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1 Einführung  
1.1 Aufgabenst ellung  

TU BERGAKADEMIE FREIBERG 

Fakultät Maschinenbau, Verfahrens- und Energietechnik 

Lehrstuhl Strömungsmechanik und Strömungsmaschinen 

 

Aufgabenstellung zur Diplomarbeit 

Numerische Simulation komplexer Partikel-Fluid-

Wechselwirkungen in CFD und DEM: feuchte Kontakte und 

Sedimentationsprozesse in nichtnewtonschen Fluiden 

Granulare Fließprozesse treten in vielen technischen und natürlichen Vorgängen in 

Form von Mehrphasenströmungen auf. Zur mathematischen Beschreibung solcher 

komplexen Strömungen müssen eine Vielzahl von physikalischen Einflüssen berück-

sichtigt werden, unter anderem der Einfluss von flüssigen Phasen auf die Bewegung der 

Partikel. 

Im Rahmen der Diplomarbeit sollen neue Modellansätze untersucht werden, mit deren 

Hilfe die Kopplung zwischen flüssigen Phasen und komplett eingetauchten Partikeln 

voll aufgelöst erfasst, bzw. bei der Ausbildung von Flüssigkeitsbrücken zwischen an-

sonsten trockenen Partikeln durch erweiterte Kontaktmodell beschrieben werden 

können. Für die Untersuchungen werden gängige Programme für Diskrete Elemente 

(DEM) Simulationen (Programm LIGGGHTS) und Computational Fluid Dynamics Simu-

lationen (CFD) (Programm OpenFOAM®) verwendet. 

Im Einzelnen sind folgende Punkte zu bearbeiten: 

 Dokumentation der Modellansätze 

 Modellentwicklung für exemplarische Probleme 

o sedimentierendes Partikel (CFD-DEM-Simulationen) 

o feuchtes Granulat in Ringscherzelle (DEM-Simulationen) 

 Numerische Simulationen für diese beiden Problemstellungen 

 Auswertung und Vergleich der Simulationsergebnisse mit bekannten analyti-

schen, bzw. experimentellen Ergebnissen 

 Diskussion und Darstellung der Befunde 

Betreuer (TU Bergakademie Freiberg):  Betreuer (UTwente:) 

Prof. R. Schwarze     Prof. S. Luding 

Dr. K. Meltke 

DI J. Lampke  
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1.2 Einleitung und Motivation 

Wandernde Sanddünen in der Wüste, Erdrutsche von durchnässten Böden, oder Blut-

körperchen in unseren Kreislauf sind nur einige Beispiel für das Auftreten von granula-

ren Medien in unserer Umwelt. Darüber hinaus ist die Handhabung von Granulaten ein 

wichtiger Bestandteil von technischen Prozessen. Schätzungen gehen davon aus, dass 

ca. 10 % des weltweiten Energiebedarfes für die Verarbeitung, Lagerung und den 

Transport von granularen Materialien und deren Aggregaten verwendet wird. Damit 

nehmen solche Materialien, nach Wasser, den zweiten Platz bei den von Menschen 

meist verwendeten Stoffen ein [Duran 1999]. 

Trotz dieses vielfältigen Vorkommens granularer Materialen, kann das Fließverhal-

ten solcher Stoffe in vielen realen Prozessen nur unzureichend beschrieben werden. 

Dies liegt vor allem an den nicht linearen und dissipativen Wechselwirkungen zwischen 

den Partikeln, die zu einzigartigen Phänomenen wie Entmischung, Klumpenbildung, 

Brückenbildung und Scherbandformationen führen [Singh 2010]. Neben experimentel-

len Versuchen gibt es eine Vielzahl von Forschergruppen, die sich damit beschäftigen 

numerische Modelle zu entwickeln, um reale Prozesse rechnergestützt zu beschreiben 

und mit deren Hilfe industrielle Anlagen auszulegen, bzw. zu optimieren. 

Grundsätzlich gibt es zwei Ansätze um granularen Strömungen numerisch zu be-

rechnen. Zum Einem kann ein kontinuumsmechanischer Ansatz gewählt werden. Dabei 

wird das granulare Medium als kontinuierliches Fluid betrachtet, für das die bekannten 

Erhaltungsgleichungen, wie Masseerhaltung, Energieerhaltung und Impulserhaltung 

formuliert werden können. Diese Gleichungen lassen sich mit geeigneten Verfahren, 

wie zum Beispiel der Finiten Volumen Methode, räumlich diskretisieren und zeitlich 

integrieren [Ferziger 2002]. Der Vorteil dieses Ansatzes liegt darin, dass auch Simulati-

onen mit hohen Teilchenzahlen in relativ kurzer Zeit gelöst werden können, da die Par-

tikelskalen nicht aufgelöst werden. Jedoch wird für dieses Verfahren die Kenntnis von 

makroskopischen Stoffeigenschaften, wie zum Beispiel die Zähigkeit, vorausgesetzt, 

welche für granulare Medien häufig nicht bekannt sind [Rudert 2009]. 

Auf der anderen Seite kann ein numerisches Modell verwendet werden, bei dem der 

Abstraktionsgrad zum realen Medium minimiert wird. Dieses wird durch die Diskrete 

Elemente Methode realisiert. Bei diesem Verfahren werden alle Teilchen als einzelne 

Körper betrachtet und deren Bewegung unter Verwendung von Newtons Gesetzen der 

Mechanik berechnet [Cundall 1979] [Herrmann 1998] [Kishino 2001]. Gegenüber dem 

kontinuumsmechanischen Ansatz werden für die Simulation mikroskopische Stoffei-
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genschaften, wie die Dichte, oder Steifigkeit des Partikels benötigt, die oft bekannt, bzw. 

sich mit vergleichsweise geringem experimentellem Aufwand bestimmen lassen. Dem 

gegenüber steht der durch die hohe Auflösung (bis auf Teilcheneben) bedingte erhöhte 

Speicher- und Rechenaufwand.  

Ziel dieser Arbeit ist es, die Stärken der beiden Berechnungsmodelle miteinander zu 

verknüpfen, um die Grundlage zur Simulation von komplexen Partikelsystemen, mit 

großen Teilchenanzahlen zu schaffen. Ein solches System kann im Maschinenbau zum 

Beispiel in der Aufbereitungstechnik gefunden werden. In Abbildung 1.1 ist ein realer 

Pelletierteller (A) und eine schematische Darstellung des Pelletiertellers (B) zu sehen, 

dessen Prozess gleichzeitig den Hintergrund dieser Arbeit darstellt. 

 

 

Abbildung 1.1: Darstellung eines Pelletiertellers: (A) seitliche Frontansicht des realen Pelletier-
tellers, (B) links Aufsicht, rechts seitliche Schnittansicht der schematischen Darstellung des 
Pelletiertellers, in geänderter Form aus [Tyler 2011] 

Der Pelletierteller ist eine flachzylindrisch geformter Behälter mit dem Außenradius   , 

der sich um seine in  -Achsenrichtung orientierte Symmetrieachse mit der Winkelge-
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schwindigkeit   dreht. Die Trommel, die den Prozessraum darstellt, ist um einen Win-

kel   gegenüber der Horizontalen geneigt.  

Zum Beginn des Verarbeitungsprozesses befindet sich ein feinkörniges Pulver, wie 

zum Beispiel Eisenoxid, auf dem Pelletierteller. Durch die Rotation der Trommel wird 

das Pulver, je nach Rotationsrichtung, einseitig in Umfangsrichtung gefördert. Auf 

Grund der Erdanziehungskraft fällt das Granulat ab einer bestimmten Umfangsposition 

  zu Boden, bevor es erneut in Umfangsrichtung transportiert wird. Betrachtet man die 

Form der Grenzfläche, bei der der Übergang zwischen dem pulverfreien Teil des Pelle-

tiertellers, zum Pulver fördernden Teil stattfindet, so lässt sich die für diesen Prozess 

typische Nierenform erkennen. 

Während des Vorganges wird das Granulat mit einem Bindemittel, meist Wasser, be-

feuchtet, um die Agglomeration und die Mitnahme des Pulvers durch den Pelletierteller 

zu verbessern [Lampke 2008]. So kommt es auf dem Pelletierteller zu einer Abrollbe-

wegung des granularen Mediums, bei der sich mehrere kleine Teilchen verbinden und 

ein großes kugelförmiges Teilchen formen. Trifft ein Teilchen auf die untere Begren-

zung des Pelletiertellers, so besteht die Möglichkeit, dass die Aufprallkräfte zu groß 

werden und das Teilchen zerbricht. Dementsprechend wachsen die Partikel, bis sich 

ein Gleichgewicht zwischen Wachstum der Teilchen und Zerstörung der Partikel auf 

Grund der für große Teilchen erhöhten Aufprallkräfte bildet. Die Beigabe von neuem 

Pulver in den Pelletierteller bewirkt, dass das Pulvervolumen in der Trommel steigt. 

Dementsprechend fallen die an Oberfläche befindlichen Teilchen unter Einfluss der 

Zentrifugalkraft ab einer kritischen Pulvermenge aus der in Symmetrieachsenrichtung 

geöffneten Trommel. 

In Abbildung 1.2 sind beispielhaft Eisenoxidkugeln dargestellt, die im zuvor be-

schriebenen Pelletierverfahren hergestellt wurden. 

 

Abbildung 1.2: Darstellung von Eisenoxidkugeln, die im Pelletierverfahren hergestellt wurden 
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Die Besonderheit des Prozesses liegt darin, dass sich die großen Teilchen, die eine hö-

here Rohdichte aufweisen als die kleineren Partikel, an der Oberfläche des bewegten 

Pulvers ansammeln [Richard 1980]. Dieser Effekt ist fundamental für granulare Materi-

alien und kann immer dann beobachtet werden, wenn das Granulat aus Teilchen mit 

unterschiedlichen Eigenschaften besteht [Bridgewater 1976] [Bridgewater 1993]. Da-

bei hat sowohl der Teilchendurchmesser, die Teilchenform, die Oberflächenbeschaf-

fenheit, das Teilchenmaterial und viele weitere Eigenschaften einen Einfluss auf den 

Segregationsvorgang [Dahl 2004] [Gray 2005]. Ziel des Pelletierprozesses ist es, einen 

ausfallenden Partikelstrom mit möglichst enger Korngrößenverteilung zu erreichen. 

Die variierbaren Betriebsparameter des Pelletiertellers, die Winkelgeschwindigkeit 

 , der Neigungswinkel  , das Volumen    des beigefügten Bindemittels, sowie der Vo-

lumenstrom  ̇  der einströmenden Partikel, bestimmen den Volumenstrom und den 

Durchmesser der ausfallenden Teilchen. Derzeit gibt es kein rechnerisches Verfahren 

um diese beiden Größen in Abhängigkeit von  ,  ,    und    zu prognostizieren. Daher 

muss durch Experimente, bzw., bei einer im realen Betrieb befindlichen Anlage, durch 

Probieren herausgefunden werden, welches die optimalen Betriebsparameter sind. 

Darüber hinaus wird vermutet, dass ein Großteil des im Pelletierteller befindlichen 

Pulvers nicht an der Agglomerationsbildung beteiligt ist und nur als nicht am eigentli-

chen Prozess beteiligte Masse mitgeführt wird. Falls dies bestätigt werden kann, gibt es 

einen großen Spielraum für die Optimierungen der Pelletiertellerkonstruktion. 

Zu diesem Zweck ist es notwendig die Strömung des Granulates im Pelletierteller 

räumlich zu beschreiben. Auf Grund der optischen Dichtheit der am Prozess beteiligten 

Materialien, kann das Strömungsfeld jedoch nur an der Oberfläche und nicht im gesam-

ten Prozessraum experimentell bestimmt werden. Daher besteht der Bedarf rechnerge-

stützte Modelle zu entwickeln, die in der Lage sind dieses zu realisieren. 

Auf Grund der starken Größenunterschiede und der örtlichen Separation zwischen 

kleinen und großen Teilchen, variieren die makroskopischen Stoffeigenschaften des 

Pulvers in Abhängigkeit von der Position im Pelletierteller stark. Dementsprechend 

kann kein reiner kontinuumsmechanischer Simulationsansatz für diesen Prozess ge-

wählt werden. Vielmehr besteht die Möglichkeit die Bewegung der großen Teilchen mit 

der Diskreten Elemente Methode zu beschreiben, während die kleinen Teilchen als 

Kontinuum approximiert und deren Bewegung mit einem klassischen CFD-Modell be-

rechnet werden. In diesem Ansatz besteht die Notwenigkeit die Wechselwirkung zwi-

schen dem als Fluid betrachteten Pulver und den diskreten Teilchen zu modellieren. 
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Zwar ist es möglich die gesamte Strömung im Pelletierteller mit der Diskreten Elemen-

te Methode zu bestimmen, dies bedeutet jedoch auf Grund der sehr hohen Teilchenanz-

ahl im feinen Pulver einen enormen Rechenaufwand, der selbst durch Parallelisierung 

der Berechnungen nicht zu bewältigen ist. 

Die Simulation des gesamten Pelletiertellers unter Berücksichtigung aller physikali-

schen Teileffekte übersteigt den Umfang einer Diplomarbeit. Aus diesem Grund liegt 

der Schwerpunkt dieser Arbeit auf die Betrachtung der beiden Extremfälle von 

schwach befeuchteten Teilchen (Fall 1), bei denen sich Flüssigkeitsbrücken zwischen 

Partikeln ausbilden und vollständig in Flüssigkeit eingetauchten Granulaten (Fall 2), 

bei der eine Wechselwirkungskraft zwischen der festen und fluiden Phase entsteht. Auf 

Grund der unterschiedlichen physikalischen Grundlagen der beiden Extremfälle liegt 

eine Zweiteilung dieser Arbeit, mit zwei vollständig voneinander getrennten numeri-

schen Ansätzen vor. 

Zum Einem besteht die Aufgabe darin das zuvor beschriebene CFD- und DEM-

Verfahren miteinander zu koppeln, um die Interaktion zwischen der Fluiden- und Teil-

chenphase in vollständig befeuchteten Partikelsystemen realitätsnah zu modellieren 

(vgl. Kap. 3.2). Zum Anderem soll das DEM-Programm LIGGGHTS, das in der Lage ist 

trockene Teilchensysteme zu simulieren, um die Modellierung von Flüssigkeitsbrücken 

in schwach befeuchteten Granulaten erweitert werden (vgl. Kap. 3.1). Anschließend 

wird ein so genanntes „micro-macro averaging“ in Verbindung mit einer Ringscherzel-

lensimulation verwendetet, um die makroskopischen Stoffeigenschaften eines feuchten 

Granulates zu bestimmen [Lätzel 2001] [Luding 2004a] [Luding 2004b] (vgl. Kap. 4.2). 

Dieses Verfahren kann nur auf den Fall 1, von leicht feuchten Teilchen angewendet 

werden. Die generierten Materialeigenschaften können anschließend verwendet wer-

den, um die Stoffeigenschaften von granularen Medien im Kontinuumsansatz zu be-

schreiben. 

Diese Schritte sind wichtige Elemente auf dem Weg zur vollständigen Simulation des 

Pelletierprozesses und dienen als Grundlage für zukünftige Arbeiten auf diesem Gebiet. 
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2 Grundlagen und Vorbetrachtungen 

Dieses Kapitel beinhaltet die wesentlichen Grundlagen und Vorbetrachtungen zur Be-

arbeitung der Aufgabenstellung. Zunächst wird die Beschaffenheit und Modellierung 

von Flüssigkeitsbrücken in granularen Medien erläutert. Anschließend wird ein aus-

führlicher Überblick über die verschiedenen Teilaspekte der CFD-DEM-Kopplung gege-

ben, bevor im letzten Teil ein bereits erprobtes Verfahren zur statistischen Analyse von 

dichten Partikelsystemen vorgestellt wird. 

2.1 Flüssigkeitsbrücken zwischen kugelförmigen Teilchen 

Diese Arbeit konzentriert sich auf die Verwendung eines einfachen Modells zur Be-

schreibung der Flüssigkeitsbrückenbildung und die Berechnung der daraus resultie-

renden Flüssigkeitskräfte (vgl. Kap. 2.1.1). Daher werden zur geeigneten Wahl des 

Flüssigkeitsbrückenmodells zunächst einige Annahmen getroffen. Zur Vereinfachung 

soll es sich bei den untersuchten Teilchen um kleine, monodisperse und kugelförmige 

Partikel handeln. In Abbildung 2.1 ist eine schematische Darstellung zweier solcher 

Teilchen zu sehen, die mit einer Flüssigkeitsbrücke miteinander verbunden sind. 

 

Abbildung 2.1: Schematische Darstellung der Flüssigkeitsbrücke zwischen zwei kugelförmigen, 
monodispersen Teilchen 

Die beiden Teilchen mit dem Radius    befinden sich zueinander in einem Abstand  , 

gemessen von den Oberflächen der beiden Kontaktpartner. Die räumliche Form der 

blau dargestellten Flüssigkeitsbrücke zwischen den Partikeln, lässt sich mit den Kon-

taktwinkel  , den halben Füllungswinkel   und den Hauptkrümmungsradien der Flüs-

sigkeitsbrücke    und    beschreiben. Dabei wird von dem Profil der Flüssigkeitsbrü-

cke angenommen, dass sie die Form eines kreisförmigen Bogens besitzt. Die exakte 
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Bestimmung des Flüssigkeitsprofils erfordert komplexe numerische Berechnungen, 

selbst wenn es sich um den einfachen Fall zweier gleich großer Kugeln handelt [Erle 

1971]. Es wurde allerdings gezeigt, dass diese Annahme nur einen Fehler, bei der Be-

rechnung des Flüssigkeitsbrückenquerschnitts und des Flüssigkeitsvolumens, in der 

Größenordnung von 1% verursacht [Jaques 1979], welches einen akzeptablen Wert 

darstellt. 

Werden zwei Partikel voneinander getrennt, zwischen denen sich eine Flüssigkeits-

brücke ausgebildet hat, so reißt diese ab einer kritischen Länge   . Lian et al. [Lian 1993] 

hat folgenden Gleichung zur Bestimmung des kritischen Abstandes aufgestellt und sehr 

gute Übereinstimmungen mit experimentellen Daten gefunden. 

             √  
  (2.1) 

Wobei    das Volumen der Flüssigkeitsbrücke ist. Die Gültigkeit von Gleichung (2.1) ist 

durch den Kontaktwinkel begrenzt und es gilt die Voraussetzung       . Weiterhin 

muss zur Beschreibung der Form und den damit verbundenen Einfluss der Flüssig-

keitsbrücken berücksichtigt werden, wie hoch der Sättigungsgrad   der Flüssigkeit im 

betrachteten Partikelsystem ist. Dieser ist als Verhältnis zwischen dem im Partikelsys-

tem vorhanden Flüssigkeitsvolumen     und dem freien Volumen  , das nicht von fester 

Materie eingenommen wird, definiert       . In Abbildung 2.2 ist der Zustand eines 

feuchten Partikelsystems für verschiedene Sättigungsgrade   zu sehen. 

 

Abbildung 2.2: Schematische Darstellung eines feuchten Partikelsystems für verschiedene 
Sättigungsgrade  , Partikelkörper grau, Partikelbegrenzung und Flüssigkeit schwarz, a trocken, 
b Absorptionsschicht, c „pendular Zustand“, d „funicular Zustand“, e Kapillarzustand, f Suspensi-
on, in geänderter Form aus [Weigert 1999] 

Die verschieden Zustände sind dadurch gekennzeichnet, dass mit steigendem Flüssig-

keitsvolumen    im Partikelsystem, das Volumen    in den einzelnen Flüssigkeitsbrü-

cken zunimmt. Die Flüssigkeitsbrücken existieren individuell zwischen den einzelnen 

Partikeln, bis es zu einem Übergangszustand (d) kommt, den so genannten „funicular 

Zustand“, bei dem sowohl Flüssigkeitsvolumen in den Flüssigkeitsbrücken, als auch in 
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den Poren zwischen den Teilchen existieren. Viele technische Anlagen arbeiten jedoch 

im „pendular Zustand“ (c) der im Sättigungsbereich von       liegt [Weigert 1999]. 

Ist das Flüssigkeitsvolumen in einem monodispersen Partikelsystem gleichmäßig 

über alle Kontakte verteilt, so lässt sich die Sättigung als Funktion des Volumenverhält-

nisses       und der Porosität   beschreiben [Weigert 1999] [Pietsch 1967] [Schubert 

1982], wobei letztere das Verhältnis zwischen dem Volumen aller Partikel und dem 

Gesamtvolumen des Simulationsraumes darstellt           . 

    
   

  
 

  

    
 (2.2) 

Im Anschluss wird erläutert, auf welche Weise die Kräfte auf Grund der Flüssigkeits-

brücken berechnet werden und welche Vergleichsdaten vorliegen, mit denen die Er-

gebnisses des zu entwickelnden numerischen Verfahrens validiert werden können. 

2.1.1 Modellierung der Flüssigkeitsbrückenkräfte 

Unter den in Kapitel 2.1 beschrieben Annahmen können die Kräfte berechnet werden, 

die durch die Flüssigkeitsbrücken zwischen zwei in Kontakt befindlichen Teilchen wir-

ken. Eine Flüssigkeitsbrücke kann sich erst dann ausbilden, wenn sich die Oberflächen 

der beiden Partikel berühren, während die Flüssigkeitsbrücke bei der Trennung der 

Partikel bis zum Überschreiten des kritischen Abstandes    bestehen bleibt. 

Die Flüssigkeitsbrückenkraft setzt sich aus zwei Komponenten zusammen. Zum Ei-

nem aus der Kraft auf Grund des hydrostatischen Druckes   , zum Anderem aus der 

Kraft auf Grund der Oberflächenflächenspannung der Flüssigkeit    [R. Y. Yang 2003]. 

Neben den attraktiven Kräften    und   , treten in Flüssigkeitsbrücken auch viskose 

Kräfte auf, die entgegen der Relativbewegung der Partikel wirken und proportional zu 

dieser sind. Diese Kräfte sind nur für feuchte Partikelströmungen relevant, bei denen 

Flüssigkeiten mit hoher Viskosität verwendet werden [Feng 1998], oder in denen hohe 

Relativbewegungen zwischen den Teilchen auftreten. Da im Rahmen dieser Arbeit für 

die Flüssigkeit zwischen den Partikel die Stoffeigenschaften von Wasser, mit ver-

gleichsweise geringer Viskosität, verwendet werden (vgl. Kap. 4.1 u. 4.2) und die Rela-

tivgeschwindigkeiten zwischen den Partikeln in der Ringscherzellensimulation sehr 

niedrig sind, werden diese Kräfte vernachlässigt. Das vorgestellte Verfahren zur Model-

lierung der Flüssigkeitsbrücken lässt sich jedoch ohne größeren Aufwand um die Be-
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rücksichtigung der viskosen Kräfte erweitern, deren Berechnung zum Beispiel von Lian 

et al. [Lian 1993] beschrieben wird. 

Es existieren zwei weit verbreitete Ansätze um die attraktiven Kräfte und damit die 

aus den beiden Kraftkomponenten resultierende Flüssigkeitsbrückenkraft    zu be-

rechnen. Bei der Boundary-Methode ist    an dem Kontaktpunkt zwischen Flüssigkeit 

und Festkörper lokalisiert, wobei    an der Stelle wirkt, an der sich die axiale Projekti-

on des Flüssigkeitskontaktes auf der Oberfläche der Kugel befindet [Lian 1993] [Hotta 

1974]. Die aus der Oberflächenspannung resultierende Kraft    greift an der Kontaktli-

nie der Dreiphasengrenze zwischen Festkörper, Flüssigkeit und umgebenden Gas an 

[Weigert 1999]. 

          [                         
         ]    (2.3) 

Hierbei ist   der Einheitsnormalenvektor der Oberfläche des Partikels am Kontakt-

punkt der Flüssigkeitsbrücke. Der Kapillardruck    wird mit der Laplace-Young-

Gleichung berechnet [R. Y. Yang 2003]. 

    (
 

  
 

 

  
* (2.4) 

Die zweite Variante ist die Gorge-Methode und besteht darin, dass die Flüssigkeitsbrü-

ckenkraft am Hals der Flüssigkeitsbrücke bestimmt wird. Die von Fisher [Fisher 1926] 

entwickelte Methode beschreibt    mit folgender Gleichung. 

        
 

            
 (2.5) 

Gleichung (2.5) gilt unter der Voraussetzung, dass eine vollständige Benetzung des Par-

tikels durch die Flüssigkeit stattfindet. Es gilt die Bedingung     . Sowohl Gleichung 

(2.3), als auch Gleichung (2.5) vernachlässigen den Einfluss der Schwerkraft auf die 

Form der Flüssigkeitsbrücke. 

Da die Krümmungsradien    und    eine Funktion des halben Füllungswinkel   sind, 

muss zur Berechnung der Flüssigkeitsbrückenkraft bei beiden vorgestellten Methoden 

  bekannt sein. Auf Grund der Tatsache, dass für die Boundary-Methode ein beliebiger 

Kontaktwinkel   gewählt werden kann, wird diese Methode bevorzugt und in dieser 

Arbeit zur Modellierung der Flüssigkeitsbrücken verwendet. 
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Zur Berechnung des halben Füllungswinkel sind in der Vergangenheit eine Vielzahl von 

Gleichungen entwickelt wurden [Weigert 1999]. Diese beschreiben im Wesentlichen 

den Zusammenhang zwischen dem halben Füllungswinkel   und dem Flüssigkeitsvo-

lumen    in der Flüssigkeitsbrücke. Ein Großteil der zum Teil sehr langen und kompli-

zierten Formeln können nur implizit gelöst werden. Daher hat Weigert [Weigert 1999] 

eine einfache, explizite und empirische Gleichung formuliert (s. Gleichung (2.6)), die 

gute Übereinstimmungen mit experimentellen und anderen numerischen Daten zeigt. 

          
                                  (2.6) 

Die Größe    ist der Abstand   zwischen den Oberflächen der miteinander interagie-

renden Partikel, bezogen auf den Durchmesser    der Teilchen        . Gleichung 

(2.6) gilt für monodisperse Partikel und liefert akkurate Ergebnisse in einem Sätti-

gungsbereich von            . Damit liegt die Oberegrenze des Sättigungsgrades 

im Übergangsbereich zwischen dem „pendular“ und „funicular Zustand“ (vgl. Kap. 2.1), 

sodass Gleichung (2.6) für die meisten technisch relevanten Anwendung verwendet 

werden kann. Durch Umformen kann der halbe Füllungswinkel als Funktion des Flüs-

sigkeitsvolumen in der Flüssigkeitsbrücke und des Abstandes   berechnet werden. 

        [(
  

       
                         

)

   

] (2.7) 

Da der Abstand zwischen den Oberflächen der interagierenden Partikel auf triviale 

Weise bestimmt werden kann, verlagert sich die Aufgabenstellung auf die Ermittlung 

des Flüssigkeitsvolumens   . Das im Rahmen dieser Arbeit verwendete Verfahren wird 

in Abschnitt 3.1.1 beschrieben. 
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2.1.2 Vergleichsdaten für Flüssigkeitsbrückenkräfte und makro-

skopische Stoffeigenschaften von granularen Medien 

Zur Validierung des entwickelten Verfahrens zur Berechnung der Flüssigkeitsbrücken-

kraft, müssen die Simulationsdaten mit Vergleichsdaten überprüft werden. Da nach 

ausgiebiger Recherche keine experimentellen Daten zum Vergleich zur Verfügung ste-

hen, wird eine Näherungsgleichung, wie sie von Willet et al. [Willet 2000] vorgestellten 

wurde, zur Validierung verwendet. 

Diese beschreibt die dimensionslose Flüssigkeitsbrückenkraft  ̂  als Funktion des 

dimensionslosen Abstandes  ̂ zwischen den Partikeloberflächen. 

   ̂               ̂        ̂ (2.8) 

Dabei ist der dimensionslose Abstand zwischen den Teilchenoberflächen  ̂    √      

und die dimensionlose Flüssigkeitsbrückenkraft  ̂           . Die Gleichungen zur 

Ermittlung der Berechnungsparameter    bis    sind auf Grund ihrer Länge an dieser 

Stelle nicht angegeben, können jedoch im Anhang auf S. 86 gefunden werden. Gleichung 

(2.8) ist für Kontaktwinkel        und für dimensionlose Flüssigkeitsvolumen 

 ̂       
      gültig. Dabei liegt der Fehler der Näherungsgleichung im Bereich von 

    gegenüber den experimentellen Daten [Willet 2000]. 

Zur weiteren Validierung des Flüssigkeitsbrückenmodells kann die dimensionslose 

Energie  ̂           zur vollständigen Trennung zweier Partikel, zwischen denen 

sich eine Flüssigkeitsbrücke ausgebildet hat, herangezogen werden. Diese kann durch 

die Näherungsgleichung (2.9) abgeschätzt werden [Simons 1994] und gilt für eine 

komplette Benetzung der Teilchen. 

 ̂    √ ̂        für           (2.9) 

Der Berechnungsparameter   hat hierbei einen konstanten Wert von      . 

Neben der Validierung der Flüssigkeitsbrückenkraft, soll untersucht werden, wie sich 

die makroskopischen Stoffeigenschaften eines Partikelsystems in Abhängigkeit vom 

relativen Flüssigkeitsanteil   verhalten. 

  
  

  
 (2.10) 
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Hierbei ist    die Masse des im System enthaltenen Fluides und    die Masse aller im 

System befindlichen Partikel. 

Als Vergleichsdaten für die Analyse der makroskopischen Stoffeigenschaften werden 

die Ergebnisse von Luding [Luding 2008] [Luding 2010] verwendet. Dabei handelt es 

sich um ein Ringscherzellensystem, in dem sich ein trockenes Pulver mit monodisper-

sen, kugelförmigen Teilchen befindet. In Abbildung 2.3 ist die Simulationskonfiguration 

zu sehen, die durch den Querschnitt in der  -  Ebene der an der Symmetrieachse   hal-

bierten Ringscherzelle vollständig beschrieben werden kann. 

 

Abbildung 2.3: Querschnitt in der  -  Ebene der an der Symmetrieachse   halbierten Ring-
scherzelle 

Die Ringscherzelle hat den Innenradius    , den Teilungsradius   , den Außenradius     

und die Höhe  . Die Farbgebung ist von der Art der Teilchen abhängig. Die weißen Teil-

chen gehören zum inneren, nicht rotierenden Teil der Ringscherzelle, die blauen Teil-

chen zum äußeren, rotierenden Teil der Ringscherzelle und die roten Partikel zum gra-

nularen Medium, das sich innerhalb der Ringscherzelle befindet. Alle Teilchen besitzen 

die gleichen Stoffeigenschaften, jedoch sind die Wandteilchen an den jeweiligen Wän-

den fixiert, sodass es sich um eine Ringscherzelle mit strukturierten Wänden handelt. 

Dadurch wird der Impulsaustausch zwischen den Wänden und dem Granulat im Inne-

ren erhöht. Die Dicke der Wände beträgt     Teilchendurchmesser. Die geometrischen 

Abmessungen der Ringscherzelle sind in Tabelle 2.1 zusammengefasst. 

Tabelle 2.1: Abmessung der für die Simulationen verwendeten Ringscherzelle 

Abmessung Wert [m] Abmessung Wert [m] 

Höhe   0.038 Innenradius     0.0147 

Teilungsradius    0.085 Außenradius     0.11 

Wandstärke            

Die für die Simulation verwendete Ringscherzelle zeichnet sich dadurch aus, dass es 

sich um eine Ringscherzelle mit geteiltem Boden handelt. Diese Konfiguration hat den 
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Vorteil, dass die Hauptscherzone einen großen Abstand zu der Innen- und Außenwand 

der Ringscherzelle besitzt. Dadurch wird der Wandeinfluss auf die Ausbildung des 

Scherbandes minimiert und es kann beobachtet werden, wie sich die Form des Scher-

bandes mit steigendem Abstand zur Hauptscherzone entwickelt. Darüber hinaus kann 

der Verlauf des Scherbandes für diese Simulationskonfiguration durch eine universelle 

Profilfunktion gefittet werden [Luding 2008], die wie folgt definiert ist [Fenistein 2003].

     

   
            (

    

 
* (2.11) 

Dabei ist   die Winkelgeschwindigkeit mit der die Scherzelle rotiert,    die radiale Po-

sition des Mittelpunktes des Scherbandes und   die Breite des Scherbandes. Die Positi-

on des Mittelpunktes des Scherbandes stimmt mit der Position des größten Geschwin-

digkeitsgradienten der Umfangsgeschwindigkeit    des Granulates in radialer Richtung 

überein. 

Die Berechnung der makroskopischen Stoffeigenschaften erfolgt mit einem soge-

nannten „micro-macro averaging“, wie es von Lätzel et al. [Lätzel 2001] entwickelt 

wurde, dass bereits zur Auswertung von einer Vielzahl von anderen Ringscherzellen-

geometrien verwendet wurde [Luding 2008] [Luding 2010] [Singh 2010] [Uhlig 2011]. 

Das Berechnungsverfahren benutzt eine Raum- und Zeitmittlung, um Tensorgrößen, 

wie den Spannungs-  , oder Dehnungstensor   zu bestimmen. In Abbildung 2.4 ist die 

Aufteilung eines Viertels der Ringscherzelle für die 2D-Mittlung im Raum dargestellt. 

 

Abbildung 2.4: Aufteilung eines Viertels der Ringscherzelle für die 2D-Mittlung im Raum 

Die Ringscherzelle wird in Teilringe aufgeteilt, die den Abstand         vom inne-

ren Zylinder haben. Die Breite eines Ringes über den die Raummittlung stattfindet ist 

  , sodass sich ein Mittlungsvolumen    für einen Ring mit der Höhe   von 

          ergibt. Die Position des  -ten Teilchens wird durch eine Kombination aus 
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der radialen Position           , der Position in Richtung der Zylinderachse    und der 

Orientierung in Umfangsrichtung                  beschrieben. Die Definition von 

    gilt für      und wird periodisch für      weitergeführt, sodass    im Intervall 

       gefunden werden kann [Uhlig 2011]. 

Bei der Raum- und Zeitmittlung wird die Annahme getroffen, dass sich die Partikel-

bewegung im Ringscherzellensystem in einem stationären Zustand befindet, sodass 

Bewegungen und dementsprechend Geschwindigkeitsgradienten in radiale Richtung 

vernachlässigt werden können. Darüber hinaus werden im Mittlungsverfahren die be-

rechneten Größen innerhalb eines Partikels als konstant angenommen. 

Gleichung (2.12) zeigt beispielhaft anhand des gemittelten Spannungstensors  ̅, wie 

die Berechnung von Tensorgrößen im verwendeten Mittlungsverfahren erfolgt. 

 ̅  
 

  
∑      

∑      

  

         

 (2.12) 

Es erfolgt eine Summierung über alle Partikel   die sich im aktuellen Mittlungsvolumen 

mit dem Volumen    befinden. Der Beitrag des betrachteten Partikels am Mittelwert 

     
 ist proportional zum Volumen des Partikels im aktuellen Mittlungsvolumen. In 

der Summierung über alle Kontakte    des aktuell betrachteten Partikels wird das Ten-

sorprodukt   zwischen der Kontaktkraft    und der Position des Kontaktpunktes    

gebildet. 

Alle zum Vergleich der makroskopischen Stoffeigenschaften relevanten Größen kön-

nen aus den Berechnungsgrößen des „micro-macro averaging“, oder aus einfach zu 

bestimmenden Größen, wie dem Geschwindigkeitsgradient, abgeleitet werden. Eine 

solche Größe ist die Scherrate  ̇ [Luding 2008]. 

 ̇  
 

 
 √(

   

  
 

  

 
)

 

 (
   

  
)

 

 (2.13) 

Weiterhin wird eine dimensionslose Scherrate   eingeführt, wie sie von GDR MiDi for-

muliert wurde [MiDi 2004]. 

   ̇   √
  

 
 (2.14) 
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Die Dimensionslose Scherrate korreliert in der doppelt logarithmischen Darstellung 

linear mit dem Quotienten aus Scherspannung   und Scherrate  ̇, welcher gleichwertig 

mit der dynamischen Viskosität    in einem Fluid ist. 

Abschließend wird die Scherspannung  , unter der Annahme, dass die Spannungs-

komponente     des Spannungstensors im Vergleich zu den anderen Komponenten 

klein ist, wie folgt definiert. 

| |  √   
     

  (2.15) 
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2.2 CFD-DEM-Kopplung 

Die CFD-DEM-Kopplung modelliert die Wechselwirkung zwischen der festen und flüs-

sigen Phase in einem Zweiphasensystem, dass aus diskreten Teilchen besteht, die sich 

in einem als Kontinuum angenommenen Fluid bewegen. In Abbildung 2.5 ist ein fluidi-

siertes Bett zusehen, dass ein solches System repräsentiert. 

 

Abbildung 2.5: Darstellung der Simulation eines fluidisierten Bettes, Einfärbung in Abhängig-
keit vom Betrag der Geschwindigkeit 

Die Einfärbung der Partikel und des Fluides ist proportional zum Betrag der Geschwin-

digkeit. Dabei repräsentieren rot eingefärbte Bereiche hohe und blaue Bereiche niedri-

ge Geschwindigkeiten. 

Das in Abbildung 2.5 dargestellte fluidisierte Bett besteht aus einem Behälter, in dem 

ein Fluid einseitig, im mittleren Drittel des Behälters ein- und auf der entgegengesetz-

ten Seite, über die volle Breite des Behälters, ausströmt. Diese Konfiguration hat zur 

Folge, dass sich eine Hauptströmungsrichtung in positive  -Richtung ausbildet. Neben 

dem Fluid befinden sich Partikel in dem Behälter, die sich frei bewegen können. Auf 

Grund der Relativbewegung zwischen den Teilchen und dem Fluid treten Wechselwir-

kungskräfte zwischen den beiden Phasen auf, sodass die Partikel in Hauptströmungs-

richtung beschleunigt werden. Die Gravitation bewirkt, dass die Teilchen wieder zu 

Boden fallen, sobald die Wechselwirkungskräfte nicht mehr ausriechend groß sind, um 

die Partikel entgegen der Erdbeschleunigung, die in negative  -Richtung wirkt, zu be-

fördern. Da das Fluid nur im mittleren Drittel des Behälters einströmt, bildet sich ein 

Partikelwirbel aus, in dem die Partikel im mittleren Teil von der Strömung mitgerissen 

und im äußeren Teil zu Boden fallen. 
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Die größte Herausforderung besteht darin die Wechselwirkungskräfte korrekt zu be-

stimmen, wobei es verschiedene Verfahren gibt, um diese zu berechnen (vgl. Kap. 

2.2.1und Kap. 2.2.2). Alle Verfahren behandeln die einzelnen Phasen für sich alleine 

jedoch identisch. Für die flüssige Phase gelten die aus der Strömungsmechanik bekann-

ten Erhaltungsgleichungen, wie Impuls-, Masse- und Energieerhaltung [Ferziger 2002]. 

Auf der anderen Seite wird die Bewegung der Partikel gemäß der Diskreten Elemente 

Methode bestimmt [Rhodes 2008]. 

Im Folgenden werden zwei CFD-DEM-Kopplungsverfahren vorgestellt, die sich im 

Wesentlichen in der Auflösung der Fluidphase durch das CFD-Gitter unterscheiden 

[Van der Hoef 2008]. Außerdem wird erläutert, wie die CFD-DEM-Kopplung zwischen 

LIGGGHTS und OpenFOAM® gestaltet ist. Abschließend werden analytische Lösungen 

für die Sedimentation von einzelnen Teilchen in einem newtonschen Fluid vorgestellt, 

die zur Validierung des numerischen Verfahrens dienen. 

2.2.1 Unaufgelöste CFD-DEM-Kopplung 

Das unaufgelöste CFD-DEM-Kopplungsverfahren zeichnet sich dadurch aus, dass die 

Partikel nicht durch das verwendete CFD-Gitter aufgelöst werden [Goniva 2010]. Das 

Größenverhältnis zwischen den Partikeln und dem CFD-Gitter ist schematisch in Abbil-

dung 2.6 dargestellt. 

 

Abbildung 2.6: Schematische Darstellung des Größenverhältnisses zwischen den Partikeln und 
dem CFD-Gitter in der unaufgelösten CFD-DEM-Kopplung 

Es gilt die Bedingung, dass der Partikeldurchmesser    viel kleiner ist, als die Ausbrei-

tung    der Gitterzelle in die jeweilige Raumrichtung      . Liegt ein solches System 

vor, so lässt sich ein Volumenanteil der flüssigen Phase    und ein Impulsaustausch-

term     für den Impulsaustausch zwischen den Teilchen und der Flüssigkeit in den 

Erhaltungsgleichungen des Fluides einführen.  
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Dabei spiegelt Gleichung (2.17) die modifizierte Massenerhaltungsgleichung und Glei-

chung (2.18) die modifizierte Impulserhaltungsgleichung wieder. Die Größe    ist das 

Volumen der jeweiligen Gitterzelle,    das Volumen des Fluides in der jeweiligen Git-

terzelle,    die Dichte des Fluids,    die Geschwindigkeit des Fluids,   die Scherspan-

nung im Fluid und   die Erdbeschleunigung. In der Literatur ist eine Vielzahl von An-

sätzen zu finden [Rhodes 2008] [Goniva 2010], um den Impulsaustauschterm     zu 

berechnen. Dabei ist dieser in der Regel eine Funktion von der Reynoldszahl     der 

Partikel, von dem Widerstandsbeiwert    der Partikel (vgl. Kap. 2.2.3) und vom Volu-

menanteil    des Fluides. 

Eine weit verbreitete Berechnungsmethode stellen die von Di Felice [Felice 1994] 

vorgestellten empirischen Näherungsgleichungen dar. 

   
 

 
   (     )  |     |   

  
   

 
   

    (2.19) 

   (     
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 (2.20) 

             
             

  (2.21) 

       
   |∑      |

  
 (2.22) 

Hierbei ist      die auf das  -te Teilchen, das sich in der aktuell betrachteten Zelle mit 

dem Zellenvolumen    befindet, wirkende Widerstandskraft und   ein Korrekturexpo-

nent für den Volumenanteil des Fluides. Die Ermittlung des Impulsaustauschterms 

nach Di Felice dient nur als Beispiel, da in dieser Arbeit nicht auf alle populären Be-

rechnungsansätze eingegangen werden kann. Modelle die einen kleineren Fehler ge-

genüber experimentellen Ergebnissen aufweisen und in jüngerer Zeit erschienen sind, 

sind zum Beispiel die Berechnungsverfahren von Koch et al. [Hill 2001], oder Beestra et 
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al. [Beetstra 2007]. Neben der Widerstandskraft können je nach der Beschaffenheit der 

Simulation weitere Kräfte einen entscheidenden Einfluss auf die Partikelbewegung 

haben und müssen in Gleichung (2.18) berücksichtigt werden. So wird in den oben be-

schriebenen Ansatz der Druckgradient (Druckkräfte), die Partikelrotation (Magnus-

Kräfte), die Partikelbeschleunigung (Virtuelle Massenkräfte) und der Geschwindig-

keitsgradient (Saffman-Kräfte) vernachlässigt. 

Der Vorteil der unaufgelösten CFD-DEM-Kopplung liegt darin, dass ein relativ grobes 

Gitter für die CFD-Berechnung verwendet werden kann, da die Strömung um die Teil-

chen nicht aufgelöst werden muss, wodurch der Rechenaufwand sinkt. Andererseits 

muss bei diesem Ansatz sichergestellt werden, dass die unaufgelösten Skalen einen 

vernachlässigbaren Einfluss auf die Simulationsergebnisse haben. 

2.2.2 Aufgelöste CFD-DEM-Kopplung 

Gegenüber der unaufgelösten CFD-DEM-Kopplung wird die Strömung um die Partikel 

bei der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung räumlich aufgelöst [Hager 2011]. In Abbildung 

2.7 ist das Größenverhältnis zwischen den Partikeln und den verwendeten CFD-Gitter 

bei der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung schematisch dargestellt. 

 

Abbildung 2.7: Schematische Darstellung des Größenverhältnisses zwischen den Partikeln und 
dem CFD-Gitter in der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung 

Es gilt die Bedingung, dass der Partikeldurchmesser    viel größer ist, als die Ausbrei-

tung    der Gitterzelle in die jeweilige Raumrichtung      .Ähnlich wie in Abschnitt 

2.2.1 beschrieben, wird bei der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung in den Impulserhal-

tungsgleichung für die flüssige Phase ein Impulsaustauschterm eingeführt. Dieser muss 

jedoch dank der räumlich Auflösung der Partikel nicht durch Näherungsgleichungen 

approximiert werden, sondern es können direkt die auf die Oberfläche der Partikel 

wirkenden viskosen Kräfte und Drückkräfte aus dem umgebenden Strömungsfeld abge-

leitet werden [Shirgaonkar 2009]. Da die aufgelöste CFD-DEM-Kopplung im Rahmen 
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dieser Arbeit genauer untersucht werden soll, wird an dieser Stelle auf eine detaillierte 

Beschreibung der Berechnungsgleichungen verzichtet und für weitere Informationen 

auf Kap. 3.2 verwiesen. 

Die aufgelöste CFD-DEM-Kopplung benötigt eine Lokalisierung der Partikel im CFD-

Gitter. Eine Möglichkeit der Lokalisierung besteht darin, die Gitterzellen als von einem 

Partikel eingenommen Bereich zu definieren, deren Mittelpunkt innerhalb der äußeren 

Begrenzung der Partikel liegen. Dieses Vorgehen wird schematisch in Abbildung 2.8 

dargestellt. 

 

Abbildung 2.8: Schematische Darstellung der Lokalisierungsmethode von Partikeln im CFD-
Gitter, links zum Zeitpunkt  , rechts zum Zeitpunkt     , in geänderter Form aus [Hager 2011] 

Zur Veranschaulichung wurde in Abbildung 2.8 ein sehr grobes CFD-Gitter verwendet. 

Das Partikel bewegt sich in positive  -Richtung. Es ist die Position des Teilchens zu 

zwei unterschiedlichen Zeitpunkten   und      dargestellt. Während das Teilchen 

zum Zeitpunkt   durch vier Gitterzellen repräsentiert wird, sind es zum Zeitpunkt 

      nur zwei Gitterzellen. 

Dadurch wird offensichtlich, dass die Repräsentation der Teilchen eine starke Gitter-

größenabhängigkeit aufweist, solange ein statisches Gitter, das heißt ein Gitter mit fes-

ten Zellengrößen, verwendet wird. Diese Gittergrößenabhängigkeit wurde bereits in 

anderen Untersuchungen beobachtet [Hager 2011] [Kanarska 2010]. Dabei wurde fest-

gestellt, dass die minimale Gittergröße, um akkurate Ergebnisse zu erzielen, eine Funk-

tion der maximal auftretenden Reynoldszahl der Partikel ist (vgl. Kap. 2.2.3) und die 

erforderliche Gittergröße im Verhältnis zum Durchmesser des Partikels für 2D-

Simulationen zwischen         (     ) bis          (       ) liegt. Diese 

Abhängigkeit dient als Anhaltspunkt zur Wahl der CFD-Gitterauflösung für die in dieser 

Arbeit durchgeführten CFD-DEM-Simulationen. 
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2.2.3 Analytische Lösungen 

Die Sedimentation eines einzelnen Teilchens in einem newtonschen Fluid wurde in der 

Vergangenheit bereits ausführlich experimentell untersucht [Stokes 1880-1905]. Aus 

den experimentellen Untersuchungen und physikalischen Überlegungen wurden analy-

tische Lösungen abgeleitet, die das Sedimentationsverhalten als Funktion der Rey-

noldszahl     des Teilchens beschreiben. 

    
      |     |

  
 (2.23) 

Wobei    die dynamische Viskosität des Fluids ist. In der Strömungsmechanik wird 

zwischen drei grundlegenden Strömungsregimen unterschieden, die durch den Betrag 

der auftretenden Reynoldszahl festgelegt sind. 

Der Stokesche Bereich ist für die Bewegung einer einzelnen Kugel in einem Fluid für 

Reynoldszahlen         definiert. In diesem Bereich herrscht ein linearer Zusam-

menhang zwischen dem Widerstandsbeiwert    und der Reynoldszahl des Partikels 

          [Surek 2007]. 

Der Übergangsbereich reicht von         bis         und ist dadurch charakte-

risiert, dass ein nichtlinearer Zusammenhand zwischen der Reynoldszahl und dem Wi-

derstandbeiwert vorliegt. Zur Beschreibung des Zusammenhanges zwischen den bei-

den Größen wurde eine Vielzahl von Näherungsformeln entwickelt [Surek 2007]. 

   
  

   
 (          

     ) (2.24) 

Die empirische Gleichung (2.24) wurde von Schiller [Schiller 1935] aufgestellt und nä-

hert den Übergangsbereich mit einem mittleren Fehler von     an [Rhodes 2008]. 

Nach dem Übergangsbereich folgt der Newtonsche Bereich, der sich in den Grenzen 

zwischen         bis           befindet. Der Newtonsche Bereich zeichnet sich 

dadurch aus, dass der Widerstandsbeiwert unabhängig von der Reynoldszahl wird und 

einen konstanten Wert von         annimmt [Surek 2007]. 

Eine Gleichung zur Bestimmung des Widerstandsbeiwertes über alle Strömungsre-

gime wurde von Haider [Haider 1989] formuliert (vgl. Gl. (2.25)), wobei diese einen 

mittleren quadratischen Fehler von       aufweist. 
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Die Kenntnis des Widerstandsbeiwertes erlaubt es die Kraft auf das sedimentierende 

Teilchen zu bestimmen und sowohl die stationäre, als auch die zeitliche abhängige 

Sinkgeschwindigkeit zu berechnen [Rhodes 2008]. Der Widerstandbeiwert eines um-

strömten Körpers beschreibt dabei das Verhältnis zwischen der auf den Körper in 

Strömungsrichtung wirkenden Kraft   
  und des auftretenden Staudruckes 

          
  [Bollrich 2007]. 

   
  

 

       
  (2.26) 

Dabei ist   
  die auf das Partikel wirkende Widerstandskraft, bezogen auf die projizierte 

Fläche des Teilchens. 

  
  

    

   
  (2.27) 

Bei der freien Sedimentation des einzelnen Teilchens wirken lediglich die Wider-

standskraft    und die Schwerkraft    auf Grund der Erdbeschleunigung auf das Parti-

kel. Dementsprechend lässt sich mit den Gleichungen (2.24)-(2.27) eine Differential-

gleichung für die Sinkgeschwindigkeit    des Partikels aufstellen. 

   
   

  
       

   
     

   

 
      (2.28) 

Durch geeignete numerische Integrationsverfahren kann mit Gleichung (2.28) der zeit-

liche Verlauf der Sinkgeschwindigkeit bestimmt werden. Die stationäre Sinkgeschwin-

digkeit leitet sich aus der Bedingung 
   

  
=0 ab. Demnach gilt beispielsweise für die sta-

tionäre Sinkgeschwindigkeit im Stokeschen Bereich folgende Gleichung. 

   
           

   
                     (2.29) 

Bei der Verwendung von Gleichung (2.28) muss berücksichtigt werden, dass diese auf 

Grund der Näherungsgleichungen für den Widerstandsbeiwert, speziell im Übergangs-

bereich, mit Fehlern behaftet ist. Nichtsdestotrotz eignet sich Gleichung (2.28) in Kom-
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bination mit Gleichung (2.25), um die Simulationsergebnisse der CFD-DEM-Kopplung 

zu validieren. 

Abschließend sei angemerkt, dass die in diesem Abschnitt vorgestellten Gleichungen 

unter der Voraussetzung gelten, dass das einzelne Partikel in einem Behältnis sedimen-

tiert, dessen Wände unendlich weit vom Partikel entfernt sind und somit keinen Ein-

fluss auf die Sedimentation haben. Experimente zeigen jedoch, dass die Sedimentation 

in endlichen Behältern maßgeblich durch die Wände beeinflusst wird [Francis 1933] 

[Fidleris 1961] [Ataíde 1999]. Dabei erreicht das Teilchen in einem begrenzten Behält-

nis nur einen Bruchteil der theoretischen Sinkgeschwindigkeit. 

Das Verhältnis zwischen der stationären Sinkgeschwindigkeit in einem begrenzten 

Behälter   
  und der stationären Sinkgeschwindigkeit in einem unendlich großen Behäl-

ter   , wird durch den Wandeinflussfaktor    beschrieben. Eine einfache empirische 

Näherungsformel für den Wandeinflussfaktor, dessen Gültigkeitsbereich durch die 

Reynoldszahl        , sowie durch den Partikel- zu Behälterdurchmesserverhältnis 

     <0.97 begrenzt ist, wurde von Francis et al. [Francis 1933] aufgestellt [Rhodes 

2008]. 

   
  

 

  
 (  

  

  
)
    

    für           ;          <0.97 (2.30) 

Einen größeren Anwendungsbereich hat die empirische Näherungsformel von Ataíde 

et al. [Ataíde 1999], welche für Reynoldszahlen                und Durchmesser-

verhältnissen      <0.61 verwendet werden kann. Die mittlere Abweichung von Glei-

chung (2.31) zu den experimentellen Messungen beträgt dabei       . 

   
     

        
  

    für                  ;          <0.61 (2.31) 

        
     

  

   ;                         
  

  
 (2.32) 

Dementsprechend müssen die Simulationsdaten mit Gleichung (2.30), bzw. Gleichung 

(2.31) korrigiert werden, um die nach Gleichung (2.28) theoretisch berechneten statio-

nären Sinkgeschwindigkeiten zu erreichen. 
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3 Umsetzung der Aufgabenstellung 

In diesem Kapitel wird die Umsetzung der Aufgabenstellung beschrieben. Zunächst 

wird erläutert wie die Implementierung zur Modellierung der Flüssigkeitsbrücken auf-

gebaut ist. Anschließend wird detailliert die Gestaltung der aufgelösten CFD-DEM-

Kopplung zwischen LIGGGHTS und OpenFOAM® dargestellt. Im letzten Abschnitt wird 

die Beschaffenheit der Validierungssimulationen zur Validierung der Flüssigkeitsbrü-

ckenkraft und der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung erläutert. 

Im Folgenden werden Befehle innerhalb des LIGGGHTS-, oder OpenFOAM-

Eingabeskript, sowie im Programmcode mit fett gedruckten Buchstaben hervorgeho-

ben. Außerdem repräsentieren kursiv geschriebene Wörter Dateinamen in der 

LIGGHTS, oder OpenFOAM® Ordnerstruktur. 

3.1 Implementierung der Flüssigkeitsbrücken in LIGGGHTS 

Die Modellierung von Flüssigkeitsbrücken ist zum Zeitpunkt dieser Arbeit nicht Be-

standteil der offiziellen LIGGGHTS-Version und wurde vollständig im Rahmen dieser 

Arbeit entwickelt. Der allgemeine Berechnungsablauf zur Bestimmung der Partikelbe-

wegung, die Implementierung des Kontaktmodells und die Implementierung der Zeitin-

tegration in LIGGGHTS wurde bereits ausführlich in der Arbeit von Uhlig [Uhlig 2011] 

beschrieben und wird als Grundlage für diese Arbeit vorausgesetzt. 

Zur Implementierung der Flüssigkeitsbrücken wurde zunächst ein neuer atom_style 

eingeführt, dessen Programmcode in den Quelldateien atom_vec_granular_liquid.h und 

atom_vec_granular_liquid.cpp enthalten ist. Der atom_style im LIGGGHTS-

Eingabeskript legt fest, welche Art von Partikeln in der Simulation verwendet werden 

und bestimmt, welche Attribute, wie z. B. die Geschwindigkeit, oder die Masse, ein Par-

tikel besitzen kann. Diese Attribute werden für jedes in der Simulation befindliche Teil-

chen gespeichert und es kann in anderen Teilen des Programmcodes auf diese zugegrif-

fen werden, um sie nach Bedarf zu manipulieren. 

Bei der neu eingeführten Partikelart granular_liquid handelt es sich um eine Erwei-

terung der Partikelart granular, welche standartmäßig für DEM-Simulationen verwen-

det wird. Dabei wurden neue Attribute eingeführt, die zur Berechnung der Flüssig-

keitsbrückenkraft notwendig sind. Tabelle 3.1 enthält einen Vergleich zwischen den in 

den Partikelarten granular und granular_liquid berücksichtigten Partikelattributen. 
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Tabelle 3.1: Vergleich zwischen den Partikelattributen der Partikelart granular und gra-
nular_liquid 

granular                       

granular_liquid                           

Dabei ist     die Identifikationsnummer,      der Typ,    der Ortsvektor,    der Ge-

schwindigkeitsvektor,     der Winkelgeschwindigkeitsvektor,      die Anzahl der Flüs-

sigkeitsbrückenkontakte und    der relative Flüssigkeitsanteil (vgl. Kap. 2.1.2.) des  -

ten Teilchens. Diese Attribute sind in der angegebenen Reihenfolge auch in der Startda-

tei der Simulation zu definieren, sofern der read_data Befehl im LIGGGHTS-

Eingabeskript verwendet wird (vgl. Referenz [Uhlig 2011]). 

Weiterhin wurde ein neuer pair_style zur Standartversion von LIGGGHTS hinzuge-

fügt, dessen Programmcode in den Quelldateien pair_gran_hooke_history_simple 

_liquid.h und pair_gran_hooke_history_simple_liquid.cpp hinterlegt ist. Dieser legt im 

LIGGGHTS-Eingabeskript das verwendete Kontaktmodell fest. Dementsprechend ent-

halten die angegebenen Quelldateien die Gleichungen zur Berechnung der Kontaktkräf-

te. 

Das neu eingeführte Kontaktmodell gran/hook/history/stiffness/liquid ist eine 

Erweiterung des standartmäßig in LIGGGHTS enthaltenen Kontaktmodells 

gran/hook/history/stiffness. Das Kontaktmodell realisiert ein lineares Federgesetz 

[Duran 1999], bei dem die Feder- und Dämpfungskonstanten für die Normal- und Tan-

gentialfeder direkt im LIGGGHTS-Eingabeskript eingegeben werden können, wie es 

bereits von Uhlig [Uhlig 2011] beschrieben wurde. Das Flüssigkeitsbrücken-

Kontaktmodell baut das bestehende Modell um die Eingabe von Simulationsparame-

tern zur Berechnung der Flüssigkeitsbrückenkräfte und um die Berechnung der Flüs-

sigkeitsbrückenkräfte selbst (vgl. Kap. 3.1.1) aus. Die neu eingeführten Simulationspa-

rameter und die im LIGGGHTS-Eingabeskript zu verwendenden Eingabebefehle werden 

im Folgenden beschrieben. Dabei wird die gleiche Nomenklatur wie in der LIGGGHTS-

Dokumentation verwendet. 

 Kontaktwinkel   der Flüssigkeitsbrücke (vgl. Kap. 2.1). 

o  Skriptbefehl: 

fix id all property/global contactangle scalar value 

 Dichte der Flüssigkeit    mit der die Partikel befeuchtet sind. 

o Skriptbefehl: 

fix id all property/global densityliquid scalar value 



3 Umsetzung der Aufgabenstellung 27 

 

 

 Oberflächenspannung   der Flüssigkeit mit der die Partikel befeuchtet sind. 

o Skriptbefehl: 

fix id all property/global surfacetension scalar value 

 Dynamische Viskosität    der Flüssigkeit mit der die Partikel befeuchtet sind. 

o Skriptbefehl: 

fix id all property/global dynamicviscosity scalar value 

Die Eingabe der restlichen Materialeigenschaften der Partikel erfolgt genauso, wie es in 

der Standartversion von LIGGGHTS vorgesehen ist (vgl. LIGGGHTS Dokumentation). 

Neben dem Kontaktmodell zur Berechnung der Flüssigkeitsbrückenkräfte, wurde ein 

zweites Kontaktmodell eingeführt, dessen Programmcode in den Quelldateien 

pair_gran_hooke_history_simple_liquid_fstat.h und pair_gran_hooke_history_simple_liquid 

_fstat.cpp enthalten ist. Das Kontaktmodell gran/hook/history/stiffness/liquid/fstat 

ist identisch mit gran/hook/history/stiffness/liquid, jedoch wurde es um die Funk-

tion erweitert, die Kontaktdaten zur statistischen Analyse der Simulation in regelmäßi-

gen Abständen auszuschreiben. Dieses Verfahren wurde bereits von Uhlig [Uhlig 2011] 

diskutiert, sodass an dieser Stelle nicht weiter auf die Details dieses Kontaktmodells 

eingegangen wird. 

Neben den hier beschriebenen, bzw. auf andere Quellen verwiesenen Änderungen, 

kann die modifizierte LIGGGHTS Version genauso verwendet werden, wie die Standart-

version von LIGGGHTS. 

Der Programmcode der modifizierten LIGGGHTS Version ist so gestaltet, dass er für 

weiterführende Flüssigkeitsbrückenmodelle (vgl. Kap. 3.1.1) einfach nachvollziehbar 

und erweiterbar ist. So ist es zum Beispiel ohne größeren Aufwand möglich, den Aus-

tausch von Flüssigkeit zwischen den Partikeln zu modellieren, oder den effektiven Par-

tikeldurchmesser mit der Flüssigkeitsfilmdicke zu beaufschlagen. Beide hier angespro-

chene Funktionen sind in der im Rahmen dieser Arbeit entwickelten LIGGGTS Version 

nicht enthalten (vgl. Kap. 3.1.1). Außerdem ist die modifizierte LIGGGHTS Version ohne 

Beschränkungen auf mehreren Rechenkernen parallelisierbar. 

Der Programmcode der modifizierten LIGGGHTS Version ist in der Arbeit beigefüg-

ten CD enthalten (DEM/liggghts_liquid). 
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3.1.1 Modellierung eines Kontaktereignisses mit Flüssigkeitsbrü-

cken 

Anhand Abbildung 3.1 bis Abbildung 3.4 wird ein Kontaktereignis zwischen drei kugel-

förmigen, monodispersen Partikeln, mit dem einheitlichen Flüssigkeitsanteil 

         beschrieben, bei der sich eine, bzw. zwei Flüssigkeitsbrücken ausbilden. 

Es wird erläutert welche Annahmen in dieser Arbeit für ein solches Ereignis getroffen 

werden. Die nachfolgende Erklärung kann analog auf die Kollision zwischen vier, oder 

mehr Teilchen mit unterschiedlichen Flüssigkeitsanteilen übertragen werden. 

 

Abbildung 3.1: Erstes Ereignis zur Erläuterung des Flüssigkeitsbrückenmodells, Partikel be-
rühren sich nicht 

Im ersten Ereignis (s. Abbildung 3.1) bewegen sich Partikel 2 und 3 parallel zur  -

Achse auf das ruhende, fixierte Teilchen 1 zu. Der Betrag der Relativbewegung zwi-

schen Partikel 1 und 2                , bzw. zwischen 1 und 3                 ist 

identisch, jedoch ist der Abstand     zwischen 1 und 3 größer, als zwischen 1 und 2. Auf 

Grund dessen erfolgt zunächst eine Kollision zwischen Teilchen 1 und 2. Der Flüssig-

keitsanteil der einzelnen Partikel ist symbolisch mit einer farblich ausgefüllten Fläche 

dargestellt. Die Farbgebung (Partikel 1 Blau, Partikel 2 Magenta, Partikel 3 Grün) dient 

der späteren Unterscheidung der Flüssigkeitsanteile bei der Ausbildung von Flüssig-

keitsbrücken. 

 

Abbildung 3.2: Zweites Ereignis zur Erläuterung des Flüssigkeitsbrückenmodells, Partikel 1 
und 2 sind im Kontakt 
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Zum Beginn des Kontaktes der Teilchen (s. Abbildung 3.2) wird die Bedingung       

erreicht und es kommt nachfolgend zum Überlappen der Teilchen, welche die Verfor-

mung der Teilchen auf Grund der Hertzschen Pressung modelliert [Luding 1998]. Die 

auf die Teilchen wirkende Kontaktkraft       ist im verwendeten linearen Federgesetz 

proportional zu der Überlappung     und den Relativgeschwindigkeiten in Normal- 

      und Tangentialrichtung      . Die Überlappungszone der Partikel ist in Abbildung 

3.2 grau eingefärbt. Neben der Kontaktkraft kann sich außerdem die Flüssigkeitsbrücke 

zwischen den Teilchen ausbilden, sodass die Flüssigkeitsbrückenkraft       anfängt zu 

wirken. Die Form der Flüssigkeitsbrücke wird durch den Blau und Magenta gefärbten 

Bereich schematisch abgebildet, wobei die Flächenanteile proportional zum Anteil des 

Flüssigkeitsvolumens von Partikel 1 (Blau), bzw. von Partikel 2 (Magenta) am Gesamt-

volumen der Flüssigkeitsbrücke verteilt sind. 

In dieser Arbeit wird die Annahme getroffen, dass sich die gesamte Flüssigkeit mit 

der ein Teilchen befeuchtet ist, gleichmäßig auf der Oberfläche verteilt und vollständig 

zur Ausbildung der Flüssigkeitsbrücke zur Verfügung steht. Sobald ein Partikel ein oder 

mehrere Kontakt hat, bewegt sich die gesamte Flüssigkeit von der Oberfläche in die 

Flüssigkeitsbrücke. Weiterhin wird, wie von Yang et al. [R. Y. Yang 2003] vorgeschlagen, 

angenommen, dass die Flüssigkeit gleichmäßig über alle Flüssigkeitskontakte    des 

Partikels verteilt wird. Dementsprechend fließt das sich auf Partikel 1      und das auf 

Partikel 2      befindliche Flüssigkeitsvolumen in die Flüssigkeitsbrücke zwischen 1 

und 2. Das Volumen der Flüssigkeitsbrücke zwischen 1 und 2 beträgt somit 

               . 

 

Abbildung 3.3: Drittes Ereignis zur Erläuterung des Flüssigkeitsbrückenmodells, Partikel 1 und 
2, sowie Partikel 1 und 3 sind im Kontakt 

Zum Zeitpunkt des dritten Ereignisses (s. Abbildung 3.3) kollidiert Partikel 3 mit dem 

fixierten Teilchen 1. Wie zuvor wirkt eine Kontaktkraft       zwischen Teilchen 1 und 3 
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und es bildet sich eine Flüssigkeitsbrücke mit der Flüssigkeitsbrückenkraft       aus. 

Die Oberflächen der Teilchen 1 und 2 sind nicht mehr im Kontakt, es gilt die Bedingung 

           . Während die Kontaktkraft       zwischen den Teilchen 1 und 2 nicht 

mehr wirkt, da die Oberflächen der Partikel nicht mehr überlappen, wirkt weiterhin die 

attraktive Kraft der Flüssigkeitsbrücke      . 

In dem hier vorgestellten Modell besitzt jedes Teilchen einen konstanten Füssig-

keitsanteil   . Daher ist es nicht möglich, dass Flüssigkeit zwischen den Partikeln über-

tragen wird, wie es zum Beispiel von Yang et al. [Y. Z. Yang 1998] beschrieben wird. Der 

Flüssigkeitsanteil wird jedoch für jedes Teilchen separat gespeichert, sodass es möglich 

ist, dass sich dieser zwischen den Partikeln unterscheidet und ein Flüssigkeitsaus-

tauschmodell einfach nachträglich implementiert werden kann. Analog zu den zuvor 

beschriebenen Annahmen fließt das gesamt vom Partikel 3      beförderte Flüssig-

keitsvolumen in die Flüssigkeitsbrücke zwischen 1 und 3. Teilchen 1 besitzt nun zwei 

Flüssigkeitskontakte       , sodass das von Partikel 1 transportierte Flüssigkeitsvo-

lumen      auf beide Flüssigkeitsbrücken gleichmäßig aufgeteilt wird. Somit beträgt das 

Volumen der Flüssigkeitsbrücke zwischen Partikel 1 und 2       
    

    
          

         , und zwischen den Partikeln 1 und 3                    . 

 

Abbildung 3.4: Viertes Ereignis zur Erläuterung des Flüssigkeitsbrückenmodells, Partikel 1 und 
3 sind im Kontakt 

Zum Zeitpunkt des letzten relevanten Ereignisses (s. Abbildung 3.4) überschreitet der 

Abstand zwischen Teilchen 1 und 2 die kritische Länge       (vgl. Kap. 2.1), sodass die 

Flüssigkeitsbrücke reißt. Damit hat Partikel 2 keinen und Partikel 1 und 3 jeweils einen 

Kontaktpartner. Das Flüssigkeitsvolumen in der Flüssigkeitsbrücke zwischen 1 und 3 

beträgt                . Das Reißen der Flüssigkeitsbrücke zwischen Partikel 1 und 3 

geschieht analog beim Überschreiten des kritischen Abstandes       (hier nicht darge-

stellt). Nach der vollständigen Trennung der Partikel besitzen alle Teilchen ihren ur-

sprünglichen Feuchtigkeitsanteil   . 
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Abschließend sei angemerkt, dass die Tatsache, dass der auf den Teilchen befindliche 

Flüssigkeitsfilm den effektiven Durchmesser      der Partikel erhöht, vernachlässigt 

wird. Diese Annahme beruht darauf, dass in der Ringscherzellensimulation, die den 

Schwerpunkt dieser Arbeit darstellt, alle im System befindlichen Partikel im Kontakt 

sind und sich somit die gesamte Flüssigkeit innerhalb von Flüssigkeitsbrücken und 

nicht auf der Oberfläche der Teilchen befindet. Die Berechnung des effektiven Durch-

messers lässt sich jedoch ohne größeren Aufwand nachträglich implementieren und ist 

durch folgende Gleichung gegeben. 

            √     
    

  

 
 (3.1) 

Dabei zeigt sich, dass das Verhältnis zwischen dem effektiven Partikeldurchmesser 

     und dem ursprünglichen Partikeldurchmesser    jediglich eine Funktion des Flüs-

sigkeitsanteils und dem Dichteverhältnis zwischen der Partikel- und Flüssigkeitsdichte 

ist. Abbildung 3.5 zeigt beispielhaft das Durchmesserverhältnis              als 

Funktion des Flüssigkeitsanteils   für ein Dichteverhältnis        , welches dem 

Dichteverhältnis in der im Rahmen dieser Arbeit durchgeführten Ringscherzellensimu-

lation entspricht. 

 

Abbildung 3.5: Durchmesserverhältnis              als Funktion des Flüssigkeitsanteils   

für ein Dichteverhältnis         

Geht man davon aus, dass ab einem Durchmesserverhältnis von                  

der Einfluss des effektiven Durchmessers nicht mehr vernachlässigbar ist, da der Be-

reich der üblichen Oberflächenrauigkeit der Partikel überschritten wird, so zeigt sich, 
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dass bereits bei relativ geringen Flüssigkeitsanteilen von ca.        diese Grenze 

erreicht wird. Daher wird die Notwendigkeit deutlich, dass diese Abhängigkeit für Par-

tikelströmungen mit Einzelkontakten überprüft werden und beim Überschreiten eines 

kritischen Flüssigkeitsanteils der effektive Partikeldurchmesser verwendet werden 

sollte. 

3.1.2 Implementierung des Flüssigkeitsbrückenmodells 

Die Berechnung der Flüssigkeitsbrückenkräfte erfolgt innerhalb des neu eingeführten 

Kontaktmodells gran/hook/history/stiffness/liquid, bzw. gran/hook/history 

/stiffness/liquid/fstat (vgl. Kap. 3.1). Die Implementierung des in Abschnitt 3.1.1 be-

schriebenen Kontaktverhaltens in LIGGGHTS, wird anhand des in Abbildung 3.6 darge-

stellten Programmablaufplans dargestellt. Ziel ist es das Volumen in den Flüssigkeits-

brücken in einem expliziten Verfahren zu berechnen, um die Berechnungszeit der Kon-

taktkräfte zu minimieren. 

 

Abbildung 3.6: Programmablaufplan zur Berechnung der Flüssigkeitsbrückenkräfte und zur 
Bestimmung der Anzahl der Flüssigkeitskontakte 

(1)
Partikeloberfl. 

Im Kontakt?

(2)
Erstkontakt?

Ja

(3)
Erhöhe Anzahl d. 

temp. Flüssigkeitsk.

Ja

(4)
Setze Berührungs-

Flag auf 1

(5) 
Berechne 

Flüssigkeitsbrückenk.

Nein

(6)
Addiere 

Flüssigkeitsbrückenk. 
zu Normalk.

(9)
Brührungs-Flag 

gesetzt?

Nein

(7)
Alle Kontaktpaare 

durchlaufen?

(8)
Zeitintegration u. 

update der 
Flüssigkeitsk.

Ja

(10) 
Partikel nicht im 

Kontakt

Ja

(11)
Berechnung des krit. 

Abstandes

Nein

(12)
Abstand größer 

als krit. 
Abstand?

(13)
Reduziere Anzahl d. 
temp. Flüssigkeitsk.

Ja

(14)
Setze Berührungs-

Flag auf 0

(15) 
Berechne 

Flüssigkeitsbrückenk.

Nein

(16)
Addiere 

Flüssigkeitsbrückenk. 
zu Normalk.

Nein



3 Umsetzung der Aufgabenstellung 33 

 

 

Die Berechnung der Kontaktkraft auf Grund der sich berührenden Oberflächen wird 

nicht beschrieben, ein detaillierter Programmablaufplan kann jedoch in der Arbeit von 

Uhlig [Uhlig 2011] gefunden werden. Im ersten Schritt (1) wird überprüft, ob sich die 

Oberflächen der momentan betrachteten Partikel   und   berühren. Sollte die Bedin-

gung erfüllt sein, wird überprüft (2), ob es sich im aktuellen Zeitschritt um einen Erst-

kontakt zwischen den Partikeln handelt, oder ob sich die Teilchen im vorhergehenden 

Zeitschritt bereits beführt haben. Dies geschieht über den so genannten Berührungs-

Flag        . Beträgt dieser 1 so haben sich die Teilchen im vorhergehenden Zeitschritt 

bereits berührt. Für den Wert 0 handelt es sich um einen Erstkontakt. 

Im Falle des Erstkontaktes (3) wird die Anzahl der temporären Flüssigkeitskontakte 

        
 , die nach jeder Zeitintegration auf den Wert Null zurückgestellt wird, für beide 

Kontaktpartner um Eins erhöht. Außerdem (4) wird der Berührungs-Flag auf den Wert 

          gesetzt. Es wird nur die Anzahl der temporären Flüssigkeitskontakte und 

nicht die Anzahl der Flüssigkeitskontakt     
   , mit der die Berechnung der Flüssigkeits-

brückenkraft (vgl. Schritt (5) und (15)), bzw. des kritischen Abstandes stattfindet (vgl. 

Schritt (11)), verändert. Anderenfalls können unterschiedliche Ergebnisse für die Be-

rechnung von      und      resultieren, je nachdem in welcher Reihenfolge über die Kon-

taktpaare iteriert wird. Sollte eine Aktualisierung der Anzahl der Flüssigkeitskontakte 

innerhalb des aktuellen Zeitschrittes gewünscht sein, so müsste ein implizites Berech-

nungsverfahren verwendet werden. 

Sollte es sich nicht um einen Erstkontakthandeln (5), so wird die Flüssigkeitsbrü-

ckenkraft nach den in Kap. 2.1 vorgestellten Gleichungen berechnet, wobei die Anzahl 

der Flüssigkeitsbrücken aus dem letzten Zeitschritt verwendet wird. Anschließend (6) 

wird       zu der Normalkraft der Teilchen addiert. 

Im nächsten Schritt (7) wird überprüft, ob bereits über alle Kontaktpaare iteriert 

wurde. Sollte dies der Fall sein, so erfolgt (8) die Zeitintegration der Partikel. Der Pro-

grammcode für die Zeitintegration ist in der Quelldateien fix_nve_sphere.h und 

fix_nve_sphere.cpp enthalten. Zusätzlich wird der Wert für die Anzahl der temporären 

Flüssigkeitskontakte         
  zu der Anzahl der für die Berechnung (aktuellen) verwen-

deten Flüssigkeitskontakte addiert     
      

            
  . Wurden nicht alle Kontakt-

paare durchlaufen, beginnt der nächste Programmdurchlauf mit dem Startpunkt (1). 

Da die Flüssigkeitsbrückenkraft über den Zeitpunkt der Trennung der Oberflächen 

des Kontaktpaares hinaus wirkt, wird bei negativer Entscheidung im Schritt (1) über-

prüft (9), welchen Wert der Berührungs-Flag hat. Für den Fall, dass           gilt, ist 
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keine Flüssigkeitsbrücke zwischen den Teilchen vorhanden (10) und es wird direkt zur 

Iteration über alle Kontaktpaare (7) übergegangen. 

Im anderen Fall bestand im vorhergehenden Zeitschritt noch einen Flüssigkeitsbrü-

cke zwischen den Partikeln. Es folgt (11) die Berechnung des kritischen Abstandes      , 

basirend auf die Anzahl der Flüssigkeitskontakte zum vorhergehenden Zeitschritt. Im 

Anschlusswird überprüft (12), ob der Abstand     den kritischen Abstand überschreitet. 

Sollte dies der Fall sein, so endet der Flüssigkeitskontakt des Partikelpaares und (13) 

die temporäre Anzahl der Flüssigkeitskontakte         
  wird um Eins reduziert. Zudem 

(14) wird der Berührungs-Flag des Kontaktpaares auf den Wert Null gesetzt. 

Im alternativen Szenario ist eine Flüssigkeitsbrücke vorhanden und (15) es wird die 

Flüssigkeitsbrückenkraft wie in Schritt (5) bestimmt. Anschließend (16) wird die Flüs-

sigkeitsbrückenkraft zur Normalkraft der Partikel addiert, bevor im letzten Schritt (7) 

die Iteration über die restlichen Kontaktpaare erfolgt. 

Damit wurden der Ablauf der Berechnung der Flüssigkeitsbrückenkraft für einen 

Zeitschritt beschrieben, sodass im nächsten Zeitschritt erneut von Punkt (1) gestartet 

wird. 

3.2 Implementierung der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung 

In diesem Kapitel wird die zwischen OpenFOAM® und LIGGGHTS realisierte aufgelöste 

CFD-DEM-Kopplung beschrieben. Da zum Zeitpunkt dieser Arbeit keine Dokumentation 

über die Funktionsweise der Kopplung existiert, wird zunächst ein Überblick über die 

Eingabe der Simulationsparameter gegeben. Anschließend wird der Vorgang der CFD-

Gitterverfeinerung beschrieben, bevor in den letzten beiden Kapiteln die für die Impul-

serhaltung und dem Impulsaustausch zu lösenden Gleichungssysteme erläutert werden. 

3.2.1 Zeitlicher Ablauf der Kopplung zwischen OpenFOAM und 

LIGGGHTS 

Da bei der CFD-DEM-Kopplung zwei numerische Löser miteinander verbunden werden, 

ist es erforderlich zu beschreiben, wie diese innerhalb eines Berechnungszeitschrittes 

zeitlich aufgerufen werden. In Abbildung 3.7 ist der Programmablaufplan für die in 

dieser Arbeit verwendete Kopplung zwischen dem CFD-Löser OpenFOAM® und dem 

DEM-Löser LIGGGHTS dargestellt. 
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Abbildung 3.7: Programmablauf der CFD-DEM-Kopplung zwischen LIGGGHTS und OpenFO-
AM® 

Der Programmablaufplan ist in drei Teile untergliedert, die farblich gekennzeichnet 

sind. Zum Einem gibt es den CFD-DEM-Löser Abschnitt (Grün), in dem Operationen 

durchgeführt werden, deren Ergebnisse sowohl für den DEM- (Blau), als auch für den 

CFD-Löser (Gelb) benötigt werden. Innerhalb eines Zeitschrittes beeinflussen sich 

LIGGGHTS und OpenFOAM® nicht. Sowohl OpenFOAM®, als auch LIGGHTS nutzen zur 

Lösung des aktuellen Strömungsfeldes, bzw. der aktuellen Partikelbewegung das Strö-

mungsfeld, bzw. die Position und Geschwindigkeit der Partikel aus dem letzten Zeit-

schritt. Dementsprechend handelt es sich bei diesem Kopplungsschema um eine expli-

zite Kopplung. 

Zum besseren Verständnis wurde zwischen dem aktuellen Zeitschritt in der DEM- 

     und dem aktuellen Zeitschritt in der CFD-Berechnung      unterschieden, da sich 

die Zeitschrittweite       für die DEM-, bzw.       für die CFD-Berechnung unter-

scheiden kann. Dabei markiert der Exponent    , dass Daten aus dem vorhergehen-

den Zeitschritt verwendet werden und der Exponent  , dass Daten aus dem aktuellen 

Zeitschritt benutzt werden. 

Zum Beginn des aktuellen Zeitschrittes (1) werden die DEM-Partikeldaten und CFD-

Strömungsfelddaten aus dem letzten Zeitschritt an den CFD-DEM-Löser übergeben. 

(1) Hole DEM- u. CFD-
Partikeldaten

(2) Lokalisiere Partikel 
im CFD-Gitter

(3) Bereche Volumen-
anteil u.  Impuls-
austauschterm

(4) Transferiere Daten 
zum CFD- u. DEM-Löser

(5) Hole Daten von der 
CFD-DEM-Kopplung

(6) Berechne das 
Strömungsfeld

(8) Berechne 
Partikelbewegung

(11) Transferiere Daten 
zur CFD-DEM-Kopplung 

(7) Erhöhe CFD-
Zeitschrittweite um ?t

(10) 
tDEM=tn?

(9) Erhöhe DEM-
Zeitschrittweite um ?tDEM 

ja nein

Start

tn

tn-1

CFD-DEM-Löser CFD-Löser DEM-Löser
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Anschließend (2) wird überprüft, in welchen CFD-Gitterzellen sich die jeweiligen Parti-

kel befinden, bzw. welche Gitterzellen bei der aufgelösten Kopplung zu einem Partikel 

gehören (vgl. Kap. 2.2.2). Unter Verwendung dieser Daten wird anschließend (3) die 

Verteilung des Volumenanteils    und der Impulsautauschterm     bestimmt. Der letz-

te Schritt (4) des CFD-DEM-Löser besteht darin, die Daten an OpenFOAM® und 

LIGGGHTS weiterzugeben. 

Sowohl OpenFOAM®, als auch LIGGGHTS (5) empfängt die Daten des CFD-DEM-

Lösers. Basierend auf diesen Daten (6) wird das aktuelle Strömungsfeld berechnet. 

Abschließend (7) wird im CFD-Löser der CFD-Zeitschritt     
    um die CFD-

Zeitschrittweite      , die gleich der globalen Zeitschrittweite    entspricht, erhöht. 

Parallel (8) verwendet LIGGGHTS die Daten des CFD-DEM-Lösers um die aktuelle 

Partikelbewegung zu berechnen. Der DEM-Zeitschritt     
    wird anschließend (9) um 

die DEM-Zeitschrittweite       erhöht und erreicht den Zeitschritt     
         . Es wird 

nicht automatisch der nächste globale Zeitschritt    erreicht, da die DEM-

Zeitschrittweite um ein vielfaches kleiner sein kann, als die globale Zeitschrittweite. Die 

Reduzierung der DEM-Zeitschrittweite ist erforderlich, wenn die physikalischen Zeit-

skalen in der DEM-Berechnung wesentlich kleiner sind, als die CFD-Zeitskalen. Dem-

entsprechend durchläuft der DEM-Löser eine Schleife zwischen Abschnitt (8) und (10), 

bis der DEM-Zeitschritt im Kontrollabschnitt (10) den globalen Zeitschritt erreicht. Im 

letzten Schritt (11) werden die CFD- und DEM-Daten an den CFD-DEM Löser für den 

nächsten Zeitschritt übergeben. Der nächste Zeitschritt beginnt und der Programmab-

laufplan startet wieder bei (1). 

Der Datentransfer zwischen den einzelnen Lösern ist frei wählbar. So ist es entweder 

möglich die zu transferierende Daten in eine Datei  zu schreiben, die von den anderen 

Lösern eingelesen wird, oder der Datentransfer wird über das Message Passing Inter-

face (MPI) realisiert. Letzteres ermöglicht die Parallelisierung der Berechnung auf 

mehreren Prozessorkernen, was die Lösung der Simulationsaufgabe erheblich be-

schleunigen kann. 
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3.2.2 Eingabe von Simulationsparametern 

Zur folgenden Beschreibung der Eingabe von Simulationsparametern in der CFD-DEM-

Kopplung wird die Kenntnis von OpenFOAM® und LIGGGHTS vorausgesetzt. Ein CFD-

DEM-Simulationsordner besteht aus einem CFD- (Gelb) und einem DEM-Unterordner 

(Blau). Im DEM-Unterordner befinden sich das LIGGGHTS-Eingabeskript und alle für 

die DEM-Berechnung erforderlichen Extradateien. Im CFD-Unterordner befinden sich 

die OpenFOAM® Eingabedateien mit den entsprechenden Unterordnern. Ein Überblick 

über die Ordnerstruktur einer CFD-DEM-Simulation ist in Abbildung 3.8 zu sehen. 

 

Abbildung 3.8: Ordnerstruktur einer CFD-DEM-Simulation zwischen LIGGGHTS und OpenFO-
AM® 

Die wesentlichen Unterschiede zu der Einzelnutzung von OpenFOAM®, bzw. LIGGGHTS 

befinden sich in der CFD-Ordnerstruktur. Zunächst gibt es den Unterordner 

CFD/couplingFiles. Im Falle das der Datenaustausch zwischen den DEM- und den CFD-

Löser durch das Ausschreiben und Einlesen von Dateien erfolgt (vgl. Kap. 3.2.1), wer-

den in diesem Unterordner die Kopplungsdaten gespeichert. 

Die übrigen Änderungen gegenüber der Standartversion von OpenFOAM® sind im 

Unterordner CFD/constant zu finden. Dort ist zunächst die Datei couplingProperties 

enthalten. In dieser Datei wird das Kopplungs-Intervall in Abhängigkeit von der Zeit-

schrittweite der DEM-Berechnung mit dem Befehl couplingInterval gewählt. Ist die 

Zeitschrittweite der DEM-Berechnung gleich der Zeitschrittweite der CFD-Berechnung, 

beträgt dieser Wert 1. Ist die Zeitschrittweite der DEM-Berechnung ein Bruchteil der 

Zeitschrittweite der CFD-Berechnung, so beträgt der Wert gleich dem Kehrwert des 

Bruchteiles. 

Weiterhin erfolgt die Wahl des Modells mit dem die Bestimmung des Volumenanteils 

der flüssigen Phase erfolgt (voidFractionModel). Zum Zeitpunkt dieser Arbeit steht 

für die aufgelöste CFD-DEM-Kopplung nur das bigParticle Modell zur Verfügung. Die 

wesentlichen Eigenschaften, die über den Befehl bigParticleProps bestimmt werden 

können, sind die maximale Anzahl an Gitterzellen die von einem Partikel eingenommen 

Simulationsordner

0 constant couplingFlies system

CFD DEM

post
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werden kann (maxCellsPerParticle) und der Volumenanteil der einer Zelle zugewie-

sen wird, die innerhalb eines Partikels liegt (alphaMin). Die dritte Eigenschaft 

scaleUpVol dient zum skalieren des Durchmessers des Partikels und sollte für die auf-

gelöste Kopplung den Wert 1 haben. 

Das locateModel bestimmt welche Zellen als von einem Partikel eingenommene Zel-

len deklariert werden. Zum Zeitpunkt dieser Arbeit ist nur die Wahl standard möglich, 

welches das in Kapitel 2.2.2 beschriebene Verfahren nutzt. Des Weiteren wird über den 

dataExchangeModel der Datenaustausch zwischen den CFD- und DEM-Löser gewählt. 

Zur Auswahlen stehen mpi für das Message Passing Interface und twoWayFiles für 

den Datenaustausch über das Speichern und Auslesen von Dateien. 

Der letzte wichtige Unterpunkt ist der forceModels Befehl, welcher festlegt, welche 

Kräfte auf die Partikel übertragen werden. Neben der Widerstandskraft auf Grund der 

Relativbewegung zwischen dem Fluid und den Partikeln (ShirgaonkarIB) (vgl. Kap. 

3.2.5), können Extrakräfte, wie die Auftriebskraft (Archimedes), berücksichtigt wer-

den. 

Der meshMotionModel, averagingModel und regionModel-Befehl spielt für die 

aufgelöste Kopplung, bzw. für diese Arbeit keine Rolle, sodass darauf nicht näher ein-

gegangen wird. 

Die Zweite Datei, die die CFD-DEM-Kopplung steuert, ist die liggghtsCommands Datei. 

Diese Datei wird entweder jeden Zeitschritt (runEveryCouplingStep on), oder einma-

lig (runOnce on) beim Start der Simulation aufgerufen. Im Unterprunkt command 

können Befehle an LIGGGHTS übergeben werden. Der Standartbefehl, der in dieser 

Datei hinterlegt ist, ist der der run $couplingInterval Befehl. Dadurch wird LIGGHTS 

mitgeteilt, wie viel Teilzeitschritt das LIGGGHTS-Eingabeskript ausführen soll, bevor 

OpenFOAM® für den nächsten globalen Zeitschritt aufgerufen wird. Die Variable coup-

lingInterval wurde zuvor in der couplingProperties Datei festgelegt (s. o.). 

3.2.3 Dynamische Gitterverfeinerung 

Die Auflösung der Teilchen durch das CFD-Gitter hat einen starken Einfluss auf die Er-

gebnisse der CFD-DEM-Kopplung (vgl. Kap. 2.2.2). OpenFOAM® bietet mit der dyna-

micFvMesh Funktion die Möglichkeit das CFD-Gitter dynamisch, an bestimmten Stellen 

des Simulationsraumes zu verfeinern. Dieses Werkzeug kann genutzt werden, um das 

CFD-Gitter dynamisch in Bereichen zu verfeinern, in dem ein Teilchen lokalisiert wurde. 

Dabei erfolgt die Steuerung der Gitterverfeinerung durch die Eingabedatei 
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CFD/constant/dynamicMeshDict. Die Funktionsweise der Gitterverfeinerung wird 

schematisch in Abbildung 3.9 dargestellt. 

 

Abbildung 3.9: Schematische Darstellung der dynamischen CFD-Gitterverfeinerung in Open-
FOAM®, Weiß: Vom Fluid eingenommene Gitterzellen, Schwarzer Kreis: Äußere Kontur des 
Partikels, Grau: Vom Partikel eingenommene Gitterzellen 

In Abbildung 3.9 ist ein einzelnes Partikel dargestellt, dessen Kontur durch einen 

schwarzen Kreis gekennzeichnet ist. Es findet eine zweifache Verfeinerung des CFD-

Gitters in Bereichen statt, in dem das Partikel lokalisiert wurde. Dabei sind Gitterzellen, 

die als vom Partikel eingenommene Gitterzellen lokalisiert wurden, grau eingefärbt, 

wohin gegen die vom Fluid gefüllten Zellen weiß sind. Während die Kontur des Parti-

kels im Anfangszustand nur sehr schlecht widergegeben wird, wird nach zwei Verfei-

nerungsschritten bereits eine gute Abbildung erreicht. Dabei wird die Anzahl der Ge-

samtzellen gegenüber einem statischen Gitter gering gehalten, da ausschließlich eine 

Verfeinerung des Gitters in Umkreis des Partikels stattfindet. 

Die Verfeinerung des CFD-Gitters erfolgt alle refineInterval Zeitschritte. Das Volu-

menfeld auf Grundlage dessen die Verfeinerung stattfindet, wird durch den field Befehl 

festgelegt. Im Falle der CFD-DEM-Kopplung sollte das Volumenfeld interFace verwen-

det werden. In diesem Feld befinden sich die Informationen, welche Zellen von einem 

Teilchen eingenommen werden, bzw. in welchen Zellen sich die flüssige Phase befindet. 

Dabei haben von Partikeln eingenommene Zellen den Wert alphaMin, der in der coup-

lingProperties Datei festgelegt wird (vgl. Kap. 3.2.2) und die restlichen Zellen den Wert 

1. 

Die Kenntnis der in interFace gespeicherten Werte spielt bei der Definition der un-

teren (lowerRefineLevel) und oberen Verfeinerungsgrenzen (upperRefineLevel) 

eine Rolle. Die Verfeinerung des Gitters findet graduell bei einem Übergang des Volu-

menfeldes zwischen diesen beiden Werten statt. Es ist daher sinnvoll die untere Grenze 

mit den Wert alphaMin und die oberen Grenze mit dem Wert 1 zu wählen, damit eine 

Verfeinerung des Gitter bei dem Übergang zwischen dem Fluid und den Partikeln statt-

findet. 
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Die Vergröberungsgrenze wird mit dem Befehl unrefineLevel gewählt. Alle Zellen de-

ren Wert kleiner ist als die Vergröberungsgrenze und bei denen im aktuellen Zeitschritt 

keine Verfeinerung stattfindet, werden auf ihre ursprüngliche Größe zurückgesetzt. 

Außerdem bleiben Zellen verfeinert, die innerhalb des Umkreise mit dem Durchmesser 

nBufferLayers Zellen einer Zelle liegen, die im aktuellen Zeitschritt verfeinert wurde. 

Der Standartwert für diesen Befehl beträgt bei der CFD-DEM-Kopplung 1. 

Die Verfeinerung der Zelle bedeutet, dass deren Volumen halbiert wird. Die maxima-

le Verfeinerung einer Zelle, das heißt wie oft das Volumen einer Zelle halbiert werden 

darf, wird über den maxRefinement Befehl limitiert. Der Wert sollte so gewählt wer-

den, dass das kleinste Teilchen, nach der maximal zulässigen Verfeinerung, durch aus-

reichen viele Gitterzellen repräsentiert wird. Außerdem wird die Verfeinerung durch 

die maximal zulässige Anzahl von Gitterzellen maxCells in der Simulation einge-

schränkt. Die Begrenzung der Gitterzellenanzahl stellt lediglich sicher, dass der Re-

chenaufwand nicht zu groß wird. 

Der letzte Unterpunkt correctFluxes realisiert, dass das Fluss-Feld der kontinuierli-

chen Phase auf der Oberfläche der Zellen neu berechnet wird, bei denen eine Gitterver-

feinerung stattgefunden hat. Die Berechnung erfolgt auf Basis einer Interpolation des 

entsprechenden Geschwindigkeitsfeldes. 

3.2.4 Gestaltung der Impulserhaltungsgleichungen 

Die Herleitung des Berechnungsablaufes zur Lösung der Impulserhaltungsgleichung 

stammt von Shirgaonkar et al. [Shirgaonkar 2009], wobei es sich bei diesem Verfahren 

um eine „Fictitious Domain Method“ handelt. Zum besseren Verständnis der vorgestell-

ten Gleichungen sind in Abbildung 3.10 schematisch die verschiedenen Simulationsbe-

reich anhand eines einzelnen Teilchen in einem inkompressiblen Fluid dargestellt, dass 

sich in einem abgeschlossenen Raum befindet. 

 

Abbildung 3.10: Schematische Darstellung der in der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung auftre-
tenden Simulationsbereiche, links kontinuierliche Darstellung, rechts diskrete Darstellung, in 
geänderter Form aus [Hager 2011] 
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Der Bereich der flüssigen Phase ist mit dem Symbol    und der Bereich der festen Pha-

se mit    gekennzeichnet. Analog erfolgt die Nomenklatur der äußeren Begrenzung der 

Flüssigkeit    und der äußeren Grenzfläche des Partikels   . Der Bereich des gesamten 

Simulationsgebietes   beinhaltet sowohl den Bereich der flüssigen Phase, als auch den 

Bereich der festen Phase        . 

Unter Verwendung dieser Bereiche können die Erhaltungsgleichungen, Randbedin-

gungen und Anfangsbedingungen des betrachteten Systems formuliert werden. 

   (
   

  
       )                        (3.2) 

                  (3.3) 

      
             (3.4) 

                     
           (3.5) 

                        (3.6) 

Die Impulserhaltungs- (3.2) und Masseerhaltungsgleichung (3.3) sind im gesamten 

Simulationsraum gültig, wobei zur Vereinfachung der Gleichungen die Annahme getrof-

fen wurde, dass Auftriebskräfte keine Rolle spielen. An der Begrenzungsfläche der 

Flüssigkeit und an der Begrenzungsfläche des Partikels gilt die Haftbedingung [Surek 

2007], die durch Gleichungen (3.4) und (3.5) festgelegt wird. Das Produkt zwischen 

dem Spannungstensor des Fluides    und den äußeren Normalvektor    des Partikels, 

ergibt den Spannungsvektor    
 von der flüssigen Phase auf die Oberfläche des Parti-

kels. Letztere Randbedingung formuliert die Kopplung des Impulsaustausches zwi-

schen der flüssigen und Festen Phase, wie sie von Mittal et al. [Mittal 2005] beschrie-

ben wurde. Gleichung (3.6) ist die Anfangsbedingung der Simulation. 

Die Lösung des Gleichungssystems erfolgt in drei Schritten.  

Schritt 1: Zunächst wird eine zeitdiskretisierte Version der Navier-Stokes-Gleichung 

aufgestellt. In OpenFOAM® wird die Impulserhaltungsgleichung in Kombination mit 

der Massenerhaltungsgleichung, den Randbedingungen und der Anfangsbedingung in 

einem PISO-Verfahren [Ferziger 2002] gelöst. Dieses Verfahren eignet sich zur implizi-

ten Lösung von inkompressiblen Strömungen. Als Resultat ergibt sich nach einem Zeit-

schritt ein vorläufiges Geschwindigkeitsfeld  ̂  und ein zu korrigierendes Druckfeld  ̃ . 
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Die Anwesenheit des Partikels wird bei der Lösung zunächst vernachlässigt, wodurch 

eine spätere Korrektur notwendig wird. 

Schritt 2: Im zweiten Schritt wird die Bewegung des Partikels aus dem letzten Zeit-

schritt auf die Flüssigkeit übertragen. Da es sich bei dem betrachteten Teilchen um ei-

nen starren Körper handelt, muss keine Deformation des Körpers berücksichtigt wer-

den. Die Informationen über die Translations-    und Winkelgeschwindigkeit    des 

Teilchens, stammen aus dem DEM-Löser. Damit gilt folgende Bedingung für das Ge-

schwindigkeitsfeld  ̃ innerhalb des Teilchens. 

 ̃                    (3.7) 

Durch diesen Schritt entsteht ein zu korrigierendes Geschwindigkeitsfeld  ̃  im gesam-

ten Berechnungsgebiet, da die Massenerhaltung durch das externe Aufprägen des Ge-

schwindigkeitsfeldes innerhalb des Partikels nicht mehr erfüllt ist. Der zweite Schritt 

ist äquivalent dazu eine Zusatzkraft   in der diskretisierten Navier-Stokes-Gleichung 

(hier nicht dargestellt) einzuführen. 

   
 ̃   ̂ 

  
   (3.8) 

Schritt 3: Im letzten Schritt wird eine Korrektur durchgeführt, sodass die Divergenz-

freiheit des Geschwindigkeitsfeldes erfüllt ist. Zu diesem Zweck wird zunächst ein Ska-

larfeld   eingeführt. 

  
   ̃     (3.9) 

Das Geschwindigkeitsfeld   
  ist das Geschwindigkeitsfeld zum neuen Zeitschritt. Aus 

Gleichung (3.3) leitet sich eine zu lösende Poisson-Gleichung für   ab. 

      ̃  (3.10) 

Abschließend wird unter Verwendung der Lösung aus Gleichung (3.10) das Druckfeld  ̃ 

korrigiert. 

  
   ̃  

    

  
 (3.11) 

Das vorgestellte Gleichungssystem lässt sich auf beliebig viele Teilchen im Berech-

nungssystem erweitern, oder für abweichende Randbedingungen modifizieren.  
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3.2.5 Gestaltung der Impulsaustauschgleichungen 

Die Berechnung der gesamten Widerstandskraft          des  -ten Partikels ergibt sich 

aus dem Integral der orts- und zeitabhängigen Widerstandskräfte             über 

das Volumen des Partikels. 

         ∫            

    

 (3.12) 

Die Lokalisierung von      im diskreten CFD-Gitter erfolgt in der aktuellen CFD-DEM-

Kopplung nach dem in 2.2.2 beschriebenen Verfahren. Die Widerstandskraft      ist 

eine auf das Volumen des Partikels bezogene Kraft, sodass dessen Einheit        be-

trägt. Die diskrete Form von Gleichung (3.12) lautet wie folgt. 

         ∑               

        

 (3.13) 

Es erfolgt eine Summierung der Teilwiderstandskräfte        innerhalb aller Gitterzellen 

 , die von dem Partikel   eingenommen werden. Die Gewichtung der Widerstandskräfte 

erfolgt jeweils mit dem zugehörigen Volumen der CFD-Gitterzelle   .  

Die auf das Partikel   wirkende Widerstandskraft setzt sich aus einem viskosen und 

druckabhängigen Teil zusammen. Diese können explizit aus dem Geschwindigkeits- 

und Druckfeld des letzten Zeitschrittes bestimmt werden. 

                 
       

    (3.14) 

Die berechneten Widerstandskräfte können ein hochfrequentes Rauschen aufweisen. 

Dieses Verhalten ist typisch für die „Fictitious Domain Method“ [Shirgaonkar 2009], 

wenn sich die Grenze zwischen der festen und flüssigen Phase innerhalb eines fixierten 

Eulerschen CFD-Gitters bewegt. 
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3.3 Validierungssimulationen 

Um die Funktionsfähigkeit des Flüssigkeitsbrückenmodells und der CFD-DEM-

Kopplung zu validieren, wurden verschiedene Testsimulationen durchgeführt, deren 

Zielstellung im Folgenden vorgestellt wird. 

3.3.1 Gestaltung der Simulation zur Validierung der Flüssigkeits-

brückenkraft 

Die Simulation zur Validierung der Flüssigkeitsbrückenkraft ist so gestaltet, dass neben 

dieser keine anderen Kräfte einen Einfluss auf die Simulationsergebnisse haben. Die 

korrekte Implementierung der Normal- und Tangentialkräfte wurde mit geeigneten 

Testsimulationen überprüft [Uhlig 2011]. Ziel ist es die Ergebnisse der in Kap. 2.1.2 

vorgestellten Näherungsformeln für die Flüssigkeitsbrückenkraft als Funktion des Ab-

standes der Partikeloberflächen und die Energie zur vollständigen Trennung der Teil-

chen zu reproduzieren. Außerdem wird überprüft, ob das Reißen der Flüssigkeitsbrü-

cke bei der kritischen Länge    stattfindet und die gleichen Resultate bei der Paralleli-

sierung der Simulation auf mehreren Rechenkernen erzielt werden. Zum besseren Ver-

gleich der Resultate wird eine dimensionslose Darstellung der Simulationsergebnisse 

gewählt. 

Die Simulation der Ringscherzelle ist an die Arbeit von Luding [Luding 2008] ange-

lehnt und soll zeigen, dass das neue Flüssigkeitsbrückenmodell auf große und komple-

xe Simulationen angewendet werden kann. Zu diesem Zweck werden zunächst die Re-

sultate für die makroskopischen Stoffeigenschaften des Granulates im trockenen Zu-

stand, unter Verwendung des neuen Modells reproduziert. Außerdem soll die Abhän-

gigkeit der makroskopischen Stoffeigenschaften des Granulates in Abhängigkeit vom 

Flüssigkeitsanteil   untersucht werden. 

3.3.2 Gestaltung der Simulation zur Validierung der aufgelösten 

CFD-DEM-Kopplung 

Die Testsimulation zur Validierung der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung wird so einfach 

wie möglich gestaltet, um nur einen kleinen Spielraum für die Interpretation der Er-

gebnisse zu lassen. Ziel ist es die Resultate der in Abschnitt 2.2.3 eingeführten Nähe-

rungsformel für die Sinkgeschwindigkeit eines einzelnen Partikels in einem 
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newtonschen Fluid zu reproduzieren. Dabei ist der Wandeinfluss auf die Simulations-

ergebnisse durch die begrenzte Berechnungsgeometrie zu berücksichtigen. 
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4 Auswertung der Ergebnisse 

Die Auswertung der Ergebnisse umfasst die Validierung des in LIGGGHTS implemen-

tierten Flüssigkeitsbrückenmodell und die Validierung der aufgelösten CFD-DEM-

Kopplung zwischen LIGGGHTS und OpenFOAM®. Außerdem werden durch das Aus-

werten der Simulation einer dreidimensionalen Ringscherzelle die makroskopischen 

Stoffeigenschaften eines feuchten Granulates mit den trockenen Stoffeigenschaften 

verglichen. Die Geometrie und Simulationsparameter der Ringscherzellensimulation 

sind an die Arbeit von Luding [Luding 2008] angelehnt. 

4.1 Validierung der Flüssigkeitsbrückenkraft 

Die vorgestellte Testsimulation analysiert das neu in LIGGGHTS eingeführte Flüssig-

keitsbrückenmodell (vgl. Kap. 2.1 und 3.1), ohne den Einfluss anderer Kontaktkräfte, 

wie zum Beispiel die Normal- oder Tangentialkontaktkraft, zu berücksichtigen. Der 

Aufbau der Testsimulation wird in Abbildung 4.1 schematisch dargestellt. 

 

Abbildung 4.1: Schematische Darstellung des Aufbaus der Testsimulation zur Validierung der 
Flüssigkeitsbrückenkraft, (1) Positionierung zum Beginn der Simulation, (2) Positionierung zu 
einem späteren Zeitpunkt der Simulation 

Die Simulation umfasst zwei Partikel mit dem Partikeldurchmesser          . Zum 

Beginn der Simulation (1) berühren sich die Oberflächen der Partikel      , jedoch 

wirken keinen Kontaktkräfte, da sich die Teilchen nicht überlappen. Zwischen den Par-

tikeln hat sich eine Flüssigkeitsbrücke ausgebildet, sodass eine Flüssigkeitsbrücken-

kraft    auf die Teilchen wirkt. Die Stoffeigenschaften der Flüssigkeit umfassen den 

Kontaktwinkel  , die Flüssigkeitsdichte    und die Oberflächenspannung  , wobei diese 

mit den Stoffeigenschaften von Wasser übereinstimmen. 

Während die Position des Partikels 1 fixiert ist, wird Partikel 2 mit einer konstanten, 

niedrigen Geschwindigkeit    in positive  -Richtung bewegt. Nach dem Start der Simu-

lation wächst der Abstand zwischen den Partikeloberflächen (2). Die Flüssigkeitsbrü-
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cke bleibt bestehen, solange der Abstand zwischen den Teilchenoberflächen kleiner ist, 

als der kritische Abstand   . Sobald der kritische Abstand zwischen den Teilchenober-

flächen überschritten wird, reißt die Flüssigkeitsbrücke und es wirken keine weiteren 

Kräfte mehr auf die einzelnen Teilchen. 

Während des Trennungsvorganges wird die auf die Teilchen wirkende Flüssigkeits-

brückenkraft gemessen. In Abbildung 4.2 ist der Verlauf der dimensionslosen Flüssig-

keitsbrückenkraft  ̂ als Funktion des dimensionslosen Abstandes  ̂ zwischen den Par-

tikeloberflächen, im Vergleich mit den Ergebnissen aus der Näherungsformel (2.8) (vgl. 

Kap 2.1.2) für verschiedene Kontaktwinkel    dargestellt. 

 

Abbildung 4.2: Numerische Lösung (Rot) der dimensionslosen Flüssigkeitsbrückenkraft  ̂  als 
Funktion des dimensionslosen Abstandes  ̂ zwischen den Partikeloberflächen, im Vergleich mit 
den Ergebnissen aus der Näherungsformel (2.8) (Schwarz) 

Das dimensionslose Flüssigkeitsvolumen beträgt in der Simulation  ̂      und die 

Porosität      . Damit wird in der Simulation ein Sättigungsgrad (vgl. Gl. (2.2)) von 

        erreicht. Diese Werte entsprechen dem oberen Gültigkeitsbereich der analy-

tischen Lösung und näherungsweise dem unteren Gültigkeitsbereich der im numeri-

schen Algorithmus verwendeten Formeln (vgl. Kap. 2.1.1). Da keine Vergleichsdaten für 

höhere Sättigungsgrade vorliegen, wird sich zur Validierung der Flüssigkeitsbrücken-

kraft auf diese Simulationskonfiguration beschränkt. 

Die roten Graphen zeigen die Kraftverläufe der Simulationsdaten, während die 

schwarzen Graphen die Verläufe der nach Gleichung (2.8) berechneten Flüssigkeitsbrü-

ckenkraft wiederspiegelt. Im ersten Fall, bei dem der Kontaktwinkel        beträgt, 

fällt die dimensionslose Flüssigkeitsbrückenkraft mit steigendem dimensionslosem 
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Oberflächenabstand in der Simulation und der analytischen Lösung ab. Der Verlauf der 

gezeigten Graphen ist ähnlich, jedoch liegen die Simulationswerte während des gesam-

ten Trennungsvorganges unterhalb der analytischen Lösung. Die mittlere Abweichung 

bezogen auf die analytische Lösung beträgt   ̅̂            und die maximale Abwei-

chung   ̂                am Ende des Trennungsvorganges. Im Bereich von  ̂       

reißt die Flüssigkeitsbrücke und die Flüssigkeitsbrückenkraft der numerischen Lösung 

fällt schlagartig auf den Wert Null. Dieser Effekt wird bei der analytischen Lösung nicht 

berücksichtigt. 

Die Erhöhung des Kontaktwinkels reduziert die Abweichung zwischen der analyti-

schen und numerischen Lösung. Die Simulationsdaten liegen für einen Kontaktwinkel 

        weiterhin unterhalb der Vergleichsdaten, wohin gegen bei einem Kontakt-

winkel von         die numerisch ermittelte Flüssigkeitsbrückenkraft im Bereich von 

      ̂      oberhalb der analytischen Lösung liegt. Darüber hinaus kann beobach-

tet werden, dass bei der Erhöhung des Kontaktwinkels die maximal wirkende Flüssig-

keitsbrückenkraft sinkt und der kritische Abstand, bei dem die Flüssigkeitsbrücke reißt, 

steigt (vgl. Gl. (2.1)). 

Im Hinblick auf den Fehler der Näherungsgleichung (2.8) und den Messfehlern auf 

deren Grundlage diese abgeleitet wurde [Willet 2000], wird der in Abbildung 4.2 dar-

gestellte Vergleich als ein gutes Ergebnis betrachtet. 

Ein ähnliches Resultat zeigt sich im zeitlichen Verlauf der dimensionslosen Energie 

 ̂  zum Trennen der Partikel. Dieser ist in Abbildung 4.3 als Funktion des dimensions-

losen Abstandes  ̂ der Teilchenoberflächen für die vollständige Benetzung der Partikel 

zu sehen. 

 

Abbildung 4.3: Numerische Lösung (Rot) der dimensionslosen Energie  ̂  als Funktion des 
dimensionslosen Abstandes  ̂ zwischen den Partikeloberflächen im Vergleich mit dem Ergebnis 
aus der Näherungsformel (2.9) (Schwarz),     
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Wieder zeigt der rote Graph die Ergebnisse der Simulation, während der schwarze 

Graph den Endwert der nach Gleichung (2.9) berechneten Energie zur vollständigen 

Trennung der Partikel veranschaulicht. Der dimensionslose Energieverlauf nähert sich 

asymptotisch dem Wert zur vollständigen Trennung der Teilchen an. Dieser Beträgt in 

der Simulation  ̂       und für die analytische Lösung  ̂      , was einer prozen-

tualen Abweichung von        im Bezug zur analytischen Lösung entspricht. Wie zuvor 

beobachtet, liegt der numerische Wert unterhalb der analytischen Lösung, was zu er-

warten ist, da die Energie zur Trennung der Partikel eine Funktion der Flüssigkeitsbrü-

ckenkraft ist. 

Allgemein kann festgehalten werden, dass die Simulationsergebnisse der Flüssig-

keitsbrückenkraft unterhalb der Vergleichsdaten liegen, die aus Experimenten abgelei-

tet wurden. Unter Berücksichtigung der Annahmen die zur Berechnung der Flüssig-

keitsbrückenkraft getroffen wurden und der Fehler der Näherungsformeln, sowie 

Messfehlern der Vergleichsdaten, werden die Simulationsergebnisse als gute Näherung 

angesehen. Damit wurde gezeigt, dass das entwickelte Berechnungsmodell zur Ermitt-

lung der Flüssigkeitsbrückenkraft, im Rahmen der Referenzdaten akkurate Ergebnisse 

liefert. 

Abschließend enthält Tabelle 4.1 einen Überblick über die in der Validierungssimula-

tion verwendeten Simulationsparameter. 

Tabelle 4.1: Überblick über die in der Validierungssimulation der Flüssigkeitsbrückenkraft 
verwendeten Simulationsparameter, Zeile 1 Partikeleigenschaften, Zeile 2 Flüssigkeitseigen-
schaften, Zeile 3-4 allgemeine Simulationsparameter 

Größe Wert Größe Wert 

Partikeldurchmesser:           Partikeldichte:               

Oberflächenspannung:               Flüssigkeitsdichte:               

Simulationszeit:        Trennungsgeschw.:              

Zeitschrittweite:                 

Die erforderlichen Eingabedateien zur Durchführung der Validierungssimulation sind 

auf der dieser Arbeit beigefügten CD enthalten (Simulations/Liquid_Validation). 
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4.2 Simulation der Ringscherzelle: Analyse der makroskopi-

schen Stoffeigenschaften eines feuchten Granulates 

Die Simulation der Ringscherzelle besteht aus zwei Abschnitten. Zunächst wird der 

trockene Zustand des verwendeten Granulates simuliert, um das neu eingeführte Flüs-

sigkeitsbrückenmodell mit bereits vorhandenen Ergebnissen zu vergleichen. Diese 

Maßnahme stellt sicher, dass keine Programmierfehler in Programmteilen eingeführt 

wurden, die nicht zum Berechnungsteil der Flüssigkeitsbrückenkräfte gehören. Im Spe-

ziellen wird die korrekte Übergabe von Simulationsdaten an die verschiedenen Pro-

zessorkerne während der Parallelisierung der Berechnung kontrolliert. Im zweiten 

Abschnitt wird die Abhängigkeit des Flüssigkeitsanteils auf die makroskopischen Stof-

feigenschaften des Granulates dargestellt und diskutiert. 

Als Simulationsgeometrie wird die in Abschnitt 2.1.2 beschriebene Ringscherzelle 

verwendet, die mit einer Winkelgeschwindigkeit   rotiert. Die Simulationsparameter, 

Partikeleigenschaften und Flüssigkeitseigenschaften sind in Tabelle 4.2 enthalten. Letz-

tere stimmen mit den Stoffeigenschaften von Wasser überein, wobei von einer voll-

ständigen Benetzung der Partikel ausgegangen wird. 

Tabelle 4.2: Simulationsparameter und Partikeleigenschaften für die Simulation der Ringscher-
zelle, Zeile 1-4 Partikeleigenschaften, Zeile 5-6 Flüssigkeitseigenschaften, Zeile 7 Kontaktzeit 
  für trockene, reibungsfreie Partikel und Restitutionskoeffizient   [Luding 1998], Zeile 8-9 
allgemeine Simulationsparameter 

Größe Wert Größe Wert 

Normalfederkonst.:            Normaldämpfungskoeff.:           

Tangentialfederkonst.:           Tangentialdäpfungkonst.:             

Reibungskoeffizient:   0.01 Partikeldurchmesser:            

Partikeldichte:                   

Oberflächenspannung:               Kontaktwinkel:       

Flüssigkeitsdichte:                   

Kontaktzeit:                Restitutionskoeffizient:         

Zeitschrittweite:            Simulationszeit:          

Winkelgeschwindigk.:               Teilchenanzahl:   209301 

Die verschiedenen Simulationen wurden jeweils auf acht bis sechzehn Prozessorkernen 

durchgeführt, sodass die Möglichkeit der Parallelisierung von LIGGHTS genutzt wurde. 

Die makroskopischen Stoffeigenschaften wurden für die Flüssigkeitsanteile 

                                    und        untersucht, wobei die 
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Wände der Ringscherzelle aus trockenen Partikeln bestehen. Die Flüssigkeitsanteile 

wurden so gewählt, dass die erwartete Abhängigkeit der makroskopischen Stoffeigen-

schaften vom Flüssigkeitsanteil möglichst deutlich sichtbar wird. Die aus den Flüssig-

keitsanteilen resultierenden mittleren Sättigungsgrade   ̅ in der Ringscherzelle sind in 

Tabelle 4.3 aufgelistet. 

Tabelle 4.3: Übersicht über die aus den Flüssigkeitsanteilen    resultierenden mittleren Sätti-
gungsgrade   ̅  und Volumenanteile         in der Ringscherzelle 

Flüssigkeitsanteil:    Sättigungsgrad:   ̅ Volumenanteil:         

        0.00   

        0.01            

        0.05            

        0.10           

        0.19             

        0.39              

Tabelle 4.3 zeigt, dass die aus den Flüssigkeitsanteilen         und         ermit-

telten Sättigungsgrade außerhalb des Gültigkeitsbereich von             der Be-

rechnungsgleichung (2.7), zur Ermittlung des halben Füllungswinkels, liegen. Diese 

Tatsache muss bei der Beurteilung der nachfolgenden Auswertung der Simulationser-

gebnisse berücksichtigt werden. 

Zum Beginn der Auswertung der einzelnen Simulationen wird überprüft, ob sich das 

System in einem stationären Zustand befindet. Zu diesem Zweck ist in Abbildung 4.4 

beispielhaft die kinetische     , die rotatorische Energie      und die Gesamtenergie 

               der in der Scherzelle befindlichen Teilchen, die einen Flüssigkeitsan-

teil von         besitzen, als Funktion der Zeit zu sehen. 

 

Abbildung 4.4: Zeitlicher Verlauf der Energie für die Ringscherzellensimulation in den ersten 
15 s, für einen Flüssigkeitsanteil von         
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Der blaue Graph zeigt den zeitlichen Verlauf der Gesamtenergie, der rote Graph den 

zeitlichen Verlauf der kinetischen und der grüne Graph den zeitlichen Verlauf der rota-

torischen Energie der Teilchen. Die durchgezogene schwarze Linie repräsentiert den 

Mittelwert der Gesamtenergie während der kompletten Simulationsdauer. Außerdem 

zeigt der schwarz gestrichelte Rahmen den Zoombereich für die spätere Auswertung 

des Energieverlaufes an. 

Tabelle 4.4 enthält eine Übersicht über die mittleren Gesamtenergien  ̅      und de-

ren zugehörigen Variationskoeffizienten   (Standartabweichung/Mittelwert) für die 

verschiedenen Simulationskonfigurationen. 

Tabelle 4.4: Übersicht über die mittleren Gesamtenergien  ̅      der in der Scherzelle befindli-

chen Teilchen und deren Variationskoeffizienten    für die verschiedenen Simulationskonfigura-
tionen 

Flüssigkeitsant.  ̅      [Nm]    [%] Flüssigkeitsant.  ̅      [Nm]    [%] 

                8.8                    21.5 

                   32.2                    36.8 

                   46.9                    52.0 

Zunächst wird deutlich, dass die Gesamtenergie der Teilchen in der feuchten Ring-

scherzelle niedriger ausfällt, als in der trockenen Ringscherzelle. Die Daten zeigen (hier 

nicht gezeigt), dass dieses Verhalten auf die niedrigere kinetische Energie der Partikel 

im feuchten Zustand zurückgeführt werden kann. Die Variation der Feuchtigkeit in der 

Ringscherzelle hat keinen wesentlichen Einfluss auf die Gesamtenergie der Teilchen. 

Die kohäsive Wirkung der Flüssigkeitsbrücken bewirkt, dass sich die Partikel in der 

feuchten Ringscherzelle, gegenüber dem trockenem Zustand, stärker wie ein starrer 

Festkörper verhalten. In makroskopischen Stoffeigenschaften ausgedrückt, steigt die 

Viskosität des granularen Mediums, wodurch der Abfall der Gesamtenergie um ca. 

       im feuchten Zustand erklärt werden kann. 

Der zeitliche Energieverlauf weist zum Teil starke Energiespitzen auf, die in Abbil-

dung 4.4 deutlich sichtbar, bzw. in Tabelle 4.4 durch den Variationskoeffizienten be-

schrieben werden. Dabei ist zu sehen, dass sich diese Tendenz mit steigendem Flüssig-

keitsanteil verstärkt. Um einen genaueren Einblick in den zeitlichen Verlauf einer Ener-

giespitze zu bekommen, wird in Abbildung 4.5 ein kleiner Zeitausschnitt des Energie-

verlaufes mit einer Zeitauflösung von           für einen Flüssigkeitsanteil von 

        dargestellt. Dieser Zeitausschnitt ist auch in Abbildung 4.4 kenntlich gemacht 

(gestrichelter, schwarzer Rahmen). 
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Abbildung 4.5: Kleiner Zeitausschnitt des zeitlichen Energieverlaufes der Ringscherzellensimu-
lation mit einer Zeitauflösung von           für einen Flüssigkeitsanteil von         

Im Zeitraum von          bis           ist eine Energiespitze zu erkenne, womit das 

Ereignis einer Energiespitze ca.           andauert (dies gilt auch für andere Ener-

giespitzen). Die Energiespitze ist dadurch gekennzeichnet, dass sowohl die kinetische, 

als auch die rotatorische Energie schlagartig auf einen, im Vergleich zum Mittelwert der 

kinetischen und rotatorischen Energie (Daten hier nicht gezeigt), hohen Wert ansteigt. 

Außerhalb dieses Ereignisses befinden sich die Gesamtenergiewerte nahe der mittleren 

Gesamtenergie für die komplette Simulationsdauer. Im Einklang mit Abbildung 4.4 

setzt sich die Gesamtenergie hauptsächlich aus der kinetischen Energie zusammen, 

wohin gegen die rotatorische Energie auf Grund der Reibungsfreiheit (      ) der 

Partikel eine untergeordnete Rolle spielt. 

Das Auftreten von regelmäßig zu beobachten Energiespitzen, deren Intensität mit 

steigendem Flüssigkeitsanteil zunimmt, kann auf verschiede Weise interpretiert wer-

den. Zunächst muss festgehalten werden, dass das verwendete Flüssigkeitsbrücken-

modell so aufgebaut ist, dass bei der Trennung der Partikel, bzw. bei einem Neukontakt 

von Partikeln sofort eine Flüssigkeitsbrücke aufgebaut wird. Die damit verbundene 

Flüssigkeitsbrückenkraft springt bei der Trennung der Partikel, bzw. in der umgekehr-

ten Reihenfolge bei einem Neukontakt von Partikeln, von einem endlichen Kraftwert, 

auf den Wert Null. Diese Diskontinuität des Kraftverlaufes kann zu den großen 

Schwankungsbereichen im zeitlichen Energieverlauf führen, die mit steigendem Flüs-

sigkeitsanteil wachsen. Dabei wird jedoch auch mit Abbildung 4.5 nicht klar, ob die 

Energiespitzen auf einzelne Kontaktereignisse mit vorherig beschriebener Diskontinui-

tät zurückgeführt werden können, oder ob es sich dabei um eine Art Kettenreaktion 

handelt, bei der mehrere Teilchen beteiligt sind. Um zu erfahren, ob und welche der 
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beiden Varianten zutreffend ist, muss der zeitliche Energieverlauf mit einer höheren 

zeitlichen Auflösung bestimmt werden. 

Neben diesem Erklärungsansatz kann die Ursache der Energiespitzen auch auf die 

Berechnungsgeometrie zurückgeführt werden. So ist es möglich, dass Partikel in be-

stimmten Bereichen, speziell im Teilungsbereich der strukturierten Ringscherzell ein-

geklemmt werden. Dadurch kann eine große Überlappung zwischen den Teilchen in 

der Ringscherzelle und den zwangsweise bewegten Wandteilchen entstehen. Über-

steigt die Kontaktkraft einen kritischen Wert, kann sich das eingeklemmte Teilchen 

lösen und wird auf Grund der hohen Kontaktkraft stark Beschleunigt, wodurch die ki-

netische Energie schlagartig ansteigt. Die Bewegung wird anschließend durch die um-

gebenden Partikel gedämpft, sodass sich die lokale Partikelbewegung wieder normali-

siert. 

Neben diesen beiden einzelnen Erklärungsansätzen ist es auch denkbar, dass sich die 

Diskontinuität im Flüssigkeitskraftverlauf und letzterer Erklärungsansatz überlagern 

und eine Kombination aus beiden Vorgängen vorliegt. Die vorhandenen Daten reichen 

jedoch nicht aus, um die Ursache der Energiespitzen eindeutig zu bestimmen. 

Zur Auswertung der Simulationen wird der zeitliche Verlauf der Gesamtenergie be-

trachtet. Nimmt die Gesamtenergie der Teilchen im Rahmen eines Schwankungsberei-

ches einen stationären Wert an, so wird davon ausgegangen, dass sich das betrachtete 

System in einem stationären Zustand befindet. Es ist zu erkennen, dass dieser Zustand 

unter Vernachlässigung der Energiespitzen bereits nach ca.     bis     erreicht wird. Um 

für die Zeitmittlung der statistischen Analyse sicher zu gehen, dass das System nach 

dem Rotationsstart des äußeren Bereiches global einen stationären Zustand erreicht 

hat, erfolgt die Auswertung der Simulationsdaten für den Zeitraum       . 

Zur räumlichen Mittelung wurde die Ringscherzelle radial in 39 Teilringe aufgeteilt. 

Die radiale Ausdehnung eines Ringes beträgt somit               . In Rotations-

achsenrichtung wird die Scherzelle in 20 Ebenen unterteilt. Damit ergibt sich eine Aus-

dehnung von             einer Ebene in Rotationsachsenrichtung. Demzufolge 

sind die Abmessungen zur räumlichen Mittelung in  - und  -Richtung in der Größen-

ordnung eines einzelnen Partikels. Diese Wahl ist ein guter Richtwert für eine akkurate 

Raummittlung, bei gleichzeitig hoher räumlicher Auflösung [Lätzel 2001]. 

Zur Beurteilung der Qualität des statistischen Verfahrens wird in Abbildung 4.6 bei-

spielhaft die Spur des gemittelte Fabric-Tensor als Funktion des Produktes aus Porosi-
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tät   (vgl. Kap.2.1) und der mittleren Kontaktzahl pro Partikel  , für einen Flüssigkeits-

anteil von         dargestellt. 

 

Abbildung 4.6: Spur des gemittelten Fabric-Tensors als Funktion des Produktes aus Porosität   
und der mittleren Kontaktanzahl pro Partikel  , für einen Flüssigkeitsanteil von         

Auf Grund der Tatsache, dass für die Simulation monodisperse Partikel verwendet 

werden, wird erwartet, dass alle Punkte auf einer Ursprungsgeraden mit der Steigung 1 

liegen (schwarze Linie) [Lätzel 2001]. Dieser Zusammenhang wird mit einer Abwei-

chung von weniger als     erfüllt, sodass von einer ordnungsmäßigen Funktion des 

statistischen Verfahrens ausgegangen werden kann. Ähnliche Ergebnisse zeigen sich 

für die anderen untersuchten Flüssigkeitsanteile (Ergebnisse hier nicht gezeigt). 

Im nächsten Schritt werden die Simulationsergebnisse des trockenen Granulates mit 

den Referenzdaten verglichen [Luding 2008]. Zu diesem Zweck ist in Abbildung 4.7 die 

Scherspannung als Funktion des Druckes für die neuen Daten und Vergleichsdaten dar-

gestellt. 

Die Verschiedenen Symbole geben unterschiedliche Scherraten an. Dabei korrespon-

dieren große Symbole mit hohen Scherraten, während kleine Symbole niedrige Scher-

raten signalisieren. Darüber hinaus sind die Simulationsergebnisse schwarz und die 

Vergleichsdaten rot eingefärbt. Wie bereits in anderen Arbeiten beobachtet wurde 

[Luding 2008] [Singh 2010] [Uhlig 2011], liegt der Verlauf der Scherspannung oberhalb 

einer Grenzscherrate  ̇   ̇           auf einer Ursprungsgeraden mit der Steigung 

  . Lediglich für kleine            und große Drücke            ist ein leichter 

Abfall zu erkennen, wobei die Streuung der Daten für hohe Drücke ebenfalls zunimmt. 

Die Abweichungen im hohen Druckbereich wurden von Singh et al [Singh 2010] auf die 

verschiedene Rotationsgeschwindigkeit der Scherzelle zurückgeführt. 
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Abbildung 4.7: Scherspannung als Funktion des Druckes für das trockene Granulat (schwarz) 
im Vergleich mit den Referenzdaten (rot) [Luding 2008], verschiedene Symbole geben unter-
schiedliche Scherraten an, wobei große Symbole hohe und kleine Symbole niedrige Scherraten 
repräsentieren 

Partikel in Bodennähe werden demnach speziell im Teilungsbereich der Scherzelle 

einer hohen Scherrate ausgesetzt, ohne das die im Rest der Scherzelle erforderlichen 

Scherspannungen erreicht werden. Aus der Steigung der Geraden            , auf 

der die Daten liegen, kann der makroskopische Reibungswinkel    des trockenen Gra-

nulates nach Mohr bestimmt werden            . Obwohl die Partikel mikroskopisch 

nahezu reibungsfrei sind (      ), ergibt sich ein Reibungswinkel von       . 

Da die Simulationsdaten sehr gute Übereinstimmungen mit den Referenzdaten zeigen, 

wird davon ausgegangen, dass keine Programmierfehler in Programmteilen eingeführt 

wurden, die nicht zum Berechnungsteil der Flüssigkeitsbrückenkräfte gehören. 

Im Vergleich zum trockenen Zustand ergibt sich ein anderes Bild für den Scherspan-

nungsverlauf des feuchten Granulates. Abbildung 4.8 stellt  die Scherspannung als 

Funktion des Druckes, für einen Flüssigkeitsanteil von        , im Vergleich zum 

trockenen Granulat dar. 

Die Simulationsdaten des feuchten Zustandes sind schwarz, während die Ergebnisse 

des trockenen Zustandes rot eingefärbt sind. Erneut ergibt sich oberhalb einer Grenz-

scherrate von  ̇           ein linearer Zusammenhang zwischen der Scherspannung 

und dem Druck für die feuchten Partikel. Jedoch nimmt die Steigung   und damit der 

Reibungswinkel   gegenüber dem trockenem Granulat zu und steigt auf ca.         . 

Außerdem ist die Gerade, auf denen die Scherspannungspunkte kollabieren, keine Ur-

sprungsgerade, sondern eine Gerade die um den Betrag              in positive Or-

dinatenrichtung verschoben ist. 
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Abbildung 4.8: Scherspannung als Funktion des Druckes für einen Flüssigkeitsanteil von 
        (schwarz), im Vergleich zum trockenem Zustand (rot), verschiedene Symbole geben 
unterschiedliche Scherraten an, wobei große Symbole hohe und kleine Symbole niedrige Scher-
raten repräsentieren 

Demnach bewirken die kohäsiven Eigenschaften der Flüssigkeitsbrücken, dass das 

feuchte Granulat bei gleichem Druck höhere Scherspannungen übertragen kann. Diese 

Eigenschaft bleibt auch für sehr niedrige Drücke im granularen Medium bestehen. Für 

kleine            und große Drücke            fallen die Scherspannungswerte 

im feuchten Zustand, äquivalent zum trockenen Zustand unterhalb der Geraden auf 

denen sich die restlichen Werte befinden. 

Die Abhängigkeit des Scherspannungsverlaufes      vom Flüssigkeitsanteil    im 

Partikelsystem wird in Abbildung 4.9 veranschaulicht. 

 

Abbildung 4.9: Scherspannung als Funktion des Druckes für verschiedene Flüssigkeitsanteile 
  , zur besseren Darstellung wird nur jeder zweite Datensatz visualisiert 
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Die Farbgebung signalisiert den Flüssigkeitsanteil   der jeweiligen Scherspannungs-

kurve und kann der Legende entnommen werden. Damit die Darstellung nicht zu un-

übersichtlich wird, wird der Scherspannungsverlauf für den Flüssigkeitsanteil 

        nicht gezeigt und es ist nur jeder zweite Datensatz zu sehen. 

Die Erhöhung des Flüssigkeitsanteils hat keine wesentliche Auswirkung auf die Stei-

gung der Geraden und damit auf den Reibungswinkel des Granulates. Im Gegensatz 

dazu steigt die Verschiebung      mit wachsendem Flüssigkeitsanteil. Demnach werden 

durch die Erhöhung des Flüssigkeitsanteiles die kohäsiven Eigenschaften des Partikel-

systems verstärkt, sodass bei gleichem Druck höhere Scherraten übertragen werden 

können. Ab einem Flüssigkeitsanteil von         bleibt der Scherspannungsverlauf 

annähernd konstant, sodass die Daten für    und    zusammenfallen. Für alle Flüssig-

keitsanteile ist der zuvor beobachtete und diskutierte Scherspannungsabfall für niedri-

ge und hohe Drücke erkennbar. 

Tabelle 4.5 enthält die Steigungen   , Reibungswinkel    und Verschiebungen      der 

Geraden, auf denen die Simulationswerte oberhalb der Grenzscherrate  ̇          , 

bei verschiedenen Flüssigkeitsanteilen   , im Scherspannungs-Druckdiagramm kolla-

bieren. 

Tabelle 4.5: Steigungen   , Reibungswinkel    und Verschiebungen      der Geraden, auf denen 
die Simulationswerte oberhalb der Grenzscherrate  ̇          , bei verschiedenen Flüssig-
keitsanteilen   , im Scherspannungs-Druckdiagramm kollabieren 

Flüssigkeitsant.:    Steigung:    Reibungswinkel:    Verschiebung:      

     0.14  8 ° 0 Nm 

        0.17  9.8 ° 11 Nm 

        0.17  9.8 ° 14 Nm 

        0.17  9.8 ° 15 Nm 

        0.17  9.8 ° 17 Nm 

        0.175  10.1 ° 17 Nm 

Die veränderten Scherspannungsverläufe für das feuchte Granulat haben Auswir-

kungen auf die Viskositätsverläufe des Partikelsystems. Zunächst wird in Abbildung 

4.10 der Quotient aus Scherspannung   und Scherrate  ̇, der gleichwertig mit der dy-

namischen Viskosität   in einem Fluid ist, als Funktion der dimensionslosen Scherrate 

   ̇   √     für den trockenen und feuchten (         Zustand dargestellt (vgl. 

Kap. 2.1.2). 
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Abbildung 4.10: Dynamische Viskosität   als Funktion der Scherrate   für den trockenen (rot) 
und feuchten           Zustand (schwarz) des Granulates, verschiedene Symbole geben un-
terschiedliche Scherraten an, wobei große Symbole hohe und kleine Symbole niedrige Scherra-
ten repräsentieren 

Die Wahl der Symbole ist identisch mit den Symbolen in den vorherigen     -

Darstellungen. Die Simulationsdaten des feuchten Zustandes sind schwarz, während 

die Ergebnisse des trockenen Zustandes rot eingefärbt sind. In beiden Fällen fällt der 

Viskositätsverlauf einem Potenzgesetz gehorchend mit wachsender dimensionsloser 

Scherrate ab. Die Werte im feuchten Zustand liegen im gesamten Scherratenbereich 

oberhalb der Werte des trockenen Granulates. Darüber hinaus kann für die trockenen 

Partikel zwei verschiedene Regime erkannt werden, die in der doppelt logarithmischen 

Darstellung durch die unterschiedliche Steigung des Viskositätsverlaufes gekennzeich-

net sind. 

Das erste Regime (Daten auf roter durchgezogener Linie) ist das scherratenkontrol-

lierte Regime und tritt in Bereichen hoher Drücke (        ) auf (Daten hier nicht 

gezeigt). Es ist dadurch gekennzeichnet, dass die Viskosität im Wesentlichen eine Funk-

tion der Scherrate und nahezu unabhängig von der Scherspannung und damit vom 

Druck (Zusammenhang zwischen Scherrate u. Druck siehe Abbildung 4.8) ist. 

Das zweite Regime (Daten auf roter gestrichelter Linie) ist das scherspannungskon-

trollierte Regime und tritt in Bereichen niedriger Drücke (        ) auf (Daten hier 

nicht gezeigt). Im Gegensatz zum ersten Regime hat die Viskosität eine geringe Abhän-

gigkeit von der Scherrate, sondern ist überwiegend eine Funktion der Scherspannung 

und damit vom Druck (Zusammenhang zwischen Scherrate u. Druck siehe Abbildung 

4.8). Eine detaillierte Analyse dieser beiden Regime und deren Auswirkungen auf die 
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makroskopischen Stoffeigenschaften eines Granulates wird voraussichtlich in Kürze 

von Singh et al. veröffentlicht. 

Die beiden zuvor beschriebenen Bereiche können auch im feuchten Granulat beo-

bachtet werden (Daten hier nicht gezeigt). Dadurch, dass der Scherspannung-

Druckverlauf um den Wert            in positive Ordinatenrichtung verschoben ist, 

fallen die Viskositätswerte des scherspannungskontrollierten Bereiches allerdings mit 

den Werten des scherratenkontrollierten Regimes im     -Verlauf zusammen. Die bei-

den Regime können in dieser Darstellung nicht mehr erkannt werden, sodass sich eine 

sehr gute Korrelation zwischen der Viskosität und der dimensionslosen Scherrate in 

der doppelt logarithmischen Darstellung ergibt. Diese Veränderung des Viskositätsver-

laufes als Funktion der dimensionslosen Scherrate ergibt sich auch für die anderen 

Flüssigkeitsanteile. 

Die Abhängigkeit des Viskositätsverlaufes      vom Flüssigkeitsanteil    im Partikel-

system wird in Abbildung 4.11 im Druckbereich          veranschaulicht. 

 

Abbildung 4.11: Dynamische Viskosität   als Funktion der dimensionslosen Scherrate  , für 
verschiedene Flüssigkeitsanteile   , in einem Druckbereich          

Die Farbgebung signalisiert erneut den Flüssigkeitsanteil   der jeweiligen Viskositäts-

kurve und kann der Legende entnommen werden. Damit die Darstellung nicht zu un-

übersichtlich wird, wird der Scherspannungsverlauf für den Flüssigkeitsanteil 

        nicht gezeigt. Da die Viskosität nicht nur eine Funktion der Scherrate, son-

dern auch eine Funktion des Drucks ist (Daten hier nicht gezeigt), wurde der Verlauf 

der Viskosität nur im scherratenkontrollierten Regime (        ) angegeben, in dem 

die Viskosität näherungsweise unabhängig vom Druck ist. 
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Alle Daten fallen in der doppelt logarithmischen Darstellung linear mit der dimensions-

losen Scherrate ab, deren Verläufe für den Flüssigkeitsanteil         (schwarze Ge-

rade) und den Flüssigkeitsanteil         (orange Gerade) mit zwei Geraden verdeut-

licht werden. Dabei wird ersichtlich, dass nur eine geringe Abhängigkeit der Viskosität 

vom Flüssigkeitsanteil besteht, sodass die Daten für die feuchten Partikelsysteme zu-

sammenfallen. Die Viskositätswerte für das trockene Granulat liegen unterhalb der 

Werte des feuchten Granulates. 

Ein ähnliches Bild ergibt sich für die dynamische Viskosität   des Granulates als 

Funktion der Scherrate  ̇, dass für verschiedene Flüssigkeitsanteile    in einem Druck-

bereich von          in Abbildung 4.12 zu sehen ist. 

 

Abbildung 4.12: Dynamische Viskosität   des Granulates als Funktion der Scherrate  ̇, für ver-
schiedene Flüssigkeitsanteile   , in einem Druckbereich von          

Die Farbgebung signalisiert den Flüssigkeitsanteil    der jeweiligen Viskositätskurve 

und kann der Legende entnommen werden. Um die Abhängigkeit der Viskosität vom 

Druck zu unterdrücken, werden die Verläufe der Viskosität nur im scherratenkontrol-

lierten Regime (        ) angegeben, in dem die Viskosität näherungsweise unab-

hängig vom Druck ist. Zur besseren Darstellung werden die Ergebnisse für einen Flüs-

sigkeitsanteil von        ,         und         nicht gezeigt. 

Sowohl im trockenen, als auch im feuchten Zustand zeigt der Verlauf der Viskosität 

ein klar nicht newtonsches Verhalten. Dabei fällt   in der doppelt logarithmischen Dar-

stellung linear mit der Scherrate ab. Dieses Verhalten stimmt qualitativ mit experimen-

tellen Daten im hohen Scherratenbereich ( ̇         ) überein [Schwarze 2008]. Im 

Gegensatz zu den experimentellen Daten knickt der Viskositätsverlauf für niedrige 

Scherraten nicht ab. Eine Möglichkeit um diese Abweichung zu erklären, liegt darin, 
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dass die Fließkurve der in der Simulation betrachteten Partikel erst bei höheren Scher-

raten abknickt. 

Weiterhin wird gezeigt, dass mit steigendem Flüssigkeitsanteil die Viskosität bei 

konstanter Scherrate zunimmt. Dabei findet zunächst ein großer Sprung zwischen dem 

trockenen      und leicht feuchten Zustand         statt, während die Unter-

schiede für höhere Flüssigkeitsanteile (       ) vergleichsweise gering sind. Die 

Verläufe sind untereinander nahzu parallel. Experimentelle Daten [Schwarze 2008] 

deuten an, dass bei vergleichbaren granularen Materialien die Viskosität mit steigen-

dem Flüssigkeitsanteil für niedrige Scherraten abnimmt. Aus dieser Beobachtung wur-

de geschlussfolgert, dass die Flüssigkeit für niedrige Scherraten eine Art „Schmieref-

fekt„ bewirkt, der den Reibkoeffizienten   zwischen den Partikel reduziert. Dieser Ef-

fekt wurde im numerischen Algorithmus nicht berücksichtigt, sodass ein solches Ver-

halten auch nicht in den Fließkurven gefunden werden kann. 

Außerdem zeigen die experimentellen Daten, dass die Viskosität mit steigendem 

Flüssigkeitsanteil für hohe Scherraten zunimmt. Daraus wurde abgeleitet, dass die ko-

häsiven Kräfte im Partikel-Flüssigkeitssystem, nach dem Überschreiten einer kritischen 

Scherrate, die „Schmiereffekte“ überwiegen, sodass die Viskosität für hohe Flüssig-

keitsanteile anwächst. Dabei weisen die Steigungen der Fließkurven für steigende Flüs-

sigkeitsanteile ebenfalls höhere Werte auf. Dem gegenüber steht der parallele Verlauf 

der numerisch generierten Fließkurven. Die Abweichung zu den experimentellen Daten 

kann zum Einem dadurch erklärt werden, dass der Unterschied zwischen den Steigun-

gen der Fließkurven erst bei höheren Scherraten deutlich wird. Außerdem könnten an 

diesem Effekt die viskosen Kräfte in der Flüssigkeitsbrücke beteiligt sein, die in dem im 

Rahmen dieser Arbeit entwickelten Flüssigkeitsbrückenmodell vernachlässigt wurden. 

Um die Abhängigkeit der Viskosität vom Flüssigkeitsanteil besser zu verdeutlichen, 

wird in Abbildung 4.13 die Viskosität als Funktion des Flüssigkeitsanteils für verschie-

dene kleine Scherratenbereiche   ̇  dargestellt. 

Die Farbgebung gibt den betrachteten Scherratenbereich an und kann der Legende 

entnommen werden. Die Daten werden für kleine Scherratenbereiche angegeben, in 

denen die Viskosität näherungsweise konstant ist. Um den Einfluss des Druckes auszu-

schließen, werden die Verläufe der Viskosität nur im scherratenkontrollierten Regime 

(        ) angegeben, in dem die Viskosität näherungsweise unabhängig vom Druck 

ist. 
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Abbildung 4.13: Viskosität als Funktion des Flüssigkeitsanteils für verschiedene kleine Scher-

ratenbereiche   ̇  in einem Druckbereich          

Die Viskosität steigt, wie zuvor beobachtet, mit sinkender Scherrate. Außerdem besteht 

eine geringe Abhängigkeit vom Flüssigkeitsanteil, sodass die Viskosität für hohe Flüs-

sigkeitsanteile anwächst. Die Fit-Parameter      und      der Geraden 

                 , die die Viskositätsverläufe       in einem Kleinste-Quadrate-Fit 

für verschiedene kleine Scherratenbereiche   ̇  wiedergeben, sind in Tabelle 4.6 zu-

sammengefasst. 

Tabelle 4.6: Zusammenfassung der Fit-Parameter      und      der Geraden, die die Viskositäts-
verläufe       in einem Kleinste-Quadrate-Fit für verschiedene kleine Scherratenbereiche   ̇  
wiedergeben,           prozentualer Anstieg der Viskosität zwischen dem leicht feuchten und 

trockenen Zustand,            prozentualer Anstieg der Viskosität zwischen dem leicht feuchten 

und dem Zustand mit dem höchsten untersuchten Flüssigkeitsanteil 

Scherratenbereich:   ̇  Fit-Para. 1: 

     

Fit-Para. 2: 

     

Visk.-anstieg: 

          

Visk.-anstieg: 

            

  ̇                 283.40 2370.06 73.9 % 4.8 % 

  ̇                 1119.44 1466.24 15.8 % 30.5 % 

  ̇                 390.57 1056.14 68.6 % 14.8 % 

  ̇                 357.80 700.83 24.8 % 20.4 % 

  ̇                173.29 435.93 30.4 % 15.9 % 

Es ist keine klare Tendenz der Steigung der Geraden in Abhängigkeit von der Scherrate 

zu erkennen. Die Steigung für den Scherratenbereich   ̇  scheint ein Ausreißer zu sein, 

da der Steigungswert deutlich über den anderen Werten liegt. Die Steigung für den 

höchsten Scherratenbereich   ̇  fällt am geringsten aus, wobei nicht klar ist, ob dies 

eine Tendenz ist, oder ob dieser Wert innerhalb des Schwankungsbereichs der Daten 

liegt. Geht man von einer konstanten Steigung der Viskosität als Funktion des Flüssig-
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keitsanteils über alle Scherratenbereiche aus, so ergibt sich eine mittlere Steigung von 

 ̅              (unter Vernachlässigung von   ̇ ). Um ein Gefühl für den Anstieg 

der Viskosität zu bekommen, ist neben den Fit-Parametern auch der prozentuale An-

stieg der Viskosität gegenüber dem leicht feuchten (       ) und dem trockenen 

Zustand          , als auch der prozentuale Anstieg der Viskosität zwischen dem leicht 

feuchten und dem Zustand mit dem höchsten untersuchten Flüssigkeitsanteil (      ) 

           angegeben. Es zeigt sich, dass der prozentuale Anstieg der Viskosität zwischen 

dem leicht feuchten und trockenen Zustand höher ausfällt, als zwischen dem leicht 

feuchten und dem Zustand mit dem höchsten Flüssigkeitsanteil (unter Vernachlässi-

gung von   ̇ ). Ersterer bewegt sich zwischen                  bis                 , 

während letzterer zwischen                  und                   rangiert. Geht 

man von einem konstanten prozentualen Anstieg der Viskosität aus, so ergibt sich für 

den mittleren Anstieg zwischen dem trockenen und leicht feuchten Zustand ein Wert 

von   ̅               und zwischen dem leicht feuchten und dem Zustand mit dem 

höchsten Feuchtigkeitsanteil ein Wert von   ̅             . 

Es bleibt in weiteren Simulationen zu zeigen, ob die Annahme einer konstanten Stei-

gung der Viskosität über alle Scherratenbereich, die Annahme eines konstanten pro-

zentualen Anstieges über alle Scherratenbereich, oder keine dieser beiden Annahmen 

zutreffend ist. 

Ein ähnliches Bild ergibt sich für die Viskosität als Funktion des Flüssigkeitsanteils 

für verschiedene kleine dimensionslose Scherratenbereiche, wie es in Abbildung 4.14 

zu sehen ist. 

 

Abbildung 4.14: Viskosität als Funktion des Flüssigkeitsanteils für verschiedene kleine dimen-

sionslose Scherratenbereiche     in einem Druckbereich          
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Auch hier gibt die Farbgebung den betrachteten dimensionslosen Scherratenbereich an 

und kann der Legende entnommen werden. Die Daten werden für kleine dimensionslo-

se Scherratenbereiche angegeben, in denen die Viskosität näherungsweise konstant ist. 

Um den Einfluss des Druckes auszuschließen, werden die Verläufe der Viskosität nur 

im scherratenkontrollierten Regime (        ) angegeben, in dem die Viskosität 

näherungsweise unabhängig vom Druck ist. 

Die Viskosität steigt für sinkende dimensionslose Scherraten und wachsende Flüs-

sigkeitsanteile. Die Fit-Parameter      und      der Geraden 

                 , die die Viskositätsverläufe       in einem Kleinste-Quadrate-Fit 

für verschiedene kleine dimensionslose Scherratenbereiche     wiedergeben, sind in 

Tabelle 4.7 zusammengefasst. 

Tabelle 4.7: Zusammenfassung der Fit-Parameter      und      der Geraden, die die Viskositäts-
verläufe       in einem Kleinste-Quadrate-Fit für verschiedene kleine dimensionslose Scherra-

tenbereiche     wiedergeben,           prozentualer Anstieg der Viskosität zwischen dem leicht 

feuchten und trockenen Zustand,            prozentualer Anstieg der Viskosität zwischen dem 

leicht feuchten und dem Zustand mit dem höchsten untersuchten Flüssigkeitsanteil 

Scherratenbereich:   ̇  Fit-Para. 1: 

      

Fit-Para. 2: 

     

Visk.-anstieg: 

          

Visk.-anstieg: 

            

                   442.78 2451.25 55.4 % 7.2 % 

                  383.10 1268.31 37.2 % 12.1 % 

                  183.55 694.36 50.9 % 10.6 % 

                 190.18 416.67 53.3 % 18.3 % 

                95.82 291.30 36.6 % 13.1 % 

Die Steigungen der Fit-Geraden wachsen tendenziell mit sinkender Scherrate. Die Wer-

te der Geradensteigungen im      -Plot für unterschiedliche kleine Scherratenbereiche 

(vgl. Tabelle 4.6) und für unterschiedliche kleine dimensionslose Scherratenbereiche 

(vgl. Tabelle 4.7) liegen in der gleichen Größenordnung. Geht man von einer konstanten 

Steigung der Viskosität als Funktion des Flüssigkeitsanteils über alle dimensionslosen 

Scherratenbereiche aus, so ergibt sich eine mittlere Steigung von  ̅             . 

Um ein Gefühl für den Anstieg der Viskosität zu bekommen, ist auch hier neben den Fit-

Parametern der prozentuale Anstieg der Viskosität gegenüber dem leicht feuchten 

(       ) und dem trockenen Zustand          , als auch der prozentuale Anstieg der 

Viskosität zwischen dem leicht feuchten und dem Zustand mit dem höchsten unter-

suchten Flüssigkeitsanteil (      )            angegeben. Es zeigt sich wie zuvor, dass 

der prozentuale Anstieg der Viskosität zwischen dem leicht feuchten und trockenen 

Zustand höher ausfällt, als zwischen dem leicht feuchten und dem Zustand mit dem 
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höchsten Flüssigkeitsanteil. Ersterer bewegt sich zwischen                  bis 

                , während letzterer zwischen                  und            

       rangiert. Geht man auch hier von einem konstanten prozentualen Anstieg der 

Viskosität aus, so ergibt sich für den mittleren Anstieg zwischen dem trockenen und 

leicht feuchten Zustand ein Wert von   ̅               und zwischen dem leicht feuch-

ten und dem Zustand mit dem höchsten Feuchtigkeitsanteil ein Wert von   ̅         

      . 

Abschließend wird die Auswirkung der Anwesenheit von Flüssigkeitsbrücken auf die 

Form der Scherbänder untersucht. Zu diesem Zweck ist in Abbildung 4.15 die Scherrate 

als Funktion der radialen und vertikalen Position im ringsymmetrischen  -  Quer-

schnitt der Ringscherzelle, sowie die nach Gleichung (2.11) berechnete Form des 

Scherbandes für einen Flüssigkeitsanteil von         zu sehen. 

 

Abbildung 4.15: Scherrate als Funktion der radialen und vertikalen Position im ringsymmetri-
schen  -  Querschnitt der Ringscherzelle für einen Flüssigkeitsanteil        , verschiedene 
Symbole geben unterschiedliche Scherraten an, wobei große Symbole hohe und kleine Symbole 
niedrige Scherraten repräsentieren, die Linien markieren den nach Gleichung (2.11) berechne-
ten Bereich des Scherbandes 

Erneut geben verschiedene Symbole unterschiedliche Scherrate an, wobei große Sym-

bole hohe Scherraten und kleine Symbole niedrige Scherraten repräsentieren. Der Mit-

telpunkt des Scherbandes (durchgezogene, schwarze Linie) verläuft vom Boden, zur 

Oberfläche der Ringscherzelle und damit mit steigendem Abstand zur Hauptscherzone 

nach innen. Dabei bleibt die radiale Position              in Oberflächennähe nahezu 

konstant. Die Begrenzung des Scherbandes in radiale Richtung wird durch die gestri-

chelten Linien angegeben. Dabei wird deutlich, dass die Breite    des Scherbandes mit 

steigendem Abstand zur Hauptscherzone zunimmt und sich ab einer Höhe von 

         ein nahezu konstanter Wert von            einstellt. Bezogen auf den 
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Partikeldurchmesser des Granulates entspricht dieser Wert einer Breite von 

            Partikeldurchmessern. Diese Beobachtungen stimmen quantitativ mit 

anderen numerischen Ergebnissen [Luding 2008] und zu           mit experimen-

tellen Daten überein [Fenistein 2004]. 

Im letzten Schritt sind in Abbildung 4.16 die nach Gleichung (2.11) berechneten 

Formen der Scherbänder als Funktion der radialen und vertikalen Position im ring-

symmetrischen  -  Querschnitt der Ringscherzelle, für verschiedene Flüssigkeitsanteile 

   dargestellt. 

 

Abbildung 4.16: Darstellung der nach Gleichung (2.11) berechneten Formen der Scherbänder 
als Funktion der radialen und vertikalen Position im ringsymmetrischen  -  Querschnitt der 
Ringscherzelle, für verschiedene Flüssigkeitsanteile    

Die Farbgebung der Graphen signalisiert den Flüssigkeitsanteil, bei dem sich die jewei-

lige Scherbandform ausgebildet hat und kann der Legende entnommen werden. Wäh-

rend die durchgezogenen Linien die Mittelpunkte der Scherbänder repräsentieren, 

geben die gestrichelten Linien die radialen Begrenzungen der Scherbänder an. 

Qualitativ stimmen die Verläufe der Scherbänder für alle Flüssigkeitsanteile überein. 

Die Mittelpunkte      der Scherbänder bewegen sich mit steigendem Abstand zu Haupt-

scherzone nach innen und es stellt sich ab einer bestimmten Höhe jeweils ein konstan-

ter Wert für die radiale Position ein. Ein ähnliches Verhalten kann für die Breite    der 

Scherbänder beobachtet werden. Wie zuvor nimmt die Breite jeweils vom Boden zur 

Oberfläche der Ringscherzelle zu und es stellt sich ab einer bestimmten Höhe ein kon-

stanter Wert für die Breite ein. 

Mit steigendem Flüssigkeitsanteil verlaufen die Mittelpunkte der Scherbänder stär-

ker in Richtung des Inneren der Ringscherzelle. Dabei ist bemerkenswert, dass bereits 
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bei einem geringen Flüssigkeitsanteil von         ein starker Unterschied zum 

Scherbandverlauf im trockenen Zustand vorliegt. Hierbei beträgt die radiale Position 

des Scherbandes im trockenen Zustand              , während sie im feuchten Zu-

stand auf               abfällt. Bei weiterer Erhöhung des Flüssigkeitsanteils ver-

ringert sich die radiale Position des Scherbandmittelpunktes kontinuierlich, bis sich bei 

einem Flüssigkeitsanteil von         eine Art Sättigungszustand einstellt. Dieser ist 

dadurch gekennzeichnet, dass bei weiterer Erhöhung des Flüssigkeitsanteils 

(       ) sowohl die radiale Position des Scherbandmittelspunktes, als auch die 

Breite des Scherbandes nahezu unverändert bleibt. 

Die Scherbandbreite fällt für geringe (       ) Flüssigkeitsanteile leicht unterhalb 

der Scherbandbreite im trockenen Zustand und liegt im Bereich von ca. 12 Partikel-

durchmessern. Mit steigendem Flüssigkeitsanteil nimmt die Scherbandbreite und da-

mit der Bereich des Impulsaustausches zwischen den Teilchen kontinuierlich zu, bis 

sich bei         der zuvor beschriebene Sättigungszustand einstellt. Im Sättigungs-

bereich liegt die Scherbandbreite bei ca. 15.5 Partikeldurchmessern. 

Tabelle 4.8 enthält eine Zusammenfassung der Mittelpunktpositionen      , Breiten    

und die Breiten bezogen auf den Partikeldurchmesser       der Scherbänder an der 

Oberfläche der Ringscherzelle, für die verschiedenen untersuchten Flüssigkeitsanteile 

  . 

Tabelle 4.8: Zusammenfassung der Mittelpunktpositionen     , Breiten   , sowie die Breiten 
bezogen auf den Partikeldurchmesser       der Scherbänder an der Oberfläche der Ringscher-

zelle, für die verschiedenen untersuchten Flüssigkeitsanteile    

Flüssigkeitsanteil:    Radiale Mittelpunktspos.:      Breite:    Breite:       

        0.0777 m 0.0246 m 12.32 

        0.0751 m 0.0239 m 11.96 

        0.0745 m 0.0260 m 13.01 

        0.0741 m 0.0272 m 13.61 

        0.0734 m 0.0305 m 15.25 

        0.0731 m 0.0310 m 15.52 

Alle erforderlichen Eingabedateien zur Durchführung der verschiedenen Ringscherzel-

lensimulationen sind auf der dieser Arbeit beigefügten CD enthalten (Simulati-

ons/Ring_Shear_Cell). 
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4.3 Validierung der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung 

In der Testsimulation soll die aufgelöste CFD-DEM-Kopplung zwischen LIGGGHTS und 

OpenFOAM® validiert werden. Der Aufbau der Testsimulation ist in Abbildung 4.17 

dargestellt. 

 

Abbildung 4.17: Aufbau der Testsimulation zur Validierung der CFD-DEM-Kopplung zwischen 
LIGGGHTS und OpenFOAM®, Grau: Sedimentierendes Partikel, Blau-Rot: Fluid, Einfärbung des 
Fluides in Abhängigkeit vom Betrag der Geschwindigkeit 

Ein einzelnes kugelförmiges Partikel (Grau) mit dem Durchmesser    und der Dichte 

   befindet sich in einem begrenzten, nach oben geöffneten, zylinderförmigen Behälter, 

der mit einem newtonschen Fluid (Blau-Rot), mit der Dichte    und der dynamischen 

Viskosität   , gefüllt ist. Die Abmessungen des Behälters können mit dem Durchmesser 

   und der Höhe    beschrieben werden. 

Das Teilchen befindet sich zum Beginn der Simulation im Ruhezustand, sodass alle 

Geschwindigkeitskomponenten   den Wert 0 haben. Durch die Erdbeschleunigung, die 

in negative  -Richtung wirkt, startet das Teilchen zu sedimentieren. Der Betrag der 

Teilchengeschwindigkeit in y-Richtung steigt an, bis sich ein Gleichgewicht zwischen 

der Erdanziehungskraft und der auf das Partikel wirkenden Widerstandskraft einstellt. 

Nach dem Erreichen des Gleichgewichtes sedimentiert das Partikel mit der stationären 

Sinkgeschwindigkeit   
 . Dieser Zustand ist in Abbildung 4.17 dargestellt, wobei die 

Einfärbung des Fluides proportional zum Betrag der Geschwindigkeit ist. 
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In Abbildung 4.18 ist das für die Validierungssimulationen verwendete CFD-Gitter zu 

sehen. 

 

Abbildung 4.18: Darstellung des für die Validierungssimulationen verwendeten CFD-Gitters 

Das CFD-Gitter besteht aus fünf Teilbereichen. Im Inneren befindet sich ein Quader, der 

von vier gleichen Teilzylindern umgeben ist, die jeweils ein Kreissegment als Grundflä-

che haben. Während der Simulation befindet sich das Partikel ausschließlich im Qua-

derteil des CFD-Gitters, sodass für diesen eine höhere Gitterauflösung gewählt wird. Im 

Ausgangszustand wird das Partikel von 44 (       ) bis 148 (      ) Gitterzellen 

repräsentiert. Zur ausreichend hohen räumlichen Auflösung des Partikels (vgl. Kap. 

2.2.2) wird eine 2-fach dynamische Verfeinerung des CFD-Gitters in Bereichen des Par-

tikels durchgeführt (vgl. Kap. 3.2.3), sodass dieses nach der Gitteranpassung durch ca. 

3100 (       ) bis 10400 (      ) Gitterzellen aufgelöst wird. 

Die geometrischen Abmessungen des Behälters und des Partikels, sowie alle weite-

ren Simulationsparameter können aus Tabelle 4.9 entnommen werden. 

Tabelle 4.9: Zusammenfassung der geometrischen Abmessungen und Simulationsparameter 
zur Validierung der aufgelösten CFD-DEM-Kopplung zwischen LIGGGHTS und OpenFOAM® 

Größe Wert Größe Wert 

Behälterhöhe:          Behälterdurchm.:          

Fluiddichte:            Partikeldichte.:              

Partikeldurchm. 

(       ):    

       Partikeldurchm. 

(      ):    

       

Fluidviskosität 

(       ):    
         

  

 
 

Fluidviskosität  

(      ):    
          

  

 
 

Zeitschrittweite:             Erdbeschleunigung:            
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Die Kopplung zwischen dem CFD- und DEM-Löser wird zu jedem Zeitschritt durchge-

führt, wobei die Zeitschrittweite so gewählt wurde, dass keine Zeitschrittweitenabhän-

gigkeit der Ergebnisse besteht. Neben der Zeitschrittweite, dem Durchmesser des Par-

tikels und der Dichte des Teilchens, werden keine weiteren Informationen, wie die Fe-

derkonstante in Normalrichtung, usw. für die DEM-Berechnungen benötigt, da kein 

Kontakt des Partikels stattfindet. Die Einstellungen in OpenFOAM® zur Orts- und Zeit-

diskretisierung der Erhaltungsgleichungen, sowie die verwendeten Löser zur Bestim-

mung des Druckfeldes, usw. können im Anhang auf Seite 87 gefunden werden. 

In Abbildung 4.19 ist die Sedimentationsgeschwindigkeit des Teilchens als Funktion 

der Zeit, im Vergleich mit der nach Gleichung (2.28) berechneten zeitabhängigen Sedi-

mentationsgeschwindigkeit für die Reynoldszahl         dargestellt. 

 

Abbildung 4.19: Rot: Sedimentationsgeschwindigkeit eines einzelnen Teilchens als Funktion 
der Zeit für die Reynoldszahl        , Grün: Nach Gl. (2.30) korrigierte Sedimentationsge-
schwindigkeit, Schwarz: Analytische Sedimentationsgeschwindigkeit nach Gl. (2.28)  

Die angegebene Reynoldszahl bezieht sich auf die Reynoldszahl, die sich beim Errei-

chen der stationären Sedimentationsgeschwindigkeit einstellt. Somit kann der Strö-

mungszustand in das Stokesche Strömungsregime (      ) eingeordnet werden (vgl. 

Kap. 2.2.3). Der rote Graph stellt den zeitlichen Verlauf der Simulationsergebnisse dar. 

Da die Simulation in einem endlichen Behälter durchgeführt wird, werden die Simula-

tionsdaten unter Berücksichtigung des Wandeinflusses (vgl. Kap. 2.2.3) korrigiert (grü-

ner Graph). Die analytische Lösung ist schwarz eingefärbt. 

Wie zu erwarten, steigt die Sedimentationsgeschwindigkeit zunächst stark an und 

nähert sich anschließend asymptotisch der stationären Sinkgeschwindigkeit. Die korri-
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gierten Simulationsdaten zeigen für die stationäre Sinkgeschwindigkeit gute Übereinst-

immungen mit der analytischen Lösung. Die Abweichung zur analytischen Lösung ist ab 

dem Zeitpunkt       s nahezu konstant und beträgt im Mittel       bezogen auf die 

analytische, stationäre Sedimentationsgeschwindigkeit. 

Gegenüber der stationären Lösung zeigen sich signifikante Abweichungen des dyna-

mischen Verhaltens. Während die analytische Lösung die stationäre Sinkgeschwindig-

keit bereits nach ca.        s erreicht, stellt sich dieser Zustand in der Simulation erst 

nach ca.       s ein. Dementsprechend benötigt das Partikel in der Simulation ca. 13-

mal mehr Zeit um den stationären Zustand zu erreichen, als es nach der analytischen 

Lösung zu erwarten wäre. Die Ursache für den zeitlich abweichenden Verlauf liegt da-

rin, dass die auf das Partikel wirkende Widerstandskraft zu schnell ansteigt. 

Weiterhin kann beobachtet werden, dass die Simulationsdaten ein leichtes hochfre-

quentes Rauschen aufweisen. Diese Erscheinung kann auf das Rauschen des Impulsaus-

tauschterms zurückgeführt werden, welches typisch für die „Fictitious Domain Me-

thod“ ist (vgl. Kap. 3.2.5). Das Rauschen kann jedoch mit geeigneten Filtermethoden 

reduziert werden [Shirgaonkar 2009]. 

Zur weiteren Validierung ist in Abbildung 4.20 die Sedimentationsgeschwindigkeit 

eines Teilchens als Funktion der Zeit, im Vergleich mit der nach Gleichung (2.28) be-

rechneten zeitabhängigen Sedimentationsgeschwindigkeit für die Reynoldszahl 

       dargestellt. 

 

Abbildung 4.20: Rot: Sedimentationsgeschwindigkeit eines einzelnen Teilchens als Funktion 
der Zeit für die Reynoldszahl       , Grün: Nach Gl. (2.31) korrigierte Sedimentationsge-
schwindigkeit, Schwarz: Analytische Sedimentationsgeschwindigkeit nach Gl. (2.28) 
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Erneut bezieht sich die angegebene Reynoldszahl auf die Reynoldszahl, die sich beim 

Erreichen der stationären Sedimentationsgeschwindigkeit einstellt. Damit ist die Simu-

lation im anfänglichen Übergangsbereich (           ) angesiedelt (vgl. Kap. 

2.2.3). Die Farbgebung ist identisch mit der in Abbildung 4.19 beschriebenen Darstel-

lung. 

Sowohl die analytische Lösung, als auch die Simulationsdaten erreichen gegenüber 

den Ergebnissen für         zu einem späteren Zeitpunkt den stationären Zustand. 

Während die analytische Lösung die stationäre Sinkgeschwindigkeit nach ca.        s 

erreicht, benötigt das Partikel in der Simulation ca.       s. Damit wird der zeitliche 

Verlauf wieder qualitativ reproduziert, jedoch braucht das Teilchen in der Simulation 

ca. 4-mal länger als die analytische Lösung erwarten lässt. 

Wie zuvor zeigen die korrigierten Simulationsdaten für die stationäre Sinkgeschwin-

digkeit gute Übereinstimmungen mit der analytischen Lösung. Die Abweichung zur 

analytischen Lösung ist ab dem Zeitpunkt       s nahezu konstant und beträgt im 

Mittel       bezogen auf die analytische, stationäre Sedimentationsgeschwindigkeit. 

Bei der Beurteilungen der Abweichung zur analytischen Lösung muss berücksichtigt 

werden, dass die analytische Lösung selbst eine Näherungsformel als Grundlage hat. 

Außerdem sind die Formeln zur Berechnung des Wandeinflusses mit Fehlern behaftet. 

In dem dieser Arbeit zugrunde liegenden technischen Prozess des Pelletiertellers 

werden Reynoldszahlen, für die sich durch das feine Pulver bewegenden Pellets erwar-

tet, die unterhalb von        liegen. Damit konnte gezeigt werden, dass sich das zwi-

schen LIGGGHTS und OpenFOAM® realisierte, aufgelöste CFD-DEM-

Kopplungsverfahren eignet, um stationäre Bewegungsvorgänge in diesem Reynolds-

zahlenbereich mit hoher Genauigkeit zu beschreiben. Dynamische Vorgänge sind mit 

Fehlern behaftet, deren Ursachen zu ergründen und korrigieren sind, sofern diese bei 

der Simulation der technischen Anwendung von Bedeutung sind. 

Die erforderlichen Eingabedateien zur Durchführung der Validierungssimulationen 

sind auf der dieser Arbeit beigefügten CD enthalten (Simulations/Coupling_Validation). 
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5 Zusammenfassung und Bewertung der Ergebnisse 

Im Rahmen dieser Arbeit wurden die theoretischen Grundlagen zur Berechnung von 

Flüssigkeitsbrücken in leicht feuchten Partikelsystemen und zur Kopplung von CFD-

DEM-Simulationen gesammelt und einige ausgewählte Methoden vorgestellt. Die Vor- 

und Nachteile der verschiedenen Ansätze wurden diskutiert. Anschließend wurden 

Modelle ausgewählt, von denen ausgegangen wird, dass sie die geeignete Grundlage für 

die zukünftige, räumlich und zeitlich aufgelöste Simulation der Partikelströmung im 

Pelletierteller, der den technischen Hintergrund dieser Arbeit darstellt, bilden. 

Anschließend wurde ein explizites Berechnungsverfahren zur Berechnung der Flüs-

sigkeitsbrückenkraft in leicht feuchten Granulaten entwickelt. Das neue DEM-

Kontaktmodell wurde in dem Open Source Programm LIGGGHTS implementiert und 

beinhaltet den vollen Funktionsumfang von LIGGGHTS, wozu die Verwendung eines 

Eingabe-Scripts und die Parallelisierung mittels MPI gehören. Alle Änderungen wurden 

dokumentiert und die Verwendung der neuen Befehle zusammengefasst. 

Das Flüssigkeitsbrückenmodell wurde für den einfachen Fall von sich zwei im Kon-

takt befindlichen Teilchen validiert. Zu diesem Zweck wurden die Simulationsdaten der 

Flüssigkeitsbrückenkraft während der Trennung der Teilchen, mit der Lösung der em-

pirischen Näherungsgleichung (2.8) von Willet et al. [Willet 2000] verglichen. Die Vali-

dierung beschränkt sich auf Grund des Gültigkeitsbereich der Berechnungsgleichungen 

auf einen Sättigungsgrad von         des Partikelsystems und einem Kontaktwin-

kelbereich von       bis       . Im Rahmen dieses Anwendungsbereiches beträgt 

die mittlere Abweichung der Simulationsdaten gegenüber den Vergleichsdaten weniger 

als        , wobei die größten Abweichungen für einen Kontaktwinkel von       

beobachtet wurden. Im Hinblick auf den Fehler der Näherungsgleichung (2.8) und den 

Messfehlern auf deren Grundlage diese abgeleitet wurde [Willet 2000], werden diese 

Ergebnisse als gute Näherung betrachtet. 

Darüber hinaus wurde das neu implementierte Flüssigkeitsbrückenmodell verwen-

det, um die makroskopischen Stoffeigenschaften eines feuchten Granulates in Abhän-

gigkeit vom Flüssigkeitsanteil zu bestimmen. Zu diesem Zweck wurde das von Lätzel et 

al. [Lätzel 2001] vorgestellte Mittlungsverfahren, in Verbindung mit einer Ringscherzel-

lensimulation verwendet, um Raum- und Zeitgemittelte Tensorgrößen, wie den Span-

nungstensor, im granularen Medium zu bestimmen. Zur Validierung des Statistik- und 

Simulationsverfahrens wurden die Simulationsdaten für das trockene Granulat mit 

vorhanden Referenzdaten [Luding 2008] [Singh 2010] verglichen. Dabei wurden gute 
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Übereinstimmungen gefunden, sodass von einer ordnungsmäßigen Funktionsweise des 

Statistikverfahrens und des Programmcodes bei vollständiger Parallelisierung ausge-

gangen wird. 

Darauf folgend wurden die Simulationen des feuchten Partikelsystems ausgewertet. 

Dabei ergibt sich sowohl für den trockenen, als auch für den feuchten Zustand oberhalb 

einer Grenzscherrate von  ̇           ein linearer Zusammenhang zwischen der 

Scherspannung   und dem Druck   im Partikelsystem, wobei für kleine            

und große Drücke            eine leichte Abweichung von diesem Zusammenhang 

zu erkennen ist. Die Steigungen der Geraden, auf denen die Daten jeweils kollabieren, 

korrespondieren mit dem makroskopischen Reibungswinkel   nach Mohr. Das feuchte 

Granulat weist einen vom Flüssigkeitsanteil nahezu unabhängigen Reibungswinkel von 

        auf, wohin gegen der Reibungswinkel des trockenen Granulates         

beträgt. Demnach erhöhen die kohäsiven Eigenschaften der Flüssigkeitsbrücken den 

Reibungswinkel des Partikelsystems. Darüber hinaus sind die Geraden der feuchten 

Partikeldaten in der     -Darstellung um den Betrag    in positive Scherratenrichtung 

(Ordinatenrichtung) verschoben, während die Simulationsergebnisse der trockenen 

Partikel auf einer Ursprungsgerade liegen. Die Verschiebung nimmt dabei mit wach-

sendem Flüssigkeitsanteil zu und liegt zwischen            für den niedrigsten be-

trachteten Flüssigkeitsanteil (       ) und                 für die höchsten be-

trachteten Flüssigkeitsanteile (             ). Das feuchte Granulat ist damit in 

der Lage, bei gleichem Druck, höhere Scherspannungen zu übertragen, wobei diese 

Eigenschaft mit wachsendem Flüssigkeitsanteil zunimmt, bis sich bei einem Flüssig-

keitsanteil von        eine Sättigung einstellt, bei der nur noch eine kleine Änderung 

der     -Abhängigkeit zu beobachten ist. 

In der Auswertung der Viskositätsverläufe wird zwischen dem scherratenkontrol-

lierten und scherspannungskontrollierten Regime unterschieden. Ersteres zeichnet 

sich dadurch aus, dass die Viskosität   im Wesentlichen eine Funktion der Scherrate  ̇ 

ist, während im zweiten Regime die Viskosität überwiegend vom Druck   kontrolliert 

wird. In der Darstellung der Viskosität als Funktion der dimensionslosen Scherrate   

sind diese Regime deutlich für das trockene Partikelsystem zu beobachten. Die beiden 

Bereiche liegen in der doppelt logarithmischen     -Darstellung auf Geraden mit unter-

schiedlichen Steigungen. Dadurch, dass die Scherspannungs-Druckverläufe des feuch-

ten Granulates um einem Betrag    in positive Scherspannungsrichtung verschoben 

sind, können diese beiden Bereiche in der     -Darstellung für das feuchte Granulat 
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nicht mehr erkannt werden. Dementsprechend liegen alle Daten des feuchten Granula-

tes auf einer einzigen Geraden. 

Sowohl in dem Verlauf der Viskosität als Funktion der dimensionslosen Scherrate  , 

als auch als Funktion der Scherrate  ̇, liegen die Viskositätswerte des feuchten Granula-

tes oberhalb des trockenen Partikelsystems. Dabei ist erstaunlich, dass es bei konstan-

ter dimensionslosen Scherrate, bzw. bei konstanter Scherrate einen großen Unter-

schied zwischen dem leicht feuchten Granulat (       ) und dem trockenen Granulat 

(prozentuale Abweichung von                  bis                 ,) gibt, während 

bei weiterer Erhöhung des Flüssigkeitsanteils nur eine vergleichsweise geringe Abhän-

gigkeit der Viskosität vom Flüssigkeitsanteil beobachtet werden kann (prozentuale 

Abweichung von                  bis                  ,). Die Änderung der Viskosi-

tät in Abhängigkeit vom Flüssigkeitsanteil liegt für unterschiedliche konstante Scherra-

ten (kleine Scherratenbereich), bzw. für unterschiedliche konstante dimensionslose 

Scherraten (kleine dimensionslose Scherratenbereiche) in der gleichen Größenordnung, 

wobei die Relation zwischen der Viskosität und dem Flüssigkeitsanteil für sinkende 

Scherraten zu steigen scheint. Geht man von einer konstanten Steigung der Viskosität 

als Funktion des Flüssigkeitsanteils über alle Scherratenbereiche, bzw. über alle di-

mensionslose Scherratenbereiche aus, so ergibt sich eine mittlere Steigung von 

 ̅               für die betrachteten Scherratenbereiche, bzw. eine mittlere Stei-

gung von              für die betrachteten dimensionslosen Scherratenbereiche. 

Nimmt man auf der anderen Seite eine konstante prozentuale Steigung der Viskosität 

als Funktion des Flüssigkeitsanteils über alle Scherratenbereiche, bzw. über alle di-

mensionslose Scherratenbereiche an, so ergibt sich eine mittlere prozentuale Steigung 

von   ̅               (zwischen trocken und leicht feucht) und   ̅              (zwi-

schen leicht feucht und stark feucht) für die betrachteten Scherratenbereiche, bzw. eine 

mittlere prozentuale Steigung von   ̅               (zwischen trocken und leicht 

feucht) und   ̅                (zwischen leicht feucht und stark feucht) für die be-

trachteten dimensionslosen Scherratenbereiche. 

Es bleibt in weiteren Simulationen zu zeigen, ob die Annahme einer konstanten Stei-

gung der Viskosität über alle Scherratenbereiche, die Annahme eines konstanten pro-

zentualen Anstieges über alle Scherratenbereiche, oder keine dieser beiden Annahmen 

zutreffend ist. 

Der Flüssigkeitsanteil im Granulat hat ebenfalls einen Einfluss auf die Form der sich 

in der Ringscherzelle ausbildenden Scherbänder, welche mit dem Fit der universellen 
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Profilfunktion [Fenistein 2003] bestimmt wurden. Die Mittelpunkte der Scherbänder 

verschieben sich mit steigendem Abstand zur Hauptscherzone zum Mittelpunkt der 

Scherzelle, wobei diese Verschiebung in der Nähe der Hauptscherzone zunächst schnell 

und mit steigendem Abstand langsamer geschieht. In Oberflächennähe (        ) 

sind die radialen Position der Scherbandmittelpunkte nahezu konstant. Die Verschie-

bung verstärkt sich mit wachsenden Flüssigkeitsanteil, sodass die radiale Position des 

Scherbandmittelpunktes für das trockene Granulat               und für den höchs-

ten untersuchten Flüssigkeitsanteil (      )               beträgt. Ab einem Flüs-

sigkeitsanteil von        stellt sich ein Sättigungszustand ein, sodass sich die Form 

der Scherbänder für        und        nahezu nicht unterscheiden. 

Die Breite der Scherbänder nimmt mit steigendem Abstand zur Hauptscherzone 

ebenfalls zu. Dabei nimmt die Breite in der Nähe der Hauptscherzone zunächst schnell 

und mit steigendem Abstand langsamer zu. Auch hier bleibt die Breite in Oberflächen-

nähe (        ) nahezu konstant. Die Scherbandbreite nimmt mit steigendem Flüs-

sigkeitsanteil im Granulat zu, bis sich ab einem Flüssigkeitsanteil von        der zu-

vor beschriebene Sättigungszustand einstellt. Für den trockenen Zustand beträgt die 

Scherbandbreite 0.0246 m, was bezogen auf den Partikeldurchmesser einer Breite von 

12.32 Partikeldurchmessern entspricht. Die Breite erreicht für den höchsten unter-

suchten Flüssigkeitsanteil von        einen Wert von 0.0310 m, was bezogen auf den 

Partikeldurchmesser einer Breite von 15.52 Partikeldurchmesser entspricht. 

Im zweiten Teil der Arbeit wurde das räumlich aufgelöste CFD-DEM Kopplungsver-

fahren zwischen den Open Source Programmen OpenFOAM und LIGGGHTS untersucht. 

Dieses ist identisch mit dem von Shirgaonkar et al. [Shirgaonkar 2009] vorgestelltem 

Verfahren und basiert auf der „Fictitious Domain Method“ [Patankar 1999]. Die CFD-

DEM-Kopplung befindet sich zum Zeitpunkt dieser Arbeit im Beta-Status, sodass An-

passungen und Korrekturen am bestehenden Programmcode durchgeführt wurden. Die 

Bedienung, der Ablauf und die zugrunde liegenden Berechnungsgleichung des Kopp-

lungsverfahrens wurden vorgestellt und Dokumentiert. 

Darüber hinaus wurde das Kopplungsverfahren für den einfachen Fall eines einzel-

nen, unter Gravitationswirkung sedimentierenden Teilchens validiert. Dabei wird das 

Teilchen aus dem Ruhezustand auf die stationäre Sinkgeschwindigkeit beschleunigt. 

Die Simulationsdaten wurden unter Berücksichtigung des Wandeinflusses des um-

schließenden Behälters korrigiert [Francis 1933] [Ataíde 1999]und mit dem zeitlichen 

Verlauf von geeigneten analytischen Lösungen verglichen [Haider 1989]. Dabei wurden 
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in einem Reynoldszahlenbereich von         bis        gute Übereinstimmungen 

mit der stationären Sinkgeschwindigkeit der Vergleichsdaten gefunden, wobei die Mitt-

lere Abweichung weniger als       bezogen auf die analytische Lösung beträgt. Wäh-

rend des Beschleunigungsvorganges gibt es größere Abweichung, da die Widerstand-

kraft in der Simulation schneller ansteigt, als die analytischen Lösungen vorhersagen. 

Daraus resultiert in der Simulation eine um den Faktor 13 (Re=0.04), bis 4 (Re=0.5) 

längere Zeit zum Erreichen der stationären Sinkgeschwindigkeit. Die Abweichungen im 

dynamischen Bereich sind nicht geklärt und bedürfen weiterer Untersuchungen. Der 

betrachtete Reynoldszahlenbereich entspricht dem im Pelletierteller zu erwartenden 

Reynoldszahlenbereich für die sich durch das feine Pulver bewegenden Pellets, sodass 

die Eignung des Verfahrens zur Simulation der gekoppelten Fluid-Partikelströmung im 

Pelletierteller nachgewiesen wurde, sofern die Abweichungen für die dynamischen 

Vorgänge vernachlässigbar sind. 

Der Programmcode der modifizierten LIGGGHTS-Version und des CFD-DEM-

Kopplungsverfahrens, inklusive Installationsanweisungen für ein Ubuntu-

Betriebssystems sind auf der dieser Arbeit beigefügten CD enthalten. Außerdem sind 

sämtliche Eingabedateien zur Ausführung der im Rahmen dieser Arbeit durchgeführten 

Simulationen, sowie Dokumentationen zur Ausführung dieser Simulationen auf der CD 

zu finden. 
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6 Ausblick 

Das entwickelte Verfahren zur Modellierung von Flüssigkeitsbrücken in granularen 

Medien bietet mehrere Ansatzpunkte zur Weiterentwicklung. So werden im aktuellen 

Modell keine viskosen Kräfte in den Flüssigkeitsbrücken berücksichtigt, die vor allem 

bei Flüssigkeiten mit hohen Viskositäten, oder bei hohen Relativgeschwindigkeiten im 

granularen Medium eine Rolle spielen. Außerdem wird der Einfluss des von den Parti-

keln transportierten Flüssigkeitsvolumens auf den effektiven Partikeldurchmesser und 

auf die Masse der Partikel vernachlässigt. Dieser Effekt sollte beachtet werden, falls 

Simulationen mit Einzelkontakten zwischen Partikeln durchzuführen sind, bzw. wenn 

ein nicht vernachlässigbarer Einfluss der Flüssigkeitsmasse auf die Simulationsergeb-

nisse zu erwarten ist. 

Die Diskontinuität des Kontaktkraftverlaufes bei der Trennung und beim Neukontakt 

von Partikeln resultiert möglicherweise in Energiespitzen des zeitlichen Energieverlau-

fes von gescherten granularen Materialien. Die Diskontinuität basiert auf der unphysi-

kalischen Annahme, dass sich Flüssigkeitsbrücken sofort vollständig ausbilden. Um 

diesen Effekt abzuschwächen und näher an den realen physikalischen Vorgängen bei 

der Flüssigkeitsbrückenausbildung zu gelangen, sollten geeignete Ansätze gefunden 

werden. Im Hinblick auf die Simulation von realen granularen Strömungen, speziell für 

technische Anwendungen, sollte das bestehende Flüssigkeitsbrückenmodell für die 

Berechnung von polydispersen Partikelsystemen ausgebaut werden. Außerdem deuten 

experimentelle Untersuchungen an [Schwarze 2008], dass die Flüssigkeit in granularen 

Materialien für niedrige Scherratenbereiche einen „Schmiereffekt“ bewirkt, der den 

Reibkoeffizienten zwischen den Partikeln reduziert. Diese Wirkung wird im vorgestell-

ten Flüssigkeitsbrückenmodell ebenfalls nicht beachtet, sodass weitere Anpassungen 

notwendig sind. Abschließend sollte das vorgestellte Modell mit experimentellen Daten 

validiert werden, indem zum Beispiel die makroskopischen Stoffeigenschaften der 

DEM-Berechnungen mit vorhanden, experimentell bestimmten Stoffeigenschaften ver-

glichen werden. 

Zur Simulation der Partikelströmung im Pelletierprozess ist es notwendig die freie 

Oberfläche des feinen Pulvers zu berechnen. Das aktuelle CFD-DEM-

Kopplungsverfahren deckt diese Eigenschaft nicht ab, sodass in diesem Bereich weitere 

Anpassungen erforderlich sind. Zudem hat sich bei der Validierung der aufgelösten 

CFD-DEM-Kopplung gezeigt, dass instationäre Vorgänge in der Fluid-

Festkörperwechselwirkung nur ungenau beschrieben werden können. Sofern diese 
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Erscheinungen einen wesentlichen Einfluss auf die Simulationsergebnisse haben, sollte 

die Ursache für diese Abweichungen gefunden und korrigiert werden. 
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Anhang 

Berechnungsparameter zur analytischen Lösung der Flüssigkeitsbrückenkraft 

                                  

                                    ̂  

                                    (  ( ̂ ))
 

                                     (  ( ̂ ))
 

 

(8.1) 

                               

                                 ( ̂ )

                                     (  ( ̂ ))
 

 

(8.2) 

                               

                              ( ̂ )               

                                 (  ( ̂ ))
 

                                   (     ̂  )
 

 

(8.3) 

                                    

                                  ( ̂ )

                                    (  ( ̂ ))
 

 

(8.4) 

 

  



Anhang 87 

 

 

OpenFOAM® Einstellungen zur Orts- und Zeitdiskretisierung der Erhaltungsglei-

chungen, sowie die verwendeten Löser zur Bestimmung der Zustandgrößenfel-

der 

fvSchemes-Datei: 
 
ddtSchemes 
{ 
    default         CrankNicholson 0.5; 
} 
gradSchemes 
{ 
    default         Gauss linear; 
    grad(p)         Gauss linear; 
    grad(U)         Gauss linear; 
} 
divSchemes 
{ 
    default         none; 
    div(phi,U)      Gauss limitedLinearV 1; 
    div(phi,k)      Gauss limitedLinear 1; 
    div(phi,epsilon) Gauss limitedLinear 1; 
    div(phi,R)      Gauss limitedLinear 1; 
    div(R)          Gauss linear; 
    div(phi,nuTilda) Gauss limitedLinear 1; 
    div((nuEff*dev(grad(U).T()))) Gauss linear; 
    div(U)          Gauss linear; 
} 
laplacianSchemes 
{ 
    default         none; 
    laplacian(nuEff,U) Gauss linear corrected; 
    laplacian((1|A(U)),p) Gauss linear corrected; 
    laplacian((voidfraction2|A(U)),p) Gauss linear corrected; 
    laplacian(DkEff,k) Gauss linear corrected; 
    laplacian(DepsilonEff,epsilon) Gauss linear corrected; 
    laplacian(DREff,R) Gauss linear corrected; 
    laplacian(DnuTildaEff,nuTilda) Gauss linear corrected; 
    laplacian(phiIB) Gauss linear corrected; 
    laplacian(U) Gauss linear corrected; 
} interpolationSchemes 
{ 
    default         linear; 
    interpolate(U)  linear; 
} 
snGradSchemes 
{ 
    default         corrected; 
} 
fluxRequired 
{ 
    default         no; 
    p               ; 
} 
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fvSolution-Datei: 

solvers 
{ 
    p 
    { 
        solver          PCG; 
        preconditioner  DIC; 
        tolerance       1e-06; 
        relTol          0; 
    } 
    pFinal 
    { 
        solver          PCG; 
        preconditioner  DIC; 
        tolerance       1e-06; 
        relTol          0; 
    } 
    U 
    { 
        solver          PBiCG; 
        preconditioner  DILU; 
        tolerance       1e-05; 
        relTol          0; 
    } 
    k 
    { 
        solver          PBiCG; 
        preconditioner  DILU; 
        tolerance       1e-05; 
        relTol          0; 
    } 
    epsilon 
    { 
        solver          PBiCG; 
        preconditioner  DILU; 
        tolerance       1e-05; 
        relTol          0; 
    } 
    R 
    { 
        solver          PBiCG; 
        preconditioner  DILU; 
        tolerance       1e-05; 
        relTol          0; 
    } 
    nuTilda 
    { 
        solver          PBiCG; 
        preconditioner  DILU; 
        tolerance       1e-05; 
        relTol          0; 
    } 
    phiIB 
    { 
        solver          PCG; 
        preconditioner  DIC; 
        tolerance       1e-06; 
        relTol          0; 
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    } 
} 
PISO 
{ 
    nCorrectors     4; 
    nNonOrthogonalCorrectors 0; 
    pRefCell        0; 
    pRefValue       100000; 
} 
 


