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Kurzfassung 

In der vorliegenden Arbeit wird ein neuartiges Agglomerationsmodell zur Vor-
ausberechnung von Struktureigenschaften sprühgetrockneter Pulver vorgestellt. 
Bei der Sprühtrocknung wird ein meist flüssiger Suspensionssprühnebel durch 
Verdampfen des Lösungsmittels in einen trockenen Zustand überführt. An-
wendung findet die Sprühtrocknung neben anderen Industriezweigen vor allem 
in der Herstellung von Milchpulver. Ein wichtiger Aspekt bei der Produktion 
von sprühgetrockneten Pulvern ist eine gute Wiederlöslichkeit der Partikel. In 
diesem Zusammenhang stellt die Möglichkeit, bereits bei der Planung und vor 
Inbetriebnahme von Sprühtrocknern, die Produkteigenschaften der hergestell-
ten Pulver vorausberechnen zu können einen großen Vorteil dar. An diesem 
Punkt setzt das hier vorgestellte erweiterte Agglomerationsmodel an. 

Im Rahmen des Euler-Lagrange-Ansatzes wurde ein Modell entwickelt, das es 
ermöglicht anhand der Lagevektoren der einzelnen Primärpartikel, die ein Ag-
glomerat aufbauen, verschiedene Strukturparameter zu berechnen. Folgende 
Strukturparameter können mit Hilfe des im Folgenden vorgestellten Agglome-
rationsmodells berechnet werden: 

• Porosität der Agglomerate, 
• freie Oberfläche im Agglomerat, 
• Agglomeratsphärizität, 
• verschiedene Äquivalentdurchmesser, 

 Trägheitsradius 
 Durchmesser der volumenäquivalenten Kugel 
 Durchmesser der agglomeratumhüllenden Kugel und 

• Fraktale Dimension. 

Die Berechnung dieser Strukturparameter ermöglicht es, das entstandene Pro-
dukt bereits im Vorfeld zu charakterisieren und weiterer Eigenschaften daraus 
abzuleiten. 

Anhand verschiedener ausgewählter Testfälle sind die unterschiedlichen Mo-
dellteile überprüft worden. Bei stochastischen Kollisionsmodellen wird zu je-
dem Partikel ein fiktiver möglicher Kollisionspartner generiert. Im Falle einer 
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Kollision wird der Impuls vom fiktiven auf das reale Partikel oder andersherum 
übertragen. Im Mittel gleicht sich der Impulsaustausch gerade so aus, dass die 
Gesamtenergie im System konstant bleibt. Diese Untersuchung wurde anhand 
eines granularen Mediums im Vakuum durchgeführt. In diesem Zusammen-
hang wurden auch die Kollisionsfrequenzen der einzelnen Partikelfraktionen a-
nalysiert. 

Bei der Lagrangeschen Berechnung von Partikelflugbahnen werden die einzel-
nen Partikel als Punktpartikel angesehen. Das Modell bietet verschiedene Mög-
lichkeiten, Agglomerate durch einen Äquivalentdurchmesser darzustellen. Die 
Verwendung der unterschiedlichen Äquivalentdurchmesser nimmt Einfluss auf 
das Dispersionsverhalten der betrachteten Partikel. Dieses wurde in einem ver-
tikalen Windkanal in einem weiteren Testfall untersucht. 

Für die Simulation eines Sprühtrockners und dabei vor allem für die Voraussa-
ge von Produkteigenschaften ist die Berücksichtigung der Partikelagglomera-
tion essentiell. In diesem Zusammenhang wurden verschiedene Testfälle ver-
wendet, bei denen sowohl die Agglomeration trocknerer Partikel mit und ohne 
Strukturberechnung als auch von viskosen Partikeln untersucht wurden. Auf 
diese Weise konnten neben der Auswirkung der Auftreffwahrscheinlichkeit auf 
die Kollisions- und Agglomerationsfrequenzen auch die Bildung neuer Parti-
kelgrößenklassen in Folge der Agglomeration analysiert werden. Vor allem die 
entstandenen Agglomeratstrukturen von trockenen und unterschiedlich visko-
sen Partikeln wurden eingehend untersucht und bewertet. 

Die Simulationen der verschiedenen Testfälle zeigen, dass das neuentwickelte 
Agglomerationsmodell plausible Ergebnisse liefert. Bei der Simulation eines 
industriellen Sprühtrockners im Pilotmaßstab wurde die Anwendbarkeit des 
Modells auf technische Anlagen unter Beweis gestellt. Mit Hilfe des hier vor-
gestellten Modells zur Berechnung von Agglomeratstrukturen ist eine Voraus-
berechnung von Produkteigenschaften möglich. Das Modell kann somit zu-
künftig einen Beitrag zur Verbesserung des Sprühtrocknungsprozesses leisten. 
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1 Einleitung 

Zur Trocknung von Lösungen, Suspensionen oder Pasten werden innerhalb der 
Verfahrenstechnik verschiedene Technologien eingesetzt. Eine der weit ver-
breitesten ist die Sprühtrocknung. Mittels einer geeigneten Zerstäubereinheit 
(Düsen, rotierende Scheiben) wird das zu trocknende flüssige Vorlagegut in ei-
nen Sprühnebel überführt. Werden die so gebildeten feinen Tröpfchen mit ei-
nem Heißgasstrom in Kontakt gebracht, bildet sich durch Verdampfen des Lö-
sungsmittels ein trockenes Pulver. Das getrocknete Pulver wird im Anschluss 
meist mit Hilfe von Aerozyklonen oder Taschenfiltern vom Heißgasstrom ab-
getrennt. Abbildung 1.1 zeigt schematisch den Verfahrensschritt der Sprüh-
trocknung. 

 

Abbildung 1.1: Schematische Darstellung des Sprühtrocknungsprozesses. 

Der Sprühtrocknungsprozess kann in fünf Stufen unterteilt werden (Masters 
2004): 

1. Spraybildung: Das zu trocknende Gut wird in einen Sprühnebel über-
führt. Die Tropfengrößenverteilung beeinflusst sowohl die Bewegung 
als auch die Trocknung der Partikel. 
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2. Tropfen-Heißgas-Kontakt: Tropfentrajektorien und Anfangsverdampf-
ungsrate können durch die Gestaltung des Gaseinlasses oder die Lage 
des Zerstäubers beeinflusst werden. 

3. Partikelbildung und –trocknung: In diesem Prozessschritt werden vor 
allem die Partikelform und –morphologie, sowie die Temperatur und 
Restfeuchte des Produkts beeinflusst. 

4. Partikelsammlung: Hier erfolgt die Abtrennung des getrockneten Pul-
vers aus dem Gasstrom.  

5. Pulvernachbehandlung: Eventuell sind weitere Prozessschritte zur Er-
füllung der geforderten Produktqualität notwendig (weitere Trocknung, 
Agglomeration, Mahlen). 

Sprühtrocknung ist ein Prozess, der seit etwa einem Jahrhundert (Gray 1914) 
Anwendung in der Lebensmittel-, Aroma- und Pharmaindustrie zur Herstellung 
von Milchpulver und anderen empfindlichen Produkten wie Hormon-, Protein- 
und Vitaminpräperaten sowie Aromen findet. Auch zur Verkapselung von 
ätherischen Ölen o.ä. können Sprühtrockner eingesetzt werden. Masters (1991) 
berichtet, dass die Sprühtrocknung in den letzten drei Jahrzehnten eine sehr 
hohe Kapazität in der industriellen Trocknung erreicht hat. Dieses Wachstum 
der Technologie begründet Masters (2004) vor allem darin, dass flüssige Aus-
gangsstoffe nicht nur direkt in trockene Pulver überführt werden, sondern dass 
während des Prozesses auch die Pulvereigenschaften kontrolliert werden kön-
nen. Somit kann auf die Produktqualität direkt Einfluss genommen werden. 

In den 1960er Jahren verbesserten laut Masters (2004) drei technologische 
Durchbrüche den Sprühtrocknungsprozess maßgeblich. Die Möglichkeit nicht-
wässrige lösungsmittelhaltige Flüssigkeiten zu handhaben stellte eine große 
Verbesserung dar. Weiterhin ermöglichte die Entwicklung der Rotationszer-
stäubung abrasive Suspensionen bei hohen Durchflussraten zu trocknen. Als 
dritten Durchbruch in der Sprühtrocknung nennt Masters (2004) die Kombina-
tionsmöglichkeit mit anderen Trocknungstechnologien, um einerseits schwierig 
zu trocknende Stoffe in einem einzigen Prozess zu verarbeiten und andererseits 
spezifische Eigenschaften des Produkts wie z.B. die Morphologie gezielt zu 
steuern (z.B. in Kombination mit einer im Bodenteil des Sprühtrockners inte-
grierten Wirbelschicht). 

Obwohl die Technologie der Sprühtrocknung in weiten Bereichen industrieller 
Prozesse verwendet wird, beruht die Konstruktion und der Betrieb weitgehend 
auf Erfahrungswerten und Testläufen. Dieses Vorgehen kostet viel Zeit und so-
mit auch Geld. Obwohl für einen optimalen Betrieb jeder spezifischen Anlage 
viel Erfahrung und „Fingerspitzengefühl“ bei der Einstellung der Betriebspara-
meter benötigt wird, wird von jedem Sprühtrockner gefordert, eine möglichst 
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breite Produktpalette zu bedienen. In diesem Zusammenhang können Metho-
den der „Computational Fluid Dynamics (CFD)“ dabei helfen, Sprühtrockner 
bereits im Vorfeld durch Simulation der Strömung sowie der Partikelbildung 
und –bewegung auszulegen und zu optimieren. 

Masters (2004) gibt einen Überblick über aktuelle Forschungs- und Entwick-
lungsarbeiten zur Verbesserung des Sprühtrocknungsprozesses. Er nennt darin: 

• die Reduzierung von Produktablagerungen, 

• die Anpassung an variierende Pulverspezifikationen, 

• die Kostenreduktion pro produzierte Masseneinheit und  

• die Erfüllung von Sicherheits-, Umwelt- und Hygienestandards. 

Um Produktablagerungen an Trocknerwänden zu minimieren müssen sowohl 
die Gasströmung als auch die Partikelbewegung bekannt sein. Da jedes Pulver 
möglicherweise ein anderes Trocknungsverhalten zeigt, ist auch die genaue 
Kenntnis der Trocknungscharakteristika der verschiedenen Produkte notwen-
dig, um den Prozess besser zu verstehen und zu optimieren. Sollen in einem 
Sprühtrockner verschiedene Produkte erzeugt werden, sind entweder aufwendi-
ge Experimente notwendig, um die gewünschte Qualität zu erhalten, oder aber 
geeignete Modellierungsansätze. In diesem Zusammenhang können Computer-
simulationen einen wichtigen Beitrag leisten. 

Eine wichtige Voraussetzung zur korrekten Modellierung des Sprühtrock-
nungsprozesses ist eine gute Simulation des Strömungsfelds. Die Einlassbedin-
gungen des Heißgases bestimmen maßgeblich die Form der Strömung inner-
halb der Trocknungskammer und somit auch die Flugbahnen der Partikel. Zwar 
werden die Trajektorien der Tropfen auch durch den Zerstäuber bestimmt, je-
doch passen sich die Partikel, je nach Größe, mehr oder weniger schnell der 
Fluidströmung an. Eine akkurate Berechnung des Strömungsfelds in Sprüh-
trocknern stellt ein großes Problem dar (Langrish 2007). Das Strömungsregime 
ist meistens vollturbulent, so dass geeignete Turbulenzmodelle angewendet 
werden müssen. Reynolds-Spannungs-Modelle liefern oft sehr gute Ergebnisse, 
jedoch ist ihr numerischer Aufwand enorm. Die meisten Simulationen von 
Sprühtrocknern unterstellen oftmals einen stationären Strömungszustand. Es 
gibt aber Hinweise aus CFD-Berechnungen (Oakley et al. 1988, Southwell und 
Langrish 2000, Langrish und Fletcher 2001), dass sich unterhalb des Luftein-
lasses ein präzedierender Wirbelkern ausbildet, der ähnlich dem in einer plötz-
lichen Expansions-Strömung (Guo et al. 1998) ist. Somit ist das Strömungsfeld 
als instationär anzusehen ist.  

Livesley et al. (1992) kehren deshalb zur Verwendung des k-ε-Modells zurück, 
um Partikelgrößen und mittlere axiale Gas- und Partikelgeschwindigkeiten zu 
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berechnen. Sie fanden in ihren Untersuchungen gute Übereinstimmungen zwi-
schen den Simulationen und experimentellen Daten. Trotz der Limitierungen 
des k-ε-Modells hinsichtlich der Turbulenzmodellierung in Sprühtrocknern 
stellt das Modell laut Livesley et al. (1992) in vielen Situationen einen guten 
Kompromiss zwischen Genauigkeit und rechnerischem Aufwand dar. Guo et 
al. (2001) haben Untersuchungen an einem vereinfachten Sprühtrocknermodell 
hinsichtlich der Voraussage der Regelmäßigkeit und Frequenz der Oszillatio-
nen des Wirbelkerns durchgeführt. Sie kamen zu der überaschenden Erkennt-
nis, dass das k-ε-Modell in diesem Zusammenhang bessere Ergebnisse lieferte 
als das differentielle Reynolds-Spannungs-Modell. Langrish (2007) fasst zu-
sammen, dass sich die Limitierung des k-ε-Modells, die Größe oder das Ab-
klingen von Wirbeln zu bestimmen, in praktischen Anwendungen nicht so 
stark bemerkbar macht. Trotzdem stellt er in seinem Artikel die Forderung 
nach weiterer Forschungsarbeit im Bereich Turbulenzmodellierung, um mit 
Hilfe von CFD Sprühtrockner exakter simulieren zu können. 

Fletcher et al. (2006) führen Untersuchungen von Southwell und Langrish 
(2000) an, die ebenfalls ein stark instationäres Verhalten der Strömung in 
Sprühtrocknern ergaben. Auch in dieser Arbeit ist das k-ε-Modell in der Lage 
die Struktur der Fluidströmung gut genug abzubilden. Die Simulationen wer-
den als „Very-Large-Eddy-Simulation (VLES)“ bezeichnet, wobei das k-ε-Mo-
dell als Kleinskalen-Modell (engl. subgrid scale model) fungiert. Die Form der 
Fluidströmung in Sprühtrocknern bestimmt das Ausmaß an Wanddepositionen 
und mögliche Schädigungen von Partikeln. Durch Rezirkulationszonen können 
bereits getrocknete Partikel wieder in heiße Regionen geraten und thermisch 
beschädigt werden. Klebrige oder noch flüssige Partikel können beispielsweise 
durch eine Aufwärtsströmung an die Decke befördert und dort abgelagert wer-
den. Dies führt nicht nur zu einer Minimierung der Produktmenge, sondern 
auch zu einer Beeinflussung der Produktqualität. Durch den Heißgasstrom kön-
nen an der Wand haftende Partikel verbrennen, herabfallen und somit die Qua-
lität des getrockneten Pulvers herabsetzen. Weiterhin stellen Wanddepositionen 
ein Feuerrisiko dar und gefährden die Einhaltung von Hygienevorschriften 
(Langrish und Fletcher 2001). Stübing et al. (2007) und Langrish und Zbicinski 
(1994) haben CFD-Simulationen dazu genutzt, um die Einlassbedingungen des 
Heißgases zu optimieren und somit bestehende Wanddepositionen in einem 
Sprühtrockner deutlich zu minimieren. Eine Verbesserung der Strömungsver-
teilung wurde von Southwell et al. (1999 a) durch die Anwendung von CFD in 
einer Pilotanlage erreicht. Mit Hilfe der Simulationen konnten die Autoren 
verschiedene Einlasskonfigurationen analysieren, ohne teure Experimente be-
mühen zu müssen. 

Im Bereich der Prozessintensivierung der Sprühtrocknung wurde CFD eben-
falls erfolgreich angewendet. Zbicinski et al. (1996) fanden heraus, dass durch 
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eine erhöhte Turbulenzintensität in der Einlassgasströmung die Partikeltrock-
nung bis zu 20% positiv beeinflusst werden kann. Southwell et al. (1999 b) 
machten aus, dass im Zerstäubernahbereich die Turbulenzintensität des Sprays 
dominierend gegenüber der Fluidströmung ist, allerdings auch schnell abklingt. 
Durch eine Erhöhung der Spray-induzierten Turbulenz ist laut der Autoren e-
benfalls eine Verbesserung der Trocknung zu erreichen. 

Oakley (1994) berichtet in seiner Arbeit über die Unterstützung von CFD beim 
„scale-up“ von Sprühtrocknern. Bei der Maßstabsübertragung von technischen 
Anlagen müssen einige Übertragungsvorschriften eingehalten werden. Dazu 
zählt die geometrische Ähnlichkeit (äußere Abmessungen des Trockners), ähn-
liche Gas-Einlassbedingungen, ähnliche Kammer-Reynolds-Zahl und vernach-
lässigbare Einflüsse von Gravitation und Auftrieb auf die Strömung (Oakley 
1994). Allerdings ist eine echte Ähnlichkeit des Tropfenverhaltens nur schwer 
zu erreichen, weil das Verhalten der Tropfen in der Strömung mit der Partikel-
Reynolds-Zahl skaliert und nicht mit der der Trockenkammer. Oakley nennt an 
dieser Stelle CFD als ein geeignetes Tool, um eine Maßstabsskalierung von 
Sprühtrocknern durchzuführen. 

Während die Struktur der Fluidströmung die Grundlage des Sprühtrocknerver-
haltens darstellt, spielen auch die Partikelbewegung und –trocknung eine große 
Rolle im Sprühtrocknungsprozess. Daher nimmt auch die Modellierung von 
Partikelflugbahn sowie Partikelkollision und –agglomeration einen wichtigen 
Platz bei der Berechnung des Gesamtprozesses ein. Momentan werden nahezu 
alle Simulationen von Sprühtrocknern mit dem Euler-Lagrange-Ansatz durch-
geführt (Fletcher et al. 2006). Dabei wird die kontinuierliche Phase mit Hilfe 
von sogenannten RANS-Modellen gelöst (s. Kap. 2). Die Partikelphase wird 
im Lagrangeschen Ansatz durch das Fluidfeld verfolgt und die Partikelquellter-
me berechnet und so mit dem Fluidfeld gekoppelt. Das Lagrangesche Partikel-
tracking ist allgemein anerkannt und ideal für stationäre Strömungen geeignet. 
Durch häufiges Koppeln der Quell- und Senkenterme mit der Lösung des Strö-
mungsgebiets werden konvergierte Lösungen erreicht. Die Anwendung auf 
transiente Strömungen stellen Fletcher et al. (2006) als schwierig zu implemen-
tieren dar. Ein möglicher Ansatz, transiente Strömungen mit dem Euler-La-
grange-Ansatz zu lösen, wird von Lipowsky (2013) vorgestellt. 

In der Langrangeschen Betrachtungsweise ist es möglich, jedes Partikel entlang 
seiner Trajektorie zu verfolgen und somit auch dessen Historie zu betrachten. 
Das ist vor allem im Hinblick auf die Trocknung von Partikeln notwendig. Die 
korrekte Modellierung der Partikeltrocknung stellt einen wesentlichen Schritt 
auf dem Weg zur Simulation industrieller Sprühtrockner dar. Birchal et al. 
(2006) haben zwei Modelle zur Berechnung eines Sprühtrockners angewendet 
und die Ergebnisse miteinander verglichen. Das erste Modell schließt ein Po-
pulations-Bilanz-Modell zur Beschreibung der dispersen Phase ein, während 
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das zweite Modell auf dem Euler-Lagrange-Ansatz beruht. Obwohl das erste 
Modell sehr gute Voraussagen für die Betriebsvariablen des Gesamtprozesses 
der Trocknung liefert, ist es laut Aussage der Autoren nicht dazu geeignet, Ver-
besserungsvorschläge hinsichtlich der Trocknergeometrie, der Wanddeposition 
oder der Pulvereigenschaften zu treffen. Dazu ist nach Birchal et al. (2006) der 
Euler-Lagrange-Ansatz besser geeignet. Durch die komplette Simulation der 
Patikelbewegungen durch den Trockner ist zu jedem Zeitpunkt der Zustand je-
des einzelnen Partikels bekannt. Dadurch ist es möglich Regionen in denen 
Wanddepositionen und Agglomerationen von Partikeln stattfinden zu identifi-
zieren. Jedoch stellen Birchal et al. (2006) klar, dass die Trocknung der Parti-
kel durch das Modell 2 nicht so gut wiedergegeben wird, wie es das erste Mo-
dell tut. Deswegen stellen die Autoren die Forderung nach besseren Trock-
nungsmodellen auf, um in Zukunft den Sprühtrocknungsprozess noch besser 
mit Hilfe von Euler-Lagrange-Ansätzen zu simulieren. 

Auch von Zbicinski und Li (2006) wird die Bildung der festen Partikel wäh-
rend des Kontakts zwischen Sprühnebel und Trocknungsgas in der Trocken-
kammer als wichtiger Punkt genannt. Bei der Simulation müssen nach Ansicht 
der Autoren für jede Größenklasse des zerstäubten Sprühnebels eigene Einlass-
bedingungen wie z.B. die Geschwindigkeits- und Sprühwinkelverteilung vor-
gegeben werden. Diese Vorgehensweise legt die Verwendung des Lagrange-
schen-Ansatzes für die Betrachtung der dispersen Phase nahe. Nach Zbicinski 
und Li (2006) ist dennoch keine exakte Vorausberechnung des Trocknungspro-
zesses möglich. Einer der Haupteinflussfaktoren der Qualität von Sprühtrock-
nersimulationen ist ihrer Meinung nach die Bestimmung der Trocknungskine-
tik. Aus diesem Grund entwickelten sie eine Methode, realistische Verdamp-
fungsraten für die Anwendung in CFD-Simulationen zu bestimmen. Die Idee 
von Zbicinski und Li besteht darin, in einem Labortrockner keine komplette 
Trocknungskurve aufzuzeichnen, sondern nur einige bestimmte Parameter der 
Trocknungskinetik. Mit Hilfe des kritischen Feuchtegehalts, der Sorptions-
Desorptions-Isothermen sowie des Gleichgewichts-Flüssigkeitsgehalts konnten 
realistische Verdampfungsraten bestimmt werden. Die Autoren fanden heraus, 
dass besonders im Zerstäubernahbereich (<1m) große Unterschiede zwischen 
dem von ihnen entwickelten und einem Standard-Modell für Wassertropfen 
besteht. In diesem Bereich liegt die größte Schrumpfung der Tropfen sowie die 
höchste Verdampfungsrate vor. Hohe Verdampfungsraten bewirken eine starke 
Veränderung der Partikelviskosität. Die Erhöhung der Partikelviskosität auf-
grund der Lösungsmittelverdampfung wirkt sich besonders auf die Morpholo-
gie eventuell entstehender Agglomerate aus. Der Zusammenhang zwischen der 
Partikelviskosität und der Agglomeratstruktur wird in Kapitel 4.5 eingehend 
erläutert. 
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Zur Vorausberechnung der Pulvereigenschaften, die aus der Trocknung und 
Agglomeration der Partikel resultieren, ist die Betrachtung der dispersen Phase 
im Lagrangeschen Ansatz unerlässlich. Wie wichtig die Agglomeration, und 
somit deren Modellierung, für den Sprühtrocknungsprozess sein kann, zeigen 
Gianfrancesco et al. (2008). In der industriellen Herstellung von Instantproduk-
ten wie Milch-, Suppen-, Saft- oder Kartoffelpulvern erfolgt nach der Sprüh-
trocknung oft ein weiterer Agglomerationsschritt. Dieser ist notwendig, um die 
Partikel zu vergrößern und so eine engere Größenverteilung zu erreichen und 
gleichzeitig die Fließfähigkeit des Pulvers zu erhöhen. Weiterhin soll auf diese 
Weise die Partikelstruktur (Porosität) dahingehend verändert werden, um gute 
Produkteigenschaften zu erhalten. Das Qualitätsmerkmal, das z.B. Milchpulver 
in erster Linie erfüllen muss, ist die Wiederlöslichkeit des Pulvers in Wasser. 
Diese Eigenschaft wird durch vier Grundmechanismen beeinflusst, die von 
Birchal et al. (2005) angegeben werden als: 

• Fähigkeit des Pulvers, in die Wasseroberfläche einzutauchen, 

• Benetzbarkeit, 

• Dispergierbarkeit und 

• Löslichkeit. 

Diese Mechanismen sind eng mit der Schütt- und Agglomeratdichte, der Rest-
feuchte, Protein- und Fettgehalte, sowie der Form und Größenverteilung der 
Agglomerate verknüpft. Eine zusätzliche Agglomeration kann auch in-situ bei 
der Sprühtrocknung erfolgen. Dazu wird bereits getrocknetes Feingut in den 
Trockner zurückgeführt. Kollisionen zwischen dem Feingut und den trocknen-
den Partikeln führt dann zu einer erhöhten Agglomeration, wenn diese einen 
klebrigen Zustand erreicht haben. Regionen, in denen bevorzugt klebrige Parti-
kel anzutreffen sind, wurden von Gianfrancesco et al. (2008) in einem Labor-
trockner im Zerstäubernahbereich (~0,2 m) identifiziert. Dazu wurde von den 
Autoren eine Methode zur in-situ Messung von Feuchtigkeit und Temperatur 
des Trocknungsgases entwickelt. 

Neben der Modellierung der Tropfenverdampfung kommt der Simulation von 
Agglomerationsereignissen und daraus resultierender Partikelmorphologien 
eine große Bedeutung bei der Vorausberechnung von Produktqualitäten zu. Die 
zuvor genannten Arbeiten zeigen, dass der Euler-Lagrange-Ansatz geeignet ist, 
die Prozesse in Sprühtrocknern realistisch abzubilden. Mit Hilfe geeigneter 
Modelle können sowohl die Partikelbewegung und daraus resultierende Parti-
kel-Partikel- oder Partikel-Wand-Kollisionen, als auch die Bildung trockener 
Partikel in Sprühtrocknern simuliert werden. Obwohl das Hauptziel der Sprüh-
trocknung in der Trocknung flüssiger Tropfen liegt und in diesem Zusammen-
hang noch viel Forschungsbedarf besteht, beschränkt sich die vorliegende Ar-
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beit auf die Modellierung von Agglomeratstrukturen. Wie viele der genannten 
Literaturstellen zeigen, ist die Agglomeration ein wichtiger Prozess zur Einhal-
tung von Qualitätsanforderungen bei der Herstellung von getrockneten Pul-
vern. Das Ziel dieser Arbeit ist es, ein bestehendes Agglomerationsmodell 
(Blei 2006) wesentlich zu erweitern, so dass die Produkteigenschaften sprühge-
trockneter Pulver mit Hilfe geeigneter Strukturparameter angegeben werden 
können. Zur Beschreibung von Agglomeratstrukturen werden folgende Para-
meter verwendet: 

• Porosität, 

• freie Oberfläche, 

• Sphärizität, 

• Trägheitsradius und die 

• fraktale Dimension. 

In den nächsten Kapiteln wird dieses weiterentwickelte Modell theoretisch 
(Kapitel 3) sowie anhand von Simulationsergebnissen (Kapitel 4 und 5) im 
Detail vorgestellt. Dabei werden die verschiedenen Modellteile in Kapitel 4 zu-
nächst an unterschiedlichen Testfällen überprüft, bevor das Gesamtmodell zur 
Simulation eines industriellen Sprühtrockners in Kapitel 5 verwendet wird. 

 



 

2 Theoretischer Hintergrund 

2.1 Beschreibung der kontinuierlichen Phase 

Um reale Strömungen zu untersuchen ist ein experimenteller Aufbau nicht im-
mer möglich, so dass auf eine mathematische Beschreibung des Problems zu-
rückgegriffen werden muss. Dabei werden mit Hilfe der physikalischen Ge-
setzmäßigkeiten der Strömungsmechanik, wie z.B. der Erhaltungssätze für 
Masse, Impuls und Energie, Modellgleichungen aufgestellt, um das zu untersu-
chende Strömungsfeld zu berechnen. In dem formulierten Modell müssen die 
Zahl der Unbekannten und die Zahl der Gleichungen übereinstimmen, um ein 
geschlossenes mathematisches System zu erhalten. Stehen zur Lösung des Mo-
dells nicht genügend Gleichungen zur Verfügung, muss ein geeigneter Schlies-
sungsansatz, d.h. zusätzliche Gleichungen zur Lösung gefunden werden. Die-
ses Problem tritt beispielsweise bei der Behandlung von turbulenten Strömun-
gen auf und führt zur Formulierung verschiedener Turbulenzmodelle, die in ei-
nem späteren Absatz vorgestellt werden. Aufgrund der hohen Komplexität von 
technischen Strömungen können die Gleichungssysteme, mit denen die Strö-
mung beschrieben wird, häufig nicht analytisch gelöst werden, so dass numeri-
sche Methoden zur Anwendung kommen. Die Erhaltungssätze, die das Strö-
mungsfeld beschreiben, werden in einem infinitesimal kleinen Element formu-
liert. Mittels einer Diskretisierungsmethode wird aus der kontinuierlichen Be-
schreibung der Strömung in eine diskrete, für Computer handhabbare Beschrei-
bung überführt. In der numerischen Mathematik stehen dafür verschiedene Me-
thoden zur Verfügung, wobei die gebräuchlichsten die Finite-Differenzen-Me-
thode (FDM), die Finite-Volumen-Methode (FVM) und die Finite-Elemente-
Methode (FEM) gehören. Eine Beschreibung dieser Diskretisierungsmethoden 
ist in der Fachliteratur zu finden (z.B. Ferziger und Perić 2008). 
In der hier vorliegenden Arbeit wird die Finite-Volumen-Methode verwendet. 
Bei dieser Methode werden die Differentialquotienten in den Grundgleichun-
gen, auf die später noch eingegangen wird, in der Integralform gelöst. Dafür 
wird das Lösungsgebiet in eine endliche Anzahl nicht überlappender Kontroll-
volumina unterteilt, wobei der Rechenknoten, an dem die Erhaltungsglei-
chungen gelöst werden, im Zellschwerpunkt liegt. Mit Hilfe einer Interpolation 
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werden die Werte an den Oberflächen aus denen im Zentrum des Kontrollvolu-
mens berechnet. 
Die zur Beschreibung von Strömungen verwendeten Gleichungen sollen mög-
lichst wenig spezifische Informationen über die zu untersuchende Strömung 
enthalten, um für möglichst viele Strömungen zu gelten. Diese allgemeingülti-
gen Gleichungen werden daher aus den volumenbezogenen Erhaltungsglei-
chungen von Masse, Impuls und Energie abgeleitet, und werden dann für das 
jeweilige Anwendungsgebiet, bspw. für turbulente, inkompressible oder Mehr-
phasen-Strömungen modifiziert. Fluidströmungen in technischen Anlagen kön-
nen zum größten Teil als vollturbulent angesehen werden. Ferziger und Perić 
(2008) kennzeichnen turbulente Strömungen u.a. durch folgende Eigenschaf-
ten: 

• Turbulente Strömungen sind instationär, dreidimensional und enthalten 
Wirbel. 

• Die Turbulenz erhöht die Rate mit der die Erhaltungsgrößen vermischt 
werden (wird oft als turbulente Diffusion bezeichnet). 

• Sie sind dissipativ, d.h. die Turbulenz bringt Fluidteilchen unterschied-
lichen Impulses miteinander in Kontakt. Aufgrund der Viskosität 
(= Reibung) reduzieren sich die Geschwindigkeitsgradienten in der 
Strömung, wodurch kinetische Energie in innere Energie des Fluids 
umgewandelt wird. 

• Turbulente Strömungen beinhalten kohärente Strukturen, die sich auf-
grund einer Zufallskomponente jedoch in Größe, Stärke und dem Zeit-
intervall zwischen ihrem Auftreten voneinander unterscheiden. 

• Turbulente Strömungen schwanken mit großer Bandbreite sowohl in 
der Längen- als auch in der Zeitskala. 

Bei der numerischen Berechnung von turbulenten Strömungen können ver-
schiedene Modelltypen verwendet werden. Die verbreitesten und am häu-
figsten angewendeten Herangehensweisen sollen im Folgenden kurz anhand 
der Ausführungen von Ferziger und Perić (2008) erläutert werden. 

Direkte numerische Simulation (DNS): 

Bei der direkten numerischen Simulation werden die dreidimensionalen, insta-
tionären Navier-Stokes-Gleichungen für alle Bewegungen ohne Mittelung oder 
Approximation gelöst. Dabei muss das Lösungsgebiet mindestens so groß wie 
das physikalische Gebiet oder die größten zu untersuchenden turbulenten Wir-
bel sein. Damit wird sichergestellt, dass alle relevanten Strukturen der Turbu-
lenz erfasst werden. Zur Abschätzung wird häufig das integrale Längenmaß L 
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der Turbulenz verwendet. Es stellt die Entfernung dar, über die die Ge-
schwindigkeitsschwankungen korreliert bleiben. Das Rechengebiet muss dann 
ein Vielfaches des Integrallängenmaßes sein. Auf der untersten Wirbelebene 
wird die kinetische Energie der kleinsten Wirbel in innere Energie dissipiert. 
Um eine gültige Simulation zu erhalten, muss die Dissipation vollständig wie-
dergegeben werden. Die Gitterweite darf somit nicht größer als die kleinste 
Wirbelabmessung sein. Dieses Maß wird durch das Kolmogorov Längenmaß η 
bestimmt. 
Die Durchführung von direkten numerischen Simulationen ist mit heutigen 
Rechnern bis zu Reynoldszahlen von etwa 1000 möglich. Damit erreicht die 
DNS den unteren Reynolds-Zahl-Bereich technisch interessanter Strömungen. 
Obwohl die DNS sehr detaillierte Informationen über turbulente Strömungen 
liefert, wird diese hauptsächlich als Forschungswerkzeug genutzt. Durch DNS 
können Experimente ersetzt werden, wobei diese Herangehensweise teilweise 
sogar informativer sein kann, da einige Größen (z.B. Korrelationen zwischen 
Druck- und Geschwindigkeitsschwankungen) messtechnisch derzeit noch nicht 
erfasst werden können. Auch zur Visualisierung von Strömungen, anhand derer 
kohärente Strukturen untersucht werden können, kann die direkte numerische 
Simulation gut eingesetzt werden. 

Grobstruktur-Simulation (engl. large eddy simulation, LES) 

Im Allgemeinen tragen großskalige Wirbel sehr viel mehr Energie als kleinska-
lige, welche dementsprechend nur wenig zum Transport beitragen. Daher kann 
es sinnvoll sein, bei der Simulation turbulenter Strömungen nur die großen 
Wirbel aufzulösen und den Bereich der kleinsten Strukturen mit Hilfe eines ge-
eigneten Modells zu beschreiben (Abbildung 2.1). Der numerische Aufwand ist 
gegenüber der DNS zwar deutlich geringer, da nur für die großen Wirbel eine 
dreidimensionale, instationäre Berechnung erfolgt, jedoch insgesamt immer 
noch sehr hoch. Bei der LES wird das Strömungsfeld anhand geeigneter Me-
thoden so gefiltert, dass nur das Geschwindigkeitsfeld der großen Wirbel übrig 
bleibt. Die kleineren Wirbel müssen durch ein sogenanntes Kleinskalen-Modell 
(engl. subgrid-scale-model) modelliert werden. 

 

Abbildung 2.1: Wirbelstrukturen in einer turbulenten Fluidbewegung. 

 



2 2  T h e o r e t i s c h e r  H i n t e r g r u n d  

 

RANS-Gleichungen 

Die Modellierung von turbulenten Strömungen mit Hilfe der Reynolds-gemit-
telten Navier-Stokes-Gleichungen (engl. Reynolds averaged Navier Stokes 
equations, RANS) wird für technische Strömungen am häufigsten angewendet. 
Der numerische Aufwand ist deutlich geringer als bei den vorangegangen Ver-
fahren, so dass auch Strömungen hoher Reynolds-Zahlen numerisch berechnet 
werden können. Hierbei wird die Reynolds-Zerlegung ausgenutzt, mit der sich 
jede Variable 𝜙 durch einen Mittelwert 𝜙� und einen Schwankungswert 𝜙′ aus-
drücken lässt (Gl. (2-1)). 

 𝜙(𝑥𝑖 , 𝑡) = 𝜙�(𝑥𝑖) + 𝜙′(𝑥𝑖, 𝑡) (2-1) 

Diese Mittelung angewendet auf die Navier-Stokes-Gleichungen liefert ein 
System von Differentialgleichungen, das nicht geschlossen ist. Das bedeutet, es 
enthält mehr Unbekannte als Gleichungen, so dass ein geeigneter Schließungs-
ansatz zur Lösung des Gleichungssystems gefunden werden muss. Diese 
Schließungsansätze werden als Turbulenzmodelle bezeichnet. Für einen genau-
eren Einblick in die Turbulenzmodellierung sei der Leser an die einschlägige 
Fachliteratur verwiesen (z.B. Pope 2000 oder Davidson 2004). Es werden zu-
nächst die Navier-Stokes-Gleichungen hergeleitet und darauf im Anschluss die 
Reynolds-Mittelung angewendet. 
Die Navier-Stokes-Gleichungen stellen die allgemeine Grundgleichungen für 
ein strömendes Fluid dar. Sie können aus einer Kräftebilanz an einem Kontroll-
volumen (Abbildung 2.2) und unter Berücksichtigung der Oberflächen- sowie 
Volumenkräfte hergeleitet werden. Newtons zweites Axiom  

 𝐹⃗ = 𝑚 ∙ 𝑎⃗, (2-2) 

mit F der Kraft, m der Masse und a der Beschleunigung, lautet für auf das Vo-
lumen V bezogene Kräfte 

 𝑓 = 𝜌 ∙ 𝑎⃗. (2-3) 

Darin gilt für die Dichte 𝜌 = 𝑚
𝑉

 und für 𝑓 = 𝐹⃗
𝑉
. Die Beschleunigung 𝑎⃗ ent-

spricht darin der zweiten Ableitung des Ortes 𝑥⃗ nach der Zeit t. Ein System 
kann prinzipiell in zwei verschiedenen Betrachtungsweisen beschrieben wer-
den. In der Formulierung nach Euler werden die Variablen der zu lösenden 
Gleichungen an jeweils festen Positionen im Raum definiert. Sie sind somit 
Funktionen der räumlichen Koordinaten sowie der Zeit, z.B. die Geschwin-
digkeit 𝑢�⃗ = 𝑢�⃗ (𝑥,𝑦, 𝑧, 𝑡). Jedes zu einem Ortsvektor zugehörige Kontrollvolu-
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men ist ebenfalls ortsfest und wird durchströmt (Abbildung 2.3). Im Gegensatz 
zur Formulierung nach Euler ist die Beschreibung des Strömungsgebiets in der 
Lagrangeschen Betrachtung an ein Fluidelement gebunden, welches sich mit 
der Strömung mit bewegt und dabei selbst nicht durchströmt wird (Abbildung 
2.3). Diese Betrachtungsweise ist vor allem für Strömungen interessant, in der 
Partikel mitbewegt werden. Die auf jedes Partikel wirkenden Kräfte können in 
Lagrangescher Formulierungswiese besonders gut dargestellt werden. In der 
Strömungsmechanik wird das Geschwindigkeitsfeld üblicherweise in Abhän-
gigkeit der Ortskoordinaten beschrieben, da technische Anlagen beispielsweise 
ortsfest sind. Da das zweite Newtonsche Axiom allerdings nur auf feste Masse-
elemente, also in Lagrangescher Betrachtungsweise, anwendbar ist, muss eine 
entsprechende Umrechnung in ein ortsfestes Koordinatensystem erfolgen. 
Die Geschwindigkeit hängt in ortsfesten Koordinaten sowohl vom Ort als auch 
von der Zeit ab, wodurch bei der Ableitung nach der Zeit t  

• die zeitliche Änderung der Geschwindigkeit des Teilchens am Ort r 

• und die Änderung der Geschwindigkeit des Teilchens aufgrund der Be-
wegung des Teilchens von r nach r + dr zu beachten ist. 

Für die x-Richtung lautet die Beschleunigung 𝑑𝑢𝑥
𝑑𝑡

 somit: 

 𝑑𝑢𝑥
𝑑𝑡

=
𝜕𝑢
𝜕𝑡

+
𝜕𝑢𝑥
𝜕𝑥

𝑑𝑥
𝑑𝑡

+
𝜕𝑢𝑦
𝜕𝑦

𝑑𝑦
𝑑𝑡

+
𝜕𝑢𝑧
𝜕𝑧

𝑑𝑧
𝑑𝑡

=
𝜕𝑢
𝜕𝑡

+ 𝑢𝑥
𝜕𝑢𝑥
𝜕𝑥

+ 𝑢𝑦
𝜕𝑢𝑦
𝜕𝑦

+ 𝑢𝑧
𝜕𝑢𝑧
𝜕𝑧

 
(2-4) 

Hierin stehen (ux, uy, uz) für die kartesischen Komponenten des Geschwindig-
keitsvektors 𝑢�⃗ . 

Werden alle drei Richtungen (analog zu Gl. (2-4)) berücksichtigt, ergibt sich 
also: 

 𝑑𝑢�⃗
𝑑𝑡

=
𝜕𝑢�⃗
𝜕𝑡

+ (𝑢�⃗  grad) 𝑢�⃗  (2-5) 

Die angreifenden Kräfte setzen sich aus der Gravitationskraft, der Druckkraft 
und der Reibungskraft zusammen. Abbildung 2.2 zeigt die an ein Volumenele-
ment angreifenden Oberflächenkräfte (Normal- (σ) und Scherspannungen (τ)i). 

i Die Normalspannungen wirken senkrecht zur Fläche und werden mit x, y, z für die Wirkrich-
tung indiziert. Die Schubspannungen wirken tangential zur Fläche und werden mit einem Dop-
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Abbildung 2.2: Oberflächenkräfte auf ein Volumenelementii. 

Es ergibt sich über das Volumenelement für die Oberflächenkräfte f 

in x-Richtung 

 
∆𝑓𝑥 =

𝜕𝜎𝑥
𝜕𝑥

𝑑𝑥 +
𝜕𝜏𝑥𝑦
𝜕𝑦

𝑑𝑦 +
𝜕𝜏𝑥𝑧
𝜕𝑧

𝑑𝑧, (2-6) 

in y-Richtung 

 
∆𝑓𝑦 =

𝜕𝜏𝑦𝑥
𝜕𝑥

𝑑𝑥 +
𝜕𝜎𝑦
𝜕𝑦

𝑑𝑦 +
𝜕𝜏𝑦𝑧
𝜕𝑧

𝑑𝑧, (2-7) 

und in z-Richtung 

 
∆𝑓𝑧 =

𝜕𝜏𝑧𝑥
𝜕𝑥

𝑑𝑥 +
𝜕𝜏𝑧𝑦
𝜕𝑦

𝑑𝑦 +
𝜕𝜎𝑧
𝜕𝑧

𝑑𝑧. (2-8) 

pelindex beschrieben. Der erste Index gibt dabei die Richtung an, in die der Normaleneinheits-
vektor der betrachteten Fläche zeigt, der zweite Index gibt die Richtung an, in die die Span-
nung wirkt. 
ii Nach: F. Schaub, „Spezielle Kapitel der Strömungsmechanik“, Vorlesungsskript SS2006, 
Lehrstuhl für Mechanische Verfahrenstechnik, Fachbereich Ingenieurwissenschaften, Martin-
Luther-Universität Halle-Wittenberg. 
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Da der Spannungstensor symmetrisch ist, gilt 𝜏𝑥𝑦 = 𝜏𝑦𝑥, 𝜏𝑥𝑧 = 𝜏𝑧𝑥 und 𝜏𝑦𝑧 =
𝜏𝑧𝑦. Die auf das Volumenelement einwirkenden Druckkräfte fp lauten in den 
drei Richtungen x, y und z: 

 ∆𝑓𝑝,𝑥 = −𝜕𝑝
𝜕𝑥

,  ∆𝑓𝑝,𝑦 = −𝜕𝑝
𝜕𝑦

 und ∆𝑓𝑝,𝑧 = −𝜕𝑝
𝜕𝑧

 (2-9) 

Einsetzen von Gleichung (2-4) und den Gleichungen (2-6) bis (2-8) sowie 
Gleichung (2-9) in die Gleichung (2-3) unter Berücksichtigung der Gravitati-
onskraft ρ∙g, ergibt für die Impulsbilanziii 

in x-Richtung 

 
𝜌 �
𝜕𝑢
𝜕𝑡

+ 𝑢
𝜕𝑢
𝜕𝑥

+ 𝑣
𝜕𝑢
𝜕𝑦

+𝑤
𝜕𝑢
𝜕𝑧
�

=  𝜌𝑔𝑥 −
𝜕𝑝
𝜕𝑥

+ �
𝜕𝜏𝑥𝑥
𝜕𝑥

+
𝜕𝜏𝑥𝑦
𝜕𝑦

+
𝜕𝜏𝑥𝑧
𝜕𝑧 �, 

(2-10) 

in y-Richtung 

 
𝜌 �
𝜕𝑣
𝜕𝑡

+ 𝑢
𝜕𝑣
𝜕𝑥

+ 𝑣
𝜕𝑣
𝜕𝑦

+ 𝑤
𝜕𝑣
𝜕𝑧
�

=  𝜌𝑔𝑦 −
𝜕𝑝
𝜕𝑦

+ �
𝜕𝜏𝑦𝑥
𝜕𝑥

+
𝜕𝜏𝑦𝑦
𝜕𝑦

+
𝜕𝜏𝑦𝑧
𝜕𝑧 � 

(2-11) 

und in z-Richtung 

 
𝜌 �
𝜕𝑤
𝜕𝑡

+ 𝑢
𝜕𝑤
𝜕𝑥

+ 𝑣
𝜕𝑤
𝜕𝑦

+ 𝑤
𝜕𝑤
𝜕𝑧
�

=  𝜌𝑔𝑧 −
𝜕𝑝
𝜕𝑧

+ �
𝜕𝜏𝑧𝑥
𝜕𝑥

+
𝜕𝜏𝑧𝑦
𝜕𝑦

+
𝜕𝜏𝑧𝑧
𝜕𝑧 �

. 
(2-12) 

In diesen Gleichungen müssen noch die Schub- und Normalspannungen durch 
ein dreidimensionales Reibungsgesetz ersetzt werden. Für die Deformation ei-
nes inkompressiblen Newtonschen Fluidelements folgt für die Normalspannun-
gen σ  

iii Hierin werden mit (u, v, w) = (ux, uy, uz) die kartesischen Geschwindigkeitskomponenten des 
Geschwindigkeitsvektors 𝑢�⃗  bezeichnet. 
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𝜎𝑥 = 2𝜇 �

𝜕𝑢
𝜕𝑥
�   , 𝜎𝑦 = 2𝜇 �

𝜕𝑣
𝜕𝑦
�   ,   𝜎𝑧 = 2𝜇 �

𝜕𝑤
𝜕𝑧
� (2-13) 

und für die Schubspannungen τ 

 
𝜏𝑥𝑦 = 𝜏𝑦𝑥 = 𝜇 �

𝜕𝑢
𝜕𝑦

+
𝜕𝑣
𝜕𝑥
� , 𝜏𝑥𝑧 = 𝜏𝑧𝑥 = 𝜇 �

𝜕𝑤
𝜕𝑥

+
𝜕𝑢
𝜕𝑧
�,  

𝜏𝑦𝑧 = 𝜏𝑧𝑦 = 𝜇 �
𝜕𝑣
𝜕𝑧

+
𝜕𝑤
𝜕𝑦
�, 

(2-14) 

wobei µ die dynamische Viskosität darstellt.  

Diese Definitionen für die Schub- und Normalspannungen in die Gleichungen 
(2-10) bis (2-12) eingesetzt und die rechten Seiten umgeformt liefert 

in x-Richtung 

 
𝜌 �
𝜕𝑢
𝜕𝑡

+ 𝑢
𝜕𝑢
𝜕𝑥

+ 𝑣
𝜕𝑢
𝜕𝑦

+ 𝑤
𝜕𝑢
𝜕𝑧
�

=  𝜌𝑔𝑥 −
𝜕𝑝
𝜕𝑥

+ 𝜇 �
𝜕2𝑢
𝜕𝑥2

+
𝜕2𝑢
𝜕𝑦²

+
𝜕2𝑢
𝜕𝑧2�

+ 𝜇
𝜕
𝜕𝑥

�
𝜕𝑢
𝜕𝑥

+
𝜕𝑣
𝜕𝑦

+
𝜕𝑤
𝜕𝑧
�, 

(2-15) 

in y-Richtung 

 
𝜌 �
𝜕𝑣
𝜕𝑡

+ 𝑢
𝜕𝑣
𝜕𝑥

+ 𝑣
𝜕𝑣
𝜕𝑦

+ 𝑤
𝜕𝑣
𝜕𝑧
�

=  𝜌𝑔𝑦 −
𝜕𝑝
𝜕𝑦

+ 𝜇 �
𝜕2𝑣
𝜕𝑥2

+
𝜕2𝑣
𝜕𝑦²

+
𝜕2𝑣
𝜕𝑧2�

+ 𝜇
𝜕
𝜕𝑦

�
𝜕𝑢
𝜕𝑥

+
𝜕𝑣
𝜕𝑦

+
𝜕𝑤
𝜕𝑧
�, 

(2-16) 

und in z-Richtung 
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𝜌 �
𝜕𝑤
𝜕𝑡

+ 𝑢
𝜕𝑤
𝜕𝑥

+ 𝑣
𝜕𝑤
𝜕𝑦

+ 𝑤
𝜕𝑤
𝜕𝑧
�

=  𝜌𝑔𝑧 −
𝜕𝑝
𝜕𝑧

+ 𝜇 �
𝜕2𝑤
𝜕𝑥2

+
𝜕2𝑤
𝜕𝑦²

+
𝜕2𝑤
𝜕𝑧2 �

+ 𝜇
𝜕
𝜕𝑧
�
𝜕𝑢
𝜕𝑥

+
𝜕𝑣
𝜕𝑦

+
𝜕𝑤
𝜕𝑧
�. 

(2-17) 

Darin stehen gx, gy und gz für die kartesischen Komponenten des Gravitations-
vektors 𝑔⃗. Unter Berücksichtigung der Kontinuitätsgleichungiv lassen sich die 
Gleichungen (2-15) bis (2-17) vereinfachen zu 

 
𝑑𝑖𝑣(𝑢�⃗ ) =  

𝜕𝑢
𝜕𝑥

+
𝜕𝑣
𝜕𝑦

+
𝜕𝑤
𝜕𝑧

= 0, (2-18) 

so dass sich schließlich die Navier-Stokes-Gleichungen für inkompressible 
Newtonsche Fluide ergeben: 

in x-Richtung 

 𝜌 �𝜕𝑢
𝜕𝑡

+ 𝑢 𝜕𝑢
𝜕𝑥

+ 𝑣 𝜕𝑢
𝜕𝑦

+ 𝑤 𝜕𝑢
𝜕𝑧
� =  𝜌𝑔𝑥 −

𝜕𝑝
𝜕𝑥

+ 𝜇 �𝜕
2𝑢

𝜕𝑥2
+ 𝜕²𝑢

𝜕𝑦²
+ 𝜕2𝑢

𝜕𝑧2
�,  (2-19) 

in y-Richtung 

 𝜌 �𝜕𝑣
𝜕𝑡

+ 𝑢 𝜕𝑣
𝜕𝑥

+ 𝑣 𝜕𝑣
𝜕𝑦

+ 𝑤 𝜕𝑣
𝜕𝑧
� =  𝜌𝑔𝑦 −

𝜕𝑝
𝜕𝑦

+ 𝜇 �𝜕
2𝑣

𝜕𝑥2
+ 𝜕2𝑣

𝜕𝑦²
+ 𝜕2𝑣

𝜕𝑧2
�  (2-20) 

und in z-Richtung 

 𝜌 �𝜕𝑤
𝜕𝑡

+ 𝑢 𝜕𝑤
𝜕𝑥

+ 𝑣 𝜕𝑤
𝜕𝑦

+ 𝑤 𝜕𝑤
𝜕𝑧
� =  𝜌𝑔𝑧 −

𝜕𝑝
𝜕𝑧

+ 𝜇 �𝜕
2𝑤
𝜕𝑥2

+ 𝜕²𝑤
𝜕𝑦²

+ 𝜕²𝑤
𝜕𝑧2

�.  (2-21) 

Wird nun in die hergeleiteten Gleichungen (2-19) bis (2-21) die Reynolds-Zer-
legung aus Gleichung (2-1) eingesetzt und diese dann zeitlich gemittelt, lauten 
die zeitlich gemittelten Navier-Stokes-Gleichungen für inkompressible Strö-
mungen: 

in x-Richtung 

iv Die Kontinuitätsgleichung lautet: 𝜕𝜌
𝜕𝑡

+ 𝑑𝑖𝑣(𝜌𝑢�⃗ ) = 0. Die lokale Änderung der Dichte ist 
gleich dem Nettomassenfluss durch die Oberfläche des betrachteten Kontrollvolumens. 
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𝜌 ∙ �

𝜕𝑢�
𝜕𝑡

+
𝜕𝑢�2

𝜕𝑥
+
𝜕(𝑢� ∙ 𝑣̅)
𝜕𝑦

+
𝜕(𝑢� ∙ 𝑤�)
𝜕𝑧 � = 

𝜌𝑔𝑥 −
𝜕𝑝̅
𝜕𝑥

+ 𝜕𝜎�𝑥
𝜕𝑥

+ 𝜕𝜏�𝑦𝑥
𝜕𝑦

+ 𝜕𝜏�𝑧𝑥
𝜕𝑧

− 𝜌 ∙ �𝜕𝑢
′2�����

𝜕𝑥
+ 𝜕�𝑢′∙𝑣′��������

𝜕𝑦
+ 𝜕�𝑢′∙𝑤′���������

𝜕𝑧
�,  

(2-22) 

in y-Richtung 

 
𝜌 ∙ �

𝜕𝑣̅
𝜕𝑡

+
𝜕(𝑣̅ ∙ 𝑢�)
𝜕𝑥

+
𝜕𝑣̅2

𝜕𝑦
+
𝜕(𝑣̅ ∙ 𝑤�)
𝜕𝑧 � = 

𝜌𝑔𝑦 −
𝜕𝑝̅
𝜕𝑦

+ 𝜕𝜏�𝑥𝑦
𝜕𝑥

+ 𝜕𝜎�𝑦
𝜕𝑦

+ 𝜕𝜏�𝑧𝑦
𝜕𝑧

− 𝜌 ∙ �𝜕(𝑢′∙𝑣′�������)
𝜕𝑥

+ 𝜕𝑣′²����

𝜕𝑦
+ 𝜕(𝑣′∙𝑤′�������)

𝜕𝑧
�  

(2-23) 

und in z-Richtung 

 
𝜌 ∙ �

𝜕𝑤�
𝜕𝑡

+
𝜕(𝑤� ∙ 𝑢�)
𝜕𝑥

+
𝜕(𝑤� ∙ 𝑣̅)
𝜕𝑦

+
𝜕𝑤�2

𝜕𝑧 �
= 

𝜌𝑔𝑧 −
𝜕𝑝̅
𝜕𝑧

+ 𝜕𝜏�𝑥𝑧
𝜕𝑥

+ 𝜕𝜏�𝑦𝑧
𝜕𝑦

+ 𝜕𝜎�𝑧
𝜕𝑧

− 𝜌 ∙ �𝜕(𝑤′∙𝑢′��������)
𝜕𝑥

+ 𝜕(𝑤′∙𝑣′�������)
𝜕𝑦

+ 𝜕𝑤′²�����

𝜕𝑧
�.  

(2-24) 

Die zusätzlichen Terme auf der rechten Seite, mit denen die Schwankungsbe-
wegungen der Strömung (u‘, v‘ und w‘) berücksichtigt werden, werden als 
Reynolds-Spannungstensorv 𝜏𝑖𝑗𝑅 = −𝜌𝑢𝚤′𝑢𝚥′������ (2-24a) bezeichnet. Bisher standen 
für die vier Unbekannten u, v, w und p insgesamt vier Gleichungen zu deren 
Lösung zu Verfügung. Dieser Reynolds-Spannungstensor ist bisher unbekannt 
und soll parametrisiert werden. Da der Reynolds-Spannungstensor symmet-
risch ist, d.h. es gilt 𝑢𝚤′𝑢𝚥′������ = 𝑢𝚥′𝑢𝚤′������, müssen nicht neun, sondern nur sechs Kom-
ponenten bestimmt werden. Um das jetzt unbestimmte Gleichungssystem zu 
lösen, muss ein geeigneter Schließungsansatz aufgestellt werden. In dieser Ar-
beit werden die Reynolds-Spannungen mit dem bekannten BOUSSINESQ-Ansatz 
modelliert als 

 
−𝜌𝑢𝚤′𝑢𝚥′������ = 𝜇𝑇 �

𝜕𝑢𝚤�
𝜕𝑥𝑗

+
𝜕𝑢𝚥�
𝜕𝑥𝑖

� −
2
3
𝜌𝑘𝛿𝑖𝑗 , 

(2-25) 

wobei  

v Der Reynoldsspannungstensor lautet: 𝜏𝑖𝑗𝑅 = −𝜌 �
𝑢′𝑢′����� 𝑢′𝑣′����� 𝑢′𝑤′������
𝑣′𝑢����′ 𝑣′𝑣′����� 𝑣′𝑤′������
𝑤′𝑢′������ 𝑤′𝑣′������ 𝑤′𝑤′������

�. 
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 𝜇𝑇 = 𝑐𝜇 ∙
𝑘2

𝜀
. (2-26) 

Darin stellt cµ eine empirische Konstantevi, k die turbulente kinetische Energie 
und ε die Dissipation der turbulenten kinetischen Energie dar. 

Das Zwei-Gleichungs-k-ε-Modell ist das am häufigsten verwendete Turbulenz-
modell. Die erste Gleichung beschreibt die turbulente kinetische Energie k der 
Strömung, die zweite deren Dissipationsrate ε. Aus den exakten Gleichungen 
für die Reynoldsspannungen lässt sich eine Transportgleichung für die Turbu-
lenzenergie k herleiten: 

 
𝜕𝑘
𝜕𝑡

+ 𝑈𝑖
𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑖

= −
𝜕
𝜕𝑥𝑖

�𝑢𝚤′ �
𝑢𝚥′𝑢𝚥′

2
+
𝑝′

𝑝 �
������������������

� − 𝑢𝚤′𝑢𝚥′������ 𝜕𝑈𝑖
𝜕𝑥𝑗

− 𝜇
𝜕𝑢𝚤′

𝜕𝑥𝚥
𝜕𝑢𝚤′

𝜕𝑥𝚥

����������
, (2-27) 

wobei  

 𝑘 =
1
2
∙ 𝑢𝚤′𝑢𝚤′������ (2-28) 

In Gleichung (2-27) stehen die Terme auf der linken Seite für die zeitliche Än-
derung sowie für den konvektiven Transport von k. Auf der rechten Seite be-
schreiben die Terme den diffusiven Transport, die Produktion und die Dissipa-
tion der Turbulenzenergie. Der Diffusions- und Dissipationsterm enthalten 
Korrelationen höherer Ordnung und müssen modelliert werden. Dafür wird für 
den Diffusionsterm angenommen, dass er vom Gradienten abhängt: 

 −
𝜕
𝜕𝑥𝑖

�𝑢𝚤′ �
𝑢𝚥′𝑢𝚥′

2
+
𝑝′

𝑝 �
������������������

� =
𝜕
𝜕𝑥𝑖

�
𝜇𝑇
𝜎𝑘

𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑖

�. (2-29) 

Für die Dissipationsrate ε kann ebenfalls eine Transportgleichung hergeleitet 
werden. Auch diese Gleichung beinhaltet Korrelationen höherer Ordnung die 
ebenfalls modelliert werden müssen. Allerdings ist der Grad der Modellierung 
deutlich höher als bei der k-Gleichung. Die Dissipationsrate ist definiert als: 

 
𝜀 = 𝜇 �

𝜕𝑢𝚤′

𝜕𝑥𝚥
𝜕𝑢𝚤′

𝜕𝑥𝚥

����������
� (2-30) 

vi cµ = 0,09 (Ferziger und Perić 2008). 
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Wird die Gleichung für die Dissipationsrate (2-30) in die Gleichung für die 
turbulente kinetische Energie (2-27) eingesetzt, ergibt sich: 

 𝜕𝑘
𝜕𝑡

+ 𝑢𝚥�
𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑗

−
𝜕
𝜕𝑥𝑗

��𝜇 +
𝜇𝑇
𝜎𝑘
�
𝜕𝑘
𝜕𝑥𝑗

� = 𝑃𝑘 − 𝜀. (2-31) 

Und für die Dissipationsrate: 

 𝜕𝜀
𝜕𝑡

+ 𝑢𝚥�
𝜕𝜀
𝜕𝑥𝑗

−
𝜕
𝜕𝑥𝑗

��𝜇 +
𝜇𝑇
𝜎𝜀
�
𝜕𝜀
𝜕𝑥𝑗

� = 𝑐1
𝜀
𝑘
𝑃𝑘 − 𝑐2

𝜀2

𝑘
. (2-32) 

Darin gilt für den Produktionsterm Pk: 

 
𝑃𝑘 = 𝜇𝑇 �

𝜕𝑢𝚤�
𝜕𝑥𝑗

+
𝜕𝑢𝚥�
𝜕𝑥𝑖

�
𝜕𝑢𝚤�
𝜕𝑥𝑗

. (2-33) 

Die in den Gleichungen enthaltenen Modellkonstanten nehmen folgende Werte 
an: 

𝜎𝑘 = 1,0 𝜎𝜀 = 1,3 𝑐1 = 1,44 𝑐2 = 1,92 𝑐𝜇 = 0,09 

2.2 Beschreibung der dispersen Phase 

Wie bereits im vorangegangenen Abschnitt beschrieben wurde, wird in der 
vorliegenden Arbeit zur Simulation von partikelbeladenen Strömungen ein An-
satz gewählt, der die Eulersche und die Lagrangesche Betrachtungsweise mit-
einander kombiniert. Für die kontinuierliche Phase, also die Fluidströmung, 
wird der Eulersche Ansatz angewendet, während die disperse Phase, d.h. die 
Partikel, in der Lagrangeschen Betrachtungsweise behandelt wird. Hierbei wer-
den einzelne Partikel betrachtet und ihr Bewegungsverhalten im zuvor berech-
neten Strömungsgebiet verfolgt. Während der Berechnung der Partikelflugbah-
nen werden zu jedem Zeitschritt die lokalen Partikeleigenschaften gespeichert. 
Nach der Berechnung einer ausreichend großen Anzahl an Partikeltrajektorien 
werden für jedes Kontrollvolumen die statistischen Mittelwerte der Partikelei-
genschaften zur Charakterisierung der dispersen Phase bestimmt. Da der gebil-
dete Mittelwert aus einer Ensemblemittelung hervorgeht, ist es in der Regel er-
forderlich einige tausend Partikelflugbahnen zu berechnen, um eine statistisch 
zuverlässige Lösung zu erhalten. Diese Form der Simulation von Fluidfeld und 
Partikelphase wird als Ein-Wege-Kopplung (engl. „one-way-coupling“) be-
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zeichnet, da nur der Einfluss der Strömung auf die Partikel berücksichtigt wird. 
Die Partikelbewegung wird einerseits durch die lokalen Fluideigenschaften be-
einflusst, hat ihrerseits allerdings auch Einfluss auf eben diese Fluidströmung. 
Die Rückwirkung der dispersen Phase auf die kontinuierliche Phase wird in 
Form von Partikelquell- und –senken-Termen ausgedrückt. Somit ergibt sich 
bei einer erneuten Berechnung des Fluidfelds unter Berücksichtigung der Parti-
kelquell/senken-Terme eine geänderte Lösung. Dieses geänderte Fluidfeld be-
einflusst wiederum die Bewegung der Partikel, so dass eine mehrmalige Kopp-
lung zwischen Partikel- und Fluidphase berücksichtigt werden muss, um eine 
konvergente Lösung zu erhalten. Dieses Vorgehen wird als Zwei-Wege-Kopp-
lung (engl. „two-way-coupling“) bezeichnet. Darin wird ebenso eine mögliche 
Verdampfung der Partikel, in dem Fall Tropfen, und die Auswirkungen auf das 
Fluidfeld mit in die Berechnung der Quell-/Senken-Terme einbezogen. In Ab-
bildung 2.3 ist das Euler-Lagrange-Verfahren schematisch gezeigt. 

 

Abbildung 2.3: Kopplung zwischen disperser Partikelphase und kontinuierlicher Phase 
über Quell- und Senkenterme. 

Werden bei der Berechnung der Partikelflugbahnen zusätzlich Kollisionen zwi-
schen den Partikeln berücksichtigt und wiederum mit der Fluidfeldberechnung 
gekoppelt, spricht man von Vier-Wege-Kopplung (engl. „four-way-coupling). 
Kollisionen zwischen Partikeln oder von Partikeln mit Wänden verändern na-
türlich auch die Bewegung der betrachteten Partikel selber, so dass diese fluid-
dynamische Wechselwirkung der Partikel auf die Partikelbewegung als „Drei-
Wege-Kopplung“ bezeichnet werden kann. Bei der Berücksichtigung dieser 
Partikelquell- und –senkenterme bei der erneuten Fluidfeldberechnung spricht 
man schließlich von „Vier-Wege-Kopplung“, die sich somit zusammensetzt 
aus dem Einfluss: 

1. der Fluidströmung auf die Partikelphase, 

2. der Partikelphase auf das Fluid, 

3. von Kollisionen auf die Partikelphase und 

Massen-, Impuls- und 
Wärmeaustausch 

Kontrollvolumen der 
kontinuierlichen Phase 

Partikeltrajektorie 
Strömungsfeld 
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4. der durch Kollisionen geänderten Partikelbewegung auf das Fluidfeld 
zusammen. 

Bei der Simulation des Sprühtrocknungsprozesses spielen neben der Strömung 
und der Partikelbewegung auch die Verdampfung und Partikel-Partikel- sowie 
Partikel-Wand-Kollisionen eine Rolle. Eine mögliche Agglomeration von Par-
tikeln resultiert im Wesentlichen aus Kollisionen zwischen noch nicht vollstän-
dig getrockneten und somit klebrigen Partikeln. Nachfolgend werden daher die 
Modelle zur Beschreibung der erwähnten Mechanismen erläutert. Zunächst 
wird die Berechnung der Partikelbewegung, die auf der Wirkung der angreifen-
den Kräfte beruht, beschrieben. In den darauffolgenden Abschnitten wird auf 
Kollisionen und anschließend auf die Partikeltrocknung eingegangen. 

2.2.1 Kräfte auf Partikel 

Die Bewegung eines Partikels drückt sich in der Änderung seines Aufenthalts-
ortes in Abhängigkeit von der Zeit aus. Diese Änderung der lokalen Partikelko-
ordinaten ergibt sich aus einer translatorischen Bewegung und einer Rotations-
bewegung. Sowohl Tranlation als auch Rotation werden durch die am Partikel 
angreifenden Kräfte verursacht. Für die Änderung der Koordinaten sowie 
Translation und Rotation gilt: 

Koordinatenänderung: 𝑑𝑥𝑝����⃗
𝑑𝑡

= 𝑢�⃗ 𝑝 (2-34) 

Translation: 𝑚𝑝
𝑑𝑢�⃗ 𝑝
𝑑𝑡

= �𝐹𝚤��⃗ + 𝐹𝑔���⃗  (2-35) 

Rotation: 𝐼𝑝
𝑑𝜔𝑝�����⃗
𝑑𝑡

= �𝑇𝚤��⃗  (2-36) 

In der Bewegungsgleichung für die Rotation stellt Ip das Trägheitsmoment des 
Partikels und ∑𝑇𝚤��⃗  die Summe der am Partikel angreifenden Momente dar. Die 
translatorische Bewegungsgleichung ergibt sich aus der Kräftebilanz aller am 
Partikel angreifender Kräfte ∑𝐹𝚤��⃗ . In den in der vorliegenden Arbeit durchge-
führten Simulationen werden nur die Gravitations- und die Widerstandskraft 
berücksichtigt. Bei der Anwendung des Lagrangeschen Ansatzes zur Berech-
nung der dispersen Phase werden die Partikel als Punktpartikel betrachtet. Die 
Rotation der Partikel wird anhand Gleichung (2-36) berechnet und bei der Par-
tikelkollision (s.Kap. 2.2.3) berücksichtigt. Soll demgegenüber die Rotation 
von Agglomeraten berücksichtigt werden, um beispielsweise den Stoßpartner 
für ein kollidierendes Primärparitkel innerhalb eines Agglomerats zu finden 
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(s.Kap. 3), müssen alle am Partikel angreifenden Momente bestimmt werden. 
Aufgrund des hohen numerischen Aufwands dafür, wird die Rotation von Ag-
glomeraten in der vorliegenden Arbeit durch einen stochastischen Prozess ab-
gebildet (s.Kap. 3). 
Die Widerstandskraft setzt sich aus einem Reibungsanteil, der durch Reibung 
der Fluidmoleküle an der Partikeloberfläche entsteht, und dem Formwider-
stand, der sich aus einer Druckverteilung über die Partikeloberfläche ergibt, zu-
sammen. Der Widerstand wird durch Integration der Reibungs- und Druckkräf-
te über die Partikeloberfläche erhalten und kann wie folgt ausgedrückt werden: 

 𝐹𝐷 =
3
4
𝑚𝑝

𝜇
𝜌𝑝𝑑𝑝2

𝑐𝐷𝑅𝑒𝑝𝑢𝑟𝑒𝑙 (2-37) 

Für den Stokes-Bereich kleiner Partikel-Reynolds-Zahlen (Rep < 0,5) gilt für 
den Widerstandsbeiwert die einfache Form cD = 24∙Rep

-1. Im Bereich höherer 
Reynolds-Zahlen (Übergangsbereich, beginnende Wirbelbildung) hat sich für 
die Korrelation des Widerstandsbeiwerts die Funktion von Schiller & Nau-
mann (1933) durchgesetzt: 

 𝑐𝐷 = 24 ∙ 𝑅𝑒𝑝−1�1 + 0,15 ∙ 𝑅𝑒𝑝0,687� (für 0,5 < Rep > 2000) (2-38) 

Im sogenannten Newton-Bereich (turbulente Umströmung) für Reynolds-Zah-
len im Bereich (2000 < Rep < 2∙105) kann für den Widerstandsbeiwert ein kon-
stanter Wert von Rep ≈ 0,44 angesetzt werden (Stieß 1995). 

2.2.2 Turbulente Dispersion von Partikeln 

Zur Berechnung der Partikelflugbahnen wird die momentane Fluidgeschwin-
digkeit am Partikelort benötigt. Da diese allerdings nicht direkt aus der Berech-
nung des Fluidfelds mit Hilfe eines Turbulenzmodells hervorgeht, muss sie an-
hand eines geeigneten Partikeldispersionsmodells bestimmt werden. Die dafür 
benötigten Daten des Fluidfelds stammen aus dem Turbulenzmodell und stehen 
in der vorliegenden Arbeit in Form der turbulenten kinetischen Energie k und 
der Dissipationsrate ε zur Verfügung. Auch bei identischem Startpunkt von 
Partikel und Fluidballenvii verfolgen diese in der Regel unterschiedliche Tra-
jektorien (s. Abbildung 2.4). Dieser Effekt liegt sowohl in der Trägheit des Par-
tikels als auch in den einwirkenden Kräften begründet. Für die Partikeldisper-

vii Als Fluidballen wird hier ein Kontrollvolumen der Fluidphase bezeichnet, das sich durch den 
Strömungsraum bewegt. 
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sion wird die Fluktuationsgeschwindigkeit des Fluids entlang der Partikelbahn 
benötigt. Bekannt ist allerdings nur die Fluktuationsgeschwindigkeit entlang 
der Fluidbahn, die unter Verwendung einer Lagrangeschen Korrelationsfunkti-
on ermittelt wurde. Somit muss ein Zusammenhang zwischen der Fluktuati-
onsgeschwindigkeit am Fluidort und der am Partikelort geknüpft werden. Dazu 
wird eine Eulersche Korrelationsfunktion herangezogen. Durch Verknüpfung 
dieser beiden Berechnungsschritte kann die Geschwindigkeitsänderung entlang 
der Partikelbahn erfolgen. 

 

Abbildung 2.4: Unterschiedliche Bewegungsbahnen eines Partikels P (rot) und eines 
Fluidelements F (grün) innerhalb eines Zeitschritts. 

In der hier vorgestellten Arbeit werden zur Bestimmung der aktuellen Fluktua-
tionsgeschwindigkeit des Fluids am Partikelort verschiedene Dispersionsmo-
delle eingesetzt, die auf dem Langevin-Gleichungsmodell beruhen. Welches 
Modell verwendet wird, hängt von der jeweiligen Turbulenzstruktur ab. Bei ei-
ner isotropen Turbulenz kann ein einfaches Dispersionsmodell gewählt wer-
den. Liegt eine mehr oder weniger stark ausgeprägte Anisotropie der Strömung 
vor, müssen die Richtungsinformationen bei der Modellierung der instantanen 
Fluidgeschwindigkeit am Partikelort berücksichtigt werden. In der Literatur 
sind diverse Modelle unterschiedlicher Komplexität zu finden. So haben Crowe 
et al. (1998) eine Übersicht über Partikeldispersionsmodelle zusammengestellt. 

Isotropes Partikeldispersionsmodell (Isotropes Langevin Mo-
dell) 

Grundlegend für alle Langevin-Gleichungsmodelle ist die Beschreibung der 
turbulenten Partikeldispersion durch den Markov-Prozess (Decker 2006). Darin 
geht ein System von einem Zustand in den nächsten über, wobei die Über-
gangswahrscheinlichkeit nur vom aktuellen Zustand abhängt. Nach Sommer-
feld (1996) ergibt sich für die auf die Partikel wirkenden Geschwindigkeits-
fluktuationen für den Zeitschritt ∆𝑡: 
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 �𝑢𝑖|𝑃𝑡 = 𝑅𝑃,𝑖(∆𝑡,Δ𝑟) ∙ �𝑢𝑖|𝑃𝑡−1 +�1 − 𝑅𝑃,𝑖(∆𝑡,Δ𝑟)2 ∙ 𝜎𝑢𝑖 ∙ 𝜉𝑖 (2-39) 

mit σui für die Standardabweichung der Fluidgeschwindigkeitskomponente ui 
und ξi für eine Gauß-verteilte Zufallszahl mit dem Mittelwert null und der 
Standardabweichung eins. Die Korrelationsfunktion 𝑅𝑃,𝑖(∆𝑡) setzt sich aus 
einer zeitlichen Lagrangeschen 𝑅𝐿(∆𝑡) und einer räumlichen Eulerschen 
𝑅𝐸,𝑖(∆𝑟) Korrelationsfunktion zusammen. 

 𝑅𝑃,𝑖(Δ𝑡,Δ𝑟) = 𝑅𝐿(Δ𝑡) ∙ 𝑅𝐸,𝑖(∆𝑟) (2-40) 

Nach Hinze (1975) kann für die Geschwindigkeitskorrelationsfunktion unter 
Annahme von homogener isotroper Turbulenz 

 𝑅𝐿(Δ𝑡) = 𝑒𝑥𝑝 �−
∆𝑡
𝑇𝐿
� (2-41) 

angesetzt werden. Darin stellt TL das Lagrangesche integrale Zeitmaß der Tur-
bulenz dar. Aus dem k-ε-Modell folgt für das Zeitmaß: 

 
𝑇𝐿 = 𝐶𝑇 ∙

2
3
𝑘
𝜀

 (2-42) 

Sommerfeld (1996) fand in Untersuchungen für CT einen Wert von 0,24. 
Die Lagrangesche Korrelationsfunktion (2-41) berücksichtigt die Korrelation 
zwischen zwei Zeitpunkten entlang der Bahn des Fluidteilchens. Ein Fluidteil-
chen erfährt während eines Zeitschritts allerdings eine andere Fluktuationsge-
schwindigkeit als ein Partikel, da sie sich auf unterschiedlichen Trajektorien 
befinden. Um diese räumliche Trennung zwischen Fluidelement und Partikel 
zu erfassen, wird eine Eulersche Korrelation eingesetzt. Unter Verwendung der 
longitudinalen und transversalen Korrelationskoeffizienten 𝑓(∆𝑟) und 𝑔(∆𝑟) 
(von Kármán und Horwarth 1938) lässt sich der Eulersche Korrelationsvektor 
darstellen als: 

 
𝑅𝐸,𝑖(∆𝑟) = �𝑓(∆𝑟)− 𝑔(∆𝑟)�

(∆𝑟𝑖)2

(∆𝑟)2 + 𝑔(∆𝑟) (2-43) 

Für den Fall lokal homogener isotroper Turbulenz lassen sich die longitudina-
len und transversalen Korrelationskoeffizienten wie folgt annähern (Frankiel 
1948 und Rotta 1972): 
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 𝑓(∆𝑟) = 𝑒𝑥𝑝 �−
∆𝑟
𝐿𝐸
� (2-44) 

 𝑔(∆𝑟) = �1 −
∆𝑟

2𝐿𝐸
� ∙ 𝑒𝑥𝑝 �−

∆𝑟
𝐿𝐸
� (2-45) 

Das Eulersche integrale Längenmaß LE kann mit der Beziehung 

 𝐿𝐸 = cL ∙ 𝑇𝐿 ∙ 𝜎F (2-46) 

berechnet werden. Die Fluktuationsgeschwindigkeit des Fluids am Partikelort 
wird darin aus der turbulenten kinetischen Energie über die Beziehung 
𝜎𝐹2 = 2 3 ∙ 𝑘⁄  errechnet. Der Faktor cL wird von Sommerfeld, Kohnen und 
Rüger (1993) angegeben mit cL = 3,0. 

Anisotropes Langevin Modell 

Kann die Turbulenz nicht mehr als isotrop, d.h. als richtungsunabhängig ange-
sehen werden, müssen komplexere Dispersionsmodelle verwendet werden. 
Durch die Berücksichtigung der Richtungsabhängigkeit der Fluidgeschwindig-
keiten kann das im vorangegangenen Abschnitt beschriebene isotrope Lange-
vin Modell erweitert werden. Nach Sommerfeld (1996) ergibt sich für die auf 
die Partikel wirkenden Geschwindigkeitsfluktuationen für den Zeitschritt ∆𝑡: 

�𝑢𝑖|𝑃𝑡 = 𝑅𝑃,𝑖(∆𝑡,Δ𝑟) ∙ �𝑢𝑖|𝑃𝑡−1 + �1 − 𝑅𝑃,𝑖(∆𝑡,Δ𝑟)2 ∙ 𝜎𝑢𝑖 ∙ 𝜉𝑖 

+ (1 − 𝑅𝑃,𝑖(∆𝑡,Δ𝑟)²) ∙ 𝑇𝐿,𝑖 ∙
𝜕𝑢′𝚤𝑢′𝚥�������

𝜕𝑥𝑗
 

(2-47) 

Die ersten beiden Terme auf der rechten Seite wurden im vorangegangenen 
Abschnitt bereits beschrieben. Der dritte Term stellt eine Driftkorrektur dar, die 
eine Driftbewegung der Teilchen aus Gebieten höherer Turbulenz in Gebiete 
niedriger Turbulenz vermeiden soll (Legg und Raupach 1982). Darin wird jetzt 
das integrale Lagrangesche Zeitmaß für die drei Koordinatenrichtungen be-
stimmt aus: 

 
𝑇𝐿,𝑖 = 𝐶𝑇 ∙

𝜎𝑢𝑖
2

𝜀
 (2-48) 

Für die Geschwindigkeitskorrelationsfunktion gilt dann: 
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𝑅𝐿,𝑖(Δ𝑡) = 𝑒𝑥𝑝 �−

∆𝑡
𝑇𝐿,𝑖

� (2-49) 

Weiterhin steht RP,i für den effektiven Korrelationsvektor 𝑅𝑃,𝑖 = 𝑅𝐿,𝑖 ∙ 𝑅𝐸,𝑖 
(vgl. Sommerfeld 1996, Walklate 1987 und Gl. (2-40). Allerdings wird nun das 
Eulersche integrale Längenmaß berechnet mit: 

 𝐿𝐸,𝑖 = 𝑐𝐿 ∙ 𝑇𝐿,𝑖 ∙ 𝜎𝑢𝑖 (2-50) 

Für den Fall einer anisotropen Turbulenz wird für die longitudinalen und trans-
versalen Korrelationskoeffizienten 𝑓𝑖(∆𝑟) und 𝑔𝑖(∆𝑟) in den drei Raumrichtun-
gen i = x, y, z angenommen: 

 𝑓𝑖(∆𝑟) = 𝑒𝑥𝑝 �−
∆𝑟
𝐿𝐸,𝑖

� (2-51) 

 𝑔𝑖(∆𝑟) = �1 −
∆𝑟

2𝐿𝐸,𝑖
� ∙ 𝑒𝑥𝑝 �−

∆𝑟
𝐿𝐸,𝑖

� (2-52) 

Damit lässt sich dann der Eulersche Korrelationsvektor darstellen als: 

 
𝑅𝐸,𝑖(∆𝑟) = �𝑓𝑖(∆𝑟) − 𝑔𝑖(∆𝑟)�

(∆𝑟𝑖)2

(∆𝑟)2 + 𝑔𝑖(∆𝑟) (2-53) 

Für den effektiven Korrelationsvektor 𝑅𝑃,𝑖(∆𝑡,∆𝑟) folgt schließlich (vgl. Gl. 
(2-40)): 

 𝑅𝑃,𝑖(Δ𝑡,Δ𝑟) = 𝑅𝐿,𝑖(Δ𝑡) ∙ 𝑅𝐸,𝑖(∆𝑟) (2-54) 

Dieses Modell wird später in Kapitel 5 für die Simulationen eines Sprühtrock-
ners im Pilotmaßstab verwendet. 

Anisotropes Particle Langevin Modell (Minier Modell) 

Die folgenden Ausführungen zum Particle Langevin Model sind Lipowsky 
(2013) entnommen und sollen hier kurz wiedergegeben werden. Bei diesem 
Modell wurde eine Erweiterung des Simplified Langevin Modell (SLM), das 
von Pope (1994) vorgeschlagen wurde, hinsichtlich der Partikelphase vorge-
nommen. Die Erweiterungen wurden von Minier (1999) und Minier und 
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Peirano (2001) beschrieben und von Melheim, Horender und Sommerfeld 
(2005) in den in dieser Arbeit verwendeten Code implementiert. 

Grundannahme dieses Modells ist wie bei den zuvor beschriebenen Modellen, 
dass die Partikeldispersion als Markov-Sequenz beschrieben werden kann. So-
mit lässt sich die Änderung der instantanen Fluidgeschwindigkeit berechnen 
als: 

𝑑𝑢𝑖′ = −𝑢𝑗′
𝜕𝑢𝚤�
𝜕𝑥𝑗

𝑑𝑡 +
𝜕𝑅𝑖𝑗
𝜕𝑥𝑗

𝑑𝑡 + �𝑣𝑗′ − 𝑢𝑗′�
𝜕𝑢𝚤�
𝜕𝑥𝑗

𝑑𝑡 −
1
𝑇𝐿,𝑖

𝑢𝑖′𝑑𝑡

+ �𝜀��𝐶0 +
2
3
� 𝑏𝑖𝑘

�
𝑘� −

2
3
�𝑑𝑊𝑖(𝑡) 

(2-55) 

wobei mit 𝑢𝚤�  die mittlere Geschwindigkeit und 𝑅𝑖𝑗 der Reynolds-Spannungs-
Tensor bezeichnet werden. Letzterer wird in der vorliegenden Arbeit über die 
Wirbelviskosität 𝜈𝑡 (Boussinesq 1877) rekonstruiert (siehe Gl. (2-25): 

 
𝑅𝑖𝑗 = 𝑢𝚤′𝑢𝚥′������ = −𝜈𝑡 �

𝜕𝑢𝑖
𝜕𝑥𝑗

+
𝜕𝑢𝑗
𝜕𝑥𝑖

� −
2
3
𝑘𝛿𝑖𝑗  (2-56) 

worin 𝜈𝑡 = 𝜇𝑡 𝜌⁄ . Weiterhin wird ein für jede Raumrichtung unabhängiges 
Lagrangesches Zeitmaß 𝑇𝐿,𝑖 verwendet, das sich berechnet als 

 𝑇𝐿,𝑖 =
1

�1
2 + 3

4𝐶0�
𝜀
𝑘 𝑏𝑖

 (2-57) 

wobei Pope (1985) 𝐶0 = 2,1 angibt. Zur Unterscheidung der parallel und trans-
versal zur Fluid-strömungsrichtung verlaufenden Anteile der Partikelgeschwin-
digkeit schlägt Csanady (1963) folgende Faktoren bi vor: 

 
𝑏𝑖 = 𝑏⊥ + (𝑏∥ − 𝑏⊥)

(𝑣𝑖 − 𝑢�𝑖)²
|𝐯 − 𝐮�|²

 (2-58) 

 
𝑏∥ = �1 + 𝛽𝑇2

|𝐯 − 𝐮�|²
2

3� 𝑘
 

(2-59) 
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𝑏⊥ = �1 − 4𝛽𝑇2

|𝐯 − 𝐮�|²
2

3� 𝑘
 

(2-60) 

darin bildet β das Verhältnis der Lagrangeschen und Eulerschen Zeitskalen 

𝛽𝑇 = 𝑇𝐿
𝑇𝐸� . Durch einen Wiener-Prozess 𝑑𝑊𝑖(𝑡), dessen einzelnder Schritt als 

eine normalverteilte Zufallsvariable mit einem Erwartungswert von null und ei-
ner Varianz von dt beschrieben werden kann, wird der Berechnung ein Zufalls-
element beigefügt. 

2.2.3 Partikel Kollisionen 

Entsprechend der berechneten Partikeltrajektorien können Partikel miteinander 
kollidieren. Um diese Partikelkollisionen zu simulieren, wird das stochastische 
Kollisionsmodell von Sommerfeld (2001) verwendet. Im Gegensatz zu einem 
deterministischen Modell, das zu jedem Partikel in seiner Nachbarschaft nach 
einem möglichen Stoßpartner sucht, werden bei der stochastischen Modellie-
rung fiktive Partikel-Partikel-Kollisionen betrachtet. Ein wesentlicher Vorteil 
der Modellierung besteht darin, mehrere reale Teilchen mit gleichen Eigen-
schaften zu repräsentativen Teilchen, sogenannten „parcels“, zusammenfassen 
zu können, sowie mit einem stationären Strömungsfeld zu rechnen. Dadurch 
wird eine Unabhängigkeit der zu berechnenden Trajektorien von der tatsäch-
lich vorliegenden Konzentration erreicht. 
Die stochastische Modellierung von Partikel-Partikel-Kollisionen besteht aus 
zwei Berechnungsschritten. Zunächst werden die Partikelflugbahnen ohne Be-
rücksichtigung von Kollisionen berechnet. Dieser Schritt dient der Bestim-
mung der lokalen Partikeleigenschaften in jedem Kontrollvolumen. Aus diesen 
charakteristischen Mittelwerten der dispersen Phase werden anschließend die 
fiktiven Kollisionspartner erzeugt und die Kollisionswahrscheinlichkeiten zwi-
schen realen und fiktiven Partikel berechnet. Wegen der Verwendung von sta-
tistischen Werten, die aus einer bereits vorliegenden (vorläufigen) Berechnung 
ermittelt werden, handelt es sich bei dieser Art der Modellierung um einen ite-
rativen Prozess, so dass die Berechnung der Kollisionen mehrfach ausgeführt 
werden muss. Zu den im ersten Schritt berechneten Mittelwerten zählen die 
Anzahldichte, die Größenverteilung und die mittlere sowie die Schwankungs-
geschwindigkeit der Partikel in Abhängigkeit von ihrer Größe. Aus dieser Sta-
tistik wird dann für jeden Zeitschritt bei der Berechnung der Partikeltrajektorie 
der realen Partikel A ein fiktiver Stoßpartner B generiert. Bei der Bestimmung 
der Partikelgeschwindigkeit des fiktiven Partikels wird die Geschwindig-
keitskorrelation zwischen beiden Partikeln berücksichtigt. Der Grad der Korre-
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lation hängt dabei stark vom Ansprechverhalten der Partikel auf die lokale 
Fluidgeschwindigkeit ab. Das Strömungsfolgevermögen der Partikel wird 
durch die Partikelrelaxationszeit τp und den turbulenten Eigenschaften der Strö-
mung (beschreibbar z.B. durch das integrale turbulente Zeitmaß TL) anhand der 
Stokes-Zahl 𝑆𝑡 = 𝜏𝑝 ∙ 𝑇𝐿−1 charakterisiert. Während sehr kleine Partikel 
(St→0) den turbulenten Schwankungen der Strömung perfekt folgen können 
(vollständige Korrelation), werden große Partikel (St→∞) nicht durch die Strö-
mung beeinflusstviii. Bei praktischen Anwendungsfällen liegt normalerweise ei-
ne teilweise Korrelation zwischen diesen Grenzfällen vor. 
Analog zum Langevin-Gleichungsmodell für die turbulente Partikeldispersion 
kann die Geschwindigkeit des fiktiven Partikels anhand folgender Gleichung 
bestimmt werden (Sommerfeld 2001): 

 𝑢′𝐵,𝑖 = 𝑅(𝑆𝑡) ∙ 𝑢′𝐴,𝑖 + 𝜎𝑝,𝑖(1 − 𝑅(𝑆𝑡)2)0,5 ∙ 𝜉𝑖 (2-61) 

Darin ist σp,i die mittlere lokale Standardabweichung der Partikelgeschwindig-
keit, die aus der vorangegangenen Berechnung ermittelt wurde. Die Schwan-
kungsgeschwindigkeit u′A,i ergibt sich aus der Subtraktion des statistischen 
Mittelwerts dieser Teilchenart von der aktuellen Geschwindigkeit. Ferner steht 
ξi für eine Gauß-verteilte Zufallszahl mit dem Mittelwert null und der Stan-
dardabweichung eins. Somit setzt sich die Gleichung für die Schwankungsge-
schwindigkeit aus einem korrelierten und einem stochastischen Term zusam-
men. Sommerfeld (2001) hat mit Hilfe von LES-Simulationen folgende Abhän-
gigkeit der Korrelationsfunktion R(St) von der Stokes-Zahl gefunden: 

 𝑅(𝑆𝑡) = 𝑒𝑥𝑝 (−0,55 ∙ 𝑆𝑡0,4) (2-62) 

Zusammen mit dem Durchmesser, der aus der lokalen Größenverteilung ermit-
telt wurde, und der Geschwindigkeit ist das fiktive Partikel nunmehr definiert. 
Ob sich allerding eine Kollision zwischen realem und fiktivem Partikel ereig-
net muss anhand der Kollisionswahrscheinlichkeit abgeschätzt werden. Die 
Kollisionswahrscheinlichkeit PPPK wurde aus der kinetischen Gastheorie herge-
leitet und stellt sich gemäß Sommerfeld (2001) folgendermaßen dar: 

 𝑃𝑃𝑃𝐾 = 𝑓𝑐𝑜𝑙𝑙 ∙ ∆𝑡 = 𝜋
4

(𝑑𝑝,𝐴 + 𝑑𝑝,𝐵)² ∙ �𝑢𝑝,𝐴�������⃗ − 𝑢𝑝,𝐵��������⃗ � ∙ ∆𝑡 ∙ 𝑛𝑝 (2-63) 

viii Es liegt weder eine Korrelation zwischen Partikel und Fluid noch zwischen den Partikeln 
vor. 

 
Kollisionszy-
linderfläche 

Kollisionszy-
linderlänge 
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In diesem Zusammenhang kann ein Kollisionszylinder definiert werden, dessen 
Querschnittsfläche durch die Partikeldurchmesser und dessen Länge durch das 
Produkt aus Relativgeschwindigkeit urel und Zeitintervall ∆t gegeben ist. In 
Gleichung (2-63) steht np weiterhin für die Partikelanzahldichte. In Abbildung 
2.5 ist dieser Kollsionszylinder schematisch dargestellt. Der Zeitschritt ∆t muss 
hinreichend groß sein, um eine statistische Betrachtung zu ermöglichen ande-
rerseits aber auch klein genug um Mehrfachkollisionen auszuschließen. Ob 
letztendlich eine Kollision zwischen den Partikeln stattfindet wird anhand einer 
Zufallszahl ζ im Intervall [0,1] entschieden. Ist ζ < PPPK, so wird eine Kollision 
berechnet und alle weiteren Schritte werden ausgeführt, andernfalls werden 
diese einfach übersprungen. 

 

Abbildung 2.5: Kollisionszylinder zur Beschreibung einer binären Kollision zwischen 
einem realen und einem fiktiven Partikel. 

Die Anzahl der aus der Kollisionswahrscheinlichkeit (Gl. (2-63)) vorausbe-
rechneten Kollisionen kann durch einen Trägheitseffekt, der sogenannten Auf-
treffwahrscheinlichkeit, reduziert werden. Für den Fall eines kleinen Partikels, 
das mit einem größeren Partikel kollidiert, kann das kleinere Partikel teilweise 
einer Strömungstrajektorie um das größere Kollektorpartikel folgen. Schuch 
und Löffler (1978) geben für den Trägheitsparameter Ψ, der die Auftreffwahr-
scheinlichkeit beschreibt, an: 

 𝛹 = 𝜌𝑝 ∙ �𝑢𝑝,1�������⃗ − 𝑢𝑝,2�������⃗ � ∙ 𝑑𝑝² ∙ (18 ∙ 𝜇 ∙ 𝑑𝐾)−1 (2-64) 

Darin stehen dp und ρp für den Durchmesser und die Dichte des kleinen Parti-
kels und dK für den Durchmesser des Kollektorpartikels. Unter Verwendung 
des Trägheitsparameters Ψ aus Gleichung (2-64) kann die Auftreffwahrschein-
lichkeit für ein einzelnes Kollektorpartikel berechnet werden zu: 



4 2  T h e o r e t i s c h e r  H i n t e r g r u n d  

 

 
𝜂𝑝 = �

𝛹
𝛹 + 𝑎

�
𝑏
 (2-65) 

Gemäß Löffler (1988) gelten für die Reynolds-Zahl-abhängigen Parameter a 
und b im Bereich kleiner Reynolds-Zahlen (Re < 1) die Werte a = 0,65 und 
b = 3,7. 
Damit es nun zu einer Kollision zwischen den beiden Partikeln A und B kom-
men kann, muss sich das fiktive Partikel innerhalb des beschriebenen Kollisi-
onszylinders befinden. Da die genaue Position des fiktiven Partikels bislang 
noch unbekannt ist, muss zunächst der Kontaktpunkt der beiden Partikel be-
stimmt werden, bevor die eigentliche Kollision berechnet wird. Durch die Dar-
stellung der Kollision mit Hilfe des Kollisionszylinders kann der Kollisions-
punkt auf der Partikeloberfläche einfach durch die Lage des fiktiven Partikels 
innerhalb diese Kollisionszylinders bestimmt werden. Dabei wird der Kollisi-
onszylinder so definiert, dass dessen Mittelachse mit dem Vektor der Relativ-
geschwindigkeiten zusammenfällt. Die Position des fiktiven Partikels wird nun 
durch einen weiteren stochastischen Vorgang bestimmt. Die Lage des Mittel-
punkts des fiktiven Partikels auf der Zylinderquerschnittsfläche mit dem Kreis-
durchmesser von (dp,A + dp,B) wird mit der seitlichen Versetzung L, den Win-
keln φ und ψ sowie zweier gleichverteilter Zufallszahlen aus dem Intervall      
[-1,1] folgendermaßen berechnet (Sommerfeld 2001): 

 𝐿 = (𝑌² + 𝑍²)0,5, mit L ≤  1, 

𝜑 = 𝑎𝑟𝑐𝑡𝑎𝑛(𝐿) und 

   𝜓 = 𝑎𝑟𝑐𝑡𝑎𝑛(𝑌 ∙ 𝑍−1). 

(2-66) 

Für die Berechnung der Geschwindigkeiten des realen Partikels nach dem Stoß 
wird das Koordinatensystem, in dem die Berechnung stattfindet, transformiert. 
Bei Sommerfeld (2001, S.132) wird die Koordinatentransformation wie folgt 
beschrieben: 

1. „Transformation in ein Koordinatensystem, bei dem die Relativge-
schwindigkeit zwischen beiden Partikeln mit der positiven Richtung der 
x‘-Achse (x‘-y‘-z‘-Koordinatensystem), also der Achse des Kollisionszy-
linders, übereinstimmt.“ 

2. „Transformation in ein Koordinatensystem, bei dem die Gerade zwi-
schen den Mittelpunkten beider Partikel mit der x‘‘-Achse des x‘‘-y‘‘-
z‘‘-Koordinatensystems übereinstimmt, um einen zentralen Stoß zu be-
kommen.“ 
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Somit reduzieren sich die Beziehungen für die Geschwindigkeiten nach dem 
Stoß auf die eines zentralen Stoßes. Die Bestimmungsgleichungen für die 
Translations- (u, v und w) und Rotationsgeschwindigkeiten (ωy, ωz) nach dem 
Stoß lassen sich aus der Impulsbilanz herleiten (Sommerfeld 1996) und wie 
folgt angeben: 

 𝑢𝑝1∗ = 𝑢𝑝1 + 𝐽𝑥 ∙ 𝑚𝑝1
−1 

𝑣𝑝1∗ = 𝑣𝑝1 + 𝐽𝑦 ∙ 𝑚𝑝1
−1 

𝑤𝑝1∗ = 𝑤𝑝1 + 𝐽𝑧 ∙ 𝑚𝑝1
−1 

(2-67) 

   

 𝜔𝑥,𝑝1
∗ = 𝜔𝑥,𝑝1 

𝜔𝑦,𝑝1
∗ = 𝜔𝑦,𝑝1 − 5 𝐽𝑦 ∙ �𝑚𝑝1 𝑑𝑝1�

−1 

𝜔𝑧,𝑝1
∗ = 𝜔𝑧,𝑝1 − 5 𝐽𝑧 ∙ �𝑚𝑝1 𝑑𝑝1�

−1 

(2-68) 

Darin werden die Komponenten des Impulses mit Jx, Jy und Jz bezeichnet. Die 
Geschwindigkeitskomponenten nach dem Stoß sind mit * gekennzeichnet. Mit 
der Definition der Stoßzahl e 

 𝑒 = �𝑢𝑝1∗ − 𝑢𝑝2∗��𝑢𝑝1 − 𝑢𝑝2�
−1 (2-69) 

und der Erhaltungsgleichung für den x-Impuls Jx 

 𝐽𝑥 = −𝑚𝑝2�𝑢𝑝2∗ − 𝑢𝑝2� (2-70) 

kann schließlich für Jx der Ausdruck 

 𝐽𝑥 = −(1 + 𝑒) ∙ �𝑢𝑝1 − 𝑢𝑝2� ∙ ��𝑚𝑝1 𝑚𝑝2� �𝑚𝑝1 + 𝑚𝑝2�
−1� (2-71) 

angegeben werden. 
Binäre Kollisionen können laut Decker (2006) in drei verschiedene Kategorien 
eingeteilt werden: 

 Im Kontaktpunkt gleiten die Partikel während der gesamten Kollision. 

 Während der Kollision kommt es zum Übergang von Gleiten zu Rollen 
(Haften). 
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 Während des gesamten Kollisionsvorgangs liegt Haften vor. 

Die Komponenten Jx, Jy und Jz sind sowohl von der Art des Stoßens als auch 
von der Relativgeschwindigkeit der Partikel im Kontaktpunkt abhängig. Letz-
tere berechnet sich aus den Translations- und Rotationsgeschwindigkeiten vor 
dem Stoß. 

 𝑢𝑅 = �𝑢𝑅𝑦2 + 𝑢𝑅𝑧2�
0,5 

𝑢𝑅𝑦 = �𝑣𝑝1 − 𝑣𝑝2� + 𝑑𝑝1 2 ∙ 𝜔𝑧,𝑝1 + 𝑑𝑝2 2 ∙ 𝜔𝑧,𝑝2⁄⁄  

𝑢𝑅𝑧 = −𝑑𝑝1 2 ∙ 𝜔𝑧,𝑝1 − 𝑑𝑝2 2 ∙ 𝜔𝑧,𝑝2⁄⁄  

(2-72) 

Unter Vernachlässigung der zweiten Kollisions-Kategorie gilt für die Kompo-
nenten des Impulses Jy und Jz gemäß Sommerfeld (1996) mit dem Gleitrei-
bungskoeffizienten µd für den Haftstoß: 

 𝐽𝑦 = −2 7⁄ ∙ 𝑢𝑅𝑦 ∙ �𝑚𝑝1 𝑚𝑝2� �𝑚𝑝1 +𝑚𝑝2�
−1 

𝐽𝑧 = −2 7⁄ ∙ 𝑢𝑅𝑧 ∙ �𝑚𝑝1 𝑚𝑝2� �𝑚𝑝1 +𝑚𝑝2�
−1 

(2-73) 

und für den Gleitstoß: 

 𝐽𝑦 = −𝜇𝑑 ∙ 𝑢𝑅𝑦 𝑢𝑅⁄ ∙ |𝐽𝑥| 

𝐽𝑧 = −𝜇𝑑 ∙ 𝑢𝑅𝑧 𝑢𝑅⁄ ∙ |𝐽𝑥| 
(2-74) 

In Abhängigkeit des Haftreibungskoeffizienten gilt für die Bedingung für einen 
Haftstoß unter Verwendung des Coulombschen Reibungsgesetz (Sommerfeld 
1996): 

 |𝑢𝑅| ≤  7 2 ∙ 𝜇𝑑 ∙ (1 + 𝑒) ∙ �𝑢𝑝1 − 𝑢𝑝2�⁄  (2-75) 

Ho und Sommerfeld (2002) geben dann für die Geschwindigkeiten nach dem 
Stoß folgende Bestimmungsgleichungen unter Vernachlässigung der Rotations-
geschwindigkeit der Partikel an: 

Normalkomponente:   

 𝑢𝑝1∗ = 𝑢𝑝1 ∙ �1 −
1 + 𝑒

1 +𝑚𝑝1 𝑚𝑝2⁄ � (2-76) 
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Tranversalkomponente:   

Haftstoß 𝑣𝑝1∗ = 𝑣𝑝1 ∙ �1−
2 7⁄

1 + 𝑚𝑝1 𝑚𝑝2⁄ � (2-77) 

Gleitstoß vp1∗ = vp1 ∙ �1− μd ∙ (1 + e) ∙ up1 ∙ vp1−1 ∙
1

1 + mp1 mp2⁄ � (2-78) 

Schließlich werden die Geschwindigkeiten in das globale Koordinatensystem 
rücktransformiert. Es soll an dieser Stelle angemerkt auf die bereits in Kapitel 
2.2.1 beschriebene Problematik bei der Berücksichtigung der Agglomeratrota-
tion hingewiesen werden. 

2.2.4 Agglomeration trockener Partikel 

Bei der Kollision zweier Partikel kann es zu einem Anhaften der Partikel an-
einander kommen. Sie würden somit ein gemeinsames größeres Partikel, ein 
Agglomerat bilden. Entscheidend für das Entstehen von Agglomeraten sind 
ausreichend hohe Haftkräfte, die größer als die trennenden Kräfte sein müssen. 
Während einer Kollision wird ein Teil der kinetischen Stoßenergie 𝐸𝑘𝑖𝑛 in Ver-
formungsenergie oder durch Reibungsvorgänge im Partikelinneren umgewan-
delt. Aus einer Energiebilanz (Gl. (2-79)) leitete Hiller (1981) eine kritische 
Geschwindigkeit her, unterhalb derer die Partikel aneinander haften. 

 𝐸𝑘𝑖𝑛 = 𝐸𝑘𝑖𝑛′ + ∆𝐸𝑎 + 𝐸𝑑 (2-79) 

Darin stellt ∆𝐸𝑎 + 𝐸𝑑 die durch Verformung und die van-der-Waals-Energie 
dissipierte Energie dar. Als Haftbedingung gilt, dass die kinetische Energie des 
Partikels nach dem Stoß 𝐸𝑘𝑖𝑛 ′ gleich Null ist. Als Haftkräfte werden darin le-
diglich van-der-Waals-Kräfte berücksichtigt, so dass für die kritische Ge-
schwindigkeit vkrit gilt: 

 
𝑣𝑘𝑟𝑖𝑡 =

1
𝑑𝑝

(1 − 𝑒)0,5

𝑒²
𝐴

𝜋 ∙ 𝑧0 ∙ �6 ∙ 𝑝𝑝𝑙 ∙ 𝜌𝑝�
0,5 (2-80) 

Darin stehen e für die Stoßzahl und dp und ρp für den Partikeldurchmesser und 
dessen Dichte. Die Hamaker-Konstante wird mit A = 5 ∙ 10−19J angesetzt. Der 
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minimale Kontaktabstand wird als z0 = 4 ∙ 10−10m und der Fließdruck, bei 
dem plastische Verformung auftritt, mit ppl = 5 ∙ 109Paix. 
Nach einem Agglomerationsvorgang liegt eine geänderte Partikelgröße des ent-
standenen Agglomerats vor. Bislang wird der neue Durchmesser unter der An-
nahme bestimmt, dass ein Agglomerat als volumenäquivalente Kugel anzuse-
hen ist. Zwar wird dadurch der Erhalt der Masse sicher gestellt, jedoch geht die 
Information über die Agglomeratstruktur verloren. Erst mit dem in dieser Ar-
beit entwickelten Agglomerationsmodell, das im Kapitel 3 vorgestellt wird, 
kann die Morphologie der entstandenen Agglomerate berücksichtigt und ge-
eignete Äquivalentdurchmesser bestimmt werden. Der volumenäquivalente 
Partikeldurchmesser dves beispielsweise berechnet sich dann zu 

 𝑑𝑣𝑒𝑠 = �𝑑𝑝1
3 + 𝑑𝑝2

3�
1 3⁄

. (2-81) 

Die Änderungen der Translationsgeschwindigkeitskomponenten der Agglome-
rate nach dem Stoß 𝑢𝐴𝑔𝑔,𝑖

∗ können anhand einer Impulsbilanz bestimmt wer-
den. 

 𝑢𝐴𝑔𝑔,𝑖
∗ =

𝑚𝑝1 ∙ 𝑢𝑝1,𝑖 + 𝑚𝑝2 ∙ 𝑢𝑝2,𝑖

𝑚𝑝1 + 𝑚𝑝2
 (2-82) 

Wegen der nach einem Agglomerationsvorgang veränderten Partikelgröße und 
-masse des Agglomerats muss zur Gewährleistung der Massenerhaltung die 
Anzahl der Partikel im Parcel npip

* nach der Agglomeration folgendermaßen 
korrigiert werden: 

 𝑛𝑝𝑖𝑝∗ = 𝑛𝑝𝑖𝑝
𝑚𝑝1

𝑚𝑝1 + 𝑚𝑝2
 (2-83) 

Detailierte Ausführungen zur Massenbilanz sind bei Blei (2006) zu finden. 

2.2.5 Partikel Trocknung 

Zur Berücksichtigung von Massen- und Wärmeaustausch zwischen der konti-
nuierlichen und der dispersen Phase wird ein Trocknungsmodell benötigt. Zu-
sätzlich hat die Lösungsmittelverdampfung einen erheblichen Einfluss auf die 

ix Dieser Wert gilt für Gläser. Für andere Materialien gelten andere Werte, z.B. für Kunststoffe 
zwischen 107 und 108 Pa und für Stahl bei 5·108 Pa (Hiller 1981). 
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Materialeigenschaften der Partikel. Ein durch Verdampfung ausgelöster 
schrumpfender Partikeldurchmesser beeinflusst sowohl das Bewegungsverhal-
ten als auch die Kollisionswahrscheinlichkeit. Flüssigkeitstropfen zeigen ein 
deutlich anderes Verhalten und vor allem Ergebnis einer möglichen Kollision 
als z.B. klebrige oder vollständig getrocknete Partikel. 
In der vorliegenden Arbeit wird das von Blei (2006) implementierte Trock-
nungsmodell verwendet. Dort wird die Verdampfung eines Flüssigkeitstropfens 
zu drei physikalischen Phänomenen zusammengefasst. Zunächst wird Wärme 
und Speziesmasse innerhalb des Tropfens transportiert. Über die Grenzfläche 
zwischen Tropfen und umgebenden Fluid findet ein Wärme- und Stoffaus-
tausch statt, der anschließend durch einen Transport von Wärme und Masse 
durch die Grenzschicht gefolgt wird. Das von Blei (2006) implementierte Ver-
dampfungsmodell basiert auf den Arbeiten von Straatsma et al. (1999) und 
Verdurmen et al. (2004) und wurde vom Modell von Sano und Keey (1982) 
abgeleitet. Es wurde speziell für die Berechnung von Suspensionen, wie sie 
beispielsweise zur Herstellung von diversen Milchpulvern verwendet werden, 
entwickelt, da zur Trocknung von Milch hauptsächlich Sprühtrockner einge-
setzt werden. Es werden die folgenden Modellannahmen getroffen (Blei 2006): 

 Die Trocknung der Suspension verhält sich wie die einer binären Mi-
schung mit Wasser als Lösungsmittel. 

 Innerhalb des Tropfens wird die Ficksche Diffusion mit Hilfe eines ef-
fektiven binären Diffusionskoeffizienten modelliert. 

 Das Gesetz von Amagat für eine Flüssigkeit-Feststoff-Mischung wird 
angewendet. 

 Steigt der Gleichgewichts-Dampfdruck innerhalb des Tropfens über 
den Umgebungsdruck, bildet sich eine Blase im Zentrum des Tropfens. 

 Das Gesamtmodell beschreibt einen Zyklus eines Trocknung-Aufbläh-
Trocknung Prozesses, sofern sich innerhalb des Tropfens keine Dampf-
blase bildet. 

 Alle Phänomene im Tropfen werden als eindimensional angesehen und 
können deswegen in sphärischen Koordinaten beschrieben werden. 

Blei (2006) beschreibt in seiner Arbeit, dass der Trocknungsprozess für seine 
Sprühnebelberechnungen durch die Massendiffusion und nicht durch die ther-
mische Diffusion kontrolliert wird. Aus diesem Grund kann eine gleichmäßige 
aber zeitabhängige Temperaturverteilung im Tropfen angenommen werden. 

Im Folgenden sollen die grundlegenden physikalischen Zusammenhänge und 
die Implementierung kurz dargestellt werden. Für eine genauere Abhandlung 
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der Tropfenverdampfung mit diesem Modell sei der Leser auf Blei (2006) ver-
wiesen. 
Die Triebkräfte der Tropfenverdampfung liegen in der Temperatur- und Kon-
zentrationsdifferenz (∆T bzw. ∆c) zwischen Tropfenoberfläche und umgeben-
den Gas begründet. 

 ∆𝑇 = 𝑇𝑎∗ − 𝑇𝑎∞, 

∆𝑐 = 𝑐𝑎∗ − 𝑐𝑎∞ 
(2-84) 

Der Stoff- und Wärmetransport (𝑚̇ bzw. 𝑄̇) über eine sphärische Oberfläche A 
kann nach Bird (1960) mit einem Übergangskoeffizienten (α, k) beschrieben 
werden als: 

 𝑄̇ = 𝛼 ∙ 𝐴 ∙ ∆𝑇 = 𝛼 ∙ 𝜋𝑑² ∙ ∆𝑇 (2-85) 

 𝑚̇ = 𝑘 ∙ 𝐴 ∙ ∆𝑐 = 𝑘 ∙ 𝜋𝑑² ∙ ∆𝑐 (2-86) 

Um die Überganskoeffizienten für den Wärme- und Stofftransport (α, k) be-
rechnen zu können, werden häufig dimensionslose Kennzahlen benutzt. Im 
verwendeten Modell werden die Ähnlichkeitskennzahlen mit dem Modell von 
Ranz und Marshall (1952) abgeschätzt. 

 𝛼 = (𝑁𝑢 ∙ 𝛼𝐺𝑎𝑠) ∙ 𝑑−1 = 𝜆𝐺𝑎𝑠 ∙ 𝑑−1 ∙ (2 + 0,58 ∙ 𝑅𝑒0,5 ∙ 𝑃𝑟0,33) (2-87) 

 𝑘 = (𝑆ℎ ∙ 𝐷𝐺𝑎𝑠) ∙ 𝑑−1 = 𝐷𝐺𝑎𝑠 ∙ 𝑑−1 ∙ (2 + 0,58 ∙ 𝑅𝑒0,5 ∙ 𝑆𝑐0,33) (2-88) 

Die benötigte Dampfkonzentration ca∗ steht im thermodynamischen Gleichge-
wicht mit der Flüssigkeit an der nassen Tropfenoberfläche. 

 𝑐𝑎∗ = (𝑝𝑎∗ ∙ 𝑀𝑤) ∙ �𝑅 ∙ 𝑇𝑝�
−1 (2-89) 

Die Konzentration im umgebenden Fluid wird ebenfalls über den Gleichge-
wichtszustand mit dem Dampfdruck der reinen Flüssigkeit berechnet. Der Par-
tialdruck pa∗ wird über den Dampfdruck der reinen Flüssigkeit pl und der Was-
seraktivität aw berechnet. 

 𝑝𝑎∗ = 𝑎𝑤 ∙ 𝑝𝑙 (2-90) 
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Da die Wasseraktivität sehr stark stoffabhängig ist, muss sie über Sorptionsiso-
thermen bestimmt werden. Für Milchprodukte geben Wijlhuizen et al. (1978) 
für die Wasseraktivität aw den Zusammenhang 

 
𝑎𝑤 = 𝑒𝑥𝑝�−3,106 ∙ �

𝑌𝑤
1 − 𝑌𝑤

��
−2,18

 (2-91) 

an. Darin bezeichnet Yw den Feuchtigkeitsanteil im Pulver. 

Sano und Keey (1982) geben für den Massenerhalt im Tropfen folgende Glei-
chung an: 

 𝜕𝜌𝑤
𝜕𝑡

+
1
𝑟
𝜕
𝜕𝑟 �

𝑟² ∙ 𝜌 ∙ 𝑢𝑤,𝑟� = 0 (2-92) 

Die Massenstromrate jw,r kann mit den binären Diffuisonskoeffizienten Dws von 
Wasser in einem binären Gemisch, dem Massenanteil des Wassers Yw und der 
radialen Geschwindigkeit vr („bulk velocity“) bestimmt werden. 

 
𝑗𝑤,𝑟 = 𝜌 ∙ 𝑢𝑤,𝑟 = −𝜌 ∙ 𝐷𝑤𝑠

𝜕𝑌𝑤
𝜕𝑟

+ 𝜌𝑤 ∙ 𝑣𝑟 (2-93) 

Werden die Gleichungen (2-92) und (2-93) miteinander kombiniert, ergibt sich 
die Gleichung für die eindimensionale Diffusion für einen sphärischen Trop-
fen: 

𝜕𝑌𝑤
𝜕𝑡

+
2 ∙ 𝐷𝑤𝑠
𝑌𝑤 + 𝜌�

�
𝜕𝑌𝑤
𝜕𝑟

�
2

=
1
𝑟
𝜕
𝜕𝑟
�𝑟² ∙ 𝐷𝑤𝑠

𝜕𝑌𝑤
𝜕𝑟

�, mit 𝜌� = 𝜌𝑤
𝜌𝑠−𝜌𝑤

 (2-94) 

Für die CFD-Berechnung von Sprühtrocknern schlägt Crank (1967) für den in-
stationären Diffusionsvorgang innerhalb des Tropfens folgende Gleichung vor: 

 𝛿𝑐
𝛿𝑡

=
1
𝑟²

𝛿
𝛿𝑟
�𝑟² ∙ 𝐷 ∙

𝛿𝑐
𝛿𝑟
� (2-95) 

Der darin verwendete Diffusionskoeffizient D kann nach Wijlhuizen et al. 
(1978) angegeben werden als: 

 
𝐷 = 𝑒𝑥𝑝 �−

𝐵 + 𝐶 ∙ 𝑌𝑤
1 + 𝐴 ∙ 𝑌𝑤

� ∙ 𝑒𝑥𝑝 �−
∆𝐻
𝑅
�

1
𝑇(𝑟)

−
1

303
�� (2-96) 
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Für die numerische Implementierung in den hier verwendeten CFD-Code wer-
den die Tropfen zunächst durch eine bestimmte Anzahl von Schalen diskreti-
siert. Auf diese Weise kann die Diffusion innerhalb des Tropfens berechnet 
werden. Zusätzlich wird der aktuelle Lagrangesche Zeitschritt falls nötig auf 
die Verdampfung angepasst. Den Algorithmus zur Simulation der Tropfenver-
dampfung beschreibt Blei (2006) auf den Seiten 136 und 137 seiner Arbeit fol-
gendermaßen: 

 Zunächst werden die Eigenschaften der Gasphase aus der Fluidfeldberech-
nung an den Partikelort interpoliert. Dies sind die Flüssigkeitsdampfkon-
zentration, die Gastemperatur, der absolute Umgebungsdruck und die in-
stantane Relativgeschwindigkeit zwischen Partikel und Gas. 

 Aus der Flüssigkeitskonzentration, dem Druck und der Gastemperatur 
werden weitere Materialeigenschaften der Gasphase (Gasdichte, dyn. Vis-
kosität, Wärmeleitfähigkeit, Diffusionskoeffizient des Flüssigkeitsdampfes 
der Gasphase sowie spezifische Wärmekapazität von Gas und Dampf) be-
rechnet. 

 Darauffolgend werden für die aktuelle Situation die Nusselt- und die 
Schmidt-Zahl sowie der Partialdampfdruck des Lösungsmittels der Gas-
Flüssigkeits-Mischung berechnet. 

 Nun beginnt eine Berechnungsschleife, die solange ausgeführt wird, bis 
die Summe der kleineren Verdampfungszeitschritte gleich dem aktuellen 
Lagrangeschen Zeitschritt des eingefrorenen Fluidfelds ist. Eine Schleife 
setzt sich aus mehreren Schritten zusammen: 

• Berechnung der Partikel-Reynolds-Zahl aus dem letzten Wert für den 
Partikeldurchmesser. 

• Bestimmung der aktuellen Partikeleigenschaften für jede Schale (Dich-
te, Flüssigkeitskonzentration, Diffusionskoeffizient). 

• Stoffübergangskoeffizient k und Wasser-Aktivität aW der äußeren Scha-
le sowie der Sättigungsdampfdruck psat,p und der Partialdampfdruck an 
der Partikeloberfläche ppartial,p werden berechnet. 

• Anhand dieser Werte werden die Gleichgewichtsflüssigkeitskonzentra-
tion in der Gasphase ca

* sowie die Flüssigkeitskonzentration der Gas-
phase im Fernfeld ca

∞ berechnet. Daraus kann der aktuelle Flüssigkeits-
strom über die Phasengrenzfläche abgeschätzt werden. 

• Der Wärmeübergangskoeffizient, die Verdampfungswärme bei Partikel-
oberflächentemperatur und die ausgetauschte Wärmemenge zwischen 
Partikel und Gas werden errechnet. 
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• Nun wird der Massenfluss des Lösungsmittels zwischen den einzelnen 
Schalen i bestimmt: 

 𝑑𝑚𝑠𝑜𝑙𝑣𝑒𝑛𝑡,𝑖

𝑑𝑡
= −4 ∙ 𝜋 ∙ ��𝑟𝑖+12 ∙ 𝐷𝑖+1 ∙ �

𝑑𝑐
𝑑𝑟
�
𝑖+1

� − �𝑟𝑖2 ∙ 𝐷𝑖 ∙ �
𝑑𝑐
𝑑𝑟
�
𝑖
�� (2-97) 

• Der Zeitschritt für die Verdampfung wird ermittelt. 

• Die Konzentrationen und Massen jeder Partikelschale werden berech-
net. 

• Innerhalb des Partikels wird eine konstante Temperatur angenommen 
für die folgender Zusammenhang gilt: 

 
𝑇𝑡+∆𝑡 =

ℎ𝑡+∆𝑡
𝑐𝑝,𝑑𝑠 + 𝑐𝑝,𝑠𝑜𝑙𝑣𝑒𝑛𝑡 ∙ 𝑐𝑠𝑜𝑙𝑣𝑒𝑛𝑡

+ 273,15𝐾 (2-98) 

• Schließlich wird der neue äußere Durchmesser jeder Schale di mit Hilfe 
der aktualisierten Materialdichte in jeder Schale i bestimmt: 

für die innerste Schale 𝑑𝑖 = �
6 ∙ 𝑚𝑖

𝜋 ∙ 𝜌𝑖
�
1 3⁄

 (2-99) 

für alle anderen Schalen 𝑑𝑖 = �
6 ∙ 𝑚𝑖

𝜋 ∙ 𝜌𝑖
+ 𝑑𝑖−1

3�
1 3⁄

 
(2-100) 

Am Ende der Berechnungsschleife werden die gemittelten Materialdichte so-
wie die dynamische Viskosität des Partikels berechnet. Diese Werte werden für 
das Agglomerationsmodell benötigt. Im folgenden Abschnitt dieses Kapitels 
wird die Kollision und Agglomeration von viskosen Partikeln erläutert. Da vis-
kose Partikel, die noch nicht vollständig getrocknet sind, bei einer Kollision in-
einander eindringen können, unterscheidet sich die Modellierung der Agglome-
ration von der trockener Partikel (vgl. Kap. 2.2.4). 

2.2.6 Kollision viskoser Partikel 

Die Lösungsmittelverdampfung während der Partikeltrocknung resultiert in ei-
ner sich erhöhenden Viskosität der Partikel. Daraus ergibt sich wiederum ein 
geändertes Verhalten während einer Kollision. Ob und zwischen welchen Parti-
keln Kollisionen stattfinden wird durch das bereits vorgestellte stochastische 
Kollisionsmodell bestimmt. Ereignet sich eine Kollision zwischen zwei Parti-
keln von denen eines oder beide nicht vollständig getrocknet oder sogar flüssig 
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ist, ist ein Eindringen der Partikel ineinander möglich. Das Ergebnis dieser 
Kollision unterscheidet sich somit wesentlich von dem einer Kollision zwi-
schen trockenen und somit festen Partikeln. Während trockene Partikel von 
einander abprallen oder aufgrund ausreichender Haftkräfte lose Agglomerate 
bilden, kann beispielsweise die Kollision zweier Tropfen zu einer Vereinigung 
beider Tropfen zu einem größeren (Koaleszenz) oder zum vollständigen Zer-
platzen der Tropfen in viele kleinere Tropfen (engl. „splashing“) führen. Auch 
weitere Kollisionsresultate wie das Abprallen (engl. „bouncing“) oder ein teil-
weises Vereinigen der Tropfen mit anschließender Trennung mit oder ohne bil-
den von Satellitentropfen (engl. „stretching separation“) sind möglich. Eine ge-
naue Beschreibung der Tropfenkollisionen sowohl numerischer als auch expe-
rimenteller Art findet sich z.B. bei Blei (2006) und Kuschel und Sommerfeld 
(2013). 
Tropfenkollisionen spielen für die Bildung von Agglomeraten keine Rolle, so 
dass darauf nicht weiter eingegangen wird. Ein relevanterer Prozess bei der Er-
zeugung fester Agglomeratex ist die Kollision hochviskoser Partikel. Die Ein-
dringtiefe bestimmt dabei nicht nur die Stärke des Agglomerats sondern auch 
dessen strukturelle Eigenschaften wie die Porosität. Das hier verwendete Mo-
dell zur Berechnung der Partikelpenetration wurde von Blei (2006) entwickelt 
und in der vorliegenden Arbeit für die Beschreibung von Agglomeratstrukturen 
wesentlich erweitert. An dieser Stelle soll zunächst die Penetration viskoser 
Partikel kurz erläutert werden. Im anschließenden Kapitel wird die Charakteri-
sierung von Agglomeratstrukturen anhand ausgewählter Strukturparameter ein-
gehend beschrieben. 
Bei der Penetration viskoser oder hochviskoser Partikel ineinander wird von ei-
ner Bewegung einer Kugel in einem viskosen Medium ausgegangen. Das Ein-
dringen des Partikels wird dabei durch die Interaktion der beiden newtonschen 
Partikelfluide abgebremst. Die Penetration wird in einem sphärischen Koordi-
natensystem gelöst, dessen Ursprung im Zentrum des Partikels mit der niedri-
geren Viskosität liegt. Dieses Partikel ist dabei in Ruhe, wohingegen sich das 
eindringende höher viskose Partikel mit der Relativgeschwindigkeit zwischen 
den beiden Partikeln bewegt. Während die Transformation der Partikelge-
schwindigkeiten bei Blei (2006) in einer einzigen Gesamttransformationsmat-
rix durchgeführt werden konnte, muss dies in der vorliegenden Arbeit in zwei 
Schritten erfolgen. Bislang wurden die gebildeten Agglomerate als kugelförmi-
ges Partikel betrachtet. Der Durchmesser dieses Partikels entsprach dem einer 

x Hier sind hohe Bindungskräfte gemeint, die in sehr haltbaren Agglomeraten resultieren und 
nicht der Trocknungszustand der einzelnen Partikel. Agglomerate, die lediglich durch van-der-
Waals-Kräfte zusammengehalten werden, wie es bei der Kollision vollständig getrockneter 
Partikel auftreten kann, können bereits durch schwache Kräfte, beispielsweise durch eine wei-
tere Kollision mit einem Partikel oder einer Wand, wieder zerstört werden. 
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volumenäquivalenten Kugel, die das Volumen jedes einzelnen Primärpartikels 
berücksichtigt. In der hier vorgestellten Arbeit wird die Agglomeratstruktur 
während einer Kollision nunmehr berücksichtigt. Wird ein Agglomerat als vo-
lumenäquivalente Kugel abgebildet, entspricht der stochastisch erzeugte Kolli-
sionspunkt bereits dem Punkt, an dem sich die kollidierenden Partikel zu Be-
ginn einer Penetration berühren. Berücksichtigt man allerdings die Struktur 
eines Agglomerats, das mit einem Primärpartikel kollidiert, muss zunächst das-
jenige Partikel innerhalb des Agglomerats gefunden werden, mit dem eine Kol-
lision stattfindetxi. Dazu wird der Vektor der Relativgeschwindigkeit (du, dv, 
dw) zwischen den kollidierenden Partikeln in ein Koordinatensystem transfor-
miert, in dem der Vektor der Relativgeschwindigkeit zwischen den kollidieren-
den Partikeln parallel zur x-Achse steht. Der Relativgeschwindigkeitsvektor 
wird mit der Matrix A in das neue Koordinatensystem transformiert und liest 
sich dann wie folgt: 

 
�
𝑑𝑢∗
𝑑𝑣∗
𝑑𝑤∗

� = 𝐴 ∙ �
𝑑𝑢
𝑑𝑣
𝑑𝑤

�

= �
𝑐𝑜𝑠(𝛼1) 𝑐𝑜𝑠(𝛼2) 𝑠𝑖𝑛(𝛼1) 𝑐𝑜𝑠(𝛼2) 𝑠𝑖𝑛(𝛼2)

−𝑠𝑖𝑛(𝛼1) 𝑐𝑜𝑠(𝛼1) 0
−𝑐𝑜𝑠(𝛼1) 𝑠𝑖𝑛(𝛼2) −𝑠𝑖𝑛(𝛼1) 𝑠𝑖𝑛(𝛼2) 𝑐𝑜𝑠(𝛼2)

� ∙ �
𝑑𝑢
𝑑𝑣
𝑑𝑤

� 
(2-101) 

Sollte im gedrehten System 𝑑𝑢′ < 0 sein, wird der Vektor u‘ um 180° gedreht, 
so dass der Vektor letztlich auf das ruhende niederviskose Partikel zu zeigt. 
Die darin benötigten Winkel lassen sich aus dem Relativgeschwindigkeitsvek-
tor folgendermaßen ermitteln: 

 𝛼1 = 𝑎𝑡𝑎𝑛2(𝑑𝑢,𝑑𝑣) 𝛼1 = −𝑎𝑡𝑎𝑛2 �𝑑𝑤,�𝑑𝑢² + 𝑑𝑣²� (2-102) 

Anhand dieses ins neue Koordinatensystem gedrehten Geschwindigkeitsvek-
tors wird der Kollisionspartner im Agglomerat bestimmt (s. Kap. 3). Wurde ein 
Kollisionspartner im Agglomerat gefunden, wird der Relativgeschwindigkeits-
vektor u‘ mit den Winkeln φ und ϑ in ein sphärisches Koordinatensystem trans-
formiert, so dass für den Geschwindigkeitsvektor gilt: 

xi Der Vorgang zur Detektion des entsprechenden Kollisionspartners innerhalb des Agglome-
rats wird in Kapitel 3 genauer erläutert. Für die weitere Erläuterung des Kollisionsprozesses 
zweier viskoser Partikel ist es ausreichend zu wissen, dass das heranfliegende Partikel mit 
einem entsprechenden Partikel im Agglomerat kollidiert. 
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�
𝑑𝑢∗∗
𝑑𝑣∗∗
𝑑𝑤∗∗

� = �
𝑠𝑖𝑛 𝜗 𝑐𝑜𝑠 𝜑 𝑠𝑖𝑛 𝜗 𝑠𝑖𝑛 𝜑 𝑐𝑜𝑠 𝜗
𝑐𝑜𝑠 𝜗 𝑐𝑜𝑠 𝜑 𝑐𝑜𝑠 𝜗 𝑠𝑖𝑛 𝜑 −𝑠𝑖𝑛 𝜗
−𝑠𝑖𝑛𝜑 𝑐𝑜𝑠 𝜑 0

� ∙ �
𝑑𝑢∗
𝑑𝑣∗
𝑑𝑤∗

� 

(2-103) 

mit 𝜗 = 𝑎𝑡𝑎𝑛 �
𝑦
𝑥
� und 𝜑 =

⎩
⎪
⎪
⎨

⎪
⎪
⎧

𝜋
2

,𝑓ü𝑟 𝑧 = 0

𝜋 − �
atan ��𝑥² + 𝑦²�

z � ,𝑓ü𝑟 𝑧 < 0

atan ��𝑥² + 𝑦²�
z

,𝑓ü𝑟 𝑧 > 0

� 

Darin stellen x, y und z die Koordinaten des kollidierenden Partikels dar. Somit 
können die Geschwindigkeitskomponenten in radialer Richtung r und den tan-
gentialen Richtungen φ und ϑ, sowie die Änderung des Abstands der beiden 
Partikelzentren xP berechnet werden.  
Bei der Bewegung eines sphärischen Partikels vom Radius r in einem Fluid der 
dynamischen Viskosität µ ist das Stokessche Reibungsgesetzes gültig. Für die 
Stokesche Reibungskraft FSt gilt: 

 𝐹𝑆𝑡 = 6 ∙ 𝜋 ∙ 𝜇 ∙ 𝑟 ∙ 𝑢𝑟. (2-104) 

In radialer Richtung wird die Bewegung des eindringenden Partikels durch die 
Stokesche Reibungskraft (Gl. (2-104)) abgebremst. Somit kann die Geschwin-
digkeitsabnahme des Partikels in radialer Richtung mit Hilfe des 2. Newton-
schen Axioms (Gl. (2-2)) berechnet werden: 

 
𝑚
𝑑𝑢𝑟
𝑑𝑡

= −6 ∙ 𝜋 ∙ 𝜇 ∙ 𝑟 ∙ 𝑢𝑟. (2-105) 

Während des Eindringens des höher viskosen (Index „high“) in das niedervis-
kose Partikel (Index „low“) ändert sich der in Gleichung (2-105) berücksichtig-
te Radius r. Wird für den Radius r der Durchmesser der Kontaktfläche zwi-
schen den Partikeln (siehe Abbildung 2.6) eingesetzt, ergibt sich die Differenti-
algleichung der Partikelbewegung zu: 

 𝑑𝑢𝑟
𝑢𝑟

= −3 ∙ 𝜋 ∙ 𝑑𝑐 ∙
µ𝑙𝑜𝑤
𝑚ℎ𝑖𝑔ℎ

∙ 𝑑𝑡 (2-106) 

Durch Integration der linken Seite von Gleichung (2-106) im Intervall 
[ur,alt, ur,neu] und der rechten Seite im Intervall [talt, tneu] folgt für die neue Parti-
kelgeschwindigkeit in radialer Richtung ur,neu: 
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𝑢𝑟,𝑛𝑒𝑢 = 𝑢𝑟,𝑎𝑙𝑡 ∙ 𝑒𝑥𝑝 �−

3 ∙ 𝜋 ∙ µ𝑙𝑜𝑤 ∙ 𝑑𝑐
𝑚ℎ𝑖𝑔ℎ

∙ ∆𝑡� (2-107) 

Der Kontaktflächendurchmesser dc kann einfach aus der Bestimmung der Höhe 
in einem beliebigen Dreieck (Abbildung 2.6) berechnet werden zu: 

 
𝑑𝑐 = 2 ∙ �𝑟ℎ𝑖𝑔ℎ2 − �

𝑟ℎ𝑖𝑔ℎ + 𝑥𝑃 + 𝑟𝑙𝑜𝑤
2 ∙ 𝑥𝑃

�  (2-108) 

In den tangentialen Richtungen φ und ϑ wird das Eindringen des höher visko-
sen Partikels in das nieder viskose Partikel durch Scherkräfte abgebremst. Die 
Berechnung der Scherkräfte erfolgt unter der Annahme des „Zwei-Platten-Mo-
dells“, wie in Abbildung 2.7 gezeigt.  

 

Abbildung 2.6: Berechnung des Kontaktflächendurchmesser bei der Penetration eines 
höher viskosen Partikels (rechts) in ein Partikel mit niedrigerer Viskosität (links). 

Darin sind zwei Platten durch eine viskose Fluidschicht voneinander getrennt. 
Wird die obere Platte mit der Geschwindigkeit v0 bewegt, verformt sich das 
Fluid zwischen den Platten und es ergibt sich eine Spannung τ. Um die obere 
Platte gegen diese Spannung zu verschieben wird die Scherkraft FSh, die sich 
aus der Scherspannung τ und der Fläche der bewegten Platte ASh ergibt, benö-
tigt. 

 𝐹𝑆ℎ = 𝜏 ∙ 𝐴𝑆ℎ (2-109) 

Für Newtonsche Fluide kann die Scherspannung τ mit Gleichung (2-110) be-
rechnet werden. 

 
𝜏 = 𝜇 ∙

𝑑𝑢
𝑑𝑦

 (2-110) 
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Abbildung 2.7: "Zwei-Platten-Modell" (links) übertragen auf zwei ineinander 
eindringende Partikel (rechts) zur Berechnung der Scherkräfte während der Penetration. 

Unter der Annahme, dass an der bewegten Platte die Scherspannung 

 𝜏 = 𝜇 ∙
𝑣0
𝐷

 (2-111) 

ist, wird die Scherkraft bestimmt zu: 

 𝐹 = 𝜇 ∙
𝑣0
𝐷
∙ 𝐴𝑆ℎ . (2-112) 

Wird das „Zwei-Platten-Modell“ auf zwei ineinander eindringende Partikel ü-
bertragen (Abbildung 2.7) gelten folgende Zusammenhänge: 

 𝐴𝑆ℎ =
𝜋
4
∙ 𝑑𝐶

2 𝐷 = 𝐿𝑝𝑒𝑛𝑒 𝑣0 = 𝑢𝜑,𝜗 (2-113) 

Darin ist die Penetrationstiefe Lpene definiert als Summe der Partikelradien ab-
züglich der aktuellen radialen Position xp des eindringenden Partikels im sphä-
rischen Koordinatensystem. 

 
𝐿𝑝𝑒𝑛𝑒 =

𝑑ℎ + 𝑑𝑙
2

− 𝑥𝑃 (2-114) 

Analog zur Gleichung für die Bewegung in Stokesscher Richtung gilt für die 
neue Geschwindigkeit des Partikels in Scherspannungsrichtung: 

 
𝑢𝜑,𝜗,𝑛𝑒𝑢 = 𝑢𝜑,𝜗,𝑎𝑙𝑡 ∙ 𝑒𝑥𝑝 �−

𝜇𝑙𝑜𝑤
𝑚ℎ𝑖𝑔ℎ

∙
𝜋
4
∙
𝑑𝑐

2

𝐿𝑝𝑒𝑛𝑒
∙ ∆𝑡� (2-115) 

In diesem iterativen Berechnungsprozess wird der Zeitschritt so gewählt, dass 
die Änderung der Abstände der Partikelmittelpunkte xP nicht größer als 5% 
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und die Änderung des Betrags der Geschwindigkeit nicht größer als 1% ist. Die 
Berechnung der Partikelpenetration wird gestoppt, wenn dessen Geschwindig-
keit unterhalb einer Minimalgeschwindigkeit liegt, das kleinere Partikel mit 
seinem Radius innerhalb des anderen Partikels steckt, oder wenn das eindrin-
gende höher viskose Partikel durch das nieder viskose Partikel hindurchgetre-
ten ist. 
Befindet sich das höher viskose Partikel nach Beendigung der Penetrationsbe-
rechnung innerhalb des zweiten Partikels, wird ein Agglomerat gebildet und 
die neue Struktur bestimmt (siehe Kapitel 3). Der Durchmesser des gebildeten 
Agglomerats wird entsprechend des verwendeten Äquivalentdurchmessers, 
durch den die gebildeten Agglomerate innerhalb des Lagrangeschen Ansatzes 
zur Berechnung der Partikelflugbahnen repräsentiert werden, berechnet. Die 
verschiedenen zur Verfügung stehenden Äquivalentdurchmesser werden in Ka-
pitel 3 näher beschrieben. Steckt das kleinere der ineinander eindringenden 
Partikel mit seinem Radius im anderen Partikel, wird Koaleszenz angenommen 
und der Durchmesser des resultierenden Partikels ist gleich dem der volumen-
gleichen Kugel (vgl. Gl. 2-81). Neben dem Durchmesser des neu gebildeten 
Agglomerats ändern sich auch dessen Stoffwerte. Ein Agglomerat kann sich 
aus mehreren Primärpartikeln zusammensetzen, wobei jedes Partikel die mitt-
leren Stoffwerte des Gesamtagglomerats besitzt. Im hier vorgestellten Agglo-
merationsmodell wird der Stoff- und Wärmeaustausch zwischen den einzelnen 
Primärpartikeln im Agglomerat derzeit nicht berücksichtigt, so dass diese Ver-
einfachung gewählt wurde. Für den Feststoffgehalt SCxii sowie die Temperatur 
T des Agglomerats nach der Agglomeration/Koaleszenz gilt: 

 𝑆𝐶′ =
𝑚𝑙 ∙ 𝑆𝐶𝑙 + 𝑚ℎ ∙ 𝑆𝐶ℎ

𝑚𝑙 +𝑚ℎ
 (2-116) 

 𝑇′ =
𝑚𝑙 ∙ 𝑇𝑙 + 𝑚ℎ ∙ 𝑇ℎ

𝑚𝑙 + 𝑚ℎ
 (2-117) 

Hierin stehen 𝑆𝐶′ und 𝑇′ für die Stoffwerte des Agglomerats nach der Agglo-
meration/Koaleszenz sowie 𝑆𝐶𝑙 und 𝑇𝑙 für die Stoffwerte des niedriger visko-
sen und 𝑆𝐶ℎ und 𝑇ℎ für die des höher viskosen Partikels vor der Agglomerati-
on/Koaleszenz. Die mittlere Dichte und Viskosität des Agglomerats werden 
mit Hilfe des zuvor berechnenten Feststoffanteils und der Temperatur aus hin-
terlegten Gleichungen für verschiedene Milchpulverarten berechnet. Die Mate-
rialdaten wurden im Rahmen des EU-Projekts „Efficient control and design of 
agglomeration during spray drying“ (EDECAD) ermittelt und können bei 

xii Aus dem Englischen für „solid content“. Dieser ist definiert als Anteil der Feststoffmasse im 
Tropfen bezogen auf die Gesamtmasse des Tropfens. 
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Verdurmen et al. (2004) nachgelesen werden. Die Agglomeratmasse nach der 
Agglomeration ergibt sich durch Addition der Primärpartikelmasse zur Agglo-
meratmasse. Wegen der nach einem Agglomerationsvorgang veränderten Par-
tikelgröße und -masse des Agglomerats wird, wie in Abschnitt 2.2.4 erläutert, 
die Anzahl der Partikel im Parcel npip

* nach der Agglomeration mit Gleichung 
(2-83) korrigiert, um die Massenerhaltung zu gewährleisten. 
Die Geschwindigkeit des Partikels nach dem Stoß im Falle von Agglomeration 
oder Koaleszenz wird berechnet zu 

 
𝑢′ =

𝑚𝑙 ∙ 𝑢𝑙′ + 𝑚ℎ ∙ 𝑢ℎ′

𝑚𝑙 + 𝑚ℎ
 (2-118) 

Im Falle der Trennung der Partikel nach dem Stoß, wird die Geschwindigkeit 
des realen Partikels unter Berücksichtigung der Dissipation der kinetischen E-
nergie während der Penetration berechnet. Die Geschwindigkeiten werden 
dann in das globale Koordinatensystem zurücktransformiert. 

2.2.7 Kollision flüssiger Tropfen 

In den vorangegangenen Abschnitten 2.2.4 und 2.2.6 wurden die Mechanismen 
zur Berechnung von Kollisionen zwischen trockenen und viskosen Partikeln 
ausführlich erläutert. Bei der Sprühtrocknung liegen zu Beginn flüssige Trop-
fen vor, die ebenfalls miteinander kollidieren können. Da Kollisionen zwischen 
Tropfen allerdings nicht zu strukturierten Agglomeraten, sondern lediglich zur 
Bildung größerer Tropfen durch Koaleszenz führen, soll an dieser Stelle nur 
knapp auf die Berechnung von Tropfenkollisionen eingegangen werden.  

Neben der dauerhaften Vereinigung zweier kollidierender Tropfen (Koales-
zenz) zu einem größeren Tropfen, ist auch die nur zeitweise Koaleszenz mit 
anschließender Trennung der Tropfen möglich. Dabei können die Tropfen nach 
der Trennung wieder als zwei einzelne Tropfen vorliegen, oder es können zu-
sätzlich kleinere Satellitentropfen entstehen. Weiterhin ist ein Abprallen der 
Tropfen ohne jegliches Eindringen ineinander denkbar. Das Modell basiert auf 
der Arbeit von Podvysotsky und Shraiber (1984) und wurde ausführlich von 
Blei (2006) beschrieben. In der vorliegenden Arbeit kann die Bildung von Sa-
tellitentropfen nicht abgebildet werden, so dass letztlich als Ergebnis einer 
Tropfenkollision hier nur die vollständige Trennung oder Koaleszenz der Trop-
fen betrachtet werden kann. 



 

3 Strukturmodellierung von Agglomera-
ten 

Das Modell zur Charakterisierung der Agglomeratstruktur von sprühgetrockne-
ten Partikeln ist eine wesentliche Weiterentwicklung des im vorangegangen 
Kapitels erläuterten Kollisions- und Agglomerationsmodells. Zur Berechnung 
von Partikelflugbahnen wird in Lagrangeschen Modellen von der Annahme 
ausgegangen, dass die zu betrachtenden Partikel als Massepunkte angesehen 
werden können. Somit wird ein entstandenes Agglomerat als Einzelpartikel be-
trachtet, dessen Durchmesser dem einer Kugel des selben Volumens sämtlicher 
Primärpartikel entspricht. Durch diesen Modellansatz gehen alle Informatio-
nen, die die Morphologie des betrachteten Agglomerats beschreiben, verloren. 
Um eine Strukturcharakterisierung von Agglomeraten durchführen zu können, 
muss die Lage jedes einzelnen Primärpartikels innerhalb des Agglomerats be-
kannt sein. Anhand dieser Information können verschiedene Strukturparameter 
berechnet werden. 
Lipowsky und Sommerfeld (2008) entwickelten in diesem Zusammenhang eine 
spezielle Datenstruktur, die die einzelnen Primärpartikel als Elemente eines 
Datenbaums abspeichert. Jedes Element trägt spezifische Informationen über 
das entsprechende Primärpartikel, wie z.B. Partikeldurchmesser und Lage im 
Agglomerat. Zur Charakterisierung von Agglomeratstrukturen muss die Lage 
jedes einzelnen Primärpartikels, aus denen ein Agglomerat aufgebaut ist, be-
kannt sein. Die vorgestellte Datenstruktur dient dazu, die Lagevektoren der Pri-
märpartikel abzuspeichern und für die Berechnung von Strukturparametern zur 
Verfügung zu stellen. Über die Lagevektoren ist der Ort aller Primärpartikel 
innerhalb des Agglomerats jederzeit bestimmbar. Das erste Primärpartikel fun-
giert dabei als Referenzpartikel, auf das sich die Lage jedes weiteren Primär-
partikels bezieht (Abbildung 3.1 links). Mit Hilfe von Datenzeigern werden die 
einzelnen Elemente so zu einem Datenbaum zusammen gesetzt, dass die Ele-
mente entsprechend der Kontaktstellen der Primärpartikel im Agglomerat mit-
einander verbunden sind (Abbildung 3.1 rechts). 
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Abbildung 3.1: Lagevektoren der agglomeratbildenden Primärpartikel, zur Bestimmung 
des Partikelorts innerhalb eines Agglomerats als Grundlage für Strukturberechnungen 

(links) und die Umsetzung in eine baumstrukturierte Datenstruktur (rechts). 

Wurden Agglomerate bislang als volumenäquivalente Kugel ohne jegliche in-
nere Struktur angesehen, so ist es im hier vorgestellten erweiterten Agglomera-
tionsmodell möglich, bei der Kollision eines Agglomerats mit einem Primär-
partikel die Morphologie des Agglomerats zu berücksichtigen. Zur Berechnung 
der Partikelflugbahnen mit einem Lagrangeschen Ansatz ist die Annahme von 
Punktpartikeln ausreichend. Sollen jedoch Agglomerate simuliert werden, ist 
die Agglomeratstruktur entscheidend, sowohl für den Ausgang der Kollision 
als auch für die resultierende Morphologie. 
Wird durch das stochastische Kollisionsmodell (Sommerfeld 1996) eine Kolli-
sion ermittelt, stößt das heranfliegende (fiktive) Partikel mit der volumenglei-
chen Kugel, die das Agglomerat repräsentiert. Bei der Berücksichtigung von 
Agglomeratstrukturen muss nun das entsprechende Primärpartikel innerhalb 
des Agglomerats gefunden werden, mit dem das heranfliegende Partikel tat-
sächlich kollidiert. Bei der Kollision von Partikeln können diese in Rotation 
versetzt werden. Dabei ist die resultierende Rotationsgeschwindigkeit abhängig 
vom übertragenen Impuls, sowie vom Kollisionsort. Wird beispielsweise ein 
Agglomerat weit von seinem Massenschwerpunkt entfernt von einem Primär-
partikel getroffen, kann sich aufgrund des großen Hebelarms eine hohe Rotati-
onsgeschwindigkeit des Agglomerats ergeben. Auch durch die am Agglomerat 
angreifenden Fluidkräfte kann sich eine Rotation ergeben. Im Modell wird die-
se, sich aus den angreifenden Kräften und Partikelkollisionen ergebende tat-
sächliche Rotation bislang nicht berücksichtigt. Ereignen sich sehr viele Kolli-
sionen zwischen Agglomeraten und Primärpartikeln, nehmen die Agglomerate 
hohe Rotationsgeschwindigkeiten an. Unter dieser Annahme kann dann die 
Agglomeratrotation durch eine stochastische Drehung des Agglomerats durch 
das Modell simuliert werden. Um die tatsächlichen Rotationsgeschwindigkei-
ten der Agglomerate abzubilden, müssen alle einwirkenden Kräfte sowie deren 
Verteilung über die Agglomeratoberfläche bekannt sein. Für eine Lagrange-
sche Simulation sehr vieler Partikelflugbahnen wäre dieses allerdings ein viel 
zu hoher rechnerischer Aufwand, der schon in Richtung einer direkten numeri-
schen Simulation (DNS) ginge. 
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Bevor nun der tatsächliche Stoßpartner innerhalb des Agglomerats ermittelt 
wird, wird das Agglomerat zufällig um seine drei Achsen gedreht. Dafür wer-
den drei Zufallswinkel α1, α2, α3 im Intervall [0, 2π] generiert und an-
schließend die Drehungen nacheinander ausgeführt. Für die Drehungen um die 
Koordinatenachsen gelten folgende Drehmatritzen: 

 
𝑀𝑥 (𝛼1) = �

1 0 0
0 𝑐𝑜𝑠 𝛼1 − 𝑠𝑖𝑛 𝛼1
0 𝑠𝑖𝑛 𝛼1 𝑐𝑜𝑠 𝛼1

� (3-1) 

 
𝑀𝑦 (𝛼2) = �

𝑐𝑜𝑠 𝛼2 0 𝑠𝑖𝑛 𝛼2
0 1 0

−𝑠𝑖𝑛 𝛼2 0 𝑐𝑜𝑠 𝛼2
� (3-2) 

 
𝑀𝑧 (𝛼3) = �

𝑐𝑜𝑠 𝛼3 −𝑠𝑖𝑛 𝛼3 0
𝑠𝑖𝑛 𝛼3 𝑐𝑜𝑠 𝛼3 0

0 0 1
� (3-3) 

 

Zur Beschreibung einer möglichen Agglomeration eines stoßenden Partikels, 
wird nun im neu ausgerichteten Agglomerat dasjenige Primärpartikel gesucht, 
mit dem das fiktive Partikel kollidiert. Dafür wird zunächst vom Kollisions-
punkt, der durch das Kollisionsmodell erzeugt wurde (vgl. Kap. 2.2.3), ausge-
gangen. Dieser befindet sich auf der Oberfläche der volumenäquivalenten Ku-
gel, die das Agglomerat repräsentiert. Abbildung 3.2 veranschaulicht, dass die-
ser Punkt unter Umständen mitten im Agglomerat liegt. 

 

Abbildung 3.2: Auf der Oberfläche der volumenäquivalenten Kugel erzeugter 
Kollisionspunkt (grüner Stern). 

Um nun den korrekten Stoßpartner im Agglomerat zu ermitteln, wird das fikti-
ve Partikel entlang des Vektors der Relativgeschwindigkeit auf eine Position 
weit vom Agglomerat entfernt positioniert. Nun werden alle Primärpartikel 
innerhalb des Agglomerats, mit denen eine Kollision mit dem fiktiven Partikel 
möglich ist, lokalisiert. Die Kollision findet dann an dem Primärpartikel statt, 
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das den kürzesten Kollisionsabstand zum heranfliegenden fiktiven Partikel 
aufweist (siehe Abbildung 3.3). Handelt es sich bei den beiden Stoßpartner um 
viskose Partikel, so dass ein Eindringen des fiktiven Partikels möglich ist, wird 
die Penetration entsprechend des im vorangegangenen Kapitels erläuterten 
Modells berechnet. 
Aufgrund der Agglomeratmorphologie kann es jedoch sein, dass kein Primär-
partikel als Kollisionspartner ermittelt werden konnte und das fiktive Partikel 
somit am Agglomerat vorbeifliegt. Dies ist besonders bei kettigen oder hoch-
porösen Agglomeraten möglich. Abbildung 3.3 veranschaulicht diese Konstel-
lation. Die zuvor durch das stochastische Kollisionsmodell berechnete Kollisi-
onsfrequenz fcoll (Gl. (2-63)) wird somit auf die effektive Kollisionsfrequenz 
fcoll,eff vermindert. 

 

Abbildung 3.3: A) Primärpartikel (der Vektor zeigt die Relativgeschwindigkeit zwischen 
Partikel und Agglomerat) das mit einem Agglomerat kollidiert. Das schwarze Partikel 

wurde als Stoßpartner ermittelt. B) Agglomerat nach Anhaften des neuen Partikels 
(dunkel grau) am Kollisionspartner (schwarz). C) Primärpartikel (dunkel) fliegt durch 

die Agglomeratstruktur und führt keinen Stoß aus. 

Wurde eine Agglomeration von trockenen oder viskosen Partikeln, die ineinan-
der eindringen können, berechnet, wird das neu agglomerierte Primärpartikel 
an die entsprechende Position innerhalb des Agglomerats angehängt. Der be-
stehende Datenbaum wird somit um ein weiteres Element erweitert. Mit Hilfe 
dieser Datenstruktur können verschiedene Strukturparameter, die die Agglome-
ratmorphologie beschreiben, ermittelt werden: 

• Porosität, 

• Sphärizität, 

• freie Oberfläche, 

• verschiedene Äquivalentradien oder –durchmesser: 

 Trägheitsradius, 

 volumenäquivalenter Kugeldurchmesser, 

 Durchmesser der umhüllenden Kugel, 

• fraktale Dimension. 

A) B) C) 
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Für das vorgestellte Agglomerationsmodell gelten folgende Einschränkungen: 

• Es können nur newtonsche-Fluide bei der Berechnung von Par-
tikelkollisionen betrachtet werden. 

• Während des Penetrationsvorgangs von viskosen newtonschen 
Partikeln gilt die Formstabilität der Partikel. 

• Die Agglomeratrotation kann nicht anhand der angreifenden 
Kräfte berechnet werden, sondern wird durch eine zufällige 
Drehung im Modell abgebildet. 

3.1 Berechnung der Agglomeratporosität 

Allgemein ist die Porosität definiert als das Verhältnis von Hohlraumvolumen 
zu Gesamtvolumen eines Systems und stellt somit ein Maß für die vorliegen-
den Hohlräume dar. Die Porosität nimmt Einfluss auf die Dichte eines Stoffes 
oder dessen Durchströmbarkeit mit einem Fluid. Um die Porosität von Agglo-
meraten bestimmen zu können, müssen die Grenzen der Partikelkontur be-
stimmt werden. Im vorliegenden Modell werden Agglomerate durch eine kon-
vexe Hülle von ihrer Umgebung abgegrenzt, so dass das Volumen dieser Hülle 
das Gesamtvolumen der Agglomerate darstellt. Mit Hilfe des Feststoffvolu-
mens der Primärpartikel im Agglomerat kann die Agglomeratporosität berech-
net werden zu: 

 𝜀 =
𝑉𝑃𝑜𝑟𝑒𝑛
𝑉𝑔𝑒𝑠

=
𝑉𝐻ü𝑙𝑙𝑒 − 𝑉𝑃
𝑉𝐻ü𝑙𝑙𝑒

= 1 −
𝑉𝑃

𝑉𝐻ü𝑙𝑙𝑒
 (3-4) 

Eine konvexe Hülle einer beliebigen Punktmenge ist ein Polygon, das die 
Punktmenge so umschließt, dass sowohl alle Punkte als auch alle Verbindungs-
strecken zwischen den Punkten in dieser Menge enthalten sind. Anschaulich 
betrachtet wird die Punktmenge durch eine beliebe Zahl an Nägeln dargestellt, 
die teilweise in ein Brett genagelt werden. Legt man um die Nägel ein Gummi-
band, so stellt dieses den Rand der konvexen Hülle im zweidimensionalen 
Raum dar. 
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Abbildung 3.4: Konvexe Hülle um ein numerisch generiertes Agglomerat aus 
verschiedenen Ansichten. 

Damit die konvexe Hülle eines Agglomerats (Abbildung 3.4) bestimmt werden 
kann, muss dessen Oberfläche durch eine beliebige Punktmenge dargestellt 
werden. Dazu werden die Oberflächen aller agglomeratbildenden Primärparti-
kel durch eine Anzahl äquidistant verteilter Punkte approximiert. Anschließend 
wird die konvexe Hülle dieser Punktmenge mit Hilfe eines inkrementellen Al-
gorithmus (O’Rourke 2001) berechnet und das Volumen der Hülle für die Be-
rechnung der Porosität bestimmt. Abbildung 3.6 veranschaulicht den Algorith-
mus zur Bestimmung der konvexen Hülle. 
Zur Berechnung der Agglomeratporosität wird neben dem Gesamtvolumen, 
welches durch die konvexe Hülle gegeben ist, auch das Feststoffvolumen benö-
tigt. Bei der Agglomeration von trockenen Partikeln kann das Feststoffvolumen 
einfach durch Summieren aller Primärpartikelvolumina errechnet werden. Set-
zen sich Agglomerate aus viskosen Partikeln zusammen, entstehen je nach Pe-
netrationstiefe der einzelnen Primärpartikel unterschiedlich große Überlap-
pungsvolumina. In der Realität würde sich vom eindringenden Partikel ver-
drängtes Material über die Oberfläche des anderen Verteilen. Da diese Materi-
alverdrängung durch das Modellxiii nicht erfasst wird, entsteht im Überlap-
pungsbereich der Partikel ein Gebiet doppelter Dichte. Deshalb muss bei der 
Berechnung des Feststoffvolumens dieses Überlappungsvolumen von einem 
der beiden Partikelvolumina abgezogen werden. Somit kann nicht einfach die 
Summe aller Primärpartikelvolumina zur Bestimmung des Feststoffvolumens 
gebildet werden. Zur Berechnung des Feststoffvolumens wird ein Agglomerat 
durch eine bestimmte Anzahl an Würfeln diskretisiert. Dazu wird zuerst der 
mittlere Durchmesser aller Primärpartikel im Agglomerat 𝑑𝑝��� bestimmt. An-
schließend wird ein Würfel um das Agglomerat gelegt und dieser Würfel in 
𝑑𝑝���/10 kleinere Würfel unterteilt. Nun werden alle Würfel die innerhalb oder 
außerhalb eines Primärpartikels liegen gesucht. Würfel, bei denen unklar ist, ob 

xiii Es wurde die Annahme der Formstabilität getroffen, d.h. während der Penetration behalten 
die Partikel ihre Kugelform. 
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sie innerhalb oder außerhalb liegen, werden erneut in kleinere Würfel unter-
teilt. Diese kleineren Würfel werden hinsichtlich ihrer Lage innerhalb oder 
außerhalb eines Primärpartikels überprüft. Unklare Würfel werden nicht erneut 
geteilt, sondern als „außerhalb“ gekennzeichnet. Abbildung 3.5 zeigt die Be-
stimmung des Feststoffvolumens für einen Kreis im 2D-Fall. In rot sind die 
unklaren Quadrate markiert, die für die Berechnung weiter in kleinere Quadra-
te unterteilt werden. Sie stellen gleichzeitig die Grenze zwischen klar innerhalb 
und außerhalb liegenden Quadrate dar. Das Volumen aller Würfel, die inner-
halb eines Primärpartikels liegen, wird dann zum Feststoffvolumen summiert. 
Mit Gleichung (3-4) kann nunmehr die Agglomeratporosität berechnet werden. 

 

Abbildung 3.5: Berechnung des Feststoffvolumens eines Kreises. Die rot markierten 
Zellen stellen diejenigen dar, die weiter unterteilt werden. 

 



 

 

Abbildung 3.6: Algorithmus zur Berechnung der konvexen Hülle. 
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3.2 Berechnung der freien Oberfläche eines Agglomerats 

Die Berechnung der freien Oberfläche AO eines Agglomerats nutzt die bereits 
für die konvexe Hülle angelegte Diskretisierung der Primärpartikel (s. Kap. 
3.1). Durch eine äquidistante Verteilung der Punkte über die gesamte Oberflä-
che eines Primärpartikels, ist die Anzahl der Punkte proportional zur Gesamt-
oberfläche. Bei der Penetration von viskosen Partikeln ineinander, verringert 
sich die freie Oberfläche jedes Partikels und einige Oberflächenpunkte liegen 
somit innerhalb des anderen Partikels. Ihre Anzahl ist ebenfalls proportional 
zur „verschwundenen“ Oberfläche. Werden diese Punkte, die innerhalb eines 
anderen Partikels liegen, gelöscht, ergibt sich eine Restpunktmenge auf der 
freien Partikeloberfläche. Das Verhältnis der initialen Punktmenge n0 zur Rest-
punktmenge nR ist somit gleich dem Verhältnis der ursprünglichen Gesamt-
oberfläche zur verbleibenden freien Oberfläche des Partikels. Summiert über 
alle Primärpartikel im Agglomerat ergibt sich die gesamte freie Oberfläche zu: 

 
𝐴𝑂 = �

𝑛𝑅
𝑛0

∙ 𝜋 ∙ 𝑑𝑃
2

𝑛𝑃

𝑖=1

 (3-5) 

3.3 Berechnung der Agglomeratsphärizität 

Ein weiterer Parameter zur Charakterisierung der äußeren Form eines Körpers 
ist die Sphärizität. Der Begriff der Sphärizität wurde 1935 von dem Geologen 
Hakon Wadell definiert (Wadell 1935). Die Sphärizität eines Körpers gibt an 
wie rund (sphärisch) dieser ist. Sie ist definiert als das Verhältnis der Oberflä-
che einer Kugel gleichen Volumens Avol.äq. zur Oberfläche eines Partikels AO 
(Gl. (3-6)). Somit ist die Sphärizität ein Maß dafür, wie weit die Form eines 
Partikels von der einer idealen Kugel abweicht. Je geringer der Wert der Sphä-
rizität ist, desto größer die Abweichung von der Kugelform. Die Definition der 
Sphärizität lautet für das Agglomerat: 

 
Ψ =

𝐴𝑣𝑜𝑙.ä𝑞.

𝐴𝑂
 (3-6) 
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Bestehen die zu untersuchenden Agglomerate aus trockenen Partikeln und es 
liegt keine Penetration vor, wird das Partikelvolumen aus der Summe der Ein-
zelpartikelvolumina erhalten. Das Partikelvolumen eines Agglomerats setzt 
sich bei viskosen Partikeln aus dem Volumen aller Primärpartikel abzüglich 
des Volumens im Überlappungsbereich der Partikel zusammen. Die Berech-
nung des Feststoffvolumens erfolgt wie in Abschnitt 3.1 erläutert wurde. Aus 
dem Partikelvolumen wird die Oberfläche der volumengleichen Kugel berech-
net zu: 

 
𝐴𝑣𝑜𝑙.ä𝑞. = 𝜋 ∙ �

6 ∙ 𝑉𝑃
𝜋

�
2
3�
 (3-7) 

Die Berechnung der Agglomeratoberfläche erfolgt gemäß des in Kapitel 3.2 er-
läuterten Verfahrens. Mit Gleichung (3-6) kann somit die Agglomeratsphärizi-
tät bestimmt werden. 
Bei einer weiteren Möglichkeit die Sphärizität von Agglomeraten anzugeben 
wird von der konvexen Hülle ausgegangen. Dabei wird die Oberfläche der vo-
lumengleichen Kugel nicht mit Hilfe des Feststoffvolumens, sondern mit dem 
Volumen der konvexen Hülle gebildet. Ebenso wird statt der freien Oberfläche 
eines Agglomerats die Oberfläche der konvexen Hülle zur Berechnung der 
Sphärizität verwendet. Agglomerate werden bei dieser Berechnung der Sphäri-
zität als kompakte Körper von der Form der konvexen Hülle betrachtet. Im 
ersten Fall wird die tatsächliche Agglomeratmorphologie berücksichtigt. Im 
Falle eines Agglomerats mit vergleichsweise großer Oberfläche sagt die Sphä-
rizität nicht viel über die äußere Form aus. Vielmehr kennzeichnet dieser Para-
meter eine Art von Oberflächenvergößerung. 

3.4 Berechnung des Trägheitsradius 

Häufig werden zur Charakterisierung von unregelmäßig geformten Partikeln 
verschiedene Äquivalentdurchmesser angegeben. Es werden sowohl geometri-
sche als auch physikalische Eigenschaften zur Bestimmung von Äquivalent-
durchmessern genutzt. 
Der Trägheitsradius RG ist ein Äquivalentdurchmesser, der die Massenvertei-
lung innerhalb eines Körpers angibt. Berücksichtigt wird hierin der Abstand je-
des Partikels zum Schwerpunkt des Agglomerats (Gl. (3-8)). 
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𝑅𝐺 = � 1
𝑛𝑝

∙�|𝑟𝚤��⃗ − 𝑟𝑠��⃗ |

𝑛𝑝

𝑖=1

 (3-8) 

Dabei steht np für die Anzahl der Primärpartikel, rs für den Schwerpunkt des 
Agglomerats und ri für die Lage des betrachteten Primärpartikels. Abbildung 
3.7 zeigt die Berechnung des Trägheitsradius schematisch. 

 

Abbildung 3.7: Berechnung des Trägheitsradius R eines Agglomerats in schematischer 
Darstellung. 

3.5 Berechnung des volumenäquivalenten Kugeldurch-
messers 

Bei diesem Durchmesser handelt es sich um einen geometrischen Äquivalent-
durchmesser. Er gibt den Durchmesser einer Kugel mit gleichem Volumen wie 
das betrachtete Partikel an. Für Agglomerate, die aus npp trockenen Partikeln 
mit dem Durchmesser dp aufgebaut sind, lässt sich der volumenäquivalente 
Kugeldurchmesser dVES (VES = volume equivalent sphere) leicht berechnen: 

 

𝑑𝑉𝐸𝑆 = ��𝑑𝑝,𝑖
3

𝑛𝑝𝑝

𝑖=1

�

1/3

 (3-9) 

Werden neben trockenen auch viskose Partikel betrachtet, die bei einer Kollisi-
on ineinander eindringen können, wird der volumenäquivalente Kugeldurch-
messer dVES folgendermaßen berechnet. Zunächst wird das Feststoffvolumen 
des Agglomerats VFS nach Kap. 3.1 bestimmt. Damit lässt sich dann der 
Durchmesser der volumengleichen Kugel berechnen zu: 
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𝑑𝑉𝐸𝑆 = �

𝜋
6
𝑉𝐹𝑆�

1/3
 (3-10) 

3.6 Berechnung des umhüllenden Kugeldurchmessers 

Der Durchmesser der umhüllenden Kugel dBSPH (BSPH = bounding sphere) ist 
wie der Trägheitsradius und der Durchmesser der volumengleichen Kugel 
ebenso ein geometrischer Äquivalentdurchmesser. Bei der Berechnung dieses 
Durchmessers wird zunächst der Schwerpunkt des Agglomerats berechnet (s. 
Kap. 3.4). Dann wird der größte Abstand eines Partikels zum Schwerpunkt be-
stimmt, der dann den Radius der umhüllenden Kugel RBSPH darstellt (s. Abbil-
dung 3.8). 

 

Abbildung 3.8: Radius der umhüllenden Kugel RBSPH. Agglomeratschwerpunkt als roter 
Punkt eingezeichnet. 

3.7 Berechnung der fraktalen Dimension 

Im euklidischen Raum gibt die Dimension den Freiheitsgrad innerhalb dieses 
Raums an. Der Freiheitsgrad im 3-dimensionalen Raum ist drei, nämlich Län-
ge, Breite und Höhe. Manchmal ist es allerdings nicht trivial die Dimension 
einer Struktur anzugeben. Eine der klassischen Strukturen, die Probleme bei 
der Angabe ihrer Dimension bereitet, ist die Küstenlinie eines Landes. Mit Hil-
fe eines Zirkels mit festem Maßstab kann die Länge durch Abschreiten der 
Küstenlinie auf einer Karte bestimmt werden. Durch Aufsummieren der ein-
zelnen Polygonzüge kann die Länge ermittelt werden. Wird allerdings der 
Maßstab des Zirkels verringert, ergibt sich ein höherer Wert der abgemessenen 
Küstenlinie, da deren Struktur genauer abgebildet werden kann. Wird diese 
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Maßstabreduzierung viele Male wiederholt und wird in einem doppelt-logarith-
mischen Diagramm die gemessene Länge der Küstenlinie log(l) über dem Re-
ziprokwert des Maßstabs log(1/ε) aufgetragen, so ergbibt sich eine Gerade. Der 
Zusammenhang zwischen l und ε kann dann als Geradengleichung angegeben 
werden: 

 log(l) = m ∙ log �
1
ε
� + b (3-11) 

Darin ist m die Steigung und b der Achsenabschnitt. Liegen die Punkte in ei-
nem doppelt-logarithmischen Diagramm auf einer Geraden, ist ein Potenzan-
satz zur Lösung naheliegend. 

 
𝑙 = 𝑐 ∙ �

1
𝜀
�
𝑚

, (3-12) 

wobei c = 10b. Bei immer höheren Auflösung, also für 𝜀 → 0, strebt 𝑙 → ∞. 
Das bedeutet, dass die Länge der Küstenlinie l für einen Maßstab der gegen 
Null strebt, auf einer Karte mit konstanter Auflösung gegen einen Grenzwert 
strebt. Daher wird für jeden Verfeinerungsschritt eine Karte mit einer höheren 
Auflösung benötigt. In diesem Beispiel erhält man für die Steigung einen Wert 
von m = 0,36 (Peitgen et al. 1992). Hier steht m für die Zirkel-Dimension der 
Küstenlinie. 
Das vorgestellte Beispiel zeigt, dass Kurven mit nicht-ganzzahliger Dimension 
existieren. Kurven, Flächen oder Volumen mit nicht-ganzzahligen Dimensio-
nen werden Fraktale genannt. Das Konzept von Fraktalen wurde von Mandel-
brot (1987) in den 1980er Jahren eingeführt. Peitgen et al. (1992) stellen dar, 
dass es mehr als zehn verschiedene Definitionen von Dimension, wie topologi-
sche Dimension, Hausdorff Dimension, fraktale Dimension, Selbstähnlich-
keits-Dimension oder Box-Dimension, gibt. Alle diese Definitionen sind für 
bestimmte Bereiche sinnvoll aber nicht notwendigerweise identisch. Nachfol-
gend sollen zwei Definitionen, die der Selbstähnlichkeits-Dimension und der 
Box-Dimension näher erläutert werden. 
Peitgen und seine Koautoren beschreiben die Selbstähnlichkeits-Dimension 
folgendermaßen. Eine Struktur ist exakt selbstähnlich, wenn sie in eine beliebi-
ge Zahl kleinerer Teile zerlegt werden kann und jeder der kleineren Teile eine 
Kopie der gesamten Struktur ist. Alle kleineren Teile müssen dabei aus einer 
Ähnlichkeits-Transformation (z.B. Verkleinerung) hervorgehen. Abbildung 3.9 
zeigt einen selbstähnlichen Würfel, der auf 1/3 seiner Größe verkleinert wurde 
(Abbildung 3.9 rechts), so dass 27 dieser kleinen Würfel wieder den Würfel 
bilden. Die Anzahl der Teile a und der Skalierungsfaktor ε des Würfels sind 
über einen Potenzansatz miteinander verknüpft. 



7 2  S t r u k t u r m o d e l l i e r u n g  v o n  A g g l o m e r a t e n  

 

 𝑎 =
1
𝜀𝐷

 (3-13) 

Hierin stellt D die Selbstähnlichkeits-Dimension dar. Abbildung 3.9 zeigt, dass 
27 Teile, die um den Faktor 1/3 verkleinert wurden, wieder einen Würfel bil-
den. Die Selbstähnlichkeits-Dimension des Würfels ist somit: 

 
D =

log(a)

log �1
ε�

= 3 (3-14) 

In diesem speziellen Fall ist die Selbstähnlichkeits-Dimension gleich der topo-
logischen Dimension des Würfels. Das Beispiel zeigt, dass nicht jede selbst-
ähnliche Struktur ein Fraktal ist, da diese durch eine nicht-ganzzahlige Dimen-
sion definiert sind. Andererseits ist nicht jedes Fraktal selbstähnlich. 

 

Abbildung 3.9: Selbstähnlicher Würfel gebildet aus 27 kleineren Würfeln, die um den 
Faktor 1/3 runter skaliert wurden. 

Natürliche Fraktale wie z.B. Agglomerate sind nicht notwendigerweise selbst-
ähnlich. Trotzdem kann es nützlich sein, ihre fraktale Dimension anzugeben. 
Mit Hilfe der „Box-Counting-Methode“ kann eine spezielle Art der fraktalen 
Dimension, die Box-Dimension, von Agglomeraten bestimmt werden. Dazu 
wird eine Strukur mit einer bestimmten Anzahl von Quadraten (2D) oder Wür-
feln (3D) einer spezifischen Kantenlänge überdeckt (Abbildung 3.10). Alle 
nicht leeren Quadrate bzw. Würfel n, die einen Teil des Agglomerats beinhal-
ten, werden gezählt und gegen die Auflösung (Kantenlänge) ε in einem dop-
pelt-logarithmischen Diagramm aufgetragen, wobei die Gitterauflösung suk-
zessive verkleinert wird. Für verschiedene Gitterweiten liegen die Punkte im 
log(N)-log(1/ε)-Diagramm auf einer Geraden, deren Steigung die Box-
Dimension der Struktur angibt (Liebovitch 1989). 
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Abbildung 3.10: Bestimmung der fraktalen Dimension eines Agglomerats mittels Box-
Counting-Methode (links: grobes, rechts: feines Gitter). 

Peitgen et al. (1992) geben an, dass die Selbstähnlichkeits-Dimension nicht mit 
der Box-Dimension korrespondieren muss. Während die Box-Dimension in der 
Ebene nie über 2 ansteigt, kann die Selbstähnlichkeits-Dimension Werte größer 
als 2 annehmen. Aus diesem Grund geben Peitgen et al. (1992) an, dass Über-
lappungen in Strukturen von der Box-Dimension nicht korrekt wiedergegeben 
werden. Trotzdem findet die Box-Counting-Methode weit verbreitete Anwen-
dung, da sie zur automatischen Bestimmung der fraktalen Dimension beson-
ders leicht zu implementieren ist. Buczkowski et al. (1998) stellen heraus, dass 
die Box-Dimension keinen absoluten Wert darstellt. Vielmehr ist sie von ver-
schiedenen Faktoren wie der Wahl der Kantenlänge ε des Initialgitters sowie 
des Bereichs, in dem das Gitter verfeinert wird, abhängig. Daher sollten diese 
Parameter angegeben werden, um reproduzierbare Ergebnisse zu erzielen. In 
der vorliegenden Arbeit liegt ist die Kantenlänge des Initialgitters gleich der 
halben Kantenlänge des Agglomerat umgebenden Würfels. Die Verfeinerung 
wird bis zu einer Kantenlänge der Würfel, die dem mittleren Primärpartikel-
durchmessers im Agglomerat entspricht, durchgeführt. 

3.8 Zusammenfassung 

Anhand des in dieser Arbeit vorgestellten Lagrangeschen Agglomerations-Mo-
dells können verschiedene Parameter zur Beschreibung von Agglomeratstruk-
turen bestimmt werden. Dies sind neben Porosität, Sphärizität und freier Ober-
fläche auch verschiedene Äquivalentradien oder –durchmesser sowie die frak-
tale Dimension. Da es sich um einen Modellansatz handelt, müssen bestimmte 
Annahmen und Vereinfachungen zur Simulation von Agglomeratstrukturen ge-
troffen werden. 

Es können bislang nur newtonsche-Fluide bei der Berechnung von Penetra-
tionsvorgängen als Folge von Partikelkollisionen betrachtet werden. Gerade im 
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Zusammenhang mit der Betrachtung von sprühgetrocknetem Milchpulver, das 
aufgrund seiner komplexen Zusammensetzung aus Fetten, Eiweißen und Zu-
ckern nicht-newtonschen Charakter aufweist, ist dies eine starke Vereinfa-
chung. Eine weitere Vereinfachung während des Penetrationsvorgangs von vis-
kosen newtonschen Partikeln ist die Annahme der Formstabilität der Partikel. 
Das bedeutet, dass während des Eindringens eines höher viskosen Partikels in 
ein nieder viskoses beide Partikel ihre sphärische Partikelform beibehalten. 
Während eines realen Penetrationsvorgangs dürfte dies sicherlich nicht zu be-
obachten sein, da sich aufgrund des Impulses während des Stoßes beide Parti-
kel verformen werden. Auch während der nachfolgenden Penetration des höher 
viskosen Partikels dürfte dieses Masse des nieder viskosen vor sich herschie-
ben. In diesem Zusammenhang sind experimentelle Untersuchungen notwen-
dig, um das Verhalten newtonscher und nicht-newtonscher hochviskoser Par-
tikel bei der Agglomeratbildung besser beschreiben zu können. 

Durch die Ausbildung von Strukturen bei der Partikelagglomeration können 
Agglomerate sowohl durch angreifende fluidmechanische Kräfte als auch 
durch Kollisonen von anderen Partikeln in Rotation versetzt werden. Um die 
Rotationsgeschwindigkeit der gebildeten Agglomerate berechnen zu können, 
müssen folglich alle auf das Agglomerat einwirkenden Kräfte berechnet wer-
den. Da dies einen sehr großen numerischen Aufwand bedeuten würde, wird 
die Rotation der Agglomerate in dieser Arbeit durch einen Zufallsprozess be-
stimmt. Dazu wird ein Agglomerat vor einem erneuten Anhaften eines weite-
ren Primärpartikels durch eine zufällige Drehung im Raum neu ausgerichtet. 
Insbesondere bei sehr vielen Kollisionen mit Agglomeraten, wodurch sich hohe 
Rotationsgeschwindigkeiten und ständige Neuorientierung im Raum ergeben, 
scheint diese Annahme gerechetfertigt zu sein. 

In den nachfolgenden Kapiteln soll das vorgestellte Agglomerationsmodell so-
wohl in verschiedenen Testfällen als auch in einer technischen Anlage auf 
Plausibilität getestet werden. 

 



 

4 Validierung der Modellteile anhand 
verschiedener Testfälle 

Für die in dieser Arbeit durchgeführten Simulationen mit dem Euler-Lagrange-
Verfahren wurden die bereits bestehenden Programmpakete FASTEST (Schäfer 
2010) und Lag3D (Sommerfeld 2010) verwendet. Die für das in Abschnitt 3 
vorgestellte Modell zur Beschreibung von Agglomeratstrukturen notwendigen 
Änderungen wurden im Rahmen dieser Arbeit in das Programm Lag3D inte-
griert. 

4.1 Granulares Medium 

In diesem Abschnitt soll das verwendete stochastische Kollisionsmodell von 
Sommerfeld (2001) in einem einfachen Testfall verwendet und die korrekte 
Implementierung des Modells überprüft werden. Eine Grundvoraussetzung für 
das Entstehen von Agglomeraten ist die Kollision zwischen zwei Partikeln. 
Sind die Haftkräfte zwischen den Partikeln während des Stoßes größer als die 
Trennkräfte, können die miteinander kollidierenden Partikel aneinander haften 
bleiben und somit Agglomerate bilden. In dem hier vorgestellten Testfall wur-
de unter Vernachlässigung der Gravitation sowie aller anderen äußeren Kräfte 
die Partikelbewegung im Vakuum nur durch Partikel-Partikel Stöße beein-
flusst. Mit Hilfe dieses einfachen Testfalls konnten somit verschiedene Aspekte 
des Kollisionsmodells, wie die Generierung fiktiver Stoßpartner oder der Ener-
gieerhalt im System, überprüft werden. Mögliche Beeinflussungen des Systems 
durch eine fehlerhafte Berechnung einer Fluidströmung und eine daraus resul-
tierende fehlerbehaftete Partikeldispersion wurden durch die Simulation der 
Partikelstöße im Vakuum ausgeschlossen. Der verwendete Testfall setzt sich 
folgendermaßen zusammen: 
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In einen rechteckigen Würfel der Kantenlänge 0,2 m, an dessen Rändern perio-
dischexiv Randbedingungen gelten, wurde ein Partikelsystem mit monodisper-
ser Größenverteilung von 650 µm injiziert. Da im untersuchten Testfall durch 
das Rechengitter keine Strömungsgradienten aufgelöst werden, kann das Re-
chengebiet theoretisch durch eine einzige Zelle abgebildet werden. Jedoch be-
nötigt der Löser mindestens zwei Zellen in jeder Richtung, so dass 23 Zellen 
verwendet wurden. Der Volumenanteil der Partikel der Dichte ρ = 117,5 kg/m³ 
im Würfel betrug 1,2∙10-2, so dass insgesamt eine Masse von m = 1.222∙10-2 kg 
im Rechengebiet vorhanden war. Bei der Injektion von 104 Parcels hatten alle 
Partikel eine mittlere Geschwindigkeit von 𝑢� = 𝑣̅ = 𝑤� = 0,0𝑚 𝑠⁄  und eine 
Schwankungsgeschwindigkeit von 𝑢′ = 𝑣′ = 𝑤′ = 0,29𝑚 𝑠⁄ . 
Stößt ein Partikel mit einem fiktiven Kollisionspartner zusammen, kann sich 
die Geschwindigkeit des realen Partikels ändern. Besitzt das reale Partikel eine 
höhere Geschwindigkeit als das fiktive, überträgt es einen Teil seines Impulses 
dem Stoßpartner. Nach dem Stoß ist die Geschwindigkeit des realen Partikels 
vom Betrag her geringer als vor dem Stoß. Andersrum empfängt das reale Par-
tikel, das eine geringere Geschwindigkeit besitzt als sein Stoßpartner, einen 
Teil des Impulses des fiktiven Partikels. Dementsprechend ist der Geschwin-
digkeitsbetrag des realen Partikels nach der Kollision höher. Über das Gesamt-
system gemittelt, sollten bei korrekter Implementierung beide Fälle des Im-
pulsübertrags gleich oft vorkommen. Da bei einer ideal elastischen Kollision 
keine Energie in Verformung umgewandelt wird, bleibt die Gesamtenergie des 
Systems somit konstant. Aus den Schwankungsgeschwindigkeiten bei der In-
jektion, die in alle drei Raumrichtungenxv gleich groß sind, kann die kinetische 
Energie des Gesamtsystems mit Gleichung (4-1) zu Ekin,in = 1,542∙10-3 J be-
rechnet werden. 

 𝐸𝑘𝑖𝑛,𝑖𝑛 =
𝑚
2

(𝑢′2 + 𝑣′2 + 𝑤′2) =
3
2
𝑚 ∙ 𝑢′2 (4-1) 

Nach jedem Zeitschritt wird die Energie des Gesamtsystems mit Hilfe der in-
stantanen Partikelgeschwindigkeitenxvi berechnet. Jedes Parcel besteht aus ei-
ner bestimmten Anzahl von realen Partikeln npip, so dass die kinetischen Ener-

xiv Periodische Randbedingung bedeutet, dass ein Partikel, das das Rechengebiet an einer Seite 
verlässt, mit den selben Eigenschaften (Geschwindigkeit etc.) an der gegenüberliegenden Seite 
wieder in das Gebiet eintritt. Auf diese Weise kann ein unendlich großes Rechengebiet simu-
liert werden. 
xv isotropes System 
xvi Momentangeschwindigkeit 
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gien der einzelnen Parcels und der darin enthaltenen Partikel summiert wird 
(Gl. (4-2)). 

 
𝐸𝑘𝑖𝑛,𝑖𝑛 = �

𝑚𝑖

2
𝑛𝑝𝑖𝑝,𝑖(𝑢𝑖2 + 𝑣𝑖2 + 𝑤𝑖2)

𝑁

𝑖=1

 (4-2) 

Abbildung 4.1 zeigt den zeitlichen Verlauf der kinetischen Energie von 104 
Parcels im Rechengebiet. In rot dargestellt ist die kinetische Energie der Parti-
kel bei der Injektion. Aufgrund der Partikel-Partikel-Kollisionen schwankt die 
kinetische Energie des Systems mit etwa ± 4,6% um den Wert der injizierten 
Energie, so dass die Energieerhaltung gegeben ist. Die Annahme, dass ein posi-
tiver und negativer Impulsübertrag auf die realen Partikel im Mittel gleich oft 
vorkommt, ist demnach gerechtfertigt. 

 

Abbildung 4.1: Zeitlicher Verlauf der kinetischen Energie von 104 Parcels im 
Rechengebiet um den Wert der initialen kinetischen Energie (rot). 

Für die Berechnung von Partikel-Partikel-Stößenxvii müssen die Eigenschaften 
aller Partikel in der jeweiligen Zelle bekannt sein. Die Eigenschaften der fikti-
ven Kollisionspartner werden aus diesen lokalen Verteilungen gesampled. Je-
des reale Partikel, das sich durch eine Zelle bewegt, wird für die Erstellung der 
lokalen Statistik berücksichtigt. Somit wird die Gesamtstatistik in jeder Zelle 
des Rechengebiets umso genauer, je größer die Anzahl der betrachteten Parcels 
ist und je länger die Parcels durch das Rechengebiet verfolgt werden (Samp-
ling-Zeit). Um den Einfluss sowohl von der Parcelanzahl als auch der Samp-

xvii Bei Verwendung des stochastischen Kollisionsmodells von Sommerfeld (2001). 
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ling-Zeit auf die Eigenschaftsverteilung der fiktiven Partikel zu untersuchen 
wurden verschiedene Simulationen mit dem bereits vorgestellten monodisper-
sen Partikelsystem durchgeführt. Während der Rechnungen wurde zunächst die 
Anzahl der betrachteten Parcels, deren Spuren jeweils 2s lang verfolgt wurden, 
von 102 auf 103 und schließlich auf 104 erhöht. Die Verteilung der Geschwin-
digkeiten der fiktiven Partikel sollte dementsprechende mit der Gaußverteilung 
der injizierten realen Partikelxviii übereinstimmen. 
In Abbildung 4.2 bis Abbildung 4.4 sind die Geschwindigkeitsverteilungen pro 
Zelle gezeigt. Durch eine Erhöhung der Parcelanzahl kann die Geschwindig-
keitsverteilung der realen Partikel, die hier durch eine Gaußverteilung angege-
ben ist, immer besser abgebildet werden. Abbildung 4.2 zeigt, dass die Statistik 
der Geschwindigkeitsverteilung, aus denen die fiktiven Partikel erzeugt wer-
den, durch die geringe Anzahl von 102 Parcels nicht wiedergegeben werden 
kann. Wird die Zahl der verfolgten Parcels auf 103 erhöht, gleicht sich die Ge-
schwindigkeitsverteilung hinreichend gut der Gaußverteilung der realen Parti-
kel an (Abbildung 4.3). Bei 104 Parcels stimmt die in jeder Zelle gespeicherte 
Statistik der Partikelgeschwindigkeiten nahezu perfekt mit der der realen Parti-
kel überein. Für eine gute Statistik der Eigenschaftsverteilungen der realen Par-
tikel sollte demnach eine möglichst große Anzahl an Parcels in Simulationen 
verwendet werden. Natürlich steigt mit der Zahl der betrachteten Parcels auch 
der Rechenaufwand, so dass ein Kompromiss zwischen guter Statistik und Re-
chenzeit gefunden werden muss. 

 

Abbildung 4.2: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 102 Parcels, die 2s durch das 
Rechengebiet verfolgt wurden. 

 

xviii Mittelwert 0,0 m/s, Standardabweichung 0,29 m/s 
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Abbildung 4.3: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 103 Parcels, die 2s durch das 
Rechengebiet verfolgt wurden. 

 

Abbildung 4.4: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 104 Parcels, die 2s durch das 
Rechengebiet verfolgt wurden. 

In realitätsnahen Simulationen wird normalerweise ein Fluid berücksichtigt, 
dass eine gewisse Hauptströmungsrichtung aufweist. Für die Erstellung der 
Statistik zur Kollisionsberechnung ist meist nur eine geringere Anzahl aller 
Zellen aus dem gesamten Rechengebiet interessant. Wenn die Bereiche des 
Rechengitters bekannt sind, in denen sich mit hoher Wahrscheinlichkeit Parti-
kel aufhalten werden, kann die Anzahl der benötigten Parcels für eine gute Sta-
tistik in etwa abgeschätzt werden. Wird ein Parcel mehr als einmal in jeder 
Zelle zur Bildung der Statistik herangezogen, wird diese ebenfalls besser. Im 
vorliegenden Testfall, in dem es keine bevorzugte Richtung der Partikelbewe-
gung gibt, tragen die Parcels mit längerer Sampling-Zeit häufiger zur Verbes-
serung der Statistik bei. In Abbildung 4.3, Abbildung 4.5 und Abbildung 4.6 ist 
der Einfluss der Sampling-Zeit auf die Statistik gezeigt. Je länger die betrach-
teten 103 Parcels durch das Rechengebiet verfolgt werden, desto häufiger be-
finden sie sich in jeder Zelle und werden häufiger in der Statistik ausgewertet. 
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Damit wird die Gesamtstatistik in jeder Zelle genauer und bildet die Verteilung 
der realen Partikelgeschwindigkeiten besser ab. 

 

Abbildung 4.5: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 1000 Parcels, die 4s durch das 
Rechengebiet verfolgt wurden. 

 

Abbildung 4.6: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 1000 Parcels, die 8s durch das 
Rechengebiet verfolgt wurden. 

In einem weiteren Testfallxix wurde ein binäres Gemisch aus Partikeln in den 
Würfel eingegeben. Beide Partikelfraktion hatten eine Größe von 650 µm und 
unterscheiden sich lediglich in ihrer Dichte von ρA = 117,5 kg/m³ der Fraktion 
A und ρΒ = 235 kg/m³ der Fraktion B. Die Simulationen wurden ebenfalls im 
Vakuum durchgeführt, um den Testfall möglichst einfach zu gestalten und ei-
nen Einfluss einer Fluidströmung auszuschließen. Weiterhin wurde die Agglo-

xix Dieser Testfall wurde von Sommerfeld (2001) dazu verwendet, das von ihm entwickelte 
stochastische Kollisionsmodell zu validieren. Hier dient er dazu, die Implementierung des 
Modells zu überprüfen. 
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meration der Partikel ausgeschlossen und lediglich das Kollisionsverhalten un-
tersucht. 
Interpartikuläre Kollisionen in einem binären System veranschaulichen das un-
terschiedliche Kollisionsverhalten der einzelnen Fraktionen. Der während der 
Kollision übertragene Impuls hängt neben der Geschwindigkeit auch von der 
Masse des stoßenden Partikels ab. Bei Partikeln gleicher Größe ist der Impuls-
übertrag von Partikeln mit höherer Dichte und somit höherer Masse an leichte-
re Partikel größer als im umgekehrten Fall. Folglich unterscheiden sich die Ge-
schwindigkeitsänderungen während des Stoßes von schweren und leichten Par-
tikeln. Daraus resultiert eine höhere turbulente kinetische Energie der leichte-
ren Partikelfraktion und eine niedrigere turbulente kinetische Energie der 
schwereren Fraktion gegenüber der injizierten Energie. Beide Fraktionen wur-
den erneut mit einer mittleren Geschwindigkeit von 0,0 m/s und einer Schwan-
kungsgeschwindigkeit von 0,29 m/s in den Würfel zugegeben. Insgesamt wur-
den 103 Parcels für 3s durch das Rechengebiet verfolgt. Während der ersten 
Iteration wurde die Statistik in jeder Zelle für die Generierung der fiktiven Kol-
lisionspartner bestimmt. Im zweiten Durchlauf wurden die Kollisionen zwi-
schen den Partikeln berücksichtigt und der Zustand der Partikel am Ende der 
Simulationszeit gespeichert. In der nächsten Iteration wurden die Partikel mit 
der Geschwindigkeit aus der vorangegangen Rechnung in die Domäne injiziert, 
so dass sich das System einem Gleichgewichtszustand annäherte. Die Simula-
tionen wurden nach 10 Iterationen gestoppt und das System in diesem Zustand 
ausgewertet. 
In dem vorgestellten Testfall wurde der Einfluss des Volumenanteils einer Par-
tikelfraktion auf das Gesamtsystem untersucht, wobei der Volumenanteil der 
leichten Fraktion konstant bei αA = 1,3∙10-2 gehalten wurde. Der Volumenan-
teil der Partikelfraktion B wurde zwischen αB = 6,5∙10-4 und 4,0∙10-2 variiert. 
Es wurden nur ideal elastische Kollisionen berücksichtigt. Solange die Volu-
men- und damit auch die Anzahlkonzentration der Fraktion A größer als die 
der Fraktion B ist, ist die Kollisionsfrequenz von Stößen der Partikelfraktion A 
untereinander wesentlich höher als zwischen allen anderen Partikelkombinatio-
nen. Abbildung 4.7 zeigt die Zusammensetzung des Systems bei höherer An-
zahlkonzentration der Fraktion A. Darin sind die Partikel der Fraktion A grau 
markiert und die der Fraktion B rot. Ein Partikel B (rot) sieht in seiner Umge-
bung mehr Partikel A als andere Partikel B, so dass die Kollisionsfrequenz fBA 
von Stößen B-A höher ist, als die Frequenz fBB der Partikel B untereinander. 
Andererseits sieht ein Partikel A (grau) wesentlich mehr Partikel A in seiner 
Nachbarschaft als Partikel B (rot) und kollidiert häufiger mit Partikeln dersel-
ben Fraktion, somit ist die Kollisionsfrequenz fAA höher als fAB. Der limitieren-
de Faktor der Partikel-Partikel-Kollisionen ist die Fraktion B, solange dessen 
Volumenanteil geringer ist als der der Fraktion A. Ist der Volumenanteil beider 
Fraktionen gleich groß, treten alle möglichen Kollisionsarten gleich oft auf und 
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die Kollisionsfrequenzen fAA, fAB, fBB und fBA sind ebenfalls gleich groß. Wird 
der Volumenanteil der Fraktion größer als der von Fraktion A, werden die Kol-
lisionen durch die Partikel A limitiert und die Kollisionsfrequenz der Partikel B 
untereinander ist am höchsten. 

 

Abbildung 4.7: Abschätzung der zu erwartenden Kollisionsfrequenzen zwischen einem 
Partikel A (grau) und einem Partikel der Fraktion B (rot). 

In Abbildung 4.8 und Abbildung 4.9 sind die Ergebnisse der Simulationen im 
Vergleich zu Ergebnissen von Sommerfeld (2001) und Gourdel et al. (1998) 
gezeigt. Kollisionen zwischen Partikeln der Fraktion A sind vom Volumenan-
teil der Partikel B unbeeinflusst, so dass die Kollisionsrate mit steigendem Vo-
lumenanteil αB etwa konstant bleibt. Da der Volumenanteil im Gesamtsystem 
ansteigt, werden beide Partikelfraktionen aufgrund höherer Kollisionsanzahlen 
stärker „durchgeschüttelt“. Dadurch steigt die Kollisionswahrscheinlichkeit der 
Partikelfraktionen an, was sich in einem leichten Anstieg der Kollisionsfre-
quenz fAA der Partikel A bemerkbar macht (Abbildung 4.8).  

 

Abbildung 4.8: Kollisionsfrequenzen zwischen Fraktion A und beiden Fraktionen A und 
B im Vergleich mit LES Daten (Gourdel et al. (1998)) und Daten von Sommerfeld (2001) 

(So). 

Mit steigendem Volumenanteil der Partikelfraktion B steigt die Kollisionsfre-
quenz fAB zwischen Partikeln A und B an, da somit die Anzahl der Partikel B 
im System ansteigt. Sind etwa gleich viele Partikel A wie B im Rechengebiet 
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vorhanden, ereignen sich etwa gleich viele Kollisionen A-A wie A-B, was sich 
in Abbildung 4.8 ablesen lässt. Bei höherem Volumenanteil B „sehen“ die Par-
tikel A mehr Partikel B als A und die Kollisionsfrequenz fAB ist höher als fAA. 
Die erwarteten Kollisionsfrequenzen werden durch das implementierte Modell 
richtig abgebildet (Abbildung 4.8), so dass ein Vergleich mit Simulationen von 
Sommerfeld (2001) sehr gute Übereinstimmungen zeigt. In Abbildung 4.8 bis 
Abbildung 4.10 werden neben den Ergebnissen von Sommerfeld auch Si-
mulationsergebnisse von Gourdel et al. (1998) gezeigt. Dort wurde ein Über-
lappungsalgorithmus zur Kollisionsdetektion von Partikelpaaren (Hopkins und 
Louge 1991) verwendet und auf denselben Testfall angewandt. Ein Vergleich 
mit den Ergebnissen von Gourdel et al. liefert ebenso sehr gute Übereinstim-
mungen. 
Da die Konzentration der Fraktion A konstant ist, nimmt die Kollisionsfre-
quenz fBA nur leicht, aufgrund einer mit steigendem Volumenanteil αB zuneh-
menden Schwankungsintensität zu (Abbildung 4.9). Mit steigender Konzentra-
tion von Fraktion B nimmt auch die Kollisionsfrequenz der Fraktion B wie er-
wartet linear zu. Der Vergleich mit den Ergebnissen von Sommerfeld (2001) 
und Gourdel et al. (1998) zeigt wiederum sehr gute Übereinstimmungen mit 
den Simulationen. 

 

Abbildung 4.9: Kollisionsfrequenzen zwischen Fraktion B und beiden Fraktionen B und 
A im Vergleich mit LES Daten (Gourdel et al. (1998)) und Daten von Sommerfeld (2001) 

(So). 

Während der Kollisionen werden vor allem die Partikel der Fraktion A stark 
„durchgeschüttelt“ und die kinetische Energie nimmt zu. Die schwereren Parti-
kel B werden durch Kollisionen weniger stark beeinflusst, so dass der Anstieg 
der kinetischen Energie mit steigendem Volumenanteil αB nicht so stark aus-
fällt. Die kinetische Energie der Partikelfraktionen berechnet sich mit Glei-
chung (4-1), wenn für die Geschwindigkeitskomponenten jeweils die Werte der 
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Schwankungsgeschwindigkeiten der Partikel eingesetzt werden. In Abbildung 
4.10 ist der Verlauf der kinetischen Energie der Partikelfluktuationsgeschwin-
digkeiten der Simulationen im Vergleich mit Sommerfeld (2001) und Gourdel 
et al. (1998) gezeigt. Die Übereinstimmungen sind außer bei hohen Konzentra-
tionen von Fraktion B sehr gut. Der Anstieg der Partikelfluktuationsgeschwin-
digkeiten durch höhere Volumenanteile der Partikel B erklärt den leichten An-
stieg der Kollisionsfrequenzen fAA und fBA, auf den bereits eingegangen wurde. 

 

Abbildung 4.10: Kinetische Energie der Partikelfluktuationsgeschwindigkeiten der 
Fraktionen A und B im Vergleich mit LES Daten (Gourdel et al. (1998)) und Daten von 

Sommerfeld (2001) (So). 

4.2 Agglomeration trockener Partikel ohne Strukturbe-
rechnung 

Kapitel 4.1 zeigt, dass verschiedene Partikelfraktionen ein unterschiedliches 
Kollisionsverhalten aufweisen. Aus Gleichung (2-63) folgt, dass mit steigender 
Partikelgröße die Kollisionswahrscheinlichkeit der jeweiligen Partikelfraktion 
ansteigt. Nachdem die Agglomeration in Kapitel 4.1 vernachlässigt wurde, 
fand diese in einem nächsten Schritt Berücksichtigung und somit auch eine Än-
derung der Größenverteilung. Bei diesen Agglomerationsvorgängen wurde die 
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Bildung von Agglomeratstrukturen zunächst nicht betrachtet und die entstande-
nen Agglomerate als volumenäquivalente Kugeln behandeltxx. 
Um das implementierte Kollisions- und Agglomerationsmodell zu testen, wur-
de ein Testfall benutzt, der an Ho und Sommerfeld (2002) angelehnt ist. Der im 
vorangegangen Abschnitt vorgestellten Würfel enthielt hierfür eine homogene 
isotrope Turbulenz. Die Eigenschaften der hier verwendeten Turbulenz und 
Partikel sind in Tabelle 4-1 zusammengefasst. 

Tabelle 4-1: Eigenschaften der Turbulenz und Partikelphase. 

Eigenschaft Wert Eigenschaft Wert 

Turbulente kinetische Ener-
gie k 0.06 m²∙s-2 Partikelmaterialdichte 1000 kg∙m-3 

Turbulente Dissipationsrate ε 10 m²∙s-3 Partikel Volumen-
anteil 

αA = 10-5 
αB = 10-3 

Turbulentes integrales Zeit-
maß TL 

9.6·10-4 s Hamaker-Konstante 
A 5.0∙10-19 J 

Lagrangesches Längenmaß 
LE 

5.76·10-4 m Stoßzahl e 0.6 

Partikel Relaxationszeit τp 
1.2·10-5 s – 
1.2·10-3 s 

Reibungskoeffizient 
µf 

0.4 

Stokes-Zahl St 0.0125 – 
1.25 Grenzdruck ppl 5.0∙109 Pa 

Partikeldurchmesser 2 – 20 µm Kontaktabstand 4.0∙10-10 m 

Da außer der Widerstandskraft sowohl die Gravitation als auch andere zusätzli-
che Kräfte bei diesem Testfall vernachlässigt wurden, wurde die Bewegung der 
Partikel nur durch die Turbulenz sowie Partikel-Partikel-Kollisionen beein-
flusst. In der Bewegungsgleichung (2-35) wird daher nur der Strömungswider-
stand (2-37) berücksichtigt. Kapitel 2.2.3 beschreibt die Auftreffwahr-
scheinlichkeit ηp, die ein mögliches Vorbeifliegen eines kleinen Partikels ent-
lang einer Grenztrajektorie um ein größeres Kollektorpartikel abschätzt (vgl. 
Gl. (2-65)). Aus den Gleichungen (2-64) und(2-65) folgt, dass sich besonders 
bei stark unterschiedlichen Partikelgrößen die Auftreffwahrscheinlichkeit be-
merkbar macht. Um deren Einfluss sowohl auf die Kollisions- sowie die Ag-
glomerationsrate zu untersuchen, ist ein binäres Partikelgemisch simuliert wor-
den. Der Durchmesser der Partikelfraktion A variierte zwischen 2 µm und 
20 µm, während Fraktion B eine feste Größe von 20 µm hatte. Die Simulatio-

xx Die Strukturentstehung von Agglomeraten wird in Kap. 4.4 und Kap. 4.5 in akademischen 
Testfällen, sowie in Kap. 5 am Beispiel eines Sprühtrockners untersucht. 
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nen wurden sowohl mit als auch ohne Berücksichtigung der Auftreffwahr-
scheinlichkeit durchgeführt. 
Aus Gleichung (2-63) folgt, dass die Kollisionswahrscheinlichkeit proportional 
zur Partikelgröße sowie zur Partikelanzahl ist. Zwar steigt die Kollisionswahr-
scheinlichkeit mit steigendem Partikeldurchmesser der Fraktion A an, jedoch 
nimmt gleichzeitig die Partikelanzahl bei konstantem Volumenanteil αA stark 
ab. Der Einfluss der Partikelanzahl auf die Kollisionswahrscheinlichkeit ist 
größer als die Durchmesservergrößerung. Dies spiegelt sich in der sinkenden 
Kollisionsfrequenz bei steigender Partikelgröße A in Abbildung 4.11 wider. Da 
die Partikelkollision die Voraussetzung einer möglichen Agglomeration ist, 
muss die Agglomerationsfrequenz mit der Kollisionsfrequenz sinken. Ohne 
Berücksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit können alle Kollisionen, die 
durch das Modell detektiert wurden, zur Agglomeration führen. Das Kriterium 
für Agglomeration ist die kritische Geschwindigkeit Gl. (2-80), die umgekehrt 
proportional zur Partikelgröße ist. Folglich nimmt auch die Agglomerations-
frequenz mit steigendem Partikeldurchmesser der Fraktion A ab (Abbildung 
4.11). 

 

Abbildung 4.11: Binäre Partikelkollisionen zwischen den Fraktionen A und B ohne 
Berücksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit in Abhängigkeit der Partikelgröße der 
Fraktion A (Kollisionsfrequenz fc, Agglomerationsfrequenz fa, Agglomerationseffizienz 

fa/fc und relative Partikelanzahl Nt/N0). 

Wird das Verhältnis zwischen der Agglomerationsfrequenz fa und der Kollisi-
onsfrequenz fc gebildet, kann eine Agglomerationseffizienz fa/fc definiert wer-
den. Führt jede Partikelkollision ebenso zu einer Agglomeration der Partikel, 
so ist die Agglomerationseffizienz gleich eins. Als unterer Grenzwert der Agg-
lomerationseffizienz kann Null angegeben werden, wenn keine Kollision zu ei-
ner Agglomeration führt. Der Einfluss des ansteigenden Partikeldurchmessers 
der Fraktion A auf die Agglomerationseffizienz ist größer als auf die Frequen-
zen der Kollision und Agglomeration. Dies ist sowohl der Abhängigkeit der 
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Kollisions- als auch der Agglomerationswahrscheinlichkeit von der Partikel-
größe geschuldet. Während die Agglomerationsrate ansteigt, nimmt die Ge-
samtzahl der Partikel im Rechengebiet ab, da Partikel Agglomerate formen. Da 
die Kollisionswahrscheinlichkeit auch proportional zur Anzahldichte der Par-
tikel ist, führt die fortschreitende Agglomeration der Partikel zu einer Abnah-
me der Kollisionsfrequenz fc und somit ebenso zu einer Reduzierung der Ag-
glomerationshäufigkeit. Daraus lässt sich der größere Gradient im Verlauf der 
Agglomerationsfrequenz fa erklären, was wiederum zu einer starken Abnahme 
der Agglomerationseffizienz fa/fc führt (s. Abbildung 4.11). 
Das Einführen der Auftreffwahrscheinlichkeit in die Simulationen führt zu ei-
ner sehr viel niedrigeren Kollisionsfrequenz fc und damit auch Agglomerati-
onsfrequenz fa (Abbildung 4.12). Bei stark unterschiedlichen Partikeldurch-
messern, ist der größte Einfluss der Auftreffwahrscheinlichkeit auf die Kolli-
sionsfrequenz zu beobachten. Kleine Partikel können dem Fluid entlang einer 
sog. Grenztrajektorie um das Kollektorpartikel folgen, so dass keine Kollision 
vorkommt. Partikel mit höher Trägheit werden nicht durch das Fluid um das 
Kollektorpartikel getragen, so dass es zu einer Kollision kommt. Abbildung 
4.12 zeigt die Kollisionsfrequenz über dem Partikeldurchmesser der Fraktion 
A. 

 

Abbildung 4.12: Binäre Partikelkollisionen zwischen den Fraktionen A und B mit 
Berücksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit in Abhängigkeit der Partikelgröße der 
Fraktion A (Kollisionsfrequenz fc, Agglomerationsfrequenz fa, Agglomerationseffizienz 

fa/fc und relative Partikelanzahl Nt/N0). 

Zunächst nimmt die Kollisionsfrequenz fc ab, steigt jedoch mit steigendem 
Durchmesser der Partikelfraktion A wieder leicht an und bleibt für 10 µm und 
20 µm konstant. Dies liegt im schwindenden Einfluss der Auftreffwahrschein-
lichkeit mit Angleichung der Partikeldurchmesser begründet. Schließlich liegt 
der Wert für die Kollisionsfrequenz für gleich große Partikel etwas niedriger 
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als bei der Simulation ohne Berücksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit 
(vgl. Abbildung 4.11). Die Auftreffwahrscheinlichkeit wirkt sich jedoch nicht 
nur auf die Kollisionsfrequenz, sondern auch auf die Agglomerationsfrequenz 
aus. Der für die Berechnung der Auftreffwahrscheinlichkeit verwendete Träg-
heitsparameter Ψ (Gl. (2-64)) ist proportional zur Relativgeschwindigkeit der 
Partikel. Das heißt, die Auftreffwahrscheinlichkeit ist um so niedriger, je ge-
ringer die Relativgeschwindigkeit ist. Die Anzahl der resultierenden Kollisio-
nen, und somit die Kollisionsfrequenz, ist proportional zur Auftreffwahrschein-
lichkeit. Für das Eintreten einer Agglomeration zwischen trockenen Partikeln 
ist die kritische Geschwindigkeit vkrit (Gl. (2-80)) und die Relativgeschwin-
digkeit der stoßenden Partikel von Bedeutung. Wenn die Relativgeschwin-
digkeit niedriger als die kritische Geschwindigkeit ist, bleiben die Partikel an-
einander haften. Die Agglomerationswahrscheinlichkeit ist somit umgekehrt 
proportional zur Relativgeschwindigkeit. Zwischen Partikeln mit niedriger Re-
lativgeschwindigkeit ist allerdings die Auftreffwahrscheinlichkeit gering, so 
dass die Agglomerationsfrequenz auch niedrig ist (s. Abbildung 4.12). 

 

Abbildung 4.13: Änderung der Partikelgrößnenverteilung über der Simulationszeit 
aufgrund von Agglomeration. Der injizierte Volumenanteil der Partikel betrug α = 10-3. 

Anschließend wurde der Effekt der Agglomeration auf die Partikelgrößenver-
teilung untersucht, indem eine logarithmisch normalverteilte Größenverteilung 
in das Rechengebiet eingegeben wurde. Zunächst wurde keine Strukturbildung 
der entstehenden Agglomerate in den Simulationen berücksichtigt. Bedingt 
durch die Agglomeration, veränderte sich die anfänglich injizierte Größenver-
teilung während einer Simulation kontinuierlich. Aufgrund der Agglomeration 
entstehen neue Größenklassen und die Verteilung wird mit der Zeit breiter. 
Abbildung 4.13 zeigt die Partikelgrößenverteilung bei verschiedenen Simula-
tionszeiten. Die zum Zeitpunkt t = 0 s injizierte monomodale Größenverteilung 
wird zunächst breiter und zeigt ab t = 3 s zunehmend weitere Maxima. Diese 
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Multimodalität resultiert aus der Anlagerung verschiedener Partikel diskreter 
Größenklassen. In der Simulation werden Agglomerate als Partikel mit dem 
Durchmesser einer volumengleichen Kugel behandelt. Dadurch entstehen wei-
tere diskrete Partikelgrößenklassen, was sich aus Abbildung 4.13 ablesen lässt. 

4.3 Einfluss des Äquivalentdurchmessers auf die Parti-
keldispersion 

In turbulenten Strömungen erfolgt der Partikeltransport nicht nur durch Kon-
vektion, sondern auch durch Turbulenzwirbel, wodurch Partikel auch quer zur 
Strömungsrichtung transportiert werden können. Man spricht dabei von turbu-
lenter Dispersion. Zur Überprüfung der Leistungsfähigkeit von Dispersionsmo-
dellen werden weithin die experimentellen Ergebnisse von Snyder und Lumley 
(1971) verwendet. In dieser Studie wurde die Dispersion von Partikeln aus ei-
ner Punktquelle in einer Gitterturbulenz untersucht. Darin wurde ein Windka-
nal mit quadratischer Grundfläche von 200 x 200 mm simuliert, der von einer 
vertikal aufwärts gerichteten Luftströmung mit einer mittleren Geschwindig-
keit von U = 6,55 m/s durchströmt wurde. Abbildung 4.14 zeigt die Messstre-
cke des Experiments von Snyder und Lumley schematisch. 

 

Abbildung 4.14: Messstrecke des Windkanals im Experiment von Snyder und Lumley 
(1971) und die Diskretisierung in der Simulation (10x10x360 Zellen). 

Messungen von Snyder und Lumley an diesem Windkanal ergaben, dass die 
Fluktuationsgeschwindigkeiten in Strömungsrichtung x (u‘-Komponente) und 



9 0  V a l i d i e r u n g  d e r  M o d e l l t e i l e  

 

in den lateralen Richtungen y und z (v‘-Komponente)xxi entlang des Windka-
nals mit Hilfe folgender Korrelationen berechnet werden können: 

 𝑈2

𝑢′2���� = 42,4 ∙ �
𝑥
𝑀
− 16,0� ,

𝑈2

𝑣′2���� = 39,4 ∙ �
𝑥
𝑀
− 12,0� (4-3) 

Hierin steht M für die Gitterweite von 25,4 mm. Die turbulente kinetische 
Energie k kann aus: 
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1
2
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bestimmt werden. Für die Dissipation ε der turbulenten kinetischen Energie 
gilt: 
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Zusammen mit Gleichung (4-3) und (4-4) ergibt sich aus Gleichung (4-5) die 
Dissipation ε zu: 
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Anhand dieser Gleichungen für die turbulente kinetische Energie k (Gl. (4-4)) 
und die Dissipation ε (Gl. (4-6)) lässt sich das Experiment in einer Simulation 
nachbilden. Dazu wird ein Rechengebiet erstellt, dass den vertikalen Windka-
nal durch 10x10x360 Zellen abbildet (s. Abbildung 4.14). Mit Hilfe dieses Si-
mulationsaufbaus können verschiedene Dispersionsmodelle zur Berechnung 
von Partikelflugbahnen getestet werden. Dafür wird das Strömungsfeld inner-
halb des Windkanals durch die Angabe von k und ε vorgegeben. Jede Zelle des 
Rechengitters wird mit den aus Gleichung (4-4) und (4-6) berechneten Werten 
belegt. Für die Berechnung der Partikelflugbahnen wird die, für das betrachtete 
Partikel sichtbare, instantane Fluidgeschwindigkeit mit dem verwendeten Dis-
persionsmodell berechnet. 

xxi Es wird von einer isotropen Strömung in den lateralen Richtungen y und z ausgegangen, so 
dass v´ = w´ angenommen wird. 
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Zur Überprüfung der korrekten Vorbelegung des Strömungsfeldes wird das 
Abklingen der Turbulenz entlang des Windkanals in der Simulation mit Werten 
aus dem Experiment von Snyder und Lumley (1971) verglichen. Aus Abbil-
dung 4.15 geht hervor, dass die Zellen im Rechengebiet entsprechend der Mes-
sungen korrekt vorbelegt wurden. 

 

Abbildung 4.15: Abklingen der Turbulenz 𝑼² 𝒖�²⁄  des vorgegebenen Strömungsfeldes in 
Abhängigkeit der stromabwärtsgerichteten Position x/M. 

Im Experiment werden die Partikel bei der dimensionslosen Position x/M = 20 
über ein dünnes Rohr mit der lokalen Strömungsgeschwindigkeit in den Kanal 
zugegeben. Die Eigenschaften der verwendeten Partikel sind in Tabelle 4-2 zu-
sammengefasst. 

Tabelle 4-2: Eigenschaften der verwendeten Partikel im Experiment von Snyder und 
Lumley (1971) 

Partikel Durchmesser 
[µm] 

Dichte 
[g/cm³] 

Stokessche Relaxationszeit 
[ms] 

Maispollen 87,0 1,0 20,0 

Die Partikeldispersion wurde als mittlere quadratische Verschiebung begin-
nend bei x/M = 68,4 an verschiedenen Positionen stromabwärts gemessen und 
als Funktion der Dispersionszeit dargestellt (Abbildung 4.16). 

In den Simulationen wurden die Partikel ebenfalls bei x/M = 20 mit einer mitt-
leren Geschwindigkeit der Hauptströmungskomponente von U = 6,55 m/s in 
das Rechengebiet zugegeben. Die drei Komponenten der Fluktuationsge-
schwindigkeiten wurden aus einer Normalverteilung mit einer Standardabwei-
chung von σu = σv = σw = 0.5 m/s erzeugt. Entsprechend der Messungen wur-
den die mittlere quadratische Verschiebung sowie die gemittelte Dispersions-
zeit bei der Referenzposition x/M = 68,5 beginnend bestimmt. 
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Abbildung 4.16: Dispersion von Maispollen in einer Gitterturbulenz berechnet mit 
verschiedenen Dispersionsmodellen (anisotropes Langevin-Modell, isotropes Langevin-

Modell und Modell von Minier) im Vergleich mit experimentellen Daten von Snyder und 
Lumley (1971) (vgl. Kap. 2.2.2). 

Es wurden mehrere Simulationen unter Verwendung verschiedener Dispersi-
onsmodellexxii durchgeführt. In den Simulationen wurden nur der Strömungs-
widerstand und die Gravitation als angreifende Kräfte berücksichtig. Insgesamt 
wurden jeweils 103 Parcels bei x/M = 20 in das Rechengebiet zugegeben. Wie 
aus Abbildung 4.16 hervorgeht, zeigten das Modell von Minier sowie das iso-
trope Langevin-Modell deutliche Abweichungen von den Messwerten. In den 
beiden Modellen wird für die Berechnung der instantanen Fluidgeschwindig-
keit am Partikelort von einer isotropen Strömung ausgegangen. Im Experiment 
ist jedoch klar eine Hauptströmungsrichtung zu erkennen, so dass die Annahme 
einer Isotropie nicht korrekt ist. Demgegenüber bildet das anisotrope Langevin-
Modell, welches in den folgenden Kapiteln und insbesondere für die Simula-
tion eines industriellen Sprühtrockners (Kap. 5) verwendet wird, das Experi-
ment perfekt ab. 
Bei der Simulation von Partikelflugbahnen mit dem Lagrangeschen Punktparti-
kel-Ansatz, müssen Agglomerate durch einen geeigneten Äquivalentdurchmes-
ser abgebildet werden. Im vorangegangenen Kapitel wurden verschiedene 
Möglichkeiten vorgestellt, Agglomerate mittels eines Äquivalentdurchmessers 
zu beschreiben. In wieweit die Wahl des Äquivalentdurchmessers das Verhal-
ten von Agglomeraten in turbulenten Strömungen beeinflusst, soll im folgen-
den Testfall gezeigt werden. In verschiedenen Simulationen wurden die Durch-
messer der injizierten Punktpartikel variiert. Die Durchmesser stellten ver-
schiedene Äquivalentdurchmesser eines künstlich erzeugten Agglomerats dar. 

xxii Die Modelle sind im Kapitel 2.2.2 beschrieben und sollen hier nicht weiter erläutert werden. 
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Das Agglomerat wurde künstlich erzeugt und dessen Struktur durch das neuar-
tige Modell (s. Kap. 3) analysiert. Abbildung 4.17 zeigt das verwendete Agglo-
merat bestehend aus 100 Primärpartikeln der Dichte 1000 kg/m³ in zwei ver-
schiedenen Ansichten. Das Agglomerat weist eine Porosität von 0,807 auf. Als 
charakteristische Äquivalentdurchmesser des Agglomerats können der volu-
menäquivalente Durchmesser dVES = 23 µm, der Trägheitsdurchmesser 
dG = 30 µm und der hüllvolumenäquivalente Durchmesserxxiii dHüll-VES = 40 µm 
angegeben werden. 

 

Abbildung 4.17: In der Dispersionsstudie verwendetes Agglomerat aus unterschiedlichen 
Ansichten (Anzahl der Primärpartikel: 100, Porosität: 0,807, volumenäquivalenter 

Durchmesser: dVES = 23 µm, Trägheitsdurchmesser dG = 30 µm, hüllvolumenäquivalenter 
Durchmesser dHüll-VES = 40 µm, Dichte der Primärpartikel: ρ = 1000 kg/m³). 

Aus Abbildung 4.18 wird offensichtlich, dass die untersuchten Partikeldurch-
messer (dVES, dG und dHüll-VES ) zu einer unterschiedlichen Partikeldispersion 
führen. Die Abweichung zwischen Volumenäquivalent- und Hüllvolumenäqui-
valentdurchmesser beträgt etwa 14 %. 

 

xxiii Dieser Durchmesser berechnet sich aus dem Volumen der konvexen Hülle, die das Agglo-
merat umschließt. 
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Abbildung 4.18: Mittlere quadratische Verschiebung (Partikeldispersion) als Funktion 
der Zeit von Partikeln unterschiedlichen Äquivalentdurchmessers. 

Um die Dispersion von Agglomeraten in turbulenten Strömungen korrekt vor-
hersagen zu können, ist es erforderlich, einen geeigneten Äquivalentdurchmes-
ser zu finden. Aus Untersuchungen von Stübing et al. (2011) geht hervor, dass 
der Durchmesser der projizierten Querschnittsfläche der konvexen Hülle sehr 
gut geeignet ist, ein Agglomerat als Punktpartikel zu charakterisieren. Dieser 
Äquivalentdurchmesser kann in der vorliegenden Arbeit nicht bestimmt wer-
den, da die Rotation von Agglomeraten aufgrund angreifender fluiddynami-
scher Kräfte nicht berücksichtigt wird. Um die angeströmte Fläche eines Ag-
glomerats zu bestimmen, muss dessen Orientierung in der Strömung bekannt 
sein. In dieser Arbeit wird die Orientierung von Agglomeraten durch einen 
Zufallsprozess während eines Kollisionsereignisses bestimmt (s. Kap. 3). Um 
aber den Durchmesser der angeströmten Querschnittsfläche der konvexen Hül-
le eines Agglomerats für die Dispersion zu berücksichtigen, muss die Orientie-
rung zu jedem Zeitschritt bei der Berechnung der Partikelflugbahn bekannt 
sein. Dies wäre ein zu großer rechnerischer Aufwand, um industriell relevante 
Strömungen, in denen sehr viele Partikel dispergiert sind, in einem überschau-
baren Zeitrahmen zu simulieren. Daher wird in der vorliegenden Arbeit der 
Trägheitsdurchmesser als Äquivalentdurchmesser verwendet. Anhand des für 
die hier vorgestellten Simulationen zu Grunde liegenden Experiments, können 
Agglomerate mit definierten Struktureigenschaften experimentell untersucht 
werden. Auf Grundlage dieser so geschaffenen Datenbasis, kann in weiteren 
Simulationen der verwendete Äquivalentdurchmesser überprüft werden. 
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4.4 Modellierung von Agglomeratstrukturen trockener 
Partikel in einer homogenen isotropen Turbulenz 

4.4.1 Monodisperses Partikelsystem 

Die zuvor vorgestellten Untersuchungen zur Validierung der implementierten 
Teilmodelle zeigen sehr gute Ergebnisse, so dass nunmehr das neu entwickelte 
Strukturmodell auf Plausibilität getestet werden soll. Dazu wurde zunächst das 
Verhalten vollständig getrockneter Partikel in einem Würfel mit einer homoge-
nen isotropen Turbulenz simuliert. Die entstehenden Agglomerate wurden 
dann hinsichtlich ihrer Morphologie untersucht. Tabelle 4-3 zeigt die Eigen-
schaften der verwendeten Turbulenz sowie der Partikelphase. 

Tabelle 4-3: Eigenschaften der homogenen isotropen Turbulenz und der Partikelphase 

Eigenschaft Wert 
Turbulente kinetische Energie k 0,06 m²/s2 
Turbulente Dissipationsrate ε 10 m²/s3 
Turbulentes integrales Zeitmaß TL 9,6·10-4 s 
Lagrangesches Längenmaß LE 5,76·10-4 m 
Primärpartikeldurchmesser 12 µm 
Partikel Materialdichte 1000 kg/m3 
Partikel Relaxationszeit τp 7,62·10-5 s 
Stokes-Zahl St 0,46 
Partikel Volumenanteil α 0,001 
Hamaker Konstante A 5,0∙10-19 J 
Stoßzahl e 0,6 
Reibungskoeffizient µf 0,4 
Grenzdruck ppl 5,0∙109 Pa 
Kontaktabstand 4,0∙10-10 m 

Um Agglomerate mit Hilfe des Lagrangeschen Punktpartikelansatzes berech-
nen zu können, müssen sie durch einen geeigneten Äquivalentdurchmesser 
charakterisiert werden. Simulationen mit verschiedenen Äquivalentdurchmes-
sern (vgl. Kap. 4.3) haben einen deutlichen Einfluss auf das Dispersionsverhal-
ten der Partikel gezeigt. Aus dem Volumen aller agglomeratbildenden Primär-
partikel kann der Durchmesser einer Kugel gleichen Volumens gebildet und 
das Agglomerat beschrieben werden. Auch die Repräsentation eines Agglome-
rats durch seine umhüllende Kugel ist denkbar. Beide Äquivalentdurchmesser 
können vom Durchmesser eines Agglomerats abweichen. Während der umhül-
lende Kugeldurchmesser einen relativ größeren Durchmesser darstellt, ist der 
Durchmesser der volumenäquivalenten Kugel geringer. Desweiteren können 
beide Äquivalentdurchmesser nicht die Agglomeratstruktur berücksichtigen, so 
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dass es keinen Unterschied macht, ob das Agglomerat kettig oder kompakt 
sphärisch ist. 
Desweitern wurde im vorangegangenen Kapitel als Äquivalentdurchmesser der 
Durchmesser einer Kugel mit gleichem Volumen wie die konvexe Hülle um 
das Agglomerat vorgestellt. Bei diesem Äquivalentdurchmesser wird zwar die 
Struktur eines Agglomerats berücksichtigt, jedoch können auch hier kettige 
und kompakte Agglomerate nicht gut unterschieden werden. Bei gleicher Pri-
märpartikelanzahl kann der Hüllvolumenäquivalentdurchmesser eines Agglo-
merats bei dem die Primärpartikel in einer einzelnen Kette angeordnet sind, 
genauso groß sein wie bei einem Agglomerat, dessen Primärpartikel kugelig 
um ein Zentralpartikel angeordnet sind. Besteht ein Agglomerat beispielsweise 
aus sternförmig angeordneten Primärpartikeln, schließt die konvexe Hülle viel 
„Luft“ ein, so dass der resultierende Hüllvolumenäquivalentdurchmesser sehr 
groß ist. 
Um den Einfluss der Wahl des Äquivalentdurchmessers auf die Agglomerat-
bildung zu untersuchen, wurden Simulationen mit dem volumenäquivalenten 
Kugeldurchmesser (VES), dem umhüllenden Kugeldurchmesser (BSPH) und 
dem Trägheitsdurchmesser (GYR)xxiv durchgeführt. Simuliert wurden jeweils 
monodisperse Partikel mit einem Durchmesser von 12 µm. Die Partikel wurden 
mit der lokalen Fluidgeschwindigkeit homogen verteilt in das Rechengebiet 
injiziert, insgesamt für 5 s im Rechengebiet verfolgt und schließlich die Struk-
turen der gebildeten Agglomerate analysiert. Bei der Berechnung der Partikel-
kollisionen wurde der Einfluss der Auftreffwahrscheinlichkeit (Gl. (2-65)) auf 
die Kollisionsraten sowie die resultierenden Agglomeratstrukturen untersucht 
und die Ergebnisse mit Simulationen ohne Auftreffwahrscheinlichkeit vergli-
chen. Bei den Simulationen wurden neben der Widerstandskraft keine zusätzli-
chen Kräfte auf die Partikel berücksichtigt. Nachfolgend werden die Ergebnis-
se der Simulationen an ausgewählten Parametern gezeigt. 
Innerhalb des hier verwendeten stochastischen Kollisionsmodells wird die Kol-
lisionswahrscheinlichkeit u.a. anhand der Partikeldurchmesser berechnet (vgl. 
Gl. (2-63)). Die Zahl der so vorausberechneten Kollisionen ist umso höher, je 
größer der Partikeldurchmesser ist. Werden Agglomerate mit verschiedenen 
Äquivalentdurchmessern betrachtet, hängt die Kollisionswahrscheinlichkeit so-
mit auch vom gewählten Durchmesser ab. Von den verwendeten Äquivalent-
durchmessern (VES, GYR und BSPH) berücksichtigt nur der Trägheitsdurch-
messer die Agglomeratstruktur und kann in Abhängigkeit der Agglomerat-
morphologie unterschiedliche Werte annehmen. Besteht ein Agglomerat bei-
spielsweise aus zehn gleich großen Primärpartikeln, ist der Trägheitsdurchmes-

xxiv Die hier verwendeten Abkürzungen für die unterschiedlichen Äquivalentdurchmesser 
stammen aus den englischen Bezeichnungen: VES = volume equivalent sphere; 
BSPH = bounding sphere; GYR = gyration. 
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ser klein, wenn die Partikel innerhalb des Agglomerats kugelig angeordnet 
sind. Bilden die Primärpartikel jedoch eine Kette ist der Trägheitsradius größer, 
da sich die Masse innerhalb des Agglomerats bis weit nach außen verteilt. Der 
Trägheitsradius bewegt sich in Abhängigkeit der Agglomeratstrukturen zwi-
schen den beiden anderen Äquivalentdurchmessern. Da der Durchmesser der 
umhüllenden Kugel den größten Wert der hier untersuchten Äquivalentdurch-
messern darstellt, ist die zu erwartende Anzahl an Kollisionen somit am höchs-
ten. Abbildung 4.19 zeigt die Anzahl an vorausberechneten Kollisionen für die 
verschiedenen Äquivalentdurchmesser (in Tabelle 4-4 sind die Zahlenwerte 
aufgelistet). 

Tabelle 4-4: Kollisionsanzahl ohne Berücksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit. 
 VES GYR BSPH 
Missed 1341088 4482735 11041780 
Kollision 2987860 3186677 2131669 
Agglomeration 447526 489524 222921 

Wie erwartet ist die Zahl der berechneten Kollisionen für den Durchmesser der 
umhüllenden Kugel (BSPH) am größten und für den volumenäquivalenten Ku-
geldurchmesser (VES) am kleinsten. Die Zahl der berechneten Kollisionen für 
den Trägheitsdurchmesser liegt näher am Fall VES, da sich der Trägheits-
durchmesser nicht so stark vom VES-Durchmesser unterscheidet, wie vom 
Durchmesser der BSPH. Die in Abbildung 4.19 gezeigte Anzahl der Kollisio-
nen steht für die tatsächlich ausgeführten Kollisionen, während die Zahl für 
„missed“ die Anzahl an verpassten Kollisionen angibt.  

 

Abbildung 4.19: Kollisionszahlen trockener Partikel nach 5s Simulationszeit 
charakterisiert durch unterschiedliche Äquivalentdurchmesser ohne Berücksichtigung 

der Auftreffwahrscheinlichkeit. 

Nicht alle der vorausberechneten Kollisionen werden auch tatsächlich ausge-
führt. Das Strukturmodell berücksichtigt bei einer vorausberechneten Kollision 
den Aufbau des Agglomerats. Wie bereits in Kap. 3 erläutert, kann ein heran-
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fliegendes Partikel aufgrund der Morphologie an den Primärpartikeln vorbei-
fliegen, so dass keine Kollision ausgeführt wird. Dieser Fall wird als „missed“ 
bezeichnet und ist in Abbildung 4.19 eingetragen. Der Anteil an verpassten 
Treffern („missed“) ist für den Fall des umhüllenden Kugeldurchmessers mit 
etwa 84% am höchsten. Beim Trägheitsdurchmesser liegt dieser Anteil bei 
58% und beim Durchmesser der volumengleichen Kugel bei 31%. Die Summe 
aus „Kollision“ und „missed“ gibt die Zahl der vom stochastischen Kollisi-
onsmodell vorausberechneten Kollisionen an. Der Wert für „Agglomeration“ 
gibt die Zahl der tatsächlich stattgefundenen Kollisionen an, die zu einem An-
haften der stossenden Partikeln geführt hat. 
Bei Verwendung der umhüllenden Kugel als Äquivalentdurchmesser für ein 
Agglomerat ist der leere Raum sehr groß. Betrachtet man ein sehr kettiges Ag-
glomerat (Abbildung 4.20 grün) wird sofort klar, dass viele der durch das sto-
chastische Kollisionsmodell bestimmten Auftreffpunkte auf der Oberfläche der 
umhüllenden Kugel zu keiner Kollision führen können, weil kein Primärparti-
kel vom stoßenden Partikel getroffen werden kann. Je kleiner der berücksich-
tigte Äquivalentdurchmesser ist, desto geringer ist auch der leere Raum inner-
halb dieses Äquivalentpartikels. Im Falle des Trägheitsdurchmessers oder der 
volumenäquivalenten Kugel kann es sogar sein, dass Primärpartikel über die 
Grenze dieses Äquivalentdurchmessers hinausragen. Abbildung 4.20 zeigt ty-
pische Agglomerate aus den Simulationen für die verschiedenen Äquivalent-
durchmesser. Es ist deutlich eine Verschiebung von sehr kompakten (VES) hin 
zu eher kettigen Agglomeraten (BSPH) zu erkennen. Dies ist eine Folge aus 
der Berücksichtigung der Agglomeratstruktur während eines Stoßes, nachdem 
durch das stochastische Kollisionsmodell ein Auftreffpunkt für das stoßende 
Partikel bestimmt wurde. Für die BSPH-Agglomerate ist die Möglichkeit, ein 
Partikel innerhalb der äquivalenten Kugel zu treffen geringer als für den Fall 
der VES-Agglomerate. 

  

Abbildung 4.20: Agglomerate aus den Simulationen ohne Berücksichtigung der Auftreff-
wahrscheinlichkeit bei Verwendung unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser. Blau: 

VES (npp = 157; ε = 0,85; RG = 44,3 µm; Df = 2,29). Rot: GYR (npp = 266; ε = 0,91; 
RG = 68,8  µm; Df = 2,1). Grün: BSPH (npp = 107; ε = 0,93; RG = 116,1  µm; Df = 1,82). 

Ein weiterer Punkt, der durch die Wahl des Äquivalentdurchmessers beein-
flusst wird, ist neben der Partikelflugbahn (vgl. Kap. 4.3) auch die Höhe der 
berechneten Kollisionswahrscheinlichkeit. Wie aus Gleichung (2-63) hervor-
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geht, ist die Kollisionswahrscheinlichkeit umso höher, je größer der Durchmes-
ser des Kollisionszylinders ist (Abbildung 2.5). Dieser wird gebildet durch die 
Radien der beiden Stoßpartner. Im vorliegenden Fall ist der Radius der Primär-
partikel konstant bei 12 µm. Der Radius der Agglomerate, die den zweiten 
Kollisionspartner darstellen können, wächst mit der Zahl der agglomeratbil-
denden Primärpartikel an. Der Radius der umhüllenden Kugel ist dabei immer 
größer als der der volumenäquivalenten Kugel oder der Trägheitsradius. Somit 
ist auch die berechnete Kollisionswahrscheinlichkeit der Agglomerate, die 
durch die umhüllende Kugel abgebildet werden, am höchsten. Als Resultat 
daraus ist die Kollisionsrate ebenso am größten für die umhüllende Kugel. Ab-
bildung 4.19 zeigt, dass die Zahl der tatsächlich stattgefundenen Kollisionen 
bei der umhüllenden Kugel am niedrigsten ist. Für den Trägheitsdurchmesser 
und den Durchmesser der volumenäquivalenten Kugel ist die Zahl der Kollisi-
onen und die Zahl der Agglomerationen etwa gleich, wobei die Anzahl beim 
Trägheitsdurchmesser etwas größer ist. Dass nicht jede Kollision von trocke-
nen Partikeln in einer Agglomeration enden muss, wird aus Gleichung (2-80) 
ersichtlich. Nur wenn die Relativgeschwindigkeit während der Kollision unter 
einem Grenzwert ukrit liegt, reichen die Haftkräfte (van-der-Waals-Kräfte) aus, 
um die Partikel aneinander zu halten. 
Abbildung 4.21 zeigt die Verteilung der Primärpartikelzahl aus denen die er-
zeugten Agglomerate aufgebaut sind. Für den Trägheitsdurchmesser und die 
volumenäquivalente Kugel ist die Verteilung etwa gleich, während die Primär-
partikelzahl der umhüllenden Kugel deutlich geringer ist. 

 

Abbildung 4.21: Anzahl der Primärpartikel im Agglomerat bei Verwendung 
unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser ohne Berücksichtigung der 

Auftreffwahrscheinlichkeit. 

Aus Abbildung 4.20 geht hervor, dass die Agglomeratporosität für die volu-
menäquivalente Kugel am niedrigsten und für die umhüllende Kugel am höchs-
ten ist. Dieser Zusammenhang zwischen Agglomeratporosität und verwende-
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tem Äquivalentdurchmesser geht aus Abbildung 4.22 nur teilweise hervor. Wie 
vermutet ist die Porosität von Agglomeraten, die als Kugel vom Trägheits-
durchmesser (GYR) behandelt werden, größer als die der volumenäquivalenten 
Kugel (VES). Obwohl die Porosität der umhüllenden Kugel (BSPH) noch hö-
her als die des Trägheitsdurchmessers (GYR) sein sollte, ist diese in Abbildung 
4.22 gerade mal so hoch, wie die der volumenäquivalenten Kugel. 

 

Abbildung 4.22: Verteilung der Agglomeratporositäten bei Verwendung 
unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser ohne Berücksichtigung der 

Auftreffwahrscheinlichkeit. 

Dies lässt sich aus der niedrigeren Anzahl an agglomeratbildenden Primärpar-
tikeln erklären. Bei Agglomeraten von trockenen Partikeln, bei denen die ein-
zelnen Primärpartikel nicht, oder nur sehr wenig ineinander eindringen können, 
hängt die Porosität auch stark von der Anzahl der Primärpartikel ab. Abbildung 
4.23 zeigt, dass die Porosität von Agglomeraten die aus trockenen monodisper-
sen Partikeln aufgebaut sind, mit der Zahl der Primärpartikel im Agglomerat 
ansteigt. Gegenüber dem Einfluss der Agglomeratstruktur, also kugelig kom-
pakt oder kettig, auf die resultierende Porosität ist der Einfluss der Primärparti-
kelzahl allerdings weniger stark. Aus der Steigung der Graphen in Abbildung 
4.23 ist der Einfluss der Agglomeratstruktur zu erkennen. Je flacher die Kurve 
ist, desto größer ist der Einfluss der Morphologie der Agglomerate auf die Po-
rosität. Bei sehr steilen Kurven hängt die Porosität im wesentlichen von der 
Zahl der Primärpartikel im Agglomerat ab. Bis etwa 25 Primärpartikel steigt 
die Kurve für alle Äquivalentdurchmesser sehr stark an und nähert sich dann 
asymptotisch einem Grenzwert. Für die VES-Agglomerate liegt der Grenzwert 
niedriger als für GYR- und BSPH-Agglomeraten. Somit ist die Vermutung, 
dass die BSPH-Agglomerate aufgrund ihrer Struktur die höchste Porosität auf-
weisen bestätigt worden. 
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Abbildung 4.23: Abhängigkeit der Agglomeratporosität von der Anzahl der 
Primärpartikel im Agglomerat für verschiedene Äquivalentdurchmesser nach 5s 

Simulationszeit. 

Die Struktur von Agglomeraten hat einen Einfluss auf deren Trägheitsdurch-
messer. Da der Trägheitsdurchmesser die Verteilung der Masse innerhalb eines 
Agglomerats wider spiegelt (vgl. Gl. (3-8)), zeigen äußerst kompakte Agglo-
merate (VES) geringere Werte als aus vielen kettigen Armen bestehende Ag-
glomerate (BSPH). Abbildung 4.24 zeigt, dass Agglomerate, die als umhüllen-
de Kugel betrachtet werden, wesentlich größere Trägheitsradien aufweisen als 
die durch den Trägheitsdurchmesser (GYR) oder den Durchmesser der volu-
menäquivalenten Kugel (VES) betrachtet werden. Agglomerate, die durch den 
Durchmesser der umhüllenden Kugel dargestellt werden, beinhalten einen ho-
hen Leerraumanteil. Dies hat zum einen Einfluss auf die effektive Kollisionsra-
te und zum anderen auf die Agglomeratstruktur. Es wurde bereits gezeigt 
(Abbildung 4.19), dass der Anteil der verpassten Kollisionen („missed“) für 
BSPH-Agglomerate sehr hoch ist. Agglomerationen von Partikeln finden sehr 
häufig an den äußeren Armen dieser Agglomerate statt, so dass die Struktur zu-
nehmend kettiger (oder sternförmiger) wird. Dies zeigt sich deutlich am Träg-
heitsradius in Abbildung 4.24, der für den Äquivalentdurchmesser der umhül-
lenden Kugel (BSPH) am größten ist. 



1 0 2  V a l i d i e r u n g  d e r  M o d e l l t e i l e  

 

 

Abbildung 4.24: Verteilung der Trägheitsradien der gebildeten Agglomerate bei Verwen-
dung unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser ohne Berücksichtigung der 

Auftreffwahrscheinlichkeit. 

 

Abbildung 4.25: Verteilung der Agglomeratsphärizität berechnet mit der konvexen Hülle 
bei Verwendung unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser ohne Berücksichtigung der 

Auftreffwahrscheinlichkeit. 

Auch an weiteren Strukturparametern zeigt sich, dass VES-Agglomerate von 
kompakterem Aufbau sind, als GYR- und BSPH-Agglomerate. Die Sphärizität 
gibt die Abweichung eines Partikels von der Kugelform wieder. Sie ist 1 für 
eine Kugel und um so kleiner, je länglicher ein Partikel ist. Wird die Sphärizi-
tät ΨH anhand der konvexen Hülle berechnet, die jedes Agglomerat umgibt, 
werden die Agglomerate als Vollkörper ohne Porosität betrachtet. Somit wird 
die äußere Form der Partikel wiedergegeben. Für VES-Agglomerate ist das 
Maximum der Verteilung der Sphärizität ΨΗ bei etwa 0,91 am höchsten und 
das von BSPH-Agglomeraten mit 0,86 am niedrigsten (Abbildung 4.25). Dies 
lässt wiederum auf die sehr kompakte Form von VES- und die eher kettige 
Struktur von BSPH-Agglomeraten schließen. Die GYR-Agglomerate liegen 
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mit einer Sphärizität ΨΗ von etwa 0,88 zwischen den VES- und BSPH-Agglo-
meraten. 

Ein weiterer Parameter zur Charakterisierung von komplexen Strukturen stellt 
die fraktale Dimension Df dar. Für sehr kompakte kugelige Strukturen ergeben 
sich Werte für die fraktale Dimension, die zwischen reinen Flächen (Df = 2) 
und Kugeln (Df = 3) liegen. Je kettiger ein Agglomerat wird, desto niedrigere 
Werte ergeben sich für dessen fraktale Dimension. In der Literatur (Brasil et al. 
2001, Bushell et al. 2002, Schmid et al. 2006, Shen et al. 2008) finden sich 
typische Werte für die fraktale Dimension von sehr kettigen Agglomeraten von 
Df = 1,7 und für kompakt sphärische Agglomerate von Df = 2,4. In den hier 
untersuchten Simulationen ergeben sich für die VES-Agglomerate eine fraktale 
Dimension von Df = 2,2, für GYR-Agglomerate von Df = 2,1 und für BSPH-
Agglomerate von Df = 2,0 (Abbildung 4.26). Die Werte zeigen, dass die VES-
Agglomerate kompakter als GYR- und BSPH-Agglomerate sind. Dies konnte 
auch in den zuvor erläuterten Strukturparametern (Abbildung 4.20 bis Abbil-
dung 4.25) gezeigt werden. 

 

Abbildung 4.26: Verteilung der fraktalen Dimension Df der gebildeten Agglomerate bei 
Verwendung unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser ohne Berücksichtigung der Auf-

treffwahrscheinlichkeit. 

Pulver, die z.B. in der Lebensmittelindustrie wieder gelöst werden sollen, soll-
ten eine hohe benetzbare Oberfläche aufweisen, um hohe Lösungsgeschwin-
digkeiten zu erreichen. Bei trockenen Partikeln, die bei einer Kollision nicht 
ineinander eindringen und die aufgrund von van-der-Waals-Kräften im We-
sentlichen im Punktkontakt miteinander verbunden sind, hängt die freie Ober-
fläche hauptsächlich von der Zahl der Primärpartikel im Agglomerat ab. Die 
hier untersuchten Agglomerate bestehen für die VES- und GYR-Agglomerate 
etwa aus gleich vielen Primärpartikeln. Die Zahl der Partikel, die BSPH-Ag-
glomerate bilden, ist dagegen wesentlich geringer, so dass die Verteilung der 
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freien Agglomeratoberflächen ein Maximum bei niedrigeren Werten als der 
VES- und GYR-Agglomerate aufweist. Abbildung 4.27 bestätigt diese Überle-
gung. Aussagen über die Agglomeratstrukturen lassen sich hier für die ver-
schiedenen Agglomerate jedoch anhand der freien Oberflächen nicht treffen. 
Dafür können die zuvor beschriebenen Strukturparameter Porosität, Trägheits-
radius, Sphärizität und fraktale Dimension ergänzend verwendet werden. 

 

Abbildung 4.27: Verteilung der freien Oberfläche der gebildeten Agglomerate bei 
Verwendung unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser ohne Berücksichtigung der 

Auftreffwahrscheinlichkeit. 

Wenn bei der Simulation von Partikel-Partikel-Kollisionen die in Kap. 2.2.3 
eingeführte Auftreffwahrscheinlichkeit ηppc berücksichtigt wird, ist mit deut-
lich niedrigeren Kollisionsraten zu rechnen. Besonders bei stark unterschiedli-
chen Partikeldurchmessern wirkt sich die Auftreffwahrscheinlichkeit (Gl. 
(2-64)) auf die Kollisionen aus. Mit fortschreitender Agglomeration ist folglich 
mit einem wachsenden Einfluss der Auftreffwahrscheinlichkeit zu rechnen. In 
den vorangegangenen Simulationen wurde gezeigt, dass die Kollisionsrate für 
ein BSPH-Agglomerat am höchsten ist, da es sich dabei um den größten Äqui-
valentdurchmesser handelt. Auf diese Partikel sollte sich die Auftreffwahr-
scheinlichkeit den vorangegangen Überlegungen zu Folge am stärksten aus-
wirken. 

Tabelle 4-5: Kollisionsanzahl mit Berücksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit. 
 VES GYR BSPH 
Missed 153088 346787 785130 
Kollision 1182466 1041601 751483 
Agglomeration 122115 96626 34158 

Aus Abbildung 4.28 und Tabelle 4-5 geht hervor, dass sich die Kollisionsraten 
für die verschiedenen Äquivalentdurchmesser angleichen. Die Gesamtzahl der 
durch das stochastische Kollisionsmodell berechnete Kollisionen sinkt auf ca. 
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11% gegenüber dem Fall BSPH-Agglomerate ohne Berücksichtigung der Auf-
treffwahrscheinlichkeit. Die Rate der tatsächlich durchgeführten Kollisionen 
wird durch die bereits erläuterten Struktureffekte weiter reduziert. Als Folge 
bestehen die erzeugten Agglomerate für alle Äquivalentdurchmesser aus we-
sentlich weniger Primärpartikeln gegenüber dem Fall ohne Berücksichtigung 
der Auftreffwahrscheinlichkeit, wie Abbildung 4.29 zeigt. Die Auswirkung der 
Auftreffwahrscheinlichkeit und der Struktureffekte ist für die BSPH Agglome-
rate am größten, so dass die Anzahl der Primärpartikel hier am niedrigsten ist. 

 

Abbildung 4.28: Kollisionszahlen trockener Partikel nach 5s Simulationszeit 
charakterisiert durch unterschiedliche Äquivalentdurchmesser mit Berücksichtigung der 

Auftreffwahrscheinlichkeit. 

 

Abbildung 4.29: Anzahl der Primärpartikel im Agglomerat bei Verwendung 
unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser mit Berücksichtigung der 

Auftreffwahrscheinlichkeit. 

Abbildung 4.30 zeigt typische Agglomerate, die in den Simulationen erzeugt 
wurden. Strukturelle Unterschiede zwischen den eher kompakten VES-Agglo-
meraten und den eher kettigen BSPH-Agglomeraten sind zwar noch zu erken-
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nen, jedoch aufgrund der wesentlich niedrigeren Anzahl Primärpartikel nicht 
mehr so deutlich. Die niedrige Anzahl an Primärpartikeln, aus denen die Ag-
glomerate aufgebaut sind, haben auch Auswirkungen auf die berechneten 
Strukturparameter. Das Maximum in der Verteilung der Agglomeratporositäten 
sinkt von Werten über ε = 0,8 (Abbildung 4.22) auf etwa ε = 0,7 für die VES- 
und GYR- und sogar auf nur ε = 0,5 für die BSPH-Agglomerate (Abbildung 
4.31). Der sehr ausgeprägte Ausschlag bei knapp ε = 0,2 für alle drei Äquiva-
lentdurchmesser steht für Agglomerate, die aus lediglich zwei Primärpartikeln 
aufgebaut werden. Auf diesen Zusammenhang wird in Kapitel 4.4.2 noch de-
taillierter eingegangen. 

 

Abbildung 4.30: Agglomerate aus den Simulationen mit Berücksichtigung der Auftreff-
wahrscheinlichkeit bei Verwendung unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser. Blau: 

VES (npp = 26; ε = 0,70; RG = 21,5 µm; Df = 2,5). Rot: GYR (npp = 28; ε = 0,76; 
RG = 25,8 µm; Df = 2,1). Grün: BSPH (npp = 10; ε = 0,67; RG = 24,2 µm; Df = 1,8). 

 

Abbildung 4.31: Verteilung der Agglomeratporositäten bei Verwendung 
unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser mit Berücksichtigung der 

Auftreffwahrscheinlichkeit. 
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Abbildung 4.32: Verteilung der Trägheitsradien der gebildeten Agglomerate bei Verwen-
dung unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser mit Berücksichtigung der Auftreffwahr-

scheinlichkeit. 

 

Abbildung 4.33: Verteilung der fraktalen Dimension Df der gebildeten Agglomerate bei 
Verwendung unterschiedlicher Äquivalentdurchmesser mit Berücksichtigung der Auf-

treffwahrscheinlichkeit. 

Aufgrund der etwas höheren Primärpartikelanzahl der VES-Agglomerate liegt 
das Maximum der Porosität ε leicht höher als das der GYR-Agglomerate. Die 
Simulationen ohne Berücksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit zeigen je-
doch, dass die GYR-Agglomerate aufgrund ihrer Struktur eine höhere Porosität 
besitzen als VES-Agglomerate. Auch andere Strukturparameter wie der Träg-
heitsradius RG (Abbildung 4.32) zeigen die Unterschiede zwischen den Agglo-
meraten, die durch verschiedene Äquivalentdurchmesser betrachtet werden, 
kaum noch. Bei kleinen Agglomeraten, die nur aus wenigen Primärpartikeln 
bestehen, unterscheiden sich die berechneten Strukturparameter kaum, so dass 
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nur bei relativ großen Agglomeraten mit eindeutigen Unterscheidungsmerkma-
len zu rechnen ist. 

4.4.2 Polydisperses Partikelsystem 

In den vorangegangenen Simulationen wurde das neuartige Strukturmodell an 
einem monodispersen Partikelsystem getestet. Da Partikelsysteme in techni-
schen Anlagen immer eine gewisse Größenverteilung aufweisen, wird das Mo-
dell in diesem Abschnitt an einer Partikelgrößenverteilung untersucht. Das be-
trachtete System bestand aus trockenen Partikeln der Dichte 1000 kg/m³ und 
Partikeldurchmessern, die im Intervall zwischen 2 µm und 20 µm logarith-
mischxxv verteilt waren. In den Simulationen wurde die Auftreffwahrschein-
lichkeit berücksichtigt und entstandene Agglomerate durch den Trägheits-
durchmesser (GYR) charakterisiert. Das Anwachsen der Agglomerate wurde 
anhand verschiedener Simulationen untersucht, wobei jede Berechnung für 
eine bestimmte Zeit in einem konstanten Strömungsfeld durchgeführt wurde. 
Die Agglomerate sind in Abständen von 1 s bis zu einer Gesamtsimulationszeit 
von 5 s analysiert worden. Während einer Simulation entstanden aufgrund Par-
tikel-Partikel-Kollisionen Agglomerate, die die anfängliche Partikelgrößenver-
teilung mit der Zeit veränderten. Je länger sich die Partikel in der Berech-
nungsdomäne fortbewegten, desto größere Agglomerate entstanden und desto 
breiter wurde die Partikelgrößenverteilung. Abbildung 4.34 zeigt die Verände-
rung der initialen Partikelgrößenverteilung in Abhängigkeit von der Simulati-
onszeit. Die relativ enge Verteilung der Partikelgrößen zu Beginn einer Simu-
lation (grau gestrichelt) wurde über die Zeit immer breiter. Die Zahl der Pri-
märpartikel, die ein Agglomerat aufbauen, nahm mit der Zeit immer weiter zu, 
so dass sich nicht nur die Agglomeratgröße sondern auch die Agglomerateigen-
schaften änderten. 

xxv Meridianwert 12 µm. 
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Abbildung 4.34: Partikelgrößenverteilung in Abhängigkeit der Simulationszeit. 

Zu allen Zeitschritten bestanden die Mehrzahl der Agglomerate aus lediglich 
zwei Primärpartikeln (Abbildung 4.35). Jedoch zeigt sich, dass die Agglomera-
te nach einer Sekunde Simulationszeit bis zu 15 Primärpartikeln aufwiesen, 
während nach 5 s bereits bis zu 60 Primärpartikeln beobachtet wurden. 

 

Abbildung 4.35: Änderung der Primärpartikelanzahl, aus denen die Agglomerate 
aufgebaut sind, mit fortschreitender Simulationszeit. 

Mit ansteigender Partikelgröße nimmt nach Gl. (2-63) auch die Kollisions-
wahrscheinlichkeit zu. Beim Vorhandensein kleinerer Partikel, die entlang ei-
ner Grenztrajektorie um ein größeres Kollektorpartikel herumfliegen können, 
steigt allerdings auch der Einfluss der Auftreffwahrscheinlichkeit Gl. (2-64) an. 
Abbildung 4.36 zeigt, dass die Kollisionsfrequenz eines Parcels im Laufe der 
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Zeit aufgrund der zunehmenden Partikelgrößen im System (vgl. Abbildung 
4.34) ansteigt. Wird die Agglomeratstruktur bei der Kollisionsbestimmung be-
rücksichtigt, ergibt sich die effektive Kollsionsfrequenz fPPC,eff. Diese nimmt 
mit fortschreitender Simulationszeit ab. Die entstandenen Agglomerate wach-
sen mit der Zeit an (Abbildung 4.35), so dass Primärpartikel aufgrund der Agg-
lomeratstruktur nicht zwangsläufig mit einem Partikel innerhalb des Agglome-
rats, das durch den Trägheitsdurchmesser dargestellt wird, kollidieren muss. 

 

Abbildung 4.36: Kollisionsfrequenzen eines polydispersen Partikelsystems pro Parcel in 
Abhängigkeit von der Simulationszeit (f_ppc,tot = Frequenz aller berechneten 

Kollisionen, f_ppc,eff = Frequenz der effektiv ausgeführten Kollisionen). 
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Abbildung 4.37: Verteilung der Agglomeratporositäten nach unterschiedlichen 
Simulationszeiten. 

Die Verschiebung in Richtung größerer Agglomerate macht sich neben den 
Kollisionsfrequenzen auch in der Porosität der Agglomerate bemerkbar 
(Abbildung 4.37). Da trockene Partikel nicht ineinander eindringen können, 
sind die Partikel durch Punktkontakt miteinander verbunden, was eine schnelle 
Zunahme der Porosität begünstigt. Abbildung 4.37 zeigt zwei Beispielagglo-
merate aus den Simulationen, die die Porositätszahlen verdeutlichen sollen. 
Das grüne Agglomerat besteht aus zwei Primärpartikeln, die in ihrer jeweiligen 
Größe stark voneinander abweichen. Die Porosität wird mit Hilfe der konvexen 
Hülle, welche das Agglomerat umschließt, berechnet, was in dem gezeigten 
Beispiel (grünes Agglomerat) zu einem Wert von ca. 10 % führt. Analytisch 
lässt sich leicht die Porosität zweier gleich großer Partikel, die miteinander in 
Punktkontakt stehen, zu 18 % bestimmen. Der in Abbildung 4.37 zu erkennen-
de Ausschlag bei etwa 0,2 lässt darauf schließen, dass das System aus vielen 
Agglomeraten besteht, die aus zwei ungefähr gleich großen Primärpartikeln 
aufgebaut sind. Diese Überlegung deckt sich auch mit der Verteilung der Pri-
märpartikelanzahl aus Abbildung 4.35. Mit zunehmender Anzahl an Primärpar-
tikeln nimmt nicht nur Größe der Agglomerate, die durch den Trägheitsradius 
charakterisiert ist zu, sondern auch die Porosität (s. Abbildung 4.37). Dabei hat 
vor allem die Agglomeratstruktur einen sehr viel größeren Einfluss als die An-
zahl der Primärpartikel. Das in Abbildung 4.37 gezeigte Agglomerat (blau), 
setzt sich aus circa 50 Primärpartikeln zusammen und weist eine Porosität von 
etwa 0,8 auf. Dieser sehr hohe Wert lässt sich anhand der Morphologie des 
Agglomerats erklären. Es sind deutlich aus dem Agglomerat herausragende 
„Arme“ zu erkennen. Zwar ist das Agglomerat in sich als eher sphärisch anzu-
sehen, jedoch bewirken diese Äste eine große Erhöhung der Porosität. Um-
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schließt man das abgebildete Agglomerat mit einer konvexen Hülle, besteht ein 
Großteil dieses eingeschlossenen Volumens aus leerem Raum. Somit ergibt 
sich ein sehr hoher Wert für die Porosität des Agglomerats von etwa 0,8. 

 

Abbildung 4.38: Freie Agglomeratoberfläche in Abhängigkeit von der Simulationszeit. 

Neben der Porosität nimmt auch die freie Oberfläche eines Agglomerats mit 
steigender Primärpartikelzahl zu (Abbildung 4.38). In Systemen trockener Par-
tikel ist die freie Oberfläche direkt proportional zur Primärpartikelanzahl, da 
diese miteinander in Punktkontakt stehen und somit nur die Kontaktfläche von 
der Primärpartikeloberfläche abgezogen werden muss.xxvi Abbildung 4.39 
zeigt, dass die freie Oberfläche der Agglomerate proportional zur Anzahl der 
Primärpartikel ansteigt. Die Datenpunkte der einzelnen Agglomerate liegen 
wegen des Vorliegens einer Partikelgrößenverteilung nicht exakt auf einer Ge-
raden, da dies nur bei einem monodispersen Partikelsystem möglich ist. Den-
noch ist die Proportionalität zwischen Agglomeratoberfläche und Primärparti-
kelanzahl deutlich zu erkennen. 

xxvi Können Partikel aufgrund ihrer niedrigen Viskosität ineinander eindringen, ist die freie 
Oberfläche des jeweiligen Agglomerats auch von der Penetrationstiefe der einzelnen Primär-
partikel abhängig (vgl. Kap. 4.5). 
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Abbildung 4.39: Abhängigkeit der freien Agglomeratoberfläche von der Anzahl der 
Primärpartikel für unterschiedliche Simulationszeiten. 

Zur Beschreibung der äußeren Form von Partikeln dienen oft Formfaktoren, 
die das Abweichen von einer idealen Kugelform beschreiben. Häufig wird die 
Sphärizität nach Wadell (1935) verwendet um eine Kornform zu beschreiben. 
Sie ist eine Verhältniszahl zweier Oberflächen, die die Oberfläche der volu-
mengleichen Kugel ins Verhältnis setzt zur tatsächlichen Oberfläche des Parti-
kels Gl. (3-6). Für eine Kugel ist die Sphärizität eins, für jede andere Kornform 
ist sie kleiner als eins. In dieser Arbeit wird die Sphärizität von Agglomeraten 
auf verschiedene Arten berechnet. Zum Einen wird das Agglomerat durch sei-
ne konvexe Hülle beschrieben und dessen Eigenschaften zur Berechnung der 
Sphärizität herangezogen. Das bedeutet, dass die Oberfläche einer Kugel, die 
das selbe Volumen besitzt wie die konvexe Hülle, ins Verhältnis gesetzt wird 
zur Oberfläche eben dieser konvexen Hülle. Somit wird das Agglomerat durch 
die konvexe Hülle als kompaktes Partikel beschrieben. 

Eine weitere Möglichkeit, die Sphärizität von Agglomeraten zu berechnen, ist 
das Volumen aller agglomeratbildenden Primärpartikelxxvii zu verwenden und 
damit die Oberfläche der volumengleichen Kugel zu bestimmen. Diese Ober-

xxvii Liegt eine Penetration von viskosen Partikeln ineinander vor, wird das Überlappungsvolu-
men nur einfach berücksichtigt, d.h. sind zwei Partikel ineinander eingedrungen, wird das 
Volumen im Überlappungsbereich eines Partikels vernachlässigt. In Realität würde eine Ver-
drängung von Partikelmaterial stattfinden und das verdrängte Material über die Oberfläche 
eines Partikels verteilt werden, jedoch kann dieser Vorgang mit dem derzeitig vorliegenden 
Modell nicht abgebildet werden. Das verdrängte Volumen von hochviskosen Partikeln ist al-
lerdings auch sehr gering, da die Partikel nur wenig ineinander penetrieren, so dass der Fehler 
vernachlässigt gering ist. 
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fläche wird dann ins Verhältnis zur freien Oberfläche des Agglomerats gesetzt 
und ergibt somit die Sphärizität des Agglomerats. 

 

Abbildung 4.40: Agglomeratsphärizität für verschiedene Simulationszeiten berechnet aus 
dem Volumen sowie der Oberfläche der konvexen Hülle jedes Agglomerats. 

Abbildung 4.40 zeigt die Verteilungsdichte der analysierten Agglomeratsphäri-
zitäten für verschiedene Zeitpunkte. Die Sphärizität wurde hierin aus der kon-
vexen Hülle bestimmt. Es sind zwei deutliche Ausschläge in den Graphen zu 
erkennen. Ein sehr enger Peak liegt bei einer Sphärizität von etwa 0,93 und ein 
wesentlich breiterer bei etwa 0,87. Das Maximum bei 0,93 findet sich auch in 
den Simulationen eines monodispersen Partikelsystems wieder (vgl. Kap. 
4.4.1) und lässt auf sehr stark sphärische Agglomerate schließen. Ein polydis-
perses System zeigt eine breitere Verteilung der Sphäriziät mit einem Maxi-
mum bei etwa 0,87. Dies lässt zunächst darauf schließen, dass die entstandenen 
Agglomerate immer mehr von der idealen Kugelform abweichen. Tabelle 4-6 
zeigt analytisch ermittelte Sphärizitätswerte für verschiedene Körper. Dort ist 
für einen idealen Zylinder ein Wert von 0,87 angegeben, der in den durchge-
führten Simulationen wieder zu finden ist. Nun kann darauf geschlossen wer-
den, dass es sich bei den erzeugten Agglomeraten um eher längliche Partikel-
formen handelt. Es wurde gezeigt, dass viele Agglomerate aus lediglich zwei 
Primärpartikeln bestehen (Abbildung 4.35). Die konvexe Hülle um solche Ag-
glomerate ähnelt vor allem bei gleich großen Partikeln in ihrer Form der eines 
Zylinders. Somit lässt sich der Wert der Sphärizität von 0,87 erklären. Betrach-
tet man nun die Sphärizitäten eines Acht- sowie eines Zwölfecks stellt sich he-
raus, dass der Wert kleiner bzw. größer als 0,87 liegt. Daher kann es sich bei 
den simulierten Agglomeraten ebenso um Körper handeln, die einem Zehneck 
gleichen. Diese unterschiedliche Interpretationsweise zeigt, dass die Sphärizität 
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nicht als alleiniger Wert zur Charakterisierung von Agglomeratstrukturen ver-
wendet werden kann. Dennoch ist sie ein wichtiger Wert, um ein Pulver zu be-
schreiben. 

Tabelle 4-6: Sphärizitäten ausgewählter geometrischer Körper (Quelle: Wikipedia vom 
10.12.2011). 

Geometrie  Sphärizität 

Achteck 
 

0,846 

Zwölfeck 
 

0,910 

Idealer Zylinder 
 

0,874 

Während die Verteilungen der Agglomeratsphärizitäten bezogen auf die konve-
xe Hülle in einem engen Bereich liegen, zeigen sich über die Simulationszeit 
deutliche Veränderungen in der Lage des Verteilungsmaximums, wenn die 
Sphärizität anhand der Primärpartikel berechnet wird. Abbildung 4.41 zeigt 
eine deutliche Verschiebung in Richtung niedrigerer Werte mit ansteigender 
Simulationszeit. Je länger sich die Partikel im Rechengebiet befinden, desto 
größere Agglomerate können anwachsen. Die sehr viel niedrigeren Werte im 
Vergleich zu Abbildung 4.40 lässt vermuten, dass die entstehenden Agglome-
rate immer länglicher in ihrer Form werden. Wird die Sphärizität mit Hilfe des 
Volumens aller Primärpartikel sowie deren Oberfläche berechnet, nimmt mit 
steigender Primärpartikelanzahl die Oberfläche stärker zu als das Volumen. 
Somit stellt die Sphärizität hier ein Maß für die spezifische Oberfläche der Ag-
glomerate dar. Wird die Sphärizität über der Anzahl der Primärpartikel aufge-
tragen (Abbildung 4.42) zeigt sich, dass der Wert der Sphärizität mit steigender 
Partikelzahl sehr stark abnimmt und gegen einen Grenzwert strebt. Eine Aussa-
ge über die Morphologie der Agglomerate anhand dieses Strukturparameters zu 
treffen ist daher nur eingeschränkt möglich. 
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Abbildung 4.41: Agglomeratsphärizität für verschiedene Simulationszeiten berechnet aus 
dem Volumen sowie der Oberfläche der agglomeratbildenden Primärpartikel. 

 

Abbildung 4.42: Abhängigkeit der Sphärizität berechnet aus der Oberfläche und dem 
Volumen der Primärpartikel von der Anzahl der Primärpartikel. 

In Kapitel 3.7 wurde die Berechnung der fraktalen Dimension mit Hilfe der 
„box counting“-Methode vorgestellt. Buczkowski et al. (1998) erwähnen in 
diesem Zusammenhang, dass das Ergebnis dieser Methode von der Wahl be-
stimmter Eigenschaften abhängt. Sie weisen darauf hin, dass die Box-Dimen-
sion Df keinen absoluten Wert darstellt, weswegen Parameter wie die Wahl der 
Anfangskantenlänge ε der Würfel und der Bereich in dem die Kantenlängen 
der Würfel aufgelöst werden, angegeben werden sollten, um reproduzierbare 
Ergebnisse zu erzielen. Aus diesem Grund stellt die fraktale Dimension eine 
schwache Beschreibung der Agglomeratstruktur dar. Viele Autoren (Brasil et 
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al. 2001, Bushell et al. 2002, Schmid et al. 2006, Shen et al. 2008) geben eini-
ge typische Werte der fraktalen Dimension für eher kettige (Df = 1,7 - 1,9) und 
kompakte Agglomerate (Df = 2,1 – 2,75) an. Abbildung 4.43 zeigt die fraktale 
Dimensionen der im vorgestellten Testfall erzeugten Agglomerate. 

 

Abbildung 4.43: Verteilung der fraktalen Dimension für Agglomerate nach 
verschiedenen Agglomerationszeiten. 

Es fällt auf, dass sich mit fortschreitender Simulationszeit eine Verschiebung 
des Maximums sowie eine Abnahme der Breite der Verteilung ergibt. Dies ist 
der Schwierigkeit geschuldet, die fraktale Dimension kleiner und aus wenigen 
Primärpartikeln bestehender Agglomerate mit der „box-counting“-Methode zu 
berechnen. Um die Box-Dimension zu bestimmen, wird die Steigung von 
log(N)-log(1/ε) mit Hilfe einer linearen Regression aller Punkte berechnet. Die 
Genauigkeit der Regression steigt mit der Anzahl der Stützstellen und abneh-
mender Varianz an. Jedoch ist die Zahl der Verfeinerungsschritte der Auflö-
sung bei der Analyse von Agglomeraten, die nur aus wenigen Primärpartikeln 
aufgebaut sind, gering. Dementsprechend ist das log(N)-log(1/ε)-Diagramm 
aus einer geringen Anzahl an Stützstellen aufgebaut und die Genauigkeit der 
Berechnung der Steigung ist niedrig. Agglomerate, die aus weniger als ein paar 
Hundert Primärpartikeln aufgebaut sind, sind im eigentlichen Sinn keine Frak-
tale, so dass die fraktale Theorie strenggenommen nicht gilt. Daraus ergeben 
sich Fehler bei der Bestimmung der fraktalen Dimension von quasi-fraktalen 
Agglomeraten. Trotzdem zeigt sich in Abbildung 4.44, dass mit zunehmender 
Zahl von Primärpartikeln die fraktale Dimension gegen einen Wert von etwa 
2,1 läuft, was der Angabe in der Literatur für kompakt sphärische Agglomerate 
entspricht. 
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Abbildung 4.44: Abhängigkeit der berechneten fraktalen Dimension Df von der Anzahl 
der Primärpartikel npp. 

4.5 Modellierung von Agglomeratstrukturen viskoser 
Partikel in einer homogenen isotropen Turbulenz 

In den vorangegangenen Kapiteln wurde gezeigt, dass das erweiterte Agglome-
rationsmodell gute Ergebnisse bei der Simulation von trockenen Partikelsyste-
men liefert. In einem nächsten Schritt soll nun die Anwendbarkeit auf Partikel 
unterschiedlicher Viskosität, wie sie in Sprühtrocknern auftreten, geprüft wer-
den. Dazu wurden in den aus den vorangegangenen Abschnitten bekannten 
Würfel, Partikel mit Viskositäten zwischen 0,1 und 10 Pa∙s eingeführt. Auf die-
se Weise wurde der Sprühtrocknungsprozess vereinfacht dargestellt und ver-
schiedene Trocknungszustände der Partikel abgebildet. Die hier vorgestellten 
Simulationen wurden in einer homogenen isotropen Turbulenz, mit den in Ta-
belle 4-7 gezeigten Eigenschaften, durchgeführt. Es wurden Partikel mit einer 
monodispersen Größenverteilung von 12 µm und einer Dichte von 1000 kg/m³ 
mit der lokalen Fluidgeschwindigkeit homogen verteilt ins Rechengebiet inji-
ziert. Im ersten Simulationsdurchlauf wurde ohne Partikelkollisionen gerech-
net, um die dafür notwendigen Partikeleigenschaften in jeder Zelle zu berech-
nen. Während des zweiten Durchlaufs konnten die Partikel miteinander kolli-
dieren und agglomerieren. Am Ende der Simulation, nach 1 s Rechendauer, 
wurden die entstanden Agglomerate hinsichtlich ihrer Struktur ausgewertet.  
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Tabelle 4-7: Eigenschaften der homogenen isotropen Turbulenz. 
 Wert Einheit 

turbulente kinetische Energie k 0,887 m²/s² 

Dissipationsrate ε 6,17 m²/s³ 

integrales turbulentes Zeitmaß TL
xxviii 43 ms 

Als Äquivalentdurchmesser der Agglomerate wurde hier der Trägheitsradius 
gewählt und die Auftreffwahrscheinlichkeit (vgl. Gl. (2-65)) berücksichtigt. 
Abbildung 4.45 zeigt typische Agglomerate unterschiedlicher Viskosität, die in 
den Simulationen erzeugt wurden. 

 

Abbildung 4.45: In einer homogenen isotropen Turbulenz erzeugte Agglomerate 
unterschiedlicher Viskosität (blau: 0,1 Pa∙s; rot: 1,0 Pa∙s; grün: 10,0 Pa∙s). 

Es ist deutlich der Einfluss der Partikelviskosität auf die Agglomeratstruktur zu 
erkennen. Kollisionen niedrig viskoser Partikel führen zu hohen Penetrations-
tiefen, die bis in einer vollständigen Koaleszenz der Kollisionspartner resultie-
ren könnenxxix. Dadurch entstehen sehr kompakte Agglomerate, da die Primär-
partikel sehr weit ineinander eingedrungen sind und ihre Partikelzentren sehr 
nah bei einander liegen. Abbildung 4.45 zeigt in blau ein Beispiel für ein Ag-
glomerat niedrig viskoser Partikel das von wesentlich kompakterer Struktur ist, 
als Agglomerate bei höheren Viskositäten (Abbildung 4.45: rotes und grünes 
Agglomerat). Abbildung 4.46 zeigt die Verteilung der berechneten Penetrati-
onstiefen für die verschiedenen Partikelviskositäten. Während Partikel mit ei-
ner hohen Viskosität von 5,0 Pa∙s und 10,0 Pa∙s eine sehr enge Verteilung um 
ein Maximum von 5 % relativer Eindringtiefe zeigen, steigt die relative Pene-
trationstiefe von Partikeln mit niedrigen Viskositäten deutlich an, so dass diese 
eine wesentlich breitere Verteilung aufweisen. Die relative Penetrationstiefe 
setzt die Eindringtiefe des höher viskosen Partikels in das niedriger viskose 

xxviii Das integrale turbulente Zeitmaß wird nach Sommerfeld (1996) berechnet zu: 𝑇𝐿 = 0.3 𝑘
𝜀
 . 

xxix Koaleszenz wird dann angenommen, wenn das eindringende Partikel zu 50% seines 
Durchmessers in das andere Partikel eingedrungen ist. 
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Partikel ins Verhältnis zum Durchmesser des eindringenden höher viskosen 
Partikels. Im vorliegenden Fall wird die Partikelviskosität aus einer sehr engen 
Verteilung um den angegebenen Wert berechnet, so dass minimale Unterschie-
de zwischen den Partikelviskositäten möglich sind. 

 

Abbildung 4.46: Relative Penetrationstiefe in Abhängigkeit der Partikelviskosität. 

 

Abbildung 4.47: Trägheitsradius numerisch erzeugter Agglomerate in Abhängigkeit der 
Partikelviskosität. 

Abbildung 4.47 zeigt die Verteilung des Trägheitsradius der erzeugten Agglo-
merate in Abhängigkeit der Partikelviskosität. 
Es ist deutlich zu erkennen, dass Partikel mit einer niedrigen Viskosität von 
0,1 Pa∙s aufgrund der hohen Penetrationstiefen einen sehr viel kleineren Äqui-
valentdurchmesser besitzen, als Agglomerate höherer Viskosität. Die Vertei-
lung des Trägheitsradius gleicht sich mit steigender Viskosität immer weiter 
an. Bereits aus Abbildung 4.46 wird ersichtlich, dass sich die Penetrationstie-
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fen bei Partikelviskositäten ab 5,0 Pa∙s kaum noch unterscheiden. Somit ist mit 
relativ ähnlich strukturierten Agglomeraten hoher Partikelviskositäten zu rech-
nen. 
In den vorangegangen Abschnitten wurde gezeigt, dass das Kollisionsverhalten 
der Agglomerate vom Äquivalentdurchmesser abhängt (s. Gl. (2-64) und 
(2-65)). Große Partikel kollidieren demnach sehr viel häufiger als kleine Parti-
kel. Die Anzahl der agglomeratbildenden Primärpartikel hängt folglich von der 
Zahl der Kollisionen und damit ebenso vom Äquivalentdurchmesser der Ag-
glomerate ab. Abbildung 4.48 zeigt die Verteilung der Primärpartikelanzahl 
innerhalb eines Agglomerats in Abhängigkeit der Partikelviskosität, wobei die 
Anzahl der Primärpartikel mit der Viskosität steigt. Die Unterschiede zwischen 
1 Pa∙s und 10 Pa∙s sind jedoch gering. 

 

Abbildung 4.48: Anzahl der Primärpartikel, aus denen ein Agglomerat aufgebaut ist, in 
Abhängigkeit der Viskosität. 

Ein weiterer Strukturparameter, der durch die Partikelviskosität beeinflusst 
wird, ist die Porosität. Bei der Agglomeration von trockenen Partikeln (s. Kap. 
4.4.1) ist die Agglomeratporosität im Wesentlichen abhängig von der Primär-
partikelzahl im Agglomerat. Da viskose Partikel aufgrund einer möglichen Pe-
netration nicht mehr in einem Punktkontakt miteinander verbunden sind, ist die 
Agglomeratporosität folglich neben der Primärpartikelanzahl auch von der Pe-
netrationstiefe der Primärpartikel abhängig. Abbildung 4.48 zeigt, dass die Pri-
märpartikelanzahl in den unterschiedlich viskosen Agglomeraten bis ungefähr 
60 Primärpartikel etwa gleich ist. Bei trockenen Agglomeraten wäre bei etwa 
gleich großen Agglomeraten somit mit einer nahezu identischen Porositätsver-
teilung zu rechnen. Aus Abbildung 4.49 ist die Abhängigkeit der Agglomerat-
porosität von der Viskosität der Primärpartikel zu sehen. Die Porosität ist direkt 
proportional zur Primärpartikelviskosität. Bei sehr hohen Viskositäten von 
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5,0 Pa∙s und 10,0 Pa∙s gleicht die Verteilung der Agglomeratporosität etwa der 
trockener Partikel (vgl. Abbildung 4.22 und Abbildung 4.23). 

 

Abbildung 4.49: Verteilungsdichte der Agglomeratporosität bei unterschiedlichen 
Partikelviskositäten. 

Die Berechnung der Agglomeratsphärizität kann, wie bereits in den vorange-
gangenen Kapiteln gezeigt wurde, auf verschiedene Weise erfolgen. Zunächst 
wird die Sphärizität aus der konvexen Hülle der Agglomerate bestimmt. Dabei 
wird die äußere Form der einzelnen Agglomerate bewertet, so dass die Viskosi-
tät und somit die Eindringtiefe der Primärpartikel keine Rolle spielt. Aus Ab-
bildung 4.50 wird ersichtlich, dass die auf Basis der konvexen Hülle berechne-
ten Sphärizitäten der erzeugten Agglomerate von der Partikelviskosität unab-
hängig sind. Ein Vergleich mit Abbildung 4.25 zeigt, dass die Agglomerat-
sphärizitäten bei etwa gleichen Werten liegen. Daraus geht hervor, dass die 
Wahl des Äquivalentdurchmessers einen größeren Einfluss auf die Sphärizität 
der konvexen Hülle ausübt, als unterschiedliche Partikelviskositäten. 
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Abbildung 4.50:Verteilungsdichte der Agglomeratsphärizität ΨH, berechnet anhand der 
konvexen Hülle, bei unterschiedlichen Partikelviskositäten. 

Wird die Sphärizität der Agglomerate anhand der Primärpartikel berechnet, 
zeigt sich eine Abhängigkeit der Viskosität. In Abbildung 4.51 ist eine Ver-
schiebung der berechneten Sphärizität zu niedrigen Werten bei steigender Par-
tikelviskosität zu erkennen. 

 

Abbildung 4.51: Verteilungsdichte der Agglomeratsphärizität ΨAgg, berechnet anhand 
der Primärpartikel, bei unterschiedlichen Partikelviskositäten. 

Diese Verschiebung lässt sich folgendermaßen erklären. Aus Gleichung (3-6) 
folgt, dass die Sphärizität aus der Oberfläche des äquivalenten Partikels AO,äq 
und der tatsächlichen Oberfläche des betrachteten Partikels AO berechnet wird. 
Hier wird die Oberfläche des äquivalenten Partikels aus dem Feststoffvolumen 
Vs eines Agglomerats berechnet. Somit ergibt sich aus Gleichung (4-7) für die 
Oberfläche dieses Äquivalentpartikels.  
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für die Sphärizität ΨAgg 
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Aus Gleichung (4-8) folgt, dass für kleine AO die Sphärizität hoch ist. In Tabel-
le 4-8 sind die freien Agglomeratoberflächen AO, sowie die Feststoffvolumina 
der Agglomerate Vs und der daraus berechneten Äquivalentoberfläche AO,äq für 
unterschiedliche Partikelviskositäten aufgelistet. In den letzten beiden Zeilen 
ist der prozentuale Wert der freien und der Äquivalent-Oberfläche gegenüber 
dem Referenzwert bei 10,0 Pa∙s gezeigt. Es lässt sich ablesen, dass mit sinken-
der Partikelviskosität die freie Agglomeratoberfläche AO schneller abnimmt, 
als die berechnete Äquivalentoberfläche AO,äq. Mit Gleichung (4-8) folgt daher, 
dass mit sinkender Partikelviskosität der Wert für die Sphärizität höher ist, als 
bei hohen Viskositäten. Somit lässt sich die Verschiebung der 
Sphärizitätsmaxima in Abbildung 4.51 in Richtung höherer Werte für niedrige 
Partikelviskositäten erklären. 

Tabelle 4-8: Freie Agglomeratoberfläche AO, Partikelvolumen Vs und berechnete 
Äquivalentoberfläche AO,äq sowie prozentualer Anteil von AO und AO,äq gegenüber dem 

Referenzwert bei 10,0 Pa∙s 
 0,1 Pa∙s 0,5 Pa∙s 1,0 Pa∙s 5,0 Pa∙s 10,0 Pa∙s 

AO [m²] 1,04∙10-8 1,30∙10-8 1,37∙10-8 1,46∙10-8 1,49∙10-8 

Vs [m³] 2,46∙10-14 2,84∙10-14 2,93∙10-14 3,06∙10-14 3,11∙10-14 

AO,äq [m²] 8,50∙10-10 9,30∙10-10 9,50∙10-10 9,80∙10-10 9,9∙10-10 

% AO 70 87 92 98 100 

% AO,äq 86 94 96 99 100 

In Abbildung 4.49 zeigte sich, dass Agglomerate mit einer Partikelviskosität 
von 0,1 Pa∙s eine deutlich geringere Porosität aufweisen, als Agglomerate hö-
herer Viskosität. Die Porositätsmaxima für Viskositäten höher als 0,1 Pa∙s lie-
gen dicht beieinander. Auch die Verteilung der fraktalen Dimension Df 
(Abbildung 4.52) spiegelt diesen Trend wider. Die Werte der Verteilungsmaxi-
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ma in Abbildung 4.52 lassen auf eine kompakt sphärische Struktur der gebilde-
ten Agglomerate schließen. 

 

Abbildung 4.52: Verteilungsdichte der fraktalen Dimension Df bei unterschiedlichen 
Partikelviskositäten. 

 

 

 



 

5 Simulation der Agglomeration in einem 
Sprühtrockner im Pilotmaßstab 

In den vorangegangenen Kapiteln wurde neben den Partikelkollisionen vor al-
lem die Auswirkung des Äquivalentdurchmessers auf die Berechnung der dis-
persen Phase untersucht. Es wurde gezeigt, dass sich die Partikeldispersion 
durch die Wahl des Äquivalentdurchmessers beeinflussen lässt und somit auch 
auf das Kollisions- und Agglomerationsverhalten Einfluss genommen werden 
kann. Dieser Zusammenhang ist in Kapitel 4.4 nachgewiesen worden. Weiter-
hin ist das neuartige Agglomerationsmodell zur Vorhersage von Produkteigen-
schaften wie Porosität, Sphärizität und fraktaler Dimension auf Plausibilität 
überprüft worden. Diese Simulationen des Agglomerationsmodells zeigten gute 
Ergebnisse, so dass im folgenden Kapitel die Anwendbarkeit des Agglomera-
tionsmodells in technischen Anlagen untersucht werden soll. Dazu werden 
CFD-Simulationen in einem Forschungssprühtrockner im Pilotmaßstab der Fir-
ma Niro A/Sxxx durchgeführt. Zunächst werden Geometrie, Rechengitter und 
Randbedingungen beschrieben. Anschließend werden die Ergebnisse der 
durchgeführten Simulation diskutiert. Als Letztes wird ein Ausblick auf weite-
re Untersuchungen und Verbesserungen des Modells gegeben. 

5.1 Geometrie und Randbedingungen 

5.1.1 Geometrie und Betrieb des Sprühtrockners 

Bei dem für die Modellierung verwendeten Sprühtrockner handelt es sich um 
einen „cylinder-on-cone“ Sprühtrockner, der aus einem zylindrischen und ei-
nem konischen Teil besteht, mit dem Lufteinlass am Kopf des Trockners. Die 
Gesamthöhe beträgt 4096 mm, wobei der obere zylindrische Teil eine Höhe 

xxx Adresse: Niro A/S, Gladsaxevej 305, Soeborg, DK-2860, Dänemark. 

                                                 



S i m u l a t i o n  e i n e s  S p r ü h t r o c k n e r s  1 2 7  

 

von 1960 mm und der untere konische Teil eine Höhe von 2136 mm aufweist. 
Der Öffnungswinkel des konischen Teils beträgt 60°. Die Trocknungsluft 
strömt in Form einer Drallströmung über einen Ringspalt mit einem äußeren 
Radius von 527 mm und einem inneren Radius von 447 mm in den Trockner 
ein. Abbildung 5.1 zeigt das Verfahrensbild schematisch. 

 

Abbildung 5.1: Verfahrensschaubild des Sprühtrockneraufbaus (𝑽̇𝑳𝒖𝒇𝒕,𝒆𝒊𝒏: 
Volumenstrom einströmende Luft, 𝑽̇𝑳𝒖𝒇𝒕,𝒂𝒖𝒔: Volumenstrom ausströmende Luft, 𝒎̇𝑭𝑮𝑹: 

Massenstrom Feingutrückführung, 𝒎̇𝑻𝒓: Massenstrom Suspensionstropfen). 

Innerhalb der Luftzuführung liegt der Zerstäuber über den die zu trocknende 
Suspension als Sprühnebel in die Trockenkammer injiziert wird. Die Düsenöff-
nung liegt 270 mm unterhalb der Trocknerdecke. Beim Zerstäuber handelt es 
sich um eine Druckdüse, die bei einem Druck von 85 bar betrieben wird. Es be-
steht die Möglichkeit bereits getrocknete Partikel als Feingut zur Förderung der 
Agglomeration dazu zu geben. Dazu wird das trockene Pulver in einem Gasvo-
lumenstrom über einen Ringspalt mit einem inneren Durchmesser von 63 mm 
und einem äußeren Durchmesser von 72 mm um die Zerstäuberdüse herum in 
den Sprühtrockner eingeleitet. Während der Sprühnebel als Hohlkegel über die 
Druckdüse in den Sprühtrockner strömt, wird das Feingut axial eingeleitet. 
Der Luftauslass ist senkrecht zur Trocknerachse in einer Höhe von 3303 mm 
unterhalb der Trocknerdecke angeordnet. Über diesen Luftauslass wird auch 
das zurückgeführte Feingut mit dem Gasvolumenstrom ausgetragen und über 
einen Zyklon von diesem abgetrennt. Das eigentliche Produkt – getrocknetes 
Pulver – wird am Boden des Trockners ausgeschleust. 

Für die Simulation wird der Sprühtrockner mit Hilfe eines blockstrukturierten 
Hexaeder-Netzes räumlich diskretisiert. Insgesamt besteht das Rechengitter aus 



1 2 8  S i m u l a t i o n  e i n e s  S p r ü h t r o c k n e r s  

 

138 Blöcken und 586.564 Zellen. Die Abbildung 5.2 zeigt das verwendete Re-
chengitter sowie die Randbedingungen. 

  

Abbildung 5.2: Verwendetes Rechengitter (erstellt mit Ansys ICEMCFD V14). 

5.1.2 Randbedingungen fluide Phase 

Am Gaseinlass wurden die Gasgeschwindigkeit und –temperatur sowie der 
Feuchtigkeitsgehalt aus Simulationsdaten von Ullum et al. (2008) vorgegeben 
(s. Abbildung 5.3). 

 

Abbildung 5.3: Gasgeschwindigkeit [m/s] am Trocknerfluideinlass. 

Das Trocknungsgas wird mit einem Swirl mit einer mittleren axialen Ge-
schwindigkeit von 9,8 m/s und einer mittleren tangentialen Geschwindigkeit 
von 2,4 m/s über den Einlassringspalt in die Trocknungskammer zugeführt. 

Lufteinlass 

Luftauslass 
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Aus den Daten ergibt sich ein Gasmassenstrom von 1900 kg/h mit einem 
Feuchtigkeitsgehalt von 1,1 Mass.-% bei einer Temperatur von 452,5 K. 

5.1.3 Randbedingungen disperse Phase 

Für den Sprühebel wurde eine Tropfengrößenverteilungxxxi aus den Simulati-
onsdaten von Ullum et al. (2008) vorgegeben. Diese wurde von den Autoren 
mit Messungen an der Zerstäubereinheit verifiziert und ist in Abbildung 5.6 
dargestellt. Als Vorlage wurde im Experiment ein Massenstrom von 92 kg/h 
einer 29 Mass.-% ige wässrigen Lösung von Maltodextrin DE-18 mit einer 
Dichte von 1090 kg/m³ bei 85 bar mittels einer Hohlkegeldüse versprüht. In der 
Simulation wurden die Tropfen in Form eines Hohlkegels mit einem Öffnungs-
winkel von 52° mit einer mittleren Geschwindigkeit von 125 m/s und einer 
Temperatur von 293 K vorgegeben. Um die Hohlkegelform des Sprühnebels in 
der Simulation abzubilden wurden die Tropfengeschwindigkeiten am Düsen-
auslass (Durchmesser: D = 2 mm), wie in Abbildung 5.4 gezeigt, berechnet. 
Aus der Definition für den Hohlkegel ergibt sich für die Geschwindigkeitskom-
ponente in x-Richtung 𝑢 = cos (26°) ∙ 125𝑚 𝑠⁄ .xxxii

xxxiii

 Die Geschwindigkeits-
komponenten in y-Richtung v und in z-Richtung w können anhand des Win-
kels β sowie dem Betrag des Geschwindigkeitsvektors in der y-z-Ebene r  
berechnet werden. Der Winkel β ergibt sich aus der Position des injizierten 
Partikels innerhalb der Düse. 

xxxi Anzahldichteverteilung. 
xxxii Hier darf nur der halbe Öffnungswinkel des Hohlkegels betrachtet werden. 
xxxiii Aus dem Satz von Pythagoras folgt 𝑟 = (125 𝑚/𝑠)2 + 𝑢². 
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Abbildung 5.4: Definition des Hohlkegelsprühnebels am Tropfeneinlass. 

Zur Erhöhung der Agglomeration wird in der vorgestellten Simulation Feingut 
zurückgeführt. Die bereits getrockneten Partikel werden mit einer axialen Ge-
schwindigkeit von 37 m/s in den Sprühtrockner injiziert. Das Feingut umgibt 
den Sprühnebel dabei in Form eines Hohlzylinders, so dass es zu gezielten 
Kollisionen zwischen den trockenen und noch feuchten Partikeln kommt (s. 
Abbildung 5.5). 

 

Abbildung 5.5: Injektion des Feinguts in Form eines Hohlzylinders (außen) und des 
Sprühnebels in Form eines Hohlkegels (innen). Die Trajektorien sind mit dem 

Feststoffgehalt des jeweiligen Partikeltyps eingefärbt. 

Die Partikelgrößenverteilung des Feinguts wurde in einem extra für diese Ar-
beit durchgeführten Experiment am Sprühtrockner gemessen. Für die Messung 
wurde ein Malvern Mastersizer e2000 Scirocco eingesetzt und die Anzahldich-
teverteilung gemessen. In Abbildung 5.6 ist die experimentell bestimmte Parti-
kelgrößenverteilung des zurückgeführten Feinguts als rote Linie gezeigt. Diese 
gemessenen Werte stellen die Einlassbedingungen für die Partikel und Tropfen 
dar. Da die Feingutpartikel bereits als vollständig getrocknet angenommen 
werden, wird dafür ein Feststoffanteil von 99 Mass.-% bei einer Dichte von 
440 kg/m³ vorgegeben. Insgesamt wurden 10.000 Parcels durch das Rechenge-
biet verfolgt. 
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Abbildung 5.6: Experimentell ermittelte Größenverteilung (Anzahldichte) der injizierten 
Suspensionstropfen (blau) und Feingutpartikel (rot) (Messung durchgeführt von Niro 

A/S). 

5.1.4 Randbedingungen Trocknerwände 

Messungen der Firma Niro A/S ergaben für den verwendeten Sprühtrockner ei-
ne Verlustwärme von Q = 8,5 kW. Daraus errechnet sich ein mittlerer konvek-
tiver Wärmeleitungskoeffizient von h = 10,5 W/(m²K), der in der Simulation 
als Randbedingung für die Trocknerwände gesetzt wurde. Die Wände des Aus-
lassrohres sowie der Zerstäubereinheit sind im Rechenmodell als adiabat ange-
nommen. Für die Fluidströmung gilt an den Trocknerwänden die Haftrandbe-
dingung. Bei einer Kollision der Partikel mit den Trocknerwänden, werden die-
se unter Berücksichtigung einer Wandrauigkeit reflektiert.xxxiv Als mittlerer 
Schwankungswert („root mean square“, rms) für den Wandrauigkeitswinkel 
wurden 20° angenommen. Das verwendete Wandrauigkeitsmodell wurde von 
Sommerfeld (2003) vorgestellt. 

5.1.5 Auslassrandbedingung 

Am Auslass des Sprühtrockners wurde für die Simulation eine Auslassrandbe-
dingung gesetzt, d.h. der Gradient der Gasströmung ist hier gleich Null. 

xxxiv Es findet somit in der Simulation keine Wanddeposition statt. 
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5.2 Durchführung der Simulationen 

Für die durchgeführte Simulation eines industriellen Sprühtrockners im Pilot-
maßstab wurde ein einfaches Trocknungsmodell genutzt. In Kapitel 2.2.5 wur-
de das Verdampfungsmodell von Ranz und Marshall (1952) vorgestellt. Dieses 
Modell unterstellt eine unendliche Temperaturleitfähigkeit des Tropfenfluids, 
was sicherlich eine zu starke Vereinfachung darstellt und die Physik der Ver-
dampfung nicht korrekt abbildet. Um die Diffusion von Wärme und Materie in-
nerhalb eines trocknenden Suspensionstropfens zu berücksichtigen, wurde das 
Ranz und Marshall Trocknungsmodell von Blei (2006) mit einem sogenannten 
Schalenmodell verknüpft. Dabei wird ein Tropfen oder Partikel mit einer defi-
nierten Anzahl Schalen diskretisiert. In der vorliegenden Arbeit wurden zwei 
Schalen verwendet. Somit kann der Wärme- und Stofftransport innerhalb des 
Partikels, sowie an der Oberfläche betrachtet werden.  
Zur Beschreibung der Tropfenverdampfung werden verschiedene Materialei-
genschaften der zerstäubten Suspension benötigt. Für das im Experiment ver-
wendete Maltodextrin DE-18 konnten in der Literatur die benötigten Stoffwer-
te nicht gefunden werden. Diese sind bei entsprechenden Herstellern zwar ex-
perimentell bestimmt worden, jedoch stellen sie ein erhebliches Unternehmens-
Know-How dar und sind daher der Allgemeinheit nicht zugänglich. Um den-
noch Simulationen mit verdampfenden Suspensionstropfen durchführen zu 
können, werden die am Lehrstuhl vorhandenen Stoffwerte für molkebasiertes 
Milchpulver verwendet (s. Blei 2006). 

Während des Aufenthalts der Tropfen/Partikel im Rechengebiet wird neben der 
Partikeltrocknung auch die Agglomeration berücksichtigt. Diese soll durch das 
Zuführen bereits getrockneter Partikel in den Suspensionsnebel gefördert wer-
den. Da sowohl getrocknetes Feingut wie auch Suspensionssprühnebel eine 
Tropfengrößenverteilung aufweisen, wird bei der Partikelkollision die bereits 
vorgestellte Auftreffwahrscheinlichkeit (s. Kap. 2.2.3) berücksichtigt. Entstan-
dene Agglomerate werden für die weitere Partikelbahnberechnung durch den 
Trägheitsdurchmesser beschrieben. 
Die finale Auswertung der Agglomerate findet am Luftauslass des Sprühtrock-
ners statt. An dieser Stelle wurden im Experiment auch die Daten für das zu-
rückgeführte Feingut ermittelt, so dass hier ein Vergleich mit der Simulation 
teilweise möglich ist. Für das Feingut wurde im Experiment die Partikelgröße 
mit Hilfe eines Streulichtmessgerätes der Firma Niro A/S bestimmt. Weiterhin 
wurden mit einem am Lehrstuhl vorhandenen Lichtmikroskop Bildaufnahmen 
der Agglomerate gemacht. Anhand dieser Fotos können die Agglomerate aus 
dem Experiment mit den in der Simulation erzeugten Agglomeraten verglichen 
werden. Das eigentliche Produkt, das im Experiment am Fuß des Trockners 
ausgeschleust wurde, wurde in den Simulationen nicht weiter betrachtet. 
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Bei der Simulation wurde die Zwei-Wege-Kopplung (s. Kap. 2.2) angewendet. 
Dadurch werden die fluiddynamischen Wechselwirkungen der Partikel sowie 
die Auswirkung von Partikelkollisionen auf die Fluidströmung nicht berück-
sichtigt. Die berechneten Partikelflugbahnen sowie die sich daraus ergebenden 
Partikelkollisionen werden dadurch möglicherweise nur unzureichend berech-
net. Da in der vorliegenden Arbeit allerdings weder die Berechnung der konti-
nuierlichen noch der dispersen Phase anhand experimenteller Daten validiert 
werden konnte, wurde aus Gründen der Einfachheit auf eine Vier-Wege-Kopp-
lung verzichtet. Die Anwendbarkeit des in dieser Arbeit erweiterten Agglome-
rationsmodells kann durch dieses Vorgehen trotzdem gezeigt werden. 

Bei der Berechnung der Partikelbewegung wurden nur der Widerstand und die 
Schwerkraft berücksichtigt. Zusätzliche Kräfte sowie die Partikelrotation wur-
den nicht berücksichtigt. Als Partikeldispersionsmodell wurde das anistrope 
Langevin Modell (s. Kap. 2.2.2) angewendet. 

5.3 Modellergebnisse und Diskussion 

5.3.1 Ergebnisse der Fluidphase 

Das sich ausbildende Strömungsfeld (Abbildung 5.7 links) innerhalb des 
Sprühtrockners ist durch einen zentralen Strahl geprägt. Im konischen Teil des 
Trockners verläuft die zentrale Strömung in einem leichten Bogen auf das Aus-
lassrohr zu. Im Bereich der Partikelzugabe unterhalb des konischen Zerstäuber-
bauteils ist im Strömungsfeld deutlich der Einfluss der Partikel zu erkennen. 
Hier ist die lokale Fluidgeschwindigkeit deutlich erhöht, da das Trocknungsgas 
von den injizierten Partikeln und Tropfen mitgerissen und somit beschleunigt 
wird. Die mittlere Gasgeschwindigkeit wird von etwa 11 m/s am Einlass auf 
bis zu 20 m/s im Bereich der Tropfeninjektion erhöht. 
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Abbildung 5.7: Geschwindigkeitsfeld des Trocknungsgases im Sprühtrockner VEL [m/s] 
(links) und Turbulente kinetische Energie TKE [m²/s²] des Trocknungsgases im Sprüh-

trockner (rechts). 

Die hier vorgestellten Ergebnisse der Euler-Simulationen zeigen keine auskon-
vergierte Lösung. Ab einer bestimmten Iterationsanzahl fingen die Residuen an 
um einen asymptotischen Wert zu schwanken. Dieses Konvergenzverhalten 
deutet darauf hin, dass es sich bei der berechneten Strömung nicht um eine sta-
tionäre Lösung handelt. Im Wesentlichen handelt es sich bei der Strömung um 
einen swirlbehafteten Freistrahl, der um seine Mittelachse präzediert. Somit ist 
die Strömung instationär. Ullum et al. (2008) haben bei der Simulation eines 
ähnlichen Sprühtrockners gezeigt, dass die Strömung innerhalb des Trockners 
aufgrund der Frequenz mit der der zentrale Wirbelkern um seine Längsachse 
rotiert als stationär betrachtet werden kann.xxxv 
Deutlich wird der Einfluss des Sprühnebels auf das Trocknungsgas auch bei 
der Betrachtung der turbulenten kinetischen Energie. In Bereichen hoher Ge-
schwindigkeitsgradienten wird Turbulenz erzeugt, so dass dort der Wert der 
turbulenten kinetischen Energie k (TKE, s. Abbildung 5.7) besonders hoch ist. 
Aus der rechten Seite der Abbildung 5.7 wird ersichtlich, dass besonders im 
Bereich der Partikel- und Tropfeninjektion hohe Geschwindigkeitsgradienten 
zwischen den Fluidelementen entstehen und somit die turbulente kinetische 
Energie hoch ist. Aber auch im Auslassrohr ist ein Bereich erhöhter turbulenter 
kinetischer Energie zu finden. Durch die Umlenkung der Gasströmung um 90° 
entstehen an der Rohreintrittskante turbulente Wirbel, die für eine Erhöhung 

xxxv Die verwendete Modelllösung stellt eine mögliche Lösung des Strömungsfelds innerhalb 
des Sprühtrockners dar, so dass es lokal zu unterschiedlichen Ergebnissen bei der Auswertung 
kommen kann. 
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der turbulenten kinetischen Energie sorgen. Zudem muss der gesamte Volu-
menstrom durch ein im Durchmesser gegenüber dem Sprühtrockner deutlich 
verringertes Rohr strömen, wodurch die Reynolds-Zahl ansteigt und die Strö-
mung turbulenter wird. 

Der Einfluss der injizierten Tropfen macht sich auch in der Temperatur und der 
Spezieskonzentration bemerkbar. Ziel der Sprühtrockung ist es, aus einem flüs-
sigen Sprühnebel ein trockenes Pulver zu erzeugen. Dabei entziehen die Flüs-
sigkeitstropfen dem Trocknungsgas Wärme, so dass sich dieses abkühlt. 
Gleichzeitig wird die Spezieskonzentration des Lösungsmittels, hier Wasser, 
im Trocknungsgas erhöht. In Abbildung 5.8 links ist deutlich die Abnahme der 
Trocknungsgastemperatur im Bereich der Tropfeninjektion zu erkennen. Die 
injizierten Tropfen nehmen Wärme aus ihrer Umgebung auf, erwärmen sich 
und verdampfen schließlich das Lösungsmittel Wasser bis ein trockener Parti-
kelzustand erreicht wird. Die Konzentration an Wasserdampf im Trocknungs-
gas steigt in den Bereichen der Tropfenverdampfung an, was aus Abbildung 
5.8 rechts ersichtlich wird. 

 

Abbildung 5.8: Temperaturfeld des Trocknungsgases im Sprühtrockner TEMP [K] 
(links), und Wasserdampfkonzentration im Sprühtrockner CONC1 

[kgDampf/kgtr.Luft].(rechts). 

5.3.2 Ergebnisse der dispersen Phase 

Ziel der Simulationen ist es, das entstehende Produkt hinsichtlich seiner Struk-
tur zu charakterisieren. Dazu werden die vorgestellten Strukturparameter ver-
wendet. Ein Vergleich mit experimentellen Werten ist aufgrund der fehlenden 
Datenlage nicht möglich, daher sollen hier lediglich die Möglichkeiten des 
weiterentwickelten Agglomerationsmodell vorgestellt werden. 
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Abbildung 5.9: Feststoffgehalt SC [-] (links) und Temperatur TEMP [K] der Partikel 
(rechts) entlang ihrer Flugbahnen im Sprühtrockner. 

Im linken Teil der Abbildung 5.9 sind die einzelnen Trajektorien mit dem Fest-
stoffgehalt eingefärbt. Der Feststoffgehalt SCxxxvi ist definiert als Anteil der 
Feststoffmasse im Tropfen bezogen auf die Gesamtmasse des Tropfens. Es ist 
deutlich der steigende Trocknungszustand der Partikel entlang der Flugbahn zu 
erkennen. Im Bereich des Zerstäubers haben die Feingutpartikel einen Fest-
stoffgehalt von über 90%, während die Tropfen einen Feststoffgehalt von 29% 
besitzen. Während der Trocknung steigt der Feststoffgehalt der Tropfen soweit 
an, bis eine vollständige Trocknung der Partikel bei Feststoffgehalten von über 
90% erreicht wird. Auf der rechten Seite von Abbildung 5.9 ist ein kontinuier-
licher Anstieg der Partikeltemperatur von anfänglich 20°C auf etwa 110°C am 
Partikelauslass zu erkennen. Abbildung 5.9 zeigt somit, dass eine Trocknung 
der injizierten Partikel entsprechend des Trocknungsmodells stattfindet. Eine 
Änderung des Feststoffgehalts führt auch zu einer steigenden Partikelviskosi-
tät, die bei der Berechnung von Partikelkollisionen berücksichtigt wird. Kolli-
sionen von flüssigen Tropfen führen bei einer Koaleszenz zu einer Vergröße-
rung des Tropfendurchmessers. Auch bei einer Kollision zwischen einem voll-
ständig getrockneten Partikel und einem Suspensionstropfen wird im Falle ei-
ner Koaleszenz der Kollisionspartner der Durchmesser des trockenen Partikels 
erhöht. Das Kollisionsmodell wurde für die Berücksichtigung von Agglome-
ratstrukturen dahingehend geändert, dass ein Agglomerat immer den trocke-
nen/viskosen Kollisionspartner darstellt. Wird durch das stochastische Kollisi-

xxxvi engl. „solid content“ 
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onsmodellxxxvii das reale Partikel als flüssig ermittelt und besteht dieses gleich-
zeitig aus mehr als einem Primärpartikel (Agglomerat), wird diese Konstellati-
on verworfen und es findet keine Kollision statt. Kollisionen zwischen trocke-
nen/viskosen Partikeln finden nur statt, wenn das reale Partikel entweder kein 
Agglomerat ist, oder aber das reale Partikel (Agglomerat) den trocke-
nen/viskosen Kollisionspartner darstellt. In diesem Fall wird eine mögliche 
Koaleszenz der stoßenden Partikel gemäß des Kollisionsmodells von Blei 
(2006) berechnet. Strukturierte Agglomerate entstehen somit nur bei der Kolli-
sion zwischen trockenen und viskosen Partikeln. Auf die Ergebnisse der Struk-
turberechnung wird nachfolgend eingegangen. 

 

Abbildung 5.10: Volumen und zeitgemittelter Massenanteil cm [kgPartikel/kgGas] im Sprüh-
trockner. 

Bei der Betrachtung der volumen- und zeitgemittelten Partikeleigenschaften in 
jedem Kontrollvolumen des Rechengitters zeigt sich, dass die höchste Massen-
konzentration der Partikel entlang der Trocknerlängsachse sowie an den koni-
schen Trocknerwänden zu finden ist (s. Abbildung 5.10). In Abbildung 5.10 ist 
die Hohlkegelstruktur des injizierten Sprühnebels deutlich zu erkennen. Es 
zeigt sich auch, dass sich die Partikel im konischen Bereich des Sprühtrockners 
an den Wänden anlagern. Um Wandablagerungen in diesem Bereich vorausbe-
rechnen zu können, sollte das Wandkollisionsmodell hinsichtlich der Depositi-
on von Partikeln erweitert werden. Vor allem der Trocknungszustand der Par-
tikel muss in eine solche Erweiterung des Modells mit einbezogen werden, da 
hauptsächlich klebrige viskose Partikel zur Wanddeposition neigen dürften. 

xxxvii Sommerfeld (2001). Siehe dazu auch Kapitel 2.2.3. 
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Abbildung 5.11: Volumen und zeitgemittelte Partikeleigenschaften (Partikeldurchmesser 
[m] (links), Feststoffgehalt [-] (rechts)) im Sprühtrockner. 

Abbildung 5.11 zeigt auf der linken Seite die volumen- und zeitgemittelten 
Partikeldurchmesser in jeder Zelle. Am Boden des Sprühtrockners setzen sich 
Partikel mit einer Größe von etwa 1-2 mm ab. Hier wird im Experiment das 
Produkt aus dem Trockner ausgeschleust. Über den Gasauslass werden haupt-
sächlich kleine Partikel ausgetragen, was dem Feingut im Experiment ent-
spricht. Der Trocknungszustand der Partikel ist im unteren konischen Bereich 
des Sprühtrockners sehr hoch, welches einem vollständig getrockneten Produkt 
entspricht (Abbildung 5.11 rechts). Im Kernbereich des Sprühnebels ist der 
Feststoffgehalt und damit der Trocknungszustand der Partikel bei etwa 60 bis 
70 %, was auf eine sehr schnelle Partikeltrocknung hindeutet. In Zerstäuber-
nähe ist der Feststoffgehalt der Partikel bei etwa 40 %, so dass in diesem Be-
reich viskose Partikel vorgefunden werden können. 
Aufgrund der schnellen Partikeltrocknung sind die Penetrationstiefen der agg-
lomerierenden Partikel eher gering, was aus Abbildung 5.12 hervorgeht. Da-
raus resultiert einerseits eine höhere freie Agglomeratoberfläche gegenüber ho-
hen Penetrationstiefen, allerdings ist auch mit einer geringeren Festigkeit der 
Agglomerate zu rechnen. Über die Wahl des Betriebszustands des Sprühtrock-
ners kann beispielsweise durch niedrigere Temperaturen und somit langsame-
ren Trocknungsverlauf auf die Produkteigenschaften Einfluss genommen wer-
den. 



S i m u l a t i o n  e i n e s  S p r ü h t r o c k n e r s  1 3 9  

 

 

Abbildung 5.12: Relative Penetrationstiefe xP bei der Kollision von viskosen Partikeln mit 
viskosen oder trockenen Partikeln. 

Tabelle 5-1 zeigt die unterschiedlichen Kollisionsergeignisse, die bei der Simu-
lation des Sprühtrockners aufgetreten sind, in ihrer prozentualen Verteilung. 
Weiterhin sind die verschiedenen Kombinationen der Trocknungszustände der 
Kollisionspartner aufgelistet. Darin werden flüssige Tropfen mit STD („surface 
tension dominated“), viskose Partikel mit VD („viscosity dominated“) und tro-
ckene Partikel mit DRY bezeichnet.xxxviii  

Tabelle 5-1: Auswertung der Kollisionen. Anzahl der berechneten Kollisionen, sowie An-
teil der Agglomeration/Koaleszenz sowie die Anteile der verschiedenen Kollisionsarten 

Ereignis Anzahl [%] Kollisionstyp Anzahl [%] 

Kollisionen 1273621 100 STD-STD 9585 1 

missed 277177 - STD-DRY 225774 18 

Agglomeration 34446 3 DRY-DRY 725538 57 

Koaleszenz 8326 1 VD-VD 312724 25 

Separation 269952 21 

   
In der Simulation wurden durch das Kollisionsmodell etwa 1,3 Mio. Partikel-
Partikel-Kollisionen berechnet. Diese Zahl wird bei der Berücksichtigung der 
Agglomeratstrukturen um die Anzahl „missed“ vermindert, wenn das kollidie-
rende Partikel kein Primärpartikel im Agglomerat trifft (s. Kap. 3). Unter ge-
wissen Umständen (s. Kap. 2.2.4 und 2.2.6) führt die Kollision zweier Partikel 
zu einer Koaleszenz oder zur Agglomeration. Im hier simulierten Sprühtrock-
ner liegt der Anteil der Koaleszenz bei 1% und der Anteil der Agglomerationen 

xxxviii Diese Bezeichnungen sind der Arbeit von Blei (2006) übernommen und werden dort 
näher erläutert. 
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bei 3%. Ein weitaus größerer Teil der Kollisionen führt zu einer Trennung der 
Partikel nach der Kollision („Separation“). 
Dieses Kollisionsergebnis resultiert aus Kollisionen mit mindestens einem flüs-
sigen oder viskosen Partikel, da zuvor eine zeitweise Agglomeration vorgele-
gen haben muss. Im vorliegenenden Fall, werden Feingutpartikel zur Erhöhung 
der Agglomerationsrate zurückgeführt, um gezielt mit noch nicht vollständig 
getrockneten Partikeln zur Kollision gebracht zu werden. Das trockene Feingut 
wird direkt am Zerstäuber zugeführt, so dass vor allem Kollisionen zwischen 
trockenen und flüssigen/niedrigviskosen Partikeln stattfinden. Aus Tabelle 5-1 
geht hervor, dass die Kollisionen, bei denen eine Trennung der Partikel nach 
der Kollision stattfinden kann (STD-STD, STD-DRY und VD-VD), insgesamt 
44% aller Kollisionen ausmachen. Kollisionen zwischen trockenen Partikeln 
stellen mit 57% aller Kollisionen den Hauptanteil dar. Dieser Wert spiegelt die 
schnelle Trocknung der Suspensionstropfen wider. 

Abbildung 5.13 zeigt auf der linken Seite einige ausgewählte Agglomerate, die 
in der Simulation entstanden sind, sowie in der Struktur ähnlich aussehende 
Agglomerate aus dem Experiment auf der rechten Seite. Die Agglomeratbilder 
wurden mit Hilfe eines Lichtmikroskops aufgenommen. Wegen der geringen 
Tiefenschärfe des verwendeten Mikroskops sind nicht alle Bereiche der foto-
grafierten Agglomerate scharf. Dennoch ist ihr struktureller Aufbau gut zu er-
kennen. Der Vergleich mit den modellierten Agglomeraten aus der Simulation 
zeigt eine gute qualitative Übereinstimmung. In wie weit die Strukturparameter 
wie Primärpartikelzahl oder Porosität zwischen Simulation und Experiment 
quantitativ übereinstimmen, konnte aufgrund der fehlenden Messdaten nicht 
überprüft werden. Im Folgenden werden die Strukturparameter aus der Simula-
tion näher erläutert. 
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Abbildung 5.13: Ausgewählte Agglomerate aus der Simulation (links) und vergleichbare 
Lichtmikroskopaufnahmen von experimentell erzeugtem Feingut (rechts).xxxix 

Im Wesentlichen bestehen die Agglomerate aus weniger als 10 Primärparti-
keln, wie Abbildung 5.14 zeigt. Daraus ergeben sich Strukturparameter, die auf 
sehr kompakte Agglomerate (Abbildung 5.15 bis Abbildung 5.20) hindeuten. 

xxxix Der Vergleich zwischen Simulation und Experiment spiegelt den qualitativen Aufbau der 
Agglomerate wider. 
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Abbildung 5.14: Verteilung der agglomeratbildenden Primärpartikel. 

Wie bereits in Kapitel 4.4 erläutert wurde, ist die Porosität von zwei gleich 
großen Kugeln, die im Punktkontakt miteinander stehen etwa 18%. Aus Abbil-
dung 5.14 geht hervor, dass sehr viele Agglomerate aus nur 2 Primärpartikel 
bestehen. Aufgrund der geringen Penetrationstiefen kann somit von einem 
Punktkontakt der Partikel im Agglomerat ausgegangen werden. Damit lässt 
sich das ausgeprägte Maximum in der Verteilung der Agglomeratporositäten in 
Abbildung 5.15 bei etwa 0,18 erklären. Niedrigere Werte in der Porosität stam-
men aus Agglomeraten, die beispielsweise aus wenigen, in ihrem Durchmesser 
sehr stark variierenden Partikeln bestehen (vgl. Abbildung 5.13 violettes Ag-
glomerat). Die Porositäten der berechneten Agglomerate sind mit Werten klei-
ner 0,7 eher gering. 

 

Abbildung 5.15: Verteilung der berechneten Agglomeratporositäten ε. 

Niedrige Porositätswerte äußern sich auch in der freien Oberfläche eines Ag-
glomerats. Es wurde bereits in Kapitel 4.4 gezeigt, dass bei trockenen oder vis-
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kosen Partikeln, die nur sehr wenig ineinander eindringen, die freie Oberfläche 
mit steigender Primärpartikelzahl ansteigt. Die sprühgetrockneten Agglomerate 
bestehen aus wenigen Primärpartikeln, die geringe Penetrationstiefen aufwei-
sen. Somit ist die berechnete Verteilung der freien Oberfläche der Agglomerate 
als plausibel anzusehen. 

 

Abbildung 5.16: Berechnete freie Oberflächen AO der Agglomerate. 

Ein weiterer Strukturparameter, der die Aussage der kleinen Agglomerate 
stützt, ist der Trägheitsradius (Abbildung 5.17).  

 

Abbildung 5.17: Verteilung der Trägheitsradien Rg den berechneten Agglomerate. 

Der Trägheitsradius gibt an, wie die Masse innerhalb eines Agglomerats ver-
teilt ist. Besteht ein Agglomerat beispielsweise aus Primärpartikeln, die bei 
einer Kollision sehr weit ineinander eingedrungen sind, so liegt die Masse dicht 
um den Schwerpunkt des Agglomerats verteilt und der Trägheitsradius nimmt 
einen kleinen Wert an. Bilden Primärpartikel mit sehr niedrigen Penetrations-



1 4 4  S i m u l a t i o n  e i n e s  S p r ü h t r o c k n e r s  

 

tiefen ein Agglomerat, so ist die Masse innerhalb des Agglomerats weit vom 
Schwerpunkt entfernt und der Wert des Trägheitsradius ist groß. Mit steigender 
Primärpartikelanzahl nimmt auch der Trägheitsradius zu. Da die in der Simula-
tion des Sprühtrockners berechneten Agglomerate aus wenigen Primärpartikeln 
bestehen, sind die niedrigen Werte der Trägheitsradien in Abbildung 5.17 
ebenfalls plausibel. 

 

Abbildung 5.18: Verteilung der fraktalen Dimension Df der berechneten Agglomerate. 

Ein häufig zur Charakterisierung von Partikeln verwendeter Strukturparameter 
ist die fraktale Dimension. Bereits in Kapitel 4.4 wurde die eingeschränkte 
Verwendbarkeit bei kleinen, d.h. aus wenigen Primärpartikeln bestehenden Ag-
glomeraten hingewiesen. Die fraktale Dimension kann strenggenommen nur 
für echte fraktale Strukturen verwendet werden, so dass die Aussagekraft die-
ses Parameters in dem hier vorgestellten Fall eingeschränkt ist. Kettige Agglo-
merate weisen im Gegensatz zu sphärischen Agglomeraten einen geringeren 
Wert für die fraktale Dimension auf (vgl. Kap. 4.4). In Abbildung 5.18 ist die 
Verteilung der fraktalen Dimension der in der Simulation erzeugten Agglome-
rate gezeigt. Es ist deutlich ein Maximum der Verteilung bei Werten von etwa 
2,5 zu erkennen. Die Agglomeratstrukturen weisen somit einen kompakt kuge-
ligen Charakter auf. 

Zur Beschreibung der äußeren Form von Agglomeraten kann die Sphärizität 
herangezogen werden. Sie beschreibt die Abweichung der Agglomeratstruktur 
von der Kugelform (s. Kap. 3.3). Für kugelig kompakte Agglomerate ist dem-
nach mit hohen Werten der Sphärizität zu rechnen. Ein Blick auf Abbildung 
5.19 zeigt, dass das Maximum der Verteilung bei ungefähr 0,92 liegt. Tabelle 
4-6 zeigt typische Werte der Sphärizitäten verschiedener ausgewählter Körper. 
Für ein regelmäßiges Zwölfeck ist dort ein Wert von 0.91 angegeben, so dass 
die in der Simulation des Sprühtrockners erzeugten Agglomerate eine ähnliche 
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Form aufweisen, wenn die Agglomerate durch ihre konvexe Hülle dargestellt 
werden. 

 

Abbildung 5.19: Verteilung der Agglomeratsphärizitäten ΨHull berechnet mit der 
konvexen Hülle. 

Wird die Sphärizität mit der Partikeloberfläche und dem –volumen berechnet, 
hat sich gezeigt (s. Kap. 4.4.2), dass mit zunehmender Primärpartikelanzahl im 
Agglomerat der Wert für die Sphärizität ΨAgg abnimmt. Dies liegt darin be-
gründet, dass die Partikeloberfläche mit steigender Partikelzahl stärker zu-
nimmt, als das Volumen der Partikel. Dieser Zusammenhang gilt nur bei Ag-
glomeraten, deren Primärpartikel eine geringe Penetrationstiefe aufweisen und 
somit mehr oder weniger in Punktkontakt miteinander stehen. Bei der Simula-
tion des Sprühtrockners zeigte sich eine schnelle Partikeltrockung (s. Abbil-
dung 5.9), die zu geringen Eingdringtiefen der Primärpartikel führt (s. Abbil-
dung 5.12). In Abbildung 5.20 zeigt sich ein Maximum der Sphärizität von 0,8 
was ebenso auf sphärische Partikel hinweist. Jedoch ist die Verteilung hier we-
sentlich breiter, als bei der Berechnung der Sphärizität aus der konvexen Hülle, 
was den Zusammenhang zwischen berechneter Sphärizität und Primärpartike-
lanzahl widerspiegelt. 
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Abbildung 5.20: Verteilung der Agglomeratsphärizitäten ΨAgg berechnet mit der 
Oberfläche und dem Volumen des Agglomerats. 

5.4 Ausblick 

Aus den Ergebnissen der Sprühtrocknersimulation wird deutlich, dass das in 
der vorliegenden Arbeit entwickelte Modell zur Vorhersage von Strukturpara-
metern von Agglomeraten für technisch relevante Fragestellungen eingesetzt 
werden kann. Die Simulation eines Sprühtrockners im Pilotmaßstab lieferte 
plausible Ergebnisse. Eine Validierung des Modells im zuvor simulierten 
Sprühtrockner ist derzeit aufgrund fehlender Daten eingeschränkt möglich. Um 
eine Validierung des Strukturmodells durchführen zu können, müssen sowohl 
Daten über die Fluidströmung innerhalb des Trockners als auch über die Parti-
kel (Flugbahnen, Trocknungszustand, etc.) vorhanden sein.  

Eine von der Realität mehr oder weniger stark abweichende Fluidfeldberech-
nung kann zu einer fehlerbehafteten Berechnung der Partikelflugbahnen füh-
ren. Daraus ergeben sich ein abweichendes Kollisionsverhalten der Partikel 
und somit auch unterschiedliche Agglomerationen der Primärpartikel. Ein wei-
terer wichtiger Punkt bei der Simulation von Sprühtrocknern ist das Kollisi-
onsverhalten von Partikeln verschiedenen Trocknungszustands an der Wand. 
Vor allem eine eventuell auftretende Partikeldeposition, die das weitere Wand-
kollisionsverhalten beeinflusst, ist dabei zu berücksichtigen. Im verwendeten 
Trocknungsmodell werden sehr starke Vereinfachungen hinsichtlich der Lö-
sungsmittelverdampfung gemacht, welche die Berechnung der Partikeltrock-
nung beeinflussen können. Hierin ist ein großer Verbesserungspunkt für weite-
re technische Simulationen zu finden. 
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Wegen der schwierigen messtechnischen Zugänglichkeit innerhalb eines 
Sprühtrockners müssen Technikumsanlagen entwickelt und aufgebaut werden, 
mit Hilfe derer die Tropfenverdampfung sowie Partikel-Partikel und Partikel-
Wand-Interaktion untersucht werden können und somit eine experimentelle 
Datenbasis geschaffen wird. Dabei könnte auch die Einbeziehung der Klebrig-
keit viskoser Partikel in das Modell und deren Auswirkung auf Partikel-Wand-
Kollisionen untersucht werden. 

Eine weitere Verbesserung des hier verwendeten Modells ist die Erweiterung 
auf nicht-newtonsche Fluide, da die im Sprühtrocknunsprozess verwendeten 
Suspensionen sehr häufig kein Newtonsches Verhalten zeigen. Auch durch die 
Einbeziehung der Oberflächenveränderungxl während des Penetrationsvor-
gangs von viskosen Partikeln würde die Agglomeratstruktur realitätsnäher ab-
gebildet werden. Bislang kann die Rotation der gebildeten Agglomerate im hier 
verwendeten Simulationsmodell nicht berücksichtigt werden und wird nur 
durch eine zufällige Drehung abgebildet. Da sich die Agglomerate in der Strö-
mung entsprechend der angreifenden Kräfte ausrichten werden, würden sich 
dadurch andere Strukturparameter ergeben. Somit wäre auch die Einbeziehung 
der Agglomeratrotation eine sinnvolle Erweiterung des Modells. 

Das hier vorgestellte Modell schafft eine grundlegende Basis, für die Simula-
tion von Sprütrocknern. Mit dem Modell konnten Schlüsselparameter zur Cha-
rakterisierung von Agglomeratstrukturen sprühgetrockneter Pulver berechnet 
werden. Daraus lassen sich weitere Produkteigenschaften ableiten, so dass sich 
der Betrieb von Sprühtrocknern bereits im Vorfeld simulieren lässt. Dem Be-
treiber von Sprühtrocknern steht mit diesem Modell ein wichtiges Werkzeug 
für die optimale Prozessplanung der Trocknungsanlagen zur Verfügung. 

 

xl Bislang wird von einer Formstabilität ausgegangen, d.h. dass die Partikel während der Penet-
ration ihre Kugelform behalten. 
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