw. dessen Dispersion beeinflussen, die turbulente
Viskositat v, und insbesondere die turbulente Schmidt-Zahl S.;.. Gorle et al. /GOR 10/
schlugen eine neue Formulierung fir die turbulente Schmidt-Zahl vor, die darin besteht,
sie in Abhangigkeit von der turbulenten C,-Konstante und von R.; (Reynolds im Taylor-
Mikromal3stab) lokal zu berechnen. Ein Schadstofftransport wird zudem von den soge-
nannten Stabilitéatsklassen beeinflusst, welche die atmosphérische Grenzschicht charak-
terisieren (siehe auch Kap. 2.2) /PAR 17/.

In dieser Hinsicht unternahm u. a Pontiggia et al. /PON 09/ Versuche, die Monin-Obuk-
hov-Ahnlichkeitstheorie zu beriicksichtigen und die Modelle sowohl in ungestérter ABL

als auch in Gegenwart komplexer Orographie zu testen.

In der Arbeit von /TOM 13/ wurden CFD-Simulationen zur Schadstoffdispersion im Nah-
feld von stadtischen Strukturen untersucht. Unter anderem wurde das komplexe Stro-
mungsverhalten um Gebaude anhand eines umstromten Wirfels beschrieben. Die
Abb. 3.1-A zeigt schematisch die Stromungsmuster um ein rechteckiges Gebaude mit
einer Dachliftung. Es zeigt sich, dass vor dem Gebdude eine Stagnations- bzw.
Stauzone gebildet wird. An der Stagnationszone wird die Strdomung gestaut bevor sie
rechts und links am Geb&aude vorbeiflie3t. Unterhalb der Stagnationszone bildet sich vor
dem Gebaude eine Wirbelstromung. Ab einer bestimmten Gebaudehodhe wird die Stro-
mung Uber das Gebaude gelenkt. Je nach Dachgeometrie bildet sich im Strdmungs-
schatten oberhalb und hinter dem Geb&ude ebenfalls eine Wirbelstrémung aus. Somit
wird das Stromungsfeld um Gebaude durch das Auftreten verschiedener Arten von Wir-
beln gekennzeichnet (Abb. 3.1-B), ndmlich eines sog. Hufeisenwirbels (horseshoe vor-
tex) an der Seite des Waurfels und Stromungstrennungen und Wirbelablésungen, z. B.
am Top des Gebaudes. Zudem kdnnen die Wirbel konvergieren, divergieren und intera-
gieren, vor allem wenn sich noch weitere Gebaudestrukturen in unmittelbarer Nahe be-
finden. Dies zeigt die Komplexitat der Stromungsmuster um Strukturen. Die Luft aus der
Entluftung (Abb. 3.1-A) wirde bei der angenommenen Anstrémung, in der Zone der Um-
walzstromung bzw. im Stromungsschatten hinter dem Gebéaude verbleiben und sich nur
schlecht mit der unbelasteten Umgebungsluft vermischen. Das Stromungsmuster ist je-
doch abhéangig von der Gebaudegeometrie. Je komplexer die Geometrie, desto komple-

xer die Strdmung.
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Abb. 3.1  Schematische Darstellung von Stromungs- und Kontaminationsmustern um
ein rechteckiges Gebaude (Abb. A =/ASH 11/, Abb. B =/RAN 84/)
3.3 Simulation von Brandereignissen

Thermische Einflussfaktoren (z. B. Brand) kénnen einen storfallbedingten, kurzzeitlichen
Schadstofftransport signifikant beeinflussen. Durch den thermischen Auftrieb wird eine

Uberhohung (effektive Quellhéhe) der Schadstofffreisetzung induziert, wodurch der
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Freisetzungspunkt von Schadstoffen hdher liegen kann als die eigentliche Brandquelle.
Somit kénnen die Schadstoffpartikel womdglich weiter transportiert werden. Die Abb. 3.2
zeigt schematisch die unterschiedlichen Prozesse/Mechanismen, welche den Schad-
stofftransport bei einem thermischen Eintrag beeinflussen kénnen. Die Vielzahl an Pro-

zessen zeigt die Komplexitat des Schadstofftransportes, z. B. fiir Brandereignisse.

Diffusion
Chemie Turbulenz
Thermody- Brand Konvektion
namik
Waérmes- Evaporartion
trahlung Partikel- P
transport

Abb. 3.2  Mit Brandereignissen verbundene Prozesse

Im Folgenden werden die zwei Open-Source Anwendungen (FireFOAM und Fire Dyna-
mics Simulator) néher beschrieben, welche speziell fir die Simulation von Branden ent-

wickelt worden sind.

331 FireFOAM

Der Open-Source-Solver FireFOAM basiert auf dem Programmpaket OpenFOAM und
wurde hauptsachlich von der Firma FM-Global entwickelt. Nach /HUS 17/ gibt es zwei

Versionen von FireFOAM.

e Eine von Open-CFD (offizielle Version): Simulation von transienten Flammen und

Diffusionsflammen und eine

e Erweiterung der offiziellen Version, die von FM-Global mit modifizierten Bibliotheken
und Losern (engl. Solvern) speziell fur die Brandforschung gepflegt wird.

Grundsatzlich sind in FireFOAM physikalische Modelle integriert, mit Bezug auf Stro-
mungsmechanik, Warmeubertragung, Verbrennung und mehrphasige Strémungen. Der

Solver verwendet die Large-Eddy Methode zur Simulation der Turbulenzen.
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In /HUS 17/ wurde FireFOAM gegen analytische Losungen und reale Brandtests gepriift
und validiert. Die Uberpriifung hat gezeigt, dass FireFOAM die drei Arten der Warme-
Ubertragung angemessen lgst. Die Validierung gegen echte Brandversuche lieferte plau-
sible Ergebnisse. FireFOAM wurde nicht fur eine groRe Anzahl von realen Branden va-
lidiert, wie dies z. B. bei dem FDS (Fire Dynamics Simulator) der Fall ist. Daher liegt es
in der Verantwortung des Benutzers, die Validierung durchzufuhren, bevor der Code
verwendet wird. Ein Vorteil von FireFOAM gegeniuber dem Fire Dynamic Simulator be-
steht darin, dass FireFOAM unstrukturierte Gitter (Modelle mit komplexen Strukturen
moglich) verwenden, sowie inkompressible Stromungen (kirzere Rechenlaufzeiten) be-

rechnen kann.

3.3.2 Fire Dynamics Simulator

Der Fire Dynamics Simulator (FDS) /MCG 12/ /IMCG 13/ ist ein Open-Source CFD-
Simulator fur brand-gesteuerte Fluidstromungen. Die erste Version von FDS wurde im
Februar 2000 veroffentlicht. FDS wurde in der Vergangenheit insbesondere fir die Ent-
wicklung von Rauchfiihrungssystemen, fur Sprinkler-Aktivierungsstudien und zur Rekon-
struktion von Branden in Wohngeb&uden und der Industrie angewendet. Wahrend seiner
gesamten Entwicklung war FDS darauf ausgerichtet, praktische Brandprobleme in der
Brandschutztechnik zu I6sen und gleichzeitig ein Instrument zur Untersuchung grundle-
gender Branddynamik und Verbrennung zu sein /IMCG 13/. Nach /MCG 13/ zeichnen
den FDS folgende Features aus:

o FDS I6st numerisch eine Form der Navier-Stokes-Gleichungen, die fir thermisch an-
getriebene Stromungen mit niedriger Geschwindigkeit (Machzahl < 0,3, siehe
/BOS 12/) geeignet sind, wobei der Rauch- und Warmetransport durch Brande im
Fokus steht. Turbulenzen werden mit dem LES-Ansatz behandelt. Es ist auch mog-
lich, eine direkte numerische Simulation (DNS) durchzufiihren.

o Fir die meisten Anwendungen verwendet FDS eine durchmischungs-gesteuerte
chemische Reaktion, bei der drei konzentrierte Spezies (eine Spezies, die eine Spe-
Ziesgruppe darstellt) verwendet wird. Die Speziesgruppen sind Luft, Kraftstoff und
Reaktionsprodukte. Standardmafig werden die letzten beiden Speziesarten explizit

berechnet.
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e FDS berechnet die Strahlungswéarmeuibertragung tber die Losung der Strahlungs-
transportgleichung fur ein Graugas (gray Gas, siehe auch /WAN 14/) und in einigen
begrenzten Féllen unter Verwendung eines Breitbandmodells (wide band model,
siehe auch /HOF 15/). Die Gleichung wird mit Methoden geldst, welche dem finiten

Volumen Ansatz (FVM) fur den konvektiven Transport ahneln.

o Allen festen Oberflachen werden thermische Randbedingungen sowie Informationen
zum Brennverhalten des Materials zugewiesen. Warme- und Stofflibertragung von
und zu festen Oberflaichen werden normalerweise mit empirischen Korrelationen be-
riicksichtigt, obwohl es mdglich ist, die Warme- und Stoffiibertragung direkt zu be-

rechnen, wenn eine DNS-Simulation durchgefihrt wird.

Verifizierung und Validierung des Modells werden in den FDS Verification /MCG 17a/
und Validation /MCG 17b/ Berichten erlautert. Smokeview ist ein separates Darstel-
lungsprogramm, mit dem die Ergebnisse einer FDS-Simulation visualisiert werden kon-
nen. Eine ausfihrliche Beschreibung von Smokeview befindet sich in einem separaten
Benutzerhandbuch /FOR 13/. FDS wird unter der “Creative Commons Attribution-
ShareAlike License” vertrieben.

3.3.3 CFD-Vorhaben zur Simulation von Branden

/HAD 14/ gibt eine Ubersicht tiber die Grundlagen der CFD-Simulation von Branden.
Nach /HAD 14/ ist fur CFD-Simulationen von Brandszenarien, die Gitterdiskretisierung
ein Wesentlicher Faktor. Die Modelle bendétigen eine feine Netzauflosung, um z. B. die
Produktion bzw. den Transport von Warme und die Mischung der verschiedenen Spe-
zies genau zu modellieren. Bei Mehrphasenstromungen reprasentieren Strémungsgren-
zen und Schichtgrenzflachen Bereiche mit relativ hohen Gradienten in der Strdmung und
erfordern eine feine Gitterdiskretisierung /HAD 14/.

Nach /HAD 14/ wird in /YAU 03/ die Behandlung der Feuerquelle in CFD-Modellen un-
tersucht. /YAU 03/ zeigt, dass es mdglich sein kann, anstelle eines Verbrennungsmo-
dells den Brand mit einer volumetrischen Warmequelle zu beschreiben und gute Ergeb-
nisse zu erzielen, sofern bestimmte Regeln befolgt werden. Die Autoren geben Hinweise
zur Auswahl des Brandbereichs und des Brandvolumens. Diese Art von Anleitung ist
auch fir eine Reihe anderer Parameter erforderlich, die beim Erstellen von CFD-

Modellen zur Durchfiihrung solcher Simulationen verwendet werden.
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Zur Simulation einfacher Warmequellen kdénnen z. B. die inkompressiblen Solver von
OpenFOAM verwendet werden. Die Erhebung experimenteller Daten zu Branden aber
auch die Erstellung von numerischen Modellen von Branden bzw. dem Brandprozess
sind sehr aufwendig. Fundierte experimentelle Daten sind unerlasslich zur Validierung

der numerischen Modelle.

Unter anderem wurde in /DIN 14/ und /VIN 17/ der FireFOAM Solver zur Simulation der
Ausbreitung von Flammen auf festen Oberflachen (z. B. Holz) eingesetzt. In /VIL 16/
wurde die Flammenléschung aufgrund einer Verdrangung von Sauerstoff durch Stick-
stoff untersucht. Die numerischen Ergebnisse wurden mit experimentellen Daten zur glo-
balen Verbrennungseffizienz verglichen. Es zeigte sich, dass die numerischen Simulati-

onen den erwarteten Brandverlauf korrekt wiedergeben.

In /BLA 12/ wurden experimentelle Untersuchungen zu zwei Branden in einem Testtun-
nel mit unterschiedlichen Beltiftungsgeschwindigkeiten durchgefuhrt. Zudem wurden nu-
merische Simulationen durchgefiihrt und mit den experimentellen Temperatur-, Ge-
schwindigkeits- und Warmeflussmessungen an mehreren Stellen im Tunnel verglichen.
Die Simulationsrechnungen des Brandes wurden mit FDS durchgefiihrt. Die numerische
Simulation lieferte ein besseres Verstandnis der Phanomene und insbesondere eine

Quantifizierung des Energieaustauschs wahrend des Brandes.

34 Auswahl des CFD-Simulationsprogramms

Die Beschreibungen und Ausflihrungen in den vorherigen Kapiteln fihren zu dem Er-
gebnis, dass CFD-Modelle geeignet erscheinen, die kurzzeitigen mikroskaligen Schad-
stoffausbreitungen in der Atmosphare zu untersuchen. Hierbei sollte immer die Aufga-
benstellung im Fokus stehen, da CFD-Modelle fir gewisse Fragestellungen
(langzeitliche Ausbreitungen im ebenen Gelande) sicherlich nicht nétig sind. Hierfir rei-
chen u. U. schon Gaumodelle (Kap. 2.4.1) aus. In diesem Bericht stehen kurzzeitige
mikroskalige Freisetzungsereignisse mit Hindernissen im Strémungsfeld im Fokus. Ins-
besondere die Ausflihrungen in Kap. 2.1 zeigen, dass CFD-Modelle gewisse Vorteile
gegenlber gangigen atmospharischen Ausbreitungsmodellen fir diese Fragestellungen

besitzen, wodurch detailliertere Untersuchungen mdéglich sind.

Die Literaturrecherche in den vorherigen Kapiteln (siehe Kap. 3.1, 3.2 und 3.3) diente

u.a. auch dazu, ein geeignetes CFD-Programmpaket zur Untersuchung der
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Fragestellungen in diesem Vorhaben zu identifizieren. In den gesichteten Referenzen

wurden folgende CFD Programme am haufigsten verwendet:
¢ ANSYS Fluent oder CFX (kommerziell)
e OpenFOAM (Open Source Field Operation and Manipulation) (Open-Source)

e FDS (Fire Dynamics Simulator) (Open-Source)

Zur Evaluierung, ob ein Modellsystem geeignet ist oder nicht, werden weitere Anforde-

rungen gestellt, welche im Folgenden beschrieben sind:

Das gewahlte Programmsystem sollte Open-Source lizensiert sein. Dies bringt gewisse
Vorteile mit sich. Zum einen sind kommerzielle CFD-Modellsysteme, wie ANSYS sehr
teuer. Insbesondere besteht bei ANSYS das Problem, dass die Lizenzkosten abhéngig
von der Prozessoranzahl fir parallele Rechnungen sind. Da CFD-Simulationen fir at-
mospharische Ausbreitungsrechnungen in der Regel stark parallelisiert werden missen,
ist dies eine grof3e Beschrankung bei der Durchfiihrung atmospharischer Simulationen.
Zudem bieten Open-Source Programme die Moglichkeit, den Quellcode einzusehen.
CFD-Simulatoren von ANSY'S bieten diese Mdglichkeit nicht (Black Box). Dadurch erge-
ben sich u. U. Nachteile bei der Nachvollziehbarkeit der Simulationsergebnisse. Ein wei-
terer Vorteil von Open-Source Programmen ist die Einbindung eigener Module und die
Mdglichkeit einer Adaption bestehender Modelle. Weitere Punkte fiir ein geeignetes Mo-
dellsystem sind eine fortlaufende Entwicklung (regelmaflige Updates) und eine breite
Nutzung des Systems durch eine groRe Community. Dies gewahrleistet, dass Bugfixes

zeitnah eingepflegt werden und Hilfestellungen verflgbar sind.

Fir die Simulation eines Schadstofftransportes muss das Modellsystem zudem in der
Lage sein, die Freisetzung von Aerosolen zu berlcksichtigen. Die Sichtung der
Vorhaben aus den Kap. 3.1 und 3.2, ergab das in der Regel verschiedene Turbulenz-
und Transportansitze zum Schadstofftransport angewendet werden kénnen. Die
Turbulenzanséatze sind RANS und LES und die Transportansatze sind Euler
(kontinuierliche Phase) und Lagrange (Partikeltransport). Das gewahlte Modellsystem
sollte somit die verschiedenen Anséatze enthalten.
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In /KOB 13/ erfolgte eine Zusammenstellung weiterer CFD-Simulationsmodelle, welche

u. a zur Stromungssimulation in der Windindustrie eingesetzt wurden. Beispiele sind:
o WindSim (kommerziell),
e Meteodyn (kommerziell) und

e Star-CCM+ (kommerziell).

WindSim war z. B. eines der ersten kommerziellen CFD-Modelle fir die mikroskalige
Standortcharakterisierung von Windresourcen. Weitere in /KOB 13/ erwahnte CFD Pro-
gramme sind die bereits oben erwdhnten Programme ANSYS Fluent und CFX, sowie
OpenFOAM.

Von der Universitat Hannover wird das meteorologische Modellsystem PALM entwickelt.
PALM ist ein fur atmospharische und ozeanische Grenzschichtstrémungen entwickeltes
Large-Eddy-Simulationsmodell. Seit PALM 5.0 wird das Modell zusammen mit mehreren
sog. PALM-4U-Komponenten (PALM fir stadtische Anwendungen) ausgeliefert, mit de-
nen das Modell fir verschiedene stadtische Anwendungen von der Meso- bis zur Mikro-
skala verwendet werden kann. Das PALM-Modellsystem ist Open-Source Software und
kann unter den Bedingungen der GNU General Public License (v3) weitergegeben
und/oder geandert werden /PAL 19/. Aufgrund von Installationsproblemen konnte das
Modell nicht getestet werden. Das Modell befindet sich laut Website zurzeit unter inten-
siver Entwicklung. Die Entwicklung dieses Programms sollte weiterverfolgt und zuklinftig
auf seine Eignung zur Simulation der atmospharischen Radionuklid-Ausbreitung im Nah-

feld nach Transportunféllen hin untersucht werden.

Insbesondere die gesichteten CFD-Simulatoren in Kap. 3.1 und 3.2 erscheinen geeig-
net, um die relevanten physikalischen Prozesse kurzzeitlicher Schadstofffreisetzungen
und Anforderungen an die Erstellung komplexer Modellgitter zur Berticksichtigung kom-
plexer Geometrien, zu gewahrleisten. Aufgrund der Anforderung flexibel eigene Erwei-
terungen implementieren zu kdnnen und ein Open Source Programm verwenden zu wol-
len, werden die kommerziellen CFD Programme ANSYS Fluent und CFX, sowie Star-
CCM+, Meteodyn und Windsim nicht weiter in Betracht gezogen.

Fir dieses Vorhaben wurde OpenFOAM aufgrund der geringen Lizenzkosten (Open-
Source), des offenen Quellcodes (mdgliche Adaptierung und Implementierung neuer
Modelle), der grof3en Nutzergemeinde und der vielfaltigen Modellierungsmoglichkeiten
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(RANS, LES, Euler und Lagrange) fur die weiteren Untersuchungen ausgewéhlt. Vor
allem der offene Quellcode bietet die Mdglichkeit, die physikalischen Modelle nachzu-
vollziehen (keine Black Box). Grundsatzlich kébnnen Folgende, fiir die Simulation eines

Storfalls relevanten Mechanismen bzw. Prozesse, mit OpenFOAM untersucht werden:

e Der Einfluss verschiedener physikalische Prozesse (z. B. thermische Einwirkung

(Brand), Schadstofftransport, Turbulenz),

e Der Einfluss unterschiedlicher Randbedingungen (z. B. raue Oberflachen, Open
Stream Bedingungen, meteorologische Einflussfaktoren (z. B. unterschiedliche

Windrichtungen)),

e der Einfluss von komplexen Gebaudestrukturen und die entsprechenden Auswirkun-

gen auf die Strémungsverhaltnisse.

Der Fire Dynamics Simulator erscheint fir die Fragestellungen in diesem Vorhaben zu
speziell. Der FDS ist insbesondere zur Modellierung von Brandereignissen entwickelt
worden. In diesem Vorhaben steht jedoch der atmospharische Schadstofftransport im
Vordergrund. OpenFOAM bietet hier insbesondere flr potenzielle weitere Fragestellun-
gen in der Zukunft aufgrund der Vielzahl an Solvern mehr Mdglichkeiten, diese zu be-
handeln. Zudem gibt es fir den FDS Simulator nur eine geringe Nutzergemeinde und

damit wesentlich weniger Informationsangebote.

Eine Einfihrung und Programmbeschreibung infvon OpenFOAM erfolgt im Anhang A.
Im folgenden Kapitel wird die Erstellung eines Rechenmodells in OpenFOAM beschrie-

ben.
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4 Erstellung eines Rechenmodells

Fur CFD-Simulationen atmospharischer Stromungen, innerhalb eines bestimmten Kon-
trollvolumens (Kontinuums), missen verschiedene Modell-Annahmen und Randbedin-

gungen festgelegt werden. Diese sind im Folgenden nach /HAD 14/ aufgezahlt:

¢ Modellgebiet: Das Modellgebiet definiert das Modellvolumen und die Modellgeo-

metrie.

e Modellgitter: Das Modellgitter, muss so erstellt werden, dass die Simulationsergeb-
nisse unabhangig in Bezug zur Gitterdiskretisierung sind. Je feiner das Modellgitter
diskretisiert wird, desto genauer wird in der Regel die Lésung. Ab einer bestimmten
Gitterdiskretisierung findet jedoch keine Anderung der Ergebnisse mehr statt. Mit ei-
ner feineren Gitterdiskretisierung erhdht sich gleichzeitig auch die Rechenzeit. Es
sollte daher eine Gitterdiskretisierung gewahlt werden, die Ergebnisse mit der ge-
winschten Genauigkeit liefert, aber auch Einschrankungen hinsichtlich der Rechen-

zeit und der Rechenressourcen bertcksichtigt.

¢ Randbedingungen: An jeder ,Grenze" des Modellgebietes miissen thermische und
hydrostatisch/dynamische Randbedingungen definiert werden, damit das Glei-

chungssystem geltst werden kann.

e Prozesse: Es muss entschieden werden, welche Prozesse berlcksichtigt werden
sollen: Inkompressible/kompressible Strémung, Transportansatz (Euler, Lagrange),
Turbulenz (RANS, LES), Mehrphasensysteme, Brand (Verbrennung, Warmestrah-

lung, Warmeleitung). Hiernach richtet sich insbesondere die Auswahl des Solvers.

e Solver: In der Regel mussen in CFD-Anwendungen zur Losung der Gleichungen
anwendungs-spezifische Solver ausgewahlt werden. FireFOAM ist zum Beispiel ein
Solver fir OpenFOAM.
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Je nach Anwendungsfall oder Fragestellung kdnnen bestimmte Annahmen oder Verein-
fachungen im Simulationsmodell getroffen werden. Grundsatzlich kdnnen mit Open-

FOAM folgende Annahmen zum Stromungszustand bertcksichtigt werden:
e kompressible oder inkompressible® Fluide,
e stationarer (engl. steady state) oder instationarer* Stromungszustand,

e laminare oder turbulente Strémungen.

Fur die Modellrechnungen in diesem Vorhaben, wird das Fluid als inkompressibel ange-
nommen. Diese Annahme ist normalerweise gultig, wenn es sich um eine schwach kom-
primierbare Stromung handelt. Es ist allgemein anzunehmen, dass in Féllen, in denen
die Geschwindigkeit kleiner als 0,3 der Machzahl (siehe Fuf3note 3) ist, kompressible
Effekte vernachlassigt werden kdénnen, was fir die Wind- und Strémungsgeschwindig-

keiten in der ABL im Allgemeinen der Fall ist.

Um zeitabhangige Effekte zu bertcksichtigen, muss die Strdomungssimulation transient
sein. Wenn eine konvergierte stationdre Strdomung ausreicht, bei der sich die Stromungs-
bedingung Uber die Zeit nicht &ndert, sollte eine stationare Simulation durchgefihrt wer-
den. Steady-State-Simulationen sind weniger rechenintensiv als transiente Simulatio-

nen, kénnen aber zu ungenauen Ergebnissen fihren /TOM 18/.

In gangigen atmospharischen Ausbreitungsmodellen (wie z. B. ARTM) wird in der Regel
eine Stabilitdtsklasse der atmosphéarischen Grenzschicht bzw. Mischungsschicht ange-
nommen (siehe Kap. 2.1). Diese Stabilitat spiegelt im Wesentlichen die thermische
Schichtung und somit die Stabilitéat gegeniber konvektiven Prozessen wider. Die Stabi-
litat der Atmosphére beeinflusst somit den Schadstofftransport. In Standard OpenFOAM
gibt es keine Moglichkeit der Vorgabe einer Stabilitatsklasse in den verfligbaren Solvern.
Eine Stabilitat der Atmosphéare konnte tber die Vorgabe einer erwarmten Oberflache
(labile Schichtung) oder Uber die Annahme einer erwarmten Luft (im Gegensatz zur

8 Ein Fluid gilt als inkompressibel, wenn die Dichte aufgrund von Druckénderungen konstant bleibt. Ein
inkompressibles Fluid gibt es in der Regel nicht, jedoch fuhrt die Annahme zur Vereinfachung des Glei-
chungssystemes, wodurch sich der Rechenaufwand verringert /SCH 05/. Nach /LAU 13/ zitiert in
/AND 14/ kdnnen Strémungen von Gasen mit einer Geschwindigkeit von kleiner als 30 % der Schallge-
schwindigkeit als inkompressibel angenommen werden.

4 Eine Fluidstromung gilt als stationar, wenn die entsprechende ZustandsgroRe (V,p, T, p) zeitlich konstant
ist HAK 18/.
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kihleren Oberflache) erfolgen (stabile Schichtung). Die Ausgleichseffekte finden nach
starten der Simulationsrechnung statt und wiirden dann zu einer Durchmischung inner-
halb der Grenzschicht fihren. In der VDI Richtlinie 3783 Blatt 8 sind Grenzschichtprofile
in Abhangigkeit u. a. von der Stabilitadtsklasse enthalten. Diese sollen das mittlere Ver-
halten der fur eine Ausbreitungsrechnung bendétigten Parameter (Windgeschwindigkeit,
Windrichtung, Windgeschwindigkeitsfluktuation) beschreiben. Ihre Verwendung ist nur
fur langzeitliche Ausbreitungsrechnungen sinnvoll und ist fir Einzelfallbetrachtungen
und somit fur die Fragestellungen in diesem Vorhaben nur bedingt geeignet. In diesem
Vorhaben wird zur Vereinfachung der Modellerstellung daher zunachst einzig von einer

neutralen Schichtung der Atmosphéare ausgegangen.

Insbesondere bei Branden kdnnen chemische Reaktionen die Stromung beeinflussen
(reaktive Stromungen). Hauptsachlich findet bei Branden ein Wéarmetransport statt, der
zu Dichteunterschieden und Konvektionsstromungen fuhrt. Optional kdnnen auch ver-
schiedene Phasen (Mehrphasenstromung) beim Brandprozess eine Rolle spielen. Fir
diese Problemstellung kann das Fluid nicht mehr als inkompressibel angenommen wer-
den. Aufgrund der Komplexitat der Prozesse und der dadurch bedingten hohen Einar-
beitungszeit, werden diese Prozesse in diesem Vorhaben nicht betrachtet. Das in die-
sem Vorhaben verwendete OpenFOAM Modell soll zunachst einfach gehalten sein.

Folgende Annahmen wurden fur die Modellrechnungen mit OpenFOAM getroffen:

e Es wird eine neutral geschichtete atmosphérische Grenzschicht angenommen,
dadurch kdnnen kompressible Effekte (Beeinflussung durch Druck und Temperatur)

vernachlassigt werden.

e Das stromende Fluid ist inkompressibel (keine Dichteanderung). Diese Bedingung
ist erfiillt fiir geringe FlieRgeschwindigkeiten (Machzahl < 0,3) /BOS 12/.

e Das Fluid ist isotherm (keine Temperaturédnderung).

e Transiente und turbulente Strémung.

Zum ,Erlernen” der OpenFOAM Toolbox und der Pre- und Postprocessing Werkzeuge,
wurden zunéchst Testrechnungen mit den in OpenFOAM mitgelieferten Tutorials durch-
geflhrt. Die Erfahrungen aus den Testrechnungen (siehe auch Kap. 5) insbesondere zur
Anwendung von Randbedingungen, den erforderlichen Anséatzen zum Tracertransport
und der numerischen Einstellungen der Solver, welche zur Erstellung eines Simulations-

modells bendtigt werden, sind im Folgenden dokumentiert.
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4.1 Auswahl des Turbulenzmodells

In /SAL 11b/ wurden drei verschiedene Turbulenzanséatze, ndmlich stationare RANS, in-
stationdre RANS (URANS) und LES, fur die Simulation der Luftstromung und der Schad-
stoffausbreitung in einem urbanen Gebiet eingesetzt und anhand von experimentellen
Windkanaldaten validiert. Es wurde berichtet, dass RANS die simulierten Schadstoff-
werte im Vergleich zu experimentellen Daten Uberbewerten. Die Annahme einer statio-
naren Stromung in den numerischen Analysen wurde als eine der Hauptursachen fir die
Diskrepanzen identifiziert. Somit wurde u. a. gezeigt, dass fur die genaue Vorhersage
der Stromungs- und Konzentrationsfelder innerhalb von stadtischen Stralenschluchten

transiente Solver zwingend erforderlich sind.

Steady-State-RANS Rechnungen haben die Schadstoffkonzentrationen schlecht vorher-
gesagt und reproduzierten keine konsistenten Ergebnisse. Dies liegt daran, dass die
turbulente Durchmischung des Strémungsfeldes nicht erfasst wurde. LES reproduzierte
die experimentellen Daten am besten, da es die unsteten Schwankungen, die den tur-
bulenten Mischvorgang innerhalb der StraRenschlucht steuert, berticksichtigt. Es wird
von /SAL 11b/ hervorgehoben, dass die Ergebnisse der Studie sich nicht nur auf Um-
weltprobleme in stadtischen Gebieten beschranken, sondern auch auf alle Strémungs-
probleme angewendet werden kénnen, bei denen groRe Wirbel dominieren und die Auf-

lbsung von Ubergangszustanden von groRter Bedeutung ist.

Nach /VAN 18/ kann die Verwendung von LES im Gegensatz zu RANS einen Anstieg
des Rechenbedarfs um einen Faktor von > 100 bedeuten. Die Abb. 4.1 veranschaulicht
den Unterschied zwischen den zeitlich gemittelten Strémungen, wenn ein RANS Turbu-
lenzmodell verwendet wird (obere Abbildung) und wenn die gréfZeren turbulenten Wirbel

durch einen LES-Ansatz modelliert werden (untere Abbildung).
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U Strdmungsgeschwindigkeit in M/s
< X 00e+00 2 3 4 5 6 7 8 1.0e+01

U stromungsgeschwindigkeit in m/s
<z X 00e+00 4 6 8 10 12 14 1.8e+01

Abb. 4.1  Obere Abbildung: Stromungssimulation mit einem RANS (KEpsilon) Turbu-
lenzmodell. Untere Abbildung: Stromungssimulation mit einem LES Turbu-

lenzmodell (dynamicKEqgn)

Die Strdomung erfolgt von links nach rechts. Die Farben reprasentieren die unterschiedlichen
Stromungsgeschwindigkeiten. Zusatzlich sind die Stromungsvektoren (unskaliert) darge-

stellt. Fir die Rechnungen wurde der OpenFOAM Tutorial-Rechenfall pitzDaily verwendet.

Die Ergebnisse in /SAL 11b/ zeigen, dass die Auswahl des Turbulenzmodells in Abhén-
gigkeit mit der Modellgeometrie erfolgen muss. Der LES-Ansatz liefert fur komplexe Mo-
dellgebiete bessere Ergebnisse, jedoch ist der Aufwand zur Parametrisierung und der
Rechenwand hoher als bei RANS-Ansatzen. Fur die Testrechnungen in Kap. 5 wurden

zunachst beide Ansatze mit folgenden Turbulenzmodellen getestet:
e RANS: k — e-Modell (optional: k — w-SST Modell)

e LES: WALE (optional: Smagorinsky, kEgn, dynamicKEqn)

Eine allgemeine Beschreibung der gangigen RANS- und LES-Turbulenzmodelle und der
zugrunde liegenden Modellkonstanten, findet sich u. a. in /CFD 13/. Zur Bestimmung der
initialen Eingabeparameter gibt es fur das k — e- und k — w-Turbulenzmodell eine Inter-
netseite, auf der die Parameter in Abhangigkeit unterschiedlicher Parameter automa-
tisch berechnet werden /CFD 20/. Die im Folgenden wiedergegebenen Formeln hinter
der Berechnung und weitere Informationen zu allen abhéngigen Parametern sind u. a.
in /CFD 14/ dokumentiert. Die Gleichungen (4.1) und (4.2) berechnen die Werte fur die

turbulente kinetische Energie k und die turbulente Energiedissipation ¢ fir das k — e-
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Modell. Die Gleichung (4.3) berechnet die Turbulenzlangenskala (engl. turbulence length
scale). Die Turbulenzlangenskala ist eine physikalische Grol3e, welche die Dimensionen

der grof3en energiehaltigen Wirbel in einer turbulenten Strémung beschreibt.

3 41

k = 2 (IUref)z (4.1)
3/2

e= (4.2)

=04 - (5) (4.3)

U, Referenzstrémungsgeschwindigkeit [m/s]

I Turbulenzintensitat [%]
C, Turbulenzkonstante = 0,09

Turbulenzlédngenskala [m]

U:o') =~

charakteristische Lange [m]

Fur atmospharische Stromungen kann die Turbulenzlangenskala aus der sogenannten
charakteristischen Lange &, (engl. characteristic lenght scale) abgeleitet werden. Die
charakteristische Lange entspricht im Wesentlichen der Hohe der atmosphérischen
Grenzschicht. Fur die Berechnung der turbulenten kinetischen Energie k wird u. a. die
Turbulenzintensitat bendtigt. Die Turbulenzintensitat wird in der Literatur als das Verhalt-
nis der Standardabweichung g; zur mittleren Geschwindigkeit i, definiert /AZE 13/. In
der Tab. 4.1 sind Turbulenzintensitaten in Abhangigkeit zu den Reynoldszahlen aufge-

fuhrt. Die Reynoldszahl berechnet sich aus der Gleichung (2.1).

Tab. 4.1 Turbulenzintensitaten verandert nach /SIM 17/

Turbulenz Intensitat in % (/CFD 19a/)
Sehr geringe Turbulenz 0,05-1

Geringe Turbulenz (3.000 < Re < 5.000) 1

Mittlere Turbulenz (5.000 < Re < 15.000) 1-5

Hohe Turbulenz (15.000 < Re < 20.000)

Hohe Turbulenz (Re > 100.000)

Aus der Gleichung (2.1) errechnet sich aus einer beispielhaften charakteristischen
Lange bzw. Hohe, der atmospharischen Grenzschicht von 100 m und einer beispielhaf-

ten Stromungsgeschwindigkeit von 1 m/s und einer dynamischen Viskositét fir Luft von
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1,5:10° Pa/s, eine Reynoldszahl von Re > 100.000. Somit ergibt sich aus der Tab. 4.1

eine Turbulenzintensitat von 5 — 20 %.

Fur die Turbulenzintensitat wird ein Wert von 5 % angenommen. Aus der Stromungsge-
schwindigkeit von 1 m/s, ergibt sich aus den Gleichungen (4.1) und (4.2) fur k ein Wert
von 0.00375 m?/s? und fir ¢ ein Wert von 5.1668 m?/s®. Diese Werte werden als initiale
Parameter zum Beispiel fur die Einstromprofile der atmBoundaryLayer Funktionen (An-
hang A.4.1) bendotigt.

4.2 Entwicklung eines turbulenten Stromungsfeldes fir LES

Insbesondere fiir Stromungssimulationen fir LES-Modelle wird in der Literatur hervor-
gehoben, dass ein statistisch-stationarer Zustand des Strémungsfeldes entwickelt wer-
den sollte. Dies ist insbesondere wichtig, wenn ein Schadstofftransport bzw. dessen Dis-
persion untersucht werden soll. Grundséatzlich entwickelt sich eine Turbulenz durch
unterschiedliche ,Storfaktoren”, wie Scherkrafte des stromenden Fluids (viskositatsab-
hangig), kompressible Einflisse durch Temperaturunterschiede (Wéarmefluss von der
Oberflache, Warmestrahlung der Sonne) und Objekte im Stromungsfeld (Bebauung, Ve-
getation). In einem Kontinuum ohne geometrische Objekte (Strémungshindernisse) und
einem inkompressiblen Fluid, wird aufgrund der geringen Scherkrafte von Gasen eine
sehr lange Strecke benotigt, damit sich eine Turbulenz entwickelt kann. Zur Entwicklung
eines vollstandig turbulenten Strémungsfeldes, muss deshalb eine ausreichende Lange
des Modellgebietes in Strdomungsrichtung gewahrleistet sein. Die Abb. 4.2 veranschau-
licht die Entwicklung einer turbulenten Strémung. Zunéchst wird am Einlass (links) eine
laminare Stromung vorgeben, welche sich tiber eine Ubergangszone (engl. Transition),
Zu einer turbulenten Stromung (Turbulent) entwickelt. Zudem sind die unterschiedlichen
Schichten, viskose Unterschicht, Bufferschicht und die turbulente Region dargestellt
(siehe auch Anhang A.4.2). Die Stromungsprofile spiegeln den logarithmischen Verlauf
der Stromungsgeschwindigkeit wider. Je groRer bzw. langer das Modellgitter ist, desto

hoher ist u. U. auch der Rechenaufwand.

39



,L‘., ,_:U.) T /O Q :' : Turbulent

— —e T @) y Q' — region

— A A YO =

i - --_._-_I ) A 1

I—M_’ - "i’- o x"/_:f" =Y ’_Q/Q' ),Q ,—-HQ '—bg > } BUﬁerIayer
i, i e 2 N ;7 Viscous
—— > sublayer

Not to Scale
=——— Laminar —— <= Transition —=< Turbulent

Abb. 4.2  Entwicklung eines turbulenten Stromungsfeldes von einer laminaren Stro-
mung am Einlass (links) zu einem gemittelten logarithmischen Strémungs-

profil am Auslass (rechts) /FRE 17/

Es gibt verschiedene Methoden zur Erzeugung turbulenter Stromungen. Im gunstigen
Falle sollten diese Methoden die Lange der Modellgebiete, um ein turbulentes Regime
zu generieren, verkirzen. Beispielhaft wird in /LUN 98/, /JJOR 12/, /IMON 13/, /GRO 16/,
IXIA 17/, IVAS 18/ dargestellt, wie Turbulenz fir LES Modelle implementiert werden

kann. Mégliche Ansatze zur Erzeugung turbulenter Fluktuationen sind:

1. Synthetische Verfahren, bei denen raumlich und zeitlich instationare Fluktuationen
(zufallige Geschwindigkeitsschwankungen) auf verschiedene Weise (synthetisch)

erzeugt und mit dem Stromungsfeld Uberlagert werden.

2. Recycling-/Neuskalierungsverfahren (Precursor): Vorsimulation, bei der das instati-
onare turbulente Geschwindigkeitsfeld durch eine separate (Hilfs-) LES-Simulation
mit periodischen Randbedingungen erzeugt wird. Wahrenddessen wird in einer aus-
gewahlten Ebene das turbulente Geschwindigkeitsfeld extrahiert (mapped). Diese
Daten werden neu skaliert und dann als Eingangswerte fur den Einlass bzw. Inlet

(siehe Abb. 4.3) einer zweiten (Haupt)Simulation verwendet.

3. Recycling-/Mappingverfahren: Extraktion (mapping) turbulenter Geschwindigkeiten
aus einer inneren Schnittebene im Stréomungsfeld. Die Daten werden kontinuierlich
als Eingangsparameter am Einlass verwendet. Somit verstarken sich mit der Zeit

Fluktuationen im Strémungsfeld.

Nach /JOR 12/ ist die einfachste Methode, das mittlere Geschwindigkeitsprofil und das
Turbulenzniveau am Einlass bzw. Inlet (Abb. 4.3) mit zufalligen Schwankungen (oder
Rauschen) zu tberlagern. In OpenFOAM gibt es hierfiir z. B. die Randbedingung ,turbu-

lentinlet“. Da die Schwankungen zufallig erzeugt werden, gibt es keine raumlichen oder
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zeitlichen Korrelationen und dem Fluss fehlen realistische turbulente Strukturen. Aul3er-
dem wird das Energiespektrum nicht korrekt wiedergegeben, da alle Skalen dieselbe
Energie haben und gleichermal3en zu den Schwankungen beitragen. Die Schwankun-
gen verblassen bzw. verschwinden daher stromabwarts des Inlets. Dieses Verfahren
eignet sich daher nicht fur die Simulation vollstandig entwickelter, turbulenter atmosphéa-
rischer Grenzschichtstromungen. Eine Aufstellung sowie Erlauterung der verschiedenen
synthetischen Verfahren gibt /HAY 19/.

Am Lehrstuhl fir Modellierung und Simulation (LeMoS) der Uni Rostock wurde eine Er-
weiterung fir OpenFOAM namens LEMOS-2.4.x entwickelt. Die Erweiterung ist hier ver-
fugbar: https://github.com/LEMOS-Rostock/LEMOS-2.4.x. Die Erweiterung bringt zu-
satzliche Funktionen mit sich, wie z. B. einen synthetischen Inflow Generator zur
Erzeugung eines turbulenten Zustromes am Inlet. Die LEMOS Version ist jedoch fir die
OpenFOAM Version 2.4 entwickelt, welche veraltet ist. Zudem scheint diese Erweiterung

nicht mehr weiterentwickelt zu werden. Deshalb wurde die Erweiterung nicht getestet.

Der Vorteil von Precursor-Methoden besteht darin, dass turbulente Zustrombedingungen
direkt durch die Navier-Stokes-Gleichungen erzeugt werden. Dies flhrt zu einer hGheren
Genauigkeit bzw. Realismus z. B. gegentiber den synthetischen Verfahren. Der Haupt-
nachteil der Precursor-Methode ist jedoch der betrachtliche zuséatzliche Rechenaufwand,
der mit einer zusatzlichen Navier-Stokes-Simulation verbunden ist /MUN 16/. Nach
/MUN 16/ u. A., wird die Verwendung von LES-basierten Precursor-Methoden bevor-
zugt, da viele der Annahmen, die in synthetischen Turbulenzmodellen gemacht werden,

nicht in atmospharischen Stromungen gelten.

Fur die Mapping Methode stehen entsprechende Randbedingungen (periodic oder map-
ping) in OpenFOAM zur Verfigung. Die Methode ermdglicht eine schnelle Erzeugung
turbulenter Strukturen, da diese durch die Randbedingungen recycelt werden und die
Stromung nach mehreren Durchlaufzeiten einen statistisch stationdren Zustand erreicht.
Nachdem das Stromungsfeld einen ausreichenden turbulenten Zustand erreicht hat,
kann die zeitversetzte Einspeisung eines Schadstoffes erfolgen. Der Vorteil dieser Me-
thode besteht darin, dass keine Vorrechnung wie fiir die Precursor-Methode nétig ist.
Dieses Merkmal ist der Hauptgrund fur die weit verbreitete Popularitat periodischer

Randbedingungen in turbulenten Stromungssimulationen /MUN 16/.

In /VAS 18/ wurden die drei oben genannten Methoden untersucht. Hierflr wurde fir

eine LES Stromungssimulation der neutralen ABL in einem ,leeren“ Modell (ohne
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geometrische Objekte) Uber drei verschiedenen Gelandetypen (landlich, vorstadtisch
und stadtisch) simuliert. Nach /VAS 18/ gibt es zur Implementierung von Rauigkeit in

LES Simulationen drei Kategorien von Methoden:

1. Ein Ansatz besteht darin, die Rauheitselemente als geometrische Elemente im Mo-

dellgitter explizit zu modellieren.

2. Ein alternativer Ansatz besteht in der Implementierung von Momentenkréften (mo-
mentum forcing terms), die haufig zur Modellierung der Auswirkung der Vegetation

auf das Stromungsfeld verwendet werden (siehe auch /SEG 17/).

3. Der dritte Ansatz beriicksichtigt die Bodenrauheit durch Vorgabe von Schubspan-

nungen an der Wall-Randbedingung.

Die erste Methode erscheint fur die Entwicklung turbulenter Strémungsbedingungen flr
LES-Rechnungen am zielfiihrendsten (siehe auch Kap. 5.4). Eine Vielzahl an Studien,
welche sich mit der Generierung von turbulenten Strémungen fir den Inlet beschéftigt
haben, kommen aus der Windindustrie. Die Problemstellungen sind vergleichbar, da
auch die untere atmosphérische Grenzschicht im Fokus der Betrachtungen liegt. Nach
/MUN 16/ hat die turbulente Stromung am Inlet einen signifikanten Einfluss auf die Stro-
mungsmerkmale im gesamten Simulationsbereich. Insbesondere wenn keine Phano-
mene vorhanden sind, welche Turbulenz triggern, wie z. B. eine grof3flachige Trennung

von Stromungen, Ubergange oder eine instabile Schichtung der Atmosphare.

4.3 Randbedingungen

Fur die mitgelieferten Tutorials in OpenFOAM werden in der Regel einfache Rechtecke
als Modellgebiete angenommen. Die Modellgebiete werden somit von sechs Grenzfla-
chen begrenzt. Fiir diese Grenzflachen missen Randbedingungen festgelegt werden
(siehe Abb. 4.3).
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Die Randbedingungen entsprechen grundséatzlich einem:
¢ Inlet (Einstrom von Fluiden)
e Qutlet (Ausstrom von Fluiden)
o Top (obere Begrenzung des Modells)
e Ground (Boden)

e Sides (rechte und linke Begrenzung des Modells)

Top (oberer Rand)

Qutlet (Auslass)

“—— sides (Seiten)

Inlet (Zustrom)

Ground (Boden)

Abb. 4.3 Schematische Abbildung der Modellgeometrie mit den entsprechenden
Randbedingungen

Den Randbedingungen werden Eigenschaften bzw. Funktionen zugewiesen, welche das
physikalische Verhalten der Grenzflachen beschreiben. Die Abb. 4.4 zeigt eine beispiel-
hafte Eingabedatei fur das Vektorfeld U (Stromungsgeschwindigkeit). Hier miissen zwei
Grundsatzliche Randbedingungstypen unterschieden werden, namlich patch und wall
(Anhang. A.4). Zur Definition der Randbedingungstypen stehen in OpenFOAM unter-
schiedliche Randbedingungsfunktionen (z. B. noSlip oder slip) zur Verfigung. Eine Er-
lAuterung der unterschiedlichen Typen und Funktionen finden sich im Anhang. A.4 oder
ausfihrlicher in /OPE 18a/.
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FoamFile
{

version 2.0;

format ascii;

class volVectorField:

location "o";

object Uz

}

SO R K E F k ko k k k& & & F k k *k Kk & Kk Kk * k *k K Kk F Kk %

dimensions
internalField
boundaryField
{
inlet
{
type
Uref
Zref
zDir
flowDir
z0
zGround
value
}
outlet
{
type
inletValue
value
}
ground
{
type noSlip;

type slip:

type slip;

[01-10000]:
uniform (1 0 0):

atmBoundaryLayerInletVelocity;
1.0z

43;

(0 0 1);

{1 0 0):

uniform 0.1;

uniform 0.0;

SinternalField;

inletQutlet;
uniform (0 0 0);
uniform (0 0 0):

¥ ok Rk k k Kk k k * S/
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Abb. 4.4

Im Folgenden werden die grundlegenden Annahmen und Auswahlmdglichkeiten der
Randbedingungen und die zugehdrigen Funktionen insbesondere fiir die Geschwindig-
keit U naher erlautert. Zudem missen auch Randbedingungsfunktionen fur alle anderen
Parameter festgelegt werden. Diese sind der Druck p und die fur die jeweils verwendeten
physikalischen Modelle spezifischen Parameter. Beispielhaft wird fur das k — e-Modell
die entsprechenden Randbedingungsfunktionen aufgezeigt. Die in den folgenden Kapi-
teln aufgeflihrten Informationen, dienen zur Erstellung eines Simulationsmodells fir die

Testrechnungen im Kap. 5. Die Parametrisierung der Randfunktionen ist ebenfalls in

Kap. 5 beschrieben.
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43.1 Inlet

Am Inlet*-Rand wird eine Strdbmung von Luft in das Modellgebiet angenommen
(Neumann-Rand). Die Art der Stromung kann z. B. durch unterschiedliche Randbedin-

gungen implementiert werden:

¢ fixedValue (einheitliche Stromungsgeschwindigkeit tiber den gesamten Querschnitt)
¢ atmBoundaryLayerInletVelocity (logarithmisches Stromungsprofil)

e mapped und cyclic

Die einfachste Mdglichkeit einen Fluidstrom in das Modellgebiet zu implementieren, ist
Uber die fixedValue Randbedingung, wodurch eine uniforme laminare Strdmung in das
Modellgebiet gewahrleistet wird. Zur Modellierung einer atmospharischen Grenzschicht
bzw. der Strémungsprofile, werden in OpenFOAM gewisse Funktionen bereitgestellt
(atmBoundaryLayer). Eine detaillierte Beschreibung der Funktionen erfolgt im An-
hang A.4.1. Die Funktionen mapped und cyclic werden im Kapitel 5.2 detailliert behan-
delt.

Folgende Funktionen wurden fiir die sonstigen Parameter fir den Inlet angenommen:

e Druck p: zeroGradient

e Turbulenzenergie k: atmBoundaryLayerinletk

¢ Dissipation e: atmBoundaryLayerlnletEpsilon

e Viskositat nut: calculated oder zeroGradient

4.3.2 Outlet

Am Outlet wird z. B. fur U, epsilon und k in der Regel eine inletOutlet Randbedingung
(siehe Kap. A.4) angenommen. Fir den Druck wird am Outlet die Funktion fixedValue
uniform 0 angenommen. Somit ergibt sich der Druck im Modellgebiet aus der Fluidstro-
mung (Neumann Rand) und nicht aus einer initialen Druckdifferenz (Dirichlet Rand) zwi-
schen Inlet und Ouitlet.

45



Folgende Funktionen wurden fiir die Parameter fiir den Outlet angenommen:
e Druck p: fixedValue

e Turbulenzenergie k: inletOutlet oder zeroGradient

¢ Dissipation : inletOutlet oder zeroGradient

e Viskositdt nut: calculated oder zeroGradient

433 Ground (Boden)

Der Boden des Modellgebietes wird als Randbedingungstyp ,Wall“ festgelegt. Wand
(Wall)-Funktionen sind empirische Gleichungen, welche die Physik der Strdomung in der
N&he von Grenzflachen modellhaft beschreiben sollen (siehe auch Anhang A.4.2). Um
das Stromungsfeld im Ubergang von der Grenzflache zur dariiber liegenden (turbulen-
ten) Strémung korrekt zu berechnen, ist fiir diesen Bereich in der Regel eine relativ feine
Gitterdiskretisierung erforderlich. Insbesondere missen gewisse Anforderungen hin-
sichtlich der H6he bzw. des Abstandes des Elementmittelpunktes der ersten Zelle tber
dem Boden eingehalten werden (siehe y+ im Anhang A.4). Die Anforderung an eine ge-
wisse Diskretisierung der Elemente an Grenzflachen, muss insbesondere fir Modell-
rechnungen mit dem LES-Ansatz eingehalten werden. Das Strémungsverhalten in
Grenzschichtndhe wird beim LES-Ansatz anders behandelt als beim RANS-Ansatz. Die

entsprechenden Abweichungen sind im Kap. 5 beschrieben.

Fur alle Turbulenzansatze wird angenommen, dass die Strémungsgeschwindigkeiten
(V) direkt am Boden null sind. Hierfir gibt es die Funktion noSlip, bei der alle Geschwin-
digkeitsvektoren direkt an der Grenzflache auf null gesetzt werden. Diese Funktion ist

vergleichbar zur Funktion uniformFixedValue - uniformValue (0 0 0).

46



Folgende Funktionen wurden fur die sonstigen Parameter fiir den Boden und das ange-

nommen:
e Druck p: zeroGradient

e Turbulenzenergie k: kgRWallFunction

e Dissipation &: epsilonWallFunction

e Viskositat nut: nutkAtmRoughWallFunction, nutkRoughWallFunction oder nutURo-

ughWallFunction

43.4 Top (obere Begrenzung des Modells)

Far die Stromung U wird an der oberen Begrenzung des Modellgebietes eine ,slip* Rand-
bedingung angenommen (vgl. auch z. B. /SEG 17/). Bei dieser Funktion werden alle
Stromungsvektoren parallel zur Grenzflache gesetzt. Alternativ kann auch die Funktion

zeroGradient angewendet werden.

Folgende Funktionen wurden fir die sonstigen Parameter fir die obere Modellgrenze
angenommen:

e Druck p: zeroGradient

e Turbulenzenergie k: zeroGradient

e Dissipation £: zeroGradient

e Viskositat nut: calculated oder zeroGradient

Eine weitere Moglichkeit fir den Top aber auch fiir den seitlichen Rand besteht in der
Implementierung der sogenannten ,freeStream” Randbedingung. Bei dieser Randbedin-

gung werden die Stromungsvektoren nicht beeinflusst bzw. kénnen frei aus dem Modell

flieBen. Somit wirde das Modellvolumen eher einer ,freien* Atmosphéare entsprechen.

4.35 Sides (seitliche Begrenzung des Modells)

Fur die Stromung U wird an den Seiten des Modellgebietes entweder die ,symmetry*
oder ,slip* Randbedingung angenommen. Wobei die symmetry Bedingung, wie patch
oder wall ein Randbedingungstyp ist und bereits bei der Modellgittererstellung der

Grenzflache zugewiesen werden muss. Die slip Funktion setzt alle Strémungsvektoren
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parallel zur Grenzflache. Alternativ kann auch die Funktion zeroGradient angewendet
werden. Eine weitere Moglichkeit ist fir 2D Modellierungen die seitlichen Wande auf
~empty“ zu setzen. Diese Option fiihrt jedoch zu Problemen bei der Anwendung von LES-

Turbulenzmodellen.

Folgende Funktionen wurden fiir die sonstigen Parameter fir die seitlichen Modellgren-

zen angenommen (wenn nicht symmetry sondern patch ausgewahlt wurde):
e Druck p: zeroGradient

e Turbulenzenergie k: zeroGradient

e Dissipation &: zeroGradient

e Viskositat nut: calculated oder zeroGradient

4.4 Source Term (Partikel und Scalar)

In diesem Kapitel werden die Mdglichkeiten zur Implementierung verschiedener Trans-
portmodelle in OpenFOAM beschrieben. Im Wesentlich kann zwischen dem Euler-An-

satz und dem Lagrange‘schen Partikeltransport gewahlt werden.

44.1 Skalarer Transport (Euler-Ansatz)

Es gibt zwei Standard-Mdglichkeiten zur Modellierung des sklaren Tracertranportes in
OpenFOAM. Zum einen Uber den scalarTransportFoam Solver oder die scalar-
SemilmplicitSource Funktion. In dem scalarTransportFoam Solver kdnnen Tracer nur
Uber Patches in das Modellsystem eingespeist werden. Dies bedeutet, dass zunachst
nur an den Modellrdndern eine Tracer-Injektion erfolgen kann. Patches innerhalb des
Modellgitters werden z. B. durch snappyHexMesh durch separate Geometrien in das
Modellgitter implementiert. Durch eine Deklarierung einer Zone mit dem OpenFOAM Uti-
lity topoSetDict, kann nachfolgend eine Patch-Zuweisung durch createBafflesDict (Baff-
les sind Patches innerhalb des Modellgitters) erfolgen. Jedoch fiihrt die Einspeisung ei-
nes Tracers durch sog. Baffles zu numerischen Problemen (nicht dokumentierte
Testrechnungen). Baffles werden in der Regel zur Einspeisung thermischer Energie in
das System genutzt und sind fUr einer Tracereinspeisung anscheinend nicht geeignet.
Fur dieses Vorhaben soll eine Punktkoordinate als Injektionsquelle dienen. Dies ist in

scalarTransportFoam nicht ohne weiteres moglich.
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Eine weitere Moglichkeit zur Tracereinspeisung ist die scalarSemilmplicitSource Funk-
tion (Abb. 4.5). Diese Funktion kann direkt in der controlDict Datei im System Ordner

unter functions eingegeben werden.

Diese Funktion beinhaltet folgende Eingabemdéglichkeiten:
¢ Injektionslokation (all, cellSet, cellZone, points)
e Steuerparameter:
— Startzeitpunkt [s]: timeStart t
— Injektionsdauer [s]: duration t
¢ Injektionsart:
— absolute [kg/s]

— specific [kg/m3s]
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0

type scalarTransport;
libs ('libsolverFunctionObjects.so™);
active true;
resetOnStartUp false;
fvOptions
{
s
{
type scalarSemilmplicitSource;
active true;
timeStart 0;
duration 2000;

scalarSemilmplicitSourceCoeffs

{

//selectionMode: Domain where the source is applied
//(all/cellSet/cellZone/points)

selectionMode points;
points
(
(10 0 10)
)

//volumemode: [Required] Choice of how to specify
//the two coefficients

//— absolute: values are given as [variable]

//— specific: values are given as [variable]/m3
//Mass source in kg/s (absolute) or kg/m3s (spe
cific)

volumeMode absolute;

//injectionRateSuSp: Conserved variable name and
//two coefficients of linearized source term

//injectionRateSuSp
{

S (1 0); // kg/s
}

}
133

Abb. 4.5 Beispielhafte Anwendung der scalarSemilmplicitSource Funktion in der con-

trolDict Datei. Zeilen mit einem ,//* am Anfang sind Kommentare und werden

vom Code nicht verarbeitet

Es sollte méglich sein, mehrere Tracer bzw. Skalarfelder in das Modellgebiet einzuspei-
sen, indem die scalarSemilmplicitSource Funktion mehrmals fir unterschiedliche vari-
ablen aufgerufen wird (nicht getestet). Zudem kann eine zeitabhangige Tracereinspei-

sung durch die Vorgabe von Zeitreihen erfolgen.
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4.4.2 Lagrange‘scher Partikeltransport

Durch eine Freisetzung von Partikeln, wird eine Schadstoffwolke nicht als Ganzes mo-
delliert (im Vergleich zum Euler-Ansatz), sondern die Partikel représentieren quasi eine
Art Stichprobe der Schadstoffwolke (siehe auch /RIC 14/). Eine gute Einfiihrung in die
Funktionsweise zur Implementierung eines Partikeltransportes in OpenFOAM bietet
/LOP 14/. Beim Partikeltransport werden Newtons Bewegungsgleichungen fir die Parti-
kelphase geltst, um die Bewegungsbahnen der Partikel (oder Partikelgruppen) im Kon-
tinuum zu bestimmen. Die Partikel werden in der Regel mit einem Tragerfluid bzw. Luft
(Eulerphase) transportiert. Die Partikel kdnnen mit der Luft interagieren und die Stro-
mung beeinflussen. In der Regel nimmt mit zunehmender Partikel Anzahl/Dichte die
Wechselwirkung mit dem Fluid zu. Es stehen folgende Méglichkeiten zur Partikelinter-
aktion zur Verfiigung /LOP 14/:

e Einwegkopplung (One way coupling): Der Einfluss der Partikel auf das Tréagerfluid

bzw. -gas wird vernachlassigt.

o Zweiwegekopplung (Two way coupling): Die Kraft, die die Partikel auf das Tragerfluid

bzw. -gas austiben, wird beriicksichtigt.

e Vierwegekopplung (Four way coupling): Auch Partikel-Partikel-Kollisionen werden
bertcksichtigt.

Fur die Rechnungen in diesem Vorhaben wird die Einwegkopplung verwendet. Fur die
Simulation von Partikeln bzw. deren Transport im Kontinuum, stehen in OpenFOAM ver-
schiedene Solver zur Verfligung. Testrechnungen z. B. mit DPMFoam fiihrten (auch we-
gen der schlechten Dokumentation) zu nicht befriedigenden Ergebnissen (siehe
Kap. 5.1). In vielen Berichten /KAS 18/ /PER 10/ /NIL 08/ wird die Anpassung bzw. Im-
plementierung der Partikel Tracking Bibliotheken in bestehende Solver beschrieben. So-
mit kdnnen die Standard OpenFOAM-Solver, wie z. B. simpleFoam, pisoFoam oder
pimpleFoam, in denen standardmaRig kein Partikeltransport enthalten ist, um diese

Funktion erweitert werden.

Es gibt verschiedene Injektionsmdglichkeiten (flowType) fir die Partikelphase, wie kon-
stante Geschwindigkeit (constantVelocity), Durchflussrate und Aussto3koeffizient

(flowRateAndDischarge) und mit einem bestimmten Druck (pressureDrivenVelocity).
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Im Folgenden sind beispielhafte Eingabeparameter fir den Partikeltransport fir

constantVelocity in der Konfigurationsdatei kinematicCloudProperties aufgezeigt.
e Einwegekopplung (coupled false;)

e Einspeisung tber coneNozzlelnjection;

Injektionslokation: position (10 0 3.0);

— Injektionszeitpunkt [s]: SOI 0;

— Injektionszeitdauer [s]: duration 100;

— Anzahl der Parcels: parcelsPerSecond 100;

— Anzahl der Partikel pro Parcel: nParticle 1000;
— Injektionsgeschwindigkeit [m/s]: UMag 10;

o Partikel Verteilung (sizeDistribution) mit fixedValue;

Weitere Mdglichkeiten bestehen in der Auswahl der sizeDistribution mit normalDistribu-
tion, RosinRammlerDistribution, wobei eine RosinRammler Verteilung tblicherweise zur
Erzeugung der PartikelgréRenverteilung von Mahl- und Zerkleinerungsvorgangen ver-

wendet wird.

4.5 Numerische Einstellungen

Zur Modellerstellung werden neben dem Modellgitter und dessen Parametrisierung, zu-
dem Informationen zum Ldsen der Gleichungen (Solver) und dessen numerische Ein-
stellungen bendtigt. Zudem werden Anforderungen an die zeitliche und rdumliche Dis-

kretisierung des Simulationsmodells gestellt.

45.1 Solver

Zur Erstellung eines vorlaufigen Simulationsmodells fur Testrechnungen, wird, wie be-
reits zu Beginn des Kap. 4 erwéhnt, ein zunachst ,einfach” zu parametrisierender Solver,
wie pimpleFoam verwendet. Ein Vorteil des pimpleFoam-Solvers ist unter anderem, dass
eine vordefinierte Courant-Nummer (siehe Kap. 4.5.2) eingestellt werden kann (z. B. im
Gegensatz zu pisoFoam). Dadurch werden die Zeitschritte angepasst, was zu einer bes-
seren Performance der Rechnung fiihrt. PimpleFoam ist ein transienter Solver fiir grof3e

Zeitschritte und inkompressible Stromungen, der den PIMPLE-Algorithmus
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(zusammengefuhrt PISO-SIMPLE) verwendet (fir weitere Informationen zu Solvern,
siehe Anhang A.3).

Das OpenFOAM Systemverzeichnis (system) enthalt die folgenden Dateien, die die Lo-

sung des Solvers steuern:

¢ In fvSchemes werden die numerischen Schemata fur verschiedene Terme in den
Gleichungen festgelegt. Es gibt Schemata fiir die Interpolation zwischen Zellzentren

und Flachen und fir Ableitungen in Zeit und Raum.

¢ Die fvSolution-Steuerdatei enthélt die Auswahl der Loser fiir jede Gleichung und ei-

nige Anpassungen, z. B. ihre Toleranz.

Es wird in allen Vorhaben darauf hingewiesen, dass fur LES-Simulationen eine ,second
order” Zeitdiskretisierung zu verwenden ist (ddtSchemes = backward). Die Tab. 4.2 zeigt

beispielhaft die Solvereinstellungen fir RANS oder LES Turbulenzansatze.
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Tab. 4.2  Beispielhafte numerische Solvereinstellungen fir RANS- oder LES-
Rechnungen
RANS LES
fvOptions
Solver fiur Druck GAMG PCG
smoother GaussSeidel;
Solver fur andere Para- | smoothSolver PBICG
meter smoother GaussSeidel;
fvSchemes
Time Scheme Euler backward
(ddtSchemes)
Gradient Scheme Gauss linear Gauss linear

(gradSchemes)

Convective Schemes
(divSchemes)

Gauss limitedLinearV 1; oder
Gauss limitedLinear 1; oder
Gauss linearUpwind grad(U)

Gauss LUST grad(U); oder

Gauss limitedLinearV 1;
oder

Gauss limitedLinear 1;

Laplacian Scheme
(laplacianSchemes)

Gauss linear corrected oder
Gauss linear limited 0.33

Gauss linear corrected oder
Gauss linear limited 0.33

Interpolation Scheme
(interpolationSchemes)

linear

linear

SN Gradient Scheme
(snGradSchemes)

corrected oder

Gauss linear limited cor-
rected 0.33;

corrected oder

Gauss linear limited cor-
rected 0.33;

Fur LES Rechnungen muss zudem in fvSchemes noch

meshWave;} eingefiigt werden.

4.5.2

Zeitdiskretisierung

die Option wallDist {method

Um eine physikalische Lésung der Simulationsrechnungen sicherzustellen, ist es we-

sentlich, dass die physikalischen Stromungsinformationen (z. B. Geschwindigkeit) von

allen Zellen innerhalb des Modellgebietes empfangen werden. Es muss gewéhrleistet

sein, dass der Informationstransport den physischen Transport nicht ,iberholt”, da das

Schema sonst nicht auf die zur Bildung der Losung erforderlichen Informationen zugrei-

fen kann. Diese genannten Kriterien werden als Courant-Friedrichs-Lewy-Bedingung

(CFL) bezeichnet und sind eine notwendige Bedingung fir die Konvergenz einer
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Rechnung (Gleichung (4.4)). Fur eindimensionale Probleme kann geschrieben werden
IGRE 17/ [HAD 19/:

ult (4.4)

Co Courant Zahl
u Flie3-Geschwindigkeit durch Zelle
At Zeitschrittgrof3e

Ax GitterboxgréfR3e in Flussrichtung

Aus der oben genannten Formel kann nun bei gegebener ZellengréfRe und FlieRge-
schwindigkeit, die entsprechende Zeitschrittweite errechnet werden. Analog gilt dies
auch fur die Berechnung der Zellengréf3e, wenn die Zeitschrittweite als fix angesehen
wird. Die Zeitschrittweitenregelung kann in OpenFOAM bzw. pimpleFoam automatisch
erfolgen. Hierzu muss in der ,controlDict* Datei unter dem Keyword ,adjustTimeStep*“

.yes" gewahlt werden. Dies hat den Vorteil, dass in Regionen mit groRen Gradienten

durch eine Reduzierung der Zeitschrittweite eine Lésung gefunden werden kann.

45.3 Gitterdiskretisierung

Modellgitter missen eine gewisse rdumliche Diskretisierung (Elementgrof3en bzw. Ele-
mentanzahl) aufweisen, damit die Strémungsgleichungen effektiv gelést werden kdnnen.
Eine feinere Modelldiskretisierung bzw. mehr Elemente, fihren zudem zu einer héheren
Genauigkeit der Modellergebnisse, jedoch erhdht sich gleichzeitig auch die Rechen-
dauer. Deshalb muss abgewogen werden zwischen Elementanzahl und der geforderten
Genauigkeit der Analyseergebnisse. Hierflr kdnnen Sensitivitdtsuntersuchungen mit un-

terschiedlichen Elementanzahlen eines CFD-Modells durchgefiihrt werden.

Ob ein Modellgitter im Bezug zur Elementanzahl als gro3 oder klein gilt, muss in Hinsicht
auf die derzeitige Rechenleistung gesetzt werden. In zehn Jahren werden Gitter mit einer
Elementanzahl von 107 womdglich nicht mehr als ,groR“ gelten, weil sich allgemein
durch die Erhdhung der Rechenleistung auch die Anzahl der Elemente erhéhen wird.
Grundsatzlich gelten derzeit Modellgitter mit einer Elementanzahl bis 10 als mittelgroRe
und ab 10° als groRe Modellgitter. Solche Rechnungen kénnen derzeit nur effizient mit
mehreren CPUs (parallele Rechnungen) durchgefuhrt werden. Modellgitter mit Elemen-
ten ab 107 sind sehr groR und sollten nach Mdglichkeit vermieden werden. Sie sind je-

doch in der Luft- und Raumfahrt sowie in der Automobilindustrie tblich.
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Grundsatzlich kann die Elementanzahl optimiert werden, wenn in Bereichen mit hohen
Gradienten (z. B. Geschwindigkeit, Druck) und in Bereiche in der Nahe von Randbedin-
gungen und Wanden feiner diskretisiert wird und im restlichen Bereich eine grébere
raumliche Diskretisierung verwendet wird. Dieses Vorgehen wird fir die Rechnungen in
diesem Vorhaben ebenfalls angewendet. Insbesondere bei potenziellen Konvergenz-
problemen oder Abbriichen von Rechenlaufen, sollte neben der korrekten Implementie-
rung der Randbedingungen, Anfangsbedingungen und Solvereinstellungen tberprift

werden, ob das Gitternetz richtig diskretisiert wurde.

4.6 Sonstige Parameter

Zur Parametrisierung atmospharischer Strémungsmodelle werden neben der Angabe
der initialen Windgeschwindigkeit, des Druckes und der Turbulenzparameter, weitere
Parameter, wie die Rauigkeitslange z, der Gelandeoberflache bendtigt. In der Tab. 4.3
sind unterschiedliche Rauigkeitsklassen fiir die atmosphéarische Rauigkeitslange ange-

geben.

Tab. 4.3  Mittlere Rauigkeitslange in Abhangigkeit von den Landnutzungsklassen des
CORINE—Katasters (verandert nach /RIC 15a/)

zoin m | CORINE Klasse

0,01 z. B. Strénde, Dinen und Sandflachen und Wasserflachen

0,02 z. B. Deponien und Abraumhalden, Wiesen und Weiden

0,05 z. B. Abbauflachen, Sport— und Freizeitanlagen

0,1 z. B. Flughafen, Siumpfe, Torfmoore, Meere und Ozeane

0,2 z. B. Stral3en, Eisenbahn, Stadtische Griunflachen

0,5 z. B. Hafengebiete, Obst— und Beerenobstbesténde

1,0 z. B. Nicht durchgéangig stadtische Pragung, Industrie— und Gewerbeflachen
1,5 z. B. Laubwalder, Mischwalder

2,0 z. B. durchgangig stadtische Pragung

In OpenFOAM gibt es zum einen die Méglichkeit, die Rauigkeitslange in der atmBounda-
ryLayer Funktion zur Implementierung eines Windprofiles direkt zu bertcksichtigen
(siehe Anhang A.4.1).
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Zum anderen gibt es die Moglichkeit tGiber die Randbedingungsfunktion:

type nutkRoughWal lFunction;
Ks uniform 0.01; // sand-grain roughness height
Cs uniform 0.5; // roughness constant (0.5-1.0)

eine Oberflachenrauigkeit im Modell zu implementieren. Die Funktion benétigt die beiden
Eingabegrofen Ks und Cs. Der Parameter Ks reprasentiert eine Sandkornrauigkeit, wel-
che sich auf den Durchmesser von Sandkdrnern bezieht, was den gleichen Effekt auf
eine Strémung hat wie eine tatséchliche Rauigkeit. Der Parameter ist nicht vergleichbar
mit der Rauigkeitslénge z,. Die Beziehung zwischen Ks und z; ist z, = 20 Ks. In /BAT 18/
wird sogar ein Wert von 30 Ks angegeben, wobei sich die Angabe auf das Programm
Ansys Fluent bezieht. Somit wirde sich bei einem z, = 0,1, fur eine flache Ebene, ohne

gravierende Vegetation, bereits ein Ks Wert von 2 — 3 m ergeben.

Die Wandfunktionsformulierung erfordert, dass der Abstand von der Grenzflache zum
ersten Zellzentrum gréf3er als Ks ist. Dies wirde zu einem sehr groben Gitternetz fihren
und es ware somit schwierig, die viel groReren Rauheitselemente fiir urbane Verhalt-
nisse aufzulésen /SEG 17/. In /SEG 17/ wird zudem darauf hingewiesen, dass der y+
Bereich (siehe Anhang A.4.2) von 30 — 300, der normalerweise fir eine erfolgreiche Nut-
zung von Wandfunktionen erforderlich ist, bei der Simulation der ABL mit dieser Methode
nicht eingehalten wird. GemalR den Best-Practice-Richtlinien zur Beschreibung einer
Stromung in einer urbanen Umgebung /FRA 07/, sollte die Hohe des ersten Zellmittel-

punktes einige Dezimeter (ca. 0,2 m) betragen.
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5 Durchgefiihrte Testrechnungen

In diesem Kapitel sind Testrechnungen dokumentiert, welche im Wesentlichen die ge-
nerelle Implementierung der Transport- und Turbulenzmodelle (siehe Kap. 4) in Open-
FOAM untersuchen sollten. Der Anspruch war, nicht aufwendige Parametervariationen
durchzufiihren. Grundsatzlich missen jedoch fur Simulationsrechnungen folgende

Punkte tberprift werden:

e Stationare Verhéltnisse,

e Einfluss von unterschiedlichen Gleichungslésern (Solver),
¢ Einfluss von unterschiedlichen Turbulenzparametern,

¢ Einfluss von unterschiedlichen Randbedingungen,

e Einfluss des Gitters und der Diskretisierung.

Die grundlegenden Modellannahmen fiir die Testrechnungen (inkompressibel, isotherm,
transiente Stromungsberechnung) wurden bereits in Kapitel 4 erlautert. Zunéachst erfolg-
ten Untersuchungen, welcher Solver fir die entsprechenden Fragestellungen geeignet
sind (Kap. 5.1). Fur die Simulationen wurden zunachst die beiden Solver DPMFoam
(Lagrange‘sche Partikel Transport) und scalarTransportFoam (skalarer Transport) aus-
gewahlt. Zudem wurde untersucht, welche Randbedingungen zur Erzeugung von Tur-
bulenzen geeignet sind (Kap. 5.2). Fir die anschlieenden Testrechnungen wurden ins-
besondere die in Kap. 4.1 und Kap. 4.4 beschriebenen Turbulenz- und Transportmodelle
getestet. FUr den Transport wurde zum einen der skalare Transport (Euler-Ansatz) aber
auch der Lagrange‘sche Partikel Transport untersucht. Einhergehend wurde die Einwir-
kung verschiedener Turbulenzmodelle (RANS, Kap. 5.3 und LES, Kap. 5.4) auf die Dis-
persion der Tracer oder Partikel untersucht. Die Ergebnisse dienten als Grundlage fir
die spateren Validierungsrechnungen in Kap. 6 und den Dosisberechnungen in Kap. 7.

Das fir die Testrechnungen verwendete Kontinuummodell besteht aus einem einfachen
Rechteck, welcher als ein rechteckiger Windkanal (engl. channel) angesehen werden
kann, mit einem Fluidzustrom am Inlet und einem Ausstrom am Outlet. Der obere Rand
(patch), seitliche Rand (symmetry) und der Boden (wall) begrenzen die Strémung. Die
Begriffe patch, symmetry und wall werden im Anhang A.4 erlautert. Die Abb. 5.1 zeigt
schematisch das fir die Testrechnungen verwendete Modell.
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Outlet (Patch)

Seiten (symmetry)

Top (Patch)

Seiten (symmetry)

Boden (wall)

Inlet (Patch)

Abb.5.1 Schematische Darstellung des Modells, welches fur die Testrechnungen

verwendet wurde

Die allgemeine Parametrisierung des Testmodells wurde bereits im Kapitel 4 beschrie-
ben. Weitere Modellannahmen und Parameterwerte sind in den folgenden Kapiteln do-

kumentiert.

51 DPMFoam und scalarTransportFoam

Zur Modellierung eines Stoff- bzw. Partikeltransportes gibt es in OpenFOAM verschie-
dene Solver bzw. Funktionen. Fir den Partikeltransport stehen die sogenannten Lag-
range‘schen Solver, wie z. B. DPMFoam und fur den skalaren Transport eines Tracers
der Solver scalarTransportFoam, sowie die Funktion scalarSemilmplicitSource zur Ver-

fugung. Im Folgenden sind die Erfahrungen mit den verschiedenen Ansétzen aufgefuhrt.
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511 scalarTransportFoam Solver

Zunachst wurde der scalarTransportFoam Solver getestet. Der Solver weist folgende

gravierende Nachteile auf:

e Tracer kbnnen nur Uber Patches und nicht Giber Punktquellen innerhalb des Modell-
gebietes eingespeist werden. Dies bedeutet, dass zunachst nur an den Randbedin-

gungen eine Tracerinjektion erfolgen kann.

e Es kobnnen keine Steuerparameter, wie Startzeitpunkt oder Einspeisedauer eingege-
ben werden. Dies ist insbesondere nachteilig, da die Einspeisung der Tracer erst
nach dem Erreichen der Steady-State Bedingungen erfolgen soll (siehe Kap. 4.2).

Somit kénnte ein Vorrechenlauf gespart werden.

Aus diesen Griinden wurde die Tracereinspeisung Uber die scalarSemilmplicitSource
Funktion gewahlt. Diese Funktion beinhaltet die oben genannten Eingabeparameter,

welche dem scalarTransportFoam Solver fehlen (siehe auch Kap. 4.4.1).

5.1.2 Lagrangian Solver

Solver, welche fur den Partikel Transport entwickelt worden sind, werden als sogenannte
Lagrangian Solver zusammengefasst. Im Folgenden sind beispielhaft Partikel-Transport

Solver aus dieser Gruppe aufgefiuhrt:

e DPM- und MPPIC-Foam

¢ icoUncoupledKinematicParcelFoam
e reactingParcelFoam

e coalChemistryFoam und sprayFoam

Zunachst wurden Testrechnungen mit DPMFoam durchgefiihrt. Der DPMFoam Solver
beinhaltet das Lagrange‘sche Partikelmodel, sowie alle erforderlichen Turbulenzmodelle
(RANS und LES). Der DPMFoam Solver ist ein transienter Solver flr den gekoppelten
Transport einer Partikelwolke, einschlieRlich der Auswirkung des Volumenanteils von

Partikeln auf die kontinuierliche Fluidphase.

Anhand der Testrechnungen zeigte sich, dass der DPMFoam Solver gravitative Effekte

(inkompressibel) der kontinuierlichen Phase berlicksichtigt. Es wird somit ein
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hydraulischer Gradient der Luft berechnet, welcher zu unterschiedlichen Driicken und
somit Scherkraften innerhalb des Stromungsfeldes fuhrte. Dies fuhrte bereits direkt nach
dem Inlet zu einem Stromungsgefélle zum Boden hin (siehe Abb. 5.2). Dies ist zunéachst
nicht falsch und entspricht einem realistischen Verhalten der Fluidphase. Jedoch werden
an der Randbedingung am Auslass (Outlet) nicht erwlinschte Rickflisse induziert, wel-
che bedingt durch die Druckverteilung hervorgerufen werden. Die Rechnungen sollten
jedoch inkompressibel sein, damit zunachst der Einfluss der Turbulenzmodelle auf die
Partikel-Dispersion bzw. das Strémungsfeld, ohne Dichteeffekte untersucht werden
kann. Ahnliche Erfahrungen wurden auch durch andere Nutzer gemacht®.

z U Stromungsgeschwindigkeit in m/s
v 000 5 10 15 20 25 30 35 399
ﬁ | | ﬂ

e U Strbmungsgeschwindigkeit in m/s
v x 0.00 5 10 15 20 25 30 35 399
ﬁ ‘ | H

Abb. 5.2 Druckverteilung (oben) und Strémungsvektoren (unten). Die Farben repra-

sentieren Strémungsgeschwindigkeiten. Strémung von links nach rechts

Testrechnungen mit der Vorgabe eines einheitlichen Druckes und das Testen unter-
schiedlicher Randbedingungen fuhrten nicht zu einer befriedigenden Ldsung. Zudem
kann die Berechnung eines einheitlichen Druckes innerhalb des Kontinuums, nur durch
einen Eingriff in die Numerik des Solvers erfolgen. Hinzu kommt, dass der DPMFoam
Solver schlecht dokumentiert ist und nur eine geringe Nutzergemeinde besitzt.

Eine Recherche ergab, dass die Lagrange‘'schen Solver alle gravitativen Effekte der kon-
tinuierlichen Phase berlcksichtigen. Zudem erscheinen nach Durchsicht der Tutorial-

Testfélle in OpenFOAM die Lagrange‘schen Solver eher fur vertikale Problemstellungen

5 https://iwww.cfd-online.com/Forums/openfoam-solving/160737-issue-pressure-boundary-gravity-dpm-
foam.html
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(Strémung von oben nach unten) geeignet zu sein. Fir eine Stromungssimulation einer
ABL wird jedoch eine horizontales Strémungsmodell benétigt. Aus den oben genannten
Griunden wurde entschieden, den Partikeltransport in einen inkompressiblen Solver zu
implementieren. Hierfur eignet sich am besten der inkompressible und transiente Solver
pimpleFoam (siehe Anhang A.1 und Kap. 4.5.1). PimpleFoam enthalt im Grundzustand
nicht die erforderlichen Partikel-Transport Modelle. Deshalb wurden aus dem Vortrag
von /KAS 18/ Informationen entnommen, wie der pimpleFoam Solver mit den Bibliothe-
ken fur den Partikel-Transport (kinematicCloud) erweitert bzw. kompiliert werden kann.
Im Grunde wird der Standardsolver nur mit weiteren Bibliotheken (kinematicCloud Bibli-
othek) kompiliert, was keinen Eingriff in die Numerik des Solvers, sondern vielmehr einer

Erweiterung entspricht.

5.2 Randbedingung mappedPatch und cyclic

Stromungssimulationen in einem Kontinuum mit einer ,glatten” Oberflache ohne geo-
metrische Objekte oder sonstige Stoéreffekte, welche das Stromungsfeld beeinflussen
kénnen, fihrten nicht zu einer ersichtlichen turbulenten Strémung und somit nicht zu
einer Dispersion der Partikelwolke (wenn Dispersionsmodelle ausgeschaltet sind, siehe
Testrechnungen in Kap. 5.3). In der Literatur gibt es verschiedene Ansatze, wie eine
turbulente Strémung induziert bzw. entwickelt werden kann (siehe auch Kap. 4.2). Diese
sind synthetische Anséatze und die in OpenFOAM verfugbare cyclic und mappedPatch

Funktionen.

Da grundsatzlich fir dieses Vorhaben kein Eingriff in die Numerik der Solver erfolgen
sollte, entfallen die synthetischen Ansétze zur Beeinflussung des Stromungsfeldes bzw.
der Momentengleichung durch kinstliche, numerische Storfaktoren. Es bleiben nur die
beiden Anséatze mappedPatch und cyclic. Mit diesen Anséatzen werden die Stromungs-
und Turbulenzparameter ,recycelt’, das bedeutet, an einer bestimmten Stelle aufge-
zeichnet und als Eingangsparameter wieder fur den Inlet verwendet (Abb. 5.3). Durch
eine ausreichende Lange des Modellgebietes kénnen ,periodische Effekte verhindert
werden. Somit sollte sich ein turbulentes Strémungsfeld entwickeln, bzw. sich Amplitu-
den sukzessiv verstérken. Die Idee ist, zunéchst durch die Recycling-Methoden ein sta-
tionares, turbulentes Stromungsfeld ohne Tracer zu entwickeln und anschlieRend zu ei-

nem bestimmten Zeitpunkt einen Tracer einzuspeisen.

63



Mapping plane

Inlet
e.g. Uk,e..

Abb. 5.3 Schematische Darstellung der mappedPatch Randbedingung

Die wesentlichen Unterschiede der mappedPatch und der cyclic Randbedingung sind:

Die mappedPatch Randbedingung recycelt bestimmte, durch den Anwender aus-
wéhlbare Parameter an einer bestimmten Querschnittsflache im Modellgebiet und
nimmt diese als Eingangsparameter am Inlet fir den n&chsten Zeitschritt. Wobei cyc-

lic alle Parameter recycelt.

Die cyclic Randbedingung recycelt alle Parameter vom Outlet zurtick in den Inlet.
Das heil3t auch, dass die Tracer bzw. Partikel recycelt werden. Die Tracer bzw. Par-
tikel werden somit, nachdem sie durch den Outlet entwichen sind, wieder am Inlet
eingespeist. Diese Funktion ist nicht gewlinscht und lasst sich nur durch einen nu-
merischen Eingriff verhindern. Fir die mappedPatch werden die Tracer bzw. Partikel

nicht recycelt.

Fur die cyclic Randbedingung muss in fvOptions die Funktion meanVelocityForce
hinzugefiigt werden. Diese Funktion fligt eine Impulsquelle (momentum source) ein,
so dass die volumengemittelte Geschwindigkeit im Modellgebiet die gewinschte
mittlere Geschwindigkeit Ubar erreicht. Ansonsten wiirde die initial eingegebene
Stromungsgeschwindigkeit mit der Zeit langsam auf null zurtickgehen, da die cyclic
Randbedingung wohl keine kontinuierliche Stromungsgeschwindigkeit vorsieht. Der

Eingriff in die Impulsgleichung verlangsamt jedoch wesentlich die Rechnung.

Die Verlangsamung der Rechnung und das Recyceln der Tracer bzw. Partikel fiir die

cyclic Randbedingung, war nicht akzeptabel. Somit wurde fir die Rechnungen in

Kap. 5.3 und 5.4 nur die mappedPatch Randbedingung angewendet. Beispiele zur An-
wendung der Funktionen sind u. a. auch in /FON 15/, /VER 15/, /BER 15/ und /VAS 18/

zu finden.
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5.3 RANS-Testrechnungen

Zur Bildung eines turbulenten Stromungsfeldes, wurden alle Testrechnungen mit der
mapped Randbedingung (siehe Kap. 4.2) durchgefiihrt. Somit sollen sich Geschwindig-
keitsfluktuationen immer weiter verstarken bis sich ein stationar turbulentes Strémungs-
feld gebildet hat. Als RANS-Turbulenzansatz wurde das k — e-Modell ausgewdahlt. Zum
Vergleich wurden auch Rechnungen mit dem k — w-SST Turbulenzansatz durchgefiihrt.
Das raumliche Gittermodell bzw. die Randbedingungstypen wurden entsprechend der
Abb. 5.1 erstellt. Es wurden unterschiedliche Gittermodelle gemaR Tab. 5.1 dimensio-
niert und diskretisiert. Zum einen ein Gittermodell mit einer glatten Oberflache am Boden
Modell-1 und einem Gittermodell mit einer geometrisch rauen Oberflache am Boden Mo-
dell-2. Das Gittermodell Modell-2 wurde im Gegensatz zum Modell-1 innerhalb einer Re-
gion (x = 0-1000 m, y = 0-200 m, z = 0—-30 m) feiner diskretisiert. Das heif3t in dieser
Region wurden die Elemente nochmal geteilt, bzw. die Elementanzahl erhéht, um die

Stromung Uber dem rauen Boden besser aufldsen zu kénnen (siehe Abb. 5.7-c).

Tab. 5.1 Dimensionen und Diskretisierung der Modellgitter. In den Klammern ist die

Maschenweite angegeben

Modellgitter | x [m] y [m] z [m] Ny ny n;

Modell-1 2000 400 100 150 50 50
(13m) | (8 m) (2 m)

Modell-2 1000 200 100 150 30 30
(6,6 m) | (6,6 m) | (3,3m)

In der Tab. 5.2 sind die Annahmen fur die Randbedingungsfunktionen des k — e-Modells
aufgezeigt (siehe auch Anhang A.4). Fir das k — w-SST Modell wird anstatt einer Datei
fur das Scalar-Feld epsilon eine omega Datei in dem ,,0* Ordner (initiale Bedingungen)
eingefligt. Die Randbedingungen in der Datei sind gleich, es andert sich nur fur den

Boden (Ground) die Wall-Funktion zu ,omegaWallFunction®“.
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Tab. 5.2  Funktionen fir die unterschiedlichen Randbedingungen des k — e-Modells

Rand U p k epsilon nut
Inlet mapped zeroGradient | mapped mapped calculated
(patch)
Outlet inletOutlet fixedValue inletOutlet inletOutlet calculated
(patch)
Ground | no-Slip zeroGradient | kgRWall- epsilonWall- nutkWall-
(wall) Function Function Function
Top zeroGradi- zeroGradient | zeroGradient | zeroGradient calculated
(patch) | ent
Sides symmetry symmetry symmetry symmetry symmetry
(patch)

Die Tab. 5.3 zeigt die fur die Simulationsmodelle verwendeten initialen Parameter.

Tab.5.3  Modellparameter fir die Testrechnungen

Modellparameter Wert
Strémungsgeschwindigkeit am Inlet [m/s] 15
Druck [Pa] 0
Turbulente kinetische Energie (TKE) k [m?/s?] 0.843
Turbulente Dissipation £ [m?/s°] 0.0174
Omega w [1/5] 0.0229
Berechnungsparameter fir k und € (siehe Kap. 4.1):
Turbulenzintensitat [%] 5
charakteristische Lange 6, [m] 100
Turbulenzlangenskala (0,4-65) [M] 40
kinematische Viskositat der Luft [m?/s] 1,5-10°
Turbulente Viskositat nut [m?/s] 0

Die mappedPatch Randbedingung fiihrt bei gewissen Parameterkonstellationen von k
und &, sehr schnell zu Divergenzen und einem Absturz der Rechnungen. Mit den durch
das Online Tool /CFD 20/ ermittelten Werte flr k und ¢ (siehe Tab. 5.3) konnten keine
stabilen Rechnungen erzeugt werden. Die Rechnungen stiirzen relativ schnell nach Si-
mulationsstart ab. Deshalb wurden die initialen Parameter so eingestellt, dass keine Di-
vergenz stattfindet. Hierfir wurde im Wesentlichen € um eine GrélRenordnung erhéht.

Alle sonstigen Anderungen der Einstellungen in fvSchemes, fvSolution oder am
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Modellgitter (Diskretisierung) fiihrten nicht zu einer Verbesserung der Stabilitat der Rech-

nungen.

5.3.1 Partikel Transport

Zunachst wurden RANS-Rechnungen mit dem Lagrange‘schen Transportansatz (Parti-
keltransport) und dem Modellgitter Modell-1 (siehe Tab. 5.1) durchgefiihrt (siehe auch
Kap. 4.4.2). In der Tab. 5.4 sind die Annahmen fiir die Partikelfreisetzung zusammenge-
fasst. Die Freisetzungspunkte sind fur die beiden Modellgitter (Modell-1 und 2) aufgrund

der unterschiedlichen Dimensionen verschieden.

Tab. 5.4  Annahmen fir die Partikelphase

Modellparameter Wert

Freisetzungspunkt fiir Modell-1 [m] (x=1, y=200, z=5)
Freisetzungspunkt fir Modell-2 [m] (x=1, y=100, z=5)

Freisetzungszeitpunkt [s] 500

Parcel pro Sekunde:
parcelsPerSecond 100

Anzahl der Partikel pro Parcel:
nParticle 100

GrolRenverteilung:
fixedValueDistribution [m] 7-106

Die Testrechnungen fur die RANS Turbulenzmodelle (k — e- und k — w-SST) zeigten,
dass ein Stromungsmodell mit der Inlet Randbedingung mappedPatch und ohne geo-
metrische Hindernisse, auch wenn ein Rauigkeitsmodell (z. B. nutkRoughWallFunction)
angenommen wird, nicht zu Turbulenzen im Strémungsfeld fihrt. Die Abb. 5.4 zeigt dies
beispielhaft fir den Rechenfall RansPartikell (Modellgitter Modell-1).

0o 100 200 300 400 500 &00 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500 1600 1700 1800 1900 2000

r'ed

1] 100 200 300 400 500 &00 700 800 900 1000 1100 1200 1300 1400 1500 1400 1700 1800 1900 2000

’ U Strémungsgeschwindigkeit in m/s

1.1e+01 12 12.5 13 13.5 14 14.5 15 1.6e+01
e — ' I b —

Abb.5.4 Rechenfall RansPartikell mit dem k — e-Turbulenzmodell. Dargestellt ist die
Stromungsgeschwindigkeit (U Magnitude) in m/s (Strémung von links nach

rechts in x-Richtung) und die Abmessungen in x-Richtung in m
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Fur den Rechenfall RansPartikell wird ein freigesetzter Partikelstrom laminar mit der
Stromung transportiert und wird nicht dispergiert (Abb. 5.5, linke Abbildung). Dies ist
auch im Linienplot des zeitlichen Verlaufes der Volumenfraktion (kinematicCloudTheta,
a = Vp/Vc mit Vp = Partikelvolumen und Vc = Zellvolumen) im Profil (1.500 m, 200 m,
0 — 100 m) erkennbar (Abb. 5.5, rechte Abbildung).

10000

Hohenprofil in m
N
=

0 AR T T T
0 SL-16 1LE-13 1.3L-15 2L-15  23L-15  3L-15
Volumen(iaktion der Partikel

Abb. 5.5 Dargestellt sind der Partikelstrom (linke Abbildung) und die Durchgangskur-
ven der Volumenfraktion (rechte Abbildung) im Profil (1500 m, 200 m,
0 — 100 m) fur den Rechenfall RansPartikell

Zur weiteren Veranschaulichung der Analyseergebnisse wurden Linienplots der
Stromungsgeschwindigkeit U (Abb. 5.6, links) und der turbulenten kinetischen Energie k
(Abb. 5.6, rechts) erstellt. Die Lininenplots zeigen den zeitlichen Verlauf der Parameter
(x-Achse) Uber ein Hohenprofil (y-Achse) an dem Punkt x =1.500 m, y =200 m und
z = 0-100 m. Die Rechnungen wurden fur einen Simulationszeitraum von 10.000 s bzw.
2,7 Stunden  durchgefuhrt. Die linke Abbildung zeigt das logaritmische
Geschwindigkeitsprofil, welches sich aufgrund der no-Slip Randbedinung
(Geschwindigkeit = null) am Boden und der zeroGradient Randbedingung am oberen
Modellrand einstellt. Das Profil der turbulenten kinetischen Energie (Abb. 5.6, rechts)
zeigt wie erwartet die hodchste Turbulenzenergie in bodenndhe und eine stetige
Abnahme mit zunahme der Hohe. Fir die linke und rechte Abbildung (Abb. 5.6) zeigt
sich, dass sich das Stromungsfeld in einem stationdren Zustand befindet, da sich die
Profile fir beide Parameter nach ca. 2.000 s nicht mehr &ndern.
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Abb.5.6  Stromungsgeschwindigkeit U und die turbulente kinetische Energie (TKE) k

fur den Rechenfall RansPartikell

Auch die Anwendung des k — w-SST Turbulenzmodells, flhrte nicht zu abweichenden
Ergebnissen. Um ein turbulentes Stromungsfeld zu erzeugen wurden deshalb weitere
Parametervariationen durchgefiihrt, um eine Parameterabhangigkeit bzw. eine potenzi-
elle falsche Wahl von Parameterwerten auszuschlieRen (nicht dokumentiert). Hierfr

wurden folgende Parameter variiert:

e Testrechnungen mit der nutkRoughWallFunction, in der eine Gelanderauigkeit ange-
geben werden kann und die Rauigkeitsparameter (z. B. der Rauigkeitslange, siehe

Kap. 4.6) variiert werden,

e unterschiedlicher Randbedingungen, wie z. B. der atmBoundaryLayer Funktion
(siehe Anhang A.4),

o die Variation der Turbulenzparameter flr das k — e- und das k — w-SST Modell,

o feinere Diskretisierung der Gitternetze (Verbesserung von y+, siehe Anhang A.4.2).

Auch die oben aufgefuihrten Variationsrechnungen fihrten nicht zu einer sichtbaren Dis-
persion der Partikel bzw. eines turbulenten Strémungsfeldes. Zudem kann fiir die Rand-
bedingung atmBoundaryLayer die mapping Funktion nicht verwendet werden, sodass
die Entwicklung eines turbulenten Stromungsfeldes zudem erschwert wird und vermut-
lich deswegen nicht zu befriedigenden Ergebnissen gefihrt hat. Eine Bertcksichtigung
von Dichteeffekten, z. B. aufgrund einer labilen Schichtung der Grenzschicht wirde hier
vermutlich eine Turbulenz triggern. Dieser Prozess konnte in diesem Vorhaben nicht be-

ricksichtigt werden, weil zun&chst nur inkompressible Solver verwendet wurden.
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Der Umstand, dass sich durch ein Modell ohne geometrische Storfaktoren, kein turbu-
lentes Stromungsfeld entwickeln lief3, fihrte zur Erstellung eines neuen Modells mit einer
geometrisch rauen Oberflache (Abb. 5.7). Hierfir wurde fir das Programm Sketchup
(Software zur Erstellung von dreidimensionalen Modellen) mit der programmspezifi-
schen Programmiersprache Ruby ein Skript entwickelt, mit dem sich rechteckige Stufen
(40x40 m) mit einer zufélligen Hohe (0 bis 5m), fur eine bestimmte Grundflache
(200x1.000 m) erstellen lassen. Das Modell kann im stl-Dateiformat exportiert und mit
den OpenFOAM Gittergeneratoren blockMesh und SnappyHexMesh in ein OpenFOAM
Modellgitter umgewandelt werden. Das Simulationsmodell hat damit eine Kkleinere
Grundflache als das vorherige Modell (vgl. Tab. 5.1). Fir die Erstellung bzw. Diskretisie-
rung der Stufen ist ein wesentlich feineres Modellgitter nétig (Abb. 5.7, rechts). Damit die
Rechenzeit aufgrund der Hoheren Anzahl an Elementen im Rahmen bleibt, wurde des-
halb die Grundflache reduziert.

Qutlet
a {patch)

Top [patch) . _‘.j;_‘_;&.:‘i--‘"—*tj_

Ground {wall), Zuweisung einer
bestimmten Rauigkeit

(patch)

Abb.5.7 Schematische Darstellung des Modells (Abbildung a) mit einer geometri-
schen, rauen Oberflache am Boden (Abbildung b) und der allgemeinen Dis-

kretisierung des Modellgitters (Abbildung c)

Auch fur Rechnungen mit dem Modellgitter Modell-2 (Rechenfall RansPartikel2), mit ei-
ner geometrisch rauen Oberflache, zeigte sich kein signifikanter Einfluss auf das Ge-
schwindigkeitsfeld (Abb. 5.8, obere Abbildung) bzw. die Turbulenzparameter € (Abb. 5.8,
mittlere Abbildung) und k (Abb. 5.8, untere Abbildung). Die raue Oberflache hat zwar
einen Einfluss auf den Verlauf der Parameter im Stromungsprofil, dieser Einfluss wirkt
sich jedoch nicht auf die Dispersion der Partikel aus (Abb. 5.9).
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Abb. 5.8 Rechenfall RansPartikel2 mit dem k — e-Turbulenzmodell und der Stro-
mungsgeschwindigkeit (obere Abbildung), der turbulenten Dissipation (mitt-

lere Abbildung) und der turbulenten kinetischen Energie (untere Abbildung)

Die Abb. 5.9, links verdeutlicht das Fehlen eines turbulenten Strémungsfeldes durch die
nicht erfolgte Dispersion des Partikelstroms fiir RansPartikel2. Dies verdeutlicht auch
der Linienplot in der Abb. 5.9, rechts. Die Freisetzung der Partikel erfolgte fir diesen
Rechenfall am Punkt (x =1 m, y =100 m und z =5 m). In der Abb. 5.9, rechts ist jedoch
ersichtlich, dass der Partikelstrom am Messpunkt (x=800 m, y=100 m und z=0-100 m)
auf einer mittleren Hohe von ca. 15 m liegt, welche von der initialen Freisetzungshdhe
abweicht. Dies liegt daran, dass der Partikelstrom eine leichte Wellenbewegung auf-

grund der Topografie am Boden vollzieht (Abb. 5.10).
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Abb.5.9 Darstellung des Partikelstroms fur den Rechenfall RansPartikel2 mit rauer
Oberflache. Zur besseren Darstellung ist in der linken Abbildung nur der Bo-
den des Modells dargestellt

Abb. 5.10 Darstellung des Partikelstromes in x-Richtung fir den Rechenfall RansPar-
tikel2. Zur besseren Darstellung ist nur der Boden des Modells, sowie ein

Ausschnitt bis ca. 600 m in x-Richtung dargestellt

Der in Abb. 5.10 beobachtete Effekt der Beeinflussung des Partikelstromes, zeigt das
grundlegende Problem bei der Verwendung von geometrischen Objekten zur Erzeugung
eines turbulenten Stromungsfeldes. Normalerweise sollen diese Stufen nur eine Turbu-
lenz erzeugen damit der Partikelstrom dispergiert wird, sie sollen den Partikelstrom aber
nicht direkt beeinflussen. Deswegen wird in der Regel eine Vorrechnung (precursor run)
durchgefuhrt, um eine Turbulenz zu erzeugen und nachtréglich ein zweiter Rechenlauf
gestartet, in dem das turbulente Stromungsfeld als Eingabegré3e dient und in dem dann
die Partikel freigesetzt werden (siehe Kap. 4.2). Fur die vorlaufigen Testrechnungen ist
dieses Vorgehen zunachst nicht nétig, sollte aber bei weiterfiihrenden Vorhaben beriick-

sichtigt werden.

Durch die vorherigen Simulationsrechnungen konnte somit keine Partikeldispersion er-
zeugt werden. In dem DPMFoam Solver (Kap. 5.1) gibt es jedoch Modelle, welche eine

Dispersion der Partikel bewirken.
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Es stehen u. a. folgende Modelle zur Auswahl:

e stochasticDispersionRAS: Die Geschwindigkeit wird in zufélliger Richtung mit einer

Gauldschen Zufallszahlenverteilung mit einem sog. ,Varianz-Sigma“ gestort und

e gradientDispersionRAS: Die Geschwindigkeit wird in Richtung von -grad (k) mit einer
Gaul3schen Zufallszahlenverteilung mit einem sog. Varianz-Sigma gestort.

Diese Modelle setzen direkt auf das Turbulenzmodell auf und induzieren anhand der

turbulenten kinetischen Energie k eine Dispersion der Partikel. Das Sigma berechnet

sich aus /2.0-3—"0. Leider sind diese Dispersionsmodelle abhangig vom Solver, bzw.

diese Modelle werden nicht von der Standard kinematicCloud Bibliothek (welche in
pimpleFoam implementiert wurde, siehe Kap. 5.1.2) implementiert. Die Dispersionsmo-
delle kénnen jedoch, wie die Bibliotheken zum Partikel-Transport in pimpleFoam ,nach*-
kompiliert werden. Fur die weiteren Testrechnungen wurde zunéchst die stochasticDis-
persionRAS Funktion verwendet. Die Ergebnisse mit dem nun erweiterten pimpleFoam
Solver fir den Rechenfall RansPartikel3 (Modellgitter Modell-1) sind in der Abb. 5.11
dargestellt. Es zeigt sich, dass die Partikelwolke nun mit fortschreitendem Abstand vom

Injektionspunkt fortlaufend dispergiert wird.

Abb. 5.11 Partikeldispersion mit der stochasticDispersionRAS Funktion. Seitenansicht
(obere Abbildung) und Vorderansicht (untere Abbildung) fur den Rechenfall

RansPartikel3 (ohne raue Oberflache)

Siehe auch: https://www.cfd-online.com/Forums/openfoam-solving/97629-dispersion-model-

lagragian-particle-tracking-model-incompressible-flows.html

73



Entscheidend fur die Ausbreitungsrechnungen ist nun, wie die Dispersion der Partikel
beeinflusst oder ,kontrolliert* werden kann. Der Grad der Dispersion wird nicht wie z. B.
bei einem Diffusionskoeffizienten oder eine Stabilitatsklasse Uber einen Parameter
vorgegeben, sondern dber die Turbulenz berechnet. Gemald der numerischen
Beschreibung der StochasticDispersionRAS und GradientDispersionRAS Funktionen,

erfolgt die Dispersion durch die Berlicksichtigung der turbulenten kinetischen Energie k.

5.3.2 Skalar Transport

Wie im Kapitel 5.1 bereits erlautert, wurde fur die Einspeisung eines skalaren Tracers
die scalarSemilmplicitSource Funktion verwendet. Fir die Funktion kann jedoch keine
Diffusion angegeben werden. In der Regel ist der advektive Transport flr
atmospharische Ausbreitungsrechnungen dominierend, so dass eine Diffusion keinen
signifikanten Einfluss auf den Transport hat. Es wurde ein Rechenfall (RansSkalarl) mit
dem Modellgitter ohne raue Oberflache (Modell-1) erstellt. Ansonsten gelten die gleichen
Modellannahmen wie in Tab. 5.2 und Tab. 5.3. Folgende Eingabeparameter wurden fur

die Einspeisung des Tracers gewahlt (Tab. 5.5):

Tab.5.5  Annahmen fir die Einspeisung des Tracers

Modellparameter Wert

Freisetzungspunkt fir Modell1 [m] (x=1, y=200, z=5)

Freisetzungszeitpunkt [s] 1.000

Injektionsrate:
injectionRateSuSp (absolute) [kg/s] (10

Die Tracer-Rechnungen mit dem Rechenfall RansSkalarl (k — e-Modell) zeigen, dass
eine gewisse Aufficherung des Tracers auch ohne raue Oberflache und
Rauigkeitsmodell mit zunehmender Transportstrecke, stattfindet (Abb. 5.12). Der Tracer
wird aufgrund des Turbulenzparameters k dispergiert. Die Auffweitung des Tracers
betragt in der Seitenansicht (Abb. 5.12, obere Abbildung) ca. 100 m und in der und der
Aufsicht (Abb. 5.12, untere Abbildung) ca. 50 m in die jeweilige y-Richtung ausgehend

von der mittleren x-Achse.

Am Outlet ist eine erhdhte Tracerkonzentration erkennbar. Es scheint so, als wenn der
Tracer vor dem Outlet gestaut wird. Die Ursache fiur dieses Phdnomen konnte nicht
abschlielend geklart werden. Das Phéanomen wirkt sich jedoch nicht auf den

Tracertransport im restlichen Kontinuum aus.
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Abb. 5.12 Rechenfall RansSkalarl mit Tracertransport. Seitenansicht (oben) und Auf-
sicht (unten) fir den Simulationszeitpunkt t = 5.000 s

Die unterschiedlichen max. Konzentrationswerte entstehen, weil es sich jeweils nur um

Schnittebenen in x-z-(y=200 m) und in x-y-(z=5 m) Richtung handelt.

In der Abb. 5.13 ist der zeitliche Verlauf der Tracerkonzentration im Profil (x=1.500 m,
y=200 m, und z=0-100 m) dargestellt. Es zeigt sich, dass nach einer initialen Einstrom-

phase (rote Linie), sich relativ schnell stationdre Verhéltnisse eingestellt haben.

100 7
E Zeitpunkte in s
] ; 3 3 500

90 f f f 1000 ——
E ‘ 1 ; 5 1500 ——
] 5 5 5 : 2000
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E 5 5 | 3000 ——
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Abb. 5.13 Zeitlicher Verlauf der Tracerkonzentration am Profil (x=1.500 m, y=200 m,
Zz =0 - 100 m) fur den Rechenfall RansSkalarl
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Wie schon fur die vorherigen Testrechnungen mit dem Lagrange’schen
Partikeltransport, stellt sich fir die Tracerrechnungen ebenfalls die Frage, wie die
Dispersion beeinflusst oder kontrolliert werden kann, da fur die scalarSemilmplicitSource
Funktion keine explizite Diffusion vorgeben wird. Hierzu stellen sich folgende Fragen:

e Wie wird die Dispersion genau berechnet?
e Wird die Dispersion von den Turbulenzparametern beeinflusst?

e Wird die Dispersion von der Strémungsgeschwindigkeit beeinflusst (héhere

Stréomungsgeschwindigkeit = hdhere Turbulenz)?

Zu diesem Zweck wurde ein weiterer Rechenfall (RansSkalar2, Modell-1) mit einer
FlieRgeschwindigkeit von 10 m/s erstellt (im Gegensatz zu 15 m/s in RansSkalarl), um
den Einfluss auf den Tracertransport zu untersuchen. Es zeigt sich, dass eine geringere

Strémungsgeschwindigkeit zu einer hoheren Auffacherung der Tracerfahne fihrt.

)0001 00002 00005 0,001
L S

Abb. 5.14 Tracerkonzentration fir den Rechenfall RansSkalar2. Seitenansicht (obere
Abbildung) und Aufsicht (untere Abbildung), fir den Simulationszeitpunkt
5.000 s

Die groliere Verteilung des Tracers fiir den Rechenfall RansSkalar2, im Vergleich zu
RansSkalarl, wird auch im Linienplot deutlich (Abb. 5.15).
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Abb.5.15 Linienplot der Tracerkonzentration im Profil (x=1.500m, y=200 m,
z =0 - 100 m) fur die Rechenfélle RansSkalarl und 2 nach 5.000 s

Die Abb. 5.16 zeigt die TKE fur die beiden Rechenfélle RansSkalarl und RansSkalar2.
Wie erwartet zeigt der Rechenfall mit der héheren Stromungsgeschwindigkeit die hdhe-
ren TKE Werte. Eine hohere Auffacherung des Tracers aufgrund einer héheren TKE ist
somit nicht der Fall. Eine hohere Stromungsgeschwindigkeit fiihrt zu einem schnelleren
Abtransport des Tracers. Bei einer geringeren Stromungsgeschwindigkeit hat der Tracer

mehr Zeit sich lateral auszudehnen.
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Abb. 5.16 Vergleich der turbulenten kinetischen Energie fir die Rechenfélle RansSka-

larl und RansSkalar2 fir den Simulationszeitpunkt 5.000 s

54 LES-Testrechnungen

Die Rechnungen mit dem RANS Turbulenzansatz fiihrten nicht zu einem befriedigenden
turbulenten Stromungsfeld. Deshalb wurde neben dem RANS- zuséatzlich der LES-
Turbulenzansatz getestet. Der LES-Ansatz modelliert bzw. filtert je nach Gitterdiskreti-
sierung (Filteroption cubeRootVol), welcher Skalen-Bereich an turbulenten Wirbeln (Ed-
dys) nicht durch Naherungen, sondern durch Losen der Navier-Stockes-Gleichungen di-
rekt simuliert werden sollen (siehe auch Kap. 2.3.2). Ansatze zur Erstellung eines
Rechenfalles fiur LES-Simulationen bietet u. a. dieser Bericht /EMB 16/. Insbesondere
werden hier u. a. Hinweise flr numerische Einstellungen und zur Rechenfallerstellung

gegeben.

In der Tab. 5.6 sind die Annahmen fir die Randbedingungsfunktionen des LES-
Simulationsmodells dargestellt. Fir die Rechnungen wurde das Modell-1 aus der
Tab. 5.1 verwendet. Als LES Turbulenzmodell wurde das Wale-Modell (Wall-Adapting
Local Eddy-viscosity) verwendet. Das WALE-Modell wurde entwickelt, um das korrekte
asymptotische Strémungsverhalten fiir den wandnahen Bereich zu berechnen, z. B. im
Gegensatz zu dem Smagorinsky LES-Modell (siehe auch /BEN 17/). Fur das WALE-

Modell missen keine Wandfunktionen angewendet werden.
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Tab. 5.6  Funktionen fur die unterschiedlichen Randbedingungen des Wale-Modells
Rand U p nut
Inlet mapped zeroGradient zeroGradient
(patch)
Outlet inletOutlet fixedValue zeroGradient
(patch) | uniform 000 | uniform O
Ground | no-Slip zeroGradient zeroGradient
(wall)
Top zeroGradient | zeroGradient zeroGradient
(patch)
Sides symmetry symmetry symmetry
(patch)

Die Tab. 5.7 zeigt die fur die LES-Rechnungen verwendeten initialen Parameter. Die

Werte wurden aus dem OpenFOAM Tutorialrechenfall pitzDailyMapped entnommen.

Tab. 5.7 Initiale Modellparameter am Inlet
Modellparameter Wert
Strémungsgeschwindigkeit U [m/s] uniform (10 0 0)
Druck p [Pa] uniform O
Turbulente Viskositat nut [m?/s?] uniform O
5.4.1 Partikel Transport

LES Modelle I6sen die Navier-Stokes Gleichungen fir einen bestimmten raumlichen
Skalenbereich direkt, deshalb miissen fir diesen Bereich keine Naherungs-Modelle an-
genommen werden. Zur Erzeugung von Turbulenzen werden jedoch reelle geometrische
Storfaktoren im Kontinuummodell bendtigt. Es wurde eine Rechnung ohne geometrische
Storfaktoren mit dem Modellgitter Modell-1 (siehe Tab. 5.1) und einer Rauigkeitsfunktion
am Boden (nutkRoughWallFunction) durchgefiihrt, um dies nochmal zu verdeutlichen
(Rechenfall LesPartikell). Die Rechnung LesPartikell fuhrte ebenfalls nicht zu einem
turbulenten Stromungsfeld (Abb. 5.17).
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Abb. 5.17 Rechenfall LesPartikell auf Grundlage des Modellgitters Modelll. Gezeigt
ist die Stromungsgeschwindigkeit nach einer Simulationsdauer von
50.000 s

Es wurde zudem versucht in einer LES-Rechnung eine Turbulenz durch die Implemen-
tierung der ,cyclic* Randfunktion (siehe Kap. 5.2) fur die Seitenréander zu triggern. Dies
wirde somit eher einer ,offenen“ Atmosphéare entsprechen, da die Seiten nicht begrenzt
sind und eine zusatzliche laterale Stérung der Strémung induzieren. Fir diese Rand-
funktion missen fir beide Seiten komplett gleiche Gitter bestehen, was mit der Imple-
mentierung der unterschiedlichen Stufenhéhen am Boden nur durch einen hohen Auf-
wand bei der Gittererstellung méglich gewesen ware. Deswegen wurde dieses Modell

nicht realisiert.

Es wurde ein weiterer Rechenfall mit dem Gittermodell Modell-2, mit einer rauen Ober-
flache aus Kap. 5.3 bzw. Tab. 5.1 erstellt (LesPartikel2), um Scherkréfte auf die Boden-
nahe Stromung zu induzieren. Das resultierende Geschwindigkeitsfeld ist in der
Abb. 5.18 (obere Abbildung) dargestellt. Gut erkennbar sind die Geschwindigkeitsfluktu-
ationen. Dies spiegelt sich auch in der Dispersion der Partikel wider (Abb. 5.18, mittlere
und untere Abbildung). Die Dispersion erfolgt fur LesPartikell ohne Dispersionsmodelle,

sondern nur durch das turbulente Stromungsfeld.
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Abb. 5.18 Ergebnisse fur den Rechenfall LesPartikel2

Geschwindigkeitsfeld (obere Abbildung), Seitenansicht Partikel (mittlere Abbildung) und Auf-
sicht Partikel (untere Abbildung). Die Partikel wurden nach ihrer Geschwindigkeit eingefarbt
(rot=hoch, blau=niedrig) fur t=2.500 s.

Da fur die Wechselwirkung der Partikel- mit der Fluidphase nur eine einfache Kopplung
angenommen wurde, besteht keine Beeinflussung der Strémungsparameter durch die
Partikel. Somit entspricht der zeitliche Verlauf der turbulenten Viskositat nut am Profil
(x=800 m, y=100 m, z=5-100 m) fir den Rechenfall LesSkalarl (Abb. 5.20), auch dem

des Rechenfalls LesPartikel2.

54.2 Skalar Transport

Fur die Tracerrechnungen mit dem LES-Turbulenzmodell (Rechenfall LesSkalarl),
wurde ebenfalls die scalarSemilmplicitSource Funktion verwendet. Als Gittermodell
wurde das bereits in den vorherigen Kapiteln verwendete Gittermodell mit der rauen
Oberflache Modell2 (siehe Tab. 5.1) verwendet. Folgende Eingabeparameter wurden fur
die Einspeisung des Tracers fir den Rechenfall LesSkalarl gewahlt (Tab. 5.8):
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Tab. 5.8  Annahmen fur die Einspeisung des Tracers

Modellparameter Wert

Freisetzungspunkt fir Modell2 [m] (x=1, y=100, z=5)

Freisetzungszeitpunkt [s] 500

Injektionsrate: (10
injectionRateSuSp (absolute) [kg/s]

Die Abb. 5.19 zeigt die Tracer-Rechnung fir den Rechenfall LesSkalarl mit dem Wale
LES-Modell und der resultierenden Tracerkonzentration. Der Tracer wird durch das
turbulente Stromungsfeld verwirbelt (Abb. 5.19).
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Abb. 5.19 Rechenfall LesSkalarl mit Tracertransport. Seitenansicht (obere Abbildung)
und Aufsicht (untere Abbildung) flr den Simulationszeitpunkt t = 3.000 s

Die unterschiedlichen max. Konzentrationswerte (siehe Legende) entstehen, weil es sich je-

weils nur um Schnittebenen in x-z-(y=100 m) und in x-y-(z=6 m) Richtung handelt.

Die Abb. 5.20 zeigt den zeitlichen Verlauf der turbulenten Viskositat nut am Profil
(x=800 m, y=100 m, z=5-100 m) fur den Rechenfall LesSkalarl. Die Werte wurden erst
ab einer H6he von 5 m ermittelt, weil die maximalen Stufenhéhen diesem Wert entspre-
chen. Es zeigt sich ein Wechsel im Viskositatsverhalten ab einer Hohe von 30 m. Dies
wird durch die héhere Diskretisierung des Modellgitters in dem Hohenbereich von
0 — 30 m hervorgerufen (siehe Abb. 5.7-c). In diesem Bereich erfolgt somit eine detail-
liertere Berechnung der Stromungsparameter. Dies verdeutlicht den Einfluss der Gitter-
diskretisierung auf die Untersuchungsergebnisse. Im Grunde muss immer eine
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Sensitivitdtsanalyse erfolgen, in der der Einfluss der Gitterdiskretisierung auf die Model-
lergebnisse untersucht wird. Es wird somit ein ,statischer Zustand” der Modelldiskreti-

sierung ermittelt.
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Abb. 5.20 Zeitlicher Verlauf der turbulenten Viskositat nut am Profil (x=800 m, y=100
m, z=5-100 m) fur den Rechenfall LesSkalarl

5.5 Ermittlung der Schadstoff-Konzentrationen

Da es sich bei den oben aufgeflihrten Rechnungen nur um Testrechnungen ohne
realistische Eingabeparameter handelt, ist es schwierig die Plausibilitéat der Ergebnisse
einzuschatzen. Fir eine Einschatzung der Plausibilitat der Transportrechnungen
missten die Simulationsergebnisse mit realen Tracerversuchen (Feldversuche) validiert
werden. Diese Untersuchungen waren jedoch nicht Aufgabenstellung in diesem
Vorhaben. Die Testrechnungen im vorherigen Kapitel dienten somit nicht der Ermittlung
realistischer Konzentrationswerte, hierfur ist z. B. die freigesetzte Partikelanzahl zu
gering und die Masse des freigesetzten skalaren Tracers zu hoch. Die Testrechnungen
dienten der Erprobung der bendtigten Werkzeuge und Modelle fur atmospharische
Ausbreitungsrechnungen. Zudem wurde das Verhalten der Transportmodelle auf
unterschiedliche Modell- bzw. Parameterannahmen untersucht.
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Die Testrechnungen dienten somit dem weiteren Ziel, grundlegende CFD-
Rechenmodelle zu entwickeln, mit denen Ausbreitungsrechnungen durchgefihrt und im
spateren Verlauf daraus Abschatzungen der Dosis erfolgen kdnnen. Hierzu sind geman
/RIC 14/, zwei grundlegende Arbeitsschritte ndtig. Zunachst muss die raumliche und
zeitliche Ausbreitung der Schadstoffe bzw. Radionuklide bestimmt werden. Das
Ergebnis einer Ausbreitungsrechnung sind (zeitlich begrenzte) Verteilungen von
Radionukliden in der Atmosphére. In einem zweiten Schritt werden die Nuklid-
verteilungen bzw. -konzentrationen dazu verwendet, um mithilfe weiterer empirischer
Faktoren, wie zum Beispiel nuklidspezifischer Dosisleistungskoeffizienten, Aufenthalts-
dauern oder Atemraten, die Dosiswerte zu ermitteln. Dieser Schritt erfolgt im Kap. 7 mit
dem SBG-Modul. Deswegen wird im Folgenden nur die Bestimmung der
Schadstoffkonzentrationen diskutiert bzw. die Erfahrungen aus den vorherigen

Testrechnungen zusammengefasst.

Bei einem Skalartransport mit dem RANS Ansatz verteilt sich der Schadstoff in der Regel
gleichm&Rig mit der entsprechenden Fluidstromung (gemitteltes Geschwindigkeitsfeld)
von der Emmissionsquelle weg (Schadstofffahne), so dass sich eine relativ gleichméaRige
raumliche Konzentrationsverteilung messen lasst (siehe z. B. Abb. 5.12). Fir eine
Jrealistische* Erzeugung komplexer, turbulenter Stromungsfelder scheint der RANS
Ansatz jedoch weniger geeignet zu sein, aufgrund der Mittelung der
Geschwindigkeitsfluktuationen. Hierflir eignet sich der LES Ansatz besser. Jedoch ist
die Modellerstellung fir LES Rechnungen wesentlich aufwendiger, da hohere

Anforderungen an das Modellgitter gestellt werden.

In LES Rechnungen wird die Schadstofffahne turbulent vermischt, wodurch sich nur
zeitlich flukturierende Schadstoffkonzentrationen simulieren lassen. Eine gewisse
Mittelung der Schadstoffkonzentrationen muss deshalb auch fiir die LES-Rechnungen
erfolgen. In OpenFOAM gibt es die Mdglichkeit eine Mittelungsfunktion (fieldAverage)
anzuwenden. Das Funktionsobjekt fieldAverage berechnet zeitbasierte Feldmittelwerte
(z. B. fur einen skalaren Tracer oder andere Stromungsparameter), flir eine

benutzerdefinierte Auswahl von Volumen- und/oder Oberflachenfeldern.

Zudem ist die Bestimmung der Partikel Konzentrationen in den jeweiligen
Gitterelementen fir RANS- und LES-Ansétze nicht trivial. Durch die stochastische
Verteilung der Partikel um Raum kann es zudem sein, dass im ungunstigsten Falle
manche Elemente innerhalb einer Partikelwolke keine Partikel enthalten. Dadurch
ergeben sich turbulente Konzentrationsverlaufe (Abb. 5.21), welche die Bestimmung
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einer Gesamtkonzentration Uber einen bestimmten Zeitraum und fur einen bestimmten
Punkt erschweren. Durch eine ausreichende Anzahl freigesetzter Partikel kann die sta-
tistische  Unsicherheit reduziert werden (siehe auch Kap.4.4.2). Die
Partikelkonzentration wird in OpenFOAM standardmallig als Volumenfraktion
(kinematicCloudTheta) berechnet. Fiir die Bestimmung einer Konzentration (z. B. kg/m?3)
misste in Abhangigkeit des Fluivolumens innerhalb des Elementes und der

Partikelmasse eine nachtragliche Umrechnung erfolgen.
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Abb. 5.21 Linienplot der Volumenfraktion der Partikel fir den Rechenfall LesPartikel2

Die Abb. 5.22 zeigt fur die Rechnung LesPartikel2 die Verteilung der Partikel in einem
Querschnitt (x-z-Ebene) durch die Mitte des Modellgebietes (y = 0 m). Die einzelnen
Partikel bilden keine zusammenhangende Wolke. Wobei zu beachten ist, das nur eine

geringe Partikelanzahl freigesetzt wurde.

R e

Volumentraktion der Parlikel

5e-16 le-15 2e-15

Abb. 5.22 Darstellung der Volumenanteile der Partikel flr einen Querschnitt (x-z-
Ebene) durch die Mitte des Modellgitters (y = 100 m), fir den Rechenfall
LesPartikel2
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6 VDI Validierungsrechnungen (MISKAM Vergleich)

Zur Evaluierung der Anwendbarkeit von OpenFOAM fir mikroskalige Ausbreitungsrech-
nungen, wurde OpenFOAM mit dem etablierten Windfeldmodell MISKAM verglichen
bzw. etwaige Unterschiede herausgestellt. MISKAM wurde mit ,Validierungsmaf3nah-
men“ der VDI-Richtlinie 3783/9 “Umweltmeteorologie— Prognostische mikroskalige
Windfeldmodelle — Evaluierung fir Gebaude- und Hindernisumstromung” /VER 17/ vali-
diert. Somit lag es nahe, auch eine Validierung von OpenFOAM anhand dieser Richtlinie

durchzufithren und die Ergebnisse mit MISKAM zu vergleichen.

Im Folgenden wird zunéachst das MISKAM Modell kurz erlautert (Kap. 6.1) und eine mo-
delltechnische Vergleichbarkeit mit OpenFOAM aufgezeigt. In Kap. 6.2 sind die Validie-
rungsrechnungen fir OpenFOAM beschrieben und im Kap. 6.3 erfolgt eine abschlie-

Rende Bewertung.

6.1 Einschatzung der modelltechnischen Vergleichbarkeit zwischen
MISKAM und OpenFOAM

MISKAM ist ein dreidimensionales nicht-hydrostatisches, numerisches Strémungs- und
Ausbreitungsmodell zur mikroskaligen Prognose von Windfeldern und Immissionskon-
zentrationen. In dem Modell kbnnen Dimensionen im Bereich von wenigen hundert Me-
tern von zum Beispiel Straf3en bis hin zu Stadtteilen untersucht werden /EIC 13/.
MISKAM wurde fur folgende Aufgabenbereiche entwickelt bzw. kann fiir diese eingesetzt
werden /EIC 13/:

e Die Berechnung quasi-stationarer Windfelder in der Umgebung isolierter Geb&ude
oder im Bereich komplex strukturierter Bebauung.

¢ Die Simulation der Ausbreitung dichteneutraler, nicht-reaktiver Substanzen bei be-

liebig vorgegebener Quellverteilung in vorab berechneten (stationaren) Windfeldern.

o Dem Abgleich berechneter Konzentrations-Mittelwerte und -Perzentile gegen Richt-

und Grenzwerte.

Zudem koénnen in MISKAM dynamische Effekte diverser Bodenbeschaffenheiten tber
die Rauigkeitslange, eine thermische Schichtung und Effekte der Sedimentation und De-
position bertcksichtigt werden. In MISKAM werden keine chemischen Prozesse bertick-

sichtigt und die Corioliskraft wird vernachlassigt. Die in MISKAM implementierte
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Bewegungsgleichung berticksichtigt zudem die Abbremsung der Strémung durch Vege-
tation am Boden. Die Berticksichtigung der Dichte als unabhangige Prognosegrof3e, wird
mit Hilfe der Boussinesg-Approximation vorgenommen (siehe hierzu /EIC 13/). Des Wei-
teren werden die Stromungsgleichungen einer Mittelung unterzogen, so dass alle Vari-
ablen als mikroturbulente Mittelwerte anzusehen sind. In OpenFOAM wirde das der
Reynolds-Mittelung entsprechen (RANS-Modelle). Als Folge der Mittelung enthalten die
Gleichungen in MISKAM subskalige Prozesse in Form der turbulenten Transporte von
Impuls, Warme und Masse. Die verwendete TurbulenzschlieBung erfordert zuséatzlich
die prognostische Berechnung der turbulenten kinetischen Energie E sowie der Energie-
dissipation € (k — e-Modell in OpenFOAM). Bei der E- ¢ SchlieRung berechnen sich die
Diffusionskoeffizienten fur den Impulstransport K,,, gemaf der Gleichung (6.1) /EIC 13/:

E* (6.1)
K, =c, — '
m [
E kinetische Turbulenzenergie [m?/s?]
£ turbulente Energiedissipation [m?/s3]
o empirische dimensionslose Konstante = 0,09

Fur die Berechnung der Produktion der kinetischen Turbulenzenergie bzw. der turbulen-
ten Energiedissipation kénnen in MISKAM unterschiedliche Berechnungsmethoden ver-
wendet werden. GemalR /EIC 13/ werden in dem klassischen Modell beide GroRRen iden-
tisch aus der Deformation des Windfeldes berechnet. Dieser Ansatz der
Turbulenzschlie3ung ist jedoch dafir bekannt, dass sie die Turbulenzenergie und damit
auch die Diffusionskoeffizienten in der Umgebung luvseitiger Hinderniskanten Uber-
schatzt. In MISKAM wird deshalb ein von /LOP 05/ abgewandelter Ansatz von Kato-Lau-
nder /KAT 93/ verwendet. Dieser Ansatz berechnet die Produktionsterme aus der Defor-
mation und Rotation des Windfeldes. Hierdurch werden die Produktionsterme in
Kantennahe reduziert. /LOP 05/ wie auch MISKAM verwenden den Ansatz nur in der E-
Gleichung. Die Produktionsrate der Dissipation verbleibt in der urspringlichen Form. Die
Standardschlie3ung und die Kato-Launder-Schlie3ung stehen optional in MISKAM zur
Verfligung.

Die in OpenFOAM verfligbaren Funktionen zur Modellierung einer atmosphérischen

Grenzschicht (atmBoundaryLayer), fir die Berechnung der Parameter k und €, werden
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in &hnlicher Weise auch in MISKAM verwendet. Mdgliche Unterschiede gibt es in der

Berechnung der Turbulenzschliel3ung.

Berechnungen mit MISKAM erfolgen durch folgendes Schema:

e Aus einer 1D-Initialisierung werden resultierende Profile der Windkomponenten und
der Turbulenzvariablen auf den Einstromflachen und am Oberrand zeitlich festgehal-

ten.

e An den seitlichen Ausstromflachen gelten sogenannte no-flux-Randbedingungen,
d. h. es wird jeweils das Verschwinden der Normalgradienten auf den Randflachen

verlangt. Dies entspricht in OpenFOAM der symmetry oder slip Randbedingung.

¢ Am Unterrand sowie an den Gebaudewanden verschwinden alle Windkomponenten.
Dies bedingt, dass dort, wie auch am Oberrand, auch das Verschwinden der jeweili-
gen Flachennormalen des Druckgradienten gefordert werden muss. Dies entspricht

in OpenFOAM der noSlip Randbedingung.

e Untere Randwerte fur die Diffusionskoeffizienten werden in MISKAM unter Verwen-
dung der sogenannten Clarke-Funktionen berechnet. Diese liefern auch die jeweilige
Schubspannungsgeschwindigkeit u*, die wiederum zur Berechnung der Randwerte

von Turbulenzenergie und Dissipation herangezogen wird.

Im Wesentlichen besteht das Ausbreitungsmodell in MISKAM aus der Prognoseglei-
chung fur eine dichteneutrale Luftbeimengung der Massenkonzentration m. Dies wirde
dem Euler-Ansatz (scalarSemilmplicitSource Funktion in OpenFOAM) entsprechen. Fir
Punktquellen kann eine feste Vertikalgeschwindigkeit (Austrittsgeschwindigkeit der Luft,
z. B. aus einem Kamin) vorgegeben werden. Zudem kann MISKAM eine Sedimentation
von Substanzen durch die Eingabe einer Sedimentationsgeschwindigkeit berticksichti-
gen. Eine trockene Deposition auf horizontalen Flachen wird durch Vorgabe einer Depo-
sitionsgeschwindigkeit einbezogen. Beide Geschwindigkeiten werden als Stoffkonstan-
ten der betrachteten Luftbeimengung angesetzt. Die Mdglichkeit einer Deposition von
Schadstoffen kann in OpenFOAM standardmaRig nur Uber das Partikelmodell erfolgen,

wenn die Partikel entsprechend parametrisiert werden.
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Bekannte Einschréankungen von MISKAM sind gemanR /EIC 13/:

e Approximation von Dachschragen durch Treppenstrukturen. Bei Gebaudeiberstro-
mungen ist festzustellen, dass die Hohe von Rezirkulationszonen generell von
MISKAM unterschéatzt wird. Dies ist begrindet in der verwendeten Turbulenzschlie-
Bung, die eine realistische Simulation der Stromungsablésung an luvseitigen Kanten
nicht zulasst. Dieser Mangel des E-Modells ist bekannt und akzeptiert, da das Modell
ansonsten einen verninftigen Kompromiss aus Genauigkeit und Anwendbarkeit dar-

stellt.

e FUr Immissionsberechnungen z.B. aufgrund von Stral3enverkehrsemissionen ist die
beschriebene Eigenschaft des Turbulenzmodells unerheblich. Fur Berechnungen
von Immissionen aufgrund von Emissionen im Dachniveau ist jedoch von einer An-
wendung von MISKAM abzuraten, solange die Emission nicht bekanntermaf3en au-
Rerhalb des mdglichen Rezirkulationsbereichs erfolgt. Insbesondere ist das Modell
nicht geeignet, um eine optimale Mindesththe eines Emittenten festzulegen. Hierzu
muissen anderweitige Daten, z.B. aus Windkanalmessungen, oder mit Hilfe aufwan-
digerer Rechenmodelle (LES-Modelle) gewonnenen Resultate herangezogen wer-

den.

6.2 Vergleichsrechnungen zur VDI Richtlinie 3783/9 mit OpenFOAM

In der VDI-Richtlinie 3783 werden allgemein die Grundlagen zur Abschatzung der Aus-
breitung storfallbedingter Freisetzungen festgelegt. In der VDI-Richtlinie 3783 Blatt9
(prognostische mikroskalige Windfeldmodelle /VER 17/), sind Verifikations- und Validie-
rungsrechenfalle beschrieben. Im Folgenden werden die allgemeinen Anforderungen an

die Modellrechnungen gemaR /VER 17/ erlautert.
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Anforderungen an das Modellgitter

Zur wissenschaftlichen Bewertung muss das verwendete numerische Modellgitter ge-

wissen Anforderungen geniigen, welche im Folgenden beschrieben werden:

¢ Die bodennahe Grenzschicht muss bis wenigstens zur zweifachen Hohe des hochs-
ten relevanten Gebaudes vertikal fein aufgeltst werden. Das Modellgitter soll bis in

diese Hohe wenigstens zwolf Schichten aufweisen.

¢ Die horizontale und vertikale Gitterweite darf bis in diese Héhe und im gebaudena-

hen Bereich eine Gitterweite von 10 m nicht Gberschreiten.
¢ In allen drei Raumrichtungen kann ein nicht aquidistantes Gitter verwendet werden.

¢ Messpunkte missen bestimmte Abstande zu Gebauden und Randbedingungen auf-
weisen. Mindestens zwei Gitterpunkte zwischen fester Berandung (Boden, Ge-
baude). Die maximale vertikale Gitterauflésung flr einen Beurteilungspunkt in 1,5 m

Hohe Uber Grund betragt somit 0,6 m.

¢ Die raumlichen Dimensionen des Modellgebietes, miissen so grofl3 gewéhlt werden,
dass eine Unabhangigkeit der Modellergebnisse in vertikaler und horizontaler Rich-
tung gewabhrleistet ist. Zum Beispiel muss der obere Modellrand so hoch gewahlt
werden, dass der Versperrungsgrad in Anlehnung an die Richtlinie VDI-Richtlinie
3783 Blatt 12 gilt. Der Versperrungsgrad ist das Verhaltnis der versperrten bzw. be-

bauten Flache zur Gesamtquerschnittsflache des Simulationsmodells.

Anforderungen an den Modellaufbau:

Es sollen die Erhaltungssatze fiir Impuls, Masse und Energie unter Berticksichtigung der
Erhaltungsgleichung fiir die spezifische Feuchte berticksichtigt werden. Fir die Validie-
rungsrechnungen in OpenFOAM werden inkompressible Bedingungen, geman der fol-

genden Anforderung angenommen /VER 17/:

~Werden nur Phanomene im bodennahen Bereich der Atmosphére betrachtet (Modell-

gebiet bis 200 m Hohe), kann die Dichte konstant gesetzt werden [...]"
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Aufgrund der inkompressiblen Bedingungen werden fir die Rechnungen keine Tempe-

ratur- und Feuchteeinflisse berticksichtigt. Die Turbulenzparametrisierung sollte die:
e Turbulente kinetische Energie berechnen,
e Stabilitat der atmosphéarischen Schichtung beriicksichtigen,

e oberflachennahe Fliisse anhand der Monin-Obukhov-Ahnlichkeitstheorie und an

Grenzflachen durch Wandfunktionen berechnen.

Zusétzliche Anforderungen an die Randbedingungen gemaf /VER 17/ sind, dass die
Rander das Windfeld so wenig wie mdglich beeinflussen sollen, dass Stérungen frei aus
dem Modellgebiet Uber die Rander abflieRen kénnen, ohne reflektiert zu werden und
dass am Boden und an Geb&uden in der Regel Haftreibung (Windgeschwindigkeitskom-

ponenten werden auf null gesetzt) angenommen werden.

In /VER 17/ sind zum einen Verifikationsrechenfalle und zum anderen Validierungsre-
chenfélle beschrieben. Im Folgenden wurden flir OpenFOAM nur die Validierungsre-
chenfélle (Windkanalversuche) durchgefiihrt. Die Verifikationsrechenfalle sind eher flr
neu entwickelte Rechenmodelle gedacht, um die grundséatzliche Funktionsweise zu ve-
rifizieren. OpenFOAM st jedoch eine bereits seit mehreren Jahren etabliertes CFD-

Programm, welches von einer groRen Nutzergemeinde verwendet und getestet wird.

6.2.1 Modellannahmen fiir OpenFOAM

In OpenFOAM wird fiir die Validierungsrechnungen das k — e-Turbulenzmodell, mit den
in Anhang A.4.1 beschriebenen Randfunktionen der atmBoundaryLayer Klasse (-In-
letVelocity, -InletK, -Inletepsilon und -nutatmRoughWall) angewendet. Die Randfunktio-

nen fir die unterschiedlichen Parameter sind in Tab. 6.1 zusammengefasst.
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Tab. 6.1  Verwendete Randfunktionen fur das k — e-Turbulenzmodell
Randbed. | U p k epsilon nut
Inlet atmBoundary- | zeroGradient | atmBoundary- atmBoundary-Lay- | calculated
(patch) LayerIn- Layerlnletk erlnletepsilon
letVelocity
Outlet inletOutlet fixedValue inletOutlet inletOutlet calculated
(patch)
Top slip zeroGradient | zeroGradient zeroGradient calculated
(patch)
Sides slip zeroGradient | zeroGradient zeroGradient calculated
(patch)
Ground noSlip zeroGradient | kgRWall-Func- epsilonWall-Func- | nutatmRough-
(wall) tion tion WallFunction
Gebaude | noSlip zeroGradient | kgRWall-Func- epsilonWall-Func- | nutatmRough-
(wall) tion tion WallFunction

Die allgemeinen Modellannahmen wurden gemal den Ausfiihrungen in Kap. 6.2 festge-

legt:
e Inkompressible Stromungsverhéltnisse (Dichte des Fluids ist konstant).

— Gasphase (Luft) mit einer konstanten Dichte von 1,2 kg/m3.

— Die kinematische Viskositat betragt 1,5 - 10° m?/s).
e Isotherm (Temperatur ist konstant, neutrale thermische Schichtung).
e Der Druck ist Initial null und berechnet sich aus dem Stromungsfeld.
¢ Transiente Strémung (Strdmungsbedingungen &ndern sich mit der Zeit).
Die in /VER 17/ verlangten Anforderungen an das Modellgitter, zur Gitterweite, Versper-
rungsgrad und Unabhéngigkeit der Modellergebnisse in vertikaler und horizontaler Rich-
tung (Rander sollen das Windfeld so wenig wie mdglich beeinflussen), werden durch
eine entsprechende raumliche Dimensionierung und Diskretisierung der Modellgebiete
gewabhrleistet. Zudem wird die Anforderung gestellt, dass Stérungen an den Randern
nicht reflektiert werden und dass am Boden und an Gebauden eine Haftreibung (Wind-
geschwindigkeitskomponenten sind null) angenommen wird. Dies wird in OpenFOAM

durch die Annahme einer slip Funktion an den Seiten und am oberen Rand, sowie einer

noSlip Funktion am Boden bewerkstelligt.

93



Es wurden im Folgenden nur die Validierungsfélle C1, C3 und C4 betrachtet (siehe
IVER 17/). Der Testfall C2 wurde konform zu MISKAM nicht betrachtet, da dieser im
Grunde dem Testfall C1 entspricht und nur die WirbelgréR3e hinter der Geometrie be-
trachten soll. Der Testfall C5 ist sehr komplex und wurde aufgrund des hohen Arbeits-
aufwandes bei der Vor- und Nachbearbeitung zuriickgestellt. Die Modellabmessungen

der verschiedenen Validierungsfalle, sowie die initialen Eingabeparameter sind in

Tab. 6.2 aufgefuhrt.

Tab. 6.2  Modellannahmen fir die Validierungsrechenfélle geman /VER 17/
Rechenfall C1 C3 C4
Gebéaude-dimensi- | H = 25, H =25, H =25,
onen [m] L = 25 (quasi 2D) | L = 20, L =20,

B =30 B=30

Koordinatensys- Xmin < -8H Xmin < -2H Xmin < -2H
tem bzw. Modelldi- | xmax = 10H xmax = 5H Xmax = 5H
mensionen ymin < beliebig ymin < -1.5H ymin < -1.5H

ymax = beliebig ymax = 1.5H ymax = 1.5H

zmin<0 zmin<0 zmin<0

zmax = 10H zmax = 4H zmax = 4H
Normierungspunkt | x =-70, X=-44.2, X =-41.5,

y =0, y =-44.2, y =0,

z=75 z=50 z=43
Erlaubte W =0.07, W = 0.06, W =0.07,
Abweichung D =0.25 D =0.25 D =0.25
VergleichsgroRen | u, w u, Vv, w u, Vv, w

u, v, w entsprechen den Strémungskomponenten x, y und z im Modell

Folgende zusétzliche Annahmen gelten fir alle Rechenfélle:

e Der Ursprung des Koordinatensystems befindet sich immer in der Gebaudemitte am

Boden.

e Die Windgeschwindigkeit am Normierungspunkt betrdgt bei allen Rechenfallen
1 m/s. Die Anstrémung erfolgt immer in Richtung 270 Grad (Inlet zum Outlet)
(Abb. 6.1).

¢ Die Gitterweite ist im Nahfeld aquidistant nicht groRer als Ax = Ay = Az =2,5m.

e Firden Boden wird eine Rauigkeitslange von 0,1 m und fur das Gebaude von 0,01 m

angenommen.
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Abb. 6.1  Schematische Darstellung der verschiedenen Anstromrichtungen

Zusatzliche initiale Parameter-Annahmen fir das k — s-Modell:

o Turbulente kinetische Energie k = 0,015 (berechnet aus GlI. (4.1), mit | =10 %,
U=1m/sund|=40m.

e Epsilon = 4,1-10° (berechnet aus Gl. (4.2)).

e Die Standardparameter fir das k — e-Modell sind gemaf /HAR 07/:
Cu=0,09; C1=1,44; C»=1,92; C5=0,0; sigmak=1,0; sigmaEps=1,3.

6.2.2 Modellgitter
Validierungsfall C1

Die Dimensionen des Modellgitters fur den Validierungsfall C1 (siehe Tab. 6.2), betragen
ausgehend vom Nullpunkt in der Gebaudemitte (rechteckiger Wirfel) in x-Rich-
tung -200 m <x <250 m und in z-Richtung 250 m (Abb. 6.2). Es handelt sich um ein
quasi 2D-Modell. Das heif3t in y-Richtung erfolgt keine Diskretisierung der Elemente. Es
wird nur ein 4 m breites Element angenommen. Die Diskretisierung betragt in x-Richtung
150 Elemente, das entspricht einer Elementlange von 3 m und in z-Richtung von 100
Elementen, das entspricht einer mittleren Elementlange von 2,5 m. Die Elementhdhe
nimmt allerdings zum Boden hin in z-Richtung stetig ab und betragt direkt Uber dem
Boden nur noch 0,4 m. Zudem wurde das Modellgitter direkt am Gebaudewdrfel feiner
diskretisiert, wodurch mehrere Schichten mit einer Machtigkeit von ebenfalls 0,4 m er-

stellt wurden. Insgesamt besteht das Modell aus 45.820 Elementen.
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Abb. 6.2 Dimensionen und Diskretisierung des Modellgitters fir den Validierungsfall
C1

Validierungsfall C3

Der Validierungsfall C3 besteht aus einem Wiirfel, der in einem Winkel von 225° ange-
strémt wird (siehe Abb. 6.1) und nicht wie im Validierungsfall C3 in einem Winkel von
270°. Da das Rotieren der Stromungsrichtung um 45° in OpenFOAM potenziell maglich
ist, wurde zunachst die ,schiefe” Anstromung der Geometrie mit einem Winkel von
225°Grad getestet. Dies fuhrte jedoch zu nicht erwiinschten Strémungen innerhalb des
Kontinuums, da die Strémung praktisch gegen die Seiten lauft und die seitlichen Begren-
zungen keine Outlet Randbedingungen sind. Deshalb wurde ein anderer Ansatz ge-
wahlt. Der Wiirfel wurde um 45° rotiert und in einem Winkel von 270° angestromt. Die
Koordinaten der Stromungsvektoren bzw. die Validierungswerte wurden ebenfalls um

diesen Betrag rotiert. Somit wurde eine Vergleichbarkeit moglich gemacht.

Die Dimensionen des Modellgitters fiur den Validierungsfall C3, betragen ausgehend
vom Nullpunkt in der Geb&udemitte in x-Richtung -100 m < x <150 m, in y-Rich-
tung -80 m < x < 80 m in z-Richtung 100 m (Abb. 6.3, obere Abbildung). Die allgemeine
Diskretisierung betragt in x-, y- und z-Richtung 100 Elemente, das entspricht einer Ele-
mentléange von 2,5 m in x-Richtung, von 1,6 m in y-Richtung und von 1 m in z-Richtung.
Das Modellgitter wurde in einem bestimmten Bereich um den Gebaudewdirfel feiner dis-
kretisiert (Abb. 6.3, untere Abbildung). Im Folgenden ist der Funktionsaufruf in dem Git-

tergenerator (snappyHexMesh) aufgefihrt:
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boxRefinement{

type box;

min (-50.0 -50.0 0.0);
max (100.0 50.0 50.0);}

Die Dimensionen der Box in dem Funktionsaufruf reprasentieren den Bereich, welcher
feiner diskretisiert wurde. In der Box betragt die Lange der Elemente in x-Richtung 2 m.
Die Elementhéhe nimmt graduell zum Boden hin ab. Das Element am Boden hat die

geringste Hohe mit 0,21 m. Insgesamt besteht das Modell aus 4.100.000 Elementen.

Abb. 6.3 Dimensionen und Diskretisierung des Modellgitters fir den Validierungsfall
C3 (obere Abbildung) und Element-Diskretisierung im Bereich des Wirfels
(Schnitt in der x-z Ebene durch den Wirfel, untere Abbildung)
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Validierungsfall C4

Der Validierungsfall C4 besteht aus einem Quader (siehe Tab. 6.2), in einem 3D Konti-
nuum (Abb. 6.4). Die Dimensionen des Modellgitters fur den Validierungsfall C4, betra-
gen ausgehend vom Nullpunkt in der Gebaudemitte in x-Richtung -100 m < x < 200 m,
in y-Richtung -50 m < x < 50 m in z-Richtung 150 m. Die allgemeine Diskretisierung be-
tragt in x-Richtung 250, in y-Richtung 100 und in z-Richtung 150 Elemente, das ent-
spricht einer Elementlange von 1,2 m in x-Richtung, von 1,0 m in y-Richtung und von
1 mim Mittel in z-Richtung. Das Modellgitter wurde um den Gebaudewdirfel nicht geson-
dert feiner diskretisiert. In z-Richtung erfolgt allerdings wieder eine graduelle Reduktion
der Elementhéhe. Das Element direkt Uber dem Boden hat somit mit 0,43 m die ge-

ringste Hohe. Insgesamt besteht das Modell aus 4.600.000 Elementen.

Abb. 6.4 Dimensionen und Diskretisierung des Modellgitters fiir den Validierungsfall
c4

6.2.3 Durchfuhrung der Validierung

Ob eine Validierungsrechnung erfolgreich ist im Sinne der Anforderungen in /VER 17/,
wird anhand einer Trefferquote (Hitrate) q ermittelt (Gleichung (6.2)). Zunachst wird das
Einhalten von Toleranzen zwischen den Modellergebnissen und den Windkanalmessun-
gen ermittelt. Hierflr gibt es zwei VergleichsgrofRen, zum einen eine relative Toleranz

(Gleichung (6.3)) und eine absolute Toleranz (Gleichung (6.4)). Fur die relative Toleranz
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darf die Abweichung nicht gro3er als 25 % sein. Fir die absolute Toleranz darf die Ab-
weichung nicht gréf3er als 6 bis 7 % sein. Die Ergebnisse i,, werden summiert und ge-
malf Gleichung (6.2) in eine Trefferquote umgerechnet. Fur eine erfolgreiche Validierung

muss die Trefferquote groRRer als 66 % sein.

N

1 _ (6.2)
q=— Z i =0.66 '

N

n=1
q Trefferquote in %
N Gesamtanzahl der Vergleichswerte
in einzelne Ergebnisse
— {1 if I(Sn - Mn)/Mnl = Ar (6-3)

n else 0
P {1 if 1Sp— Myl <A, (6.4)
n else 0
A, relative Toleranz (0.25)
A, absolute Toleranz (0.06-0.07)
Sn normierte Modellergebnisse
M, normierte Windkanalmessungen
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Die folgenden Abbildungen zeigen die Mess- bzw. Monitoring-Koordinaten der Rechen-
falle C1 (Abb. 6.5), C3 (Abb. 6.6) und C4 (Abb. 6.7).

Abb. 6.5 Darstellung der Messpunkte (weiRe Punkte) fir den Rechenfall C1 (quasi
2D)

Abb. 6.6 Darstellung der Messpunkte (wei3e Punkte) fir den Rechenfall C3
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Abb. 6.7 Darstellung der Messpunkte (wei3e Punkte) fir den Rechenfall C4

In der Richtlinie wird zudem gefordert, dass eine Bewertung der Trefferquote fur ein
Fernfeld sowie fur ein Nahfeld um die Geometrie ermittelt wird. Die Abb. 6.8 zeigt die
Unterscheidung des Nah- und Fernfeldes beispielhaft fir den Rechenfall C1. Die abwei-
chenden Annahmen fur die Rechenfélle C3 und C4 kdnnen der Validierungsrichtlinie

/VER 17/ entnommen werden.

Fe——————— e e A
I I
1 Fernfeld |
! 10H H=25m I
: y = beliebig :
1 I
I 7.5H 7.5H I
: L e JEnge=H | . N :
| | g Nahfeld | |
l 75H || hohe=H | '
1 l l I
L ! ! ]
z - -
-8H 10H
X

Abb. 6.8  Schematische Abbildung mit Angabe der Abmessungen zur Unterscheidung
des Nah- und Fernfeldes, beispielhaft fur den Rechenfall C1

Zur Automatisierung der Validierung wurde ein Python Skript geschrieben, welches die

Simulationsergebnisse mit den Validierungsmesswerten vergleicht und das Ergebnis
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ausschreibt. Die Validierungen werden im Folgenden immer fur das Gesamtfeld (Nah-

und Fernfeld) durchgefihrt.

6.2.4 Ergebnisse der Validierung

Die Validierungsrechnungen wurden bis zu einem Simulationszeitpunkt von 3.000 s

durchgefiuhrt. Zu diesem Zeitpunkt hat sich ein stationarer Stromungszustand eingestellt.

6.2.4.1 Validierungsfall C1

Zur Validierung der Simulationsergebnisse werden immer die drei Stromungsvektoren
u, vund w (x-, y- und z-Richtung) getrennt voneinander ausgewertet. Es zeigt sich, dass
die Stromungsvektoren in x-Richtung vom Inlet bis zum Wiurfel den Validierungsmess-
werten entsprechend simuliert werden (Abb. 6.9). Direkt hinter dem Geb&ude sind die
Toleranzen zwischen den Modellergebnissen und den Windkanalmessungen zu grof3,
was darauf hinweist, dass der Nachlaufwirbel hinter dem Objekt nicht korrekt simuliert

wird.

Insbesondere im Nahfeld des Objektes wird die Stromung durch Stauzonen, Ablésungen
und Ruckstromeffekte beeinflusst. Die Qualitat der berechneten Stromungsphanomene
hangt in diesem Bereich besonders stark von der Wahl des Turbulenzmodells und der
Randfunktionen ab. Grundsatzlich sind bei der Verwendung von RANS-
Turbulenzmodellen bei Strémungen mit ,scharfkantigen* Korpern grol3ere Abweichun-
gen zu experimentellen Untersuchungen zu erwarten. Deswegen sinkt die Glte der Tref-
ferquoten im Nahfeld des Objektes /SCH 19/. Die gleichen Phdnomene gelten auch fir

die nachfolgenden Validierungsrechenféalle C3 und C4.
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Abb. 6.9 Darstellung der Toleranzberechnung fiir den Stromungsvektor u des Re-
chenfalls C1 (weil3e Punkte liegen innerhalb der Toleranz und schwarze
Punkte aul3erhalb)

Die Abb. 6.10 zeigt die absoluten Abweichungen der Simulationsmesswerte gegentber
den experimentellen Daten fur den Stromungsvektor u. Wenn sich die Datenpunkte au-
Berhalb der gestrichelten Linien (£ 25 %) befinden, ist die Abweichung der Simulations-
werte im Bezug zu den experimentellen Daten zu hoch. In der Summe betragt die Tref-
ferquote fir den Strémungsvektor u = 87 %. Somit liegt der Strémungsvektor u oberhalb

des Schwellenwertes von 66 %.

10

10

(u/uodexp

Abb. 6.10 Darstellung der absoluten Simulationsmesswerte gegeniiber den absoluten
experimentellen Daten fir den Strémungsvektor u. Die gestrichelten Linien

zeigen das Konfidenzintervall von £ 25 %
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Die Stromungsvektoren in z-Richtung werden vergleichbar zu den Stromungsvektoren
in Xx-Richtung vom Inlet bis zum Wirfel, den Validierungsmesswerten entsprechend kor-
rekt simuliert (Abb. 6.11). Auch hier liegen die meisten Messwerte, welche aul3erhalb
der Toleranz liegen, im Bereich hinter dem Objekt, im Bereich des Nachlaufwirbels. Je-
doch werden auch oberhalb des Nachlaufwirbels einige Messwerte nicht getroffen. Mit
groRerem Abstand des Nachlaufwirbels zum Outlet hin (ca. ab x = 120 m), liegen die

Simulationsergebnisse jedoch wieder innerhalb der Toleranzen.

a0 -0 -0 50 e -0 20 -0 0 L] 20 = O 0 &0 '] a0 0 100 "o 120 1% 140 150 160 1o 180 w0 00

& 70 <0 S0 49 WM 20 0 0 W@ M M 4 M e o s 99 @ 1@ 120 X 14 130 10 ;@ 0 190 200

Abb. 6.11 Darstellung der Toleranzberechnung fur den Stromungsvektor w des Re-
chenfalls C1 (weil3e Punkte liegen innerhalb der Toleranz und schwarze
Punkte auf3erhalb)

Die Abb. 6.12 zeigt die absoluten Abweichungen der Simulationsmesswerte gegentber
den experimentellen Daten fiir den Stromungsvektor w. In der Summe betragt die Tref-
ferquote flr den Strémungsvektor w = 64 %. Somit liegt die Trefferquote fir den Stro-
mungsvektor w unterhalb des Schwellenwertes. Somit konnte der Rechenfall C1 nicht
erfolgreich validiert werden.
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Abb. 6.12 Darstellung der absoluten Simulationsmesswerte gegeniber den absoluten
experimentellen Daten fir den Strémungsvektor w. Die gestrichelten Linien

zeigen das Konfidenzintervall von + 25 %

Die Abb. 6.13 zeigt die Stromungslinien um das Objekt. Farblich dargestellt sind die
Strémungsgeschwindigkeiten (U Magnitude in m/s). Gut zu erkennen ist der Nachlauf-
wirbel hinter dem Objekt.

Abb. 6.13 Dargestellt ist das Geschwindigkeitsfeld (rot=maximal und blau=minimale
Stromungsgeschwindigkeiten) und die Stromungslinien (ohne Skala) um
das Objekt, fur den Rechenfall C1 (x-z Ebene)
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6.2.4.2 Validierungsfall C3

Die Ergebnisse der Validierungsrechnung C3 fur den Strémungsvektor u, sind in der
Abb. 6.14 dargestellt. Fir die weilRen Messpunkte wurde die geforderte Toleranz einge-
halten, fur die schwarzen Messpunkte nicht. Fir die roten Punkte liegen fur diesen Stro-
mungsvektor keine Validierungswerte vor. Die Stromungsvektoren in x-Richtung liegen
vom Inlet bis zum Wirfel, innerhalb der Toleranz. Vergleichbar zum Rechenfall C1 liegen
die meisten Messwerte im Bereich hinter dem Objekt (Nachlaufwirbel) au3erhalb der

Toleranz. Jedoch werden auch oberhalb des Nachlaufwirbels einige Messwerte nicht

getroffen.

-

Abb. 6.14 Darstellung der Toleranzberechnung fiir den Stromungsvektor u des Re-
chenfalls C3

WeilRe Punkte liegen innerhalb der Toleranz, schwarze Punkte auf3erhalb und fiir rote Punkte

liegen keine Messwerte fiir diesen Strémungsvektor vor.

Die Abb. 6.15 zeigt die absoluten Abweichungen der Simulationsmesswerte gegeniber
den experimentellen Daten fur den Strémungsvektor u. In der Summe betragt die Tref-
ferquote fir den Strémungsvektor u = 78 %. Somit liegt der Strémungsvektor u oberhalb

des Schwellenwertes von 66 %.
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Abb. 6.15 Darstellung der absoluten Simulationsmesswerte gegeniiber den absoluten
experimentellen Daten fir den Stromungsvektor u. Die gestrichelten Linien

zeigen das Konfidenzintervall von + 25 %

Die Ergebnisse zur Einhaltung der geforderten Toleranz fur den Stromungsvektor v se-
hen im Vergleich zum Stromungsvektor u wesentlich schlechter aus (Abb. 6.16). Nur
wenige Werte im Bereich zwischen dem Wurfel und dem Outlet liegen innerhalb der
Toleranz. Kennzeichnend ist das bereits ab dem Inlet keine Werte innerhalb der Toleranz
liegen, was womdglich auf ein grundsatzliches Problem bei der Implementierung der
eingehenden Stromung am Inlet hinweist. Merkwurdig ist jedoch, dass dies bereits im
Bereich auftritt, wo die Strémung noch nicht durch das geometrische Objekt gestort wird
(Abb. 6.20).
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Abb. 6.16 Darstellung der Toleranzberechnung fir den Stromungsvektor v des Re-
chenfalls C3

Weifl3e Punkte liegen innerhalb der Toleranz, schwarze Punkte auf3erhalb und fiir rote Punkte

liegen keine Messwerte fiir diesen Stromungsvektor vor.

Die Abb. 6.17 zeigt die absoluten Abweichungen der Simulationsmesswerte gegentber
den experimentellen Daten fur den Strémungsvektor v. In der Summe betréagt die Tref-
ferquote fur den Stromungsvektor v = 10 %. Somit liegt die Trefferquote fur den Stro-
mungsvektor u unterhalb des Schwellenwertes von 66 %. Gut zu erkennen ist die grol3e
Abweichung und die extreme Streuung der Messwerte, um zum Teil mehrere Gro3en-

ordnungen.
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Abb. 6.17 Darstellung der absoluten Simulationsmesswerte gegeniiber den absoluten

experimentellen Daten fur den Stromungsvektor v. Die gestrichelten Linien

zeigen das Konfidenzintervall von + 25 %

Die Ergebnisse zur Einhaltung der geforderten Toleranz fir den Strémungsvektor w sind
zwar etwas besser als fir den Stromungsvektor v, sie liegen jedoch ebenfalls weit unter
der geforderten Trefferquote von 66 %. In der Summe betragt die Trefferquote flr den
Stromungsvektor u = 28 %. Kennzeichnend ist auch hier wieder, dass bereits kurz nach
dem Inlet die Toleranzen Uberschritten werden, jedoch im Nahfeld um den Wurfel Tole-

ranzen eingehalten werden (Abb. 6.18). Hierfir gibt es keine plausible Erklarung.
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Abb. 6.18 Darstellung der Toleranzberechnung fur den Stromungsvektor w des Re-
chenfalls C3

Weil3e Punkte liegen innerhalb der Toleranz, schwarze Punkte auf3erhalb und fur rote Punkte

liegen keine Messwerte fiir diesen Stromungsvektor vor.

Die Abb. 6.19 zeigt die absoluten Abweichungen der Simulationsmesswerte gegentber
den experimentellen Daten fir den Stromungsvektor v. Die bereits fir den Stromungs-
vektor v erkennbare gro3e Abweichung und die extreme Streuung der Messwerte um

zum Teil mehrere GréRenordnungen, ist auch fir den Vektor w zu erkennen.
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Abb. 6.19 Darstellung der absoluten Simulationsmesswerte gegeniiber den absoluten
experimentellen Daten fir den Stromungsvektor w. Die gestrichelten Linien

zeigen das Konfidenzintervall von + 25 %

Da nur fir den Stromungsvektor u in der Summe Uber 66 % der Messwerte innerhalb
der geforderten Toleranz liegen, konnte der Rechenfall C3 ebenfalls nicht erfolgreich

validiert werden.
Die Abb. 6.20 zeigt in grober Abstufung die Stromungsgeschwindigkeiten (U Magnitude

in m/s) fir den Rechenfall C3. Verdeutlicht wird hier nochmal die geringe Stérung der

Stromung vom Inlet bis zum Waurfel.
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Abb. 6.20 Stromungsgeschwindigkeiten fir den Rechenfall C3, beispielhaft fir Quer-
schnittsebenen durch den Mittelpunkt des Wirfels entlang der x-z-Ebene
und entlang der x-y-Ebene fiir eine Hohe von z=5 m (rot=maximale und
blau=minimale Geschwindigkeiten, Stromung in x-Richtung)

6.2.4.3 Validierungsfall C4

Die Verteilung der Messpunkte um den Wirfel fir den Rechenfall C4 ist nicht so konfus
wie fir den Rechenfall C3. Im Wesentlichen sind die Messpunkte in eine vertikale Ebene
(durch den Mittelpunkt des Wiirfels entlang der y-Achse) und eine horizontale Ebene
(auf einer Hohe von 7 m entlang der z-Achse) unterteilt. Vergleichbar zum Rechenfall
C1, werden die Stromungsvektoren in x-Richtung vom Inlet bis zum Wirfel den Validie-
rungsmesswerten entsprechend simuliert (Abb. 6.21). Direkt hinter dem Gebé&ude sind
die Toleranzen zwischen den Modellergebnissen und den Windkanalmessungen zu
grol3, was darauf hinweist, dass der Nachlaufwirbel hinter dem Objekt nicht korrekt si-

muliert wird.
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Abb. 6.21 Darstellung der Toleranzberechnung fir den Strémungsvektor u des Re-

chenfalls C4 (weil3e Punkte liegen innerhalb der Toleranz und schwarze
Punkte aul3er-halb)

Die Abb. 6.22 zeigt die absoluten Abweichungen der Simulationsmesswerte gegenuber

den experimentellen Daten fur den Strémungsvektor u. In der Summe betragt die Tref-

ferquote fir den Stromungsvektor v = 69 %. Somit liegt der Stromungsvektor u oberhalb

des Schwellenwertes von 66 %.

Abb. 6.22

Rechenfall C4 u-Vektor
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Darstellung der absoluten Simulationsmesswerte gegenuber den absoluten
experimentellen Daten fur den Strémungsvektor u. Die gestrichelten Linien

zeigen das Konfidenzintervall von + 25 %
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Die Ergebnisse zur Einhaltung der geforderten Toleranz fir den Strdmungsvektor v se-
hen im Vergleich zum Strémungsvektor u wesentlich schlechter aus (Abb. 6.23). Nur
wenige Werte zwischen dem Inlet und dem Wairfel liegen innerhalb der Toleranz. Kenn-
zeichnend ist auch hier wieder, dass bereits ab dem Inlet nur wenige Werte innerhalb

der Toleranz liegen.

'y

-

Abb. 6.23 Darstellung der Toleranzberechnung fir den Strémungsvektor v des Re-
chenfalls C4

WeilRe Punkte liegen innerhalb der Toleranz, schwarze Punkte auf3erhalb und fiir rote Punkte

liegen keine Messwerte fiir diesen Strémungsvektor vor.

Die Abb. 6.24 zeigt die absoluten Abweichungen der Simulationsmesswerte gegentuber
den experimentellen Daten fir den Strémungsvektor v. In der Summe betragt die Tref-
ferquote flr den Stromungsvektor v = 28 %. Somit liegt der Stromungsvektor u unterhalb
des Schwellenwertes von 66 %. Besonders im Rechenfall C4 wird aufgrund der Anord-
nung der Messpunkte in zwei unterschiedlichen Ebenen, bei der Gegenliberstellung der
Messpunkte, ein scheinbares Schachbrettmuster erkennbar (Abb. 6.24). Dies ist bedingt
durch gleiche Messwerte entlang einer Ebene. Wie fiir den Rechenfall C3 gibt es zudem
grof3e Abweichungen fir den Strémungsvektor v in Bezug auf die experimentellen und

simulierten Strémungsdaten.
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Abb. 6.24 Darstellung der absoluten Simulationsmesswerte gegeniiber den absoluten
experimentellen Daten fur den Strdmungsvektor v. Die gestrichelten Linien
zeigen das Konfidenzintervall von + 25 %

Fur die Bewertung des Stromungsvektors w ist nur die vertikale Ebene von Messpunkten
relevant. Hier zeigt sich das einige Messwerte direkt hinter dem Inlet und im Bereich
zwischen dem Wirfel und dem Outlet innerhalb der Toleranzen liegen (Abb. 6.25).

Abb. 6.25 Darstellung der Toleranzberechnung fur den Stromungsvektor w des Re-
chenfalls C4

Weifl3e Punkte liegen innerhalb der Toleranz, schwarze Punkte auf3erhalb und fir rote Punkte

liegen keine Messwerte fiir diesen Stromungsvektor vor.
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Die Abb. 6.26 zeigt die absoluten Abweichungen der Simulationsmesswerte gegentber
den experimentellen Daten fir den Stromungsvektor w. In der Summe betragt die Tref-
ferquote fiir den Stromungsvektor v = 33 %. Somit liegt der Stromungsvektor w ebenfalls
unterhalb des Schwellenwertes von 66 %. Auch fir den Strémungsvektor w wird ein
scheinbares Schachbrettmuster (Abb. 6.26), sowie grol3e Abweichungen zwischen den

experimentellen und simulierten Stromungsdaten erkennbar.

Rechenfall C4 w-Vektor

(W/uref)exp

Abb. 6.26 Darstellung der absoluten Simulationsmesswerte gegeniiber den absoluten
experimentellen Daten fiir den Stromungsvektor w. Die gestrichelten Linien

zeigen das Konfidenzintervall von + 25 %

Die Abb. 6.27 zeigt beispielhaft fiir den Rechenfall C4, die Strémungsgeschwindigkeiten
fir Querschnittsebenen durch den Mittelpunkt des Wirfels entlang der x-z Ebene und
entlang der x-y-Ebene. Im Gegensatz zur Abb. 6.20 ist in der Abb. 6.27 ein gréRerer
Bereich vor dem Wairfel mit einer geringeren Stromungsgeschwindigkeit erkennbar
(Stauzone). Dies ist bedingt durch die unterschiedlichen Winkel der angestromten Fla-
chen fir die Rechenfélle C3 (spitzer Winkel) und C4 (senkrechter Winkel). Somit wird

die Strémung vor dem Wiirfel im Rechenfall C4 starker gestaut.

116



[}
©
3
=
[
(o)
[s]
=
=]

R 02

— 0.0e+00

Abb. 6.27 Stromungsgeschwindigkeiten fir den Rechenfall C4, beispielhaft fir Quer-
schnittsebenen durch den Mittelpunkt des Wirfels entlang der x-z-Ebene
und entlang der x-y-Ebene flir eine H6he von z =7 m (rot=maximale und

blau=minimale Geschwindigkeiten, Stromung von links nach rechts)

6.3 Bewertung der Validierungsrechnungen

In der Tab. 6.3 sind die Ergebnisse der vorherigen Validierungsrechnungen nochmal zu-
sammengefasst. In der Tab. 6.3 sind immer die Trefferquoten fur das Gesamtfeld (Nah-
und Fernfeld) angegeben. Eine Unterteilung der Trefferquoten z. B. gemaf Abb. 6.8 er-
folgte nicht, da diese Unterscheidung aus Sicht des Autors wenig Sinn macht. Fir keines
der Rechenfélle konnte eine erfolgreiche Validierung durchgefuhrt werden, auch wenn
fur den Rechenfall C1 die Trefferquote des Stromungsvektors w nur knapp unterhalb der

Schwelle von 66 % liegt.
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Tab. 6.3

Zusammenfassung der Trefferquoten (qu, qv, gw) fir das Gesamtfeld (Nah-
und Fernfeld) fur OpenFOAM und MISKAM (Nu, Nv, Nw = Anzahl Mess-

werte)

Testfall qu qv qw
OpenFOAM | MISKAM | OpenFOAM | MISKAM | OpenFOAM | MISKAM
C1 87 87 - - 64 95
(Nu=651) (Nw=651)
C3 78 93 10 97 28 93
(Nu=706) (Nv=706) (Nw=789)
C4 69 84 28 76 33 80
(Nu=1134) (Nv=616) (Nw=518)

Die Werte aus der Tab. 6.3 fur MISKAM wurden aus der Abb. 6.28 entnommen. In

/EIC 07/ wird festgestellt, dass die Anstrémung des Gebaudes in den experimentellen

Untersuchungen nicht exakt im 45°-Winkel erfolgt ist, sondern um 2° abwich. Die Wie-

derholung der MISKAM-Rechnung mit einem Anstromwinkel von 223° fiihrte zu etwas

hoheren Trefferquoten und damit zu einer erfolgreichen Validierung. Fur die Simulatio-

nen in diesem Vorhaben wurde diese Anpassung aus zeitlichen Grinden nicht durchge-

fuhrt.

Trefferquoten
TestFall | D W u v w
C1 0.25 | 0.06 | 87 (71) /. 95 (90)
C3 0.25 | 0.06 | 93 (90) | 97 (95) | 93 (89)
C4 0.25 | 0.07 | 84 (74) | 76 (63) | 80 (
C4-1 0.25 | 0.07 | 84 (74) | 79 (66) | 81 (66)
( (
( (

C4-2 | 0.25]|0.07 | 84 (76) | 81 (68) | 81 (67)
C5 0.25 | 0.07 | 77 (74) | 90 (86) | 87 (79)
C6 0.25|0.10| 93 66 81

Abb. 6.28 Trefferquoten in % fur Vergleiche von Simulationsergebnissen von MISKAM

mit Windkanaldaten (/EIC 13/). Werte fir das Nahfeld (auRer fir C6) in
Klammern. C4-1: gemessene Windvektoren um 2° gedreht. C4-2: simulierte

Anstrémrichtung = 223°

Aufgrund der grof3en Abweichungen zwischen OpenFOAM und MISKAM kénnen keine

stichhaltigen Aussagen zur Unterscheidung beider Modelle gemacht werden. Fir die
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OpenFOAM Rechnungen wurden testweise Parameterwerte geandert und geprift, ob
sich eine Verbesserung der Trefferquoten ergibt. Dieses Vorgehen ist jedoch sehr zeit-
aufwendig und ineffektiv. Eine Vielzahl undokumentierter Rechnungen mit Parameter-
variationen und Modellvarianten fihrte nicht zu einer wesentlichen Verbesserung der
Trefferquoten. Fir die Validierungsrechenféalle sind keine zuséatzlichen Informationen sei-
tens der VDI Richtlinie 3783/9, z. B. zu Turbulenz-, Schubspannungs- oder Viskositats-
verlaufen verfugbar. Es gibt jedoch in der CEDVAL Datenbank /SCH 06/, auf denen die
Validierungsrechenfalle basieren, zusatzliche Informationen zu Schubspannungen und
Turbulenzintensitaten. Fur zukinftige Untersuchungen kann geprift werden, ob diese

Daten zur Optimierung der Validierungsrechenfélle verwendet werden kénnen.

Das eine erfolgreiche Validierung von OpenFOAM mit der VDI Richtlinie 3783/9 mdglich
ist, zeigt z. B. die Arbeit von Franke /FRA 12/. In seinen Untersuchungen erreichte O-
penFOAM die erforderliche Trefferquote fur das Gesamtfeld (Abb. 6.29). Im Vergleich zu
dem erstellten Modell in diesem Vorhaben wurde in /FRA 12/ fur den Inlet nicht die Rand-
funktionen der atmBoundaryLayer Klasse verwendet, sondern es wurde gemaf
/STU 10/ ein logarithmisches Einstromprofil mit Hilfe von GroovyBC erstellt. Dies ist ein
Programm, mit dem ein Einstromprofil z. B. anhand einer logarithmischen oder einer ex-
ponentiellen Funktion erstellt werden kann. Die verwendeten logarithmischen Profile
wurden mit den gleichen Funktionen wie in diesem Vorhaben erstellt, bzw. den entspre-

chenden Funktionen der atmBoundaryLayer Klasse (siehe Anhang A.4).

u v 9w
(upwind/linearUpwind/SFCD) (upwind/fdinearUpwind/SFCD) (upwind/linearUpwind/SFCD)
C1 0.84/0.83/0.84 (N =8651) - 0.84/0.88/0.96 (N =651)

C3 0.84/0.82/0.84 (N =870) 0.92/0.92/0.91 (N, =362) 0.93/0.80/0.91 (N =870)

Cc4 0.83/0.80/0.82 (N =708) 0.76/0.71/0.72 (N, =708) 0.84/0.82/0.83 (N =789)

Abb. 6.29 Trefferquoten fir die Validierungsrechnungen in /FRA 12/

Dargestellt sind die Trefferquoten fir die unterschiedlichen Stréomungsvektoren qu, qv und
gw, flr die unterschiedlichen numerischen Solver (upwind/linearUpwind und SFCD). Ny, v, w

ist jeweils die Anzahl an Messpunkten (veréndert nach /STU 10/).

Die in /FRA 12/ vorgestellten Ergebnisse zeigen, dass die Trefferquoten nicht sehr emp-
findlich auf die Variation der Randbedingungen oder die humerischen Solvereinstellun-
gen reagieren. Als Fazit wird in /STU 10/ zudem hervorgehoben, dass die Validierungs-

ergebnisse von OpenFOAM (Version 1.6.x mit dem Solver SFCD) die gleiche Qualitat
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aufweisen wie andere (kommerzielle) Codes. Dies wird anhand der Abb. 6.30 verdeut-
licht (Daten enthalten in /FRA 12/). Es konnten jedoch keine signifikanten Unterschiede
zwischen den Modellen in diesem Vorhaben und in /FRA 12/ identifiziert werden, welche
die groRen Abweichungen in der Trefferquote begriinden wirden. Eine Vermutung liegt
in der Nichteignung der atmBoundaryLayer Klasse, wenn sich geometrische Strukturen

in Stromungsfeld befinden.

! . : : . : - required hit rate of 66%

T O rerfOrl 16 (SFCD)
= T | D vent 6.2

= L JANSYS CRX 110

' [ MISKAM 5.02

1 €3 G4 €5 6

IO pernFOAN 165 (SFCD)
T | T vent 6.2

[ ANSYS CRX 110

[ IMISKAM 5.02

Co

' Cs
- w MO o FOAN 1 6x (SFCD)
05

1 | et
AN s YS CFKT1D
[ MISKAN 5.02

C1 ¢3 Cd Co

Abb. 6.30 Vergleich der Validierungsergebnisse von OpenFOAM mit den kommerziel-
len Codes Fluent, CFX und MISKAM (aus /STU 10/)

Ein weiteres Vorhaben, in dem OpenFOAM mit der VDI Richtlinie 3783/9 verglichen
wurde ist /SCH 19/. In /SCH 19/ wurde zur besseren Vorhersage der Ausbreitung von
Schwergaswolken infolge stérfallbedingter Freisetzungen in bebautem Geléande eine
praxisorientierte Methode zur numerischen Simulation von Schwergasausbreitungen
entwickelt. GemalR /SCH 19/ kénnen herkémmliche RANS-Turbulenzmodelle boden-
nahe Windfelder nicht naturnah abbilden, weshalb Weiterentwicklungen notwendig sind
(siehe auch /BLO 07a/). Das Geschwindigkeitsprofil am Inlet wurde nicht anhand einer
logarithmischen Funktion, sondern durch ein Potenzprofil approximiert. Es wird zudem
darauf hingewiesen, dass sich bei der Simulation atmosphéarischer Stromungen mit dem
k — e-Turbulenzmodell die Windprofile im Anstromgebiet andern kénnen und somit am

Ort des ersten Hindernisses und/oder der Freisetzung andere Geschwindigkeiten und
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turbulente GroRRen vorliegen als am Einlass vorgegeben. Die Windprofile im Bereich des
Anstromgebietes sollen sich jedoch nicht &ndern. Hierfir miissen die Randbedingungen
am Inlet konsistent mit dem Turbulenzmodell und den Wandfunktionen am Boden sein
(/RIC 93/ zitiert in /SCH 19/).

Fur die Untersuchungen in /SCH 19/ wurde ein eigenes Stromungsmodell fiir Open-
FOAM entwickelt. Fur die Bewertung des modifizierten Stromungsmodells wurde dieses
mit Rechenféllen der VDI Richtlinie 3783/9 verglichen. Es wurde der Testfall C2 (90°-
Anstromung eines Wirfels in x-Richtung und der Testfall C3 (45°-Anstrdomung eines
Waiirfels betrachtet. In der Abb. 6.31 sind die mit der VDI Richtlinie berechneten Treffer-
quoten der simulierten Windfelder dargestellt. Zur Quantifizierung der Simulationsergeb-
nisse, wurde der Testfall des Gebaudes mit einer 90°-Anstrdomung mit dem original k —
e-Turbulenzmodell und mit dem modifizierten k — e-Turbulenzmodell betrachtet. Fur die
Bewertung des Gesamtfeldes (Nah- und Fernfeld) wird die Mindesttrefferquote von 66 %
fur alle Rechenfélle erreicht. Es wird zudem hervorgehoben, dass das modifizierte Tur-
bulenzmodell zu deutlich héheren Trefferquoten fuhrt, was auf eine bessere Anstrémung

zurtckgefihrt wird.

gesamtes Strémungsgebiet Nahfeld
gx in % qy in % gz in % gx in % qy in % gz in %

Gebaude 90° (original) 76 89 87 61 84 81
Geb&ude 90° (modifiziert) 86 95 92 77 92 87
Gebaude 45° (modifiziert) 81 64 81 79 52 66
Warfelfeld 3x7 (modifiziert) 65 77 78 - -

Abb. 6.31 Mit der VDI Richtlinie berechneten Trefferquoten der simulierten Windfelder
/ISCH 19/

Fir die Rechnung, in der das Gebaude im 45°-Winkel angestromt wird, konnte die Min-
desttrefferquote auch mit dem modifizierten Turbulenzmodell nicht fur alle Strdomungs-
richtungen erreicht werden. Das Problem wurde schon in Abb. 6.28 durch /EIC 07/ be-
schrieben. Eine entsprechende Anpassung des Stromungsmodells erfolgte jedoch in
/SCH 19/ nicht.

In /LIN 10/ wurde mit OpenFOAM und ANSYS-Fluent die Strémung um verschiedene
dreidimensionale Hindernisse (Wurfel, Array von Wiurfeln und einem Hugel) untersucht.

Zudem wurden fir die Simulationsrechnungen vier verschiedene Turbulenzmodelle, wie
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z. B. das Standard k — - und das realisierbare k — e-Turbulenzmodell verwendet, um
den Einfluss auf die Stromung zu untersuchen. Fiur die Beschreibung der Strémung um
ein einzelnes dreidimensionales Objekt wurden die Simulationsergebnisse mit den ex-
perimentellen Daten des Rechenfalls Al-4 der CEDVAL-Datenbank /SCH 06/ vergli-
chen. Zur Erstellung des Geschwindigkeitsprofils am Inlet wurde GroovyBC verwendet.
Die Ergebnisse zeigen, dass OpenFOAM eine effiziente Alternative zu kommerzieller
CFD-Software darstellt. Die mit OpenFOAM ermittelten Ergebnissen zeigen nur gering-

fligige Abweichungen von den mit ANSYS-Fluent erzielten Ergebnissen /LIN 10/.

Parente /PAR 17/ entwickelte einen Turbulenzansatz fur OpenFOAM (siehe auch
Kap. 3.2) und fuihrten verschiedene Testrechnungen zum Vergleich mit experimentellen
Daten, u. a. fir den CEDVAL Testfall A1-1 und B1-1 (Kapitel 2.4 in /SCH 06/), durch. Es
zeigte sich, dass die Ergebnisse, welche mit dem Standard k — e-Modell erzielt wurden,
im Vergleich zu den verbesserten Turbulenzmodellen zwar besser aber nicht gravierend
schlechtere Ubereinstimmungen mit den experimentellen Daten lieferten. Zumindest

sind die Trefferquoten in /PAR 17/ wesentlich besser als in diesem Vorhaben.

AbschlieRen liegt die Vermutung nahe, dass die Standard atmBoundaryLayer Klasse in
OpenFOAM, nicht fur Stromungssimulationen mit Objekten im Strdomungsfeld geeignet
ist. Fur weiterfihrende Untersuchungen konnte z. B. die Méglichkeit zur Implementie-
rung eines Stromungsprofiles Uber groovyBC bzw. Uber die Weiterentwicklung
swak4Foam untersucht werden. Zudem werden auch vermehrt Modelle zur Simulation

der atmosphérischen Grenzschicht in OpenFOAM implementiert (siehe /ESI 20/).

Es ware winschenswert, wenn die vielen Eigenentwicklungen oder zumindest ein Teil
davon (siehe z. B. /PAR 17/) auch in Standard OpenFOAM implementiert werden kdnn-
ten. Diese sind in der Regel namlich nur in den entsprechenden Berichten beschrieben
und nicht verfligbar. Eine Implementierung und Verifizierung solcher Modelle ist sehr

zeitaufwendig und kostspielig und konnte deshalb fiir dieses Vorhaben nicht erfolgen.

122



7 Dosisberechnung mit dem SBG-Modul

Es wurde eine Schnittstelle erstellt, um die in OpenFOAM ermittelten Simulationsergeb-
nisse bzw. Konzentrationswerte mit dem sogenannten SBG-Dosismodul (GRS Eigen-
entwicklung) in eine Dosis umzurechnen. SBG ist ein Akronym, welches von der Stor-
fallberechnungsgrundlage (/SSK 04/) abgeleitet wurde. Gemafl /BMU 13/ dient die
Storfallberechnungsgrundlage zu § 49 StriSchV, der Abschéatzung der Strahlenexposi-
tion von Referenzpersonen an den ,,ungunstigsten” Einwirkungsstellen in der Umgebung

einer Anlage bzw. Storfalls.

»Die ungunstigsten Einwirkungsstellen sind die Stellen in der Umgebung einer Anlage,
bei denen aufgrund der Verteilung der emittierten radioaktiven Stoffe in der Umwelt unter
Berticksichtigung realer Nutzungsmaoglichkeiten durch Aufenthalt und Verzehr dort er-
zeugter Lebensmittel die hdchste Strahlenexposition der Referenzpersonen zu erwarten
ist.”

Das SBG-Daosismodul bendtigt als Eingabeparameter die Ergebnisse aus Ausbreitungs-
rechnungen, welche mit dem atmospharischen Radionuklid Transportmodell ARTM
/RIC 15b/, /RIC 15a/ durchgefuhrt wurden. Aufbauend auf den Ergebnissen einer ARTM-
Ausbreitungsrechnung kénnen Dosisberechnungen durchgefihrt werden. Dabei wird
zwischen zwei Szenarientypen unterschieden. Einerseits werden Langzeitausbreitungs-
rechnungen mit anschlieRender Dosisberechnung mittels DARTM /BFS 15/ entspre-
chend der allgemeinen Verwaltungsvorschrift zu § 47 der Strahlenschutzverordnung
/BMU 12/ betrachtet. Hierbei werden fiir gewohnlich die im Normalbetrieb erlaubten Ab-
leitungen von Radioaktivitat in die Umgebung tber ein Jahr betrachtet und deren Dosis-
beitrag bei langen Expositionszeiten. Zur Betrachtung von Expositionen aufgrund von
kurzzeitigen Freisetzungen von Radionukliden in die Atmosphare bei Stor- oder Unfal-
len, dienen die Storfallberechnungsgrundlagen. Die Dosisberechnungen im Anschluss
an eine ARTM Kurzzeit-Ausbreitungsrechnung werden mit dem SBG-Modul durchge-
fuhrt. Dabei werden die ARTM Ergebnisfelder der bodennahen Konzentration der inha-
lierbaren Radionuklide in der Luft, der trockenen und nassen Ablagerung und der
Gamma-Wolkenstrahlung verwendet. Diese Ergebnisfelder werden von ARTM im .dmna
Dateiformat ausgeschrieben (siehe /RIC 15b/). Die Struktur des Dateiformates ist gekop-

pelt an die Modellgitterstruktur von ARTM.
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Hierzu muss kurz erlautert werden, wie Rechengitter in ARTM aufgebaut sind.

¢ In horizontaler Ausdehnung (x-y-Richtung) werden die Gitterelemente durch einheit-

liche Quadrate gebildet.

o Die vertikalen Abmessungen der Gitterelemente in z-Richtung, werden durch die z-
Koordinaten der Elementgrenzen als Hohe tber Grund vorgegeben. Die Standard-
setzung mit 19 Modellschichten ist bei Rechnungen ohne Geb&ude oder Topologie:
Om,3m,6m,10m, 16 m, 25 m, 40 m, 65 m, 100 m, 150 m, 200 m, 300 m, 400 m,
500 m, 600 m, 700 m, 800 m, 1000 m, 1200 m und 1500 m.

¢ Das .dmna Format besteht im Wesentlichen aus einem Header, in dem Steuerpara-
meter sowie Informationen der Rechnung enthalten sind. Die Parameterwerte wer-
den als Bldcke fir jede einzelne der horizontalen Schichten ausgeschrieben. Wobei
die Blocke aus den Elementen in x-(Zeilen)- und y-(Spalten)-Richtung gebildet wer-

den.

Die Vorgaben des ARTM Modellgitters stellen eine Herausforderung fur das Ausschrei-
ben der OpenFOAM Ergebnisse in das .dmna Format dar. Gemalf3 der oberen Definition
einer ,ungunstigsten“ Einwirkungsstelle, wird flr Simulationsrechnungen die 0 bis 3 m
Schicht (Bodenschicht) betrachtet. Ein Problem stellt das Postprocessing der Konzent-
rationswerte in OpenFOAM fir diese Bodenschicht dar. Gitterelemente werden in ARTM
fur diese Bodenschicht in z-Richtung nicht diskretisiert. Dies ist jedoch in OpenFOAM in
der Regel der Fall. Der Boden bzw. die untere Randbedingung bendtigt fur die RANS-
Turbulenzmodelle eine Wallfunktion, um die Bodenrauigkeit zu simulieren. Insbesondere
in der Nahe von Wallfunktionen sollen Gitterelemente, bzw. deren Mittelpunkte, einen
gewissen Abstand vom Boden nicht Giberschreiten (siehe Kap. A.4.2). In der Regel sind
die Gitterelemente von 0 bis 3 m deshalb mehrmals in z-Richtung unterteilt (Abb. 7.2).
Dies gilt auch fuir Gebaudewande, weil fir diese auch eine Rauigkeitsfunktion angenom-
men wird. Dies erzeugt ein weiteres Gitterproblem. Aufgrund der Verfeinerung des Mo-
dellgitters hin zu Wallfunktionen, wird das Gitter auch zu Gebaudewanden hin verfeinert.
Dadurch wird die Anforderung des SBG-Moduls nach einheitlichen rechteckigen Git-
terelementen in x-y-Richtung verletzt. Die Abb. 7.1 zeigt beispielhaft eine Tracerrech-
nung, welche auf Grundlage des VDI-Rechenfalls C3 (siehe Kap. 6.2) durchgefuhrt
wurde. In der Abb. 7.1 sind die Elementmittelpunkte einer einzelnen Elementschicht in
der x-y-Ebene, in einer Hohe von z = 3 m dargestellt. Die Punkte sind nach Konzentra-

tionswerten blau (niedrigste Konzentration) bis rot (héchste Konzentration) eingefarbt.
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Es ist erkennbar, dass sich die Elementabmessungen bzw. Elementmittelpunkte zum
Rechteck in der Mitte des Modells hin verfeinern.

Time: 400

Abb. 7.1  Die blauen Punkte sind Elementmittelpunkte, welche nach Konzentrations-
werten blau (niedrigste Konzentration) bis rot (hdchste Konzentration) ein-
gefarbt sind

Es wurde beispielhaft ein Tracer ,s“ mit 1 pg/s am Punkt (x=-50 m, y=0 m, z=10 m) injiziert.

Die Strdomung findet in x-Richtung mit 1 m/s statt.

Aufgrund der oben beschriebenen Probleme, muss zunéchst eine Interpolation, der in
OpenFOAM ermittelten Konzentrationswerte, auf ein fir das SBG-Modul konformes Git-

ternetz erfolgen.
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Der Arbeitsablauf zur Erstellung der fur das SBG-Modul erforderlichen .dmna Datei be-

steht aus den folgenden Arbeitsschritten:

¢ Durchfuihrung von Simulationsrechnungen mit einem skalaren Tracer und einem fein
diskretisierten (OpenFOAM konformen) Gitternetz. Hierfir wird eine VDI Validie-

rungsrechnung wiederverwendet.

e Erstellung eines SBG-konformen Gitternetzes auf Basis der Dimensionen des fein
diskretisierten Gitternetzes. Die Erstellung des Gitternetzes kann mit dem Gitterge-
nerator blockMesh erfolgen. Die Elemente in der x-y-Ebene werden als einheitliche

orthogonale Rechtecke erstellt.

¢ Interpolation der Konzentrationswerte des feinen Gitternetzes auf das grobe SBG-

konforme Gitternetz mit dem OpenFOAM Programm mapFieldsDict (Abb. 7.2).

e Mit dem OpenFOAM Programm sampleDict werden die interpolierten Konzentrati-
onswerte nun in eine ASCII-Datei Elementweise ausgeschrieben. Zudem werden die

Elementmittelpunkte mit ausgegeben.

e Es wurde ein Python-Skript entwickelt, mit dem die Konzentrationswerte aus der
ASCII-Datei in das .dmna Dateiformat tberfihrt werden. Die Koordinaten der Ele-
mentmittelpunkte dienen hierbei zur Identifizierung der Elemente im Modellgitter.
Das Skript berechnet aus den in OpenFOAM berechneten Tracerkonzentrationen
automatisch eine Aktivitat, bezogen auf ein bestimmtes Radionuklid. Hierfir wurden
Konversationsfaktoren fir verschiedene Radionuklide, bezogen auf eine Einheits-
masse berechnet.
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Abb. 7.2  Schematische Darstellung der Interpolation der Konzentrationswerte (blaue

Punkte) in der x-y-Ebene und in z-Richtung

Das SBG-konforme Gitternetz enthalt Gitterelemente mit den Dimensionen einer beliebig
festgelegten ,StandardgréfRe”. Alle Konzentrationswerte des CFD-Gittermodells, der hiervon

abweichenden Gitterelemente, werden auf das SBG-konforme Gitternetz interpoliert.

Die Interpolation der Konzentrationswerte in x-, y- und z-Richtung mit mapFieldsDict,
erfolgt mit der cellVolumeWeight Methode. Bei dieser Methode werden Konzentrationen

anhand des Zellvolumens gewichtet, interpoliert.

Aufgrund der in Kap. 5.5 diskutierten Schwierigkeiten fur die Transportrechnungen auf
der Grundlage von Partikeln aber auch dem LES Ansatz, wurde fir die Entwicklung der
Schnittstelle OpenFOAM Tracertransportrechnungen mit dem RANS-Ansatz verwendet.
Fur einen skalaren Tracer konnen die Konzentrationen direkt in kg/m® bzw. pg/m?® aus-

gegeben werden.

Fur die OpenFOAM Simulationsrechnung, zur Erstellung der .dmna Datei, wurde das
Modellgitter sowie die Modellannahmen der VDI-Rechnung C4 aus Kap. 6.2.4.3 verwen-
det. Die Abb. 7.3 zeigt die Konzentrationswerte in 3 m Hohe tber Grund, fur das CFD-
Gittermodell (nicht interpoliert). Es wurde ein Tracer mit einer Quellstarke von 1 ug/s,
beispielhaft am Punkt (x=-50 m, y=0 m, z=3 m) in das Modellgebiet eingespeist. Am lin-

ken Modellrand strémt Luft mit 1 m/s in das Modellgebiet.
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Abb. 7.3  OpenFOAM Simulationsrechnung mit einem Tracer, basierend auf dem VDI
Validierungsfall C4. Die Farben stellen Konzentrationswerte in einer Hohe
von 3 m Uber Grund flr die x-y-Ebene dar, blau (niedrigste Konzentration)

bis rot (h6chste Konzentration)

Das SBG-Modul wird zusammen mit dem Ergebnisbetrachter GO-ARTM /RIC 15b/ be-
nutzt. Deshalb wurde zunachst die aus der Simulationsrechnung erstellte DMNA-Datei
auf Kompatibilitat mit dem ARTM-Dateisystem uberprift. Dazu wurde zunachst ein
ARTM-Projekt mit allen Parametern (Rechengebiet, Quellkonfiguration, etc.) erstellt und

anschliel3end die Ergebnisdatei der OpenFOAM-Rechnungen in dieses Projekt kopiert.

Die DMNA-Datei war ohne Probleme durch GO-ARTM einlesbar. Die Abb. 7.4 enthalt
die horizontale Konzentrationsverteilung in der bodennahen Schicht mit dem grafischen
Ergebnisbetrachter in GO-ARTM. Diese Verteilung deckt sich mit den erwarteten Ergeb-

nissen und zeigt eine plausible Form.

Anschlieend wurde unter Verwendung der DMNA-Datei mit dem SBG-Modul von GO-
ARTM eine horizontale Verteilung der effektiven Inhalationsdosis des Erwachsenen be-
rechnet. Auch hier konnte die erstellte Datei eingelesen werden und darauf basierend
die Dosisberechnungen durchgefiihrt werden (siehe Abb. 7.5). Bei der willkurlich ange-
nommen Quellstarke von 1 pg Cs-137 (entspricht ca. 3 MBq) pro Sekunde ergibt sich
eine maximale effektive Inhalationsdosis des Erwachsenen von etwa 1 mSv im Luv des

Hindernisses.
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Abb. 7.4  Darstellung der mit OpenFOAM berechneten horizontalen Konzentrations-
verteilung in der bodennahen Schicht mit dem grafischen Ergebnisbetrach-
ter in GO-ARTM
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Abb. 7.5 Darstellung der horizontalen Verteilung der effektiven Inhalationsdosis eines
Erwachsenen im SBG-Modul
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8 Zusammenfassung

Die Untersuchungen in diesem Bericht fihrten zu dem Ergebnis, dass CFD-Modelle fir
Ausbreitungsrechnungen von Schadstoffen im Nahbereich eines Storfalles grundsatzlich
geeignet sind. Durch die dreidimensionale Berticksichtigung einer Vielzahl von relevan-
ten Prozessen (z. B. Turbulenz), insbesondere fir komplexe Geometrien, haben CFD-

Modelle gewisse Vorteile z. B. gegeniiber gédngigen GaulRfahnenmodellen.

Zunachst wurde eine Literaturrecherche zu geeigneten CFD-Simulatoren durchgefiihrt
(siehe Kap. 3). Es zeigte sich, dass OpenFOAM unter den zugrunde gelegten Anforde-
rungen, als am besten geeignet erscheint. Zur Evaluierung der Einsatzmdglichkeit von
OpenFOAM fir atmosphérische Ausbreitungsrechnungen wurden gangige Turbulenz-
und Transportmodelle auf deren Anwendbarkeit fir mikroskalige Simulationsrechnungen
getestet. Im Wesentlichen wurden RANS- und LES-Turbulenzmodelle, in Verbindung mit
dem Lagrange- oder Eulertransportansatz untersucht. Folgende Schlussfolgerungen

kdnnen gezogen werden:

¢ RANS-Modelle bilden kleinskalige Turbulenzen nicht gut ab und scheinen fiir einen

Partikeltransport nicht geeignet zu sein.

e LES-Modelle sind geeignet, um kleinskalige Turbulenzen und einen Partikeltransport
zu modellieren. Die Netzgenerierung und der Rechenaufwand ist jedoch komplexer
im Gegensatz zu RANS Modellen.

Ob eher Lagrange’sche- oder Euler-Modelle fir eine Transportmodellierung verwendet
werden sollen, hangt von der Fragestellung ab. Lagrange‘sche Anséatze eignen sich da-
fur, die Transportpfade von diskreten Partikeln im Kontinuum verfolgen zu kénnen. Zu-
dem kann durch die Partikeleigenschaften (z. B. stochastische Verteilung der Partikel-
grol3e) die Deposition von Partikelklassen untersucht werden. Euler Modelle eignen sich
insbesondere, wenn der Transport von kontinuierlichen Phasen bzw. von Gasen unter-

sucht werden sollen und nicht einzelne diskrete Partikel im Fokus stehen.

Zur Evaluierung der Stromungssimulationen mit OpenFOAM wurden zudem Validie-
rungsrechnungen anhand verschiedener Testfalle der VDI-Richtlinie 3783 Blatt 9 durch-
geflhrt (Kap. 6). Die Validierungsrechnungen fuhrten jedoch nicht zu befriedigenden Er-
gebnissen. Fir keines der Validierungsrechenfalle konnte OpenFOAM erfolgreich
validiert werden. Grinde hierfir liegen vermutlich in der nicht Eignung der atmBounda-

ryLayer Klasse, wenn Objekte im Stromungsfeld vorhanden sind (siehe auch
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Erlauterung in Kap. 6.3). In der Vergangenheit wurde OpenFOAM jedoch erfolgreich va-
lidiert, auch anhand der VDI-Richtlinie 3783 Blatt 9 und weiterer experimenteller Versu-
che (Kap. 6.3). Deshalb erscheint OpenFOAM fiir atmosphérische Ausbreitungsrech-
nungen geeignet zu sein. Weiterfiuhrende Untersuchungen muissen diese Annahme
festigen, z. B. kann die Moglichkeit zur Implementierung eines Stromungsprofiles Uber
groovyBC bzw. Uber die Weiterentwicklung swak4Foam untersucht werden. Zudem wer-
den auch vermehrt Modelle zur Simulation der atmospharischen Grenzschicht in Open-
FOAM implementiert (siehe /ESI 20/).

Als letzter Schritt wurde in diesem Vorhaben eine Schnittstelle zur Verarbeitung einer
Ausgabedatei von OpenFOAM mit dem SBG-Modul erstellt. Die Modellgitterstruktur in
OpenFOAM und dem SBG-Modul (kann keine ungleichmafiigen Netze verarbeiten) un-
terscheidet sich. Dies erschwerte die Datenverarbeitung, da das Modellgitter bzw. die
Daten umstandlich konvertiert werden mussten. Die Schnittstelle wurde erfolgreich er-
stellt und die Moglichkeit der Umwandlung der Ergebnisse von OpenFOAM Transport-
rechnungen in Dosiskennwerte gezeigt. Die Implementierung der Dosisfeldberechnung
auf Grundlage eines Konzentrationsfeldes direkt in OpenFOAM ware eine bessere L6-

sung, wirde aber einen gewissen Programmieraufwand bedeuten.

OpenFOAM wurde urspringlich fur die Simulation von Strémungen in technischen Bau-
teilen entwickelt und nicht fur die Simulation von atmosphéarischen Stromungen bzw.
Ausbreitungsrechnungen. Trotzdem sind in gewissen Solvern in OpenFOAM die Grund-
prozesse zur Simulation atmosphdrischer Strdmungen enthalten, weil die Prozesse an
Grenzflachen (ABL oder technische Oberflachen) vergleichbar sind. Es zeigte sich je-
doch, dass einige spezifische Prozesse bzw. Funktionen (z. B. Stabilitatsklassen) fir
Stromungssimulationen in der Atmosphare nachtréaglich implementiert werden mussten,
wenn diese nicht explizit als Warmequellen berticksichtigt werden sollen. In der Vergan-
genheit wurden jedoch vermehrt Modelle zur Simulation der atmosphérischen Grenz-
schicht in OpenFOAM implementiert (siehe /ESI 20/), wodurch sich weitere Méglichkei-

ten zur Untersuchung entsprechender Fragestellungen ergeben werden.

Es gibt viele Vorhaben, welche ahnliche Fragestellungen, wie in diesem Vorhaben un-
tersucht haben. In diesen Vorhaben (siehe z. B. Kap. 3.2) wurden in der Regel Adaptio-
nen an den Standard OpenFOAM Modellen durchgefihrt und neue Funktionen hinzuge-
flgt. Diese sind in der Regel jedoch nur in den entsprechenden Berichten beschrieben
und nicht verfugbar, bzw. werden der Community nicht zur Verfigung gestellt. Es wére

winschenswert, wenn die vielen Eigenentwicklungen oder zumindest ein Teil davon
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(siehe z. B. /PAR 17/) auch in Standard OpenFOAM implementiert werden wirden. Eine
Implementierung und Verifizierung solcher Modelle ist sehr zeitaufwendig und kostspie-

lig und konnte deshalb fiir dieses Vorhaben nicht erfolgen.

In diesem Zusammenhang sei darauf hingewiesen, dass OpenFOAM kein eigenstandi-
ges Programm, sondern eine sogenannte Toolbox (Programmbibliothek) darstellt. Wie
bei allen anderen CFD-Anwendungen auch, wird auch bei OpenFOAM ein hohes Mal3
an Wissen und Systemverstandnis der komplexen physikalischen und numerischen Mo-
delle vom Anwender verlangt. Dadurch ist eine hohe Einarbeitungszeit je nach Vorwis-
sen notwendig. Anwender missen unter Umstanden eigenstandig fehlende Modelle und
Funktionen in Solver implementieren und Anpassungen vornehmen. Ein Vorteil ist die

rege Benutzergemeinde (z. B. fur Hilfestellungen).

CFD-Simulationsrechnungen kénnen je nach Modell sehr zeitaufwendig und rechenin-
tensiv sein. Deswegen muss je nach Fragestellung entschieden werden, ob CFD Rech-
nungen uberhaupt noétig sind. Fur grof3skalige langzeitliche Ausbreitungssituationen
ohne signifikante Storfaktoren (z. B. komplexe Bebauung) sind Gauf3fahnenmodelle
ausreichend. Zur Untersuchung eines Schadstofftransportes in komplexen Regimen
(stadtische Bereiche) sind diese Modelle u. U. zu ungenau, weil sie das komplexe Stro-
mungsfeld nicht befriedigend abbilden kdnnen. In /STA 19/ wurde die Ausbreitung ver-
schiedener Schadstoffe mit Gaul3- und CFD-Modellen modelliert und miteinander vergli-
chen. Es zeigte sich, dass Gaul3-Modelle in Bereichen mit wenig Storfaktoren im
Stromungsfeld vergleichbare Ergebnisse zu CFD-Modellen liefern kénnen. In /JOS 20/
wurde sogar die Verknlpfung beider Ansatze zur Transportmodellierung untersucht.
Eine Vielzahl von Vorhaben macht jedoch deutlich (siehe Kap.3.1), dass ein Schad-
stofftransport durch vereinfachte empirische Modelle fiir den mikroskaligen Bereich nicht

geeignet sind und den Schadstofftransport nicht befriedigend berechnen.
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9 Ausblick

Die Validierungsrechnungen in Kap. 6 fuhrten nicht zu befriedigenden Ergebnissen.
Nachfolgende Arbeiten mit OpenFOAM sollten insbesondere die Verbesserung der Ge-
nauigkeit der Validierungen weiterfiihren. Zudem kénnen weitere Vergleichsrechnungen
mit anderen Feld-Experimenten (z. B. COST Action 732 /FRA 07/) durchgefuhrt werden.
Die Untersuchungen dienen einer vertiefenden Einarbeitung in OpenFOAM und somit in
die Bewertung der Vertrauenswaurdigkeit der Modellrechnungen fur atmospharische Aus-

breitungsrechnungen.

Zudem kann die Beeinflussung der atmospharischen Schadstoffdispersion durch ther-
mische Einflussfaktoren (Anwendung z. B. des Boussinesq Solvers), wie Brandereignis-
sen untersucht werden. Diese Prozesse haben Auswirkungen auf die Stromungsverhalt-
nisse und damit auf die Ausbreitungsbedingungen am potenziellen Unfallort. Fir dieses
Vorhaben wurde der Brand als storfallbedingter Prozess nicht bertcksichtigt, weil die
Verwendung und Einarbeitung in die kompressiblen Solver einen zu hohen Zeitaufwand
bedeutet hatte. Des Weiteren wird die sogenannte ,effektive Quellhéhe* maRRgeblich
durch Brandereignisse bestimmt. Es kdnnen Analysen der effektiven Quellhéhe in Ab-
hangigkeit der Brandlasten durchgefuhrt werden.

OpenFOAM wird in zwei Hauptentwicklungslinien entwickelt, ndmlich der ESI-Version
(.com) und der Foundation Version (.org). Vor allem in der ESI-Version werden Werk-
zeuge zur Modellierung der atmospharischen Grenzschicht bereitgestellt /ESI 20/. Diese
wurden in Zusammenarbeit zwischen ESI-OpenCFD Ltd., ENERCON GmbH und
CENER entwickelt. Mit den neuen Tools soll eine umfassende Modellierung von Ober-
flachen- und Ekman-Atmospharenschichten unter (leicht/stark) stabilen/instabilen oder
neutralen atmosphéarischen Stabilitatsbedingungen, Uber raumlich-zeitlich variablem Ge-
lande, z. B. teilweise forstwirtschaftlicher Ebene mdglich sein. Die neuen Entwicklungen,
konnten aufgrund des Auslaufens der Projektlaufzeit nicht mehr getestet werden. Open-
FOAM befindet sich unter aktiver Entwicklung und weitere Erweiterungen werden vo-
raussichtlich in naher Zukunft veréffentlicht. Es zeigt sich somit, dass OpenFOAM zur
Stromungsmodellierung in der atmosphéarischen Grenzschicht in der Community ver-
wendet und weiterentwickelt wird, wodurch OpenFOAM in Zukunft zur Untersuchung

dieser Fragestellungen sicherlich immer interessanter wird.
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A Programmbeschreibung OpenFOAM

OpenFOAM (Open Field Operation and Manipulation) ist eine Toolbox von ungefahr 100
C++-Bibliotheken zur numerischen Lésung strémungsmechanischer Fragestellungen im
dreidimensionalen Raum. OpenFOAM besteht aus einer Vielzahl an Programmen, wel-

che Grundsatzlich in zwei Kategorien unterteilt werden:

e LOsungsverfahren (Solver), die jeweils entwickelt wurden, um ein spezifisches Prob-

lem in der Fluid- (oder Kontinuums-) Mechanik zu lI6sen und

e Werkzeuge (Utilities), zum Pre- und Postprocessing, hauptsachlich zur Datenmani-

pulation und Durchfiihrung algebraischer Berechnungen.

Da OpenFOAM Open-Source (GPL 3 Lizenz) Software ist, kann uneingeschrankt auf
den Quellcode zugegriffen werden, im Gegensatz zu kommerziellen Programmen, wie
z. B. ANSYS. Dies gibt dem Anwender umfangreiche Moglichkeiten, die Solver, Utilities

und Bibliotheken frei anpassen und zu erweitern.

Die Steuerung der Tools erfolgt auf der Kommandozeile, ohne GUI (grafischer Oberfla-
che). Die Erstellung der Modelldateien kann manuell mit ASCII-Dateien oder durch ex-
terne Software erfolgen (z. B. Helyx-OS oder SimFlow). Insbesondere fiir die Erstellung
der Modellgitter und zur Visualisierung der Rechenergebnisse kénnen diese externen
Tools hilfreich sein. Im Kapitel Workflow (Kap. A.1) wird eine kleine Ubersicht an weite-

ren Tools fir das Pre- und Postprocessing gegeben.

Zur Erstellung eines Modellgitters werden Gittergeneratoren (ohne graphische Oberfla-
che) mitgeliefert (blockMesh oder snappyHexMesh), mit denen strukturierte sowie un-
strukturierte Modellgitter erstellt werden kdnnen. Rechenlaufe kénnen mit OpenFOAM
parallel z. B. auf Rechenclustern gestartet werden. Somit sind Modelle mit einer sehr

groRen Elementanzahl (> 107) moglich.

A.l Workflow

Der Workflow (siehe Abb. A. 1) einer OpenFoam Rechnung beeinhaltet die Abbildung
eines raumlichen Modells in einem Modellgitter, dem Aufstellen des Rechenfalls bzw.

der Wahl der Loéser (Solver) und physikalischen Prozesse und der Parametrisierung
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(Arbeitsschritte werden als Preprocessing zusammengefasst), sowie der Auswertung

der Rechenergebnisse (Postprocessing).

Die Vorgehensweise bei der Modellerstellung ist, zun&chst ein Modellgebiet mit dem
Gittergenerierungsprogramm blockMesh zu erstellen. In blockMesh wird die raumliche
Diskretisierung der Gitterelemente fir die drei Raumrichtungen x, y und z festgelegt,
sowie die geometrische Position der Randbedingungen (z. B. dem Einstrom- und Aus-
strombereich fur Fluide) im Modell. Danach kénnen weitere Skripte fur die Zuweisung
von z. B. Elementzonen (createBafflesDict, setFieldsDict) ausgeflihrt werden. Den Zo-
nen konnen dann gewisse Anfangsbedingungen gegeben werden. Optional kdnnen in-
nerhalb des ,Blockgitters* geometrische Objekte mit dem Programm snappyHexMex hin-

zugefigt werden.

Open Source Field Operation and Manipulation (OpenFOAM) C++ Bibliothek

Y v y

Preprocessing Rechenlauf Postprocessing
_ Utilities, Solver (z.B. Visualisierung (z.B.
Gittererstellung (z.B. impleFoam) ParaView, Gnuplot)
blockMesh) Rimp ! P

Abb.A.1 Schematische Darstellung des Workflows zur Durchfiihrung einer Open-
FOAM Simulation

Die folgende Abb. A. 2 zeigt beispielhaft die mdglichen Programme auf, welche zum
Postprocessing (Erstellung einer Geometrie, Erstellung eines Gitternetzes aus der Geo-
metrie, Rechenfallerstellung und starten des Rechenlaufes) und zum Postprocessing

(Auswertung der Analyseergebnisse) verwendet werden kénnen.

Als nitzliches Tool stellte sich SimFlow heraus, welches bis zu einer Elementanzahl von
bis zu 200.000 Elementen (Version 4) kostenlos verwendet werden kann. Das Pro-
gramm liefert eine komplette GUI in der Modellgitter erstellt und daraus Rechenfélle er-
stellt werden kénnen. Die GUI ist benutzerfreundlich und intuitiv bedienbar. Die Elemen-
tanzahl reicht aus, um kleine Modelle zu erstellen und zu testen. Fir Anfanger in

OpenFOAM bietet dieses Programm eine gute Einstiegsmoglichkeit.
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Parametrisierung

Geometrieerstellung Gittererstellung und Rechenlauf Postprocessing

— Helyx-0S blockMesh OpenFoam paraFoam

— Salome snappyHexMesh SimFlow (ParaView)

— Free-CAD SimFlow Helyx-OS SimFlow

— Auto-CAD Helyx-OS pyFoam Visual CFD

— Sketchup Salome InsightCAE Helyx-0S

— Visual CFD GMSH Visual CFD Gnuplot

— Visual CFD
Abb. A.2 Beispielhafte Pre- und Postprocessing Software fir einen OpenFOAM

Workflow. Die fett gedruckten Programme sind durch OpenFOAM mitgelie-
ferte Utilities

Zum Visualisieren der Rechenergebnisse wird ParaView verwendet. Durch Aufrufen des
Befehls paraFoam im Rechenfallordner (lber eine Eingabekonsole) werden die Ergeb-

nisse automatisch verarbeitet und in ParaView geladen, welches automatisch startet.

A.2 Struktur eines Rechenfalles in OpenFOAM

Im Folgenden wird die erforderliche Mindestmenge an Dateien bzw. die grundlegende
Verzeichnisstruktur (Abb. A. 3), welche zum Ausfuhren eines OpenFOAM-Rechenfalls

bendtigt werden beschrieben.

E <case>
- |:| system

L controlDict
- fuSchemes
L fuSolution

- |:| constant

— ... Properties

L E polyMesh

points
faces
owner
neighbour
boundary

= D time directories

Abb. A.3 Verzeichnisstruktur eines OpenFOAM Rechenfalls /GRE 17/
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e Case: Die oberste Ebene bezeichnet den Namen des Simulationsordners

e System Ordner: Systemverzeichnis fir Steuerparameter des Solvers. Es enthalt

mindestens die folgenden 4 Dateien:

— controlDict Steuerparameter des Rechenlaufes, einschlielich Start- / Endzeit,

Zeitschritt und Parameter fiir die Datenausgabe.
— blockMeshDict —Enthalt die Grunddaten zur Gittererstellung.

— fvSchemes Die Datei legt die numerischen Schemata fir Terme fest, z. B. Ablei-

tungen in Gleichungen, die wahrend einer Simulation berechnet werden.

— fvSolution Parameter fiir Gleichungsloser, Toleranzen und andere Algorith-

mussteuerungen.
e Constant Ordner:

— polyMesh — Unterordner, enthélt eine vollstédndige Beschreibung des Gitternet-

zZes.

— transportProperties — Datei in der die physikalischen Eigenschaften festgelegt

werden.

— fvOptions: Optional kénnen zusétzliche benutzerdefinierte Source-Terme hinzu-
gefligt werden. Ein Feature von OpenFOAM ist, dass z. B. das Hinzufligen von
Source-termen bzw. ein Eingriff in die Momentengleichungen durch Angaben in
fvOptions, ohne dass der Solver angepasst und neu kompiliert werden muss (fur
Beispiele siehe u. a. /SEG 17/).

e Time Directories

"Zeit" -Verzeichnisse, hier sind individuelle Dateien fir bestimmte physikalische Gro-
3en enthalten, wie z. B. das Geschwindigkeitsfeld U und das Druckfeld p. Jede Datei ist
selbst ein Worterbuch (dictionary), dass eine Liste von Schliisselworteintrdgen enthalt.
Der obligatorische Eintrag type beschreibt die Patchfeldbedingung, die fur das Feld an-
gegeben wurde. Die verbleibenden Eintrage entsprechen dem Typ der ausgewahlten
Patch-Feld-Bedingung.

Der Name jedes Zeitverzeichnisses basiert auf der simulierten Zeit, zu der die Daten
geschrieben werden. Die Angabe der initialen Modell- und Randbedingungen erfolgt in
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dem t = 0 Ordner. Wéahrend eines Rechenlaufes werden je nach Output-Steuerung wei-

tere ,Zeitordner” fir die Analyseergebnisse hinzugefugt.

A.3 Solver

Es gibt eine Vielzahl an Solvern zur Losung stromungsmechanischer Fragestellungen in
OpenFOAM, wie z. B. der Verbrennung, komprimierbare und nicht komprimierbare Flu-
ide (laminar und turbulent), Warmeubertragung, Partikel-Tracking und Mehrphasen Sys-

teme. Im Wesentlichen werden folgende Gleichungen in den Solvern geldst /HOL 16/:

e Kontinuitatsgleichung (Massenerhaltung): Diese Gleichung ist eine Massenbi-

lanz eines beliebigen Volumenelements.

e Impuls- bzw. Momentengleichung: Der Hauptunterschied zwischen der Impuls-
gleichung und der Massenerhaltungsgleichung (Kontinuitatsgleichung) besteht da-
rin, dass mehr Phanomene bericksichtigt werden mussen, die das Moment im Vo-

lumenelement transportieren und verandern kénnen.

e Energieerhaltung: Die Gesamtenergie umfasst die innere (thermische) und kineti-

sche (mechanische) Energie.

Je nach Fragestellung muss zunachst entschieden werden, welcher Solver fir die Simu-
lationsrechnungen verwendet werden sollen. Nach dem Solver richtet sich dann die Aus-
wahl der Randbedingungen und Eingabeparameter. Im Folgenden wird eine kleine Aus-
wahl an Solvern gegeben. Es sei jedoch darauf hingewiesen, dass je nach Fragestellung
auch andere Solver in Frage kommen kénnten. Fir weitere Solver siehe im Benutzer-
handbuch fir OpenFOAM /GRE 17/ (Version 5).
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Fur einfache Fragestellungen in denen inkompressible, laminare oder turbulente Stro-

mungen simuliert werden sollen, kdnnen folgende Solver verwendet werden:

o simpleFoam, Steady-State-Solver (stationar) fur inkompressible, turbulente Stré-
mungen mit dem SIMPLE-(Semi-Implicit Method for Pressure Linked Equations) Al-

gorithmus.

e icoFoam, transienter Solver fir inkompressible, laminare Stromungen von

Newtonschen Flussigkeiten.

e pisoFoam, transienter Solver fiir inkompressible, turbulente Strémungen mit dem

PISO-(Pressure-Implicit with Splitting of Operators) Algorithmus.

e pimpleFoam, transienter Solver fur inkompressible, turbulente Strémungen mit gro-
3en Zeitschritten mit dem PIMPLE (PISO+SIMPLE) Algorithmus. Es gibt zudem den

pimpleDyMFoam, hier kdnnen zudem bewegliche Modellgitter verwendet werden.

Die simple, ico oder piso Algorithmen beschreiben, wie Druck und Geschwindigkeit im
Stromungsfeld miteinander gekoppelt sind. In der Regel basieren alle Solver Abwand-

lungen fur bestimmte Fragestellungen auf diesen Algorithmen.

Im Folgenden wird eine Auswahl an Solver-Kategorien gegeben und diese kurz erlautert.

Lagrange Partikel Transport

Die Simulation eines Partikeltransportes kann z. B. zur besseren Darstellung des Stro-
mungsverlaufes verwendet werden, da die Partikel sich entlang der Stromlinien bewe-

gen:

e DPMFoam, transienter Solver flr den gekoppelten Transport einer einzelnen kine-
matischen Partikelwolke, einschlief3lich der Auswirkung des Volumenanteils der Par-
tikel auf die kontinuierliche Phase.
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Kompressible Stromungen

Zur Simulation von Warmedubertragung und Auftriebs-Stromungen kénnen beispielhaft

folgende Solver angewendet werden /GRE 17/:

e buoyantBoussinesgPimpleFoam, transienter Solver fur turbulente Auftriebsstromun-
gen von inkompressiblen Fluiden. Wenn die Fluide kompressibel sind, sowie Wér-
medibertragungseigenschaften bericksichtigt werden sollen, kann der buoyant-

PimpleFoam Solver verwendet werden.

Es ist zudem mdglich die Warmeubertragung zwischen Fluiden und festen Oberflachen

mit dem chtMultiRegionFoam Solver zu simulieren.

e chtMultiRegionFoam, transienter Solver fur turbulente Auftriebsstromungen und

Warmeleitung an festen Oberflachen.

Solver zur Simulation von Branden

Speziell fur die Simulation von Stérfallen, in denen Bréande das fluiddynamische System

beeinflussen, stehen folgende Solver in OpenFOAM zur Verfigung /GRE 17/:

o fireFoam, transienter Solver fur Brande und turbulente Diffusionsflammen mit reagie-

renden Teilchenwolken, Oberflachenfilm und Pyrolyse-Modellierung.
e reactingFoam, Solver mit Verbrennung und chemischen Reaktionen.

e rhoReactingFoam, Solver fir die Verbrennung mit chemischen Reaktionen unter

Verwendung eines auf Dichte basierenden Thermodynamikpakets.

¢ rhoReactingBuoyantFoam, Solver fir die Verbrennung mit chemischen Reaktionen
unter Verwendung eines auf Dichte basierenden Thermodynamikpakets mit einer

optimierten Berucksichtigung des Auftriebs.

e XiFoam und PDRFoam, Solver flr kompressible vorgemischte und teilweise vorge-

mischte Verbrennungen mit Turbulenzmodellierung.

Jeder Solver fir sich ist flr bestimmte Fragestellungen konstruiert worden. Jedoch ist
fur viele Fragestellungen interessant, wie eine Phase oder ein Partikel durch Strémun-
gen transportiert wird. Auch wenn der Partikel- oder Skalar-Transport in den meisten
Solvern nicht implementiert ist, kann dieser durch eine manuelle Anpassung implemen-
tiert werden. Beispiele geben z. B. /PER 10/ und /NIL 08/.
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A4 Randbedingungen

In Abhangigkeit vom verwendeten Solver und dem verwendeten Turbulenzmodell mis-
sen fur alle Variablen (Skalar- und Vektorfelder) an jedem Rand geeignete Anfangs- und
Randbedingungen definiert werden. Beispielhaft werden flr den pimpleFoam Solver und
dem k — e-Turbulenzmodell folgende Eingaben fiir U (Geschwindigkeit), p (Druck), k (ki-
netische turbulente Energie), epsilon (turbulente Dissipation) und nut (turbulente Visko-
sitat) gesetzt (Tab. A. 1).

Tab. A.1 Beispielhafte Funktionen fir die unterschiedlichen Randbedingungen

Rand- U p k epsilon nut
bed.
Inlet fixedValue | zeroGradient | fixedValue fixedValue calculated
(patch)
Outlet inletOutlet fixedValue inletOutlet inletOutlet calculated
(patch)
Ground | no-Slip zeroGradient | kgRWallFunc- epsilonWall- | nutkRoug-
(wall) tion Function hWall-Function
Top slip zeroGradient | zeroGradient zeroGradi- calculated
(patch) ent
Sides symmetry symmetry symmetry symmetry symmetry
(patch)

In der Tabelle Tab. A. 2 sind die gangigsten Randbedingungsfunktionen naher erlautert.
Eine Ausflhrlicher Beschreibung findet sich in /GRE 19/.

Tab. A.2 Randbedingungen in OpenFOAM /GRE 19/

Rand Beschreibung

patch Generischer Patch

empty Vorder- und Ruckseite einer 2D-Geometrie

cyclic Zyklischer Rand

wall fur Patch, der mit einer festen Grenzschicht (wall) zu-
sammenfallt, die fir einige physikalische Modellierun-
gen erforderlich ist, z.B. Wall-Funktionen in der Turbu-
lenzmodellierung.
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A4l Rand , patch®

Eine Randbedingung kann in unterschiedliche sogenannte Patches aufgeteilt werden.
Ein Patch enthalt keine geometrischen oder topologischen Informationen Uber das Git-
ternetz. Jeder Patch enthalt einen Eintrag, der den Typ der Randbedingung angibt. Sie
reichen von einer auf den Inlet angewendeten Grundbedingung mit festem Wert (fi-
xedValue) bis zu einer komplexen welleniibertragbaren Bedingung (waveTransmissive),
die auf den Outlet angewendet wird. Ein Patch kann einen oder mehrere eingeschlos-
sene Bereiche einer Grenzflache enthalten, die nicht notwendigerweise physikalisch ver-
bunden sein missen. Jedem Patch wird ein Typ (type) als Teil der Gitterbeschreibung
zugewiesen. Es beschreibt die Art des Patches in Bezug auf die Geometrie oder eine
Datenkommunikationsverbindung (z. B. mapping Randbedingung) /GRE 17b/. Die wich-
tigsten in OpenFOAM verflgbaren grundlegenden Randbedingungstypen werden im
Folgenden anhand eines sogenannten Patchfelds mit dem Namen Q zusammengefasst
(z. B. Geschwindigkeitsfeld U). Dies ist keine vollstandige Liste. Fur alle Typen siehe:

$FOAM_SRC/finiteVolume/fields/fvPatchFields/basic (in der OpenFOAM Installation).

o fixedValue: Der Wert von Q wird durch einen festen Wert angegeben.

o fixedGradient: Der normale Gradient von Q dQ/dn wird durch den Gradienten ange-

geben.

e zeroGradient: Der normale Gradient von Q ist null.

Die zeroGradient Randbedingung legt sowohl das Skalar- als auch das Vektorfeld als
Wert der Zelle in der Nahe des Randes fest, indem der Flachennormalengradient auf 0
gesetzt wird. Oder anders gesagt, der Gradient in Richtung senkrecht zum Patch (senk-
recht zur Grenzflache) ist gleich null bzw. konstant. Dies bedeutet, dass in der Richtung
senkrecht zum Rand keine Strémung bertcksichtigt wird (Abb. A. 4). Zum Beispiel wird
der Druck an einem Inlet als zeroGradient angenommen, da der Druck dort als konstant

angenommen wird.
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Abb. A.4 Randbedingung zeroGradient beispielhaft am Outlet Patch

Im Folgenden sind weitere Randbedingungen aufgefihrt:
e calculated: Patchfeld Q wird aus anderen Patchfeldern berechnet.

¢ inletOutlet: Die InletOutlet-Bedingung wurde von der Mixed Bedingung abgeleitet.
InletOutlet wechselt zwischen zeroGradient, wenn ein Fluid an einer Patchflache her-
ausfliel3t und fixedValue, wenn das Fluid zurick in das Modellgebiet fliel3t. Fir den
Ruckfluss wird der Einlasswert durch einen Eintrag inletValue angegeben. Ein Bei-
spiel fir die Verwendung der Randbedingung ist das damBreak-Tutorial, in dem es

auf die Phasenfraktion an der oberen Atmosphéarengrenze angewendet wird.

e Symmetry: Mit ,symmetry“ ist die Berechnung fiir einen Skalar ahnlich wie bei ,slip“.
Zur Vereinfachung eines Vektors werden alle zum Patch parallelen Komponenten

gespiegelt, wahrend die normale Komponente auf null gesetzt wird.

¢ slip und noSlip (Abb. A. 5): Die noSlip-Randbedingung ist eine Alternative zur zero-
fixedValue-Randbedingung fir die Geschwindigkeit. Es gibt keinen Unterschied zwi-
schen ihnen. Durch die Gleitgrenzbedingung wird die normale Komponente der Va-
riablen im Patch gel6scht und die tangentialen Komponenten bleiben unberihrt. Sie
ist der ,symmetry”“ Randbedingung sehr &hnlich. Es muss beachtet werden, dass die
,Symmetry“ ein Randtyp, wie z. B. patch oder wall ist, wahrend ,slip* eine Randbe-
dingung ist, die auf Rander vom Typ ,wall“ angewendet wird.
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Abb. A.5 Numerische Erlauterung der Randbedingungsfunktionen

In der Tab. A. 1 wird eine Zusammenstellung der numerischen Eigenschaften der Rand-

bedingungen gegeben.

Tab. A.3 Zusammenstellung der numerischen Eigenschaften der Randbedingungen

Rand- Konstant (steady) Zeitabhangig
bedingung
Dirichlet fixedValue uniformFixedValue
d(x) = f(x) D(x,t) = f(x,t)
Neumann fixedGradient uniformFixedGradient
od B (')CD( 0 = .
o (x) = g(x) oy o) =900
zeroGradient
6(1)( ) =0
on X =
Robin mixed Nicht

implementiert

0P
a(@®E) + B 3= () = h(x)

Periodic cyclic und cyclic AMI

Zur Modellierung einer atmospharischen Grenzschicht bzw. der Stromungsprofile, wer-
den in OpenFOAM gewisse Funktionen bereitgestellt (atmBoundaryLayer). Die Funktio-
nen sind gekoppelt an ein spezielles RANS-Turbulenzmodell, ndmlich das k — e-Modell

(siehe Kap. 2.3.1). Diese Funktionen werden im Folgenden naher erlautert.
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Atmospheric Boundary Layer - Funktionen

In OpenFOAM steht eine Funktions-Klasse zur Verfigung (atmBoundaryLayer), mit der
die Geschwindigkeits- und Turbulenzverteilungen fir atmosphéarische Grenzschichten

berechnet werden kénnen (Tab. A. 4).

Tab. A.4  Funktionen der atmBoundaryLayer Klasse /THE 17a/

atmBoundaryLayer

Diese Klasse stellt Funktionen bereit, um die Geschwindigkeits- und Turbulenzvertei-
lungen, die fir atmospharische Grenzschichten (ABL, atmospheric boundary layer),
zu beschreiben. Das Profil ergibt sich aus der Reibungsgeschwindigkeit, der Stro-
mungsrichtung und der "vertikalen" Richtung.

atmBoundaryLayerlnletVelocity (FvPatchVectorField)

Diese Randbedingung definiert das Geschwindigkeitseintrittsprofil fir atmo-
spharische Grenzschichten (siehe Gleichung (A. 1)).

atmBoundaryLayerlnletK (FvPatchScalarField)

Diese Randbedingung definiert den Eingangswert fur die kinetische Turbulen-
zenergie k (turbulence kinetic energy) fur atmospharische Grenzschichten
(siehe Gleichung (A. 2)).

atmBoundaryLayerlnletEpsilon (FvPatchScalarField)

Diese Randbedingung gibt die turbulente Dissipation & (turbulence dissipa-
tion) der atmosphéarischen Grenzschicht an. Der Parameter Epsilon gibt die
Geschwindigkeit wieder, mit der kinetische Turbulenzenergie in thermische in-
nere Energie umgewandelt wird (siehe Gleichung (A. 3)).

Das atmospharische Windprofil fir eine neutrale ABL wird oft unter Verwendung von
Bedingungen modelliert, die von /RIC 93/ vorgeschlagen wurden, wobei angenommen
wird (zitiert in /[SEG 17/):

1. Vertikale Nullgeschwindigkeit.
2. Druck ist in vertikaler und in Stromungsrichtung konstant.
3. Konstante Scherspannung in der Grenzschicht.

4. Die turbulente kinetische Energie, k und Dissipationsrate, e, erfillen ihre Transport-

gleichungen.

Im Folgenden sind die Gleichungen zur Berechnung der Profile flr die Strémungsge-
schwindigkeit U, e und k dargestellt /OPE 19/.
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atmBoundaryLayerlnletVelocity:

U= U 1 (Z—Zg+zo)
% U g (A1)
U=k _ Drer
Zref+zo
ln( Zy )

atmBoundaryLayerlnletK:
_ wy? (A.2)
G
atmBoundaryLayerlnletEpsilon:
_ (U*)3
K(z — zg + zp)

k

(A.3)

U Schubspannungsgeschwindigkeit [m/s]

Urer Referenzgeschwindigkeit [m/s] auf Referenzhche z,..¢

K von Karmans Konstante

k turbulente kinetische Energie

€ turbulente Dissipation

Cy Turbulenter Viskositatskoeffizient
z Vertikale Koordinate [m]

zror  Referenzhohe [m]
Z Oberflachenrauigkeitshéhe [m]

Minimale z-Koordinate [m]

Die Rauigkeitslange z, beschreibt die Oberflachenrauigkeit. Sie beeinflusst die Form des
Stromungsprofils. Theoretisch ist z, die Hohe, bei der die Windgeschwindigkeit null wird.
Sehr glatte Oberflachen, wie z. B. wellenfreies Wasser oder eine Start- und Landebahn
eines Flughafens, besitzen eine Rauhigkeitslange zwischen 0,0002 m und 0,002 m
/PET 13/. In der Tab. A. 5 sind beispielhafte Eingabeparameter fir die ,atmBounda-

ryLayer“ Klasse dargestellt.
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Tab. A.5 Beispielhafte Eingabeparameter fir ,atmBoundaryLayer in OpenFOAM

/OPE 19/

Variable Beschreibung Wert Zitat

flowDir Stromungsrichtung (in x-Richtung) (1,0, 0) Annahme
zDir Vertikale Koordinate (0,0,1) Annahme
Kappa Von Karmans Konstante 0.41 /HAR 07/
Cmu Turbulenter Viskositatskoeffizient 0.09 /HAR 07/
Uref Referenzgeschwindigkeit [m/s] 1 Annahme
Zref Referenzhthe [m] 10 Annahme
Z0 Oberflachenrauigkeitshéhe [m] uniform 0,1 | Annahme
zGround Minimale z-Koordinate [m] uniform 0 Annahme

In OpenFOAM (Esi-Version) steht zudem eine Randbedingung (turbulentDFSEMInlet)
zur Verfugung, mit der zufallige Geschwindigkeiten an der Inlet-Randbedingung gene-
riert werden kdnnen. Nach User-Berichten ist diese Randbedingung jedoch nicht prakti-
kabel, weil die Stérungen aufgrund der numerischen Viskositéat relativ schnell stromab-
warts verschwinden. In OpenFOAM ist es zudem mdglich hohenabhangige Strémungs-
profile (Windprofile) durch eigene Funktionen oder durch Tabellenwerte vorzugeben.
Hierflr gibt es Programme, welche die entsprechenden Randbedingungen implementie-
ren (siehe groovyBC und swak4Foam). Diese Programme wurden fur dieses Vorhaben

jedoch nicht getestet.

In der aktuellen OpenFOAM Version v2006 /ESI 20/ gibt es viele neue Funktionen zur
Modellierung der atmospharischen Grenzschicht. So kénnen zum Beispiel fir die atm-
BoundaryLayer Funktion zeitabhangige Windrichtungen und somit ein fluktuierendes

Windfeld vorgegeben werden.

A4.2 Rand , wall”

Wandfunktionen (wall) sind empirische Gleichungen, welche die Physik der Strémung in
der Nahe von Grenzflachen beschreiben sollen. Wandfunktionen werden verwendet, um
den inneren Bereich zwischen der Wand und dem voll entwickelten Turbulenzbereich zu
Uberbriicken (aus /VER 07/ zitiert in /LIU 16/). Diese Vorgehensweise ist nétig, da in der
Nahe von Grenzflachen bzw. Wéanden die Navier-Strokes Gleichungen nicht mehr funk-

tionieren. Zudem sind Turbulenzmodelle, wie z. B. das k — e-Modell nur im vollstandig

178



entwickelten Turbulenzbereich giltig und funktionieren an Grenzflachen nicht. Um den
nahen Wandbereich verniinftig modellieren zu kénnen, gibt es normalerweise zwei Mog-
lichkeiten /LIU 16/:

e Eine Mdglichkeit besteht darin, die Turbulenz in die Wand bzw. Grenzflache zu in-
tegrieren. Turbulenzmodelle werden so modifiziert, dass der viskositatsbeeinflusste
Bereich mit dem gesamten Gitternetz bis zur Wand aufgeltst wird, einschliel3lich der
viskosen Unterschicht. Das Turbulenzmodell zur Lésung des wandnahen Bereichs,
in dem sich das erste Zellzentrum befindet, muss in der viskosen Unterschicht (siehe
Tab. A. 6) angeordnet werden (vorzugsweise y+ = 1) Dieser Ansatz flhrt zu einer
hohen Elementanzahl, was bedeutet, dass eine betrachtliche Rechenressource er-

forderlich ist.

o Die zweite Moglichkeit ist die Annahme von Wandfunktionen. Sie kbnnen den Nah-
wandbereich modellieren. Wandfunktionen sind empirische Gleichungen, mit denen
die Physik der Fluidstrémung im Nahwandbereich berechnet wird, und das erste Zell-
zentrum muss im Log-Law-Bereich (vorzugsweise 30 < y+ < 200, Tab. A. 6) platziert
werden. Wandfunktionen werden verwendet, um den inneren Bereich zwischen der
Wand und dem vollstandig entwickelten Bereich der Turbulenzen zu Uberbricken,
um wandnahe Randbedingungen fur die Impuls- und Turbulenztransportgleichungen

zu schaffen, anstatt diese Bedingungen an der Wand selbst festzulegen.

Die erste Variante wird in der Regel fur LES-Turbulenzmodelle und die zweite Variante

wird fir RANS-Turbulenzmodelle verwendet.

Wenn Stromungseffekte in der unmittelbaren Nahe der Wand, d. h. in der viskosen Un-
terschicht, aufgeldst werden sollen, diirfen die Elemente eine gewisse Grol3e nicht Uber-
schreiten, damit alle Effekte erfasst werden. In einigen Fallen, in denen die Wandeffekte
vernachlassigbar sind, besteht die Moglichkeit, semi-empirische Formeln zur Uberbri-
ckung des viskositatsbeeinflussten Bereichs und des vollstandig turbulenten Bereichs
anzuwenden. In diesem Fall muss das Modellgitter in der Nahe der Wand nicht fein dis-
kretisieret werden. In Anbetracht des ersten Falles, folgt jedoch die Frage, wie klein mus-
sen die Elemente sein. Hierzu wurde die dimensionslose GréRRe y+ eingefihrt, basierend
auf dem Wert kann die erste Zellenhdhe an der Grenzflache berechnet werden. Unter
Verwendung der berechneten ersten Elementhdhe, werden die Elementhéhen mit wach-
sendem Abstand von der Grenzflache stetig erhoht, so dass die Gesamtanzahl der Ele-
mente im Rahmen bleibt. Zum besseren Verstandnis des Konzeptes, muss zunachst der

Aufbau der turbulenten Grenzschicht naher erldutert werden. Die turbulente
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Grenzschicht in der Nahe einer festen Oberflache kann in zwei Regionen unterschieden
werden /VER 07/ (siehe Abb. A. 6):

1. Der innere Bereich (inner layer): 10— 20 % der Gesamtméachtigkeit der Grenz-
schicht. Die Scherspannung ist (fast) konstant und gleich der Wandschubspannung.
Innerhalb dieser Region dominieren viskose Scherkrafte und es kénnen drei weitere
Zonen (sub layer) unterschieden werden. In der Reihenfolge der zunehmenden Ent-

fernung von der Grenzschicht wird unterschieden:

¢ Die lineare Unterschicht (viscous sub-layer): Viskose Spannungen dominieren

die Strémung neben der Oberflache,

¢ die Pufferschicht (buffer layer): viskose und turbulente Spannungen werden gro-

Rer und

e die logarithmische Schicht (log-law oder inertial sub-layer): Es dominieren turbu-

lente (Reynolds) Spannungen.

2. Der aulRere Bereich (outer layer oder auch defect layer): Tragheitsdominierte Stro-

mung entfernt von der Grenzflache, frei von direkten viskosen Effekten.

In der Fluiddynamik wird in der Regel das sog. Wandgesetz angewendet. Das Gesetz
besagt, dass die Durchschnittsgeschwindigkeit einer turbulenten Stromung an einem be-
stimmten Punkt proportional zum Logarithmus der Entfernung von diesem Punkt zur
Wand ist /WIK 20/. In der Abb. A. 6 wird dies verdeutlicht. Die Abb. A. 6 zeigt das Ver-
haltnis von der dimensionslosen Geschwindigkeit u* (Gleichung (A. 4)) zum dimensi-

onslosen Wandabstand y* (Gleichung

(A. 5)). Die rote Kurve kennzeichnet das universelle Geschwindigkeitsprofil fur eine tur-
bulente Stromung in Wandnahe. Diese Kurve kann z. B. aus einer DNS-Simulation er-
mittelt werden. Im Grunde wird versucht durch Funktionen den Verlauf der roten Kurve
nachzubilden (gestrichelte grine Linien). Die unterschiedlichen Schichten werden an-
hand der unterschiedlichen Funktionen unterschieden. Im unteren Bereich y*< 5 ist der
Kurvenverlauf linear, d. h. u™ = y*. Zwischen 5 < y*< 30 gibt kann zum einen die lineare
oder die logarithmische Funktion angewendet werden. Die beiden Funktionen schneiden
sich bei y*= 11. Das hei3t, vor y*= 11 ist die lineare Approximation genauer und nach
y*=11sollte die logarithmische Approximation verwendet werden, obwohl keine der bei-
den Funktionen relativ genau ist. Es gibt Wall Funktionen, welche Anhand des y* zwi-

schen den beiden Funktionen wechseln koénnen. In der Regel sollte jedoch ein y*
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zwischen 30 — 300, eingehalten werden. Dieser Bereich spiegelt den log-law Bereich
des Wandgesetzes wider.

0.1 1 2 5 10 30 100 1000 10000
Yy

Abb. A.6 Darstellung der verschiedenen Schichten in Grenzflachennéhe /BAS 19/
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Die Parameter berechnen sich folgendermalien:

Dimensionslose Geschwindigkeit u*[-]:

1
+ - + +
u" = Klny +C (A.4)
Dimensionsloser Wandabstand y*[-]:
yt = YUs (A.5)

v
Wandschubspannungsgeschwindigkeit u.:

U, = |[— (A.6)

Schubspannung an der Wand [kg/m s?]
p Fluiddichte [kg/m?3]

y Wandabstand [m]

K von Karmans Konstante = 0.41

ct Konstante = 5.0 (flir eine ebene Flache)

v kinematische Viskositat [m?/s]

Fir weitere Informationen zur Grenzschichttheorie, siehe u. a. /BOS 02/.

/SEG 17/ weist darauf hin, dass der Bereich y+ von 30 — 300, bei der Simulation der
ABL, in der Regel nicht eingehalten werden kann. GemalR den Best-Practice-Richtlinien
zur Beschreibung der Stromung in urbanen Gebieten /FRA 07/, sollte die H6he der ers-
ten Zelle stattdessen einige Dezimeter (0,2 m) betragen. Es gibt wie fur die Berechnung
der Turbulenzparameter (/CFD 20/) auch eine Internetseite zur Berechnung von y+

(/CFD 20/). Hier kdnnen erste Orientierungswerte bestimmt werden.

In /LIU 17/ werden die verschiedenen in OpenFOAM verfugbaren Wall-Funktionen und
deren Charakteristika sowie deren Einsatzzweck beschrieben. Zudem wird erklart, wie
eine eigene Wall-Funktion in OpenFOAM implementiert werden kann. Die Tab. A. 6 gibt

eine Ubersicht Uber die gangigsten Wall-Funktionen.
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Tab. A.6  Beispielhafte Wall-Funktionen in OpenFOAM /LIU 17/ /THE 17b/

Wall Funktion

Beschreibung

kgRWallFunction

Diese Grenzbedingung erbt ihre Funktion von der
zeroGradient Bedingung.

epsilonWallFunction

Grenzbedingung fur die turbulente kinetische Energie-
dissipationsrate (epsilon). Geeignet fur Turbulenzmo-
delle mit niedriger und hoher Reynoldszahl.

omegaWallFunction

Grenzbedingung fur die turbulenzspezifische Dissipa-
tion omega dar. Geeignet sowohl fir Turbulenzmo-
delle mit niedriger als auch mit hoher Reynoldszahl.

nutUWallFunction
nutkWallFunction

Bedingung basierend auf der Geschwindigkeit
Bedingung basierend auf der Kinematik

nutkRoughWallFunction

Grenzbedingung fur den turbulenten kinematischen
Viskositatszustand bei Verwendung von Wandfunktio-
nen fur raue Wande, basierend auf der kinetischen
Turbulenzenergie.

Eingabeparameter = Rauigkeitslange und Rauigkeits-
konstante

nutkAtmRoughWallFunction

Grenzbedingung fur die turbulente kinematische Vis-
kositat fir atmosphéarische Geschwindigkeitsprofile.
Es ist fur die Verwendung in Verbindung mit der
Randbedingung atmBoundaryLayerinletVelocity vor-
gesehen.

U zZ+ z
u:_fzn(—")
K Z

Ur Reibungsgeschwindigkeit [m/s]
k  von Karmans Konstante
z  Vertikale Koordinate [m]

zo,  Oberflachenrauigkeitslange [m]

Es ist festzuhalten, dass bei der Verwendung von Wandfunktionsansatzen die Grenz-

schicht nicht aufgeldst werden muss, was zu einer erheblichen Verringerung der Ele-

mentgrofRe fuhrt. Obwohl Wandfunktionen auf empirischen Beziehungen basieren, die

nur unter bestimmten Bedingungen giltig sind, ist das Ergebnis bei richtiger Anwendung

relativ genau.

183




A5 Validierung

Grundsatzlich missen CFD-Programme und im speziellen ihre Solver verifiziert werden,
das heifl3t ihre physikalisch/mathematische Korrektheit muss analytischen Ergebnissen
gegenuber gestellt (verifiziert) werden /VAN 13/ /BOR 14/.

Die Validierung befasst sich mit der ,Korrektheit* eines CFD-Rechenmodells, bzw. wie
gut die Simulationsergebnisse von Rechenmodellen mit experimentellen Daten tberein-
stimmen. Eine Validierung wird normalerweise durch den Vergleich von Simulationser-
gebnissen mit experimentellen Daten durchgefuhrt. Experimentelle Daten kdnnen auf

verschieden Skalen ermittelt werden.

e Laboruntersuchungen: Im Labor werden haufig skalierte Modelle verwendet. In die-
sem Fall sind die Laborergebnisse nur glltig, wenn geometrische und dynamische
Ahnlichkeiten im Bezug zur Realitéat erreicht werden. Es ist jedoch oft schwierig oder

unmaoglich, eine dynamische Ahnlichkeit zu erreichen /XU 17/.

¢ Verwendung von Daten, die aus Feld- oder in Situ-Experiment im gro3en Mal3stab

gewonnen wurden.

Zum Beispiel kénnen zur Validierung Temperaturen, Driicke oder Geschwindigkeiten,
welche z. B. bei Brandtests in Geb&auden und Tunneln ermittelt wurden verwendet wer-
den. Ein grof3es Problem zur Validierung von atmosphéarischen Grenzschichtmodellen,
stellt die Kontrollierbarkeit und Wiederholbarkeit (Reproduzierbarkeit) von Messversu-
chen dar. Das Stréomungsfeld ist in der Regel chaotisch. In der Regel kbnnen Messungen
unter ahnlichen Bedingungen nicht wiederholt werden. Dies fuhrt zu einer grof3en, nicht

reduzierbaren Unsicherheit in den Daten, die alternative Theorien zulassen.
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Fur OpenFOAM gibt es im Internet verschiedene Websites, auf denen Simulationsrech-
nungen mit Referenzdatensétzen zur Verifikation- und Validierung, zur Verfigung ge-

stellt werden.

¢ Innerhalb der Online Dokumentation von ,openfoam.com” (ESI-Version) /OPE 18b/,
sind beispielhafte Testfélle flr unterschiedliche Fragestellungen und Solver aufge-
fuhrt.

e CFD Online /CFD 19b/ ist eine Webseite unter der mehrere Diskussionsforen und
eine kostenlose CFD-Referenz in Form eines CFD-Wikis zur Verfligung gestellt wer-
den. Unter anderem gibt es ein Diskussionsforum zur Verifikation und Validierung.
Hier gibt es viele Beispiele fur Testfalle zur Verifikation und Validierung bestimmter

Solver.

o Die Webseite ,openfoamwiki.net” /OPE 15/, stellt bespielhafte Testfélle zur Validie-
rung von verschiedenen Fragestellungen zur Verfiigung. Unter anderem werden

Links fur Testfalle zur Validierung turbulenter Strémungen zur Verfligung gestellt.

In /PER 17/ wurde eine Test-Suite zur Verifizierung und Validierung von OpenFOAM
entwickelt, um einige der mathematischen Modelle zu testen und simulierte Ergebnisse
mit vorhandenen experimentellen Daten zu vergleichen. Ziel war es, eine Reihe von
Tests zu entwerfen, mit denen die aktuellen und zukunftigen Versionen von OpenFOAM
bewertet werden kénnen. Zudem soll die Méglichkeit implementiert werden, neue Test-
falle hinzuzufigen oder vorhandene fir zukinftige Arbeiten zu bearbeiten. Jeder Test
wird automatisch durchgefihrt, nachdem er initialisiert wurde, und die Ergebnisse wer-
den dem Benutzer nach Abschluss jedes Tests angezeigt. Dem Text konnte nicht ent-

nommen werden wie weit fortgeschritten bzw. anwendbar diese Test-Suite ist.

Unter anderem befinden sich Literaturrecherchen zur Verifizierung/Validierung von
OpenFOAM Solvern in /GOM 14/ und /VAN 17/.

Nach /VAN 17/ sind Validierungsstudien zur Abschéatzung der Eignung von CFD-
Modellen unerlasslich. In /VAN 17/ wurden Validierungen von RANS- und LES-
Simulationen, fur die Durchstrémung von Objekten, mit Windkanalmessungen durchge-
fuhrt. Die RANS Methoden kénnen bestimmte Parameter im Gegensatz zu den LES-
Methoden nicht ausreichend gut reproduzieren.
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Zudem wurde in /VAN 17/ eine Literaturrecherche tber windinduzierte Validierungsstu-
dien zur Durchstromung von Objekten (i. d. R. Gebauden) mit Angabe der Art der Studie
(generisch oder praktisch angewandt), der verwendeten numerischen Methode (RANS,
LES oder DES), der getesteten Turbulenzmodelle, der Art der Experimente (z. B. Wind-
kanal) und die Parameter (Geschwindigkeit, Geschwindigkeitsvektorfelder, Turbulenz-
werte, Volumenstrome, Temperaturen, Konzentrationen, Oberflachendruck), fur die die
Validierung durchgefuhrt wurde, durchgefuhrt. Die Literaturrecherche zeigt, dass die
meisten CFD-Validierungsstudien nur den dreidimensionalen RANS-Ansatz verwenden

und/oder sich auf einen begrenzten Satz von Strémungsparametern konzentrieren.

Weitere Internetadressen:

https://www.openfoam.com/documentation/cpp-quide/html/quide-verification-valida-

tion.html

https://www.cfd-online.com/Forums/openfoam-verification-validation/

https://www.openfoamwiki.net/index.php/Sig Turbulence / Validation test cases

A.6 Erfahrungen zur Installation

Urspringlich wurde OpenFOAM fur Linux entwickelt. Erst seit ca. 2009 wurden verstarkt
Projekte vorangetrieben, welche OpenFOAM auch auf Windows portieren. Es gibt ver-

schiedene Projekte bzw. Vorgehensweisen, um dies zu realisieren.
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https://www.openfoam.com/documentation/cpp-guide/html/guide-verification-validation.html
https://www.openfoam.com/documentation/cpp-guide/html/guide-verification-validation.html
https://www.cfd-online.com/Forums/openfoam-verification-validation/
https://www.openfoamwiki.net/index.php/Sig_Turbulence_/_Validation_test_cases

Auf der folgenden Seite https://openfoam.org/download/ sind die verschiedenen Mdg-

lichkeiten der Installation von OpenFOAM zusammengefasst.
e Fir Unix derivate: Ubuntu Linux, Andere Linux Versionen, macOS.

e Fir Windows gibt es vier Mdglichkeiten, Windows 10 mit Linux Virtualisierung, Virtu-
ale Machine (z.B. Vitualbox), oder mit blueCFD oder OpenCFD ESI:

—  Windows 10: OpenFOAM-Pakete fir Ubuntu 16.04LTS kdnnen mit ,Bash unter

Ubuntu“ direkt unter Windows 10 installiert werden.

— Virtuele Maschine (VM): OpenFOAM wurde fiir das Betriebssystem GNU / Linux

erstellt und kann unter Windows mit einer virtuellen Maschine ausgefuhrt werden.

— Portierung von blueCFD®-Core: Windows-Portierung von der OpenFoam
Academy Version (FSD blueCAPE Lda, https://openfoam.org/download/ bzw.
http://bluecfd.github.io/Core/Downloads/).

Zudem gibt es eine Windows-Portierung von der Firma OpenCFD ESI https://www.open-

foam.com/. Bei der Installation von OpenCFD gab es Probleme. Die Installation an sich
funktioniert, danach lief3 sich das Programm nicht starten. Das Problem liegt an der Er-
stellung eines ,,Containers” mit dem Tool Docker. Diese Installationsvariante wurde nicht

weiterverfolgt.

Die Installation der Windows-Portierung von blueCFD-Core auf Windows-7/10, funktio-
niert ohne Probleme. Fir Windows 10 gibt es eine weitere Mdglichkeit der Installation
von OpenFOAM, da es mittlerweile mdglich ist Linux (“Bash on Ubuntu on Windows”)
auf Windows 10 parallel zu verwenden (siehe https://openfoam.org/download/windows-
10/).

Wenn kein Windows 10 mit ,Bash for Ubuntu® zur Verfigung steht und keine virtuelle
Maschine installiert werden kann, wird die Installation von blueCFD empfohlen. Wenn
Windows 10 zur Verfigung steht wird die Installation von OpenFOAM unter ,Bash for
Ubuntu® empfohlen. Hier kann in der Konsole einfach der Installationsbefehl eingegeben

werden. Folgende Internetseiten werden benétigt:

Einrichten von WSL unter Windows: https://www.giga.de/downloads/windows-

10/tipps/windows-10-bash-aktivieren-installieren-und-oeffnen-so-geht-s/

Einrichten von OpenFOAM unter WSL.: https://openfoam.org/download/windows-10/
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Grundsatzlich wird die Installation auf nativen Linux empfohlen, da OpenFOAM hierflr
konzipiert wurde. Hierzu kann Linux direkt oder eine Linux Installation auf einer virtuellen
Maschine unter Windows verwendet werden. Je nach Rechner muss eine gewisse Hard-
ware Mindestvoraussetzung fiir die Verwendung einer virtuellen Maschine bestehen, um
eine ausreichende Performance fir Rechnungen zu gewahrleisten. Der Vorteil eine na-
tiven Linux Installation wére insbesondere die Mdglichkeit der Verwendung von Open
Source Tools. Zum Beispiel der Preprocessor HELYX-OS (ist fur Linux kostenlos), fur

Windows muss eine kostenpflichtige Lizenz erworben werden.

Ein weiterer Grund fir die Bevorzugung einer nativen Linux Installation ist, dass bei der
Visualisierung von Partikel in ParaView, die Windows Installationen, inklusive Bash for
Ubuntu, abgestiirzt sind. Es handelt sich hierbei um einen Bug der vermutlich in spéteren

Updates behoben werden wird.
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