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Einleitung: Das FreeWiHR-Projekt
beschéftigt sich mit der Simulation von Met-
allschdumen. Da der Produktionsprozess dieser
Schiume momentan noch nicht vollstdndig
verstanden ist, sollen mithilfe numerischer
Simulation neue Erkenntnisse
und die Produktionsparameter, wie Druck,
Gaskonzentration und die Beschaffenheit
des Rohmaterials optimiert werden. Fiir
zweidimensionale Probleme wurden bereits
erfoglreich ~ Simulationen durchgefithrt [1].
Dieser Artikel beschreibt die Erweiterung
des dort vorgestellten Algorithmus fiir drei
Dimensionen — dabei ist momentan der
zugrundeliegende  Stromungs-Solver  imple-
mentiert, der fiir die Simulation der Bewegung
der fliissigen Metall-Phase zustéindig ist.

Das  Verfahren benutzt die Lattice-
Boltzmann  Methode (LBM) mit einem
D3Q19 Gitter. Im Gegensatz zu anderen
Mehrphasen-Algorithmen soll die Gas-Phase
jedoch nicht vollstdndig als Fluid simuliert
werden, da sie, abgesehen vom Druck, nur
einen vernachldssigbaren FEinfluss auf das
fliisssige Metall hat. Aufgrund der grofien Gas-
Volumina die in Metallschiumen auftreten,
kann dadurch viel Rechenzeit eingespart
werden.

Die Grundidee der LBM ist die Simulation
des komplexen Verhaltens von Fluiden mit
sehr einfachen Regeln, die dennoch den Navier-
Stokes-Gleichungen entsprechen [6]. Die zu
simulierende Fliissigkeit wird als Gitter aus
identischen Zellen reprasentiert, in welchen
sich die Fliissigkeitsmolekiile nur entlang bes-
timmter Richtungen bewegen koénnen. In der
hier verwendeten Methode sind 19 Richtun-
gen erlaubt. Ausgehend vom Mittelpunkt eines

gewonnen,

dreidimensionalen Wiirfels gibt es ruhende
Molekiile und Molekiile die sich in Rich-
tung aller Nachbar-Zellen bewegen, mit Aus-
nahme der acht Eck-Nachbarn. Da jede der
19 Richtungen eine feste Linge hat (entweder
0,1 oder v/2), sind auch die Geschwindigkeit-
en der Molekiile definiert. Fiir jede Zelle
und Richtung des Gitters wird gespeichert,
mit welcher Wahrscheinlichkeit es Molekiile
gibt, die sich entlang dieser Richtung be-
wegen (die Partikel- Verteilungs-Funktionen).
Addiert man alle Verteilungsfunktionen einer
Zelle auf, so erhilt man durch die Normierung
der Zellgrofle und Partikelmasse auf 1, die
Dichte der Zelle. Ahnlich einfach ldsst sich
auch die makroskopische Geschwindigkeit ein-
er Zelle ausrechnen. Der Algorithmus beste-
ht nun aus zwei sich wiederholenden Schrit-
ten: dem Strém- und dem Kollisions-Schritt.
Beim Strom-Schritt werden die Verteilungs-
funktionen entlang ihrer Richtung in die
Nachbarzellen kopiert, wie in Abbildung T
dargestellt. Das Kopieren der Verteilungsfunk-
tionen entspricht dabei gerade der Bewegung
der Molekiile wahrend eines Zeitschritts. Der
darauf folgende Kollisions-Schritt verdndert
nun die Verteilungsfunktionen mit einer ein-
fachen Formel so, dass sie auch die Richtungs-
und Geschwindigkeitsdnderungen durch Kol-
lisionen mit anderen Molekiilen beinhalten.

zum Zeitpunkt t+1

nach dem Strém-Schritt

eine einzelne Zelle
zum Zeitpunkt ¢t nach
der Kollision

Abbildung 1: Ablauf des Strém-Schritts fiir

eine einzelne Zelle eines 2D-Gitters.



Fiir diese Berechnung sind die Dichte und
Geschwindigkeit, die wie oben beschrieben
berechnet werden koénnen, nstig. Danach folgt
wieder ein Strom-Schritt, der die Verteilungs-
funktionen in die umliegenden Zellen kopiert.
Der Vorteil der LBM ist vor allem die
Moglichkeit einer einfachen, effizienten und
paralellen Implementierung. Weiterhin ist die
Behandlung von Interaktionen mit festen
Wiénden als slip- oder no-slip-Randbedingung
einfach und ermdoglicht die Simulation von
komplizierten Geometrien. Daher bietet sich
der Algorithmus auch zur Reprisentation der
Topologie eines Metallschaumes an.
Die freie Oberfliche: Mit der normalen
LBM lassen sich nur Bereiche simulieren, die
vollstdndig mit Fliissigkeit gefiillt sind. Zur
Unterscheidung der Fliissigkeits- und Gasvo-
lumina wurden drei verschiedene Zelltypen
eingefiihrt:

e (aszellen enthalten keine Fliissigkeit und
werden in der LBM nicht beriicksichtig.

o Fliissigkeitszellen sind komplett gefiillt
und werden wahrend der Simulation wie
oben beschrieben behandelt.

o Interface-Zellen enthalten sowohl Gas als
auch Fliissigkeit und erfordern deshalb
eine gesonderte Behandlung.

Die Verdnderung der freien Oberfldche und Ef-
fekte wie Gasdruck und Oberflachenspannung
fliefen nur in die Behandlung der Interface-
Zellen mit ein. Fiir diese Zellen muss zusétzlich
zu den Verteilungsfunktionen noch die Masse
der Fliissigkeit in der Zelle gespeichert wer-
den. Die Verdnderung der Masse kann vor
dem Strom-Schritt berechnet werden. Das
Kopieren der Verteilungsfunktionen im Strém-
Schritt entspricht dabei genau der Bewegung
der durch die Verteilungsfunktion angegebe-
nen Masse in die angrenzenden Zellen. Ad-
diert man also, ausgehend von einer Interface-

Zelle, die Differenz des Austauschs ent-
lang aller Verteilungsfunktions-Richtungen mit
den Nachbarzellen auf, so erhdlt man die
Verdnderung der Fliissigkeitsmasse fiir diesen
Zeitschritt. Da diese Massenverdnderung nur
fir Interface-Zellen durchgefithrt wird, ist es
flir die Massenerhaltung wichtig, dass keine
Fluid-Zellen mit angrenzenden Gas-Zellen ex-
istieren. Im Laufe einer Simulation koénnen
sich die Interface-Zellen komplett leeren oder
filllen, was einer Masse von 0 bzw. einer
Masse gleich einer vollen Zelle entspricht.
Daraufhin wird der Typ der Interface-Zelle
entsprechend gedndert, und die umliegenden
Zellen miissen so initialisiert werden, dass
wieder eine zusammenhéngende Schicht von
Interface-Zellen entsteht.

Fiir eine solche Behandlung der Interface-
Zellen wéren Verteilungsfunktionen aus der
Gas-Phase notig, die im vorgestellten Algo-
rithmus jedoch nicht existieren. Es ist de-
shalb eine Rekonstruktion dieser Partikel-
Verteilungsfunktionen nétig, wofiir nur Dichte
und Geschwindigkeit des Gases bekannt sein
miissen. Die Dichte der Atmosphéire wird
auf 1 gesetzt, die einer Blase kann anhand
des Volumes und der Masse der Blase er-
rechnet werden. Fiir die Geschwindigkeit des
Gases wird angenommen, dass es, aufgrund
des groflen Viskositdtsunterschiedes, nach je-
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Abbildung 2: Beispiel einer Fliissigkeits-

konfiguration und ihre Représentation im Git-
ter.



dem Zeitschritt dieselbe Geschwindigkeit wie
die Flissigkeit hat. Diese Rekonstruktion
wird fiir alle aus Gas-Zellen kommenden
Verteilungsfunktionen vorgenommen, wodurch
alle Interface-Zellen wieder einen vollen Satz
an Verteilungsfunktionen besizten und wie
oben beschrieben behandelt werden konnen.
Oberflichenspannung: Zur
Beriicksichtigung der Oberflichenspannung
muss die Kriimmung der Oberfliche bei
jeder Interface-Zelle ermittelt werden. In 2D
lasst sich die Kriimmung anhand von drei
Punkten auf einer Kurve leicht ermitteln,
indem man den Kreis berechnet, der alle drei
Punkte beriihrt. Damit ist der Radius des
Kreises R und somit auch die Kriimmung
0 = 1/R bekannt. Die Kriimmung einer Ober-
fliche kann entlang einer beliebigen Kurve
berechnet werden; fiir die Metallschaumsim-
ulation werden die durch zwei rechtwinklige
Normalschnitte entstehenden Kurven zur
Kriimmungsberechnung herangezogen. Die
gemittelte Kriimmung der beiden Kurven wird
dann in der Simulation als Druckverénderung
bei der Rekonstruktion der Verteilungsfunktio-
nen fiir Interface-Zellen verwendet. Dadurch
wird je nach Vorzeichen der Kriimmung eine
Kraft in Richtung des Fluids bzw. des Gases
auf die Oberfliche ausgeiibt.

Um die drei benétigten Punkte auf jeder
Kurve zu finden wird der Marching-Cubes-
Algorithmus verwendet [3]. Er stammt ur-
spriinglich aus der Visualisierung und wird
zur Darstellung von Isoflichen in Skalar-
Feldern verwendet. Ausgehend von einem
Wiirfel mit acht Skalar-Werten werden die
Schnittpunkte der Isofliche mit den Kan-
ten des Wirfels berechnet (siche Abbil-
dung [3), indem angenommen wird, dass
sich die Werte des Feldes entlang jed-
er Kante nur mit einem linearen Ver-
lauf dndern. Zur Visualisierung der Isofldche
kann aus den Schnittpunkten ein zusam-
menhéngendes Dreiecksnetz generiert werden.

Dies ist fiir die Kriimmungsberechnung je-
doch nicht notwendig. Um Punkte auf der
Fliissigkeitsoberfliche zu erhalten, werden die
Fiillstinde der Lattice-Boltzmann-Zellen als
Skalar-Feld verwendet. Fiir jede Interface-
Zelle werden dann in zwei geeigneten Ko-
ordinatenebenen Punkte auf der Isofléiche in
der Nachbarschaft der Zelle gesucht und zur
Kriimmungsberechnung verwendet. Falls mehr
als drei Punkte gefunden werden, miissen
einzelne wieder verworfen werden.
Ergebnisse und Ausblick: Neben Standard-
Testproblemen dem  Breaking-Dam-
Problem, sind fiir Metallschiume vor allem
Probleme mit aufsteigenden und koaleszieren-
den Blasen interessant. Abbildung 4| zeigt
drei Bildreihen von aufsteigenden Blasen ver-
schiedener Grofle. Wihrend die kleinste Blase
in der oberen Reihe im letzten Zeitschritt
die Oberfliche noch nicht durchbrochen
hat, haben die grofleren Blasen hohere Auf-
stiegsgeschwindigkeiten und erreichen die
Oberfléiche. Ein komplizierteres Problem mit
sechs aufsteigenden Blasen und Koaleszenz ist
in Abbildung |5 gezeigt. Die Visualisierungen
wurden in beiden Fiéllen mit einem eigenen
Raytracer erstellt, der die vom Marching-
Cubes-Algorithmus berechneten Oberflachen
benutzt [2].

Die hier vorgestellte LBM erlaubt die
Simulation und Visualisierung des dynamis-
chen Verhaltens von Fliissigkeiten mit Ober-
flichenspannung und deren Interaktion mit
Gasen. Wie vor allem an den zuriickbleibenden
Gaseinschliissen in den Bildern aus Abbil-
dung [5 zu sehen ist, konnen die Randbedin-
gungen fiir die freie Oberfliche jedoch noch
verbessert werden. Vor allem bei gréfieren
Geschwindkeiten kann es vorkommen, dass
einzelne Interface-Zellen nicht schnell genug
geleert oder gefiillt werden koénnen. Zur Zeit
wird die Simulation erweitert, um auch die
Gasdiffusion im fliissigen Metall und dessen
Erstarrung zu beriicksichtigen. Aufgrund der
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3D Skalar-Feld 8 benachbarte Werte des Feldes Schnittpunkte mit der Isofldche bei x=0.5

Abbildung 3: Der Marching-Cubes-Algorithmus.

groBen bendtigten Rechengebiete ist auch eine
optimierte, MPI- und OpenMP-paralelle C-
Version fiir den Hitachi SR8000 Computer
in Miinchen in Arbeit. Animationen der hi-
er vorgestellten Ergebnisse und weitere Bilder
konnen auf den folgenden Internetseiten herun-
tergeladen werden [4, 5].
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Abbildung 5: Sechs aufsteigende Blasen in einem Container.



