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Kurzfassung

In der vorliegenden Arbeit wird ein neuartiges Agglomerationsmodell zur Vor-
ausberechnung von Struktureigenschaften spriihgetrockneter Pulver vorgestellt.
Bei der Sprihtrocknung wird ein meist flissiger Suspensionsspriihnebel durch
Verdampfen des Losungsmittels in einen trockenen Zustand uberfuhrt. An-
wendung findet die Sprihtrocknung neben anderen Industriezweigen vor allem
in der Herstellung von Milchpulver. Ein wichtiger Aspekt bei der Produktion
von spruhgetrockneten Pulvern ist eine gute Wiederloslichkeit der Partikel. In
diesem Zusammenhang stellt die Moglichkeit, bereits bei der Planung und vor
Inbetriebnahme von Sprihtrocknern, die Produkteigenschaften der hergestell-
ten Pulver vorausberechnen zu kdnnen einen grofien Vorteil dar. An diesem
Punkt setzt das hier vorgestellte erweiterte Agglomerationsmodel an.

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

e Porositat der Agglomerate,
o freie Oberflache im Agglomerat,
e Agglomeratsphérizitat,
e verschiedene Aquivalentdurchmesser,
= Tragheitsradius
= Durchmesser der volumené&quivalenten Kugel
= Durchmesser der agglomeratumhiillenden Kugel und
e Fraktale Dimension.

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

Anhand verschiedener ausgewdhlter Testfalle sind die unterschiedlichen Mo-
dellteile Gberpruft worden. Bei stochastischen Kollisionsmodellen wird zu je-
dem Partikel ein fiktiver moglicher Kollisionspartner generiert. Im Falle einer
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Kollision wird der Impuls vom fiktiven auf das reale Partikel oder andersherum
ubertragen. 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 durchgefuhrt. 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 Mdg-
lichkeiten, Agglomerate durch einen Aquivalentdurchmesser darzustellen. Die
Verwendung der unterschiedlichen Aquivalentdurchmesser nimmt Einfluss auf
das Dispersionsverhalten der betrachteten Partikel. Dieses wurde in einem ver-
tikalen Windkanal in einem weiteren Testfall untersucht.

Fur die Simulation eines Spriihtrockners und dabei vor allem fiir die Voraussa-
ge von Produkteigenschaften ist die Beriicksichtigung der Partikelagglomera-
tion essentiell. In diesem Zusammenhang wurden verschiedene Testfalle 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-
kelgrolienklassen 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 Testfalle zeigen, dass das neuentwickelte
Agglomerationsmodell plausible Ergebnisse liefert. Bei der Simulation eines
industriellen Sprihtrockners im Pilotmalistab wurde die Anwendbarkeit des
Modells auf technische Anlagen unter Beweis gestellt. Mit Hilfe des hier vor-
gestellten Modells zur Berechnung von Agglomeratstrukturen ist eine VVoraus-
berechnung von Produkteigenschaften mdglich. Das Modell kann somit zu-
kiinftig einen Beitrag zur Verbesserung des Spruhtrocknungsprozesses leisten.
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1 Einleitung

Zur Trocknung von Lésungen, Suspensionen oder Pasten werden innerhalb der
Verfahrenstechnik verschiedene Technologien eingesetzt. Eine der weit ver-
breitesten ist die Sprihtrocknung. Mittels einer geeigneten Zerstaubereinheit
(Dusen, rotierende Scheiben) wird das zu trocknende flissige Vorlagegut in ei-
nen Sprihnebel Uberfihrt. Werden die so gebildeten feinen Tropfchen mit ei-
nem Heil’gasstrom in Kontakt gebracht, bildet sich durch Verdampfen des Lo-
sungsmittels ein trockenes Pulver. Das getrocknete Pulver wird im Anschluss
meist mit Hilfe von Aerozyklonen oder Taschenfiltern vom HeilRgasstrom ab-
getrennt. Abbildung 1.1 zeigt schematisch den Verfahrensschritt der Sprih-
trocknung.

I Vorlage
Ve Spray

HeiBgas

Pulver

Abbildung 1.1: Schematische Darstellung des Sprihtrocknungsprozesses.

Der Spruhtrocknungsprozess kann in funf Stufen unterteilt werden (Masters
2004):

1. Spraybildung: Das zu trocknende Gut wird in einen Sprihnebel ber-
fuhrt. Die TropfengroRenverteilung beeinflusst sowohl die Bewegung
als auch die Trocknung der Partikel.
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2. Tropfen-HeiBgas-Kontakt: Tropfentrajektorien und Anfangsverdampf-
ungsrate konnen durch die Gestaltung des Gaseinlasses oder die Lage
des Zerstaubers 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-
fullung der geforderten Produktqualitit notwendig (weitere Trocknung,
Agglomeration, Mahlen).

Sprihtrocknung 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 Vitaminpraperaten sowie Aromen findet. Auch zur Verkapselung von
atherischen Olen 0.4. kdnnen Spriihtrockner eingesetzt werden. Masters (1991)
berichtet, dass die Spruhtrocknung in den letzten drei Jahrzehnten eine sehr
hohe Kapazitét in der industriellen Trocknung erreicht hat. Dieses Wachstum
der Technologie begrindet Masters (2004) vor allem darin, dass flussige Aus-
gangsstoffe nicht nur direkt in trockene Pulver tberfihrt werden, sondern dass
wahrend des Prozesses auch die Pulvereigenschaften kontrolliert werden kén-
nen. Somit kann auf die Produktqualitat direkt Einfluss genommen werden.

In den 1960er Jahren verbesserten laut Masters (2004) drei technologische
Durchbrtiche den Spruhtrocknungsprozess mafigeblich. Die Mdéglichkeit nicht-
wassrige l6sungsmittelhaltige Flissigkeiten zu handhaben stellte eine grofRe
Verbesserung dar. Weiterhin ermdglichte die Entwicklung der Rotationszer-
stdubung abrasive Suspensionen bei hohen Durchflussraten zu trocknen. Als
dritten Durchbruch in der Spriihtrocknung nennt Masters (2004) die Kombina-
tionsmoglichkeit 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 Spruhtrockners inte-
grierten Wirbelschicht).

Obwohl die Technologie der Spruhtrocknung in weiten Bereichen industrieller
Prozesse verwendet wird, beruht die Konstruktion und der Betrieb weitgehend
auf Erfahrungswerten und Testlaufen. Dieses VVorgehen kostet viel Zeit und so-
mit auch Geld. Obwonhl fir einen optimalen Betrieb jeder spezifischen Anlage
viel Erfahrung und ,,Fingerspitzengefuhl bei der Einstellung der Betriebspara-
meter bendtigt wird, wird von jedem Sprihtrockner gefordert, eine mdglichst
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breite Produktpalette zu bedienen. In diesem Zusammenhang kénnen Metho-
den der ,,Computational Fluid Dynamics (CFD)* dabei helfen, Spruhtrockner
bereits im Vorfeld durch Simulation der Stromung sowie der Partikelbildung
und —bewegung auszulegen und zu optimieren.

Masters (2004) gibt einen Uberblick tber aktuelle Forschungs- und Entwick-
lungsarbeiten zur Verbesserung des Spriihtrocknungsprozesses. Er nennt darin:

e die Reduzierung von Produktablagerungen,

e die Anpassung an variierende Pulverspezifikationen,

e die Kostenreduktion pro produzierte Masseneinheit und

e die Erfullung von Sicherheits-, Umwelt- und Hygienestandards.

Um Produktablagerungen an Trocknerwanden zu minimieren mussen sowohl
die Gasstromung als auch die Partikelbewegung bekannt sein. Da jedes Pulver
maoglicherweise 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
Sprihtrockner verschiedene Produkte erzeugt werden, sind entweder aufwendi-
ge Experimente notwendig, um die gewunschte Qualitat zu erhalten, oder aber
geeignete Modellierungsansatze. In diesem Zusammenhang kénnen Computer-
simulationen einen wichtigen Beitrag leisten.

Eine wichtige Voraussetzung zur korrekten Modellierung des Spruhtrock-
nungsprozesses ist eine gute Simulation des Stromungsfelds. Die Einlassbedin-
gungen des HeiRgases bestimmen malgeblich die Form der Strdomung inner-
halb der Trocknungskammer und somit auch die Flugbahnen der Partikel. Zwar
werden die Trajektorien der Tropfen auch durch den Zerstduber bestimmt, je-
doch passen sich die Partikel, je nach Gréfl3e, mehr oder weniger schnell der
Fluidstromung an. Eine akkurate Berechnung des Stromungsfelds in Sprih-
trocknern stellt ein groRes Problem dar (Langrish 2007). Das Strémungsregime
ist meistens vollturbulent, so dass geeignete Turbulenzmodelle angewendet
werden mussen. Reynolds-Spannungs-Modelle liefern oft sehr gute Ergebnisse,
jedoch ist ihr numerischer Aufwand enorm. Die meisten Simulationen von
Sprihtrocknern unterstellen oftmals einen stationdren Strdmungszustand. 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 prazedierender Wirbelkern ausbildet, der ahnlich dem in einer plotz-
lichen Expansions-Stromung (Guo et al. 1998) ist. Somit ist das Stromungsfeld
als instationar anzusehen ist.

Livesley et al. (1992) kehren deshalb zur Verwendung des k-e-Modells zuriick,
um PartikelgréRen und mittlere axiale Gas- und Partikelgeschwindigkeiten zu
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berechnen. Sie fanden in ihren Untersuchungen gute Ubereinstimmungen zwi-
schen den Simulationen und experimentellen Daten. Trotz der Limitierungen
des k-g-Modells hinsichtlich der Turbulenzmodellierung in Sprihtrocknern
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 Sprihtrocknermodell
hinsichtlich der Voraussage der RegelméRigkeit und Frequenz der Oszillatio-
nen des Wirbelkerns durchgefuhrt. Sie kamen zu der beraschenden Erkennt-
nis, dass das k-e-Modell in diesem Zusammenhang bessere Ergebnisse lieferte
als das differentielle Reynolds-Spannungs-Modell. Langrish (2007) fasst zu-
sammen, dass sich die Limitierung des k-e-Modells, die Grolie 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 Spruhtrockner exakter simulieren zu kénnen.

Fletcher et al. (2006) fuhren Untersuchungen von Southwell und Langrish
(2000) an, die ebenfalls ein stark instationdres Verhalten der Strdmung in
Sprihtrocknern ergaben. Auch in dieser Arbeit ist das k-e-Modell in der Lage
die Struktur der Fluidstromung gut genug abzubilden. Die Simulationen wer-
den als ,,Very-Large-Eddy-Simulation (VLES)* bezeichnet, wobei das k-e-Mo-
dell als Kleinskalen-Modell (engl. subgrid scale model) fungiert. Die Form der
Fluidstromung in Spriihtrocknern bestimmt das Ausmal an Wanddepositionen
und mdgliche Schédigungen von Partikeln. Durch Rezirkulationszonen kénnen
bereits getrocknete Partikel wieder in heiRe Regionen geraten und thermisch
beschadigt werden. Klebrige oder noch flussige Partikel kénnen beispielsweise
durch eine Aufwértsstromung an die Decke befordert und dort abgelagert wer-
den. Dies fuhrt nicht nur zu einer Minimierung der Produktmenge, sondern
auch zu einer Beeinflussung der Produktqualitat. Durch den Heil3gasstrom kon-
nen an der Wand haftende Partikel verbrennen, herabfallen und somit die Qua-
litdt des getrockneten Pulvers herabsetzen. Weiterhin stellen Wanddepositionen
ein Feuerrisiko dar und geféhrden die Einhaltung von Hygienevorschriften
(Langrish und Fletcher 2001). Stiibing et al. (2007) und Langrish und Zbicinski
(1994) haben CFD-Simulationen dazu genutzt, um die Einlassbedingungen des
Heillgases zu optimieren und somit bestehende Wanddepositionen in einem
Sprihtrockner deutlich zu minimieren. Eine Verbesserung der Stromungsver-
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-
muhen zu mussen.

Im Bereich der Prozessintensivierung der Sprihtrocknung wurde CFD eben-
falls erfolgreich angewendet. Zbicinski et al. (1996) fanden heraus, dass durch
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eine erhohte Turbulenzintensitat in der Einlassgasstromung die Partikeltrock-
nung bis zu 20% positiv beeinflusst werden kann. Southwell et al. (1999 b)
machten aus, dass im Zerstaubernahbereich die Turbulenzintensitat des Sprays
dominierend gegenuber der Fluidstrdmung ist, allerdings auch schnell abklingt.
Durch eine Erhéhung der Spray-induzierten Turbulenz ist laut der Autoren e-
benfalls eine Verbesserung der Trocknung zu erreichen.

Oakley (1994) berichtet in seiner Arbeit Gber die Unterstiitzung von CFD beim
»scale-up® von Sprihtrocknern. Bei der Malstabstibertragung von technischen
Anlagen miissen einige Ubertragungsvorschriften eingehalten werden. Dazu
zahlt die geometrische Ahnlichkeit (duBere Abmessungen des Trockners), ahn-
liche Gas-Einlassbedingungen, ahnliche Kammer-Reynolds-Zahl und vernach-
lassigbare Einflisse von Gravitation und Auftrieb auf die Stromung (Oakley
1994). Allerdings ist eine echte Ahnlichkeit des Tropfenverhaltens nur schwer
zu erreichen, weil das Verhalten der Tropfen in der Stromung mit der Partikel-
Reynolds-Zahl skaliert und nicht mit der der Trockenkammer. Oakley nennt an
dieser Stelle CFD als ein geeignetes Tool, um eine Mafstabsskalierung von
Sprihtrocknern durchzufihren.

Wahrend die Struktur der Fluidstromung die Grundlage des Sprihtrocknerver-
haltens darstellt, spielen auch die Partikelbewegung und —trocknung eine grolie
Rolle im Sprihtrocknungsprozess. 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 Sprihtrocknern mit dem Euler-Lagrange-Ansatz durch-
gefiihrt (Fletcher et al. 2006). Dabei wird die kontinuierliche Phase mit Hilfe
von sogenannten RANS-Modellen gelost (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 flr stationdre Stromungen geeignet.
Durch haufiges Koppeln der Quell- und Senkenterme mit der Losung des Stro-
mungsgebiets werden konvergierte Losungen erreicht. Die Anwendung auf
transiente Stromungen stellen Fletcher et al. (2006) als schwierig zu implemen-
tieren dar. Ein moglicher Ansatz, transiente Strémungen mit dem Euler-La-
grange-Ansatz zu l6sen, wird von Lipowsky (2013) vorgestellt.

In der Langrangeschen Betrachtungsweise ist es moglich, 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 Sprihtrockner dar. Birchal et al.
(2006) haben zwei Modelle zur Berechnung eines Spriihtrockners angewendet
und die Ergebnisse miteinander verglichen. Das erste Modell schlief3t ein Po-
pulations-Bilanz-Modell zur Beschreibung der dispersen Phase ein, wahrend
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das zweite Modell auf dem Euler-Lagrange-Ansatz beruht. Obwohl das erste
Modell sehr gute VVoraussagen fiir die Betriebsvariablen des Gesamtprozesses
der Trocknung liefert, ist es laut Aussage der Autoren nicht dazu geeignet, Ver-
besserungsvorschlage 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 mdglich 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 Sprihtrocknungsprozess noch besser
mit Hilfe von Euler-Lagrange-Ansatzen zu simulieren.

Auch von Zbicinski und Li (2006) wird die Bildung der festen Partikel wéh-
rend des Kontakts zwischen Spriihnebel und Trocknungsgas in der Trocken-
kammer als wichtiger Punkt genannt. Bei der Simulation missen nach Ansicht
der Autoren flr jede GrélRenklasse des zerstdubten Spriihnebels eigene Einlass-
bedingungen wie z.B. die Geschwindigkeits- und Spriuhwinkelverteilung vor-
gegeben werden. Diese Vorgehensweise legt die Verwendung des Lagrange-
schen-Ansatzes flr die Betrachtung der dispersen Phase nahe. Nach Zbicinski
und Li (2006) ist dennoch keine exakte VVorausberechnung des Trocknungspro-
zesses moglich. Einer der Haupteinflussfaktoren der Qualitat von Sprihtrock-
nersimulationen ist ihrer Meinung nach die Bestimmung der Trocknungskine-
tik. Aus diesem Grund entwickelten sie eine Methode, realistische Verdamp-
fungsraten fiir 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-lsothermen sowie des Gleichgewichts-Flissigkeitsgehalts konnten
realistische VVerdampfungsraten bestimmt werden. Die Autoren fanden heraus,
dass besonders im Zerstaubernahbereich (<1m) groRe Unterschiede zwischen
dem von ihnen entwickelten und einem Standard-Modell fiir Wassertropfen
besteht. In diesem Bereich liegt die grofite Schrumpfung der Tropfen sowie die
hdchste Verdampfungsrate vor. Hohe Verdampfungsraten bewirken eine starke
Veranderung der Partikelviskositit. Die Erhéhung der Partikelviskositat auf-
grund der Losungsmittelverdampfung wirkt sich besonders auf die Morpholo-
gie eventuell entstehender Agglomerate aus. Der Zusammenhang zwischen der
Partikelviskositat und der Agglomeratstruktur wird in Kapitel 4.5 eingehend
erlautert.



Einleitung 17

Zur Vorausberechnung der Pulvereigenschaften, die aus der Trocknung und
Agglomeration der Partikel resultieren, ist die Betrachtung der dispersen Phase
im Lagrangeschen Ansatz unerlasslich. Wie wichtig die Agglomeration, und
somit deren Modellierung, fir den Sprihtrocknungsprozess sein kann, zeigen
Gianfrancesco et al. (2008). In der industriellen Herstellung von Instantproduk-
ten wie Milch-, Suppen-, Saft- oder Kartoffelpulvern erfolgt nach der Spriih-
trocknung oft ein weiterer Agglomerationsschritt. Dieser ist notwendig, um die
Partikel zu vergroBern und so eine engere GroRenverteilung zu erreichen und
gleichzeitig die Flie3fahigkeit des Pulvers zu erhéhen. Weiterhin soll auf diese
Weise die Partikelstruktur (Porositat) dahingehend veréndert werden, um gute
Produkteigenschaften zu erhalten. Das Qualitdtsmerkmal, das z.B. Milchpulver
in erster Linie erflllen muss, ist die Wiederloslichkeit des Pulvers in Wasser.
Diese Eigenschaft wird durch vier Grundmechanismen beeinflusst, die von
Birchal et al. (2005) angegeben werden als:

e Fahigkeit des Pulvers, in die Wasseroberflache einzutauchen,
e Benetzbarkeit,

e Dispergierbarkeit und

e Loslichkeit.

Diese Mechanismen sind eng mit der Schitt- und Agglomeratdichte, der Rest-
feuchte, Protein- und Fettgehalte, sowie der Form und GroRenverteilung der
Agglomerate verknipft. Eine zusétzliche Agglomeration kann auch in-situ bei
der Spruhtrocknung erfolgen. Dazu wird bereits getrocknetes Feingut in den
Trockner zuriickgefihrt. Kollisionen zwischen dem Feingut und den trocknen-
den Partikeln flhrt dann zu einer erhdhten 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 Zerstaubernahbereich (~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 grol3e Bedeutung bei der VVorausberechnung von Produktqualititen zu. Die
zuvor genannten Arbeiten zeigen, dass der Euler-Lagrange-Ansatz geeignet ist,
die Prozesse in Spriihtrocknern realistisch abzubilden. Mit Hilfe geeigneter
Modelle kdénnen sowohl die Partikelbewegung und daraus resultierende Parti-
kel-Partikel- oder Partikel-Wand-Kollisionen, als auch die Bildung trockener
Partikel in Spruhtrocknern simuliert werden. Obwohl das Hauptziel der Spriih-
trocknung in der Trocknung flussiger Tropfen liegt und in diesem Zusammen-
hang noch viel Forschungsbedarf besteht, beschrankt 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 Qualitatsanforderungen 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 spriihge-
trockneter Pulver mit Hilfe geeigneter Strukturparameter angegeben werden
kdnnen. Zur Beschreibung von Agglomeratstrukturen werden folgende Para-
meter verwendet:

Porositat,

o freie Oberflache,

e Sphdrizitéat,

e Tragheitsradius und die
o fraktale Dimension.

In den néchsten 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-
nachst an unterschiedlichen Testfallen Uberprift, bevor das Gesamtmodell zur
Simulation eines industriellen Sprihtrockners in Kapitel 5 verwendet wird.



2 Theoretischer Hintergrund

2.1 Beschreibung der kontinuierlichen Phase

Um reale Stromungen zu untersuchen ist ein experimenteller Aufbau nicht im-
mer moglich, so dass auf eine mathematische Beschreibung des Problems zu-
rickgegriffen werden muss. Dabei werden mit Hilfe der physikalischen Ge-
setzméalligkeiten der Stromungsmechanik, wie z.B. der Erhaltungssétze fur
Masse, Impuls und Energie, Modellgleichungen aufgestellt, um das zu untersu-
chende Strémungsfeld zu berechnen. In dem formulierten Modell missen die
Zahl der Unbekannten und die Zahl der Gleichungen tbereinstimmen, um ein
geschlossenes mathematisches System zu erhalten. Stehen zur Lésung des Mo-
dells nicht gentigend Gleichungen zur Verfligung, muss ein geeigneter Schlies-
sungsansatz, d.h. zusatzliche Gleichungen zur Ldsung gefunden werden. Die-
ses Problem tritt beispielsweise bei der Behandlung von turbulenten Stromun-
gen auf und fiihrt zur Formulierung verschiedener Turbulenzmodelle, die in ei-
nem spéateren Absatz vorgestellt werden. Aufgrund der hohen Komplexitét von
technischen Strémungen kénnen die Gleichungssysteme, mit denen die Stro-
mung beschrieben wird, haufig nicht analytisch gelést werden, so dass numeri-
sche Methoden zur Anwendung kommen. Die Erhaltungssatze, die das Stro-
mungsfeld beschreiben, werden in einem infinitesimal kleinen Element formu-
liert. Mittels einer Diskretisierungsmethode wird aus der kontinuierlichen Be-
schreibung der Strémung in eine diskrete, fiur Computer handhabbare Beschrei-
bung tberfihrt. In der numerischen Mathematik stehen dafiir verschiedene Me-
thoden zur Verfugung, wobei die gebréuchlichsten die Finite-Differenzen-Me-
thode (FDM), die Finite-Volumen-Methode (FVM) und die Finite-Elemente-
Methode (FEM) gehoren. Eine Beschreibung dieser Diskretisierungsmethoden
ist in der Fachliteratur zu finden (z.B. Ferziger und Peri¢ 2008).

In der hier vorliegenden Arbeit wird die Finite-Volumen-Methode verwendet.
Bei dieser Methode werden die Differentialquotienten in den Grundgleichun-
gen, auf die spater noch eingegangen wird, in der Integralform gel6st. Dafr
wird das Losungsgebiet in eine endliche Anzahl nicht Uberlappender Kontroll-
volumina unterteilt, wobei der Rechenknoten, an dem die Erhaltungsglei-
chungen geldst werden, im Zellschwerpunkt liegt. Mit Hilfe einer Interpolation
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werden die Werte an den Oberflachen aus denen im Zentrum des Kontrollvolu-
mens berechnet.

Die zur Beschreibung von Strdmungen verwendeten Gleichungen sollen még-
lichst wenig spezifische Informationen tber die zu untersuchende Strémung
enthalten, um fiir méglichst viele Stromungen zu gelten. Diese allgemeinguilti-
gen Gleichungen werden daher aus den volumenbezogenen Erhaltungsglei-
chungen von Masse, Impuls und Energie abgeleitet, und werden dann fur das
jeweilige Anwendungsgebiet, bspw. fur turbulente, inkompressible oder Mehr-
phasen-Stromungen modifiziert. Fluidstrdmungen in technischen Anlagen kon-
nen zum grofiten Teil als vollturbulent angesehen werden. Ferziger und Peri¢
(2008) kennzeichnen turbulente Stromungen u.a. durch folgende Eigenschaf-
ten:

e Turbulente Stromungen sind instationér, dreidimensional und enthalten
Wirbel.

e Die Turbulenz erhoht die Rate mit der die ErhaltungsgroRen vermischt
werden (wird oft als turbulente Diffusion bezeichnet).

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

e Turbulente Stromungen beinhalten kohdrente Strukturen, die sich auf-
grund einer Zufallskomponente jedoch in GroRe, Starke und dem Zeit-
intervall zwischen ihrem Auftreten voneinander unterscheiden.

e Turbulente Stromungen schwanken mit grof3er Bandbreite sowohl in
der L&ngen- als auch in der Zeitskala.

Bei der numerischen Berechnung von turbulenten Strémungen koénnen ver-
schiedene Modelltypen verwendet werden. Die verbreitesten und am hdu-
figsten angewendeten Herangehensweisen sollen im Folgenden kurz anhand
der Ausfiihrungen von Ferziger und Peri¢ (2008) erlautert werden.

Direkte numerische Simulation (DNS):

Bei der direkten numerischen Simulation werden die dreidimensionalen, insta-
tiondren Navier-Stokes-Gleichungen fur alle Bewegungen ohne Mittelung oder
Approximation geltst. Dabei muss das Losungsgebiet mindestens so grof? wie
das physikalische Gebiet oder die groten zu untersuchenden turbulenten Wir-
bel sein. Damit wird sichergestellt, dass alle relevanten Strukturen der Turbu-
lenz erfasst werden. Zur Abschatzung wird hdufig das integrale La&ngenmaf L
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der Turbulenz verwendet. Es stellt die Entfernung dar, tber die die Ge-
schwindigkeitsschwankungen korreliert bleiben. Das Rechengebiet muss dann
ein Vielfaches des Integrallangenmalies sein. Auf der untersten Wirbelebene
wird die Kinetische Energie der kleinsten Wirbel in innere Energie dissipiert.
Um eine glltige Simulation zu erhalten, muss die Dissipation vollstandig wie-
dergegeben werden. Die Gitterweite darf somit nicht groer als die kleinste
Wirbelabmessung sein. Dieses Mal wird durch das Kolmogorov Langenmald n
bestimmt.

Die Durchfiihrung von direkten numerischen Simulationen ist mit heutigen
Rechnern bis zu Reynoldszahlen von etwa 1000 mdoglich. Damit erreicht die
DNS den unteren Reynolds-Zahl-Bereich technisch interessanter Strdmungen.
Obwohl die DNS sehr detaillierte Informationen (ber turbulente Stromungen
liefert, wird diese hauptsachlich als Forschungswerkzeug genutzt. Durch DNS
kdénnen Experimente ersetzt werden, wobei diese Herangehensweise teilweise
sogar informativer sein kann, da einige Grof3en (z.B. Korrelationen zwischen
Druck- und Geschwindigkeitsschwankungen) messtechnisch derzeit noch nicht
erfasst werden kdnnen. Auch zur Visualisierung von Strdmungen, anhand derer
koharente Strukturen untersucht werden konnen, kann die direkte numerische
Simulation gut eingesetzt werden.

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

Im Allgemeinen tragen groRskalige Wirbel sehr viel mehr Energie als kleinska-
lige, welche dementsprechend nur wenig zum Transport beitragen. Daher kann
es sinnvoll sein, bei der Simulation turbulenter Stromungen nur die grof3en
Wirbel aufzulésen und den Bereich der kleinsten Strukturen mit Hilfe eines ge-
eigneten Modells zu beschreiben (Abbildung 2.1). Der numerische Aufwand ist
gegeniliber der DNS zwar deutlich geringer, da nur flr die groRen Wirbel eine
dreidimensionale, instationdre Berechnung erfolgt, jedoch insgesamt immer
noch sehr hoch. Bei der LES wird das Stromungsfeld anhand geeigneter Me-
thoden so gefiltert, dass nur das Geschwindigkeitsfeld der groRen Wirbel (brig
bleibt. Die kleineren Wirbel missen durch ein sogenanntes Kleinskalen-Modell
(engl. subgrid-scale-model) modelliert werden.

e

DNS

T

Abbildung 2.1: Wirbelstrukturen in einer turbulenten Fluidbewegung.
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RANS-Gleichungen

Die Modellierung von turbulenten Stromungen mit Hilfe der Reynolds-gemit-
telten Navier-Stokes-Gleichungen (engl. Reynolds averaged Navier Stokes
equations, RANS) wird fir technische Stromungen am haufigsten angewendet.
Der numerische Aufwand ist deutlich geringer als bei den vorangegangen Ver-
fahren, so dass auch Strdmungen hoher Reynolds-Zahlen numerisch berechnet
werden konnen. Hierbei wird die Reynolds-Zerlegung ausgenutzt, mit der sich
jede Variable ¢ durch einen Mittelwert ¢ und einen Schwankungswert ¢’ aus-
dricken lasst (Gl. (2-1)).

d(x;, ) = d(x) + @' (x;,8) (2-1)

Diese Mittelung angewendet auf die Navier-Stokes-Gleichungen liefert ein
System von Differentialgleichungen, das nicht geschlossen ist. Das bedeutet, es
enthélt mehr Unbekannte als Gleichungen, so dass ein geeigneter SchlieBungs-
ansatz zur Losung des Gleichungssystems gefunden werden muss. Diese
SchlieRBungsansatze werden als Turbulenzmodelle bezeichnet. Fir einen genau-
eren Einblick in die Turbulenzmodellierung sei der Leser an die einschlagige
Fachliteratur verwiesen (z.B. Pope 2000 oder Davidson 2004). Es werden zu-
nachst die Navier-Stokes-Gleichungen hergeleitet und darauf im Anschluss die
Reynolds-Mittelung angewendet.

Die Navier-Stokes-Gleichungen stellen die allgemeine Grundgleichungen fir
ein strdmendes Fluid dar. Sie kdnnen aus einer Kraftebilanz an einem Kontroll-
volumen (Abbildung 2.2) und unter Beriicksichtigung der Oberflachen- sowie
Volumenkrafte hergeleitet werden. Newtons zweites Axiom

F=m-d, (2-2)

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

f=p-a (2-3)

g. Die Beschleunigung a ent-

Darin gilt fir die Dichte p =% und firr f =
spricht darin der zweiten Ableitung des Ortes X 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 l6senden
Gleichungen an jeweils festen Positionen im Raum definiert. Sie sind somit
Funktionen der rdumlichen Koordinaten sowie der Zeit, z.B. die Geschwin-
digkeit U = u(x,y,zt). Jedes zu einem Ortsvektor zugehorige Kontrollvolu-
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men ist ebenfalls ortsfest und wird durchstromt (Abbildung 2.3). Im Gegensatz
zur Formulierung nach Euler ist die Beschreibung des Strdomungsgebiets in der
Lagrangeschen Betrachtung an ein Fluidelement gebunden, welches sich mit
der Strdmung mit bewegt und dabei selbst nicht durchstromt wird (Abbildung
2.3). Diese Betrachtungsweise ist vor allem flir Strdomungen interessant, in der
Partikel mitbewegt werden. Die auf jedes Partikel wirkenden Krafte kénnen in
Lagrangescher Formulierungswiese besonders gut dargestellt werden. In der
Stromungsmechanik wird das Geschwindigkeitsfeld tblicherweise in Abhén-
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 hdngt in ortsfesten Koordinaten sowohl vom Ort als auch
von der Zeit ab, wodurch bei der Ableitung nach der Zeit t

e die zeitliche Anderung der Geschwindigkeit des Teilchens am Ort r

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

Fur die x-Richtung lautet die Beschleunigung % somit:

du, OJu N ou, dx N ouy, dy N ou,dz
dt 0t odxdt dy dt 0z dt
ou o, ou,, ou, (2-4)

~ o T ox

Hierin stehen (uy, uy, u,) fur die kartesischen Komponenten des Geschwindig-
keitsvektors .

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

di o

+ (u grad) u (2-5)

dt ot

Die angreifenden Kréfte setzen sich aus der Gravitationskraft, der Druckkraft
und der Reibungskraft zusammen. Abbildung 2.2 zeigt die an ein VVolumenele-
ment angreifenden Oberflachenkrafte (Normal- (c) und Scherspannungen (t)").

' Die Normalspannungen wirken senkrecht zur Flache und werden mit x, v, z fiir die Wirkrich-
tung indiziert. Die Schubspannungen wirken tangential zur Fl&che und werden mit einem Dop-
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Lk dx 0tyz da,
o7 Ty +——dy il
% dx v= gy f\ ﬂoy + % dy
! Ty +——d !
xy 1 Tyx
T, : f 0 ! > Tyx + ay d
€ | >  do, Tf,x :
¢ 4 oy + a—dx T
Tyy Toy < 7 dy
S i v T
do, AT
oz + P p Ty + = dz

Abbildung 2.2: Oberflachenkrafte auf ein Volumenelement".

Es ergibt sich Uber das Volumenelement fur die Oberflachenkrafte f

in x-Richtung

doy 0Tyxy 0Ty,
- Xz 2-6
Af, 3 d 3y dy + e dz, (2-6)
in y-Richtung
Jt do. Jdt
Af, = —=dx +—=>d 2 d 2-7
fy ox X+ dy y+ oz ¥ (2-7)
und in z-Richtung
0T, 07,y da,
—dz. 2-8
Af, % dx 3y dy + Ep dz (2-8)

pelindex beschrieben. Der erste Index gibt dabei die Richtung an, in die der Normaleneinheits-
vektor der betrachteten Flache zeigt, der zweite Index gibt die Richtung an, in die die Span-
nung wirkt.

" Nach: F. Schaub, ,,Spezielle Kapitel der Stromungsmechanik®, Vorlesungsskript SS20086,
Lehrstuhl fiir Mechanische Verfahrenstechnik, Fachbereich Ingenieurwissenschaften, Martin-
Luther-Universitat Halle-Wittenberg.
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Da der Spannungstensor symmetrisch ist, gilt 7,, = T,y, Ty, = Tz und 7, =
T,y. Die auf das Volumenelement einwirkenden Druckkrafte f, lauten in den
drei Richtungen x, y und z:

d d d
Afp,x = _ﬁ’ Afp,y = _£ und Afp,z = _6_121 (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 Berticksichtigung der Gravitati-
onskraft p-g, ergibt fir die Impulsbilanz"

in x-Richtung

— a_p + <6Txx + aTxy + asz>’ (2-10)

dp <61yx N 0Ty, N 61y2> (2-11)

und in z-Richtung

Eﬂ'uE-}‘UE-}-WE

op <(')sz N 074y N 6r22>. (2-12)

= P92~ 5, ox dy 0z

ow ow ow ow
o )

In diesen Gleichungen mussen noch die Schub- und Normalspannungen durch
ein dreidimensionales Reibungsgesetz ersetzt werden. Fiur die Deformation ei-
nes inkompressiblen Newtonschen Fluidelements folgt fiir die Normalspannun-
geno

" Hierin werden mit (u, v, w) = (uy, Uy, U,) die kartesischen Geschwindigkeitskomponenten des
Geschwindigkeitsvektors i bezeichnet.
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du dv ow
Oy = 20 (a) , oy =2 (—) , O, =20 (—) (2-13)

und fur die Schubspannungen t

Ju 617)

ow Jdu
Txyzryx=ﬂ<@+a );

szzrzxzﬂ(a 5

(2-14)
_ _ (617 N c')W)
tyz = Tzy = 5, oy/)
wobei p die dynamische Viskositat darstellt.

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

in x-Richtung

0x?  dy* 0z? (2-15)
N 0<0u+6v+0W)
Hax \ox oy 0z)
in y-Richtung
(av 6v+ 8v+ 617)
P\ac " "ox T Vay T Vaz
B 6p+ 62v+62v+62v
POy =5y "M\ ax2 T 9y7 T 22 (2-16)

N 0(6u+0v+6w>
H(’)y ox dy 0z)

und in z-Richtung
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ow ow ow ow
p(¥+ 6x+ (’)y+wg>
op o*w 9*w 0w
= P9z G, 0x2+6y2+622>
d jou Jdv Jdw
+“a(a+@+z)-

(2-17)

Darin stehen gy, gy und g, fur die kartesischen Komponenten (_jes Gravitations-
vektors g. Unter Beriicksichtigung der Kontinuitatsgleichung" lassen sich die
Gleichungen (2-15) bis (2-17) vereinfachen zu

R Ju Jdv Jdw
dw(u) = aﬁ'@'{'g =0, (2-18)

so dass sich schlieBlich die Navier-Stokes-Gleichungen fur inkompressible
Newtonsche Fluide ergeben:

in x-Richtung
ou o o g (P P o _
p (E"‘ ua+ v6_+ WZ) P9x ~ 54 (6x2 ay? 622)' (2-19)
in y-Richtung
v v LN ap (0 0% 0% _
'D(E+ua+v5+wz) = P9y 6y+’u(ax2 + ay? +622) (2 20)
und in z-Richtung
ow WL W 0wy o ap ) (0Pw | ow _
'D(E+u$+va+wg)_ PYz 6z+‘u(6x2+6y2+622)' (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 fir inkompressible Stro-
mungen:

in x-Richtung

v Die Kontinuitatsgleichung lautet: Z—f—i—div(pﬁ) = 0. Die lokale Anderung der Dichte ist
gleich dem Nettomassenfluss durch die Oberflache des betrachteten Kontrollvolumens.
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Ao _ -
p.<6u+6u +6(u v)+0(u W)>=

ot ' ox dy 0z
(2-22)
_ 0P 05y | Oyx | FTpx (92 O ) a(ﬂv"))
PYx 0x ax dy + 9z p <6x + 3y + P ,
in y-Richtung
v a(w-u) ov: A(v-w)
P'(E‘*‘ Ep” +c’)y+ = =
(2-23)
—@4-@ @_}_afﬂ_ .<6(W)+6L7+6(w~wr))
POy =y T ox Tay "oz P Fw 3y ~
und in z-Richtung
ow ow-u) Jo(w-v) oOw?
p~<¥+ ox + dy +az -
(2-24)
_ 9 0Ty 9Ty | 95, (0@Tw) | o@wrEn) | owr
L e TR & ,0( R +az)_

Die zusétzlichen Terme auf der rechten Seite, mit denen die Schwankungsbe-
wegungen der Stromung (u‘, v* und w*) berlicksichtigt werden, werden als
Reynolds-Spannungstensor” 75 = —puju; (2-24a) bezeichnet. Bisher standen
flr die vier Unbekannten u, v, w und p insgesamt vier Gleichungen zu deren
Losung zu Verfiigung. Dieser Reynolds-Spannungstensor ist bisher unbekannt
und soll parametrisiert werden. Da der Reynolds-Spannungstensor symmet-
risch ist, d.h. es gilt uju] = wJu;, missen nicht neun, sondern nur sechs Kom-
ponenten bestimmt werden. Um das jetzt unbestimmte Gleichungssystem zu
I6sen, muss ein geeigneter Schlielungsansatz aufgestellt werden. In dieser Ar-
beit werden die Reynolds-Spannungen mit dem bekannten BOUSSINESQ-Ansatz
modelliert als

__ om, 0w\ 2 (2-25)
—pu Uy = fr % + ox) 3 Pkbij,

wobei

uu u'v u'w
¥ Der Reynoldsspannungstensor lautet: 15- =—plvu vV vwl
wu' wv w'w
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K (2-26)
Hr =Cu- ?
Darin stellt ¢, eine empirische Konstante", k die turbulente kinetische Energie

und ¢ die Dissipation der turbulenten kinetischen Energie dar.

Das Zwei-Gleichungs-k-g-Modell ist das am hdufigsten verwendete Turbulenz-
modell. Die erste Gleichung beschreibt die turbulente kinetische Energie k der
Stromung, die zweite deren Dissipationsrate €. Aus den exakten Gleichungen
fiir die Reynoldsspannungen l&sst sich eine Transportgleichung fir die Turbu-
lenzenergie k herleiten:

(2-27)

8k+U ok 9|, u]’uj’+p’ —0U; ou, du,
ot " lax . ox | " oy, Hox, o)

wobei

(2-28)

In Gleichung (2-27) stehen die Terme auf der linken Seite fiir die zeitliche An-
derung sowie fur 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 héherer Ordnung und miissen modelliert werden. Daflr wird flr
den Diffusionsterm angenommen, dass er vom Gradienten abhangt:

S e IR o0
0x; 2 ' p 0x; \oy 0x;

Fur die Dissipationsrate € kann ebenfalls eine Transportgleichung hergeleitet
werden. Auch diese Gleichung beinhaltet Korrelationen héherer Ordnung die
ebenfalls modelliert werden mussen. Allerdings ist der Grad der Modellierung
deutlich hoher als bei der k-Gleichung. Die Dissipationsrate ist definiert als:

U ot
e= 1 <ﬁﬁ> (2-30)

¥ ¢, = 0,09 (Ferziger und Peri¢ 2008).
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Wird die Gleichung fur die Dissipationsrate (2-30) in die Gleichung fir die
turbulente kinetische Energie (2-27) eingesetzt, ergibt sich:

ok ok a[< MT)ak
M —

E'{'u]a—xj—a—xj o a—xj]=Pk—€. (2-31)

Und fur die Dissipationsrate:

2

65+_0£ d ( +uT>as _ EP € (2-32)
ot Yoy ax |\ T oo T kT

Darin gilt fiir den Produktionsterm By:
P, = o, + 01 ) 9 2-33
k= Hr ax] axi (')x] ( i )

Die in den Gleichungen enthaltenen Modellkonstanten nehmen folgende Werte
an:

o, =10 o =13 c; = 1,44 c; =192 Cy = 0,09

2.2 Beschreibung der dispersen Phase

Wie bereits im vorangegangenen Abschnitt beschrieben wurde, wird in der
vorliegenden Arbeit zur Simulation von partikelbeladenen Stromungen ein An-
satz gewahlt, der die Eulersche und die Lagrangesche Betrachtungsweise mit-
einander kombiniert. Flr die kontinuierliche Phase, also die Fluidstrémung,
wird der Eulersche Ansatz angewendet, wahrend 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 Stromungsgebiet verfolgt. Wahrend der Berechnung der Partikelflugbah-
nen werden zu jedem Zeitschritt die lokalen Partikeleigenschaften gespeichert.
Nach der Berechnung einer ausreichend groRen Anzahl an Partikeltrajektorien
werden fur 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
zuverléssige Losung 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 Stromung auf die Partikel berlicksichtigt wird.
Die Partikelbewegung wird einerseits durch die lokalen Fluideigenschaften be-
einflusst, hat ihrerseits allerdings auch Einfluss auf eben diese Fluidstromung.
Die Rickwirkung der dispersen Phase auf die kontinuierliche Phase wird in
Form von Partikelquell- und —senken-Termen ausgedriickt. Somit ergibt sich
bei einer erneuten Berechnung des Fluidfelds unter Berticksichtigung der Parti-
kelquell/senken-Terme eine geanderte Losung. Dieses geanderte Fluidfeld be-
einflusst wiederum die Bewegung der Partikel, so dass eine mehrmalige Kopp-
lung zwischen Partikel- und Fluidphase berticksichtigt werden muss, um eine
konvergente Losung zu erhalten. Dieses Vorgehen wird als Zwei-Wege-Kopp-
lung (engl. ,,two-way-coupling®) bezeichnet. Darin wird ebenso eine mogliche
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.

Stromungsfeld -} = — = i
Partikeltrajektorie
\ 7 e o
Kontrollvolumen der \» /' N AP
kontinuierlichen Phase
\<A 4 / / 7‘ A
Massen-, Impuls- und
= —57 7| Warmeaustausch

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

Werden bei der Berechnung der Partikelflugbahnen zusétzlich Kollisionen zwi-
schen den Partikeln berticksichtigt und wiederum mit der Fluidfeldberechnung
gekoppelt, spricht man von Vier-Wege-Kopplung (engl. ,,four-way-coupling).
Kollisionen zwischen Partikeln oder von Partikeln mit Wénden verandern na-
tarlich 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 Beriicksichtigung dieser
Partikelquell- und —senkenterme bei der erneuten Fluidfeldberechnung spricht
man schlieBlich von ,,Vier-Wege-Kopplung®, die sich somit zusammensetzt
aus dem Einfluss:

1. der Fluidstromung auf die Partikelphase,
2. der Partikelphase auf das Fluid,

3. von Kaollisionen auf die Partikelphase und
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4. der durch Kollisionen geanderten Partikelbewegung auf das Fluidfeld
zusammen.

Bei der Simulation des Sprihtrocknungsprozesses spielen neben der Strémung
und der Partikelbewegung auch die Verdampfung und Partikel-Partikel- sowie
Partikel-Wand-Kaollisionen eine Rolle. Eine modgliche Agglomeration von Par-
tikeln resultiert im Wesentlichen aus Kollisionen zwischen noch nicht vollstan-
dig getrockneten und somit klebrigen Partikeln. Nachfolgend werden daher die
Modelle zur Beschreibung der erwédhnten Mechanismen erléutert. Zunachst
wird die Berechnung der Partikelbewegung, die auf der Wirkung der angreifen-
den Kréfte beruht, beschrieben. In den darauffolgenden Abschnitten wird auf
Kollisionen und anschlieRend auf die Partikeltrocknung eingegangen.

2.2.1 Krafte auf Partikel

Die Bewegung eines Partikels driickt sich in der Anderung seines Aufenthalts-
ortes in Abhangigkeit von der Zeit aus. Diese Anderung 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 Krafte verursacht. Fur die Anderung der Koordinaten sowie
Translation und Rotation gilt:

Koordinatenanderung: % =1, (2-34)
t
Translation: dity _ F+F (2-35)
' Mg T LT
Rotation: day, T 2-36
1on: Ip F = Z Tl ( - )

In der Bewegungsgleichung fur die Rotation stellt I, das Tragheitsmoment des

Partikels und Zf die Summe der am Partikel angreifenden Momente dar. Die
translatorische Bewegungsgleichung ergibt sich aus der Kréftebilanz aller am

Partikel angreifender Krafte ZF{. In den in der vorliegenden Arbeit durchge-
fuhrten Simulationen werden nur die Gravitations- und die Widerstandskraft
berucksichtigt. 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) berlcksichtigt. Soll demgegeniber die Rotation
von Agglomeraten berlcksichtigt werden, um beispielsweise den StoRpartner
fur ein kollidierendes Primérparitkel innerhalb eines Agglomerats zu finden
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(s.Kap. 3), missen alle am Partikel angreifenden Momente bestimmt werden.
Aufgrund des hohen numerischen Aufwands daftr, 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 Fluidmolekiile an der Partikeloberflache entsteht, und dem Formwider-
stand, der sich aus einer Druckverteilung tber die Partikeloberflache ergibt, zu-
sammen. Der Widerstand wird durch Integration der Reibungs- und Druckkraf-
te Uber die Partikeloberflache erhalten und kann wie folgt ausgedriickt werden:

——CpReylyg (2-37)

Fir den Stokes-Bereich kleiner Partikel-Reynolds-Zahlen (Re, < 0,5) gilt fir
den Widerstandsbeiwert die einfache Form cp = 24-Re,™. Im Bereich hoherer
Reynolds-Zahlen (Ubergangsbereich, beginnende Wirbelbildung) hat sich fir
die Korrelation des Widerstandsbeiwerts die Funktion von Schiller & Nau-
mann (1933) durchgesetzt:

cp =24-Re, *(1+ 0,15 - Re,*%®7) (fiir 0,5 < Re, > 2000) (2-38)

Im sogenannten Newton-Bereich (turbulente Umstromung) fiir Reynolds-Zah-
len im Bereich (2000 < Re, < 2-10°) kann fiir den Widerstandsbeiwert ein kon-
stanter Wert von Rep ~ 0,44 angesetzt werden (StieR 1995).

2.2.2 Turbulente Dispersion von Partikeln

Zur Berechnung der Partikelflugbahnen wird die momentane Fluidgeschwin-
digkeit am Partikelort bendtigt. 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 dafur
benotigten Daten des Fluidfelds stammen aus dem Turbulenzmodell und stehen
in der vorliegenden Arbeit in Form der turbulenten kinetischen Energie k und
der Dissipationsrate ¢ zur Verfligung. Auch bei identischem Startpunkt von
Partikel und Fluidballen'" verfolgen diese in der Regel unterschiedliche Tra-
jektorien (s. Abbildung 2.4). Dieser Effekt liegt sowohl in der Tragheit des Par-
tikels als auch in den einwirkenden Kréften begriindet. Fir die Partikeldisper-

Vil Als Fluidballen wird hier ein Kontrollvolumen der Fluidphase bezeichnet, das sich durch den
Stromungsraum bewegt.
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sion wird die Fluktuationsgeschwindigkeit des Fluids entlang der Partikelbahn
benotigt. 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 geknuipft werden. Dazu
wird eine Eulersche Korrelationsfunktion herangezogen. Durch Verkniipfung
dieser beiden Berechnungsschritte kann die Geschwindigkeitsdnderung entlang
der Partikelbahn erfolgen.

Abbildung 2.4: Unterschiedliche Bewegungsbahnen eines Partikels P (rot) und eines
Fluidelements F (grin) 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, hdngt von der jeweiligen Turbulenzstruktur ab. Bei ei-
ner isotropen Turbulenz kann ein einfaches Dispersionsmodell gewahlt wer-
den. Liegt eine mehr oder weniger stark ausgeprégte Anisotropie der Strémung
vor, mussen die Richtungsinformationen bei der Modellierung der instantanen
Fluidgeschwindigkeit am Partikelort beriicksichtigt werden. In der Literatur
sind diverse Modelle unterschiedlicher Komplexitat zu finden. So haben Crowe
et al. (1998) eine Ubersicht tiber Partikeldispersionsmodelle zusammengestellt.

Isotropes Partikeldispersionsmodell (Isotropes Langevin Mo-
dell)

Grundlegend fur alle Langevin-Gleichungsmodelle ist die Beschreibung der
turbulenten Partikeldispersion durch den Markov-Prozess (Decker 2006). Darin
geht ein System von einem Zustand in den nachsten Gber, wobei die Uber-
gangswahrscheinlichkeit nur vom aktuellen Zustand abh&ngt. Nach Sommer-
feld (1996) ergibt sich fur die auf die Partikel wirkenden Geschwindigkeits-
fluktuationen fur den Zeitschritt At:
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uilp = Rpi(At, Ar) - w57t + \/1 — Rpi(At, AT)? - 0y, - & (2-39)

mit oy fur die Standardabweichung der Fluidgeschwindigkeitskomponente u;
und &; flr eine Gaul-verteilte Zufallszahl mit dem Mittelwert null und der
Standardabweichung eins. Die Korrelationsfunktion Rp;(At) setzt sich aus
einer zeitlichen Lagrangeschen R;(At) und einer rdaumlichen Eulerschen
Rg ;(Ar) Korrelationsfunktion zusammen.

Rp;(At,Ar) = R, (At) - Ry ;(AT) (2-40)

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

A
R; (At) = exp (— T_Lt) (2-41)

angesetzt werden. Darin stellt T;, das Lagrangesche integrale Zeitmal3 der Tur-
bulenz dar. Aus dem k-e-Modell folgt fiir das Zeitmal?:

T, = Cr - 3z (2-42)

Sommerfeld (1996) fand in Untersuchungen fir C+ einen Wert von 0,24,

Die Lagrangesche Korrelationsfunktion (2-41) berucksichtigt die Korrelation
zwischen zwei Zeitpunkten entlang der Bahn des Fluidteilchens. Ein Fluidteil-
chen erfahrt wéhrend eines Zeitschritts allerdings eine andere Fluktuationsge-
schwindigkeit als ein Partikel, da sie sich auf unterschiedlichen Trajektorien
befinden. Um diese rdumliche Trennung zwischen Fluidelement und Partikel
zu erfassen, wird eine Eulersche Korrelation eingesetzt. Unter Verwendung der
longitudinalen und transversalen Korrelationskoeffizienten f(Ar) und g(Ar)
(von Karméan und Horwarth 1938) lasst sich der Eulersche Korrelationsvektor
darstellen als:

Ar,)?
Rgi(Ar) = (f(4r) — g(an) % +g(4r) (2-43)

Fir den Fall lokal homogener isotroper Turbulenz lassen sich die longitudina-
len und transversalen Korrelationskoeffizienten wie folgt annéhern (Frankiel
1948 und Rotta 1972):
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f(Ar) = exp (— ?—:) (2-44)
g(ar) = (1 — ZATZ) - exp (— ﬁ—:) (2-45)

Das Eulersche integrale L&ngenmal} Lg kann mit der Beziehung
LE =CL" TL * O (2'46)

berechnet werden. Die Fluktuationsgeschwindigkeit des Fluids am Partikelort
wird darin aus der turbulenten Kinetischen Energie Uber die Beziehung
or? = 2/3 - k errechnet. Der Faktor ¢, wird von Sommerfeld, Kohnen und
Riiger (1993) angegeben mit ¢;, = 3,0.

Anisotropes Langevin Modell

Kann die Turbulenz nicht mehr als isotrop, d.h. als richtungsunabhéngig ange-
sehen werden, mussen komplexere Dispersionsmodelle verwendet werden.
Durch die Berticksichtigung der Richtungsabhéngigkeit der Fluidgeschwindig-
keiten kann das im vorangegangenen Abschnitt beschriebene isotrope Lange-
vin Modell erweitert werden. Nach Sommerfeld (1996) ergibt sich fir die auf
die Partikel wirkenden Geschwindigkeitsfluktuationen flir den Zeitschritt At:

u;lp = Rpi(At, Ar) - w5t + Jl — Rpi(At, AT)? - 0y, - &
_ (2-47)
du'u’

]
ax]'

+ (1 - RP,i(AtI AT)Z) * TL,i ¢

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 hoherer Turbulenz in Gebiete
niedriger Turbulenz vermeiden soll (Legg und Raupach 1982). Darin wird jetzt
das integrale Lagrangesche Zeitmal} fir die drei Koordinatenrichtungen be-
stimmt aus:

2

0.,.
T,; = Cr- i (2-48)

Fur die Geschwindigkeitskorrelationsfunktion gilt dann:
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At
R, ;(At) = exp <— _TL ) (2-49)
ki

Weiterhin steht Rp; fur den effektiven Korrelationsvektor Rp; = R, ; - R

(vgl. Sommerfeld 1996, Walklate 1987 und Gl. (2-40). Allerdings wird nun das
Eulersche integrale Langenmal? berechnet mit:

Lg;i=c, Ty Oy; (2-50)

Fur den Fall einer anisotropen Turbulenz wird fir die longitudinalen und trans-
versalen Korrelationskoeffizienten f;(Ar) und g;(Ar) in den drei Raumrichtun-
geni =X, y, zangenommen:

fi(Ar) = exp <— LA—T> (2-51)

@y =(1-2" ar (2-52)
E O S T AR
Damit lasst sich dann der Eulersche Korrelationsvektor darstellen als:

Ar;)?
Rgi(Ar) = (fi(ar) — g;(&n) % +9:(4r) (2-53)

Fir den effektiven Korrelationsvektor Rp;(At, Ar) folgt schlielich (vgl. Gl.
(2-40)):

Rp ;(At,Ar) = R ;(At) - Rg ;(Ar) (2-54)

Dieses Modell wird spéter in Kapitel 5 fiir die Simulationen eines Spriihtrock-
ners im Pilotmalstab verwendet.

Anisotropes Particle Langevin Modell (Minier Modell)

Die folgenden Ausfuhrungen 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 lasst sich die Anderung der instantanen Fluidgeschwindigkeit berechnen
als:

dut = g Ry O b~ L
uf = ua 7%, (v u)axj TLlu
2 (2-55)
+ <(co )b k- 3) AW (6)

wobei mit i, die mittlere Geschwindigkeit und R;; der Reynolds-Spannungs-
Tensor bezeichnet werden. Letzterer wird in der vorliegenden Arbeit Uber die
Wirbelviskositét v, (Boussinesq 1877) rekonstruiert (siehe Gl. (2-25):

Ry = i = —vy (244 TY) _ 2 s (2-56)
4= = e\ Gy T ok, ) T30

worin v, = u:/p. Weiterhin wird ein flr jede Raumrichtung unabhéngiges
Lagrangesches ZeitmaR T, ; verwendet, das sich berechnet als

1

G+3c)in @50

TL,L' =

wobei Pope (1985) C, = 2,1 angibt. Zur Unterscheidung der parallel und trans-
versal zur Fluid-stromungsrichtung verlaufenden Anteile der Partikelgeschwin-
digkeit schlagt Csanady (1963) folgende Faktoren b; vor:

(v; — 1;)?

lv—ul?

. \/W (2-59)
Il T 2 /3

bi=b, + (b, —b,) (2-58)
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b= [1-app oo
L= - *PT
2/3k

darin bildet B das Verhéltnis der Lagrangeschen und Eulerschen Zeitskalen

Br = TL/TE' Durch einen Wiener-Prozess dW;(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 beigefugt.

2.2.3 Partikel Kollisionen

Entsprechend der berechneten Partikeltrajektorien kdnnen 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 maoglichen StoRpartner 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 reprasentativen Teilchen, sogenannten ,,parcels”, zusammenfassen
zu konnen, sowie mit einem stationdren Stromungsfeld zu rechnen. Dadurch
wird eine Unabhangigkeit der zu berechnenden Trajektorien von der tatséch-
lich vorliegenden Konzentration erreicht.

Die stochastische Modellierung von Partikel-Partikel-Kollisionen besteht aus
zwei Berechnungsschritten. Zunéchst werden die Partikelflugbahnen ohne Be-
ricksichtigung von Kollisionen berechnet. Dieser Schritt dient der Bestim-
mung der lokalen Partikeleigenschaften in jedem Kontrollvolumen. Aus diesen
charakteristischen Mittelwerten der dispersen Phase werden anschlieRend 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 (vorlaufigen) Berechnung
ermittelt werden, handelt es sich bei dieser Art der Modellierung um einen ite-
rativen Prozess, so dass die Berechnung der Kollisionen mehrfach ausgefiihrt
werden muss. Zu den im ersten Schritt berechneten Mittelwerten z&hlen die
Anzahldichte, die GroRenverteilung und die mittlere sowie die Schwankungs-
geschwindigkeit der Partikel in Abhdngigkeit von ihrer GroRe. Aus dieser Sta-
tistik wird dann fur jeden Zeitschritt bei der Berechnung der Partikeltrajektorie
der realen Partikel A ein fiktiver StoBpartner B generiert. Bei der Bestimmung
der Partikelgeschwindigkeit des fiktiven Partikels wird die Geschwindig-
keitskorrelation zwischen beiden Partikeln berticksichtigt. Der Grad der Korre-
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lation hdngt dabei stark vom Ansprechverhalten der Partikel auf die lokale
Fluidgeschwindigkeit ab. Das Stromungsfolgevermdgen der Partikel wird
durch die Partikelrelaxationszeit t, und den turbulenten Eigenschaften der Str6-
mung (beschreibbar z.B. durch das integrale turbulente Zeitmal} T,) anhand der
Stokes-Zahl St =1, - T,~! charakterisiert. Wihrend sehr kleine Partikel
(St—0) den turbulenten Schwankungen der Stromung perfekt folgen kénnen
(vollstandige Korrelation), werden groB3e Partikel (St—o0) nicht durch die Stro-
mung beeinflusst"". Bei praktischen Anwendungsfallen liegt normalerweise ei-
ne teilweise Korrelation zwischen diesen Grenzféllen vor.

Analog zum Langevin-Gleichungsmodell fir die turbulente Partikeldispersion
kann die Geschwindigkeit des fiktiven Partikels anhand folgender Gleichung
bestimmt werden (Sommerfeld 2001):

u'p; =R(St) - u'g; +0,;(1 —R(SE)*)O5 - & (2-61)

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

R(St) = exp (—0,55 - St%%) (2-62)

Zusammen mit dem Durchmesser, der aus der lokalen GroRenverteilung 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 abgeschéatzt werden. Die
Kollisionswahrscheinlichkeit Pppx wurde aus der kinetischen Gastheorie herge-
leitet und stellt sich gemaR Sommerfeld (2001) folgendermalien dar:

Pppg = feou - At =5 (dpa +dpp)* - [Upa — ps| - AL -1, (2-63)

\ 7 \. 7
Y Y

Kollisionszy- Kollisionszy-
linderflache linderlange

Vil Es liegt weder eine Korrelation zwischen Partikel und Fluid noch zwischen den Partikeln
vor.
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In diesem Zusammenhang kann ein Kollisionszylinder definiert werden, dessen
Querschnittsflache durch die Partikeldurchmesser und dessen L&nge durch das
Produkt aus Relativgeschwindigkeit ur und Zeitintervall At gegeben ist. In
Gleichung (2-63) steht n, weiterhin fiir die Partikelanzahldichte. In Abbildung
2.5 ist dieser Kollsionszylinder schematisch dargestellt. Der Zeitschritt At muss
hinreichend groR sein, um eine statistische Betrachtung zu ermdglichen ande-
rerseits aber auch klein genug um Mehrfachkollisionen auszuschlieen. Ob
letztendlich eine Kollision zwischen den Partikeln stattfindet wird anhand einer
Zufallszahl £ im Intervall [0,1] entschieden. Ist { < Pppk, S0 wird eine Kollision
berechnet und alle weiteren Schritte werden ausgefuhrt, andernfalls werden
diese einfach tbersprungen.

cylinder cross-section
i

da+ dg

collision cylinder length

Abbildung 2.5: Kollisionszylinder zur Beschreibung einer binaren Kollision zwischen

einem realen und einem fiktiven Partikel.
Die Anzahl der aus der Kollisionswahrscheinlichkeit (Gl. (2-63)) vorausbe-
rechneten Kollisionen kann durch einen Tréagheitseffekt, der sogenannten Auf-
treffwahrscheinlichkeit, reduziert werden. Fir den Fall eines kleinen Partikels,
das mit einem groReren Partikel kollidiert, kann das kleinere Partikel teilweise
einer Stromungstrajektorie um das grofRere Kollektorpartikel folgen. Schuch
und Lo6ffler (1978) geben flr den Tragheitsparameter W, der die Auftreffwahr-
scheinlichkeit beschreibt, an:

Y =pp - [thp1 —Ups| - dp® - (18- p-d)™ (2-64)

Darin stehen d, und p,, fiir den Durchmesser und die Dichte des kleinen Parti-
kels und dg fir den Durchmesser des Kollektorpartikels. Unter Verwendung
des Tragheitsparameters ¥ aus Gleichung (2-64) kann die Auftreffwahrschein-
lichkeit fur ein einzelnes Kollektorpartikel berechnet werden zu:
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v

GemaR Loffler (1988) gelten fur die Reynolds-Zahl-abhéngigen 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 zunachst 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 Partikeloberflache 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 zusammenféllt. Die Position des fiktiven Partikels wird nun
durch einen weiteren stochastischen VVorgang bestimmt. Die Lage des Mittel-
punkts des fiktiven Partikels auf der Zylinderquerschnittsflache mit dem Kreis-
durchmesser von (dp o + dp g) Wird mit der seitlichen Versetzung L, den Win-
keln ¢ und y sowie zweier gleichverteilter Zufallszahlen aus dem Intervall
[-1,1] folgendermaRen berechnet (Sommerfeld 2001):

L= (Y?+27%05, mitL < 1,
@ = arctan(L) und (2-66)

Y = arctan(Y - Z71).

Fur die Berechnung der Geschwindigkeiten des realen Partikels nach dem StoR
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, Ubereinstimmt.*

2. ,,Transformation in ein Koordinatensystem, bei dem die Gerade zwi-
schen den Mittelpunkten beider Partikel mit der x*‘-Achse des x*‘-y**-
z**-Koordinatensystems bereinstimmt, um einen zentralen StoR zu be-
kommen.**
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Somit reduzieren sich die Beziehungen fur die Geschwindigkeiten nach dem
Stol} auf die eines zentralen Stolles. Die Bestimmungsgleichungen fur die
Translations- (u, v und w) und Rotationsgeschwindigkeiten (wy, ®,) nach dem
Stol lassen sich aus der Impulsbilanz herleiten (Sommerfeld 1996) und wie
folgt angeben:

upl* =Upq + /- mpl_l
Upl* = vpl +]y . mpl_l (2'67)

* -1
Wp1 = Wp1 +]z *Myy

a)x,pl* = Wxp1
. -1
Wyp1 = Wyp1 —5]y- (mpl dpl) (2-68)

-1
wz,pl* = Wzp1 — 5J;- (mpl dpl)

Darin werden die Komponenten des Impulses mit Jy, Jy und J; bezeichnet. Die
Geschwindigkeitskomponenten nach dem StoR sind mit * gekennzeichnet. Mit
der Definition der Stol3zahl e

e = (up1" = ups") (upn — upZ)_1 (2-69)
und der Erhaltungsgleichung flr den x-Impuls Jx
IJx = _mpz(upz* - upz) (2-70)

kann schliellich fur J, der Ausdruck
J,=—(14+¢e): (upl - upz) . ((mpl mpz) (mpl + mpz)_l) (2-71)

angegeben werden.
Binare Kollisionen kdnnen laut Decker (2006) in drei verschiedene Kategorien
eingeteilt werden:

= Im Kontaktpunkt gleiten die Partikel wéhrend der gesamten Kollision.

= Wahrend der Kollision kommt es zum Ubergang von Gleiten zu Rollen
(Haften).
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= Waéhrend des gesamten Kollisionsvorgangs liegt Haften vor.

Die Komponenten Jx, Jy und J; sind sowohl von der Art des StoRRens als auch
von der Relativgeschwindigkeit der Partikel im Kontaktpunkt abhéngig. Letz-
tere berechnet sich aus den Translations- und Rotationsgeschwindigkeiten vor
dem Stol3.

0,5
Ur = (uRy2 + uRzz)
Upy = (Vp1 — Vp2) + dp1/2 Wy p1 + dpa/2 - 0,7 (2-72)
Upz = —dp1/2+ Wyp1 = dpa/2 - Wy p2

Unter Vernachlassigung der zweiten Kollisions-Kategorie gilt fur die Kompo-
nenten des Impulses Jy und J, gemal Sommerfeld (1996) mit dem Gleitrei-
bungskoeffizienten py fur den HaftstoR:

Jy==2/7 ugy- (mpl mpZ) (mpl + mpZ)_l
(2-73)
-1
Jz=— 2/7- URz * (mpl mpz) (mpl + mpz)
und fir den Gleitstol:
]y = —Ha- uRy/uR |l
(2-74)
]z = —Hg " uRz/uR : le

In Abhdngigkeit des Haftreibungskoeffizienten gilt fir die Bedingung fur einen
Haftsto3 unter Verwendung des Coulombschen Reibungsgesetz (Sommerfeld
1996):

lugl < 7/2-pug- (1 +e)- |up1 - up2| (2-75)

Ho und Sommerfeld (2002) geben dann fir die Geschwindigkeiten nach dem
Stol} folgende Bestimmungsgleichungen unter VVernachlassigung der Rotations-
geschwindigkeit der Partikel an:

Normalkomponente:

. <1 1+e ) (2-76)
Uy  =Up; - [ 1 ——r—— -
p1 p1 1+ my; /My,



Theoretischer Hintergrund 45

Tranversalkomponente:

2/7
HaftstoR VU =V [l ——— 2-77
p1 pl < 1+ mpl/mp2> (2-77)

1

GleitstoBR vy *=vy - [1—pg-(A+e)up vy, oo

) (2-78)

SchlieRlich werden die Geschwindigkeiten in das globale Koordinatensystem
ricktransformiert. Es soll an dieser Stelle angemerkt auf die bereits in Kapitel
2.2.1 beschriebene Problematik bei der Beruicksichtigung 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 wirden somit ein gemeinsames grélReres Partikel, ein
Agglomerat bilden. Entscheidend fur das Entstehen von Agglomeraten sind
ausreichend hohe Haftkrafte, die groRer als die trennenden Kréfte sein missen.
Wahrend einer Kollision wird ein Teil der kinetischen Stol3energie Ey;, in Ver-
formungsenergie oder durch Reibungsvorgénge 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, + AEa + Ed (2'79)

Darin stellt AE, + E; die durch Verformung und die van-der-Waals-Energie
dissipierte Energie dar. Als Haftbedingung gilt, dass die kinetische Energie des
Partikels nach dem StoR E,;, gleich Null ist. Als Haftkrafte werden darin le-
diglich van-der-Waals-Krafte berlcksichtigt, so dass fir die kritische Ge-
schwindigkeit Vit gilt:

1 (1—-e)% A
Vkrit = 5 2 0,5
dp e n-zo~(6-ppl-pp)

(2-80)

Darin stehen e flr die Stozahl und d, und p,, fur den Partikeldurchmesser und
dessen Dichte. Die Hamaker-Konstante wird mit A = 5 - 10~1°] angesetzt. Der
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minimale Kontaktabstand wird als z, = 4 - 1071°m und der FlieRdruck, bei
dem plastische Verformung auftritt, mit p,; = 5 - 10°Pal,

Nach einem Agglomerationsvorgang liegt eine gednderte Partikelgrélie des ent-
standenen Agglomerats vor. Bislang wird der neue Durchmesser unter der An-
nahme bestimmt, dass ein Agglomerat als volumenéquivalente Kugel anzuse-
hen ist. Zwar wird dadurch der Erhalt der Masse sicher gestellt, jedoch geht die
Information Uber die Agglomeratstruktur verloren. Erst mit dem in dieser Ar-
beit entwickelten Agglomerationsmodell, das im Kapitel 3 vorgestellt wird,
kann die Morphologie der entstandenen Agglomerate bericksichtigt und ge-
eignete Aquivalentdurchmesser bestimmt werden. Der volumenaquivalente
Partikeldurchmesser d,.s beispielsweise berechnet sich dann zu

1/3
dyes = (dps® + dpy°%) 7. (2-81)

Die Anderungen der Translationsgeschwindigkeitskomponenten der Agglome-
rate nach dem StoB u,4,4 ;" konnen anhand einer Impulsbilanz bestimmt wer-

den.

. Mp1-Up1i+ Mpy - Upy
Upggi =

2-82
Mmyq + oy ( )

Wegen der nach einem Agglomerationsvorgang veranderten PartikelgréRe und
-masse des Agglomerats muss zur Gewdhrleistung der Massenerhaltung die
Anzahl der Partikel im Parcel npip* nach der Agglomeration folgendermalien
korrigiert werden:

mpl

Mpip” = Nypip ————— 2-83
pip pip My + My ( )

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

2.2.5 Partikel Trocknung

Zur Bericksichtigung von Massen- und Warmeaustausch zwischen der konti-
nuierlichen und der dispersen Phase wird ein Trocknungsmodell benétigt. Zu-
sétzlich hat die Lésungsmittelverdampfung einen erheblichen Einfluss auf die

™ Dieser Wert gilt fr Glaser. Fir andere Materialien gelten andere Werte, z.B. fiir Kunststoffe
zwischen 10" und 10° Pa und firr Stahl bei 5:10° Pa (Hiller 1981).
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Materialeigenschaften der Partikel. Ein durch Verdampfung ausgelOster
schrumpfender Partikeldurchmesser beeinflusst sowohl das Bewegungsverhal-
ten als auch die Kollisionswahrscheinlichkeit. Flussigkeitstropfen zeigen ein
deutlich anderes Verhalten und vor allem Ergebnis einer moglichen Kollision
als z.B. klebrige oder vollstandig getrocknete Partikel.

In der vorliegenden Arbeit wird das von Blei (2006) implementierte Trock-
nungsmodell verwendet. Dort wird die Verdampfung eines Flussigkeitstropfens
zu drei physikalischen Phdnomenen zusammengefasst. Zunachst wird Wé&rme
und Speziesmasse innerhalb des Tropfens transportiert. Uber die Grenzflache
zwischen Tropfen und umgebenden Fluid findet ein Wéarme- und Stoffaus-
tausch statt, der anschliefend durch einen Transport von Warme 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 fur die Berechnung von Suspensionen, wie sie
beispielsweise zur Herstellung von diversen Milchpulvern verwendet werden,
entwickelt, da zur Trocknung von Milch hauptsachlich Spriihtrockner einge-
setzt werden. Es werden die folgenden Modellannahmen getroffen (Blei 2006):

= Die Trocknung der Suspension verhélt sich wie die einer binaren Mi-
schung mit Wasser als Losungsmittel.

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

= Das Gesetz von Amagat fiir eine Flussigkeit-Feststoff-Mischung wird
angewendet.

= Steigt der Gleichgewichts-Dampfdruck innerhalb des Tropfens (ber
den Umgebungsdruck, bildet sich eine Blase im Zentrum des Tropfens.

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

= Alle Phdnomene im Tropfen werden als eindimensional angesehen und
kdnnen deswegen in sphérischen Koordinaten beschrieben werden.

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

Im Folgenden sollen die grundlegenden physikalischen Zusammenhéange und
die Implementierung kurz dargestellt werden. Fir eine genauere Abhandlung
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der Tropfenverdampfung mit diesem Modell sei der Leser auf Blei (2006) ver-
wiesen.

Die Triebkréfte der Tropfenverdampfung liegen in der Temperatur- und Kon-
zentrationsdifferenz (AT bzw. Ac) zwischen Tropfenoberflache und umgeben-
den Gas begriindet.

AT T (2-84)

* o)

Ac=c,"— ¢4

Der Stoff- und Warmetransport (i bzw. Q) tiber eine spharische Oberflache A
kann nach Bird (1960) mit einem Ubergangskoeffizienten (a, k) beschrieben
werden als:

Q=a-A-AT = a-nd? AT (2-85)
m=k-A-Ac =k -nd*- Ac (2-86)

Um die Uberganskoeffizienten fiir den Warme- und Stofftransport (o, k) be-
rechnen zu konnen, werden hdufig dimensionslose Kennzahlen benutzt. Im
verwendeten Modell werden die Ahnlichkeitskennzahlen mit dem Modell von
Ranz und Marshall (1952) abgeschétzt.

a=(Nu-aggs) d 1 =2Agqsd” 1+ (2+0,58-Re®> . pros3) (2-87)
k= (Sh-Dggs) d™t =Dggs-d™ 1+ (2+ 0,58 Re®> - Sc%33) (2-88)

Die bendtigte Dampfkonzentration c,* steht im thermodynamischen Gleichge-
wicht mit der Flissigkeit an der nassen Tropfenoberfléche.

" =" My)-(R-T,)" (2-89)

Die Konzentration im umgebenden Fluid wird ebenfalls Gber den Gleichge-
wichtszustand mit dem Dampfdruck der reinen Flissigkeit berechnet. Der Par-
tialdruck p,* wird tiber den Dampfdruck der reinen Flissigkeit p; und der Was-
seraktivitat a,, berechnet.

pa* =ay " P (2'90)
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Da die Wasseraktivitat sehr stark stoffabhéngig ist, muss sie tber Sorptionsiso-
thermen bestimmt werden. Fir Milchprodukte geben Wijlhuizen et al. (1978)
fiir die Wasseraktivitét a,, den Zusammenhang

v -2,18
a,, = exp (—3,106 . ( ud )) (2-91)

an. Darin bezeichnet Y\, den Feuchtigkeitsanteil im Pulver.

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

opy 10 .,
W T (2. ). = 2-92
at Tror (e p ) =0 (2-92)

Die Massenstromrate j,,, kann mit den bindren Diffuisonskoeffizienten Dy von
Wasser in einem bindren Gemisch, dem Massenanteil des Wassers Y, und der
radialen Geschwindigkeit v, (,,bulk velocity*) bestimmt werden.

oy,

Jwr =Pty = =P Dys— =+ pu - vr (2-93)

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

Yy  2-Dys (AY\* 10/, oy, o
= -4 -D,,c — mit p = 2-94
ot * Yo +0 ( or ) r or (T WS or )' Ps—Pw ( )

Fur die CFD-Berechnung von Sprihtrocknern schldgt Crank (1967) fir den in-
stationéren Diffusionsvorgang innerhalb des Tropfens folgende Gleichung vor:

6c 16 oc
o€ _ _2_(rz D ._) (2-95)

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

D= ( B+C-Yw) AH( 1 1) (2-96)
“OP T ay,) P\ TR T T 303
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Fur die numerische Implementierung in den hier verwendeten CFD-Code wer-
den die Tropfen zuné&chst durch eine bestimmte Anzahl von Schalen diskreti-
siert. Auf diese Weise kann die Diffusion innerhalb des Tropfens berechnet
werden. Zusatzlich wird der aktuelle Lagrangesche Zeitschritt falls nétig auf
die Verdampfung angepasst. Den Algorithmus zur Simulation der Tropfenver-
dampfung beschreibt Blei (2006) auf den Seiten 136 und 137 seiner Arbeit fol-
gendermalien:

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

Aus der Flussigkeitskonzentration, dem Druck und der Gastemperatur
werden weitere Materialeigenschaften der Gasphase (Gasdichte, dyn. Vis-
kositat, Warmeleitfahigkeit, Diffusionskoeffizient des Fllssigkeitsdampfes
der Gasphase sowie spezifische Warmekapazitit von Gas und Dampf) be-
rechnet.

Darauffolgend werden fur die aktuelle Situation die Nusselt- und die
Schmidt-Zahl sowie der Partialdampfdruck des Losungsmittels der Gas-
Flussigkeits-Mischung berechnet.

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

e Berechnung der Partikel-Reynolds-Zahl aus dem letzten Wert fiir den
Partikeldurchmesser.

e Bestimmung der aktuellen Partikeleigenschaften fir jede Schale (Dich-
te, Flussigkeitskonzentration, Diffusionskoeffizient).

o Stoffuibergangskoeffizient k und Wasser-Aktivitat ay der duf3eren Scha-
le sowie der Sattigungsdampfdruck psap und der Partialdampfdruck an
der Partikeloberflache ppartial,p Werden berechnet.

e Anhand dieser Werte werden die Gleichgewichtsflssigkeitskonzentra-
tion in der Gasphase c, sowie die Fliissigkeitskonzentration der Gas-
phase im Fernfeld c,” berechnet. Daraus kann der aktuelle Flissigkeits-
strom Uber die Phasengrenzflache abgeschatzt werden.

o Der Warmeubergangskoeffizient, die Verdampfungswarme bei Partikel-
oberflachentemperatur und die ausgetauschte W&armemenge zwischen
Partikel und Gas werden errechnet.
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e Nun wird der Massenfluss des Losungsmittels zwischen den einzelnen
Schalen i bestimmt:

et (- (5),, )0 (3)] @

e Der Zeitschritt fiir die Verdampfung wird ermittelt.

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

¢ Innerhalb des Partikels wird eine konstante Temperatur angenommen
fur die folgender Zusammenhang gilt:

h
Troar = crat +273,15K (2-98)

Cp,ds + Cp,solvent * Csolvent

e SchlieBlich wird der neue &ullere Durchmesser jeder Schale d; mit Hilfe
der aktualisierten Materialdichte in jeder Schale i bestimmt:

Lo\ 1/3
fir die innerste Schale d; = (6 m‘) (2-99)
- pj
- m 1/3 2-100
fir alle anderen Schalen d; = (6 i + di—13) ( )
- pi

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

2.2.6 Kollision viskoser Partikel

Die Lésungsmittelverdampfung wahrend der Partikeltrocknung resultiert in ei-
ner sich erhdhenden Viskositat der Partikel. Daraus ergibt sich wiederum ein
geéndertes Verhalten wahrend 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 vollstdndig getrocknet oder sogar fllssig
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ist, ist ein Eindringen der Partikel ineinander mdglich. Das Ergebnis dieser
Kollision unterscheidet sich somit wesentlich von dem einer Kollision zwi-
schen trockenen und somit festen Partikeln. Wahrend trockene Partikel von
einander abprallen oder aufgrund ausreichender Haftkréfte lose Agglomerate
bilden, kann beispielsweise die Kollision zweier Tropfen zu einer Vereinigung
beider Tropfen zu einem groReren (Koaleszenz) oder zum vollstdndigen Zer-
platzen der Tropfen in viele kleinere Tropfen (engl. ,,splashing“) flhren. Auch
weitere Kollisionsresultate wie das Abprallen (engl. ,,bouncing®) oder ein teil-
weises Vereinigen der Tropfen mit anschlieRender Trennung mit oder ohne bil-
den von Satellitentropfen (engl. ,,stretching separation®) sind moglich. 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 fur die Bildung von Agglomeraten keine Rolle, so
dass darauf nicht weiter eingegangen wird. Ein relevanterer Prozess bei der Er-
zeugung fester Agglomerate™ ist die Kollision hochviskoser Partikel. Die Ein-
dringtiefe bestimmt dabei nicht nur die Starke des Agglomerats sondern auch
dessen strukturelle Eigenschaften wie die Porositat. Das hier verwendete Mo-
dell zur Berechnung der Partikelpenetration wurde von Blei (2006) entwickelt
und in der vorliegenden Arbeit fir die Beschreibung von Agglomeratstrukturen
wesentlich erweitert. An dieser Stelle soll zunéchst die Penetration viskoser
Partikel kurz erlautert werden. Im anschlieRBenden Kapitel wird die Charakteri-
sierung von Agglomeratstrukturen anhand ausgewahlter 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 spharischen Koordi-
natensystem geldst, dessen Ursprung im Zentrum des Partikels mit der niedri-
geren Viskositét liegt. Dieses Partikel ist dabei in Ruhe, wohingegen sich das
eindringende hoher viskose Partikel mit der Relativgeschwindigkeit zwischen
den beiden Partikeln bewegt. Wahrend die Transformation der Partikelge-
schwindigkeiten bei Blei (2006) in einer einzigen Gesamttransformationsmat-
rix durchgefiihrt werden konnte, muss dies in der vorliegenden Arbeit in zwei
Schritten erfolgen. Bislang wurden die gebildeten Agglomerate als kugelformi-
ges Partikel betrachtet. Der Durchmesser dieses Partikels entsprach dem einer

* Hier sind hohe Bindungskréfte gemeint, die in sehr haltbaren Agglomeraten resultieren und
nicht der Trocknungszustand der einzelnen Partikel. Agglomerate, die lediglich durch van-der-
Waals-Kréfte zusammengehalten werden, wie es bei der Kollision vollstdndig getrockneter
Partikel auftreten kann, kénnen bereits durch schwache Kréfte, beispielsweise durch eine wei-
tere Kollision mit einem Partikel oder einer Wand, wieder zerstort werden.
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volumen&quivalenten Kugel, die das Volumen jedes einzelnen Primarpartikels
berucksichtigt. In der hier vorgestellten Arbeit wird die Agglomeratstruktur
wéhrend einer Kollision nunmehr berticksichtigt. Wird ein Agglomerat als vo-
lumendquivalente Kugel abgebildet, entspricht der stochastisch erzeugte Kolli-
sionspunkt bereits dem Punkt, an dem sich die kollidierenden Partikel zu Be-
ginn einer Penetration berlhren. Berucksichtigt man allerdings die Struktur
eines Agglomerats, das mit einem Primarpartikel kollidiert, muss zunéachst das-
jenige Partikel innerhalb des Agglomerats gefunden werden, mit dem eine Kol-
lision stattfindet®. 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” du
(dv*) =A- <dv>
dw* dw
cos(al) cos(a2) sin(al) cos(a2) sin(a2) du) (2-101)

= —sin(al) cos(al) 0 . (dv
—cos(al)sin(a2) —sin(al)sin(a2) cos(a2) dw

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 bendtigten Winkel lassen sich aus dem Relativgeschwindigkeitsvek-
tor folgendermal3en ermitteln:

al = atan2(du, dv) al = —atan2 (dw, Vdu® + dvz) (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 ¢ und 9 in ein spharisches Koordinatensystem trans-
formiert, so dass flr den Geschwindigkeitsvektor gilt:

X Der Vorgang zur Detektion des entsprechenden Kollisionspartners innerhalb des Agglome-
rats wird in Kapitel 3 genauer erldutert. Flr die weitere Erléuterung 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** sindcosep sindsing cosV du*
(dv**) = (cosﬁ cos@ cosVsing —sin19> . (dv*)

dw™* —sing cos @ 0 dw*

T
T firz=0
2 furs (2-103)
atan ( x? + yz) )
mit z9=atan(j—:) und (p=<7T_ " furz<0
atan (\/xz + yz)
,fiurz>0

Darin stellen x, y und z die Koordinaten des kollidierenden Partikels dar. Somit
kdnnen die Geschwindigkeitskomponenten in radialer Richtung r und den tan-
gentialen Richtungen ¢ und 9, sowie die Anderung des Abstands der beiden
Partikelzentren xp berechnet werden.

Bei der Bewegung eines spharischen Partikels vom Radius r in einem Fluid der
dynamischen Viskositat p ist das Stokessche Reibungsgesetzes gultig. Fur die
Stokesche Reibungskraft Fg; gilt:

F =6-m-p-1-u,. (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:

du
m dtr=—6-r[-,u-r-ur. (2-105)

Wahrend des Eindringens des hoher viskosen (Index ,,high) in das niedervis-
kose Partikel (Index ,,low*) andert sich der in Gleichung (2-105) bertcksichtig-
te Radius r. Wird fir den Radius r der Durchmesser der Kontaktflache zwi-
schen den Partikeln (siehe Abbildung 2.6) eingesetzt, ergibt sich die Differenti-
algleichung der Partikelbewegung zu:

du
r=—3'7'['dc' Hiow

Uy mhigh

- dt (2-106)

Durch Integration der linken Seite von Gleichung (2-106) im Intervall
[Ur ait, Urneu] UNd der rechten Seite im Intervall [ty treu] folgt fUr die neue Parti-
kelgeschwindigkeit in radialer Richtung uy ney:
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3.9 .d
27 Hiow " Gc At) (2-107)

Uy neu = Uy,alt * €XP <_ m
high

Der Kontaktflachendurchmesser d. kann einfach aus der Bestimmung der Héhe
in einem beliebigen Dreieck (Abbildung 2.6) berechnet werden zu:

Thigh + Xp + n
d, = z.er.ghz _< ig . "W) (2-108)

In den tangentialen Richtungen ¢ und 9 wird das Eindringen des hoher visko-
sen Partikels in das nieder viskose Partikel durch Scherkrafte abgebremst. Die
Berechnung der Scherkréfte erfolgt unter der Annahme des ,,Zwei-Platten-Mo-
dells”, wie in Abbildung 2.7 gezeigt.

Abbildung 2.6: Berechnung des Kontaktflachendurchmesser bei der Penetration eines
héher viskosen Partikels (rechts) in ein Partikel mit niedrigerer Viskositat (links).
Darin sind zwei Platten durch eine viskose Fluidschicht voneinander getrennt.
Wird die obere Platte mit der Geschwindigkeit vy bewegt, verformt sich das
Fluid zwischen den Platten und es ergibt sich eine Spannung t. Um die obere
Platte gegen diese Spannung zu verschieben wird die Scherkraft Fgy,, die sich
aus der Scherspannung t und der Flache der bewegten Platte Agy, ergibt, bent-

tigt.

FSh =T- ASh (2'109)

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

T=U: — (2-110)
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Abbildung 2.7: "' Zwei-Platten-Modell" (links) Gbertragen auf zwei ineinander
eindringende Partikel (rechts) zur Berechnung der Scherkrafte wahrend der Penetration.

Unter der Annahme, dass an der bewegten Platte die Scherspannung

— (2-111)
T=U D
ist, wird die Scherkraft bestimmt zu:
Vo
F = [l ’E’ASh. (2'112)

Wird das ,,Zwei-Platten-Modell* auf zwei ineinander eindringende Partikel G-
bertragen (Abbildung 2.7) gelten folgende Zusammenhénge:

Vi — —
Agn =7 dc? D = Lyene Vo = Ugp, (2-113)

Darin ist die Penetrationstiefe Lyene definiert als Summe der Partikelradien ab-
zuglich der aktuellen radialen Position x, des eindringenden Partikels im spha-
rischen Koordinatensystem.

d, +d
pene = . ) ‘- Xp (2-114)

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

2

Hiow T dC
_ e 3 At 2-115
u(p,ﬁ,neu u(p,ﬁ,alt exP( mhigh 4 Lpene ) ( )

In diesem iterativen Berechnungsprozess wird der Zeitschritt so gewahlt, dass
die Anderung der Abstande der Partikelmittelpunkte xp nicht groRer als 5%



Theoretischer Hintergrund 57

und die Anderung des Betrags der Geschwindigkeit nicht groRer 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 hoher viskose Partikel durch das nieder viskose Partikel hindurchgetre-
ten ist.

Befindet sich das hoher 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 Aquivalentdurchmessers,
durch den die gebildeten Agglomerate innerhalb des Lagrangeschen Ansatzes
zur Berechnung der Partikelflugbahnen reprasentiert werden, berechnet. Die
verschiedenen zur Verfiigung stehenden Aquivalentdurchmesser werden in Ka-
pitel 3 naher 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 andern sich auch dessen Stoffwerte. Ein Agglomerat kann sich
aus mehreren Primérpartikeln zusammensetzen, wobei jedes Partikel die mitt-
leren Stoffwerte des Gesamtagglomerats besitzt. Im hier vorgestellten Agglo-
merationsmodell wird der Stoff- und Wé&rmeaustausch zwischen den einzelnen
Primarpartikeln im Agglomerat derzeit nicht berlicksichtigt, so dass diese Ver-
einfachung gewahlt wurde. Fiir den Feststoffgehalt SC*' sowie die Temperatur
T des Agglomerats nach der Agglomeration/Koaleszenz gilt:

_ml'SCl+mh‘SCh

sc’ (2-116)
m; + mpy

T’ _ m;- Tl + my Th (2'117)
B m, + mp

Hierin stehen SC' und T’ fur die Stoffwerte des Agglomerats nach der Agglo-
meration/Koaleszenz sowie SC; und T, fur die Stoffwerte des niedriger visko-
sen und SCp, und T}, fur die des hoher viskosen Partikels vor der Agglomerati-
on/Koaleszenz. Die mittlere Dichte und Viskositat des Agglomerats werden
mit Hilfe des zuvor berechnenten Feststoffanteils und der Temperatur aus hin-
terlegten Gleichungen fir verschiedene Milchpulverarten berechnet. Die Mate-
rialdaten wurden im Rahmen des EU-Projekts ,,Efficient control and design of
agglomeration during spray drying“ (EDECAD) ermittelt und kdnnen bei

X Aus dem Englischen fiir ,,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 Primé&rpartikelmasse zur Agglo-
meratmasse. Wegen der nach einem Agglomerationsvorgang verénderten Par-
tikelgroRe und -masse des Agglomerats wird, wie in Abschnitt 2.2.4 erldutert,
die Anzahl der Partikel im Parcel npip* nach der Agglomeration mit Gleichung
(2-83) korrigiert, um die Massenerhaltung zu gewabhrleisten.

Die Geschwindigkeit des Partikels nach dem StoR im Falle von Agglomeration
oder Koaleszenz wird berechnet zu

I ’
,=ml’ul +mh'uh

u

2-118
m, + mp ( )

Im Falle der Trennung der Partikel nach dem Stol3, wird die Geschwindigkeit
des realen Partikels unter Berticksichtigung der Dissipation der kinetischen E-
nergie wahrend der Penetration berechnet. Die Geschwindigkeiten werden
dann in das globale Koordinatensystem zuriicktransformiert.

2.2.7 Kollision flissiger Tropfen

In den vorangegangenen Abschnitten 2.2.4 und 2.2.6 wurden die Mechanismen
zur Berechnung von Kollisionen zwischen trockenen und viskosen Partikeln
ausfihrlich erldutert. Bei der Sprihtrocknung liegen zu Beginn fllissige Trop-
fen vor, die ebenfalls miteinander kollidieren kénnen. Da Kollisionen zwischen
Tropfen allerdings nicht zu strukturierten Agglomeraten, sondern lediglich zur
Bildung groRerer Tropfen durch Koaleszenz fihren, soll an dieser Stelle nur
knapp auf die Berechnung von Tropfenkollisionen eingegangen werden.

Neben der dauerhaften Vereinigung zweier kollidierender Tropfen (Koales-
zenz) zu einem groReren Tropfen, ist auch die nur zeitweise Koaleszenz mit
anschlieBender Trennung der Tropfen méglich. Dabei kénnen die Tropfen nach
der Trennung wieder als zwei einzelne Tropfen vorliegen, oder es kdnnen zu-
sétzlich 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 ausfihrlich 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 vollstandige Trennung oder Koaleszenz der Trop-
fen betrachtet werden kann.



3 Strukturmodellierung von Agglomera-
ten

Das Modell zur Charakterisierung der Agglomeratstruktur von spriuhgetrockne-
ten Partikeln ist eine wesentliche Weiterentwicklung des im vorangegangen
Kapitels erlauterten Kollisions- und Agglomerationsmodells. Zur Berechnung
von Partikelflugbahnen wird in Lagrangeschen Modellen von der Annahme
ausgegangen, dass die zu betrachtenden Partikel als Massepunkte angesehen
werden kénnen. Somit wird ein entstandenes Agglomerat als Einzelpartikel be-
trachtet, dessen Durchmesser dem einer Kugel des selben VVolumens samtlicher
Primarpartikel entspricht. Durch diesen Modellansatz gehen alle Informatio-
nen, die die Morphologie des betrachteten Agglomerats beschreiben, verloren.
Um eine Strukturcharakterisierung von Agglomeraten durchfiihren zu kénnen,
muss die Lage jedes einzelnen Primarpartikels innerhalb des Agglomerats be-
kannt sein. Anhand dieser Information kénnen verschiedene Strukturparameter
berechnet werden.

Lipowsky und Sommerfeld (2008) entwickelten in diesem Zusammenhang eine
spezielle Datenstruktur, die die einzelnen Primarpartikel als Elemente eines
Datenbaums abspeichert. Jedes Element tragt spezifische Informationen tber
das entsprechende Primérpartikel, wie z.B. Partikeldurchmesser und Lage im
Agglomerat. Zur Charakterisierung von Agglomeratstrukturen muss die Lage
jedes einzelnen Priméarpartikels, aus denen ein Agglomerat aufgebaut ist, be-
kannt sein. Die vorgestellte Datenstruktur dient dazu, die Lagevektoren der Pri-
marpartikel abzuspeichern und fur die Berechnung von Strukturparametern zur
Verfiigung zu stellen. Uber die Lagevektoren ist der Ort aller Primarpartikel
innerhalb des Agglomerats jederzeit bestimmbar. Das erste Primérpartikel fun-
giert dabei als Referenzpartikel, auf das sich die Lage jedes weiteren Primar-
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 Primarpartikel im Agglomerat mit-
einander verbunden sind (Abbildung 3.1 rechts).
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Abbildung 3.1: Lagevektoren der agglomeratbildenden Primarpartikel, zur Bestimmung
des Partikelorts innerhalb eines Agglomerats als Grundlage fiir Strukturberechnungen
(links) und die Umsetzung in eine baumstrukturierte Datenstruktur (rechts).

Wurden Agglomerate bislang als volumenaquivalente Kugel ohne jegliche in-
nere Struktur angesehen, so ist es im hier vorgestellten erweiterten Agglomera-
tionsmodell moglich, bei der Kollision eines Agglomerats mit einem Primaér-
partikel die Morphologie des Agglomerats zu berucksichtigen. Zur Berechnung
der Partikelflugbahnen mit einem Lagrangeschen Ansatz ist die Annahme von
Punktpartikeln ausreichend. Sollen jedoch Agglomerate simuliert werden, ist
die Agglomeratstruktur entscheidend, sowohl fiir den Ausgang der Kollision
als auch fur die resultierende Morphologie.

Wird durch das stochastische Kollisionsmodell (Sommerfeld 1996) eine Kolli-
sion ermittelt, stolt das heranfliegende (fiktive) Partikel mit der volumenglei-
chen Kugel, die das Agglomerat reprasentiert. Bei der Beriicksichtigung von
Agglomeratstrukturen muss nun das entsprechende Primarpartikel innerhalb
des Agglomerats gefunden werden, mit dem das heranfliegende Partikel tat-
séchlich kollidiert. Bei der Kollision von Partikeln kénnen diese in Rotation
versetzt werden. Dabei ist die resultierende Rotationsgeschwindigkeit abhangig
vom Ubertragenen Impuls, sowie vom Kollisionsort. Wird beispielsweise ein
Agglomerat weit von seinem Massenschwerpunkt entfernt von einem Primaér-
partikel getroffen, kann sich aufgrund des grofRen Hebelarms eine hohe Rotati-
onsgeschwindigkeit des Agglomerats ergeben. Auch durch die am Agglomerat
angreifenden Fluidkrafte kann sich eine Rotation ergeben. Im Modell wird die-
se, sich aus den angreifenden Kréften und Partikelkollisionen ergebende tat-
séchliche Rotation bislang nicht bertcksichtigt. Ereignen sich sehr viele Kolli-
sionen zwischen Agglomeraten und Primarpartikeln, 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 tatséchlichen Rotationsgeschwindigkei-
ten der Agglomerate abzubilden, missen alle einwirkenden Krafte sowie deren
Verteilung uber die Agglomeratoberflache bekannt sein. Fir eine Lagrange-
sche Simulation sehr vieler Partikelflugbahnen ware 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 tatséchliche StoRRpartner innerhalb des Agglomerats ermittelt
wird, wird das Agglomerat zuféallig um seine drei Achsen gedreht. Dafur wer-
den drei Zufallswinkel oy, o, az im Intervall [0, 2x] generiert und an-
schlielend die Drehungen nacheinander ausgefuhrt. Fir die Drehungen um die
Koordinatenachsen gelten folgende Drehmatritzen:

1 0 0
M, (a;) = (0 cosa; —sin a1> (3-1)
0 sina; cosa;
cosa, 0 sina,
M, (az) = ( 0 1 0 ) (3-2)
—sina, 0 cosa,
cosaz; —sinaz 0
M, (a3) = (sin as; cosas 0) (3-3)
0 0 1

Zur Beschreibung einer moglichen Agglomeration eines stolRenden Partikels,
wird nun im neu ausgerichteten Agglomerat dasjenige Primarpartikel gesucht,
mit dem das fiktive Partikel kollidiert. Daflir wird zunéchst vom Kollisions-
punkt, der durch das Kollisionsmodell erzeugt wurde (vgl. Kap. 2.2.3), ausge-
gangen. Dieser befindet sich auf der Oberflache der volumendquivalenten Ku-
gel, die das Agglomerat reprasentiert. Abbildung 3.2 veranschaulicht, dass die-
ser Punkt unter Umstéanden mitten im Agglomerat liegt.

Abbildung 3.2: Auf der Oberflache der volumenaquivalenten Kugel erzeugter
Kollisionspunkt (griner Stern).

Um nun den korrekten StoBpartner 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 Priméarpartikel
innerhalb des Agglomerats, mit denen eine Kollision mit dem fiktiven Partikel
maoglich ist, lokalisiert. Die Kollision findet dann an dem Primérpartikel statt,
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das den kirzesten Kollisionsabstand zum heranfliegenden fiktiven Partikel
aufweist (siehe Abbildung 3.3). Handelt es sich bei den beiden StoRpartner um
viskose Partikel, so dass ein Eindringen des fiktiven Partikels moglich ist, wird
die Penetration entsprechend des im vorangegangenen Kapitels erlduterten
Modells berechnet.

Aufgrund der Agglomeratmorphologie kann es jedoch sein, dass kein Primér-
partikel als Kollisionspartner ermittelt werden konnte und das fiktive Partikel
somit am Agglomerat vorbeifliegt. Dies ist besonders bei kettigen oder hoch-
pordsen Agglomeraten mdglich. Abbildung 3.3 veranschaulicht diese Konstel-
lation. Die zuvor durch das stochastische Kollisionsmodell berechnete Kollisi-
onsfrequenz f.on (GI. (2-63)) wird somit auf die effektive Kollisionsfrequenz
feon erf VErmindert.

3

A) o B) O C)

Abbildung 3.3: A) Priméarpartikel (der Vektor zeigt die Relativgeschwindigkeit zwischen
Partikel und Agglomerat) das mit einem Agglomerat kollidiert. Das schwarze Partikel
wurde als Stol3partner ermittelt. B) Agglomerat nach Anhaften des neuen Partikels
(dunkel grau) am Kollisionspartner (schwarz). C) Primarpartikel (dunkel) fliegt durch
die Agglomeratstruktur und fuhrt keinen StoB aus.

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

e Porositat,

e Sphdrizitat,

o freie Oberflache,

e verschiedene Aquivalentradien oder —durchmesser:
— Trégheitsradius,
— volumené&quivalenter Kugeldurchmesser,
— Durchmesser der umhtllenden Kugel,

e fraktale Dimension.
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Fur das vorgestellte Agglomerationsmodell gelten folgende Einschrénkungen:

e Es kdénnen nur newtonsche-Fluide bei der Berechnung von Par-
tikelkollisionen betrachtet werden.

e Waihrend des Penetrationsvorgangs von viskosen newtonschen
Partikeln gilt die Formstabilitat der Partikel.

e Die Agglomeratrotation kann nicht anhand der angreifenden
Krafte berechnet werden, sondern wird durch eine zuféllige
Drehung im Modell abgebildet.

3.1 Berechnung der Agglomeratporositat

Allgemein ist die Porositét definiert als das Verhaltnis von Hohlraumvolumen
zu Gesamtvolumen eines Systems und stellt somit ein Mal3 flr die vorliegen-
den Hohlrdume dar. Die Porositat nimmt Einfluss auf die Dichte eines Stoffes
oder dessen Durchstrombarkeit mit einem Fluid. Um die Porositat von Agglo-
meraten bestimmen zu konnen, missen die Grenzen der Partikelkontur be-
stimmt werden. Im vorliegenden Modell werden Agglomerate durch eine kon-
vexe Hulle von ihrer Umgebung abgegrenzt, so dass das Volumen dieser Hille
das Gesamtvolumen der Agglomerate darstellt. Mit Hilfe des Feststoffvolu-
mens der Primarpartikel im Agglomerat kann die Agglomeratporositét berech-
net werden zu:

e = Vporen _ Viie — Vp =1 Vp
Vges VHL‘ille VHL‘ille

(3-4)
Eine konvexe Hille einer beliebigen Punktmenge ist ein Polygon, das die
Punktmenge so umschlief3t, 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 Nageln dargestellt,
die teilweise in ein Brett genagelt werden. Legt man um die N&gel ein Gummi-
band, so stellt dieses den Rand der konvexen Hille im zweidimensionalen
Raum dar.
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Abbildung 3.4: Konvexe Hiille um ein numerisch generiertes Agglomerat aus
verschiedenen Ansichten.

Damit die konvexe Hiulle eines Agglomerats (Abbildung 3.4) bestimmt werden
kann, muss dessen Oberflache durch eine beliebige Punktmenge dargestellt
werden. Dazu werden die Oberflachen aller agglomeratbildenden Primaérparti-
kel durch eine Anzahl &quidistant verteilter Punkte approximiert. Anschliefend
wird die konvexe Hulle dieser Punktmenge mit Hilfe eines inkrementellen Al-
gorithmus (O’Rourke 2001) berechnet und das VVolumen der Hulle fir die Be-
rechnung der Porositét bestimmt. Abbildung 3.6 veranschaulicht den Algorith-
mus zur Bestimmung der konvexen Hiille.

Zur Berechnung der Agglomeratporositdt wird neben dem Gesamtvolumen,
welches durch die konvexe Hiuille gegeben ist, auch das Feststoffvolumen bend-
tigt. Bei der Agglomeration von trockenen Partikeln kann das Feststoffvolumen
einfach durch Summieren aller Primarpartikelvolumina errechnet werden. Set-
zen sich Agglomerate aus viskosen Partikeln zusammen, entstehen je nach Pe-
netrationstiefe der einzelnen Primarpartikel unterschiedlich groRe Uberlap-
pungsvolumina. In der Realitdt wirde sich vom eindringenden Partikel ver-
dréangtes Material tber die Oberfldche des anderen Verteilen. Da diese Materi-
alverdrangung durch das Modell™ nicht erfasst wird, entsteht im Uberlap-
pungsbereich der Partikel ein Gebiet doppelter Dichte. Deshalb muss bei der
Berechnung des Feststoffvolumens dieses Uberlappungsvolumen von einem
der beiden Partikelvolumina abgezogen werden. Somit kann nicht einfach die
Summe aller Priméarpartikelvolumina zur Bestimmung des Feststoffvolumens
gebildet werden. Zur Berechnung des Feststoffvolumens wird ein Agglomerat
durch eine bestimmte Anzahl an Warfeln diskretisiert. Dazu wird zuerst der
mittlere Durchmesser aller Primarpartikel im Agglomerat d_p bestimmt. An-
schlieend wird ein Wirfel um das Agglomerat gelegt und dieser Wirfel in
d, /10 kleinere Wiirfel unterteilt. Nun werden alle Wrfel die innerhalb oder
auflerhalb eines Primérpartikels liegen gesucht. Wurfel, bei denen unklar ist, ob

Xl Es wurde die Annahme der Formstabilitat getroffen, d.h. wahrend der Penetration behalten
die Partikel ihre Kugelform.
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sie innerhalb oder auRerhalb liegen, werden erneut in kleinere Wirfel unter-
teilt. Diese kleineren Wirfel werden hinsichtlich threr Lage innerhalb oder
auflerhalb eines Primarpartikels Gberprift. Unklare Wiirfel werden nicht erneut
geteilt, sondern als ,,aullerhalb* gekennzeichnet. Abbildung 3.5 zeigt die Be-
stimmung des Feststoffvolumens fur einen Kreis im 2D-Fall. In rot sind die
unklaren Quadrate markiert, die flr die Berechnung weiter in kleinere Quadra-
te unterteilt werden. Sie stellen gleichzeitig die Grenze zwischen klar innerhalb
und auBerhalb liegenden Quadrate dar. Das VVolumen aller Wiirfel, die inner-
halb eines Primarpartikels liegen, wird dann zum Feststoffvolumen summiert.
Mit Gleichung (3-4) kann nunmehr die Agglomeratporositat berechnet werden.

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



konvexe Hille

Start )
/ Eingabe von
E Punkimenge

.

Initial-Hiille ‘

v

(ber alle Punkte o

¥

>
»

Iésche Punkt

v

Punkt wéhlen ‘

v

Punkt
—< aulerhalb
nen - T Hille?

Bestimme Abstand zu
allen sichtbaren Flachen
der Hiille

Initial-Hiille

Start )

Punkt wéhlen

.

wahle Punkt mit
gréfitem Abstand

,

Bestimme Horizontkanten
der sichtbaren Flachen

.

Bilde Tetraeder mit Punkt
und allen sichtbaren Flachen

.

Berechne Tetraedervolumina
und summiere zu Hllvolumen

lgsche alle sichtbaren
Flachen und nicht-
Horizontkanten

v

.

Berechne Hiilloberflache

Ausgabe von Hille,
Hullvolumen und

[A Hilloberflache

Ende )

Y

<

Y

Punkt wéhlen I6sche Punkt

P
— -

" Punkte
gleich?

¢-‘-

Punkt einlesen

v

" Punkte setze Punkt
komplanar? ; ans Listenende

Bilde Tetraeder

.

Berechne
Tetraedervolumen

v
Ende )
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3.2 Berechnung der freien Oberflache eines Agglomerats

Die Berechnung der freien Oberflache Ao eines Agglomerats nutzt die bereits
fir die konvexe Hulle angelegte Diskretisierung der Primérpartikel (s. Kap.
3.1). Durch eine &quidistante Verteilung der Punkte Uber die gesamte Oberfla-
che eines Primarpartikels, ist die Anzahl der Punkte proportional zur Gesamt-
oberflache. Bei der Penetration von viskosen Partikeln ineinander, verringert
sich die freie Oberflache jedes Partikels und einige Oberflachenpunkte liegen
somit innerhalb des anderen Partikels. Ihre Anzahl ist ebenfalls proportional
zur ,,verschwundenen® Oberflache. Werden diese Punkte, die innerhalb eines
anderen Partikels liegen, geldscht, ergibt sich eine Restpunktmenge auf der
freien Partikeloberflache. Das Verhéltnis der initialen Punktmenge no zur Rest-
punktmenge ng ist somit gleich dem Verhéltnis der urspriinglichen Gesamt-
oberflache zur verbleibenden freien Oberflache des Partikels. Summiert tber
alle Primarpartikel im Agglomerat ergibt sich die gesamte freie Oberflache zu:

Ao = ) - dy’ @)

3.3 Berechnung der Agglomeratspharizitat

Ein weiterer Parameter zur Charakterisierung der &uf3eren Form eines Korpers
ist die Spharizitat. Der Begriff der Spharizitat wurde 1935 von dem Geologen
Hakon Wadell definiert (Wadell 1935). Die Sphérizitat eines Kdrpers gibt an
wie rund (sphéarisch) dieser ist. Sie ist definiert als das Verhaltnis der Oberfla-
che einer Kugel gleichen Volumens Ao 44 zur Oberflache eines Partikels Ao
(Gl. (3-6)). Somit ist die Spharizitat ein MalR daftr, wie weit die Form eines
Partikels von der einer idealen Kugel abweicht. Je geringer der Wert der Spha-
rizitét ist, desto groRer die Abweichung von der Kugelform. Die Definition der
Spharizitat lautet fur das Agglomerat:

Avol aq
Y=—7—2> 3-6
™ (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 Priméarpartikel abzuglich
des Volumens im Uberlappungsbereich der Partikel zusammen. Die Berech-
nung des Feststoffvolumens erfolgt wie in Abschnitt 3.1 erlautert wurde. Aus
dem Partikelvolumen wird die Oberflache der volumengleichen Kugel berech-
net zu:

2
6-Vor/3
Avol.éiq. =T- ( T P) (3-7)

Die Berechnung der Agglomeratoberflache erfolgt gemaR des in Kapitel 3.2 er-
lauterten Verfahrens. Mit Gleichung (3-6) kann somit die Agglomeratsphérizi-
tat bestimmt werden.

Bei einer weiteren Mdglichkeit die Spharizitdt von Agglomeraten anzugeben
wird von der konvexen Hulle ausgegangen. Dabei wird die Oberfl&che der vo-
lumengleichen Kugel nicht mit Hilfe des Feststoffvolumens, sondern mit dem
Volumen der konvexen Hille gebildet. Ebenso wird statt der freien Oberflache
eines Agglomerats die Oberflache der konvexen Hulle zur Berechnung der
Sphérizitat verwendet. Agglomerate werden bei dieser Berechnung der Sphari-
zitat als kompakte Koérper von der Form der konvexen Hille betrachtet. Im
ersten Fall wird die tatsachliche Agglomeratmorphologie berlcksichtigt. Im
Falle eines Agglomerats mit vergleichsweise grof3er Oberflache sagt die Sphé-
rizitat nicht viel ber die &ullere Form aus. Vielmehr kennzeichnet dieser Para-
meter eine Art von OberflachenvergolRerung.

3.4 Berechnung des Tragheitsradius

H&ufig werden zur Charakterisierung von unregelmaRig geformten Partikeln
verschiedene Aquivalentdurchmesser angegeben. Es werden sowohl geometri-
sche als auch physikalische Eigenschaften zur Bestimmung von Aquivalent-
durchmessern genutzt.

Der Tragheitsradius Rg ist ein Aquivalentdurchmesser, der die Massenvertei-
lung innerhalb eines Korpers angibt. Berucksichtigt wird hierin der Abstand je-
des Partikels zum Schwerpunkt des Agglomerats (GI. (3-8)).
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(3-8)

Dabei steht n, fir die Anzahl der Primarpartikel, rs flr den Schwerpunkt des
Agglomerats und r; fur die Lage des betrachteten Primarpartikels. Abbildung
3.7 zeigt die Berechnung des Tragheitsradius schematisch.

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

3.5 Berechnung des volumenaquivalenten Kugeldurch-
messers

Bei diesem Durchmesser handelt es sich um einen geometrischen Aquivalent-
durchmesser. Er gibt den Durchmesser einer Kugel mit gleichem Volumen wie
das betrachtete Partikel an. Fur Agglomerate, die aus np, trockenen Partikeln
mit dem Durchmesser d, aufgebaut sind, lasst sich der volumendquivalente
Kugeldurchmesser dves (VES = volume equivalent sphere) leicht berechnen:

Mpp 1/3

dves = ) dpi’ (3-9)
i=1

Werden neben trockenen auch viskose Partikel betrachtet, die bei einer Kollisi-
on ineinander eindringen kénnen, wird der volumenéquivalente Kugeldurch-
messer dyes folgendermalien berechnet. Zunéchst wird das Feststoffvolumen
des Agglomerats Vgs nach Kap. 3.1 bestimmt. Damit lasst sich dann der
Durchmesser der volumengleichen Kugel berechnen zu:
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1/3

dygs = (g VFS) (3-10)

3.6 Berechnung des umhiillenden Kugeldurchmessers

Der Durchmesser der umhullenden Kugel dgspn (BSPH = bounding sphere) ist
wie der Tragheitsradius und der Durchmesser der volumengleichen Kugel
ebenso ein geometrischer Aquivalentdurchmesser. Bei der Berechnung dieses
Durchmessers wird zundchst der Schwerpunkt des Agglomerats berechnet (s.
Kap. 3.4). Dann wird der groRte Abstand eines Partikels zum Schwerpunkt be-
stimmt, der dann den Radius der umhtllenden Kugel Rgspy darstellt (s. Abbil-
dung 3.8).

Abbildung 3.8: Radius der umhullenden Kugel Rgsp. 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, ndmlich Lan-
ge, Breite und Héhe. 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 Kistenlinie eines Landes. Mit Hil-
fe eines Zirkels mit festem Malstab kann die Lange durch Abschreiten der
Kistenlinie auf einer Karte bestimmt werden. Durch Aufsummieren der ein-
zelnen Polygonziige kann die L&nge ermittelt werden. Wird allerdings der
MaRstab des Zirkels verringert, ergibt sich ein hoherer Wert der abgemessenen
Kistenlinie, da deren Struktur genauer abgebildet werden kann. Wird diese
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MaRstabreduzierung viele Male wiederholt und wird in einem doppelt-logarith-
mischen Diagramm die gemessene Lange der Kistenlinie log(l) Gber dem Re-
ziprokwert des Mafstabs log(1/&) aufgetragen, so ergbibt sich eine Gerade. Der
Zusammenhang zwischen | und & kann dann als Geradengleichung angegeben
werden:
log(1) =m - log (1) +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 Losung naheliegend.

= ¢ (1) , (3-12)

wobei ¢ = 10°. Bei immer hdheren Auflésung, also fiir & — 0, strebt I — oo.
Das bedeutet, dass die Lange der Kustenlinie | fir einen MaRstab der gegen
Null strebt, auf einer Karte mit konstanter Auflésung gegen einen Grenzwert
strebt. Daher wird fur jeden Verfeinerungsschritt eine Karte mit einer hoheren
Auflésung bendtigt. In diesem Beispiel erhalt man fir die Steigung einen Wert
von m = 0,36 (Peitgen et al. 1992). Hier steht m flr die Zirkel-Dimension der
Kistenlinie.

Das vorgestellte Beispiel zeigt, dass Kurven mit nicht-ganzzahliger Dimension
existieren. Kurven, Flachen oder Volumen mit nicht-ganzzahligen Dimensio-
nen werden Fraktale genannt. Das Konzept von Fraktalen wurde von Mandel-
brot (1987) in den 1980er Jahren eingeflihrt. Peitgen et al. (1992) stellen dar,
dass es mehr als zehn verschiedene Definitionen von Dimension, wie topologi-
sche Dimension, Hausdorff Dimension, fraktale Dimension, Selbstahnlich-
keits-Dimension oder Box-Dimension, gibt. Alle diese Definitionen sind fir
bestimmte Bereiche sinnvoll aber nicht notwendigerweise identisch. Nachfol-
gend sollen zwei Definitionen, die der Selbstahnlichkeits-Dimension und der
Box-Dimension néher erl&utert werden.

Peitgen und seine Koautoren beschreiben die Selbstahnlichkeits-Dimension
folgendermal3en. Eine Struktur ist exakt selbstahnlich, 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 missen dabei aus einer
Ahnlichkeits-Transformation (z.B. Verkleinerung) hervorgehen. Abbildung 3.9
zeigt einen selbstahnlichen Wiirfel, der auf 1/3 seiner Grol3e verkleinert wurde
(Abbildung 3.9 rechts), so dass 27 dieser kleinen Wirfel wieder den Wiirfel
bilden. Die Anzahl der Teile a und der Skalierungsfaktor & des Wirfels sind
uber einen Potenzansatz miteinander verknUpft.
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P (3-13)

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

log(a)
D= =3 3-14
oo () -

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

. o
<
_/
)%
d /
y y

Abbildung 3.9: Selbstahnlicher Wiirfel gebildet aus 27 kleineren Wirfeln, die um den
Faktor 1/3 runter skaliert wurden.

Natlrliche Fraktale wie z.B. Agglomerate sind nicht notwendigerweise selbst-
ahnlich. Trotzdem kann es nutzlich 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 Wir-
feln (3D) einer spezifischen Kantenldnge uberdeckt (Abbildung 3.10). Alle
nicht leeren Quadrate bzw. Wiirfel n, die einen Teil des Agglomerats beinhal-
ten, werden gezahlt und gegen die Auflésung (Kantenldnge) € in einem dop-
pelt-logarithmischen Diagramm aufgetragen, wobei die Gitterauflosung suk-
zessive verkleinert wird. Fir verschiedene Gitterweiten liegen die Punkte im
log(N)-log(1/¢)-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 Selbstéahnlichkeits-Dimension nicht mit
der Box-Dimension korrespondieren muss. Wéhrend die Box-Dimension in der
Ebene nie Uber 2 ansteigt, kann die Selbstahnlichkeits-Dimension Werte groRer
als 2 annehmen. Aus diesem Grund geben Peitgen et al. (1992) an, dass Uber-
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 Kantenlédnge & des Initialgitters sowie
des Bereichs, in dem das Gitter verfeinert wird, abhéngig. Daher sollten diese
Parameter angegeben werden, um reproduzierbare Ergebnisse zu erzielen. In
der vorliegenden Arbeit liegt ist die Kantenldnge des Initialgitters gleich der
halben Kantenldnge des Agglomerat umgebenden Wiirfels. Die Verfeinerung
wird bis zu einer Kantenldnge der Warfel, die dem mittleren Primarpartikel-
durchmessers im Agglomerat entspricht, durchgefihrt.

3.8 Zusammenfassung

Anhand des in dieser Arbeit vorgestellten Lagrangeschen Agglomerations-Mo-
dells kdnnen verschiedene Parameter zur Beschreibung von Agglomeratstruk-
turen bestimmt werden. Dies sind neben Porositat, Spharizitat und freier Ober-
flache auch verschiedene Aquivalentradien oder —durchmesser sowie die frak-
tale Dimension. Da es sich um einen Modellansatz handelt, missen bestimmte
Annahmen und Vereinfachungen zur Simulation von Agglomeratstrukturen ge-
troffen werden.

Es kdnnen bislang nur newtonsche-Fluide bei der Berechnung von Penetra-
tionsvorgéangen als Folge von Partikelkollisionen betrachtet werden. Gerade im
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Zusammenhang mit der Betrachtung von spriihgetrocknetem Milchpulver, das
aufgrund seiner komplexen Zusammensetzung aus Fetten, Eiweillen und Zu-
ckern nicht-newtonschen Charakter aufweist, ist dies eine starke Vereinfa-
chung. Eine weitere Vereinfachung wahrend des Penetrationsvorgangs von vis-
kosen newtonschen Partikeln ist die Annahme der Formstabilitat der Partikel.
Das bedeutet, dass wéhrend des Eindringens eines hoher viskosen Partikels in
ein nieder viskoses beide Partikel ihre sphérische Partikelform beibehalten.
Wahrend eines realen Penetrationsvorgangs dirfte dies sicherlich nicht zu be-
obachten sein, da sich aufgrund des Impulses wahrend des StoRes beide Parti-
kel verformen werden. Auch wahrend der nachfolgenden Penetration des héher
viskosen Partikels dirfte 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 kénnen.

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

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



4 Validierung der Modellteile anhand
verschiedener Testfalle

Fur die in dieser Arbeit durchgefiihrten Simulationen mit dem Euler-Lagrange-
Verfahren wurden die bereits bestehenden Programmpakete FASTEST (Schéfer
2010) und Lag3D (Sommerfeld 2010) verwendet. Die fir das in Abschnitt 3
vorgestellte Modell zur Beschreibung von Agglomeratstrukturen notwendigen
Anderungen 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 Gberprift werden. Eine Grundvoraussetzung flr
das Entstehen von Agglomeraten ist die Kollision zwischen zwei Partikeln.
Sind die Haftkrafte zwischen den Partikeln wahrend des StolRes groRer als die
Trennkréfte, kdnnen die miteinander kollidierenden Partikel aneinander haften
bleiben und somit Agglomerate bilden. In dem hier vorgestellten Testfall wur-
de unter Vernachléssigung der Gravitation sowie aller anderen &uReren Krafte
die Partikelbewegung im Vakuum nur durch Partikel-Partikel StoRe beein-
flusst. Mit Hilfe dieses einfachen Testfalls konnten somit verschiedene Aspekte
des Kollisionsmodells, wie die Generierung fiktiver StoRpartner oder der Ener-
gieerhalt im System, Gberprift werden. Mdégliche Beeinflussungen des Systems
durch eine fehlerhafte Berechnung einer Fluidstrdmung und eine daraus resul-
tierende fehlerbehaftete Partikeldispersion wurden durch die Simulation der
Partikelstolle im Vakuum ausgeschlossen. Der verwendete Testfall setzt sich
folgendermalien zusammen:
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In einen rechteckigen Wiirfel der Kantenlédnge 0,2 m, an dessen Randern perio-
dische™ Randbedingungen gelten, wurde ein Partikelsystem mit monodisper-
ser GroRenverteilung von 650 pm injiziert. Da im untersuchten Testfall durch
das Rechengitter keine Stromungsgradienten aufgeldst werden, kann das Re-
chengebiet theoretisch durch eine einzige Zelle abgebildet werden. Jedoch be-
notigt der Loser mindestens zwei Zellen in jeder Richtung, so dass 2° Zellen
verwendet wurden. Der VVolumenanteil der Partikel der Dichte p =117,5 kg/m3
im Wiirfel betrug 1,2:107%, so dass insgesamt eine Masse von m = 1.222-10° kg
im Rechengebiet vorhanden war. Bei der Injektion von 10* Parcels hatten alle
Partikel eine mittlere Geschwindigkeit von &4 =% =w = 0,0m/s und eine
Schwankungsgeschwindigkeitvon u’ = v' = w' = 0,29 m/s.

StoRt ein Partikel mit einem fiktiven Kollisionspartner zusammen, kann sich
die Geschwindigkeit des realen Partikels andern. Besitzt das reale Partikel eine
hohere Geschwindigkeit als das fiktive, Ubertragt es einen Teil seines Impulses
dem StoRpartner. Nach dem Stol? ist die Geschwindigkeit des realen Partikels
vom Betrag her geringer als vor dem Stol3. Andersrum empféangt das reale Par-
tikel, das eine geringere Geschwindigkeit besitzt als sein StoRpartner, einen
Teil des Impulses des fiktiven Partikels. Dementsprechend ist der Geschwin-
digkeitsbetrag des realen Partikels nach der Kollision hoher. Uber das Gesamt-
system gemittelt, sollten bei korrekter Implementierung beide Félle des Im-
pulstibertrags 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 Raumrichtungen™ gleich groR sind, kann die kinetische
Energie des Gesamtsystems mit Gleichung (4-1) zu Eyinjn = 1,542:10° J be-
rechnet werden.

m 3
Ekin,in = ? (urz + 17,2 + WIZ) = Em ) u'Z (4'1)

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

XV perjodische Randbedingung bedeutet, dass ein Partikel, das das Rechengebiet an einer Seite
verlasst, mit den selben Eigenschaften (Geschwindigkeit etc.) an der gegeniiberliegenden Seite
wieder in das Gebiet eintritt. Auf diese Weise kann ein unendlich grofRes Rechengebiet simu-
liert werden.

* isotropes System

“ Momentangeschwindigkeit



Validierung der Modellteile 77

gien der einzelnen Parcels und der darin enthaltenen Partikel summiert wird
(Gl. (4-2)).

N
m.
Ekinin = Z fnpip,i(uiz + ;% +w?) (4-2)
=1

Abbildung 4.1 zeigt den zeitlichen Verlauf der kinetischen Energie von 10*
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 Impulstbertrag auf die realen Partikel im Mittel gleich oft
vorkommt, ist demnach gerechtfertigt.
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Abbildung 4.1: Zeitlicher Verlauf der kinetischen Energie von 10* Parcels im
Rechengebiet um den Wert der initialen kinetischen Energie (rot).

Fir die Berechnung von Partikel-Partikel-StoRen*"" miissen 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 fur die Erstellung der
lokalen Statistik berticksichtigt. Somit wird die Gesamtstatistik in jeder Zelle
des Rechengebiets umso genauer, je grolier die Anzahl der betrachteten Parcels
ist und je langer die Parcels durch das Rechengebiet verfolgt werden (Samp-
ling-Zeit). Um den Einfluss sowohl von der Parcelanzahl als auch der Samp-

i Bej 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 durchgefiihrt. Wahrend der Rechnungen wurde zunéchst die
Anzahl der betrachteten Parcels, deren Spuren jeweils 2s lang verfolgt wurden,
von 10% auf 10° und schlieBlich auf 10* erh6ht. Die Verteilung der Geschwin-
digkeiten der fiktiven Partikel sollte dementsprechende mit der Gaul3verteilung
der injizierten realen Partikel™™" tibereinstimmen.

In Abbildung 4.2 bis Abbildung 4.4 sind die Geschwindigkeitsverteilungen pro
Zelle gezeigt. Durch eine Erhohung der Parcelanzahl kann die Geschwindig-
keitsverteilung der realen Partikel, die hier durch eine GauRverteilung 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 10 Parcels nicht wiedergegeben werden
kann. Wird die Zahl der verfolgten Parcels auf 10% erhéht, gleicht sich die Ge-
schwindigkeitsverteilung hinreichend gut der Gaul3verteilung der realen Parti-
kel an (Abbildung 4.3). Bei 10* Parcels stimmt die in jeder Zelle gespeicherte
Statistik der Partikelgeschwindigkeiten nahezu perfekt mit der der realen Parti-
kel Uberein. Flr eine gute Statistik der Eigenschaftsverteilungen der realen Par-
tikel sollte demnach eine mdglichst grolRe Anzahl an Parcels in Simulationen
verwendet werden. Natirlich steigt mit der Zahl der betrachteten Parcels auch
der Rechenaufwand, so dass ein Kompromiss zwischen guter Statistik und Re-
chenzeit gefunden werden muss.

o Qu

—Gaulk-Verteilung

Verteilungsdichte [10% s/m]

-1.2 -1 08 06 04 02 0 0.2 0,4 06 08 1 1,2
Geschwindigkeit v [m/s]

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

il Mittelwert 0,0 m/s, Standardabweichung 0,29 m/s
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¢u
& —Gaul-Verteilung

Verteilungsdichte [105 s/m]

-1,2 -1 08 06 04 -02 0 0,2 04 0,6 08 1 1.2
Geschwindigkeit v [m/s]

Abbildung 4.3: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 10° Parcels, die 2s durch das
Rechengebiet verfolgt wurden.
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Abbildung 4.4: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 10 Parcels, die 2s durch das
Rechengebiet verfolgt wurden.

In realitdtsnahen Simulationen wird normalerweise ein Fluid berticksichtigt,
dass eine gewisse Hauptstromungsrichtung aufweist. Fir 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 bendétigten Parcels fiir eine gute Sta-
tistik in etwa abgeschatzt 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 langerer Sampling-Zeit haufiger 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 langer die betrach-
teten 10° Parcels durch das Rechengebiet verfolgt werden, desto haufiger be-
finden sie sich in jeder Zelle und werden haufiger 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.

ou

—Gaulk-Vertellung

Verteilungsdichte [105 s/fm]

-1,2 -1 08 06 04 02 0 0,2 04 06 08 1 1.2
Geschwindigkeit v [m/s]

Abbildung 4.5: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 1000 Parcels, die 4s durch das
Rechengebiet verfolgt wurden.
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Abbildung 4.6: Geschwindigkeitsverteilung pro Zelle von 1000 Parcels, die 8s durch das
Rechengebiet verfolgt wurden.

In einem weiteren Testfal*™ wurde ein bindres Gemisch aus Partikeln in den
Warfel eingegeben. Beide Partikelfraktion hatten eine Grof3e von 650 um und
unterscheiden sich lediglich in ihrer Dichte von pa = 117,5 kg/m3 der Fraktion
A und pg = 235 kg/m? der Fraktion B. Die Simulationen wurden ebenfalls im
Vakuum durchgefihrt, um den Testfall moglichst einfach zu gestalten und ei-
nen Einfluss einer Fluidstromung auszuschlieBen. Weiterhin wurde die Agglo-

XX 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 Uberprifen.
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meration der Partikel ausgeschlossen und lediglich das Kollisionsverhalten un-
tersucht.

Interpartikuldre Kollisionen in einem bindren System veranschaulichen das un-
terschiedliche Kollisionsverhalten der einzelnen Fraktionen. Der wahrend der
Kollision Ubertragene Impuls héngt neben der Geschwindigkeit auch von der
Masse des stoRenden Partikels ab. Bei Partikeln gleicher Grof3e ist der Impuls-
Ubertrag von Partikeln mit hoherer Dichte und somit hoherer Masse an leichte-
re Partikel groRer als im umgekehrten Fall. Folglich unterscheiden sich die Ge-
schwindigkeitsdnderungen wéhrend des StoRes von schweren und leichten Par-
tikeln. Daraus resultiert eine héhere turbulente kinetische Energie der leichte-
ren Partikelfraktion und eine niedrigere turbulente kinetische Energie der
schwereren Fraktion gegenuber 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 Wurfel zugegeben. Insgesamt wur-
den 10° Parcels fiir 3s durch das Rechengebiet verfolgt. Wahrend der ersten
Iteration wurde die Statistik in jeder Zelle fiir die Generierung der fiktiven Kol-
lisionspartner bestimmt. Im zweiten Durchlauf wurden die Kollisionen zwi-
schen den Partikeln beruicksichtigt und der Zustand der Partikel am Ende der
Simulationszeit gespeichert. In der néchsten Iteration wurden die Partikel mit
der Geschwindigkeit aus der vorangegangen Rechnung in die Doméne injiziert,
so dass sich das System einem Gleichgewichtszustand annéherte. 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 VVolumenanteil der
leichten Fraktion konstant bei os = 1,3-10 gehalten wurde. Der VVolumenan-
teil der Partikelfraktion B wurde zwischen og = 6,5:10™ und 4,0-10° variiert.
Es wurden nur ideal elastische Kollisionen bertcksichtigt. Solange die Volu-
men- und damit auch die Anzahlkonzentration der Fraktion A gréRer als die
der Fraktion B ist, ist die Kollisionsfrequenz von StoRen der Partikelfraktion A
untereinander wesentlich hoher als zwischen allen anderen Partikelkombinatio-
nen. Abbildung 4.7 zeigt die Zusammensetzung des Systems bei héherer 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 fga
von StolRen B-A hoher ist, als die Frequenz fgg der Partikel B untereinander.
Andererseits sieht ein Partikel A (grau) wesentlich mehr Partikel A in seiner
Nachbarschaft als Partikel B (rot) und kollidiert hdufiger mit Partikeln dersel-
ben Fraktion, somit ist die Kollisionsfrequenz faa hoher als fag. 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 groB, treten alle méglichen Kollisionsarten gleich oft auf und
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die Kollisionsfrequenzen faa, fas, fss und fga sind ebenfalls gleich groRR. Wird
der Volumenanteil der Fraktion groRer als der von Fraktion A, werden die Kol-
lisionen durch die Partikel A limitiert und die Kollisionsfrequenz der Partikel B
untereinander ist am hdchsten.

@00 O
OO. O
oceo°o

Abbildung 4.7: Abschatzung 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 ag etwa konstant bleibt. Da der Volumenanteil im Gesamtsystem
ansteigt, werden beide Partikelfraktionen aufgrund héherer Kollisionsanzahlen
stérker ,,durchgeschttelt”. 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).
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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 fag 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 lasst. Bei hoherem VVolumenanteil B ,,sehen* die Par-
tikel A mehr Partikel B als A und die Kollisionsfrequenz fag ist hoher 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 Ubereinstimmungen 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 Uber-
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 Ubereinstim-
mungen.

Da die Konzentration der Fraktion A konstant ist, nimmt die Kollisionsfre-
quenz fga nur leicht, aufgrund einer mit steigendem Volumenanteil ag zuneh-
menden Schwankungsintensitat 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 Ubereinstimmungen mit
den Simulationen.
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Abbildung 4.9: Kollisionsfrequenzen zwischen Fraktion B und beiden Fraktionen B und
Aim Vergleich mit LES Daten (Gourdel et al. (1998)) und Daten von Sommerfeld (2001)
(So).

Wahrend der Kollisionen werden vor allem die Partikel der Fraktion A stark
»durchgeschittelt“ 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 o nicht so stark aus-
fallt. Die kinetische Energie der Partikelfraktionen berechnet sich mit Glei-
chung (4-1), wenn fur 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 Ubereinstimmungen sind auRer bei hohen Konzentra-
tionen von Fraktion B sehr gut. Der Anstieg der Partikelfluktuationsgeschwin-
digkeiten durch hohere Volumenanteile der Partikel B erklart den leichten An-
stieg der Kollisionsfrequenzen faa und fga, auf den bereits eingegangen wurde.
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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
PartikelgroRe die Kollisionswahrscheinlichkeit der jeweiligen Partikelfraktion
ansteigt. Nachdem die Agglomeration in Kapitel 4.1 vernachlassigt wurde,
fand diese in einem nachsten Schritt Berlicksichtigung und somit auch eine An-
derung der GroRenverteilung. Bei diesen Agglomerationsvorgéangen wurde die
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Bildung von Agglomeratstrukturen zunédchst nicht betrachtet und die entstande-
nen Agglomerate als volumenaquivalente Kugeln behandelt™.

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 Wiirfel enthielt hierflir 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 Eigenschaft

Turbulente kinetische Ener-

el 0.06 m*s?  Partikelmaterialdichte 1000 kg'm

: _ 105
Turbulente Dissipationsrate ¢ 10 m?s™ Partl.kEI Volumen oA = 10_3
anteil ag =10

Turbulentes integrales Zeit- Hamaker-Konstante

-4 1019
maR T, 9.6-10" s A 5.0-107J
::agra”ges‘:hes Langenmal 526 104m  StoRzahl e 0.6

E

-5 . aq

Partikel Relaxationszeit T, 1'2'10_3 S Reibungskoeffizient 0.4
1.2-10°s ¢

Stokes-Zahl St 28;25 B Grenzdruck py 5.0-10° Pa

Partikeldurchmesser 2-20pm Kontaktabstand 4.0-10°m

Da auRer der Widerstandskraft sowohl die Gravitation als auch andere zusatzli-
che Kréfte bei diesem Testfall vernachldssigt 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 Strdmungswider-
stand (2-37) bertcksichtigt. Kapitel 2.2.3 beschreibt die Auftreffwahr-
scheinlichkeit np, die ein mogliches Vorbeifliegen eines kleinen Partikels ent-
lang einer Grenztrajektorie um ein groReres Kollektorpartikel abschatzt (vgl.
Gl. (2-65)). Aus den Gleichungen (2-64) und(2-65) folgt, dass sich besonders
bei stark unterschiedlichen PartikelgroRen die Auftreffwahrscheinlichkeit be-
merkbar macht. Um deren Einfluss sowohl auf die Kollisions- sowie die Ag-
glomerationsrate zu untersuchen, ist ein bindres Partikelgemisch simuliert wor-
den. Der Durchmesser der Partikelfraktion A variierte zwischen 2 um und
20 um, wéhrend Fraktion B eine feste Grofie von 20 um hatte. Die Simulatio-

* Die Strukturentstehung von Agglomeraten wird in Kap. 4.4 und Kap. 4.5 in akademischen
Testfallen, sowie in Kap. 5 am Beispiel eines Spriihtrockners untersucht.
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nen wurden sowohl mit als auch ohne Beriicksichtigung der Auftreffwahr-
scheinlichkeit durchgefihrt.

Aus Gleichung (2-63) folgt, dass die Kollisionswahrscheinlichkeit proportional
zur PartikelgroRe sowie zur Partikelanzahl ist. Zwar steigt die Kollisionswahr-
scheinlichkeit mit steigendem Partikeldurchmesser der Fraktion A an, jedoch
nimmt gleichzeitig die Partikelanzahl bei konstantem Volumenanteil aa stark
ab. Der Einfluss der Partikelanzahl auf die Kollisionswahrscheinlichkeit ist
groRer als die DurchmesservergrofRerung. Dies spiegelt sich in der sinkenden
Kollisionsfrequenz bei steigender Partikelgrofie A in Abbildung 4.11 wider. Da
die Partikelkollision die Voraussetzung einer moéglichen Agglomeration ist,
muss die Agglomerationsfrequenz mit der Kollisionsfrequenz sinken. Ohne
Berlcksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit konnen alle Kollisionen, die
durch das Modell detektiert wurden, zur Agglomeration fiihren. Das Kriterium
fir Agglomeration ist die kritische Geschwindigkeit Gl. (2-80), die umgekehrt
proportional zur PartikelgroRe ist. Folglich nimmt auch die Agglomerations-
frequenz mit steigendem Partikeldurchmesser der Fraktion A ab (Abbildung
4.11).
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Abbildung 4.11: Bindre Partikelkollisionen zwischen den Fraktionen A und B ohne
Berucksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit in Abhéngigkeit der Partikelgroe der
Fraktion A (Kollisionsfrequenz fc, Agglomerationsfrequenz fa, Agglomerationseffizienz

fa/fc und relative Partikelanzahl Nt/NO).

Wird das Verhéltnis zwischen der Agglomerationsfrequenz f, und der Kollisi-
onsfrequenz f. gebildet, kann eine Agglomerationseffizienz f./f. definiert wer-
den. Fuhrt 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 flhrt. Der Einfluss des ansteigenden Partikeldurchmessers
der Fraktion A auf die Agglomerationseffizienz ist groRer als auf die Frequen-
zen der Kollision und Agglomeration. Dies ist sowohl der Abhangigkeit der
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Kollisions- als auch der Agglomerationswahrscheinlichkeit von der Partikel-
grolle geschuldet. Wéhrend 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, fihrt die fortschreitende Agglomeration der Partikel zu einer Abnah-
me der Kollisionsfrequenz f. und somit ebenso zu einer Reduzierung der Ag-
glomerationshéufigkeit. Daraus lasst sich der groRere Gradient im Verlauf der
Agglomerationsfrequenz f, erkléren, was wiederum zu einer starken Abnahme
der Agglomerationseffizienz f./f; fihrt (s. Abbildung 4.11).

Das Einfuhren der Auftreffwahrscheinlichkeit in die Simulationen fiihrt zu ei-
ner sehr viel niedrigeren Kollisionsfrequenz f, und damit auch Agglomerati-
onsfrequenz f, (Abbildung 4.12). Bei stark unterschiedlichen Partikeldurch-
messern, ist der groRte Einfluss der Auftreffwahrscheinlichkeit auf die Kolli-
sionsfrequenz zu beobachten. Kleine Partikel kdnnen dem Fluid entlang einer
sog. Grenztrajektorie um das Kollektorpartikel folgen, so dass keine Kollision
vorkommt. Partikel mit héher Trégheit werden nicht durch das Fluid um das
Kollektorpartikel getragen, so dass es zu einer Kollision kommt. Abbildung
4.12 zeigt die Kollisionsfrequenz tiber dem Partikeldurchmesser der Fraktion
A.
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Abbildung 4.12: Binare Partikelkollisionen zwischen den Fraktionen A und B mit
Berucksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit in Abhéngigkeit der PartikelgroRe der
Fraktion A (Kollisionsfrequenz fc, Agglomerationsfrequenz fa, Agglomerationseffizienz

fa/fc und relative Partikelanzahl Nt/NO).

Zunachst nimmt die Kollisionsfrequenz f. ab, steigt jedoch mit steigendem
Durchmesser der Partikelfraktion A wieder leicht an und bleibt fur 10 pm und
20 pum konstant. Dies liegt im schwindenden Einfluss der Auftreffwahrschein-
lichkeit mit Angleichung der Partikeldurchmesser begriindet. SchlieRlich liegt
der Wert fur die Kollisionsfrequenz fur gleich grolRe Partikel etwas niedriger
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als bei der Simulation ohne Beriicksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit
(vgl. Abbildung 4.11). Die Auftreffwahrscheinlichkeit wirkt sich jedoch nicht
nur auf die Kollisionsfrequenz, sondern auch auf die Agglomerationsfrequenz
aus. Der fur die Berechnung der Auftreffwahrscheinlichkeit verwendete Trag-
heitsparameter W (GI. (2-64)) ist proportional zur Relativgeschwindigkeit der
Partikel. Das heif3t, 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. Fiir das Eintreten einer Agglomeration zwischen trockenen Partikeln
ist die kritische Geschwindigkeit vt (Gl. (2-80)) und die Relativgeschwin-
digkeit der stoRBenden 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).
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Abbildung 4.13: Anderung der PartikelgréRnenverteilung tiber der Simulationszeit
aufgrund von Agglomeration. Der injizierte Volumenanteil der Partikel betrug a = 107,

AnschlieBend wurde der Effekt der Agglomeration auf die PartikelgroRenver-
teilung untersucht, indem eine logarithmisch normalverteilte GréRenverteilung
in das Rechengebiet eingegeben wurde. Zunéchst wurde keine Strukturbildung
der entstehenden Agglomerate in den Simulationen bericksichtigt. Bedingt
durch die Agglomeration, veranderte sich die anfanglich injizierte Gro3enver-
teilung wahrend einer Simulation kontinuierlich. Aufgrund der Agglomeration
entstehen neue GrolRenklassen und die Verteilung wird mit der Zeit breiter.
Abbildung 4.13 zeigt die PartikelgroRenverteilung bei verschiedenen Simula-
tionszeiten. Die zum Zeitpunkt t = 0 s injizierte monomodale GréRRenverteilung
wird zundchst breiter und zeigt ab t = 3 s zunehmend weitere Maxima. Diese
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Multimodalitat resultiert aus der Anlagerung verschiedener Partikel diskreter
GroRenklassen. In der Simulation werden Agglomerate als Partikel mit dem
Durchmesser einer volumengleichen Kugel behandelt. Dadurch entstehen wei-
tere diskrete PartikelgroRenklassen, was sich aus Abbildung 4.13 ablesen l&sst.

4.3 Einfluss des Aquivalentdurchmessers auf die Parti-
keldispersion

In turbulenten Strémungen erfolgt der Partikeltransport nicht nur durch Kon-
vektion, sondern auch durch Turbulenzwirbel, wodurch Partikel auch quer zur
Strémungsrichtung transportiert werden kénnen. Man spricht dabei von turbu-
lenter Dispersion. Zur Uberpriifung der Leistungsfahigkeit 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 Grundflache von 200 x 200 mm simuliert, der von einer
vertikal aufwarts gerichteten Luftstromung mit einer mittleren Geschwindig-
keit von U = 6,55 m/s durchstromt wurde. Abbildung 4.14 zeigt die Messstre-
cke des Experiments von Snyder und Lumley schematisch.
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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 Strémungsrichtung x (u‘-Komponente) und
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XXi

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

v_ 42,4 - (% - 16,0), U—Zz =394 (% - 12,0) (4-3)

ulz ’

<

Hierin steht M fir die Gitterweite von 25,4 mm. Die turbulente kinetische
Energie k kann aus:

1
k= > w?+2v? (4-4)

bestimmt werden. Fur die Dissipation ¢ der turbulenten kinetischen Energie
gilt:

U dk?
=——— 4-5
€ > dx (4-5)

Zusammen mit Gleichung (4-3) und (4-4) ergibt sich aus Gleichung (4-5) die
Dissipation € zu:

€= U* ! + 2 (4-6)
ZM\ 424 (5 - 16,0)2 394 (3 - 12,0)2

Anhand dieser Gleichungen fur die turbulente kinetische Energie k (Gl. (4-4))
und die Dissipation € (Gl. (4-6)) lasst 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 kénnen verschiedene Dispersionsmodelle zur Berechnung
von Partikelflugbahnen getestet werden. Daflir wird das Stromungsfeld inner-
halb des Windkanals durch die Angabe von k und € vorgegeben. Jede Zelle des
Rechengitters wird mit den aus Gleichung (4-4) und (4-6) berechneten Werten
belegt. Fir die Berechnung der Partikelflugbahnen wird die, fur das betrachtete
Partikel sichtbare, instantane Fluidgeschwindigkeit mit dem verwendeten Dis-
persionsmodell berechnet.

I Es wird von einer isotropen Strémung in den lateralen Richtungen y und z ausgegangen, so
dass v = w” angenommen wird.
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Zur Uberpriifung der korrekten Vorbelegung des Stromungsfeldes 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.
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Abbildung 4.15: Abklingen der Turbulenz U?/u? des vorgegebenen Strémungsfeldes in
Abhéngigkeit der stromabwartsgerichteten Position x/M.
Im Experiment werden die Partikel bei der dimensionslosen Position x/M = 20
tber ein dinnes Rohr mit der lokalen Stromungsgeschwindigkeit 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)

Durchmesser Dichte Stokessche Relaxationszeit
[pm] [g/cm?] [ms]

Maispollen 87,0 1,0 20,0 ‘

Partikel

Die Partikeldispersion wurde als mittlere quadratische Verschiebung begin-
nend bei x/M = 68,4 an verschiedenen Positionen stromabwarts 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 Hauptstrémungskomponente 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 o, = oy = oy = 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-
onsmodelle®" durchgefihrt. In den Simulationen wurden nur der Strémungs-
widerstand und die Gravitation als angreifende Kréfte berticksichtig. Insgesamt
wurden jeweils 10° 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 fur die Berechnung der instantanen Fluidgeschwindig-
keit am Partikelort von einer isotropen Strémung ausgegangen. Im Experiment
ist jedoch klar eine Hauptstromungsrichtung zu erkennen, so dass die Annahme
einer Isotropie nicht korrekt ist. Demgegeniiber bildet das anisotrope Langevin-
Modell, welches in den folgenden Kapiteln und insbesondere fir die Simula-
tion eines industriellen Sprihtrockners (Kap. 5) verwendet wird, das Experi-
ment perfekt ab.

Bei der Simulation von Partikelflugbahnen mit dem Lagrangeschen Punktparti-
kel-Ansatz, miissen Agglomerate durch einen geeigneten Aquivalentdurchmes-
ser abgebildet werden. Im vorangegangenen Kapitel wurden verschiedene
Maglichkeiten vorgestellt, Agglomerate mittels eines Aquivalentdurchmessers
zu beschreiben. In wieweit die Wahl des Aquivalentdurchmessers das Verhal-
ten von Agglomeraten in turbulenten Strémungen beeinflusst, soll im folgen-
den Testfall gezeigt werden. In verschiedenen Simulationen wurden die Durch-
messer der injizierten Punktpartikel variiert. Die Durchmesser stellten ver-
schiedene Aquivalentdurchmesser eines kiinstlich erzeugten Agglomerats dar.

i Die Modelle sind im Kapitel 2.2.2 beschrieben und sollen hier nicht weiter erlautert werden.
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Das Agglomerat wurde kiinstlich erzeugt und dessen Struktur durch das neuar-
tige Modell (s. Kap. 3) analysiert. Abbildung 4.17 zeigt das verwendete Agglo-
merat bestehend aus 100 Primé&rpartikeln der Dichte 1000 kg/m? in zwei ver-
schiedenen Ansichten. Das Agglomerat weist eine Porositat von 0,807 auf. Als
charakteristische Aquivalentdurchmesser des Agglomerats kénnen der volu-
menédquivalente Durchmesser dyes =23 um, der Trégheitsdurchmesser
ds = 30 um und der hiillvolumenaquivalente Durchmesser™™ dyg.ves = 40 pm
angegeben werden.

Abbildung 4.17: In der Dispersionsstudie verwendetes Agglomerat aus unterschiedlichen
Ansichten (Anzahl der Primarpartikel: 100, Porositat: 0,807, volumenaquivalenter
Durchmesser: dygs = 23 um, Tragheitsdurchmesser dg = 30 um, hillvolumenaquivalenter
Durchmesser dygi.ves = 40 um, Dichte der Primérpartikel: p = 1000 kg/m3).

Aus Abbildung 4.18 wird offensichtlich, dass die untersuchten Partikeldurch-
messer (dves, de und dygives ) zu einer unterschiedlichen Partikeldispersion

fihren. Die Abweichung zwischen VVolumenéquivalent- und Hillvolumenaqui-
valentdurchmesser betragt etwa 14 %.

il Djeser Durchmesser berechnet sich aus dem Volumen der konvexen Hiille, die das Agglo-
merat umschlief3t.
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Abbildung 4.18: Mittlere quadratische Verschiebung (Partikeldispersion) als Funktion
der Zeit von Partikeln unterschiedlichen Aquivalentdurchmessers.

Um die Dispersion von Agglomeraten in turbulenten Stromungen korrekt vor-
hersagen zu konnen, ist es erforderlich, einen geeigneten Aquivalentdurchmes-
ser zu finden. Aus Untersuchungen von Stiibing et al. (2011) geht hervor, dass
der Durchmesser der projizierten Querschnittsflache der konvexen Hiille sehr
gut geeignet ist, ein Agglomerat als Punktpartikel zu charakterisieren. Dieser
Aquivalentdurchmesser kann in der vorliegenden Arbeit nicht bestimmt wer-
den, da die Rotation von Agglomeraten aufgrund angreifender fluiddynami-
scher Kréfte nicht berticksichtigt wird. Um die angestromte Flache eines Ag-
glomerats zu bestimmen, muss dessen Orientierung in der Strémung bekannt
sein. In dieser Arbeit wird die Orientierung von Agglomeraten durch einen
Zufallsprozess wéhrend eines Kollisionsereignisses bestimmt (s. Kap. 3). Um
aber den Durchmesser der angestromten Querschnittsflache der konvexen Hul-
le eines Agglomerats fir die Dispersion zu berlcksichtigen, muss die Orientie-
rung zu jedem Zeitschritt bei der Berechnung der Partikelflugbahn bekannt
sein. Dies ware ein zu groRer rechnerischer Aufwand, um industriell relevante
Stromungen, in denen sehr viele Partikel dispergiert sind, in einem Uberschau-
baren Zeitrahmen zu simulieren. Daher wird in der vorliegenden Arbeit der
Tragheitsdurchmesser als Aquivalentdurchmesser verwendet. Anhand des fiir
die hier vorgestellten Simulationen zu Grunde liegenden Experiments, kénnen
Agglomerate mit definierten Struktureigenschaften experimentell untersucht
werden. Auf Grundlage dieser so geschaffenen Datenbasis, kann in weiteren
Simulationen der verwendete Aquivalentdurchmesser tberpriift 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 Plausibilitat getestet werden soll. Dazu wurde zundchst das
Verhalten vollstandig getrockneter Partikel in einem Wurfel 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

Turbulente kinetische Energie k 0,06 m2/s®
Turbulente Dissipationsrate & 10 m¥/s®
Turbulentes integrales Zeitmald T, 9,6:10s
Lagrangesches Langenmal L 5,76-10" m
Primérpartikeldurchmesser 12 um
Partikel Materialdichte 1000 kg/m?
Partikel Relaxationszeit 1, 7,62:10% s
Stokes-Zahl St 0,46
Partikel VVolumenanteil o 0,001
Hamaker Konstante A 5,010
StoRzahl e 0,6
Reibungskoeffizient ¢ 0,4
Grenzdruck p,, 5,0-10° Pa
Kontaktabstand 4,010 m

Um Agglomerate mit Hilfe des Lagrangeschen Punktpartikelansatzes berech-
nen zu kénnen, missen sie durch einen geeigneten Aquivalentdurchmesser
charakterisiert werden. Simulationen mit verschiedenen Aquivalentdurchmes-
sern (vgl. Kap. 4.3) haben einen deutlichen Einfluss auf das Dispersionsverhal-
ten der Partikel gezeigt. Aus dem Volumen aller agglomeratbildenden Primaér-
partikel kann der Durchmesser einer Kugel gleichen Volumens gebildet und
das Agglomerat beschrieben werden. Auch die Reprasentation eines Agglome-
rats durch seine umhiillende Kugel ist denkbar. Beide Aquivalentdurchmesser
kénnen vom Durchmesser eines Agglomerats abweichen. Wahrend der umhil-
lende Kugeldurchmesser einen relativ groReren Durchmesser darstellt, ist der
Durchmesser der volumenaquivalenten Kugel geringer. Desweiteren kénnen
beide Aquivalentdurchmesser nicht die Agglomeratstruktur beriicksichtigen, so
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dass es keinen Unterschied macht, ob das Agglomerat kettig oder kompakt
sphérisch ist.

Desweitern wurde im vorangegangenen Kapitel als Aquivalentdurchmesser der
Durchmesser einer Kugel mit gleichem Volumen wie die konvexe Hulle um
das Agglomerat vorgestellt. Bei diesem Aquivalentdurchmesser wird zwar die
Struktur eines Agglomerats berticksichtigt, jedoch kénnen auch hier kettige
und kompakte Agglomerate nicht gut unterschieden werden. Bei gleicher Pri-
marpartikelanzahl kann der Hillvolumendquivalentdurchmesser eines Agglo-
merats bei dem die Priméarpartikel in einer einzelnen Kette angeordnet sind,
genauso grol3 sein wie bei einem Agglomerat, dessen Primarpartikel kugelig
um ein Zentralpartikel angeordnet sind. Besteht ein Agglomerat beispielsweise
aus sternférmig angeordneten Primarpartikeln, schlie3t die konvexe Hulle viel
,Luft” ein, so dass der resultierende Hullvolumendquivalentdurchmesser sehr
grol ist.

Um den Einfluss der Wahl des Aquivalentdurchmessers auf die Agglomerat-
bildung zu untersuchen, wurden Simulationen mit dem volumendaquivalenten
Kugeldurchmesser (VES), dem umhullenden Kugeldurchmesser (BSPH) und
dem Tragheitsdurchmesser (GYR)*™ durchgefiihrt. Simuliert wurden jeweils
monodisperse Partikel mit einem Durchmesser von 12 um. Die Partikel wurden
mit der lokalen Fluidgeschwindigkeit homogen verteilt in das Rechengebiet
injiziert, insgesamt fiir 5 s im Rechengebiet verfolgt und schliel3lich 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 zusatzli-
chen Kréfte auf die Partikel bertcksichtigt. Nachfolgend werden die Ergebnis-
se der Simulationen an ausgewéhlten 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 héher, je
groler der Partikeldurchmesser ist. Werden Agglomerate mit verschiedenen
Aquivalentdurchmessern betrachtet, hiangt die Kollisionswahrscheinlichkeit so-
mit auch vom gewdhlten Durchmesser ab. Von den verwendeten Aquivalent-
durchmessern (VES, GYR und BSPH) bertcksichtigt nur der Trégheitsdurch-
messer die Agglomeratstruktur und kann in Abhéngigkeit der Agglomerat-
morphologie unterschiedliche Werte annehmen. Besteht ein Agglomerat bei-
spielsweise aus zehn gleich groRen Primarpartikeln, ist der Tragheitsdurchmes-

WV Dije hier verwendeten Abkiirzungen fur die unterschiedlichen Aquivalentdurchmesser
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 Primarpartikel jedoch eine Kette ist der Trégheitsradius grofRer,
da sich die Masse innerhalb des Agglomerats bis weit nach auRen verteilt. Der
Tréagheitsradius bewegt sich in Abhéangigkeit der Agglomeratstrukturen zwi-
schen den beiden anderen Aquivalentdurchmessern. Da der Durchmesser der
umhiillenden Kugel den groRten Wert der hier untersuchten Aquivalentdurch-
messern darstellt, ist die zu erwartende Anzahl an Kollisionen somit am hdchs-
ten. Abbildung 4.19 zeigt die Anzahl an vorausberechneten Kollisionen fir die
verschiedenen Aquivalentdurchmesser (in Tabelle 4-4 sind die Zahlenwerte
aufgelistet).

Tabelle 4-4: Kollisionsanzahl ohne Bericksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit.

VES GYR BSPH |
Missed 1341088 4482735 11041780
Kollision 2087860 3186677 2131669

Agglomeration 447526 489524 222921

Wie erwartet ist die Zahl der berechneten Kollisionen fiir den Durchmesser der
umhillenden Kugel (BSPH) am gréRten und fiir den volumenaquivalenten Ku-
geldurchmesser (VES) am kleinsten. Die Zahl der berechneten Kollisionen fiir
den Trégheitsdurchmesser liegt ndher am Fall VES, da sich der Tréagheits-
durchmesser nicht so stark vom VES-Durchmesser unterscheidet, wie vom
Durchmesser der BSPH. Die in Abbildung 4.19 gezeigte Anzahl der Kollisio-
nen steht fir die tatséchlich ausgefiinrten Kollisionen, wéhrend die Zahl fir
»missed* die Anzahl an verpassten Kollisionen angibt.
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Abbildung 4.19: Kollisionszahlen trockener Partikel nach 5s Simulationszeit
charakterisiert durch unterschiedliche Aquivalentdurchmesser ohne Beriicksichtigung
der Auftreffwahrscheinlichkeit.

Nicht alle der vorausberechneten Kollisionen werden auch tatséchlich ausge-
fihrt. Das Strukturmodell berticksichtigt bei einer vorausberechneten Kollision
den Aufbau des Agglomerats. Wie bereits in Kap. 3 erlautert, kann ein heran-
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fliegendes Partikel aufgrund der Morphologie an den Primérpartikeln vorbei-
fliegen, so dass keine Kollision ausgefuhrt wird. Dieser Fall wird als ,,missed”
bezeichnet und ist in Abbildung 4.19 eingetragen. Der Anteil an verpassten
Treffern (,,missed”) ist fur den Fall des umhullenden Kugeldurchmessers mit
etwa 84% am hdchsten. Beim Trégheitsdurchmesser 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 fiir ,,Agglomeration®
gibt die Zahl der tatsachlich stattgefundenen Kollisionen an, die zu einem An-
haften der stossenden Partikeln gefiihrt hat.

Bei Verwendung der umhiillenden Kugel als Aquivalentdurchmesser fiir ein
Agglomerat ist der leere Raum sehr grof3. Betrachtet man ein sehr kettiges Ag-
glomerat (Abbildung 4.20 grin) wird sofort klar, dass viele der durch das sto-
chastische Kollisionsmodell bestimmten Auftreffpunkte auf der Oberflache der
umhillenden Kugel zu keiner Kollision fiihren kénnen, weil kein Primérparti-
kel vom stolRenden Partikel getroffen werden kann. Je kleiner der berticksich-
tigte Aquivalentdurchmesser ist, desto geringer ist auch der leere Raum inner-
halb dieses Aquivalentpartikels. Im Falle des Tragheitsdurchmessers oder der
volumen&quivalenten Kugel kann es sogar sein, dass Primdrpartikel tber die
Grenze dieses Aquivalentdurchmessers hinausragen. Abbildung 4.20 zeigt ty-
pische Agglomerate aus den Simulationen fiir die verschiedenen Aquivalent-
durchmesser. Es ist deutlich eine Verschiebung von sehr kompakten (VES) hin
zu eher kettigen Agglomeraten (BSPH) zu erkennen. Dies ist eine Folge aus
der Berlicksichtigung der Agglomeratstruktur wéhrend eines Stol3es, nachdem
durch das stochastische Kollisionsmodell ein Auftreffpunkt fur das stoRende
Partikel bestimmt wurde. Fur die BSPH-Agglomerate ist die Mdglichkeit, ein
Partikel innerhalb der &quivalenten Kugel zu treffen geringer als fir den Fall
der VES-Agglomerate.

Abbildung 4.20: Agglomerate aus den Simulationen ohne Berticksichtigung der Auftreff-
wahrscheinlichkeit bei Verwendung unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser. Blau:
VES (nyp = 157; £ = 0,85; Rg = 44,3 um; D; = 2,29). Rot: GYR (n,, = 266; € = 0,91,

Rg =68,8 um; Df = 2,1). Grin: BSPH (n,, = 107; € = 0,93; Rg = 116,1 um; D; = 1,82).
Ein weiterer Punkt, der durch die Wahl des Aquivalentdurchmessers beein-
flusst wird, ist neben der Partikelflugbahn (vgl. Kap. 4.3) auch die Hohe der
berechneten Kollisionswahrscheinlichkeit. Wie aus Gleichung (2-63) hervor-



Validierung der Modellteile 99

geht, ist die Kollisionswahrscheinlichkeit umso héher, je groRer der Durchmes-
ser des Kollisionszylinders ist (Abbildung 2.5). Dieser wird gebildet durch die
Radien der beiden StoBpartner. Im vorliegenden Fall ist der Radius der Primér-
partikel konstant bei 12 um. Der Radius der Agglomerate, die den zweiten
Kollisionspartner darstellen kénnen, wéchst mit der Zahl der agglomeratbil-
denden Primarpartikel an. Der Radius der umhillenden Kugel ist dabei immer
groRer als der der volumenéquivalenten Kugel oder der Tréagheitsradius. Somit
ist auch die berechnete Kollisionswahrscheinlichkeit der Agglomerate, die
durch die umhillende Kugel abgebildet werden, am hochsten. Als Resultat
daraus ist die Kollisionsrate ebenso am groRten fir die umhillende Kugel. Ab-
bildung 4.19 zeigt, dass die Zahl der tatséchlich stattgefundenen Kollisionen
bei der umhillenden Kugel am niedrigsten ist. Fir den Tragheitsdurchmesser
und den Durchmesser der volumenaquivalenten Kugel ist die Zahl der Kollisi-
onen und die Zahl der Agglomerationen etwa gleich, wobei die Anzahl beim
Trégheitsdurchmesser etwas groRer ist. Dass nicht jede Kollision von trocke-
nen Partikeln in einer Agglomeration enden muss, wird aus Gleichung (2-80)
ersichtlich. Nur wenn die Relativgeschwindigkeit wahrend der Kollision unter
einem Grenzwert uyq; liegt, reichen die Haftkréafte (van-der-Waals-Kréafte) aus,
um die Partikel aneinander zu halten.

Abbildung 4.21 zeigt die Verteilung der Primé&rpartikelzahl aus denen die er-
zeugten Agglomerate aufgebaut sind. Fir den Tragheitsdurchmesser und die
volumenéquivalente Kugel ist die Verteilung etwa gleich, wéhrend die Primar-
partikelzahl der umhillenden Kugel deutlich geringer ist.
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Abbildung 4.21: Anzahl der Primarpartikel im Agglomerat bei Verwendung
unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser ohne Beriicksichtigung der
Auftreffwahrscheinlichkeit.

Aus Abbildung 4.20 geht hervor, dass die Agglomeratporositat fiir die volu-
menéquivalente Kugel am niedrigsten und fiir die umhillende Kugel am héchs-
ten ist. Dieser Zusammenhang zwischen Agglomeratporositat und verwende-
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tem Aquivalentdurchmesser geht aus Abbildung 4.22 nur teilweise hervor. Wie
vermutet ist die Porositdt von Agglomeraten, die als Kugel vom Trégheits-
durchmesser (GYR) behandelt werden, groier als die der volumenéquivalenten
Kugel (VES). Obwohl die Porositat der umhillenden Kugel (BSPH) noch ho-
her als die des Tragheitsdurchmessers (GYR) sein sollte, ist diese in Abbildung
4.22 gerade mal so hoch, wie die der volumenéquivalenten Kugel.
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Abbildung 4.22: Verteilung der Agglomeratporositaten bei Verwendung
unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser ohne Berucksichtigung der
Auftreffwahrscheinlichkeit.

Dies lasst sich aus der niedrigeren Anzahl an agglomeratbildenden Primérpar-
tikeln erklaren. Bei Agglomeraten von trockenen Partikeln, bei denen die ein-
zelnen Primdarpartikel nicht, oder nur sehr wenig ineinander eindringen konnen,
hé&ngt die Porositat auch stark von der Anzahl der Primarpartikel ab. Abbildung
4.23 zeigt, dass die Porositat von Agglomeraten die aus trockenen monodisper-
sen Partikeln aufgebaut sind, mit der Zahl der Primarpartikel im Agglomerat
ansteigt. Gegeniiber dem Einfluss der Agglomeratstruktur, also kugelig kom-
pakt oder kettig, auf die resultierende Porositat ist der Einfluss der Priméarparti-
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 groRer ist der Einfluss der Morphologie der Agglomerate auf die Po-
rositat. Bei sehr steilen Kurven héngt die Porositat im wesentlichen von der
Zahl der Priméarpartikel im Agglomerat ab. Bis etwa 25 Primérpartikel steigt
die Kurve fiir alle Aquivalentdurchmesser sehr stark an und nahert sich dann
asymptotisch einem Grenzwert. Fur die VES-Agglomerate liegt der Grenzwert
niedriger als fir GYR- und BSPH-Agglomeraten. Somit ist die Vermutung,
dass die BSPH-Agglomerate aufgrund ihrer Struktur die hdchste Porositét auf-
weisen bestatigt worden.
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Abbildung 4.23: Abhangigkeit der Agglomeratporositat von der Anzahl der
Primarpartikel im Agglomerat fur verschiedene Aquivalentdurchmesser nach 5s
Simulationszeit.

Die Struktur von Agglomeraten hat einen Einfluss auf deren Tragheitsdurch-
messer. Da der Tréagheitsdurchmesser die Verteilung der Masse innerhalb eines
Agglomerats wider spiegelt (vgl. Gl. (3-8)), zeigen duRerst kompakte Agglo-
merate (VES) geringere Werte als aus vielen kettigen Armen bestehende Ag-
glomerate (BSPH). Abbildung 4.24 zeigt, dass Agglomerate, die als umhullen-
de Kugel betrachtet werden, wesentlich grol3ere Tragheitsradien aufweisen als
die durch den Trégheitsdurchmesser (GYR) oder den Durchmesser der volu-
menéquivalenten Kugel (VES) betrachtet werden. Agglomerate, die durch den
Durchmesser der umhtllenden 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*) fur
BSPH-Agglomerate sehr hoch ist. Agglomerationen von Partikeln finden sehr
h&ufig an den &ulReren Armen dieser Agglomerate statt, so dass die Struktur zu-
nehmend kettiger (oder sternférmiger) wird. Dies zeigt sich deutlich am Trég-
heitsradius in Abbildung 4.24, der fir den Aquivalentdurchmesser der umhiil-
lenden Kugel (BSPH) am grof3ten ist.
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Abbildung 4.24: Verteilung der Tréagheitsradien der gebildeten Agglomerate bei Verwen-
dung unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser ohne Beriicksichtigung der
Auftreffwahrscheinlichkeit.
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Abbildung 4.25: Verteilung der Agglomeratspharizitat berechnet mit der konvexen Hiille
bei Verwendung unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser ohne Beriicksichtigung der
Auftreffwahrscheinlichkeit.

Auch an weiteren Strukturparametern zeigt sich, dass VES-Agglomerate von
kompakterem Aufbau sind, als GYR- und BSPH-Agglomerate. Die Sphérizitat
gibt die Abweichung eines Partikels von der Kugelform wieder. Sie ist 1 fir
eine Kugel und um so kleiner, je langlicher ein Partikel ist. Wird die Sphérizi-
tdt Wy anhand der konvexen Hulle berechnet, die jedes Agglomerat umgibt,
werden die Agglomerate als VVollkérper ohne Porositéat betrachtet. Somit wird
die dulRere Form der Partikel wiedergegeben. Fir VES-Agglomerate ist das
Maximum der Verteilung der Spharizitat Wy bei etwa 0,91 am hochsten und
das von BSPH-Agglomeraten mit 0,86 am niedrigsten (Abbildung 4.25). Dies
lasst wiederum auf die sehr kompakte Form von VES- und die eher kettige
Struktur von BSPH-Agglomeraten schlieBen. Die GYR-Agglomerate liegen
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mit einer Sphérizitat Wy von etwa 0,88 zwischen den VES- und BSPH-Agglo-
meraten.

Ein weiterer Parameter zur Charakterisierung von komplexen Strukturen stellt
die fraktale Dimension Ds dar. Flr sehr kompakte kugelige Strukturen ergeben
sich Werte fur die fraktale Dimension, die zwischen reinen Flachen (Ds = 2)
und Kugeln (Ds = 3) liegen. Je kettiger ein Agglomerat wird, desto niedrigere
Werte ergeben sich fiir 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 fur die fraktale Dimension von sehr kettigen Agglomeraten von
Df=1,7 und fir kompakt spharische Agglomerate von Ds=2,4. In den hier
untersuchten Simulationen ergeben sich fir die VES-Agglomerate eine fraktale
Dimension von Ds = 2,2, fir GYR-Agglomerate von Ds=2,1 und fir BSPH-
Agglomerate von Ds = 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 erléuterten Strukturparametern (Abbildung 4.20 bis Abbil-
dung 4.25) gezeigt werden.
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Abbildung 4.26: Verteilung der fraktalen Dimension Ds der gebildeten Agglomerate bei
Verwendung unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser ohne Beriicksichtigung der Auf-
treffwahrscheinlichkeit.

Pulver, die z.B. in der Lebensmittelindustrie wieder gelést werden sollen, soll-
ten eine hohe benetzbare Oberflache aufweisen, um hohe Ldsungsgeschwin-
digkeiten zu erreichen. Bei trockenen Partikeln, die bei einer Kollision nicht
ineinander eindringen und die aufgrund von van-der-Waals-Kréaften im We-
sentlichen im Punktkontakt miteinander verbunden sind, héngt die freie Ober-
flache hauptsachlich von der Zahl der Primérpartikel im Agglomerat ab. Die
hier untersuchten Agglomerate bestehen fir die VES- und GYR-Agglomerate
etwa aus gleich vielen Primarpartikeln. Die Zahl der Partikel, die BSPH-Ag-
glomerate bilden, ist dagegen wesentlich geringer, so dass die Verteilung der
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freien Agglomeratoberflachen ein Maximum bei niedrigeren Werten als der
VES- und GYR-Agglomerate aufweist. Abbildung 4.27 bestatigt diese Uberle-
gung. Aussagen uber die Agglomeratstrukturen lassen sich hier flr die ver-
schiedenen Agglomerate jedoch anhand der freien Oberflachen nicht treffen.
Dafur kénnen die zuvor beschriebenen Strukturparameter Porositét, Tragheits-
radius, Spharizitat und fraktale Dimension ergédnzend verwendet werden.
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Abbildung 4.27: Verteilung der freien Oberflache der gebildeten Agglomerate bei
Verwendung unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser ohne Beriicksichtigung der
Auftreffwahrscheinlichkeit.

Wenn bei der Simulation von Partikel-Partikel-Kollisionen die in Kap. 2.2.3
eingeflihrte Auftreffwahrscheinlichkeit nppe berticksichtigt wird, ist mit deut-
lich niedrigeren Kollisionsraten zu rechnen. Besonders bei stark unterschiedli-
chen Partikeldurchmessern wirkt sich die Auftreffwahrscheinlichkeit (GI.
(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 fur
ein BSPH-Agglomerat am hachsten ist, da es sich dabei um den gréRten Aqui-
valentdurchmesser handelt. Auf diese Partikel sollte sich die Auftreffwahr-

scheinlichkeit den vorangegangen Uberlegungen zu Folge am stirksten aus-
wirken.

Tabelle 4-5: Kollisionsanzahl mit Berticksichtigung 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
fr die verschiedenen Aquivalentdurchmesser angleichen. Die Gesamtzahl der
durch das stochastische Kollisionsmodell berechnete Kollisionen sinkt auf ca.
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11% gegeniiber dem Fall BSPH-Agglomerate ohne Berlicksichtigung der Auf-
treffwahrscheinlichkeit. Die Rate der tatsachlich durchgefiihrten Kollisionen
wird durch die bereits erlduterten Struktureffekte weiter reduziert. Als Folge
bestehen die erzeugten Agglomerate fiir alle Aquivalentdurchmesser aus we-
sentlich weniger Priméarpartikeln gegeniiber dem Fall ohne Beriicksichtigung
der Auftreffwahrscheinlichkeit, wie Abbildung 4.29 zeigt. Die Auswirkung der
Auftreffwahrscheinlichkeit und der Struktureffekte ist fur die BSPH Agglome-
rate am groRten, so dass die Anzahl der Primarpartikel hier am niedrigsten ist.
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Abbildung 4.28: Kollisionszahlen trockener Partikel nach 5s Simulationszeit
charakterisiert durch unterschiedliche Aquivalentdurchmesser mit Beriicksichtigung der

2000

Auftreffwahrscheinlichkeit.

1500 +

Haufigkeit [-]
2
2

(9]

(=]

o
1

AN

5 10 15 20 25

30

35 40

Anzahl Primarpartikel n, [

Abbildung 4.29: Anzahl der Primarpartikel im Agglomerat bei Verwendung
unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser mit Beriicksichtigung 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 Primarpartikel nicht
mehr so deutlich. Die niedrige Anzahl an Primdrpartikeln, aus denen die Ag-
glomerate aufgebaut sind, haben auch Auswirkungen auf die berechneten
Strukturparameter. Das Maximum in der Verteilung der Agglomeratporositaten
sinkt von Werten tber £ = 0,8 (Abbildung 4.22) auf etwa ¢ = 0,7 fir die VES-
und GYR- und sogar auf nur £ =0,5 fir die BSPH-Agglomerate (Abbildung
4.31). Der sehr ausgepragte Ausschlag bei knapp € = 0,2 fiir alle drei Aquiva-
lentdurchmesser steht fir Agglomerate, die aus lediglich zwei Primarpartikeln
aufgebaut werden. Auf diesen Zusammenhang wird in Kapitel 4.4.2 noch de-
taillierter eingegangen.

Abbildung 4.30: Agglomerate aus den Simulationen mit Berucksichtigung der Auftreff-
wahrscheinlichkeit bei Verwendung unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser. Blau:
VES (ngp = 26; € = 0,70; Rg = 21,5 um; Ds = 2,5). Rot: GYR (np, = 28; € = 0,76;

R = 25,8 um; Ds = 2,1). Grun: BSPH (ny, = 10; € = 0,67; Rg = 24,2 um; Ds = 1,8).

1400+ 1 A
—VES

1200+ —GYR 4
] ——BSPH
1000+ A

800+ 8

6004 .

Haufigkeit [-]

400 .

2004

0 | el e ‘ —re .
01 02 03 04 05 06 07 08 09

Porositét ¢ [-]

Abbildung 4.31: Verteilung der Agglomeratporositaten bei Verwendung
unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser mit Beriicksichtigung der
Auftreffwahrscheinlichkeit.
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Abbildung 4.32: Verteilung der Tréagheitsradien der gebildeten Agglomerate bei Verwen-

dung unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser mit Beriicksichtigung der Auftreffwahr-
scheinlichkeit.
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Abbildung 4.33: Verteilung der fraktalen Dimension Df der gebildeten Agglomerate bei
Verwendung unterschiedlicher Aquivalentdurchmesser mit Beriicksichtigung der Auf-
treffwahrscheinlichkeit.

Aufgrund der etwas héheren Primérpartikelanzahl der VES-Agglomerate liegt
das Maximum der Porositét ¢ leicht hoher als das der GYR-Agglomerate. Die
Simulationen ohne Berticksichtigung der Auftreffwahrscheinlichkeit zeigen je-
doch, dass die GYR-Agglomerate aufgrund ihrer Struktur eine hohere Porositét
besitzen als VES-Agglomerate. Auch andere Strukturparameter wie der Trag-
heitsradius Rg (Abbildung 4.32) zeigen die Unterschiede zwischen den Agglo-
meraten, die durch verschiedene Aquivalentdurchmesser betrachtet werden,
kaum noch. Bei kleinen Agglomeraten, die nur aus wenigen Primérpartikeln
bestehen, unterscheiden sich die berechneten Strukturparameter kaum, so dass
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nur bei relativ groBen 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 GrofRenverteilung aufweisen, wird das Mo-
dell in diesem Abschnitt an einer PartikelgroRenverteilung untersucht. Das be-
trachtete System bestand aus trockenen Partikeln der Dichte 1000 kg/m3 und
Partikeldurchmessern, die im Intervall zwischen 2 um und 20 pum logarith-
misch™" verteilt waren. In den Simulationen wurde die Auftreffwahrschein-
lichkeit berlcksichtigt und entstandene Agglomerate durch den Tréagheits-
durchmesser (GYR) charakterisiert. Das Anwachsen der Agglomerate wurde
anhand verschiedener Simulationen untersucht, wobei jede Berechnung fir
eine bestimmte Zeit in einem konstanten Stromungsfeld durchgefihrt wurde.
Die Agglomerate sind in Abstanden von 1 s bis zu einer Gesamtsimulationszeit
von 5 s analysiert worden. Wéhrend einer Simulation entstanden aufgrund Par-
tikel-Partikel-Kollisionen Agglomerate, die die anfangliche PartikelgroRenver-
teilung mit der Zeit verénderten. Je langer sich die Partikel in der Berech-
nungsdomane fortbewegten, desto grolRere Agglomerate entstanden und desto
breiter wurde die PartikelgréRenverteilung. Abbildung 4.34 zeigt die Verénde-
rung der initialen PartikelgréRenverteilung in Abhé&ngigkeit von der Simulati-
onszeit. Die relativ enge Verteilung der PartikelgréRen zu Beginn einer Simu-
lation (grau gestrichelt) wurde Gber die Zeit immer breiter. Die Zahl der Pri-
marpartikel, die ein Agglomerat aufbauen, nahm mit der Zeit immer weiter zu,
so dass sich nicht nur die AgglomeratgroRe sondern auch die Agglomerateigen-
schaften &nderten.

Y Meridianwert 12 um.
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Abbildung 4.34: PartikelgréRenverteilung in Abhéngigkeit der Simulationszeit.

Zu allen Zeitschritten bestanden die Mehrzahl der Agglomerate aus lediglich
zwei Primarpartikeln (Abbildung 4.35). Jedoch zeigt sich, dass die Agglomera-
te nach einer Sekunde Simulationszeit bis zu 15 Primérpartikeln aufwiesen,
wahrend nach 5 s bereits bis zu 60 Primérpartikeln beobachtet wurden.
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Abbildung 4.35: Anderung der Primarpartikelanzahl, aus denen die Agglomerate
aufgebaut sind, mit fortschreitender Simulationszeit.

Mit ansteigender PartikelgroRe nimmt nach Gl. (2-63) auch die Kollisions-
wahrscheinlichkeit zu. Beim Vorhandensein kleinerer Partikel, die entlang ei-
ner Grenztrajektorie um ein groBeres Kollektorpartikel herumfliegen kdnnen,
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 PartikelgrofRen im System (vgl. Abbildung
4.34) ansteigt. Wird die Agglomeratstruktur bei der Kollisionsbestimmung be-
ricksichtigt, ergibt sich die effektive Kollsionsfrequenz fppcesr. Diese nimmt
mit fortschreitender Simulationszeit ab. Die entstandenen Agglomerate wach-
sen mit der Zeit an (Abbildung 4.35), so dass Primarpartikel aufgrund der Agg-
lomeratstruktur nicht zwangslaufig mit einem Partikel innerhalb des Agglome-
rats, das durch den Trégheitsdurchmesser dargestellt wird, kollidieren muss.
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Abbildung 4.36: Kaollisionsfrequenzen eines polydispersen Partikelsystems pro Parcel in
Abhéngigkeit von der Simulationszeit (f_ppc,tot = Frequenz aller berechneten
Kollisionen, f_ppc,eff = Frequenz der effektiv ausgeftihrten Kollisionen).
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Abbildung 4.37: Verteilung der Agglomeratporositaten nach unterschiedlichen
Simulationszeiten.

Die Verschiebung in Richtung groRerer Agglomerate macht sich neben den
Kollisionsfrequenzen auch in der Porositdt der Agglomerate bemerkbar
(Abbildung 4.37). Da trockene Partikel nicht ineinander eindringen konnen,
sind die Partikel durch Punktkontakt miteinander verbunden, was eine schnelle
Zunahme der Porositat begunstigt. Abbildung 4.37 zeigt zwei Beispielagglo-
merate aus den Simulationen, die die Porositdtszahlen verdeutlichen sollen.
Das griine Agglomerat besteht aus zwei Primarpartikeln, die in ihrer jeweiligen
GroRe stark voneinander abweichen. Die Porositat wird mit Hilfe der konvexen
Hulle, welche das Agglomerat umschlie3t, berechnet, was in dem gezeigten
Beispiel (griines Agglomerat) zu einem Wert von ca. 10 % fuhrt. Analytisch
lasst sich leicht die Porositat zweier gleich groRer Partikel, die miteinander in
Punktkontakt stehen, zu 18 % bestimmen. Der in Abbildung 4.37 zu erkennen-
de Ausschlag bei etwa 0,2 lasst darauf schliel3en, dass das System aus vielen
Agglomeraten besteht, die aus zwei ungefahr gleich groRen Primarpartikeln
aufgebaut sind. Diese Uberlegung deckt sich auch mit der Verteilung der Pri-
marpartikelanzahl aus Abbildung 4.35. Mit zunehmender Anzahl an Primérpar-
tikeln nimmt nicht nur GroRe der Agglomerate, die durch den Tréagheitsradius
charakterisiert ist zu, sondern auch die Porositat (s. Abbildung 4.37). Dabei hat
vor allem die Agglomeratstruktur einen sehr viel grof3eren Einfluss als die An-
zahl der Primarpartikel. Das in Abbildung 4.37 gezeigte Agglomerat (blau),
setzt sich aus circa 50 Primarpartikeln zusammen und weist eine Porositét von
etwa 0,8 auf. Dieser sehr hohe Wert lasst sich anhand der Morphologie des
Agglomerats erkldren. Es sind deutlich aus dem Agglomerat herausragende
»Arme* zu erkennen. Zwar ist das Agglomerat in sich als eher sphérisch anzu-
sehen, jedoch bewirken diese Aste eine groRe Erhdhung der Porositit. Um-
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schliet man das abgebildete Agglomerat mit einer konvexen Hille, besteht ein
GroRteil dieses eingeschlossenen Volumens aus leerem Raum. Somit ergibt
sich ein sehr hoher Wert flr die Porositat des Agglomerats von etwa 0,8.
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Abbildung 4.38: Freie Agglomeratoberflache in Abhéngigkeit von der Simulationszeit.

Neben der Porositdt nimmt auch die freie Oberfldche eines Agglomerats mit
steigender Primérpartikelzahl zu (Abbildung 4.38). In Systemen trockener Par-
tikel ist die freie Oberflache direkt proportional zur Primarpartikelanzahl, da
diese miteinander in Punktkontakt stehen und somit nur die Kontaktflache von
der Primarpartikeloberflache abgezogen werden muss.”™"' Abbildung 4.39
zeigt, dass die freie Oberflache der Agglomerate proportional zur Anzahl der
Primdrpartikel ansteigt. Die Datenpunkte der einzelnen Agglomerate liegen
wegen des Vorliegens einer Partikelgrofienverteilung nicht exakt auf einer Ge-
raden, da dies nur bei einem monodispersen Partikelsystem maglich ist. Den-
noch ist die Proportionalitat zwischen Agglomeratoberflache und Primérparti-
kelanzahl deutlich zu erkennen.

X Konnen Partikel aufgrund ihrer niedrigen Viskositat ineinander eindringen, ist die freie
Oberflache des jeweiligen Agglomerats auch von der Penetrationstiefe der einzelnen Primér-
partikel abhéngig (vgl. Kap. 4.5).
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Abbildung 4.39: Abhéngigkeit der freien Agglomeratoberflache von der Anzahl der
Primarpartikel fir unterschiedliche Simulationszeiten.

Zur Beschreibung der &uBeren Form von Partikeln dienen oft Formfaktoren,
die das Abweichen von einer idealen Kugelform beschreiben. Haufig wird die
Spharizitat nach Wadell (1935) verwendet um eine Kornform zu beschreiben.
Sie ist eine Verhdltniszahl zweier Oberflachen, die die Oberflache der volu-
mengleichen Kugel ins Verhéltnis setzt zur tatsachlichen Oberflache des Parti-
kels GI. (3-6). Fur eine Kugel ist die Spharizitét eins, fir jede andere Kornform
ist sie kleiner als eins. In dieser Arbeit wird die Spharizitat von Agglomeraten
auf verschiedene Arten berechnet. Zum Einen wird das Agglomerat durch sei-
ne konvexe Hulle beschrieben und dessen Eigenschaften zur Berechnung der
Spharizitat herangezogen. Das bedeutet, dass die Oberflache einer Kugel, die
das selbe Volumen besitzt wie die konvexe Hiille, ins Verhaltnis gesetzt wird
zur Oberflache eben dieser konvexen Hille. Somit wird das Agglomerat durch
die konvexe Hulle als kompaktes Partikel beschrieben.

Eine weitere Moglichkeit, die Sphéarizitat von Agglomeraten zu berechnen, ist
das Volumen aller agglomeratbildenden Primarpartikel™" zu verwenden und
damit die Oberflache der volumengleichen Kugel zu bestimmen. Diese Ober-

Vi | jegt eine Penetration von viskosen Partikeln ineinander vor, wird das Uberlappungsvolu-
men nur einfach berlcksichtigt, d.h. sind zwei Partikel ineinander eingedrungen, wird das
Volumen im Uberlappungsbereich eines Partikels vernachlassigt. In Realitat wiirde eine Ver-
dréngung von Partikelmaterial stattfinden und das verdrédngte Material Uber die Oberflache
eines Partikels verteilt werden, jedoch kann dieser Vorgang mit dem derzeitig vorliegenden
Modell nicht abgebildet werden. Das verdrangte Volumen von hochviskosen Partikeln ist al-
lerdings auch sehr gering, da die Partikel nur wenig ineinander penetrieren, so dass der Fehler
vernachldssigt gering ist.
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flache wird dann ins Verhaltnis zur freien Oberflache des Agglomerats gesetzt
und ergibt somit die Sphérizitat des Agglomerats.
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Abbildung 4.40: Agglomeratsphérizitat fir verschiedene Simulationszeiten berechnet aus
dem Volumen sowie der Oberflache der konvexen Hulle jedes Agglomerats.

Abbildung 4.40 zeigt die Verteilungsdichte der analysierten Agglomeratsphari-
zitaten fir verschiedene Zeitpunkte. Die Spharizitat wurde hierin aus der kon-
vexen Hiulle bestimmt. Es sind zwei deutliche Ausschl&ge in den Graphen zu
erkennen. Ein sehr enger Peak liegt bei einer Spharizitat 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 l&sst auf sehr stark spharische Agglomerate schlielen. Ein polydis-
perses System zeigt eine breitere Verteilung der Sphariziat mit einem Maxi-
mum bei etwa 0,87. Dies lasst zunéchst darauf schliel3en, dass die entstandenen
Agglomerate immer mehr von der idealen Kugelform abweichen. Tabelle 4-6
zeigt analytisch ermittelte Spharizitatswerte fir verschiedene Korper. Dort ist
fur einen idealen Zylinder ein Wert von 0,87 angegeben, der in den durchge-
fuhrten Simulationen wieder zu finden ist. Nun kann darauf geschlossen wer-
den, dass es sich bei den erzeugten Agglomeraten um eher langliche Partikel-
formen handelt. Es wurde gezeigt, dass viele Agglomerate aus lediglich zwei
Primarpartikeln bestehen (Abbildung 4.35). Die konvexe Hille um solche Ag-
glomerate ahnelt vor allem bei gleich groRen Partikeln in ihrer Form der eines
Zylinders. Somit lasst sich der Wert der Spharizitat von 0,87 erklaren. Betrach-
tet man nun die Spharizitaten eines Acht- sowie eines Zwolfecks stellt sich he-
raus, dass der Wert kleiner bzw. groRer als 0,87 liegt. Daher kann es sich bei
den simulierten Agglomeraten ebenso um Kdorper handeln, die einem Zehneck
gleichen. Diese unterschiedliche Interpretationsweise zeigt, dass die Spharizitat
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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: Sphérizitaten ausgewahlter geometrischer Korper (Quelle: Wikipedia vom
10.12.2011).

Geometrie Sphérizitat ‘

Achteck 0,846

Zwolfeck O 0,910

Idealer Zylinder ' }e " 0,874

Wahrend die Verteilungen der Agglomeratspharizitaten bezogen auf die konve-
xe Hulle in einem engen Bereich liegen, zeigen sich tber die Simulationszeit
deutliche Veranderungen in der Lage des Verteilungsmaximums, wenn die
Sphérizitdt anhand der Primérpartikel berechnet wird. Abbildung 4.41 zeigt
eine deutliche Verschiebung in Richtung niedrigerer Werte mit ansteigender
Simulationszeit. Je langer sich die Partikel im Rechengebiet befinden, desto
grolRere Agglomerate kdnnen anwachsen. Die sehr viel niedrigeren Werte im
Vergleich zu Abbildung 4.40 lasst vermuten, dass die entstehenden Agglome-
rate immer langlicher in ihrer Form werden. Wird die Spharizitat mit Hilfe des
Volumens aller Primdrpartikel sowie deren Oberflache berechnet, nimmt mit
steigender Primarpartikelanzahl die Oberflache starker zu als das Volumen.
Somit stellt die Spharizitat hier ein Mal fur die spezifische Oberflache der Ag-
glomerate dar. Wird die Sphérizitét Gber der Anzahl der Primarpartikel aufge-
tragen (Abbildung 4.42) zeigt sich, dass der Wert der Spharizitat mit steigender
Partikelzahl sehr stark abnimmt und gegen einen Grenzwert strebt. Eine Aussa-
ge Uber die Morphologie der Agglomerate anhand dieses Strukturparameters zu
treffen ist daher nur eingeschréankt moglich.
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Abbildung 4.41: Agglomeratsphérizitat fir verschiedene Simulationszeiten berechnet aus
dem Volumen sowie der Oberflache der agglomeratbildenden Primarpartikel.
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Abbildung 4.42: Abhangigkeit der Spharizitat berechnet aus der Oberflache und dem
Volumen der Primarpartikel von der Anzahl der Primérpartikel.

In Kapitel 3.7 wurde die Berechnung der fraktalen Dimension mit Hilfe der
,b0x counting“-Methode vorgestellt. Buczkowski et al. (1998) erwéhnen in
diesem Zusammenhang, dass das Ergebnis dieser Methode von der Wahl be-
stimmter Eigenschaften abhangt. Sie weisen darauf hin, dass die Box-Dimen-
sion Ds keinen absoluten Wert darstellt, weswegen Parameter wie die Wahl der
Anfangskantenldnge ¢ der Wirfel und der Bereich in dem die Kantenldngen
der Wurfel aufgelést 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 flr eher kettige (Ds=1,7 - 1,9) und
kompakte Agglomerate (Ds= 2,1 — 2,75) an. Abbildung 4.43 zeigt die fraktale
Dimensionen der im vorgestellten Testfall erzeugten Agglomerate.
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Abbildung 4.43: Verteilung der fraktalen Dimension fiir Agglomerate nach
verschiedenen Agglomerationszeiten.

Es féllt 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 Kkleiner und aus wenigen
Primarpartikeln bestehender Agglomerate mit der ,,box-counting“-Methode zu
berechnen. Um die Box-Dimension zu bestimmen, wird die Steigung von
log(N)-log(1/e) mit Hilfe einer linearen Regression aller Punkte berechnet. Die
Genauigkeit der Regression steigt mit der Anzahl der Stitzstellen und abneh-
mender Varianz an. Jedoch ist die Zahl der Verfeinerungsschritte der Auflo-
sung bei der Analyse von Agglomeraten, die nur aus wenigen Primarpartikeln
aufgebaut sind, gering. Dementsprechend ist das log(N)-log(1/e)-Diagramm
aus einer geringen Anzahl an Stitzstellen aufgebaut und die Genauigkeit der
Berechnung der Steigung ist niedrig. Agglomerate, die aus weniger als ein paar
Hundert Primarpartikeln 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 Primarpartikeln die fraktale Dimension gegen einen Wert von etwa
2,1 lauft, was der Angabe in der Literatur fur kompakt spharische Agglomerate
entspricht.
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Abbildung 4.44: Abh&ngigkeit der berechneten fraktalen Dimension Ds von der Anzahl
der Primarpartikel 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 ndchsten Schritt soll nun die Anwendbarkeit auf Partikel
unterschiedlicher Viskositat, wie sie in Sprihtrocknern auftreten, gepruft wer-
den. Dazu wurden in den aus den vorangegangenen Abschnitten bekannten
Warfel, Partikel mit Viskositaten zwischen 0,1 und 10 Pa-s eingefuhrt. Auf die-
se Weise wurde der Sprihtrocknungsprozess vereinfacht dargestellt und ver-
schiedene Trocknungszustande der Partikel abgebildet. Die hier vorgestellten
Simulationen wurden in einer homogenen isotropen Turbulenz, mit den in Ta-
belle 4-7 gezeigten Eigenschaften, durchgefiihrt. Es wurden Partikel mit einer
monodispersen GroRenverteilung von 12 um und einer Dichte von 1000 kg/m?3
mit der lokalen Fluidgeschwindigkeit homogen verteilt ins Rechengebiet inji-
ziert. Im ersten Simulationsdurchlauf wurde ohne Partikelkollisionen gerech-
net, um die dafur notwendigen Partikeleigenschaften in jeder Zelle zu berech-
nen. Wahrend 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/s?
Dissipationsrate ¢ 6,17 m?/s3
integrales turbulentes Zeitmaf3 T, " 43 ms

Als Aquivalentdurchmesser der Agglomerate wurde hier der Trigheitsradius
gewahlt und die Auftreffwahrscheinlichkeit (vgl. Gl. (2-65)) berlcksichtigt.
Abbildung 4.45 zeigt typische Agglomerate unterschiedlicher Viskositét, die in
den Simulationen erzeugt wurden.

Lk N

Abbildung 4.45: In einer homogenen isotropen Turbulenz erzeugte Agglomerate
unterschiedlicher Viskositat (blau: 0,1 Pa-s; rot: 1,0 Pa-s; gruin: 10,0 Pa-s).
Es ist deutlich der Einfluss der Partikelviskositat auf die Agglomeratstruktur zu
erkennen. Kollisionen niedrig viskoser Partikel fiihren zu hohen Penetrations-
tiefen, die bis in einer vollstandigen Koaleszenz der Kollisionspartner resultie-
ren kénnen™™. Dadurch entstehen sehr kompakte Agglomerate, da die Primar-
partikel sehr weit ineinander eingedrungen sind und ihre Partikelzentren sehr
nah bei einander liegen. Abbildung 4.45 zeigt in blau ein Beispiel fir ein Ag-
glomerat niedrig viskoser Partikel das von wesentlich kompakterer Struktur ist,
als Agglomerate bei héheren Viskositaten (Abbildung 4.45: rotes und griines
Agglomerat). Abbildung 4.46 zeigt die Verteilung der berechneten Penetrati-
onstiefen fur die verschiedenen Partikelviskositaten. Wahrend Partikel mit ei-
ner hohen Viskositat von 5,0 Pa-s und 10,0 Pas eine sehr enge Verteilung um
ein Maximum von 5 % relativer Eindringtiefe zeigen, steigt die relative Pene-
trationstiefe von Partikeln mit niedrigen Viskositdten deutlich an, so dass diese
eine wesentlich breitere Verteilung aufweisen. Die relative Penetrationstiefe
setzt die Eindringtiefe des hoher viskosen Partikels in das niedriger viskose

Vil Das integrale turbulente ZeitmaR wird nach Sommerfeld (1996) berechnet zu: T, = 0.3% .

XX Koaleszenz wird dann angenommen, wenn das eindringende Partikel zu 50% seines
Durchmessers in das andere Partikel eingedrungen ist.
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Partikel ins Verhéltnis zum Durchmesser des eindringenden hoher viskosen
Partikels. Im vorliegenden Fall wird die Partikelviskositét aus einer sehr engen
Verteilung um den angegebenen Wert berechnet, so dass minimale Unterschie-
de zwischen den Partikelviskositaten mdglich sind.
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Abbildung 4.46: Relative Penetrationstiefe in Abh&ngigkeit der Partikelviskositat.
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Abbildung 4.47: Tragheitsradius numerisch erzeugter Agglomerate in Abhangigkeit der
Partikelviskositéat.

Abbildung 4.47 zeigt die Verteilung des Tragheitsradius der erzeugten Agglo-
merate in Abhangigkeit der Partikelviskositat.

Es ist deutlich zu erkennen, dass Partikel mit einer niedrigen Viskositat von
0,1 Pa-s aufgrund der hohen Penetrationstiefen einen sehr viel kleineren Aqui-
valentdurchmesser besitzen, als Agglomerate hoherer Viskositat. Die Vertei-
lung des Trégheitsradius gleicht sich mit steigender Viskositdt immer weiter
an. Bereits aus Abbildung 4.46 wird ersichtlich, dass sich die Penetrationstie-
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fen bei Partikelviskositaten ab 5,0 Pa-s kaum noch unterscheiden. Somit ist mit
relativ dhnlich strukturierten Agglomeraten hoher Partikelviskositaten zu rech-
nen.

In den vorangegangen Abschnitten wurde gezeigt, dass das Kollisionsverhalten
der Agglomerate vom Aquivalentdurchmesser abhingt (s. Gl. (2-64) und
(2-65)). Grolie Partikel kollidieren demnach sehr viel haufiger als kleine Parti-
kel. Die Anzahl der agglomeratbildenden Primérpartikel hangt folglich von der
Zahl der Kollisionen und damit ebenso vom Aquivalentdurchmesser der Ag-
glomerate ab. Abbildung 4.48 zeigt die Verteilung der Priméarpartikelanzahl
innerhalb eines Agglomerats in Abhéngigkeit der Partikelviskositat, wobei die
Anzahl der Primdrpartikel mit der Viskositét steigt. Die Unterschiede zwischen
1 Pa-s und 10 Pa-s sind jedoch gering.
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Abbildung 4.48: Anzahl der Primarpartikel, aus denen ein Agglomerat aufgebaut ist, in
Abhéngigkeit der Viskositat.

Ein weiterer Strukturparameter, der durch die Partikelviskositat beeinflusst
wird, ist die Porositat. Bei der Agglomeration von trockenen Partikeln (s. Kap.
4.4.1) ist die Agglomeratporositat im Wesentlichen abhangig von der Primér-
partikelzahl im Agglomerat. Da viskose Partikel aufgrund einer mdglichen Pe-
netration nicht mehr in einem Punktkontakt miteinander verbunden sind, ist die
Agglomeratporositat folglich neben der Primérpartikelanzahl auch von der Pe-
netrationstiefe der Primérpartikel abhangig. Abbildung 4.48 zeigt, dass die Pri-
marpartikelanzahl in den unterschiedlich viskosen Agglomeraten bis ungefahr
60 Primarpartikel etwa gleich ist. Bei trockenen Agglomeraten ware bei etwa
gleich grolRen Agglomeraten somit mit einer nahezu identischen Porositétsver-
teilung zu rechnen. Aus Abbildung 4.49 ist die Abh&ngigkeit der Agglomerat-
porositat von der Viskositat der Primé&rpartikel zu sehen. Die Porositét ist direkt
proportional zur Primarpartikelviskositit. Bei sehr hohen Viskositaten von
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5,0 Pa's und 10,0 Pa-s gleicht die Verteilung der Agglomeratporositat etwa der
trockener Partikel (vgl. Abbildung 4.22 und Abbildung 4.23).

T T T T T T T T T T T T T
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02 03 04 05 06 07 08 09
Porositét ¢ [-]

Abbildung 4.49: Verteilungsdichte der Agglomeratporositét bei unterschiedlichen
Partikelviskositéten.

Die Berechnung der Agglomeratspharizitat kann, wie bereits in den vorange-
gangenen Kapiteln gezeigt wurde, auf verschiedene Weise erfolgen. Zunéchst
wird die Spharizitat aus der konvexen Hulle der Agglomerate bestimmt. Dabei
wird die dul3ere Form der einzelnen Agglomerate bewertet, so dass die Viskosi-
tat und somit die Eindringtiefe der Primarpartikel keine Rolle spielt. Aus Ab-
bildung 4.50 wird ersichtlich, dass die auf Basis der konvexen Hiille berechne-
ten Spharizitaten der erzeugten Agglomerate von der Partikelviskositat unab-
hangig sind. Ein Vergleich mit Abbildung 4.25 zeigt, dass die Agglomerat-
sphérizitaten bei etwa gleichen Werten liegen. Daraus geht hervor, dass die
Wahl des Aquivalentdurchmessers einen groReren Einfluss auf die Spharizitat
der konvexen Hille ausiibt, als unterschiedliche Partikelviskositéten.
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Abbildung 4.50:Verteilungsdichte der Agglomeratspharizitat Wy, berechnet anhand der
konvexen Hulle, bei unterschiedlichen Partikelviskositaten.

Wird die Sphérizitdt der Agglomerate anhand der Primérpartikel berechnet,
zeigt sich eine Abhéngigkeit der Viskositat. In Abbildung 4.51 ist eine Ver-
schiebung der berechneten Spharizitat zu niedrigen Werten bei steigender Par-
tikelviskositét zu erkennen.
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Abbildung 4.51: Verteilungsdichte der Agglomeratspharizitat ¥y, berechnet anhand
der Primérpartikel, bei unterschiedlichen Partikelviskositaten.

Diese Verschiebung lasst sich folgendermalien erklaren. Aus Gleichung (3-6)
folgt, dass die Sphdrizitat aus der Oberflache des aquivalenten Partikels Ao g
und der tatsachlichen Oberflache des betrachteten Partikels Ao berechnet wird.
Hier wird die Oberflache des aquivalenten Partikels aus dem Feststoffvolumen
V; eines Agglomerats berechnet. Somit ergibt sich aus Gleichung (4-7) fir die
Oberflache dieses Aquivalentpartikels.
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6V,
Apag =T (75) —c.y2P (4-7)

Darin ist C eine Konstante. Setzt man nun Gleichung (4-7) in (3-6) erhélt man
fur die Spharizitat W agg

Aosq _ C- V2P

- 4-8
Yagg =4 A (4-8)

Aus Gleichung (4-8) folgt, dass fur kleine Ao die Sphadrizitat hoch ist. In Tabel-
le 4-8 sind die freien Agglomeratoberflachen Ao, sowie die Feststoffvolumina
der Agglomerate Vs und der daraus berechneten Aquivalentoberflache Ao 44 fir
unterschiedliche Partikelviskositaten aufgelistet. In den letzten beiden Zeilen
ist der prozentuale Wert der freien und der Aquivalent-Oberflache gegentiber
dem Referenzwert bei 10,0 Pa-s gezeigt. Es lésst sich ablesen, dass mit sinken-
der Partikelviskositat die freie Agglomeratoberflache Ao schneller abnimmt,
als die berechnete Aquivalentoberflache Ao 4. Mit Gleichung (4-8) folgt daher,
dass mit sinkender Partikelviskositat der Wert fir die Sphérizitat hoher ist, als
bei hohen Viskositaten. Somit l&sst sich die Verschiebung der
Sphérizitdtsmaxima in Abbildung 4.51 in Richtung héherer Werte fiir niedrige
Partikelviskositaten erkléren.

Tabelle 4-8: Freie Agglomeratoberflache Ap, Partikelvolumen V und berechnete
Aquivalentoberfliche Ao zq SOWie prozentualer Anteil von Ag und Ao ;g gegentiber 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 [m?] 1,04-10° 1,30-10°® 1,37-10° 1,46:10° 1,49-10°

V, [m?] 24610 2,84-10™  2,93-10™ = 3,0610™  3,11-10™

Ao sq [M2] 8,50-10"°  9,30-10"°  9,50-10"°  9,80-10"° 9,9-10™

% Ao 70 87 92 98 100

% Ao g 86 94 96 99 100

In Abbildung 4.49 zeigte sich, dass Agglomerate mit einer Partikelviskositat
von 0,1 Pa-s eine deutlich geringere Porositat aufweisen, als Agglomerate ho-
herer Viskositat. Die Porositdtsmaxima fiir Viskositaten hoher als 0,1 Pas lie-
gen dicht beieinander. Auch die Verteilung der fraktalen Dimension Dy
(Abbildung 4.52) spiegelt diesen Trend wider. Die Werte der Verteilungsmaxi-




Validierung der Modellteile 125

ma in Abbildung 4.52 lassen auf eine kompakt spharische Struktur der gebilde-
ten Agglomerate schlief3en.
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Abbildung 4.52: Verteilungsdichte der fraktalen Dimension Ds bei unterschiedlichen
Partikelviskositéten.



5 Simulation der Agglomeration in einem
Spriihtrockner im PilotmaRstab

In den vorangegangenen Kapiteln wurde neben den Partikelkollisionen vor al-
lem die Auswirkung des Aquivalentdurchmessers auf die Berechnung der dis-
persen Phase untersucht. Es wurde gezeigt, dass sich die Partikeldispersion
durch die Wahl des Aquivalentdurchmessers beeinflussen lasst 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 VVorhersage von Produkteigen-
schaften wie Porositat, Spharizitat und fraktaler Dimension auf Plausibilitét
uberprift 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 Forschungssprihtrockner im PilotmaRstab der Fir-
ma Niro A/S™ durchgefiihrt. Zunachst werden Geometrie, Rechengitter und
Randbedingungen beschrieben. AnschlieBend werden die Ergebnisse der
durchgefuhrten 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 Spriihtrockners

Bei dem fiur die Modellierung verwendeten Spriihtrockner handelt es sich um
einen ,,cylinder-on-cone* Spruhtrockner, der aus einem zylindrischen und ei-
nem konischen Teil besteht, mit dem Lufteinlass am Kopf des Trockners. Die
Gesamthohe betragt 4096 mm, wobei der obere zylindrische Teil eine Hoéhe

X Adresse: Niro A/S, Gladsaxevej 305, Soeborg, DK-2860, Danemark.
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von 1960 mm und der untere konische Teil eine Hohe von 2136 mm aufweist.
Der Offnungswinkel des konischen Teils betragt 60°. Die Trocknungsluft
stromt in Form einer Drallstromung tber einen Ringspalt mit einem &ul3eren
Radius von 527 mm und einem inneren Radius von 447 mm in den Trockner
ein. Abbildung 5.1 zeigt das Verfahrensbild schematisch.

VLuﬁ.ein
iy,
VLuﬂ,aus
R “
mProd FGR

Abbildung 5.1: Verfahrensschaubild des Sprihtrockneraufbaus (VLuft‘e,-n:
Volumenstrom einstrémende L uft, VLuft‘aus: Volumenstrom ausstrémende Luft, ritggg:
Massenstrom Feingutrickfiihrung, my,.: Massenstrom Suspensionstropfen).

Innerhalb der Luftzufiihrung liegt der Zerstauber iber den die zu trocknende
Suspension als Spruhnebel in die Trockenkammer injiziert wird. Die Dlsenoff-
nung liegt 270 mm unterhalb der Trocknerdecke. Beim Zerstauber handelt es
sich um eine Druckduse, die bei einem Druck von 85 bar betrieben wird. Es be-
steht die Moglichkeit bereits getrocknete Partikel als Feingut zur Férderung der
Agglomeration dazu zu geben. Dazu wird das trockene Pulver in einem Gasvo-
lumenstrom Uber einen Ringspalt mit einem inneren Durchmesser von 63 mm
und einem aufReren Durchmesser von 72 mm um die Zerstauberdiise herum in
den Sprihtrockner eingeleitet. Wahrend der Spriihnebel als Hohlkegel Gber die
Druckdse in den Sprihtrockner stromt, wird das Feingut axial eingeleitet.

Der Luftauslass ist senkrecht zur Trocknerachse in einer Hohe von 3303 mm
unterhalb der Trocknerdecke angeordnet. Uber diesen Luftauslass wird auch
das zuriuickgefiihrte Feingut mit dem Gasvolumenstrom ausgetragen und Uber
einen Zyklon von diesem abgetrennt. Das eigentliche Produkt — getrocknetes
Pulver — wird am Boden des Trockners ausgeschleust.

Fur die Simulation wird der Sprihtrockner mit Hilfe eines blockstrukturierten
Hexaeder-Netzes raumlich diskretisiert. Insgesamt besteht das Rechengitter aus
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138 Blocken und 586.564 Zellen. Die Abbildung 5.2 zeigt das verwendete Re-
chengitter sowie die Randbedingungen.
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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).
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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 lber den Einlassringspalt in die Trocknungskammer zugefiihrt.
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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

XXXi

Fur den Sprihebel wurde eine TropfengroRenverteilung™ aus den Simulati-
onsdaten von Ullum et al. (2008) vorgegeben. Diese wurde von den Autoren
mit Messungen an der Zerstdubereinheit verifiziert und ist in Abbildung 5.6
dargestellt. Als VVorlage wurde im Experiment ein Massenstrom von 92 kg/h
einer 29 Mass.-% ige wassrigen LOsung von Maltodextrin DE-18 mit einer
Dichte von 1090 kg/m? bei 85 bar mittels einer Hohlkegelduse verspriiht. In der
Simulation wurden die Tropfen in Form eines Hohlkegels mit einem Offnungs-
winkel von 52° mit einer mittleren Geschwindigkeit von 125 m/s und einer
Temperatur von 293 K vorgegeben. Um die Hohlkegelform des Sprihnebels in
der Simulation abzubilden wurden die Tropfengeschwindigkeiten am Dusen-
auslass (Durchmesser: D =2 mm), wie in Abbildung 5.4 gezeigt, berechnet.
Aus der Definition fur den Hohlkegel ergibt sich fir die Geschwindigkeitskom-
ponente in x-Richtung u = cos (26°) - 125m/s.” Die Geschwindigkeits-
komponenten in y-Richtung v und in z-Richtung w kénnen anhand des Win-
kels B sowie dem Betrag des Geschwindigkeitsvektors in der y-z-Ebene r**"
berechnet werden. Der Winkel B ergibt sich aus der Position des injizierten
Partikels innerhalb der Diise.

i Anzahldichteverteilung.
it Hier darf nur der halbe Offnungswinkel des Hohlkegels betrachtet werden.

it Ays dem Satz von Pythagoras folgt r = (125 m/s)? + u?.
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Abbildung 5.4: Definition des Hohlkegelspriihnebels am Tropfeneinlass.

Zur Erhéhung der Agglomeration wird in der vorgestellten Simulation Feingut
zurlickgefuhrt. Die bereits getrockneten Partikel werden mit einer axialen Ge-
schwindigkeit von 37 m/s in den Spriihtrockner injiziert. Das Feingut umgibt
den Sprihnebel 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 (auf3en) und des
Sprihnebels in Form eines Hohlkegels (innen). Die Trajektorien sind mit dem
Feststoffgehalt des jeweiligen Partikeltyps eingefarbt.

Die PartikelgroRenverteilung des Feinguts wurde in einem extra fur diese Ar-
beit durchgefiihrten Experiment am Spriihtrockner gemessen. Fur die Messung
wurde ein Malvern Mastersizer e2000 Scirocco eingesetzt und die Anzahldich-
teverteilung gemessen. In Abbildung 5.6 ist die experimentell bestimmte Parti-
kelgroRenverteilung des zurtickgefiihrten Feinguts als rote Linie gezeigt. Diese
gemessenen Werte stellen die Einlassbedingungen fiir die Partikel und Tropfen
dar. Da die Feingutpartikel bereits als vollstandig getrocknet angenommen
werden, wird dafir 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 GroRenverteilung (Anzahldichte) der injizierten
Suspensionstropfen (blau) und Feingutpartikel (rot) (Messung durchgefiihrt von Niro
AlS).

5.1.4 Randbedingungen Trocknerwande

Messungen der Firma Niro A/S ergaben fur den verwendeten Spriihtrockner ei-
ne Verlustwarme von Q = 8,5 kW. Daraus errechnet sich ein mittlerer konvek-
tiver Warmeleitungskoeffizient von h = 10,5 W/(m2K), der in der Simulation
als Randbedingung fur die Trocknerwande gesetzt wurde. Die Wande des Aus-
lassrohres sowie der Zerstaubereinheit sind im Rechenmodell als adiabat ange-
nommen. Fir die Fluidstromung gilt an den Trocknerwanden die Haftrandbe-
dingung. Bei einer Kollision der Partikel mit den Trocknerwénden, werden die-
se unter Beriicksichtigung einer Wandrauigkeit reflektiert. " Als mittlerer
Schwankungswert (,,root mean square®, rms) fir den Wandrauigkeitswinkel
wurden 20° angenommen. Das verwendete Wandrauigkeitsmodell wurde von
Sommerfeld (2003) vorgestellt.

5.1.5 Auslassrandbedingung

Am Auslass des Sprihtrockners wurde fir die Simulation eine Auslassrandbe-
dingung gesetzt, d.h. der Gradient der Gasstromung ist hier gleich Null.

W s findet somit in der Simulation keine Wanddeposition statt.
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5.2 Durchfiihrung der Simulationen

Fur die durchgefuhrte Simulation eines industriellen Spriihtrockners im Pilot-
mafstab 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 Temperaturleitfahigkeit des Tropfenfluids,
was sicherlich eine zu starke Vereinfachung darstellt und die Physik der Ver-
dampfung nicht korrekt abbildet. Um die Diffusion von Wé&rme und Materie in-
nerhalb eines trocknenden Suspensionstropfens zu beriicksichtigen, wurde das
Ranz und Marshall Trocknungsmodell von Blei (2006) mit einem sogenannten
Schalenmodell verknupft. Dabei wird ein Tropfen oder Partikel mit einer defi-
nierten Anzahl Schalen diskretisiert. In der vorliegenden Arbeit wurden zwei
Schalen verwendet. Somit kann der Warme- und Stofftransport innerhalb des
Partikels, sowie an der Oberflache betrachtet werden.

Zur Beschreibung der Tropfenverdampfung werden verschiedene Materialei-
genschaften der zerstdubten Suspension ben6tigt. Flr das im Experiment ver-
wendete Maltodextrin DE-18 konnten in der Literatur die bendétigten 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 zuganglich. Um den-
noch Simulationen mit verdampfenden Suspensionstropfen durchfiihren zu
kénnen, werden die am Lehrstuhl vorhandenen Stoffwerte fir molkebasiertes
Milchpulver verwendet (s. Blei 2006).

Wahrend des Aufenthalts der Tropfen/Partikel im Rechengebiet wird neben der
Partikeltrocknung auch die Agglomeration berlicksichtigt. Diese soll durch das
Zufuhren bereits getrockneter Partikel in den Suspensionsnebel gefordert wer-
den. Da sowohl getrocknetes Feingut wie auch Suspensionsspriihnebel eine
TropfengrofRenverteilung aufweisen, wird bei der Partikelkollision die bereits
vorgestellte Auftreffwahrscheinlichkeit (s. Kap. 2.2.3) berucksichtigt. Entstan-
dene Agglomerate werden fur die weitere Partikelbahnberechnung durch den
Tréagheitsdurchmesser beschrieben.

Die finale Auswertung der Agglomerate findet am Luftauslass des Spriihtrock-
ners statt. An dieser Stelle wurden im Experiment auch die Daten fir das zu-
rickgefiihrte Feingut ermittelt, so dass hier ein Vergleich mit der Simulation
teilweise moglich ist. Fur das Feingut wurde im Experiment die PartikelgroRe
mit Hilfe eines Streulichtmessgerates der Firma Niro A/S bestimmt. Weiterhin
wurden mit einem am Lehrstuhl vorhandenen Lichtmikroskop Bildaufnahmen
der Agglomerate gemacht. Anhand dieser Fotos kénnen die Agglomerate aus
dem Experiment mit den in der Simulation erzeugten Agglomeraten verglichen
werden. Das eigentliche Produkt, das im Experiment am FuR 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 Fluidstrémung nicht bertck-
sichtigt. Die berechneten Partikelflugbahnen sowie die sich daraus ergebenden
Partikelkollisionen werden dadurch moglicherweise 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 Grinden 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 beriicksichtigt. Zusétzliche Kréfte sowie die Partikelrotation wur-
den nicht berucksichtigt. 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 Stromungsfeld (Abbildung 5.7 links) innerhalb des
Sprihtrockners ist durch einen zentralen Strahl gepragt. Im konischen Teil des
Trockners verlauft die zentrale Strdmung in einem leichten Bogen auf das Aus-
lassrohr zu. Im Bereich der Partikelzugabe unterhalb des konischen Zerstéuber-
bauteils ist im Stromungsfeld deutlich der Einfluss der Partikel zu erkennen.
Hier ist die lokale Fluidgeschwindigkeit deutlich erhéht, 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 erhoht.
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Abbildung 5.7: Geschwindigkeitsfeld des Trocknungsgases im Spruhtrockner VEL [m/s]
(links) und Turbulente kinetische Energie TKE [m?/s?] des Trocknungsgases im Spriih-
trockner (rechts).

Die hier vorgestellten Ergebnisse der Euler-Simulationen zeigen keine auskon-
vergierte Losung. 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 Stromung nicht um eine sta-
tiondre Losung handelt. Im Wesentlichen handelt es sich bei der Strémung um
einen swirlbehafteten Freistrahl, der um seine Mittelachse prazediert. Somit ist
die Strdmung instationdr. Ullum et al. (2008) haben bei der Simulation eines
ahnlichen Sprihtrockners gezeigt, dass die Stromung innerhalb des Trockners
aufgrund der Frequenz mit der der zentrale Wirbelkern um seine L&ngsachse
rotiert als stationar betrachtet werden kann.*"

Deutlich wird der Einfluss des Spriihnebels 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 erhohter turbulenter
kinetischer Energie zu finden. Durch die Umlenkung der Gasstrémung um 90°
entstehen an der Rohreintrittskante turbulente Wirbel, die flr eine Erhéhung

" Die verwendete Modelllosung stellt eine mogliche Losung des Stromungsfelds innerhalb
des Sprihtrockners 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 gegenuber dem Sprihtrockner deutlich
verringertes Rohr stromen, wodurch die Reynolds-Zahl ansteigt und die Str6-
mung turbulenter wird.

Der Einfluss der injizierten Tropfen macht sich auch in der Temperatur und der
Spezieskonzentration bemerkbar. Ziel der Sprihtrockung ist es, aus einem flus-
sigen Sprihnebel ein trockenes Pulver zu erzeugen. Dabei entziehen die Flus-
sigkeitstropfen dem Trocknungsgas Warme, so dass sich dieses abkihlt.
Gleichzeitig wird die Spezieskonzentration des Ldsungsmittels, hier Wasser,
im Trocknungsgas erhéht. In Abbildung 5.8 links ist deutlich die Abnahme der
Trocknungsgastemperatur im Bereich der Tropfeninjektion zu erkennen. Die
injizierten Tropfen nehmen Warme aus ihrer Umgebung auf, erwdarmen sich
und verdampfen schlieB8lich das Losungsmittel 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.
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Abbildung 5.8: Temperaturfeld des Trocknungsgases im Spruhtrockner TEMP [K]

(links), und Wasserdampfkonzentration im Sprihtrockner CONC1
[kg Dampf/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 moglich, daher sollen hier lediglich die Moglichkeiten 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 Spruhtrockner.
Im linken Teil der Abbildung 5.9 sind die einzelnen Trajektorien mit dem Fest-
stoffgehalt eingefarbt. Der Feststoffgehalt SC™*' 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 Zerstdubers haben die Feingutpartikel einen Fest-
stoffgehalt von Uber 90%, wéhrend die Tropfen einen Feststoffgehalt von 29%
besitzen. Wahrend der Trocknung steigt der Feststoffgehalt der Tropfen soweit
an, bis eine vollstandige Trocknung der Partikel bei Feststoffgehalten von tber
90% erreicht wird. Auf der rechten Seite von Abbildung 5.9 ist ein kontinuier-
licher Anstieg der Partikeltemperatur von anfanglich 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
Anderung des Feststoffgehalts filhrt auch zu einer steigenden Partikelviskosi-
tat, die bei der Berechnung von Partikelkollisionen bertcksichtigt wird. Kolli-
sionen von flissigen Tropfen fuhren bei einer Koaleszenz zu einer VergroRe-
rung des Tropfendurchmessers. Auch bei einer Kollision zwischen einem voll-
standig getrockneten Partikel und einem Suspensionstropfen wird im Falle ei-
ner Koaleszenz der Kollisionspartner der Durchmesser des trockenen Partikels
erhoht. Das Kollisionsmodell wurde fiir die Beruicksichtigung von Agglome-
ratstrukturen dahingehend geédndert, dass ein Agglomerat immer den trocke-
nen/viskosen Kollisionspartner darstellt. Wird durch das stochastische Kollisi-

XXXVi

engl. ,,solid content®
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onsmodel ™" das reale Partikel als fliissig ermittelt und besteht dieses gleich-
zeitig aus mehr als einem Primérpartikel (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 mdgliche
Koaleszenz der stofRenden Partikel geméall 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.
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Abbildung 5.10: Volumen und zeitgemittelter Massenanteil cm [Kgpartikei/Kggas] im Sprih-
trockner.

Bei der Betrachtung der volumen- und zeitgemittelten Partikeleigenschaften in
jedem Kontrollvolumen des Rechengitters zeigt sich, dass die hochste Massen-
konzentration der Partikel entlang der Trocknerldngsachse sowie an den koni-
schen Trocknerwanden zu finden ist (s. Abbildung 5.10). In Abbildung 5.10 ist
die Hohlkegelstruktur des injizierten Sprihnebels deutlich zu erkennen. Es
zeigt sich auch, dass sich die Partikel im konischen Bereich des Spriihtrockners
an den Wanden anlagern. Um Wandablagerungen in diesem Bereich vorausbe-
rechnen zu konnen, sollte das Wandkollisionsmodell hinsichtlich der Depositi-
on von Partikeln erweitert werden. VVor allem der Trocknungszustand der Par-
tikel muss in eine solche Erweiterung des Modells mit einbezogen werden, da
hauptséchlich klebrige viskose Partikel zur Wanddeposition neigen durften.

it gommerfeld (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 Sprihtrockner.

Abbildung 5.11 zeigt auf der linken Seite die volumen- und zeitgemittelten
Partikeldurchmesser in jeder Zelle. Am Boden des Spriihtrockners setzen sich
Partikel mit einer GroRe von etwa 1-2 mm ab. Hier wird im Experiment das
Produkt aus dem Trockner ausgeschleust. Uber den Gasauslass werden haupt-
sachlich kleine Partikel ausgetragen, was dem Feingut im Experiment ent-
spricht. Der Trocknungszustand der Partikel ist im unteren konischen Bereich
des Sprihtrockners sehr hoch, welches einem vollstandig getrockneten Produkt
entspricht (Abbildung 5.11 rechts). Im Kernbereich des Spriihnebels ist der
Feststoffgehalt und damit der Trocknungszustand der Partikel bei etwa 60 bis
70 %, was auf eine sehr schnelle Partikeltrocknung hindeutet. In Zerstauber-
néhe ist der Feststoffgehalt der Partikel bei etwa 40 %, so dass in diesem Be-
reich viskose Partikel vorgefunden werden kénnen.

Aufgrund der schnellen Partikeltrocknung sind die Penetrationstiefen der agg-
lomerierenden Partikel eher gering, was aus Abbildung 5.12 hervorgeht. Da-
raus resultiert einerseits eine hohere freie Agglomeratoberflache gegentiber ho-
hen Penetrationstiefen, allerdings ist auch mit einer geringeren Festigkeit der
Agglomerate zu rechnen. Uber die Wahl des Betriebszustands des Spriihtrock-
ners kann beispielsweise durch niedrigere Temperaturen und somit langsame-
ren Trocknungsverlauf auf die Produkteigenschaften Einfluss genommen wer-
den.
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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 Sprihtrockners aufgetreten sind, in ihrer prozentualen Verteilung.
Weiterhin sind die verschiedenen Kombinationen der Trocknungszustande der
Kollisionspartner aufgelistet. Darin werden fliissige Tropfen mit STD (,,surface
tension dominated*), viskose Partikel mit VD (,,viscosity dominated*) und tro-
ckene Partikel mit DRY bezeichnet, V"

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

Ereignis Anzahl [90] Kollisionstyp Anzahl [%0]
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 Berlicksichtigung der
Agglomeratstrukturen um die Anzahl ,,missed* vermindert, wenn das kollidie-
rende Partikel kein Priméarpartikel im Agglomerat trifft (s. Kap. 3). Unter ge-
wissen Umstdnden (s. Kap. 2.2.4 und 2.2.6) fuhrt die Kollision zweier Partikel
zu einer Koaleszenz oder zur Agglomeration. Im hier simulierten Sprihtrock-
ner liegt der Anteil der Koaleszenz bei 1% und der Anteil der Agglomerationen

xviil piese Bezeichnungen sind der Arbeit von Blei (2006) tibernommen und werden dort
naher erldutert.
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bei 3%. Ein weitaus groRerer Teil der Kollisionen fuhrt zu einer Trennung der
Partikel nach der Kollision (,,Separation®).

Dieses Kollisionsergebnis resultiert aus Kollisionen mit mindestens einem flus-
sigen oder viskosen Partikel, da zuvor eine zeitweise Agglomeration vorgele-
gen haben muss. Im vorliegenenden Fall, werden Feingutpartikel zur Erhéhung
der Agglomerationsrate zurlickgefiihrt, um gezielt mit noch nicht vollstandig
getrockneten Partikeln zur Kollision gebracht zu werden. Das trockene Feingut
wird direkt am Zerstaduber zugefuhrt, so dass vor allem Kollisionen zwischen
trockenen und flissigen/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 ausgewahlte Agglomerate, die
in der Simulation entstanden sind, sowie in der Struktur &hnlich aussehende
Agglomerate aus dem Experiment auf der rechten Seite. Die Agglomeratbilder
wurden mit Hilfe eines Lichtmikroskops aufgenommen. Wegen der geringen
Tiefenscharfe 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 Ubereinstimmung. In wie weit die Strukturparameter
wie Primdarpartikelzahl oder Porositdt zwischen Simulation und Experiment
quantitativ Ubereinstimmen, konnte aufgrund der fehlenden Messdaten nicht
uberpriift werden. Im Folgenden werden die Strukturparameter aus der Simula-
tion naher erléutert.
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iy X

Abbildung 5.13: Ausgewéhlte Agglomerate aus der Simulation (links) und vergleichbare
Lichtmikroskopaufnahmen von experimentell erzeugtem Feingut (rechts).*"™

Im Wesentlichen bestehen die Agglomerate aus weniger als 10 Primarparti-

keln, wie Abbildung 5.14 zeigt. Daraus ergeben sich Strukturparameter, die auf

sehr kompakte Agglomerate (Abbildung 5.15 bis Abbildung 5.20) hindeuten.

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

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

Niedrige Porositatswerte duBern sich auch in der freien Oberflache 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 Oberflache
mit steigender Primarpartikelzahl ansteigt. Die spriihgetrockneten Agglomerate
bestehen aus wenigen Primarpartikeln, die geringe Penetrationstiefen aufwei-
sen. Somit ist die berechnete Verteilung der freien Oberflache der Agglomerate
als plausibel anzusehen.
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Abbildung 5.16: Berechnete freie Oberflachen Ay der Agglomerate.

Ein weiterer Strukturparameter, der die Aussage der kleinen Agglomerate
sttzt, ist der Tragheitsradius (Abbildung 5.17).
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Abbildung 5.17: Verteilung der Tragheitsradien Ry den berechneten Agglomerate.

Der Tragheitsradius gibt an, wie die Masse innerhalb eines Agglomerats ver-
teilt ist. Besteht ein Agglomerat beispielsweise aus Primdarpartikeln, die bei
einer Kollision sehr weit ineinander eingedrungen sind, so liegt die Masse dicht
um den Schwerpunkt des Agglomerats verteilt und der Tragheitsradius nimmt
einen kleinen Wert an. Bilden Primdrpartikel mit sehr niedrigen Penetrations-
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tiefen ein Agglomerat, so ist die Masse innerhalb des Agglomerats weit vom
Schwerpunkt entfernt und der Wert des Trégheitsradius ist grof3. Mit steigender
Primarpartikelanzahl nimmt auch der Tragheitsradius zu. Da die in der Simula-
tion des Spruhtrockners berechneten Agglomerate aus wenigen Primarpartikeln
bestehen, sind die niedrigen Werte der Tréagheitsradien in Abbildung 5.17
ebenfalls plausibel.
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Abbildung 5.18: Verteilung der fraktalen Dimension Ds der berechneten Agglomerate.

Ein hdufig zur Charakterisierung von Partikeln verwendeter Strukturparameter
ist die fraktale Dimension. Bereits in Kapitel 4.4 wurde die eingeschrankte
Verwendbarkeit bei kleinen, d.h. aus wenigen Priméarpartikeln bestehenden Ag-
glomeraten hingewiesen. Die fraktale Dimension kann strenggenommen nur
fur echte fraktale Strukturen verwendet werden, so dass die Aussagekraft die-
ses Parameters in dem hier vorgestellten Fall eingeschréankt ist. Kettige Agglo-
merate weisen im Gegensatz zu sphdrischen Agglomeraten einen geringeren
Wert fir 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 dufReren Form von Agglomeraten kann die Sphérizitat
herangezogen werden. Sie beschreibt die Abweichung der Agglomeratstruktur
von der Kugelform (s. Kap. 3.3). Fur kugelig kompakte Agglomerate ist dem-
nach mit hohen Werten der Sphérizitat zu rechnen. Ein Blick auf Abbildung
5.19 zeigt, dass das Maximum der Verteilung bei ungeféhr 0,92 liegt. Tabelle
4-6 zeigt typische Werte der Sphdrizitaten verschiedener ausgewahlter Korper.
Fir ein regelmaRiges Zwolfeck ist dort ein Wert von 0.91 angegeben, so dass
die in der Simulation des Sprihtrockners erzeugten Agglomerate eine ahnliche



Simulation eines Sprihtrockners 145

Form aufweisen, wenn die Agglomerate durch ihre konvexe Hulle dargestellt
werden.
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Abbildung 5.19: Verteilung der Agglomeratspharizitaten Wy, berechnet mit der
konvexen Hiille.

Wird die Sphérizitat mit der Partikeloberflache und dem —volumen berechnet,
hat sich gezeigt (s. Kap. 4.4.2), dass mit zunehmender Priméarpartikelanzahl im
Agglomerat der Wert flr die Spharizitdt Wagq abnimmt. Dies liegt darin be-
grindet, dass die Partikeloberflaiche mit steigender Partikelzahl starker zu-
nimmt, als das VVolumen der Partikel. Dieser Zusammenhang gilt nur bei Ag-
glomeraten, deren Primérpartikel eine geringe Penetrationstiefe aufweisen und
somit mehr oder weniger in Punktkontakt miteinander stehen. Bei der Simula-
tion des Sprihtrockners zeigte sich eine schnelle Partikeltrockung (s. Abbil-
dung 5.9), die zu geringen Eingdringtiefen der Primérpartikel fuhrt (s. Abbil-
dung 5.12). In Abbildung 5.20 zeigt sich ein Maximum der Sphérizitat von 0,8
was ebenso auf spharische Partikel hinweist. Jedoch ist die Verteilung hier we-
sentlich breiter, als bei der Berechnung der Sphérizitat aus der konvexen Hiille,
was den Zusammenhang zwischen berechneter Sphérizitat und Primarpartike-
lanzahl widerspiegelt.
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Abbildung 5.20: Verteilung der Agglomeratsphérizitaten ¥4, berechnet mit der
Oberflache und dem Volumen des Agglomerats.

5.4 Ausblick

Aus den Ergebnissen der Sprihtrocknersimulation wird deutlich, dass das in
der vorliegenden Arbeit entwickelte Modell zur VVorhersage von Strukturpara-
metern von Agglomeraten fiir technisch relevante Fragestellungen eingesetzt
werden kann. Die Simulation eines Sprihtrockners im Pilotmalistab lieferte
plausible Ergebnisse. Eine Validierung des Modells im zuvor simulierten
Sprihtrockner ist derzeit aufgrund fehlender Daten eingeschrankt moglich. Um
eine Validierung des Strukturmodells durchfuhren zu kénnen, missen sowohl
Daten Uber die Fluidstrémung innerhalb des Trockners als auch Uber die Parti-
kel (Flugbahnen, Trocknungszustand, etc.) vorhanden sein.

Eine von der Realitdt mehr oder weniger stark abweichende Fluidfeldberech-
nung kann zu einer fehlerbehafteten Berechnung der Partikelflugbahnen fiih-
ren. Daraus ergeben sich ein abweichendes Kollisionsverhalten der Partikel
und somit auch unterschiedliche Agglomerationen der Primé&rpartikel. Ein wei-
terer wichtiger Punkt bei der Simulation von Sprihtrocknern 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 berlcksichtigen. Im verwendeten
Trocknungsmodell werden sehr starke Vereinfachungen hinsichtlich der Lo6-
sungsmittelverdampfung gemacht, welche die Berechnung der Partikeltrock-
nung beeinflussen kdnnen. Hierin ist ein grolRer VVerbesserungspunkt fiir weite-
re technische Simulationen zu finden.
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Wegen der schwierigen messtechnischen Zugénglichkeit innerhalb eines
Sprihtrockners missen Technikumsanlagen entwickelt und aufgebaut werden,
mit Hilfe derer die Tropfenverdampfung sowie Partikel-Partikel und Partikel-
Wand-Interaktion untersucht werden kénnen und somit eine experimentelle
Datenbasis geschaffen wird. Dabei kénnte 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 Sprihtrocknunsprozess verwendeten
Suspensionen sehr haufig kein Newtonsches Verhalten zeigen. Auch durch die
Einbeziehung der Oberflachenveranderung® wahrend des Penetrationsvor-
gangs von viskosen Partikeln wiirde die Agglomeratstruktur realitdtsnaher ab-
gebildet werden. Bislang kann die Rotation der gebildeten Agglomerate im hier
verwendeten Simulationsmodell nicht berlcksichtigt werden und wird nur
durch eine zuféllige Drehung abgebildet. Da sich die Agglomerate in der Stro-
mung entsprechend der angreifenden Krafte ausrichten werden, wirden sich
dadurch andere Strukturparameter ergeben. Somit wére auch die Einbeziehung
der Agglomeratrotation eine sinnvolle Erweiterung des Modells.

Das hier vorgestellte Modell schafft eine grundlegende Basis, fiir die Simula-
tion von Spritrocknern. Mit dem Modell konnten Schliisselparameter zur Cha-
rakterisierung von Agglomeratstrukturen spriihgetrockneter Pulver berechnet
werden. Daraus lassen sich weitere Produkteigenschaften ableiten, so dass sich
der Betrieb von Sprihtrocknern bereits im Vorfeld simulieren lasst. Dem Be-
treiber von Spruhtrocknern steht mit diesem Modell ein wichtiges Werkzeug
fiir die optimale Prozessplanung der Trocknungsanlagen zur Verfugung.

* Bislang wird von einer Formstabilitat ausgegangen, d.h. dass die Partikel wahrend der Penet-
ration ihre Kugelform behalten.
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