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Editorial

Da sage noch einer, die Fortentwicklung der deutschen Sprache be-
stehe nur noch in der Auf- bzw. Ubernahme von Fremdwortern —
schliefflich gibt es auch geniigend urdeutsche Neuschépfungen. Das
Substantiv ,,Briickentag® oder das Verb , briicken* zum Beispiel;
Einsatzszenario? ,Wo ist der Herr Miiller denn heute?“ — ,Der
briickt!“. Der Duden, heute noch iiberfordert, wird in ein paar
Jahren wohl definieren ,einen Briickentag nehmen*, | die Briicke
machen“ oder ,auf Briicke sein®“. Alle Klarheiten beseitigt? Nun,
die beliebteste Briicke Deutschlands beginnt typischerweise am
Mittwoch Abend und endet am Samstag in der Friih.

Zweimal pro Jahr darf sie im katholischen Stiden unserer Republik
per Default gebaut werden (wie es uns die bienenfleiflige, zwangs-
hanseatisierte ARD-aktuell-Redaktion an Fronleichnam einmal
mehr glaubte vorhalten zu miissen). Meint es der Kalender wie in
diesem Frithsommer besonders gut mit uns (arbeitnehmerfreund-
lich nennt sich das), kommt noch die eine oder andere Gelegen-
heit dazu — wer hat sie nicht genossen, die ,,Briicke des Tags der
Arbeit“?

In Bayern und ganz besonders in Bayrisch-Schwabens Kapitale
\ mag man sich dagegen nicht so richtig freuen: Marid Himmelfahrt
\\ \ ein Freitag, das Augsburger Friedensfest ein Freitag — lauter Halb-
\\\ inseln ohne Bedarf an Briicken. So ein Mist aber auch.
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Doch auch die klassische Briicke zeigt
lingst zumindest Damm-Charakter,
spricht doch der Verkehrsfunk gerade-
zu selbstverstindlich vom verldngerten
Fronleichnams-Wochenende. Angesichts
der florierenden Briickenkultur (ganz zu
schweigen vom 6konomischen Impact mit
den vielen aus dem Briickenbau resultie-
renden Arbeitspldtzen, in der Fremden-
verkehrsbranche etwa) miisste man wirk-
lich mal mit den Kirchenoberen reden,
ob nicht Osterdienstag und Pfingstdiens-
tag passender wiren als die langweiligen
Montags-Appendizes. Eine kirchenhisto-
risch wie kirchenrechtlich sicher unge-
mein spannende Frage (glatt ein paar
theologische Dissertationen wert), die die
beiden groflen christlichen Kirchen in un-
serem Lande vielleicht sogar gemeinsam
diskutieren diirften, ohne dass ein gewis-
ser Herr aus Polen samt (teils bajuwari-
schem) Gefolge im Vatikan einen Riesen-
schreck bekommt. Oder wiire es nicht ein
wunderschones Abschiedsgeschenk unse-
res wohl bald in hohere Sphéren entf-
leuchenden Bundesauflenministers an die
rot-griine Koalition in Berlin, den Kar-
freitag als Feiertag abzuschaffen (sehr
zur Freude von des Kanzlers Zigarren-
kumpels) und im gleichen Atemzug als
Kompensation — schliefllich schliagt das
Herz links — den Griindonnerstag zum
Feiertag zu erkldren? Ganz zu schweigen
von der wirtschaftspolitischen Brillanz
eines ebenso mutigen wie zukunftswei-
senden Schritts!

Geradezu erschreckend, welche Tragwei-
te unsere kleine Briickenstudie bei ge-
nauerem Hinsehen hat. Was, wenn die
deutsche Politik seinerzeit standhaft ge-
blieben wire und am 17. Juni als Tag
der deutschen Einheit festgehalten hétte?
Um den 3. Oktober wér’s nicht schade —
eh ein Freitag in diesem Jahr. Die KW
25 aber, die wir so was geworden wie

der US Highway 1 von Key Largo nach
Key West, eine Briickenkette (oder Ket-
tenbriicke?) mit freiem Dienstag und frei-
em Donnerstag. Angesichts solch kithner
Briickenkonstruktionen hétte die IG Me-
tall im Osten glatt das Streiken verges-
sen. Wenn es noch eines Beweises der
Unfihigkeit unserer Politiker bedurft hat,
dann diirfte der angesichts dieses histo-
rischen Briickendesasters erbracht sein.
Uberhaupt werden die Historiker sich be-
stimmt in Bélde der Briickenfrage an-
nehmen. Guido Knopp bereitet wahr-
scheinlich ldngst den Dreiteiler ,,Hitlers
Briicken® vor — mit voéllig neuen Deutun-
gen der Briicken von Arnheim, Remagen
und am Kwai.

Weiteren Anschauungsunterricht
gibt’s wie so oft im Web. Un-
ser  Offentlich-rechtliches  Fernsehen
kommt einmal mehr seinem jede
Gebiihrenerh6hung rechtfertigenden Bil-
dungsauftrag an uns, das bildungs-
hungrige Volk, nach und stellt unter
http://online.wdr.de/online/frei

zeit/bruecken_in den urlaub/
einen speziellen Briickentagsplaner zur
Verfigung. Zwar nur fiir 2002 (aus des-
sen Perspektive die Verlegung des Tags
der deutschen Einheit in den Oktober
iibrigens gar nicht so toricht war!), aber
immerhin!

Ach ja, dreimal diirfen Sie raten, wann
und wo dieses Editorial entstand. Rich-
tig, an einem Briickentag (dem nach dem
katholischen Feiertag mit Prozession und
anschlieBendem Weiflwurstessen), aller-
dings im Biiro.

Doch nun: Genieflen Sie die neuste Aus-
gabe des Quartls — einer der weni-
gen Lichtblicke in einer verflucht langen
briickenlosen Zeit!

Hans-Joachim Bungartz
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Hitachi SR8000 Nachfolge: HLRB-II

Wissenschaftsrat empfiehlt
neuen Hochstleistungsrechner
fiir Bayern

Mit Hochstleistungsrechnern wurden in
den zuriickliegenden Jahren zahlrei-
che wissenschaftliche Durchbriiche er-
zielt, die auf Rechnern niedrigerer Lei-
stung nicht moglich gewesen wéren.
Dies betrifft beispielsweise Simulationen
in der Elementarteilchenphysik, in der

Materialforschung, Stromungsdynamik,
Strukturmechanik, Chemie, Geo- und
Astrophysik sowie Klima- und Um-

weltforschung. Die Verfiigbarkeit von
Hochstleistungsrechnern ist ein entschei-
dender Standortfaktor im internationalen
Wettbewerb.

Auf den Friithjahrssitzungen hat der Wis-
senschaftsrat eine Empfehlung zur Be-
schaffung eines Hochstleistungsrechners
mit einer Leistung von 40 TFlop/s am
LRZ verabschiedet. Die Leistung dieses
Rechners ldsst sich folgendermaflen be-
schreiben: Wenn ein Mensch in zehn Se-
kunden zwei zwolfstellige Zahlen multi-
pliziert, dann miisste das Sechzigtausend-
fache der Menschen, die auf der Erde
leben, diese Multiplikation durchfiihren,
um der Leistung von 40 TFlop/s zu ent-
sprechen. Mit dieser angestrebten Re-
chenleistung wird der HLRB-II zu den
zehn weltweit leistungsstiarksten Rechner
gehoren.

Die Gesamtkosten des Rechners belaufen
sich auf 38 Mio. Euro. Er soll in zwei
Ausbaustufen ab 2005 in einem Neubau
in Miinchen installiert werden und wird
bundesweit fiir Universititen und au-
Beruniversitire Forschungseinrichtungen,
z.B. Max-Planck-Institute, zugéinglich
sein. Neben den bisher stédrksten Nut-
zern von Hochstleistungsrechnern in den
Disziplinen Physik und Ingenieurwissen-

schaften ist in Zukunft mit einer Zunah-
me in den Bereichen Chemie, Biowissen-
schaften und Life Sciences zu rechnen.

Die Empfehlung wurde vom “Na-
tionalen Koordinierungsausschuss
zur Beschaffung und Nutzung von
Hochstleistungsrechnern” des Wissen-
schaftsrates vorbereitet. Dieser Ko-
ordinierungsausschuss begutachtet al-
le Antrdge auf Einrichtung von
Hochstleistungsrechnern und deren in-
frastrukturelle Peripherie, die fiir univer-
sitdre und aufleruniversitdre Einrichtun-
gen gemeinsam aus Fordermitteln des
Bundes und der Lander beschafft werden
sollen. In diesem Gremium wirken Wis-
senschaftler aus Universitdten und au-
Beruniversitdren  Forschungseinrichtun-
gen sowie Vertreter des Bundes und der
Lénder.

Soweit die LRZ-Pressemitteilung. In der
ausfiihrlichen Stellungnahme des Wissen-
schaftsrates heifst es weiter:

“Fine fachliche Unterstiitzung der Nutzer
von Hoch- und Héchstleistungsrechnern
erfolgt durch KONWIHR. Das Land si-
chert die Unterstiitzung dieses erfolg-
reichen Projekts auch wéhrend der Be-
triebszeit des HLRB-II weiter zu und ent-
spricht damit der Empfehlung des Wis-
senschaftsrates, eine effiziente Nutzung
von Hochstleistungsrechnern durch die
Einrichtung von Kompetenznetzwerken
zu fordern. Dieses Projekt ist ein wesent-
licher Grund fiir eine hohe Nutzung des
Hochstleistungsrechners durch bayerische
Antragsteller. Der Wissenschaftsrat halt
das Projekt KONWIHR fiir sehr pro-
duktiv. Er ermuntert entsprechend seiner
wiederholt geduBlerten Empfehlungen zur
Nutzung von Hochstleistungsrechnern
die Lander, ebenfalls solche Kompetenz-
netzwerke einzurichten.”
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Neues vom FreeWiHR-Projekt

Simulation von Metallschaum
mittels der Lattice-Boltzmann
Methode

Nils Thiirey, Thomas Pohl,
Carolin Korner und Ulrich Riide

Einleitung: Das Free WiHR-Projekt,
das vom Lehrstuhl fiir Werkstoffkunde
und Technologie der Metalle und dem
Lehrstuhl fiir Informatik 10 der Univer-
sitét Erlangen-Niirnberg bearbeitet wird,
beschéftigt sich mit der Simulation von
Metallschdumen. Da der Produktions-
prozess dieser Schiaume momentan noch
nicht vollstédndig verstanden ist, sollen
mit Hilfe numerischer Simulation neue
Erkenntnisse gewonnen, und die Produk-
tionsparameter, wie Druck, Gaskonzen-
tration und die Beschaffenheit des Roh-
materials optimiert werden. Fiir zweidi-
mensionale Probleme wurden bereits er-
folgreich Simulationen durchgefiihrt [1].
Dieser Artikel beschreibt die Erweite-
rung des dort vorgestellten Algorithmus
fiir drei Dimensionen — dabei ist mo-
mentan der zugrundeliegende Algorith-
mus implementiert, der fiir die Simula-
tion der Bewegung der fliissigen Metall-
Phase zustéandig ist.

Das Verfahren benutzt die Lattice-
Boltzmann Methode (LBM) mit einem
sog. D3Q19 Gitter. Im Gegensatz zu an-
deren Mehrphasen-Algorithmen soll die
Gas-Phase jedoch nicht vollstdndig als
Fluid simuliert werden, da sie, abgesehen
vom Druck, nur einen vernachléssigbaren
Einfluss auf das fliisssige Metall hat. Auf-
grund der groflen Gas-Volumina die in
Metallschdumen auftreten, kann dadurch
viel Rechenzeit eingespart werden.

Die Grundidee der LBM ist die Simu-
lation des komplexen Verhaltens von
Fluiden mit sehr einfachen Regeln, die
dennoch im Grenzwert gegen die Losung
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Abbildung 1: Ablauf des Strémungs-Schritts
fiir eine einzelne Zelle eines 2D-Gitters.

zum Zeitpunkt t+1
nach dem Strém-Schritt

der Navier-Stokes-Gleichungen konver-
gieren [7]. Die zu simulierende Fliissigkeit
wird als Gitter aus identischen Zellen re-
prisentiert, in welchen sich die Fliissig-
keitsmolekiile nur entlang bestimmter
Richtungen bewegen kénnen. In der hier
verwendeten Methode sind 19 Richtun-
gen erlaubt. Ausgehend vom Mittelpunkt
eines dreidimensionalen Wiirfels gibt es
ruhende Molekiile und Molekiile die sich
in Richtung aller Nachbar-Zellen be-
wegen, mit Ausnahme der acht Eck-
Nachbarn. Da jede der 19 Richtungen ei-
ne feste Linge hat (entweder 0, 1 oder
\/i), sind auch die Geschwindigkeiten der
Molekiile festgelegt. Fiir jede Zelle und
Richtung des Gitters wird gespeichert,
mit welcher Wahrscheinlichkeit es Mo-
lekiile gibt, die sich entlang dieser Rich-
tung bewegen (die Partikel-Verteilungs-
Funktionen). Addiert man alle Vertei-
lungsfunktionen einer Zelle auf, so erhilt
man durch die Normierung der Zellgrofie
und Partikelmasse auf 1, die Dichte der
Zelle. Ahnlich einfach ldsst sich auch
die makroskopische Geschwindigkeit ei-
ner Zelle ausrechnen. Der Algorithmus
besteht nun aus zwei sich wiederholenden
Schritten: dem Stromungs- und dem Kol-
lisions-Schritt. Beim Stromungs-Schritt
werden die Verteilungsfunktionen ent-
lang ihrer Richtung in die Nachbarzellen
kopiert, wie in Abbildung 1 dargestellt.



Das Kopieren der Verteilungsfunktionen
entspricht dabei gerade der Bewegung
der Molekiile wéhrend eines Zeitschritts.
Der darauf folgende Kollisions-Schritt
verdandert nun die Verteilungsfunktionen
mit einer einfachen Formel so, dass sie
auch die Richtungs- und Geschwindig-
keitsdnderungen durch Kollisionen mit
anderen Molekiilen beinhalten. Fiir die-
se Berechnung sind die Dichte und Ge-
schwindigkeit notig, die wie oben be-
schrieben berechnet werden koénnen. Da-
nach folgt wieder ein Strémungs-Schritt,
der die Verteilungsfunktionen in die um-
liegenden Zellen kopiert.

Der Vorteil der LBM ist vor allem die
Moglichkeit einer einfachen, effizienten
und parallelen Implementierung. Weiter-
hin ist die Behandlung von Interaktionen
mit festen Wéanden als slip- oder no-slip-
Randbedingung einfach und erméglicht
die Simulation von komplizierten Geo-
metrien. Daher bietet sich das Verfah-
ren an, die geometrisch und topologisch
komplexe, zeitvariable Situation bei Me-
tallschdumen zu simulieren.

Die freie Oberfliche: Mit der nor-
malen LBM lassen sich nur Bereiche
simulieren, die vollstindig mit Fliissig-
keit gefiillt sind. Zur Unterscheidung der
Fliissigkeits- und Gasvolumina wurden
drei verschiedene Zelltypen eingefiihrt:

e (laszellen enthalten keine Fliissigkeit
und werden in der LBM nicht beriick-
sichtigt.

o Flissigkeitszellen  sind  komplett
gefiillt und werden wéahrend der Simu-
lation wie oben beschrieben behandelt.

e [nterface-Zellen enthalten sowohl Gas
als auch Fliissigkeit und erfordern des-
halb eine gesonderte Behandlung.

Gas-Zelle . Interface-Zelle

Fluid-Zelle

Abbildung 2: Beispiel einer Fliissigkeitskonfigu-
ration und ihre Reprasentation im Gitter.

Die Verédnderung der freien Oberflache
und Effekte wie Gasdruck und Ober-
flichenspannung flielen nur in die Be-
handlung der Interface-Zellen mit ein.
Fiir die Massenerhaltung ist es wichtig,
dass keine Fluid-Zellen mit angrenzen-
den Gas-Zellen existieren. Im Laufe ei-
ner Simulation kénnen sich die Interface-
Zellen komplett leeren oder fiillen, was ei-
ner Masse von 0 bzw. einer Masse gleich
einer vollen Zelle entspricht. Daraufhin
wird der Typ der Interface-Zelle entspre-
chend geéndert, und die umliegenden Zel-
len miissen so initialisiert werden, dass
wieder eine zusammenhingende Schicht
von Interface-Zellen entsteht.

Oberflichenspannung: Die korrekte
Berticksichtigung der Oberflichenspan-
nung ist entscheidend fiir eine physi-
kalisch richtige Simulation. Dazu muss
die Kriimmung der Oberfliche bei je-
der Interface-Zelle ermittelt werden. In
2D lasst sich die Kriimmung anhand
von drei Punkten auf einer Kurve leicht
anndhern, indem man den Kreis berech-
net, der alle drei Punkte beriihrt. Damit
ist der Radius des Kreises R und somit
auch die Kriilmmung o = 1/R bekannt.
Fiir die Metallschaumsimulation werden
zwei, durch rechtwinklige Normalschnit-
te entstehenden Kurven zur Kriimmungs-
berechnung herangezogen. Die gemittel-
te Kriitmmung der beiden Kurven wird
dann in der Simulation als Druckveréande-



rung bei der Rekonstruktion der Vertei-
lungsfunktionen fiir Interface-Zellen ver-
wendet. Dadurch wird je nach Vorzei-
chen der Kriimmung eine Kraft in Rich-
tung des Fluids bzw. des Gases auf
die Oberfliche ausgeiibt. Um die jeweils
drei benstigten Punkte auf jeder Kur-
ve zu finden wird der Marching-Cubes-
Algorithmus verwendet [3].

Ergebnisse und Ausblick: Abbil-
dung 4 zeigt drei Bildreihen von auf-
steigenden Blasen verschiedener Grofle.
Wiéhrend die kleinste Blase in der obe-
ren Reihe im letzten Zeitschritt die Ober-
fliche noch nicht durchbrochen hat, ha-
ben die groferen Blasen hohere Auf-
stiegsgeschwindigkeiten und erreichen die
Oberflache. Ein komplizierteres Problem
mit sechs aufsteigenden Blasen und Ko-
aleszenz ist in Abbildung 5 gezeigt. Die
Visualisierungen wurden in beiden Féllen
mit einem eigenen Raytracer erstellt, der
die vom Marching-Cubes-Algorithmus
berechneten Oberflichen benutzt [2].

Die hier vorgestellte LBM erlaubt die
Simulation und Visualisierung des dy-
namischen Verhaltens von Fliissigkeiten
mit Oberflaichenspannung und deren In-
teraktion mit Gasen. Wie vor allem an
den zuriickbleibenden Gaseinschliissen in
den Bildern aus Abbildung 5 zu se-
hen ist, miissen die Randbedingungen
fiir die freie Oberfldche jedoch noch ver-
bessert werden. Vor allem bei grofle-
ren Geschwindigkeiten kann es vorkom-
men, dass einzelne Interface-Zellen nicht
schnell genug geleert oder gefiillt wer-
den kénnen. Zur Zeit wird die Simulation
erweitert, um auch die Gasdiffusion im
fliissigen Metall und dessen Erstarrung
zu berticksichtigen. Animationen der hier
vorgestellten Ergebnisse und weitere Bil-
der koénnen auf den folgenden Internetsei-
ten heruntergeladen werden [4, 6].

Hochstleistungsrechnen:

Derzeit existiert in dem Projekt die ur-
spriingliche 2D-Version des Programms,
die sich leider jedoch nicht als Ausgangs-
basis eines parallelen 3D-Programms eig-
net. Deshalb wurde im Rahmen einer
Diplomarbeit [5] ein 3D-Programm ent-
wickelt, mit dem das Lattice-Boltzmann-
Verfahren auf Stromungen mit freien
Oberflichen angewandt werden kann.
Dieses Programm ist voll funktionsfihig
und wird funktional erweitert.

Gleichzeitig wurde an der Parallelisie-
rung der Verfahren gearbeitet. Das se-
quentielle Programm aus der Diplomar-
beit kann némlich physikalisch nur sehr
kleine Ausschnitte von ca. 5 x 5 x 5
mm mit noch akzeptablen Rechenzei-
ten simulieren. Bereits eine Vergroferung
auf einen Schaumwiirfel mit 5 cm Kan-
tenléinge wiirde die erforderliche Rechen-
zeit auf den schnellsten derzeit erhéaltli-
chen PCs auf mehrere Jahre steigern.

Fir Simulationen in dieser Groéfen-
ordnung muss deshalb die aktuell in
Entwicklung befindliche parallele Pro-
grammversion fiir die Hitachi SR8000
zum Einsatz kommen. Nach unseren
Hochrechnungen wird damit die Rechen-
zeit fiir einfache Szenarien wieder auf ca.
einen Tag reduziert werden kénnen.

Bei der Entwicklung der parallelen
Programmversion liegt das Hauptpro-
blem nicht darin, das Lattice-Boltzmann-
Verfahren selbst zu parallelisieren, son-
dern die Rekonstruktion der Oberflichen
und ihrer Kriitmmungen. Dies allein stellt
sich in der parallelen Programmversion
als Problem dar, wenn man nicht bereit
ist, einen erheblichen parallelen Over-
head in Kauf zu nehmen, der die Rechen-
zeiten dann wieder verlingern wiirde.
Zusétzlich tritt das Problem der Lastba-
lancierung auf, da die zeitvariable Geo-
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Abbildung 3: Der Marching-Cubes-Algorithmus.

8 benachbarte Werte des Feldes

metrie der Schdume keine rein statische
Partitionierung des Rechengebietes er-
laubt. Auch hier miissen die existieren-
den Ansitze noch auf ihre Eignung in der
speziellen Situation untersucht und ggf.
angepasst und erweitert werden. Damit
werden die Strémungsphédnomene in Me-
tallschdumen simuliert werden kénnen.

In jedem Fall ist bereits jetzt absehbar,
dass das schon in Entwicklung befindli-
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che Simulationsprogramm fiir das erwei-
terte physikalische Modell bei realistisch
groflen Simulationsgebieten auch auf der
SR8000 nicht mehr mit akzeptablen Re-
chenzeiten laufen wird. Nach der aktu-
ellen TOP-500-Liste ist somit in ganz
Deutschland kein Rechner verfiigbar, mit
dem die Herstellung von Metallschdumen
realistisch simulierbar wére. Gegeniiber
der SR8000 ist in der néchsten Stufe eine

Abbildung 4: Drei aufsteigende Blasen unterschiedlicher GroBe.
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Abbildung 5: Sechs aufsteigende Blasen in einem Container.

Leistungssteigerung um den Faktor 10 —
100 nétig. Eine derartige Rechenleistung
hat aktuell nur der japanische Earth-
Simulator zu bieten. Der geplante Nach-
folger fiir die Hitachi SR8000 wird hof-
fentlich in die Néhe dieser Rechenleistung
vorstoflen, und es damit moglich machen,
auch komplexe physikalische Probleme in
den Metallschdumen zu simulieren.
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Neues vom Projekt BESTWIHR

The necessity of large—scale
simulations in studying
wall-bounded turbulence

K. N. Beronov, P. Lammers, F. Durst
Lehrstuhl f. Strémungsmechanik, Erlangen

Numerical simulation of wall-bounded
flows is a well established research area,
but its main tasks remain to be achieved.
Computations with turbulence modeling
in the near—wall region still suffer from
serious deficiencies: they rely on over-
simplified models that do not deliver ad-
equate turbulence statistics at the very
source of turbulence, and they still en-
counter difficulties in transient regions.
Thus, direct simulations remain an in-
dispensable tool for research and model-
ing. With contemporary capacities, they
already deliver better statistical descrip-
tion of the turbulence immediately at
the wall, as compared with experimen-
tal methods. But they still need to ex-
pand in scale in order to meet the need
for information quality required for ad-
equate modeling. A satisfactory under-
standing of the near-wall mechanisms of
turbulence regeneration is only recently
beginning to take shape, as a result of
very large simulations and the use of
purely numerical tools of fluid dynamics
research. Reynolds number effects in this
most important region still leave unan-
swered questions. The high—Reynolds
number limit description of layers far
from the wall has remained out of the
each of direct numerical simulations.

Very large—scale simulations of developed
incompressible turbulence in a plane
channel flow at a moderate Reynolds
numbers, was performed by an LSTM
group. A lattice Boltzmann code [1] de-
veloped at LSTM allowed efficient use
of the Hitachi SR8000 supercomputer at

the LRZ in Munich. A validation and
preliminary results from this simulation
were announced in a recent Qurtl is-
sue. This large—scale computation is,
in a sense, the first sufficiently resolved
simulation at Reynolds number Re, =
180. Such Re, has been first simulated
by pseudospectral DNS some quarter of
a century ago [2]. As detailed below,
the added computing power and soft-
ware development which made the new
simulation possible, were necessary to
clarify a whole row of disputable issues
and to collect turbulence statistics which
were either not available or of unsatisfac-
tory quality in earlier works. The suc-
cess of the scaled—up computation and
in particular of the underlying efficient
numerical scheme based on the lattice
Boltzmann method, point out a promis-
ing direction for the advancement in the
scope of well resolved simulations of wall-
bounded turbulence. To emphasize the
importance of “well resolved” computa-
tions, this article lists several turbulence
features, which have remained unrecog-
nized over the quarter of a century since
the first DNS [2].

012 /-1 —

Figure 1: A measure (—U" /U’) of turbulent
production by mean flow U(y™), as function of
distance from the wall ™ in wall units. Exper-
imental (Re. = 830) pipe data fluctuate near
the wall, DNS (180 < Re. < 590) channel
data [1,3] fluctuate in the flow core.
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Figure 2: Turbulent length scale in streamwise
direction (defined from autocorrelation, either
by its first zero crossing or its integral) as func-
tion of distance from the wall. Experimental
pipe flow data (points) compared to channel
flow LB numerical data (lines).

To begin with, it must be noted that suffi-
cient streamwise length is crucial for ob-
taining correct statistics from measure-
ments or simulations of turbulent shear
flows. The effect of main shear to con-
tinuously increase streamwise turbulent
length scales is well known and is un-
derstood [4] in the framework of the
rapid distortion theory (RDT), a lin-
earized formalism applicable in condi-
tions of sustained strong shearing, such
as that found near the walls in turbu-
lent channel flows [4]. Insufficient do-
main length was found to compromise
even simple statistics, such as (deriva-
tives of) the mean flow profile U(y) ob-
tained from DNS (Figure 1), not to speak
of higher—order statistics. The (Eule-
rian) turbulent correlation length must
fit comfortably into the computational
domain in order to assure statistical con-
vergence. In the flow core, far from the
walls, the mean—flow shear, as well as
turbulence intensity, are weaker, so their
time scales are longer, while turbulent
structures travel faster. This increases
the turbulent length scale (clearly seen
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from Figure 2) and means that higher
Re; require much longer computational
domains and thus larger—scale simula-
tions. Experimental measurements can
be no adequate substitute for DNS, at
least near the wall. Figure 1 suggests that
DNS and laboratory data should be used
in a mutually complementary way.

Integral length scales of turbulence can
be defined in different ways, but the qual-
itative trends remain unaffected by the
particular choice of definition. As seen
in Figure 1, using two different defini-
tions suggest the same picture: near the
wall, over the viscous and buffer lay-
ers, the characteristic streamwise length
scale is about 1500 wall units, but fur-
ther away from the wall, it grows rapidly
with increasing distance y. The figure
shows good quantitative agreement be-
tween lattice Boltzmann DNS of plane
channel flow and laser—Doppler measure-
ments in pipe flows at much higher Re,.
For a reliable determination of these
scales, an extremely long computational
domain is required. Figure 3(a) shows
half of the domain size used (the hori-
zontal axis is distance in wall units, the
vertical axis is two—point autocorrelation
of the streamwise turbulent velocity fluc-
tuations). Such domain size is indeed
needed to obtain acceptable predictions
of long-range correlations — as shown in
Figure 3(b), shorter domain lengths lead
to self-excitation along the spatially peri-
odic streamwise coordinate, and hence to
the unphysical prediction of nonvanish-
ing autocorrelations at infinite length. As
implied by the discussion further above
and illustrated by the figure, this effect is
especially pronounced far from the wall
and at higher Re,, where U(y) is larger.

The critical difference, with respect to
the scale of the numerical problem, be-
tween the lattice Boltzmann (LB) simu-
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Figure 3: Streamwise velocity autocorrelation with streamwise separation (in wall units)

(a) from lattice Boltzmann DNS [1] at dis- (b) at large distances y* from the wall, from
tances 2 < y* < Re, from the wall, shown DNS with a LB (with zero-crossing, Re, =
over the full range of separations 0 < z < 180) method [1] and a pseudo—spectral (no

L. /2, with L, the streamwise length of the zero—crossing, Re, = 180, 590) method [3].
periodic computational domain,

lations presented [1] and pseudospectral — deed, the presentation so far has been fo-
DNS similar to those mentioned [2,3] is  cused on the consequences of their dom-
not the streamwise length of the compu- inance and the necessity for long enough
tational domain in physical units, where domains. However, important aspects
the scale—up is “only” by a factor of of the turbulent dynamics, such as dis-
1.5-4, but in the uniform spatial reso- sipation and mixing, are controlled not
lution, which is naturally linked to LB  (only) by the length of intense struc-
methods but is intentionally neglected in  tures (vortices and velocity streaks) but
pseudospectral DNS, where grid step as- by their detailed spatial characteristics,
pect ratios are taken O(10) on the av-  such as spacing, diameter, and aspect ra-
erage. Such large ratios are tacitly jus- tios. Smaller structures are especially in-
tified by the well known fact that typi- tensive in the near—wall region and thus
cal turbulent structures are strongly elon-  important for the overall turbulent bal-
gated in the streamwise direction. Such  ances. Figure 4 shows snapshots of vor-
structures dominate the flow at all dis- ticity components, representative for the
tances from the wall and become espe-  spatial structure of vorticity in the near—
cially long away from the walls [5]. In-  wall region. It is important to note that

Figure 4: Instantaneous structure of turbulent vorticity
(a) spanwise vorticity — the component (b) streamwise vorticity — the component en-
aligned with the mean—flow vorticity; hanced most by mean—flow shear.
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the dominant features have diameters as
small as a few wall units, independent of
their orientation, with a major contribu-
tion coming from structures which are far
from being aligned with the streamwise
direction. The implication is that dis-
cretizations using unproportionally large
spatial steps in the streamwise direction
do not resolve the vorticity field. But vor-
ticity plays the leading role in any tur-
bulence generation process, including the
near—wall regeneration of interest here.

The turbulent statistics of greatest engi-
neering interest are not correlations but
one—point statistics such as the mean flow
and the Reynolds stress tensor. These
are lower—order moments of the hierar-
chy of statistical moments of the one—
point probability distribution functions
(PDFs) of single turbulent velocity com-
ponents. Higher—order moments of these
PDF's are more sensitive to intermittency,
which is in turn enhanced by the pres-
ence (and dominance) of intense, small—
scale flow structures such as the vorticity
features considered above. Poor resolu-
tion of such features leads to erroneous
prediction of the large—deviation tails of
PDFs. A coarse grid will “smear out”
fine spatial details and will tend to in-
crease their contribution to the statis-
tics. This can be observed in the form of
higher tails of computed PDFs as com-
pared with the physically correct distri-
butions. Since LB simulations have nec-
essarily isotropic spatial resolution, a grid
fine enough to resolve the structure of
turbulence in the vertical will equally well
resolve that structure in the streamwise
direction, as well. Thus, DNS by LB
methods produce more reliable estimates
of velocity PDFs than simulations using
stretched grids, and can be expected to
yield lower tails for those PDFs which
are dominated by vorticity structures and
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hence have intermittent, slowly decaying
tails. Among the three turbulent veloc-
ity components, most intermittent is the
wall-normal velocity v, while the stream-
wise u is least intermittent. So it is most
informative to consider PDFs of v, when
comparing LB and stretched—grid DNS.
Figure 5 shows precisely the expected
trend. It also demonstrates, through the
much longer and better converged tails
obtained from the LB simulation, the im-
portance of fine—grid, large-scale DNS.
The difference in data quality seen in this
figure is the result from an increase in the
number of grid points by a factor between
16 and 64. To accumulate the same num-
ber of data points as those used for the
LB data plot in Figure 5, and thus hope
for similar quality of PDF tails, an ex-
perimentalist would need to take 10° to
10® times more measurement points than
what is a standard record length these
days. This is technically very demand-
ing, particularly very near to the wall, to
which region the PDFs shown here per-
tain. Precise knowledge of the highly in-
termittent statistics of v is of key impor-
tance in modeling near-wall mixing and
turbulence generation.

In conclusion, very large-scale DNS of
wall-bounded turbulence are required to
obtain reliable information about the
structure of turbulence, both instanta-
neous and statistical. The generally ac-
cepted type of (typically pseudospectral
and thus formally very precise) DNS with
stretched grids near the wall was found to
yield imprecise information on the fine
structure of turbulence. The numerical
grid must be fine in all directions, at least
near the wall, where intense structures of
small cross—section are important. This
is the flow region where DNS have al-
ready become the tool of choice for de-
tailed flow measurements. Experimental
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Figure 5: Probability distribution functions p(v,y) of the wall-normal velocity component v,
from DNS by LB [1] (lines) and pseudospectral [3] (circles) methods.

(a) distance y = 5 from the wall (horizontal
axis normalized by the r.m.s. value of v);

measurements remain more efficient and
reliable far from the wall. But as faster
computers and efficient solvers (such as
the lattice Boltzmann approach which
gives algorithm that parallelize very well
and scale linearly with the number of
grid points) will soon allow simulations
in considerably larger domains, the alter-
native of using DNS as measurement tool
at high Reynolds numbers and at large
distances (in wall units) from the wall ap-
pears realizable. While still more expen-
sive than laboratory runs at comparable
Reynolds numbers, such simulations of-
fer much more versatile and statistically
better converged data. DNS have al-
ready established themselves as the main
method of investigation in clarifying the
detailed mechanism of turbulence gener-
ation at solid walls. With the opening
of prospects for larger—scale DNS, it will
be possible to address the detailed mech-
anisms of turbulence transfer away from
the wall and, as a result, the development
of realistic wall turbulence models for in-
dustrial and geophysical computations.
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(b) distance y™ = 20 from the wall, outer
edge of turbulence generation layer.

References

[1] P. Lammers, K.N. Beronov, G. Bren-
ner, F. Durst (2003) Direct sim-
ulation with the lattice Boltzmann
code BEST of developed turbulence
in channel flows, in High Performance
Computing in Science and Engineer-
ing, S.Wagner, W.Hanke, A.Bode,
F.Durst (ed.s), Springer.

J. Kim, P. Moin, R. Moser(1987) Tur-
bulence statistics in fully developed
channel flow at low Reynolds number,
J. Fluid Mech. 177 133-166.

R. Moser, J. Kim, N.N. Mansour
(1999)  Direct numerical simula-
tion of turbulent channel flow up to
Re- 590, Phys. Fluids 11 943—
945; http://www.tam.uiuc.edu/
faculty/moser/channel/.

A.A. Townsend (1976) The structure
of turbulent shear flow, Cambridge
Univ. Press.

Z. Liu, R.J. Adrian, T.J. Hanratty
(2001) Large-scale modes of tur-
bulent channel flow: transport and
structure, J. Fluid Mech. 448 53-80.


http://www.tam.uiuc.edu/faculty/moser/channel/
http://www.tam.uiuc.edu/faculty/moser/channel/
http://www.tam.uiuc.edu/faculty/moser/channel/
http://www.tam.uiuc.edu/faculty/moser/channel/

Physikalisch fundierte Beschreibung
des Phaseniibergangs

Extended Statistical Rate

Theory for Liquid Evaporation
Von V. Kumar, K.D. Danov* und F. Durst
Lehrstuhl f. Stromungsmechanik, Erlangen

1 Introduction

Evaporation of water at free surfaces has
been the subject of investigations of sev-
eral researchers in the past decades ow-
ing to its wide technical applications.
Both experimental and theoretical inves-
tigations have been carried out in past
in order to understand the evaporation
of a pure liquid. The theoretical treat-
ment of the rate of liquid evaporation at
free surfaces adopting kinetic theory of
gases (KTG) brings in a so-called evap-
oration coefficient 7., on the basis of ra-
tional arguments. However, experimen-
tal investigations performed over the last
few decades reveal drastic disagreements
between theory and experiments. This
was pointed out in quite a few inves-
tigations in the literature. Marek and
Straub [1] presented a detailed review of
the experimentally obtained evaporation
coefficient. They figured out that the
values of evaporation coefficient deduced
from measurements are scattered over the
decades. Various arguments were pro-
vided in the literature for the significant
differences between experimentally ob-
tained and theoretically predicted evap-
oration coefficient, such as rapid cooling
of the interface, impurities at the surfaces
and inaccurate measurements of the tem-
perature across the interface.

Ward and co-workers [2, 3] carried out
a series of experiments on steady-state
evaporation of water. Their experiments
were carefully performed utilizing pure
distilled water in order to avoid any im-

purity in their set up. It is amazing to
note that they observed a maximum dis-
continuity of temperature of 7.8°C across
the liquid-vapor interface. So far, no one
else has reported such a large tempera-
ture discontinuity across the free surface
of water. Ward and Fang [2] proposed
that the statistical rate theory (SRT) can
account for the evaporation rate. How-
ever, with the help of SRT treatment of
interface by Ward and co-workers [2], the
temperature discontinuity at liquid vapor
interfaces could not be accounted for.

In recent publications, emerging out of a
research work at LSTM-Erlangen [4, 5],
it is shown that existing theories of evap-
oration of liquids on free surfaces are in-
complete. The extension of the statis-
tical rate theory proposed by Ward and
co-workers [2, 3] permitted discrepancies
on evaporation coefficients in literature
to be eliminated. It is therefore felt that
the theoretical work at the institute pro-
vides a sound basis for new treatments
of momentum, heat and mass transfer
occurring during evaporation of liquids.
The experimental observations and the
extended SRT exhibit a good agreement
with each other.

2 Theoretical Interface Treatment
2.1 Kinetic Theory of Gases

Ever since pioneer works of Hertz [6] and
Knudsen [7], kinetic theory of gases has
widely been employed to understand lig-
uid evaporation. Later, Schrage [8] mod-
ified the expression for net mass flux due
to evaporation by taking non-equilibrium
back scattering of molecules into account.
He proposed the net mass flux through a
liquid-vapor interface

. 2”Iev M Psat (T‘l) P’u
m = —
2—ne V2rR | VT, VT,

(1)
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mX104 ,I'l T’U Pv Tv_ﬂ Tv_ﬂ qv ql
(kgm™2s™) (°C) (°C) (Pa) (°C) KTG-(°C) (Wm™) (Wm™?)
2.799 -0.3 3.2 596.0 3.5 0.114 -133.8 565.9
2.544 -2.9 0.6  493.3 3.5 0.138 -132.9 503.1
3.049 -4.8 -0.6  426.6 4.2 0.165 -139.5 622.7
4.166 -5.2 -1.0  413.3 4.2 0.177 -150.0 891.5
3.703 -8.9 -3.8  310.6 5.1 0.246 -153.9 771.8
3.480 -7 =27 3426 5.0 0.239 -162.1 707.9
3.971 -7.8 -1.6  333.3 6.2 0.247 -164.6 828.1
4.081 -10.7  -4.6  269.3 6.1 0.312 -168.9 851.3
4.347 -10.3  -4.3 2773 6.0 0.267 -152.7 934.1
4.097 -11.0  -49  264.0 6.1 0.335 -176.9 847.3
4.860 -10.6  -4.1  269.3 6.5 0.322 -177.6 1037.0
4.166 -11.9  -6.0 245.3 5.9 0.392 -191.1 850.4
4.938 -12.4  -5.2 2333 7.2 0.404 -190.8 1044.0
5.086 -13.5  -6.2  213.3 7.3 0.456 -196.9 1075.0
5.386 -14.6  -6.8 194.7 7.8 0.511 -202.3 1144.0

Table 1: Summary of experiments of water evaporation by Fang and Ward [3].

where T; the liquid surface temperature,
Pgsat(T7) the saturation liquid pressure at
temperature T;, P, the vapor pressure
of the liquid, 7, the temperature in va-
por across the interface, M the molecular
weight of the liquid and R the universal
gas constant. Eq. (1) is known as the
famous Hertz-Knudsen-Schrage equation
for net evaporation mass flux. The evap-
oration coefficient 7., was introduced
(usually assumed to be unity) in order
to distinguish between experimental and
theoretical values of the evaporation rate.
However, Marek and Straub [1] pointed
out that the value of evaporation coeffi-
cient varies four orders of magnitude for
the experiments performed in past.

Adopting kinetic theory of gases, Pao [9]

and Cipolla et al. [10] derived the macro-

scopic jump conditions in case of low

evaporation rates. According to them
Ty

| M

—0.31 il
0.3159 R, P,
| M Tyq,
—0.7369 BT, BT,

ﬂ)*jjl

T
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They took Chapman-Enskog thermal
conductivity solution into account for va-
por phase out of the Knudsen layer. The
calculated temperature discontinuity at
the surface from Eq. (2) for the exper-
iments of Fang and Ward [3] are pre-
sented in Table . Theoretically estimated
temperature jumps from KTG are 10—
30 times smaller than the experimentally
observed values. Thus one can conclude
that the KTG does not account for the
temperature jumps and the net mass flux
across liquid-vapor interfaces. Therefore,
A consistent theory is indispensable for a
precise estimation of evaporation rate of
water.

2.2 Statistical Rate Theory

The statistical rate theory (SRT) is based
on the transition probability concept in
quantum mechanics and makes use of
Boltzmann definition of entropy to intro-
duce a thermodynamic description of the
system. SRT predicts an irreversible evo-
lution to a configuration that corresponds
to the maximum number of quantum me-
chanics states, which can be far from to-



tal equilibrium of the system. In SRT,
no assumption of equilibrium thermody-
namics is taken into account and the the-
ory leads to rate equations that are en-
tirely in terms of experimental and ther-
modynamics variables that may be mea-
sured or controlled. SRT has been ap-
plied to various physical rate phenomena
for instance, gas adsorption, thermal des-
orption, crystal growth from solutions,
membrane transport.

Adopting SRT, Ward and Fang [2] de-

rived an expression for evaporation flux

1 = 2K, sinh (J\I;[Aslv) (3)
in terms of thermodynamic variables
where K, is the equilibrium molecular ex-
change rate between liquid and vapor and
Asy, the entropy change associated with
the transference of molecules between lig-
uid and vapor contiguous phases. The
thermodynamic functions K, and ASy,
depend explicitly on the physiochemical
properties of the system [2, 5]. Kumar et
al. showed [4] that in case of slow evapo-
ration, the linear form of Eq. (3) results
into an expression for net mass flux

mZZ\/%TRTl[Psat(TZ) _Pv] (4)

which is similar to the KTG expres-
sion (1) with 7ey = Neon = 1. The major
reason for the inability of both KTG and
SRT is that the role of heat fluxes across
the interface is ignored. Furthermore, the
thermophysical properties of liquid sur-
face can not be ignored while treating
the dynamics of heat and mass. It is well
known from the classical theory of Knud-
sen that between the liquid and vapor, a
kinetic boundary layer “Knudsen Layer”
exist whose thickness is of the order of
the mean molecular free path. However
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the surface of liquid has its own ther-
mophysical properties which are different
from both bulk liquid and vapor phases;
there exist a very thin layer which can be
termed as “transition zone”. According
to Gibbs [11], the surface tension o repre-
sents the integral across this layer of the
difference between the normal and tan-
gential components of the pressure ten-
sor. The role of the transition zone can
not be neglected in the postulation of
model for evaporation when SRT is ap-
plied. Therefore, the general SRT ex-
pressions for evaporation mass flux need
to be generalized by taking the roles of
heat fluxes and the transition zone into
account.

Recently Danov et al. [5] proposed an ex-
tended three layer model by taking out
the earlier assumption of Ward and co-
workers [2, 3] that in an isolated three-
phase system, the temperatures of of lig-
uid, surface and the reservoir are same.
They [5] extended the SRT approach in
order to estimate the net mass flux rm in
terms of measurable and thermodynamic
variables and derived an expression for 7

m = Kl sinh@lﬂ (5)
where

o[ (552) (5]

and K is the equilibrium molecular ex-
change fluxes between liquid and surface.
Using data of Fang and Ward [3] for wa-
ter and other hydrocarbons, Danov et
al. [5] found a linear relation between the
net mass flux m and sinh®;,. From the
slope of the line for the case of evapora-
tion of water K; was found to be about
6.7 x 107%*kg/m? s. 1In order to derive
Eq. (5), it was assumed that the reservoir
temperature is the mean of liquid and va-
por temperature across the surface.
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The heat balance on the three layer sys-
tem shown is also performed. Each inter-
facial molecular transfer associated with
a certain amount of energy transfer be-
tween different phases. This introduces
additional unknown interfacial transport
properties: the liquid-surface energies ;4
and €4, and surface-vapor energies e,
and &,s; between the surface and liquid
phases. However, in this extended model
for evaporation, these unknown interfa-
cial properties can directly be estimated
with the help of measurable quantities.
Thus, the normal heat fluxes from the
liquid (¢;) and vapor (¢, ) sides to the sur-
face are estimated to be [5]:

qQ _m( ) + Ki(e1s —eqr) (7)
657_} +€7)S

and
QU = —m < 9 >

4_I(U(€sv _'Evs)

€ls Tt €s1
2

(8)

where K, is the equilibrium molecular
exchange flux between surface and vapor
phases and is given by [2, 5] in terms of
thermodynamics states of vapor i.e. tem-
perature of the reservoir, Tz and the fi-
nal equilibrium pressure in vapor corre-
sponds to a state when specific free ener-
gies of liquid and vapor are same:

€

[ M
K, =4\ ——P
27TRT73 v

The second terms (containing K; and
K,) on the right hand side of both
Egs. (7) and (8) can be interpreted as
a heat fluxes through the surface in the
absence of net mass flux 7. The rela-
tionships for the heat and mass fluxes
[Egs. (5)—(8)] with the help of SRT close
the problem of boundary condition at a
liquid-vapor interface.
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Figure 1: Linear regression plot of ¢; vs. m
for evaporation of water in accordance with
Eq. (7).
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Figure 2: Linear regression plot of ¢, vs. m
for evaporation of water in accordance with

Eq. (11).

3 Experimental Results and Com-
parison

From the above analysis, it can be no-
ticed that the extended SRT approach
provides a linear relationship between
heat fluxes across the interface and net
evaporation mass flux. Except in few ex-
periments [3, 12], the most of the data
available from the evaporation experi-
ments in literature do not consist of heat
fluxes. The data of evaporation exper-
iments of water by Fang and Ward [3]
are provided in Table 1. Bertrand et



al. [12] obtained a temperature profile
across the water-vapor interface which is
very similar to the experimental results
of Fang and Ward [2]. The heat fluxes
normal to the surface are computed with
the help of temperature profiles in the ex-
periment [12]. As mentioned earlier, the
equilibrium molecular exchange rate K;
is constant for a liquid in case of such
experiments [3, 12]. Thus, according to
Eq. (7), the normal heat flux from liquid
side ¢; is plotted against the neat mass
flux 7 in Fig. 1. It is very interesting to
find that the heat flux from the liquid side
is linearly related to the net mass flux

for the range of pressures and tempera-
tures in both the set ups [3, 12]. How-
ever, a single data set could be extracted
from Bertrand et al.[l2] investigations
on evaporation while they reported only
one temperature measurement across the
water-vapor interface during evaporation
of water in a plexiglass tube. Fang and
Ward [3] also used a plexiglass funnel
in order to carry out their experiments.
Thus, it can be assumed that in both
the studies the heat transfer in directions
tangential to the interface is not signifi-
cant. From the slope and the intercept of
the linear curve in Fig. 1, it is found out
that within the experimental accuracy

Els = Egl — €. (10)

For water, the interfacial energy transfer
g; is found to be 2.27 x 10% J/kg. The
value of K, is not constant for all experi-
ments, therefore it is appropriate to write
Eq. (8) in the form

G _ i (et
K, K, 2
+(esv — Evs)- (11)
Fig. 2 shows a linear regression Iq(—“ vs.

Kﬂv plot; the correlation coefficient for
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the fitted line is 0.9806 which indicates a
good agreement of the data with Eq. (11).
Following the similar procedure as it is
done for the liquid, for the molecular
transfer between vapor and water, the in-
terfacial transfer energy €, = €4, = €45
is found to be 3.53 x 105 J /kg. Thus, one
can conclude that the interfacial energy
transfers are independent of the pres-
sures and temperatures and are constant
for the range of these experiments condi-
tions. Furthermore, the mass flux can lin-
early be correlated for the range of such
type of experiments. It is important to
know that the influence of thermocapil-
lary convection is not taken into account
in the analysis. For evaporation of wa-
ter in a low conductivity material such as
in the experiments of Fang and Ward [3]
where a plexiglass funnel was used, the
heat transfer in the directions tangential
to the free-surface is not important.

4 Conclusions

The theoretical treatment of evaporation
at liquid-vapor interfaces using kinetic
theory of gases (KTG) do not produce
a consistent value of evaporation coeffi-
cient, 7¢,. This is due to the fact that
the heat transfer to the surface from both
liquid and vapor sides are not taken into
account. In KTG treatment of interfaces,
the equations for the net mass flux de-
rived only by considering the thermody-
namic states of liquid and vapor and they
do not conserve energy across the Knud-
sen layer. The predicted temperature
jump from KTG qualitatively is in agree-
ment with the experiments (both having
same sign), however the predicted tem-
perature jumps are 10 to 30 times smaller
than that observed in the experiments.

The final results from existing statisti-
cal rate theory expressions by Ward and
Fang [2] were considerably simplified. It
was found out that linear expression for



net mass flux from SRT is similar to the
classical Hetrz-Knudsen-Schrage expres-
sion for mass flux. The existing SRT
model do not describe the experiments
on evaporation well and this is due to the
fact that the role of heat fluxes was also
ignored while the model was postulated.
The SRT was applied to a three layer
model while considering the heat fluxes
and properties of the free surface. It was
indicated that the heat fluxes from either
side of the surface are linearly related
with the net mass flux for evaporation.
On comparing the calculated equilibrium
liquid and vapor evaporation fluxes K;
and K, one can conclude that the evap-
oration is mainly controlled by the trans-
port mechanism of molecules from liquid
side. From the expressions of heat and
mass fluxes adopting extended three layer
SRT model, the requirement of an addi-
tional boundary condition at the free sur-
face is fulfiled. Thus, the set of conserva-
tion equations can be numerically solved
by taking this model into account. How-
ever, the role of surface tension driven
convection was not taken into account in
deducing the expression for net mass flux
from the free surface.

References

[1] R. Marek and J. Straub. Analy-
sis of the evaporation coeflicient and
the condensation coefficient of wa-
ter. Int. J. Heat Mass Transfer,
44:39-53, 2001.

C.A. Ward and G. Fang. Expres-
sion for predicting liquid evapora-
tion flux: Statistical rate theory ap-
proach. Phys. Rev. E, 59:429-440,
1999.

G. Fang and C.A. Ward. Tempera-
ture measured close to the interface

19

[10]

[11]

[12]

of an evaporating liquid. Physical
Review E, 59(1):417-428, 1999.

V. Kumar, K.D. Danov, and
F. Durst. Theoretical treatments of
liquid vapor interfaces with evapora-
tion. Int. J. Heat Mass Transfer, In
preparation, 2003.

K.D. Danov, C.A. Ward, and
F. Durst. Heat and mass flux at
the interface of an evaporating lig-
uid: Statistical rate theory of three-
phases. Phys. Rev. E, Submitted for
publication.

H. Hertz. Uber die Verdungstung
der Flussigkeiten, inbesondere des
Quecksilbers, im luftleeren Raume.

Ann. Phys. Chem., 17:177-200,
1882.

M. Knudsen. Die Maximale Ver-
dampfungsgeschwindigkeit des
Quecksilbers.  Ann. Phys. Chem.,
47:697-708, 1915.

R.W. Schrage. A Theoretical

Study of Interphase Mass Transfer.
Columbia University Press, 1953.

Y-P. Pao. Temperature and density
jumps in the kinetic theory of gases
and vapors. Phys. Fluids, 16:1560,
1973.

J.W. Cipolla Jr., H. Lang, and S.K.
Loyalka. Kinetic theory of conden-
sation and evaporation II. J. Chem.
Phys., 61:69-77, 1974.

J.W. Gibbs. The Scientific Papers
of J. Willard Gibbs. Dover Publica-
tions Inc., 1961.

G. Bertrand, M. Lallemant,
A. Mokhlisse, and N. Roudergues.
New results on the dependence of
the liquid evaporation rate on the
pressure of its vapor. Thermochim-
ica Acta, 38:67-78, 1980.



Forderung des Hochleistungsrechnens
an Fachhochschulen

Kooperationsprojekte
FH-Niirnberg — Uni-Erlangen

In den vergangenen Jahren wurden
verstirkt Anstrengungen unternommen,
um durch die gezielte Biindelung von
Kompetenzen aus verschiedenen Diszipli-
nen wie Mathematik, Informatik, Phy-
sik, Chemie und Ingenieurwissenschaften
an den Hochschulen anwendungsorien-
tierte Forschung vorantreiben zu kénnen.
Hierzu gehoren Initiativen wie z.B.
die Bildung von Forschungsverbiinden
oder Kompetenznetzwerken. Im Bereich
des technisch-wissenschaftlichen Hoch-
leistungsrechnens wurde dies in Bay-
ern sehr erfolgreich im Forschungs-
verbund FORTWIHR und in KON-
WIHR umgesetzt. Obschon diese In-
itiativen grundsétzlich allen bayerischen
Hochschulen und Forschungseinrichtun-
gen zur Verfiigung standen, wurden
mehrheitlich universitdre Einrichtungen
gefordert. Aufgrund ihrer Personalstruk-
tur sowie der stiarkeren Ausrichtung auf
Lehre und Ausbildung konnten diese
Fordermafinahmen von Fachhochschulen
nur in geringerem Mafle genutzt wer-
den. Tatséchlich bieten die Fachhoch-
schulen aber durch ihre starke Pra-
xisorientierung, die anwendungsorientier-
te Forschung und die Uberfithrung von
Forschungsergebnissen in industriell ver-
wertbare Prototypen interessante Koope-
rationsmoglichkeiten. Um die hier vor-
handenen exzellenten technischen und
human Ressourcen besser im Bereich
der Forschung integrieren zu kénnen, be-
darf es jedoch gezielter Mafinahmen, die
nur durch enge Kooperationen zwischen
Fachhochschulen, Universitéiten und ggf.
Industrieunternehmen realisiert werden
konnen.
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Hardware

Umsetzung der Ergebnisse des KONWIHR-
Projekts FPGA (Prof. Urbanek, FH-Niirn-
berg): vom GroBrechner auf Mikrochips

Software

Vor kurzem wurden daher drei Ko-
operationsprojekte zwischen der Georg—
Simon—-Ohm Fachhochschule in Niirnberg
und der Universitdt Erlangen—Niirnberg
beim Bayerisches Staatsministerium fiir
Wissenschaft, Forschung und Kunst ein-
gereicht, um genau diese Integration an-
zugehen.

Das Ziel ist es, einen besseren Transfer
von modernen Technologien und Metho-
den aus den Universitdten zu den Fach-
hochschulen und letztlich in die Indu-
strie hinein zu ermoglichen, um diese
einer groferen Ingenicurgemeinde, aber
auch Studenten, zur Verfiigung zu stellen.
Gleichzeitig sollen in rdumlicher Néhe
vorhandene Anlagen in Erlangen und
Niirnberg besser genutzt werden.

Das erste Projekt soll die Infrastruk-
tur und die Kompetenz fiir das Hochlei-
stungsrechnen aufbauen und bereitstel-
len, sowie nétige Uberzeugungsarbeit lei-
sten. Eines der Ergebnisse von KON-
WIHR in Bezug auf die Fachhochschu-
len ist, dass nur wenige Fachhochschulen
Grofirechner wie den HLRB nutzen konn-
ten, da einerseits Know-How (im Hin-
blick auf Programmierung und Nutzung)
und Infrastruktur in den Fachhochschu-
len selbst fehlen, andererseits gerade die
kleinen Unternehmen als wichtigste Part-
ner der Fachhochschulen keinen Bezug



zu Grofirechnern aufbauen konnten. Es
ist hier somit in erster Linie zun#chst
noch Uberzeugungsarbeit zu leisten, um
die Vorteile des Einsatzes von Grofirech-
nern in der anwendungsorientierten For-
schung zu demonstrieren. Damit einher-
gehend muss dem interessierten Anwen-
der ein zentraler, lokaler Ansprechpart-
ner zur Seite gestellt werden, der bei al-
len Fragen rund um die Programmierung
und Nutzung von Supercomputern kom-
petent zur Seite steht.

Ein effizienter Weg zu diesem Ziel ist die
Biindelung der FH-Aktivitdten in einer
zentralen Anlaufstelle an der FH-Niirn-
berg, die auf Technik und Know-How
des RRZE als grofles universitires Re-
chenzentrum zuriickgreifen kann. Dieses
Service-Projekt kommt den beiden ande-
ren Projektvorschligen sowie kiinftigen
Aktivitdten unmittelbar zu gute.

Den Hintergrund des zweiten Projekts
bildet die Untersuchung und Optimie-
rung von Stromungen fliissiger Metal-
le und Schmelzen wie sie in verschie-
denen technischen Anwendungen oder
natiirlichen Erscheinungsformen auftre-
ten. Beispiele finden sich in Glasschmel-
zen, in Kiihlkreislaufen von Hochtem-
peraturreaktoren oder — und dies ist
die prototypische Anwendungen des Pro-
jekts — in Metallschmelzen wéhrend
der Kristallziichtung. Eines der wich-
tigsten Verfahren in diesem Zusammen-
hang ist das Czochralski-Verfahren zur
Kristallziichtung aus der Schmelze. In
dem Projekt sollen einige der wichtig-
sten stromungsphysikalischen Effekte in
derartigen Schmelzen untersucht werden,
wobei sowohl experimentelle als auch nu-
merische Untersuchungsmethoden einge-
setzt werden.

Das Ziel des dritten Projekts ist die Un-
tersuchung und Optimierung von Hoch-
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Innovativer Porous Invert Media (PIM)

Warmetauscher

fiir unter-
Anwendun-

leistungswérmetauscheren
schiedliche  industrielle
gen. Beispiele finden sich im Be-
reich der Kiihlung von hochinte-
grierten elektronischen Bauteilen,
Verdampfungs- und  Kondensations-
einheiten fiir Kiihlschrinke im Haus-
haltsbereich, kompakten Einheiten fiir
die Abwirmenutzung von Dieselmo-
toren in mobilen Sterilisationsanlagen
fiir Speisereste etc. Fine der wich-
tigsten Verfahren fiir die Erstellung
von modernen Wéirmetauschern mit
kompakter Bauweise ist die Intensi-
vierung des Waérmeiiberganges durch
das Anbringen der hocheffizienten Rip-
pen an den Seiten mit sonst niedrigen
Wiérmeiibergangszahlen. Als besonders
wirksam haben sich fiir diesen Zweck
Profile — so genannte “Pins” mit unter-
schiedlichem Querschnitt erwiesen. Da-
mit die Druckverluste durch die Anwen-
dung solcher Profile nicht die fiir die Pra-
xis akzeptablen Grenzen {iberschreiten,
sollen im Rahmen des Projektes verstérkt
Arbeiten an stromungsgiinstigeren Profi-
len forciert werden. Hochleistungsrechen-
programme sollen fiir die Optimierungs-
rechnungen zur Anwendung kommen.

F. Durst
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KONWIHR/LRZ auf der 1SC2003

Wie in der vergangenen drei Jahren war
KONWIHR wieder auf dem Stand des
LRZ auf der International Supercompu-
ter Conference (ISC2003) in Heidelberg
vertreten.

Blickfang war die Demonstration
der interaktiven Visualisierung einer
Stromungssimulation, die im KON-
WIHR-Projekt  VISimLab entwickelt
wird. Wegen der langsamen Netzanbin-
dung war es leider nicht moglich den Vi-
sualisierungsrechner mit dem HLRB zu

koppeln (wie urspriinglich geplant). Statt
dessen wurde die gesamte Demonstration
lokal auf einem 4-Prozessorsystem vorge-
stellt.

Interessierte Besucher erhielten durch
das ausliegende Exemplar des “High
Perfomance Computing in Science and
Engineering”-Bandes (der zum “First
Joint HLRB and KONWIHR Status and
Result Workshop 2002” erschienen ist),
die KONWIHR-Faltbldatter und weitere
Publikationen des LRZ einen Abriss iiber
die auf der Hitachi SR8000-F1 durch-
gefiithrten Forschungsprojekte.

Quartl-AS

Petra Hardt (Lehrstuhl fiir Bauinformatik) und Andreas Schmidt (KONWIHR) vor dem gemeinsa-
men LRZ/KONWIHR-Stand auf der Internationalen Supercomputing Conference in Heidelberg.
Als Demonstration werden Ergebnisse aus dem KONWIHR-Projekt VISimLab “Virtual Reality
basierte Interaktive Stromungssimulation mit der Lattice Boltzmann Methode" gezeigt.

(Bild: LRZ)



LRZ und RRZE in der TOP500

Das LRZ ist wieder mit zwei Systemen
in der neuesten TOP500-Liste der welt-
weit leistungsstarksten Rechner vertreten
(www.top500.o0rg).

Der Hochstleistungsrechner in Bayern
(HLRB) nimmt Platz 29 ein und hat sich
seit November 2002 “nur” um zwei Plétze
verschlechtert. Im Frithjahr 2002 war der
HLRB dagegen noch auf Position 14.

Der neue serielle Teil des Linux-Clusters
der Firma MEGWare am LRZ mit sei-
nen Pentium4-Prozessoren mit einer Tak-
tung von 3 GHz konnte immerhin Platz
353 unter den weltweit schnellsten Syste-
men erreichen.

Mit dem neuen IA32-Cluster der Firma
Transtec AG, das im letzten Quartl be-
reits vorgestellt wurde, betreibt das RR-
ZE nun auch wieder ein Rechnersystem in
Erlangen, das in der Liste der 500 schnell-
sten Rechner der Welt aufgefiihrt ist. Der
Cluster steht dort nach Maflgabe seiner
LINPACK-Benchmarkleistung auf Platz
317.

Quattl-TZ

64 bit AMD Opteron Testsystem am
RRZE

Seit dem 20. Juni 2003 ist das Re-
gionale Rechenzentrum FErlangen (RR-
ZE) stolzer Besitzer einer 64 bit AMD
Dual-Opteron Workstation. Die Maschi-
ne, die zu Benchmarkzwecken allen KON-
WIHR Projektpartnern zur Verfiigung
steht, ist mit 2 1,6 GHz Opteron CPUs,
6 GB Hauptspeicher und 70 GB Festplat-
tenplatz ausgestattet. Eine CPU verfiigt
iiber jeweils 64 kB L1-Instruktions- und
Datencache, sowie iiber 1 MB L2 Cache.
Die Bandbreite zum Hauptspeicher be-
trigt je CPU 4,3GB/s (266 MHz DDR
DRAM), zwischen den CPUs kann mit
6,4 GB/s kommuniziert werden. Werden
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333MHz DRAM Speicherriegel verwen-
det, kann die Bandbreite sogar bis auf
6,4GB/s gesteigert werden. Beim Be-
triebssystem fiel die Wahl auf den SuSE
Linux Enterprise Server. Die installierte
Compiler-Suite der Portland Group, der
NAG-Compiler sowie die GNU-Compiler
bieten dabei eine breite Palette an aktu-
ellen Compilern.

Die ersten Benchmarkergebnisse zeigen
auch gleich das Potenzial dieser Archi-
tektur auf. Wihrend im Bereich der In-
tegerarithmetik hervorragende Ergebnis-
se erzielt werden, bleibt die Gleitkom-
maleistung erwartungsgemifl hinter der
des grofiten Konkurrenten im 64 bit Be-
reich, Intel Itanium 2, zuriick. Diese Un-
terschiede konnen sich je nach Bench-
mark in einem Faktor 2 in die jeweilige
Richtung ausdriicken. Angesichts des er-
heblich niedrigeren Preises des Opterons
(ca. Faktor 3) ist diese Architektur damit
als durchaus interessant einzustufen.

Der grofie Vorteil des AMD stellt sicher-
lich die F#higkeit dar, im sog. “mixed-
mode” sowohl 32- als auch 64 bit Exe-
cutables ohne weitere Modifikationen na-
tiv ausfithren zu kénnen. Dies ist beson-
ders fiir solche Anwender von Interesse,
die auf Grund komplizierterer Implemen-
tationen den Sprung auf 64 bit nicht ad-
hoc wagen kénnen oder wollen.

Was die Stabilitdt im Betrieb angeht,
macht der Opteron ebenfalls einen sehr
guten FEindruck. Experimentierfreudige
konnen neben dem standardméfig in-
stallierten Kernel 2.4.19-SMP auch einen
NUMA-Kernel verwenden, der Modifika-
tionen im Bereich des Scheduling und der
Speicherverwaltung enthélt.

Bei Interesse an Benchmarklidufen wen-
den Sie sich an:
hpc@rrze.uni-erlangen.de

Frank Deserno, HPCQRRZE


http://www.top500.org
mailto:hpc@rrze.uni-erlangen.de

Termine

e Im Juli finden am LRZ mehrere Kur-
se zum Themenbereich “Effiziente Pro-
grammierung, Parallelisierung und Pro-
grammierung fiir Intel Cluster” statt.
Néhere Informationen und Anmeldung
unter http://www.lrz.de/services/
compute/hlrb/kurse/.

e Am 6. & 7. Oktober findet das gemein-
same Ergebnisseminar von LRZ/HLRB
und HLRS in Stuttgart statt.

e Vom 6.-9. Okt. findet an der TUM in
Garching der KONWIHR Kurzlehrgang
“Numerische Methoden zur Lésung von
Ingenieurproblemen in der Stromungs-
und Strukturmechanik” statt.

e Vom 13.-15. Oktober findet am RR-
ZE der Kurs “Programming and Opti-
mization Techniques for Parallel Com-
puters” statt. Am 16. Oktober werden
Fortran 90 Fragestellungen erortert.

e Ebenfalls vom 13.-16. Oktober findet
am LSTM-Erlangen der Kurzlehrgang
“Methoden der Stromungsmechanik
und ihre Anwendung in der Durchfluss-
messtechnik” statt.

e Am 25. Oktober findet im Grofiraum
Erlangen—Niirnberg eine “Lange Nacht
der Wissenschaften” statt. KONWIHR
wird im zentralen Horsaal-Gebdude am
Roten Platz der Technische Fakultat un-
ter dem Motto “Supercomputer in Wis-
senschaft und Technik” auftreten. Bei-
triage aus den Projekten werden noch
dringend gesucht.

e Am 27. Oktober findet in der Pina-
kothek der Moderne in Miinchen der
Festakt “10 Jahre Forschungsverbiinde
in abayfor” statt. KONWIHR wird als
Teil von abayfor natiirlich dabei auch
vertreten sein.
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Bitte notieren:

Verldngerungsantrige fir KONWIHR
Projekte konnen bis 1.9.2003 bei einer
der Geschiftsstellen eingereicht werden.
Die néchste Sitzung des KONWIHR-
Beirates findet am 22.10.2003 in
Miinchen statt. Bei dieser Gelegenheit
findet die Begutachtung der abgelaufe-
nen Projekte sowie der Verldngerungsan-
trage statt. Nidhere Informationen wer-
den schriftlich versandt.
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