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Zusammenfassung

Die Bewegungvon Flussiglkeiten durchein pordsesMedium kannnur schwerdurchBerechnerder

Navier-Stokes Gleichungengelost werden.Zellulare AutomatenbieteneinengeeignetenNeg, um

nicht nur die Stromungin solchenkomplexengeometrischestrukturenzu simulieren,sonderrauch

biochemischd&reaktionerdertransportierterSubstanzenndsogardie Anderungder Geometrieauf-

grundvon Ausfallungzu modellierenin derDissertatiorwerdeneinigebekannteZellulare Automa-

ten diskutiertund modifiziert. Eine Versioneines2D-Lattice-BoltzmanrAutomatenwird auf Sedi-

menteausdemNorddeutscheiwWattenmeeangevandt. Die pordse Geometriewird ausRasterelek-
tronenaufnahmearmittelt. Durch oszillierendernTiedendruckund Stromungermuf3dasinterstitielle

WassedurchdasSedimenflie3en.Die resultierendeisttdmungsmustein RaumundZeit sind sehr
komplex und weisengrofReAhnlichkeit mit realenMusternauf. Sie zeigenvorwiegendeFlieRph-

de. Als Beispielwird simuliert, wie dieseStromungsmusteim Modell die Verteilungvon Sauer

stoff, DOC und anderertransportiertersubstanzefestleggen. Sauerstdfwird naheder Sedimento-
berflacheproduziertdurchphotosynthetisaAlgen) undin tieferenSchichternverbrauch{Oxidation

von DOC). Die biologischenimplikationenwerdendiskutiert. Die bestimmendeRolle der Poren-
raumgeometrién Bezugauf die Verteilungder transportierterSubstanzemkann beviesenwerden.

In einemandererBeispielwird Kalzifikation modelliert. Durch Ausfallung von Kalziumkarbonaten
konnensichPorenzwischei@umeverkleinernodersichsogarschlielenZu diesenzweckwurdeder

AutomatumteildurchbssigeZellenerweitert.

Zur Berechnungund Darstellungder Modelle wurde dasProgrammDySTReM (Dynamisches
StrukturReaktiondModell) entwiclelt. EserlaubteinerechtallgemeineSimulationvon Advektions-,
Diffusions-und Reaktionsprozesseén pordsenMedienwie beispielsweis&edimenteausdemWat-
tenmeer
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Abstract

Theflow of fluids througha porousmediumcanhardly be calculatedoy solving Navier-Stokesequa-
tions. Cellular automateoffer a corvenientway not only to simulatethe currentsin suchcomple
geometricakituations put alsoto modelbiogeochemicateactionsof the transportegubstanceand
eventhe changeof geometrydueto precipitation.In the dissertationsomeknown cellularautomata
arediscussedandmodified. A versionof a 2D-Lattice-Boltzmanrautomatons appliedto Wadden
SeasedimentsThe porousgeometryis takenfrom microphotographsTheinterstitialwateris forced
to flow throughthe sedimenty oscillatingtidal pressureandcurrents.Theresultingflow patternsn
spaceandtime arevery comple andhave greatsimilaritiesto realisticpatternsThey shav predomi-
nantflow paths As anexample,it is simulatechow theseflow patternsletermingn amodelsituation
the distribution of oxygen,DOC, andothertransportedgsubstancesOxygenis producedhearthe se-
dimentsurface (by photosynthetialgae)and consumedn deeperayers(oxidation of DOC). The
biological implicationsof the obsered patternsare discussedThe dominantrole of poregeometry
for thedistribution of oxygenandothersubstancesould be proven. In anotherexamplecalcification
is modelled.By precipitationof calciumcarbonatsomeporescannarrav andeven becomeclosed.
For this purposetheautomatorwasextendedto enablesemipermeabilityf cells.

A softwaretool DySTReM(DynamicalStructureReactionModel) wasdeveloped.lt allows quite
generabimulationsof adwection,diffusion,andreactionprocessem porousmedialike sandyWadden
Seasediments.
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Kapitel 1

Einleitung

Derzeit bestehtgroResinteresse das OkosystemWattenmeeiin seinerGesamtheitzu erforschen.
Wodurchwurde jedochdiesesrege Interessean einemsonstunscheinbarerdystemgeneckt? Ein
wesentlichelPunktspielt hierbeidasheuteallgemeinbestehend&mweltbevul3tsein,dasentstand,
als manfeststellte,daR die kontinuierlich steigenderBelastungerder Nordseedurch Verklappung
und UberfischungiasOkosystemrmachhaltigverandern Politik und Wirtschaftverlangtemacheiner
Moglichkeit, die Schadenbzw. notwendigerSanierungsmaflinahmebsckitzenzu konnen.Die auf
diesemWege initialisierte Forschungeroffnete neueFragestellungerheispielsweisalie Fragenach
denAuswirkungeneinerKlimaanderungsawie der Installationvon Windparksund Fischfarmenin
Kustenihe.Der entstanden&@hemenkmplex laltsich allein durchdie Naturwissenschaftenicht
[6senworaufhinderneuezZweig desCoastal Zone Management geschden wurde.

Im Bereichder NaturwissenschafterichtetmandasAugenmerkverstirkt auf dasWatt, daman
erkannthat, daRdie hier lebenderOrganismerin einerkomplexen Art und Weiseinteragiererund
ein enormhohesRegenerierungspotenti filr das OkosystemNordseerepiasentierenDas Watt ist
gepiagtdurcheineVielzahlsehrunterschiedlicheProzesseind MechanismenHierzuzahlenu.a.

e Sedimenttransportéeie durchdie Gezeiterbzw klimatischePhanomeneesteuenverdenund
fur die typischeSandripelbildungerantvortlich sind,

e Sedimentumlagerungediein jederGroRenordnungtattfinderkdnnen angeingervom Watt-
wurm bis hin zu Ausbaggerungerur Schafung/Erhaltungson Schifahrtsween,

° Emulsior]emz.B. Erdoleim Meer oderPorenvasserdie durchUmweltverschmutzungSchif-
fahrtund Olplattformen)in dasWatt gelangen,

e WasseiGas-Gemischedie durchmikrobiologischeAktivitatenentstehenkFreigesetztverden
dabeiin ersterLinie Methan,Kohlendioxid,Schwefelvasserstdé und Sauerstdf

e Transportmechanismedie wasseibslicheSubstanzemittels Advektions-und Diffusionspro-
zesserdurchdasWattsedimentransportieren,

e Chemischdreaktionendie aufgrundiokalerBedingungermderdurchMikroorganismerstatt-
finden,

e Biofilme, die von Mikroorganismergebildetwerdenundim Watt haufig anzutrefien sind. Sie
dienenden Organismereur Stabilisierungder lokalen Umweltbedingungemind beeinflussen
vor allemdie TransporteigenschaftelesSystems,
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¢ Mineralisierungendie die SedimentstruktudesPorenraumesgerandern Sielassersichdurch
Probenuntersuchung@achweisenMineralisierungerfindenstattbeim Absterbernvon Mikro-
organismerodersindphysikalischeNatur

Zum einenwerdenkonkrete Szenarierbetrachtetwie z.B. das Auftreten von SchwarzenFlecken
(Breves 1997; Hopner1996) oderder Olabbaudurch Mikroorganismen(Berthe-Cortiund Ebentdh
1999;HaulRelsl997).Zum andererwerdenMechanismemderLebensgemeinschaftéreiglich ih-
rer Funktionsweiseintersuchtyoraussich ein bessereSystemwisseentwickeln kann'.

EineentscheidendRolle spielenhierbeiProzessém mikroskaligenSandvatt, dadiesedie geo-
logischeund physiologisché&Jmgelung sowvohl fir mikroskopischealsauchfiir makroslkopischeOr-
ganismenformen. Eine sehrwichtige Komponentest hierbeidasPorenvasserdasals Tragerfur
chemisché&ubstanzenndMikroorganismerdient.Mit Hilfe derTransportprozesseerderniokal die
notigenBedingungeriiiir biologischechemischeindphysikalischd’rozessgeschden, die dieloka-
le Sedimentstruktumodifizieren(konnen).Diesewiederumbeeinflusseulie Transporteigenschafie
desSystemsHierzuseiein Artikel von Forkel (1999)empfohlendersichanLeseraller Disziplinen
wendetln ihm werdengrundlgendeTechnilenund GrenzerderzeitigetGrundwasserstimungsmo-
dellevorgestelltund Problemebei derUmsetzungozw. im praktischerEinsatzdiskutiert.

In dieserArbeit wird gezeigt,wie sich Transport-und Reaktionsprozess&iofilme und Mine-
ralisierungenin ihrer Wechselirkung formal beschreiberund mit Hilfe von zellularen Automaten
modelliereriassenDie Systemdynamikvird anhanceinigerkonkreterModelleveranschaulichDie
Arbeit gliedertsichwie folgt:

In Kapitel 2 wird zurachsteine kurze Einfihrungin die Theorieder zellularen Automatenge-
gebenund eswerdendie im RahmendieserArbeit verwandtenAutomatenmodellegur Stromungs-
simulationvorgestellt.In den Abschnitten2.3 und 2.4 wird aufgezeigtwie die Automatenmodelle
umgesetztverdenwelcheProblemehierbeientstehekdnnenundwie mandieseumgehtozw |6st.

In Kapitel 3 werdendie TransportprozessAdvektion und Diffusion fir die zuvor definierten
zellularenAutomatenhegeleitetsowie die BehandlungallgemeinemReaktionsterméormuliert. Zur
effizientenUmsetzungwerdendie Transportprozessabgeschtzt und eine maximalelterationszeit
bestimmt.

In Kapitel 4 werdenzwei Modelle vorgestellt,die den EinfluR der Geometrieund der Gezeiten
auf die Verteilungim PorenvassermgeldsterSubstanzeelegen.In eineranschlieendeBiskussion
werdenu.a.GemeinsaméitenundUnterschiedeu gangigeneindimensionaleModellenaufgezeigt.

In Kapitel 5 werdenstruktuneranderndeProzesséMineralisierung/Ausdllung, Wachstum)fiir
die zellularenAutomaterhegeleitetund Problemebei der Umsetzungliskutiert.

In Kapitel 6 erfolgt eine Rekapitulationder vorhegehenderKapitel und es werdenmogliche
Anwendungsgebietend zukiinftige Entwicklungendiskutiert.

Parallelzur ModellentwicklungwurdedasSoftwarepakt DySTReMentwiclelt, mit demalle Model-
le dieserArbeit gerechnetindausgeertetwurden.ln AnhangA wird die Softwaregenauebeschrie-
benund die wichtigstenFunktionenerlautert.In AnhangB und C sind die wesentlicherProzeduren
desModellssowie die Parameterdtzesamtlicherin dieserArbeit verwendeteiodelle aufgefihrt.

!Beispielezur Untersuchundzw. Modellierungder aufgefihrtenMechanismerfindensich in Rutgersvan der Loeff
1981;Masselotund Chopardl998(Sedimenttransportgmertonet al. 1997 (Emulsionen),Jgigenserl996(Transportpro-
zesse)Cunninghanetal. 1991;Gerdesetal. 1993 (Biofilme).
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Kapitel 2

Stromung

Unter dem Begriff der Sttomungsoll hierim engerenSinn der Fluf3 von Wasserdurch ein pordses
Mediumverstandenverden Die StromungbestimmtentscheidendenTransporigelbstersawvie par
tikularerKomponentenynd sie charakterisierlenRahmenjn demdie innerenProzessatattfinden.
Zunachstwird auf existierendeund derzeitgeb&uchlicheStromungsmodelleingegangenZusam-
menlangesowie jeweilige Vor- und Nachteileeinzelnermypenwerdendiskutiert.Schlielichwerden
die verwendeteMethoderbeschriebemindanhanceinesBeispielsverifiziert.

2.1 ExistierendeModelltechniken

Die Stromungvon Wassesstellt sichaufatomareiEbeneals BewegungundKollision von Molekillen
dar So bestehtdie grundtzliche Idee aller Stromungsmodellalarin, dieseMolekilbevegung zu
simulierenunddurchMittelung iberRaumund/odeiZeit aufdenmakroslopischerFluzuschliel3en.
Die TatsachedaRdieseanakroskpischeVerhaltendurchstatistischesabernicht notwendigexaktes
Verhaltenim Mikroskopischenbestimmtist (DeMasiet al. 1989), erlaubtes, mit relativ einfachen
ModellenzurealitatsnaherErgebnisserzu gelangen.

Grundstzlichsindzwei Ansatzedenkbarentwederverfolgt’ mandie einzelnerMolekile durch
denRaum,odermanbetrachtefeweils einenlokalenAusschnittdesRaumesEinerealitatsnaheMo-
dellierungder Stromungerfordertdie SimulationeinersehrhohenAnzahlvon Molekillen. Es bietet
sichdaherder zweite Ansatzan, da er einesgeringererSpeicherauf@ndesbedarf.Der Raumkann
dabeientwedelin gleichgroRddiskrete)Flachereingeteiltwerden— wasdenVorteil einerleichtum-
setzbaremndeffizientenBerechnungnit demComputerhat, oderin unterschiedliclgroReFlachen.
Letzteresst als Finite-Elemente-Methodkeekanntund erweistsich als vorteilhaft, wennnahereln-
formationeniberdie GeometriedesRaumes/orhandersind (siehez.B. Braunund Sambridgel 995;
Karlin und Succil998; Xi et al. 1999). Hier soll der ersteAnsatzverfolgt werden,da dasModell
universell,d.h.unablangigvon derGeometrieginsetzbaseinsoll. Diesgilt insbesonderan Zusam-
menhangnit denin Kapitel 5 beschriebenestruktunerandernen Prozessen.

Die Simulationerfolgt durchsukzessies Berechnerder Molekiilbevegungenbzw Kollisionen
fur alle FlachenDemzugrunddiegt dasPrinzipderzellularenAutomaten(von Neumanrl966;Codd
1968),die erstmit demAufkommender ComputerentstandenDie diskretenFlachenheilenzZellen
unddie einzelnerRechenschrittéerationen

Definition 2.1; Zellularer Automat

Ein Quadrupe(P, Z,V, ®) heiRtzellukrer Automatin Z¢ (d € N), falls folgendegyilt:
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a)
P ={po,p1,--sPn} C 7% mit pg = 0.

P heiRtdie Mengerelativer Nachbarn Fir z € Z4 ist z + P die Nacbarscaft von z.
Dannheif3t
Z=({McCzZM+P=M0€eM}

derzelluaire Raumzu?P.

b)
V=WV x.V, CR"

Y heitVariablenmunt.

C)
Ty 5y

T heifRtdie Transitionsfunktion

d)
O : Abb(Z - V) - AN x Z = V)

mit folgendenEigenschaftefiir S° : Z — V
i) @(80)(0,-) =80
i) ®(S%)(t+1,2) = T(@(SO)(t,z + po), .-, (S (¢, 2 + pn)> furallet € N,

zZ€Z

§0 heiRt der Anfangszustandnd S der ausS° resultierendezZustandzur Zeit ¢t. Der
Ubeigangii) heil3tTransitionsschritbzw. deri-te Iterationssabritt .

Bemerkung2.1: DieserAutomathat einenunbeschiinktenzellularenRaumZ. In der praktischen
Anwendungist aber Z immer beschankt, zum einen gegebendurch die physikalischeSi-
tuation,in der Randerauftreten,zum andererdurchdie Computerkapazit. Durch dieseBe-
schankungerenthalt Z ,Randzelleh, alsosolcheZellen, derenNachbarschafbicht mehrin
ganzZ liegt. Fur dieseRandzellemmuRRdie Transitionsrgel T' abgevandeltwerden,wofir es
vielfaltige Moglichkeitengibt (sieheAbschnitt2.2).

In der Praxisist heutebeispielsweiseselbstdie Simulationaller Molekile einesKubikmillimeters
Wassertechnischunniglich. Eine Moglichkeit bestehtdarin, Partikel als Rep@sentantemgroferer
Molekiilmengenzu betrachtenDie jeweilig repasentierteMenge hangt von der raumlichenund
zeitlichen Skalierungah Andere Verfahrenfinden sich z.B. in Droz und Chopard(1988) und II-
langasekarendDoll (1989).Die KlassederzellularenAutomatendie einzelnePartikelbevegungen
und-kollisionensimulieren,nenntman Lattice-GasAutomaten(LGA). Ersetztmandie binarenBe-
setzungszahledurchErwartungswerteso sprichtmanvon Lattice-Boltzmann-EquatioAutomaten
(LBE), sieheTabelle2.1undKapitel 2.1.2.

Dadie Modellkonzepteentscheidenglon derZelldimensiorund-geometrieablangenmuf3diese
zuvor diskutiertwerden:

Obwohl eserstrebensweist, einreales natirlichesSystemz.B. einenWassertropfemderMee-
resablagerungemit einem Modell gleicher Dimensionzu simulieren,so ergebensich jedochin
diesemspeziellerfall zwei ProblemfelderZum einenerfordertgeradalie Realisierungeinesdreidi-
mensionalel.GA bzw. LBE einensehrhohenRechenaufand (siehedazuWolfram (1986)undKa-
pitel 6). Zumanderersinddie heutezur VerfligungstehendeiMeRapparatureantwedemnichtausrei-
chendfir dreidimensional@nalysenvon Komponenterin realenSystemeroderbefindensichnoch

'Die MengenV; C R dienenzur BeschreibingderZellzustindeundwerdenin derInformatik als Datentypbezeichnet.
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HPP | Hardy,PomeawndPazzis

zweidimensionaleAutomat mit quadratischerZellen und i.a. 4 oder 8 relativen
NachbarnHardyetal. 1973;Giraudetal. 1998)

FHP Frisch, Hasslater und Pomeau

zweidimensionaleAutomatmit hexagonalerZellen.Eswird zwischendrei Modell-
typenunterschiederdemFHP-I mit 6 relatven Nachbarr(sieheKapitel 2.1.1),dem
FHP-II, eine ErweiterungdesFHP-I mit siebtenRuheteilcherunddemFHP-III, ein
FHP-II mit vollstandigenKollisionsreyeln (Frischet al. 1986;d’Humieresund Lal-
lemand1987;Koponeretal. 1997;Emertonetal. 1997)

FCHC | face-centerd-hypecubic

DaregelmaRigedreidimensional&sitter nicht geriigendSymmetriefiir makroslopi-
schelsometrieaufweisenyerwendetlerFCHC einvierdimensionaleBravais Gitter
mit 24 relatvenNachbarnZur Auswertungwird dasGitterin dendreidimensionalern
Raumproijiziert (d’Humieresetal. 1986;Adler etal. 1995).

LBA Lattice-Boltzmanmutomat

Der LBA basiertauf dem FHP-III. Im Gegensatzzu den FHP, die mit diskreten
BezetzungszahlemrechnenwerdenbeimLBA Besetzungsahrscheinlibkeiten ver-

wendet.Die Kollisionsrgyelnlassersichin diesemFall durcheineMatrix darstellen
(siehe2.1.2undFrischetal. 1987;Wolfram 1986;Bernsdorf1994).

LBGK | Lattice Bhatnayar GrossKrook

Unter Annahmeeiner Gleichgavichtswerteilung wird die Kollisionsmatrix durch
einen Relaxationsparametarsetzt.Der Anteil der Partikel in Ruhewird herauf-
gesetzi(siecheKapitel 2.1.3,Bhatnagaret al. 1954; Qian et al. 1992; Masselotund
Chopardl998;Gonnellaetal. 1998).

LGA

LBE

Tabelle2.1: Derzeiteingesetzté attice-Gas-und Lattice-Boltzmann-Modelltygn

in der ProbephaséDeLeoet al. 1997).Sokdnnenallenfalls in mikroskaligenSedimenterElement-
verteilungereweidimensionabzw KonzentrationegelbsterStoffe eindimensiona(als Tiefengradi-
enten)erfal3twerden.Die im Modell gavonnenerinformationeniiberdie dritte Dimensionkdnnen
somitnurunzureichenderifiziertwerden Aus diesenGriindenwird hier ein zweidimensionaleMo-
dell gevahle.

Die Zellgeometriesoll die folgendenEigenschaftewrfullen: Sie soll

e einlsokaedesein,daMolekile (unterNichtbefkicksichtigulg auRereKrafte)in alle Richtun-
gengleichnmaRigdiffundieren,

e denzweidimensionaleRaumvollstandigiberdeckn,
e dengleichen(euklidischen)Abstandzu allenangrenzendeNachbarraufweisen,

o furalle Zellengleichsein,danachVoraussetzungir zellulare AutomatenjedeZelle die glei-
chenrelatven Nachbarrbesitzt.

Darausfolgt die Wahl einesHexagons$. Im folgenderwerdendeshaltdie ModelltypenFHP-|, LBA

’DieseVereinfichungist heutzutagalurchausiiblich (vgl. z.B. Emertonet al. (1997), Giraud et al. (1998), Gonnella
et al. (1998), Masselotund Chopard(1998)). Die Konstruktiondes Modells wird zeigen,dafl3 die Erweiterungauf ein
dreidimensionaledodell von geringemAufwandist (sieheauchKapitel 6).

%In der Literatur werdenmeistgleichseitigeDreiecle gavahlt (Frischet al. 1987),wobei die Zellkoordinaterauf den
Schnittpunkterdiegen.Der UnterschiedcumHexagonliegt allein in der Darstellung.
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undLBGK nachderTerminologievon (Def. 2.1) heigeleitet.Dafiir wird zurachstderzellulareRaum
spezifiziert.

Definition 2.2: HexagonalesGitter

SeiZ C {(z,y)|z,y € Z, z + y gerade},

7?2 - R? 72 x 72 — R
@y~ (La,

y) (z1,22) = [p(z2) —p(z1)ll2

N

und dist: {

dannheif3tdermetrischeRaum(Z, dist) hexagonalesGitter.

Bemerkung2.2: Die Definition deshexagonalenGitters referenziertdie fur die Implementierung
notwendiggganzzahligeXellindizierungmit ihrerraumlichenPositionundnormiertdenZzell-
abstand.

2.1.1 Der FHP-I

HexagonaleGitter wurdenals erstesvon Frisch, Hasslacheund Pomeauerwendet(Frisch et al.
1986;Frischetal. 1987).In diesemAbschnittsoll der FHP-l als Motivationvorgestelltwerden Einer
Gitterzellez € Z werdensechsNachbarnzugeordne(sieheAbb. 2.1), die — von z ausgesehen-
sechsRichtungerentsprechefsieheAbb. 2.1 undDef. 2.2):

pmtmend = {(0). () () (2).(1)(2) (1)

Die Mengederrelativen Nachbarrist symmetrisc{? = —P) undsogarisotropim Sinnedeshexa-
gonalenGittersvon Definition 2.2. In derweiterenDiskussiorvon FHP-lwird pg = g wegge-

lassendaderZustandder Zelle selbstim FHP-I fir die Transitionsfunktiomicht berdtigt wird:

P = {pl""apﬁ}

Der Variablenraunist
v ={0,1}°

Die ZustindedesAutomaterzur Zeit t werdenmit
S'=®(8%(t,-) € Abb(Z — V) furallet € N
bezeichnetwobeiS? der Anfangszustanit. Die Zustaindeder Zellensinddann

(8% (t,2) =: fi(z) = (fi(2),...,fi(z)) €V furallet e Nundallez € Z

Bedeutung: f{(z) = 1 bedeutetdaBsich zur Zeit ¢ in der Zelle = ein Teilchenbefindet,dassich
in Richtung: bewegt, alsozur Zeit ¢t 4+ 1 in der Nachbarzellez + p; anzutrefien ist. Es gibt
hdchstensin solchesTeilchen. f{(z) = 0 heiltentsprechendjallin der Zelle kein Teilchen
mit Bewegungsrichtung vorliegt.



2.1. EXISTIERENDEMODELLTECHNIKEN 7

o Abbildung 2.1: Gitterzelle desFHP-I. Zu jederZelle
z und jeder Zeit ¢ getbren sechsWerte f; € {0,1},

die angebenpb sich ein Partikel in Richtungdesi-ten
Nachbarn(z + p;) bewvegt.

Bemerkung 2.3: BeiderBetrachtunginerfestenZelle z zu einembestimmterzZeitpunktt kanndie
verkiirzte Schreibweisgf; anstellevon f}(z) verwendewerden.

Die Transitionsfunktior?” wird in zweihintereinanderausfilnrence Teile zerlegt:
T=TkgoTg

Zuerstwerdendie Teilchenbewegt (T'z), dannwird ihre BewegungsrichtunglurchKollision geandert
(Tx). Der ZwischenzustandachderBewegungundvor derKollision wird hier mit f+1/2 bezeich-
net.

Im ersten,halbefi Iterationsschritbenvegensich die Teilchenentsprechengihrer Richtungum
eineZelle weiter Esgilt also

2z 4 i) = fl2). (2.1)
Bezeichne
i+3:=(—1+3) mod6+1 (2.2)
dannlaRtsichdamitTs folgendermaleformulieren:

Vo - V _
Tp: mit (7 yeeny - = gl; .
B { (gla'-'agﬁ) — TB(gl,---,gﬁ) ( B(gl g6))l 9)i+3|,i

AngewandtaufeineZelle z zur Zeit t bedeutetlas
f2(z) = T (f'(z +P))

wobei

1@ = (11 +P))). = e +piss) = iz = pi)

i

Hier wurdedie Abkirzungverwendet:

fiz+P) = (f{(z+p1),--., f'(z + pe))

Im zweiten ,halbefi IterationsschrittwerdenKollisionen ausgefihrt. Die Partikel innerhalbeiner
Zelle tretenuntereinandein Wechselirkung. Dieswird durchdie KollisionsfunktionTx : V — V
beschrieben:

FHE) =T (F12(2)) = (14 8) (F42(2)). (2.3)
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Die Zerlegungvon T’k in die Identitt und die Anderungder Belegung A dientder Behandlungder
spaterbetrachteterutomaten bei denendie KollisionendurcheineMatrix beschriebenverden.A
beschreibtie AnderungderBelegung:

AfHF2(z) = fHH(z) — f1H2(2)

Die Kollisionsregeln sindin Abbildung 2.2 dagestellt.Nebender BedingungT'x (V) C ¥V muR3Tk
zweiweitere,physikalischwichtige Bedingungererfillen, namlich Massenund Impulserhaltung.

8,8 = 0 (Massenerhaltung),
(2.4)
Z?:1 pid; = (0,0) (Impulserhaltung).

Die DarstellungderKaollisionsrgelnin Abbildung 2.2 ist vollstandig, wennman— wie ausphysika-
lischenGriindengeboten- IsometrievoraussetztDie Regeln miissenunterdenDrehungerum 60°

und unter Spiggelungeninvariant sein. Die DrehungeinesZustandesum denWinkel 60° laRtsich
durcheinenDrehoperatoiR beschreibemindschnellnumerischumsetzen.

(Rf)j := flj41 mit|m| := (m —1) mod 6+ 1flrallem € Z (2.5)
Die Spiggelungerandendrei Achsenl-4,2-5,3-6 werdendurchSg, k = 1, 2, 3 beschrieben:
(Skf)j = fik—ii (2.6)

Bei derKollisionsfunktiondesAutomatenFHP-| ergibt sichdasProblem dalRT keinedeterministi-
scheAbbildungist. In einigenFallenmuf3— wie in Abbildung 2.2 dagestellt—auszwei gleichwahr
scheinlicherMdglichkeiten ausgevahlt werden.In der Praxisist dasproblemlosabereserschwert
die formaleDarstellungder Transitionsfunktionim Fall FHP-I. Mit denbeschriebeneAbbildungen
laRktsichderzellulare AutomatFHP-I definieren.

Definition 2.3: FHP-I
Sei(Z,dist) einhexagonalesitter. Sei
P= {p17 "'apﬁ}

. 1 0 -1 -1 0 1
T\ -1 )0\ -2)°0U-1)° 1)'\2)\1
dierelative Nachbarschaft,

Y = {0, 1}® derVariablenraunund

T = Tk o Ty die Transitionsfunktion
mit demBewegungsanteil
A - 1% .
Tg : mit (T’ R
5 o) o Tty ™A= g

unddemKaollisionsanteil
Tk :V =V,
wie erin Abbildung2.2 beschriebelist.

Sei ® wie in Definition 2.1 mit der Transitionsfunktioril” definiert. Dannhei3t(P, Z,V, @)
derzellulare AutomatFHP-I.
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Rk,

1
P
k1
\
2 Rk,
’ <:> o -
’ @ o h

L Rks
/
@ \
2 R~ ks

Abbildung 2.2: Kollisionsregeln des FHP-I. Damgestelltsind alle Falle (bis auf Drehungenund
Spieggelungen)in denenKollisionen auftreten.Ein Sechseclsymbolisierteine Zelle z, die Punkte
steherfur f; = 1, wobeidie Zahlungwie in Abbildung2.1beschrieberfolgt. Links ist derZustand
vor Ausfuhrungder Kollision Tk und rechtsnachder Kollision dagestellt.Die Kollisionszusinde
werdenmit k;, 5 = 1,...,4 bezeichnetR beschreibtlie RotationdesZustandesim 60°, S, die
Spiggelungander2-5-Achse(vertikal). Auf dieserAchsesitzt dasungepaartdeilchen.Der Zustand
nacheinerKollision ist nichtimmereindeutig.Die ZahlenandenPfeilensind Wahrscheinlich&iten

oyl
i

Bemerkung 2.4: Bedingtdurchdie nichtdeterministisch@bbildung A ist der FHP-I strenggenom-
menkein zellularerAutomatnachDef. 2.1.1n Anlehnungandie in derLiteraturiiblicheNota-
tion (siehez.B. Frischetal. (1986))wird dieseBezeichnunglennochverwandt.

DerFHP-listideal zur ImplementierungeeignetdaeineBelegungnur die Werte0 und1 annehmen
kann.Demzufolgetretenbei der BerechnunglurcheinenComputerkeine numerischeriehlerauf.
Der Nachteilist allerdings,dal3durchdie Verwendung/on'ganzen’Partikeln der Zustandder Zellen
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Abbildung 2.3: Stetige Approximierung der FHP-Zelle.
Die Zelle sowie ihre sechsNachbarnwerdenzu einerZelle
zusammengefit. JedePositionp; (vgl. Abb. 2.1) der neu-
en Zelle Z erhalt die durchschnittlicheAnzahl der Partikel
in Z mit derRichtungp;. Sukzessies Anwendenfuhrt zum
Lattice-BoltzmanrAutomaten.

(aulerin trivialen Fallen) nicht konvemiert. Jede(Brownsche)Bewegungist sichtbay welchesdie
VerwendunggroRRerGitter notwendigmacht.Abhilfe schaft Mittelung Giber die Zeit und/oderden
Raum.

Die Mittelung UiberdenRaumerfolgt,indemmaneineZelle mit ihnrensechdNachbarreusammen-
fal3t;daberi'verfeinert’sichdie Belegungum denFaktordrei,daje drei Zellnachbarrim Zellverkund
aneineneueZelle angrenzerfsieheAbb. 2.3).

GenerierimaneinenzellularenAutomatenausstetigapproximierterZellen,soreprasentieremlie
Belegungenyf;(z) denErwartungswertdafsichein Partikel in der Positionp; befindet.

Ein weiteresProblemliegt darin, daRMassen-und Impulserhaltungroneinandeabrangig sind,
wodurchphysikalischunrealistischeZustandsoszillatiomeentstehenDie Einfilhrungeinessiebten
RuheteilchengFHP-II) oder die Erweiterungder NachbarschafterringerndiesenEffekt entschei-
dend(Chenetal. 1989;Chenetal. 1992).

2.1.2 Der Lattice-Boltzmann Automat

Abbildung 2.4: Gitterzelle des Lattice-Boltzmann
Automaten. Die Nachbarschafeiner Zelle im LBA
wird gegerilberdem FHP-1 um die Positionpy (Ruh-
eposition)erweitert.

Der Lattice-BoltzmannAutomat (LBA) ist ein zellularer Automatmit hexagonalemGitter und
siebenNachbarn(sieheAbb. 2.4). Wie im FHP reptasentiererdie relativen Koordinatenden Bewe-
gungsimpulslerPartikel. Die wesentliché/eranderungyegeriiberdemFHP-1 bestehtiberdarin,daf?
die Besetzungszahldfiir die siebenPositionemicht mehrnur die Werte0 oderl annehmensondern
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reelleZahlenausdemintenall [0, 1] sind.Damitist der Variablenraum
YV =10,1]"

Die siebenKomponentervon f € V kdnnenals Erwartungswerteron Zufallsvariableninterpretiert
werdendie die Besetzund1) oderNichtbesetzung0) der PositionerangebenDie Transitionsfunk-
tion bestehwiederauszwei Teilenwie beim FHP-I:

T=Tkgolg
DerersteTeil ist ungéandert bis auf die Hinzunahmeder RuhepositiorD, die nicht bevegt wird:
T V7 oV mit (TB(90,91,---196)); = Gjita)i» fallsi >0
(TB(go,gl, . ’96))0 = g0,0 sonst
Der zweiteTeil wird in Identitat und Anderungzerlegt:
Tk :V =V, T = I+ ABU mit ABo= .y 5 [—1,1]"

Bemerkung 2.5: Der AutomatLBA wird dadurchso erfolgreichund einfach, da man A5z ()
durcheinelineareAbbildungersetztalsodurcheineMatrix beschreibt:

ABoltz - 10,1])" — [ 1,1)7

Die Matrix AB°*z jst von der Zelldichte— bezeichnetls p —, d.h. der Anzahl der Partikel in
derjeweiligen Zelle, abhangig.Im folgenderwird gezeigt,daRsichdie Matrix AB°%# explizit
bestimmenant.

Dichteund Geschwindigkit einerZelle z mit Zustandf?(z) ist gegebendurch

p = Z?:o fi (Dichte)
2.7)
v = (Vg,0y) = % S0 opifi  (Geschwindigkeit)
Die Matrix AB!2(p) ist eindeutigdurchMassen-undImpulserhaltungvgl. 2.4)
6 6
Sobii=0, Y pjbi=(0,0), ie€{0,...,6}, (2.8)
=0 =0

sovie denSatzen(2.1) und(2.2) bestimmt.

Satz?2.1: Isometrieinarianz

ABoltz jst eineMatrix der Form

bo b1 by b by b b
bt by by by bs by bs
bt by by by by bs by
AB () = | bt by b3 by by by bs
b bs by by by by by
b' by bs by by by b3
b* b3 by bs by by by

“Die Korrektheitder BildmengelaRtsich leicht mit den Eigenwertenaus (2.9) fur die GleichungenA 2otz = y,
1= 0,...,6 nachrechnen.



12 KAPITEL 2. STROMUNG

Beweis: AusderlsometrieinarianzderKollision desrealenSystemdolgt fur f € V

(RaABoltz . f)] — (ABOltZ . (Raf))j, a,j € {O, ,6}

= R (..., >y bmnfn, -2 )j =2 0, bin (R
JE}L (*) b|j—|—a|,nfn = bj,\n—a|fn

Im folgendersei f = (0,...,0, fn,0,...,0) mit f,, = 1.

e Sein = j, dannb; | ; ®p. a,j €{1,...,6},dh.APME . istsymmetrisch,

.7:|j7a|’
e sein =0, dannbj; 4|0 (+)2:5) bj o =: bt,
e seij = 0, dannbg, (e, 2-5) bo,jnta| =: b1,

. . ()
e seij >1 undn = |j + a|, dannb|j+a"‘j+a| = bj’HjJra‘,a‘ = b'yj =: bo,
e sein >1, dannABOltz ' f = (bO,n, bl,n, .. 7bn—1,na bn,n, bn—l—l,na KRR b6,n)-
Aufgrundder AchsensymmetriderKollision folgt
b|n7m|,n = b\n-i—m\,na m € {0,...,6}.

Durch Setzervon by := bg o, b3 := by 2, by := by 4, bs := by 5 unddie Massenerhaltung
folgt derRest.

g.e.d.

Die Elementeder Matrix lassensich als Wechsalirkungenzwischenden Partikelpositioneninter
pretieren.So stehtby filr den EinfluR des Ruhepartikls auf sich selbst,b; fiirr den Ubegangvon
Rand-in Ruhepositionp; fur den Ubeigangvon Ruhe-in Randpositiorund by, bs, by und bs fiir
Wechsalirkungenvon Partikeln in denrelatven Randpositione°, 60°, 120° und 180°.

Bemerkung 2.6: NachKonstruktiondesLBA sinddie Positionerp, undp; (i € {1,...,6}) gleich-
gewichtet,worausb; = b* undsomitSymmetrieder Matrix ABo#2 folgt.

Mit einemMathematikprogrammwie M APLE lassersich Eigenwertaund -vektorenbestimmen

ABoltzz — )\ZII,

)‘1,2,3207 1;1,273=(a,a—ﬁ+7,2a—5,204—7,014—;6—7,;6,7), Oé,ﬁ,’)’ER,
A= —3b3 +3bs, z4=(0,—c,—,t, —, 0, —¥), a € R,
)\5,6:2b5_2b3a x5,6:(Oa_a_ﬂaﬂaaa_a_ﬂaﬂ’a)a aa/BER
A7 = —Tby, z7 = (—ba, a,a, a, a, a, @), a€eR

(2.9)
DerLBA korvemiertbeikonstantefiRandbedingungesufgrundderBewegungundderErhaltungsatze,
d.h.
Vz € Z3f%(2) € V: f4(2) = limy_soo f'(2).

Fur denfolgendenSatzwerdenzwei Schreibweisewringefihrt:
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1. Seiena,b € V = [0, 1]. Die Funktion
A { [0,1]" x [0,1]" — [0,1]
' (a,b) = Aa,b) = [Tio(1 — la; — bi])

nimmt denWert 0 an,wenna,b € {0,1}7 unda; # b; furallei = 0,...,6 bzw denWert 1
wenna; = b; furalle: = 0,. . ., 6. Sieist ein MaR3fur die Gleichheitvon a undb.

2. Essei K C {0,1}7 die Mengealler moglichenKollisionszusinde (vgl. FHP-I). Weiter sei
angenommergalzujedemKollisionszustand € K die vollstandigeMengevon Anderungen
mit ihren Gewichtungendy, = {(wk,1,0k,1), (Wk,2,0%,2),--- }» (W € [0, 1]) bezeichnetDie

Summe
6
D whi - O
i=0

beschreibtianndie mittlere AnderungdesZustandes:.
Esgilt damit(Frischetal. 1987)
Satz2.2: statiorarer Zustand

Seif?eV,ie{l,...,6}, danngilt

1

T onipeg — fro(h+picg), heR g€ R

(ABoltheq) Y feq _

¢ = f* istFermi-Dirac verteilt.

Beweis: 7 = 7: Esqilt () |>",, am - log by, = log ], b&

0 = (APEfea); = 30 A(f°% ) Z Wk, (O, )i

kEK
6 ey 8 €q km (o]
&0 = ¥ [[0- i ] (1 ) 3 ()
keKm:O m=0 —Jm jZl
— =:fm
(%) 3] #(0k,j)m
:>0:EH Zwkjlog]_[f
ke K m=0 j
0% |
s 0 = ) Zwk,](y log +y— )
keEK j=1
mitz = [1°_, /& undy = TT° _, phm+(0k.)m

Aus|y - logg +y—zr=— ff log;dt < 0|folgt, dalz = y geltenmuRund somit

6

6
() [1= T F2™ & 0 = log H Fe™ D0 = 37 (8 )m - logfon
m=0

m=0 m=0
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Mit (2.8)undWiedereinsetzexon fm ist diesaquivalentzu

1
f;q:m,hER,q€R2.

7 < 7: Seiendie Bezeichnungemwie oben.Aus (*x) folgt

ﬁ fhm = ﬁ fﬁmﬂ&k’j)m
m

=3 A(f, k) = A(f%k+ 0k ), 5 €{1,..., |0k}
|9 | |9
N 2 whgki + (Org)i) = 2 we(Ki + (On5)i)
j= =
-A(f€, k) A(f9 k + 0k, 5)
|9 | |9 |
& 2 Ywkglki+ Okg)i) = X 2 wkiki)A(f k)
keK j=1 keK j=1
-A(f9, k)
|9k |
& 0 = > > wi;(0k;)iA(f )
keK j=1
(ABoltz (feq))i

g.e.d.

Falls ein lokalesGleichgevicht herrscht,so kannman erwarten,daldie lokale Funktion ff(z) nur
vondenglobalenParametermichte p(z, t) und Geschwindigkit v(z, t) abrangt.

Bemerkung 2.7: Im statioraren Zustandf¢? gilt f5¢ = #. Dies folgt unmittelbarausSatz2.1,
wonach
do+6d1 =0 A dofgq + di(p*? — gq) =0.

Der statiorére Zustandf¢? kannsomitgeschriebenverdenals
f{" = fro(h + pig) mit h = h(p,v) €R, ¢ = q(p,v) € B, i € {0,...,6} (2.10)
undesgilt
* fro(h(p,v)) = £, q(p,0) = (0,0)
* h(p,v) = h(p,—v) = h(p,v) = ho(p) + ha(p)v® + O(v*)
* q(p,—v) = =q(p,v) = q(p,v) = ql(p)v + O(v*)

Taylorentwicklungumv = (0,0) fuhrtzu

F{%p,v) = frp(ho) + q1pafpp(ho)|[v| +ha fiop (ho) o] + 1((1110(1)2 Fp(ho)lvf* +0(v°) (2.11)

2
Mit (2.8)lassersichhg, ha, ¢ bestimmerundmanerhalt (siehez.B. Frischetal. (1987))
o) = E(1+ L(piv) + G(p)((piv)? — 312v)) + O(v?)
4079 (2.12)
Glp) = 377

wobeiI,, die Einheitsmatrixwvom Rangn bezeichnelm folgendenseiv <« 1 angenommen.
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Die Navier-StokesGleichung

In hydrodynamische8ystemenverdendie SttomungseigenschafteinerSubstanziurchdie Navier-
Stokes GleichungbeschriebenBei der Betrachtungvon Flissigleiten vereinfichtsich diesezur in-
kompeessiblerNavierStoles Gleichung

Oipv + poVou = —Vp+ pvV3u(+Vq)
(2.13)
Vv = 0,

wobeip denSystem-undgq einenexternenDruckgradientermngibt.v ist die kinematische/iskositat
der Flussigleit. Ein Modell zur Simulationvon FluRdynamilken kannnur dannadaquatsein, wenn
es ebendlls dieseEigenschaftaufweist.Im folgendenwird die Navier-Stolkes Gleichungausdem
Modell hegeleitet.
Fur groReGitter und Zeitintenalle 1aRtsich der Iterationsschritdannmit §;, 6, < 1 stetigapproxi-
mierenzu

F0 (2 + pids) = fi(2) = AP (F4(2)). (2.14)

Mit derAnnahmedal3d,, d; = €, erhalt manmittels Taylorentwicklung
1
fi(z +pidz) = f(2) + 0fi(2) + piV f{ (2) + 5€(0 + PiV)* fi(2) + O(€?) (2.15)
Fur denFall, daBe — 0, sprichtmanvon derBoltzmann-fTansport-Gleiburg

Ofi + piV fi = Ai(f). (2.16)
Im makroslopischerRaumformulierensichdie Erhaltungsatze(2.8) zu

Op+V(pv) = 0 (Kontinuititsgleichung)
(2.17)
ow+ (wV)v = 0 (Bewegungsgleichung)
Mit (2.16)laltsichdie Bewegungsgleichungchreiberals
> opifi) + > pi(piV i) =0. (2.18)
i i
Mit Hilfe von (2.12)latsichdiesentwiclkeln zu (sieheFrischetal. (1987)S.669-675)
O(pv) + Vp = Vs + O(ev), (2.19)
mit
p = c?p(l - ,u(%)2> Iy + pulov (Flu8 — Tensor)
s = vV(pv) (Viskositatsstrefi — Tensor)
o= %77%2; (Korrekturfaktor) (2.20)
v o= u(p, ABoltz) = 218 p(;lgp) 497%‘;9(77[)) — % (kinematische Viskositét)
cs = 3 (Schallgeschwindigkeit)

Fur denFall v <« ¢; undp = 1 entsprichtdiesderinkompressibleNavier-Stokes Gleichung.Die
Abhangigleit us von derDichte p ist Grundfur die Nichteriullung der Galileischerinvarianzundes
folgt gleichzeitigdie Notwendigleit derInkompressibiliét.
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Bemerkung 2.8: Die Kollisionsmatrixist unablangig von der Erfullung der Navier-Stokes Glei-
chung,siebestimmtjedochdie Viskositat.

Bemerkung 2.9: Bei SimulationeinerFlissigkit laltsichdie Galileischelnvarianzdurchpassende
SkalierungwiederherstellerfFrischet al. 1987).WerdenmehrereStoffe (z.B. Wassemundim
Wasselgelbste Substanzenjleichzeitigsimuliert,ist die Skalierungnicht mehreindeutig,da
1 vom jeweiligen Stoff bzw desserDichte ablangt.EinenAuswey bietetdie Erweiterungmit
mehrPartikelgeschwindig&iten (Chenetal. 1989).

Mit demRaumskalierungaktor e, werdendie GrolienRaum(R), Zeit (T'), Geschwindigkit (1),
Druck (P) und Viskositat wie folgt skalier?:

R = €4, P = egy%uflp,
T = egysut, v = uly, (2.21)
V = elv

sys”*

Bemerkung 2.10: Die SkalierungderViskositat hatzur Folge,dal3nur Viskositten
v > 0.2931 (p = 1.9956) simuliert werdenkdnnen,wodurchder LBA nur zur Simulation
laminarerStromungergeeigneist (Diemeretal. 1989).Zudemergebensichfur Dichtenp >
3.5 nggative Viskositaten.

NumerischeBerechnungdesLattice-Boltzmann Automaten

Der Iterationsschrittaltsichschreiberals

¢
- f5e

t+1/2 t+1/2
freL ey :(...,E:AJB"”Zifi“L/,...) (2.22)
N
(2

t—

—0

Damit stellt sich bei dernumerischerBerechnunglasProblemder AusloschungDieslaltsich ver
meidenjndemmandenZustandf in Gleichgevichts-undNichtgleichg&ichtszusand aufteilt.

AlB"ltszeq ):

0
FIFT = fiTP = apeltz(pran/2 — gea g pea) AP - pe) (229)

Unter Ausnutzungder Inkompressibiliét 1atsichdie BerechnunglesGleichgavichtszustandever-

einfachen

7 7

mit po = p(z,t) fa.t € N, z € Z. In einemletzten Schritt [aBt sich die Matrixmultiplikation
vereinbichen

Aol ( — fen) = ARl(f) — 8 AP (1) — SEOARIE () — BG (o) AP (piv)?)

_|_% %UQAZBOHz (I7)

= AP (f — BG(po) (piv)?).

7= 2 (14 2m) + Gl — 201 ) + 0189 2.24

(2.25)
Der Lattice-BoltzmanrAutomatist danngegebendurch:

5GroR-bzw FetthuchstabetezeichnemakroslopischeGroRen.
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Definition 2.4 Lattice-Boltzmanmiutomat
Sei(Z, dist) hexagonalesitter. Sei
P = {pOa "'7p6}

. 0 1 0 -1 ~1 0 1
“1\o0/)’\ -1 )\ -2 )'\ -1 )’ 1)\ 2)’\1
dierelative Nachbarschaft,

Y = [0,1]” derVariablenraunund

T = Tk o Tg die Transitionsfunktion

mit demBewegungsanteil

. TB(gﬂagla'"agG) = G|i+3],i» fallsi > 0

Tg: V' — V mit ( )i 1= v
TB(907917 s agﬁ))o *= 90,0 sonst

unddemKaollisionsanteil

{V - %
Tk :
fo= T(f)=I(f) + AP (p)(f - f')

mit f] = G(po) (piv)? = 1§ T2 (piv)? und
0
(\/g'um+vy)2

4
2

Vo vy = (fi = f3 = fa+ fo) - cos]
(po)? = | 8wl | it vy = l(=fi = fs+ fa+ fo) - sin
(V3vz+uy)? +(_f2 + f5) ’ SZTL%]

4

v

2
Uy

(\/gvm_vy)z

4
Die Matrix ABlz — (b, ;) emjibt sichzu

bo b1 b1 by by b by
b1 bs b3 by b5 by b3
. by bg by by by by by
A Boltz (p) — —57"(1 —r) b1 by bz by b3 bs b5
by bs by by by by by
by by bs by by by b3
bl b3 b4 b5 b4 b3 b2

wobeir = § und

by = 24r?2 —24r+12 =6(2r —1)2+6

by == —4ri4d4r—-2 =(-1)(2r-1)2%-1

by = 10r2—-10r+8 =25(2r—-1)2+55

by = —6r2+6r-5 = (-15)(2r—1)>2-35"
by = 2r2-2r+1 =0.5(2r —1)2+0.5

bs = 2r2—2r+2 =0.5(2r —1)2+1.5
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Sei @ wie in Definition 2.1 mit der TransitionsfunktionZ” definiert. Dannheil3t (P, Z,V, @)
derzellulareAutomatLBA.

Mit Hilfe desLBA (bzw LGA mit grol3enGittern) lassensich Sttomungenvon inkompressiblen
Stoffen sehrgut simulieren(Higueraund Succi1l989;Kougias1991;Bernsdorfl994;Di Pietroetal.
1994),daiiberhinausistderLBA bzgl. derEingabeparameteumerischaul3ersstabil(Higueraetal.
1989).EntscheideneNachteilist jedochdie dichteabBAngigeSkalierung.

2.1.3 Der Lattice BGK

Die Dichteabfangigleit von y in derNavier-StokesGleichungwird durchdie Fermi-DiracVerteilung
verursachtln der diskretenkinetischenTheorie (Gatignol 1975) sind GaseMaxwellverteilt. Unter
dieserAnnahmekann man die Partikeldichtein der Ruhepositionertbhenund ertalt Galileische
Invarianz(Qian et al. 1991).Ersetztmandie KollisionsmatrixA Z°%# durcheinenRelaxationsiktor
w, so bleibendie Eigenschaftemer Navier-Stokes Gleichungerhalten(Bhatnagalet al. 1954; Qian
etal. 1992).

Der Iterationsschrittm LBGK vereinfichtsichdanngegeniberdemdesLBA zu

FIP(2) = fiz - i),

F2) = (2 (2) = w(feae) — F1H2(2)).

Im Fall 0 < w < 1 sprichtmanvon Unter undim Fall 1 < w < 2 von UberrelaxationDer Algorith-
musist fir 0 < w < 2 linearstabiP (Qianet al. 1992).DieseForm desAutomaterrepiasentierden
derzeitigenStandder Forschung(Shanund He 1998;Karlin und Succi1998).Die Berechnungles
Gleichgevichtszustandelseschanktesichanfangsaufdie AusnutzungdererhbhtenPartikelbeleggung
dermittlerenPosition(Qianetal. 1992;Chenetal. 1992).NeuereArbeitenhingegenversuchenauch
thermodynamisch&igenschafterauf dasModell zu Uibertragerbzw zu verallgemeinern(He und
Luo 1997;Karlin und Succil1998;Luo 1998;Shanund He 1998).Mit derBoltzmann-Maxwell$en
\erteilung

(2.26)

_ (=v)?

g(¢) = 2 ol (2.27)

9nRT"
wobei hier R die ideale Gaslonstante " die Temperaturé die jeweilige Partikel- und v die Zell-
geschwindigkit bezeichnenerhalt manfur den hexagonalenLBGK (vgl. Glg. 2.24, He und Luo
1997)

l .
F{Uz) = wip(1 + 4(pw) + 8(pv)? — 0°),  w; = { f, _ . (2.28)

Hierbeiist RT = c? gesetzmit der Schallgeschwindigiit ¢, = 1/2.
Definition 2.5: Lattice BGK
SeienP, V, Tz wie in Definition 2.4und

T::TKOTB

®Furr die Erwartungswerte\ derMatrix AZ°% gilt —2 < X < 0.
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mit demKaollisionsanteil

V — 1%
TK:
{f = Tk(f) =1 -w)f+wf“

mit demRelaxationsdktorw €]0,2[ und f¢? nach(2.28).® seinach(Def. 2.1) definiertmit T'.
Dannheil3t(P, Z,V, @) derzellulare AutomatLBGK.

Die Viskositatistim LBGK bestimmtdurch(Qianetal. 1992;Dardisund McCloskey 1998)

172

und hangtallein von dem Relaxationsdktor ah Man erkennt sofort, da3jede beliebige(positive)
Viskositat gewahlt werdenkannund dal3die Dichteablngigleit verschwunderist. Die Skalierung
erfolgtanalog(2.21)mit = 1.

In derPraxisist die SimulationrealistischeWiskositaten(z.B. Wasserv = 1 bis
2-107%m?/s = w > 1,999968) nicht moglich, dader LBGK fiir w — 2 unstabilwird. Diese
Unstabiliitistim wesentlicherdurchdenAnteil ruhendefPartikel (SterlingundChen1996)unddie
Rechengenauiglit (Teixeira1997)bestimmt.GrodteStabilitat wurdefir Systemenachgaiesen,in
dener2/3 derPartikel in dermittlerenPositionliegen(Sterlingund Chen1996).

Aus der Hydrodynamikist bekanntda3 Stromungsmustenicht nur von der Viskositat, sondern
ebensovon der Strtomungsgeschwindigit und demRaumablhangigsind. DieseCharakteristilwird
mit dersogenannteReynoldszahbeschrieben:

Re=—=, (2.30)

14

wobeiv die charakteristisch&lieRgeschwindigit in [Zellen/Iteration], L die charakteristische
Langein [Zellen] und v die kinematischeViskositat in [Zellen? / Tteration] beschreibi(Higuera
et al. 1989; Benzi et al. 1992). Alle zitierten LGA bzw. LBE simulierenreale Wasser oder sogar
Windsttime mit relatv hohenViskositaten,indem die entsprechend®eynoldszahlsimuliert wird.
Hohe ReynoldszahlererreichtmandurchHerabsetzener Viskositat, Erndhungder FlieBgeschwin-
digkeit oderVergroRerungdesModellgitters(siehe(2.30)undWorthingetal. (1997)).Fur sehrgrof3e
Reynoldszahlenal3tsich ein Smagorinsi-Subgrid-\érfahren anwendenindemder Relaxationsdk-
tor lokal berechnewird (Smagorinsi 1963;Hou etal. 1996;Masselotund Chopard1998).

Die in dieserArbeit betrachteteisandvattsedimenteveisenjedochhydraulische_eitfahigkeiten
in der GroRenordnungon 10~%m /s auf, die Permeabilittenk ~ 10~m? entsprechefDomenico
undSchwartz1998).In diesenBereichsinddie auftretenderstrtomeausschlielictaminar(Re < 1,
(Klenke, pergéinliche Kommunikation))d.h., estretenkeine Turbulenzenauf und die Viskositat hat
einenvernachassigbarertffekt auf dasStromungsbild.Dies wurde durch Untersuchungegezeigt
(Freed1998),laRtsichaberfir die LBE auchdirekt herleiten(sieheSatz2.3und Satz2.4).

2.2 Die Randbedingungen

Zur Simulationvon Strdmungernin (pordsen)Medienist esnotwendig die Zellenmit einerzusatzli-
chenlinformationiiberihre Strukturzu versehensawie eine entsprechenderganzungder Transiti-
onsfunktionvorzunehmenFernerwird gekirt, auf welcheWeisedie Randzellerzu behandelrsind
unddasGeneriererexternerKrafte erfolgt.



20 KAPITEL 2. STROMUNG

Reflexion

Abbildung 2.5: Hinder nisreflexion.Ein Partikel, da3in derBewegungsphasaufein Hindernistrifft,
wird in die entggengesetztRichtungreflektiert.Der ZustandderHinderniszellerist invariant.

2.2.1 Behandlungvon Hindernissen

Im realenMediumwird zwischenPorenraun{durchBissig)und Sedimentbzw. festenKomponenten
(undurchassig)unterschieden An der Sedimentoberficheist, aufgrundvon Reitungsefekten, die
Stromungsgeschwindigiit Null. Dieslafstsichim Modell erreichenjndem Partikel von denOber
flachervollstandigreflektiertwerder.

Definition 2.6: Zellstruktur

frei transportiert } or

ElneZeIIehell’St{ Hindernis reflektiert
den(vgl. Abb. 2.5).Die MengeStruc = { frei, Hindernis} heilltdannZellstruktur

}, wennPartikel benachbartezellen

Die bishernur fur freie ZellendefinierteTransitionsfunktiormuRfiir HindernissauinddenUbegang
frei-Hinderniserganztwerden.Die Definitionenvom FHP-1undderLBEs werdendementsprechend
erweitert.

Definition 2.7: Hindernis-Erweiterung

Sei(Z,P,V,®) einzellularerAutomatnach(Def. 2.3), (Def. 2.4) oder(Def. 2.5). Dannwird
derVariablenraununddie Zustandsmengem die Strukturerweitert

V' =10,1]" x Struc

Die Hindernisreflgion wirkt sichauf die Bewegungslmponentaler Transitionsfunktioraus,
die entsprecheerrweitertwird zu

T = (TK o TllaaidSt'ruc)
wobeisichdie ,Bewegung Tz mit h = (f,s) € V' schreiberiaRtals

Té:{ 1 - V
(h(],...,hG) = T'B(ho,...,hﬁ)

’In Kapitel 5 werdenallgemeinereStrukturen(z.B. Biofiime) behandelt.
8Ein VemleichverschiedeneGrenzbedingungefindetsichin Lavalleeetal. (1991).
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mit
fi06 falls s = Hindernis
(T’B(ho, ... ’hG))z’ =4 flits| falls so = frei As; = frei
fii43,0, falls so = frei A s; = Hindernis

undder, Struktuneranderung

, V7 - V'
1dStruc (h
0,

. hﬁ) = S0
FHP -1
Sei®’ nach(Def. 2.1)definiertmit 7", dannheiltderzellulareAutomat (P, Z, V', ') LBA
LBGK

mit Zellstruktur

Bemerkung 2.11: Die Struktuneranderunggewinnt erstmit Einfuhrungentsprechendd?rozessén
Kapitel 5 anBedeutung.

Ahnlich wie zuvor werdendie Zusandeabkiirzt durch® (8°) (¢, z) =: (f*(2), s'(2)) € V".

2.2.2 Behandlungder Randzellen

Der Automatwird als zweidimensionalegeld implementiert.Dabei sind die Nachbarschafteder
Randzellemurvollstandigundmiisserseparabetrachtetverden EsbietensichgenereldreiL 6sungsmglich-
keitenan:

a) Die Randzellerwerdenauf eineniterationsivarianta ZustandgesetztDieskanneineHinder
nisstrukturoderein vorgegebeneiZellimpuls sein.Wahrendder IterationwerdendieseZellen
ausgelasseandfungierenlediglich alsNachbarrinnererZellen.

b) Furdie Randzellerwerdengesondertdransitionsfunktione definiert.

c) Der ZustandeinerZelle wird ausdemSystemzustantierechnetbeispielsweiseergemittelte
ZustanddesSystemszw einerUmgelung der Zelle (keine Transitionsfunktioim Sinnevon
Def. 2.1).

d) Die Randzellerwerdenmit dengegeniiberligendenZellenverknipft. Auf dieseWeisewerden
periodischRandbedingungegeschdtn. DieslostgleichzeitigdasProblemderMassenerhal-
tung. Zu beachternist hierbei,dalRdie FeldgbRein x-Richtunggeradeseinmuf3 (folgt ausder
geometrischenordnungderZellen).

Wattsedimentéassersichin Schichtermit Machtigleitenvon einigenMillimetern bis hin zu meh-
rerenDezimeterrunterteilen JedeSchichtweist beZiglich Porosiit und Struktureinenhomogenen
Charakterauf. Da die GroRenordnungler zur SimulationverwendeterSedimentaufnahmem Mil-
limeterbereicHiegt, lassersich periodischeRandbedingungeannehmen.
Stdmungenentsteherdurch lokale Druckunterschiededie gemesserbzw. berechnetwerden
kdnnen.EinerealistischedUmsetzungm Modell ist dasGenerierereinesUber bzw. Unterdrucksan
dereinenundeinesUnter bzw UberdrucksanderandererSeite.Der soentstanden®ruckgradient
breitetsichim Simulationsproze@berdasSystemaus,bis (bei konstanterexternenParameterngin
Gleichgavichtszustaneintritt. Die vorwiegendeStrtomungsrichtungn denbetrachtetersedimenten
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ist vertikal und die Aufnahmensind allesamtTiefenschnitte weshalbim folgendenAbschnitt nur
vertikal gerichteteDruckgradientemetrachtetverden.

a) Sedimentprobe b) Modellgitter c) Randzelle

[} = 1 L
=

size {

|

—_

E size,
2 X

Abbildung 2.6: Externer Druckgradient. Wahrendsichin der Probeder Druckgradientvon oben
nachuntenbzw. umgelehrt aufbaut,geschiehidiesim Modell von beidenSeitenausgleichzeitig.
DurchVerknipfungdesoberenundunterenRandesnul3nur eineZellreihegesonderbehandeltver-
den.Bei der Umsetzungn dasModell wird size, vorgegebenund size, ausdenDimensionerder
realenProbebestimmit.

2.2.3 AnlegeneinesDruckgradienten

Gegebenseiein dreidimensionale@eales)Systemmit globalenEinheitenR, T', V (Lange,Zeit und
Geschwindigkit). Derbetrachtetéusschnitthabedie Abomessungen x bx ¢ [R®], dasentsprechende
Modell size, x size, Zellen.Zur ErzeugungeinerStromungwird einvertikalerDruckgradient-0, P
andasrealeSystemgelgyt (sieheAbb. 2.6). Es geriigt, aufgrundder DimensiondesModells, einen
raumlichuniformenGradientereu betrachtend.h.

8:P; =0, 8,P;=0,i=0,1. (2.31)

Sinnvoll istjedochdie Optioneineszeitlich variablenDruckgradiente®, P(t), beispielsweiseur Si-
mulationvon Gezeitengngen Beim GeneriereresvertikalenDruckgradientersollennur die Rand-
zellendererstenbzw, derletztenZeile angergt werder. In diesemFall habenin denoberenRand-
zellennur die unterenPositionenfy, fo, f3 bzw. in denunterenRandzellendie oberenPositionen
f1, [5, fe €inenEinflu auf dasinnereSystem.

AusderBeziehung

%(p0+P1)+P*—(%(P0+P1)—P*) _ 2p*
b b (2.32)
mit P* = |Py — %(PO + P

_bB-P _
9,P = Lo =

9AnsonstermuiRtenlokale Besonderheiterz,.B. abgeschlosserRorendume durchFallunterscheidungetrenntbehan-
deltwerden.
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folgt, dal3bei Verknipfungdesoberenund unterenRandequr eineRandzeilg(die nullte) betrachtet
werdenmul3.

Mit derNewtonscherBeziehung

ov =1 (2.33)
m

wobeiF = 0yP -b-a-cundm = p-a-b-c, laBtsichdie BeschleunigunginerZelle z € Z
bestimmen:

Oy P
o = (T) Esysht (2.34)
undt©
a 1 a-size
_ —92.|— Y 2.35
€sys fszze sizey’ Stzey |:\/§ b :| ( )

Die Mittelung von e,y ist notwendigdasize, € N.

In der Literatur finden sich noch zwei weitere Ansatze zur Integration externer Krafte. Eine
Moglichkeit bestehtdarin, den Druckgradientemicht, wie hier vorgestellt,nur in der erstenZeile
zu generierensondernn jederZelle gleichzeitig(Verbeg und Ladd 1999).Eine andereMethodeist
die lokale Losungder Navier-Stokes Gleichungmit externerKraft F' (Martys et al. 1998). Hierzu
wird derlterationsschrit{2.26) erweitertzu

f7E) = 1772 = w(fe) = 1P @) - P () — Sz —pi)- - (236)

Shanund He (1998) zeigten,daf3 sich der Belegungszustand' in TermenHermitischerPolynome
entwickeln lalt,womit sichderGleichgavichtszustandus(2.27)formuliert zu

1
(2 = wip(l + 4(piv) + 8(piv)? — 20* — = (4(Fp;) + 16(piv) (Fp;) — 4|Fv|2)>, (2.37)
wobeiw; fur die Positionsgeichtungundw fur denRelaxationsdktor steht.

2.2.4 Umsetzung

Durchdiein 2.2.2gemachtéAnnahmeperiodischeRandbedingungehatjedeZelle einevollstandi-
ge NachbarschaftEin Iterationsschritbestehtausder definiertenlteration(Def. 2.4) und einemBe-
schleunigungsschtidernulltenZellreihe:

z = ($70)€Za f:f(z)a pzp(Z)
Oy P-€sys
Af = ot

6 2

<( fi—fa+ fa+ fo) -sin% + (— fo+ f5) - sinF >+%Af
= %(( (fi = Af) = (f3 = Af) + (fa+ Af) + (fo + Af)) - sin
(

+(— (f2 = 2A0) + (f5 +2A0)) - sing )

(2.38)
HierausergebersicheinigeKonsequenzerZum einenwurdehiervorausgesetztalldie nullte Reihe
nur ausfreien Zellen bestehtZum anderermuf3 manbedenlen, daRdie Existenzvon Hindernissen

191.] bezeichnetlie GauRklammer
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in dererstenbzw. letztenZeile, bedingtdurchdie diskreteStruktur eine AusbreitungdesGradien-
tensuiberdasSystemstarkbeeintéchtigtbzw. verhindert.Die Flie3geschwindigéit amoberenRand
weichtextremvon der Geschwindigkit im Systemab, wodurchausgepigteRandefekte entstehen.
Ein weiteresProblemstellenRuckkopplungsdtkte dar, die direkt von der Turbulenzder Sttomung
abrangenlm laminarenFall stabilisiertsichjedochdie vertikale Flie3richtungbereitsnachwenigen
Zeilen.Aus diesenGrundenwerdenim Modell obenunduntenReihenfreier Zellenhinzugetigt. Die
obereRandzeileseials|Initiatorzeilebezeichnet.

\/{\ Randzelle. Dichtep
L]

1/{ e
L] I'l

freie Zelle. Dichte: top*p

auf eine innere Zelle reduzierte Sedimentprobe
Dichte: y*pe

Abbildung 2.7: Idealisiertes Modell. JedesMo-
dell 1aRtsich auf 4 ZellenreduzierenDiesesind
die Initiatorzelle mit dem Druckgradientenzwei
freie ZellenzumFluRausgleiclunddie innereZel-

freie Zelle. Dichte:bottom*p

le, die die Sedimentprobeepiasentiert.top und
\/{\ bottom bezeichnerhier die Anzahl der addierten
o " freienzellreihen.

Esseierwahnt,daRbei SimulationturbulenterStromungereinezusatzlicheNeuausrichtunglesGe-
schwindigleitsgradietenin derBeschleunigungszeildenRickkopplungsedtkt vermeide(sieheda-
zuauchAnhangA).

Definition 2.8: Reflektionsgrd

Der Reflektionsgad einesSystemsseiein Werta € [0, 1], derangibt,wieviel der Partikel vom
Systenreflektiertwerden.a ist abrangigvon der Porosiit undderHindernisstruktur

Bemerkung 2.12: Bei turbulentenStrtomungemimmt der Reflektionsgradu, d.h. erist zusatzlich
vom Druckgradientembhangig.

Satz 2.3: Austaushbarkeit

In einemkonkretenSystemmit einemReflektionsgrad < a < 1 latsichdie Anregungmit-
telsBeschleunigungsteri@w (mit der statiorarenGeschwindigkit v,) durcheinenkonstanten
Termug (mit derstatiorarenGeschwindigkit v.) austauschemndesgilt

@—Za

)

Beweis: Gegeberseiein Systenmit Porosiéite undReflektionsgrad, dasin einhexagonalessitter
derGrolRex x y Ubersetztvird, wobeidie untersteund obersteZellreihejeweils frei sei. Dem
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Modell werdeneinelnitiatorzeilemit Anregungd < |o|, sowie top € N freie Zellreihenoben
undbottom € N freie Zellreihenuntenhinzugeiigt. Die Zelldichteseip.

Nach Voraussetzungilt v,(f°?) = 0. Fur denstatiorarenZustandlaitsich danndie 2-dim.

p
7-NachbaiLBE Zelle vereinfichenzu einer1-dim. 3-NachbaiZelle ( ra ) Im Anfangszu-

Do
standgeltep; = p. Als nachstedaltsich nunjede Zellreihe zu je einer Zelle mitteln. Hin-

dernisseerhaltenhierbeidie Belegung (0, 0,0). In einemletztenSchrittwerdendie addierten
freienZellenunddasSystemaufje eineZelle reduziert(sieheAbb. 2.7).Dabeibezeichnemlie

Positionerp; jeweils die nachobenbzw. untenorientiertenPartikel derGrenzzeilerundesgilt

Pi + P(i+1) mod 8 = 2p. Mit denBezeichnerre fur konstanteAnregungundb fir Beschleuni-
gunggilt fur die Initiatorzelle

pf = p+d, p; = p—d, (2.39)
po = pet+d, py = p1—d.
Die restlichenPositionersinddurchdasGleichungssystem
I pp = app+p3 IV py = (1-a)p
II po = po V ps = (2p—po) (2.40)
OI p3 = (1—a)ps VI ps = ps+aps

bestimmt(die r; werdenvernachhssigt,dasie auf denZellimpuls keinenEinflu3 haben) Die
Durchschnittsgeschwiigkeit im Systemergibt sichaus

p=D2 M (2.41)

7

ype
wobei
p3=(1—a)(2p —po), pa= (1 —a)po, po =P+ %. (2.42)
Daraudfolgt unmittelbar

% (1—a)2(p —p)

g.e.d.

Bemerkung2.13: Der Terme — (1 — a) beschreibtden Anteil der Partikel, die nur pass¥ an der
Stdmungdurch das Systembeteiligt sind. Der Wert ist um so grofl3er je mehr Nischendie
Hindernisstruktuaufweist.Fur nischenlosétrukturenwie z.B. ein (zweidimensionaledrohr
gilt ¢ = 1 —a. Wennnur die Porositit einerStrukturbekanntst, la3tsichdieseMethodedirekt
auf die Gitterzellenanwendenum die Permeabiliat desSystemszu bestimmen(Dardisund
McCloskey 1998).

Aus der Schwierigleit, a zu bestimmerresultiert,die Notwendigleit, ein sich selbstinduzierendes
Modell zu wahlen.Der Satz 2.3 zeigt, daR dies hochstensdurch Rundungsfehlezu Aufschaule-
lungsefektenfiihrenkann.Esfolgt unmittelbat!

HsiehedazuauchScheidgger(1974)
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Satz2.4: fixer Druckgradient

Gegebenseieine Geometrie auf der eine Sttomungmit demDruckgradienterVp s, (~ 0yv)
berechnetvird. Wird einezweiteStromungmit Druckgradientetv/p berechnetsoresultiertim
laminarenFall dasselbé&trdomungsmusteund esgilt

Vp
Vp fiz

v = Vfiz,

wobeiv;,, undo die jeweiligen Durchschnittsgeschwirgkeiten bezeichnen.

Beweis: Auf der Modellebenefolgt ausSatz2.3und (2.38):7 ~ 0w, sawie Linearitt deseindi-
mensionalerstromungsmusters:

at’l)

)y b= (1= a)p+ ). (2.4)

aﬂ)

p3:(1—a)(p—g

Die Linearitatim zweidimensionalefall folgt unmittelbarausdenKollisionenunddereniso-
tropie.

Im realenSystemist diesgewahrleistetdurchDarcy’s Gesetz
v =——"-Vp, (2.45)

wobeik fUr die Permeabiliat desSystemssteht,die im laminarenFall konstantst.

g.e.d.

Bemerkung 2.14: Unter bestimmtenvVoraussetzungelaltsich die Gultigkeit von Dargy’s Gesetz
direktaufdemhexagonalerGitter mit Hilfe von Simulationsrechnungezeigen(Balasubrama-
nianetal. 1987).

Im Modell wird ein fester GradientA fy;, = % gesetzt.Die makroslopischeDurchschnittsge-
schwindigleit ergibt sichdannaus(2.38)

Oy P -
y €sys G
pCo

V= fiz- (2.46)
Die Wahl einesfixen Druckgradienterbringt einengroRenVorteil mit sich: Eine Uberpfifung der
Skalierungsgrenzemeim UbersetzenlesrealenDruckgradienterf| A f| < %, [v] < ¢) entfallt. Bei
derWahl desGradientermuRbeiticksichtigtwerden daf3je kleinerder Wert, destogrof3erdie nume-
rischenFehler(ablangigvom Datentyp),und je groRerder Wert, destogrof3erdie Abweichungvon
derdurchschnittlicheichte (VerlustderInkompressibiliat, Auftretenvon Turbulenzenm LBGK).

Bemerkung2.15: Die vorangehendei®atze habengezeigt,dafd sich Druckgradientund Fliel3ge-
schwindigleit im laminarenFall proportionalverhalten.Wird im Modell eine von der Rea-
litat abweichendé/iskositat angenommergsieheAbschnitt2.1.3), so mufd der urspkingliche
Druckgradienbzw. die resultierendéseschwindigkit entsprechen(R.30)skaliertwerden.
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2.3 TechnischeUmsetzung

Als ProgrammierspracHeér dasModell wurdedie SpracheC gewahlt. Die Umsetzungerfolgteunter
Unix/Linux auf einerHP ApoLLO 9000 Series700 sawvie auf einemPCAMD K6-2 350 MHz. Im
Programnwird eineZelle als Strukturdefiniert:

typedef struct zelle

{ char i nhal t; Zellstruktur(frei, Hindernis)
doubl e fL7]; Partikelbelgung f = (fo-- -, f6)
struct zelle *nb[6]; Zeigeraufdie Nachbarzellen

} typ_zelle, *ptr_to_zelle;

DashexagonaleGitter wird alszweidimensionaleBeld der Grol3e(size,, size,) deklariert.Zusatz-
lich werdendie Zellenmit inren Nachbarnverknipft (sieheAnhangB.1).

Die Hindernisstruktuliegt alsGraubildin FormeinerDateivor. Dieseswird in ein Schwarz/Weif3
Bild gewandeltundin dashexagonaleGitter Ubertragenilst die AuflosungdesModellgittersgeringer
alsdie desSedimentbildessowird fiir jedeZelle dermittlere Besetzungswelt 5 bestimmt.Anhand
einesFilterwertes) < ¢ < 1 erfolgtdie Ubersetzungach

(2.47)

s(z) = { Hindernis, falls f(z) > ¢

frei sonst.

Durchdietriviale Wahl ¢ = 0, 5 erhalt dasModellgittereinePorositt ahnlichwie dasAusgangsbild.
Da jedochstrukturelleEigenschaftenm Vordegrund der Untersuchungestehenjst essinnvoller,
einenhdherenWertzuwahlen. Auf dieseWeisebleibenkleine ZwischenaumeundPfadeim Modell-
gitter erhaltenwohingegendie Porosiat zwangsaufig zunimmt.

Die IterationsschrittalesLBA und LBKG werdenimplementiert.Die aufgrunddeshohenRe-
chenaufvandesvollzogeneprogrammtechnisch®ptimierunggeht zu Lastender Lesbarleit (siehe
AnhangB.2-B.4).

Zum Vemleich beiderAlgorithmenlaltsich eine Aufwandsabschitzungdurchilhren(sieheTa-
belle 2.2). Die aufwendigeraMatrixmultiplikationim LBA laRtsich durchprogrammtechnisch@p-
timierungstarkvereinfaichen(sieheAnhangB). Somitist derRechenaufanddesLBA ca.1/3 hdher
alsderdesLBGK. Wahrendder Rechenaufandvorwiegenddurchdie Anzahlder Multiplikationen
bestimmtwird, ist der Rundungsfehleabhangig von der Anzahl der Additionen bzw. Subtraktio-
nen.Im LBA habenalle Additionendie Gro3enordnungf;, (i = 0, ..., 6). Im LBGK mufRzwischen
Additionender GroRenordnungfy und f;, (¢ = 1,...,6) unterschiederwerden.Bezeichnef den
numerischeWertvon f, soergibt sichpro Positionund Iteration

LBA:|fi - fi| < 72-10' % . l%axﬁ{fj v=0 7_72,0
F T 0 (2.48)
LBGK :|f; = fil < 8:1017% - fy 4361070 max {f;} "= &p.

Hier bezeichnetl,,, die MantisseriingedesDatentypgdoubl e bzw. f | oat ) und10'~%~ dierela-
tive Maschinengenauigit. Damit ist der Fehlertermbei beidenAlgorithmen etwa gleich grol3.Die
Kollisionstermeverteilendie Partikeldichtegleichn&Rig Uiberalle Positionenp; (i > 0) einerZel-
le, wodurchdasStiomungsmustesehrrobust gegeniber Rundungsfehleriist. Kritisch hingegenist

25chwarzePixel/gesamtéixel ~ Hindernisse/(Riche/Zelle)
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| Rechenschritt | LBA | LBGK |
| o | OM+16A | O9M+16A |
fe 6M 24M+14A
m undsm 6M+12A —
fo 2M+2A IM+2A
fi,--f6 [ 6-(TM +7A) | 6- (LM +24)
| Summe | 65M+72A | 40M+44A |

Tabelle 2.2: Aufwandsabsclatzung desLattice-Boltzmann Automaten und Lattice BGK. Jeder
(iterations-)lonstarte Termwird nureinmalzumBeginn derlterationbzw. Simulationberechnetind
nicht weiter beriicksichtigt(sieheAnhangB). Zuweisungerund bedingteAnweisungerwerdenver-
nachbssigt.Additionenbzw. Subtraktionerwerdenmit A’ und Multiplikationen bzw. Divisionen
sindmit'M’ gekennzeichnet.

derunerwiinschteMassengeinn bzw -verlust.Die Invarianzder globalenMasseerlaubteine Mas-
senlorrekturdesModells. Dies wird erreicht,indemdie Dichte der Initiatorzellenentsprechender
Massendierenzmodifiziertwird.

2.4 Anwendung

DasStromungsmodelvird auf Sedimentstruktureangevendet die ausProberrezenteiattablage-
rungenvon der Insel Mellum gevonnenwurden(Ostfriesische®VattenmeersieheAbb. 2.8a).Das
SedimentveisteinevielschichtigeSequenzavechselndefein- bis mittelsandigegQuarzsandend mi-
krobieller Mattenmit kleinen Anteilen dentritischeiK drner (vorwiegendQuarzund Schwermetalle)
auf (Kropp et al. 1997).Die Machtigleit jeder Sequenzchwankt zwischen2 und 8 mm. Die Sedi-
mentlernesind charakterisierdurcheine durchschnittlicheKorngdf3evon 100um und einerPoro-
sitatvon e ~ 0.55. Zur geometrischenalysedurchRasterelektronen-Mikekope (REM) wurden
kleineTeile derSedimentkrneausgeschnitteandiiber12 Stunderin 4% 1.5-Dipentarbsundfixiert.
Die Probenwurdenmehrmalsgevaschenum kristallinesSalzzu entfernenpevor siein einerSerie
abgestufteEthanol/MasseBideststiht-Mischungen dehydriertwurden.Die praparierterSedimente
wurdenin Epoxydharzeingebetteund poliert, um eine ebeneOberflachezu erhalten.Schlielilich
wurdendie Oberfichenmit einerGraphitschichtiberzogerund mit einemREM untersuch{Kropp
etal. 1997).Die erhaltenerBilder wurdenin ein gangigesDatenformatTIFF) gevandelt,dasvom
Modell geleserwird. Im vorliegenderFall hatdie Probe(Abb. 2.8(a))eineAuflésungvon 482 x 674
Bildpunktenund wird mit demFilterwert¢ = 0,6 in ein hexagonalesGitter der Grof3e82 x 100
[Zellen] Ubertragen.

DasModell wurdeinitialisiert® mit einerDichte von p = 1,121, einerViskositat von v = 0,4
und gIeichrraBigerVerteiIungfl.o(z) = f%(p,v = 0), z € Z. Nebender Initiatorzeile (sieheAb-
schnitt2.2.4)wurdenobenund untenfreie Zellreihenhinzugetigt. Als Abbruchkriteriumwird die
relative Anderungin der Durchschnittsgeschwiigkeit gevahlt

o(t+1) — o(¢)
o(t)
Der LBA korvemiert bei einem Druckgradientervon 9, P = 0,025 Nm nach1821,der LBGK

<e e=1-107% (2.49)

BDer vollstandigeParametersatiindetsichin AnhangC.
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Abbildung 2.8: Stromungssimulationeiner Sedimentprobe.(a) zeigteineRasterelektronenmikro-
skopischeAufnahmeeinesProfilschnittesan der OberficheeinessupratidalerSedimenteg1.45 x
2.00 mm, InselMellum, Ostfriesische®Vattenmeer)Oben: Sedimentoberdiche;schwarz: minera-
lische Komponentengrau: PorenraumDie Porosiit betiagte = 0.548. (b) zeigtdie Sttdmungim
statiorairenZustand berechnemit demLBA. Die Vektorenrepiasentiererdie Zellgeschwindigkit

v = (vg,vy). WeiRkennzeichnedlie freien, Schwarz die HinderniszellenHinzugefigtefreie Zellrei-
hen(top und bottom) sind nicht mit daigestellt.Die Porositit desModellgittersbettagte = 0.587,
die ermitteltePermeabiliat betiagtk = 7,4 - 10~ 1m?2.

nach3186Iterationenmit einerdurchschnittlicherGeschwindigkit'4 vons = 3,1 - 107%m/s bzw.
7 = 3,4-10 %m/s. Bei WahlgleicherViskositat und Dichteliefern beideAlgorithmennaheztiden-
tische Stromungsbildergsresultierenjedochleicht unterschiedlichd-lieRgeschwindigiiten (siehe
Abb. 2.8(b) und 2.9). Das Strdomungsmustevertalt sich auBerstrobust gegerilber Anderungenin
der Viskositat (sieheAbb. 2.9(a)).Die Randefekte desLBGK im oberenund unterenRandbereich
sind deutlicherausgepigt als beim LBA, wohingeyendie FlieRgeschwindighit desLBA sensibler
auf Schwankungerder Viskositat reagiert(sieheauchBem. 2.10). Ursachefur dieseAbweichungen
konnenin derBerechnunglerViskositat bzw. desSkalierungsdktorsy liegen.Hinweisehieraufsind
jedochin der Literatur nicht zu finden. Von einer Uberpiifung der Viskositatensei an dieserStelle
abgeseherdadiesefir die weitereArbeit nur eineuntegeordnetdRolle spielt.

Das Stromungsmusteist charakterisiertiurch prononcierte aberkurze Pfademit relativ hohen
FlieBgeschwindighiten. Es gibt keinenausgepigtenWeg vom oberenzum unterenSedimentrand,
der als HauptfluBpéd interpretiertwerdenkdnnte. Andererseitsbewirken die ungeordneterliel3-
pfadeeine DurchmischunglesperlolierendenWassersBedingtdurchdie Inkompressibiliét ist der

¥Der Druckgradienist hier willk iirlich gewahlt und repiasentierkeinenrealistischerWert. Die Ergebnisseinsbeson-
deredie Permeabiliat £, sind—im laminarenFall — nachDargy’s Gesetzunablangigvon der GroRedesDruckgradienten.
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Abbildung 2.9: Geschwindigkeitsgradientenfir LBA und LBGK. In (a) und (b) sind die durch-
schnittlichenvertikalenFlieRgeschwindigiiten (in 10~%m /s fur dasSedimentgemaR Abb. 2.8(a))
pro Zellreihemit jeweils unterschiedliche®ittergeometrien(a: 82 x 100 Zellen,b: 120 x 150 Zel-
len) daigestellt.Fur dasGitter (a) wurdezudemeine Sensibiliitsanalyseler Viskositat durchgefihrt
(v = 0,4 + 0, 02). DergraueBereichin (a) kennzeichnetlie maximalenAbweichungervom Mittel-
wert.

PartikelaustauschwischerzweiZellreihenglobalkonstantDie vertikaleFlieRgeschwindigkit einer
Zeileist jedochSchwankungerunterleyen(sieheAbb. 2.9). Die Ursachehierfiir liegt in derhexago-
nalenZellstruktur Mit zunehmendeGittergroRenimmt dieserEffekt jedochab (vgl. Abb. 2.9(b)).

Die SchwankungerewischerminimalerundmaximalerGeschwindigkit sindhoch(sieheAbb. 2.8(b)).
Dieswird durchdenunterschiedlicheAnteil anHinderniszellempro Zellreiheverursachsawie durch
Nischenin der Struktur in denendie FlieRgeschwindighit starkabnimmtbzw Null betiagt. Die da-
durcherzeugterhohenFlieRgeschwindigkitenin denfreien Passagesindteilweisezehnmalhther
alsdie durchschnittlicheGeschwindigkit. Wie obenbereitserwahnt,stellt sich die Ubertragungles
Sedimentbildesn das Gitter als problematischdar, wenn mehrerePixel auf eine Zelle abgebildet
werden(was aufgrunddeshohenRechenauf@ndesgeradebei der Integration weiterer Prozesse
die Regelist).

BsieheKapitel 3und5
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2.5 Bedeutungder Gitter grof3e

Eshatsich gezeigt,daldie GroRedesGittersdie Simulationlokaler Stromungseigenschaftestark
beeinfluRtEin wesentlichesrgebnisder Simulationist die durchschnittlichd-lie3geschwindigt,
woraussich beispielsweisalie Permeabiliat berechneraft. Um den Einflu? der GittergroRe auf
die Modellegebnissezu untersuchenywird dasobigeModell fir verschieden&itter berechnetDie
resultierenderlieRgeschwindigiiten o(size,) sowie die Modellporosiatene(size,) werdenin ei-
nemGrapheraufgetragelisieheAbb. 2.10).Eszeigtsich,dalLBA undLBKG fir alle Gitternahezu
gleicheErgebnissdiefern (sieheoben).Deutlichist ein ZusammenhangwischenderFliel3geschwin-
digkeit und der Porosiait desModellgitterszu erkennen. Abhangigvon der Wahl desFilterwertesg
wird daszugrundeligendeProbenbildiir ausreichendtleine Gitterin eineneinzigenSedimentblock
(1 — e < ¢) oderein hindernisfreiessitter (1 — € > ¢) Ubersetztywobeidie FlieRgeschwindighit im
massigenporenraumfreieisedimentblociNull ist. Im hindernisfreierGitter hingegendivermiert sie.
Dieseswird durchfolgendeUberlegungklar:

NacheinerEinschwingphaskorvemiert dervertikaleGeschwindigkitsgradiet fur jedeGeome-
trie gegenNull (vgl. Abb. 2.9(b)). Der horizontaleGeschwindigkitsgradiat ist im hindernisfreien
Gitterebenélls Null (derDruckgradientvird horizontaluniforminitialisiert). Somitgilt Vo = 0. Mit
konstantenDruckgradienteffiolgt mit der Navier-StokesGleichung:

Ov=—-v-0—const+v-0#0 (2.50)
Hierausergebensichdie Beziehungen

5(si )size_>?ﬁ0 0, fallsl—e< ¢
vistaey oo, fallsl—e>¢ ’

( . ) sizey—0 0, fallsl—e < ¢
e(sizey 1, fallsl—e>¢ °’

Dasasymptotisch&/erhaltenvon o und e lateineeinfacheKorrekturder Flie3geschwindigit zu.
Dazu

fa(sizey) S12€y—>00 '6*

(2.51)

e(sizey) TR

Definition 2.9: a-Korrektur
Ggyeberseiein (statioréres)StromungsbilddesLBA bzw. LBGK auf
Z=H0,...,sizey — 1} x {0, ..., sizey, — 1}.
Die realePorositt seimit ¢ unddie desModellgittersmit ¢, bezeichnetMit Einfihrungeines

Faktors ) o
K, = M ,a€R
em-(1—¢g)

lassersichdie lokalenGeschwindigkitenwv(z), z € Z Korrigierenzu

Vkorr (2) = Kq - v(2).
DiesesVerfahrenseials a-Korrekturbezeichnet.

Es wird klar, daRdie FlieBgeschwindigiit wesentlichvon der Porosiit abkangt. Eine alternatve
Korrekturndglichkeit bestehdarin, die Modellporosiét andie realePorositt durchgeeignetéNahl
von ¢ anzupasserBei kleinen Gittern bestehthierbeidie Gefahr, daf3feine Flie3pfade durch die
MittelungwegfallenundsodasStromungsmustegravierendverandertwird. Hierbeigilt es,dasGitter
ausreichendyro zu wahlen,so dafRzumindestein Fliepfad vom oberenzum unterenModellrand
existiert. HierzufolgendeDefinition:
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Abbildung 2.10: EinfluR der Gittergrof3e.Fir die AutomatenLBA und LBGK sindin (a) die ver
tikalen FlieBgeschwindiggiten in 10 %cm /s sowie Porosititen(bei gleichemFilterwert ¢) fiir Mo-
dellgitterderLangensize, = 10,...,200 aufgetragenDie Abbildung (b) zeigteinenVemgleichder
vertikalenFlieRgeschwindigéiten fur denLBA ohneund mit a-Korrektur(a = 4).
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Definition 2.10: Cutof

Gegebernseiein Sedimentbildjn demein freier Weg vom oberenzumunterenBildrand fuhrt.
Als Cutof desModells wird die maximaleGittergroRe bezeichnetbei der kein Weg freier
Zellenvom obererzumunterenGitterrandfihrt.

DerCutof gibt somitdasgroRteGitteran,fiir dasdie ErgebnissaufjedenfFall falschsind(o(sizey ) =
0). Bestimmitist der Cutoff durchdenbreitestereg vom oberenzun unterenBildrand. Die Breite
desWegeslaltsichmit Hilfe einerrekursvenFunktionbestimmenDabeiwerdendie freienPixel der
ersterZeile alspotentielleStartpunkteangeseherbie Wegbreiteist durchdenDurchmesseanfreien
Pixelngegeben(esreicht,wenndie Sedimentpigl ausreichendiinnverteilt sind).Der ersteRekursi-
onsschritfuhrtin die benachbarteRixel, wobeijederNachbarfiir einenneuenWeg steht.Die Breite
desWegesist danndie minimaleBreitealler Wegpunkte Ist ein Nachbarpiel bereitsdurcheinenan-
derenWeg beschriebersowird diesesPixel ausgelassennddie aufeinandertrééndenWegevereint
(Breiteist danndie maximaleBreite beiderWege). Die Rekursionist beendetwennentwederkein
urnverwendetedNachbarpiel mehrexistiert oderderuntereRanderreichtwurde.Liegt ein Pixel der
letztenReiheauf einemodermehrerenNegen,soist die Breite durchdie maximaleBreite all dieser
WegegegebenDer Cutoff ist danngegebenwenndie WegbreitederZellbreiteim Modell entspricht.

Bemerkung 2.16: Die beschrieben&unktionist im Vergleich zur Simulationmit deutlichweniger
Rechenaufandverbunden jedochaufgrundder Rekursionrwesentlichspeicherintenger.

2.6 Zusammenfassung

Die Stromungstellt die Grundlagezur Simulationvon Transport-und Reaktionsprozessetar In
der Literatur sind zahlreicheAnsatze zu finden, in denenPartikel unterschiedlicheEigenschaften
transportiertwerden(Kougias1991; Stockmanet al. 1997). GrundlggenderAnsatzhierbeiist eine
Erweiterungder Kollisionsrggeln desLGA bzw LBA. Als problematischerweistsich dieserAn-
satz,wennweitere Komponenterintegriert werdensollen. In diesemFall mu3 der Programmcode
modifiziert werdenund dariberhinaussteigtder Rechenaufand erheblich,da die Interaktionaller
Komponentemintereinandespezifiziermwverdenmuf3.Diesmachtdie Konstruktioneinesallgemeinen
Transport-Reaktion-Modellgsnnbglich. Bei VerwendunglesFHP oderLBA bleibt zudemdasPro-
blemder Galileischerinvarianz.Im folgenderwird deshalbsofernnichtanderserwahnt,der LBGK
verwendet.

Bei derBerechnungon geringviskdsenFlisseremebensichzwei Probleme Zum einenerhbht
sich die Anzahl der ndtigen Iterationenbis zum Erreichendes Abbruchkriterium&®. Zum anderen
erfordertdie SimulationlaminarerFlissezudemaufiersgeringeFlieRgeschwindigiten (co — 0),
wodurchdie SummandebeimAddierendesDruckgradientesehrklein werdenunddie Fehlerdurch
AusloschungzunehmenzZwangséufig lassersich geringviskdseFlussenur mit erhbhterReynolds-
zahl simuliered’, wodurchman an die GrenzendeslaminarenBereichesgefat und somit Dargy’s
Gesetzan Gultigkeit verliert. Die Permeabilit sollte folglich, wie im weiterenVerlauf der Arbeit,
nur mit hohenViskositatenberechnetverden.

In Sedimentersind die meistenProzessalurch ReaktionenzwischengeldstenSubstanzete-
schriebenDa diesekeinenbzw. nur geringenEinflu® auf das Stdimungserhaltendesumgebenen
(Salz-)wassersaben(soferndie jeweiligen Konzentrationemnterhalbder Sattigungsgrenzéegen),

181m vorgestellterBeispielbedeutetiiesetwa 3.000lterationerbeir ~ 10~! und10.000lterationerbeiv ~ 1074,
Die Simulationvonv = 10~ erfordertbei doppeltgenauerFlieRkommazahlerRe > 1.
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laltsichder Transportunablangigvon denlterationsschrittemlesLGA bzw LBE beschreibenyas
sich geradebei konstanterStromungsbedingungeals grof3erVorteil erweist.Im folgendenKapitel
werdenentsprechend@&ermefir die Advektion und Diffusion definiertsowie eine Erweiterungum
Reaktionsprozesssmrgenommen.



Zur Homepage der Dissertation

Kapitel 3

Prozessaeloster Komponenten

In diesemKapitel werdenTransport-und Reaktionsprozessir strukturirvariante Systemein das
Modell integriert. In Kapitel 4 werdenzweirealeSystemesimuliert,undin Kapitel 5 folgenstruktur
verandernddrozesse.

3.1 Transport

Im Porenvassemaiirlicher Systeme(Boden, LockersedimentelFestgesteinyverdeneine Vielzahl
chemischeBubstanzetransportiertDieseSubstanzesind groRtenteilsvasserbslich,insbesondere
gasbrmigeundfesteStoffe in geringenKonzentrationerBei geringenKonzentrationemabendiese
keinenEinflul auf die Stromungseigenschaftdizw. die Viskositat desPorenvassersSie weisenje-
dochunterschiedlich®iffusionslonstanterauf, dieim wesentlichervon der TemperaturdemDruck
undderSubstanzselbstabhangigsind. Der Transporimit demPorenvassetalitsichin einendiffusi-
venundeinenadwektiven Termunterteilen.

Bevor derTransportvonim WassegelbstenSubstanzeim Modell hegeleitetwerdenkann,muf
derZellzustandum die Stoffkonzentratiorerweitertwerden Hierzusei

C:i={ceCi xCyx---xClC; =[0,c*"], i =1,...,k},
(3.1)
V* 1= [0,1]7 x Struc x C,

wobei ¢ die Stoffkonzentrationder k& Stoffe bezeichnetdie durch dasModell simuliert werden.
Zusatzlichmusserdie maximalenKonzentrationer]"** bekanntsein.SiebestimmerdenGeltungs-
bereichdesTransport-Reaktions-Mods!

Bemerkung 3.1: UbersteigeineKonzentratior; denMaximalwertc™*®, sogehtderStoff entweder
in dengastBrmigenZustandiberoderer fallt aus.Die maximaleKonzentratiorist etwa das
Doppelteder Sattigungsknzentratbn (Ebentdh, perénlicheKommunikation).

3.1.1 Der diffusive Transport

Die Diffusion einesStoffes mit der Konzentrationc und der DiffusionslonstantenD,. laf3tsichim
eindimensionalefall beschreibewlurch(Crank1975)

Jc &%c

E = c@a (32)

35
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Differentiationzeigt,daf’

1 z?

c=at 2e %bc, g E€R (3.3)

Losungvon (3.2)ist. Damitist esmdglich, die Diffusionim Automatenunablingigvon denPartikel-
belggungerzu definierenln derhorizontalerDimensionergibt dies(vgl. Abb. 2.4)

ct—|—At(z) _ ct(z) - At-D,- % (ct(z—l—d(aica)c—ct(z) _ ct(z)—g;(z—dw))

= Atdfc’g (ct(z +p6) + c(z + p1) + (2 + p3) + (2 + ps) — 2bct(2) ),
(3.4)
wobei At fur die Realzeitdz = @esys fur denZellabstandn x-Richtungundb = 2 fir die Anzahl

derNachbarrin x-Richtungsteht.Die Diffusionzwischerzweibenachbartedellenz undz + p; 1aft
sichdannallgemeinformulierenmit

2D,
3e§ys
——

=:CDiff

Diffusion(z, z + p;, t) = ¢4 (2) — cf(z) = At

(dz+p) — (). (35

3.1.2 Der advektive Transport

Fur die Advektionist die relatve Geschwindigkit zwischendenZellenmal3geblichvon Bedeutung.
Die FlieBgeschwindighit von z nachz + p; in einem(LBE) Iterationsschrittst gegebenmit

fﬁ+3\(z +pi) - fzt(z) v<es 1 ‘
Vymsp; = =% —(ft s (z4+pi) — fliz 3.6
TP Sl ) Sz T 29p (s (=420 = £i(2) (9
mit
g [} imLBA
lim 2% =:¢g = ,i1=1,...,6. (3.7)
v=0 L imLBGK

Eswird angenommergafisichdie geldsteSubstananalogzu denPartikeln Uberdie Zellpositionen
p; verteilt, d.h. cl(z) = @ ~ gcl(z) furi = 1,...,6. Die Mengedesdurch Advektion trans-
portiertenStoffes ist proportionalzur interzellularenGeschwindigkit und der Konzentratiorin der
Ausgangszellsowie antiproportionakur EntfernungzwischendenZellen.

c(z), fallsv,,p >0
o

(z + p;) sonst. (2.8)

E(z) — M(z) = At-eqys 0L, 9+ 71 (2), mitvf(2) =

Bei derVerwendungeinesfixenDruckgradientenvird die Geschwindigkit entsprechen(®.46)ska-
liert. Mit derskaliertenGeschwindigkit ist deradwektive Transporzwischenz undz + p;

. 1
Advektionz, z + piyt) = At (Flg -+ pi) = £1(2)) - 7(2) (3.9)
bzw beiderVerwendungeinesfixenDruckgradientemach(2.46)
. oy P
Advektlomza z +pi7t) = At —Z— (f;zz,\z+3|(z +pZ) - f]t”zz,z(z)) ) szt(z)a (310)

2p%co
——

=:CAdv
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Bemerkung 3.2: Die Advektionwird i.a. als Transportmit der Stdmungverstanderund demnach
sollte ein Konzentrationspeakyie ein Blatt auf demWasserdurchdasSystemwandern.Die
DiskretheitdesModells erfordertjedochdie Beschreiling einessukzessien Transportesywo-
durch eine sogenannt@mumerisbe Diffusionin Stromungsrichtungentsteht(siehedazuauch
Satz3.2). Die hexagonaleForm der Zellen bewirkt zudemeine, wennauchgeringere late-
rale AusdehnungDiesesProblemist allgemeinbekanntund laR3tsich nur schwerund unter
hohemRechenauf@nd mindern(Ebenlidh, perénliche Kommunikation) Da dieserEffekt je-
dochalleinin Stromungsrichtunguftritt (sieheauchAbschnitt3.4), verliert er zunehmendn
Bedeutundbeider Anwendungn komplexen Geometrierundreaktven Systemen.

Der gesamteTransportdefiniertsich ausDiffusion und Advektion Uiberalle (freien) Nachbarzellen.
Diesfiihrt zur allgemeinerTransportgleibungTe, : V*7 — V*

n—1
= A 2) —ct(z) = At Z d;(z + p;) - (Diffusion(z, z + p;,t) + Advektioriz, z + pj, t)),
7j=1

~ J
~~

Te,

2

::Trans(z+73,t)|c'
1, falls s(z) = frei
d;(z) = : .
0, falls s(z) = Hindernis
(3.11)
wobein = |P| — 1 die Anzahlder’echten’Nachbarrbezeichnet.

Bemerkung 3.3: Die Herleitungder Advektionund Diffusionbezogsichgenerellauf denTransport
einerSubstanin einerRichtung.Die Termein der Gleichungbeziehersichsomitauf die i-te
Substanzind summiereriiberalle Richtungen.

k
Te := x Tg, istdie Erweiterungder Transitionsfunktiorf” auf die Stoffkonzentrationend.h.

1

T* = (Tx o Tl idstruc, Te) (SieheDef. 2.7).
Die Definition desTransportegrlaubtfolgendeSchluf3folgerungen

e Durchdie Verwendungler Diffusionslonstantest der Transportunablingigvon der Partikel-
dichteg. Diesliegt daran dafRdie Diffusionslonstantamplizit die Temperatudefiniert.

e Die Definition von Advektion und Diffusion ist mit geeignetem, b auf jede symmetrische,
gleichgeavichtete NachbarschafanwendbarDies gilt insbesonderbei einer Erweiterungauf
drei Dimensionen.

e Die Stromungist unablangigvom Transport.

3.1.3 Dynamisierungder Iteration

Wahrendder Transportprozefon der Stromungablangt, ist umgelehrt die Stttmungunabléangig
vom TransportDie relatvenFlieBgeschwindigéitenanderrsichnur, wennsichentwedederDruck-
gradientandertoderinnereProzesselie Sedimentbzw Hindernisstruktumodifizieren.Dies macht
essinnvoll, denlterationsschrittn zwei separaté&chritte, Stromung und,, Transpoft zu unterteilen
und die Berechnungler Sttomungbei ErreichendesstatiorarenZustandeginzustellenEin weite-
rer Punktist, daRdasStiomungsfeldm betrachteteMillimeterbereichin relativ kurzer(realer)Zeit



38 KAPITEL 3. PROZESSEGELOSTERKOMPONENTEN

konvemgiert', wahrendTransport-und ReaktionsprozessaeistStundernder Tagedauern Durchdie
Entkopplungvon Strtomungund Transportist es modglich, den Transportschritflexibel, wennauch
nicht beliebig,zu setzenjnsbesonderin zu vergrolRern.Eine obereGrenzestellt die Zeit dar, in der
die Konzentratioréndeung einerZelle zu einemBereichsfehlefc ¢ [0, ¢™**]) fuhrt. Die Gleichung
(3.11)laRtsichschreiberals

6
Tc;, = At- (Dc'CDiff'Z (c'(z+pi)—c'(2) +eaaw (D Fi(2)c (z+pj)+ D fk(z)ct(z))>a (3.12)
=1 jes keK
mit denrelativen Partikelfliissen
§i(2) == frizg(z + ;) = frieg(2), J:={jlf;(2) > 0}, K :={1,...,6}\J,

wobei fiz.i(z) die mit festemDruckgradienterinitialisierte BelegungbezeichnetAus denGleich-
gewichtszusanden(2.12)bzw. (2.28)folgt

0<> Fi(2) == fulz) = s(2) (3.13)

jes keK
undesqgilt
Satz3.1: MaximalesTransportintervall

Fur dasTransportinterall At gilt
At < (6DcCDiff + cAde)_1 =: Aty mit ¢ := maz{s(z)|z € Z}.
At,, istdasmaximaleTransportinterall.

Beweis: Seic = c!(z) undc,, := max (c!(z + p;)).
2

=1,..,,

1.Fall: T¢; > 0

0 < Te; < At(6Dccpiff(cm — €) + cagwl(em — ) < ™% — ¢(2)
——— ——

>0 20
cmer _ -1 3.14
= At ——— (ﬁDcCDiff + CAde) . ( )
Cm —C
S———
>1
2.Fall: T¢; <0

—c < At( — 6D.cpific — cagCc)) < Te; <0
1 (3.15)
= At < (6D.cpif + caaw) -
Seiz € Z mit s(z) = ¢. Setzec!(z) = ¢y > 0 undct(z +p;) = 0,i = 1,...,6. Dannfolgt:

Ve > 0: (At = Atm + €) = ¢T2(2) < 0. (3.16)

g.e.d.

!Im Beispiel ausKapitel 2 korvermgiert die Stdomungnach3,8 - 10~7 Sekundern(LBA) bzw. 1,5 - 10~® Sekunden
(LBGK).
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Bemerkung 3.4: Die Bedingung(3.16)beschreibtie Situationin der1. Iteration.

Die Limitierung durch dasmaximaleTransportinterall ist jedochnicht ausreichendum adaquate
Simulationsagebnissezu genvahrleistenZum einenkdnnenbei grolRenTransportinterallen Konzen-
trationswellenauftreten,d.h., aufgrundzu hoherTransportmengeist die KonzentratioreinerZelle

abwechselnciahedemMaximum ¢™* bzw. naheNull. Zum andererbeeinflul3die Diskretheitdes
Raumesden Transport.In einer Iteration findet ein Konzentrationsaustatls tiber eine Zelldistanz
statt.VerdoppelimandasTransportinterall, sohalbiertsichdie Anzahlderlterationenunddamitder

TransportradiusSomitlatsich ein Fehlerbei der Berechnungicht vermeidenZiel ist es, diesen
Fehleraufdie Grof3enordnundernumerischemRechenfehlezu senlen,wodurchervernachhssigbar
wird. HierzumuRzurachstdasTransportinterall abgeschtztwerden.

Esseinein hindernisfreiehexagonalessitter Z gewahilt, fir dasgelte

Jac Z: a)=co+9 A Vze 2\{a}: P (2) = co; co,co + 1 € [0,™]. (3.17)

Untersuchtwerdendie Falle reinerDiffusion (¢ = 0) und reinerAdvektion(ByPg‘egys > 8D.p%cp).
Im Falle der Advektion seidie Sttomungstrikt eindimensionain Richtungi € {1,...,6}, d.h.

Ve € Z: () = 9+ 50 A fiuesl(2) = g — SCAV € {1, 61\ i + 531} - fil2) = 9), (3.18)

wobei g fur die Gleichgevichtsbelgung steht(siehe(3.7)). Seiy := At/At,,, solassensich die
Iterationsschrittéiir Advektionund Diffusionschreiberals

A (2) — ct(z) = %712 ct(z+pi) — (z) (Diffusion) (3.19)
A (z) — ct(z) = y(cH(z — pi) — c!(z)) (Advektion)

In demgewahltenSystemkdnnenKonzentrationswellenur durch Diffusion auftreten Aus Bemetr
kung 3.4 folgt, daRdiesevermiederwerdendurchdie Forderung

ct(a) > clla+p)faic{l,... 6}
& o+ +y(co—(co—v) > co+7(g(co+1)—Fco)

Y

(3.20)
& 1=y >

o o=

N v <

Esbleibtnunzuklaren,wie grof3y gevahltwerdenkann,sodaf3die Simulationsegebnisseyualitati
gleichbleiben.
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Iteration | |z — a Diffusion Advektion
0 co+(1—7)y co+(1—7)y
1 1 co+ §vY o+ 7Y
>1 Co Co
0 [eo+0—-2v+i)¢ | co+(1—7)%
1 co+ 371 =29 | co+27(1—7)¢
2 V3 co+2(57)%% —
2 co + (57)°% co + 7%
> 2 o Co

Tabelle 3.1: Transportschritte 1. und 2. Iteration. BerechneteAdvektion und Diffusion fur das
Gitteraus(3.17)mit y = z- und,im Fall derAdvektion, z = a + np; (n € N).

Satz 3.2: LokaleStabilitat

Gagebensei ein hindernisfreiesGitter Z nach(3.17). Bezeichney < ecy eine Storungund
t = At dierealeZeit, sogilt
< ’)/26>.

Beweis: FurdieDiffusionundAdvektionlassersichdie Konzentrationedererstereweilterationen
explizit berechneffsieheTabelle3.1). AnhanddieseMWertewird derTransporin einerlteration
(v, At) mit dem Transportin zwei Iterationsschritter{1~, 1 At) verglichenund die relative
Abweichungbestimmt(sieheTabelle3.2).

¢ ot
VZGZ,0<’Y<1:(O<p<1,\z—a|<2:>C(z’lyt) c(z,p7)
c'(z,p)

Eszeigtsich,dalRderrelative Fehlerder Advektionuberwigyt. AusderBerechnunglerlteratio-
nenemgibt sich,daldie Konzentrationm Fall dereindimensionaleAdvektionbinomiaherteilt
ist. Sein € Nmity' = %7 undt = At, dannergibt sichderrelative Fehlerin z = a + kp; zu

|ct(z,7)—ct(zn’) | <

Ct(z,fyl) ‘ct(z’ ’Y) - ct(z’ ’Y’)‘%

k 1-k 1, \k 1 k|, ¥ (3.21)
— mn —
< Q- GEMEA -t &
1. Fall: k=0
Hz,7) — (2,7 n_ n(n—1) b 7Y
’ ’ <|(1—-7)—(1-- — 2 )< 3.22
o) <JO=m-0=—y+ =557 )\CO_ . G2
ct(za’Y)_ct(z"Y’)
= —al | =50 |
7 ¥y?
0 < s
= 5 ¥y”
a) 1 < e
0 < ii Tabelle3.2: Relative Fehler der Advektion und Diffusion.
- Ci . .
g 02 Furvy,+ = %’y undt = At werdendie relativen Fehlerder
< 1 < %%OL Advektion und Diffusion anhandder Ergebnisseaus Tabel-

le 3.1 ermittelt.
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2. Fall: k=1 o) o) )
c(z,7) —c' (2,7 n n Y _ 7Y
; - gh——»y(l——w...)\—g— (3.23)
¢ (2’7 ) n n Co Co
Fur0 < p < 1 folgt unmittelbar
1
IneN: — <p< —
1 )
t —ct ct(zf)/)_ct(z"L’Y) Ct(zav)_ct(zal’)/)
= c (Z,’)’) c (Z,p’)’) < n+1 , n
= s med{ T b e (3.24)
(3.22),(3.23) 94 Vorauss.
< Ve = €
g.e.d.

Bemerkung 3.5: Bezeichnet := 10'~%" die relatve Maschinengenauigke{sieheoben),so sind
die Simulationsagebnissenumerischdentischfur pry, v, falls gilt

1 /€
2 pa— —_
Ve ET<y g

Je hoherdie Fehlertoleranzdestokleiner muf v gewahlt werden.Fir die Simulationender
folgenderKapitel seie = 8¢ willk Urlich gewahlt,d.h.y < %

3.2 Die Reaktionen

Der UberwiggendeTeil anchemischemndbiologischenProzessein SedimenterbestehtausStoff-
umsetzungendie keinenodervernachéssigbarerEinfluld auf Struktur und Transporteigenschaft
haben,sofern Edukt- und Produktlonzentratioen weit unterhalbder stoff'spezifischernL dslichleit
liegen.In diesemFall geriigt es,denlterationsschrittder Konzentrationégnderug 7¢, (siehe(3.11))
um einenReaktionsschrittu erganzen

Te, = At(Trans(z + P, t) + Reakt(z,t)) |C¢ (3.25)

Reakt(z,t) : C — C stehtdabeifur die SummederKonzentratior&nderumgenin ¢; € C; durchdie
simuliertenReaktionerund hangtnur vom Zustandder Zelle S(¢, z) ab

3.2.1 Reaktionstypen
Redox-Reaktionen

EinenStandardtypestellendie Redox-Reaktionedar:
n R m
D eE; 5> piP;. (3.26)
i=1 j=1

Die n Edukte E; mit Faktorene; werdendurchdie ReaktionR in m ProdukteP; mit Faktorenp;
umgesetztDie Reaktionsgeschwindigh ist gegebendurch

v(R) = kg [ [ e(EB)*. (3.27)

Hierbeiist kr die Reaktionsknstantevon R undc¢(E;) stehtfur die KonzentrationenerEdukteFE;.
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Gleichgewichtseaktionen

FindenHin- und Riickreaktionauf ahnlichenEnegieniveausstatt,so sprichtmanvon einerGleich-
gewichtsreaktion

n R
ZeiEi = ijf)j. (328)
=1 7j=1

Die Reaktionsgeschwindigh ist gegebendurch

n n

v(R) = kg, [ [ c(B:)® =k, [ ] e(Py)>. (3.29)
j=1

i=1

kg, istdie ReaktionsknstantederHin- bzw. kg, die Reaktionsknstanteder Riickreaktion.

Enzymreaktionen

Ein wichtiger Reaktionstypn biologischerSystemerist die Enzymreaktion

E+A=EAL P (3.30)

Hierbei steht A flr das Substrat,E’ fir dasEnzymund P fur dasProdukt. Die Berechnungder

Reaktionsgeschwindight erfolgt nachderMichaelis-Menten-Gleichg (sieheKoolmanund R6hm
1998)

E)-c(A E)-c(A

o(R) = gB) -c(4) o E)-c(4)

=hn ) (54 (3.31)

cg(E) = c(E) + c(EA) bezeichnetlie GesamtknzentratiordesEnzymskE.

Reaktionshemmer

Unter gewissenRandbedingungenimmt die Geschwindigkit einerReaktionah Sokdnnenander
ReaktionunbeteiligteSubstanzemlie Reaktiondurchihre Prasenzhemmenoder gar unterbinden.
DiesesPranomertritt beispielsweisdei der Sulfidreduktionauf, die nur bei nahezwalliger Abwe-
senheitvon Sauerstdf stattfindet.Auch kann dasErreichender SattigungsgrenzeinesReagenten
die Geschwindigkit herabsetzerAndererseit«kanndurchdie Verwendungron Hemmungstermen
erreichtwerden,daRder Gultigkeitsbereicheiner Stofkonzentratiomicht Giberschritterwird (siehe
z.B. Abschnitt4.1). Sei H ein Reaktionshemmaeailer ReaktionR, so lal3tsich diesformulierenmit
(siehe(3.26))

n m
ZeiEi i%) ijpj‘H' (332)
=1 j=1

Die gehemmtdReaktionsgeschwindigk vy (R) erhalt einenzusatzlichenTermmit demHemmungs-
gradRy (siehe(3.27))

Ry
v (R) = v(R) (1 - %) . (3.33)

Zu einerReaktionR lassersichbeliebigviele Reaktionshemmaetefinieren.
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Bemerkung 3.6: JedesduktundjedesProduktentsprichieinemvom Modell simuliertenStoff, d.h.

Vie{l,...,n}Ip e {l,...,k}: c(E;) € Cp,
Vie{l,...,m}3p e {l,...,k} : ¢(P)) €Cp.

Ein EduktkannauchProduktderselberReaktionsein,z.B. bei katalytischerProzessen.
Mit denvorgestellterReaktionstypehaltsichdie Transitionsfunktiorder Reaktionerformulieren:
Definition 3.1: Transport-Reaktions-Erweitang

Sei(P, 2,V', ®') einzellularerAutomatmit n+ 1 = |P| relatvenNachbarmachDef.2.7und
C,V* nach(3.1). Weiter seienAty, gg und At die Zeit eineslterationsschritteslesLBE bzw
desTransportesind R die Mengeder ModellreaktionenWahleq € N so,dalgilt AtﬁgE >q
. Dannlaftsichdie Transitionsfunktiorschreiberals (vgl. Def. 2.7undBem.3.3)

T* = ((Tk o Tz'a)q,idStruc,CXcTci)

mit denTransitionerfur Transportund Reaktionder gelbstenStoffe

Tc. :

1

12 — V*
(hos- -y hn—1) —  At(Trans(z + P,t) + Reakt(z,1)) |c-

wobeidie Reaktionerdefiniertsind durch

—ecl(z), fallsi. Stoff Eduktin R mit Faktore
Reakt(z,t)|,, = > _ v(R)-{ pcl(z), fallsi. Stof Produktin R mit Faktorp

ReR 0 sonst

®* nach (Def. refza) defininiert mit 7. Dann hei3t der zellulare Automat (P, Z, V*, ®*)
Transport-Reaktions-Model

Bemerkung 3.7: Der Wert g gibt die Anzahlder LBE-Iterationenan, die pro Transportschritaus-
gefuhrt werden.Wurdeim Modell die (laminare)Strtomungberechnetund ist der Porenraum
invariant,sowird ¢ = 0 gesetztErstdie Hinzunahmevon struktunerandernde Prozessein
Kapitel 5 erforderteineKorrekturder Stromung.

3.2.2 Erweiterte Randbedingungen

Ausschlaggebentiir mikrobiell gesteuert&tofumsetzungeim Sedimenist dasNahrstofangebot.
Diesesemibt sichaus

(a) vorhandeneRessourcen,
(b) eingetragenestoffenund

(c) internenProduktionen.
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In denbetrachtetewvertikalenSedimentschnitteta3tsich horizontaleHomogeniéit bzgl. desNahr
stoffeintragesannehmenDer Stoffeintragwird dannim Modell durch eine konstanteKonzentrati-
onszunahma dererstenbzw. letztenZeile simuliert, ahnlichder RealisierungdesDruckgradienten
(sieheAbschnitt2.2.3).InterneProduktionerassersichin Stofumsetzungemach(3.25)und Stoff-
bildungenunterscheidenUnter Stoffbildung fallen alle ReaktionenderenEdukte nicht durch das
Modell simuliertwerden.Die Stoffbildung wird realisiertdurcheineortsgebindeneKonzentrations-
zunahme(siehedazu Abschnitt4.1). Zeitliche Variation von Stoffeintrag und -bildung erlaubtdie
Simulationvon Tag/Nachtbzw. Sommer/\Vihterzyklen.

Ein weitererwichtigerPunktbeiProzesseim Wattsedimenterinddie GezeitenWelchenEinfluld
dieseauf die Stromungim Sedimenthaben hangtentscheidendon denumgebendeBedingungen
ah Ein typischesSystemwird in Abschnitt4.2 vorgestellt.

3.3 TechnischeUmsetzung

Nachder Initialisierungder Stromungmit fixem Druckgradienter{sieheAbschnitt2.3) werdendas
Transportinterall At, die Diffusions-undAdvektionslonstantet) (cpiss Undc 44,) SOvie dierelatven
Flussef;(z) bestimmtHierzuwird die Typendeklaratiomler Zelle entsprechendrweitert:

typedef struct zelle

{ ...
fl oat c[ k]; Konzentratiorderk Substanzen
in mmol /1
fl oat rvel [ 6]; fi(2)

} typ_zelle, *ptr_to_zelle;

Zusatzlich wird eine Struktur fur jede Substanzangelgt mit Informationeniiber maximale Kon-
zentrationc]*** und stoffspezifischeDiffusionslonstanteIm Anschlul3erfolgt die Berechnungler
Transport-Reaktions-Simulatiowird der(makroskopische)Druckgradienmodifiziert,soerfolgtei-
neentsprechendanpassungion At undderAdvektionslonstantec 4 4y, .

Ein wichtiger Aspektist die Randbedingun@n der oberenbzw. unterenGittergrenze.Fur die
Advektionreichtes,dasSubstrabei Uberschreitemier Modellgrenzerzu ldscher(Riickfliissetreten
nicht auf). Im Fall der Diffusion wirde dies jedocheine unnatirlich starle Abnahmeder Substrat-
mengeim Systemzur Folge haben,da der KonzentrationsgradiKonzertration¢gradient am Rand
zugrofist. Deshalbwird derKonzentrationsgradiederjeweils vorletztenZeile kiinstlichfortgesetzt.

Esist sinnvoll dasumgebend®orenvassebzw. denDiffusionsraunbezogerauf die Sediment-

probealsunendlichgroRanzunehmerDiesbedeutebeidiffusivem Transportyz € Z : cl(z) 2%y,

Nimmt die Konzentratioreum Modellrandzu bzw bleibt sie konstantsowirdedie Fortsetzungles
Konzentrationsgradiesrt die Substratmengén Systemeine Erhdbhungbzw Stagnatiorbewirken.
Deshalbwird im Fall zunehmendeKonzentratiorder Konzentrationsgradiemegiert bzw bei kon-
stanteiKonzentratiorein artifizieller negativer GradientgesetztDie entsprechendeRoutinenfinden
sichin AnhangB.5 undAnhangB.6.

Nach dem Iterationsschrittfiir den Transportwerdendie Reaktionenausgeffihrt. Da diesenur
von denlokalen(in derZelle befindlichen)Substanzemablangen kannjedeZelle einzelnbetrachtet
werden.Fur jede Zelle werdennacheinandedie einzelnenSubstratumsetzungenit Hilfe der ki-
netischenGleichungerberechnetZur Vermeidungvon Bereichsfehlerrwerdendie Reaktionsraten
entsprechenchinimiert. DazufolgendeBeispiel:
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0.0 0.3 0.6 0.9 1.2 1.5 1.8
100 o g 00
90
80 0.4
70
60 0.8
50
i
40 1.2 Abbildung 3.1: Poiseuille-Stom.
‘ Als idealesSystemwird ein 104 x 100
30 Zellen(1,8 x 2,0 Millimeter) groRes
‘ zweidimensionalesRohr verwendet,
20 16 indem die Stromung berechnetwird.
Die Pfeile repfasentierendie FlieR-
10 richtung und -geschwindigkit. Die
0 | mittlere FlieRgeschwindighit betiagt
0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100 >0 9-1075m/s.
GegyeberseieineRedox-Reaktiomer Form
n R m
D eE 5> pib;. (3.34)
i=1 j=1

Bezeichnecg, (z) bzw cp, (2) die StofkonzentratioreinesEduktesbzw Produktesn der Zelle, so
ist die Reaktionsrateler ReaktionR gegebermit

n
r=v(R,z) At = kRHCEi (z)% At. (3.35)
i=1

Die Reaktionsratevird minimiert
_ - . . - max ..
r=man{r, min {e; - cp, ()}, min {cp™(2) —p; - cp;(2)}} (3.36)

unddie Konzentrationerntsprecheangepalit

t+AL ¢
¢ o(2) — iy (2) = —re; - cg,(2) und
v1gign,1gjgm;{ i B ' (3.37)

A
cp, ~(2) = cp,(2) = 1pj - cpy (2).

3.4 Verifikation

Zur Uberpiifung und zur VeranschaulichungerdenBeispielrechnungeanhandeinesidealenSy-
stems(sieheAbb. 3.1) durchgefihrt. Fur die Diffusion wird die FlieRgeschwindigiit auf Null ge-
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0.0 0.3 0.6 0.9 12 1.5 1.8
5e-04 f f + f
4e-04 | | \I\
3e-04 +
Ze04 1 Abbildung 3.2: Transport durch Diffusion.
Eswird dasgleicheGitterwie in Abb 3.1ver
wendet,jedochmit v = 0 m/s. Die Diffu-
Te-04 sionslonstantawird D, = 1- 10 %cm? /s ge-
setzt. Die Abbildung zeigt den horizontalen
. Konzentrationsgradigen in mmol/l zu drei
0e400 5 20 40 60 so 100 Zeitpunkten.

setzt(v(z) = 0 m/s f.a.z € Z), wodurchder Advektionstermwegfallt. In der Mitte desSystems
(z* = (%sizem, %sz’zey)) wird eine Anfangskonzentratia einesfiktiven Stoffes ¢ gesetzi(c?(z*) =

1 mmol/l). Die Parametewerdendermafergevahlt, dalRder geloste Stoff nachetwa 120 Sekun-
dendenlinken bzw rechtenRanderreicht.Die Ausbreitungdes Stoffes verlauft erwartungsgerafn
konzentrischund stimmtbereitsnachwenigenlterationenmit dentheoretischemverteniiberein,un-

ablangigvon derGittergroRe.Die Abbildung 3.2 zeigtdie horizontaleAusbreitung.

0.0 0}.3 O}.() 0.9 17.2 1.5 1.8 0.0

1.2e-03

1.0e-03 104
t=5s
t=10s

— t=15s

8.0e-04

108

6.0e-04

4.0e-04

t=5s
t=10s
— t=15s

2.0e-04

)0.0e+00 f = =

0 t
(a 0 20 40 60 80 10 (D) 0.0c+00 2.0-04 4.0e-04 6.0e-04 8.0e-04 1003

Abbildung 3.3: Transport durch Advektion. Die Abbildungenzeigenden horizontalen(a) und
vertikalen(b) Konzentrationsgradigen in mmol /I zu verschiedenedeiten.

Fur die Advektionwird eine konstanteFlieRgeschwindigéit angenommetfsieheAbb. 3.3).In
dermittlerenZelle der obersterReihewird wiedereine Anfangslonzentratn von ¢ gesetzimit der
DiffusionslonstantenD,. = 0 em?/s. Nebender vertikalenlaRtsich aucheinehorizontaleAusbrei-
tungerkennen(sieheBem. 3.2). DieserEffekt hangtallein von demGitter abundverringertsich bei
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VergroRerungdesGitters. Der relative Effekt gegeriiber der Diffusion nimmt proportionalmit der
Langedeslterationsschrittegu.

3.5 Zusammenfassung

Die bis hierhingemachtemefinitionender StromungunddesTransportestellenmit derPorenraum-
strukturden Hintergrund dar, auf demim Sedimentdie gesamteScharinnererProzessestattfindet.
Im folgendenAbschnittwerdenReaktionengeldster Stoffe sowie erweiterteRandbedingungenur

SimulationexternerNahrstoftransporteund Gezeitengngeintegriert. In Kapitel 5 folgen Fallungs-,

LosungsundWachstumsprozessdie Stromungund Transporteeinflussen.
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Kapitel 4

Transport-Reaktions-Modelle

Im folgenderwird einefiir die Wattender NordseedypischeSituationbetrachte{Gerdesetal. 1985).
An der Sedimentoberdichein einerlokalen Senle hat sich eine wenige Millimeter dicke Schicht
benthischeBakterienetabliert(sieheAbb. 4.1). Die BakterienproduzierereinenviskdsenFilm, der
zur Glattungder Sedimentoberfichefiihrt und eine lokale Herabsetzungler effektiven Permeabi-
litat bewirkt. Der Film ist hydraulischwirksam und bewirkt eine permanentéVasserattigungdes
Porenraumes.

Die permanentaVasserattigungist Voraussetzungur die Behandlungm Modell, da die be-
schriebeneutomatennur inkompressibleStrtome desPorenvassersimulieren.Die Abmessungen
derSedimentproberlauberdie Annahme dalRderWasserfluBnnerhalbder Probestrikt vertikal ist.
Als Porenraumgeometrigerdenzwei Sedimentproberon derInselMellum verwendetdie derbe-

benthischer Bakterienfilm

wassergesattigter Bereich

\

Abbildung 4.1. Sedimentober
flache.Ausschnittderlokalensedi-
mentologischemund hydraulischen
Umgelung der Mel3stellebei Eb-
be.Dermikrobielle Film beeinfluf3t

! \ .
Wasserflu Richungzum €N Wasserstandn der Nahe der
Sedimentprobe(n) nachstliegenden PrifDherfliche.

schriebenersituationentstammergsieheAbb. 4.2) und im weiterenmit A bzw. B gekennzeichnet
werden.Da sich die Simulationvon geringviskdsemWasserals problematiscterweist,wird fur die

Modellrechnunggine Viskositat von v = 1 - 10~2 gewahlt und der Druckgradienbzw. die FlieRge-
schwindigleit entsprechen.30) angepal¥tDie restlichenParametemwerdenwie in Abschnitt2.4

gewahlt.

49
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> Th
802.00

04 0 60 : : 60 0

Abbildung 4.2: Stromungsmusterzweier Sandvattsedimente Die Abbildungen(a) und(b) zeigen
Rasterelektronenaufnaen zweier Profilschnittean der OberfcheeinessupratidalenSedimentes
von der InselMellum (a: 1.45 x 2.00 mm, ¢ = 0.548; b: 1.5 x 2.00 mm, € = 0.507; sieheauch
2.4). Oben:Sedimentoberfiche;schwarz: mineralischeKomponentengrau: Porenraumin (c) und
(d) sind die Stromungsmusteim statiorairen Zustanddaigestellt. Die Vektorenrepiasentiererdie
relatve Zellgeschwindigkit v = (vg,vy) (C: 5 = 1,6 - 107°m/s, k = 7,4 - 107"'m?, dv =
1,15-10°m/s, k = 5,2 - 10~ 'm2. WeiR kennzeichnetlie freien, schwarz die Hinderniszellen.
Ein Vemleich desStvmungsmusterg) mit demaus2.4 zeigt, dalbei Anderungder Viskositat die
wesentlicherFlieBpfadeerhalterbleiben.
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4.1 Einflu3 der Geometrieauf den Transport

Es soll untersuchwerden,inwiefern die Sedimentstruktuauf kleinenraumlichenSkalen(10~* bis
10~3m), in denenlokale Besonderheitewie StrukturnischemndBiofilme in Sandsedimentesicht-
barwerden,Transport-und ReaktionsprozesdeeeinflusserfHaulRelset al. 2001).Als Referenzsub-
stanawird Sauerstdfgewahlt,dadiesereinewichtigeKomponentén biologischerProzessedarstellt
undmit hoherGenauigkit gemessemwerdenkann(Michaelseretal. 1992).Als Porenraumgeometrie
wird die Sedimentprobé& verwendetDafir diesenStandorkeinehochaufdsenderSauerstdprofile
verfugbarsind, werdenstattdesseRrofile von Severn Estuary(U.K.) herangezoge(sieheAbb. 4.3).
An beidenStellenfindensich SedimenteahnlicherNatur, insbesonderbzgl. ihrer KorngibRewer
teilung, mikrobieller Besiedlungund mikrobieller Aktivitat (Patersoret al. 1994).Die hydraulische

[umol O2171] (Konzentration)

00 100 200 300 400 500
Y
Abbildung 4.3: Sauerstoffgradi-
ent. Hochaufbsendésradientervon
(i) biologischensedimeriren Sau-
?) 0, Produktion erstofprodukthn gnd_ (i) _Sauef
i) Oy Konzentration — stofkonzentrationin einemtidalen
2 , , , , , , , , , Sandvattsediment(Portishead,Se-
0 20 40 60 80 100 vernEstuary U.K.).

[umol Oz em~2h~1] (Produktion)

Leitfahigkeit von Sandvattsedimentetiegt bei 1 - 10~%m/s (Domenicound Schwartz 1998).Bio-
logischeAktivitat und Etablierungvon Biofilmen im Porenraunsetzerdiesenochweiterherab Die
resultierendeifrlieBgeschwindigéitensindjedochausreichenthoch,sodaRein adwektiv kontrollier
ter Transportstattfindet(Huettelund Gust 1992) und es kann angenommenverden,dalR der Was-
serfluBdurch dasgewnahlte Medium laminarist. Zur Simulationdes Sauerstdfransporteswird die
DiffusionslonstanteD,, = 1-10~°cm?/s gesetz(Reidetal. 1986).

Zunachstseidergemesseng8auerstdfradientvon PortisheaqU.K.) betrachtetNimmt maneine
konstanteBiomassean, die denSauerstdf durcheine Respirationsreaktiomerbrauchtso sollte die
Sauerstdkonzentratio anfangslinearunddannexponentiellmit der Tiefe abnehmenEslassersich
verschieden&rsacherfiur die beobachteteSchwankungerannehmen:

e bakterielleSauerstdproduktiors- undVerbrauchsratesind nicht konstant,
¢ die Sedimentgeometrieeeinflul3die Transporteigenschaftemd

e Auftretenvon erfbhtenSauerstdkonzentratioenin Sedimentnischeand/oderAdsorptionan
denPartikeloberfhchen.
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Eswird zwar allgemeinangenommengaldie SedimentgeometrieinenEinfluf auf den Transport
hat,jedochist gangigeMeinung,daflRdieserehervernachhssigbaist unddie beobachtbareXariatio-
nen(vgl. Abb. 4.3)vielmehrdurchwechselndé&auerstdproduktionbisin tiefereSedimentschichten
(einige100um) verursachtverden(Klenke, per®nliche Kommunikation).

Um denalleinigenEinflul3 der Strukturauf die Konzentrationserteilurg untersuchemu kdonnen,
wird ein starkvereinfaichtesSystemangenommeriNebenStrtomungund Transportwerdendie zwei
Reaktionsprozess8auerstdproduktionund-respirationjntegriert.

4.1.1 Modellannahmen

Im Fall desSedimenteson Portisheadindet die sediment-intrinsisch&auerstdproduktion dicht

unterder Sedimentoberfichestatt (sieheAbb. 4.3). Dabeibestehtdie Besiedlungausepipelischen
DiatomeenyvobeiNitzschia epithemioides die dominierendeSpeziesst (86% dergesamterGemein-
schaft,siehePatersoretal. 1994).Die Sauerstdproduktionnimmtvon derOberfcheanbiszu einer

Tiefe von etwa 140um nahezuinear zu und dannauf ahnlicherDistanzwiederah Im Modell 1a3t

sichdiesleicht simulierenindemmaneinetiefenabkngigeFunktiondefiniert

1— |y . falls |y — y*| < y*
f(z):{ (1 = 1% Prmac ly -yl <y | @)
0 sonst
wobeiz = (z,y), y* die Tiefe (in Gitterzellen)maximalerProduktionund
Prmaz = 60 pumol /em? - h bezeichnetDie Tiefe y* ist bestimmtdurch
2mm 2y
/ g(h)dh = Zesys : f(z) = €sys * y* * Pmaz- (4-2)
0mm y=0

Die Funktion g(h) bezeichnetier die reale Produktionin der Tiefe & und e,y y* die reale Tiefe
maximalerProduktion Weiter sei einemaximaleSauerstdkonzentratio ¢™** = 2 . ¢5% (doppelte
Sattigungsknzentratbn) gewahlt unddie Produktionbeschriebemlurch

_ <0,(%)
prods) = 1)+ (1- 2.2, 43)
602

wobeicg:® fur die maximaleKonzentrationm Porenvassersteht.Wird diesedurchdie Produktion
Uberschrittenso tritt der Sauerstdfin Form von Gasausdem Sedimentausundwird somitfir das
Modell irrelevant.

Fur die Respiratiorwird angenommergalidie Konzentratiorder Konsumentesavie die Reak-
tionskonstantesowvohl raumlichals auchzeitlich konstantsind. Ein einfacherReaktionsterniir die
Sauerstdfespirationist (Jagenser996)

CH50 + Oy — COy + H50. (4.4)
Die kinetischeGleichunglautetentsprechend

c0,(?)

esp 7 | b [\ 4.5
P km—l—cto2(z) (4.5)

resp(z,t) = K,

wobei K, esp = kresp * CCH20 * Pmicro dasProduktausder Reaktionsknstantender Biomassen-
konzentratior(SubstratundderDichtederMikroorganismerist. Die Sauerstdaffinitat desSystems
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Abbildung 4.4: Sauerstoffierteilung im Sediment.DasVerteilungsmusteim Modell (a) zeigtdie
1,45 x 2,0 mm groReSedimentprobed ausAbb. 4.2. Die schwarz gefarbtenZellen kennzeich-
nendasSedimentund die grauendie jeweilige Sauerstdkonzentrabn in der Zelle: 0 pmol Ogl~*
| s | S00 pmol 0,07, In (b) ist die durchschnittlicheSauerstdproduktion in

pmol Ozcm3h~! sawie die minimale, durchschnittlicheund maximale Sauerstdfespirationin
wmol Ox1~! dagestellt(vgl. Abb. 4.3).

liegt zwischer, 3-107% und1, 5-10~5mol/I (HauRelsL997).Die Konstantek ., bestimmtm we-

sentlichendie EindringtiefedesSauerstdés. Um einenahnlichenGradienterwie in Abbildung 4.3
zu erhaltenmul K., durcheine Serievon Simulationshufenkalibriert werden.Fur die Sttomung
wird derobigeParametersatzerwendetNachErreichendesstatiorarenStromungsfeldestartetdie

Simulationdes Transport-Reaktions-Systenisie Konzentrationserteilung bzw. -gradientkonver

giert nachetwa 30.000(Transport-)Iteratione sieheAbb. 4.4). Die Konzentrationssrteilurg zeigt
eininhomogeneduster dasin vertikalerundhorizontaleRichtunghoheVariabilitat aufweist Diese
Variabilitat spigyelt sichebensdm Gradienterwider. Die durchschnittlicheSauerstdkonzentratio

nimmt mit der Tiefe nicht monotonab undist durchdeutlicheFluktuationengepiagt, im Gegensatz
zum Sauerstdful® (Konzentrationx Geschwindigkit). Beispielsweiseschwankt die durchschnittli-
che Konzentrationin 1,2mm Tiefe um etwa 100% auf einer Distanzvon! 100um. Die allgemei-
ne Abnahmeder Sauerstdkonzentratn lafdtsich jedochim Konzentrationsbildindim Gradienten
deutlicherkennen.

4.1.2 Sensibilitatsanalyse

Zur Untersuchungler Modellstabilifait wird eineSensibiliitsanalys&lurchgeiihrt. Da die Stromung
bereitsin Abschnitt2.4 behandeltvurde,geruigt hier die Betrachtungron K,.cp, km, 0P und D,

!(sieheAbb. 4.4b), Zellreihen40-45
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Abbildung 4.5: Sensibilitatsanalyse Zur AnalysewurdejederParametefeicht modifiziert (+5%).
Die Abbildungenzeigendie relatven Abweichungenm vertikalenProfil.

Hierzuwird jeweils ein Parameteteicht modifiziert. Die Ergebnissezeigt Abbildung4.5. DasKon-
zentrationsbildvird im wesentlicherdurchdie GroBendP/ D, (Variabilitat), K;.s, (Eindringtiefe)
undkm (lineare/eponentile Abnahme)harakterisiert.

4.1.3 Ergebnisse

Ein Vemgleich der Modellegebnissanit den Probenbioaktiver Wattsedimenteeigt, dal3sich reale
und virtuelle Profile sehrahnlich sind. Durch die AnnahmekonstanteProduktions-und Respirati-
onsratenwerdendie Variationenim Gradientereinzig durchdie strukturabfngigePerlolationim
PorenraunverursachtDa die FlieRpfidedurchdie Geometriebestimmtsind, ist eindeutiggezeigt,
daRdie GeometriecinenentscheidendeBinfluR auf die Sauerstdf/erteilungim Sedimenthat.

Die Hauptursachaierfur liegt in derExistenzvon ,FlieRBschatteninnerhalbderSedimentstruktur
(Abb. 4.2).In BereicherderSauerstdproduktionist hier die Konzentratiomelatv hoch,wohingegen
in Bereichenjn denennur Respirationstattfindet,die Konzentratiorbis auf Null herabsinktdader
Transpordurchdie Diffusion bestimmitist.

Verringertmandie FlieRgeschwindigit bzw. denDruckgradientensolaRtsichein Ubeigangin
eindiffusives Systemerkennenln diesemFall wird der Einflud der Geometrievernachissigbamund
manerhalt einidealesDiffusionsprofil.

Die TatsachegalRModell- undreale<Profil ahnlich,abemichtidentischsind,hatmehrereGriinde.
Zum einenstimmendie Geometriemicht Uberein Diesist in der Problematikbegriindet,daf3bei der
primarenFixierung der Probezur Aufnahmeeine nachtagliche Messungdes Sauerstdfradienten
unmbglichwird bzw. eineprimareMessunglesGradienterdie Sedimentstruktuzerstrt. Zumande-
renwurdenim Modell idealisierteBedingungerangenommen.

4.2 Einflu® der Gezeitenauf den Transport

In tidalenSystemertassersich starkvariierendenydrodynamisch@rozess@nerhalbder Sedimente
beobachterfiDaviesund Lawrencel994;Keenund Glenn1995).DieseexternenKrafte zeigeneinen
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deutlichenEffekt auf den Transportvon Substanzern Sedimentenauf die Transformatiorreakti-
ver Substanzemind auf die intrinsischenCharakteristikader Struktur (Andersonund Meyer 1986;
Rutgersvan der Loeff 1981; White 1994; Whitehousel 995). EinfliisseverschiedeneProzesseauf
die Verteilungvon Substanzeifu.a. von Sauerstdj wurdenin denletztenJahrenim mesoskaligen
Raumanhandson Feldstudier(Cunninghanetal. 1991;Glud etal. 1994;Jggenserund DesMarais
1990) sowie Modellen (Cunninghamund Wanner1994; Davies und Lawrence1994) untersuchtin
diesemAbschnittsoll mit demEffekt derGezeiterein bislangkaumuntersuchtePhanomerkomple-
xer natirlicher Systemebetrachtetverden(HaufRelstal. 2000).Dabeiist von besonderennteresse,
wie in tidalenSystemennhomogendlonzentrationserteilurgen beeinfluRwerdendurch

e benthischenikrobielle Produktionund Konsumptionvon Sauerstdf
o strukturelleCharakteristikavon Sedimentemund
e einenexternenhydrodynamischeBtimulusresultierencausdemGezeitengang,

sowie die Frage,in welchemkooperatien WechselspietlieseFaktorenzueinandestehen.

4.2.1 Modellannahmen

Ausgangspunkist wieder das Szenariovon Abbildung 4.1. Zusatzlich sei angenommendaf das
Oberfachenvassetichtdurchbssigist undeinezeitkonstantdllumination herrschtwodurchderEin-
fluB von Tageslichtauf die Sauerstdproduktionvernachhssigtwerdenkann.Um allgemeinereAus-
sagertreffen zu konnen werdenhier beideProbenausAbbildung4.2 bericksichtigt.Zur Integration

Abbildung 4.6: Grundwasserfluf3.Richtung

und hydraulischeBedingungender Grund-
Wasserstand bei Flut wasserbeegung von der Position der Se-
dimentprobenbis zum nachstliggendenPri-
el. Die Probenbefindensich in einer Hohe
von h = 186¢cm Uber dem Wasserstand
bei Ebbe. H = 2m beschreibtdie Tiden-
schwankungwahrendeinesGezeitenzyklus,
hy(t) denAbstandzum minimalenWasser
standzum Zeitpunktt undi = 85m die hori-
zontaleEntfernungzum Priel.

Entfernung

Sedimentprobe (Abb. 4.2)

von Gezeitenkidftenin dasModell wird ein groRererAusschnittder drtlichenUmgelung betrachtet
(Abb. 4.6). Die betrachteterSedimentesind wahrendder Flut etwa zwei Stundenlang mit Wasser
bedeckt(Klenke, peréinliche Kommunikation).Die durchschnittlicheTide betiagtvor Ort ungefihr
2m (Reineck1982),wodurchsichdie AngaberausAbbildung4.6 egebenBei Ebbeverursachenie
unterschiedlicheVasserstndeanderMelstelleunddemnachstliggenderPriel einenGrundvasser
flul. Der Wasserfluf3st durchDargy's Gesetzeschrieben

@zgzkf-h_lhw,

A
wobei s die Durchschnittsgeschwiligkeit, @ die FluBmengeA die QuerschnittslichedesLeiters,
k; die hydraulischeleitfahiglkeit, h — h,, die vertikaleund! die horizontaleEntfernungzwischen

(4.6)
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den Sedimentprobenind dem Priel bezeichnetDie hydraulischel eitfahigkeit emibt sich ausder
Gravitation, Viskositat desPorenvassergy = 1 - 10~5m?/s) und Permeabiliat (sieheAbb. 4.2):

kp=k-2 4.7)
14

Dasichdie Probenin einerlokalenSenle befindenfliel3t bei EbbepermanenWassemurchdasSe-
diment.DieserFaktgarantiertdaRder Grundwasserflufallein durchdie Gleichung(4.6) beschrieben
wird. Bei Flut liegt derWasserstandberder Sedimentoberfiche(h,, > h). DasNiveauanderMel3-
stelle und dem Priel ist gleichhoch,wodurchkeine adwektive Strtomungdurch das Sedimentmehr
stattfindet Als ReaktionsprozesseerdenSauerstdproduktionund-konsumptiorausAbschnitt4.1
tlbernommen.

Dadie Strtomungin Sandvattsedimentetaminarist (sieheAbschnitt2.4),1altsichdasStrtomungs-
feldim GezeitengangachSatz2.4modellierenjndemeinzuvor berechneteBeldmit einemzeitabtangi-
genFaktor(¢) multipliziert wird. Der mittlere Gezeitenganéplgt einerSinusschwingungReineck
1982).Mit denAngabenausAbbildung4.6 emibt sich

Y(t) = 0Prmag - maz{0,2 - sm(%)} (4.8)

mit 0P,,.. = 0,5Nm. Bedingtdurch unterschiedlichd®ermeabiliitenweichendie durchschnitt-
lichen FlieRgeschwindigiiten voneinanderab (sieheAbb. 4.7). Nach Berechnungder konstanten

Abbildung 4.7: FlieBgeschwindigleit
wahrend desTidenzyklus. Die vertika-
] le Geschwindigkit ist fur beide Sedi-
- mentproberabsolutaufgetragerfdurch-
] gezogen: Probe A, gestrichelt: Pro-
be B). Die Markierungena,b,c,d be-
12 zeichnenvier kritischeZeitpunkte(siehe
fme o] Abb. 4.8).

v [107°m/s]

StromungsfeldefAbb. 4.2) erfolgt die Transport-Reaktionssimuian tiberdrei TidenzyklenZu Be-
ginn wird die Sauerstdkonzentratn in allen Gitterzellenauf Null gesetzi(Vz € Z : (z) = 0).
NachderlInitialisierungsphasweisenalle Transportund Reaktionsparametgeriodische¥erhalten
bzgl. desGezeitenzykluauf.Im folgendenwird deshalkein einziger(derzweite)Gezeitenzykluzur
Analyseherangezogen.

4.2.2 Modellverhalten wahrend einesTidenzyklus

Der globale Sauerstoffgehalt

TragtmandenglobalenSauerstdfehaltin der Zeit auf (Abb. 4.8), sosinddie GrapherbeiderSedi-
mentedurchje vier ExtremwertecharakterisiertZwei dieserExtremaliegenin beidenProbereeitlich
gleich: WennderWasserstandnterdie Sedimentoberdichesinkt und sich ein Grundvasserfluleta-
bliert (t = a), sowie kurzeZeit nachdendie FlieRgeschwindigkit ihr Maximumerreichthat (¢ = c).
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Abbildung 4.8: Sauerstoffgehalt
wahrend des Tidenzyklus. Die durch-
gezogenelinie stehtfur ProbeA und
N A T die gestricheltefir Probe B. Die vier
0 2 4 6 8 10 12 Extremwerteder Kurve aus dem Sedi-

fme [l mentA sindmit ¢ — d gekennzeichnet.
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Daserstelntenall ¢ € [0,a] beschreibdie FlutphaseEs findet kein (vertikaler) Wasserfluf3statt,
so daRdas Systemstrikt diffusiv ist. Der Einflul? des Transportprozessesuf die Sauerstdfertei-
lung ist wesentlichgeringerals der desProduktions-und desRespirationsprozesserolglich wird
derproduzierteSauerstdfbereitsnaheder Quellean der OberfachedesSedimentegkonsumiert.n
tieferenBereichendes Sedimentesst SauerstdfvollkommenabwesendAbb. 4.9(e),(f)). Die Sau-
erstofprofile zeigendie Charakteristikaszon Konzentrationsprofilein diffusiven SystemenDieses
Verhaltenzeigtsichfur beideSedimentedadie Diffusion unablangigvon der Porenraumgeometrie
ist. Die Sauerstdkonzentratia ist relativ hochim Bereichder Produktion,dennochst der Produkti-
onsprozef§eringeralsderRespirationsprozeffedingtdurchdie begrenzteSauerstdaufnahmedurch
dasPorenvasser(vgl. Glg. 4.3). Demzufolgesinkt der Sauerstdfjehalt, bis sich ein Gleichgavicht
zwischenProduktionund Respirationeingestellthat. Einziger Unterschiedzwischenden ProbenA
und B ist einehthereKonzentratiorin B trotz geringererglobalerPorositt (eg < €4). Ursachest
einelokal hoherePorositit naheder Sedimentoberdichein Probe B (vgl. Abb. 4.2), wodurchden
Sauerstdproduzenterein groReresvVolumen zur Besiedlungzur Verfigung steht. Zum Zeitpunkt
t = a sinkt der Wasserspigel unter die Sedimentoberfiche,und es bildet sich ein Grundwasser
flu zum nachstliggendenPriel. Ein vertikaler Wasserstrontransportiertden gelostenSauerstdfin
dietieferenPorendesSedimentedie Konzentrationm oberenPorenraurmimmtmit zunehmender
Geschwindigkit ah Gleichzeitigsteigtdie Konzentratiorin dentieferenZonen.DasVerteilungsmu-
sterandertsichfundamentalon einemdiffusiven zu einemadwektiven Charakter(Abb. 4.9a-d).Im
ProduktionsprozeRimmt der limitierendeFaktor (1 — Cifj)x) zu, dain dieserPhaseTransport-und
Produktionsproze@ominieren.Der Sauerstdfjehaltim Systemsteigtdeutlichan und demzufolge
auchdie RespirationZum Zeitpunktt = b Uberwigt schlie3lichdie Konsumptiongegerilberdem
Transportdernunlangsamerzunimmtund der SauerstdfjehalterreichtseinenmaximalenWert. In
derProbeB wird dieserPunktfriihererreicht,dadie globaleFlieRgeschwindighit etwasgeringerist
alsin A.
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@) (b)
(©) (d)
(e) (f)

Abbildung 4.9: Sauerstoffierteilung im Tidenzyklus|. Die linke Spaltezeigtdie Situationin Pro-
be A bzw die rechtedie von ProbeB. In denAbbildungen(a) und (b) ist dasVerteilungsmusteund
in (¢) und (d) dasentsprechend8auerstdprofil in der adwektiven Phasevahrendder Ebbedage-
stellt. (e) und (f) zeigendie Sauerstdfrerteilungbei reiner Diffusion. In denAbbildungenstehtdie
durchgezogenkinie fur denMittelwert (pro Zeile), die gestricheltd_inie fur denMaximal- unddie
gepunktetdlir denMinimalwert.
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NachsechsStunderist derniedrigsteNasserstandrreicht,unddie Flut setztein. Die FlieRgeschwin-
digkeit nimmtab,unddie Konzentrationm obererPorenraurmimmtwiederzu,wodurchderglobale
Sauerstdfehaltsteigt.Dadie RespiratioreinirreversiblerProzeflst, tritt diesedPhanomerverzigert

in Relationzum ZeitpunktdesmaximalenFlusseswuf. Ein Sauerstdfminimum liegt fur beideProben
beit = ¢ vor. Mit abnehmendefFlieRgeschwindigit invertiert sich dasglobaleVerhalten jedoch
nicht symmetrischDieseAsymmetrieist durchdie weiterhinhoheSauerstdprasenzam ganzerSy-

stembedingt,die einehoheglobaleKonsumptiorbei steigendenWasserstandachsich zieht.

Zum Zeitpunktt = d wird ein zweitesMaximum desglobalenSauerstdé erreicht,dasjedoch
wenigerstarkausgepigtist alsbeit = b. DiesesMaximumwird in der ProbeB spatererreicht,da
der Quotientder (Gitter)Zellenmit Sauerstdproduktionund Porenzellerndherist alsin ProbeA.
Folglich dominiertder ProduktionsprozeBie Respiratiorfir einige Stunden(im Modell).

4.2.3 DasVerteilungsmuster

Eshatsichgezeigt,daldasglobaleVerhaltenin beidenSedimenterrotz unterschiedlicheGeome-
triensehrahnlichist. In diesemAbschnittwerdenraumlicheAspektediskutiert.

Im diffusiven Fall (¢ = a) zeigtsichdieseAhnlichkeit sovohl in der raumlichenVerteilungals
auchim gemitteltenKonzentrationsprofi{Abb. 4.9(e),(f)). Die Sauerstdkonzentratbon nimmt, von
der Schichtder Produzenterausgehendparabolischin vertikaler Richtungah Zum Vergleich [af3t
sichdasKonzentrationsprofim homogenerindimensionaleRaumberechnerfsieheGlg. 3.3)

d d? c

EC:O[. d—y20_KT85p' m, (49)

wobei K.y, km aus(4.5),y die vertikale Distanzzum Produktionslayere € R und %c = 0 for
den statioréren Zustandist. Im oberenSedimentist die Konzentrationhoch (¢ > km) und (4.9)
vereinfichtsichzu

2

K
. d—yQC — Kresp = c(y) = co — —=L4? (parabolisch), (4.10)

0=
« 2x

wobeicy die Sauerstdkonzentratio amProduktionshorizorthtezeichnetim tieferenSedimenhimmt

die Konzentratiorab (¢ < km) und(4.9)wird zu

2

T

c
es
P km

KTeS
0=« K, = c(y) =cp-e V @ "y (exponentiell), (4.11)

womit sichobigeBeobachtun@rklarenlafit.
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Mit steigendeFlieBgeschwindighit dringt der Sauerstdfentlangder HauptfluBpadein denPoren-
raumein (vgl. Abb. 4.2 und Abb. 4.9(a),(b)).Maximale Sauerstdpenetrationund starksteAdvekti-
on tretenzusammemit der hochstenGeschwindigkit auf. In deradwektiv kontrolliertenSituation
weisenbeideProbenrstruktugelundere Charakteristikdbeziglich Verteilungsmusteund Konzentra-
tionsgradienterauf. In Probe B nimmt die Sauerstdkonzentratia bis zu einer Tiefe von 1,4mm
linearabundin ProbeA bis GiberdasuntereBildendehinaus.Wiederwird die Beobachtungnit den
ErgebnissenlesidealenFallesverglichen.In einemhomogeneMediumlaitsichderadwektive Fall
schreiberals(vgl. (4.9))

d d c

_C:_/U.—C_Kres [
P e+ km’

4.12
dt dy ( )

wobeiv die FlieBgeschwindighit bezeichnetind %c = 0 fUr denstatiorarenZustandgilt. Fur ¢ >
km wird dieszu

d K,
0= v Kiesp = c(y) = co — —"P 4 (linear). (4.13)
Y v

Fir ¢ <« km erhalt manentsprechend

_ Kresp

= c(y) =cp-e v Y (exponentiell). (4.14)

d c
0 = —Ud—yC — Kresp%

Wird die Sauerstdkonzentratioriibereine Tidenperiodegemittelt,soresultiertein geglatteteProfil

mit exponentiellerAbnahmen derTiefe (sieheAbb. 4.10(e),(f))undzeigtdamitdiffusiven Charakter
(sieheoben).Analoge Aussagergeltenfir die Profile der minimalenund maximalenKonzentrati-
on (gepunktetebzw. gestrichelteKurvenin Abb. 4.9(b)-(f) und 4.10(e),(f)),es kbnnenjedoch auf

sehrkurzenDistanzen(wenigerals 100m) Konzentrationsunterkiede von Faktoren> 10? auftre-
ten(vgl. Abb. 4.9(d)). BetrachtetmandasProfil der Varianzen(Abb. 4.10(c),(d)),so zeigtsich, dal3
die Sauerstdkonzentrabn im oberenBereichrelativ kleinenundim unterenBereichrelativ hohen
Schwankungerunterliggt. AuRerdemfallt auf, daldie Varianzam oberenRandebenélls merkbar
variiert. Allgemein kann angenommenverden,dal3 die tiefere Sedimentzondir groReZeitraume
anoxischeBedingungeraufweist.Einen Hinweis gibt hieraufdie Betrachtungokaler Konzentrati-
onsschwnkungerim Sedimen{sieheAbb. 4.11).

Die unterschiedlicheRPermeabiliitenderbeidenProbernverursacheminterschiedlichenaximale
Wasserflissegeloppelt mit einemunterschiedlichersauerstdfransport. Als Folge davon erreicht
in der adwektiven Phaseein signifikanterTeil desSauerstdé in Probe A denunterenModellrand,
wohinggenin Probe B selbstbei hochstemDruckgradienterder Sauerstdf praktischvollstandig
konsumiertwird, bevor er denunterenGitterranderreicht.
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Abbildung 4.10: Sauerstoffierteilung im Tidenzyklus Il. Wiederzeigtdie linke Spaltedie Situa-

tion in ProbeA und die rechtedie von ProbeB. (a) und (b) bzw (c) und (d) zeigendie relatve

Varianzder Sauerstdkonzentraton v(z) = %ftT:O(l - c_gg)))th, wobei&(z) die durchschnittliche
e

Cl
Konzentrationn z € Z undT die DauereinesTidenzyklusbezeichnet(e) und(f) zeigendenzeitlich
gemitteltenSauerstdfradientenIn denAbbildungenstehtdie durchgezogenkinie fir denMittel-

wert (pro Zeile), die gestrichelteLinie fir denMaximal- unddie gepunktetdiir denMinimalwert.
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4.2.4 Ergebnisse

Die ErgebnissaliesesModellansatze$iihrenzu einigenSchluf3folgerungebediglich dynamischer
Prozessén tidalen Sedimentenjnsbesonderelas Zwischenspielmikrobieller geochemischeund
hydrodynamischelProzessevird klarer:

1. Die mikrobiellenBedingungerdirekt unterder Sedimentoberfichesind stabileralsin tieferen
Bereichenan denenbedingtdurchdie tidalen Einflisse gin Wechselzwischenoxischerund
anoxischeSituationstattfindetEsist deshallmoglich, daBaerobeundanaerobéletabolismen
alterniereroderbestimmtephysiologischeéiktivitatenvon Mikroorganismerwahrendder oxi-
schenPhasdimitiert oderuntertundenwerden(Friind und Cohen1992; Jagenserund Revs-
bech1983).EswurdegezeigtdaldiesePeriodeablangigist von derlokalenundderglobalen
Porenraumgeometrigyobeidie globalePorenraumgeometriganzwesentlichdie Eindringtie-
fe desin situ produzierterSauerstdé beeinflu3tDiesist ein Beispielfur dasPhanomengdaf}
strukturabBngigeNahrstof-/K omponenteverteilung mikrobielle Kolonisierungmpliziert.

2. Die Modelluntersuchungezeigen,dal3mikrobielle Aktivitaten,strukturelleEigenschafteiso-
wie gezeitenakdingigeVariationendeshydraulischenmpulsesdie Verteilungsmustegeloster
Substanzeentscheidendh inrer Dynamikbeeinflusserfir einegenauerdnalysedieserPro-
zessebedarfesjedochumfangreicheexperimentelleMeRdatermit hoherzwei- bzw: dreidi-
mensionaleraumlicherAufldsung Analysayeiate,die hierzuin derLagesind,werdenzur Zeit
auf der Basisvon methodischevoruntersuchungemit vielversprechendekrgebnisserent-
wickelt (DeLeoetal. 1997;Glud et al. 1996) und standerdeshalbnochnicht zur Verfugung.
NebentidalenEinflisserkannein (nicht notwendigvertikaler)advektiver Fluf3 auchdurchto-
pographisch®eliefvariationeranderSedimentoberfichehenorgerufenwerden(Huetteletal.
1998).

3. Daszeitlich gemittelteKonzentrationsprofi{Abb. 4.10(e)bzw. (f)) scheintein diffusiv kontrol-
liertesSystemwiderzuspigeln,obwohl eseinesignifikanteadwektive Phaseagibt. In geochemi-
schenStudieniiberSubstanzeim Porenvassemwerdengemessen&radienterdazuverwandt,
die Diffusionslonstantezu bestimmen(Jggensenund Revsbech1983). Die Austauschraten,
die mit diesenWertenberechnetverden,weisenjedoch Diskrepanzemit der beobachteten
FluBmengeauf, da der wesentlicheEinflu® der adwektiven Phasenicht berticksichtigtwird.
Hier liefert dasModell eine modgliche Erklarungfir dieseDifferenzenZudemist die Pene-
trationstiefedesSauerstdé ausschlieRlicidurchdie interneStrukturin der adwektiven Phase
bestimmt.

Der globalediffusive CharakterdesSystemszeigt, dal3ein Modellansataurchdiffusive Ter
me durchaudrauchbardergebnissdiefern kann,wennDiffusionslonstanteund Raumskalie-
rung entsprechendewnahlt werden.Sollen jedochProzesseauf mikroskaligemRaumunter
suchtwerden,so muf3deradwektive Charaktetberiicksichtigtwerden.

4. Transporteperimentemit geldstemSauerstdfin realenSedimentstrukturetiefern qualitatv
gleichwertigeErgebniss€Glud etal. 1996;Ziebisetal. 1996).Dennochdeclendie gemachten
ModellannahmerasgesamtespektrumderintrinsischerProzessdei weitemnichtah Nicht
bericksichtigtwurdenbeispielsweise

e tidale Strtomungendie einenTransportund Austauschinnerhalbder Wasseraule sowvie
einenpartikukirenTransporinduzieren,
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e Oszillationenin der Stdmung,die durchWind und Wellenverursachtverdenund ahnli-
chenEinfluB wie die GezeiteraufweisenRutgersvanderLoeff 1981;Glud etal. 1994),

e Tag-Nacht-Zyklersavie wechselnd&Vetterbedingungemlie die Sauerstdproduktionin
situ zusatzlichbeeinflussen,

e wechselnddPorositt verbundenmit VariationendesDruckgradienterals eine Funktion
von Wassertiefaind -sttomungenAmosetal. 1998).
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Abbildung 4.11:Lokale Konzentrationenim Tidenzyklus.Die Abbildungen(a)-(c)zeigendie Sau-
erstofkonzentratiorausgevahlter Zellen (Angabein Gitterkoordinaten)m Porenraum(a) Konzen-
trationserhaltemahederSedimentoberfiche(0.26mm):permanent&auerstdprasenz(b) Konzen-
trationserhaltenin deroberenSedimentschich0.68mm):kurzeanoxischeSituation.(c) Konzentra-
tionswerhaltenin der unterenSedimentschichil.3mm):Wechselzwischenoxischerund anoxischer
Situation.Die schrafierte Flachein (b) und(c) kennzeichnetlie anoxischePhase.
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Kapitel 5

Struktur verandemde Prozesse

NebendenvorgestellterchemischeiReaktionergibt eseineReihephysikalischeProzessalie eben-
falls einenwesentlicherEinflul3 auf die Bildung von Konzentrationsmusterim Sedimenthaben.
Hierzugetorenbeispielsweisdusfallungs-und Losungsprozessdie denPorenraummachhaltigin

seinerStrukturverandernkdnnen(sieheBeispielin 5.6). Weiter existierenviele Bakterienartendgie
sichdurchdie Bildung einesBiofilmesin ihrer Umgelung ein Habitatschafen, in demsiein, unter
normalenUmst@ndentoxischenbzw: starkvariablenUmgelungeniberleberkdnnen(Jggenserund
Revsbechl1983).

5.1 Der Durchlassiglkeitswert

SounterschiedlicldieseProzessauchseinmdgen,siehaberdengleichenEffekt: eineStruktuénde-
rungdesPorenraumesSpontarkdonntemanBedingungetbilden,unterdenerfreieundHinderniszel-
lenineinandefibegehenDieshatjedochdenNachteil,dal3zur SimulationvonteildurchhssigerBe-
reichenkomplizierteBelegungsmusteim PorenraunerzeugwerdenmiissenDiesverlangtnichtnur
immensgroReGitter undeinenerheblicherimplementierungsaufand, sonderrstelltsichalsauRert
problematischiar, wenndie Durchiassigleit beliebiggeandertwerdensoll. Hier bietetessichan,eine
Durchiassigleit w €]0, 1] fur die teildurchhssigerZellen zu setzenDie herabgesetzt&ellporositt
bedeutetauf die ganzeZelle bezogenkinegeringereDichte p(z) = p - w(z). Die Zellstrukturaus
(Def. 2.6)wird entsprechendrweitert:

Definition 5.1: Durchlassigleitswert

10, 1] durchlassig d
EineZelle mit Durchiassigleitswertw = 1 heif3t belegt , bzw, b
0 Hindernis H

wennderAnteil dertransportiertefPartikel w undderAnteil reflektierterPartikel 1 — w betiagt.
Im weiterenhei3tdie Menge Struc = {durchlassig, belegt, Hindernis} bzw. Struc =
{d,b, H} Zellstruktur

Bemerkung5.1: Die Unterscheidungwischendurchkssigenund Hinderniszellererfolgt ausSta-
bilitatsgtinden.Die EinfuhrungdesZustandedelayt sei hier vorweggenommensiehedazu
Abschnitt5.2.

!GeschicktesAnordnenvon freien und Hinderniszellen erlaubtdie KonstruktiongeringeretPorosititen.Dajedoch

dergesamtePorenraunverbundenseinmuf3,ist die Anzahlderrealisierbareurchiassigleitengepiagtdurchdie Gitter-
grofie.
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Zur Berechnungler Stromungmuf3die TransitionsfunktiorderBewegungerweitertwerden Die Kol-
lisionsfunktionbleibterhaltenjedochmiisserim LBA fur durchkssigeZellenmit w < 1 jeweilsneue
Kollisionsmatrizerberechnetverden,da diesedichteabBngig sind. Zu groReDichteabweichungen
fuhrenim LBA zu SkalierungsproblemefsieheGlg. (2.20)).

Die Transitionsfunktiorder BewegungausDef. 2.7 wird erweitertzu

([ fio, fallssg = H
f|i+3\,05 fallsso=dAs;=H
(TIB(h(), ceey hﬁ))i =9 f|i+3‘7i, fallssg = d A wy = w; . (5.1)
f|i+3\,i + (1 — g_é)f|i+3|,0’ falls so =d ANwy > w;
{ f|i+3\,i . %3, fallssy = d A wy < w;

Die durchdie Durchlassigleit simulierteverringerteZellflachemuRauchbeidenTransportprozessen
beachtetwerden.Bezeichnehier ¢; eine Stofkonzentrationin der Zelle ¢(z + p;), dannwird die
Diffusionzu (vgl. Glg. 3.5)

e D
Diffusion(z, z + pi, t) = i — cb = At - epir—r - (clw! — chwf) (5.2)
Wo

unddie Advektionentsprechendu (vgl. Glgn 3.8und3.10)
Advektion(z, z + p;,t) = AtcAde%t)(f;mthi - f}im,i,o) -,

it — { chw§, fallsv, ,, >0 (5.3)
i :

c?wf sonst.

Da sich die Reaktionenauf die Stofkonzentrationerbeziehen bpleibendieseinvariant. In einem
nachsterSchrittlassersich struktunerandernde’rozesséntegrieren.

Es kommt zur Ausfallung einer chemischerSubstanzwenn die maximale Konzentration(et-
wa dasdoppelteder Sattigungsgrenzeliberschritterwird. Ein Teil der Substanzavird ablagertwo-
durchdie KonzentratiordesgelostenMatierials sowie die Durchiassigleit abnimmt.Wie starkdie
Durchhssigleit zurickgeht,hangtvon dem Volumenab, dal3die ausgedllene Substanza/erdiangt.
Sinktdie KonzentratiorunterhalbeinesMinimumskehrtsichderProzefum.

Bei derBildung von Biofilmen findeteinrechtahnlicherProzelstatt.Bildet sichein ausreichend
groRerBakterienstammsaofixiert sich derabgesondert&ilm andenumliegendenSedimentenDas
Sekretsenktdie lokale Durchlassigleit herabundje nachArt der Mikroorganismerandernsichauch
die DiffusionseigenschihninnerhalbdesFilmes(Jggenseril982).Sterberdie Bakterienab,sowird
dasausgesondert8ekreticht mehrerneuerundbautsichah

Im Unterschiedzur Ausfallung bleibendie Mikroorganismerauchnachdem,, Festsetzeénaktiv
und nehmenan den Reaktionerteil. Die Durchissigleit sinkt bei vollstandigerAblagerungnicht
aufNull, sonderraufdenDurchiassigleitswertdesBiofilmes. Beide Prozessé&ndenvorwiegendauf
Oberfichenvon Sedimenterstatt.Esbleibt zu klaren,ob dieseEigenschafzusatzlichzu implemen-
tierenist, odersichbereitsausdenlokalenStromungsbedingungeergibt.

Ein dritter Anwendungsbereiclst die SimulationpordserMedien, derenFeinstrukturdie Zell-
groReweit unterschreite(sieheAbb. 6.1). Die Durchlassigleit kannin diesemFall auchinformatio-
neniberdie invarianteStrukturenthalten Aus diesemGrundwird fir die durchbssigerZelleneine
Anfangsdurcléssigleit wy €]0, 1] gesetz{(fur Hinderniszellerseiw, = 0).

GenerellassersichdieseProzess&oppeln,esseijedochdie Einschinkunggemachtdainner
halbderBiofilme keine Ablagerungerstattfinden.
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5.2 Strukturmodifikation

Zur Herleitungder TransitionsfunktiorstruktuneranderndeProzesseurachstfolgendeDefinition.

Definition 5.2; Strukturmodifikation

Fur dasTansport-Reaktions-Medl mit Strukturmodifikationwerdendie Stofkonzentrationen
aus(3.1) erweitertzu

C:={ceC xCyx - xClCi =[0,00[, i =1,...,k}

Zusatzlichwird derVariablenraunerweitertum die Ablagerungsinzentréionen (bezogerauf
die Zellflache)

Di={d €Dy xDyx - xDy|D; = [0,%], i=1,...,k}
%
sawie denaktuellen(w® € [0,1]) und den Anfangsdurchissiglitswert (wy € [0, 1]). Der
Variablenraunwird somitzu

= [0,1]" x Struc x C x D x [0,1]?

Esbezeichnet die Anzahlderim Modell vorkommenderstofe (vgl. Glg. 3.1), p; die Dichte
und M; die Molmassealeri. KomponenteFernerbezeichne

) 10,1[, falls . Komponente Mikroorganismus
20 := {11,..., 10} mit to; =

0 sonst

die Durchissigleit beivollstandigerStrukturmodifikationAblagerungozw. Biofilmprodukti-
on).Als Durchiassigleit w; seider Anteil der Zelle bezeichnetdernicht durchStrukturmodi-
fikation beeinflu3ist, d.h.

k
wi(e) = w'(z) - 3 it () Mi

Bemerkung5.2: An dieserStelleseidaraufhingeviesen,dass eineKonstantdoeschreibtdie von
derEigenschafeinerKomponentablhangt,wahrendw die Durchiassigleit einerZelle bezeich-
net,die sichu.a.ausdenlokalenWertenaller Komponentermgibt.

Bemerkung5.3: Wahrendc die Stoffkonzentrationder Zelle bezogenauf die zur Verfiigung ste-
hendeZzellflache(w) angibt, bezeichnet! die Konzentrationbzgl. der gesamterZellflache.
Wichtig ist die Erweiterungdes Definitionsbereichesler Konzentrationermer gelbstenSub-
stanzendlie erstdie Strukturmodifikatiorermdglicht. EsseijedochangemerktdaRUberschrei-
tungender maximalenKonzentratiorbei der Berechnungeineslterationsschrittegsorkommen
kdénnen.Diesaverdenin denfolgendenRechnungeiberiicksichtigt.

Bemerkung5.4: Die Ablagerungsinzentationend € D erfilllen die Bedingungen

Vt >0,z € Z:di(z )Jg—<w0 /\Zdt —<w0() (5.4)



68 KAPITEL 5. STRUKTURVERANDERNDE PROZESSE

Die Durchlassigleit sawie freie Durchiassigleit lassersich explizit angebemnit

w®) = unle) - 3 (-

p

: (5.5)
wilz) = wole) - 3 di(z)

EineStruktuneranderundritt auf, fallsdie maximaleKonzentratioriilberschrittedbzw. eineminimale
Konzentratiorunterschrittenwird. Die Konzentratior@ndeung im Strukturlterationsschitt ladtsich
dannformulierenmit

(z) > ™= = ctl(z) = cl(z) — ac™=,
dz) <™ = Jdt(z) = cl(z) + Bc™m,

wobeil < «, 8 < ¢™** zubestimmend&VertebeschreibenZur VermeidungalternierendeModifi-
kationenmuf3gelten

(5.6)

O<a<l—cm
¢ (5.7)

max

1+ ﬂ)cmi” <M< (1—-a)d™® <M =
0<B<(l-a)Gm —1

Eine Struktuneranderundgpewirkt ebenseineAnderungdes(freien) Zellvolumenswodurchsichdie
KonzentrationesamtlichergelbsterStoffe andern Aus diesemGrundkannz.B. die Ablagerungei-
nerSubstanzie Ablagerungeinerzweitenzur Folgehabenwenndie zweiteeineKonzentratiomahe
desMaximumsaufweist.Die Umsetzungpller Substanzeim einemTransport-Reaktionssidtt wird
erreichtindemmandie Struktuneranderungesolangewiederholt bis keineSubstanznehrein Kri-
teriumaus(5.6) erfullt. Fir jedenProzelyAblagerungund Auslosung)gilt eszudemBereichsfehler
zuvermeidenDer Strukturlterationsschitt 1altsichformulierenzu

Satz5.1: Strukturmodifikation

SeienS, C, D und2Y ausDef. 5.2, ¢; := %(1 — ;) undseiL : V — V der Strukturschritt,
wobeifur z € Z undt € N gelte

L(Li(a,q)), falls3ie {1,...,k}:ci(z) > mor

2

L(a) =< L(La(a,i)), fallsFie {1,...,k}:cl(z) < cm
a, sonst

Die Funktion L; beschreibtlanndenFall der Konzentrationgberscheitung und L, denFall
derKonzentrationsuntersaitung undesgilt

( f_:f,§:S

Ll(a,i) = <
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mit
i wr(l—¢ic 1
Agl) = min{acl*", ]€I T"f“’T;} falls w; > 0 und 51(1) = AZ( | (1)
acy"* sonst 1—¢i(ci — A7)
Analoggilt
( F_ f s em ©)
f=1Ff s=s¢=c+A4
¢ = (1+5 ¢Z) ,fa.j#i
Lo(a,i)={ % =% ta-g#i
d; =d; — 552)10
b= w(l+ 6 ¢)
\
mit
@ ,_ — dici @ A
A = mzn{ﬁcmm d = } und 0,7 = L O
W+ ¢id; 1 — i + A7)
Beweis: Im Fall der Konzentrationgberstirdtung gilt fur ein entsprechendes € {1,...,k} in
einerZelle nach(5.6)
g =ci— AW AL < gerer (5.8)
¢j=cj—, fa.j#1 (5.9)
&= (ci—o6M)=, 6 >0 (5.10)
dj =dj, fa.j#i (5.11)
di = d; + 6w, 5 > 0 (5.12)
k —
=) dig (5.13)
i=1
Aus (5.12)und (5.13)folgt unmittelbar
i 1 1
=wo— Y digi —wd) g = w(1— 6 ;). (5.14)
i=1
(5.8)und(5.10)fuihrenzu
(ci = A) = (e = 61V) 2
& (- Al $i) = c; — 6. (5.15)
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Ein Bereichsfehletritt auf,wennw; < 0 bzw die Bedingung5.4)nichterfullt ist, d.h.esmuf3
gelten

i=1 (5.16)

Einsetzerin (5.15)undumformenfihrt zu

AV =14 m) < 01— g

vs (5.17)
;>0 1 i
2% Al < o o (1= dici)
worausdie Behauptundolgt.
Im Fall der Konzentrationsuntersteitung gilt fur ein entsprechendese {1,...,k} in eine
Zellenach(5.6)
= cit AP, AY < pepim 5.18)
G =ci—, fa.j#i (5.19)
w
&= (e +0%) 2, 57 >0 (5:20)
dj =dj, fa. j#i (5.21)
di = d; — 6w, 5§ >0 (5.22)
k —
w=wo— Y di; (5.23)
i=1
Analogzu obenfolgt aus(5.22)und (5.23)unmittelbar
@ =w(l + 62 ¢) (5.24)
sawie mit (5.18)und (5.20)
(ci + AP) = (¢ + 622
& (a+AP)1+6P¢) =i+ (5.25)

e 6P =AD 0= i, + aP))) 7

Bei dem AuslosungsprozeRonnendie Ablagerungskinzenrationen negativ werden,da sich
51(2) ausdengelostenKonzentrationeterechnetVermiederwird diesdurchdie Forderung

d; >0 (5.26)
Einsetzenn (5.25)undumformenfihrt schlie3lichzu

AD g1 dic

; . 5.27
< (5.27)

g.e.d.
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Bemerkung5.5: Im Fall £ = 1 emibt sichdie Ablagerungsinzentation direktausderZelldurchkssig-
keit

g = Lo w

YT M 1wy

Fur die AbschatzungerausSatz5.1 gilt beiBiofilmen (r; > 0)

wp=w — (wy — w)toy.

Al < %%(1 —¢1c1)  (Uberschreitung) 5.28)
Agg) < z@—ﬂwéﬁ?:ﬁl) (1 - ¢1c1) (Unterschreitung)
undbeiderMineralisierung(to; = 0)
Agl) = ac"** (Ubemchreitung)
(5.29)

A?) < %(1&_11 —c1) (Unterschreitung)

Eine MehrfachanwendundesStrukturschrittegntfallt, d.h.
3i € {1,...,k} nach Satz 5.1 = L(a) = L;(a,1), j € {1,2}.

Bemerkung5.6: EineAnderungderZelldurchbssigleit bedeuteeineAnderungvon Zelldichteund
-masseDie Partikelbavegungin (5.1) beschreibtden Zustandbei konstanterZelldichte. Die
Dichteranderungerfolgtin einemlterationsschrittwodurcheineMassenkrrekturnotig wird.

5.3 Transformation desPorenraumes

NumerischkritischbleibtderFall w; — 0, dadie Faktoren(1 —6§I)¢i) beizunehmendehblagerung
gegenNull strebenfalls vorwiegendeine Substanzeponiertwird. Liegt kein Biofilm vor, sofolgt
ausder Beziehungw = w; einePolstelleim Grenzall fur die Stromungs-und Transportiteratio-
nen(5.1-5.3).Vermeidenaltsich diesesjndemmaneine untereSchrank fur wy, denminimalen
Durchlassigleitswerte,,, einfuhrt, derdie Bedingung

0 < min{wy(2)} < ew < minfwo(z)} (5.30)

erfullt. Bei UnterschreiterdieserSchrank wird in einemSchritt eine vollstandigeAblagerungder
Substanzorgenommengdie die hochsterelative Konzentratioraufweist,d.h. flr ¢;« mit

-k . C;
v zﬂaxk{d czmzaw } (5.31)

Die KonzentratiorderZellewird aufNull gesetz{c;- = 0) unddie Ablagerungmaximiert(_, Ji% =

wy). Die Ablagerungsmengbzw die Konzentratiorénderug der Ablagerungsmengbetiagt dann

(vgl. Satz5.1)

8Ty = Py ATY — ¢y (5.32)
M

2* i*

Hierbeiist esmoglich, da3in der Zelle selbstnicht ausreichen&ubstana/orhanderist, dadieser
SchrittunterhalbdesKonzentrationsmaximunsattfindet Deshalbwerdendie Konzentrationemler
Nachbarzellerentsprechentierabgesetzi Eine solcheZelle ist dannvollstandigmit einemBiofilm

’Die Diffusiongewahrleistetn derRegel ausreichend8ubtratmengein derZellnachbarschaft.
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und/odemMineralenbelegt und weist eine geringeDurchlassigleit auf bzw. ist vollstandig minerali-
siert. Die Zellstrukturwird auf belegt gesetz{vgl. Def. 5.1) undwird dannin denlterationsschritten
teils alsdurchhssigeteils alsHinderniszellebehandelt:

s(z) =0 w(z) >0 w(z) =0
LBA/LBGK durchhssig Hindernis
Transport durchBssig Hindernis
Reaktionen durchhissig,beschankt | Hindernis
Strukturmodifikation Hindernis Hindernis

Tabelle5.1: Auswertung belegter Zellen. Hinderniszellerverhaltensich allen aufgefihrtenlterati-
onsschrittergegeriiberinvariant.Die Reaktionerwerdenfur denFall w(z) > 0 bzgl. der Maximal-
konzentratiorbegrenzt,sodaReszu keinerweiterenUberschreitungcommenkann.DieseAnnahme
ist sinrvoll, wennmanbedenktdaReineZelle mit maximalenBiofilm keinenPlatzmehrfir weitere
Biomasseesitzt.

DieserProzeflaBtsich durchdie foIgendenzwei__FunktionenbeschreibenDabeistehtMIZ far
die AnderungdesZellzustandesn z und M7V fur die Anderungin denZustindenderNachbarzellen
z+pj,5=1,...,6.

MZ:V =V mit

( f=f, 5§=belegt
i L 0, falls @ = 0
M2 () e 0 =0, 7& A { mm{cmaw cj2} sonst (5.33)
k. _
w=wy— Y, di%i(l — ;) =w —wf(l — 10;+)
\ i=1

und
MY (87,{1,...,6}) = S mit
( flz+p;) = fz+p;))
s(z+p;) = s(z+p;)
Gi(z+pj) = ez +p;) (1= (FFrwp(2) — e (2)w(2)) SC (2))
MM (ao,...,a6,5) =14 G(z+p;) = cilz+p;)+7(z) (@ —ci(z +p;) SMC(2)
fa.t#11*
di(z+p;) = di(z+p;)
| w(z+p;) = w(z+p))
(5.34)
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und

6
SMCy(z) == 3 (79® = ciz + pj))w(z + pj)-
j=1
s(z+pj)=d

Bemerkung5.7: Fir ¢;« werdendie zur Ablagerungberbtigen StofmengengleichnmaRig(in Relati-
on) ausdenanliggendenZellenabgezogetvzw UibersclissigeKonzentrationewerbleibender
Stoffe j # * in derZelle z gleichméRig(in Relation)aufdie anliegenderZellenverteilt. Dieser
Schrittist notwendig,daf.a.i = 1,...,k die Bedingungc;(z) € C; geltenmuf3und belegte
Zellenim weiterenlterationsschrithichtmehrbelticksichtigtwerden.

Estretenin denangrenzendeBellenkeineBereichsfehlem denKonzentrationeauf, wenngilt

e (2 +p5) o( E 8Cp(2) > Dy (2) - ci*(z)w(z)> (5.35)
und
Gz +pj) < cm( Y SMCy(2) > 7i2) fa i # z) (5.36)

Die umgelehrteStrukturtransformatiomon belagt nachdurchlassigsoll erfolgen,wennin derbelay-
tenZelle eineSubstanz* abgelagerist und NachbareinerZelleist, in derdie minimaleKonzentra-
tion von ¢;« unterschritterwird undkeine Substananehrabgelagerist (d;« = 0).

Bemerkung5.8: DieseAnnahmebewirkt, dalRdie Porenraumstruktumbust gegerilber Konzentra-
tionsfluktuationemeagiertund gewahrleistetdie Stabilitat der Geometrie.

DadiebelggtenZellenbeiderlterationsberechngmichtbeiticksichtigtwerdenwird beimfolgenden
Ansatzdie Situationvon einerdurchBssigenZelle ausbetrachtetEs sei z eine solchedurchBssige
Zelle mit

s(z)=d A ci(2) < A dp(2)=0 A Fj:(s(z+p;) =bAdy(z+p;) > 0). (5.37)
Die Losungin z wird in Anlehnungzur KonzentrationsunterSwatung in Satz5.1 formuliert:

MZ : (V7) = V mit

((f(z) = [f(»)
3(z) = s(»)
Gin(2) = cr(2) + AT (2,2 +p)) (5.38)
MZ =
2 (a07 aaﬁ) 4 c; _ Ci(l + 51(3"2)(2,’2 +pj)¢i*)_1 fa. i
7Z(Z) = dz(z) fa.q
L@ = w467 (2,24 pj) i)
m - grci(2)
(T2) ) . . 7?7/,1 . ) — QixCix (2
AT 24 ) = min (B i (24 13) 5 ) (5.39)
und )
68 (2,2 4 py) = B (#2 4 pj) . (5.40)

1— ¢ (i (2) — AL (2,2 + ;)
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Bemerkung5.9: Die Konzentrationsnderug der Strukturmodifikatiorundder Porenraumtransfer
mationsteherin derBeziehung

Az('l) _ min{acgnam’Az(Tl)}; AZ(?) — AZ(.TZ)(z,z).

Die belate Zelle andertinre Zellstrukturvon belagt nachdurchlassigund kannnunihrerseitsSub-
stanzendsen Hierzulaltsichdie bereitsdefinierteStrukturmodifikatiorverwenden

N[OV {1,...,6}) — VY .
M: { (ag,-.-ra6,4) > L@ ™
( f(z+pj) = flz+pj)
5(z+pj) = durchlissig (5.41)
i) Glz+p) = alz+p)(1 48 (2,2 +pj)dir) " fai
@'*(z-i-pj) = di*(z+pj)—5i*(z,z+pj)w(z+pj)
dz-(z-i-pj) = di(z+pj)f.a.i7éi*
( Wz +p;) = wlz+p)A+ 06 (2,2+pj)di) !

mit A;«(z,z + p;) und ;- (z, z + p;) wie oben.Die Strukturtransformationermwischenbeleyt und
durchlassiglassersichzu einerFunktionzusammergssen.

Definition 5.3: Strukturtnsformatio

Bezeichne = (ag, a1, ... ,as) Mit* a; := a(z+p;) € mcV, soheiltdie Funktion M : V7 —
V7 Strukturtensformation mit

( (MZ(ap), Mo LoMN(a,1), fallss(z) =dAws < ey
ceeyMo Lo MN(a,6))

(M# (ap), a1, -- -, falls s(2) = d A Ji,j € {1,...,6}:
aj1, My (aj),a511,---5a6) (ci(2) < ™™ Adi(z) =0
As(z + pj) =bAdi(z + pj) > 0)

\ a sonst

Bemerkung5.10: Die VerknipfungM o £ o MY im erstenFall gevahrleistetdalBereichsfehler
in denNachbarzellemlurchentsprechendstrukturmodifikationemnd —trangormationernver-
miederwerdenlm zweitenFall werdenBereichsfehledurchdie Bedingung(5.39)vermieden.

Bemerkung5.11: Die IntegrationderBedingunger{5.35)und(5.36)in denAlgorithmusist ratsam,
umrekursve Iterationsberechmgen zu vermeiderundum denRechenaufandzu begrenzen.
Esqilt

Mol (5.35) = id.

SentsprechenBem.2.3
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Bezeichnedp = x idp, dieldentitaitsfunktionauf denAblagerungsénzentationen D undidj 1
D;eD ,
die Identitatfunktionauf demintenall [0, 1]. Die Transitionsfunktiorwird fur denFall der Struktur

modifikationauf demResultatderbisherigerFunktionT* ausgefihrt.

T = (Lo (T*idp,idyy,id) 1))
= (ﬁ o(Tk o TBS,idStrucacécTCw idp, Z.d[O,l]’id[(),l]))'

i

(5.42)

Zur VermeidungnumerischeiFehlermus der Definitionsbereictder Transitionsfunktiorjedocher
weitertwerdenzu T : V™ — V™, wobein = |P| die Anzahlderrelatven NachbarrnbezeichnetSo
formuliert sichdiesebei derVerwendungson Strukturtransformationeantsprecheru

T = (M ° (T*a 1dp, id[O,l]a Zd[O,l]))
= (Mo (Tk o Tgs, idstruc XCTc“idD, idj ), idjo,11)) -

i

(5.43)

5.4 TechnischeUmsetzung

Bei der UmsetzungmuR bedachtwerden,daR jede Anderungim Porenraumeine Korrektur der
Strtomungerforderlichmachtund in der PraxiseinenhohenRechenaufand bedeutetDieserlafit
sichin einemsinnvollen Rahmenhalten,wenndie Korrekturennur bei markanten&nderungen/or-
genommermwerden Hier seidie Ideekurz skizziert:

JederzZelle wird nebendemDurchissigleitswertw ein zweiterWert w,; angeordnetWahrend
w danndie Durchlssigleit bzgl.desStromungsmusterseschreibtgibt w,; die aktuelleDurchiassig-
keit bzgl. der Strukturmodifikationan. Uberschreitetlie Differenz|w — w,x| einenvorgegebenen
Schwellenwertsoerfolgt eineKorrekturder Sttomungundder Geldstkonzentratioen sawie ein An-
gleichenderDurchhssigleiten (sieheAnhangB.7).

Der implementierteAlgorithmus (AnhangB.8—B.10)verwendetdieseMethodeund beschankt
sich auf die Simulationvon Mineralisierungs-und Ldsungsprozesseaginer Substanzyodurchsich
die Ablagerungsknzentréion direkt ausdem Durchiassigleitswertw (bzw wqx:) berechneralit
(vgl. Bem.5.5).

Der DatentypZelle ist dazuvollstandigdefiniertmit:

typedef struct zelle

{ char i nhal t; Zellstruktur(frei, Hindernis)
doubl e fL7]; Partikelbelgung f = (fo---, f6)
struct zelle *nb[6]; Zeigeraufdie Nachbarzellen
fl oat c[k]; Konzentratiorderk Substanzen
in mmol/l

fl oat d[ 1]; Ablagerungsiinzentaton
in mmol /1

fl oat rvel [ 6] ; fi(2)

fl oat wo, w, w_ akt; Durchhssigleit(en)

} typ_zelle, *ptr_to_zelle;
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5.5 Verifikation

Zur Validierungder modifiziertenStrtomungsiteratioraus Gleichung(5.1) wird der FluR in einem
zweidimensionaleRohrmit eingebetteterKreisvariablerDurchiassigleit berechnefsieheAbb. 5.2).
Als Referenadienendie Falle,in denerderKreisausfreien(w = 1) bzw ausHinderniszeller{fw = 0)
bestehtBeim Vemleich der Stromungsbildeerkenntmanklar, wie sich der FluR mit abnehmender
Durchliassigleit zurachstgering(l > w > 0, 8), dannjedochdeutlichdemHindernisanpal3isiehe
Abb. 5.2). Vemgleicht mandazudie Ergebnissdn Tabelle5.2, so zeigt sich, da3sich dasHindernis
beihohenDurchiassigleitswertervor allemauf die FlieRgeschwindigiit auswirkt.Hierbeispieltdie
PlazierungundderQuerschnitdesKreiseseinewesentlicheRolle.

Zur Untersuchungler Stabilitat wird dasKorvergenzerhaltender Flie3geschwindigit flr die
Falle aus Abbildung 5.2 aufgetrager(sieheAbb. 5.1). Die Integration des Durchiassigleitswertes
weistin keinemFall kritischesVerhaltenauf. Es zeigt sich ein sehrgutesGrenz\erhaltenfir w — 1
undw — 0. Allein die erbhte Anzahlan Iterationenbeiw = 1 - 10~ im Vegleichzuw = 0,001
bzw w = 0 ist ein Indiz fir numerischdnstabilitit bei kleinen Durchliassigleiten, weshalbe,, >
1 - 1076 fiir die minimaleDurchissigleit in (5.30)gewahltwerdensollte.

0.90
0.70 =
0.50 ?
0.30 6
w=0,00 3
0.10 008
—— w=020
(a) %1 | 0 ™ w0 (b)) Y1 1o 100 1000 10000

Abbildung 5.1: Konvergenz bei unterschiedlichen Durchlassigleiten. Das Korvergenz\erhalten
der durchschnittlicherFlieRgeschwindigit (i /s) ist in (a) und (b) fur die sechsFalle ausAbbil-
dung5.2 aufgetragen.

Bild Nr. (@) (b) (c) (d) (e U]
w 10 | 099 | 0,8 0,5 0,2 | 0,05 |0,001|1-107° 0
€ 0,905| 0,902 0,860| 0,792| 0,724| 0,690| 0,679| 0,679 | 0,679

o [m/s] 14,63| 11,65| 2,58 | 1,26 | 0,86 | 0,75 | 0,723| 0,722 | 0,722
Iterationen| 6157 | 5118 | 1366 | 816 | 1105 | 1232 | 1083 | 1238 | 1032

Tabelle 5.2: Variation desDurchlassigleitswertes.Die Tabellezeigt einige Simulationsegebnis-
sedesModells ausAbbildung 5.2. Nebender Durchiassigleit w sind Porositt ¢, durchschnittliche
FlieRgeschwindighit o und Anzahlderlterationenbis zur Korvergenzaufgetragen.
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5.5. VERIFIKATION

Abbildung 5.2: Variation des Durchlassigleitswertes. Die Abbildungen(a) bis (f) zeigenein
50 x 50 Zellen(1 x 1cm) groReszweidimensionaleRohr Die Vektorenkennzeichnemlie relative

Geschwindigkit undRichtunginnerhalbeinerGitterzelle.In derMitte ist ein Kreis mit abnehmender

0,05;(f) w=0.

0,5;(d) w=0,2;(e)w

1; (b) w=0,8;(c)w=

Durchhissigleit eingebettet(a) w
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5.6 AnwendungsbeispieKalzifizierung

2.46¢-03 2.5¢-03
v [m/s] v [m/s]
2203
243003
\
1.9¢-03
240003
1.6¢-03
237¢-03
1.3¢-03
234003 1.0¢-03
(a) 5e+01 le+04 20404 3e+04 se+04 (D) TUROe00 100404 200404 30404 4.0e+04

Abbildung 5.3: Einflul? der Mineralisierung auf die FlieRgeschwindigleit. Die Bilder zeigendie
Entwicklungder durchschnittlicherFlieRgeschwindigit fir die MineralisierungsprozaseausAb-
bildung5.4.(a): Sedimentl; (b); Sedimeng.

Als Beispiel fir einenMineralisierungsprofg sei die Kalzifizierung genommenHierzu wird
ein stark vereinfichtesReaktionssystermerwendet bestehendiusder Gleichgeavichtsreaktionder
Kohlen&ure

HCOf «— H" +CO3~ (5.44)

undderKalzifizierung
Ca** +C0O2 — CaCO;3 | (5.45)

Die Komponenterd C O3 und Ca werdendem Systempermanentom oberenModellrandauszu-
gefuhrt. Zur Vermeidungubertdhter Kalzifizierung direkt am Systemrandvird die Reaktiondurch
dasH C O3 limitiert (sieheAnhangC.4).Die Modellparametewerdenderartgevahlt,dafdie vollstandi-
ge MineralisierungeinerZelle in wenigenSchrittenerfolgt'. Da an dieserStellenur der ProzeRun-
tersuchtwerdensoll, orientierensich die Wertenicht anrealistischerGroZen.

Es wurdenzwei sehrahnlicheSedimentgeometriemit anriherndgleichenModellparametern
gewahlt. Vergleicht mandie Ergebnisseso fallt auf, daldie Mineralisierunggenerellin Bereichen
mit geringerFlieRgeschwindighit stattfindet.Wahrendin Sedimentl mehrerebetonteFlielphde
vom oberenzum unterenGitterranderkennbarsind (Abb. 5.4(a)),weist Sediment2 nur einenaus-
gepiagtenStromin der Bildmitte auf (Abb. 5.4(b)). DieserUnterschiedschBgt sich deutlichin den
Ergebnissemieder:In Sedimentl findet die Kalzifizierungin relatv kleinen Bereichenstattund
die FlieRgeschwindigkit andertsich nur maginal (Abb. 5.3(a)).Im Gegensatalazumineralisiertin
Sediment®2 dasKalzit nahezuiberall,wodurchdie FlieRgeschwindigéit starkreduziertwird. Eine
sehrinteressantd&eobachtungst, dalk die Ablagerungernvorwiegendan der Oberfacheder Sedi-
menteauftreten;ebenscerkenntman ein ,Wachsturti von MineralablagerungerDiesesVerhalten
gehtkonform mit Prozesselin realenSystemenEs bleibt zu untersuchengb bei groRerenGittern
und kleinerenStrukturmodifikationsschtén noch deutlichereAussagergetrofen werdenkdonnen.
Problematisclist hierbeijedochder Rechenaufanc.

*In einemStrukturmodifikationsschritvird die Durchissigleit derZelle um 0,1 bis 0,2 herabbzw. heraufgesetzt.
SDie hiervorgestellten,einfacheti Simulationerbertigenjeweils etwa 24 Stunden.
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(@) t = 1.000 Iterationen

(d) t = 1.000 Iterationen

0.0 0.9 1.8 2.7 0.0 0.9 1.8 2.7

‘ 4.0
‘:: *ﬁ

0 0 10 20 30 40 50 60 30 30 40 50 60 30
(b) t = 8.000 Iterationen (e) t = 8.000 Iterationen

0.0 0.9 1.8 2.7 3.6 4.5 0.0 0.9 1.8 2.7 3.6 4.5

60 . ; 6 ‘ -

‘ I ) 0.0

0 10 20 30 40 50 60 % 10 20 30 40 50 600

(© t = 40.000 Iterationen () t = 40.000 Iterationen

Abbildung 5.4: Mineralisierung. Auf zwei ahnlichen Sedimenten(Sediment1:(a)—(c); Sedi-
ment2:(d)-(f)) wird ein Mineralisierungsprofesimuliert.(a) und(d) zeigendie Ausgangssituationen
vor der Mineralisierung.Die VektorenzeigenFlie3geschwindigiit und -richtung. Sedimentesind
schwarzgezeichnetyerringerteDurchiassigleitenundbelegte Zellengrau.
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Kritisch zeigte sich auchdie Wahl der minimalenDurchiassigleit «,,. Der Quotientzwischen
der GroRReder Strukturmodifikationsschte und desminimalenDurchiassigleitswerteshestimmtim
wesentlicherdie numerischeStabilitat des Algorithmus. Im vorliegendenFall wurdee,, = 0,07
gewahilt.

Esseibemerkt,daRdie Modelle mit statischerDruckgradientemgerechnewurden.Spektakudre
Anderungerim Strvmungsbildsind dahemnicht zu erwartengewvesen Eine entsprechendBynami-
sierungdesDruckgradienterundevtl. der Nahrstofversogungwird zweifelloszu markanterAnde-
rungenim Stromungsmustefitihren.

5.7 Zusammenfassung

Die Verwendungvon Durchlassigleitswertenhat nur geringenEinflul3 auf die numerischestabilitat

der LBE Automaten.Feine Sedimentstrukturetassensich nachdem Satziiber die Austauschbar
keit (sieheSatz2.3) durch Bereichemit verringerterDurchissigleit simulieren.Mineralisierungs-
und Wachstumsprozesseerdenmit Hilfe der Durchiassiglkit beschriebemund fir deneinfachsten
Fall anhandzweierBeispieledemonstriertDie Ergebnissdiihrenzu der VermutungdalRAdsorpti-

onsprozesseumindesteilweise,bereitsdurchdie Stdomungs-,Transport-und Strukturmodifikati-
onsprozessbeschriebemverden.
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Kapitel 6

Fazit und Ausblick

6.1 Machtigkeit desModells

DasModell basiertauf derinzwischenweit verbreiteter_attice-BoltzmannTechnik und es existie-
ren bereitseine Reihevon theoretischer\rbeiten, die sich mit Beweisenzur Stabilitat desVerfah-
rensund Methoderzur Verfahrenserbessemg auseinandersetzé Anconal994; Sterlingund Chen
1996;Karlin und Succi1998; Martys et al. 1998; Shanund He 1998;Chenet al. 1997).Die schritt-
weiseErganzungdesModellsdurchTransport-Reaktionsundstruktuneranderndd’rozesserlaubt
die SimulationbeliebigerReaktionssystemend ermiglicht zudemdeneffektiven Einsatzvon Rech-
nerressourcerie Ideeder Trennungvon Transport-und Reaktionsprozessest dabeinicht neu.So
wurdez.B. bereitsvon Liu undNarasimhar{1989)ein entsprechendddodell vorgestellt,allerdings
ohneBerechnunginerStromung.

In Kapitel 4 wurdeanhandzweierkonkreterBeispieleein EinsatzbereicllesModellsvorgestellt.
Dabeikonntedie in der Geologieund Biologie wichtige Fragenachder Bedeutungder Porenraum-
geometrian BezugaufKonzentrationserteilurgen im Sedimengekirt werden Desweiterenbietet
dasModell einemoglicheErklarungfir Diskrepanzetbei derBestimmungvon Diffusionslonstanten
. In Kapitel 5 wurdenWachstumsundMineralisierungsprozsefir die Automaterhegeleitet.Dabei
erweistsich die Verwendungvon Durchiassigleitswertenals henorragendeMethodezur Beschrei-
bung von Ubeigangenzwischenfreien und Hinderniszellen. Anhandvon Beispielenwurde gezeigt,
daRdieseStruktuneranderungemdaquatsimuliertwerdenkdnnenwodurchsichein breitesAnwen-
dungsspektrurfiir dasModell erdffnet.

6.2 GrenzendesModells und zukiinftige Entwicklungen

Insgesamstellt sich jedochdie Verifizierungder Modelldatenals sehrschwierigheraus,da hoch-
auflosendeSedimentbildeschwerzuganglich sind und nur begrenztelnformationenliefern. Die di-
rekteMessungvon lokalenProzef3rateim Sedimenist mit denheutigenMeRapparatenahezuaus-
geschlossenyodurchmangezwungerist, globale Grolienwie die Permeabilit oder Konzentrati-
onsgradienteals Bewertungsgrundlageu nehmen.
EinewesentlicheschwachedesAutomaterist die Zweidimensionalit. Die Permeabilitliegt je-
dochbereitsin denzweidimensionale®imensionernin derrichtigenGroRenordnungvgl. Abschnitt
2.4),worausmandurchausschlielRerkann,dalRdie Ergebnissém dreidimensionalefRaumqualita-
tiv gleichwertigsind. Der enormeRechenaufand, der mit der dritten Dimensionerforderlichwird,
findetdennochbereitsAnwendungyor allemzur BerechnundurbulenterStromungenUchidaet al.
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1999).Die Erweiterungder Stromungzur dritten Dimensionkannauf verschieden&Veisenrealisiert
werden:

e Der einfachsteWeg ware die Erganzungum zwei weitere zweidimensionaleschichtenund
geeigneteErganzungderNachbarschafDieserSchrittist relativ einfachimplementierbaund
erhbht den Rechenbedanim dasdrei- bis vierfache.Die Ergebnissezeigenjedochnicht die
Qualitat einerdreidimensionale®tromung,sonderrreprasentieremur eineZwischenbsung.

e Einebesserd. osungbietetdie KonstruktiondreidimensionaleZellenin Form von Quadern.
Ein solcher6, 18 bzw. 26-NachbarAutomatlafitsich leicht in zweidimensionalerschnitten
darstellenhatjedochdenNachteilnichtaquidistanteNachbarnDerzeitwird in einemanlau-
fendenProjektim ICBM damitbegonnendenAutomaterentsprechendu andern.

e Einevielversprechendkdsungbietetdie Implementierunglesin Kapitel 2 vorgestelltenvier-
dimensionaler24-Nachbat-CHC, dadie Zellen, wie dasHexagonin derzweidimensionalen
Ebene Aquidistanté&ntfernungerzu denangrenzendeNachbarrhaben.

Die ErweiterungderandererProzessaufeindreidimensionale&itter stelltkeingroRedProblemdar,
dadie Transport- Reaktions-und struktunerandernderProzessenablangigvon der Zellgeometrie
formuliertwurden.In denDefinitionenandertsichallein die AnzahlderZellnachbarn.

Nicht simuliert werdenvon dem Modell Flussiglkitsgemischdzw. Flussigleit-Gas-Gemische,
wie siebeispielsweis®ei VerunreinigungenurchOle bzw durchTrockenfallen desSedimentebei
Ebbeauftreten Bereitsin Vorstufenimplementiertst ein Modul zur Simulationvon Sedimentbzw.
Partikeltransportsowie die in Kapitel 5 diskutiertenStrukturmodifikationerund -transformationen
fur beliebigeKomponentenErsteBerechnungereigen dalidasModell fur die Anwendungauf me-

... Abbidung6.1:Sandripel. DasBild zeigtein
... 45x45ZellengroBenAusschnittauseinem
i 80x55Gitter Der Sand-ripel(grau) hatei-

e e e e e e e A 0 ne Durchhissigleit von wg = 0, 5. Die Pfei-

------------------------ le kennzeichnemlie SttdmungsrichtungDie

---------------------- L FlieRgeschwindigkit an der Oberfiicheliegt

""""""""""""""""""""""""""""" um etwa zwei Zehnerpotenzehodherals im

ANANASREANEANARSSSRSASARSRRRANEP Sediment.

soskaligeSedimentgyeeignetst. Die Sedimentstruktutaltsichin diesenfall durchteildurchhssige
Zellen(wy < 1) simulieren Ein Beispielhierzusinddie im Watt vorkommenderSandripel Man hat
erkannt,daRdie Oberfaichensttmung Grundwasserstime induziert(Wirtz, per®nliche Kommuni-
kation).Dieselassersichauchim Modell erkennen(sieheAbb. 6.1).

Ein weitererPunktist die in Abschnitt5.6 beobachtetédsorption.Es stellt sich die Frage,in-
wieferndasModell tatsichlichAdsorptionbeschreibtWenndiesder Fall ist, edffnet sicheineganz
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anderd-ragestellungtst die Adsorptionwirklich ein eigensindigerProzefoderhandeltessichhier
bei,zumindesteilweise,umeineKopplungausStromungundAusfallung?in diesemZusammenhang
mufauchdie Hindernisreflgion ausAbschnitt2.2.1berlicksichtigtwerden.

Zur Berechnungund Darstellungder vorgestelltenModelle wurde dasSoftwaretool DySTReM
entwiclelt. Es soll daherkurz auf das Entwicklungsumfeldsovie die Funktionaliit eingegangen
werden.

6.3 Softwarepaket DySTReM

NebendemvorgestellterModell wurdeeinegrafischeOberflacherealisiert,die die Parametereingabe
der Modelle vereinfichtund die Auswertungder Ergebnisseermbglicht. Zur Implementierungler
Oberfachewurdedasfiir die Programmiersprachebund C++ verfugbareGimp Tool Kit (GTK) ver
wendet(Harlar 1999),dal3sich(neberQt, siehe(Lehnerl999))alsStandardinterLinux durchgesetzt
hatund mit dembeispielsweisalie Ghnome-Umgebng (Penningtonl999) entwickelt wurde. Aktu-
elle Entwicklungenfindensich hierzu auf denentsprechendeBntwickler Homepageswwv.gtk.org
bzw www.kde.org. DasProgrammwurde strikt modularaufgebauund weitestgehendllgemeinge-
halten,wodurchsich neueFunktionenrelativ leicht eganzenlassenDySTReMist im wesentlichen
gekennzeichnetlurch:

e die Parametereingabe
LogischeAbhangigleitenzwischereinzelnerParametermerderaufgebst,wodurchdie Uber
sichtlichlkeit verbessenwird. Die Komponentenverdenin Form einerListe erfadt,auf die bei
der Reaktionseingabeurickgeyriffen wird. Zweidimensionaldatenbilder z.B. Konzentrati-
ons\erteilungen konnenauf einfache Weiseintegriert werden.Reaktionenassensich leicht
erstellenwerdenbeim Modellstartin C Sourcecodéibersetztind mit demModell kompiliert.
WahrenddesModellaufeskdnnenKontrolldaterwie z.B. die durchschnittlichd-lieRgeschwin-
digkeit protololliert werden Eine Modellrechnundannmit geanderterParametertriortgesetzt
werden.

e die Ergebnisdarstellung
Zum einenkodnnendie Ergebnisdaterauf dem zweidimensionaler@itter daigestelltwerden,
zumandererkonnendie ausgavahltenKontrolldatensawie SchnitteoderLokalinformationen
ausdemzweidimensionaleModellgitter angezeigiwerden.Es bestehtauchdie Mdglichkeit
zur Einbindungvon MelRdaten.

e die Analysemethoden
Alle Dateng&tzelassensich miteinandewerkriipfen.Eskonnenz.B. Mittelwerteundabsolute
bzw relatve Abweichungerbestimmtwerden.n derArbeit nicht besprochemvurdenMetho-
denzum Vemleich von realenGeometriermit den SimulationsagebnissenEine vielverspre-
chendeMethodeist die (Multi-)fraktalanalyse, die einige InformationentiberVerteilungund
Musterbildungliefert (Kropp undKlenke 1997).DySTReMbietetbereitsdie Moglichkeit zur
(multi-)fraktalenAnalysebeliebigerdigitaler Bilddateien.

Mit Hilfe dieserOberficheist dasModell fiir denEinsatzim wissenschatftlicheAlltag geeignetVor
allem durch die individuelle Modellanpassungpzgl. der Komponenterund Reaktionenassensich
mit DySTReM beliebigeReaktionssystemeealisieren.Derzeit existiert das GTK-Paket nur unter
Linux/Unix. Aktuelle Entwicklungernzeigenjedochauf, daldiesesSoftwarepalkt in absehbareZeit
auchunterWindows erhaltlich seinwird, wodurchsich die Einsatznbglichkeit erheblicherweitert.
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Ein weiterergroRerVorteil ist die (unterLinux) freie Verfugbarleit dervom Programmverwendeten
SpracheC und desEntwicklungstoolsGTK. DySTReMwird als (freies) Linuxpalet verdffentlicht
unterwww.sourceforge.net.
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Anhang A

DySTReM Kurzr eferenz

ParallelzurtheoretischeModellentwicklungentstandlasSoftwarepakt DySTReM.Diesesbesteht
zumeinenauseinergraphische®berfhcheunddemeigentlicherzellularenAutomatenModell. Die
Oberficheist anfangszur Vereinbichungder Parametereingabend zur Darstellungder Simulati-
onsegebnisseentwiclelt worden,da keine entsprechend8oftware zur Verfugungstand.Im Laufe
der Zeit hat sich dasProgrammweiter entwickelt und wurde um zahlreicheTools zur Auswertung
erweitert,sodafllesinzwischervom Funktionsumdingher mit kommerziellerSoftwarekonkurrieren
kann.

DasZellulare AutomatenModell ist alleinin Cimplementiertundlaf3tsich generellunabtangig
von der graphischerOberfichemit Hilfe von ASCII Dateiensteuern.Die Oberflicheverwendet
mehrereLinux Pakete, die vor der Benutzungbereitsinstalliert sein miissen.DySTReM la3tsich
generellaufallenLinux/Unix Systemerverwenden.

Da die Entwicklung DySTReMseinenbeti@achtlichenTeil der Forschungsttigkeit in Anspruch
genommerhatund einelntegrationin denwissenschaftlichelltag der mathematischeModellie-
rung im ICBM vorgeseherist, werdenin diesemKapitel wesentlicheFunktionendesProgramms
vorgestellt.

A.1 Programmstart

Das Softwarepakt kann unter wwwsourcefoige.net/pojects/gsrem bezogerwerden.Dort finden
sichebenélls Beschreibingenzur Installation.
Nach dem Programmestarerscheintdas Haupt-

meril (Abb. A.1). ModellprojektekdnnenunterPro- DySTReM M= E3
ject/New oder erstellt und gestar | pject  anaiyse Help |
tet werden (siehe Abschnitt A.2). Zur Auswer
tung der Modellegebnissedienendie drei Buttons
| Results...}, | Lattice...| und| Graphs..|. | Resullts...

zeigt ein Textfenster an, dal3 alle Ausgaben,die
wahrendeinesModellaufesvom Programmprodu- Parameter.. | Results. | Latiice. | Graphs..
ziertwerdenausgibtHierzugelbrenstatistischda-
ten Uber Laufzeit, Porositit, Permeabilit, FlieRge-
schwindigleit, usw Ebensowird festgehaltenwann
bei struktuneranderneén ProzesserStiomungskr-
rekturenvorgenommerwurden.Die unter erreichbaresitterdarstellungvird automatisch

Project Mame |F-:ipe|—5.2a Drefault

kon bdar 6 14:53:08 Simulation "Ripel-5.37 started.

’

Abbildung A.1: Hauptmend.
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gebffnet, wennein Projektgeladenwird. EszeigtInformationendeszweidimensionalefbitters(sie-
he AbschnittA.3). offnet ein Fensterzur allgemeinerDarstellungvon (zweidimensiona-
len) Funktionen DieskdnnenDatensein,die wahrenddesModellaufesprotololliert werden(siehe
AbschnittA.2), Werte, die ausdem Modellgitter extrahiert werdenoder beliebigeKombinationen
mehrereiGraphen(sieheAbschnittA.4). UnterdemMenipunktAnalyse/MFA display laf3tsichein
Fensterzur fraktalenAnalysedigitaler Graubilderaufrufen.Die Ergebnissdassensich ebenélls im
Fenste darstellenDer MenipunktHelp/Manual fuhrtzu einemOnline Handhuch.

A.2 Parametereingabe

Das Parameterfensteist in vier Un-
terfenstereingeteilt. Im erstenFenster

(Abb. A.2) werden|globalle Modellpa-  #|:altmeractere]
rameteremg(geben model name |1‘thE/ralf/prnjEEVdata:‘Ripel—5 Za

sediment structure #| [fomedtalfiprojectimages/fipel_rand ti L]

Hierzu zahlt der model name und s comand]  coscimm i
die sedimentstructue, die als digitale | = — . Uptate]
schwarz/weiRBilddateivorliegenmuf¥. el
Die Dimensiondes Bildes wird in re- A | ]| e
real height 'm mm 1 | boundary  limited [ | Qutput Parameter |

al height einggeben. Optional lassen | S
. . . . . model height (46 = cells filter 0.500 I
sichweitereBilder einladendie entwe- ’ ! N !

Add  hidden i | rows atthe top [0

der eine verandertePorositt und/oder wotiom [0

Konzentrat|0nele|nesunter Transpor simulation time a0.00 % iterations i | output pictures (25 %
eingetragenernStoffes aufweisen. Die

GittergroRe (site,) wird mit model = | New fun | B |
height anggeben und das Bild wird

mit dem Wert filter (entspricht¢ aus Abbildung A.2: Globale Parameter.
Abschnitt 2.4) in das Gitter Ubertra- BRI M=

gen.Boundarybestimmidie Randbedin- 2 FEwansean] mactans|

gungamIinken/rechterRand.In derAr- Algarithm BGK. =l omega [1.310000 c0 [5.000000e - D4
. . . . . alculation ensif £l

beit wurden ausschlieRlictperiodische =~ o i ] sensiy 0500 /

Randbedingungegewahlt. nu-[sosne-ta

. - L Fressure Gradient Win viscostty = [0.000001  mers
Hier lassensich auBerdemlimited . e [omor— T E—
(zurickstoRen)und unlimited (Fortset- | Luwe  nn [Fwoom e ermor boundary [1 000000 %
zung)einstellen.Zum oberenund unte- mas [looomoo convergence boundary 0010000 %
ren Gitterrandwerdentop bzw bottom |~ Fesie  [EE e | gmanentconeetion s coecon
Zeilen hinzugefigt. Die Modellaufzeit
nach der Initialisierung wird in simu-
lation time eingestelltund die Anzahl
oK | New Run | Cancel |

der Ausgabebildeentsprechenéh out-
putpictures
WahrenddesSimulationslaufekonnen  Abbildung A.3: LBE spezifischeParameter.
optional globale Modelldatenprotolol-
liert werden.Sie werdenunteroutputparameterausgaahlt und konnenzu jederZeit desLaufesin
derGraphendarstellungingesehewerden.
Unter{ LBA | (Abb. A.3) lassersichEinstellungerzur SttomungssimulationornehmenZurachst

!Graubilderwerdennachschvarz/weilRgevandelt.
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wird derAlgorithmusbestimmiLBA oderLBGK) sowie derfixe Druckgradienty, die Dichte p und
ggof. derRelaxationsdktor w.

In Kapitel 2 wurdebereitserlautert,
daRdie Simulationsehrkleiner Visko- Motlel Paramoter =[]
sitatennumerischkritisch ist. Im lami-  #eiltes tenseon|rescte|

. . . . Compound | Modifier | De [10°(-S)emas) | Cmas jmmold] | Entry fmmoldh) |ﬂﬂ
naren Fall 1af3t sich dies durch einfa- ==
. . c 1.000000 100.000000  £0000.000000
che Skalierung beheben.Hierzu steht |:* ons 1 000000 1000000000 ~1 000000
coa nane 1.000000 500000000 -1.000000 Add

die vom Modell simulierte Viskositat | sre Spitaion 0100008 =3l
unter nu. Die reale Viskositat wird (Gacos " pecpiaion _ [5-o0000 —[soco000s |1 sooans ekt |
bei kin. viscosity eingetragenDer rea-
le Druckgradientkann entweder zeit-
lich konstant(permanent oder als Si- o
nusschwingungwischenMinimal- und
Maximalwert (tide) gewahltwerdenFir
die Stromungsinitialisierng entschei-
dendist die Anzahl der maximalenite-
rationen(initial iterationg und die Ab-
bruchkriterien (error boundary — un- Abbildung A.4: Modellierte Stoffkomponenten.
zulassige Fehler — und corvergence

boundary. Ein Massewrerlust kann, da dasModell bei periodischerRandbedingungerum Torus
verkripft ist, nur durchnumerischeRundungsfehleauftreten.DiesewerdendurchHinzunahmeei-
ner Massenhrrektur (masscorrection minimiert. Bei der Simulationturbulenter Sttome kann, je
nachArt der Simulation,die Verknipfungdesoberenund unterenRandeszu unerwiinschterRuck-
kopplungsdektenfiihren.Die Impulskorrektur(momentorrectior) homogenisierin solchenFallen
denvertikalenFlu amoberenModellrand.

Mit Calculationwerdendie unterschiedlicheModellmechanismeaktiviert bzw deaktviert. On-
ly LBE stehtfir die alleinige Simulationder Strtomung,eswerdenwederTransportund Reaktionen
nochStruktuneranderunge berechnetEvtl. definierteKomponentetzw Reaktionerwerdenigno-
riert. Mit derWahlonly T/Rwird die Strtomungzurachstinitialisiert. Nachfolgendverdennur Trans-
port und ReaktionerberechnetDieseEinstellungeignetsich zur SimulationinvarianterSediment-
strukturen(sieheKapitel 4).

Da sich dasStromungsmustebei kleinenReynoldszahledinear verhalt (sieheSatz2.4), lassen
sichmit only T/RauchGezeitersimulieren.

Die EinstellungLBE & T/R/Sbewirkt die Simulationaller Prozessefindenstruktunerandernde
Prozesseatatt,sowird bei Bedarfder LBE Algorithmusaktiviert und korrigiert die Stromung.Wer-
denin simulationtimerealeZeitengewvahlt, pal3tsichdie LaufzeitdesLBE demTransportschritfvgl.
Abschnitt3.1.3)an;ansonstewerdendie Parameteder|nitialisierungsphseverwendetDie im Mo-
dell simuliertenStofe werdenunter einggeben.Diesewerdenin Form einerListe dar
gestellt(sieheAbb. A.4). Zu jederKomponentaniisserBezeichnecompoundDiffusionslonstante
D, , maximaleGelstkonzentration:™%* und Stoffeintragentry definiertwerden.Eine negative Dif-
fusionslonstantaunterbindewollstandigdenTransporeinerKomponenteesfindetkein Stoffeintrag
fur entry < 0 statt. Der modifierbestimmt,ob die KomponentenineralisiertodereinenBiofilm mit
verringerteDurchissigleit bildef. Im Fall derMineralisierungmuRdie maximaleAblagerungskn-
zentration(Komponentendichtgeteilt durch molekulareMasse)anggebenwerden.Bei Biofilmen
muf zusatzlich die Durchiassigleit desFilmesund der Grad der Diffusionsminderungpezifiziert

[100.000000 o] | | &

oK | Mew Run | cancel |

2Zur Zeit wird vom Modell hbchstengin Mineralisierungsprozegimuliert.
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werden.lst kein Modifier gewvahlt, so werdendie Reaktionerbeschankt durch den Maximalert
™% (vgl. Abschnitt3.2).

Auf der letzten Seite

sinddie Reaktioneraufgeliste{Abb. A.5). odel Parameter M=IE

global | LBa |ransport reactions |

Die EingabeneuerReaktionenerfolgt
Reaction New |
—> 1 H+1 CO3 =]

durcheinfachesAnwahlender Kompo- 05 =- Gleichgewic
nenten Reaktionsknstanteriassersich 7 T eseo e Detee
auch nachtaglich andern. Die kineti-
sche Gleichung wird vom Programm
entsprechendAbschnitt 3.2 ermittelt
undangezeigt.
Nach Angabe aller Parameterlal3t Reaction propeties

: . k.- [ 50002 k2 = [1 50002 e Name [Gieichgewicht |
sich das Modell mlt" star mm!:uaum\vam,mwmcoa'w— R
ten. Im Startfenstedalfit sich der Pro-
grammaufruf des Modells unter Pro-

limited by ‘nu limiting components

. . . . . OK | Mew Run | Cancel |
ject/Properties einstellen. Beispiels- a)

We|SebeN|rkt derE“’]trag’ rmdel 0/6 &’, 0z 1 ‘ Add Component ‘ Delete equation | Dane | Cancel |
daRdasModell im Hintergrundabkuft, wnomal - Michaslis-Menten <~ lmi — =
wodurch mehrere Modelle gleichzei- k= 1002400 2 - b=[1 kn-] Mame [Respiration

Reaction [1 DOC

tig gestartetwerden konnen. Wurde . gy -
bereits eine Simulation durchgeiihrt, b) lmeby  [res0)
so erscheint die zusatzliche Option
| ContinousRun)|, die eineweiterfiihren-  Abbildung A.5: Modellierte Reaktionen. (a): Reaktions-
de Simulation startet. Wichtig hierbei liste; (b) Reaktionseditor
ist die BeibehaltunglesModellnamens,
derKomponentemndder Ausgabeparameter!
Fur jedesModell wird ein Verzeichnisangelgt, in demdie Parameterals ASCII Dateienunter
"Nare. i nf o’ und’Nane. r eact i ons’ abgelgtwerdenBeiModellstartwird die Datei’Nane. r eact i ons’
in C Sourcelibersetztkompiliert undandasModell gelinkt.

A.3 Gitterdarstellung

DasModell schreibtdie SimulationsegebnissainterAngabederBildnummerin ASCII Dateienz.B.
wird dasBild Nr. 3in ’Nanme. 003’ abgelgt.

Im Lattice display lassensich die Bilder visualisieren(Abb. A.6). Ins Lattice display gelangt
man vom Startmeii aus iiber Analyse/Lattice display oder direkt tiber den Button [Lattice...].
Im Menl Display wird der gewiinschteDatensatzyewvahit. Velocity Field gibt dasnormierteGe-
schwindigleitsfeldaus.Es erscheinein Regler, mit demsich die VekorenBngeeinstellenlaltsovie
ein Button, der einelogarithmischeDarstellungbewirkt. Die Sedimentgeometriest schvarz dage-
stellt, ebensaverdenbelegte Zellenfarbigmarkiert.Optionalkannunter| Setup... |—| Misc| auchder
Durchlassigleitswertfarbighenor gehoberwerden Alle weiterenDaten&tzewerdendurchFarkung
derZellendagestellt.Hierzuerscheinkin Farbintenall in derrechtenoberenEcke sowie ein Button
setcolor. Die EinstellungabsolutezeigtdenWert der Zelle (z) im Verhaltnis zum definiertenMa-
ximum (sieheTransportbmponentenlnd relativedenWert im Verhaltnis zum Minimum und Ma-
ximum desdangestelltenBildes (col = -Z="_) 7y denfarbigenDarstellungerzahlen:Density:

max—men

Zelldichte;Equilibrium : Gleichgevicht zwischerinterzellularerFlussern(} fi(z) =Y. fi« (z+p:));
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Concentration: EserscheintinUntermeiii mit dendefinierterKomponenterDie Konzentratiorder

ausgwahltenKomponenteavird angezeigtReactionrate Eserscheinkein Untermerii mit dendefi-

niertenReaktionenDie RatederausgwahltenReaktionwird angezeigt.
ZweiDatensitzedesgleichenTyps(Ve-

locity Field, Density Equilibrium, Con- EEaiaiisis) =[0fx]
. . . | 2 - - o zoam

centration oder Reactionrate)lassensich oty || b 1 e [T —

mit opemtion durch eine Basisoperati- mU €003 concentration [rmmold] (22 % 1)

on (+,—,%,/) verknipfen. Dazu wird
die Operationausgwahlt und danachder
zweite Datensatz.Das Ergebnis erscheint
im Display und ist danach unter Dis-
play/Concatenationsowie in derGraphen
darstellungverfugbar

Rechtsnebendem Meni Display laf3t
sichdasAusgabebildentwederexplizit an-

: [
0.0
operation

set color
10 relative -
42_0 none =

2
W8

gebenoder mit den Auswahltuttons| < | et .
und[ > ] o!urchbl‘attern. | < sprir_wgtauf ls Brint
dasersteBild zurick und| >> | zeigtalle Close
Bilder in Form einerAnimation.

Die Darstellung des Displays wird Abbildung A.6: Gitterdarstellung.

UberdasFenste gesteuer{siehe

Abb. A.7). Die Achsenbeschriftungird in

bzw festgelgt. Wird die Einstellungauto scaledeaktviert, sokannein Ausschnitt
desGittersbetrachtetverden.DasAusgabeformatier Achsenbeschriftungrfolgt nachdemFormat-
syntaxin C. Unter werdenTitel, Fonttyp und-groResawie die Farbverlaufe eingestellt Wird
kein expliziter Titel einggeben soerscheinkin DefaulthameMit color equilibrium (eq) und color
exponeni(p) konnendie FarbverlaufebeeinfluRtverden Bezeichner € [0, 1] dasrelatve Datumund
col € [0,1] denrelatven Farbwert,sowird col bestimmtdurch

eq - (e%)p’ falls z < eq
col =
1—(

1—eq)- (11::(1)11, sonst
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A.4 Graphendarstellung

stellung A.8).
Unter dem Menl Se-
lect function kann ei- Lattice Setup M= E3 Lattice Setup =3
ne Spez|f|sche Funktl_ |Ax\sZ|Misc| Axis 1 |Axi32 MiSC|
on zur Darstellungaus- I & scale i Leyjznd
geNahlt Werden. Ge- Offaet = |22 Y |34 Font Times _1 | Fontsize 12 pt _
. Ranges min [0.00002+00 Mz [3.00002+01

nerell werden Funktio- : _ITitle [CaCO3 concentration [mmal]

. . . min y: [0.00008+00  ma v |3.0000e+01 -
nenmit freier Variablen sshowperneaniy + I ¢
auf der 1.und Funk- set marks w Color Ranges 050410 3
tionen mit freier Varia- Marks |3 gk donsty o] g
blen auf der 2.Achse Fomet 140 ' Bl ssuierun 4] N |
unterschiedenEs wer e e /Jores concentration # I |
den nur Funktionenmit k. | Apply | Cancel ‘ Ok | Apply | Cancel |
gleicherfreien Variable () (b)

dagestellt! Die Optio-
nenunterSelectfuncti-
onim einzelnen:

Abbildung A.7: Lattice Setup.(a) Axis description{b) color settingsand

Vom Startfensteausgelangtmaniiber| Graphs... | bzw. Analyse/Graph display zur Funktionendar
%Abb.

modifiers.

e UnterlLattice Data werdenDatenausdemberechnetesgitter (sieheoben)angezeigtFur die

SpezifizierunglerDatendienendie EingabefeldeNo. (NummerdesgewniinschterAusgabebil-
des),x,y (Koordinateder genvtinschterZelle bzw. Spalte/Reiheund Selectiattice data Diese
Einstellungerwerdenautomatisclaktualisiertwenneineentsprechend&uswahlim Gitterfen-
stererfolgt. Selectiattice data entsprichtdabeider Wahlim Display Meni der Gitterdarstel-
lung. Wird ein FunktionsweriuseinerDatenmeng&estimmtsowird dieim Meni markierte
Operationdaraufangevandt.Hierbei bedeutetiveiage over poresMittel Uberalle durchBssi-
genZellen(relatvesMittel), aveiage overall Mittel Uberalle Zellen(Mittel/Flache)undschliel3-
lich laRtsichMinimum undMaximumbestimmenrow (cell) liefert Zelldatenin dery-tenRei-
he,row(column)die operierterSpaltendatefhorizontaleiGradientlundrow(time)die operier
te Spalte(y) aufgetrageriiberalle SimulationsbilderEntsprechenteziehersichcolumn(cell),
column(ow), column(timeprufdie Reihen cell(time)tragtdasDatumder Zelle (z, y) Uberalle
Simulationsbildeauf undglobal(time)deniberdasgesamteBild operierterDatensatz.

Mit Image Analysis wird einemultifraktale Analysedesim MFA displaydagestellterBildes
vorgenommenDieseFunktionkannnur aufgeruferwerdenwennzuvor dortein Bild geladen
wurde.

Load Data erlaubtdasLadeneiner ASCII Datei. Die DateibestehtauseinemHeaderin dem
derFunktionstyp, die Anzahlder Funktionenundevtl. weiterelnformationeranggebenwer-
den.Die ersteSpaltebeinhaltetdenWert derfreien Variable,die andere(nden/dieFunktions-
wert(e).

Unter Function operation kdnnenFunktionenmiteinanderVerknipft werden.Die Option
berbtigt aktivesmultiple (sieheunten).Mit add bzw. multiply werdenalle dagestelltenFunk-
tionen miteinanderaddiertbzw. multipliziert, mediatemittelt samtliche Funktionswerteund
speicherzusatzlichdengrofRtenAbstandvom Mittelwert (Fehlerballen).

3D.h.Ofurz, 1 fur y, 2 fur z undFehlerinformation3 furr y und Fehlerinformation.
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Graph Setup [_ O] x] Graph Setup [_ [O]x] Graph Setup [_ O] x]
Airls 1 |Ax|s Z ‘M\sc | Functions ‘ Axis 1 |Ast 2 Misc |Funcuuns | Axis 1 |Ax|s Z ‘M\sc Functions ‘
[ auto scale r~ Legend Pasition ’W W Function List ﬂ ﬂ
Offset % ‘EE i ‘33 Font  Times - ‘ Fontsize 12 pt - | Delete
Ranges minx: [0.00002+00  max [2.9000e+01 ,7

miny: [14427e-03  max y: [6.9557e-03

Calar
set marks  exact =l |JTiNe H o =
Marks  [4 y [4 Q
Fomat % [%4.11 y [%4.2e u
Title % ‘x y |umolﬂ‘m ‘ CaCO03 of cells at row 16 in picture 10
Errorbars  lines 1 ’?'} ‘CaCOS (Zeile 16)
_1 show grid Scale x ,W Scale v ’W _Irecord
(o] Apply Cancel | 0K | Apply ‘ Cancel ‘ (o] ‘ Apply | Cancel
(a) (b) (€)

Abbildung A.9: Graph Setup.

e Im Menl Output functions erscheintdie Liste von Modelldaten,derenWerte wahrenddes
Simulationslaufesnitberechnetvurden(sieheA.2).

Mit multiple kbnnenmehrereFunktionen on Plo =S
gleichzeitigangezeigtwerden.Wurde bei der | ssiectuncton | = mutipie HCO3 | a10g%
Achsenbeschriftungauto scale aktiviert, so HCO vertikaler Konzentrationsgradient gy
werdendieseautomatisctskaliert. JedeFunk- Sty
tion ertélt eine vorgegebeneCharakteristika He- 113
(Form und Farbe). Ist multiple aktiviert und j

wird in den EingabefelderrNo.,x odery ein
Bereichder Form a — b eingegeben,so wer-
denalle Funktionenvon a bis b angezeigtsie-
he Abb. A.7). Ein Mausklick auf log x/y tragt
die Funktion logarithmischauf bzw. derivati- _setp.|
on zeigtdieAbIeitung.Im wird, wie | ' ' ' ; -
bei der Gitterdarstellungdie Achsenbeschrif- celen _cee |
tung festgelgt (siehe Abb. A.7). Zusatzlich
kdnnenFehlerballkerf oderFehlerbereichan-
gezeigtwerden.Unter werdendie
dagestellter-unktioneraufgelistetHier konnendie EigenschaftederFunktionmanipuliertwerden
und es kodnnen,bei aktiviertem multiply, neueFunktioneniiberrecod definiertwerden.Die Funk-
tionenkdnnenmit denOperatorent, —, *, / beliebigverkripft werden.Zusatzlichkdnnenauf eine
Funktionenmengdie OperationerMinimum, Maximum, Durchschnittsovie Durchschnittmit ma-
ximaler Abweichungangevandtwerden.

Damit sind alle wesentlicherFunktionendesProgrammaimrissenDeminteressierte.esersei
empfohlendie Online Hilfe von DySTReMfir weiterelnformationenzu konsultierenDem Basis-
paket sind einige Beispielmodellebeigefigt, die die einengutenEinblick in die Funktionsweisales
Modellsliefern. Ebenscseiauf die Parametetdtzein AnhangC verwiesen.

Abbildung A.8: Funktionendarstellung.

“Nur fur Funktionervom Typ 2 oder3 mdglich (sieheLoad Data).
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Anhang B

Quellcode

Nachfolgendsinddie wichtigstenProgrammroutinedesModellsaufgefihrt. Die rechenintenssten
Programmschrittevurdenoptimiert.

B.1 Verknipfung der Zellen

for (y=0; y<size_y; y++) for (x=0; x<size_x; X++)

{ xr=(x+1)%(size_x); x-PositionderNachbarrp; undpg
yu=(y+((x+1)%2))%(size_y); y-Positionvon p,
Xl=(x+(size_x)-1)%(size_x); x-Paositionvon pz undpy
yo=(size_y-1+y+((x+1)%2))%(size_y ); y-Positionvon ps
cell[x][y].nb[0]=&cell[xr][ yu I
cell[x][y].nb[1]=&cell[x I (y+1) % (size_y) I
cell[x][y]-nb[2]=&cell[xI][ yu K
cell[x][y]-nb[3]=&cell[xI][ yo K
cell[x][y]-nb[4]=&cell[x l[(size_y-1+y)%(size_y)];
cell[x][y].nb[5]=&cell[xr][ yo I

B.2 Einheitlicher Schleifenrumpffir LBA und LBGK

for (y=0; y<size_y; y++) for (x=0; x<size_Xx; x++)
if  (Ybound(cell[X][y])) Hinderniszellersindinvariant
{ neu[0]=cell[X][y].p[O]; neu bezeichnetlenFolgezustand
for (i=1; i<7; i++)

if  (bound((*neighbour(cell[x][y],i)))) neu[i]=reflect(cell[x][y].i);

else neu[il=particle_transport(cell[X] Y H)
equilibrium(neu,&feq,algorithm); BerechnerdesGleichgavichts
iteration(neu,cell[x][y].w,feq,algo rithm ); Iterationsschritt
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typ_zelle* neighbour(typ_zelle ¢, int direction) Nachbarzelle
{
return  c.nb[fnb[direction]]; fnbli] = fF
double reflect(typ_zelle ¢, int direction) Reflektion
{
return  c.p[1l+fnb[direction]];
double particle_transport TransportzwischenZellen
(typ_zelle ¢, int direction) gleicherundunterschiedlicher
{ Permeabiliiten

typ_zelle nc;

nc=*c.nb[fnb[direction]];

if (cw == ncw) return c.nb[fnb[direction]]->p[direction] ;
if (cw < ncw) return  nc.p[direction]*c.w/nc.w;
return  reflect(c,direction)*(1-nc.w/c.w)+c .nb[f nb[di rectio n]]-> p[dir ection ];

Der Ausdruckbound gibt an,ob die Zelle ein Hindernisdarstellt.Hierzu zahlennebenden Sedimenterauch
belgyte Zellenmit Durchlassigleitw = 0 (sieheKapitel 5):

#define  bound(A) (A.inhalt == Hindernis Il (A.inhalt == belegt && Aw == 0))

B.3 BerechnungdesGleichgewichtszustandes

void equilibrium(double neu[7],double *feq,char algorithm);

t
int i
double vx,vy,pv[6],rho,v2,sq3=sqrt(3.0);

rho=f[0]; for (i=1; i<7; i++) rho+=f[i]; BerechnunglerZelldichte
vx=sq3*0.5*(neu[1]+neu[6]-neu[3]-neu [4D/r ho;
vy=(0.5*(-neu[1]-neu[3]+neu[4]+neu[6 D+neu [5]-n eu[2] )/rho;
pv[0]=0.5*(sq3*vX-vy); (piv) = —(pitav),i =1,2,3
pV[1]=-vy;

pv[2]=0.5*(-sg3*vx-vy);
for (i=0; i<3; i++) pv[i+3]=-pV[i];

if  (algorithm == LBA)
*feq=0.0;
for (=1, i<7; i++) { fegt++; *feq=pV[i]*pV[i; }
else if (algorithm == LBGK)
{
v2=0.25-0.5*(VX*VX+vy*vy); (1/4)(1 — 2v?)
*feq=2.0*rho*v2; (1/2)p(1 — 20?)
rho /= 3.0; p wird zur Hilfsvariablen.
for (=1, i<7; i++) { fegt++; *feq=rho*(pv[i]+2.0*pv[i]*pv[i]+Vv2); }
}
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B.4 Berechnungdeslterationsschrittes

void iteration(double neu[7],float
t

int i

double m,sm;

matrix  Klokal;

extern matrix  Kglobal;

extern double G,d0,d1,o0mega;

extern model_parameter  para;

if  (algorithmus LBA)
sm=0.0;
if  (w<1.0)
else G=Kglobal.GO;
for (i=0;i<6;i++)
if  (w<1.0)

ncell[x][y][0]=neu[0]+Klokal.dO*n
for (i=1; i<7; i++)

ncell[x][y][i]=Klokal.c1*neu[0]+neu[
for (=0; j<6; j++) ncelllX]y]l]
}
}
else freie Zelle (Kapitel 2-4)

ncell[x][y][0]=neu[0]+Kglobal.d0O*
for (i=1; i<7; i++)

ncell[X][y][i]=d1*neu[0]+neul[i];
for (=0; j<6; j++) ncelllx]y][i]

else if (algorithmus == LBGK)

(i=0; i<7; i++) ncellX][ylli]=

w,double

{mli]=neu[i+1]-G*feq[i+1];
verringerteDurchlassigleit (Kapitel 5)

feq[7],char algorithmus);

Kollisionsmatrix ABottz

m bezeichnetlasArgumentzur Matrizenmultiplikation
{ Klokal=make_matrix(w*para.rho/7.0);

G=Klokal.GO; }

sm += m[i]; }; G = G(po)

eu[0] +Kloka l.d1* sm;
iL;
+= Klokal.D[i-1][jI*m[j];

neu[0 ]+Kglo bal.d 1*sm; ncell bezeichnetiasneue

Gitter

+= Kglobal.D[i-1][jI*m[j];

B.5 Advektiver und diffusiver Transport einer Zelle

ri,int

neuliij + omega * (feq[i] - neu[i]);
stoff, double diff, double t)
(Nummer)

double STrans(typ_zelle zelle,int
{
[* i = Bewegungsrichtung
stoff = transportierte Substanz
diff = Diffusionskorrektur
t = (Real)Zeit des lIterationsschrittes
Cta = Advektionskorrektur */
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double erg,vk;

if  (bound(zelle) [| bound(zelle.nb[ri-1])) kein Transportin/ausHindernissen
v=-zelle.rvel[ri-1];
if (v >= 0.0) k=zelle.nb[ri-1]->k[stoff];
if (v < 0.0 k=zelle.k[stoff];
erg=t*(Cta*v*k+diff*(zelle.nb[ri-1]- >k[sto ffl-z elle. Kk[stof f]));
return  erg;
}

Der Ausdruckbound istin AnhangB.2 definiert.

B.6 BerechnungdesTransportiterationsschrittes

void transport(void)

{
float  nKonz[XMAX][YMAX],dummy[XMAX];
int i,x,y,stoff;
double k,diff=0;

set_transport_constant();
for(stoff=0;stoff<para.comp_nr;stoff ++) if (para.comp[stoff].dc >= 0)
{

diff=Ctd*para.comp]stoff].dc;

[*  letzte Zeile  berechnen */

y=para.size_y-1;

kunstlicheGradientenforsetzundesunterenRandesn dererstenZeile erzeugen

for (x=0; x<para.size_x; X++)

cell[x][0].k[stoff] = min(0.99*cell[x][y].k[stoff],

max(0,cell[x][y].k[stoff]-fabs(cell[x Ilyl. K[sto ffl-ce l[x] [y-1] .k[sto ff])) );
for (x=0; x<para.size_x; X++)

nKonz[x][y] = cell[x][y].k[stoff];

for (i=1;i<7;i++) nKonz[x][y] += STrans(cell[X][y],i,stoff,diff,data.t 2scal e);
kunstlicheGradientenforsetzundesoberenRandesn dererstenZeile erzeugen
for (x=0; x<para.size_x; X++)

cell[x][0].k[stoff] = min(0.99*cell[x][1].k[stoff],

max(0,cell[x][1].k[stoff]-fabs(cell[x [1]. K[sto ffl-ce l[x] [2].k [stoff 1)));
berechnemerrestlichenZeilen!!! 1. Zeile wird nichtberechnet!!
for (x=0; x<para.size_x; x++) for (y=1; y<para.size_ y-1; y++)

nKonz[x][y] = cell[x][y].k[stoff];

for (i=1;i<7;i++) nKonz[x][y] += STrans(cell[X][y],i,stoff,diff,data.t 2scal e);
}
Konzentrationemmkopieren
for (x=0; x<para.size_x; x++) for (y=1; y<para.size_y; y++)

cell[x][y].k[stoffl=nKonz[X][y];
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B.7 Dichte-und Konzentrationskorr ektur einer Zelle

void correct_cell_properties(typ_zelle *cell)

{

int i,status=0;
double dw=0.001;
double w_min=0.01;

if (cell->w-cell->w_akt > dw)

status=1;
for (i=0; iI<MAXSTOFFE; i++)

if (cell->w_akt > 0)
cell->K[i] *= cell->w/cell->w_akt;
if  (para.compi].density <= 0) cell->Kk[i]=min(cell->k[i],para.compli
else cell->K[i] = 0;
}
}
else if (cell->w_akt-cell->w > dw)
{
status=1,;
for (i=0; I<KMAXSTOFFE; i++) cell->K[i] *=cell->w/cell->w_akt;
}
Dichteanpassung
if (status == 1) for (i=0; i<7; i++)
if (cell->w > w_min) cell->p[i] *= cell->w_akt/cell->w;
else switch (para.algorithm)
{
case 0: cell->pJ[i] = (para.rho/7.0)*cell->w_akt; break;
case 1. if (i == 0) cell->p[i] = (para.rho/2.0)*cell->w_akt;
else cell->p[i] = (para.rho/12.0)*cell->w_akt;
break;
}

cell->w=cell->w_akt;

B.8 Einheitlicher Schleifenrumpffur Struktur veranderungen

void struc_modify(void)

{

int  x,y;
int  status=0;

for (x=0; x<para.size_x; x++) for (y=0; y<para.size_y; y++)
if  (cell[x][y].inhalt == durchl assig || -cell[X][y].inhalt == beleqgt)

]-max) ;



98 ANHANG B. QUELLCODE

while  ((status=modifying(&cell[X][y]))== 1) Strukturmodifikatior& -transformation
correct_cell_properties(&cell[x][ )5
}
/*  Korrektur der globalen Masse */
data.gmO=global_mass(&cell[0][0], para);
}
int  modifying(typ_zelle *cell)
{
int i,j=0;
int status=0; I* Anderungsstatus */
double w_min=0.01,; /* minimale Durchl &ssigkeit von Strukturtransformati-
on */
double ¢ _min=0.01, /¥ c¢c_min*c_max= minimale Konzentration zur Ausl dsung */
for (i=0; i<para.comp_nr; i++)
if  (cell->k[i]>para.compl[i].max && cell->inhalt 1= belegt) AblagerungnachL1
[* keine Ablagerung vorgesehen, falls Dichte=0  */
if (para.compli].density <= 0) cell->k[i]=para.comp[i].max;
else
[*  Ablageungskomponente(n) */
while  (cell->k[i]>para.comp[i].max && cell->inhalt I=  belegt)
{
if (cell->w_akt>w_min) /*  Strukturmodifikation ( Uberschreitung) */
{ cell=L1(celli); status=1; }
else /* Strukturtransformation durchl &ssig -> belegt */
M1(cell,i);
}
}
}
}
else if (para.compl[i].density > 0 && cell->k[i]<c_min*para.compl[i].max
&& cell->w_akt<1)
modifying(L2(cell,i));
status=1;
break;
}
else if (para.compli].density > 0 && cell->inhalt == belegt)
{
[* Testen, ob freier Nachbar mit geringer  Konzentration existiert */
for (j=0; j<6; j++) if (cell->nb[j]->inhalt == durchl &ssig
&& cell->nb[j]->k[i]<c_min*para.comp]i ]-max )
M2(cell,i,j);
break;
}

}
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}

}

return status;

B.9 Strukturmodifikation

typ_zelle* L1(typ_zelle *cell, int i)
{
double d,alpha=0.3, w_min=0.01;
d=min(alpha*para.compli].max,para.com plil. densit y*cel |->w_ akt/ce I->w );
cell->K[i] -= alpha*para.compl[i].max;
cell->w_akt-= (alpha*para.comp[i].max*cell->w)/p ara.c omp[i ].dens ity;
cell->d[0] = para.compli].density*(1.0-cell->w_a kt);
return  cell;
}
typ_zelle* L2(typ_zelle *cell, int i)
{
double ¢ _min=0.01; [* ¢_min*c_max= minimale Konzentration zur Ausl 6sung

double d,beta=20.0;

d=min(beta*c_min*para.compli].max,cel I->d[ OJ/cel [->w)
cell->K[i] += d;

cell->w_akt += d*cell->w/para.comp][i].density;

cell->d[0] = para.compli].density*(1.0-cell->w_a kt);
return  cell;

B.10 Porenraumtransformation

void Mil(typ_zelle *cell, int i)
{

int  jk;

cell->k]i] -=  para.compli].density*cell->w_akt/cell- >Ww;

cell->d[0] = para.comp[i].density;

if (cell->w*cell->k[i]+SC1(cell,i) < 0) cell->k[i]=-SC1(cell,i)/cell->w;

for (j=0; j<para.comp_nr; j++) if  (para.comp[j].density <= 0)

if  (cell->w*cell->K[j] > SMC1(cell,j)) cell->k[j]l=SMC1(cellj)/cell->w;

}

for (k=0; Kk<6; k++) if (cell->nb[k]->inhalt == durchl assig)

cell->nb[Kk]->K][i] +=cell->w*cell->k[i]*(cell->nb[k]->k[ il/SC1 (cell ,i));

cell->k]i] =0;

for (j=0; j<para.comp_nr; j++) if  (para.comp[j].density <= 0)

cell->nb[Kk]->k[j] += cell->w*cell->k[j]*(para.complj]. max-ce ll->n  b[k]-

>k(il)

/SMC1(cell,j);
cell->k[j]=0;

*/
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}

cell->inhalt=belegt;

}

double SCi(typ_zelle *cell, int i)

{

int j;

double SC=0;

for (j=0; j<6; j++) if (cell->nb[j]->inhalt
SC += cell->nb[j]->Kk[i]*cell->nb[j]->w;

return  SC;

}

double SMC1(typ_zelle *cell, int i)

{

int j;

double SMC=0;

for (j=0; j<6; j++) if (cell->nb[j]->inhalt
SMC += (para.compli].max-cell->nbl[j]->k]i
return  SMC;

}

void M2(typ_zelle *cell, int i, int j)

ANHANG B. QUELLCODE

== durchl &ssig)

== durchl assig)
D*ce I->n b[j]->

double c¢_min=0.01, /* c¢c_min*c_max= minimale Konzentration

double d,beta=20.0;

d=min(beta*c_min*para.compli].max,pa ra.com p[i]. densi ty/cel
cell->nb[j]->k][i] += d;

cell->w_akt = d*cell->nb[j]->w/para.compli].den sity;
cell->d[0] = para.comp[i].density*(1.0-cell->w_ akt);
cell->w=1.0; /¥ forciert Korrektur */

cell->inhalt=durchl assig;

w;

zur Ausl dsung

I->nb [j]->

w);

*/
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Anhang C

Parametersatze

Im folgendensind die Parameterdtze samtlicher Simulationshufe fir DySTReM aufgefihrt. Als
realeViskosittwird in allenModell die von Wasseibei Raumtemperatuyevahlt
(v =1-10"5m?/s).

C.1 Modelle zu Kapitel 2

Zur Herleitungder a-Korrekturwurdendie Modelle LBA bzw. LBGK fir size, = 10,...,200 unter
VerwendunglesgleichenParametersatzasrwendet.

Modell LBA LBGK
Probe ProbeML1.tif ProbeML1.tif
Tiefe 2mm 2mm
sizey 100(150) 100(150)
Filter 0,6 0,6

Top 5 5

Bottom 5 5

Ausgabe 1Bild 1Bild

Simulation 1 Iteration 1 Iteration
Algorithmus LBA LBGK
Berechnung nur Strom nur Strom
Massenlorr ektur ein ein
p 1,1 1,1
w — 0,47
co 1-10°7 1-10°7
oP 0,5Nm 0,5Nm
Initialisierung 10.000Iterationen| 10.000lterationen
Fehlertoleranz 1% 1%
Konvergenzgenze 0.01% 0.01%

C.2 Modelle zu Kapitel 3

Nachderlnitialisierungsphaswird fur die Advektiondie KonzentratioreinesStoffes ¢ dermittleren
Zelle in derobersterReiheauf 1 mmol /I gesetztFur die Diffusionwird die Zelle in der Bildmitte
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(sizeg /2, sizey [2) aufl mmol/l gesetzt.

Modell Advektion Diffusion
Probe Ronhrtif Ronhrtif
Tiefe 2mm 2mm
sizey 100 100
Filter 0,5 0,5
Top 5 5
Bottom 5 5
Ausgabe 30Bilder 30Bilder
Simulation 30Sekunden | 60Sekunden
Algorithmus LBA LBA
Berechnung nurT/R nur T/R
Massenlorr ektur ein ein
p 1,1 1,1
w — —
co 1-1078 1-1078
opP 2,7-10~* Nm 0,0Nm
Initialisierung 5.000lterationen| 10 Iterationen
Fehlertoleranz 1% 1%
Konvergenzgenze 0.005% 0.005%

Fur beideModellewird einfiktiver Stoff ¢ definiert.

Komponentec Advektion Diffusion
Diffusionskonstante | 0cm?/s | 1-107°cm?/s
max. Konzentration | 1 mmol/l 1 mmol/l

Eintrag 0mmol/l-h | 0mmol/l-h

C.3 Modelle zu Kapitel 4

Die Modellein denAbschnitterd.1(GeomA undB) und4.2(Tide A undB) unterscheidesichallein

in derWahldesDruckgradientemundderLaufzeit.

ANHANG C. PARAMETERSATZE
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Modell GeomA (B) Tide A (B)
Probe ProbeM1.tif(ProbeM2.tif) | ProbeM1.tif(ProbeM2.tif)
Tiefe 2mm 2mm
Stzey 100 100
Filter 0,6 0,6
Top 5 5
Bottom 5 5
Ausgabe 1 Bild 98 Bilder
Simulation 30.000lteration 24 Stunden
Algorithmus LBGK LBGK
Berechnung nurT/R nurT/R
Massenlorr ektur ein ein
P 1,0 1,0
w 1,85 1,85
co 1.-10°10 1-10°10
OP (perm.) 0,5Nm —
9P (min/max) — 0 Nm/0,5Nm
OP (Periode) — 12h
Initialisierung 10.000lterationen 10.000Iterationen
Fehlertoleranz 1% 1%
Konvergenzgenze 0.01% 0.01%

Fur alle ModellewerdenfolgendeStoffe und Reaktionerdefiniert:

Komponente Cyano (C H20O) O, CO-
D, [cm?/s] -1 1-107° | 1-107°
™ [(mmol /1] 1-103 0,48 10
Eintrag [mmol/l - h] -1 -1 -1

e Produktion
1CHO — 1CH;0 +1 09

KinetischeGleichung:
v=1t-k-ccH,0
mit k = 1.0[+].

e Respiration
109 — 1CO> (+H20)

KinetischeGleichung:
CO,

km + co,

mitk = 7,2[7732] undkm = 1,42 - 10-2 [

v=t-k-

103

Da das H»O keinerlei Auswirkungenauf die Ergebnissehat, wird es bei den Modellrechnungen
weggelasserDasC O ist notig, um eineReaktionin DySTReMzu definierenunddientgleichzeitig

alsKontrollvariablezur Massenerhaltung.
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C.4 Modelle zu Kapitel 5

Modell zur VerifikationdermodifiziertenStrtomungsiteration:

Modell Kr eis-xxx
Probe rohrtif
Extra circle.tif
Tiefe lcm
sizey 50
Filter 0,5

Top 5

Bottom 5

Ausgabe 1Bild
Simulation 1 Iteration
Algorithmus LBA
Berechnung T/RIS
Massenlorr ektur ein
P 1,1
co 1-1078
oP 10Nm
Initialisierung 10.000Iterationen
Fehlertoleranz 1%
Konvergenzgenze 0.01%

Die Modelle’xxx’ simulierenverschieden®urchissigleiten.DemhinzugetigtenBild 'ci rcl e. ti f’
werdendie Durchiassigleitenw = 0;1 - 1076:0,001; 0, 05; 0, 2; 0, 5; 0, 8; 0,99; 1 zugaviesen.
Modelle zur Kalzifizierung:

Modell Calzit 5.3 Calzit 5neu
Probe ProbeM1d.tif(Sedimentl) | ProbeM1c.tif(Sedimen®)
Tiefe 5mm 5mm
sizey 60 60
Filter 0,7 0,7

Top 4 4

Bottom 4 4

Ausgabe 20 Bilder 20Bilder
Simulation 20.000Iteration 20.000Iterationen
Algorithmus LBGK LBGK
Berechnung T/RIS T/RIS
Massenlorr ektur aus aus
p 1,0 1,0
w 0,441 0,441
co 5-107 5-107
OP (perm.) 1,4Nm 1,6Nm
Initialisierung 30 Iterationen 30 Iterationen
Fehlertoleranz 1% 1%
Konvergenzgenze 0.01% 0.01%
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Fur beideModelle werdenfolgendeStoffe und Reaktionerdefiniert:

Komponente HCOs3 Ca H CO3 | CaCOs3

D, [em?/s] 1-107° | 1-107° [1-107° [ 1-107° | 1-107°

™ [mmol /1] 5-102 | 1-10% | 1-10% | 5-10% | 2-1072
Eintrag [mmol /1 - h] 1,8-10° | 1,2-10° -1 -1 -1
Dichte/Molmasse[mmol /1] - - - - 0,12

e GleichgeavichtsreaktiorderKohlengure
1HCO3+— 1H+1CO;3

KinetischeGleichung:
v==t-k-cucos — k2 cH - ccos

mitk = 2,7 10%[+]; ko = 2,7 - 102[,—-L—] fur Sedimentl undk = 5 - 102[+]; ko =
5-10%[—L—] fur Sedimeng.
e Kalzifizierung
1Ca+1 003 —1 Ca003 ‘HCO?,
KinetischeGleichung:
v==t-k-ccq-cco,
mit k = 22[;—L—] undeinenHemmungsgradiir HCO3 von Ry = 4.
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