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Kurzfassung

In dieser Arbeit wird das transiente Benetzungsverhalten von Wasser in komplexen Dicht-
spaltgeometrien simulativ untersucht. Das Benetzungsverhalten fithrt zu einem Kapillar-
effekt, der das Wasser in den Spalt treibt. Fiir die Darstellung dieses Kapillareffektes spielt
die Bewegung der Dreiphasenkontaktlinie eine entscheidende Rolle und ist wegen der Haft-
bedingung an Wanden nicht trivial 16sbar. Aus diesem Grund wird die Phasenfeld-Methode
angewendet, die eine Bewegung der Dreiphasenkontaklinie durch Diffusion erméglicht. Da-
bei wird der Loser ,,PhaseFieldFoam® verwendet, der in einer Kooperation zwischen dem
Karlsruher Institut fiir Technologie und der Technischen Universitit Darmstadt als Erwei-
terung zu OpenFOAM entwickelt wird. Zun#chst wird das Eindringverhalten von Wasser
in eine Kapillare und einen Spalt zwischen zwei parallelen Platten anhand analytischer Ver-
gleichslosungen validiert. Hierzu wird eine Parameterstudie mit Kontaktwinkel von 15°,
45° und 85° und Kapillardurchmesser/Plattenabsténde von 1 mm 0,1 mm und 0,01 mm
durchgefiihrt. Es ergeben sich gute Ubereinstimmungen mit der analytischen Losung, die
allerdings stark von der richtigen Wahl des Mobilitdtsparameters abhdngen. Anschlieflend
werden drei verschiedene komplexe Dichtspaltgeometrien simuliert und miteinander vergli-
chen. Es kann festgestellt werden, dass das Verhalten in komplexen Dichtspaltgeometrien
und der so genannte pinning-Effekt phdnomenologisch korrekt abgebildet werden. Zuletzt
wird ein Dichtspalt simuliert, bei dem der Kontaktwinkel linear entlang der Wand variiert.
Es zeigt sich, dass der variable Kontaktwinkel von der Simulation korrekt wiedergegeben
wird.
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iv 0. Abstract

Abstract

In this work the transient wetting behaviour of water in complex sealing geometries is
investigated by numerical simulations. The wetting behaviour leads to a capillary effect,
which results in a penetration of the geometry. The movement of the three-phase contact-
line plays a decisive role in the calculation of capillary effects. Because of the no-slip
boundary condition on walls, the movement can’t be solved in a trivial way. Therefore the
Phasefield-method is used, which enables the movement of the three-phase contact-line
through a diffusion process. For this work the ,PhaseFieldFoam* solver is used, which
is implemented as an add-on for OpenFOAM, by a cooperation between the Karlsruhe
Institute of Technology and the Technical University of Darmstadt. First the penetration
of water into a capillary and a gap between two parallel plates is validated by comparing
the simulations with analytical solutions. To that end, a parameter study with contact
angles of 15°, 45° and 85° and capillary diameters/distances between parallel plates of
1 mm, 0.1 mm and 0.01 mm is performed. The results are in good agreement with the
analytical solutions, but strongly depend on the right choice of the mobility parameter.
Afterwards three different complex sealing geometries are simulated and compared to each
other. It is shown, that the phenomenlogical behaviour in the sealing geometries, especially
the so called pinning-effect, can be displayed correctly. At last a simulation of a sealing
geometry with a varying contact angle along the penetration depth is investigated. It is
shown that the varying contact angle can be displayed correctly.
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1. Einleitung

Die Elektrifizierung und Digitalisierung vieler Alltagsgegensténde schreitet in unserer heu-
tigen Zeit schnell voran und elektronische Steuerungen tibernehmen immer mehr und auch
zunehmend wichtigere Aufgabenbereiche. Dementsprechend ist die Zuverlissigkeit von
Elektronikkomponenten ein wichtiges Thema. Die Auslegung elektrischer Komponenten
in Heimgerdten wie Musikanlagen oder Jalousie-Steuerungen ist in Bezug auf Umwelt-
einfliisse noch recht unproblematisch. Um beispielsweise die Zuverldssigkeit der Hardware
eines autonomen Rasenméhers zu gewéhrleisten, sind schon deutlich mehr Umwelteinfliis-
se zu beriicksichtigen. Dazu gehért unter anderem Wasser, welches in Form von Regen,
nassem Rasen oder Kondensation an die Elektronik gelangen kénnte. Aufgrund der Leit-
fahigkeit des Wassers kann dies zu Signalverfilschungen und dauerhaften Beschiddigungen
des elektronischen Systems fithren. Im Falle eines Elektronikschadens beschrénkt sich der
Gesamtschaden bei einem Rasenméher im Regelfall aber auf die Funktionsfiahigkeit des
Geriites selbst. In einem autonomen Kraftfahrzeug kénnen die Folgen eines Elektronik-
ausfalls allerdings erheblich schlimmer ausfallen und es kann zu schweren Unfillen und
Personenschéiden kommen. Es muss daher jederzeit sichergestellt sein, dass die elektro-
nischen Systeme vor Kontakt mit Wasser geschiitzt sind.

Die Abdichtung eines elektrischen Systems erfolgt in der Regel durch ein Geh#use. Ein
typisches Gehiuse besteht dabei aus zwei Gehduseteilen, zwischen denen sich ein Dicht-
element befindet. Dieser Aufbau ist in Abbildung fiir ein Aluminiumgeh&use dargestellt
und fiihrt zu einem Spalt zwischen den Gehéuseteilen. Wird dieser Dichtspalt von einem
Tropfen benetzt, dringt das Wasser durch den Kapillareffekt in den Spalt ein. Das Wasser
verbleibt daraufhin innerhalb des Spaltes und erzeugt korrosive Belastungen an der Ober-
fliche des Aluminiumgehéuses, bis es vollstindig abgetrocknet ist. Diese Korrosionseffekte
konnen zu einer Unterwanderung des Dichtelements fithren, wodurch die ordnungsgeméfle
Funktion der Elektronik nicht lénger gewéhrleistet ist.

Um die Dichtungsfunktion ldnger zu erhalten, wird versucht die Korrosionsbelastungen
zu minimieren, indem das Eindringen von Wasser in den Dichtspalt behindert wird. Eine
mogliche Mafinahme das Eindringen zu verhindern, besteht in einer wasserabweisenden
Beschichtung der Oberflichen. Allerdings fithren korrosive Belastungen zur Hydrophili-
sierung dieser Oberflichen, weshalb das Eindringen nur fiir eine gewisse Zeit verhindert
werden kann. Ein weiterer Ansatz, das Eindringen von Wasser in Dichtspalte zu mini-
mieren, liegt in der geometrischen Variation der Dichtspaltgeometrie. Die Geometrie soll
moglichst den Kapillareffekt hemmen und das Eindringen behindern. Dazu kénnen zum
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Unkorrodierte, hydrophile Oberfliche
(Kontaktwinkel Aluminium: ca. 70°)

Abbildung 1.1: Schematische Darstellung eines Schnitts durch ein Geh&use.

Beispiel Pinning-Effekte genutzt werden, die an scharfen Kanten auftreten und die Bewe-
gung der Dreiphasenkontaktlinie aufhalten.

Um die hohen Anforderungen an das Geh&use zu erfiillen, erfolgt die Auslegung des Gehéau-
ses hinsichtlich korrosiver Belastung zurzeit durch aufwendige experimentelle Untersuchun-
gen oder auf Grundlage vorhandener Felddaten. Diese experimentellen Untersuchungen
sind langwierig und teuer. Aus diesem Grund sind effizientere Entwicklungs- und Erpro-
bungsmethoden zur Auslegung gefragt. Eine Moglichkeit die Entwicklung zu beschleunigen
stellt die simulative Erprobung der Gehéuse dar. Eine simulative Erprobung erméglicht
die Bewertung und Optimierung verschiedener Dichtspaltgeometrien und Beschichtungen
in deutlich geringerer Zeit und damit wesentlich giinstiger. Aufwindige experimentelle
Untersuchungen fallen somit nur fiir simulativ bereits optimierte Geometrien an. Bei der
Auslegung hinsichtlich korrosiver Belastungen, spielen das Benetzungsverhalten, das Ab-
trocknungsverhalten und die Korossionseffekte selbst eine wichtige Rolle. Auf ldngere Sicht
soll es daher ermdoglicht werden, diese Einfliisse zuverléssig simulativ zu untersuchen.

In dieser Arbeit wird zunéchst untersucht, ob das Benetzungsverhalten von Dichtspalt-
geometrien simulativ abbildbar ist. Die Simulation komplexerer Benetzungsvorgéinge ist
dabei nicht trivial 16sbar. Die grofiten Herausforderungen der herkémmlichen Volume-of-
Fluid-Methode liegen in der Bewegung der Dreiphasenkontaktlinie und der fehleranfilligen
Berechnung der Oberflichenspannungskrifte [20]. Die Phasenfeld-Methode 16st diese Pro-
bleme einerseits durch einen Diffusionsterm, andererseits durch eine energetisch motivierte
Betrachtung der Oberflichenspannung und lieferte im Bereich der Benetzung bereits viel-
versprechende Ergebnisse ([13],[8]). In Abschnitt|3.7/wird nochmals ein genauerer Vergleich
der Phasenfeld-Methode mit der Volume-of-Fluid-Methode und der Lattice-Boltzmann-
Methode vorgenommen. Basierend darauf wurde die Phasenfeld-Methode in dieser Arbeit
angesetzt, um das Eindringen von Wasser in Dichtspaltgeometrien abzubilden. Verwendet
wird dabei der Loser ,,PhaseFieldFoam®, der eine Erweiterung der Open-Source Anwen-
dung OpenFOAM-extend darstellt. Die Entwicklung dieses Losers ist eine Kooperation
zwischen dem KIT und der TU Darmstadt, insbesondere von Dr.-Ing. Xuan Cai und
Dr.-Ing. Holger Marschall und wurde fiir diese Arbeit zur Verfligung gestellt.



Nach diesem Einleitungskapitel, folgen in Kapitel |2| zunéichst die allgemeinen Grundlagen
der Benetzung. Diese sind notig um die wirkenden Effekte beim Eindringen von Wasser
in verschiedene Dichtspalte zu verstehen. Anschlieend wird in Kapitel |3| die Phasenfeld-
Methode naher vorgestellt und die Besonderheiten und Vorteile, im Vergleich zu anderen
Simulationsmethoden, werden beschrieben. In Kapitel 4] folgt eine Validierung des tran-
sienten Benetzungsverhaltens in einer Kapillare und einem diinnen Dichtspalt. Mit den
Ergebnissen dieser Validierung, werden Simulationen komplexerer Dichtspaltgeometrien
in Kapitel [5| vorgestellt und bewertet. Im letzten Kapitel [6] folgt eine Zusammenfassung
der Ergebnisse mit einem kurzen Ausblick.






2. Grundlagen der Benetzung

Im ersten Abschnitt dieses Kapitels werden zunichst die physikalischen Wirkprinzi-
pien erldutert, die die Benetzungseigenschaften beeinflussen. Im Anschluss wird der
Begriff der Benetzung definiert und anhand eines Beispiels beschrieben. Dabei erfolgt eine
genauere Betrachtung des Kontaktwinkels. Darauf aufbauend wird in Abschnitt der
Kapillareffekt beschrieben und eine analytische Ndherungslosung zum zeitlich abhéngigen
Verhalten angegeben und diskutiert. Zuletzt erfolgt in Abschnitt eine Erlduterung des
Pinning-Effekts.

2.1 Grenzflaichenspannung

Allgemein beschreibt die Grenzflichenspannung die notige Arbeit oder Energie um die
Fldche einer Phasengrenze zu vergréffern. Die Wirkprinzipien, die zu der Grenzflichen-
spannung fithren, werden zunéchst anhand eines Phaseniibergangs zwischen einer Fliissig-
keit (Wasser) und einem Gas (Luft) erldutert. Die Grenzflichenspannung zwischen einer
Fliissigkeit und einem Gas wird dabei als Oberflichenspannung bezeichnet. Zur Veran-
schaulichung ist in Abbildung (a) beispielhaft ein Wassertropfen dargestellt, der von
Luft umgeben ist. Auflerdem sind schematisch einige Luft- und Wassermolekiile abgebildet.
Ein Molekiil im Inneren des Wassers ist vollstéindig von Wassermolekiilen umgeben. Sein
energetischer Zustand ist somit durch die Wechselwirkungen zu anderen Wassermolekiilen
definiert [12]. Solche Wechselwirkungen innerhalb einer Phase nennen sich Kohésionswech-
selwirkungen. Ein Molekiil am Rand des Wassertropfens ist nicht vollstéindig von Wasser-
molekiilen, sondern auch von Luftmolekiilen umgeben. Zu den Molekiilen der Luftphase
entstehen ebenfalls Wechselwirkungen. Solche Wechselwirkungen zwischen unterschiedli-
chen Phasen werden Adhésionswechselwirkungen genannt. Da die Dichte der Luft im Ver-
gleich zur Dichte von Wasser um etwa den Faktor 1000 geringer ist, befinden sich sehr
wenige Luftpartikel im Einflussbereich des Randpartikels. Des Weiteren wirken zwischen
Luft- und Wassermolekiilen keine Wasserstoffbriickenbindungen. Aufgrund dessen ist der
Einfluss der Adhé#sionswechselwirkungen in diesem Fall vernachlissigbar. Verglichen mit
einem Molekiil im Inneren der Fliissigkeit, wirken auf ein Randmolekiil daher in etwa die
Hilfte der Wechselwirkungen. Diese fehlenden Wechselwirkungen fithren zu einem energe-
tisch ungiinstigeren Zustand des Randmolekiils. Der energetische Zustand eines Molekiils
kann dabei in Form eines Potenzials U dargestellt werden. Der Verlauf des Potenzials ist
in Abbildung (b), in Abhéngigkeit vom Abstand zur Wasseroberflache z, schematisch
dargestellt [3].
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Da der energetisch giinstigste Zustand angestrebt wird, minimiert sich die Anzahl der
energetisch ungiinstigeren Randpartikel des Wassers. Dies fithrt zu einer Minimierung der
Grenzfliche und der Tropfen nimmt eine Kugelform an. Befindet sich der Tropfen in einem
Gleichgewichtszustand, liegen alle Wassermolekiile in einem lokalen Minimum des Potenzi-
als. Dabei entsteht an der Phasengrenze ein Drucksprung, wobei der Druck im Inneren des
Tropfens hoher ist als in der umgebenden Luft. Dieser Drucksprung hingt von der Kriim-
mung der Wasseroberfliche ab und wurde auf der Grundlage der Arbeit von T. Young
im Jahre 1806 von P.S. Laplace fiir einen statischen Zustand hergeleitet [19].

U
Luft

(a) Molekiile in Wasser und umgeben- (b) Potenzial der Wassermolekiile
der Luft

Abbildung 2.1: Schematische Darstellung des Zusammenhangs zwischen Phasengrenzfla-
chenniihe und Potenzial der Wassermolekiile in Anlehnung an [3].

Wird die Grenzfliche einer Fliissigkeit vergrofiert, miissen Molekiile an die Fliissigkeits-
oberflache transportiert werden. Dadurch nehmen sie ein hdheres Potenzial an. Die da-
bei zu iiberwindende Potenzialdifferenz muss den Molekiilen als Arbeit/Energie zugefiihrt
werden. Uber die benétigte Arbeit/Energie pro entstehende Grenzfliche ist die allgemeine
Grenzflichenspannung o, [N m™!] wie folgt definiert [12]:

de  dW

Uallg = a = ﬁ (21)

Aus mechanischer Sicht entspricht die Energie dE der Arbeit dW = o04y4,dA, die zur Ver-
grofferung der Grenzfliche bené6tigt wird. Fiir eine rechteckige Grenzfliche mit konstanter
Breite b, ergibt sich dW = o,y4bdz als Arbeit zur Vergréferung der Grenzfliche. Damit
kann die Grenzflichenspannung o, als eine Kraft pro Linge b interpretiert werden, wel-
che in Richtung der Fliissigkeit wirkt [12]. An einer Grenzfliche zwischen einer Gasphase
und einer Fliissigkeitsphase wird diese Energie als Oberflichennspannung o bezeichnet und
fiir eine Grenzfliche zwischen einer Gasphase und einem Festkorper (Substrat) wird diese
Energie als Oberflichenenergie ogg bezeichnet.

Als Nachstes wird die Grenzfliche zwischen einer Fliissigphase und einem festen Substrat
betrachtet. Hier spielt der Einfluss der Adhésionswechselwirkungen zwischen den Phasen
eine deutlich grofiere Rolle [12]. Diese verédndern das Potenzial der Partikel in Grenzfld-
chennihe und damit auch die Grenzflichenspannung. Die Grenzflichenspannung zwischen
einer Fliissigkeit (Liquid) und einem Substrat wird im Folgenden als or¢ bezeichnet.
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2.2 Benetzung

Benetzung beschreibt allgemein das Verhalten von Fluiden an Dreiphasenkontaktlinien. Ei-
ne Dreiphasenkontaktlinie stellt dabei die Linie dar, an der drei Phasen aufeinander treffen.
Das Aquivalent fiir zweidimensionale Betrachtungen ist der Dreiphasenkontaktpunkt. Im
Folgenden wird die Benetzung anhand eines Wassertropfens auf einem Substrat, umgeben
von Luft, ndher erklért. Fiir dieses Beispiel ist in Abbildung (a) der Dreiphasenkon-
taktpunkt dargestellt.

Die beiden Extrema des Benetzungsverhaltens stellen einerseits die vollstdndige Benetzung
und andererseits keine Benetzung dar. Bei der vollstindigen Benetzung bewegt sich die
Dreiphasenkontaktlinie so lange bis die Oberfliche des Substrats vollstdndig mit Wasser
benetzt ist. Tritt keine Benetzung auf, bewegt sich die Dreiphasenkontaktlinie nicht und der
Tropfen nimmt die Kugelform an. Der Bereich zwischen vollstdndiger und keiner Benetzung
wird als partielle Benetzung bezeichnet. Alle drei Félle sind in Abbildung abgebildet.
Welches Verhalten auftritt, hingt von den Grenzflichenspannungen der Phasengrenzen ab.
Eine Einteilung kann iiber den Spreitfaktor S nach folgenden Kriterien erfolgen [12]:

Szasg—(O'Ls-l-O') (2.2)

S <0 partielle Benetzung

S>0 vollstindige Benetzung
Kontaktwinkel 6 Luft

Dreiphasen-
kontaktpunkt

Substrat

(a) partielle Benetzung

(b) vollstéindige Benetzung (c) keine Benetzung

Abbildung 2.2: Darstellung der Benetzung einer Oberfliche mit Wasser.

Kontaktwinkel

Fiir den Fall der partiellen Benetzung ergibt sich in der Ruhelage ein Gleichgewichts-
kontaktwinkel. Dieser ist in Abbildung eingezeichnet. Er entspricht dem Winkel zwi-
schen Fliissig-Gasphasen-Ubergang und Fliissig-Feststoff-Ubergang am Dreiphasenkon-
taktpunkt. Anhand dieses Kontaktwinkels findet eine weitere Klassifizierung der Benetz-
barkeit statt.

Liegt der Gleichgewichtskontaktwinkel unter 90° wird das Substrat als hydrophil, also
~Wasser liebend“ bezeichnet. Ist der Gleichgewichtskontaktwinkel kleiner als 10° wird das
Substrat als superhydrophil klassifiziert. Fiir Gleichgewichtskontaktwinkel grofier als 90°
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beziehungsweise 150° wird das Substrat analog als hydrophob oder superhydrophob be-
zeichnet. In den Abbildungen (a) und (c) sind exemplarisch ein Wassertropfen auf
einem hydrophilen und ein Wassertropfen auf einem hydrophoben Substrat dargestellt.

Die Grofle des Kontaktwinkels héangt dabei von den Grenzflichenspannungen ab, die an den
Phasengrenzen wirken. Auf Basis von wurde die Young-Dupré Gleichung hergeleitet,
welche es ermoglicht den Gleichgewichtskontaktwinkel (engl.: equilibrium contact angle)
f. in Abhéngigkeit der Grenzflichenspannungen wie folgt zu berechnen [12]:

cos(0,) = 295G L5 (2.5)
o
In den Abbildungen 2.3]sind jeweils die drei wirkenden Grenzflichenspannungen am Drei-
phasenkontaktpunkt fiir verschiedene Kontaktwinkel abgebildet. Wird ein Kréftegleichge-
wicht in horizontaler Richtung aufgestellt, fiihrt dies zu Gleichung

(a) hydrophil 6. < 90° (b) 8. =90° (c) hydrophob 6. > 90°
Abbildung 2.3: Darstellung des Kontaktwinkels fiir unterschiedlich starke Adh#sionskriéfte.

Fiir hydrophile und superhydrophile Substrate gilt also ogg > org. Fiir hydrophobe und
superhydrophobe Substrate gilt entsprechend ogg < org. Ist ogg gleich grofl wie org,
ergibt sich ein Kontaktwinkel von genau 90° und eine Halbkugel, die in Abbildung (b)
dargestellt ist.

2.3 Kapillareffekt

Die bisher beschriebenen Effekte fiihren in diinnen Rohren, als Kapillare bezeichnet, zu
dem so genannten Kapillareffekt. Dieser entsteht zum Beispiel, wenn Wasser in eine hy-
drophile Kapillare gelangt. Bei der Benetzung der Kapillare stellt sich an der Dreipha-
senkontaktline der entsprechende Kontaktwinkel ein und es entsteht eine konkave Grenz-
fldche zwischen Fliissigkeit und Gas. Zur Veranschaulichung ist in Abbildung ein 2D-
Schnitt dargestellt. Fiir hydrophile Substrate gilt, wie im letzten Kapitel beschrieben,
osa > ors- Eine benetzte Kapillaroberfléiche ist daher energetisch giinstiger als eine unbe-
netzte Kapillaroberfliche. Aulerdem ist die Kriimmung der Grenzfliche zwischen Wasser
und Luft unabhéngig von der Eindringtiefe des Wassers. Um einen energetisch giinstigeren
Zustand zu erreichen, dringt das Wasser daher in die Kapillare ein. Die Kriimmung der
Grenzfliche fiithrt dabei zu einem Drucksprung zwischen Luft- und Wasserphase [27].

Mathematisch untersucht wurde der Kapillareffekt unter anderem von Washburn [26], der
eine analytische Losung fiir das zeitabhéngige Eindringverhalten von Wasser in eine Ka-
pillare hergeleitet hat. Fiir diese Losung wird von einer offenen Kapillare mit hydrophiler
Oberfliche ausgegangen. Es gelten die Annahmen einer laminaren Stromung einer homo-
genen Newton’schen Fliissigkeit. Der Einfluss viskoser Effekte des Wassers, wird iiber das
Gesetz von Hagen-Poiseuille beriicksichtigt, wobei dieses eine stationédre Stromung
voraussetzt. Fiir den Einfluss der Viskositét wird der Meniskus als horizontal angesehen.
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Abbildung 2.4: Darstellung einer hydrophilen Kapillare bei stirnseitiger Benetzung mit
Wasser.

Der Druck geht iiber die Young-Laplace Gleichung in die Differentialgleichung ein, die tiber
die Annahme eines statischen Zustands bestimmt wird.

Gravitations- und Trigheitseinfluss werden nicht beriicksichtigt. Auch der Einfluss der
Luft wird vernachléssigt. Mit diesen Annahmen ergibt sich eine Differentialgleichung erster
Ordnung, welche die Eindringtiefe = [m] des Meniskus in eine Kapillare beschreibt. Die
Losung der Differentialgleichung ergibt sich dabei zu [26]:

2(t) = 1/%’:0896 : (2.6)

Sie héngt von der Zeit ¢ [s], der Oberflichenspannung o, dem Kapillarradius r [m], dem
Gleichgewichtskontaktwinkel 6, und der dynamischen Viskositéit der eindringenden Fliis-
sigkeit ¢ [N s m~2] ab. Die Vernachlissigung des Trigheitseinflusses fiithrt vor allem fiir
t — 0 zu starken Abweichungen von der Realitdt, da die Eindringgeschwindigkeit des Me-
niskus gegen unendlich strebt. In Abbildung ist diese erhohte Geschwindigkeit, anhand
der Steigung der Eindringtiefe, zu erkennen.

depth [mm]
I o o = o
S o (-] o N

o
N

—— Washburn
------ Bosanquet

0.0 +- . . . . . .
0.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2
t[ms]

Abbildung 2.5: Darstellung der Eindringtiefe des Wassers in eine Kapillare bei 45° und
0,1 mm Durchmesser nach Washburn und Bosanquet [4].

Bosanquet [4] hat die Differentialgleichung um einen Tragheitsterm zu

d 9 dx dz
T (777“ pxa) + 871';@5 = 27ro cos b, (2.7)
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erweitert. Wobei p [kg m—3] die Dichte des Wassers und r [m] den Kapilarradius angibt.
Damit ergibt sich als analytische Losung

2b 2b
z(t)? — 2(0)* = ;t — a—2(1 —e ™) (2.8)
mit den Parametern
2 0.
— 87“2 und b= 29057 (2.9)
pr pr

Der erste Term der Losung ist identisch mit der Washburn-Gleichung und der zweite Term
beschreibt den Einfluss der Trigheit. In Abbildung ist der Unterschied des Eindring-
verhaltens fiir ¢ — 0 deutlich zu sehen.

QOuali et al. haben diese Differentialgleichung fiir weitere Geometrien hergeleitet und
gelost. Darunter auch fiir einen geschlossenen, quaderférmigen Kanal. Diese Losung unter-
scheidet sich nur in den Termen a und b von der Bosanquet-Gleichung. Wird von einem
unendlich breiten Kanal ausgegangen, ergeben sich die Terme a und b zu:

12 2 0
a= TD'UZJ und fir b= % , (2.10)
mit D [m] als Abstand zwischen beiden Platten. Aufgrund der zusétzlichen Beriicksichti-
gung der Tragheitskraft wird in dieser Arbeit die Lésung von Bosanquet fiir die Kapillare
bzw. die Abwandlung von Ouali fiir parallele Platten zur Validierung der Phasenfelmetho-
de in OpenFOAM-extend verwendet.

2.4 Pinning-Effekt

Einen weiteren wichtigen Effekt stellt der Pinning-Effekt dar. Dieser tritt auf, wenn eine
Fliissigkeit iiber eine Kante einer Oberfliche stromt. Diese Kante kann sowohl im mi-
kroskopischen Bereich durch eine Rauheit der Oberfliche, als auch im makroskopischen
Bereich durch einen Knick der Oberfliche gegeben sein. In Abbildung ist ein makro-
skopischer Knick der Oberfliche um 90° dargestellt. Stromt nun Wasser an diese Kante, ist
der Kontaktwinkel zur geknickten Oberfliche kleiner als der Gleichgewichtskontaktwinkel
(Abbildung [2.6(a)). Der Dreiphasenkontaktpunkt bleibt dadurch zunichst an der Kante
héngen, was als ,Pinning“ bezeichnet wird. Erst, wenn der Kontaktwinkel zur geknick-
ten Oberflache, durch die nachstromende Fliissigkeit grofier wird als der Gleichgewichts-
kontaktwinkel, bewegt sich der Dreiphasenkontaktpunkt auf der geknickten Ebene weiter

(Abbildung [2.6(b)) [3].

(a) Beginn des Pinning-Effekts (b) Ende des Pinning-Effekts

Abbildung 2.6: Darstellung des Pinning-Effekts an einer Fliissigkeit, dass zwischen zwei
Platten hindurchstromt.

10



3. Phasenfeld-Theorie

Zur numerischen Simulation von Benetzungsvorgingen existieren verschiedene Modelle.
Ein kurzer Vergleich der gidngigsten Modelle wird nach der Beschreibung der Phasenfeld-
methode in Abschnitt aufgefiihrt. Makroskopische Modelle lassen sich dabei in scharfe
und diffuse Grenzflichenmodelle unterteilen. Bei den klassischen scharfen Grenzflichen-
modellen ist dabei der Ubergang aller physikalischen Eigenschaften an der Grenzfliche
sprunghaft. Die Phasenfeldmethode hingegen ist eine diffuse Grenzflichenmethode. Das
bedeutet, dass die Grenzfliche als stetiger Ubergang der physikalischen Eigenschaften zwi-
schen den Phasen beschrieben wird. Die beiden Phasen sind dabei durch einen einheitenlo-
sen Ordnungsparameter C' [-] definiert. Dieser nimmt fiir die Gasphase den Wert Cg = —1
und fiir die Fliissigphase den Wert C;, = 1 an. In der Grenzfliche variiert C' stetig von 1
bis —1. Dies ist in Abbildung dargestellt.

Die Phasenfeldmethode hat in den letzten Jahren an Bedeutung gewonnen. Allerdings ist
sie im Bereich der Mehrphasenstréomungssimulation noch nicht ausgiebig erforscht. Erste
Ergebnisse zeigen jedoch sehr gute Ubereinstimmungen mit analytischen Losungen und ex-
perimentellen Daten. Dabei wurden sowohl statische ([8],[17]) als auch dynamische Vorgén-
ge ([13],[8]) betrachtet. Erste Simulationen zur Benetzung von Rohren mit sich &nderndem
Querschnitt haben ebenfalls vielversprechende Ergebnisse geliefert ([9]). Dies begriindet
unter anderem die Wahl der Methode fiir den hier vorgestellten Fall. Weitere theoretische
Betrachtungsweisen der spezifischen Vorteile und Eigenschaften werden in den folgenden
Kapiteln erlautert.

Im nichsten Abschnitt wird zunichst die Herkunft des Phasenfeld-Ansatzes niher
beschrieben. Darauf folgt eine theoretische Betrachtung der mathematischen Grundlagen,
wobei im Abschnitt niher auf die freie Energie eingegangen wird. In Abschnitt
werden Rand- und Anfangsbedingungen fiir den Ordnungsparameter C abgeleitet und
letztlich in Abschnitt die Cahn-Hilliard Evolutionsgleichung besprochen. In Abschnitt
folgt dann eine Parametrisierung aller wichtiger Variablen und die begriindete Wahl
einiger Parameter. Daraufhin wird in Abschnitt[3.6/kurz auf die angewendeten numerischen
Losungsverfahren bei der Losung der Gleichungen eingegangen. Abschlieflend erfolgt im
letzten Abschnitt ein Vergleich mit anderen Simulationsmodellen.

3.1 Grundlagen

Die Grundlage fiir die Phasenfeldmethode wurde 1893 von Van der Waals gelegt [22]. Da-
bei wurde eine Betrachtung der Grenzflache aus Sicht der Thermodynamik vorgenommen.

11



12 3. Phasenfeld-Theorie

Daraus wurde die Erkenntnis gewonnen, dass die Grenzfliche zwischen zwei Fluiden nicht
als sprunghaft, sondern als kontinuierlicher Ubergang mit einer Dicke von wenigen Nano-
metern angesehen werden muss. In diesem Ubergang existieren beide Phasen simultan und
die Dichte &ndert sich kontinuierlich.

Basierend auf dieser Grundlage haben Cahn und Hilliard 1958 in ihrer Verdtffentlichung die
Gleichung zur Beschreibung der freien Energie in einem Volumen mit ungleicher Zusam-
mensetzung in Abhéngigkeit eines Ordnungsparameters C' hergeleitet [5]. Eine ausfiihrliche
Betrachtung der mathematischen Hintergriinde zur Cahn-Hilliard-Evolutionsgleichung fin-
det sich in [23]. Diese Evolutionsgleichung fiihrt zu einer Minimierung der freien Energie.
Im Jahre 1999 wurde die Cahn-Hilliard Gleichung mit den Navier-Stokes Gleichungen
gekoppelt [15], wodurch auch stromungsmechanische Vorginge gelost werden kénnen.

3.2 Freie Energiegleichung

Die freie Energie F' [J] setzt sich aus einer Mischenergie Fizture im Inneren des Fluids
und einer Wandenergie F},,; zu

A A
F= Fmimture + Fwall - / 67\11(6) + §]VC]2 dv + Fwall (31)
|4

zusammen [16]. Hier soll zunéchst auf die Mischenergie eingegangen werden. Diese ergibt
sich aus dem Volumenintegral {iber die Energiedichte. Wobei der erste Term im Integral die
Massenenergiedichte darstellt und auf dem Ginzburg-Landau Potenzial basiert. Der
zweite Term beschreibt die Oberflichenenergiedichte in Abhéingigkeit des Gradienten von
C. Die Parameter ¢ [m] und A [Jm~!] sind dabei Modellkonstanten, die als Kapillarbreite
und Mischenergiedichte benannt werden (s. [7]). Die Funktion ¥ ist eine Potenzialfunktion
fiir die nach [7] folgender Ausdruck gewéhlt wurde:

T(C) = i(c +1)%(C —1)2 (3.2)

Zur Veranschaulichung ist die Funktion ¥(C') in Abhéngigkeit des Ordnungsparameters
in Abbildung dargestellt. In der Abbildung ist zu erkennen, dass das Potenzial zwei
Minima fiir C;, = 1 und Cg = —1 aufweist.

0.50—

Luft Wasser

0.25

-1.6 -1.0 0.0 1.0 1.6

C

Abbildung 3.1: Darstellung der Potenzialfunktion in Abhéngigkeit des Ordnungsparame-
ters C.
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3.3. Initial- und Randbedingungen 13

Bei der Bildung der Variationsableitung der freien Mischenergie nach dem Ordnungs-
parameter C ergibt sich folgender Ausdruck fiir das chemische Potenzial ¢yizture [J m ™3]
im Inneren des Rechengebiets [7]:

d)mimture = %(03 - C) — )\VQC (33)

€

3.3 Initial- und Randbedingungen

Da im Gleichgewichtszustand die freie Energie minimal wird, muss dessen Ableitung, das
chemische Potenzial, null werden. Dies fithrt zu einer Gleichgewichtsbedingung fiir den
Ordnungsparameter C' [7]:

C.o(z) = tanh<f§6>. (3.4)

Lint=4.164¢

Ce(x) [-]

-0.10 —-0.05 0.00 0.05 0.10
x [mm]

Abbildung 3.2: Oberflichenprofil von C' im Gleichgewichtszustand.

Diese Gleichgewichstbedingung wird zur Initialisierung verwendet. Das Gleichgewichtspro-
fil héingt somit vom numerischen Parameter € ab. In Abbildung|3.2]ist dieses Profil beispiel-
haft fiir e = 0,01 mm dargestellt. Des Weiteren ist in Abbildung 3.2 die Grenzflichendicke
eingezeichnet, die meist als Distanz zwischen C' = —0,9 und C' = 0,9 gewéhlt wird und
sich zu Ljp; ~ 4,164 - € ergibt. Hintergrund fiir diese Wahl ist, dass 98,5% der Oberfli-
chenenergie in diesem Bereich gespeichert ist. Der numerische Parameter e steuert somit
die Grenzflichendicke und muss vom Anwender gewahlt werden. Fiir kleinere Werte von €
néhert die Grenzflichendicke dem physikalisch korrekten Wert an, allerdings steigt damit
auch der Rechenaufwand. Aus diesem Grund muss ein geeigneter Kompromiss gefunden
werden.

Der zweite Term des chemischen Potenzials bezieht sich auf die Anderung des Ordnungspa-
rameters C und ist dementsprechend nur im Grenzflachenbereich ungleich null. Da das in
der Grenzfliche gespeicherte Potenzial der Oberflichenspannungskraft o entspricht, ergibt
sich

13



14 3. Phasenfeld-Theorie

o:/oo)\<(£>2dx:2\fi\ (3.5)

—00

als Zusammenhang zwischen der Oberflichenspannung, der Kapillarbreite und der Misch-
energiedichte [15]. W&hlt der Anwender also die Kapillarbreite €, ergibt sich dadurch die
entsprechende Mischenergiedichte A.

Der zweite Term der freien Energie F,q; [J], der auch als Randenergie bezeichnet wird,
ist durch folgende Gleichung gegeben [10]:

Fupan = / ~2(3C = C%) cos b + W%d/l. (3.6)
dA

Hierbei sind org und ogg jeweils die Oberflichenspannung fiir Oberflichen zwischen
Fliissigkeit-Feststoff und Feststoff-Gas (s. Abschnitt [2.1). Dies entspricht fiir diec Werte
Cg = —1 und Cf, = 1 genau der Young-Dupré Gleichung (2.5).

Auch fiir die Randenergie an der Wand kann das chemische Potential ¢yqy [J m*Q] durch
eine Variationsableitung nach dem Ordnungsparameter C zu

Owant = g - VC — 20(1 — C?)cos b, (3.7)

gebildet werden [10]. Wird fiir dieses Potenzial wieder ein Gleichgewicht angenommen,
ergibt sich durch Umstellen als Randbedingung [7]:

(1—C?). (3.8)

Dabei stellt ng; den Einheitsvektor normal zur Wand in Richtung des Fluidbereichs dar.
Diese Randbedingung wird in allen Simulationen dieser Arbeit an Wéanden fiir den Ord-
nungsparameter C' genutzt und im Folgenden als ,,Gleichgewichtsrandbedingung“ bezeich-
net. An Réndern ohne Wand wird folgende Nullgradient-Randbedingung vorgegeben:

n, VC =0. (3.9)

3.4 Cahn-Hilliard Gleichung

Die Cahn-Hilliard Gleichung ist eine Evolutionsgleichung zur Minimierung der freien Ener-
gie und ist wie folgt definiert [1]:

% +(u-V)C = MV?%p. (3.10)
Es ist zu erkennen, dass die zeitliche Ableitung des Ordnungsparameters von einem kon-
vektiven Term mit der Geschwindigkeit u [m s™!] auf der linken Seite und einem diffusiven
Term auf der rechten Seite abhingt. Der eingefiihrte Mobilititsparameter M [m? s kg™!]
steuert den Diffusionseinfluss. Auf die Wahl des Mobilitdtsparameters wird in Abschnitt
ndher eingegangen. Dieser diffusive Term ermoglicht eine Bewegung der Drei-Phasen-
Kontaktlinie zwischen Fliissigkeit, Gas und einer festen Wand.

Um stromungsmechanische Prozesse abbilden zu kénnen, wird die Phasenfeld-Theorie mit
den Navier-Stokes Gleichungen gekoppelt. Die Kontinuitétsgleichung

14



3.5. Parametrisierung 15

V-u=0 (3.11)

und die Impulserhaltungsgleichung

0

a(pcu) +V-(pou®u) = -Vp+ V- [u(Vu+ (Vu))] + £, + p.g (3.12)
werden dabei in der inkompressiblen Form genutzt. Hier beschreibt g die Gravitations-
kraft und p den Druck. Die Oberflichenspannung f, wird dabei iiber den Gradienten des
chemischen Potentials bestimmt [7]:

f, =-CVo. (3.13)

Dieser kann auf die gleiche Weise diskretisiert werden wie die anderen Gradienten (z.B.
Druckgradient). Im Vergleich dazu wird die Oberflichenspannungskraft in der klassischen
Volume-of-Fluid-Methode iiber die Kriimmung der Oberfliche bestimmt. Die Kriimmung
ist jedoch numerisch schwer exakt zu bestimmen, weshalb die Berechnung der Oberfla-
chenspannungskraft grofiere numerische Fehler aufweisen kann. Fiir einen ausfiihrlichen
Vergleich dieses numerischen Fehlers beider Methoden sei an dieser Stelle auf verwie-
sen.

Die Dichte und Viskositat ergeben sich aus den linearen Zusammenhéngen

140 1-C 1+C 1-C

pe=—5—pLt —5—pc und  pe = 5 Lt

in Abhéingigkeit des Ordnungsparameters C. Wobei sich fiir C /¢ = 41 die Dichte und
Viskositét der Fliissigkeit/des Gases pr/ und pp, /g ergeben [7].

o (3.14)

3.5 Parametrisierung

Zur Festlegung der Kapillarbreite ¢ und des Mobilitdtsparameters M gibt es bereits einige
Erfahrungswerte und Untersuchungen ([15],[17]). Danach ist eine gute Wahl fiir die Kapil-
larbreite durch die charakteristische makroskopische Lange L j.- und einer numerischen
Cahn-Zahl Cn mit

€ = CnLcpar (3.15)

gegeben [I]. Im Fall einer Kapillare entspricht die charakteristische Linge dem Durch-
messer und im Fall von parallelen Platten dem Abstand der Platten. Die Cahn-Zahl wird
erfahrungsemifl zwischen 0,02 und 0,01 gewéhlt. Die Wahl der Cahn-Zahl wird in allen
folgenden Simulationen zu 0,02 festgelegt, da sich dieser in den meisten kapillarkraftge-
triebenen Simulationen als ausreichend erwiesen hat.

Der Mobilitdtsparameter ergibt sich erfahrungsgeméfl aus einer quadratischen Abhéngig-
keit von der Kapillarbreite € zu:

M = xé?. (3.16)

Je nach Anwendungsfall variieren sinnvolle Werte fiir den Parameter y [m s kg '] zwischen
Grofenordnungen von 10~! bis 102. Aufgrund dieser breiten Variation wird in Kapitel
eine Vielzahl an Simulationen mit unterschiedlichen Werten von x durchgefiihrt, um eine
gute Ubereinstimmung mit analytischen Vergleichslosungen zu erreichen. Aus Griinden
der Ubersichtlichkeit wird die Einheit des Parameters x ([m s kg™!]) im Folgenden nicht
mehr explizit angegeben.

15



16 3. Phasenfeld-Theorie

3.6 Numerisches Losungsverfahren

Gelost werden alle Differentialgleichungen in OpenFOAM-extend 4.0 durch eine Finite-
Volumen-Methode. Sowohl im Raum als auch in der Zeit werden Approximationsver-
fahren zweiter Ordnung angewendet. Die Differentialgleichungen werden in den meisten
Fillen gekoppelt gelost, allerdings fithrt der gekoppelte Loser in einigen Féllen auf un-
physikalische Ergebnisse und es muss daher der segregierte Loser verwendet werden, in
dem die Cahn-Hilliard und Navier-Stokes-Gleichungen innerhalb eines Zeitschritts nicht
gekoppelt sind. Dies ist in Abschnitt niher beschrieben. Auflerdem wird fiir die Druck-
Geschwindigkeits-Kopplung der PIMPLE-Algorithmus von OpenFOAM mit zwei dufleren
Iterationsschleifen zur Losung angewendet.

Das Gitter ist dabei, bis auf eine Dichtspaltgeometrie (5.2.2), in allen Simulationen aus
quadratischen Zellen aufgebaut. Der Grenzflichenbereich (von C' = —0,9 bis C' = 0,9)
wurde dabei immer mit 6 Zellen aufgelost.

Um die Zeitschrittweite festzulegen wurde als Kriterium die Courant-Zahl Co vorgegeben.
Mit einer festen Courant-Zahl ergibt sich iiber den Zusammenhang

_ |u|- At

Co A

(3.17)

eine maximale Zeitschrittweite At, in Abhéngigkeit des Betrags der Geschwindigkeit |u]
und der Gitterweite Az. Dabei wurde, wenn nicht anders angegeben, die Bedingung
Co < 0,1 vorgegeben. Diese ist deutlich kleiner als die theoretische Bedingung Co < 1,
da bei der Phasenfeldmethode neben der Geschwindigkeit auch die Diffusion einen Ein-
fluss auf die Zeitschrittweite hat. Diese Vorgabe ist jedoch nicht in allen Féllen ausreichend,
worauf an den entsprechenden Stellen nochmal verwiesen wird.

3.7 Vergleich mit anderen Verfahren

In diesem Abschnitt wird die Phasenfeldmethode mit der Volume-of-Fluid-Methode und
der Lattice-Boltzmann-Methode verglichen.

Volume-of-Fluid

Die klassische Volume-of-Fluid-Methode ist eine weit verbreitete Methode fiir Mehrpha-
senstromungen. Sie hat allerdings zwei Schwichen hinsichtlich der Beriicksichtigung von
Grenzflichenspannungen. Dies ist zum einen die Bestimmung der Oberflichenspannung
und zum anderen die Bewegung der Dreiphasenkontaktlinie. Das Problem bei der Bestim-
mung der Oberflichenspannung besteht darin, dass diese iiber die Kriimmung der Oberfla-
che berechnet werden muss. Diese Kriimmung ist nur sehr schwer exakt zu bestimmen und
es konnen vergleichsweise hohe numerische Fehler auftreten [17]. Die zweite Problematik
liegt in der Bewegung der Dreiphasenkontaktlinie. Durch die Haftrandbedingung an der
Wand ist keine Bewegung relativ zur Wand moglich. Da die Bewegung der Grenzfléche al-
lerdings nur durch Konvektion erfolgen kann, muss mit zusétzlichen numerischen Mitteln
eine Moglichkeit fiir die Bewegung geschaffen werden. Dies geschieht iiber die Vorgabe
einer Schlupfgeschwindigkeit ug;;, an der Wand, die von der so genannten ,slip length®
Lg;, abhéngt. Dieser Zusammenhang ist in Abbildung schematisch dargestellt.

16
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Abbildung 3.3: Schematische Darstellung der Schlupfgeschwindigkeit und der ,,slip length*.

Lattice-Boltzmann

Die Lattice-Boltzmann-Methode beschreibt das Verhalten eines Fluids durch ein Kolli-
sionsmodell zwischen einzelnen Teilchen. Hierbei kénnen verschiedenste Einfliisse durch
Modifikationen des Kollisionsmodells beriicksichtigt werden, wie zum Beispiel den Einfluss
der Grenzflichenspannungen durch Kohésions- und Adhé#sionskréifte. Dadurch, dass zur
Bestimmung der Bewegungsrichtung eines Teilchens nur Nachbarteilchen auf einem festen
Gitter einen Einfluss haben, ist die Methode gut fiir eine Skalierung auf vielen Knoten
geeignet. Dies ist allerdings auch notwendig, da viele Teilchen genutzt werden miissen um
physikalisch sinnvolle Ergebnisse zu erhalten. Der grofite Nachteil fiir die folgenden Unter-
suchungen besteht in der Limitierung des Dichte- und Viskositéatsverhéltnisses. Dieses liegt
fiir Wasser und Luft bei ca 1000. Die klassische Lattice-Boltzmann-Methode ist allerdings
auf Verhiltnisse der GréBenordnung O(10) limitiert und fithrt bei Uberschreitungen zu
Instabilitdten [11].
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4. Validierung

Das Thema dieses Kapitels ist die Validierung der Phasenfeldmethode durch einen Ver-
gleich von Simulationsergebnissen mit analytischen Losungen. Dazu wurde das kapillar-
kraftgetriebene Eindringverhalten von Wasser ohne Einwirkung der Gravitationskraft in ei-
ne runde Kapillare und einen Spalt zwischen zwei parallelen Platten mit dem ,,PhaseField-
Foam“-Loser in OpenFOAM-extend 4.0 simuliert. Die Simulationsergebnisse werden hier
vorgestellt und die zeitabhingigen Eindringtiefen des Wassers mit der analytischen Nihe-
rungslésung von Bosanquet (Gl. aus Kapitel [2| verglichen.

In Abschnitt sind zunichst die beiden Geometrien naher erlautert und Annahmen
zur Vereinfachung des Simulationsgebiets aufgefiihrt. Auflerdem erfolgt eine Beschreibung
der zur Diskretisierung genutzten Gitter. Darauthin findet eine Darstellung der Randbe-
dingungen (Abschnitt und der Initialisierung (Abschnitt fiir beide Geometrien
statt. Die Methoden, die zur Auswertung der Simulationen insbesondere der Eindringtiefe
und der Eindringgeschwindigkeit verwendet wurden, sind in Abschnitt beschrieben.
In Abschnitt folgt eine beispielhafte Darstellung ausgewéhlter Simulationsergebnisse.
Diese Darstellung dient zur genaueren Betrachtung verschiedener Stromungseigenschaften
und aufgetretener Problematiken. Des Weiteren wird die Notwendigkeit der in Abschnitt
vorgestellten Parameterstudie anhand einiger Beispiele begriindet. Die Vorstellung
der Ergebnisse der Parameterstudie mit Variationen beider Geometrien, unterschiedlichen
Gleichgewichtskontaktwinkeln und Anderungen des Mobilitétsparameters, erfolgt dann in

Abschnitt

4.1 Geometrien

Wie bereits erwéihnt, werden zur Validierung der Phasenfeldmethode in OpenFOAM-
extend 4.0 zwei verschiedene Geometrien verwendet. Die erste Geometrie ist eine Kapillare,
wobei verschiedene Durchmesser und Langen simuliert werden. Sie wird in Abschnitt
niher beschrieben. Die zweite Geometrie stellt ein Spalt zwischen zwei parallelen Platten
dar, die deutlich mehr Ahnlichkeit mit der Geometrie des Dichtspaltes aufweist und in
Abschnitt weiter ausgefiihrt wird. Fiir beide Geometrien existieren analytische N&-
herungslosungen fiir die Eindringtiefe des Wassers (Gl. Gl.[2.10), die in Abschnitt
bereits erldutert wurden und mit denen die Simulationsergebnisse im Folgenden verglichen
werden.
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20 4. Validierung

Um die Rechenzeiten gering zu halten wurden die Geometrien nicht dreidimensional ge-
rechnet, sondern zunéchst vereinfacht. Die dafiir getroffenen Annahmen werden ebenfalls
in den folgenden beiden Unterkapiteln naher erldutert.

4.1.1 Kapillare

Die dreidimensionale Form der Kapillargeometrie ist in Abbildung (a) dargestellt.
Dabei steht [ fiir die Liange und d fiir den Durchmesser der Kapillare. Da sowohl die
Geometrie als auch der Initialzustand des Wassers achsensymmetrisch zur Mittelachse
sind, ist es moglich nur einen Teilausschnitt der Kapillare zu simulieren und entsprechen-
de Symmetrie-Randbedingungen einzufiihren. Der dabei simulierte Teilbereich entspricht
einem Winkel von 5° und fiihrt auf die in Abbildung (b) in grau veranschaulichte
Keilgeometrie. Die Annahme der Achsensymmetrie fithrt im Vergleich zur dreidimensio-
nale Form zu einem erheblich kleineren Simulationsgebiet und somit zu einem deutlich
geringeren Simulationsaufwand.

Um das angewendete Rechengitter zu erliutern ist in Abbildung (c) die Ebene, die
vom Radius und der Linge der Kapillare aufgespannt wird, dargestellt. Diese Ebene ist
mit quadratischen Gitterzellen diskretisiert. Die dritte, nicht dargestellte Dimension ist
mit einer Zelle diskretisiert. Da die Grenzfliche zwischen Wasser und Luft mit sechs Zel-
len aufgeldst wird (Abschnitt [3.6), sind die Anforderungen an die ZellgréBe hier besonders
hoch. Auch in wandnihe der Kapillare, an der hohe Geschwindigkeitsgradienten auftre-
ten, sind die Anforderungen hoher als in der Kapillarmitte. Aus diesem Grund wird eine
Gitterverfeinerung (engl.: dynamic mesh refinement) vorgenommen, damit die kritischen
Rechengebiete fein aufgelost werden kénnen und in unkritischeren Gebieten durch weniger
Zellen Rechenzeit eingespart werden kann.

(a) 3D-Schema (b) 2D-Schema (c) Initialisierung mit Git-
terverfeinerung

Abbildung 4.1: Von der 3-D Kapillare zum Simulationsgitter, wobei die in (c) dargestell-
ten Dreiecksformen durch die Anzeige in Paraview bedingt sind und keine
Zellgrenzen darstellen.

Die Verfeinerung findet in mehreren Abstufungen statt, wobei eine Stufe einer Halbierung
der Zellkantenldnge entspricht. Wird eine Zelle also um eine Auflésungsstufe verfeinert,
beeinhaltet sie nach der Verfeinerung vier Zellen. Die feinste, an der Wand und der Grenz-
fliche verwendete Auflésung, weist eine Verfeinerungsstufe von drei auf, was einer Redu-
zierung der Kantenldnge um ein achtel entspricht. Um grofiere Spriinge in der Auflésung
zu vermeiden, besteht jede Verfeinerungsstufe aufler der Feinsten und der Grobsten aus
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4.2. Randbedingungen 21

mindestens drei Zellschichten. An der Wand werden zwei Zellen und um die Grenzfléiche
zehn Zellen in beide Richtungen mit feinster Auflésung vorgegeben. Die Grenzfliche wird
hierfiir iiber den Gradienten des Ordnungsparameters detektiert und alle 50 Zeitschritte
neu verfeinert. Dadurch bewegt sich die feine Auflosungsstufe mit der Grenzfliche mit.
Diese Gitterverfeinerung ist in Abbildung (c) fiir die Initialisierung zum Zeitpunkt
t = 0 s dargestellt. Die Dreiecksformen in dieser Darstellung sind durch die Anzeige in
Paraview bedingt und stellen keine simulierten Zellgrenzen dar.

Wie in Kapitel beschrieben, wird fiir die Cahn-Zahl ein Wert von Cn = 0,02 gewéhlt
und der Wert fiir die Kapillarbreite € iiber die Gleichung|3.15/berechnet. Der Grenzfldchen-
bereich von C, = —0,9 bis C, = 0,9 ist mit sechs Zellen aufgelost. Da die Kapillarbreite
und damit die Grenzflichendicke von der charakteristischen Lénge abhéngt, ergibt sich fiir
jeden Kapillardurchmesser die gleiche in Abbildung (c) dargestellte Auflosung.

4.1.2 Parallele Platten

Der Aufbau der parallelen Platten ist in Abbildung abgebildet. Hier ist die Lange mit
[, der Plattenabstand mit D und die Plattenbreite mit B gekennzeichnet, wobei die Plat-
ten als unendlich breit angesehen werden (B — o0). Auch hier ist eine Symmetrie zur
Mittelebene gegeben, weshalb nur eine Hélfte des Gebietes gerechnet werden muss (Abbil-
dung (b)). Da die Implementierung der dynamischen Gitterverfeinerung zu Beginn der
Arbeit fiir rein zweidimensionale Geometrien noch nicht fehlerfrei implementiert war, kam
es zu Instabilitdten. Diese wurde erst innerhalb des letzten Monats fertiggestellt, weshalb
sie in dieser Arbeit nicht verwendet wird. Die feine Gitterauflésung, von sechs Zellen im
Grenzflichenbereich, wurde daher im gesamten Simulationsgebiet angewendet und ist in
Abbildung (¢) zum Initialisierungszeitpunkt ¢ = 0 s dargestellt. Auch hier ergibt sich
fiir jeden Plattenabstand die selbe Gitterauflosung.

(a) 3D-Schema (b) 2D-Schema (c) Initialisierung

Abbildung 4.2: Vom 3-D Fall zum Simulationsgitter

4.2 Randbedingungen

Die verwendeten Randbedingungen sind fiir die Wand und den Ein- bzw. Auslass fiir beide
Geometrien identisch und in der Tabelle aufgefiihrt.

Die Gleichgewichtsrandbedingung fiir den Ordnungsparameter C' an der Wand beschreibt
dabei die Randbedingung (GI. aus Abschnitt Fiir das chemische Potenzial wird
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22 4. Validierung

Tabelle 4.1: Randbedingungen

Parameter ‘Wand Ein-/Auslass
Ordnungsparameter C' | Gleichgewichtsbedingung  Gradient = 0
Chemisches Potenzial ¢ Gradient = 0 Gradient = 0
Geschwindigkeit u U=0 Gradient = 0
Druck p fixedFluxPressure Totaldruck = 0

der Gradient an der Wand zu null gesetzt. Auflerdem kommt die Haftrandbedingung zum
Einsatz, die realisiert wird, indem an der Wand eine Geschwindigkeit von null vorgege-
ben wird. Der Druck wird iiber die Randbedingung ,fixedFluxPressure* vorgegeben. Die
Randbedingung ,fixedFluxPressure” passt den Druckgradienten so an, dass der Massen-
fluss am Rand mit der vorgegebenen Geschwindigkeit von null iibereinstimmt. Die To-
taldruckrandbedingung am Ein- und Auslass beschreibt die Summe aus statischem und
dynamischem Druck und wird ebenfalls zu null gesetzt. Fiir alle anderen Parameter ist
am Ein-/Auslass ein Gradient von null vorgegeben. Die Randbedingungen in die dritte
Dimension ist fiir die Kapillare mit der OpenFOAM Randbedingung , wedge®, also Keil
angegeben. Die Mittelachse wird mit der Randbedingung ,,empty* festgelegt. Um parallele
Platten unendlicher Breite zweidimensional zu rechnen wird hier in die dritte Dimension
ebenfalls die Randbedingung ,,empty* verwendet. Zur symmetrischen Rechnung ist in der
Mitte eine Symmetrie-Randbedingung vorgegeben.

4.3 Initialisierung

Auch die Initialisierung ist grundsétzlich fiir beide Geometrien identisch. Es wird von ei-
nem statischen Ausgangszustand ausgegangen, wodurch sich Druck und Geschwindigkeit
zu null ergeben. Da in der analytischen Losung eine anfiangliche Oszillation der Grenzfla-
che zur Einstellung der Stromung nicht beriicksichtigt wird, ist das Ziel den Ordnungs-
parameter so festzulegen, dass moglichst geringe Oszillationseffekte auftreten. Um einen
Anhaltspunkt fiir eine Festlegung des Ordnungsparameters zu bekommen wurde zunéchst
eine lineare Grenzfliche mit einer Steigung von —1 initialisiert. Des Weiteren wurde als
Randbedingung am Einlass eine Geschwindigkeit von U = 0 m s~ und ein Kontaktwin-
kel von 45° vorgegeben. Diese Simulation wurde bis zum Zeitpunkt ¢ = 0,03 s simuliert,
zu dem sich die Geschwindigkeiten null annéherten. Dabei hat sich die in Abbildung
(a) dargestellte Verteilung des Ordnungsparameters ergeben. Die Form der Grenzfliche
entspricht mit minimalen Abweichungen einer Kreisform. Aus diesem Grund wurde eine
Initialisierung vorgenommen, bei der die Grenzfliche (C = 0) zwischen Wasser und Luft
entlang eines Kreises festgelegt ist. Dieser Kreis wird so gewéhlt, dass sich an der Wand
der Gleichgewichtskontaktwinkel und in der Mitte eine Horizontale ergibt, und liegt damit
sehr nah an der tatséchlichen Form der Grenzfliche. Zusétzliche Oszillationseffekte zu Be-
ginn der Simulation sind fiir diese Initialisierungsmethode auch fiir andere Kontaktwinkel
minimal. Der Ordnungsparameter C' wird dabei, entsprechend der Gleichgewichtsvertei-
lung (Gl.[3.4)), um diesen Kreis festgelegt. Es ergibt sich also folgender Zusammenhang fiir
den Ordnungsparameter:

C = tanh 4.1
an NG? (4.1)
0.5d
Tinit = cos(&e) (42)
g — 0 (

20 = Tinit + 4e.

22



4.4. Auswertungsmethode 23

Gleichung[4.1]ist aus Gleichung|[3.4 abgeleitet, wobei der Ordnungsparameter C' entlang des
durch \/(x — x0)2 + (2 — 20)2 — Tinit = 0 definierten Kreises zu null wird. Diese Initialisie-
rung entlang eines Kreises ist in Abbildung (a) veranschaulicht. Die Abweichungen der
Grenzflichendicke sind dabei durch eine feinere Auflésung der simulativen Initialiserung
mit Cn = 0,01 zu erkldren. Simulationsergebnisse mit der oben angegebenen Initialisie-
rung entlang eines Kreises wiesen minimale Abweichungen zu Ergebnissen mit simula-
tiv bestimmten Initialverteilungen des Ordnungsparameters auf. Aufgrund dieser geringen
Abweichungen, wird fiir alle Simulationen dieses Kapitels der Ordnungsparameter einfach-
heitshalber iiber die Gleichungen festgelegt.

[79 000e-01
4de

(a) Initialisierung entlang eines Kreises (b) Simulative Initialisierung

Abbildung 4.3: Initialisierung (a) entlang eines Kreises und (b) durch simulative Berech-
nung fiir einen Kontaktwinkel von 45° und einem Kapillardurchmesser von
1 mm.

Der Tiefpunkt des Kreises ist dabei allerdings nicht direkt am Einlass, sondern um 4e in
die Geometrie hinein verschoben (Gl. [4.4)). Dies hat den Hintergrund, dass die Grenzfli-
chendicke von C = 0,9 bis C' = —0,9 eine Grofle von 4, 164¢ hat und daher erst in einer
Entfernung von iiber 2, 082¢ die Werte C, = 1 beziehungsweise Co = —1 erreicht werden.
Da die Randbedingung fiir den Ordnungsparameter C' am Einlass einen Gradienten von
null vorgibt, wird der C-Wert aus dem Inneren der Simulation am Einlass {ibernommen.
Dementsprechend muss so initialisert werden, dass am Rand der Wert C;, = 1 erreicht
wird.

Fiir alle Simulationen wurden dabei die Stoffwerte aus der Tabelle verwendet, welche
den Eigenschaften von Wasser und Luft bei 20°C entsprechen. Die Oberflichenspannung
zwischen Wasser und Luft betrigt dabei o = 0,072 N m~!.

Tabelle 4.2: Transporteigenschaften
Eigenschaft Luft Wasser
Dichte p [kg m™3] 1,2 998
Dynamische Viskositéit p [kg m~!s71] | 18,1 x 1076 0,001

4.4 Auswertungsmethode

In den folgenden Simulationen wird fiir jeden Zeitschritt die Eindringtiefe des Meniskus
ausgewertet. Dafiir wird zunéchst der Parameter C linear zwischen den Knoten interpoliert
und die Bedingung C' = 0 als Kriterium fiir die Grenzfliche gew#hlt. Die Eindringtiefe
z(t) wird dann an der Symmetrieachse des Simulationsgebietes ausgewertet, an der die
Eindringtiefe minimal ist.

Fiir einige Simulationen erfolgt zuséitzlich die Auswertung der Eindringgeschwindigkeit.
Diese wird iiber den zentralen Differenzenquotienten folgendermaflen bestimmt:
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Tt At — Tt—At

vsin(t) = AN — (= A’

(4.5)

Wobei t den momentanen Zeitpunkt und At die Zeitschrittweite zwischen zwei geschrie-
benen Zeitschritten darstellt. z;4a¢ beschreibt dementsprechend die Eindringtief ein Zeit-
schritt vor und z;_a; die Eindringtiefe ein Zeitschritt nach dem momentanen Zeitpunkt
t. Da zur Auswertung der Geschwindigkeit die Eindringtiefe des vorherigen und des fol-
genden Zeitschrittes ben6tigt wird, ist keine Geschwindigkeitsbestimmung zum ersten und
letzten Zeitschritt moglich.

Die analytische Vergleichslosung ergibt sich durch die Zeitableitung der Bosanquet-Gleichung

1} Zu:

b 1— —at
Vanal(t) = - D . (4.6)

@25~ L(1 — exp-at)

Diese hat zum Zeitpunkt ¢t = 0 eine Definitionsliicke und kann daher zum Startzeitpunkt
ebenfalls nicht ausgewertet werden. Wird im Folgenden iiber die theoretische Anfangsge-
schwindigkeit gesprochen, handelt es sich um die Geschwindigkeit vgnq(t = 0,01 ms).

4.5 Simulationsergebnisse

In diesem Abschnitt soll zunéchst eine beispielhafte Betrachtung eines Simulationsergeb-
nisses erfolgen, um das grundsétzliche Verhalten der Simulationen zu beschreiben. Danach
werden einige Vergleiche der Eindringtiefen ausgew#hlter Simulationen mit unterschiedli-
chen Mobilitdtsfaktoren angestellt um die nachfolgende Parameterstudie zu begriinden.

Eigenschaften des Eindringverhaltens anhand einer Kapillare

Zur Betrachtung des grundsétzlichen Verhaltens, wird die Simulation einer Kapillare fiir
einen Kontaktwinkel von 45° und einen Durchmesser von 1 mm betrachtet. Der Durch-
messer entspricht der charakteristischen Lénge aus Gleichung [3.15] wodurch sich mit
Cn = 0,02 die Kapillarbreite zu € = 0,02 mm ergibt. Dies fithrt mit L;,; =~ 4, 164¢ auf eine
Grenzflichendicke von L;,; ~ 0,08328 mm. Zur Bestimmung des Mobilitdtsfaktors wird
der Wert x = 1 gewéhlt und iiber Gleichung ergibt sich M =4 x 10719 m? s kg™'.
Ein Ausschnitt des Ergebnisses zum Zeitpunkt ¢ = 30,66 ms, zu dem sich die Stromung
vollstindig ausgebildet hat, ist in Abbildung dargestellt. Dabei ist in (a) der Ord-
nungsparameter, in (b) die Geschwindigkeit und in (c) der Druck in der Umgebung der
Grenzflache dargestellt.

Die Darstellung des Ordnungsparamters in Abbildung (a) zeigt die Form des Meniskus
wihrend des Eindringverhaltens. Sie entspricht nicht ganz der Kreisform, weshalb sich bei
der Ausbildung der Stromung leichte Oszillationseffekte ergeben. In Abbildung (b) fillt
der unterschiedliche Verlauf der Geschwindigkeit entlang der Kapillare auf. Dieser kann
in den Grenzflichenbereich und die Bereiche in einiger Entfernung zur Grenzfliche unter-
teilt werden. Zunéchst wird auf die Geschwindigkeitsverteilung in einiger Entfernung zur
Grenzflache eingegangen. Hier wird die hochste Geschwindigkeit in der Mitte der Kapillare
erreicht und nimmt aufgrund der Viskositdt und der Haftrandbedingung in Richtung der
Wand stetig ab. An der Grenzfliche ist wegen der Haftrandbedingung an der Wand eben-
falls eine Geschwindigkeit von null vorgegeben. Aus diesem Grund findet die Bewegung
der Dreiphasenkontaklinie ausschliellich durch Diffusion statt. Die Diffusion fithrt dann zu
einem hohen Gradienten des chemischen Potenzials und somit auf eine hohe Oberfléchen-
spannungskraft (GI. [3.13). Diese geht in die Impulsgleichung ein und ergibt hohe
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C _mag pd
10242400 6.5456-01 3.192e+01
E I 0
—0.5001 wig —0.4909 -
= i - —-67.41
—0 L ——0.3273 =
E — 1348
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2022
-1.0006+00 0.0006400 2,377e+02
(a) Ordnungsparameter C (b) Geschwindigkeit u (c) Druck pd

Abbildung 4.4: Darstellung (a) des Ordnungsparameters C, (b) der Geschwindigkeit u und
(¢) dem Druck p in Grenzflichennéhe fiir einen Kontaktwinkel von 45° und
ein Kapillardurchmesser von 1 mm.

Geschwindigkeiten in Wandnéhe. In Grenzflichenndhe ist die Geschwindigkeit deshalb
gleichméBiger auf den gesamten Radius verteilt, wodurch sich ein geringerer Maximalwert
ergibt.

In Abbildung4.4/(c) ist der Druck dargestellt. Die in der Abbildung dargestellte Druckskala
beschreibt dabei den Druck pd abziiglich des statischen Einfluss der Gravitationskraft. Da
hier keine Gravitationskraft beriicksichtigt wird, entspricht pd dem Druck p. Der in Kapitel
2.1/beschriebene Drucksprung aufgrund der Grenzflichenkriimmung zwischen Wasserphase
und Luftphase ist deutlich erkennbar. Der Druck in der Luft erreicht einen betragsméflig
kleineren Wert, da Druckunterschiede aufgrund der geringen Viskositdt von Luft schneller
abgebaut werden.

Im néchsten Schritt werden die Eindringtiefen z(¢) dieser Simulation mit Ergebnissen fiir
Werte von x = 0,1 und x = 3 vorgestellt und verglichen. Dabei wird die Eindringtiefe,
wie in Gleichung beschrieben, bestimmt. In Abbildung sind die Eindringtiefen der
Simulationen und der analytischen Losung iiber die Zeit dargestellt.

Es ist zu erkennen, dass der Verlauf der Eindringtiefe auf langere Zeit abflacht. Dies liegt
an der Viskositéit des einstromenden Wassers, die das Eindringverhalten abbremst. Der
prinzipielle Verlauf der analytischen Lésung kann von allen Simulationen abgebildet wer-
den. Jedoch dringt das Wasser fiir hohe x-Werte schneller und fiir niedrigere x-Werte
langsamer in die Kapillare ein. Da der y-Wert den Mobilitdtsparameter vorgibt, wird iiber
ihn der Einfluss der Diffusion gesteuert. Ist dieser Einfluss gréfler, laufen Diffusionsprozesse
schneller ab, was den Eindringvorgang beschleunigt.

Vergleicht man die analytische mit der simulativen Eindringtiefe fiir y = 1 ergibt sich
zunéchst ein Zeitbereich, indem sich die Strémung der Simulation einstellt. In diesem Be-
reich (¢t < 3,7 ms) ist die Eindringtiefe der Simulation kleiner als die der analytischen
Losung, wobei sich die maximal auftretende Abweichung auf 3,9 % belduft. Nachdem sich
die Stromung eingestellt hat, ergibt sich in allen weiteren Auswertungsschritten eine maxi-
male Abweichung von 1,9 %. Diese maximale Abweichung tritt zum Zeitpunkt ¢ = 12,3 ms
auf, wobei die Eindringtiefe der Simulation hoher ist, als die der Bosanquet-Gleichung. Die
Simulation fiir den Wert x = 0,1 fithrt zum letzten Zeitschritt (¢ = 61,95 ms) auf eine
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Abbildung 4.5: Darstellung der Eindringtiefen iiber die Zeit fiir verschiedene Werte von
x bei einem Kontaktwinkel von 45° und einem Kapillardurchmesser von 1
mm.

Eindringtiefe von 19,1 mm, die im Vergleich zur analytischen Loésung von 21,1 mm um
9,5 % geringer ist. Bei einem Wert von x = 3 zeigt sich zuniichst ein schnelleres Eindring-
verhalten als in der analytischen Losung, allerdings wird diese Simulation nach einiger Zeit
instabil. Auf diese Instabilitdt wird im n&chsten Teilabschnitt nidher eingegangen.

Als néchstes werden die Geschwindigkeiten der Simulation fiir die selben y-Werte betrach-
tet. Diese sind in Abbildung [4.6) dargestellt.
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Abbildung 4.6: Darstellung der Eindringgeschwindigkeit iiber die Zeit fiir verschiedene
Werte von x bei ein Kontaktwinkel von 45° und einem Kapillardurchmesser
von 1 mm.

Die Geschwindigkeiten werden dabei, wie in Abschnitt beschrieben, bestimmt. In den

Simulationen nimmt die Geschwindigkeit der Grenzfldche innerhalb der ersten Millisekun-
den stark zu und erreicht fiir y = 1 hohere Werte, als durch die Bosanquet-Gleichung
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berechnet. Nach der Beschleunigungsphase ist in der Simulation ein Oszillieren der Grenz-
flichengeschwindigkeit zu beobachten. Ist diese Oszillation ausgeschwungen, nahert sich
die Geschwindigkeit der analytischen Losung und zeigt fiir Y = 1 eine gute Ubereinstim-
mung. Fiir die Werte x = 0,1 und xy = 3 liegen die Geschwindigkeiten, wie nach der
Auswertung der Eindringtiefe erwartet, unter beziehungsweise iiber der analytischen Lo-
sung. Der plétzliche Sprung der Geschwindigkeit fiir y = 3 ist auf die Instabilitdt der
Simulation zuriickzufiihren.

Die Untersuchung der Stromungseigenschaften und der Vergleich mit der analytischen
Losung zeigen, dass das simulativ bestimmte Eindringverhalten fiir x = 1 sinnvolle Ver-
ldufe der Stromungseigenschaften zeigt und gut mit den analytisch berechneten Werten
iibereinstimmt. Zu Beginn der Simulation fithren Tragheits- und Oszillationseffekte des in-
itialisierten Wassers zwar zu einer hoheren Abweichung, allerdings wird dieser Unterschied
schnell abgebaut und wirkt sich nur in den ersten Zeitschritten merklich aus. Auflerdem
zeigt sich fiir hohere Werte von y ein schnelleres Eindringverhalten, wobei ein zu hoher
Wert zu einer Instabilitét fithrt, auf die im Folgenden néher eingegangen wird.

Instabilitét fiir y = 3

Vor dem auftreten der Instabilitét ist ein Abfallen des Ordnungsparameters unter den Wert
Crp = —1 festzustellen, der an der Dreiphasenkontaktlinie besonders stark ausgeprégt ist.
Dieses Verhalten ist fiir die eben besprochenen Parameter in Abbildung abgebildet.
Die Skala geht dabei von C;, = —1 bis zum minimalen C-Wert von —1,193. Bei der
theoretischen Herleitung der Phasenfeldmethode in Kapitel |3| liegt der Definitionsbereich
des Ordnungsparameters zwischen Cg = —1 und C, = 1. Werte auflerhalb dieses Bereichs
fithren daher zu unvorhersehbaren, unphysikalischen Effekten.
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Abbildung 4.7: Abfall der C-Wertes an der Wand fiir hohe Mobilitétsfaktoren am Beispiel
von einem Kontaktwinkel von 45° einem Kapillardurchmesser von 1 mm
und x = 3.

Eine Abweichung des Ordnungsparameters um einen Wert AC wurde bereits von Yue et
al. festgestellt. Hier wurden Simulationen von Tropfen durchgefithrt und es zeigt sich
eine Verschiebung des Ordnungsparameters in positive Richtung C' = C. + AC, die zu
einer Volumenabnahme des Tropfens, allerdings nicht zu einer Instabilitdt der Simulation
fithrt. Die Hohe der Verschiebung wird in theoretisch zu AC = gCn bestimmt und
durch ausfiihrliche Simulationen verifiziert. Jamshidi hat die selbe Untersuchung fiir
eine Luftblase in Wasser durchgefiihrt. Der Simulations-set-up ist in Abbildung (a)
schematisch dargestellt.

Im Gegensatz zu den Simulationen von Yue et al. ist hier eine negative Verschiebung
des Ordnungsparameters zu erkennen, die ebenfalls zu einer Volumenabnahme fiihrt. Der
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Abbildung 4.8: (a) Schematische Darstellung einer Luftblase und (b) der Abweichung des
Ordnungsparameters aus [16].

Betrag der Verschiebung ist allerdings kleiner als von Yue et al. theoretisch hergeleitet,
héngt jedoch ebenfalls von der Cahn-Zahl ab. Die Verschiebung findet also in beiden
Fillen in Richtung der Phase mit konvexer Oberfldche statt und ist in Abbildung (b)
schematisch fiir die von Jamshidi durchgefiihrten Simulationen dargestellt.

In Abbildung ist diese negative Verschiebung des Ordnungsparameters auf der konve-
xen Seite der Grenzflache ebenfalls zu erkennen. Dabei ist die Abweichung in wandnéhe
allerdings deutlich hoher als an der restlichen Grenzfliche und hoher als in den genannten
Verdffentlichungen. Im Vergleich zu diesen Veroffentlichungen, kommt hier in der Wand-
nédhe der Einfluss der Randbedingung hinzu. Diese gibt den Gradienten von C {iber die
quadratische Gleichung vor. Der Verlauf der Randbedinung in Abhéngigkeit des Ord-
nungsparameters ist in Abbildung [4.9) dargestellt. Fillt der Wert von C' nun unter —1, gibt
die Randbedingung einen negativen Gradienten vor, der zu einem zusétzlichen Abfall des
Ordnungsparameters fithrt und die Problematik verstérkt.
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Abbildung 4.9: Schematische Darstellung des vorgegebenen Gradienten durch die Wand-
randbedingung in Abhéngigkeit des Ordnungsparameters C'.
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In wird auBerdem darauf hingewiesen, dass der Verschiebungseffekt durch die Wahl
eines kleinen Mobilitdtsparameters derart verlangsamt werden kann, dass er in der zu un-
tersuchenden Zeitskala nur einen untergeordneten Effekt auf die Simulation hat. Dies ist
auch in der obigen Kapillarsimulation der Fall, da das korrekte Eindringverhalten mit ei-
nem kleineren x-Wert von 1 dargestellt werden kann. In der Parameterstudie in Abschnitt
kann durch diesen Effekt jedoch vor allem fiir kleine Kontaktwinkel und kleine cha-
rakteristische Lingen kein stabiles Ergebnis erreicht werden. Auf die entsprechenden Féille
wird in Abschnitt nochmals verwiesen.

Zusammenfassend lésst sich feststellen, dass Abweichungen des Ordnungsparameters C' in
Kapillarsimulationen mit Kontaktwinkelrandbedingungen insbesondere bei hohen Mobili-
tatsfaktoren zu Instabilitdten fithren konnen. In diesen Fillen kénnten hohere Auflésungen
durch die Wahl einer kleineren Cahn-Zahl zu geringeren Abweichungen des Ordnungspa-
rameters und dadurch zu stabilen Ergebnissen fithren. Des Weiteren erfolgt die Wahl der
Zeitschrittweite ausschliefSlich iiber die Courant-Zahl und somit der Geschwindigkeit und
Diffusionsprozesse werden nicht berticksichtigt. Hier kénnte fiir hohe Mobilitatsfaktoren
ein weiteres Zeitschrittweitenkriterium nétig sein.

Eigenschaften des Eindringverhaltens bei parallelen Platten

Als néchstes wird die zweite Geometrie der parallelen Platten betrachtet. Dabei wird der
Plattenabstand zu D = 1 mm gewéhlt, wodurch sich die gleiche charakteristische Lange
Lepar = D = d und damit die gleiche Kapillarbreite e ergibt. Auch der Gleichgewichts-
kontaktwinkel wird wieder zu 45° gewéhlt. Auflerdem wird der Mobilitédtsparameter M
mit einem Wert von x = 1 bestimmt. Die fiir die Kapillare in Abbildung dargestellten
prinzipiellen Stromungseigenschaften treten hier in gleicher Weise auf und es ergibt sich
das in Abbildung dargestellte zeitliche Eindringverhalten.

Eindringtiefe z(t) [mm]

=== Bosanquet
oA —— Simulation

0 5 10 15 20 25 30
Zeit [ms]

Abbildung 4.10: Eindringtiefe des Wassers in Abhéingigkeit der Zeit fiir einen Plattenab-
stand von 1 mm, einem Kontaktwinkel von 45° und y = 1.

Es ist zu erkennen, dass sowohl die analytische Losung als auch das Simulationsergebnis
einen nahezu linearen Zusammenhang der Eindringtiefe vorhersagen. Die Abweichung der
Simulation zur analytischen Vorhersage ist dabei zu jedem Zeitschritt kleiner als 3%. Der
lineare Verlauf lisst sich einerseits auf die kleinere dargestellte Lange zuriickfithren. Ande-
rerseits ist der Einfluss der Viskositétseffekte geringer, da das Wasser im Unterschied zur
runden Kapillare nur an zwei Seiten von einer Wand umgeben ist. Dies gilt auch fiir die
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Oberflichenspannungseffekte, weshalb hier die theoretische Anfangsgeschwindigkeit von
0,319 m s~! kleiner ist als in der Kapillargeometrie (0,451 m s~1).

Im Fall einer charakteristischen Lange von 1 mm und einem Kontaktwinkel von 45° kann
also sowohl fiir die Kapillargeometrie als auch fiir die Geometrie der parallelen Platten der
gleiche Mobilitdtsparameter verwendet werden, ohne dass sich grofiere Abweichungen zur
analytischen Losung ergeben.

Einfluss der charakteristischen Linge

Dichtspalte konnen in der Realitdt deutlich kleiner als D = 1 mm werden. Aus diesem
Grund wird die Geometrie der parallelen Platten nun mit einem Plattenabstand von
D = 0,1 mm bei 45° vorgestellt um zu untersuchen, ob eine Anpassung des Mobilitéts-
parameters notig ist. Hier ist der Einfluss der Oberflichenspannungskraft im Verhéltnis
zur Tragheitskraft deutlich grofler, weshalb die theoretische Eindringgeschwindigkeit von
1 m s~! um etwa das dreifache hoher ist als fiir D = 1 mm. Eine gute Ubereinstimmung
der Eindringtiefe mit der analytischen Losung wird hier mit einem Wert von x = 6 erreicht,
was in Abbildung dargestellt ist.

o
0
1

o
o
f

Eindringtiefe (t) [mm]

=== Bosanquet
0.0 —— Simulation

0.0 02 0.4 0.6 0.8 10
Zeit [ms]

Abbildung 4.11: Eindringtiefe des Wassers in Abhéngigkeit der Zeit fiir einen Plattenab-
stand von 0,1 mm, einem Kontaktwinkel von 45° und xy = 6.

Die Abweichung liegt nach der Einschwingphase unter 1% und ist daher kaum zu erkennen.
Fiir die kleinere charakteristische Lénge muss also ein grofierer Wert fiir x gewéhlt werden.

Einfluss des Kontaktwinkels

Um einen Einfluss des Kontaktwinkels auf die Wahl des Mobilitdtsparameters zu untersu-
chen wird als néchstes ein Simulationsergebnis mit einem Plattenabstand von D = 0,1 mm
und einem Kontaktwinkel von 85° vorgestellt. Dabei wurden Simulationen mit x-Werten
von 1, 10, 20 und 30 durchgefiihrt. In Abbildung sind die Eindringtiefen dieser Simu-
lationen und der Bosanquet-Losung in Abhéngigkeit der Zeit dargestellt.

Hier zeigt sich eine starke Abweichung der Simulation mit y = 1 zur analytischen Losung.
Sie erreicht zum Endzeitpunkt ¢ = 5,89 ms nur 43,4 % der theoretischen Eindringtiefe. Es
wird also deutlich, dass der Wert von x erneut wesentlich hoher gewéhlt werden muss, um
eine gute Ubereinstimmung zu bekommen.
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Abbildung 4.12: Darstellung der Eindringtiefen bei einem Kontaktwinkel von 85° einem
Plattenabstand von 0,1 mm und y-Werten von 1, 10, 20 und 30.

Im dargestellten Ausschnitt erreicht ein Wert von y = 30 die beste Ubereinstimmung mit
der Bosanquet-Gleichung. Auflerdem ist zu erkennen, dass eine Variation des Mobilitéts-
parameters um Ay einen geringeren Einfluss hat, je hoher der Absolutwert des Parameters
liegt.

In diesem Abschnitt wurde gezeigt, dass die Wahl des Parameters y einen groflien Ein-
fluss auf die Eindringgeschwindigkeit hat. Bei geeigneter Wahl dieses Parameters konnten
fiir alle Fille gute Ubereinstimmungen mit der analytischen Losung erzielt werden. Eine
geeignete Wahl des Parameters y hédngt dabei sowohl von der charakteristischen Léange,
als auch vom Kontaktwinkel ab. Aufgrund dieser Abhingigkeit wird im nichsten Kapitel
eine ausfiihrliche Parameterstudie fiir verschiedene Durchmesser, Plattenabstinde und
Kontaktwinkel vorgestellt. Auflerdem wurde festgestellt, dass die Hohe des Wertes x durch
auftretende Instabilitdten beschréinkt sein kann.

4.6 Parameterstudie

In Dichtspaltgeometrien kénnen durch Beschichtungen und Korrosionseffekte verschiedens-
te Kontaktwinkel auftreten. Ziel der Parameterstudie war die Bestimmung des Parameters
x fiir ein moglichst breites Spektrum an Kontaktwinkeln und charakteristischen Léngen.
Da das Eindringverhalten untersucht werden soll, wurde als maximaler Kontaktwinkel
ein Winkel von 85° gewihlt, sodass gerade noch ein Eindringverhalten auftritt. Fiir den
minimalen Kontaktwinkel wird ein Wert von 15° festgelegt. Dies ist dadurch bedingt,
dass bei Voruntersuchungen kleinere Kontaktwinkel in Wandnéhe zu einem Verschmieren
der Grenzfliche und numerischen Instabilititen gefiihrt haben. Als Zwischenwert wurde
ein Kontaktwinkel von 45° gewéhlt. Fiir alle Kontaktwinkel wurde eine Simulation fiir
Kapillardurchmesser oder Plattenabstéinde von D = d = 1 mm, 0,1 mm und 0,01 mm
durchgefiihrt. Dabei wurde der Mobilitdtsparameter jeweils so angepasst, dass die Ab-
weichung der Simulation von der analytischen Losung zum Endzeitpunkt maximal 5 %
aufweist. Die Léange [ des Simulationsgebietes wurde dabei, wenn nicht anders angegeben,
als das zehnfache des Kapillardurchmessers/Plattenabstandes gewihlt. Die Eindringtiefe
kann allerdings nicht iiber die komplette Linge ausgewertet werden, da beim Zusammen-
treffen der Dreiphasenkontaktlinie mit der Auslassrandbedingung unphysikalische Effekte
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auftreten. Zum Beispiel befindet sich der Dreiphasenkontaktpunkt nicht mehr innerhalb
des Simulationsgebietes und es tritt keine treibende Kraft mehr auf, die das Wasser in die
Kapillare zieht.

Um passende Werte fiir x zu bestimmen, wurden zunéchst fiir jede Parameterkombination
Simulationen mit geschétzten x-Werten durchgefiihrt. Lagen die simulierten Eindringtie-
fen unterhalb der analytischen Losung wurde der y-Wert schrittweise erhoht, lagen sie
iiberhalb, wurde er schrittweise gesenkt und so an die analytische Losung angenéhert.
Diese Anndherung fand zunéchst fiir die Kapillargeometrie statt, da hier aufgrund der
Gitterverfeinerung deutlich kiirzere Rechenzeiten anfielen. Mit dem bestimmten y-Wert
wurde dann der entsprechende Fall der parallelen Platten mit gleicher charakteristischer
Lénge und gleichem Kontaktwinkel gerechnet. Wenn notig wurde der y-Wert entspre-
chend angepasst, um eine Maximale Abweichung von 5% zur analytischen Losung nicht
zu iiberschreiten. Das Pre- und Postprocessing wurde dabei mit Python automatisiert,
wobei das komplette Skript im Anhang 6] aufgefiihrt ist. Dies ermoglicht die Angabe von
mehreren Kontaktwinkeln, Plattenabstéinden und y-Werten, die nacheinander simuliert
werden. Die benétigte Gesamtsimulationsdauer wird dabei {iber die Bosanquet-Gleichung
angendhert. Mit dieser Gesamtsimulationsdauer wird dann die Zeitschrittweite At in der
Ergebnisse geschrieben werden so bestimmt, dass sich 200 Zwischenergebnisse in zeitlich
dquidistantem Abstand ergeben. Das Postprocessing wird iiber die Python-Schnittstelle
von Paraview durchgefiihrt und liefert als Ergebnis eine csv-Datei, in der die Eindringtiefe
zu jedem geschriebenen Zeitschritt gespeichert ist. Zusétzlich werden die numerisch be-
stimmten Eindringtiefen zusammen mit den analytisch berechneten Eindringtiefen in ein
Diagramm eingezeichnet.

Die aus dieser Studie resultierenden Werte fiir y sind in Tabelle fiir die Kapillargeo-
metrie und in Tabelle fiir parallele Platten dargestellt. In den Tabellen und
sind zusétzlich die Eindringtiefen der Simulationen und der entsprechenden analytischen
Losungen iiber die Zeit abgebildet.

Tabelle 4.3: Geeignete Werte fiir x in [m s kg_l] bei verschiedenen Durchmessern der Ka-
pillare und unterschiedlichen Kontaktwinkeln.

Kontaktwinkel | 1 mm 0,1 mm 0,01 mm
15° 0.3 - -
45° 1 6 30
85° 4 20 40

Tabelle 4.4: Geeignete Werte fiir x in [m s kg™!] bei verschiedenen Plattenabstéinden und
unterschiedlichen Kontaktwinkeln.

Kontaktwinkel | 1 mm 0,1 mm 0,01 mm
15° 0.8 4 40 (I = 0.025 mm)
45° 1 6 40

85° 7,5 30 40

Es ist ersichtlich, dass der Wert fiir y stark variiert und sowohl vom Durchmesser als auch
vom Kontaktwinkel abhéngig ist. Dabei zeigt sich, dass der Mobilitéitsparameter fiir klei-
nere charakteristische Langen und grofiere Kontaktwinkel grofler gewédhlt werden muss.
Unterschiede zwischen Kapillarrechnungen und Rechnungen mit parallelen Platten sind
dabei gering. Fiir die Parameterkombinationen 15° und 1 mm, 45° und 0,01 mm und 85°
bei 0,1 mm und 1 mm miissen die Werte von x fiir parallele Platten jedoch angepasst
werden, um innerhalb der 5% Abweichung zu bleiben. Auflierdem sind Simulationen der
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Kapillare mit einem Kontaktwinkel von 15° und kleinen Durchmessern von 0,1 mm und
0,01 mm instabil und liefern keine physikalischen Ergebnisse. Fiir die parallelen Platten
ist bei einem Plattenabstand von 0,01 mm und einem Kontaktwinkel von 15° eine stabile
Rechnung nur bis zu einer Eindringtiefe von [ = 0, 025 mm moglich. Bei allen Instabilitdten
zeigt sich ein Abfallen des Ordnungsparameters, das bereits in Abschnitt beschrieben
wurde. Hier allerdings bereits fiir Werte von x bei denen die theoretischen Eindringge-
schwindigkeiten der analytischen Losung noch nicht erreicht werden. Um eine Einwirkung
der Gitterverfeinerung auszuschliefen wurden die beiden Kapillarsimulationen mit einem
vollstindig fein aufgelosten Gitter gerechnet, was zur gleichen Instabilitdt fithrt. Auch
bei einer Verfeinerung der Auflésung, durch die Wahl von Cn = 0,01 und einer kleine-
ren Zeitschrittweite (Co = 0,05) ergeben sich keine stabilen Losungen. Eine ausfiihrliche
Betrachtung dieser Fille mit feineren Auflésungen benétigt viel Rechenzeit und war im
Rahmen dieser Arbeit nicht moglich.

Fiir sehr kleine Plattenabstéinde von 0,01 mm ergeben sich dabei fiir alle Kontaktwinkel
hohe Werte von x = 30 oder 40. Allerdings ist die Abweichung bei einem Kontaktwinkel
von 85° sowohl bei der Kapillaren als auch bei den parallelen Platten im Verlauf der
Simulation deutlich héher als 5 %. Aus diesem Grund sind fiir diese beiden Simulationen
die Eindringtiefen in Abbildung dargestellt.
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Abbildung 4.13: Darstellung der Eindringtiefen bei 85° und einer charakteristischen Léinge
von 0,01 mm und x = 40 fiir (a) die Kapillare und (b) die parallelen
Platten.

Es wird fiir beide Geometrien deutlich, dass die Anfangsgeschwindigkeit der Grenzfliche
im Vergleich zur analytischen Losung geringer ist. Im Weiteren Verlauf sind die Eindring-
geschwindgkeiten der Simulationen allerdings hoher als bei der analytischen Losung. In der
Kapillargeometrie ist der Mobilitétsfaktor so gewahlt, dass die Simulation zum Endzeit-
punkt eine hohere Eindringtiefe aufweist als die analytische Losung, wihrend sich bei den
parallelen Platten die Eindringtiefe der Simulation an die analytische Losung annéhert.
In beiden Fillen liegt die endgiiltige Eindringtiefe innerhalb der 5%. Allerdings weist der
prinzipielle Verlauf starke Abweichungen zur analytischen Losung auf. Das deutet dar-
aufhin, dass fiir diese Fille ein zeitabhéngiger Mobilitéatsfaktor gewahlt werden muss und
sollte in den néchsten Arbeiten ndher untersucht werden.

In diesem Kapitel konnte gezeigt werden, dass das kapillargetriebene Eindringverhalten
von Wasser in runde Kapillare und parallele Spalte in guter Ubereinstimmung mit der
analytischen Losung von Bosanquet (Gl. bzw. der Anpassung von Ouali (Gl
gebracht werden kann. Allerdings sind die Eindringgeschwindigkeiten stark vom Mobili-
tatsparameter M abhéngig. Jedoch wurden fiir die Vergleichslosung einige vereinfachende
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Annahmen getroffen, die durch die Wahl der Randbedingungen und der Initialisierung
nicht exakt nachgestellt werden konnten. Dies betrifft vor allem die anfingliche Eindring-
tiefe von z(t = 0) # 0 und den Einfluss der Meniskusform, der in der analytischen Losung
nicht beriicksichtigt wird. Durch die anféingliche Eindringtiefe ergeben sich zu Beginn der
Simulation im Vergleich zur analytischen Losung eine iiberhohte Trigheitskraft und leich-
te Oszillationseffekte. Es zeigt sich jedoch, dass sich die Simulation fiir einen geeigneten
Mobilitédtsparameter in den meisten Féllen schnell der analytischen Losung annéhert und
im betrachteten Zeitraum nur einen geringen Einfluss hat.

Es wurde auflerdem festgestellt, dass kleine Geometrien mit kleinen Kontaktwinkeln zu
instabilen Simulationen fithren. Diese Instabilitéten wurden auf das Zusammenspiel der
Verschiebung des Ordnungsparameters und dem Einfluss Gleichgewichtsrandbedinung des
Ordnungsparameters zuriickgefithrt. Eine weitere Untersuchung dieser Félle ist noch von
groflem Interesse und sollte in weiterfithrenden Arbeiten untersucht werden. Des Weiteren
sollte der Einfluss der Cahn-Zahl néher betrachtet werden. Fiir kleine Cahn-Zahlen ergibt
sich nach eine ,sharp-interface® Grenze, ab der eine Anderung der Cahn-Zahl keinen
Einfluss auf die Wahl des Mobilitéitsparameters hat. Diese Grenze ergibt sich nach dem
Vorhersagemodell von zu € < 4Lp, wobei Lp = /M ,/upuc die Diffusionslinge an-
gibt. Dies ergibt fiir die vorliegenden Fille eine Cahn-Zahl im GroéBenbereich von O(1073).
Dies liegt deutlich unter dem hier gewéhlten Wert von Cn = 0,02 und fiithrt zu einem
erheblich grofleren Rechenaufwand. Die Abhéngigkeit der ,sharp-interface“ Grenze vom
Mobilitétsfaktor spricht dafiir, dass ein ,sharp-interface” auch fiir sehr hohe x-Werte im
Brofienbereich von O(10%) erreicht werden kann. Allerdings sind Rechnungen mit derart
hohen Mobilitédtsfaktoren instabil und kénnen nicht niher analysiert werden. In wurde
ebenfalls die ,sharp-interface” Grenze untersucht und es werden bei feinsten Auflésungen
Rechenzeiten von mehreren Wochen angegeben, wobei ebenfalls auf 4 Kernen gerechnet
wurde. Aus diesem Grund konnte eine Untersuchung der ,sharp-interface” Grenze fiir die
vorliegenden Fille im Rahmen dieser Masterarbeit nicht geleistet werden und sollte eben-
falls in weiteren Arbeiten untersucht werden.
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Tabelle 4.6: Geeignete Werte fiir y in [m s kg™!] bei verschiedenen Plattenabsténden

und unterschiedlichen Kontaktwinkeln.
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5. Dichtspaltgeometrien

Ziel dieser Arbeit ist neben der Validierung die Darstellung des Eindringverhaltens von
Wasser in komplexe Dichtspaltgeometrien. Hierzu wurden drei verschiedene Geometri-
en ausgewahlt, deren prinzipieller Aufbau im néchsten Abschnitt nidher erlautert ist. Die
Wahl der Geometrien begriindet sich auf unterschiedliche Phénomene, die in den einzelnen
Geometrien auftreten und in Abschnitt ndher beschrieben werden. Die Initialisierung
und die verwendeten Randbedinungen wurden in Abschnitt kurz erlautert. Da keine
experimentellen Daten zur Validierung vorliegen, wird in Abschnitt eine phénomenolo-
gische Untersuchung des Eindringverhaltens durchgefiihrt. Im letzten Abschnitt dieses
Kapitels erfolgt eine Diskussion iiber die vorgestellten Simulationsergebnisse.

5.1 Prinzipieller Aufbau

Der prinzipielle Simulationsaufbau ist fiir alle Geometrien identisch und in Abbildung
dargestellt. Das simulierte Gebiet ist dabei in rot gekennzeichnet.

la
—
| . bA
Gehéuse 7 ‘\
Simulationsgebiet 2D-Auslass
lges E
Wasser Dichtring

Abbildung 5.1: Schematische Darstellung des Simulationsgebiets der Dichtspalt-
geometrien.

Die Dichtspaltgeometrie stellt den Bereich zwischen Wasser und dem Dichtring dar und
soll zukiinftig so optimiert werden, dass moglichst kein Wasser an den Dichtring gelangt.
Im Rahmen dieser Arbeit werden zunéchst drei beispielhafte Geometrien simuliert, aus-
gewertet und verglichen. Fiir diese Simulationen ist am Kinlass der Dichtspaltgeometrie
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zuséatzlich ein Gebiet mit Wasser initialisiert. Dieses Gebiet hat eine Breite von b, = 2 mm
und eine Lange von [, = 1 mm. Es stellt einen vereinfachten Tropfen oder Wasserfilm mit
unendlichem Volumen dar, welcher die Stirnseite benetzt. Aulerdem befindet sich zwischen
Dichtring und der oberen Gehé&usehilfte ein kleiner Spalt, mit der Lange {4 = 0,5 mm und
der Breite by = 0,1 mm. Dies begriindet sich durch die Tatsache, dass die Simulation zwei-
dimensional gerechnet wird und somit ein entstromen der Luft in der dritten Dimension
nicht moglich ist. Der Einfluss der Gravitationskraft wird fiir die folgenden Simulationen,
wie auch bei der Validierung, nicht beriicksichtigt.

5.2 Geometrien

Die drei ausgewéhlten Geometrien sind ein einfacher Dichtspalt, ein Dichtspalt der in Rich-
tung des Dichtrings divergiert und ein Dichtspalt mit eingefiigter Nut, die das Eindringen
durch den Pinning-Effekt verhindern soll. Diese Geometrien werden in den Unterkapiteln
5.2.1}[5.2.2 und [5.2.3| néher erldutert und deren Wahl begriindet. Um einen Vergleich der
Eindringtiefe vornehmen zu kénnen, betrégt die Gesamtlange [ges (s. Abbildung aller
Dichtspaltgeometrien vom Einlass bis zum Dichtring 7,8 mm.

5.2.1 Grundgeometrie/einfacher Spalt

Die Grundgeometrie ist in Abbildung dargestellt, wobei die beschrifteten Groéflen in
Tabelle aufgelistet sind. Der Abstand h; = 1 mm der beiden Platten stellt dabei ein
Maximalabstand dar und nimmt in realen Anwendungen meist kleinere Werte von bis zu
hy = 0,01 mm an.

Iy

A
\ 4

ha

hi

Abbildung 5.2: Schematische Darstellung der Grundgeometrie.

Tabelle 5.1: Abmessungen der Grundgeometrie
hl h2 l1 b

lmm 1,5mm 7mm 0,8 mm

Dieser Dichtspalt ist dem Validierungsfall der parallelen Platten sehr dhnlich. Die Haupt-
unterschiede liegen einerseits in der Initialisierung von Wasser auflerhalb des Spaltes, wobei
die Trégheit des zusétzlich initialisierten Wassers und Eintrittseffekte das Eindringverhal-
ten verlangsamen. Andererseits findet bei einer Eindringtiefe von x(t) = [ eine Umlenkung
des Wassers statt, wobei an der Kante zunéchst der Pinning-Effekt auftritt.

5.2.2 Divergierender Spalt

Der zweite Fall stellt einen divergierenden Spalt dar und ist in Abbildung dargestellt.
Alle eingezeichneten Gréfien sind in Tabelle [5.2] aufgelistet. Die GroBe h; ist dabei, wie in
Abschnitt beschrieben, eine MaximalgroBe.
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hi

Abbildung 5.3: Schematische Darstellung der divergierenden Dichtspaltgeometrie.

Tabelle 5.2: Abmessungen der Geometrie mit divergierendem Spalt
hy ha ly la b

Ilmm 1,5mm 7mm 5mm 0,8 mm

Durch die angegebenen Groflen der Parameter ergibt sich zwischen der divergierenden
Ebene und der unteren Gehiusehilfte ein Winkel von a &~ 17,46°. Dieser fiihrt dazu, dass
beim Eindringen des Wassers in den Spalt zusétzliche Oberfliche zwischen Wasser und Luft
entsteht, weshalb die Bedinung einer hydrophilen Oberfliche mit ogg > org nicht mehr
ausreicht um ein Eindringverhalten zu erreichen. Die Grenze bei der kein Eindringverhalten
mehr auftritt, kann iiber den Drucksprung an der Oberfliche anschaulich beschrieben wer-
den. Weist die Oberfliache keine Kriimmung auf, ergibt sich kein Drucksprung und es ergibt
sich kein Eindringverhalten. Eine ungekriimmte Grenzfliche wird bei einem Kontaktwin-
kel von 6 = 81, 27° erreicht. Fiir gleiche Kontaktwinkel ist die Eindringgeschwindigkeit im
divergierenden Spaltbereich daher geringer als im parallelen Spaltbereich.

Eine weitere Besonderheit dieser Geometrie besteht im verwendeten Gitter. Im divergie-
renden Bereich der Geometrie kénnen aufgrund des vorhandenen Winkels keine quadrati-
schen Zellen zur Diskretisierung verwendet werden. Dementsprechend wurde nur bis zur
Eindringtiefe von & < I; — lo und nach dem divergierenden Teil x > [; jeweils ein quadra-
tisches Gitter verwendet. Die Bereiche sind dabei iiber den Plattenabstand Ay bzw. hg mit
gleich vielen Zellen diskretisiert. Dadurch ergibt sich im divergierenden Zwischenbereich
ein Gitter mit divergierenden Zellgrenzen, das in Abbildung aus Darstellungsgriinden
fiir eine grobe Auflosung, abgebildet ist.

Es ergeben sich also Zellen unterschiedlicher Grofle. Da zu jeder Zeit eine Auflésung von
mindestens 6 Zellen im Grenzflichenbereich gewéhrleistet sein soll, wird die Zellgréfle im
breiten Bereich der Geometrie bestimmt und ist dadurch im schmalen Eindringspalt und
im Waserreservoir um den Faktor 2,5 kleiner. Dies fiithrt zu einer hohen Anzahl an Zellen
und einer langen Rechenzeit.
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Abbildung 5.4: Abbildung des verwendeten Gitters fiir die divergierende Geometrie mit
grober Auflésung.

5.2.3 Pinning Nut

Als letzte Geometrie wird ein Dichtspalt mit eingefridster Pinning-Nut untersucht. Diese
ist zunéichst in Abbildung dargestellt und die eingezeichneten Grofien in Tabelle
aufgelistet.

Iy lo

ho

hi

Abbildung 5.5: Schematische Darstellung der Pinning Nut.

Tabelle 5.3: Abmessungen der Geometrie mit Pinning-Nut
h1 ha h3 i la I3 b

lmm 2mm 1,5mm 25mm 25mm 2mm 0,8 mm

Das Ziel bei der Wahl dieser Geometrie ist das Verhindern des Eindringens von Wasser
durch den in Abschnitt beschriebenen Pinning-Effekt. Dieser Pinning-Effekt sollte fiir
Kontaktwinkel < 45° dazu fithren, dass die Uberwindung der ersten Kante, bei einer Ein-
dringtiefe von I; — I3 nur erfolgen kann, wenn die kinetische Energie durch den vorherigen
Kapillareffekt ausreichend grof3 ist. Auch nachdem die Kante tiberwunden wurde ergibt
sich fiir einen Kontaktwinkel grofler als 45°, aufgrund des in Abschnitt beschriebenen
Effektes bei divergierenden Geometrien, einen Drucksprung der das Wasser aus dem Spalt
treibt.
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5.3. Initial- und Randbedingungen 41

5.3 Initial- und Randbedingungen

Die angewendeten Randbedingungen in den Dichtspaltgeometrien sind identisch zu den
Randbedingungen der Validierungsgeometrien und in Tabelle aufgelistet. Der Dichtring
wird hier ebenfalls als Wand angesehen.

Zur Initialisierung wird von einem statischen Zustand des Wassers ausgegangen. Es werden
wie in den Validierungsféllen die Geschwindigkeit und der Druck zu null initialisiert. Der
Ordnungsparameter C' wird iiber die Gleichgewichtsverteilung (GI. bestimmt. Dabei
liegt der Wert C' = 0 genau am Eingang der Dichtspaltgeometrie (s. Abbildung .
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Abbildung 5.6: Initialisierung des Ordnungsparameters am Einlass der Dichtspalt-
geometrien.

Diese Initialisierung des Wassers fiihrt dazu, dass die Gleichgewichtsrandbedingung des
Ordnungsparameters zu Beginn der Simulation nicht erfiillt ist und die Grenzfliche zu-
néchst sprunghaft den Gleichgewichtskontaktwinkel annimmt. Um Instabilitdten zu ver-
meiden wurde daher zu Beginn der Simulation eine Zeitschrittweite von At = 1 us vor-
gegeben, die schrittweise an die Zeitschrittweitenbeschriankung durch die Courant-Zahl
angepasst wird.

Die Cahn-Zahl ist wieder fiir alle Fille Cn = 0,02 und die Grenzfliche wird mit 6 Zel-
len diskretisiert. Gerechnet wurden alle Geometrien auf vier Kernen, wobei sich fiir die
Grundgeometrie Rechenzeiten von ca. 13 Stunden, fiir die divergierende Geometrie Re-
chenzeiten von ca. 150 Stunden und fiir die Geometrie mit Pinning-Nut Rechenzeiten von
ca. 40 Stunden ergeben.

5.4 Ergebnisse und Diskussion

Zunéchst wird auf die Grundgeometrie eingegangen und ein Vergleich mit den Ergebnissen
der parallelen Platten aus Kapitel [4/vollzogen. Dabei wird ein Gleichgewichtskontaktwinkel
von 45° gewdhlt. Da diese Geometrie den validierten parallelen Platten sehr #hnlich ist,
wird der dort bestimmte y-Wert zur Berechnung des Mobilitédtsparameters verwendet.
Dieser kann fiir einen Plattenabstand D = L., = 1 mm und einem Kontaktwinkel
0. = 45° aus Tabelleabgelesen werden, und entspricht einem Wert von y = 1 m s kg~ *.

Die Geometrie wurde zunéchst mit dem in Abschnitt angesprochenen gekoppelten
Loser simuliert, wobei die Cahn-Hilliard und die Navier-Stokes Gleichungen gekoppelt
gelost werden. Dabei zeigte sich in Kanten des Simulationsgebiets ein unphysikalischer
Anstieg beziehungsweise Abfall des Ordnungsparameters C. Dieser Effekt ist in der linken
unteren Ecke, beziehungsweise der rechten oberen Ecke aus Abbildung zu erkennen.
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Abbildung 5.7: Darstellung des uphysikalischen Verhaltens des Ordnungsparameters in
scharfen Ecken.

Da das Problem nicht durch Anpassen von Randbedingungen, Auflésung oder Zeitschritt-
weite behoben werden konnte, folgte eine Rechnung mit dem segregierten Loser der Glei-
chungen. Hierbei trat das Problem nicht weiter auf. Die Eindringtiefe der Simulation mit
segregiertem Loser liegt dabei, zu dem Zeitpunkt ¢t = 12,8 ms, zu dem die gekoppelte
Losung instabil wird, 2,4% unter der Eindringtiefe mit gekoppeltem Loser. Beide Ein-
dringverldufe sind in Abbildung (a) abgebildet.

Vergleicht man die Ergebnisse mit denen der parallelen Platten aus Kapitel[4 wird deutlich,
dass die Eindringgeschwindigkeit in den Dichtspalt wesentlich geringer ist. Dies kann vor
allem durch das zusétzlich auflerhalb der Geometrie initialisierte Wasser begriindet wer-
den. Dessen Trigheit bremst die anfingliche Beschleunigung deutlich aus. Auch andere
Eindringeffekte, wie zusétzliche Viskositéitskrifte tragen zu einem langsameren Eindring-
verhalten bei. In Abbildung (a) ist ein Vergleich der Eindringtiefen der analytischen
Losung paralleler Platten mit den Eindringtiefen der Simulation der Grundgeometrie dar-
gestellt, wobei die Eindringtiefen in der Mitte des Spaltes ausgewertet wurden.
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Abbildung 5.8: Darstellung der Eindringtiefe fiir einen Kontaktwinkel von 45° (a) im Ver-
gleich zur analytischen Losung und (b) zur Verdeutlichung des Oszillati-
onseffektes zu Beginn der Simulation.

Hier ist auch ein Oszillationsverhalten der Eindringtiefe zu erkennen, das in Abbildung

(b) im Detail dargestellt ist. Im Vergleich zum Validierungsfall, wurde hier eine Ebene
Grenzflache initialisiert, die zunéchst nicht mit der Randbedinung eines Kontaktwinkels
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5.4. Ergebnisse und Diskussion 43

von 45° kompatibel ist. Die Gleichgewichtsrandbedingung an der Wand fiithrt dementspre-
chend auf einen hohen Gradienten des Ordnungsparameters C' und bewirkt ein sprunghaf-
tes Eindringen des Dreiphasenkontaktpunktes. In Abbildung (a) ist dieser sprunghafte
Anstieg des Dreiphasenkontaktpunktes dargestellt, der im Zusammenspiel mit der Tragheit
des Wassers dazu fiihrt, dass die Grenzfliche in der Mitte zunichst nach unten verformt
wird.
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Abbildung 5.9: Darstellung des anfinglichen Eindringverhaltens in die Grundgeometrie zu
den Zeitpunkten (a) ¢t = 0,8 ms und (b) ¢t = 1, 6 ms fiir einen Kontaktwinkel
von 45° unter Verwendung des segregierten Losungsverfahrens.

Diese Verformung erklért den anfianglich negativen Verlauf der Eindringtiefe in Abbildung
(b). Weiterhin fithrt das schnelle Eindringen des Dreiphasenkontaktpunktes zu einer
starken Kriimmung der Grenzfliche und somit zu einem hohen Drucksprung und einer
Beschleunigung in die Kapillare hinein. In Abbildung (a) ist das Simulationsergebnis
kurze Zeit spéter dargestellt und es ist zu erkennen, dass die Grenzfliche in der Mitte
schnell nachgestromt ist. Dadurch erklért sich der schnellere Anstieg der Eindringtiefe in
Abbildung (b) ab einer Zeit von t ~ 1 ms. Der Verlauf dieser Oszillation ist nahezu
unabhéingig von der Geometrie im weiteren Verlauf und tritt daher in allen drei Geometrien
gleichermaflen auf und schwingt nach einigen Millisekunden aus.

Erreicht das Wasser die scharfe Kante am Ende der Dichtspaltgeometrie ist zunéchst ein
Pinning-Effekt an der Kante zu erkennen, der in Abbildung|5.10|dargestellt ist. Das Wasser
dringt auf der rechten Seite allerdings sehr schnell weiter vor und das Wasser stromt
vollstéindig um die Ecke (Abbildung (b)).
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(a) t =33,6 ms (b) t =36 ms

Abbildung 5.10: Darstellung des Pinning-Effektes in der Grundgeometrie bei Rechnungen
mit dem segregierten Losungsverfahren und einem Kontaktwinkel von 45°.

Divergierender Spalt

Als néchstes soll die Geometrie des divergierenden Spaltes bei einem Kontaktwinkel von
45° betrachtet werden. Dazu muss zunéchst die Wahl des Mobilitdtsparameters bzw. des
x-Wertes diskutiert werden, da sich der Plattenabstand von einem Millimeter auf 2,5 Mil-
limeter erweitert. In der Validierung zeigt sich, dass bei gleichen Kontaktwinkeln und
grofleren Plattenabstéinden der y-Wert kleiner gewiahlt werden muss um die Eindringge-
schwindigkeit nicht zu iiberschétzen. Eine konservative Einschétzung des Eindringverhal-
tens ergibt sich daher, wenn die Wahl des Mobilitétsfaktor anhand des kleinsten Abstandes
der Dichtspaltgeometrie getroffen wird. Dies entspricht also fiir einen Plattenabstand von
1 mm und einem Kontaktwinkel von 45° einem y-Wert von 1 m s kg1, der im Folgenden
verwendet wird. Bei dieser Simulation traten durch die gekoppelte Losung der Gleichungen
keine unphysikalischen Effekte auf, weshalb mit der gekoppelten Version gerechnet wurde.
Das oszillierende Verhalten zu Beginn der Simulation entspricht dabei dem Verhalten, das
fir die Grundgeometrie festgestellt wurde. Erreicht das Wasser den Knick und somit die
geneigte Oberfliche, ist kaum ein Stillstand der Grenzfliche auf der linken Seite aufgrund
des Pinning-Effektes festzustellen. Dies begriindet sich iiber die geringe Winkelabweichung
des Knicks. In Abbildung (a) ist der Zeitpunkt kurz nach Erreichen des Knicks dar-
gestellt.

Das darauf folgende Eindringverhalten im divergierenden Bereich ist, wie in Abschnitt
diskutiert, deutlich langsamer als in der Grundgeometrie. Aus energetischer Betrach-
tung kann dafiir die benotigte Energie zur VergroBerung der Wasser-/Luft-Grenzfliche
verantwortlich gemacht werden. Andererseits kann iiber den Drucksprung der Grenzfla-
che argumentiert werden. Dieser Drucksprung héngt von der Kriimmung der Oberfliche
ab, die im divergierenden Bereich geringer wird und in Abbildung (b) dargestellt ist.
Wird die obere Kante, also das Ende des divergierenden Bereichs erreicht, ist wieder ein
Beschleunigen des Eindringverhaltens festzustellen, bis es zur Benetzung des Dichtringes
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Abbildung 5.11: Darstellung des Eindringverhaltens (a) kurz nach dem Erreichen der
Kante und (b) beim Durchstromen des divergierenden Bereichs fiir
einen Kontaktwinkel von 45° und unter Verwendung des gekoppelten
Losungsverfahrens.

kommt. Wéahrend das Wasser in der Grundgeometrie bereits nach ¢ = 34 ms den Dichtring
benetzt hat, erreicht es im divergierenden Spalt erst nach t = 82,4 ms den Dichtring.

Pinning-Nut

Nun soll auch das Eindringverhalten in den Dichtspalt mit Pinning-Nut betrachtet und mit
den beiden anderen Geometrien verglichen werden. Dabei ist zunéchst wieder das oszillie-
rende Verhalten, identisch zu dem der anderen Geometrien, festzustellen. Zunéchst wurde
auch hier mit dem gekoppelten Loser gearbeitet. Fiir den Mobilitatsparameter wird wieder
die konservative Einschitzung von x = 1 m s kg~! vorgenommen. Dabei ist an der ersten
Kante ein starker Pinning-Effekt festzustellen, der die linke Seite der Grenzfldche fiir 4 ms
zum Stillstand bringt. Die rechte Seite dringt jedoch weiter ein und das zusétzliche Nach-
stromen von Wasser fithrt dazu, dass auf der geknickten Ebene der Gleichgewichtskontakt-
winkel von 45° {iberschritten wird und das Wasser weiterstromt. Diese beiden Zeitpunkte

sind in Abbildung abgebildet.
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(a) Beginn des Pinning-Effektes (b) Ende des Pinning-Effektes

Abbildung 5.12: Darstellung des Eindringverhaltens von Wasser, (a) beim Erreichen der
scharfen Kante zum Zeitpunkt ¢ = 11,2 ms und (b) beim Uberwinden des
Pinning-Effektes zum Zeitpunkt 15, 2 ms fiir einen Kontaktwinkel von 45°
und unter Verwendung des gekoppelten Losungsverfahrens.

Im weiteren Verlauf wird die Geschwindigkeit des Wassers deutlich geringer. Dieser Effekt
basiert auf dem gleichen Prinzip, wie die Verlangsamung im divergierenden Spalt, jedoch
hat der Knick hier einen Wert von 90°. Mit der Kontaktwinkelrandbedingung von 45°
ergibt sich daher eine gerade Wasser-/Luft-Oberfliche zwischen den beiden Gehduseteilen.
Da keine Kriimmung mehr auftritt ergibt sich kein Drucksprung und somit auch keine
Beschleunigung ins Innere des Dichtspaltes. Die Viskositét ist daher die wesentliche Kraft
und verlangsamt die Eindringgeschwindigkeit des Wassers. Vom Ende des Pinning-Effektes
zum Erreichen der linken Kante vergehen daher 67,2 ms.

Da die Zeitschrittweiten iiber die geschwindigkeitsabhéingige Courant-Zahl vorgegeben wer-
den, ergeben sich hohe Zeitschritte, die zu Instabilitdten bei der Berechnung der Geschwin-
digkeit fithren. Aus diesem Grund wurde das Zeitschrittweitenkriterium ab dem Zeitpunkt
t = 36 ms auf Co = 0,05 herabgesetzt.

Erreicht das Wasser jedoch die linke Kante, stellt sich sprunghaft der Gleichgewichtskon-
taktwinkel von 45° zur senkrechten Ebene ein und Diffusion und Oberflichenspannungs-
kréfte fiihren zu einer starken Beschleunigung des Wassers. Durch diese Beschleunigung
iiberwindet die Dreiphasenkontaktlinie die Strecke ls (s. Abbildung der Pinning-Nut
innnerhalb von 18 ms. Dort dndert sich der Winkel der Oberfléche erneut, was wieder zu
einer Beschleunigung der Dreiphasenkontaktlinie fithrt. Die zweifache sprunghafte Ande-
rung des Kriimmugsradius fithrt zu derart hohen Beschleunigungen des Wassers innerhalb
der Pinning-Nut, dass die Bewegung der Dreiphasenkontaktlinie an der rechten Wand zu-
néchst stark gebremst und dann sogar zuriickgezogen wird. Der Ablauf der Simulation ist
fiir einige Beispielzeitpunkte in Abbildung dargestellt.
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Abbildung 5.13: Ablauf des Eindringverhaltens in die Pinning-Geometrie zu ausgewihl-
ten Zeitpunkten fiir einen Kontaktwinkel von 45° unter Verwendung des
gekoppelten Losungsverfahrens.
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Gegen Ende der Simulation fiihrt die Nutzung des gekoppelten Losers allerdings wieder
zu unphysikalischen Werten des Ordnungsparameters an Kanten. Um dies zu vermeiden,
wurde erneut eine zweite Simulation mit segregiertem Loser durchgefiihrt. Die Abweichung
der Eindringtiefe bis zum Zeitpunkt ¢ = 37,6 ms ist dabei in Abbildung dargestellt,
wobei die Grenzfliche (C' = 0) der gekoppelten Losung in schwarz eingezeichnet ist. Ab hier
reicht erneut das Zeitschrittweitenkriterium durch das Courant-Kriterium von Co = 0,1
nicht langer aus. Jedoch ist der segregierte Loser noch anfilliger fiir Instabilitdten durch
zu grofle Zeitschritte, weshalb hier ein Courant-Kriterium von Co = 0,005 vorgegeben
werden musste. Unter Anwendung dieses Zeitkriteriums, kommt die Grenzfliche nach einer
Gesamtsimulationszeit von ¢ = 198 ms nahezu zum Stillstand und erreicht nicht mehr die
linke Kante der Pinning-Nut.
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Abbildung 5.14: Darstellung der segregiert gerechneten und der gekoppelt gerechneten
Grenzflache (schwarz gekennzeichnet) zum Zeitpunkt ¢ = 37,6 ms.

In diesem Fall, der zunéchst kaum eine Abweichung der Eindringgeschwindigkeit darstellt,
sagen die beiden Loser vollig unterschiedliche Endergebnisse voraus. Zur Erklarung die-
ses Phénomens ist eine weitere Untersuchung der Loser erforderlich. Allerdings wirken
in einem Fahrzeug noch weitaus mehr Einfliisse, wie die Bewegung und Schwingung des
Fahrzeugs. Aus diesem Grund muss mit einer gréfieren Unsicherheit gerechnet werden und
geeignete Sicherheitsfaktoren fiir die Auslegung verwendet werden. Eine Schwelle fiir einen
Kontaktwinkel, ab dem kein Eindringen mehr erfolgt muss daher fiir beide Ergebnisse
deutlich unter 45° gew#hlt werden.

Als néchstes wurde fiir die Pinning-Nut eine Simulation mit einem Kontaktwinkel von
85° gewéhlt, um zu priifen, ob der Pinning-Effekt das Eindringen des Wassers simulativ
verhindern kann. Dazu wurde ein Mobilitéitsfaktor von y = 7,5 m s kg~! aus Tabelle
gewihlt und der gekoppelte Loser verwendet. In Abbildung ist der Moment des tied-
fafsten Eindringens in den Dichtspalt dargestellt. Dieser tritt zum Zeitpunkt ¢ = 50 ms
auf. Dabei liegt der Kontaktwinkel zur geknickten Ebene bei ca. 45°, was weit vom Gleich-
gewichtskontaktwinkel von 85° entfernt ist. Ein Verhindern des Eindringens durch den
Pinning-Effekt ist also simulativ moglich.

Variable Kontaktwinkel

Nun kann Korrosion, wie in Kapitel |1| bereits erwédhnt, zu einer Verringerung des Kon-
taktwinkels fithren. Hat das Geh&use zum Beispiel eine Pinning-Nut und zu Beginn der
Lebenszeit eine Oberfliche mit einem Kontaktwinkel grofler als 85°, dringt das Wasser nur
bis zur Pinning-Nut ein. Die von Wasser benetzte Oberfliche ist dann allerdings Korrosion
ausgesetzt, die zu geringeren Kontaktwinkeln fithren kann. Wiederholt sich dieser Prozess
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Abbildung 5.15: Moment des tiefsten Eindringens in die Dichtspaltgeometrie zum Zeit-
punkt ¢ = 50 ms fiir einen Kontaktwinkel von 85° unter Verwendung des
gekoppelten Losungsverfahrens.

ausreichend oft, ist der Kontaktwinkel so klein, dass die Pinning-Nut {iberwunden werden
kann. Nach solch einer ortsabhéngigen Korrosionsbelastung ist der Kontaktwinkel dann
ortsabhéngig. Da auf ldngere Sicht eine ganzheitliche Simulation mit Eindringverhalten,
Korrosionseffekten und Abtrocknungsverhalten ermdéglicht werden soll, wird im Folgenden
getestet, inwieweit variable Kontaktwinkel entlang der Oberfliche simulativ darstellbar
sind. Dazu wird in einer ersten Variante mit der Grundgeometrie getestet. Hier wird an
beiden Geh#duseoberflichen ein variierender Kontaktwinkel in Abhéngigkeit der Eindring-
tiefe vorgegeben. Dabei ist am Einlass ein Kontaktwinkel von 20° vorgegeben, der bis
zu einer Eindringtiefe von lgs = 7,8 mm linear auf 120° ansteigt. Dieser Verlauf ist in
Abbildung veranschaulicht.

Abbildung 5.16: Darstellung des Kontaktwinkels entlang der Oberflache.

Aus Stabilitdtsgriinden wird hier ein x-Wert von 1 angesetzt, da Simulationen mit ho-
herem y-Wert bei grofleren Kontaktwinkeln instabil werden. Im Rahmen einer genaueren
Betrachtung und Auswertung wére hierbei jedoch ein Ortsabhéngiger Mobilitétsfaktor
einzufiihren, der je nach Kontaktwinkel variiert. Die Einfiihrung eines ortsabhéngigen Mo-

49



50 5. Dichtspaltgeometrien

bilitdtsfaktors war im Rahmen dieser Masterarbeit aus zeitlichen Griinden leider nicht
mehr moglich. Aus diesem Grund soll hier zunéchst gepriift werden, inwieweit der varia-
ble Kontaktwinkel vom Wasser abgebildet werden kann. Fiir diesen Fall wird wieder das
segregierte Losungsverfahren verwendet.

In Abbildung ist die Luft- Wassergrenzfliche zu verschiedenen Zeitpunkten darge-
stellt. Dazu ist jeweils der von der Randbedingung vorgegebene Kontaktwinkel an der
Dreiphasenkontaktlinie eingezeichnet und angegeben. Es wird deutlich, dass der variable
Kontaktwinkel zu jedem Zeitpunkt gut abgebildet wird. Durch die Tragheit des Wassers
findet zunéchst ein Eindringen iiber den Gleichgewichtskontaktwinkel von 90° statt und
der Umkehrpunkt ergibt sich bei einem Kontaktwinkel von 102°. Nach einigem Einschwin-
gen, pendelt sich die Grenzfliche dann bei einem Kontaktwinkel von 90° auf einer Ebenen

Fliche ein (Abbildung ().

1.003+00 10036400 1003400

5019

o
g
s

05019

o
8

00013 00013

S
g

-0.499 -0.499

| o]
e I |

1 o
L v oo v

] ) o
TR Ly

-1.0006+00 -1.000+00 -1.0002+00

Z x Z X Z x
(a) t =14 ms, 6. = 39,2° (b) t = 48 ms, 0. = 102° (c) t =209 ms, 0. = 90°

Abbildung 5.17: Darstellung der Grenzfliche zu den Zeitpunkte (a) t=14 ms, (b) t=48 ms
und (¢) t=209 ms unter Verwendung des gekoppelten Losungsverfahrens.

5.5 Schlussfolgerung

In diesem Kapitel wurden Simulationen von komplexen Dichtspaltgeometrien vorgestellt.
Es zeigt sich, dass die wesentlichen Effekte, die zur Vorhersage des Eindringverhaltens
beriicksichtigt werden miissen, von der Phasenfeldmethode insbesondere ,,PhaseFieldFo-
am“ dargestellt werden konnen. Dies betrifft das prinzipiell langsamere Eindringverhalten
in divergierenden Spalten, den Pinning-Effekt und die Darstellung variabler Kontaktwin-
kel entlang einer Oberfliche. Fiir die Simulationen wurden die Mobilitdtsparameter der
Validierungssimulationen paralleler Platten mit gleichem Kontaktwinkel und gleicher cha-
rakteristischer Liange aus Abschnitt gewihlt. Bei den validierten Fallen treten aller-
dings keine Eindringeffekte und geringere Grenzflichenoszillationen auf, weil kein Wasser
auferhalb der Spaltgeometrie initialisert wurde und die Grenzfliche entlang einer Kreis-
form festgelegt wurde. Dadurch fillt die Eindringgeschwindigkeit bei den Simulationen
der komplexen Dichtspaltgeometrien deutlich langsamer aus. Eine Validierung mit ent-
sprechender Beriicksichtigung von Eintrittseffekten ist daher ein wichtiger weiterer Schritt.
Bei den komplexeren Dichtspaltgeometrien zeigt sich aufferdem in der Geometrie mit di-
vergierendem Dichtspalt und der Geometrie mit Pinning-Nut eine Winkelédnderung des
Spaltes, die zu geringeren Beschleunigungen und gréfleren Plattenabsténden fithren. Fiir
groflere Plattenabstéinde ergeben sich in der Validierung kleinere Mobilitatsfaktoren. Die
Tatsache, dass zur Simulation der Dichtspaltgeometrien die Mobilitdtsparameter anhand
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des kleinsten Abstandes der Gehéuseteile verwendet wurden, spricht fiir eine konservative
Vorhersage der Simulation. Allerdings treten weitere Effekte wie geringere Kapillarkraf-
te durch divergierende Spalte und Pinning-Effekte auf. Aufgrund der Zeitbeschrankungen
von Masterarbeiten und der hohen Komplexitéit dieser Effekte wurde die physikalisch rich-
tige Darstellung dieser Effekte im Rahmen dieser Arbeit nicht naher untersucht. Dement-
sprechend ist eine Fehlervorhersage der durchgefithrten Dichtspaltsimulationen schwer zu
treffen. Hierfiir sind weitere Untersuchungen und mdoglichst Vergleiche mit experimentellen
Daten noétig.
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6. Zusammenfassung und Ausblick

In diesem abschliefenden Kapitel erfolgt zun#chst eine Zusammenfassung der durchgefiihr-
ten Untersuchungen und der daraus gewonnenen Erkenntnisse. Anschlielend wird ein Aus-
blick gegeben, der eine mogliche weitere Vorgehensweise zur Untersuchung des Eindring-
verhaltens beschreibt um das Ziel einer simulativen Darstellung von Eindring-, Korrosions-
und Abtrocknungseffekten zu erreichen.

Zusammenfassung

Im Rahmen dieser Arbeit wurde zunéchst eine Validierung der Phasenfeldmethode fiir
transiente, kapillargetriebene Stromungen durchgefithrt. Dazu wurde der Loser ,,Phase-
FieldFoam*, dessen Entwicklung eine Kooperation zwischen dem Karlsruher Institut fiir
Technologie und der Technischen Universitat darstellt, genutzt. Zur Validierung wurde das
transiente Findringverhalten von Wasser in eine runde Kapillare und in einen Spalt zwi-
schen zwei parallelen Platten simuliert. Der Aufbau und die Ergebnisse dieser Simulationen
sind in Kapitel [4| dargestellt und wurden in Abschnitt mit analytischen Losungen der
zeitabhingigen Eindringtiefe verglichen. Dabei zeigte sich, dass Simulationen mit ,,Phase-
FieldFoam* das transiente Eindringverhalten von Wasser in diese Geometrien mit geringen
Abweichungen abbilden kénnen. Es stellte sich auch heraus, dass fiir eine gute Uberein-
stimmung die Wahl des Mobilitédtsparameters eine grundlegende Rolle spielt. Dieser beein-
flusst die Eindringgeschwindigkeit des Wassers, wobei ein kleiner Mobilitdtsfaktor zu einer
niedrigeren Eindringgeschwindigkeit fithrt und umgekehrt ein grofler Mobilitétsfaktor ei-
ne hohere Eindringgeschwindigkeit zur Folge hat. Allerdings zeigen sich in einigen Féllen
bei zu hohen Mobilitétsfaktoren Instabilitdten, die in Abschnitt 4.5 auf Abweichungen des
Ordnungsparameters C und dem Einfluss der Gleichgewichtsrandbedingung zuriickgefiihrt
wurden. In Abschnitt erfolgte eine Parameterstudie, zur Bestimmung eines geeigneten
Mobilitatsparameters, mit Kontaktwinkeln von 15°, 45° und 85° bei charakteristischen
Léngen von 1 mm, 0,1 mm und 0,01 mm. Hier zeigte sich, dass fiir kleinere charakte-
ristische Langen und groflere Kontaktwinkel prinzipiell hohere Mobilitétsfaktoren gewéhlt
werden miissen. Fiir kleine Kontaktwinkel und kleine charakteristische Langen traten aller-
dings Instabilitdten auf, die eine simulative Berechnung des korrekten Eindringverhaltens
verhindern, und ebenfalls auf die Abweichung der Ordnungsparameters im Zusammenhang
mit der Randbedingung zuriickgefiihrt werden kénnen.

In Kapitel 5| wurden in Abschnitt zunéchst drei verschiedene Dichtspaltgeometrien defi-
niert, bei denen unterschiedliche Effekte auftreten. Die Grundgeometrie ist der validierten
Geometrie der parallelen Platten sehr nah, allerdings wird fiir alle Dichtspaltgeometrien
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54 6. Zusammenfassung und Ausblick

am Einlass ein zusétzlicher Bereich mit Wasser initialisiert, der einen vereinfachten Trop-
fen oder Wasserfilm darstellt. Die Trégheits- und Eintrittseffekte dieses Wassers fithren
bei gleichem Mobilitdtsparameter zu einem deutlich langsameren Eindringverhalten als in
den Validierungsfillen und zu Oszillationseffekten der Grenzfliche, was in Abschnitt
dargestellt wurde. In den scharfen Ecken dieser Geometrie zeigten sich allerdings unphy-
sikalische Verdnderungen des Ordnungsparameters. Diese fithrten zu einer Instabilitidt der
Simulation, traten jedoch bei Rechnungen mit dem segregierten Losungsverfahren nicht
auf. Der Grund fiir diese Instabilitdten bleibt zunéchst unklar und erfordert eine wei-
tere Untersuchung. Die Ergebnisse mit segregiertem Loser weisen dabei eine geringfiigig
kleinere Eindringgeschwindigkeit des Wassers auf.

Die zweite Geometrie beinhaltet einen divergierenden Spalt, wodurch sich sowohl die
Kriimmung der Grenzflache, als auch der Abstand der Gehausehilften im divergierenden
Bereich dndert. Die Kriimmung der Grenzfliche wird dabei kleiner, was zu einem geringe-
ren Drucksprung und damit zu einem langsameren Eindringverhalten des Wassers fiihrt.
Die VergroBlerung des Plattenabstandes fiithrt ebenfalls zu einer Verringerung der Eindring-
geschwindigkeit. Dieses verlangsamte Eindringverhalten ist ph&nomenologisch auch in der
Simulation zu erkennen, allerdings fehlen analytische Losungen oder Experimente zur Va-
lidierung der genauen Eindringgeschwindigkeit. Die Wahl des Mobilitétsparameters wurde
dabei anhand des kleinsten Plattenabstandes bestimmt. In der Parameterstudie in Ab-
schnitt wurde gezeigt, dass grofiere Plattenabstinde mit kleineren Mobilitétsfaktoren
korrekt abgebildet werden. Dies spricht fiir eine Uberschitzung des Eindringverhaltens bei
der Wahl des Mobilitéitsparameters anhand des kleinsten Gehéduseabstandes. Allerdings ist
der Einfluss des divergierenden Spaltes auf die Wahl des Mobilitéitsfaktors unklar, weshalb
eine Fehlervorhersage der Simulation schwer zu treffen ist.

In der dritten Dichtspaltgeometrie wird in einer Gehdusehilfte eine Nut eingefiihrt, die
das Eindringen des Wassers durch den Pinning-Effekt hemmen soll. Dieser Pinning-Effekt
kann in den Simulationen mit ,,PhaseFieldFoam* abgebildet werden und fiir groflere Kon-
taktwinkel das Eindringen des Wassers verhindern. Auch in dieser Geometrie kam es zu
unphysikalischen Anderungen des Ordnungsparameters, die ebenfalls durch die Wahl des
segregierten Losungsverfahrens umgangen werden konnten. Allerdings ergibt sich bei der
Simulation mit segregiertem Loser mit einem Kontaktwinkel von 45° ein Stillstand des
Eindringverhaltens, wihrend bei der Nutzung des gekoppelten Loésers ein vollstéandiges
Eindringen in den Dichtspalt erfolgt. Fiir einen Kontaktwinkel von 85° ergibt sich auch
fiir den gekoppelten Loser kein vollstdndiges Eindringverhalten und die Grenzfliche wird
an der Kante der Pinning-Nut aufgehalten. Zuletzt wird untersucht, ob ein variabler Kon-
taktwinkel entlang der Oberfliche simulativ dargestellt werden kann. Dies ist fiir zukiinfti-
ge Simulationen relevant, in denen ein Korrosionsmodell eingebunden werden soll und die
Korrosionseffekte zu einer lokalen Verringerung des Kontaktwinkels fithren. Fiir die Unter-
suchung wird die Grundgeometrie verwendet und der am Rand vorgegebene Kontaktwinkel
linear mit der Eindringtiefe erhoht. Das Ergebnis zeigt dabei zu jedem Zeitpunkt eine gute
Darstellung des Kontaktwinkels. Die wesentlichen Effekte, die in komplexeren Dichtspalt-
geometrien auftreten und kénnen also von ,,PhaseFieldFoam® abgebildet werden. Fiir eine
quantitative Abschétzung des dabei auftretenden Fehlers, sollte jedoch eine Validierung
durch Experimente durchgefiihrt werden.

Ausblick

Ein wesentliches Problem zur korrekten Darstellung des Eindringverhaltens in unterschied-
liche Geometrien ist die Abhéingigkeit der Eindringgeschwindigkeit vom numerischen Mo-
bilitdtsparameter. Um den Fehler der durchgefithrten Simulationen in komplexen Dicht-
spaltgeometrien abschitzen zu kénnen und zu priifen, ob starke Abweichungen zu realen
Eindringverhalten auftreten, sind daher Vergleiche mit experimentellen Ergebnissen er-
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forderlich. Auflerdem ist die weitere Untersuchung der Abhéngigkeit des Mobilitéitspara-
meters ein wichtiger Schritt. Insbesondere eine von der Geometrie unabhéngige Bestim-
mung des Mobilitdtsparameters wire von groflem Interesse, da die Methode zum mo-
mentanen Zeitpunkt keine Fehlerabschétzung von prédiktiven Simulationen ermoglicht.
Erst durch eine erfolgreiche Validierung mit experimentellen Daten oder einer allgemeinen
Bestimmungsmethode des Mobilitédtsparameters kann eine Vorhersage fiir das Eindring-
verhalten in komplexe Dichtspaltgemetrien zuverlissig durchgefiihrt werden. Dies stellt im
Vergleich zur Volume-of-Fluid-Methode allerdings kein Nachteil dar, da in der Volume-of-
Fluid-Methode das Verhalten der Dreiphasenkontaktlinie von der ,slip length® abhéngt,
die ebenso validiert werden muss.

Des weiteren ist eine genauere Untersuchung der simulativen Darstellung des Eindringver-
haltens fiir kleine Geometrien und kleine Kontaktwinkel von grofler Bedeutung, da Dicht-
spalte in der Realitédt kleiner sind als der in Kapitel |5| verwendete Abstand von 1 mm.
AuBerdem fithren Korrosionseffekte zu kleineren Kontaktwinkel als 15°. Die Stabilitdt sol-
cher Simulationen beispielsweise durch geringere Cahn-Zahlen und damit einer hcheren
Auflésung stellt damit eine weitere zukiinftige Herausforderung dar.

Die Phasenfeldmethode zeigt sich, trotz bestehender offener Probleme und Herausforde-
rungen, als vielversprechender Ansatz um das Eindringverhalten in komplexe Dichtspalt-
geometrien abzubilden.
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58 6. Zusammenfassung und Ausblick
init Initialisierung
L Fliissigkeit (Liquid)
LS Fliissig(Liquid)-Substrat-Ubergang
mizture Bereich im Inneren der Simulation
s Substrat
sG Substrat-Gas-Ubergang
w Wasser
wall Wandbereich der Simulation
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Anhang

Im Folgenden ist das vollsténdige, unter Linux verwendete, Python-Skript zur automati-
sierten Erstellung, Durchfiihrung und Auswertung von Simulationen von parallelen Platten
dargestellt. Zur Ausfithrung ist ein OriginalSetup der parallelen Platten notwendig. Uber
Paraview wird zur Auswertung ein zweites Skript aufgerufen, welches anschlieffend eben-
falls aufgefiithrt wird.

Skript zur Simulation und Auswertung von drei verschiedenen Kontaktwinkeln
mit drei verschiedenen Werten fiir y

#!/usr/bin/python
#Python—Skript to run parallel plates case with multiple parameter—configurations.
#Based on a ”Origin”— Case in the same folder

import subprocess

import math

import fileinput

import sys

import os.path

import time

import csv

import matplotlib.pyplot as plt
import numpy as np

D efining Variables

contact_angles=[15,45,85]
Chis=[1,5,10]

widths =[1.0]
length=10.0
Cn=0.02

curr_path=os.path.dirname (os.path.realpath(__file__))
rho_water=998

rho_air=1.2

sigma=0.072

mu_water=rho_water*1.002e—6

mu_air=rho_air*1.5083e—5

depth_z=0.001

no_written_timesteps=200.0

G oing Through loops and calculate neccesary wvariables, setup directorys #HHHHHH

length_m=length /1000.0

for width in widths:
width_m=width /1000.0
epsilon=Cn*(width_m)
print (epsilon)
ncells_x=int (round (6.0* width-m /4.164/epsilon /2.0))
ncells_y=int (round(ncells_x*(length /(width*0.5))))

for contact_angle in contact_angles:
for Chi in Chis:
os.chdir (curr_path)
print (*Width: ' ,width)
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)

print (’Contact_angle: ' ,contact_angle)

print ( ’kappa_factor:_’, Chi,”_xepsilon”2”)

print (’epsilon:_’, epsilon)

case_name="{0}deg_{1}mm {2} Chi_ {3} Cn_1{4}mm’\
.format (contact_angle ,width ,Chi,Cn,length)

case_dir="./ 4case_name

subprocess.call (’cp_—r_./Original _ ’'+case_dir ,shell=True)
os.chdir (case_dir)

#Calc Initialisation values for C (correct contact angle)
if contact_angle < 20:
radius=(width-m /2.0)/math.cos (20.0*math.pi*2.0/360.0)
else:
radius=(width-m /2.0)/math. cos(contact_anglexmath. pi*2.0/360.0)
y_0=radius+4.0xepsilon

kappa=Chixepsilonxepsilon
print ( ’kappa:_’, kappa)

t_predict=0.000001
a=12.0xmu_water /(rho_water*width_m*width_m)
b=2.0*sigma*math.cos (2.0*math. pixcontact_angle /360.0)/(rho_water+*width_m)
Bosanquet_timePrediction=math.sqrt (2.0xb/ax*\
(t_predict —1.0/a=*(1.0 —math.exp(—a*t_predict))))

while Bosanquet_timePrediction < length_m:
Bosanquet_timePrediction=math.sqrt (2.0%b/ax*\
(t—predict —1.0/ax*(1.0 —math.exp(—a*xt_predict))))
t_predict+=0.000001

duration=t_predict+0.05xt_predict
print (?Time_prediction _via,_Bosanquet:_{}”.format(t_predict))
print (”Set_simulation _time_to_: _{}”.format(duration))
write_interval=duration/no_written_timesteps
print (?Write_Interval_for_ {0} _timesteps:_{1}7\

.format (no_written_timesteps, write_interval))

AW rite all Variables in their right places in the setting files

for line in fileinput.input(”./constant/polyMesh/blockMeshDict”, inplace=True):
if 7xlx*x” in line:
line = line.replace(7«*lx*”,7{};”.format(width/2.0))
if 7xly*x” in line:
line = line.replace ("xly*”,”{};”.format(length))
if 7xlz+” in line:
line = line.replace(”xlzx”,”{};”.format(depth_z))
if "xncells_x*” in line:

line = line.replace(”*ncells_x*;”,7{};”.format(ncells_x))
if 7?xncells_yx” in line:
line = line.replace(”*ncells_yx” ,”{};”.format(ncells_y))

sys.stdout.write(line)
sys.stdout . flush ()

for line in fileinput.input(”./constant/phaseFieldProperties”, inplace=True):
if ”"xkappax” in line:
line = line.replace(”xkappax”,”{}”.format (kappa))
if "xepsilon*x” in line:
line = line.replace(”*epsilon*”,”{}”.format(epsilon))
sys.stdout.write(line)

for line in fileinput.input(”./system/funkySetFieldsDict.droplet”, inplace=True):
if "xepsilonx” in line:
line = line.replace(”xepsilon*”,”{}”.format (epsilon))
if "xcx*” in line:
line = line.replace(”*cx*”,”{}”.format(width-m /2.0))
if 7xcy*x” in line:
line = line.replace(”xcyx”,”{}”.format(y_0))
if 7sradius*” in line:
line = line.replace(”*radius*”,”{}”.format(radius))
sys.stdout.write(line)
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for line in fileinput.input(”./0/C.org”, inplace=True):
if 7+theta0” in line:
line = line.replace(”+thetaO*”,”uniform_{};”.format(contact_angle))
sys.stdout.write(line)

for line in fileinput.input(”./system/controlDict”, inplace=True):
if 7xendTimex” in line:
line = line.replace(”*endTimex”,”{}”.format (duration))
if "xwritelntervalx” in line:
line = line.replace(”*writelntervalx”,”{}” format(write_interval))

sys.stdout.write(line)

for line in fileinput.input(”./Save_C_0.py”, inplace=True):
if "s«curr_pathx” in line:

line = line.replace(”*curr_path=*”, curr_path)
if ”?Original” in line:
line = line.replace(”Original”, case_name)

sys.stdout.write(line)

S etup Mesh and run Simulation — logs are written into directory (. log)#HAA4AAH

subprocess. call (”./renewMesh _> mesh.log”,shell=True)
subprocess.call(”./setInitial_C_>_setC.log”,shell=True)
print (”Preprocessing _completed_— Starting Simulation”)
sys.stdout . flush ()

subprocess.call(”./job.sh_> job.log”,shell=True)

print (”Simulation _completed_—_Starting Paraview”)
sys.stdout. flush ()

open(case_name+” .OpenFOAM” ,”a” ). close ()

S tart Post—Processing via Paraview (Save_C_0.py — Skript)

para_proc = subprocess.Popen ([”paraview” ,"—script=Save_C_0.py”], shell=False)
while not os.path.isfile (’paraview_finished.txt’):

print (’Waiting, for_Paraview’)

time . sleep (5)
os.remove(”paraview_finished .txt”)
print (”Paraview_saved, _position_of_meniscus_—_continue_Postprocessing”)
para_proc. kill ()

A CSV=files written by Paraview give coordinates of meniscus (C=0)
A Times, and theoretical wvalues (Bosanquet) are added and everything
A s written into one "C_all”’—csv file

open(”C_all.csv”, "a”).close ()

csv_all=csv.writer (open(”C_all.csv”, "w”), delimiter=",",\
quoting=csv . QUOTE NONNUMERIC)

csv_all.writerow ([”time” ,”z_Bosanquet”,”z_simulated”])

times =[]

subprocess.call (”1s_—d_x/_|_grep —E_’"0le—"_|_sed_’s/\///g . >_./times.csv”\
,shell=True)

csv_time=csv.reader (open(’times.csv’,”’r”), delimiter=",",\
quoting=csv . QUOTE NONNUMERIC)

for row in csv_time:

times.append (row [0])
times.sort ()

Bosanquet=[math.sqrt (2.0«xb/a*x(t—1.0/a*(1.0 —math.exp(—axt)))) for t in times]

Simulation =[]
Times_plot =[]
Bosanquet_plot =[]

noend=True
num_timesteps=0
while (os.path.isfile(’./C_equal_00.{}.csv’.format(num_timesteps))) and (noend):
csv_zsim=csv.reader (open(’./C_equal_00.{}.csv’.format(num_timesteps), 7r”)\
, delimiter=",", quoting=csv .QUOTENONNUMERIC)
value_found=False
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for row in csv_zsim:
if width.m /2.0 == row [1]:
value_found = True
if row[2] > (length.m —0.1xlength_m):
noend=False
csv_all.writerow ([times [num_timesteps],Bosanquet [num_timesteps],row [2]])
Simulation .append (row [2])
Times_plot.append(times [num_timesteps])
Bosanquet_plot.append (Bosanquet [num_timesteps])
os.remove(”C_equal_00.{}.csv”.format(num_timesteps))
num_timesteps+=1
if not value_found:
print(’no_value_at_width/2_found_at_time_{}!’.format(times |[num_timesteps]))

fig = plt.figure()

ax = plt.subplot(111)

ax.plot (1000xnp.array (Times_plot), Bosanquet_plot,’'k—’, label=’Bosanquet’)
ax.plot (1000xnp. array (Times_plot), Simulation,’k’, label=’Simulation’)

legend = ax.legend (loc="upper _center’, fontsize=’large’)

plt.ylabel (’Depth,_ [mm] *)

plt.xlabel (’time_[ms] )

fig.tight_layout ()

fig.savefig(’'{0}deg_{1}mm {2} Chi_{3} Cn_1{4}mm. pdf’\
.format (contact_angle ,width ,Chi,Cn, length))

os.remove(”times.csv”)
print (”case_completed!\n\n”)
sys.stdout . flush ()

Skript zur Auswertung der Simulation iiber Paraview, das iiber die ,,Start
Trace* und ,,Stop Trace* Funktionen von Paraview erstellt und in geringem
Mafle nachbearbeitet wurde

#H import the simple module from the paraview
from paraview.simple import x

#HH disable automatic camera reset on ’Show’
paraview .simple._DisableFirstRenderCameraReset ()

# create a new ’'PVjFoamReader’
original_testOpenFOAM = PV4FoamReader (FileName="#curr_path=*/Original/Original .OpenFOAM ")

original_testOpenFOAM . MeshParts = [’top_— _patch’]
original_testOpenFOAM . VolumeFields = ['C’]

# get active view

renderViewl = GetActiveViewOrCreate ( ’RenderView ")
# uncomment following to set a specific view size
# renderViewl. ViewSize = [1560, 860]

# show data in view

original _testOpenFOAMDisplay = Show(original_testOpenFOAM , renderViewl)
# trace defaults for the display properties.

original _testOpenFOAMDisplay . ColorArrayName = [None, ’’]

# set scalar coloring
ColorBy (original_testOpenFOAMDisplay , (’FIELD’, ’vtkBlockColors’))

# show color bar/color legend
original_testOpenFOAMDisplay . SetScalarBarVisibility (renderViewl, True)

# get color transfer function/color map for ’wvtkBlockColors’
vtkBlockColorsLUT = GetColorTransferFunction(’vtkBlockColors )

# get opacity transfer function/opacity map for ’‘vtkBlockColors’
vtkBlockColorsPWF = GetOpacityTransferFunction(’vtkBlockColors’)

# create a new ’'Contour’

contourl = Contour (Input=original_testOpenFOAM)
contourl.ContourBy = [’POINTS’, ’volPointInterpolate (C)’]
contourl.Isosurfaces = [0.0]
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contourl.PointMergeMethod = ’Uniform_Binning’

# Properties modified on original_testOpenFOAM
original_testOpenFOAM . VolumeFields = [’C’]

# Properties modified on contourl
contourl.ComputeNormals = 0

# show data in view

contourlDisplay = Show(contourl, renderViewl)
# trace defaults for the display properties.
contourlDisplay.ColorArrayName = [None, ’’]

# hide data in view
Hide (original_testOpenFOAM , renderViewl)

# set scalar coloring
ColorBy (contourlDisplay , (’FIELD’, ’vtkBlockColors’))

# show color bar/color legend
contourlDisplay.SetScalarBarVisibility (renderViewl, True)

# set active source
SetActiveSource (original_testOpenFOAM )

# set scalar coloring
ColorBy (original_testOpenFOAMDisplay , (’POINTS’, ’volPointInterpolate(C)’))

# rescale color and/or opacity maps used to include current data Tange
original _testOpenFOAMDisplay . RescaleTransferFunctionToDataRange (True)

# get color transfer function/color map for ’volPointInterpolateC’
volPointInterpolateCLUT = GetColorTransferFunction(’volPointInterpolateC )

# get opacity transfer function/opacity map for ’‘volPointInterpolateC’
volPointInterpolateCPWF = GetOpacityTransferFunction(’volPointInterpolateC’)

# set active source
SetActiveSource (contourl)

# set actltive source
SetActiveSource (original_testOpenFOAM)

# show data in view
original_testOpenFOAMDisplay = Show(original_testOpenFOAM , renderViewl)

# show color bar/color legend
original _testOpenFOAMDisplay . SetScalarBarVisibility (renderViewl, True)

# reset view to fit data
renderViewl . ResetCamera ()

# reset view to fit data
renderViewl . ResetCamera ()

# hide data in view
Hide (original _testOpenFOAM , renderViewl)

# set active source
SetActiveSource (contourl)

# Properties modified on renderViewl
renderViewl . Background = [0.0, 0.0, 0.0]

# Properties modified on renderViewl
renderViewl . Background = [1.0, 1.0, 1.0]

# set scalar coloring
ColorBy (contourlDisplay , (’POINTS’, ’volPointInterpolate(C)’))

# rescale color and/or opacity maps used to include current data range
contourlDisplay . RescaleTransferFunctionToDataRange (True)

# show color bar/color legend
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contourlDisplay. SetScalarBarVisibility (renderViewl, True)

# turn off scalar coloring
ColorBy (contourlDisplay , None)

# change solid color
contourlDisplay . DiffuseColor = [0.0, 0.0, 0.0]

# save data

SaveData(’s#curr_pathx/Original /C_equal_0.csv’, proxy=contourl, UseScientificNotation=1,
WriteAllTimeSteps=1)

import subprocess
subprocess. call ("touch_paraview_finished.txt”,shell=True)
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