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Deskriptoren

Ausbreitungsrechnungen, Freisetzung, Computational Fluid Dynamics, OpenFOAM, Transport



Kurzfassung

Im vorliegenden Eigenforschungsvorhaben wurden die im Vorgangervorhaben
4717E03370 begonnenen Arbeiten zur Durchfuhrung von Ausbreitungsrechnungen mit-

hilfe von Computational Fluid Dynamics- (CFD-)Simulationen fortgefuhrt.

Ein Fokus lag auf der Anpassung der gewahlten Randbedingungen und Einstellungen
der Simulationen, um die im Vorgangervorhaben beobachteten Abweichungen (gemaf
des verwendeten Vergleichsparameters) zwischen Experiment und Simulation zu ver-
stehen und zu reduzieren. Hierflr wurden zwei unterschiedliche experimentelle Datens-
atze verwendet, die Umstrdmung einerseits eines Blockes im Windkanal und anderer-
seits zahlreicher Container (in Realitat sowie im Windkanal). In beiden Situationen zeigte
sich, dass die verwendeten Optimierungsansatze nur bis zu einem gewissen Grad zu
einer héheren Ubereinstimmung zwischen Experiment und Simulation fiihrten. Die er-
reichten Werte lagen jedoch in der Grélienordnung von vergleichbaren internationalen
Untersuchungen derselben Datensatze. Auflerdem wurden zwei grundsatzlich verschie-
dene Ansatze der Turbulenzmodellierung untersucht und hinsichtlich verschiedener As-
pekte (u. a. numerische Genauigkeit und Anforderungen sowie notwendige Rechenzeit)

verglichen.

Mit dem Ziel, zuklnftig thermische Einflisse (bspw. durch Brandereignisse) auf das Aus-
breitungsverhalten naher zu untersuchen, wurden im Rahmen des Forschungsvorha-
bens erste Simulationen durchgefihrt, in denen zusatzlich lokale Dichteunterschiede
aufgrund eines Hitzeeintrags berucksichtigt wurden. Zum einen zeigte bereits die Nut-
zung dieses Ansatzes der Betrachtung der stromenden Luft als kompressibles Medium
fur den Fall der umstrémten Box im Windkanal eine erheblich héhere Ubereinstimmung
zwischen experimentellem und simuliertem Ausbreitungsverhalten, vorbehaltlich der
Vergleichbarkeit anhand der verwendeten Parametrisierung. Zum anderen konnten die
beobachteten Einfliisse (bspw. thermische Uberhéhung) der untersuchten Arten des Hit-

zeeintrags im Vergleich mit internationaler Literatur plausibel gemacht werden.

Zusatzlich wurde eine Feldfunktion zur Ermittlung der in den Ausbreitungsrechnungen
resultierenden Exposition entwickelt. Der Vergleich der simulierten Dosiswerte mit dem
GRS SBG-Dosismodul sowie anhand der experimentellen Daten geschatzten Expositi-
onen zeigte, dass der verwendete Ansatz eine konservative Naherung fur die Dosiser-
mittlung im Nahfeld von Freisetzungen darstellen kann. Die in diesem Eigenforschungs-

vorhaben ermittelten Ergebnisse und entwickelten Workflows stellen einen guten



Ausgangspunkt fir die Entwicklung eines grundséatzlichen Vorgehens bei der Durchfiih-

rung und Interpretation von Stréomungs- und Transportsimulationen dar.
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1 Einleitung und Beschreibung der Aufgabenstellung

Im Vorgangervorhaben 4717E03370 /GRS 20/ wurden Modellrechnungen zur Validie-
rung von OpenFOAM anhand der VDI Richtlinie 3783 Blatt 9 /VER 17/ durchgefuhrt. Es
zeigte sich, dass die erforderlichen Trefferquoten (sog. Hitrates) fur eine erfolgreiche
Validierung nicht fur alle Modelle erreicht werden konnten. Aufgrund der offenen Frage-
stellungen werden im vorliegenden Vorhaben zunachst weiterfihrende Untersuchungen
zur Validierung von OpenFOAM durchgefihrt, um Optimierungsmdglichkeiten zur Ver-

besserung der Trefferquoten zu identifizieren.

Hierfur wird zunachst der Windkanal-Datensatz CEDVAL A1-1 der Universitat Hamburg
nachgerechnet und OpenFOAM anhand der verfigbaren Daten validiert. Ziel dieser Un-
tersuchungen ist es, ein vertieftes Verstandnis flr das stromungsmechanische Verhalten
turbulenter Strdomungen um Hindernisse zu erlangen. Die Untersuchungen dienen der
Vorbereitung anschlieRender Ausbreitungsrechnungen. Basierend auf dem Datensatz
A1-1 sind im Datensatz A1-5 Konzentrationsdaten zur Freisetzung von Tracer in der

gleichen Geometrie verflgbar.

Parallel hierzu werden Ausbreitungsrechnungen am Beispiel des MUST-Feldversuches
/BRO 02/ durchgefihrt. Es sind zwei Datensatze verfligbar, zum einen zum eigentlichen
Feldversuch und zum anderen von Windkanalversuchen, in dem der Versuch nachge-
stellt wurde. Der MUST-Versuch bietet die Moglichkeit eine Tracerausbreitung anhand

eines komplexen geometrischen Modells durchzufiihren.

Mit dem Datensatz A1-1 werden in einem nachsten Arbeitsschritt die Erfahrungen aus
den Stromungsrechnungen genutzt um anschlie3end detailliertere Ausbreitungsrech-
nungen durchzuflhren. Hierfir werden weitere physikalische Prozesse, wie ein War-
metransport im Modell berlcksichtigt und der resultierende Einfluss auf den Tracertrans-
port untersucht. Leider gibt es keine Datensatze, die eine Tracerfreisetzung in Zusam-
menhang mit einer Warmequelle untersucht haben. Deshalb sind die Untersuchungen
hier rein generischer Art. Fur die Berucksichtigung eines Warmetransportes sind kom-

pressible Solver nétig, in denen die Dichte der Fluide beriicksichtigt wird.

Die im Vorlaufervorhaben 4717E03370 erstellte Schnittstelle zwischen OpenFOAM und
dem GRS SBG-Dosismodul /RIC 15/ soll in diesem Vorhaben fir die direkte Verwen-
dung in OpenFOAM angepasst werden. Hierflr wird eine Feldfunktion erstellt, die zeit-

gleich mit der durchgeflihrten OpenFOAM-Simulation Expositionen berechnen kann.






2 Weiterfuhrende Untersuchungen zur Validierung

Entscheidend flur die Evaluierung einer potenziellen Schadstofffreisetzung im mikroska-
ligen Bereich (Nahfeld) eines Transportunfalls, ist das Verstandnis der dominierenden
physikalischen Prozesse in Wechselwirkung mit geometrischen Objekten im Strdomungs-
feld. Es ist anzunehmen, dass eine Schadstofffreisetzung in der Regel mit der Umstro-
mung eines Hindernisses verbunden ist, was zu einer turbulenten Vermischung des
Schadstoffs fuhrt.

Im Folgenden wird zunachst eine kurze Literaturrecherche zu vergleichbaren Vorhaben
und deren Ergebnissen vorgestellt, die sich mit der Umstromung von Hindernissen (in

der Regel eines oder mehrerer Quader/Wirfel) beschaftigt haben.

2.1 Literaturrecherche

In der Vergangenheit wurden diverse Studien durchgefihrt, in welche die turbulente Um-
stromung von Hindernissen Thema war. Die Studien dienten insbesondere dem Ziel, das
komplexe Stromungsverhalten in urbanen Bereichen besser zu verstehen. In der Regel
wurde als Hindernis ein Quader oder Wurfel (surface mounted cube) verwendet. Die
turbulente Strémung an Staukérpern bzw. Hindernissen im Strémungsfeld, flhrt zu einer
Trennung und Wirbelablésung der stromenden Luft, was hohe Anforderungen an die

numerischen Simulationsansatze stellt /WAN 14/.

Eine gute Einfuhrung in das strdomungsmechanische Verhalten umstréomter Objekte gibt
das Kap. 4 in /OKE 17a/. Hier ist besonders die Abbildung 4.4 zu erwahnen (siehe
Abb. 2.1).



Abb. 2.1 Typische Struktur des Windflusses um einen quadratischen Kérper

Die obere Abbildung veranschaulicht die hochdynamische Strémung in der Nahe eines

Gebaudes. Folgende Einwirkungen sind hierflur verantwortlich:
e Die Luft muss um und Uber das Gebaude abgelenkt werden.

e Die Stromung Uber einer ausgedehnten Oberflache kann daran haften bleiben (Haft-

reibung).
e Wenn sie auf scharfe Kanten trifft, findet eine Strdmungstrennung statt.
In /BLO 15/ wird zudem eine gute Ubersicht zu einer ,Best-Practice Guideline* zur Mo-

dellierung von mikroskaligen Windfeldmodellen gegeben. Hier werden insbesondere
auch die Arbeiten von /TOM 08/ erwahnt.



In /TOM 10/ wurden numerische Untersuchungen zum Tracertransport um ein kubisches
Objekt durchgefuhrt.

Grundsatzlich wird in vielen Vorhaben die Komplexitat bzw. Schwierigkeit der Validie-
rung atmospharischer Windfeldmodelle hervorgehoben. Zum Beispiel wurde in
/WAN 14/ u. a. die Strdmung um ein Prisma mit der Response-Surface-Modelling
(RSM)-Methode und Simulationssoftware Ansys Fluent untersucht. Zudem wurden von
verschiedenen Gruppen Validierungsrechnungen durchgefiihrt. Samtliche verwendeten
Turbulenzmodelle mit unterschiedlichsten Simulationssoftwares zeigten Abweichungen
zwischen den experimentellen Ergebnissen und den Ergebnissen der Simulationen
/WAN 14/.

Auch in /PAR 17/ wurden Untersuchungen zur Umstrémung eines Objektes (Quaders)
durchgeflihrt. Unter anderem wurde der Windkanal Datensatz der Universitat Hamburg
verwendet. Die Datensatze A1-1 und A1-5 werden auch fir die Untersuchungen in die-
sem Vorhaben verwendet (siehe auch /LON 17/ /FRA 12/ /VAN 17/).

Zudem unterscheiden sich die Empfehlungen in verschiedenen Verdéffentlichungen bzw.
sind widersprichlich. Zum Beispiel wird das Turbulenzmodell k — w-SST in der Regel
als das am besten geeignete Turbulenzmodell zur Simulation von turbulenten Strémun-
gen um Hindernisse bewertet. In diesen Vorhaben konnte diese Empfehlung jedoch nicht

bestatigt werden.

2.2 Datenséitze

Es wurden mehrere relevante Datensatze (Windkanalexperimente) identifiziert, die fir
Validierungs- aber auch Ausbreitungsrechnungen in diesem Vorhaben in Betracht gezo-
gen werden konnen. Zur detaillierten Untersuchung der Strdmung um ein Hindernis eig-
nen sich insbesondere die Datensatze CEDVAL A1-1 und CEDVAL A1-5. CEDVAL A1-1
enthalt ausschlieBlich Stromungsdaten, welche in CEDVAL A1-5 um Daten zur Tracer-
freisetzung erganzt wurden /SCH 06/. Um die Stromung und Ausbreitung im urbanen
Gelande mit der Wechselwirkung mehrerer Hindernisse zu untersuchen, wird im Kapi-
tel 3 das Mock Urban Setting-Test (MUST)-Feldexperiment beschrieben und analysiert.
In diesem Kapitel werden die CEDVAL-Datensatze genauer betrachtet.



2.21 CEDVAL A1-1

Die Informationen zur Modellerstellung des Windkanalexperiments CEDVAL A1-1 sind
auf der Website /SCH 06/ zu finden. Das Experiment wurde im Windkanal BLASIUS am
Meteorologischen Institut der Universitat Hamburg durchgefiihrt, welcher eine atmo-
spharische Grenzschicht im Mal3stab 1:200 modelliert. Im ersten Schritt wurde die Stro-
mung um eine rechteckige Struktur (Gebaude mit der Hohe H) in zwei Messebenen ge-
messen (horizontale Ebene bei z = 0,28 H und vertikale Ebene bei y = 0 H, welche den
umstromten Block halbiert). Der Datensatz enthalt keine Parametervariationen. Die ent-

sprechenden Modellparameter kénnen Tab. 2.1 entnommen werden.

Tab. 2.1 Modellinformationen CEDVAL A1-1 /SCH 06/

Modellparameter Wert
Stromungsgeschwindigkeit bei Zref = 6

0,5min [m/s]

Charakteristische Lange [m] 0,125 (Hohe des Hindernisses)
Reynolds-Zahl 37.250

Rauigkeitslange [m] 0,0007
Reibungsgeschwindigkeit [m/s] 0,377

Exponent des Windprofil-Potenzgesetzes | 0,21

Turbulenz-Langenskala [m] 0,32
Offsethdhe [m] 0
Schichtung neutral

Fur den Datensatz A1-1 sind Windgeschwindigkeiten in m/s und als normierte Werte
u/Uref, Scherkrafte (u'w 'und u'v') in m?/s? und als normierte Werte u'v/Uref? und Turbu-
lenzintensitaten in % verfugbar. Im Datensatz A1-5 liegen zusatzlich Daten zur Tracer-

ausbreitung in der betrachteten Geometrie vor (s. Abschnitt 2.2.2 und 2.6).

2.2.2 CEDVAL A1-5

Der Datensatz CEDVAL A1-5 zeigt die Ergebnisse von Konzentrationsmessungen um
das Gebaudemodell, welches im Datensatz A1-1 verwendet wird. Die Ergebnisse der
Stromungsmessungen um das Modellobjekt sind deshalb im Datensatz A1-1 enthalten.

An der Flache in Lee-Richtung des Modellgebaudes, wurden vier rechteckige



Flachenquellen in Bodennahe modelliert. Weitere Informationen sind in Abschnitt 2.6
und /PAR 17/ zu finden.

2.3 Modellerstellung

Eine Moglichkeit der Evaluierung der Plausibilitat von Simulationsergebnissen besteht
im Vergleich mit experimentellen Daten. Fur die Untersuchungen in diesem Vorhaben
wird das Modell bzw. der Datensatz A1-1 /SCH 06/ verwendet. Das Modell entspricht im
Wesentlichen dem VDI Validierungsmodell C4 /VER 17/, welches u. a. im vorherigen
Vorhaben /GRS 20/ betrachtet wurde. Fir den Datensatz A1-1 sind jedoch mehr Daten

verfugbar, weshalb es in diesem Vorhaben verwendet wird.

Das Modell A1-1 beinhaltet den einfachen Fall eines isolierten kubischen Gebaudes, bei
dem die Anstromung senkrecht zu einer der Seitenflachen erfolgt. In der Realitat ist der
anstromende Wind turbulent, so dass sich seine Richtung und der momentane Einfalls-
winkel standig andert. Im Windkanalexperiment ist die Anstromung idealisiert. Im Fol-

genden werden die Modelle bzw. die Modellerstellung naher erlautert.

2.31 Modellgitter

Empfehlungen zu den Dimensionen des Modellgitters, insbesondere zum Verhaltnis des
Modellobjektes und zum umgebenden Kontinuum, werden in /BLO 15/ gegeben (siehe
Abb. 2.2 auf der folgenden Seite). Alle Anforderungen werden vom Modellgitter einge-
halten. Nur der Bereich hinter dem Objekt bis zum Outlet ist mit 0,8 m etwas kirzer ge-
wahlt (eigentlich 0,125 x 15 = 1,875 m). Vergleichsrechnungen mit einem gréReren Aus-
laufbereich zwischen dem Modellobjekt und dem Outlet flhrten nicht zu abweichenden
Ergebnissen. Fur die Gittererzeugung wurde einerseits das OpenFOAM-Tool block-
Mesh verwendet, welches ausschliel3lich hexaedrische Gitter erzeugt, allerdings auf-
grund der Notwendigkeit sehr genau gefasster Vorgaben fir die Gittererzeugung auf re-
lativ einfache Geometrien beschrankt ist. Andererseits wurde ein weiterer in OpenFOAM
enthaltener Formalismus zur Gittererzeugung eingesetzt, welcher robust flr verschie-
dene Geometrien eingesetzt werden kann, und tUberwiegend hexaedrische Gitter erstellt
(cartesianMesh, cfMesh). Die verwendeten Gitterdimensionen und -diskretisierungen
sind auf der folgenden Seite in Tab. 2.2 dargestellt. Beim Ansatz mit blockMesh (Mo-

dellgitter b) wurde ein Gitter, beim Ansatz mit cartesianMesh zwei Gitter (cf und cc)



mit unterschiedlichen Verfeinerungen gewahlt. Die verwendeten Gitter sind in Abb. 2.3

auf der folgenden Seite dargestellt.

Abb. 2.2 Empfehlungen der Malistabe innerhalb eines zu erstellenden Modellgitters
(Abb. aus /BLO 15/)
Tab. 2.2 Dimensionen und Diskretisierung der Modellgitter.
Die Gitterbezeichnungen stehen fir b: blockMesh, cf: cartesianMesh, fine, cc:
cartesianMesh, coarse. In der Spalte ,% hex“ ist der prozentuale Anteil der hexaedri-
schen Zellen im Gesamtgitter angegeben.
Modellgitter x [m] y [m] z [m] #Zellen % hex
b 1,8 1,15 0,6 3264000 100 %
cf 1,8 1,15 0,6 3938870 97,1 %
cc 1,8 1,15 0,6 2109912 98,8 %




Abb. 2.3

Schnitt durch die Geometrie in x-z-Ebene beiy =0 m

Am rechten Bildrand befindet sich das Modelloutlet. Links ist jeweils die Box als Aussparung
am Boden (Patch grund) der Geometrie zu erkennen. Das mit b lockMesh erstelite Gitter
ist auf der gesamten Breite sowie im Nachlauf der Box leicht verfeinert. Die beiden mit car-—
tesianMesh erstellten Gitter sind in der gesamten Geometrie zum Boden hin sowie im
gesamten Bereich um die Box herum (Einschluss aller Testpunkte des CEDVAL-
Experiments) zum Outlet hin verfeinert. Im groberen Gitter (coarse) ist dieser Teil etwas klei-
ner sowie die Verfeinerung zum Boden hin etwas weniger stark ausgepragt. Aufgrund der
Verfeinerungen in den beiden unteren Gittern treten wahrend der Gitteroptimierung leichte,
numerisch jedoch unbedeutende Verschiebungen der Gitterzellen auf. Die scheinbaren Un-
regelmafigkeiten (beispielhaft gelb umrandet) in diesen Gittern sind Darstellungs-Artefakte,

da die gewahlte Schnittebene diese Zellen schneidet.



2.3.2 Turbulenzmodelle und initiale Eingabeparameter

Aufgrund seiner sehr guten Stabilitdt werden Reynolds Averaged Navier Stokes (RANS-)
Simulationen in vielen Forschungsarbeiten in der Regel zunachst mit dem Standardmo-
dell k-e-Modell durchgefihrt. Je nach Anwendungsfall kénnen dann zusatzliche Modelle
(siehe Kap. 2.4.2) getestet werden /FRA 07/. Fir dieses Vorhaben werden zunachst Re-
ferenzfalle (siehe Kap. 2.3.3) erstellt, auf deren Grundlage weitere Variationsrechnun-
gen erstellt werden (siehe Kap. 2.4), um die Sensitivitat einzelner Modellanderungen auf
die Trefferquote der Stromungsvektoren zu untersuchen. Fir die Referenzfalle wurden
zunachst die gangigen RANS-Modelle k-e-Modell und k-w-SST-Modell untersucht. LES-

Turbulenzmodelle wurden erst in einer spateren Phase in Kapitel 4 betrachtet.

Eine allgemeine Beschreibung der verwendeten Turbulenzmodelle und der zugehdrigen
Modellkonstanten, findet sich u. a. in /CFD 13/. Die Bestimmung der initialen Eingabe-
parameter fur das k-¢- und k-w-Turbulenzmodell erfolgte Uber die in /CFD 14/ genannten
Formeln Gber das Online Tool /CFD 20/. Unter Verwendung der Turbulenzlangenskala
(englisch: turbulence length scale) und der Turbulenzintensitat konnen die entsprechen-
den Werte fUr k, € und w berechnet werden. Mit den in Tab. 2.1 angegebenen Werten
der Stromungsgeschwindigkeit 6 m/s, der dynamischen Viskositat der Luft 1,5-10° Pa/s,
der Turbulenzlangenskala 0,32 m und der Turbulenzintensitat 10 % ergeben sich mit der

Reynoldszahl folgende Werte:
e Turbulente kinetische Energie k = 0,54 m?/s?
e Turbulente Dissipation € = 0,2037 m?/s®

e Omega w = 4.1926 m?/s®

233 Stromungsprofile am Inlet

Zur Generierung eines Stromungsfeldes fur atmospharische Ausbreitungsrechnungen,
ist es insbesondere wichtig ein geeignetes Stromungsprofil am Inlet zu generieren, der
Seite der Geometrie, an welcher die Luft einstrdmt (vgl. Abb. 2.4). Die hierzu verfligba-
ren Methoden wurden detailliert in /GRS 20/ erlautert. Grundsatzlich kdnnen Strémungs-
profile durch synthetische- oder Recyclingverfahren erstellt werden. Fur die RANS-
Rechnungen wurden nur synthetische Verfahren, bzw. die Implementierung durch Glei-
chungen angewendet. Hierflr kann z. B. die Logarithmus- oder Exponentialfunktion ge-
wahlt werden. Die atmBoundary-Layer Funktionen /OPE 19/ stellen eine Anwendung

der Logarithmus-Funktion dar.
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Es wurden beide Ansatze untersucht. Die Implementierung eines exponentiellen Stro-
mungsprofils muss Uber die Eingabe von Funktionen, manuell erfolgen, da es keine
Standard Boundary Funktionen hierfur in OpenFOAM gibt. Ab der OpenFOAM Version
1912 (ESI Version) wurden Grundfunktionen von swak4Foam' implementiert, sodass
Uber eine spezielle Randbedingung (exprFixedValue) benutzerspezifische Funktio-
nen direkt in die entsprechenden Felddateien eingefligt werden kénnen. So kann das

entsprechende Stromungsprofil fir die Geschwindigkeit U am Inlet erzeugt werden.

Basierend auf den verschiedenen Ansatzen zur Generierung von Strémungsprofilen und
je nach verwendetem Turbulenzmodell, werden drei RANS-Referenzrechnungen
(A1-1A, A1-1B und A1-1C) unterschieden. Die Rechnungen basieren alle auf dem k — ¢

Turbulenzmodell.

o Rechenfall A1-1A: Exponentielles Strémungsprofil Uber die Funktion exprFi-

xedValue fir U, kund «.

o Rechenfall A1-1B: Exponentielles Strémungsprofil Uber die Funktion exprFi-
xedValue nur fur U. k und € werden Uber andere Funktionen implementiert (siehe
Tab. 2.3).

e Rechenfall A1-1C: Stromungsprofil Gber die Logarithmus-Funktion.

Basierend auf den Referenzrechnungen in Tab. 2.3 erfolgte eine Variation der Mo-

delleinstellungen (siehe Abschnitt 2.4).

Tab. 2.3 RANS-Referenzrechnungen flr die unterschiedlichen Handhabungen des

einlaufenden Stromungsprofiles

u k 4
A1-1A exprFixedValue exprFixedValue exprFixedValue
A1-1B exprFixedValue turbulentintensityKi- | turbulentMixingLengthDis-
neticEnergylnlet sipationRatelnlet
A1-1C atmBoundaryLaye- | atmBoundaryLaye- atmBoundaryLayerlnletEp-
rinletVelocity rinletkK silon

1 https://openfoamwiki.net/index.php/Contrib/swak4Foam
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Die Stromungsprofile fur die Referenzfalle A1-1A und A1-1B wurden nur fur den Stro-
mungsvektor U entlang der Ausbreitungsrichtung erstellt, da dieser die grof3te Amplitude
von allen Stromungsvektoren aufweist. Die Eingangswerte fir die anderen beiden An-
teile am Stromungsvektor V und W sind 0 m/s. Zunachst wurden vorlaufige Testrech-
nungen durchgefuhrt und das Stromungsprofil anhand der experimentellen Werte kalib-
riert. Hierfir wurden zunachst empirische Beziehungen herangezogen. Fur das
exponentielle Profil wurden die folgenden Gleichungen verwendet (siehe auch /BLO 15/,
/SHI 16/, /IOKE 17b/:

z \" (2.1)
V@ = <Zref>
7 —a—0.05 (22)
I,(z) = 0.1 <%>
k(z) = (L(2)U(2))? (2.3)
Ure 7 (a-1)
e(z) = \/C:k(Z) Zrej: a <zref> (2.4)

U,.; Referenzgeschwindigkeit in m/s bei zref = 0,5 m

z,r  Referenzhohe in der U, gemessen wird in m

a Exponent zur Modellierung des Windprofils

Die Implementierung fur U am Inlet hat in OpenFOAM folgende Form:

inlet
{
type exprFixedValue;
value $internalField;
valueExpr "vector(Uref * pow((pos().z() 7/ Zref), alpha), O,
0)";
variables
(
"Uref = 6.0"
“"Zref = 0.5"
"alpha = 0.2"
)
}
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Fir das logarithmische Profil wurden die folgenden Gleichungen verwendet (/OPE 19/):

(2.5)

Z—d+ZO), V(z)=W(z) =0

Uy
U(z) = 7ln( P

(2.6)

u, Ures K

K In (Zref + ZO)
Zo

u.; Referenzgeschwindigkeit gemessen in m/s bei zrer = 0,5 m
U, Schubspannungsgeschwindigkeit gemessen in m/s
z,,¢  Referenzhthe in der U, gemessen in m

Z Rauigkeitslange gemessen in m
d Verdrangungshdhe gemessen in m

K Von Karman Konstante (dimensionslos)

234 Modellgeometrie

In Abb. 2.4 sind die Grenzflachen des Modells, welche im nachsten Schritt mit Randbe-

dingungen zu versehen sind, schematisch dargestellt.

Abb. 2.4  Schematische Abbildung der Modellgeometrie

Fur die Modellrander Inlet, Outlet, Grund, Top und Sides mussen entsprechende Rand-
bedingungen definiert werden. Die Implementierung der Vektor- und Skalarfelder U, k
und & wurde im vorherigen Abschnitt beschrieben. Fur die linke und rechte Modellbe-
grenzung Sides wird symmetry bzw. zeroGradient verwendet. Im folgenden Ab-

schnitt werden deshalb nur die Randbedingungen fir die Felder an Outlet, Grund, Box
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und Top dargestellt (vgl. Tab. 2.5). Auf eine detailliertere Beschreibung der Randbedin-

gungen wird an dieser Stelle verzichtet, siehe hierfur z. B. /OPE 18/.

235 Randbedingungen

Die Randbedingungen dienen der Zuweisung von physikalischen Eigenschaften bzw.
Funktionen an den Grenzflachen der modellierten Geometrie. Fir folgende Grenzfla-

chen mussen Randbedingungen definiert werden:

e Inlet

Das Einstromungsprofil bzw. die Stromungsgeschwindigkeit

Turbulente kinetische Energie k

Turbulente Energiedissipation ¢

Spezifische turbulente Energiedissipationsrate w (fur das k-w-Modell)
e Grund und Box

— Oberflachenrauigkeit fur die wall Randbedingungen

Die initialen Parameter flr k, € und w wurden berechnet, wie in Abschnitt 2.3.2 beschrie-

ben. Die Einbindung in die Randbedingungen zu Beginn der Simulation erfolgt in den

Felddateien:

k..

type turbulentintensityKineticEnergylnlet;
intensity 0.1;

value uniform 0.54;

E

type turbulentMixinglLengthDissipationRatelnlet;
mixingLength 0.32;

value uniform 0.2037;

w:

type turbulentMixingLengthFrequencylnlet;
mixingLength 0.32;

value uniform 4.19
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2.3.6 Solvereinstellungen

In Tab. 2.4 sind die verwendeten Solvereinstellungen dargestellt. Sie sind in den Dateien
fvSchemes und fvSolution festgelegt und wurden im Wesentlichen vom OpenFOAM-Tu-
torial ,turbineSiting“ ($FOAM_TUTORIALS\incompressible\simpleFoam\turbineSiting)

Ubernommen.

Tab. 2.4  Numerische Solvereinstellungen fir die RANS-Rechnungen

Parameter Solver

fvSolution

Solver fir p GAMG

Solver fur U, kund ¢ smoothSolver (GaussSeidel)

fvSchemes

ddtSchemes steadyState

gradSchemes Gauss linear

divSchemes default none;
div(phi,U) bounded Gauss upwind;
div(phi,epsilon) bounded Gauss upwind;
div(phi,k) bounded Gauss upwind;
div((nuEff*dev2(T(grad(U))))) Gauss linear;

laplacianSchemes Gauss linear limited corrected 0.33

interpolationSchemes | linear

snGradSchemes limited corrected 0.33

2.3.7 Messpunkte

Fir den Datensatz CEDVAL A1-1 sind Messdaten in zwei verschiedene Ebenen um das
Modellobjekt verfugbar. Zum einen in der x-z-Ebene fir y = 0 m und zum anderen in der

x-y-Ebene auf einer Hohe von z = 0,035 m (siehe Abb. 2.5).

Es wurden zwei verschiedene Auswertungsarten der Simulationsergebnisse durchge-
flhrt:

e Ermittlung von Trefferquoten gemaf dem Vorgehen in /GRS 20/ bzw. der VDI Richt-
linie /VER 17/ durch die Erstellung einer probe-Datei
(sieche $FOAM_ETC\caseDicts\postProcessing\probes) und
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e Erstellung von Linienplots fur bestimmte Messpunkte (Profile) in der y-z-Ebene
(siehe Abb. 2.7) durch die Erstellung von samples
(siehe $FOAM_ETC\caseDicts\postProcessing\graphs)

Es zeigte sich zudem, dass die Trefferquote im Wesentlichen im Lee-Bereich (Stro-
mungsschatten) hinter dem Modellobjekt in der Regel geringer lag als 65 %. Im Bereich
um das Objekt herum liegt die Trefferquote, insbesondere flir den U-Vektor in der Regel
uber 65 %. Deshalb erfolgte eine Unterscheidung der Messpunkte in ein sog. Nah- und
Fernfeld. Das Nahfeld beinhalt alle Messpunkte hinter dem Modellobjekt auf der Lee
Seite. Das Fernfeld beinhaltet alle Messpunkte, die nicht zum Nahfeld gezahlt werden.
Beide Regionen zusammen ergeben das Gesamtfeld. Im Folgenden ist die Anzahl der
Messpunkte zur Bestimmung der Trefferquote der Stromungsvektoren und der unter-

schiedlichen Modellregionen aufgezeigt:
[ ] Nahfeld Xwerte = 336, Ywerte = 150, Zwerte = 186
L4 Fel'nfe|d Xwerte = 910, Ywer[e = 493, Zwerte = 417

L4 Gesamtfeld Xwer[e = 1246, Ywerte = 643, Zwerte = 603

Die Messpunkte des Nahfeldes sind in Abb. 2.5 durch schwarze Punkte dargestellt, die

des Fernfeldes durch weilRe Punkte.

Abb. 2.5 Darstellung der Messpunkte flir den Rechenfall CEDVAL A1-1

Die schwarzen Punkte entsprechen den Punkten des Nahfeldes, wahrend die weilen dem

Fernfeld zuzuordnen sind.
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Die folgende Abb. 2.6 zeigt die Messpunkte, welche fur die Auswertung des Nahfeldes

fur die Validierung entsprechend der Trefferquoten verwendet wurden.

Abb. 2.6 Darstellung der Messpunkte fir das Nahfeld fir den Rechenfall CEDVAL
A1-1

Die Abb. 2.7 zeigt die Positionen der acht Messpositionen in der y-z-Ebene zur Erstel-

lung der Analyse Uber Strémungsprofile.

Abb. 2.7  Darstellung der Positionen der acht vertikalen Messprofile fir den Rechen-
fall CEDVAL A1-1
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2.3.8 Zusammenfassung

In der Tab. 2.5 sind die Modellannahmen flir die Randbedingungsfunktionen des k-e-Mo-
dells zusammengefasst. Fir das k-w-SST Modell wird anstatt einer Datei fur das Scalar-
Feld ¢ eine w Datei in dem ,,0“ Ordner (initiale Bedingungen) eingefiigt. Die Randbedin-

gungen in der Datei sind gleich, es andert sich nur fir den Boden (Grund) die Wall-

Funktion zu ,omegaWal IFunction®.

Tab. 2.5 Funktionen fir die unterschiedlichen Randbedingungen des k-e-Modells
Grenz- u k £ nut p
flache
inlet unter- unterschied- | unterschied- | calculated zeroGradient
(patch) schiedlich | lich lich
outlet inletOutlet | inletOutlet inletOutlet calculated fixedValue
(patch)
grund no-Slip kgRWall- epsilonWall- | atmNutkWall- | zeroGradient
(wall) Function Function Function
Box no-Slip kgRWall- epsilonWall- | nutkWall- zeroGradient
(wall) Function Function Function
top zeroGradi- | zeroGradi- | zeroGradient | calculated zeroGradient
(patch) ent ent
sides symmetry | symmetry symmetry symmetry symmetry
(patch)

24 Variationsrechnungen

Fir die weiterfihrenden Untersuchungen der Validierungsrechenfalle bzw. der Optimie-
rung der Validierung zwischen OpenFOAM und Windkanalversuchen, sind das Testen
weiterer Randbedingungen und Wall-Funktionen nétig. Es wurden z. B. folgende nume-
rische und modellspezifische EinstellgroRen variiert und deren Einfluss auf die Modell-

ergebnisse untersucht:
e Unterschiedliche numerische Einstellungen zum Ldsen der Transportgleichungen.
e Unterschiedliche RANS-Turbulenzmodelle (k-¢, RNG k-¢, k-w-SST usw.).
e Unterschiedliche Randbedingungen am /nlet und an den Walls, wie z. B.:

e logarithmisches Anstrémungsprofil

(Funktionen der atmBoundarylLayer

Klasse),
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e experimentelles Anstromungsprofil (exprFixedValue).

e Wall Funktionen fir turbulente Viskositat (nutkAtmRoughWal lFunction, nut-

kRoughWal IFunction, nutUSpaldingWal IFunction).

e Modelldiskretisierung mit blockMesh und cartesianMesh.

241 Numerische Einstellungen

Alle Solver in divSchemes basieren auf der Gaul3-Integration des Flusses und dem ein-
flieRenden Feld, welches mithilfe eines divScheme auf die Zellflachen interpoliert wird.
Eine gute Erklarung der einzelnen divSchemes ist gegeben in /OPE 20/. Es existieren

u. a. folgende Solver in divSchemes:

¢ bounded Gauss upwind,

e bounded Gauss linearUpwind limited,
¢ bounded Gauss linearUpwind grad(U),
e Gauss limitedLinear 1 und

e Gauss LUST grad(U).

Bei den in diesem Kapitel vorgestellten Rechnungen wurde ausschlieRlich der Solver

simpleFoam verwendet.

2.4.2 Turbulenz-Modelle

Die verwendeten RANS-Turbulenzmodelle kénnen je nach betrachteter Reynoldszahl
(Re) zudem in High Re und Low Re Modelle unterschieden werden. Modellrechnungen
mit den unterschiedlichen RANS-Modellen sind u. a. in diesen Vorhaben durchgeflihrt
worden /HED 14/ /YOS 07/.
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Tab. 2.6  Uberblick liber getestete Turbulenzmodelle, /OPE 20/

Turbulenzmodelle Beschreibung

kEpsilon High Re

realizableKE High Re, modifiziertes k-e-Modell
RNGKEpsilon High Re, modifiziertes k-e-Modell
k-omega-SST High Re, Kombination aus k-¢- und k-w-Modell
LaunderSharmaKE Low Re

LamBremhorstKE Low Re

LienLeschziner Low Re

Gemal /TOM 08/ ist ein bekanntes Problem des Standard-k-e-Modells, dass es die Stro-
mungsablésung an Objekten und der Nachlaufwirbel (separation and reverse flow) an
und hinter Grenzflachen (z. B. Gebdudewand) aufgrund seiner Uberschatzung der Tur-
bulenzenergie k im Nahbereich der Flache nicht reproduzieren kann. Dieses Phanomen
kann die Vorhersagegenauigkeit der Stromungsdaten beeintrachtigen. Viele modifizierte
k-e-Modelle und das Differential Stress Model (DSM) haben dieses Problem jedoch ge-
mildert und die Vorhersagegenauigkeit fir Regionen mit hohen Strémungsgeschwindig-
keiten an Grenzflachen verbessert (/MOC 02/, /YOS 05/, /TOM 05/).

In Bezug auf die Auswahl von Turbulenzmodellen wurden im COST Vorhaben /FRA 07/
Empfehlungen gegeben. Gemal /FRA 07/ sollte das Standard-k-e-Modell nicht fur Si-
mulationen flr windtechnische Probleme verwendet werden. Zudem sollten vorzugs-

weise nichtlineare Modelle oder Reynolds-Stress-Modelle verwendet werden.

Das k-w-Modell (w ist die Frequenz der grolen Eddiewirbel) verhalt sich bei Grenzstro-
mungen in der Nahe von Grenzflachen, insbesondere bei starken Druckgradienten gut.
Das Ergebnis ist jedoch sehr empfindlich gegenuber dem der freien Strémung von w.

Das limitiert dieses Modell fur bestimmte Anwendungen /FRA 07/.

243 Wall-Randbedingungen

Im Modell gibt es grundsatzlich zwei verschiedene Grenzflachen, welche als Grenz-
schicht bzw. wall-Bedingung zu definieren sind. Diese sind der Boden Grund und das

Modellobjekt Box. Alle anderen Randbedingungen blieben in den verschiedenen Varia-
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tionsrechenfalle unverandert. Die in der Tab. 2.7 aufgefiihrten Randbedingungen kon-

nen sowohl fur high als auch fur low Reynolds Modelle verwendet werden.

Tab. 2.7  Zusatzliche getestete Randbedingungen

Randbedingungen an walls Beschreibung

omegaWallFunction Fir das k-w-Turbulenzmodell
atmOmegaWallFunction Spezielle wall Randbedingung mit Rauigkeit
nutUWallFunction Spezielle wall Randbedingung basierend auf

der Geschwindigkeit U fur kleine und grof3e
Reynoldszahlen

nutUSpaldingWallFunction Ahnlich wie nutUWallFunction, jedoch Spal-
dings Gesetz fur kontinuierliches Profil zur
Wand hin
244 Zusammenfassung der Variationsrechnungen

Es wurden verschiedene Rechenfalle flr verschiedene Themenbereiche erstellt, bzw. es
wurden bestimmte Parameter variiert. Es kdnnen folgende Gruppen unterschieden wer-

den:

o Numerik (Solver),

¢ Wall-Randbedingungen flr nut,

e Turbulenzmodelle (fir k-¢ und k-w) und

e Parametervariation.

Die unterschiedlichen Variationen der Modelleinstellungen in Tab. 2.8, wurden ausge-
hend von sog. Referenzfallen durchgefiihrt. Diese sind, basierend auf den fur die in Ab-
schnitt 2.3.8 beschriebenen Randbedingungen in die Rechenfalle A1-1A, A1-1B und
A1-1C unterteilt.

Tab. 2.8  Zusammenfassung der Variationsrechenfalle im Vergleich zur Grundeinstel-

lung aus Tab. 2.5

Parameter Beschreibung

Num1-6 _ 1. bounded Gauss linearUpwind grad(U) fur U,

vaShchemesé div- bounded Gauss upwind fiir andere Komponenten
chemes
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Parameter Beschreibung
2. Gauss limitedLinear 1 fur U,
bounded Gauss upwind flr andere Komponenten
3. Gauss linearUpwind limited fur U,
bounded Gauss upwind flir andere Komponenten;
4. bounded Gauss linearUpwind limited fur U,
bounded Gauss limitedLinear 1 fir andere Komponenten
5. bounded Gauss linearUpwind grad(U) fur U,
bounded Gauss limitedLinear 1 fir andere Komponenten
6. bounded Gauss linearUpwindV grad(U) far U,
bounded Gauss upwind flir andere Komponenten
Num?7 fvSolution 7. tolerance = 0.01 und residualControl = 1e-6
Nut1-3 1. grund --> atmNutkWallFunction, uniform 0.01;
box_1 --> atmNutkWallFunction, uniform 0.01;
2. grund --> atmNutkWallFunction, uniform 0.01;
box_ 1 --> atmNutkWallFunction, uniform 0.1;
3. grund --> atmNutkWallFunction, uniform 0.01;
box_1 --> nutUSpaldingWallFunction;
Omegal-3 1. kOmegaSST
2. kOmega
3. kOmegaSST, andere w und k Parameter fir I=5 %
Rans1-5 1. realizableKE
2. RNGKEpsilon
3. LaunderSharmaKE
4. LamBremhorstKE
5. LienLeschziner
Sonstige Parame-
ter
A1-1_Bke A1-1Bke:
e O/epsilon:
turbulentExpsilon: 0.02547, mixingLength: 0.32
e 0O/k: turbulentKE: 0.135, intensity: 0.05
A1-1_Bml A1-1Bmi1:
e O/epsilon:

turbulentExpsilon: 0.4346, mixingLength: 0.15
e O/k: turbulentKE: 0.54, intensity: 0.1
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Parameter Beschreibung

A1-1Bml2:

e O/epsilon:
turbulentEpsilon: 5.5015, mixingLength: 0.32

e 0O/k: turbulentKE: 4.86, intensity: 0.3

Gitter

A1-1Gitb blockMesh

A1-1CGitcc cartesianMesh: coarse,

A1-1CGitcf cartesianMesh: fine (siehe Tab. 2.2)
25 Ergebnisse der Stromungsrechnungen

Die Auswertung der verschiedenen Stromungssimulationen erfolgte zunachst durch die
Berechnung der Trefferquoten flr die einzelnen Komponenten U, V und W des Stro-
mungsvektors. Durch die Trefferquoten kann der Einfluss unterschiedlicher Modellein-
stellungen auf die einzelnen Strémungsvektoren ermittelt werden und somit ein Ver-

gleich der Simulationsrechnungen mit dem Experiment durchgefihrt werden.

Erste Testrechnungen zeigten, dass die Trefferquoten insbesondere im Nachlaufwirbel
des Modellobjektes unterhalb des definierten Schwellwertes von 65 % liegen. Fur das
Fernfeld lagen die Trefferquoten zumindest fur den Vektor U in der Regel uber 65 %.
Aufgrund der unterschiedlichen Trefferquoten fur unterschiedliche Modellregionen, er-
folgte eine getrennte Auswertung jeweils flr das Fern- (siehe Abb. 2.8) und Nahfeld
(siehe Abb. 2.9). In Abb. 2.10 sind die Trefferquoten fir das Gesamtfeld dargestellt.

Neben den Trefferquoten wurde das interpolierte experimentelle Stromungsfeld des
Kontinuums mit den Simulationsdaten verglichen (siehe Abb. 2.10 und Abb. 2.11). Zu-
dem wurden Liniendiagramme fUr einzelne vertikale Profile entlang der x-Achse erstellt
(siehe Abb. 2.14).

251 Auswertung der Trefferquote

Fur beide Modellregionen (Fern- und Nahfeld) zeigte sich, dass je nach Variationsrech-
nung, die Strémungsvektoren unterschiedlich reagieren. Auf der einen Seite flihrt eine
bestimmte Einstellung, im Vergleich zum Referenzfall zu besserer Ubereinstimmung der
betrachteten Komponente des Stromungsvektors, jedoch gleichzeitig zu einer sinkenden

Trefferquote einer anderen Komponente oder derselben Komponente an einem anderen
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Ort. Dies zeigte sich insbesondere, bei Anwendung des k-w-bzw. k- w-SST Modells
(siehe z. B. Abb. 2.9).

Im Fernfeld zeigten sich fur die Komponente U des Stromungsvektors keine wesentli-
chen Unterschiede (siehe Abb. 2.9). Im Mittel lag die Trefferquote fur U bei ca. 80 %. Fur
die unterschiedlichen Referenzfalle zeigten sich fir die Komponenten V und W erhdhte
Trefferquoten fur auf Referenzfall A1-1B basierende Simulationen. Im Mittel lag die Tref-
ferquote fur V und W bei knapp 80 %. Bei Rechnungen basierend auf Referenzfall A1-1B
waren Schwankungen im Vergleich zu A1-1A bei den Komponenten V, und W zu erken-
nen. Basierend auf Referenzfall A1-1C war in den Simulationen eine Abnahme der Tref-
ferquote fir die Komponente U zu erkennen. Die Trefferquoten fir die Komponente V
lagen héher als fiir U. Die allgemein hohe Trefferquote in der Komponente U kann als

Indiz interpretiert werden, dass das Stréomungsprofil am Inlet realistisch umgesetzt ist.

Mithilfe der Unterscheidung der Messpunkte in Nah- und Fernfeld, konnten die Effekte
der Parametervariationen auf die Simulationsgerbnisse direkt im relevanten Bereich des
Nachlaufwirbels hinter der umstrémten Box genauer untersucht werden (siehe Abb. 2.9).
Hier zeigte sich im Vergleich zum Fernfeld ein anderes Bild. Grundsatzlich wiesen alle
Rechenfalle (bis auf die Rechenfalle basierend auf Referenzfall A1-1C) erhéhte Treffer-
quoten in den Komponenten V und W auf als der Komponente U. Die Simulationen ba-
sierend auf A1-1B zeigten zudem erhéhte Trefferquoten im Vergleich zu den Simulatio-
nen basierend auf A1-1A, wiesen jedoch auch gréRere Abweichungen untereinander
auf. Der grundlegende Unterschied zwischen den Rechenféllen sind die /nlet Randbe-

dingungen.

Weiterhin hatte die Veranderung der nut Randbedingung an den walls (Box) entschei-
denden Einfluss auf die Stromung hinter der Box (siehe Rechnungen fur ,nut‘, Abb. 2.9).
Die Anderung der Solvereinstellungen und der Verwendung unterschiedlicher Turbu-
lenzmodelle (RANS 1-5) fiihrte zu keiner spiirbaren Anderung der Trefferquoten im Ver-
gleich zu den Referenzfallen. Beim k-w Turbulenzmodell wurde eine Erhéhung der Tref-
ferquoten in den Komponenten V und W beobachtet, jedoch ein Absinken der

Trefferquoten in der Komponenten U.

Die Trefferquoten des Gesamtfeldes (siehe Abb. 2.10) zeigten, dass sich die Trefferquo-
ten aus dem Fern- und Nahfeld im Wesentlich ausgleichen, was zu homogen Treffer-

quoten fur die verschiedenen Rechnungen fuhrte
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Anderungen der numerischen Einstellungen in frSchemes und fvSolution (insbesondere
der Solver in fvSchemes - divSchemes) fuhrten nur zu geringen Veranderungen im

Vergleich zum Referenzfall.
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Abb. 2.8

Abb. 2.9

Trefferquoten der Variationsrechnungen fir die Komponenten U, V und W des Stromungsvektors im Nahfeld

Trefferquoten der Variationsrechnungen fir die Komponenten U, V und W des Strémungsvektors im Fernfeld



LC

Abb. 2.10 Trefferquoten der Variationsrechnungen fur die Komponenten U, V und W des Strdomungsvektors im Gesamtfeld



2.5.2 Auswertung Kontinuum

Zunachst wurde der experimentelle Stromungsverlauf um das Hindernis (Box) ausge-
wertet. Um einen Vergleich zwischen den experimentellen und den Simulationsdaten
herzustellen, wurden die experimentellen Messdaten hierflr zur Visualisierung auf eine
Oberflache interpoliert (siehe Abb. 2.11).

Abb. 2.11 Darstellung des Stromungsfelds U fur die experimentellen Messdaten des
Versuchs CEDVAL A1-1

Dargestellt ist nur der Modellbereich, welcher durch die Messwertkoordinaten definiert ist.

Diese Visualisierung ist in ParaView durch Anwendung folgender Schritte moglich:

1. Einlesen einer Datentabelle flir Messpunkte mit den entsprechenden Daten und
Messwerten als csv-Datei.

2. Anwenden des Filters ,Table to points®.

3. Anwenden des Filters ,Delauney 2D“ mit der Einstellung ,Best-fitting

Plane” auf die zuvor erstellen Punkte.
Aus strdmungsmechanischer Sicht ist der Staubereich vor dem Hindernis (Luv), die Stré-

mungsablésung daruber und der Nachlaufwirbel hinter dem Hindernis (Lee) von beson-

derem Interesse. Insbesondere ist die Lange des Nachlaufwirbels bzw. die Trennung
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und Wiedervereinigung der Stréomung (separation and reattachment) von Bedeutung.

Der Nachlaufwirbel besitzt eine Lange von ca. 0.2 bis 0.25 m (siehe Abb. 2.11).

Der Vergleich der Abb. 2.11 (Experiment) mit Abb. 2.12 (Simulation) legt die Vermutung,
dass die Stromungsablésung Uber dem Hindernis nicht ideal im Modell abgebildet wird.
Grundsatzlich sind experimentelle und die simulierte Reattachmentzone des Nachlauf-
wirbels jedoch von vergleichbarer Grofle (siehe Abb.2.13). Die simulierte
Reattachmentzone erscheint in der Darstellung der Stromungslinien der Simulation

jedoch etwas langer in ihrer Ausdehnugn in x-Richtung.

Abb. 2.12 Darstellung der simulierten Strdomung um das Modellobjekt
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Abb. 2.13 Uberlagerung simulierter Strémungslinien mit dem Geschwindigkeitsfeld

der experimentellen Daten

253 Auswertung Stromungsprofile

Im Folgenden werden die unterschiedlichen Stromungsprofile entlang der x-Achse, flr
die drei Stromungsvektoren ausgewertet. Grundsatzlich zeigt sich fur unterschiedliche
Bereiche, wie dem Bereich vor der Box (Anstromung, Luv), Uber der Box (Ablésung der
Strémung) und hinter der Box (Nachlaufwirbel, Lee) zum Teil gegenlaufiges Verhalten,
welches sich schlussendlich in der Trefferquote ausgleicht. Wie bei den Trefferquoten
des Nah- und Fernbereiches (siehe Abschnitt 2.5.1) fihrten Anderungen teilweise zu

erhohten und andernorts zu niedrigeren Trefferquoten.

Eine Gitterverfeinerung flhrte nicht zwangslaufig zu einer Verbesserung der Ergebnisse,
bzw. zeigte flr unterschiedliche Modellbereiche das oben genannte Verhalten. Somit

scheint die verwendete Gitterdiskretisierung ausreichend zu sein.
Stromungsvektor U:

Die Variationsrechnungen Num1, Num3, Omega1 und Omega3 fiihrten beim Referenz-
fall A1-1A zu leicht erhohten Trefferquoten, jedoch nicht im Nachlaufwirbel. Auch eine

Verfeinerung des Modellgitters flinrte zu keinen Anderungen.

30



Bei Referenzfall A1-1B zeigten die Variationsrechnungen Omega1 und Omega3 ahnli-
che Erhéhungen der Trefferquote oberhalb des Modellobjektes. Bei den Ubrigen Rech-

nungen traten nur geringe Schwankungen auf.

In den Variationsrechnungen zu Referenzfall A1-1C konnten im Nachlaufwirbel erhdhte

Trefferquoten beobachtet werden.
Stromungsvektor V:

Die Variationsrechnungen zu Referenzfall A1-1A zeigen bei der V-Komponente des

Stromungsvektors nur unwesentliche Anderungen im Stromungsprofil.
Stromungsvektor W:

Bei Referenzfall A1-1A ist in den Variationsrechnungen Num1, Num3, Omega1 und
Omega3, wie bei der Komponente U eine leichte Erhéhung der Trefferquote Uber der

Box zu beobachten. Im Nachlaufwirbel wird kein Effekt zeigen sich keine Anderungen.

Bei den Rechnungen mit feinerem Gitter (Rechenfall A1-1BGit2) erscheint das Stro-
mungsprofil im Luv-Bereich der Box bei x/H=-0.132 in verbesserter Ubereinstimmung

mit dem Experiment. Ab x/H=-0.03, nimmt die Ubereinstimmung jedoch starker ab.

Bei samtlichen Referenzfallen und Variationsrechnungen zeigt das Profil der Kompo-
nente W des Strémungsvektors bei x/H=+0.03 nur wenig Ubereinstimmung mit dem Ex-
periment (vgl. Abb. 2.11 und Abb. 2.12).
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Abb. 2.14 Stromungsprofile entlang der x-Achse fur die drei Stromungsvektoren U, V und W fiur die in Abb. 2.7 definierten Messpositionen

Gezeigt sind dabei zwei exemplarische Simulationen dieser Studie (rot und blau) im Vergleich zu den experimentellen Messdaten (schwarz)



254 Auswertung Berechnungsdauer

Fur die Anwendung und Untersuchung des Ausbreitungsverhaltens im Nahbereich eines
Unfalls ist die schnelle und robuste Umsetzung der vorgestellten Simulationswerkzeuge
ein nicht zu vernachlassigender Aspekt. In diesem Kapitel wird der einfache Fall der
Umstromung eines Blockes im Windkanal untersucht. Um jedoch komplexere Geomet-
rien zu untersuchen, wie beispielsweise die Freisetzung im urbanen Umfeld mit vielen
Gebauden, Baumen und anderen insbesondere nicht-rechtwinkligen Hindernissen kann
der Formalismus blockMesh nicht mehr angewendet werden. Deshalb werden die
durchgeflhrten Simulationen auf den unterschiedlichen in Tab. 2.2 beschrieben Gitter
hier von einer weiteren Seite beleuchtet. Die Erzeugung des Rechengitters mit dem For-
malismus cartesianMesh liefert zwar nicht ausschlieRlich hexaedrische Gitterzellen,

er ist aber grundsatzlich und schnell anwendbar auf jegliche Dateien im st/-Format.

Wie im vorherigen Abschnitt dargestellt, liefern die mit cartesianMesh erzeugten Git-
ter vergleichbare Trefferquoten, wie die mit blockMesh erstellten Rechengitter. Jedoch
betrug die Rechendauer fiir die durchgefihrten Simulationen auf den blockMesh-Git-
tern A1-1Gitb mit den gleichen raumlichen Malen und numerischen Einstellungen ca.
zwei Stunden, wahrend sie auf den mit cartesianMesh erstellten Gittern nur knapp
uber einer Stunde (A1-1Gitcf) bzw. ca. 40 Minuten (A1-1Gitcc) bendtigte (vgl. Tab. 2.9).

Tab. 2.9 Rechenzeiten auf den mit blockMesh und cartesianMesh erstellten

Rechengittern

(b: blockmesh, cf: cartesianMesh, fine, cc: cartesianMesh, coarse)

Rechenfall Dauer bis Konvergenz
A1-1Gitb ~7200 s, ~120 min
A1-1CGitcf ~4500 s, ~75 min
A1-1CGitcc ~2300 s, ~40 min

Neben der erheblich schnelleren Gittererzeugung mittels cartesianMesh sind auch
die Rechenzeiten deutlich verkurzt. Dies kann erklart werden mit der in diesem Fall et-
was gunstigeren Anordnung der grofieren und kleineren Gitterzellen in den Rechengit-
tern. Das mit blockMesh erzeugte Rechengitter ist im gesamten Gebaudenachlauf ver-
feinert und mit in x-Richtung kirrzeren Zellen ausgestattet, was insbesondere auch fir

die oberen Bereiche der Geometrie gilt (vgl. Abb. 2.15). Aufgrund des angesetzten
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atmospharischen Geschwindigkeitsprofils (vgl. Abschnitt 2.3.3), mit logarithmischer Zu-
nahme der Geschwindigkeit in der Hohe, hat dies langere Rechenzeiten bis zur Konver-
genz des Systems zur Folge. In dem mit cartesianMesh erzeugten Rechengitter ha-
ben die Gitterzellen in der Hohe, wo die hohen Geschwindigkeiten auftreten Gber die
gesamte Lange der Geometrie die gleiche Ausdehnung in x-Richtung (vgl. Abb. 2.16)
und sind dort auch ,langer® als die entsprechenden Zellen bei dem mit blockMesh er-
zeugten Rechengitter (sowohl im Vor- als auch im Nachlauf des Gebaudes). Dies kann
grundsatzlich auch im blockMeshDict prazise angepasst werden, erfordert jedoch weite-
ren Vorbereitungsaufwand und ist nicht auf jeder Geometrie umsetzbar. Die Gittererzeu-
gung mit cartesianMesh ist hierfir flexibler und wie oben beschrieben auch auf sehr

komplexen Geometrien anwendbar.

Abb. 2.15 Schnitt durch das mit blockMesh erzeugte Rechengitter

Die Gitterzellen sind iber die gesamte Hohe der Geometrie im Gebaudenachlauf kirzer als
zur Vorderseite. Dies bedeutet, dass die Berechnungen fiir jeden Zeitschritt am oberen Rand
(am Patch fop) aufgrund der dort auftretenden héheren Geschwindigkeiten mehr Iterationen

bendtigen, bevor sie konvergieren.
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Abb. 2.16 Schnitt durch das mit cartesianMesh erzeugte Rechengitter

Die Gitterzellen sind in der Héhe Uber die gesamte Lange der Geometrie gleich lang (im
Gegensatz zum verwendeten b lockMesh-Gitter, Abb. 2.15). Dies ist vorteilhaft fiir die
Konvergenz des Systems und fiihrt zu einer Verkilrzung der notwendigen Rechenzeiten. Wie
in Abb. 2.3 beschrieben kommt es bei der Gitteroptimierung mit cartesianMesh zu gering-
fugigen Verschiebungen samtlicher Zellflachen innerhalb des Gitters, sodass diese nicht
mehr strikt parallel zur gewahlten Schnittebene der Darstellung ausgerichtet sind. Das hat

die ,Faden® in der obigen Darstellung als Artefakt zur Folge.

Grundsatzlich muss jedoch auch auf die Mdglichkeit hingewiesen werden, dass die Wahl
der Ldser-Schemata (u. a. in fvSchemes und fvSolution ausgewahlt, vgl. Abschnitte
2.3.6 und 2.4.1) fur die Berechnungen mit den mit cartesianMesh erstellten Gittern
schlicht besser geeignet gewesen sein kann als fiir die Durchfihrung der Simulationen
mit einem blockMesh-Gitter. Da in diesen Untersuchungen verschiedene Einstellungen
getestet wurden, ist dies ein weiteres Indiz fir die flexible und robuste Anwendung des
cartesianMesh-Formalismus zur Gittererzeugung. FUr eine schnell durchzufihrende
Untersuchung eines Transportunfalls erscheint dieser daher insgesamt selbst mit grobe-

ren Gittern besser geeignet als eine Durchfuihrung auf einem blockMesh-Gitter.

An dieser Stelle sei noch auf den snappyHexMesh-Formalismus hingewiesen. Dieser

erzeugt wie blockMesh auch rein hexaedrische Gitter und ist auf komplexe Geometrien
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anwendbar. Er erfordert jedoch etwas detailliertere Eingabeparameter als cartesian-
Mesh.

255 Zusammenfassung

Eine optimale Wahl der Eingangsparameter fur die Simulationen basierend auf den ver-
schiedenen durchgeflihrten Berechnungen erscheint schwierig, da einzelne Variationen
teilweise gegenlaufige Effekte hatten. Trotzdem werden folgende Annahmen fur die

Durchfiihrung der Simulationen des Tracertransports getroffen:

e Aufgrund der hohen Trefferquote fur den Vektor U wird das im Referenzfall A1-1C
verwendete Strdomungsprofil am Inlet fir die weiteren Simulationen verwendet.

e Aufgrund der flexibleren und robusteren Handhabung des cartesianMesh-For-
malismus im Vergleich zu blockMesh wird das Rechengitter des Falls A1-1Gitcc
verwendet.

o Es wird das Rechenschema Num5 angewendet, da es weniger diffusiv als die in
Numa3 verwendeten upwind-Schemes ist.

e k-w Modelle wurden nicht mehr verwendet, da dies zwar eine positive Wirkung
auf V und W, aber eine gegensatzliche Wirkung auf U hat.

e Da weitere Anderungen an den Wall Randbedingungen oder die Wahl eines an-
deren k-e-Turbulenzmodells zundchst keine wesentliche Verbesserung der Si-
mulationsergebnisse zu erzeugen vermochte, werden auch hier die Randbedin-

gungen des Falls A1-1C verwendet.
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2.6 Tracertransport

In den vorherigen Abschnitten dieses Kapitels wurde die Strémung um ein rechteckiges
Objekt untersucht (CEDVAL A1-1), da sowohl die Geschwindigkeits- als auch die Tur-
bulenzcharakteristik der Stromung die Ergebnisse flr eine nachgeschaltete Freisetzung
eines Tracers beeinflussen. Fur den Rechenfall A1-1 sind zudem Konzentrationsmes-
sungen im Datensatz CEDVAL A1-5 verfligbar. Der Tracer wird hier hinter dem Objekt
im Nachlaufwirbel freigesetzt. Das Konzentrationsfeld wird durch eine groRe Anzahl von
Stréomungseigenschaften und -phdnomenen (z.B. Wirbel- und Rezirkulationszonen) be-
einflusst /PAR 17/. Insbesondere kénnen durch Tracerrechnungen Orte um das Modell-
objekt identifiziert werden, in denen eine Anreichung des Tracers stattfindet, um somit
z. B. Gefahreneinschatzungen fur Aufenthaltsorte fur Personen zu identifizieren (siehe
auch /GOR 10/, /YU 17/).

2.6.1 Modelleinstellungen

Fur die fluidmechanischen Berechnungen des Tracertransports wurden in diesem Kapi-
tel das Rechengitter A1-1Gitcc sowie die Ergebnisse der Flussberechnungen mit den

numerischen Einstellungen Num5 verwendet (vgl. Tab. 2.8).

Nach der Erstellung des Rechengitters mit cartesianMesh werden unter Verwendung
der OpenFOAM-utilities topoSet, createPatch und setFields (jeweils mit entspre-
chenden Dictionaries) Gitterzellenflachen an der Ruckseite des Gebdudes als Schad-
stoffquellen definiert. Die Quellenflachen sind somit von der Diskretisierung der Gitter im
Lee-Bereich des Gebdudes abhangig und weichen geringfigig von den Angaben in
/SCH 06/ ab.

Die Gesamtquellenflache betragt Asim = 3,5 cm? und weicht damit um knapp 25 % von
der Quellenflache im Windkanal (4*4,622 m?/ 200? = 4,622 cm?, siehe Abb. 2.17) ab. Da
eine genauere Ubereinstimmung unverhaltnismaiigen Mehraufwand bei der Modeller-
stellung bedeutet hatte, werden die Untersuchungen trotz der Abweichung mit diesem
Modell durchgefiihrt. Eine hdhere Gitterdiskretisierung flhrt grundsatzlich zu einer bes-
seren Ubereinstimmung der Quellenflache mit den experimentellen Ausgangsdaten, er-

hoht allerdings auch den Rechenaufwand.
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Im CEDVAL-Datensatz ist die Austrittsgeschwindigkeit des Schadstoffes an den Quellen
in der Gebauderlckseite im Bereich von ca. 0,015-0,033 m/s je Quellenelement ange-
geben. Um den grélitmoglichen Effekt zu erzielen, wird in den Simulationen der maxi-
male Wert von 0,033 m/s fir jedes Quellenelement festgelegt. Es wird angenommen,
dass die Ausstromung in x-Richtung, also senkrecht von der Gebauderiickwand weg,
stattfindet. Aufgrund der im Vergleich zur Referenz-Windgeschwindigkeit (5-6 m/s) ge-
ringen Austrittsgeschwindigkeit des Schadstoffes wird angenommen, dass die exakte
Orientierung des Geschwindigkeitsvektors an den Quellen keinen gréfReren Einfluss auf
die Ausbreitung des Schadstoffes im Modellgebiet hat. Dennoch sollte dies gegebenen-
falls genauer untersucht werden. Anschlieffiend wird die Freisetzung des Tracers uber
die direkt vor den als Patches definierten Zellflachen in der Gebauderickwand
(siehe Abb. 2.18) liegenden Gitterzellen mittels des OpenFOAM functionObject
scalarTransport als spezifische Flussrate appliziert. Dies ist fir die anschlieRende
Normierung hilfreich. Zur Gesamtmenge des untersuchten Tracers sowie seiner Masse
sind in den CEDVAL-Daten keine genaueren Angaben zu finden. Aufgrund der wie in
den experimentellen Daten vorgenommenen Normierung der gemessenen Werte (siehe
Gleichung (2.7)) sollte der angesetzte Wert jedoch keine Rolle spielen. Dies kann durch

eine Variation der Eingangsparameter verifiziert werden.
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Abb. 2.17 Darstellung der Abmessungen des Modellobjektes und der Quellen hinter
dem Objekt

Abb. 2.18 Position der Quellen auf der Riickseite des Gebaudes

Quellen sind entsprechend die blau hinterlegten Rechtecke.
2.6.2 Verwendete OpenFOAM-Solver

Die Verwendung der OpenFOAM-Funktion scalarTransport erlaubt die parallele

Durchfihrung der Transport-Berechnungen wahrend des Durchlaufs der
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Flusssimulation. Hierfir muss zusatzlich zu den numerischen Gleichungslésern der
Flussberechnung (vgl. Tab. 2.8) fur die Lbésung der Transportgleichung in sys-
tem/fvSchemes unter divSchemes ein weiterer Loser festgelegt werden. Die folgenden

Einstellungen wurden hierfur verwendet:

Tab. 2.10 Naherungen des zusatzlichen Divergenz-Terms flr die Transportgleichung

Rechenfall div(phi,tracer)

T bounded Gauss upwind

T2 bounded Gauss limitedLinear 1
2.6.3 Auswertung der Transportsimulation

Im Datensatz CEDVAL A1-5, /SCH 06/, werden die im Windkanal gemessenen Schad-
stoff-Konzentrationen folgendermalien in dimensionslose, normierte Werte umgerech-
net:

Gy Upey - H? (2.7)

tr —
Cs " Qsource

K,.  dimensionsloser Parameter K

Cn gemessene Tracer Konzentration in ppm

C, Tracer Konzentration an der Quelle in ppm

U,.; Referenzgeschwindigkeitin m/s bei Hrer = 0,66 m

H Hohe des Modellobjektes in m

ini 3
Q,purce Quellenausstrom in in m¥s

Fur eine bessere Unterscheidung der K-Werte zu der turbulenten kinematischen Energie
k, wird in diesem Vorhaben der dimensionslose Konzentrationsparameter als K;, defi-
niert. Die im Experiment A1-5 gemessenen Werte sind in Abb. 2.19 und Abb. 2.20 dar-
gestellt.
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CEDVAL A1-5 / University of Hamburg
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Abb. 2.19 Darstellung der normierten Konzentrationswerte fur die unterschiedlichen
Messpunkte in der x-y-Ebene (z=2 m) /SCH 06/ (Datensatz CEDVAL A1-5)

z
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Abb. 2.20 Darstellung der normierten Konzentrationswerte im Gebaudenachlauf
/SCH 06/ (Datensatz CEDVAL A1-5)
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Abb. 2.21 Normierte Schadstoff-Verteilung fir den Rechenfall T1 bei z=0,01 m (ent-
spricht z = 2m im Experiment (Skalierung 1:200))

Die farbigen Pfeile stellen die Richtung der Geschwindigkeitsvektoren in der Ebene dar.

Abb. 2.22 Normierte simulierte Schadstoffverteilung im Gebaudenachlauf fir den Re-
chenfall T1
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In Abb. 2.21 und Abb. 2.22 sind die normierten simulierten Schadstoffverteilungen flr
den Rechenfall T1 dargestellt. Der Vergleich mit Abb. 2.19 und Abb. 2.20 zeigt grund-
satzlich ein ahnliches Verhalten der Simulation mit dem Experiment. Die Wirbel in Bo-
dennahe sorgen fur verstarkte Ansammlung des Tracers zum Geb&uderand hin. AuRer-
dem ist wie im Experiment auch ein Rickfluss des Tracers an den Gebaudeseiten zu
beobachten. Jedoch ist in beiden Abbildungen erkennbar, dass die simulierten Ergeb-
nisse vom Experiment abweichen. Das wird insbesondere deutlich in der Verteilung des

Tracers in der x-y-Ebene.

Die schlechte Ubereinstimmung zwischen Experiment und Simulation ist sowohl bei Re-
chenfall T1 also auch T2 erkennbar und schlagt sich auch in den Trefferquoten nieder
(siehe Tab. 2.11).

Tab. 2.11 Trefferquoten der Simulationsrechenfalle T1 und T2

Rechenfall div(phi,tracer) Trefferquote [%)]
T1 bounded Gauss upwind 13,84
T2 bounded Gauss limitedLinear 1 14,17

Da die Anpassung oder Optimierung der Randbedingungen und numerischen Schemes
bei den Flussberechnungen nur zu leichten Verbesserungen gefiihrt hat, wird erwartet,
dass eine Variation dieser Parameter auch hier keine erhebliche Erhéhung der Treffer-
quote und des Ausbreitungsverhaltens des Tracers liefern wird. Eine grundlegendere

Untersuchung der Zusammenhange ist hier erforderlich.

Basierend auf der OpenFOAM-Funktion scalarTransport wird die transportierte
GrofRe (hier der Tracer) im Luftvolumen als massegleich mit der umgebenden Luft ange-
nommen. Bei grolerer Masse wirde der entsandte Tracer aufgrund der Erdanziehungs-
kraft starker absinken, was eine dem Experiment dhnlichere Verteilung zur Folge haben
koénnte. Dies erfordert weitere Untersuchungen und eine Anpassung des verwendeten
Solvers hinsichtlich der Berticksichtigung der Tracer-Masse. Erste Ansatze werden in
Kapitel 5.1.1 in Form von kompressiblen Solvern verfolgt. Ein weiteres Problem stellen
an dieser Stelle jedoch die fehlenden Daten des CEDVAL-Datensatzes dar. Es sind
keine Informationen Uber die Gréle der Schadstoffpartikel oder deren Gewicht bekannt.
Grundsatzlich wird bei den bereitgestellten Daten davon ausgegangen, dass die zur Ver-
fligung gestellten Ergebnisse aufgrund der verwendeten Normierung unabhangig sind
von weiteren Parametern wie Partikelmasse und -groRRe. Um die Trefferquoten der im

Windkanal umgesetzten Situation zu reproduzieren, ist in den meisten
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Veroffentlichungen der Ansatz, spezielle teilweise situationsspezifische Anpassungen
u. a. am verwendeten Turbulenzmodell vorzunehmen /GOR 10/, /GOR 09/. Zukiinftige

Untersuchungen sollten zusatzlich eine mogliche Abhangigkeit der Partikelausbreitung
von ihrer Grof3e und Masse miteinbeziehen.
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3 Vergleichsrechnungen mit Feld-Experiment ,,Mock Urban
Setting Test” (MUST)

Die im Vorhaben 4717E03370 durchgefihrten Validierungsrechnungen, bezogen sich
zunachst nur auf die Evaluierung der Stromungsparameter aus Windkanalversuchen der
VDI-Richtlinie 3783 Blatt 9. Zur Evaluierung der Einsatzmdoglichkeit von OpenFOAM fur
atmospharische Ausbreitungsrechnungen, mussen weitere Vergleichsrechnungen mit
Feld-Experimenten (z. B. dem im Windkanal WOTAN in Hamburg rekonstruierten Trans-
portversuch ,Mock Urban Setting Test* (MUST) /BRO 02/ innerhalb der COST Action
732 /SCH 10/) durchgefihrt werden. Die COST (kurz fir franzésisch ,,Coopération euro-
péenne dans le domaine de la recherche scientifique et technique®) koordiniert dabei im
europadischen Rahmen national durchgefuhrte Forschungsaktivitaten in allen Bereichen
der Wissenschaft und Technologie. Die COST Action 732 mit dem Titel ,Quality As-
surance and Improvement of Microscale Meteorological Models” beschaftigte sich u. a.
mit obigen Feld-Experiment MUST und wurde von Wissenschaftlern aus 22 europai-
schen Landern mit unterschiedlichsten Simulationen und Parametrisierungen fir die

Ausbreitungsrechnung analysiert.

Fur die in diesem Vorhaben durchzufiihrenden Vergleichsrechnungen ist das Aufberei-
ten der Vergleichsdaten, die Erstellung und Parametrisierung der Modelle, die Durchfih-
rung der Rechnungen, sowie die Erstellung von Analyseskripten und die letztendliche

Auswertung der Simulationsrechnungen erforderlich.

31 Erstellung und Parametrisierung des Modelles

311 Modellgebiet und Erstellung der Geometrie

Zur Modellierung des MUST Feldexperiments existieren Daten zur Geometrie des Ex-
periments. Die Geometrie wird von der COST Action 732 bereitgestellt /AAR 21/ und
liegt in Form von einer Excel-Tabelle vor. Der Aufbau besteht in Summe aus 120
Schiffcontainern gleicher Dimensionen, welche auf einer Flache von etwa
200 m x 200 m in der Wuste von Utah aufgestellt wurden. Dabei wurden die Container
in einem nahezu gleichmafigen Muster aus 10 x 12 Containern angeordnet (siehe
Abb. 3.1 links). Das Feldexperiment wurde unter anderem von dem grof3en Grenz-
schicht-Windkanal WOTAN in Hamburg in einem Malstab von 1:75 nachgebildet

/BEZ 05/. Die Messergebnisse der Windgeschwindigkeiten und Konzentrationen an
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gezielten Standorten innerhalb des Windkanals werden spater zur Evaluierung der Si-
mulationen genutzt (siehe dazu Abschnitt 3.2). Ein Aufbau des originalen Feldexperi-
mentes und des rekonstruierten Experimentes im Malstab 1:75 im Windkanal befindet
sich in Abb. 3.1. Innerhalb des Windkanals wurden Spitzen und Rauigkeitselemente
(siehe Abb. 3.1 rechts im Hintergrund) verwendet, um das einlaufende Windprofil ent-
sprechend den Bedingungen des Feldexperiments zu modellieren.

Zur Erstellung des Modells fir die CFD-Simulation wird zunachst ein Modellgebiet (Kon-
tinuum) festgelegt. Dabei ist besonders darauf zu achten, dass die Grenzflachen des
Modellgebietes und deren Randbedingungen die Strdomungen nicht zu stark beeinflus-
sen. Daher wurden unter anderem in /BLO 15/ Tipps fur die Dimension des Modellge-

bietes in Abhangigkeit von dem verwendeten Modell angegeben.

Abb. 3.1  Bilder von dem originalen Feldexperiment in der Wuste von Utah und des-
sen Nachbildung im Windkanal WOTAN in Hamburg (Bild aus /SCH 10/)

Basierend auf diesen Tipps wurde das Modellgebiet fir die CFD Simulation aufgebaut.
Ein Uberblick liber die Ausdehnung des Modellgebietes und deren allgemeine raumliche

Diskretisierung ist in Tab. 3.1 gegeben.

Tab. 3.1 Parameter fur das grobe Modellgebiet

Modellgitter x [m] y [m] z [m] nx ny nz

G1 -155 bis 188 -150 bis 150 0 bis 60 340 | 300 |60

Als einlaufende Windrichtung wurde die positive x-Achsenrichtung gewahlt. Darauf auf-
bauend wurden die Container maf3stabsgetreu in das Modellgebiet eingebaut. Im Wind-
kanalexperiment stehen die Container auf einer Drehscheibe, sodass Messungen nicht

nur unter einem Winkel von 0° sondern auch unter -45° durchgefuhrt wurden. Da
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experimentelle Werte fir die Konzentrationsmessung lediglich fur die -45° Konstellation

vorliegen, wurde dieses als Modell fir die Rekonstruktion gewahlt.

3.1.2 Raumliche Diskretisierung des Modellgitters

Damit die Stromungsgleichungen effektiv gelést werden, muss das Modellgitter sinnvoll
raumlich diskretisiert werden. Ein besonderes Augenmerk liegt dabei auf einer moglichst
exakten Rekonstruktion der Containergeometrie und einer entsprechend gut aufgelésten
Diskretisierung des Gitters in dessen Umfeld. Dies ist besonders wichtig, da in diesem
Bereich hohere Gradienten (z. B. Geschwindigkeit, Druck) entstehen. Ein zentrales
Problem der exakten Rekonstruktion der Container ist dadurch bedingt, dass sie inner-
halb einer Reihe nicht exakt zueinander ausgerichtet sind. Des Weiteren erzeugen die
variierenden Abstande zwischen den Containern Probleme in den Zwischenrdumen, wo
es zu ,kreuzenden® Diskretisierungen kommen kann.

OpenFOAM bietet einige Moglichkeiten Objekte und dessen Umgebung in einem allge-
meinen Modellgitter zu diskretisieren. Dabei kann beispielsweise die Oberflache selbst
diskretisiert werden oder aber auch nur dessen Rander/Ecken. Fur beide Falle kann eine
vom Anwender definierte Diskretisierungsumgebung festgelegt werden, die den Bereich
fur die Diskretisierung festgelegt.

Abb. 3.2 zeigt zwei solcher erstellten Modellgitter, die sich einerseits in der Diskretisie-
rung der Container unterscheiden und andererseits (wie im Hintergrund zu erkennen) in

der Diskretisierung des Hohenprofils.

Abb. 3.2  Grobes (links) und feines (rechts) Modellgitter

Das linke Modellgitter hat insbesondere Probleme in der korrekten Rekonstruktion der
Ecken. Hierbei hat (in Verbindung mit vielen weiteren Anpassungen) die feinere Diskre-

tisierung der jeweiligen Ecken und Kanten geholfen, was an den Containern auf der
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rechten Seite der Abb. 3.2 gut zu sehen ist. Da der einlaufende Wind im Windkanal dem
atmospharischen Windprofil nachgebildet ist, entstehen zwischen den bodennahen Git-
terzellen starke Anderungen der Windgeschwindigkeiten. Um diesen Effekt zu respek-
tieren wurde das anfanglich homogene Gitter so umgestellt, dass die Gitterzellen von

Boden ausgehend von einem feinen Gitter in ein groberes Gitter Ubergehen.

3.1.3 Einbau der Messpunkte der experimentellen Daten im Modell

Die Messergebnisse der Windgeschwindigkeiten und Konzentrationen werden an ge-
zielten Standorten innerhalb des Windkanals zur Evaluierung der Simulationen genutzt.
Fur die gleichzeitige Messung von zwei Windgeschwindigkeitskomponenten wird die La-
ser-Doppler-Anemometrie verwendet. Dabei wurde das Messsystem an Punkten positi-
oniert, die unterschiedliche Situationen in urbanen Umgebungen darstellen sollen. Diese
unterteilen sich in schmale bzw. breite StraRen und Kreuzungen. Ein Uberblick Uber alle
eingebauten Messpunkte zur Bestimmung der Windgeschwindigkeiten (U, V, W) und der
turbulenten kinetischen Energie (TKE) innerhalb des -45° Modells ist in Abb. 3.3 gege-
ben. In Summe gibt es 498 Datenpunkte, die zur Bestimmung der jeweiligen Trefferquo-
ten in der U-W-Ebene zur Verfiigung stehen (siehe Abb. 3.3 links).

Abb. 3.3  Uberblick Uber die einzelnen Messpunkte zur Bestimmung der Windge-
schwindigkeitskomponenten U, W, der turbulenten kinetischen Energie
TKE (schwarz, linke Seite) und der Konzentrationswerte C* (rot) innerhalb
des -45° Modells

Der griine Punkt ist der Messpunkt fir U, V, W und TKE des Windzustroms, wahrend der
gelbe Punkt die Position der Tracerquelle ist. Die Messpunkte fur die Windgeschwindigkeits-
komponenten U, V und der turbulenten kinetischen Energie TKE befinden sich auf der rech-

ten Seite und sind durch die schwarzen Punkte gegeben.
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Fir die Trefferquotenbestimmung in der U-V-Ebene existieren in Summe 1218 Daten-
punkte (siehe Abb. 3.3 rechts)

Fir die Berechnung der Konzentrationen in einer Hohe von 1,275 m liegen in Summe

256 Datenpunkte vor.

Der grine Punkt am linken Rad ist der Messpunkt, wo die initialen Windgeschwindigkei-
ten gemessen wurden. Diese werden im folgenden Abschnitt genutzt, um die initialen
Parameter des Windeinflusses festzulegen und zu untersuchen. Der gelbe Punkt direkt
uber dem schwarzen Kasten ist die Position der Tracerquelle zur Bestimmung der Kon-

zentrationen. Auf diesen wird in Abschnitt 3.1.5 genauer eingegangen.

Abb. 3.4 prasentiert einen Teilausschnitt der linken obigen Abb. 3.3. Die unterschiedli-
chen Messpunkte der Windgeschwindigkeit werden in drei Kategorien unterteilt. So be-
schreiben die Messpunkte 1, 3, 7, 10, 13, 16 eine enge Stralde, die Punkte 6, 5, 9, 12,
15, 18 eine breite Strale und die Punkte 2, 4, 8, 11, 14, 17 eine Kreuzung.

Abb. 3.4 Hereingezoomte Ansicht von Abb. 3.3 zur Besserung Visualisierung der

einzelnen Bereiche

314 Randbedingungen und initiale Parameter

Das Modellgebiet besteht aus einem Rechteck und ist in Abb. 3.5 zusammen mit den
Definitionen der Wande dargestellt. Das ,inlet* bezeichnet den Windzustrom des Wind-
kanals und ist im folgenden Modell die Wand in positiver x-Richtung. Das ,outlet® ist
entsprechend der Ausstrom. Die Begrenzung der Stréme wird durch den oberen Rand
(,top®), den seitlichen Rand (,sides”) und den Boden (,bottom*) definiert. Jede Wand hat

seine eigenen initialen Parameter und Randbedingungen.
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Abb. 3.5 Definition der Wande des Modellgebietes

Fur den einlaufenden Windstrom wurde mit Hilfe der Funktion exprFixedValue inner-
halb von OpenFoam ein Windprofil implementiert, was dem einlaufenden Windkanal ent-
spricht. Weitere Rechnungen wurden mit den atmospharischen Windprofilen durch die
Klasse atmBoundaryLayer in OpenFoam fur den einlaufenden Windstrom durchge-
fuhrt. Dabei ist jedoch zu beachten, dass die Windgeschwindigkeitskomponenten V und
W hierbei auf null gesetzt wurden, wahrend die U Komponente tber Formel (2.5) und
(2.6) bestimmt wurde. Die entsprechenden notwendigen Parameter sind durch das Ex-

periment gegeben und betragen:

Zz, = 0,0165m
Zrer = 7,92 M

d=0m (3-1)

m
Uref = 1?

Fir die turbulente kinetische Energie TKE und die Energiedissipation € wurden experi-

mentelle Daten genommen, um die entscheidenden Parameter anzupassen.
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Der Test beider einlaufender Windstréme entspricht somit einem identischen Vorgehen
zum COST 372 Projekt /SCH 10/, indem Simulationen mit beiden Konstellationen durch-
gefuhrt wurden. Ein Vergleich der Windgeschwindigkeitskomponenten ist in Abb. 3.6
dargestellt.

Abb. 3.6  Vergleich der Windgeschwindigkeiten am Windkanaleingang

Die Simulation ,data“ (rot) entspricht dabei einer Simulation, in welcher die initialen Parame-
ter durch die experimentellen Daten eingestellt wurden, wahrend die Simulation ,atmB* (griin)
durch das atmospharische Windprofil nach Formel (2.5) beschrieben wird. Die experimentel-

len Daten sind durch die schwarzen Kasten gegeben.

Aus den Erfahrungen der Variationsrechnungen aus Abschnitt 2.4 und weiteren Tests
wurden die folgenden Randbedingungen und initialen Parameter als Auswahl selektiert
(siehe Tab. 3.2 und Tab. 3.3 auf der folgenden Seite). Ein entsprechender Vergleich aller
Trefferquoten befindet sich im Abschnitt 3.2.
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Tab. 3.2

Uberblick tiber die Randbedingungen fiir alle initialen Parameter

Randbed. u P k epsilon nut
Inlet unterschied- | zeroGradi- | unterschiedlich | unterschied- | calculated
(patch) lich ent lich
Outlet inletOutlet fixedValue | inletOutlet inletOutlet calculated
(patch)
Bottom no-Slip zeroGradi- | kgqRWallFunc- epsilonWall- | unterschiedlich
(wall) ent tion Function
Top (patch) | zeroGradient | zeroGradi- | zeroGradient zeroGradi- calculated
ent ent
Sides symmetry symmetry | symmetry symmetry symmetry
(patch)
Box* (wall) | no-Slip zeroGradi- | kgRWallFunc- epsilonWall- | unterschiedlich
ent tion Function
Tab. 3.3  Selektierte Falle zum Vergleich der Trefferquoten fir unterschiedliche
Randbedingungen und initialen Parametern
Fall Beschreibung

RNGKE_nutatm1_expin_uz0

nut: bottom mit atmNutkWallFunction (z, = 0.1 m), box mit
nutUSpaldingWallFunction

U: Inlet mit exprFixedValue mit Eingangsdaten, jedoch

W = 0m/s
k: Inlet mit exprFixedValue mit Eingangsdaten
epsilon: Inlet mit exprFixedValue basierend auf K

RNGKE_nutatm2_expin_uz0

nut: bottom mit atmNutkWallFunction (z, = 0.0165 m)
ansonsten analog zu RNGKE_nutatm1_expin_uz0,

RNGKE_nutatm2_ expin

U: Inlet mit exprFixedValue mit Eingangsdaten, jedoch
W!= 0m/s
ansonsten analog zu RNGKE_nutatm2_expin_uz0

RNGKE_nutatm2_atmbin

nut: analog zu RNGKE_nutatm2_ expin
u: Inlet mit atmBoundaryLayerlnletVelocity
k: Inlet mit atmBoundaryLayerinletK
epsilon: Inlet mit atmBoundaryLayerInletEpsilon

3.1.5

Definition der Quellgeometrie fiir die Konzentrationsmessungen

Zur Berechnung der Konzentration wurde ein passiver Tracer mit der fvOptions ,scalar-

SemilmplicitSource” in der OpenFoam Simulation eingebaut fir den eine separate

Transportgleichung geldst wird. Der Tracer beeinflusst somit keine andere Transportgro-

Ren. Innerhalb der COST Action 732 wurden grofitenteils ahnliche Methoden genutzt.
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Die Variationsrechnungen innerhalb des Eigenforschungsvorhaben haben gezeigt, dass
die Hohe der Freisetzung ein zentraler Punkt fur eine gute Validierung darstellt. Der Tra-
cer kann durch eine Punktquelle (x, y, z) freigesetzt werden, die dann die nachste Zelle
in der Nahe als Quelle nutzt. Die Abmessungen der Zelloberflache entsprechen dann
der Freisetzungsflache, welche jedoch von der experimentellen Flache abweichen kann.
In einer der Excel-Tabellen, die zur COST Action 732 gehort, wurden die Geometrien
der unterschiedlichen Simulationen dokumentiert. Hierbei zeigt sich das viele Simulatio-
nen die Hohe der Zelle im Bereich zwischen 0,3 m bis 0,5 m gesetzt haben. Laut Be-
schreibung des Windkanalexperimentes ist die Quelle realisiert durch einen auf dem Bo-
den liegenden Massendurchflussregler der Art Brooks® 5850S. Die Freisetzung findet
dabei in einer Hohe von 0,15 m statt. Da der Tracer im Zentrum der Zelle freigesetzt
wird, entspricht eine Zellhéhe von 0,3 m somit der experimentellen Hohe. Die Quer-
schnittsflache der Freisetzung wurde mit einem Durchmesser von 10 mm angegeben.
Die meisten Simulationen der COST Action 732 haben dabei lediglich rechteckige Quer-
schnittsflachen angenommen, die der experimentellen Flache nicht entsprechen. Inner-
halb dieses Vorhabens wurden zusatzlich zu Punktquellen mit Hilfe von OpenFOAM und
sogenannten ,cellSetZones* auch Querschnittsflachen selektiert, die der experimentel-
len Flache entsprechen. Dazu wurde eine feinere Diskretisierung des Raumgitters in der
Nahe der Quelle umgesetzt. Abb. 3.7 zeigt die selektierten Zellen, die als Freisetzung
dienen. In rot ist die experimentelle Querschnittsflache eingezeichnet. Die lokal feinere

Diskretisierung ist ebenfalls deutlich zu erkennen.

Abb. 3.7  Selektierte Zellen zur Freisetzung zusammen mit der experimentellen

Querschnittsflache in rot

Die experimentelle Quelle hat eine Volumenstrom von ca. 12 I/h. Umgerechnet entspricht
das in etwa 3,3x10°® m%s. Mit einer kreisformigen Querschnittsflache ergibt sich somit
eine Austrittsgeschwindigkeit von etwa 0,042 m/s, was dem angegeben Wert in
/ITOM 13/ entspricht. Innerhalb dieses Vorhabens wurde jedoch zunachst nur eine Frei-
setzung ohne zusétzlichen Impuls betrachtet, da die Umsetzung mit Impuls einen gro-

Reren Zeitaufwand bedeutet. Als Ausgleich wurde die Hohe der Freisetzung der Quellen
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variiert, um ein Geflhl fur die Sensitivitat gegenuber der Freisetzungshéhe zu bekom-
men. Tab. 3.4 gibt einen Uberblick Uber ausgewéhlte Falle aus der Sensitivitatsstudie.
Dabei wurden identische Einstellungen der Simulation gewahlt und lediglich die Quel-
lengeometrie gedndert. Dies ermdglicht einen optimalen Sensitivitatstest, der den Ein-

fluss der Quellgeometrie auf die Konzentrationswerte untersucht.

Tab. 3.4  Uberblick Uber selektierte Falle und deren Beschreibung

Als Einstellung wurde der Fall RNGKE_nutatm2_expin_uz0 aus Tab. 3.3 genutzt.

Fall Beschreibung

*s1 Freisetzung durch Querschnittsflache
Freisetzungshohe am Boden in einer Héhe von
0,015 m

*s2 Freisetzung durch Querschnittsflache

Freisetzungshéhe auf 0,15 m

Anm.: Dies entspricht der experimentellen angegeben Hohenfreiset-
zung

*s3 Punktquelle mit Zelle 0,5 mx0,5mx0,5m (xy z)

Freisetzungshohe entsprechend 0,25 m

Anm.: Dies entspricht einer ahnlichen Freisetzungshohe wie die
MISKAM Rechenfalle der COST Action 732

*s4 Freisetzung durch Querschnittsflache

Freisetzungshohe in einer Hohe von 0,485 m

Anm.: Dies entspricht der experimentellen Hohenfreisetzung + mogli-
che Einflisse durch Auftrieb Nahe der Quelle oder der Austrittsge-
schwindigkeit

3.1.6 Selektion der Numerik (Solver) und des Turbulenzmodelles

Analog zu den Tests in Abschnitt 2.4 wurden fur die MUST-Simulation ebenfalls unter-
schiedliche numerische Lésungswege (Solver) ausprobiert, sowie unterschiedliche
Handhabungen von Turbulenzen durch Turbulenzmodelle. Einen Uberblick Uber eine
Auswahl an Tests befindet sich in Tab. 3.5. Ein entsprechender Vergleich aller Treffer-

quoten befindet sich im Abschnitt 3.2.
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Tab. 3.5 Selektierte Falle zum Vergleich der Trefferquoten fir unterschiedliche nu-

merische Losungswege (Solver) und Turbulenzmodelle

Fall Beschreibung

kO_nutatm2_expin_uz0 Turbulenzmodell gewechselt auf kOmegaSST
ansonsten analog zu RNGKE_nutatm2_expin_uz0

kE_nutatm2_expin_uz0 Turbulenzmodell gewechselt auf Standard kEpsilon,
ansonsten analog zu RNGKE_nutatm2_expin_uz0

RNGKE_nutatm2_expin_uz0 Numerik firr Solver:

div(phi,U) bounded Gauss linearUpwindV grad(U)
div(phi,k) bounded Gauss upwind

div(phi,epsilon) bounded Gauss upwind

div(phi,s) bounded Gauss upwind

RNGKE_nutatm2_expin_uz0_d1 div(phi,U) Gauss linearUpwind limited
ansonsten analog zu RNGKE_nutatm2_expin_uz0

RNGKE_nutatm2_expin_uz0_d2 div(phi,U) bounded Gauss linearUpwind limited
ansonsten analog zu RNGKE_nutatm2_expin_uz0

3.2 Ergebnisse der Stromungsrechnungen

3.21 Windgeschwindigkeitsmessungen

Um die Qualitdt der Windgeschwindigkeitsstrdmung zu beurteilen, wird einerseits die
Trefferquote aller zuvor erwahnten Falle betrachtet. Au3erdem sind im Anhang in den
Abb. A 1 bis Abb. A 5 die experimentellen Daten zusammen mit den Ergebnissen aus-
gewahlter Falle und anderer Publikationen fir alle 18 Messpositionen und die Variablen
U, W und TKE dargestellt. Die Beschreibung der entsprechenden Falle ist in Tab. 3.3
und Tab. 3.5 aufgelistet. Die entsprechenden Namen der Falle sind in der Legende der
folgenden Abbildungen angegeben. Um insbesondere die Stromung in der Nahe des
freigesetzten Tracers zu untersuchen, werden sechs Messpositionen genauer beleuch-
tet. Die Auswahl wurde dabei so getroffen, dass ein direkter Vergleich mit Ergebnissen
anderer Publikationen mdglich ist. AuRerdem reprasentieren die selektierten Positionen

die drei Kategorien breite und enge Stralle sowie Kreuzung (siehe Abb. 3.4).

Die Ergebnisse der Messposition 1 und 3 sind in Abb. 3.8 dargestellt und beschreiben
das Stréomungsprofil in einer engen StralRe. Die Geschwindigkeitskomponente U, welche
der einlaufenden Stromungsrichtung entspricht, zeigt hier eine Trefferquote von ca.

90 %. Die Geschwindigkeitskomponente W, welche den Auf- und Abtrieb beschreibt,

55



weist eine Trefferquote von ca. 70 % auf. Der hohe Wert fur W ist dadurch zu erklaren,
dass die simulierten Ergebniswerte in der GréRenordnung der experimentellen Messun-
sicherheiten liegen und diese als Grenzwert fur die Bestimmung der Trefferquoten ver-

wendet wurden, um einen guten Vergleich zu /SCH 10/ zu ermdglichen.

Abb. 3.8  Vergleich der Windprofilkomponenten (U, W) und der turbulenten kineti-
schen Energie TKE fur die exemplarischen Messpositionen 1 (oben) und

3 (unten) (enge Strale)

Deutlich zu erkennen ist, dass alle Simulationen die Windgeschwindigkeitskomponente
U zum Boden hin unterschatzen. Diese Unterschatzung ist hierbei fiir die Messposition
3 deutlich starker ausgepragt als fur die Messposition 1. Die kleinere Unterschatzung bei
der Messposition 1 Iasst sich dabei auf einen geringeren Anteil an benachbarten Con-

tainern auf die Gesamtstromung erklaren. Diese Beobachtung korreliert mit der deutlich
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unterschatzten turbulenten kinetischen Energie TKE und ihrem Anstieg von Messposi-
tion 1 zu 3. Je hoéher dabei die TKE ist, desto starker ist der Geschwindigkeitsgradient
ausgepragt. Dies lasst sich mit der Mischung der Impulse der drei Windgeschwindig-
keitskomponenten erklaren, welche innerhalb der Simulationen nicht geniigend reprodu-
ziert werden kénnen. AuRerdem ist zu beachten, dass experimentell nur zwei der drei
Komponenten fir die TKE Berechnung vorliegen. Dabei wurde die Geschwindigkeits-
fluktuation der Windgeschwindigkeitskomponente U immer gemessen. Fir die nicht ge-
messene Komponente wurde der Wert der jeweiligen anderen gemessenen Kompo-
nente angenommen. Somit besteht die Méglichkeit, dass die gemessene TKE sowohl
groler als auch kleiner ausfallen kann. Aufgrund der jedoch gering variierenden Wind-
geschwindigkeit beider Komponenten, ist eine grole Abweichung zu der angenomme-
nen gemessenen TKE unwahrscheinlich.

Im Vergleich zur Windgeschwindigkeitskomponente U ist der Auftrieb bzw. Abtrieb, wel-
cher durch die Windgeschwindigkeitskomponente W beschrieben wird, in der Amplitude
deutlich geringer ausgepragt. Nichtsdestotrotz ist in den experimentellen Daten deutlich
zu erkennen, dass sich unterhalb der Container ein deutlicher Auftrieb ausbildet, welcher
von den simulierten Daten nicht exakt reproduziert werden kann. Dies lasst sich mit einer
nicht optimalen Stromungsablésung an den Containerseiten innerhalb der Simulationen
erklaren, wodurch der simulierte Wert geringer ausfallt als der experimentell gemessene
(siehe Abb. 2.1 (b) zur Erlauterung).

Die Messpositionen 2 und 4 beschreiben das Strémungsprofil in einer breiten Stralle
und sind in Abb. 3.9 dargestellt. Im Vergleich zu den Messpositionen der engen Stralle
sind die Abweichungen der Windgeschwindigkeitskomponente U geringer ausgepragt,
zeigen aber einen analogen Trend zur Unterschatzung der experimentellen Daten un-
terhalb der Container. Fir die Windgeschwindigkeitskomponente W wird der experimen-
tell beobachtete Abtrieb von den Simulationen nicht zufriedenstellend rekonstruiert.
Wahrend die Simulationen dieses Vorhaben wenigstens einen Abtrieb sehen, sieht die
Vergleichssimulation M2UE_Nuterman_Baklanov fur die Messposition 2 sogar einen
Auftrieb, welcher durch eine nicht passende Strdomungsablésung an den Containern in
Verbindung mit einer nicht passenden Reattachment-Zone des Nachlaufwirbels ent-
steht. Dies ist jedoch ein bekanntes Problem von k-e-Modellen, da sie aufgrund der zeit-
lichen Mittelungen UnregelmaRigkeiten im Impulsaustausch nicht zufriedenstellend re-

konstruieren konnen /TOM 13/.
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Abb. 3.9  Vergleich der Windprofilkomponenten (U, W) und der turbulenten kineti-
schen Energie TKE fur die exemplarischen Messpositionen 2 (oben) und
4 (unten) (breite Stral3e)

Als letztes werden die Reprasentanten von Kreuzungen betrachtet. Als Beispiel werden
daflir die Messpositionen 5 und 6 betrachtet, welche in Abb. 3.10 dargestellt sind. Ins-
besondere die Messposition 6 ist entscheidend, da in dessen Nahe die Freisetzung des
Tracers stattfindet. Analog zu allen anderen Messpositionen wird die Geschwindigkeits-
komponente U unterschatzt. Bei der Messposition 5 kann keiner der betrachteten Simu-
lationen den Abtrieb unterhalb der Container rekonstruieren. Interessant ist auch zu be-
obachten, dass an der Messposition 5 keine signifikanten Unterschiede zwischen den in
diesem Vorhaben ausgewahlten Simulationsfallen auftreten, wahrend bei der Messpo-
sition 6 zwei der Simulationen (Félle *_nutatm2_*) sogar einen Auftrieb anstelle eines
Abtriebs zeigen.
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Abb. 3.10 Vergleich der Windprofilkomponenten (U, W) und der turbulenten kineti-
schen Energie TKE fur die exemplarischen Messpositionen 5 (oben) und

6 (unten) (Kreuzung)

Wie in Abschnitt 2.5.1 erwahnt und gezeigt wurde, hat die Veranderung der Randbedin-
gung der turbulenten Viskositat n einen signifikanten Einfluss auf die Stromung hinter
den CEDVAL-Messungen (siehe Rechnungen fir ,nut‘, Abb. 2.9). Dies spiegelt sich
auch im Vergleich der hier prasentierten Simulationen wider. So weichen die roten Er-
gebnisse von den blauen Ergebnissen lediglich durch die Variation der Rauigkeitslange
der Randbedingung der turbulenten Viskositat fir den Boden ab. Diese wurde zwischen
den roten und blauen Ergebnissen von 0,0165 m auf 0,1 m erhdht. Eine Erhéhung der
Rauigkeit bewirkt dabei eine Erhéhung der bodennahen Turbulenzen und somit des
Windprofils, was sich insbesondere in den Ergebnissen von W und TKE fiir die Messpo-

sitionen 6 zeigt. In /BLO 07/ wird detailliert auf die Problematik der Randbedingungen
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des Bodens unter atmospharischen Grenzschichtprofilbedingungen eingegangen. Zur
exakten Modellierung sind dort vier Bedingungen genannt, die erflllt sein missen. Eine
Nichteinhaltung dieser Bedingungen kann unter anderem ungewollte Anderungen in der
vertikalen mittleren Geschwindigkeit und den Turbulenzprofil verursachen. Innerhalb des
Eigenforschungsvorhaben wurde versucht alle Bedingungen zu erfullen. Dies umfasste
unter anderem ein hochauflésendes Gitter in vertikaler Richtung nahe des Bodes (d.h.
Hohe der ersten Zelle < 1 m), ein homogenes einlaufendes Windprofil, die Einhaltung
eines feinen vertikalen Gitters vor den Containern sowie die Kenntnis der Relation zwi-
schen der Sandkornrauheitshéhe Ks und der Oberflachenrauigkeit zo. Aufgrund der Kom-
plexitat dieser Bedingungen in Verbindung mit der komplexen Struktur des MUST Expe-
riments wurde das Problem wegen des notwendigen Zeitaufwandes ab einem gewissen

Zeitpunkt jedoch nicht weiterverfolgt.

Um die einzelnen hochdynamischen Stréomungseffekte jedoch zu verdeutlichen, zeigt
Abb. 3.11 einen Teilausschnitt der horizontalen Verteilung der Windgeschwindigkeits-
komponente Win einer Hohe von 1,275 m. Die in diesem Vorhaben erreichte Verteilung
ist mit der Simulation TPU aus /TOM 13/ verglichen. Die TPU Simulation wurde ebenfalls
mit einem RANS Turbulenzansatz durchgeflihrt und zeigt ein sehr ahnliches Profil wie
die Ergebnisse innerhalb dieses Vorhabens. Beide zeigen einen Auftrieb vor den Con-
tainern durch eine Anstauung der Luft vor den Containern, sowie einen Abtrieb hinter
den Containern durch den entstehenden Nachlaufwirbel. Aul3erdem ist eine Stromungs-

trennung an den scharfen Kanten der Container zu erkennen.

Abb. 3.11 Ausschnitt des horizontalen Windprofils der Windgeschwindigkeitskompo-

nente W in einer Hohe von 1,275 m fir zwei Simulationen

(links: RNGKE_nutatm2_expin_uz0 aus diesem Vorhaben, rechts: TPU aus /TOM 13/)

Abb. 3.12 zeigt einen Uberblick Uber die Trefferquoten der Windgeschwindigkeitskom-
ponenten (U, V, W) und der turbulenten kinetischen Energie TKE einzelner selektierter
Falle. Wichtig ist hierbei erneut zu beachten, dass fur die absolute Toleranz die Abwei-

chung laut VDI Richtline nicht gréRer als 6 bis 7 % sein darf. Um einen sinnvollen
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Vergleich der Trefferquoten mit den Daten der COST Action 732 zu ermdglichen, wurde
fur die absolute Toleranz der Wert der experimentellen Unsicherheiten der einzelnen
GroRen genommen. Diese Werte sind eine Grol3enordnung kleiner als der Grenzwert

der VDI Richtlinie und liegen unterhalb von 1 %.

Trefferquoten

Simulationen
ml v w TKE

Abb. 3.12 Trefferquoten der Windgeschwindigkeitskomponenten (U, V, W) und der

turbulenten kinetischen Energie TKE fir die betrachteten Falle

Die ersten vier Falle entsprechen Variationsrechnung fiir den einlaufenden Windstrom (trans-
parent blau), der flinfte und sechste Fall fur Turbulenzmodelle (transparent griin) und die

letzten beiden fiir die Numerik (transparent rot).

Den sichtbaren Einfluss der Veranderung der Randbedingung der turbulenten Viskositat
n auf die Strdomung ist auch an dem Vergleich der Trefferquoten fur die Falle mit nutatm2
und nutatm1 zu beobachten. Alle Windgeschwindigkeitskomponenten auf3er der kineti-
schen Energie weisen fur den Fall nutatm1 geringere Trefferquoten auf. Aus diesem
Grund wurden jegliche weitere Variationsrechnungen auf Basis der nutatm?2 Konstella-
tion ertiichtigt. Die Anderung der Numerik (*d1, *d2) wies ebenfalls keine nennenswerten
Effekte zum Referenzfall RNGKE_nutatm2_expin_uz0 auf. Ebenso ergab die Verwen-

dung anderer Turbulenzmodelle keine nennenswerte Verbesserung.

Tab. 3.6 gibt einen Uberblick tiber den Mittelwert und die Standardabweichungen aller
betrachteten Falle. Es ist deutlich zu erkennen, dass die U Komponente selbst mit klei-
nen absoluten Toleranzen weit Uber den Grenzwert von 66 % liegt. Alle anderen Werte
liegen unterhalb des Grenzwertes von 66 %. Erhdht man jedoch die absolute Toleranz

auf 5 %, so steigen alle Werte oberhalb des Grenzwertes. Dies liegt insbesondere an
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den kleinen Werten fir V, W und TKE in Verbindung mit ihren jeweiligen Messunsicher-

heiten.

Es zeigt sich insbesondere fir die horizontale Windgeschwindigkeitskomponente V
senkrecht zur Ausbreitungsrichtung, dass eine starke Sensitivitdt zwischen den einzel-
nen simulierten Fallen vorliegt. Die niedrigen Trefferquoten fur V, W und TKE sind aber
ein allgemeines Problem der Simulierung des MUST Experiments. In /TOM 13/ werden
beispielsweise maximale Trefferquoten von 26 % fir W dokumentiert. Die hohen Werte
fur die TKE kdénnen nicht mit den hier berechneten Werten verglichen werden, da in
/TOM 13/ nur zwei der drei Komponenten fir die experimentellen Werte genutzt wurde.
Somit ist ein direkter Vergleich nicht sinnvoll. Innerhalb der COST Action 732 ergab sich
fur die W Komponente ein Mittelwert aus 28 Simulationen zu 19 % mit einer Standardab-
weichung von 5 % (siehe Tab. 3.6). Ein exakter Wert fir die V Komponente ist nicht
angegeben, wird aber als ahnlich schlecht wie die W Komponente dokumentiert. Die
Ergebnisse dieses Vorhaben stimmen entsprechend sehr gut mit den Erkenntnissen vor-

heriger Studien Uberein.

Tab. 3.6  Mittelwert und Standardabweichung der einzelnen Grofen fir die betrach-

teten Falle

In Klammern sind die entsprechenden Werte aus der COST Action 732 angegeben. Ein Fra-

gezeichen bedeutet dabei, dass keine Informationen vorlagen.

Trefferquote U [%] V [%] W [%] TKE [%]

Mittelwert 82 (82) 40 (?) 25 (19) 41 (60)

Standardabweichung 3(10) 9(?) 2 (5) 9 (22)
3.2.2 Konzentrationsmessungen

Abb. 3.13 zeigt das Ergebnis der horizontalen Verteilung der Konzentrationswerte C*in
einer Hohe von 1,275 m und fir die Quellengeometrien *s2 und *s4 basierend auf dem
Fall RNGKE_nutatm2_expin_uz0 (siehe Tab. 3.4). Zu erkennen ist, dass nur minimale
Unterschiede zwischen den Quellhéhen vorliegen. Die Quelle in einer Héhe von 0,485 m
weist eine tendenziell grofiere Wolkenbreite als in einer Hohe von 0,15 m auf. Die Kast-
chen reprasentieren dabei die Position der Windkanalmesspunkt und dessen Farbe, ob
die Position ein Treffer fir die Trefferquotenbestimmung ist. Weil3 bedeutet dabei, dass
die Bedingung fur einen gultigen Treffer nicht erfullt sind. Die Trefferquote fur den hier

betrachteten Fall RNGKE _nutatm?2_expin_uz0 betragt fir die Quellgeometrie *s4 76 %
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und lediglich 49 % fur *s2. Die horizontale Verteilung der Treffer in Abb. 3.13 zeigt auf,
dass der Bereich um die Quelle von beiden Quellgeometrien recht ahnlich ist und ten-
denziell die Trefferbedingungen nicht erfullt werden. Im Fernbereich, wo die Konzentra-
tionen geringer ausfallen, erfullt die Quellkonfiguration *s4 deutlich haufiger die Treffer-
bedingungen, welche durch die absolute Abweichungsbedingung primar dominiert wird.
Da im Fernbereich die Konzentrationen teils schon deutlich geringer ausfallen als die
absolute Abweichungsbedingung von 0,003, liegt hier eine grof3e Sensitivitat auf kleine
Anderung zwischen den Konzentrationen der beiden Quellgeometrien vor. Eine Beurtei-

lung basierend ausschlielich auf der Trefferquote ist entsprechend nicht zielfiihrend.

Abb. 3.13 Horizontale Konzentrationsverteilung C* (in Farblegende s) fur den Fall
RNGKE _nutatm2_expin_uz0

Auf der linken Seite befindet sich die Quellkonfiguration s4, rechts s2. Die Punkte sind expe-
rimentelle Messpositionen, wahrend die Farbung angibt, ob die Trefferbedingungen erflllt

sind (schwarz: ja, weil3: nein).

Eine ahnliche horizontale Verteilung der Konzentrationen fir den Nahbereich der Quelle
istin /TOM 13/ gegeben. Es wurde entsprechend versucht die Farblegende anzupassen,
damit ein Vergleich beider moglich ist. Der Vergleich in Abb. 3.14 zeigt, dass in Ausbrei-

tungsrichtung eine sehr gute Ubereinstimmung beider Simulationen vorliegt.
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Abb. 3.14 Horizontale Konzentrationsverteilung im Nahbereich der Quelle fiir den Fall
RNGKE_nutatm2_expin_uz0_s4 im Vergleich zu den Ergebnissen aus
/ITOM 13/

Lediglich die Ausbreitung senkrecht zur Ausbreitungsrichtung in der Nahe der Quelle ist
in diesem Vorhaben breiter. Dies lasst sich mdglicherweise mit einer leicht kleineren
Ausbreitungsgeschwindigkeit U in der Nahe der Quelle erklaren. Informationen Uber die
Geschwindigkeitskomponente V liegen leider nicht vor. In /TOM 13/ wurden auch Ergeb-
nisse mit einem LES-Turbulenzansatz prasentiert, die eine ahnlich breite Wolke in der
Nahe der Quelle aufweisen wie in diesem Vorhaben beobachtet. Dabei wird in /TOM 13/
gesagt, dass insbesondere die Strémungstrennung an den scharfen Ecken der Contai-
ner essenziell ist. Auch hier liegen leider keine genaueren Grafiken der Netzauflésung
fur die Ergebnisse aus /TOM 13/ vor. Ein mdglicher Effekt der scharfen Ecken der Con-
tainer ist in den Ergebnissen dieses Vorhaben zu erkennen, da eine Konzentrationser-
hohung Richtung der Ecke des zweiten Containers zu erkennen ist. Dieser Effekt wurde
aber nicht weiterverfolgt, da die Erstellung von komplexen Rechengittern sehr zeitinten-

siv ist.

Um einen besseren Vergleich zu den Ergebnissen der COST Action 732 zu ermdglichen,
wurden analoge Grafiken zur Visualisierung des Wolkenverlaufs erstellt. Dazu wurden
entlang der x-Achse Projektionen erstellt und die resultierenden Verteilungen mit einer
Gauldfunktion angepasst und der Mittelwert extrahiert. Die Ergebnisse sind in Abb. 3.15
zusammen mit den Ergebnissen der MUST COST Action 732 dargestellt. Leider lagen
die Daten der COST Action 732 nicht vor, sodass die Messergebnisse dieser Studie

Uberlagernd in die originale Abbildung eingefligt wurden.
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Abb. 3.15 Ausbreitung des Mittelpunktes Ym der Wolke entlang seiner Ausbreitungs-

richtung im Nahbereich der Quelle

Angepasste Abbildung aus MUST COST Action 732 /SCH 10/ mit zusatzlich eingefligten Er-

gebnissen dieser Studie.

Es ist deutlich zu erkennen, dass die Wolkenausbreitung in den Simulationen aus der
COST Action 732 stark variieren. Interessant ist zu erwahnen, dass die Simulation M2UE
zwar die zweitbeste Trefferquote innerhalb der COST Action 732 besitzt, daflir aber die
Wolkenausbreitung in der Nahe der Quelle mit am schlechtesten beschreibt. Die hohe
Trefferquote liegt unter anderem daran, dass nur wenige der 256 Datenpunkte den Nah-
bereich der Quelle beschreiben. Im Fernbereich sind die Konzentrationswerte so gering,
dass sie die absolute Toleranz aufgrund der Messunsicherheit relativ einfach erfillen
kénnen, obwohl die relative Toleranz sehr grof3 ausfallt. Deswegen wird in /SCH 10/
auch erwahnt, dass es wichtig ist nicht nur die Trefferquoten zu betrachten, sondern
auch graphische Auswertungen. Vergleicht man die Ergebnisse dieses Vorhabens mit
den Ergebnissen der COST Action 732 und den experimentellen Daten, so erkennt man,
dass eine sehr gute Ubereinstimmung vorliegt. Der Vergleich der beiden Quellhéhen
0,48 m (blau) und 0,15 m (orange) zeigt, dass eine Anderung des Wolkenschwerpunkts
in einer Hohe von 1,275 m in Ausbreitungsrichtung abhangig von der Quellhéhe auftritt.
Diese Schwankungen liegen jedoch innerhalb der Bereiche aller anderen Ergebnisse
der COST Action 732. Die Implementierung und Validierung kann daher in Bezug auf

der Wolkenausbreitung als gelungen angesehen werden.

Eine weitere Betrachtung ist die maximale Konzentration C*max entlang einer x-Projek-

tion. Diese ist zusammen mit den Ergebnissen der COST Action 732 in Abb. 3.16
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dargestellt. Auch hier sieht man, dass die Ergebnisse dieses Vorhabens sehr gut mit der

COST Action 732 und den experimentellen Daten Ubereinstimmen.

Abb. 3.16 Maximalwert der Wolke entlang einer x-Projektion (Ausbreitungsrichtung)

Angepasste Abbildung aus MUST COST Action 732 /SCH 10/ mit zusatzlich eingefligten Er-

gebnissen dieser Studie.

Zuletzt wird die Trefferquote der Konzentrationswerte der vier Quellpositionen betrach-
tet. Diese ist in Abb. 3.17 zusammen mit den Windgeschwindigkeitskomponenten U, V,

W und der turbulenten kinetischen Energie TKE dargestellt.
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Abb. 3.17 Trefferquoten der vier Quellpositionen basierend auf dem Fall
RNGKE _nutatm2_expin_uz0

Zur Beschreibung der einzelnen Félle siehe Tab. 3.4

Es zeigt sich, dass mit steigender Quellhéhe die Trefferquote steigt. So betragt der Wert
fir die Quelle in einer Hohe von 0,15 m 49 %, wahrend er bei einer Quellhéhe von 0,48 m
76% betragt. Solch eine starke Abweichung ist in der graphischen Darstellung der Daten
nicht zu erkennen, was wiederum die Aussage aus der COST Action 732 /SCH 10/
starkt, dass eine alleinige Betrachtung der Trefferquote nicht sinnvoll ist. Die Messposi-
tionen fir die Bestimmung der Trefferquoten umfassen Positionen weit entfernt vom Wol-
kenschwerpunkt. Sie besitzen teils so kleine Konzentrationswerte, dass durch die relativ
kleinen Messunsicherheiten die Trefferbedingung flr die absolute Toleranz einfach er-
fullt werden kann. Dabei kdnnen jedoch trotzdem starke relative Abweichungen vorlie-
gen. Die Trefferquoten sollten entsprechend mit Vorsicht betrachtet werden. Der Mittel-
wert aller Simulationen der COST Action 732 liegt bei einer Trefferquote von 60% mit
einer Standardabweichung von 10 %. Schliel3t man die unrealistische Quellfreisetzung
in einer Héhe von 0,015 m aus, so stimmen die gefundenen Trefferquoten innerhalb

dieses Vorhabens sehr gut mit den Ergebnissen der COST Action 732 Uberein.

Fir den Fall *s4 wurden weitere VergleichsgroRen berechnet, die in der COST Action
732 zur Validierung und dem Vergleich der Modelle mit den experimentellen Daten be-
trachtet wurden. Dazu gehdort die ,Factor of two observation® (FAC2), der ,Fractional

Bias“ (FB) sowie der ,Normalised mean square error® (NMSE). Die FAC2 ist eine
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analoge GrolRe zur Trefferquote, da sie ebenfalls die Treffer fir spezifische Bedingungen
zahlt. Die in der COST Action 732 definierte FAC2 ist folgendermalien definiert:

. P;
1fur05<—<2

S

, y ) (3.2)
1fir0; <Wand P, <W

N 1w

FAC2 =—= —Z N, with N; =
n Tli=1

0 else

wobei P die Modellergebnisse sind, O die Messwerte und W ein zu setzender Grenzwert.

Ein optimales Modell hatte eine FAC2 von 1.

Der Fractional Bias (FB) ist gegeben durch:

(0) = (P)

B = 05+ Qo) + Py

(3.3)

wobei die eckigen Klammern den Durchschnitt aller Datenpunkte angeben. Der FB dient
dabei zur Erkennung von systematischen Fehlern. Ein optimales Modell hatte den
Wert 0. Ein zentraler Nachteil des FB ist, dass er auf Mittelwerten basiert. Teile der Mo-
dellergebnisse koénnen die Messwerte Uberbestimmen (over-prediction) und andere
Teile unterbestimmen (under-prediction) und sich gegenseitig im FB herausmitteln. Da-
her wird die FB zusatzlich in zwei Anteile aufgespaltet, einen der nur die Daten beachtet,
wo das Modell Uberbestimmt ist und eines die Daten, wo es unterbestimmt ist. In der
COST Action 732 werden dafir die Grolen FBg, und F By, eingefihrt.

Der NMSE ist gegeben durch:

((0-P)?)

M=oy

(3.4)

Und ist eine Grof3e flr die Streuung der Daten und zeigt dabei nicht nur systematische,

sondern auch zuféllige Fehler auf. Ein ideales Modell hatte den Wert von 0.

Der Mittelwert der FAC2 der COST Action 732 liegt bei einem Wert von 74 % mit einer

Standardabweichung von 14 %. Innerhalb dieses Vorhabens wurde fir den Fall *s4 ein
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Wert von 76 % ermittelt, welcher sehr gut mit der COST Action 732 Gbereinstimmt. Der
mittlere FB liegt bei -0,38 mit einer Standardabweichung von 0,16. Dies bedeutet, dass
die Modelle im Vergleich zu den Messdaten gréliere Werte aufzeigen und somit konser-
vativ sind. Der in diesem Vorhaben betrachtete Fall *s4 weist ein FB von 0,04 auf. Die
Werte flr FBf, und F By, liegen jeweils bei 0,25 und 0,21. Der Wert flr den NMSE liegt
bei 1,97, der Mittelwert der COST Action 732 bei 7,10 mit einer Standardabweichung
von 5,49. Als Kriterium der erfolgreichen Validierung gemaR ,state-of-art* wird in der
COST Action 732 angenommen, dass die Trefferquote grofier als 66 % sein muss, FAC2
groler als 50 %, der absolute Wert von FB kleiner als 0,3 und der NMSE kleiner als 4.
Dies bedeutet, dass der prozentuale Anteil der Modelldaten innerhalb eines Faktors von
2 der Messdaten hdher als 50 % ist, der mittlere Bias liegt innerhalb von 30 % des
Mittelwertes und die zufallige Streuung der Daten ist geringer als ungefahr ein Faktor 2
des Mittelwertes. Die Ergebnisse des Rechenfalls *s4 erflllen alle diese Kriterien. In der
COST Action 732 erfillen dies 2 der 19 betrachteten Falle. Der Fall *s2 erflllt diese

Bedingungen nicht.

3.2.3 Fazit

Die in diesem Vorhaben durchgeflihrten Sensitivitdtsanalysen stimmen sehr gut mit den
Erkenntnissen und den Ergebnissen der MUST COST Action 732 Uberein.

Fur die Windgeschwindigkeitsmessungen zeigt sich sowohl in diesem Vorhaben als
auch in der COST Action 732, dass die horizontale Windgeschwindigkeit der Modelle bei
niedrigen Héhen und insbesondere in engen Stral’en und Kreuzungen die Messdaten
unterbestimmt. Ebenso fallt der Abtrieb (negative Werte fir die vertikale Geschwindig-
keitskomponente W) bei den Messdaten im Vergleich zu den Modellergebnissen deutli-
cher aus. Dies ist unter anderem auf die nicht optimale Modellierung der turbulenten

kinetischen Energie TKE zurtckzufuhren.

Bei der Sensitivitdtsanalyse der Konzentrationsmessungen ergab sich eine grof3e Emp-
findlichkeit auf die Position der Tracerfreisetzung, insbesondere der Freisetzungshéhe.
Diese Parameter sind im Windkanalversuch nicht sehr detailliert dokumentiert, so dass
die unterschiedlichen Modelle innerhalb der COST Action 732 ebenfalls nicht einheitliche
Geometrien fur die Quelle angenommen haben. Eine erfolgreiche Validierung war fur die

Ergebnisse des Vorhabens nur fir den *s4 Fall moglich.
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In /GKI 22/ wurde mit Hilfe der STE-Methode (Source Term Estimation), welche Ausbrei-
tungsmodellierungen und inverse Modellierungstechniken mit Messdaten kombiniert, die
Quellposition und deren Freisetzungsrate rekonstruiert. Die Quellposition wurde hierbei
fur zwei RANS Anséatze zur Ausbreitungsmodellierung (ein k-¢, ein k-w-SST Modell) be-
stimmt. Als Simulationssoftware wurde dabei, analog zu diesem Vorhaben, OpenFOAM
verwendet. Beide Ansatze ergaben dabei neben leichten Variationen in der horizontalen
Position relativ zu den experimentellen Daten starke Abweichungen in der Freisetzungs-
héhe, u. a. aber auch untereinander (siehe Tab. 3.7). Fir das k-w-Modell, welches die
horizontale Position gut reproduziert, ergibt sich eine Freisetzungshéhe von 1,22 m,
wahrend flir das k-e-Modell, welches auch in diesem Vorhaben zur Modellparametrisie-
rung verwendet wurde, eine Hohe von 3,20 m ermittelt wurde. Ebenso sind die Freiset-

zungsratenunterschiede zwischen Daten und Modell erkennbar.

Tab. 3.7  Ergebnisse der STE-Analyse aus /GKI 22/ fir das MUST Experiment

X, Y, Z sind dabei die Koordinaten der rekonstruierten Quellposition mittels der STE-

Methode.
Fall X(m) Y(m) Z(m) Freisetzungsrate (kg/s)
Daten -102,48 -7,06 0,00 1,35x10-5
k-¢ -97,22 -12,03 3,20 0,94x10-5
k-w -102,28 -7,39 1,22 0,72x10-5

Die hier zusatzlich prasentierten Ergebnisse einer STE-Methode sollen demonstrieren,
wie unterschiedliche Methoden und Turbulenzparametrisierungen die Eigenschaften der
Quelle rekonstruieren. Aufgrund der nicht genlgend vorliegenden Informationen der
Quellparameter des Windkanalversuches ist es entsprechend schwer die Validierung
des Windkanalversuches korrekt einzuordnen. Sowohl die Erkenntnisse dieses Vorha-
bens als auch die hier prasentierte STE-Methode, deuten darauf hin, dass die Annahme

einer komplett bodennahen Freisetzung zu hinterfragen ist.
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4 Einwirkungen unterschiedlicher Turbulenzmodelle

Im Zuge der Vergleichsrechnungen mit den Transportversuchen sollen insbesondere die
Einwirkungen unterschiedlicher Turbulenzmodelle (Dispersion) auf den Stofftransport
untersucht werden. Hierfur werden die beiden Turbulenzansatze RANS und LES, in Ver-
bindung mit dem in Abschnitt 2.6 verwendeten skalaren Transportansatz von Euler un-
tersucht. Je nachdem welcher Turbulenzansatz (LES oder RANS) verwendet wird, wird
der Tracer unterschiedlich durch die Geometrie transportiert. Hierfur wird das in Kapitel 2
erarbeitete Modell verwendet. In diesem Kapitel werden lediglich zwei Transportsimula-
tionen mit LES-Turbulenzmodellen vorgestellt. Die Transport-Simulationen mit dem

RANS-Ansatz sind bereits ausgiebig in Abschnitt 2.6 diskutiert worden.

4.1 Modelleinstellungen

411 Verwendetes Rechengitter

Fur die Durchfihrung numerisch stabiler und konvergierender LES-Simulationen ist die
Einhaltung der sogenannten CFL-Bedingung (Courant-Friedrichs-Levy, /OER 03/) not-
wendig. Sie beschreibt, welche Entfernung ein in der Simulation beobachteter Parameter

sich pro berechnetem Zeitschritt At fortbewegen kann:

u- At

Co= Ax

Hierbei stellt Co die Courant-Zahl, u die Geschwindigkeit in x-Richtung, At, die Zeit-
schrittweite und Ax die ZellgréRe dar. Fir transiente LES-Simulationen, unter Verwen-
dung des impliziten Euler-Verfahrens, wie sie hier durchgefuhrt wurden, muss die CFL-
Bedingung, Co < 1, unbedingt erfullt sein, /OER 03/. Daher wird in diesem Kapitel das
mit blockMesh erstellte Gitter aus Kapitel 2 (vgl. Tab. 2.2) verwendet. Die Verfeinerung
des in Abschnitt 2.6 verwendeten Gitters flihrt zu einer Verringerung der Zeitschrittweite
bei LES-Simulationen, die die robuste Anwendung von LES-Simulationen auf vergleich-
baren Geometrien in akzeptablem zeitlichem Rahmen unmdglich macht. Wenn dennoch
LES-Simulationen durchgefiihrt werden sollen, macht dies die Gittererstellung aufgrund
dieser gesonderten Anforderung auf komplizierten Geometrien nochmals ungleich kom-
plizierter (vgl. Abschnitt 2.3.1).
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41.2 Turbulenzmodelle

In diesem Kapitel wurden lediglich zwei LES-Modelle verwendet, um generell die Unter-

schiede zu den in Kapitel 2 vorgestellten RANS-Simulationen darzulegen:

o Smagorinsky-Lilly-Modell (Simulation L1)
o Wall Adapting Local Eddy-Viscosity (WALE)-Modell (L2)

Eine allgemeine Beschreibung der gangigen RANS- und LES-Turbulenzmodelle und der

zugrunde liegenden Modellkonstanten, findet sich u. a. in /CFD 13/.

41.3 OpenFOAM-Solver und Randbedingungen

Fir die LES-Simulationen wurde jeweils der inkompressible OpenFOAM-Solver pimple-
Foam verwendet, wobei die Randbedingungen gewahlt wurden wie in Abschnitt 2.6, ba-
sierend auf den zuvor durchgefiihrten Variationsrechnungen in Kapitel 2 (vgl. Tab. 2.8,
Einstellung Num5). An dieser Stelle sei darauf hingewiesen, dass das fur RANS-
Simulationen haufig gut geeignete, jedoch grundsatzlich etwas ungenauere Diskretisie-
rungs-Schema upwind fiur LES-Simulationen nicht gut geeignet ist. Die Verwendung
kann aufgrund seiner geringeren Genauigkeit (Schema 1. Ordnung) im Vergleich zu
Schemata 2. Ordnung (IinearUpwind oder IimitedLinear) nicht nur schlechtere
oder sogar physikalisch unrealistische Ergebnisse bei LES-Simulationen liefern, sondern
auch deren Konvergenzverhalten negativ beeinflussen. Durchgefuhrte Testrechnungen

wurden hier nicht dokumentiert.

4.2 Ergebnisse der Fluss- und Transportsimulationen

421 Rechenzeiten

Da die LES-Simulationen transiente Berechnungen sind und keinen stationaren Zustand
erreichen muss flr die Auswertung anders vorgegangen werden als fur die RANS-
Simulationen. In den Simulationen wurde die maximale CFL-Zahl = 1 vorgegeben und
eine Endzeit fur die Simulation bei 5 s gesetzt. Zu diesem Zeitpunkt hat die Simulation
einen Zustand erreicht, bei welchem die simulierten Turbulenzen sich voll ausgebildet
haben. Die Festlegung einer CFL-Zahl bedeutet, dass die Zeitschrittweite wahrend der
Simulation abhangig von der Geschwindigkeit an verschiedenen Punkten im Modell va-

riilert. In den durchgefuhrten Simulationen liegt die Zeitschrittweite konstant im Bereich
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von 0,5 ms. Die Rechenzeiten bis zum Erreichen der festgelegten Endzeiten sind in
Tab. 4.1 angegeben. Die erheblich langeren Rechenzeiten von LES-Simulationen ge-
genuber CFD-Simulationen unter Verwendung des RANS-Turbulenzansatzes (vgl.
Tab. 2.9) machen eine schnelle Untersuchung eines Transportunfalls mit anschliel3en-

der kurzfristiger Einschatzung schwierig bis unmaglich.

Tab. 4.1 Dauer der LES-Simulationen

Simulation Rechenzeit bis 10 s simulierter Zeit
L1 27113 s (ca. 7,5 h)
L2 32588 s (ca. 9 h)

4.2.2 Tracertransport und Trefferquoten

In Abb. 4.1 sind die Verteilungen der normierten Tracerkonzentration im Nachlauf des
Gebaudes wie in Abb. 2.19 fur unterschiedliche Zeitschritte der LES-Simulation L1 bzw.
in Abb. 4.2 flr Zeitschritt T = 4,5 s (analog zu Abb. 2.20) dargestellt. Die Ergebnisse der

Simulation L2 liefern ein ahnliches Bild, sind hier jedoch nicht zusatzlich abgebildet.

T=05s T=15s T=25s

T=35s T=45s

Abb. 4.1  Tracertransport zu verschiedenen Zeiten fir Simulation L1

Die Normierung des Tracers berechnet sich analog zu Abschnitt 2.6. Die Geschwindigkeit ist
angegeben in m/s. Zu Beginn der Simulation (T = 0,5 s) erscheint der simulierte Rechenfall
noch symmetrisch. Sobald das System sich jedoch eingestellt hat, werden ab T = 1,5 s die

sich stetig verandernden und fir transiente LES-Simulationen typischen Wirbel sichtbar.
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Abb. 4.2 Normierte Tracerverteilung im Gebaudenachlauf fur die Simulation L1 bei
Zeitpunkt T = 4,5 s (vgl. Abb. 2.20)

Die Verteilung des Tracers im Modell ist abhangig vom betrachteten Zeitschritt. Entspre-

chend ergeben sich fir andere Zeitschritte, wie in Abb. 4.1, unterschiedliche Verteilungen.

In Abb. 4.1 wird der erhdhte Aufwand sowie die Komplexitat der Auswertung der LES-
Simulationen (zusétzlich zur erhdhten notwendigen Rechenleistung) ersichtlich. Beim
ersten Zeitschritt erscheinen die auftretenden Turbulenzen noch symmetrisch um das
Gebaude, jedoch zeigt sich anschliellend das transiente nicht-stationare Verhalten der
Turbulenzen in Form der Wirbel, die den Tracer ungleichmafig im Nachlauf des Gebau-
des verteilen. Die Auswertung der Trefferquoten kann anschlieRend nur Uber eine zeitli-
che Mittelung der ausgelesenen Geschwindigkeitskomponenten an den auch in Kapi-
tel 2 verwendeten Punkten durchgeflihrt werden. Die Ergebnisse dieser zeitlichen

Mittelungen sind in Tab. 4.2 dargestellt.
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Tab. 4.2  Trefferquoten der zeitlich gemittelten Geschwindigkeitskomponenten im

Gesamtfeld der Simulationen L1 und L2

Rechenfall | U-Komponente [%] V-Komponente [%)] W-Komponente [%]

L1 57,71 68,66 48,21
L2 58,87 64,68 47,12
4.3 Zusammenfassung

Die Durchfiihrung von Simulationen mit LES-Turbulenzmodellen liefert interessante zu-
satzliche Aspekte, welche RANS-Turbulenzmodelle nicht liefern kénnen, und ist wegen
ihrer generell hdheren Genauigkeit grundsatzlich der Mittelung des RANS-Ansatzes vor-
zuziehen. Aufgrund der ungleich héheren Anforderungen insbesondere an Modellgitter,
Rechenleistung, Speicherkapazitat und Auswertungsverfahren stellen transiente Simu-
lationen mit LES-Turbulenzmodellierung jedoch einen erheblich héheren Aufwand dar
als Simulationen mit RANS-Turbulenzmodellierung, wie sie in Kapitel 2 vorgestellt wur-
den. Dieser zusatzliche Aufwand ist basierend auf den nicht verbesserten Trefferquoten
der Geschwindigkeitskomponenten nicht zu rechtfertigen. Selbstverstandlich bietet eine
tiefergehende Analyse und dabei optimierte Wahl von Randbedingungen und Modellein-
stellungen noch Spielraum flr Verbesserungen. Dieser zusatzliche Aufwand ist jedoch
aufgrund der in diesem Kapitel beschriebenen Nachteile in diesem Vorhaben nicht um-
setzbar. Insbesondere auch fur die Anwendung in Notfallen mit Austritt radioaktiver
Stoffe und einer mdglichen Strahlenbelastung, wo eine schnelle Umsetzung und kurz-
fristige Einschatzung der Gefahrdung der Bevolkerung vonnéten sind, ist die Umsetzung

in einer LES-Simulation daher nicht geeignet.
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5 Thermische Effekte

Die oben genannten Simulationsrechnungen werden zunachst unter inkompressiblen
Strdomungsbedingungen, das heift isotherm, durchgeflhrt. Wie bereits oben erwahnt,
haben thermische Einflussfaktoren einen wesentlichen Einfluss auf den atmosphari-
schen Stofftransport. Thermische Einflussfaktoren sind z. B. Brandereignisse oder die
Sonneneinstrahlung (Stabilitatsklasse der Atmosphare). Die Berucksichtigung thermi-
scher Effekte erfordert die Einarbeitung in einen neuen (kompressiblen) Solver (Glei-

chungsléser).

In diesem Kapitel werden die obigen Arbeiten zum Tracertransport erganzt um die Be-
ricksichtigung thermischer Effekte durch Verwendung von in OpenFOAM integrierten
Solvern, die die Berlcksichtigung Temperatur-abhangiger Auftriebseffekte erlauben. Au-
Rerdem wird der Einfluss unterschiedlicher Parameter (u.a. erhitzte Oberflachen, Umge-
bungstemperatur, Brandlast) auf die Verteilung und speziell die Ausbreitungshéhe des

Tracertransports genauer untersucht.

5.1 Verwendetes Modell und Solver

Fir die Untersuchung des Einflusses thermischer Effekte auf den Tracertransport wer-
den fur die Simulationen in diesem Kapitel grundsatzlich die gleichen Rahmenbedingun-
gen und Modelleinstellungen wie in Kapitel 2 verwendet. Teilweise mussen die Solver-
einstellungen und Randbedingungen leicht angepasst oder ergédnzt werden, um
zusatzliche Parameter zu berlcksichtigen, die fur die Nutzung der OpenFOAM-Solver
buoyantBoussinesqSimpleFoam und buoyantSimpleFoam sowie rhoSimpleFoam not-
wendig sind. Alle drei Solver erlauben die Bertcksichtigung von Auftriebseffekten (,buo-

yancy") durch Temperatur- bzw. Dichte-Gradienten im dargestellten Modell.

Wahrend der erste Solver dies nur Uber die Boussinesg-Naherung (/CAE 21/) einbe-
zieht, und die Simulation vereinfachend weiterhin inkompressibel gerechnet wird, wer-
den beim zweiten und dritten Solver Dichtednderungen durch Temperaturgradienten be-
ricksichtigt. Es handelt sich hierbei um kompressible Solver, was die Umsetzung der
Simulationen etwas komplexer macht. Dennoch sind die Solver einander ahnlich und die
zu setzenden Ausgangsrandbedingungen grundsatzlich vergleichbar. Aufgrund der lan-

gen Rechendauer der LES-Simulationsfalle (vgl. Kapitel 4) und nicht verbesserter
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Ergebnisse im Vergleich zu den vorherigen RANS-Rechnungen (vgl. Kapitel 2) bleiben

die Simulationen in diesem Kapitel auf RANS-Rechnungen beschrankt.

511 Solver-Einstellungen und Randbedingungen

Die verwendeten Solver zeigten keine Konvergenz, wenn wie in den Simulationen mit
simpleFoam aus Kapitel 2 in system/fvsolution der Gleichungsléser smoothSolver ver-
wendet wurde. Dieser Gleichungsléser wurde daher fur die hier dargestellten Arbeiten
durch die Methodik PBi1CG ersetzt.

AulRerdem wurden unter divSchemes in system/fvSchemes folgende Eintrage erganzt:

Tab. 5.1  Zusatzliche differentielle Gleichungsloser in divSchemes fur die thermi-

schen Simulationen

(FO: buoyantBoussinesqSimpleFoam, F1: buoyantSimpleFoam, F2: rhoSimpleFoam)

Term Scheme FO F1 F2
div(phi,T) bounded Gauss limitedLinear 1 v v v
div((nuEff*dev2 Gauss linear v x x

(T(grad(U)))))

div(((rho*nu- Gauss linear x v v
Eff)*dev2(T(grad(U)))))

div(phi,K) bounded Gauss limitedLinear 1 x v v
div(phi,h) bounded Gauss limitedLinear 1 x v v

Zusatzlich zu diesen Anderungen missen fir die Solver buoyantBoussinesqSimple-
Foam und buoyantSimpleFoam im 0-Ordner der OpenFOAM-Simulation Randbedingun-
gen fur das Feld p_rgh definiert werden, welches den Druck bezeichnet, der um den

hydrostatischen Beitrag reduziert ist:

Prgn =P —p(g " h). (5.1)
g Erdbeschleunigung
h Hohe
p Dichte
p Druck

Beim Solver rhoSimpleFoam wird der Druck wie in Abschnitt 2 Gber den atmosphari-

schen Druck p definiert.
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Der Solver buoyantBoussinesqSimpleFoam ist wie oben beschrieben ein Solver fir in-
kompressible Systeme. Dichtednderungen in der Flussgleichung werden ausschlie3lich
im Gravitationsterm Uber einen konstanten thermischen Expansionskoeffizienten be-
ricksichtigt werden. Dies ist die sogenannte Boussinesg-Naherung. Grundsatzlich ist sie
nur fur geringe Temperatur-Unterschiede (bis ~15 °C) geeignet, was bei der Untersu-

chung groRerer Differenzen zu falschen Ergebnissen fiihren kann.

Die Solver buoyantSimpleFoam und rhoSimpleFoam sind dagegen Gleichungsldser, die
generisch direkt Dichte-Unterschiede berlcksichtigen, weshalb sie fur die Simulation
von Brandlasten, bzw. hohen Temperaturgradienten besser geeignet sein kénnen als
buoyantBoussinesqSimpleFoam. Grundsatzlich kann bei der Untersuchung von Auf-

triebseffekten durch Vergleich der Grashof-Zahl

gy (T, = T,)L? (5.2)

Gr
V2

g Erdbeschleunigung

y thermischer Volumenausdehnungskoeffizient
T Temperatur

Teo Ruhetemperatur

L

charakteristische Lange

kinematische Viskositat

<

(wobei g die Erdbeschleunigung, y den thermischen Volumenausdehnungskoeffizienten,
Ts und T. Temperatur und Ruhe-Temperatur, L die charakteristische Lange und v die
kinematische Viskositat bezeichnen) mit der Reynolds-Zahl Re abgeschatzt werden, ob
Auftriebs- oder turbulente Effekte Gberwiegen, /INC 07/. Bei einer Temperatur-Differenz
von ca. 2000 °C und den Werten wie durch den CEDVAL-Datensatz vorgegeben, ergibt

sich die sogenannte Richardson-Zahl /ENC 21/ als Quantifizierungsgrof3e zu

Gr ., (5.3)

Re?

Dies bedeutet keiner der Effekte Uberwiegt, und beide Solver scheinen geeignet.

AulRer dem oben beschriebenen zusatzlichen Feld p_rgh fir den Solver buoyantSimple-
Foam missen fur buoyantSimpleFoam und rhoSimpleFoam weitere Anpassungen vor-

genommen werden. Im constant-Ordner der Simulation ist neben den von simpleFoam
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bekannten Dateien (turbulenceProperties, transportProperties) noch die Datei thermo-
physicalProperties anzulegen. Hier werden thermodynamische Eigenschaften des Mo-
dells festgelegt und es mussen die folgenden Eintrage im Dictionary thermoType fest-

gelegt werden:

Tab. 5.2  Eintrage in constant/thermophysicalProperties: thermoType

Fir genauere Erklarungen zu den einzelnen Eintréagen sei an dieser Stelle auf das Open-
FOAM User Manual Kapitel 7 /OPE 20/ verwiesen.

Keyword Modell

type heRhoThermo

mixture multiComponentMixture
transport const

thermo hconst

equationOfState perfectGas

specie specie

energy sensibleEnthalpy

Fiar den Fall, dass sich im Modell unterschiedliche Substanzen befinden, kann das
Keyword mixture wie im Beispiel in Tab. 5.2 als multiComponentMixture gesetzt
werden. In diesem Fall missen in der Datei thermophysicalProperties weitere Parameter
fur die einzelnen Substanzen gesetzt werden, u.a. die molare Masse der unterschiedli-
chen Substanzen (siehe /OPE 20/). Im hier betrachteten Rechenfall wird lediglich eine
Mischung von zwei Substanzen betrachtet, Luft und Tracer. Um die Anfangsverteilung
der Substanzen im Modell zu definieren, missen noch die Felder air und Ydefault im O-
Ordner der Simulation definiert werden. Es wird angenommen, dass sich zu Beginn der
Simulation ausschlief3lich Luft in der Domane befindet und noch kein Tracer. Dieser
stromt mit Beginn der Simulation ein, wie in Abschnitt 2.6 beschrieben. Die Datei
Ydefault wird bendtigt, wenn mehr als eine Substanz im Modell enthalten ist. Ist fir eine
dieser Substanzen keine eigene Felddatei vorhanden, werden hierfur die Randbedin-

gungen in Ydefault verwendet.

5.1.2 Simulationen ohne Temperatur-Unterschiede

In Abb. 5.1 und Abb. 5.2 ist die Ausbreitung der normierten Tracerkonzentration an der
Gebauderickseite fur den Solver buoyantSimpleFoam (im Folgenden Simulation F1)
dargestellt, analog wie in Abb. 2.19 - Abb. 2.22 fir den experimentellen CEDVAL-
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Datensatz sowie die Simulation T2 (Solver simpleFoam). In Tab. 5.3 sind die Trefferquo-
ten der normierten Tracerkonzentration fur die Simulationen FO (buoyantBoussi-
nesqSimpleFoam) und F1 dargestellt. Auf eine Abbildung der normierten Tracerkonzent-
ration im Gebaudenachlauf fur die Simulation FO wird an dieser Stelle verzichtet, da die
Verteilung identisch ist mit der Verteilung in Rechenfall T2 in Abschnitt 2.6. Dies ist auch
in der exakt gleichen Trefferquote bei der normierten Tracerkonzentration in Tab. 5.3
und Tab. 2.11 ersichtlich.

Abb. 5.1 Normierte Tracerkonzentration fur die Simulation F1 bei z=0,01 m

Die farbigen Pfeile stellen die Richtung der Geschwindigkeitsvektoren in der Ebene dar.

Abb. 5.2 Normierte simulierte Tracerkonzentration im Gebaudenachlauf fiir die Si-

mulation F1
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Tab. 5.3  Trefferquoten der Rechenfalle mit Solvern, die thermische Effekte bertick-
sichtigen koénnen (FO, F1, F2)

Rechenfall | Beschreibung Trefferquote [%]
T2 Solver: simpleFoam (siehe Abschnitt 2.6) 14,17
FO Solver: buoyantBoussinesqSimpleFoam 14,17
F1 Solver: buoyantSimpleFoam 39,41
F2 Solver: rhoSimpleFoam 41,95

Der Vergleich der Trefferquoten aus Simulation FO und Simulation T2 aus Abschnitt 2.6
zeigt eine sehr gute Ubereinstimmung zwischen den beiden OpenFOAM-Solvern simp-
leFoam und buoyantBoussinesqSimpleFoam, trotz der in Abschnitt 5.1 erwdhnten not-
wendigen Wahl unterschiedlicher Gleichungsléser in  system/fvsolution (T2:
smoothSolver, FO: PBiCG). Die Trefferquote bleibt dabei unverandert.

Die deutlich erhdhte Trefferquote von 39,41 % bei Verwendung des Solvers buo-
yantSimpleFoam (Simulation F1) bzw. 41,95 % mit dem Solver rhoSimpleFoam (F2)
stellen dagegen klare Verbesserungen dar. Dass die Trefferquote fir diese beiden Sol-
ver von vergleichbarer GréRenordnung ist, ist in Ubereinstimmung mit dem in Glei-
chung (5.3) Uber die Grashof-Zahl dargestellten Zusammenhang, dass weder Auftriebs-
noch turbulente Effekte Uberwiegen. Die Solver sind gleich gut geeignet. Die Variation
der Einstellungen in den thermophysicalProperties (vgl. Tab. 5.2) brachte jedoch keiner-
lei Veranderung der Trefferquote (u.a. transport: sutherland, thermo: janaf,
equationOfState: incompressiblePerfectGas). Das Setzen von mixture
pureMixture flhrte sogar dazu, dass die Trefferquote jeweils auf den gleichen Wert

fiel, wie bei Simulation FO, bzw. T2.

Die bisherigen Ergebnisse deuten darauf hin, dass die Betrachtung des Luft-Tracer-Sys-
tems als homogenes Gemisch mit konstanter Dichte, wie es durch die Verwendung der
inkompressiblen Solver simpleFoam und buoyantBoussinesqSimpleFoam implizit vor-
gegeben ist, nicht korrekt ist. Jedoch zeigt selbst die Nutzung der kompressiblen Solver
buoyantSimpleFoam und rhoSimpleFoam nur mit der Einstellung multiComponent-
Mixture eine verbesserte Trefferquote. Das heil’t, Voraussetzung flr eine korrekte Be-
trachtung des Systems ist zum einen die Einbeziehung kompressibler Eigenschaften des

Luft-Tracer-Gemischs im Modell, zum anderen aber insbesondere auch die Berlicksich-
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tigung, dass es sich nicht um ein homogenes Gemisch von Molekilen gleicher Masse
handelt. Erst die Spezifizierung als multiComponentMixture bringt hier eine nen-
nenswerte Verbesserung. Weitere Versuche, die Simulationsergebnisse zu verbessern,
wurden vorgenommen, durch Anpassung der molaren Masse der Tracerpartikel sowie
weiterer thermodynamischer Eigenschaften des Tracers in den thermophysicalProper-
ties: Da diese Anderungen jedoch ebenso keine erhéhten Trefferquote lieferten, sind die

Ergebnisse hier nicht explizit dokumentiert.

513 Vergleich mit dem Experiment

Mit der gegenuber den inkompressiblen Simulationen verbesserten Trefferquote
(vgl. Tab. 5.3) stellt sich die Frage, an welchen Stellen innerhalb der Geometrie Simula-
tion und Experiment Gbereinstimmen und wo Abweichungen vorliegen. Die Positionen
der experimentellen Messpunkte fir die Ermittlung der normierten Konzentrationen
(vgl. Abschnitt 2.6.3) sind in Abb. 5.3 dargestellt.

Messpunkte  »

z = 0035
=00

¢ =-0.076 ¥ = 0.051

Abb. 5.3  Positionen der experimentellen Messpunkte fur die Ermittlung der normier-

ten Konzentrationen

Linke Seite: Insgesamt 1228 Messpunkte der normierten dimensionslosen Konzentration K
(vgl. Gleichung (2.7)) im CEDVAL-Experiment A1-5. Rechte Seite: Unter Symmetrietberle-

gungen aufgespannte Ebenen der Messpunkte um die umstromte Box herum /GOR 09/.

Wie in Abschnitt 2.3.7 beschrieben werden mithilfe eines angepassten probesDict die
Werte der normierten Konzentration an den vorgegebenen Messstellen wahrend der Si-

mulation extrahiert. Die gemessenen und simulierten Werte sind Abb. 5.4 dargestellt.
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Abb. 5.4  Experimentelle (links) und simulierte (rechts) Werte der normierten Kon-

zentration K an den in Abb. 5.3 dargestellten Messpunkten

In Abb. 5.5 und Abb. 5.6 sind die gemessenen und simulierten Werte in den Ebenen mit
x=0,051 mund y =0 mbzw. z= 0,01 mund z = 0,035 m dargestellt. Aulierdem enthal-
ten beide Abbildungen zusatzlich zu den Werten flir Keyxp sSowie Kcrp noch die Darstellung
der Grolie Kgir, welche wie folgt definiert ist:

. Kexp—Kaifr (5.4)
|Kexp|+|Kaifyl

Kdiff =2
Diese Grofe stellt die relative Abweichung zwischen Kexp und Ky dar und variiert zwi-
schen -2 (wenn Kexp = 0) und 2 (wenn K = 0). Extreme Fehlerwerte wie beim relativen
Fehler fir kleine Messwerte A"/x — oo, wenn x — 0 kdnnen so vermieden werden. Den-

noch ist die Gréle Kairr bei Messpunkten mit Kair = 0 bzw. Kexp = 0 nur bedingt aussage-

kraftig.
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Abb. 5.5

Gemessene und simulierte Werte der normierten Konzentration K in den

Ebenen mit x=0,051 mund y=0m

Linke Seite (Ebene y = 0 m): Die gemessenen (oben) und simulierten Werte (Mitte) der nor-
mierten Konzentration K zeigen, dass insbesondere in hdheren Bereichen und auf der um-
stromten Box die simulierten Werte geringere Konzentrationen aufzeigen, als das Experiment
(unten). Rechte Seite (Ebene x = 0,051 m): Die Abweichungen zwischen Experiment (oben)
und Simulation (Mitte) an der Riickwand der umstrémten Box sind am Rand der Box leicht
und zum Boden hin etwas starker sichtbar. Die Trefferquoten in den Ebenen betragen 51,8 %
(y=0m) bzw. 50,8 % (x = 0,051 m).
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Abb. 5.6

Gemessene und simulierte Werte der normierten Konzentration K in den
Ebenen mit z=0,01 mund z=0,035m

Linke Seite: Ebene z = 0,01 m. Rechte Seite: Ebene z = 0,035 m. Die Abweichungen zwi-
schen Experiment (oben) und Simulation (Mitte) zeigen einen schmaleren Verlauf der Fahne
in der Simulation bzw. eine Unterschatzung der Konzentration in der Breite. Im Gebaude-
nachlauf zeigt sich eine Uberschatzung durch die Simulation (leicht orangener Bereiche in
den beiden untersten Darstellungen). Die Trefferquoten in den Ebenen betragen 34,8 %
(z=0,01 m) bzw. 42,8 % (z = 0,035 m).
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Abb. 5.7  Wirbelbildung im Nachlauf der Box, Schnittebene y =0 m

Auf der Oberseite der Box entsteht in der Simulation keine Rickstromung aufgrund des Stro-

mungswiederstands, den die Box darstellt.

Abb. 5.8  Wirbelbildung im Nachlauf der Box, Schnittebene z = 0,01 m

An den Seiten der Box entsteht eine leichte Riickstrémung (im Gegensatz zur Oberseite der
Box, vgl. Abb. 5.7).

87



Ein Unterschied zwischen Experiment und Simulation, der insbesondere im linken Teil
von Abb. 5.5 in der Ebene mit y = 0 m deutlich wird, ist das Ausbleiben von Rucktrans-
port von Tracer auf der Oberseite der Box. Anhand der in Abb. 5.7 dargestellten Ge-
schwindigkeitsvektoren wird die Wirbelbildung durch die Box als Strémungswiderstand
verdeutlicht. Die Trefferquote an der Ruckwand der Box (bei x = 0,051 m) stellt mit
50,8 % einen relativ zur Gesamttrefferquote (39,41 %, vgl. Tab. 5.3) der Simulation ho-
heren Wert dar. Im Vergleich zu der in /GOR 09/ erhaltenen Trefferquote von 19 % an
der Riickwand der Box stellt dies einen relativ guten Wert dar. Insgesamt ist in Abb. 5.5
jedoch zu erkennen, dass unmittelbar hinter dem umstrémten Hindernis (an der Gebau-
derlickwand und im Nachlaufwirbel), hohe Ubereinstimmung herrscht, gemaR der ver-

wendeten Parametrisierung Kyirr (helle/weille Messpunkte).

Den zweiten grof3en Unterschied stellt die geringere Breite der Tracer-Fahne in der Si-
mulation im Vergleich zum Experiment im Nachlauf des Gebaudes dar. Entsprechend
der in Abb. 5.8 dargestellten Geschwindigkeitsvektoren in der Ebene z = 0,01 m entsteht
zwar ein Rucktransport, die sich bildende Tracer-Fahne erreicht jedoch nicht die Breite
der Fahne im Experiment. Die unterdurchschnittliche Trefferquote von 34,8 % in der dem
Boden naheren Ebene bei z = 0,01 m deutet auf noch nicht optimal eingestellte Rand-
bedingungen am Boden hin. Dennoch sind in Bodennahe Bereiche in der direkten Um-
gebung des umstrdmten Gebaudes (an der Seite und im Nachlaufwirbel) erkennbar, an
welchen Simulation und Experiment hohe Ubereinstimmung gemaR dem Parameter Kir

zeigen (weille Messpunkte in den untersten Darstellungen in Abb. 5.6).

5.2 2D-Hitzeeintrag: HeiRe Oberflache

In diesem Abschnitt erfolgt die Einbeziehung der thermischen Effekte Gber die Definition
eines Extra-Patches firePlace an der Ruckseite des Gebaudes und dem Boden der Ge-
ometrie (siehe Abb. 5.9 und Abb. 5.10). Dieses kann durch aufeinanderfolgende Aus-
fuhrung der OpenFOAM Werkzeuge topoSet und createPatch erzeugt werden. Mit-
hilfe von setFields wird anschliefend auf dem erstellten Patch eine Temperatur

festgelegt.

Durch Wahl der Parameter im topoSetDict und im setFieldsDict konnen die Grofie des
firePlace sowie die Temperatur bei Simulationsbeginn variabel festgelegt werden. Auf-

grund der deutlich verbesserten Trefferquote bei Simulation F1 gegenuber Simulation
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FO (siehe Abschnitt 5.1.2) bleibt die Untersuchung in diesem Abschnitt auf den Solver

buoyantSimpleFoam beschrankt.

Abb. 5.9 Darstellung des Einbaus der heil3en Oberflache durch das Extra-Patch fire-

Place

a) Erzeugtes Patch firePlace an der Gebauderiickseite (Grund: rot, Box: grau, Tracer-Quelle:
blau, firePlace: griin). b) Umsetzung in der Simulation F1-1. Die Temperatur ist angegeben
in K. Die Temperatur am firePlace liegt bei 2300 K und an Grund, Box und Tracer-Quelle bei

Raumtemperatur.

Abb. 5.10 Die Schnittebenen durch das Modell (x-z-Ebene bei y = 0 m, x-y-Ebene bei
z = 0,1 m) mit heilRer Oberflache

Die Schnittebenen durch das Modell sind entsprechend der Umgebungstemperatur (in K)
gefarbt, die Box ist in grau, das Patch firePlace in Rot dargestellt. Die Umgebungstemperatur
zeigt klar den Einfluss der gesetzten hohen Temperatur am Patch firePlace. Dennoch ist der
Einfluss des hohen Temperaturgradienten nur in der unmittelbaren Umgebung des Patches

zu erkennen.
5.2.1 Parametrisierung

Fir die Untersuchung des Einflusses der Temperatur des firePlace auf die Traceraus-
breitung wird die Gesamtmenge des Tracers in insgesamt zwdlf horizontale Ebenen im
Nachlauf und zu den Seiten des Gebaudes in Abhangigkeit von verschiedenen Parame-

tern (Umgebungstemperatur, Oberflachentemperatur) miteinander verglichen. Mithilfe
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der Funktion topoSet werden cel 1Zones um das Gebaude herum festgelegt. Die Ebe-

nen umspannen insgesamt ein Gesamtvolumen, welches durch die in Tab. 5.4 aufge-

fuhrten Koordinaten aufgespannt wird. Bei der Definition der Ebenen mit topoSet wurde

darauf geachtet, dass keine Uberschneidungen zwischen den Ebenen auftreten. Die

Aufteilung in zwolIf Ebenen in z-Richtung ergibt eine Schichtdicke von 0,025 m. Aufgrund

der variablen Zellgrofien im betrachteten Bereich kénnen Hohe und Volumen jeder

Schicht leicht variieren. Das mittlere Volumen der Schichten betragt (1,2 + 0,2) *10°9? m3,

Tab. 5.4  Untersuchtes Gesamtvolumen der Tracerebenen
Richtung Ausdehnung [m]
X (-0,06 — 0,75)
y (-0,3-0,3)
z (0-0,3)
Abb. 5.11 Ebene 3 auf Hohe 0,05-0,075 m im Gebaudebereich
Die Ebene umfasst einen Bereich ab geringfiigig vor der Box bis zum Modelloutlet (-0,06 m
bis 0,75 m) sowie den Bereich in y-Richtung von -0,3 m bis 0,3 m (vgl. Tab. 5.4). In der Dar-
stellung ist der Schnitt durch die gesamte Geometrie in der Ebene y = 0 m dargestellt.
5.2.2 Variation der Oberflaichentemperatur

Die in Tab. 5.5 dargestellten Randbedingungen wurden in der ersten Analyse des Ein-

flusses thermischer Effekte auf den Tracertransport genauer betrachtet. Der Tempera-

turunterschied von ca. 2000 K entspricht etwa der Temperatur eines Wasserstoffbrands
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in Luft. In dem hier durchgefiihrten Ansatz wurden zunachst mdéglichst hohe Tempera-

turunterschiede gewahlt, um gut beobachtbare Effekte zu erzielen.

Tab. 5.5 Rechenfalle mit verschiedenen Oberflachen- und Umgebungstemperatu-

ren
Rechenfall Umgebungstemperatur [K] | Temperatur firePlace” [K]
F1 300 300 (Vergleichsrechnung)
F1-1 300 2273

F1-2 300 3273

F2 273 273

F2-1 273 2273

F2-2 273 3273

In Abb. 5.12 ist die Verteilung des Tracers im Nachlauf des Gebaudes in der Ebene mit
z = 0,01 m dargestellt. Die Abbildung zeigt im oberen Teil die Simulation ohne erhdhte
Temperatur am Patch firePlace (Rechenfall F1) wahrend in der unteren Halfte Rechen-

fall F1-1 dargestellt ist.

Abb. 5.12 Tracerverteilung bei z = 0,01 m flr die zwei Rechenfalle F1 und F1-1
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Die obere Halfte der Abbildung zeigt die Tracerverteilung bei z = 0,01 m fir Rechenfall F1
und die untere Halfte fur F1-1 (weilRe Trennlinie). Die gestrichelte gelbe Hilfslinie verdeutlicht
den in F1-1 veranderten Nachlaufwirbel. An der Gebauderlickwand ist die verstarkte Tracer-
ansammlung bei F1-1 Uber dem firePlace am in x-Richtung weiter ausgedehnten roten Be-

reich erkennbar. Zusatzlich ist die y-Ausdehnung der Tracerfahne hier schmaler.

Es fallt auf, dass bei Rechenfall F1-1 die Konzentration des Tracers an der Rickwand
des Gebaudes in x-Richtung weiter ausgedehnt ist als bei Rechenfall F1 ohne Tempe-
raturdifferenz. Die hohere Temperatur scheint eine starkere Ansammlung des Tracers
am Patch firePlace zu bewirken. Diese Beobachtung wird zusatzlich noch bestarkt durch
die Darstellung in Abb. 5.13. Auch an der Gebaudertickwand ist eine héhere Tracerkon-
zentration Uber die komplette Flache (vgl. Abb. 5.2), jedoch insbesondere im unteren

Bereich bis etwa zur Hohe des firePlace (0,06 m) zu beobachten.

Abb. 5.13 Tracerkonzentration im Gebaudenachlauf fir F1 (vgl. Abb. 5.2) und F1-1

Die erhdhte Traceransammlung an der Gebaudertickwand und insbesondere iber dem fire-

Place in x-y-Ebene ist gut erkennbar (vgl. Abb. 5.12).

Aufderdem fallt in Abb. 5.12 die weniger breite Ausdehnung der Tracerverteilung in y-
Richtung bei Rechenfall F1-1 auf. Insbesondere zum Modelloutlet hin scheint die Tra-
cerfahne in y-Richtung schmaler als fir den Fall ohne Temperatureinwirkung am fire-
Place. Jedoch auch bei Betrachtung der Gebaudeseiten erscheint die Tracerausdeh-
nung weniger breit bei Rechenfall F1-1 als bei Rechenfall F1. Die erhdhte Temperatur
an der Gebauderickseite resultiert in einem verkurzten Nachlaufwirbel, was auch mit-

hilfe der gestrichelten gelben Hilfslinie in Abb. 5.12 verdeutlicht werden soll. Dies
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wiederum flhrt zu einer schmaleren Tracerfahne zum Modelloutlet hin. Insgesamt ist

diese ,Sogwirkung®“ des firePlace jedoch nicht besonders stark ausgepragt.

Abb. 5.14 Vertikale Verteilung der Tracerkonzentration in den Ebenen 1-8 (0-0,2 m)

(normiert wie in Abschnitt 2.6)

Aufgrund der leichten Unterschiede im Schichtvolumen, wurden Mittelwerte Uber das jewei-
lige Volumen gebildet. Die héchsten Ebenen 9-12 sind hier nicht mit dargestellt, da sie nur
noch sehr geringe Tracermengen aufwiesen. Die erhohte Ansammlung des Tracers in den
niedrigeren Ebenen bei héheren Temperaturunterschieden, wie sie bereits in Abb. 5.12 und
Abb. 5.13 zu erkennen ist, schlagt sich auch in den absoluten Mengen der normierten Tra-
cerkonzentration nieder. Zum einen sorgen héhere Temperaturen am firePlace flir eine ver-
starkte Ansammlung zum Boden hin. Zum anderen scheint eine hdhere Umgebungstempe-
ratur einen ahnlichen Effekt auf die Wirkung des Nachlaufwirbels auf den Tracertransport

auszulben.

Die in Abb. 5.14 dargestellten normierten Gesamttracermengen in den Schichten 1-8,
also bis zu einer maximalen Hohe von 0,2 m, zeigen deutlich die verstarkte Ansammlung
von Tracer in der untersten Ebene im Vergleich zur Simulation ohne thermische Effekte.
Je groRer der Temperaturunterschied zwischen Umgebung und firePlace ist, desto star-
ker ist die Ansammlung des Tracers in der niedrigsten Ebene. Eine geringere Umge-
bungstemperatur scheint insgesamt jedoch einen gegenlaufigen Effekt zu haben. Die

Ansammlung des Tracers in den unteren Ebenen ist bei niedrigen Umgebungstempera-
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turen schwacher ausgepragt als bei héheren Umgebungstemperaturen (vgl. Rechenfalle
F1, F1-1, F1-2 vs. F2, F2-1, F2-2 in Abb. 5.14).

Insgesamt kann anhand von Abb. 5.14 auch festgehalten werden, dass im erreichten
stationdren Zustand der Simulation eine groRere Gesamtmenge an Tracer im System
verbleibt als bei der Simulation ohne thermische Einflisse. Aufgrund des vergroRerten
Wirbels im Gebaudenachlauf und der oben beschriebenen ,Sogwirkung“, welche auch
die schmalere Tracerfahne zur Folge hat, sammelt sich im stationdren Zustand tatsach-

lich mehr Tracer im Modell.

Abb. 5.15 Einfluss der angesetzten Temperatur am firePlace auf den Nachlaufwirbel

(Darstellung in der x-y-Ebene mit z= 0,01 m)

Um die in Abb. 5.12 bis Abb. 5.14 beschriebenen Effekte zu verdeutlichen ist hier der Effekt
des Temperaturunterschieds auf den Weg, den ein Tracerpartikel im Geschwindigkeitsfeld
nehmen wiirde, anhand von Stromlinien dargestellt. Der Wirbelmittelpunkt mit thermischen
Effekten (siehe unterer Teil der Abb.) ist in Richtung des Modelloutlets verschoben und hat
insgesamt eine langere Ausdehnung. Der Ricktransport des Tracers zur Gebauderickwand
findet noch weiter entfernt vom firePlace statt, was die dortige verstarkte Ansammlung des
Tracers bewirkt. Die gestrichelte gelbe Hilfslinie dient als Anhaltspunkt zum Vergleich der x-

Ausdehnung beider Wirbel.
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Die in Abb. 5.15 gezeigte Darstellung liefert eine Erklarung fir das in den vorigen
Abb. 5.12 bis Abb. 5.14 beobachtete Verhalten. Die abgebildeten Stromlinien zeigen
eine Verschiebung des Wirbelmittelpunkts in Richtung des Modelloutlets, falls thermi-
sche Effekte beachtet werden. Im Umkehrschluss bedeutet dies, dass weiter hinten im
Gebaudenachlauf noch Tracer ,rickwarts” zur Gebauderiuckwand (bzw. dem firePlace)
zurucktransportiert wird, was zu der beobachteten verstarkten Traceransammlung eben-
dort fuhrt.

In Abb. 5.16 und Abb. 5.17 sind die x-, und y-Komponenten des Geschwindigkeitsfeldes
in der x-y-Ebene mit z = 0,01 m dargestellt. Jeweils bei y = 0 m (in der Mitte des Gebau-
des) ist die Abbildung horizontal geteilt zwischen Rechenfall F1 und F1-1. Wie in
Abb. 5.15 ist in beiden Abbildungen die abweichende Ausdehnung der Nachlaufwirbel
gut erkennbar. Uber dem Patch firePlace verschwindet die x-Komponente der Geschwin-
digkeit im Rechenfall F1-1 auf einer sichtbar gréReren Flache (Abb. 5.16). Ebenso ist
hier der in Richtung Outlet verschobene Wirbelmittelpunkt sowie seine gréliere x-Aus-
dehnung im Vergleich zum Rechenfall F1 gut erkennbar, was den verstarkten Rlcktrans-
port (negative x-Komponente) in Richtung Gebauderiickwand und ,dem firePlace wie
oben beschrieben zur Folge hat. Die in Abb. 5.17 dargestellte y-Komponente des Ge-
schwindigkeitsvektors, welcher die horizontale Ausbreitung des Nachlaufwirbel be-
schreibt, zeigt direkt an der Gebauderickwand einen groReren Bereich mit einer nach
innen (in Richtung der weilden y = O-Linie) gerichteten Komponente (d.h. an dieser Stelle
negativen y-Komponenten), welche mit dem bereits beschriebenen schmaleren Nach-
laufwirbel einhergehen. Dies hat die schmalere Tracerfahne zum Outlet hin zur Folge
(vgl. auch Abb. 5.12).
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Abb. 5.16 x-Komponente der Geschwindigkeit in der x-y-Ebene mit z = 0,01 m fir die

zwei Rechenfalle F1 und F1-1

Der Nachlaufwirbel ist in Rechenfall F1-1 Ianger als in Rechenfall F1 (erkennbar anhand der
weilden Bereiche, in welchen die x-Komponente verschwindet). Er ist jedoch auch schmaler,
was mithilfe der schwarzen gestrichelten Hilfslinien deutlich wird. Diese Effekte sind bereits
in Abb. 5.12 anhand der Geschwindigkeitsvektoren zu erahnen, jedoch nur sehr schwach
ausgepragt. Insgesamt ist die Verschiebung des Wirbelmittelpunkts von der Gebauderiick-
wand weg in Richtung des Modelloutlets anhand der unterschiedlichen Verteilung der nega-

tiven x-Komponenten des Geschwindigkeitsfeldes gut erkennbar.

Die hier beschriebenen Phanomene zeigen den komplexen Einfluss thermischer Effekte
im Rahmen von Fluss- und Transportfragestellungen. In /PAP 21/ und /XIE 05/ wurden
Simulationen zu einem ahnlichen Problem durchgefihrt. Es wurden Strdmung und Teil-
chentransport entlang einer idealisierten Gebaudegeometrie untersucht, bei welcher
eine Gebaudeseite aufgrund von Sonneinstrahlung mit einer héheren Temperatur ver-
sehen wurde. Dies hatte entscheidenden Einfluss auf die Wirbelbildung in der Gebaude-
schlucht sowie die Verteilung der darin freigesetzten Partikel. Ahnlich wie in diesem Ab-
schnitt dargestellt wurde eine erhdhte Teilchenansammlung an der erhitzten Wand
festgestellt (siehe Abb. 5.18).
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Abb. 5.17 Darstellung der y-Komponenten des Geschwindigkeitsfeldes im Gebaude-

nachlauf in der Ebene z = 0 m fir die zwei Rechenfalle F1 und F1-1.

Die nach innen (in Richtung der weifen y = 0-Linie) gerichteten Komponenten sind deutlich
unterschiedlich und zeigen nochmals die ,Sogwirkung“ des heiRen firePlace, welcher den

schmaleren Wirbel fiir Rechenfall F1 gegentiber F1-1 bedingt.

Abb. 5.18 Einfluss unterschiedlicher Wandtemperaturen auf Stromung und Teilchen-

transport in einer Gebaudeschlucht, /PAP 21/

Die Wirbelbildung aufgrund der erhdhten Temperatur an der dem Wind zugewandten Seite

fuhrt zu einer deutlich unterschiedlichen Traceransammlung in der Gebaudeschlucht.
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5.2.3 Fazit

Wider Erwarten zeigen die in diesem Kapitel dargestellten Ergebnisse keine thermische
Uberhdhung bei den Simulationen mit erhdhter Temperatur auf dem aus zwei zweidi-
mensionalen Flachen bestehenden Patch firePlace. Im Gegenteil, es wird eine starke
Ansammlung des Tracers in der niedrigsten Ebene fir alle Simulationen mit hohen Tem-
peraturunterschieden im Vergleich zur Simulation ohne Brandlast beobachtet. Insge-

samt ist auch die Gesamttracermenge im System im stationaren Zustand erhoht.

Der beobachtete Einfluss der Temperaturunterschiede auf den Teilchentransport ist je-
doch in Ubereinstimmung mit /PAP 21/ und /XIE 05/. Das hier vorgestellte Modell er-
scheint daher geeignet um den Einfluss aufgewarmter Oberflachen, jedoch nicht eines

tatsachlichen Feuers als Warme- bzw. Energiequelle darzustellen.

5.3 3D-Hitzeeintrag

5.3.1 Umsetzung im Modell

Die im vorigen Abschnitt beschriebene Situation, wo der Hitzeeintrag Uber heil3e Flachen
an Boden und Gebauderickwand umgesetzt wurde, kann am ehesten mit einer Aufhei-
zung bspw. durch Sonneneinstrahlung verglichen werden. Auch wenn die angesetzten
Temperaturunterschiede Uber Sonneneinstrahlung maéglicherweise nicht erreicht wer-

den, erhalt man doch eine Vorstellung, wie sich dies im Tracertransport duf3ert.

In diesem Abschnitt soll nun der Einfluss eines Hitzeeintrags in einem dreidimensionalen
Bereich im Modell genauer untersucht werden. Im Gegensatz zur oben beschriebenen
Situation kommt dies der Darstellung eines Feuers ndher, da dieses in alle drei Raum-
richtungen ausgedehnt ist. Um die Umsetzung eines solchen Warmetransfers in das
System in OpenFOAM zu testen, wurde zunachst nur eine stark vereinfachte Geometrie
untersucht: Der Hitzeeintrag wurde im modellierten Gebiet umgesetzt tber einen Qua-
der-férmigen Bereich, in welchem ein fester Wert flr die Feldgré3e T vorgegeben wurde.
Uber die OpenFOAM-Funktion topoSet wurde eine cel 1Zone definiert und darin an-
schlieRend in constant/vfOptions unter Verwendung der FixedTemperatureCons-

traint eine erhéhte Temperatur von 3000 K fur die gesamte Simulation definiert:

fixedFireTemperature

{

type FfixedTemperatureConstraint;
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selectionMode cellZone;

cellZone fireCellZone;
mode uniform;
temperature 3000;

Es wurden zunachst nur drei Rechenfalle durchgefihrt, in welchen unterschiedliche Po-
sitionen der fireCellZone relativ zum Gebaude definiert wurden. Die drei umgesetzten
Rechenféalle sind in Abb. 5.19 und Tab. 5.6 dargestellt.

Abb. 5.19 Visualisierung der drei Positionen der fireCellZones

Es wurden drei Positionen untersucht: Jeweils in Flussrichtung hinter dem Gebaude (gelb),
vor dem Gebaude (blau) und auf dem Gebaude (rot). Im topoSetDict wurden jeweils Quader
fur die Bereiche vorgegeben (siehe auch Tab. 5.6). Die Formen der fireCellZones kdnnen
hiervon leicht abweichen, aufgrund der gewahlten Diskretisierung des Rechengitters im Um-
feld des Geb&udes bei der Gittererzeugung mit cartesianMesh (vgl. auch Abschnitt
2.3.1).

99



Tab. 5.6 Umgesetzte Rechenfalle mit dreidimensionalen ,Feuerblécken®

Rechenfall | Position der ,fireCellZone“ | Farbe in Abb. 5.19 Volumen [m?]

Z1 Hinter dem Gebaude gelb 3,56 E-3

Z2 Vor dem Gebaude blau 0,75 E-3

Z3 Auf dem Gebaude rot 3,56 E-3
5.3.2 Ergebnisse

In Abb. 5.20 ist der Warmetransport im Geschwindigkeitsfeld flr die drei Rechenfalle
dargestellt. Der Einfluss der veranderten Temperatur- und Geschwindigkeitsverteilung
auf die normierte Tracerverteilung ist in Abb. 5.21 zu sehen. Abb. 5.22 zeigt die Tracer-
mengen in den Schnittebenen wie in Abschnitt 5.2 (siehe Tab. 5.4, Abb. 5.11, Abb. 5.14).
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Abb. 5.20

Warmetransport und Geschwindigkeitsvektoren in der Nahe des Gebaudes

fur die Rechenfalle Z1- Z3 in den Schnittebenen z=0,01 mund y =0 m

Rechenfall F1-1 ist zum Vergleich oben abgebildet. In Rechenfall Z1 ist deutlich zu erkennen,
dass die Warmeverteilung direkt im Nachlauf des Gebaudes um die fireCellZone herum kon-
zentriert bleibt. Die Rechenfalle Z2 und Z3 zeigen eine deutlich langere, héhere und im Fall
Z2, in welchem das Gebaude als Hindernis in der Stromung hinter der Brandlast steht, auch
breitere Temperaturverteilung sowie Wirbelbildung.
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Abb. 5.21 Normierte Tracerverteilung im Nachlauf des Gebaudes in den Rechenfal-
len F1 (Abschnitt 5.1.2), Z1, Z2 und Z3

Im Vergleich zur Simulation ohne thermischen Einfluss (F1) ist in den drei Rechenfallen Z1-
Z3 die thermische Uberhéhung deutlich zu erkennen. Rechenfall Z2 zeigt insbesondere an
den Seiten des Gebaudes eine héhere Ansammlung des Tracers. Alle drei Rechenfalle Z1-
Z3 zeigen in Bodennahe ebenso wie die Rechenfalle aus Abschnitt 5.2 eine zum Outlet hin

schmaler werdende Tracerfahne.
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Vertikale Verteilung der Tracerkonzentration
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Abb. 5.22 Normierte Tracerverteilung in den Ebenen 1-12 (siehe Tab. 5.4 und
Abb. 5.11) im Gebaudenachlauf in normaler (oben) und logarithmischer
(unten) Darstellung

Die erhéhte Konzentration in den hoheren Ebenen in den Rechenfallen Z1-Z3 im Vergleich
zu den Rechenfallen F1 und F1-1 aus Abschnitt 5.2 ist deutlich erkennbar. Rechenfall Z1 mit
der Brandlast im Nachlauf des Gebaudes zeigt ein dhnliches Verhalten wie Rechenfall F1-1
mit deutlich erhéhter Traceransammlung in den unteren Ebenen, wahrend die Rechenfalle
Z2 und Z3 die erwartete thermische Uberhdhung mit nur leicht erhdhter Konzentration in den

unteren Ebenen aber deutlich gréBeren Ansammlungen in den hoheren Ebenen aufzeigen.
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Die Abb. 5.20 und Abb. 5.21 zeigen deutlich den Effekt der tber die dreidimensionalen
fireCellZones eingetragenen Warme sowohl auf das Geschwindigkeitsfeld als auch die
normierte Tracerverteilung. Der weitraumigere Einfluss des Hitzeeintrags in das Modell
ist in den Rechenfallen Z1, Z2 und Z3 im Vergleich zu Rechenfall F1-1 aus Abschnitt 5.2
gut erkennbar. DarUber hinaus fuhrt der Warmetransfer in das System zu einer deutli-
chen Verlangerung und Verbreiterung des Nachlaufwirbels. Insbesondere ist bei allen
drei Rechenfallen anhand der nach oben gerichteten Geschwindigkeitsvektoren (in der
y =0 m-Ebene) zu erkennen, dass im gesamten Gebaudenachlauf verstarkter Auftrieb
stattfindet. Dies resultiert in der in Abb. 5.21 und Abb. 5.22 sichtbaren starkeren thermi-
schen Uberhéhung in den drei Rechenfallen Z1-Z3 gegeniiber F1-1 bzw. F1. Grundséatz-
lich zeigt Rechenfall Z1 mit der Brandlast im Gebaudenachlauf jedoch ein &hnliches Ver-
halten wie Rechenfall F1-1 mit starkerer Traceransammlung in den unteren Ebenen bei
nur leicht erhdhten Werten in den hoheren Ebenen. Die in Abschnitt 5.2.2 beobachtete
»~Sogwirkung“ des erhitzten Bereichs auf den Tracer ist also auch fir den Fall eines drei-
dimensionalen Warmeeintrags im Gebaudenachlauf sichtbar. Die Rechenfalle Z2 und
Z3 zeigen dagegen eine deutlich verstarkte Traceransammlung in den héheren Ebenen,

wahrend die unteren Ebenen nur eine leichte Verstarkung zu beobachten ist.

Auch in der Breite zeigen die Rechenfalle Z1-Z3 unterschiedliche Tracer- sowie Tempe-
raturverteilungen, wie in Abb. 5.21 und Abb. 5.22 deutlich wird. Die gewahlte Position
der fireCellZone" relativ zum Gebaude kann zu sehr unterschiedlichen Temperatur- und
Tracerverteilungen fuhren. In Rechenfall Z1 tritt ahnlich wie in Abschnitt 5.2 eine ver-
starkte Ansammlung des Tracers im Bereich der konzentrierteren Ausdehnung des Be-
reichs mit hohen Temperaturen direkt hinter dem Gebaude auf. Die beiden Rechenfalle
Z2 und Z3 hingegen, in welchen insbesondere auch héhere Temperaturen in héheren
Regionen auftreten, zeigen nicht die ,Sogwirkung®, welche in Abschnitt 5.2 und Rechen-
fall Z1 beobachtete wurde. Insbesondere Rechenfall Z2 zeigt, dass die veranderte Wir-
belbildung bei Anordnung der Brandlast vor dem Gebaude sogar dazu fuhrt, dass Tracer

auf der Oberseite und auch verstarkt an den Seitenflachen des Gebaudes zu finden ist.

5.3.3 Fazit

Die in diesem Abschnitt vorgestellten Berechnungen stellen einen ersten systemati-
schen Ansatz fir die Umsetzung und Untersuchung von Simulationen mit Warmeeintrag
Uber ein Volumen (im Gegensatz zu den zweidimensionalen Flachen aus Abschnitt 5.2)
dar. Grundsatzlich entsprechen die Ergebnisse den Erwartungen und zeigen eine ther-

mische Uberhéhung der Tracerfahne bei Hitzeeintrag. Sie zeigen jedoch auch, dass
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auch turbulente Effekte beim Tracertransport selbstverstandlich nicht vernachlassigt
werden durfen. Die beobachteten Tracerfahnen und Geschwindigkeits- sowie Tempera-

turfelder hangen entscheidend von ihrer Position relativ zu Stromungswiderstanden ab.

Auch wenn die erhaltenen Ergebnisse eine erste Idee vermitteln, welchen Einfluss starke
Temperaturgradienten auf die untersuchte Fluss- und insbesondere die Transportdyna-
mik ausuben, stellt die vorgestellte Arbeit hier nur einen ersten Schritt auf dem Weg zu
einer realistischen Untersuchung von Transportproblemen bei extremen Temperaturun-
terschieden beispielsweise durch Feuer dar. Die Umsetzung des Hitzeeintrags durch
das Feuer als quaderférmige cel1Zone mit uniformer konstanter Temperatur besitzt
bedeutendes Verbesserungspotential und kénnte in zukiinftigen Untersuchungen durch
eine realistischere dreidimensionale Form sowie realitatsnahere Temperaturgradienten
innerhalb dieses Volumens umgesetzt werden. Die Durchfiihrung von Berechnungen
unter Verwendung von Solvern, die auch die tatsachliche Reaktion innerhalb des Feuers
bericksichtigen, und den Warme- und Energieeintrag dartber inharent mit einbeziehen
beinhalten weiteres Untersuchungs- und Optimierungspotential. Beispiele hierflr sind
rhoReactingFoam sowie fireFoam, welche in der Basisinstallation von OpenFOAM ent-
halten sind, /OPE 20/.

54 Zusammenfassung und Ausblick

Etwas unerwartet zeigte der Solver buoyantSimpleFoam einen Sprung bei der Héhe der
Trefferquote fur die Simulation ohne thermischen Einfluss. Dies zeigt, dass die Betrach-
tung als kompressibles System ein wichtiger Schritt zur Optimierung der Rechnungen ist
und macht Hoffnung, dass OpenFOAM das nétige Potenzial hat, um hier noch weitere
Verbesserungen in zukunftigen Validierungsrechnungen zu erreichen. Der Solver
scheint besser geeignet zu sein als inkompressible Solver, jedoch besteht trotzdem wei-
terhin die Moglichkeit, dass andere Solver hier noch bessere Ergebnisse liefern kénnen.
U. a. der Vergleich von Reynolds- und Grashof-Zahl legt diese Vermutung nahe. Ein
Beispiel konnte hier der Solver rhoSimpleFoam sein, welcher grundsatzlich thermische
Effekte bertcksichtigt. Auch bei der Wahl der Randbedingungen besteht vermutlich noch
Verbesserungspotential, welches in weiteren Untersuchungen und mit dem, bis jetzt er-

worbenen Wissen Uber die Solver noch ausgeschopft werden kann.

Vertiefende Untersuchungen hinsichtlich der Tracermasse als eine Ursache fur die zwar

verbesserte aber mit knapp 40 % immer noch unzureichende Trefferquote der
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Simulationen in Abschnitt 5.1.2 (F1, buoyantSimpleFoam ohne thermische Effekte) soll-
ten durchgeflhrt werden. Eine Validierung anhand der in /TOM 18/ durchgefihrten Si-
mulationen mit unterschiedlichen Tracermassen kdnnte hier weitere Aufschlisse liefern.
Auch wenn die Untersuchungen dort in der Boussinesg-Naherung durchgefihrt werden,
verspricht der Ansatz nichtsdestotrotz weiteren Erkenntnisgewinn bezuglich des Tracer-
transports in Abhangigkeit von der Masse des ausstromenden Schadstoffs — Angaben,
die im CEDVAL-Datensatz ganzlich fehlen.

Die in diesem Kapitel durchgeflhrten Berechnungen stellen zwei unterschiedliche Situ-
ationen dar. Zum einen wurden in Abschnitt 5.2 Rechenfalle untersucht, in welchen zwei-
dimensionale Bereiche mit einer gegentber der Umgebung erhéhten Temperatur verse-
hen wurden. Die dort erreichten Ergebnisse konnten anhand von Literaturrecherchen
grundsatzlich verifiziert werden. Dennoch besteht bei der Umsetzung hinsichtlich realis-
tischer Randbedingungen Verbesserungspotential. Die angesetzten Temperaturgradi-
enten sind fur die Umsetzung von Erhitzung durch Sonneneinstrahlung vermutlich zu
hoch gewahlt. Es ist jedoch zu erwarten, dass der beobachtete Effekt bei niedrigeren
Temperaturen entsprechend der hier gezeigten Ergebnisse mit variierenden Tempera-
turunterschieden lediglich geringer ausfallt. Auch eine Variation des Ortes des firePlace,
beispielsweise auf das Dach des Gebaudes, stellt einen interessanten und realistischen

Ansatzpunkt fur weitere Untersuchungen dar.

Zum anderen wurden Simulationen durchgeflihrt, in welchen grundsatzlich der Hitzeein-
trag durch einen dreidimensionalen quaderférmigen Bereich (als vereinfachte Umset-
zung eines Feuers) im System untersucht werden sollte. Die erwartete thermische Uber-
héhung der Tracerfahne wurde in den Rechenfallen beobachtet, jedoch ist eine
tiefergehende Analyse hinsichtlich einer realistischeren Umsetzung des Feuers, insbe-
sondere seine Form und Temperaturverteilung betreffend, vonnéten. Hierflr bietet O-
penFOAM verschiedene Mdglichkeiten z. B. die Festlegung unterschiedlicher Geomet-
rien der verwendeten cellZones in topoSet oder von Funktionen, mit welchen
Feldgradienten fur verschiedene Bereiche im Modell vorgegeben werden kénnen (u. a.
die Funktion codedSource), /OPE 20/. Die in diesem Vorhaben durchgefuhrte Litera-
turrecherche zeigte, dass bis dato nur wenig Forschungsarbeiten zu Transportphano-
menen in der Umgebung von Brandereignissen existieren, was sowohl Experimente als
auch CFD-Simulationen betrifft. Beispielsweise die Situation eines einhillenden Bran-
des, wie in /GRS 14/ anhand eines Unfalls beim Transport eines MOSAIK-Behalters

Typ Il untersucht, stellt ein interessantes Untersuchungsobjekt fur zukinftige CFD-
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Analysen dar. Grundsatzlich bilden auch die wohldefinierten Prifanforderungen u. a. in
den internationalen Transportvorschriften flr verschiedene Transportbehalter der IAEA

/IAEA 18/ eine geeignete Ausgangssituation fur weitergehende CFD-Untersuchungen.

Die hier dargestellten Ergebnisse zeigen grundsatzlich die vielfaltige Eignung und Flexi-
bilitdét von OpenFOAM. Gerade aufgrund seiner breiten Einsetzbarkeit ist die optimale
Wabhl eines Solvers fir eine gegebene Problemstellung jedoch schwierig und haufig nicht
eindeutig. Weiterhin geht die umfassende Anwendbarkeit von OpenFOAM einher mit
einem stark variierenden Detailierungsgrad in der Dokumentation zu einzelnen Solvern.

Deshalb basiert die Arbeit mit OpenFOAM an vielen Stellen auf Versuch und Irrtum.
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6 Feldfunktion zur Dosisberechnung

Im Vorhaben 4717E03370 /GRS 20/ wurde eine Schnittstelle zwischen OpenFOAM und
dem SBG-Dosismodul /RIC 15/ erstellt. Die Arbeiten haben gezeigt, dass die Umrech-
nung der Konzentrationen in Dosiswerte direkt in OpenFOAM zielfuhrender ist. Im vor-
liegenden Vorhaben wurde daher eine Feldfunktion (functionObject) entwickelt, zur
Berechnung und Ausgabe der orts- und zeitabhangigen Dosis wahrend der OpenFOAM-
Simulation. Das Akronym SBG wurde von der Storfallberechnungsgrundlage zu
§ 49 StrISchV /SSK 04/ hergeleitet. Die SBG ist vorgesehen fir die Abschatzung der
Strahlenexposition von Referenzpersonen an den ungunstigsten Einwirkungsstellen in

der Umgebung eines Storfalls.

Die Ergebnisse von Ausbreitungsrechnungen (bspw. mit dem atmospharischen Radio-
nuklid Transportmodell, ARTM /RIC 15/) stellen die Eingabeparameter des SBG-
Dosismoduls dar. Grundsatzlich sind bei der Dosisermittlung Expositionen durch Direkt-
strahlung (B- und y-Submersion), Inhalation und Ingestion (infolge von trockener und
nasser Ablagerung) einzubeziehen. Wahrend im Vorgangervorhaben ausschlielich die
Inhalationsdosis bertcksichtigt worden war, wurde im vorliegenden Vorhaben zusatzlich
die B-Submersion integriert. Beide Anteile werden basierend auf der lokalen Konzentra-
tion der vorhandenen radioaktiven Nuklide berechnet. Die Berechnungen der Beitrage
zur Dosisbelastung durch y-Submersion und Ingestion stellen gréRere Herausforderun-

gen dar und wurden im vorliegenden Vorhaben nicht bertcksichtigt.

Bei der Ermittlung der Exposition durch y-Submersion sind samtliche Gitterzellen mit
radioaktiven Nukliden (Bequerel > 0) zu berlcksichtigen. Das sollte in zukunftigen Vor-
haben bspw. Uber eine Abstandsabhangigkeit eingebunden werden und ist mit den in
diesem Vorhaben vorgestellten Simulationsergebnissen grundsatzlich moéglich. Fir die
Berlcksichtigung des Beitrags zur Exposition durch Ingestion ware ein zusatzliches Mo-
dell zu implementieren, welches die Modellierung der Deposition (trocken und nass) im
Umfeld des betrachteten Unfalls ermdglicht. Das stellt einen héheren Aufwand dar als

die Implementierung der Ubrigen drei Anteile.
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6.1 Vorbereitung

6.1.1 Rechengitter

Einzelne konzeptionelle Merkmale der in /GRS 20/ entwickelten Schnittstelle wurden in
der hier erstellten Feldfunktion Gbernommen. Wie zuvor wurde ein zusatzliches Rechen-
gitter mit in x- und y-Richtung aquidistanter Diskretisierung (identische quadratische
Grundflachen der Gitterzellen von 0,01 m x 0,01 m) erstellt. Das Rechengitter bestand
der Einfachheit halber aus einer Gitterzelle in z-Richtung, mit der Héhe von 0,015 m,
was der normierten Hohe von 3 m entsprechend der untersten Zellschicht in ARTM ent-
spricht. Die oberen Bereiche wurden vernachlassigt, da sie fur die Ermittlung der Expo-
sition durch B-Submersion und Inhalation nicht relevant sind. Die verwendeten Rechen-
gitter sind in Abb. 6.1 dargestellt. Die Leerstelle der umstromten Box ist im Gitter fir die
Dosisberechnung nicht abgebildet, der Bereich wird bei der folgenden Projektion zwi-

schen den Gittern jedoch schlicht mit Nullen gefulit.

Abb. 6.1 Vergleich der Rechengitter flr die gesamte Simulation (blau, y > 0) und das

aquidistante Rechenagitter fiir die Dosisberechnung (rot, y < 0)

Die Rechengitter sind jeweils zur Halfte dargestellt, halbiert bei y = 0. Die im oberen Simula-
tionsgitter (blau) auftretenden Faden entsprechen den leichten Verschiebungen des Gitters

wahrend des Prozesses der Gittererstellung, wie sie bereits in Abb. 2.3 erlautert sind.

Der Ansatz der 0,015 m-hohen Gitterzellen mit quadratischer Grundflache wurde beibe-
halten, einerseits um eine bessere Vergleichbarkeit mit den Ergebnissen des SBG-
Moduls (vgl. Abschnitt 6.2.1) zu ermdglichen. Andererseits stellt das eine sinnvolle Hohe

fur den Beitrag der Inhalation zur Exposition der betrachteten Referenzperson dar. Bei
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der Erstellung der Feldfunktion wurde dennoch darauf geachtet, dass die Berechnungen

grundsatzlich auf beliebige Gitter angewendet werden kénnen.

Fur die Dosisberechnung mit der entwickelten Feldfunktion wurden die simulierten Tra-
cerkonzentrationen des Bereichs bis zur Hohe von 0,015 m vom Simulationsgitter
(blaues Gitter in Abb. 6.1) auf das Gitter fur die Berechnung der Exposition (rotes Gitter
in Abb. 6.1) abgebildet. FUr die Verwendung wahrend einer laufenden Simulation stellt
OpenFOAM das functionObject mapFields zur Verfugung, welches durch Einbin-

dung im controlDict aufgerufen werden kann. Der Funktionsaufruf ist im Folgenden dar-

gestellt:

mapFieldsl

{
type mapFields;
libs (fieldFunctionObjects);
mapRegion coarseMesh;
mapMethod cellVolumeWeight;
consistent no;
patchMap O;
cuttingPatches (Q;
fields (tracer);
timeStart 1;
timeEnd $endTime;//
executeControl timeStep;
executelnterval 1;
writeControl timeStep;
writelnterval 1;

}

Die Hauptberechnung wird auf dem Simulationsgitter durchgeflihrt, welches entspre-
chend der Struktur von OpenFOAM im Ordner constant des betrachteten Rechenfalls
liegt. Durch den Parameter mapRegion wird der Funktion mapFields der Name des
Rechengitters Ubergeben, auf welches die unter Fields angegebenen Felder abgebil-
det werden sollen. Fur die Berechnung der Dosis mit der entwickelten Feldfunktion ist
hier lediglich das Feld tracer notwendig, welches die Tracerverteilung in der Geometrie

beschreibt.

Das Rechengitter ist im Ordner constant der Simulation in einem weiteren Ordner des
angegebenen Namens (hier coarseMesh) abzulegen. Darin befindet sich wie fir das
normale Simulationsgitter der Ordner polyMesh, in welchen samtliche notwendigen Da-

teien fur die Beschreibung der Rechengitter enthalten sind. Auflerdem ist im Ordner
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system des Rechenfalls ebenfalls ein Ordner coarseMesh anzulegen. Die Ordnerstruktur

ist im Folgenden dargestellt:

case/
constant/
polyMesh/
coarseMesh/
polyMesh/
.weitere Dateien
system/
coarseMesh/
fvSchemes
fvSchemes
decomposeParDict
controlDict
fvSchemes
fvSchemes
decomposeParDict
.weitere Dateien

Im Falle von parallelen Berechnungen, wie sie im Rahmen dieses Vorhabens durchge-
fuhrt wurden, ist darauf zu achten, dass die Angaben im decomposeParDict, welches

die Gitterzerlegung vorgibt, fiur beide Gitter identisch sind.

6.1.2 Feldfunktion zur Dosisberechnung

Die Feldfunktion wurde entwickelt basierend auf dem bereits in OpenFOAM enthaltenen
functionObject scalarTransport, welches bereits fiur die Berechnung des Tra-
certransports verwendet und punktuell angepasst wurde, um die gewlinschten Funktio-
nen fur die Dosisberechnung zur Verfligung zu stellen. Fir die Erzeugung von benutzer-

definierten functionObject ist ein Ordner mit den folgenden Dateien notwendig:

sbgFieldvalue/
Make/
files
options
sbgFieldvalue.C
sbgFieldvalue.H

Die Datei Make/options entspricht der Datei options im Verzeichnis
$FOAM_SRC/functionObjects/solvers/Make/ des OpenFOAM-Installationsverzeichnis-

ses. Die Datei files enthalt folgende Informationen:

sbgFieldvalue.C

LIB = $(FOAM_USER_LIBBIN)/1ibmySBGFieldValue

Zur Kompilierung des benutzerspezifischen functionObject ist im erstellten Ordner sbg-

FieldValue der OpenFOAM-eigene Befehl wmake libso auszufuhren. Fur weitere
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Erlauterungen der verwendeten Dateien sowie des Befehls und der Nutzung der ver-

wendeten Terminologie sei an dieser Stelle auf /OPE 20/ verwiesen.

Die Dateien sbgFieldValue.C und sbgFieldValue.H sind in Anhang 0 dargestellt und grob
erlautert. Fur die Einbindung und Ausfuhrung des functionObject im Rahmen einer

Simulation sind folgende Eintrage im controlDict der Simulation vorzunehmen.

//dosis-calculation quantities
dosisStartTime 1500;
dosisEndTime 2000;
dosisWriteControl timeStep;

functions

{
//weitere Funktionen
dosis
{

type sbgFieldvValue;

libs ('libmySBGFieldValue.so™);

timeStart $dosisStartTime;

timeEnd $dosisEndTime;

tracerField tracer;//name of input field

field dosis;//name of resulting field

volDependent false;

doseOrRate true;//true: dosis, false: Ortsdosisleistung

region coarseMesh;//

writeControl $dosisWriteControl;

writelnterval 1;

releaseVol 2.5e-6;

activity 3.2e6; // freigesetzte Aktivitat pro Sekunde (Bg/s)

dosisFactorBeta 9.7e-17; //Sv*m"3/(Bg*s); Cs-137 mit Tochternuk-
liden

dosisFactorGamma 0;// Sv m3 / (Bq s);

dosisFactorlnhal 3.9e-8;//Sv/Bq; Cs-137 ET Luftwege

inhalationRate 3.8e-4;//m"3/s; repr. person > 17 Jahre

}

//weitere Funktionen

Einzelne Parameter im obigen Beispiel (dosisStartTime, dosiseEndTime, dosis-
WriteControl) sind vorab fur die folgende Funktion gesetzt und werden mit einem
vorgestellten $ aufgerufen. Zu Beginn wird die eingebundene Funktion benannt (dosis)
und es folgt der Aufruf des gemafl Anhang 0 definierten functionObject sbgFiel-
dvalue, inklusive der notwendigen benutzerdefinierten OpenFOAM-Bibliothek

11bmySBGFieldValue.so. Die weiteren Parameter sind in Tab. 6.1 kurz beschrieben.
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Tab. 6.1 Parameter der Feldfunktion zur Dosisberechnung

Parameter Beschreibung

timeStart Start der Dosisberechnung

timeEnd Ende der Dosisberechnung

tracerField Name des verwendeten Konzentrationsfeldes

Field Name des geschriebenen (Dosis-)Feldes

volDependent Boolsche Variable zur Beschreibung, ob das verwendete
tracerField volumen-abhangig ist

doseOrRate Boolsche Variable zur Ausgabe der Dosis (true) oder der
Dosisleistung (False)

region Name des Rechengitters oder Bereichs, in welchem die Do-
sisberechnung durchgeflihrt wird.

writeControl Festlegung der Zeitintervalle des Schreibens der Ausgabe

writelnterval der Feldfunktion

releaseVol Volumen der freigestetzten Aktivitat pro Sekunde in m%/s

activity Freigesetzte Aktvitat in Bq/s

dosisFactorBeta | Dosisleistungskoeffizient fiir B-Submersion in (Sv/s)/(Bg/m?3)
dosisFactorGamma | Dosisleistungskoeffizient fiir y-Submersion in (Sv/s)/(Bg/m?)
dosisFactorInhal | Dosiskoeffizient fiir Inhalation in Sv/Bq

inhalationRate Atemrate in m3/s

Der Parameter dosisFactorGamma wurde hier aufgelistet, da er in der derzeitigen Um-
setzung bereits perspektivisch flr eine zukunftige Einbindung definiert wurde (vgl. An-
hang 0. In den hier dargestellten Berechnungen wurde er jedoch durchweg gleich Null
gesetzt und tragt in der Dosisberechnung daher nicht bei. Die in den Simulationen ge-

wahlten Zahlenwerte sind Tab. 6.2 Ubersichtlich dargestellt.

Tab. 6.2 Zahlenwerte der Parameter aus Tab. 6.1

Parameter Wert
releaseVol 2,5E-06 m3/s
activity 3,2E+06 Bqg/s

dosisFactorBeta |9,7E-17 (Sv/s)/(Bg/m?)
dosisFactorinhal | 3,9E-08 Sv/Bq /SSK 04/
inhalationRate 3,8E-04 m3/s /BFS 01a/

Das gewahlte releaseVol entspricht dem Zellvolumen, in welchem der Tracer in der

Simulation freigesetzt wird. Wie im Vorgangervorhaben /GRS 20/ wurde auch hier die
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Freisetzung nur eines Nuklids (Cs-137) unterstellt, die freigesetzte Aktivitat entsprach
entsprechend ca. 3 MBq pro Sekunde. Die tbrigen Faktoren wurden den Stérfallberech-
nungsgrundlagen sowie den zugehdrigen Vorgaben des BfS entnommen. Bei der 3-Sub-
mersion wurde der Dosisleistungskoeffizient von 9,7E-15 (Sv/s)/(Bqg/m?) fir die Haut
/BFS 01b/ um den Faktor 0,01 fir die effektive Dosis angepasst.

6.2 Analyse

Die Analyse der Feldfunktion erfolgte auf zwei verschiedene Weisen. Einerseits wurden
wie im Vorgangervorhaben mithilfe eines Python-Skriptes die berechneten Konzentrati-
onswerte ausgelesen und fir die Dosisberechnung mit dem SBG-Modul /RIC 15/ bereit-
gestellt. Andererseits wurden die Ergebnisse des CEDVAL-Datensatzes A1-5 (vgl. Ab-
schnitt 2.2.2 und 2.6) in Dosiswerte umgerechnet. Die resultierenden Expositionen
wurden anschlielRend mit den mithilfe des entwickelten functionObject ermittelten
Dosiswerten verglichen. Fir den Vergleich wurden die Ergebnisse der Simulationen mit
dem Sovler rhoSimpleFoam ohne thermische Einwirkungen, wie sie in Abschnitt 5 (Si-

mulation F2, Tab. 5.3) beschrieben sind, verwendet.

6.2.1 Vergleich mit dem SBG-Dosismodul

Die Tracerverteilungen der Simulation wurden fur insgesamt 501 Zeitschritte je einer
Sekunde Lange ausgelesen, anschlielend mithilfe eines speziell entworfenen Python-
Skriptes in volumenspezifische Aktivitaten (Bg/m?®) umgerechnet und fir das Einlesen in
das SBG-Modul vorbereitet. Um ein zeitlich variierendes Feld zu erhalten, wurden Start-
und Endzeitpunkt der Dosisberechnung (Start: 1500 s, Ende: 2000 s) vor den Zeitpunkt
des Erreichens des stationaren Zustands (T: 2190 s) der Simulationen mit rhoSimple-
Foam gesetzt. Grundséatzlich ist die entwickelte Feldfunktion fur die Verwendung in tran-
sienten Umgebungen geeignet. Aus den simulierten Feldern wurde fiir die Nutzung mit
dem SBG-Dosismodul ein mittleres Konzentrationsfeld erstellt, welches flir die Berech-
nung der Exposition einer Dauer von 501 Sekunden verwendet wurde. Das resultierende

mittlere Konzentrationsfeld ist in Abb. 6.2 dargestellt.
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Abb. 6.2 Mittleres Konzentrationsfeld fir die Berechnung mit dem SBG-Dosismodul

Die mit dem SBG-Modul berechneten Dosiswerte fiir die Exposition durch Inhalation und
B-Submersion sind in Abb. 6.3 und Abb. 6.4 dargestellt. Beide Verteilungen zeigen die
héchsten Dosiswerte an der Ruckwand des Gebaudes, wie es gemal} den ermittelten
Tracerkonzentrationen zu erwarten war. Die fUr die B-Submersion ermittelte Exposition

ist im Vergleich zur Inhalationsdosis klar zu vernachlassigen.
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Abb. 6.3 Inhalationsdosis gemafly SBG-Dosismodul
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Abb. 6.4  Effektive Dosis durch B-Submersion gemafl SBG-Dosismodul
In Abb. 6.5 sind die simulierten Aktivitatsverteilungen fir die Zeitpunkte 1500 s und

2000 s dargestellt. Die stationare Verteilung ist noch nicht erreicht, das Konzentrations-

feld somit noch veranderlich.
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Abb. 6.5 Darstellung der Aktivitatsverteilung nach 1500 s (obere Halfte) und 2000 s

(untere Halfte) simulierter Zeit

Der stationare Zustand ist noch nicht erreicht, das Konzentrationsfeld ist noch zeitlich veran-

derlich.

Abb. 6.6 Dosisberechnung mit der Feldfunktion aus Abschnitt 6.1.2 fur Inhalation

(oben) und B-Submersion (unten)
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In Abb. 6.6 ist die aus den zwischen den Zeitpunkten 1500 s und 2000 s bestehenden
Konzentrationsfeldern resultierende Exposition durch Inhalation und -Submersion dar-
gestellt. Die Werte entsprechen den mit dem SBG-Dosismodul berechneten Werten
(vgl. Abb. 6.3 und Abb. 6.4) hinsichtlich der Position sowie der GroRe der ermittelten Ma-
ximalwerte. Das spricht fur die korrekte Umsetzung der Dosisberechnung in der entwi-

ckelten Feldfunktion.

6.2.2 Vergleich mit dem CEDVAL-Experiment

Far den Vergleich mit dem CEDVAL-Experiment ist eine andere Vorgehensweise erfor-
derlich. Vom Datensatz A1-5 liegen lediglich normierte Konzentrationsdaten eines ein-
zelnen Zeitschritts vor (vgl. Gleichung (2.7) in Abschnitt 2.6). Um vergleichbare Werte zu
erhalten, missen die punktférmigen Messungen zunachst in tatsdchliche Konzentrati-
onswerte umgerechnet und anschlieRend auf das verwendete Gitter flr die Dosisberech-
nung (vgl. Abschnitt 6.1.1) abgebildet werden. Hierbei sind verschiedene Aspekte zu be-
ricksichtigen und Annahmen zu ftreffen. Zunachst wurden die normierten
Konzentrationsdaten in ParaView eingelesen wie in Abschnitt 2.5.2 beschrieben. An-
stelle der Darstellung als Surface, wie in Abschnitt 2.5.2, wird an dieser Stelle die Dar-

stellung als Point Gaussian gewahlt.

In Abb. 6.7 sind die normierten Konzentrationswerte des CEDVAL-Datensatzes A1-5
dargestellt. Die Umrechnung der normierten Konzentrationswerte in tatsachliche Kon-
zentrationen wurde anhand der Umkehrung von Gleichung (2.7) vorgenommen, welche
in Gleichung (6.1) dargestellt ist.

_ K -G+ Qs (6.1)
Uref " HZ

Ctr
Ci;r gemessene Tracerkonzentration
K; normierte Tracerkonzentration
Cs Tracerkonzentration an der Quelle
Qs  Volumenfluss an der Quelle

Uref Referenzgeschwindigkeit (Inlet)

H?  Gebaudehdhe
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Abb. 6.7 Darstellung der normierten Konzentrationswerte des CEDVAL-
Datensatzes A1-5

Auf eine Spiegelung der Datenpunkte an der y-Achse wie in den Abbildungen der Autoren
/SCH 06/ (vgl. Abb. 2.19 und Abb. 2.20) wurde verzichtet.

Fur die Abbildung der so berechneten Konzentrationswerte in das Gitter fir die Dosis-
berechnung wird der ParaView-Filter PointDatasetInterpolator mit den in Tab. 6.3 darge-
stellten Einstellungen verwendet. Die Wahl der Werte und Einstellungen ist nicht trivial
und hat erheblichen Einfluss auf die entstehende Darstellung. Die Einstellungen wurden
mit Bedacht gewahlt, um aus den Punktdaten in Abb. 6.7 eine plausible und &hnliche
Abbildung wie die der Autoren von der normierten Konzentrationsverteilung

(vgl. Abb. 2.20) zu erzeugen.

Tab. 6.3  Einstellungen des ParaView-Filters PointDatasetinterpolator

Parameter Einstellung / Wert
Kernel Radius

Radius 0,02

Sharpness 10

Die fur den CEDVAL-Datensatz A1-5 angenommenen Aktivitatsverteilungen und die zu-
gehorige Inhalationsdosis fur einen Aufenthalt von 500 Sekunden in der Ebene des Re-
chengitters fur die Dosisberechnung sind in Abb. 6.8 abgebildet. In der Abbildung ist zu

erkennen, dass die Aktivitdt wie auch die Dosis in das grau durchscheinend
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eingezeichnete Gebaude hineinreichen. Die Uberschneidung ist begriindet im Abbil-

dungsprozess mit dem ParaView-Filter PointDatasetInterpolator.

Abb. 6.8 Angenommene Aktivitatsverteilung basierend auf dem CEDVAL-Datensatz
A1-5 bis zur Héhe von 0,015 m (oben) und die resultierende Exposition

durch Inhalation nach einer Aufenthaltsdauer von 500 s (unten)

Fir die Ermittlung der Inhalationsdosis im stationaren Zustand der Simulation wurde bei
der Nutzung der Feldfunktion der Parameter doseOrRate auf false gesetzt
(vgl. Tab. 6.1), sodass das Feld der Dosisleistung ausgegeben wurde. Die zum Zeitpunkt
des Erreichens des stationaren Zustands ermittelte Ortsdosisleistung wurde anschlie-
Rend in ParaView unter Nutzung des Filters Calculator mit der Aufenthaltsdauer multi-
pliziert, um einen Dosiswert zu erlangen. Die Verteilung der Exposition ist in Abb. 6.9
dargestellt.
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Abb. 6.9 Exposition nach Aufenthaltsdauer von 500 s im stationaren Zustand der Si-

mulation

Im Bereich der hdchsten Exposition an der Gebauderiickwand ist eine hohe Uberein-
stimmung zwischen den anhand der experimentellen Daten geschatzten und der mittels
der Feldfunktion ermittelten Dosiswerte zu erkennen. Mit groRerer Entfernung zum Ge-
baude wird die erhaltene Dosis in der Simulation jedoch insbesondere zentral im Gebau-
denachlauf konservativ Uberschatzt. Die Wirbelbildung hinter dem Gebaude ist entspre-
chend der Beobachtungen bei der normierten Tracerverteilung (vgl. Abschnitt 5.1.3) in
der Simulation deutlicher ausgepragter, was in diesem Bereich ebenfalls zu einer erhéh-
ten Dosis im Vergleich zum Experiment flhrt. Die Verteilung der angenommenen expe-
rimentellen Dosis erscheint insgesamt etwas breiter, ebenfalls den Untersuchungen zur

normierten Tracerverteilung entsprechend.

6.3 Diskussion und Zusammenfassung

Die mit der entwickelten Feldfunktion durchgefuhrten Dosisberechnungen fir eine zeit-
lich veranderliche Aktivitatsverteilung zeigen Ubereinstimmung mit den Ergebnissen des
SBG-Dosismoduls, bei welchem die Dosisberechnung mit der zeitlich gemittelten Aktivi-

tatsverteilung durchgefuhrt wurde.

Beim Vergleich mit den experimentellen Daten stellte die Transformation des CEDVAL-
Datensatzes A1-5 in ein mit den simulierten Daten vergleichbares Format eine Heraus-
forderung dar. Insbesondere die ,Ruckskalierung” wie in Gleichung (6.1) definiert soll an

dieser Stelle erwahnt werden. Laut den CEDVAL-Autoren ist die verwendete Normierung
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der Konzentrationsdaten grundsatzlich nur fir das im Experiment verwendete Setting
anwendbar /SCH 06/. Aufgrund der recht knappen Informationen zu den Randbedingun-
gen im Experiment, ist unklar, inwiefern die in der Simulation gesetzten Randbedingun-
gen diese Bedingung fur die Umrechnung der normierten Konzentrationswerte erfillen.
Trotz dieser Ungewissheit wurde der Ansatz hier verwendet, um einen Eindruck vom
Einfluss der beobachteten Unterschiede zwischen der experimentellen und simulierten

normierten Tracerverteilung zu bekommen.

Nach der Ermittlung der Konzentrationswerte an den Messpunkten des Experiments
stellte deren Abbildung in die Gitterzellvolumen des Rechengitters zur Dosisberechnung
eine weitere Schwierigkeit dar. Die Parameterwahl dieser Zuordnung war ebenfalls malf3-
geblich fir die Vergleichbarkeit der experimentell abgeschatzten Exposition mit der mit-

hilfe der entwickelten Feldfunktion berechneten Ortsdosis.

Unter diesen Vorbehalten zeigte die Analyse der Ergebnisse eine hohe Ubereinstim-
mung zwischen Experiment und Simulation. Die beobachteten Abweichungen entspra-
chen den ortlichen Unterschieden der normierten Tracerverteilungen und fihrten i. d. R.

zu konservativer Uberschatzung der Exposition durch die Simulation.
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7 Zusammenfassung und Ausblick

Die in diesem Bericht dargestellten Untersuchungen fuhren die Arbeiten aus dem Vor-
gangervorhaben 4717E03370 zur Analyse der grundsatzlichen Eignung von CFD-
Modellen im Allgemeinen und OpenFOAM im Speziellen flir Ausbreitungsrechnungen
von Schadstoffen im Nahbereich eines Transportunfalls fort. Die im Vorgangervorhaben
beobachteten Abweichungen zwischen experimentellen Daten und den durchgefihrten
Simulationen wurde in diesem Vorhaben mithilfe von Variationsrechnungen (Kapitel 2)
und zusatzlichen experimentellen Datensatzen (Kapitel 2 und 3) naher untersucht. Auch
in diesem Vorhaben zeigte sich jedoch, dass die unter Nutzung verschiedener Ansatze
zur Parametrisierung beobachteten Unterschiede zwischen Experiment und Simulation

nicht vollumfanglich erfasst werden konnten.

Ausgehend von einer Literaturrecherche zu Phanomenen bei der Umstromung von Hin-
dernissen wurden verschiedene Simulationsrechnungen mit variierenden Randbedin-
gungen durchgeflhrt (Kapitel 2). Anhand der in der CEDVAL-Studie /SCH 06/ bereitge-
stellten experimentellen Datensatze zu Geschwindigkeitsfeldern im Windkanal
(Datensatz A1-1) sowie zugehorigen Konzentrationsverteilungen eines freigesetzten

Tracers (Datensatz A1-5) wurde ein Simulationsmodell erstellt.

In den Variationsrechnungen wurden verschiedene Methoden u. a. der Gittererstellung,
Turbulenzmodellierung (verschiedene RANS-Ansatze) und der gewahlten Eingangs-
randbedingungen an den Randern der Geometrie (bspw. Inlet, Boden, Hindernis) sowie
der verwendeten Algorithmen zur numerischen Lésung der Navier-Stokes-Gleichungen
(sogenannte Gleichungsldser) verwendet. Unter Nutzung der sogenannten Trefferquote
zur Parametrisierung der normierten Ergebnisse zeigte sich nur eine geringe Uberein-
stimmung zwischen simulierten und experimentellen Daten, welche auch im Rahmen
der durchgeflhrten Variationsrechnungen nur unwesentlich erhéht werden konnte. Das
galt einerseits fur die Ergebnisse des Vergleichs der Stromungsdaten (CEDVAL A1-1),
wo eine mittlere Trefferquote von ca. 80 % erreicht wurde, bei grolRen Abweichungen
zwischen Nah- und Fernfeld. Andererseits wurde in den anschlielienden Transportsimu-
lationen auch nur eine maximale Trefferquote von ca. 15 % erreicht. Die Suche nach
Ursachen der Unterschiede zwischen simulierten und experimentellen Daten gestaltete
sich u. a. aufgrund zum Teil verkurzter Angaben zum Setting und den Randbedingungen
der zur Validierung herangezogenen Datensatze A1-1 und A1-5 schwierig. Ebenso
zeigte sich bei der Analyse des im Windkanal WOTAN in Hamburg rekonstruierten

Feldexperiments ,Mock-Urban-Setting Test* (MUST) aus Kapitel 3 beispielsweise durch
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Variationsrechnungen der Simulationsparameter, dass eine starke Abhangigkeit von der
Positionierung der Freisetzungsquelle vorlag. Die Parametrisierung der Freisetzungs-
quelle wurde dabei auch bei den Teilnehmern der COST ACTION 732 nicht einheitlich
realisiert, was u. a. auf die wenig detaillierte Dokumentation des experimentellen Daten-
satzes zuruckzufuhren ist. Dennoch konnten die Ergebnisse sowohl in Abschnitt 2 als
auch in Abschnitt 3 Gberwiegend plausibilisiert werden. Die erzielten Werte der Paramet-
risierungsgroRen (u. a. Trefferquote) lagen in ahnlicher GroRenordnung wie sie in inter-

nationalen Studien erreicht wurden.

Insbesondere stellten die in Kapitel 2 und 3 dargestellten Simulationen wichtige Ansatz-
punkte dar, u. a. fir die in Kapitel 5 vorgestellten Simulationen mit kompressiblen Sol-
vern sowie deren Verstandnis. Auch in zukinftigen Untersuchungen von Phanomenen
der Stromung und Ausbreitung kann auf die hier gewonnenen Erkenntnisse der Mo-
dellerstellung und Einstellung der Randbedingungen zurtickgegriffen werden, bspw. bei
Verwendung des cartesianMesh-Formalismus zur Gittererstellung auf komplexen Ge-

ometrien.

Ein weiteres Ziel des Vorhabens war die Untersuchung verschiedener Turbulenzmodelle
(Kapitel 4). Insbesondere der Vergleich des RANS- mit dem LES-Ansatz sollte naher
untersucht werden. Grundsatzlich ist der LES- dem RANS-Ansatz vorzuziehen, jedoch
geht er einher mit deutlich héheren rechnerischen Anforderungen. Dies betrifft zum ei-
nen die Qualitat und Art des Rechengitters. Fur LES-Simulationen sind soweit mdglich
hexaedrische Gitterzellen vorteilhaft, da diese numerischen Ungenauigkeiten (soge-
nannte numerische Diffusion) vorbeugen. Aulerdem macht die direkte Modellierung der
Turbulenzwirbel die Verschmalerung der Gitterzellen zu den festen Randern der Geo-
metrie (Boden, Gebaude) erforderlich, um Reibungseffekte adaquat bei der Turbulenz-
modellierung zu berucksichtigen. Die Sicherstellung ausreichender Qualitat der Gitter-
zellen insbesondere in Randbereichen komplexer Geometrien, bspw. bei der Umstro-
mung von Hindernissen, ist erfahrungsgemaf sehr zeitaufwendig. Beim RANS-Ansatz
erfolgt die Modellierung hier Uber einen Naherungsansatz, welcher keine derart hohe
Gitterqualitat erforderlich macht. Neben dem hohen Aufwand zur Vorbereitung einer Si-
mulation mit dem LES-Ansatz stellt die Methode zum anderen auch rechnerisch héhere
Anforderungen als der RANS-Ansatz. Zusatzliche zu I6sende Gleichungen kénnen die
Stabilitdt reduzieren und fuhren i. d. R. zu verlangsamter Konvergenz bei der Berech-
nung einzelner Zeitschritte. Als Konsequenz sollte in zukunftigen Vorhaben der RANS-

Ansatz verwendet werden, da dieser einerseits eine robuste Anwendung auf Rechengit-
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tern einfacherer Qualitat ermoglicht. Andererseits geht die Verwendung dieses Ansatzes
mit grundsatzlich geringeren rechnerischen Anforderungen einher, sodass mit kurzeren

Rechenzeiten zu rechnen ist.

Der nachste untersuchte Aspekt bestand in der Einbindung thermischer Effekte in die
Simulationen (Kapitel 5). Insbesondere der Einfluss auf das Ausbreitungsverhalten des
freigesetzten Tracers sollte hier untersucht werden. Die Umsetzung eines Hitzeeintrags
erfolgte Uber zwei verschiedene Methoden. Zunachst wurde eine heile 2D-Flache an
der Rickwand des umstromten Hindernisses und einer begrenzten Bodenflache dahin-
ter umgesetzt. Der Effekt der Ansammlung des Tracers in diesem Bereich und keiner
thermischen Uberhdhung durch den Hitzeeintrag konnte anhand des Vergleichs mit in-
ternationaler Literatur plausibilisiert werden. Im nachsten Schritt wurde ein 3D-Hitzeein-
trag an verschiedenen Positionen auf, vor und hinter dem Gebaude simuliert. Die einfa-
che Form (3D-Blécke) des Volumens, in welchem der Hitzeeintrag modelliert wurde,
zeigte bereits deutlich den gewlinschten Effekt der thermischen Uberhéhung. Das wohl
bedeutendste Ergebnis der Untersuchungen in diesem Kapitel stellte jedoch der Effekt
der Verwendung eines kompressiblen Solvers auf die Ausbreitungsrechnungen dar, ins-
besondere im Vergleich zu in Kapitel 2.6 dargestellten Ergebnissen der Simulationen mit
inkompressiblem Solver. Sowohl der quantitative (u. a. anhand des Vergleichsparameter
der Trefferquote) als auch der qualitative Vergleich durch Betrachtung der erhaltenen
Tracerkonzentrationen im Nachlauf des Geb&udes zeigte erheblich hdhere Ubereinstim-
mung mit den normierten Tracerkonzentrationen des experimentellen CEDVAL-
Datensatzes A1-5. Die Umstellung auf kompressible Solver wurde nicht auf die in Ab-
schnitt 3 durchgeflhrten Untersuchungen ausgeweitet, da zunachst nur eine generische
Untersuchung thermischer Einfliisse das Ziel war. Fir die Anpassung der Simulations-
Randbedingungen zur Untersuchung der COST Action 732 Datenséatze ist aufgrund der
deutlich komplexeren Geometrie ein grof3erer Aufwand erforderlich. Fur zukunftige Ana-
lysen verspricht die Nutzung des hier vorgestellten kompressiblen Ansatzes in Kombi-
nation mit den Ergebnissen der COST Action 732 jedoch wertvolle zusatzliche Erkennt-

nisse.

Im folgenden Kapitel 6 wurde die Entwicklung einer Feldfunktion zur Dosisberechnung
zeitgleich mit der durchgefiihrten Simulation vorgestellt. Grundsétzlich bietet das entwor-
fene functionObject sbgValueField die Mdglichkeit flexibel Expositionen durch
Inhalation oder B-Submersion in zeitlich veranderlichen Aktivitatsverteilungen eines Nuk-

lids zu berechnen. Die Integration der y-Submersion Uber eine abstandsabhangige
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Bericksichtigung aller Gitterzellen, welche Aktivitat enthalten, kann in zuklnftigen Vor-
haben mit dem hier vorgestellten Framework (Gittererstellung, Solver-Wahl, Randbedin-
gungen, usw.) realisiert werden. Fur die Umsetzung der Berechnung der Exposition
durch Ingestion ist ein Modell der (nassen und trockenen) Deposition notwendig. Die
Dosisberechnung mittels der entwickelten Feldfunktion zeigte Ubereinstimmung mit den
zur Kontrolle durchgefiihrten Berechnungen mit dem GRS SBG-Modul. Auch der Ver-
gleich mit den anhand der normierten Konzentrationen des experimentellen Datensatzes
angenommenen Expositionen zeigte, dass die in der Simulation ermittelten Dosiswerte
eine (konservative) Naherung mit ausreichender Genauigkeit darstellen. Die Einschran-
kungen in der Vergleichbarkeit der experimentellen und simulierten Ergebnisse aufgrund
der schwierigen Umsetzung der exakten Bedingungen im Experiment (u. a. aufgrund nur

knapper Angaben) macht zukinftige Untersuchungen und Validierungen erforderlich.

In diesem Vorhaben wurde die Einbindung des Tracer-Transports in den Simulationen
Uber die Nutzung des functionObject scalarTransport umgesetzt. Die Imple-
mentierung in OpenFOAM lasst keine Anpassung der Masse des freigesetzten Tracers
zu, sodass die Untersuchungen mit diesem Formalismus lediglich fir ein Nuklid durch-
gefuhrt werden kénnen. Es ist fraglich, inwiefern dieser Umstand zu den Abweichungen
zwischen den experimentellen Tracerverteilungen des CEDVAL-Datensatzes A1-5 und
den simulierten Ergebnissen beitragt. In zukunftigen Vorhaben sollte daher insbeson-
dere das Euler-Euler-Modell fiir den Tracertransport verwendet und getestet werden. Die
Anwendung des OpenFOAM-Solvers multiPhaseEulerFoam ermdglicht beispielsweise
die Einbindung mehrerer Phasen in einer Simulation, sodass die Freisetzung eines

Quellterms mit Nuklidvektor untersucht werden kann.

Wahrend im aktuellen Vorhaben Einzelsituationen intensiv untersucht wurden, liegt ein
moglicher Fokus zukunftiger Vorhaben in der Anpassung des konzipierten Modellie-
rungsansatzes auf komplexe, realistische Storfallsituationen. Beispielsweise flr kleins-
kalige Untersuchungen — sowohl kurzzeitige Freisetzungen als auch Analysen in der di-
rekten Umgebung einer Freisetzung — kann OpenFOAM eine wertvolle Erganzung der
Storfalluntersuchung u. a. zu Berechnungen mit ARTM darstellen /GRS 15/. Hierbei
sollte der Schwerpunkt insbesondere auf der Optimierung der einzelnen entwickelten
Anwendungsschritte liegen, bezlglich einer flexiblen und soweit moéglich teilweise auto-
matisierten Anwendung auf unterschiedliche Szenarien von Transportunfallen. Das be-
inhaltet u. a. die Extraktion und Definition der zu untersuchenden Geometrie, die nach-

folgende Gittererstellung sowie die Wahl der Randbedingungen der Simulation.

128



Beispielsweise ermdglicht der OpenFOAM-eigene und in diesem Vorhaben bereits
punktuell angewendete Formalismus zur Gittererstellung cartesianMesh eine im Ver-
gleich zu blockMesh und snappyHexMesh robustere und flexiblere Anwendung auf
komplexe Geometrien. U. a. die in Abschnitt 3 verwendete Geometrie des MUST-

Experimentes stellt hierfir einen geeigneten Ansatzpunkt dar.

Darlber hinaus stellt auch die Umstellung von transienten Simulationen, wie sie in die-
sem Vorhaben Uberwiegend durchgefiihrt wurden, zu nicht-stationaren Simulationen ei-
nen bedeutenden Aspekt der Untersuchung von Transportunfallen mit Freisetzungen
dar. Das Gerlst an Arbeitsschritten, welches in diesem Vorhaben weiterentwickelt
wurde, stellt hierflr eine gute Ausgangssituation dar. Daneben sollte die begonnene Un-
tersuchung des Hitzeeinflusses in zukiinftigen Vorhaben hinsichtlich Transportunfallen
mit Brandereignissen intensiviert und insbesondere eine realistischere Umsetzung anvi-
siert werden. Diesbezlglich bietet sich besonders die Situation des mehrstiindigen, ein-
hillenden Brandes mit Freisetzung, wie sie in /GRS 14/ beim Transportunfalls eines

MOSAIK-Behalters Typ Il unterstellt wird, als zentraler Untersuchungsgegenstand an.
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A Anhang

A1 Vergleichsrechnungen mit Feld-Experiment ,,Mock-Urban-Setting

Abb. A1 Vergleich der Windprofilkomponenten (U, W) und der turbulenten kineti-
schen Energie TKE unterschiedlicher Modelle zu Windkanalmessungen

(,WT _experiment®) fur die exemplarischen Messpositionen 1 (oben) und 2
(unten).
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Abb. A 2 Vergleich der Windprofilkomponenten (U, W) und der turbulenten kineti-
schen Energie TKE unterschiedlicher Modelle zu Windkanalmessungen
(,WT _experiment®) fur die exemplarischen Messpositionen 3 (oben) bis 6
(unten).
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Abb. A 3 Vergleich der Windprofilkomponenten (U, W) und der turbulenten kineti-
schen Energie TKE unterschiedlicher Modelle zu Windkanalmessungen

(,WT _experiment®) fir die exemplarischen Messpositionen 7 (oben) bis 10
(unten).
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Abb. A 4 Vergleich der Windprofilkomponenten (U, W) und der turbulenten kineti-
schen Energie TKE unterschiedlicher Modelle zu Windkanalmessungen

(,WT_experiment®) fur die exemplarischen Messpositionen 11 (oben) bis
14 (unten).
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Abb. A5 Vergleich der Windprofilkomponenten (U, W) und der turbulenten kineti-
schen Energie TKE unterschiedlicher Modelle zu Windkanalmessungen

(,WT_experiment®) fur die exemplarischen Messpositionen 15 (oben) bis
18 (unten)
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B Anhang

Der Groliteil beider im folgenden beschriebenen Dateien wurde aus den Vorlagedateien
scalarTransport.H und scalarTransport.C teilweise leicht angepasst Ubernommen. Un-
terschiede und Erganzungen, die speziell der Dosisberechnung dienen, sind genauer
erlautert. FUr weitere Erlauterungen zur verwendeten Nomenklatur sei an dieser Stelle
auf /OPE 20/ verwiesen.

B.1 sbgFieldValue.C

Am Beginn der Datei erfolgt der Aufruf notwendiger Dateien (u. a. sbgFieldValue.H) so-
wie die Definition des functionObject gemal den Vorgaben von OpenFOAM.

#include "sbgFieldvValue._H"
#include "fvcGrad.H"
#include "addToRunTimeSelectionTable.H"

namespace Foam

{

namespace functionObjects

{
defineTypeNameAndDebug(sbgFieldvalue, 0);

addToRunTimeSelectionTable(functionObject, sbgFieldvValue, dic-
tionary);

}

Es folgen die Befehle zur Definition der in sbgFieldValue.H definierten Variablen do-
sisField sowie tracerField, welche die zu berechnende auszugebende Dosis bzw.

das zugrundeliegende Konzentrationsfeld beschreiben.

[/ * * * *x * %k % % % % % % % DPrivate Member Functions * * * * * * *

Foam: :volScalarField& Foam::functionObjects: :sbgFieldvalue: :dosis-
FieldQ

if (IfoundObject<volScalarField>(fieldName_))

auto tfFldPtr = tmp<volScalarField>: :New

(
I0object

(

fieldName_,

mesh_.time().timeName(),

mesh_,

I0object: :READ_IF_PRESENT,//MUST_READ,//
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10object::AUTO_WRITE//,
// Talse
),
mesh_,
dimensionedScalar("dosis",dimensionSet(0,0,0,0,0,0,0), Zero)
E
store(fieldName_, tfldPtr);
}

return lookupObjectRef<volScalarField>(fieldName );
}

Foam: :volScalarField& Foam::functionObjects: :sbgFieldValue: :tracer-
FieldQO

if (IfoundObject<volScalarField>(tracerField ))

auto tfldPtr = tmp<volScalarField>: :New

(
10object

(

tracerField_,

mesh_.time().timeName(),

mesh_,

I0object: :READ_IF_PRESENT,//MUST_READ,//

I0object: :NO_WRITE

),

mesh_

)

store(tracerField_, tfldPtr);
// store(fieldName , tfldPtr);

}

return lookupObjectRef<volScalarField>(tracerField );

Im Anschluss werden die Konstruktoren und Destruktoren der Uber sbgFieldValue.H ini-

tialisierten Variablen und Felder definiert und teilweise aus dem controlDict eingelesen.

Foam: :functionObjects: :sbgFieldValue: :shgFieldValue

(
const word& name,
const Time& runTime,
const dictionary& dict
)

fvMeshFunctionObject(name, runTime, dict),

// Read entries in controlDict
tracerField_(dict.getOrDefault<word>(""tracerField"”, 'tracer')),
fieldName_(dict.getOrDefault<word>("field", "dosis'™)),
doseOrRate_(dict.getOrDefault('doseOrRate",true)),
volDependent_(dict.getOrDefault('volDependent™, false)),
releaseVol_(),
activity O,
dosisFactorBeta_ (),
dosisFactorGamma_(),
dosisFactorinhal_(),
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inhalationRate_Q)

//***************

read(dict);
volScalarField& dosis = dosisField();
// volScalarField& tracer = tracerField();

* K K KX KX Kx KX K* K* K* K* K* KX KX KX X * * * KX KX KX * KX * * *
// Destructor

Foam: :functionObjects: :sbgFieldValue: :~sbgFieldValue()
{

Nach dem Einlesen weiterer flir das functionObject notwendiger Parameter aus dem

controlDict folgt nach eine Kontroll-Ausgabe der eingelesenen Parameter.

bool Foam::functionObjects::sbhgFieldValue::read(const dictionary&
dict)

{
fvMeshFunctionObject: ::read(dict);
// doseOrRate_ = dict.readlfPresent('doseOrRate", doseOrRate );
releaseVol_ = dict.get<scalar>("releaseVol');
activity = dict.get<scalar>("activity™);
dosisFactorBeta = dict.get<scalar>("dosisFactorBeta™);
dosisFactorGamma_ = dict.get<scalar>("'dosisFactorGamma');
dosisFactorinhal_ = dict.get<scalar>("'dosisFactorinhal™);
inhalationRate_ = dict.get<scalar>("inhalationRate');

dict.readl fPresent(*'region’,region_);

Log << nl << type() << " is calculated using following values:"
<< nl
<< "™ dose [Sv] (1 - true) or rate [Sv/s] (0O - false): " <<
doseOrRate_ << nl
<< " input field: " << tracerField_ << nl
<< " input field is volume dependent (1 - true, 0 - false): "
<< volDependent_ << nl

<< " releaseVol [m"3]: " << releaseVol_ << nl

<< "™ activity/s [Bg/s]: " << activity_ << nl

<< " dosisFactorBeta [Sv m3 / (Bqg s)]: " << dosisFactorBeta
<< nl

<< " dosisFactorGamma [Sv m"3 / (Bgq s)]: " << dosisFactor-
Gamma_ << nl

<< " dosisFactorlnhal [Sv / Bq]: " << dosisFactorlnhal_ << nl

<< " inhalationRate [M"3 / s]: " << inhalationRate_ << nl

<< " executed on region: " << region_ << nl

<< endl;

return true;

}

Anschlie3end folgt die eigentlich im functionObject durchgeflhrte Berechnung.
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bool Foam::functionObjects::sbgFieldValue::execute()

{

volScalarField& dosis = dosisField();
volScalarField& tracer = tracerField();

Log << type() << " execute: " << dosis.name() << endl;

volScalarField V

(
10object
(
mesh_.V(Q) .name(),
time_.timeName(),
mesh_,
10object: :NO_READ,
10object: :NO_WRITE,
false
).
mesh_,
dimensionedScalar(mesh_.V().dimensions(), Zero),
calculatedFvPatchField<scalar>: :typeName
):

V.ref() = mesh_.VQ;

scalar timelnterval;
it (doseOrRate )

{

timelnterval = time_.deltaTValue();

}

else

{

timelnterval

}

scalar volFactorl;
if (volDependent )

1;

volFactorl = 1;

}

else

volFactorl = releaseVol_;
}

scalar volFactor2;

scalar prefactorl;

scalar prefactor?2;

prefactorl = activity_/ volFactorl * timelnterval * ( dosisFac-
torBeta_ + dosisFactorlnhal_ * inhalationRate );

prefactor2 = activity_ / volFactorl * timelnterval * dosisFactor-
Gamma_;

Log << " deltaTValue " << ": " << time_.deltaTValue() << endl;

const cellList allCells = mesh_.cells();
const labelListList neighborCells = mesh_.cellCells();

forAll(allCells, celli)
{

// Log << nl << " dosis " << celli << ": " << dosis[celli] << endl;
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dosis[celli] = tracer[celli] * (prefactorl + prefactor?2);
// Log << nl << " dosis " << celli << ": " << dosis[celli] << endl;
if(prefactor2 '= 0)

{

const labelList tmpNeighbors = neighborCells[celli];
// Log << nl << " number of neighbors " << celli << ": " << tmp-
Neighbors.size() << endl;

for (int i = 0; 1 < tmpNeighbors.size(); ++i)//

{

// Log << nl << " neighbourCells " << celli << ": " << tmpNeigh-
bors[i] << endl;
dosis[celli] = dosis[celli] + 0.5 * tracer[i] * prefactor2;

// Log << nl << " shgValueField " << celli << ": " << shgValue-
Field[celli] << endl;

}

}
// Log << nl << " dosis.oldTime ™ << celli << ": " << dosis.old-
TimeQ[celli] << endl;
// Log << nl << " dosis.previter " << celli << ": " << dosis.prevl-

terQJ[celli] << endl;

it (volDependent )
{

volFactor?2

}

else

{

volFactor?2
// volFactor2

}

if (doseOrRate )

1;

1;
V[celli];

dosis[celli]

}

else

dosis.oldTime(Q[celli] + dosis[celli]/volFactor?2;

dosis[celli]

}
}

// Log << " time_.timeName() : " << time_.timeName() << nl << endl;
dosis.write();

dosis[celli]/volFactor2;

Log << endl;

return true;

Am Ende der Datei steht noch der Befehl fir das Schreiben des berechneten Feldes.

bool Foam::functionObjects::sbgFieldvValue::write()
{

return true;
}
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B.2 sbgFieldValue.H

Die hier beschriebene Datei hat grundsatzlich die Funktion, Variablen fiir die Nutzung in
der Datei, sbgFieldValue.C zu initialisieren. Am Beginn der Datei erfolgt die Definition

des functionObject gemal den Vorgaben von OpenFOAM sowie der Aufruf weiterer

notwendiger Dateien.

#ifndef functionObjects sbgFieldvalue H
#define functionObjects sbgFieldvalue H

#include "fvMeshFunctionObject.H"
#include "volFields.H"

Anschlie3end folgt unter Nutzung des OpenFOAM-eigenen namespace die Definition
verschiedener fir das functionOb ject notwendiger Parameter, welche im controlDict

der Simulation zu setzen sind (vgl. Abschnitt 6.1.2).

namespace Foam

{
namespace functionObjects
{
S
_________ *\
Class sbgFieldValue Declaration
\*mlp koo e i (il il l
_________ * /

class sbgFieldvalue

public fvMeshFunctionObject
{

// Private data

// parameter from controlDict
word tracerField_;
wordfieldName_;
wordregion_;
booldoseOrRate_;
boolvolDependent_;
scalar releaseVol_;
scalar activity_;
scalar dosisFactorBeta_;
scalar dosisFactorGamma_;
scalar dosisFactorlinhal_;
scalar inhalationRate_;

Im nachsten Schritt werden die einzelnen Funktionen, die in der Datei sbgFieldValue.C

aufgerufen werden, definiert.

// Private Member Functions

//- Return reference to registered transported field
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volScalarField& dosisField();

//- Return reference to registered tracer field
volScalarField& tracerField();

//- No copy construct
sbgFieldValue(const sbgFieldValue&) = delete;

//- No copy assignment
void operator=(const shgFieldvValue&) = delete;

public:

//- Runtime type information
TypeName(*'sbgFieldvalue™);

// Constructors

//- Construct from Time and dictionary
sbgFieldvalue
(

const word& name,
const Time& runTime,
const dictionary& dict

)

//- Destructor
virtual ~sbgFieldvValue();

// Member Functions

//- Read the data (e.g. from controlDict
virtual bool read(const dictionary&);

//- Do something
virtual bool execute();

//- Write the sbgValueField
virtual bool write();

//*********************************

} // End namespace functionObjects
} // End namespace Foam

//*********************************

#endif
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