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fir
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Entwicklung eines Simulationsmodells zur Strangablage in
der Materialextrusion mit der Smoothed Particle

Hydrodynamics Methode

Developement of a modell simulating the extrusion of a melt
strand in material extrusion using smoothed particle
hydrodynamics

Im Bereich der additiven Fertigung steht am Institutsteil Leichtbau des Instituts Fahrzeugsystem-
technik (FAST-LB) die Materialextrusion (MEX) von Thermoplasten im Fokus. Die hiermit her-
gestellten Bauteile unterliegen einer ausgepragten Prozess-Material-Bauteil-Wechselbeziehung,
weswegen ein simulatives Abbilden des Prozesses von grofsem Nutzen ist. Die Besonderheit
des filament- und schichtweisen Auftragens des Polymers fiihrt zu einem Multiskalenproblem.
Daher werden in Ansdtzen zur Prozesssimulation auf Bauteilebene homogenisierte Material-
daten verwendet, welche oft durch sehr aufwendige experimentelle Untersuchungen ermittelt
werden miissen. Aus diesem Grund sollen Methoden entwickelt werden, um zum einen eine
virtuelle Charakterisierung der MEX-Strukturen und zum anderen ein tieferes Verstdndnis iiber
den Einfluss der einzelnen Prozessparameter auf die Strangablage zu ermdglichen.

Im Rahmen dieser Arbeit soll eine Grundlage geschaffen werden, um die Entwicklung eines
vollumfanglichen Simulationsmodells der Strangablage mit Hilfe der ,Smoothed Particle Hydro-
dynamics” (SPH)-Methode zu ermdoglichen. Hierbei sollen die am Institut bereits verwendeten
Tools ABAQUS und PYSPH untersucht werden. Es soll ein grundlegendes Verstandnis dieser
Tools beziiglich ihrer Eignung zum Abbilden der MEX geschaffen und in Zukunft notwendige

Erweiterungen herausgearbeitet und teilweise umgesetzt werden.
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Kurzfassung

Additive Fertigungsverfahren etablieren sich zusehends in vielfdltigen Anwendungsfeldern.
Eine weit verbreitete Gruppe ist die Materialextrusion (MEX). Die Eigenschaften durch MEX
gefertigte Bauteile sind in hohem MafSe von der wihrend des Prozesses ausgebildeten Me-
sostruktur, also der Anordnung und Gestalt der einzelnen Polymerstrange, abhédngig. Daraus
ergibt sich die Notwendigkeit, den Prozess auf mehreren Grofsenskalen numerisch abzubilden.
Es liegen bereits verschiedene Modellierungsansatze vor, mit denen die Entstehung der Me-
sostruktur abgebildet wird. Ein vielversprechender Ansatz ist die Verwendung der Smoothed
Particle Hydrodynamics Methode (SPH). Bisher liegt kein SPH-Modell vor, das die Extrusion re-
prasentativer Volumenelemente der Mesostruktur unter Beriicksichtigung thermomechanischer
Effekte ermoglicht. In der vorliegenden Arbeit werden die Grundlagen des MEX-Verfahrens
sowie der SPH-Methode erlautert sowie ein Uberblick tiber den Stand der Modellierung des
Verfahrens prasentiert. Darauf aufbauend wird mithilfe der Simulationswerkzeuge ABAQUS
und PYSPH jeweils ein Modell des MEX-Prozesses erstellt. PYSPH wird zu diesem Zweck um
ein thermisches Modell, das die Beriicksichtigung von Konduktion, Konvektion und Warme-
strahlung ermoglicht, erweitert. Beide Modelle werden verwendet, um einzelne Strange sowie
einfache Mesostrukturen zu extrudieren, und die Ergebnisse diskutiert. Mit beiden Werkzeugen
kann der MEX-Prozess nur eingeschrankt abgebildet werden. Das Fluid kann bei vertretbarem
Rechenaufwand nicht als inkompressibel und hochviskos modelliert werden. Aufgrund seiner

Erweiterbarkeit ist PYSPH jedoch gut geeignet, um das Modell weiter auszubauen.
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Abstract

Additive manufacturing (AM) currently experiences rapid growth or adoption across many
industries. One popular group of AM-processes is material extrusion (MEX). The properties of
any part created using MEX are highly dependent on the mesostructure which is the specific
arrangement and form of the layers and polymer strands that make up the part. It is therefore
necessary to model the manufacturing process across multiple scales. There are various attempts
to model the forming of the mesostructure. One promising approach is to use the smoothed
particle hydrodynamics method (SPH). So far, there is no SPH-model that allows to extrude
a representative elementary volume of a mesostructure while considering thermomechanical
effects. This study introduces the fundamentals of the MEX-process and the SPH-Method.
Furthermore, recent efforts modelling the process are summarized. Finally, a model of the
MEX-process is implemented in the simulation tools ABAQUS and PYSPH. To examine the
temperature distribution, the PYSPH-package is expanded to make heat conduction, convection,
and radiation available. The models are used to extrude single melt strands as well as a simple
mesostructure. Both tools are found to not be fully capable of modelling the process. The fluid
can not be modelled as incompressible and highly viscous while also maintaining reasonable
computational cost. However, PYSPH is found to be more suitable due to its ability to be

extended and adapted.
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Abkiirzungen und Bezeichnungen

Abkiirzung Beschreibung

AHA Schema nach Adami, Hu und Adams

AM Additive Fertigung (engl. additive manufacturing)

CAD Computer Aided Design

DEM Diskrete-Elemente-Methode

EDAC Schema der Entropie geddampften kiinstlichen
Kompressibilitdt (engl. Entropically Damped
Artificial Compressibility)

EOS Zustandsgleichung (engl. equation of state)

FAST(-LB) (Institutsteil fiir Leichtbau am) Institut fiir
Fahrzeugsystemtechnik

FDM Fused Deposition Modeling

FEM Finite-Elemente-Methode

FFF Fused Filament Fabrication

FGM Fused Granular Modeling

FLM Fused Layer Modeling

FVK Faserverstarkte Kunststoffe

FVM Finite-Volumen-Methode

G-Code Geometric Code

GD Generative Design

KIT Karlsruher Institut fiir Technologie

MEX Materialextrusion

PLA Polymilchsdure (engl. polylactic acid)

RVE Reprasentatives Volumenelement

SPH Smoothed Particle Hydrodynamics

STL Stereolithografie bzw. Standard Triangle Language

TO Topologieoptimierung
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Abkiirzung Beschreibung

TVF Transportgeschwindigkeits-Schema (engl. Transport
Velocity Formulation)

VOF Volume-of-Fluid-Methode

WCSPH Klassisches Schema geringfiigiger Kompressibilitat

(engl. weakly compressible SPH)

Skalar Einheit Beschreibung
A m? Oberflache
Aq - Koeffizient zur Berechnung der

Null-Scherviskositat
Ao K Koeffizient zur Berechnung der
Null-Scherviskositit

As K Koeffizient zur Berechnung von A,

bs mm Versatz zwischen den Strangen einer Ebene
Cs m/s Kiinstliche Schallgeschwindigkeit

p J/kgK Spezifische Warmekapazitat

dp mm Diisendurchmesser

ds mm Schichtdicke

D, Pas Koeffizient zur Berechnung der

Null-Scherviskositit

Dy K Koeffizient zur Berechnung der
Glastibergangstemperatur

D3 K/Pa Koeffizient zur Berechnung der

Glasiibergangstemperatur und von A,

g m/s? Gravitationskonstante

h m Glattungsldange

he W/m?K Konvektiver Warmetransportkoeffizient

hin mm Anféanglicher Abstand zwischen Diise und

Bauplattform

ls mm Lange eines Stranges
kg Masse

n - Potenzprofil bei hoher Schergeschwindigkeit
Pa Druck

PH Pa Hintergrunddruck
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Skalar Einheit Beschreibung

q - Dimensionsloser Abstand

Q ] Warmemenge

Re - Reynoldszahl

t s Zeit

T °C Temperatur

T* °C Durch Kurvenanpassung bestimmte
Glastibergangstemperatur fiir den
Cross-WLF-Ansatz

u mm Verschiebung in x-Richtung

v mm Verschiebung in y-Richtung

VEx mm/s Extrusionsgeschwindigkeit

VVor mm/s Vorschubgeschwindigkeit

m?3 Volumen

w mm Verschiebung in z-Richtung

W 1/m" Glattungsfunktion im n-dimensionalen Raum

« 1/m" Vorfaktor zur dimensionsabhdngigen Normierung

y - Exponent der Taitschen Zustandsgleichung

A 1/s Scherrate

o - Dirac-Funktion

ot s Zeitschritt

At s Simulationszeit

Ax mm Partikelabstand (auch Partikeldurchmesser)

€ - Emissionskoeffizient

n Pas Dynamische Viskositat

1o Pas Null-Scherviskositat

W/mK Wairmeleitfahigkeit

A - Kleinster Eigenwert der invertierten
Renormierungsmatrix

v m?/s Kinematische Viskositét

p kg/m?3 Dichte

o W/m?K* Stefan-Boltzmann-Konstante

T Pa Dichte

Beliebige differenzierbare Funktion
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Vektor Einheit Beschreibung

d m Verbindungsvektor

U m/s Geschwindigkeit

u m/s Advektionsgeschwindigkeit

T m Ort

Tensor Einheit Beschreibung

A - Renormierungsmatrix

D 1/s Deformationsgeschwindigkeitstensor

L 1/s Geschwindigkeitsgradiententensor

Index Beschreibung

Oo Referenzwert

O1p Im eindimensionalen Raum

()2p Im zweidimensionalen Raum

Osp Im dreidimensionalen Raum

Oa Den Zentralpartikel betreffend

(ab Differenz der Werte von Zentral- und
Nachbarpartikel

Ob Den Nachbarpartikel betreffend

(it Differenz

Oi Integrale Interpolation

()max Maximalwert

Orel Relativer Wert

Os Diskrete Summeninterpolation

Ovu Umgebung
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Notation

Tensornotation

Zur Verdeutlichung verschiedener Tensor Stufen werden unterschiedliche Schriftarten verwen-

det. Bezeichner (zum Beispiel "max") werden nicht kursiv geschrieben und Variablen (zum

Beispiel Summationsindices) werden kursiv geschrieben. Besondere Vektoren sind die Einheits-

vektoren eines kartesischen Koordinatensystems ey, es, es.

Typ Symbol Bezeichner Komponenten
Skalare a Gmax -
Vektoren a QAmax ak
Tensoren 2. Stufe A Anax A
Tensoren 4. Stufe A Ay Apimn
Zeitliche Ableitungen
Die materielle Zeitableitung wird als
D() _ 90)
Tt—ﬁ+v~grad(-) (1)

eingefiihrt. Wahrend %,;) die Anderung einer Grofe an einem materiellen Punkt beschreibt

a()

(Lagrange), beschreibt <5 die Anderung an einer fixen Position (Euler).
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Produkte

Skalarprodukt: a-b=>a;b;

Dyadisches Produkt: a®b=ab' = > aibje; ®e;
a2b3 — a3b2

Kreuzprodukt: axb=| agby —arbs |e;
albg — a2b1

Einfache Kontraktion: Ab =73 Ajbje;

Doppelte Kontraktion: AB =) ikl Ay Bre; ® e;

Einfache Hintereinanderschaltung;: AB =) ik AipBije; ® e;

Doppelte Hintereinanderschaltung: AB =3 iimn Aijmn Bmnkie: @ € @ e, @ ey

Raumliche Ableitungen

Gradient (Skalar): Va=5", g—;ei
Gradient (Vektor): Va=>, g—g;’ei ® e;
Divergenz (Vektor): Vea=), gg:
Divergenz (2. Stufe): V-A=3, %‘i? e;
Oaz _ Das
Oxa oxs
Rotation (Vektor): Vxa= g—g; — %1 e
faz _ day
0x1 Ox2
Laplace-Operator: V- (Va) = V?a = Aa
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1 Einleitung

1.1 Motivation

Die additiven Fertigungsverfahren haben sich in den vergangenen Jahren in vielen Industrien
und Anwendungen etablieren kdnnen. Es existieren Verfahren fiir verschiedenste Materialien
und Bauteilgréien. [1-3] In diesem Bereich sind sowohl ein starkes Marktwachstum [4] als
auch umfangreiche Forschungsaktivitdten zu beobachten [5]. Eine weit verbreitete Gruppe von
Verfahren ist die Materialextrusion (MEX). V. a. das Fused Filament Fabrication (FFF) Verfahren
konnte sich fiir den Prototypenbau, im Hobbybereich und teilweise der Fertigung durchsetzen
[5]. Wie die meisten additiven Verfahren erlaubt die MEX eine sehr hohe Gestaltungsfreiheit
und Flexibilitat. Bauteilspezifische Werkzeuge werden nicht benétigt und Bauteile konnen aus
Metallen, Keramiken oder Kunststoffen hergestellt werden. Statt einfacher Polymere konnen
auch faserverstarkte Kunststoffe (FVK) eingesetzt werden. Trotz der im Vergleich zu anderen
Herstellungsverfahren verminderten und anisotropen mechanischen Eigenschaften, weisen
additive Fertigungsverfahren durch diese Gestaltungsfreiheit ein exzellentes Leichtbaupotential
auf. Um dieses Potential voll auszuschopfen, ist es sinnvoll, MEX Fertigungsprozesse mit
computergestiitzten Gestaltungsansitzen wie der Topologieoptimierung (TO) oder dem Generative
Design (GD) zu kombinieren [6]. In jedem Fall ist der Ausgangspunkt eines additiv gefertigten
Bauteils stets ein digitales Modell der Geometrie [7].

Der Fertigungsprozess fithrt zu Verzug und Eigenspannungen im fertigen Bauteil [1, 2]. Diese
miissen moglichst prazise vorhergesagt werden, um spezifizierte Mafitoleranzen und mechani-
sche Eigenschaften einhalten zu konnen sowie das Gelingen des Fertigungsprozesses sicherzu-
stellen. Zur Vorhersage der thermomechanischen Effekte und fiir Struktursimulationen werden
numerische Modelle eingesetzt. In der MEX sind die Abstdnde zwischen den einzelnen Strangen,
aus denen das Bauteil aufgebaut wird, und die Schichtdicken im Vergleich zu den Bauteilab-
messungen i. d. R. sehr klein. Die Modellierung des Prozesses fiir ein ganzes Bauteil mit einer
raumlichen Auflésung, bei der der Querschnitt eines einzelnen Strangs durch mehrere Zellen
bzw. Partikel abgebildet wird, ist deshalb mit sehr hohem Rechenaufwand verbunden. Es ist da-

her sinnvoll, den Prozess auf mehreren Ebenen zu betrachten, der Makro-, Meso- und Mikroebene.

Seite 1



1 Einleitung

Fiir Modelle auf Makroebene, also der Modellierung des Prozesses fiir in ganzes Bauteil, miissen
geringere raumliche Aufldsungen gewéhlt werden, sodass die einzelnen Stréange nicht abge-
bildet und stattdessen homogenisierte Materialkennwerte verwendet werden. [8-17] Fiir jede
Kombination der Prozessparameter, wie Material, Temperatur von Schmelze, Bauplattform und
Umgebung, Kiihlung, Vorschubgeschwindigkeit, Diisendurchmesser, Schichtdicke, Abstand
der Strange usw., bildet sich eine spezielle Mesostruktur aus, deren Gestalt grofSen Einfluss auf
den Prozess und das fertige Bauteil hat [18, 19]. Sie muss durch homogenisierte Materialkenn-
werte berticksichtigt werden. Die charakteristischen Eigenschaften der Mesostruktur kénnen
experimentell bestimmt werden [20-22], analytisch angendhert werden [12, 23] oder durch
numerische Modelle mit htherer raumlicher Auflosung, die lediglich reprasentative Ausschnitte
eines Bauteils umfassen, berechnet werden [8, 11]. Um homogenisierte Materialkennwerte mit
numerischen Methoden zu bestimmen, muss allerdings die Gestalt der Mesostruktur moglichst
genau bekannt sein. Dies umfasst die Gestalt und Anordnung der Polymerstrange. Numerische
mesoskopische Modelle des Fertigungsprozesses konnen hiertiiber detaillierte Auskunft geben
und sind weniger aufwindig als umfangreiche experimentelle Untersuchungen. Dariiber hinaus
lasst sich mit solchen Simulationen das allgemeine Prozessverstandnis verbessern. [14, 24-36]
Fiir Probleme, die auch auf Mesoebene nicht aufgelost werden konnen, wie etwa die Betrach-
tung diskreter Fasern in FVK oder den Vorgédngen in der Schmelzeinheit, konnen Mikromodelle
eingesetzt werden [24-26, 33, 37-39].

Wihrend fiir Modelle auf Bauteilebene i. d. R. die Finite-Elemente-Methode (FEM) eingesetzt
wird [15-17, 40-45], wird die Entstehung der Mesostruktur hdufig mit der Finite-Volumen-
Methode (FVM) [27-33] oder der Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH) Methode abgebildet
[26, 34-36]. Die SPH-Methode eignet sich besonders fiir die Modellierung der MEX auf Meso-

ebene aufgrund der folgenden Eigenschaften:

* Es ist keine Vernetzung des Simulationsgebietes notwendig. So konnen geometrische

Parameter mit geringem Arbeitsaufwand variiert werden.

¢ Fiir Bereiche des Simulationsgebietes, in denen kein Material vorhanden ist, fallt kein

Rechenaufwand an.

* Die Methode ist gut geeignet zur Abbildung grofler Deformationen.

¢ Es sind keine zusitzlichen Algorithmen wie die Volume-of-Fluid-Methode (VOF) notwen-

dig, um freie Oberflichen oder Phasengrenzen zu verfolgen. [46—49]
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1.2 Zielsetzung

1.2 Zielsetzung

In dieser Arbeit soll ein erstes Modell der Strangablage in der MEX mithilfe der SPH Methode
erstellt werden. Das Modell wird in zwei Simulationswerkzeugen aufgebaut: in der kommerzi-
ellen Simulationssoftware ABAQUS und dem Open Source Framework PYSPH. ABAQUS wird
am Institutsteil fiir Leichtbau am Institut fiir Fahrzeugsystemtechnik (FAST-LB) des Karlsru-
her Instituts fiir Technologie (KIT) bereits in grofsem Umfang zur Modellierung verschiedener
Polymere genutzt, u. a. zur makroskopischen Modellierung des MEX Prozesses, weshalb auf
eine grofle Zahl vorhandener Materialmodelle zuriickgegriffen werden kann. PYSPH ist durch
den Open Source Ansatz uneingeschrankt anpassbar. Am FAST-LB wurde PYSPH bereits von
Meyer et al. [38] zur mikroskopischen Modellierung einzelner Fasern in einer fliissigen Polymer-
matrix eingesetzt. Mit beiden Werkzeugen soll jeweils ein einfaches Modell der Strangablage
aufgebaut und die Ergebnisse verglichen werden. Anhand dieser Ergebnisse soll das fiir die
Anwendung besser geeignete Werkzeug bestimmt werden, um den MEX Prozess auf Mesoebene

detailliert abzubilden.
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2 Grundlagen und Stand der Technik

2.1 Materialextrusion

Als additive Fertigung (engl. additive manufacturing kurz AM) werden Fertigungsverfahren
bezeichnet, bei denen aus 3D-Modellen Bauteile durch das Verbinden des Materials erstellt
werden. Ublicherweise werden die Bauteile schichtweise aufgebaut [7]. Die Materialextrusion
(MEX) ist eine Gruppe additiver Fertigungsverfahren, bei denen das fliissige Material durch
eine Diise aufgetragen und sich anschlieflend durch eine chemische Reaktion bzw. Erstarren
der Schmelze verfestigt [7]. Im Folgenden sollen ausschliefilich Verfahren dieser Kategorie
betrachtet werden, bei denen thermoplastische Polymere in Form eines Drahts oder als Granulat
zum Einsatz kommen und kontinuierlich aufgetragen werden. Das MEX Verfahren mit einem
Thermoplast-Draht (auch Filament genannt) wird als Fused Filament Fabrication (FFF) bezeichnet.
Auch die Bezeichnungen Fused Layer Modeling (FLM) und Fused Deposition Modeling (FDM) sind
tiblich, wobei letzteres ein Markenname der Firma STRATASYS ist [1, 50]. Liegt das Material als
Granulat vor, wird das Verfahren als Fused Granular Fabrication (FGM) bezeichnet [51]. Dartiber
hinaus ist die Fertigung von faserverstarkten Kunststoffen (FVK), Metallen oder Keramiken
moglich [50]. Im Folgenden wird ausschliefslich die Fertigung mit unverstarkten Thermoplasten
betrachtet. Da die Vorgédnge stromauf des Diisenauslasses zundchst nicht berticksichtigt werden,
sind die Ergebnisse sowohl fiir FFF als auch FGM relevant. Zudem wird das Verfahren im
Folgenden als MEX bezeichnet, obwohl dieser Begriff Verfahren einschliefst, die nicht abgebildet
werden. In Abbildung 2.1 ist das FFF Verfahren schematisch dargestellt. In der Abbildung

verfiigt die Maschine tiber einen Extruder mit zwei Diisen und iiber zwei Filamentspulen.

211 Funktionsprinzip

In der hier betrachten MEX wird das Filament oder Granulat dem Extruder (in Abbildung 2.1
direkt {iber dem Bauteil) zugefiihrt und in dessen elektrisch beheizter Schmelzeinheit verfliissigt.
Der fliissige Werkstoff wird dann kontinuierlich aus der unmittelbar darunterliegenden Diise

auf eine Bauplattform aufgetragen. Abhédngig von der verwendeten Maschine wird entweder
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Abb. 2.1: Schematische Darstellung des FFF Verfahrens. Aus Elkaseer et al. [52].

der Extruder oder die Bauplattform in der horizontalen Ebene verschoben. Der Volumenstrom
des Werkstoffs wird dabei standig der Vorschubgeschwindigkeit angepasst, um eine moglichst
konstanten Dicke des extrudierten Strangs zu erreichen. Die Strange geben durch Konduktion
Wairme an die Bauplattform bzw. zuvor abgelegte Strange und durch Konvektion und Strahlung
an die Umgebung ab, wodurch die Schmelze erstarrt. Ist das Material fiir eine ganze Ebene
aufgetragen, verschiebt sich die Bauplattform oder die Diise entlang der Hochachse, sodass
die nichste Ebene abgelegt werden kann. So wird Schicht fiir Schicht eine nahezu beliebige
Geometrie aufgebaut. Eventuell benotigte Basis- und Stiitzstrukturen werden in derselben Weise
zusammen mit dem Bauteil aufgebaut. Die in Abbildung 2.1 vorhandene zweite Diise erlaubt es,
diese Strukturen aus einem anderen Material zu fertigen, das z. B. leichter abzulosen ist [53]. Ist
das Bauteil vollstandig gedruckt, muss es von der Bauplattform abgelost werden. Ggf. miissen
nicht mehr benétigte Stiitzstrukturen entfernt werden. Das fertige Teil kann anschliefiend

weiterverarbeitet bzw. eingesetzt werden. [1, 50]

2.1.2 Slicing

Vor der eigentlichen Fertigung steht die Gestaltung des Bauteils und das Slicing. Das Modell des
Bauteils wird aus einer beliebigen CAD-Software (computer aided design) exportiert, hdaufig im
STL-Format (Stereolithografie bzw. Standard Triangle Language). AnschlieBend wird das Modell
mithilfe einer Slicing-Software (auch Slicer) aufbereitet. Die Bauteilgeometrie wird in Schichten
unterteilt und fiir jede Schicht der Pfad der MEX-Maschine bestimmt. Hier miissen relevante
Druckparameter, wie Werkstoff, Diisendurchmesser, Schichtdicke, Position und Orientierung

auf der Bauplattform usw., hinterlegt werden. Es ist aus Zeit- und Kostengriinden oder zur
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Gewichtsreduktion tiblich, Bauteile nicht monolithisch herzustellen, sondern das Innere als
Ausfachung (engl. infill) auszufiihren. Des Weiteren benétigen viele Bauteile Sttitzstrukturen
(engl. support) oder Basisstrukturen auf der Bauplattform. Sie sind notwendig, um Uberhinge
realisieren konnen. Die Winkel der Turbinenschaufeln in Abbildung 2.1 bspw. sind im oberen
Bereich zu spitz, sodass das Material der jeweils ndchsten Schicht ohne die Stiitzstrukturen nicht
zuverldssig an der darunterliegenden haften konnte. Stiitzstrukturen konnen ebenfalls dazu ver-
wendet werden, den Verzug des Bauteils wiahrend des Prozesses gering zu halten. Verzug kann
unter anderem zu einem Scheitern des Prozesses fiihren, falls die Diise mit bereits verfestigten
Bereichen kollidiert. Dies geschieht bspw., wenn sich das Bauteil von der Bauplattform ablosen
sollte, was ebenfalls durch die Basis- und Stiitzstrukturen verhindert werden kann [53]. Die Art,
Platzierung und GrofSe der Basis- und Stiitzstrukturen miissen ebenfalls im Slicer festgelegt
werden. Der Pfad wird zusammen mit allen anderen fiir die Maschine relevanten Parametern
als G-Code-Programm (geometric Code) ausgegeben und kann auf der MEX-Maschine ausgefiihrt
werden [1, 50]. In Abbildung 2.2 ist als einfaches Beispiel ein Wiirfel nach dem Slicing gezeigt.
In diesem Fall ist fiir eine bessere Anhaftung an die Bauplattform ein Rand (engl. brim) als
Basisstruktur hinzugefiigt (tiirkis). Die duflere Wand besteht aus zwei Lagen (rot und griin), das

Innere wurde als gitterformiges Infill ausgefiihrt (orange).

Abb. 2.2: Schnitt durch einen Wiirfel nach dem Slicing.
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2.1.3 Eigenschaften des Verfahrens

Die MEX erlaubt im Vergleich zu anderen Fertigungsverfahren eine sehr hohe Gestaltungsfrei-
heit. Auch Kavititen oder Hinterschneidungen sind grundsitzlich moglich, insofern Uberhénge
zur Bauplattform hin abgestiitzt werden kdnnen. Um diese Moglichkeiten bestmdglich ausnut-
zen zu konnen, bietet sich der Einsatz von Gestaltungsmethoden wie der Topologieoptimierung
oder dem Generative Design besonders an. So kénnen Bauteile hoher Komplexitit gefertigt
werden, die besonders gut an den jeweiligen Lastfall angepasst sind. Daraus leitet sich das hohe
Leichtbaupotential und der geringe Materialverbrauch des Verfahrens ab [6]. Weiter werden fiir
die Fertigung keinerlei bauteilspezifische Werkzeuge benétigt. Dadurch ist das Verfahren fiir
kleine Losgrofien wirtschaftlich. Komplexe Geometrien mit hoher Funktionsintegration sind
nicht aufwandiger zu fertigen. Die Gestalt der Bauteile kann ohne neue Werkzeuge angepasst
werden, was schnelles Iterieren oder individuelle Anpassungen erlaubt [1, 2]. Nachteilig sind
insbesondere die im Vergleich zu anderen Verfahren, wie etwa dem Spritzgiefien, hohen Taktzei-
ten des Verfahrens. Diese sind insbesondere durch den Volumenstrom, den die Schmelzeinheit
bereitstellen kann und die maximale Vorschubgeschwindigkeit begrenzt. Um die Auflosung des
Verfahrens zu erhohen, kann der Durchmesser der Diise verringert werden. Damit einher geht
aber ein geringerer Volumenstrom, was wiederum die Taktzeiten weiter erhoht [2]. Auch fiir
kleine Diisendurchmesser ldsst sich oftmals keine ausreichende Oberflachenqualitét erreichen,
da die einzelnen Strange bzw. Schichten an der Bauteiloberfldche deutlich zu erkennen bleiben.
Insbesondere an Schrégen fiihrt der schichtweise Aufbau zum Treppeneffekt, also sichtbaren Stu-
fen anstatt einer ebenen Oberfldche. Die Oberflichenqualitdt kann ggf. durch Nachbearbeitung
verbessert werden, dennoch ist die MEX dadurch fiir bestimmte Anwendungen, fiir die die
Oberflachenqualitdt zur Funktionserfiillung oder aus optischen Griinden ausschlaggebend ist,
weniger gut geeignet [18].

Die nebeneinander abgelegten Strange werden zwar teilweise verschweifit, allerdings bleibt
das entstehende Bauteil pords. Abhidngig von den Prozessparametern, wie dem eingesetzten
Material, Diisendurchmesser, Schichtdicke, Abstand der Strange oder Temperatur, und dem
Muster, nach dem die Schichten aufgebaut werden, bildet sich eine spezifische Mesostruktur aus.
Die Beschaffenheit der Mesostruktur hdangt von einer Vielzahl an Parametern ab, die teilweise
gewdhlt werden konnen, teilweise durch die verwendete Maschine oder die Umgebung festge-
legt sind [18, 19]. In Abbildung 2.3 sind Mikroskopaufnahmen dreier Mesostrukturen gezeigt,
fiir die jeweils die Schichtdicke variiert wurde. Die Porositdt und die Grofie der miteinander
verschweifsten Flichen unterscheiden sich deutlich. In der Arbeit von Luzanin et al. [54] wird ein
starker Zusammenhang zwischen der Schichtdicke und der Zugfestigkeit der so hergestellten
Proben festgestellt. Die homogenisierten mechanischen Eigenschaften durch MEX gefertigter

Strukturen sind anisotrop und im Vergleich zu anderen Fertigungsverfahren geringer. Die
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(a) (b) (©)

Abb. 2.3: Mikroskopaufnahmen im FFF-Verfahren erzeugter Mesostrukturen fiir die
Schichtdicken (a) ds = 0,1 mm; (b) ds = 0,2mm; (c) ds = 0,3 mm. In Gelb ist jeweils der
Querschnitt eines Strangs markiert. Aus Luzanin et al. [54].

Steifigkeit und Festigkeit ist in Langsrichtung der Strange deutlich hoher als in Querrichtung.
Diese Anisotropie ldsst sich durch die Ausrichtung der Strange in der Ebene reduzieren, entlang
der Hochachse prinzipbedingt jedoch nicht. Auch andere Materialeigenschaften, wie z. B. die

Wairmeleitfahigkeit, weiflen diese Anisotropie auf. [2]

2.2 Modellierung der Materialextrusion

Numerische Methoden werden im Zusammenhang mit der MEX haufig in Struktursimulationen
zur Auslegung von Bauteilen eingesetzt. Auch der Fertigungsprozess wird modelliert, um
Verzug und Eigenspannungen, aber auch um Einflussfaktoren einzelner Druckparameter zu

untersuchen und so Gestaltungsregeln abzuleiten bzw. das Prozessverstandnis zu verbessern.

2.2.1 Struktursimulation

Struktursimulationen dienen dazu, Festigkeiten und Steifigkeiten der fertigen Bauteile zu
bestimmen und so ihre Funktionserfiillung zu gewéhrleisten [8-14]. Die mechanischen und
thermischen Eigenschaften des Bauteils werden mafigeblich von der jeweiligen Mesostruktur
bestimmt. Um deren Einfluss zu bertiicksichtigen, kann die Geometrie der einzelnen Strange
durch mehrere tiber den Querschnitt verteilte Zellen vollstandig aufgelost werden. Diesen An-
satz verfolgen bspw. Garg und Bhattacharya [9] fiir die Struktursimulation von relativ kleinen
Materialproben, wie sie in Zugversuchen eingesetzt werden. Die Modellierung grofierer Bauteile
auf diese Art ist aufgrund der sehr grofien Zahl benétigter Zellen nicht praktikabel. Ublicherwei-
se werden in Struktursimulationen die einzelnen Strange deshalb nicht aufgelost. Stattdessen
wird die Mesostruktur homogenisiert und die Geometrie grober vernetzt. [8, 10-14, 23, 55-57]

Die homogenisierten Eigenschaften der Mesostruktur konnen durch Experimente, theoretische
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Uberlegungen oder multiskalige Simulationen bestimmt werden. Martinez et al. [8], Vidakis
et al. [11] sowie Hossein Ehsani et al. [13] bestimmen die fiir Struktursimulationen benétigten Ei-
genschaften experimentell. Da die Menge moglicher Parameterkombinationen sehr grofS ist und
schon in einem Bauteil mehrere Kombinationen auftreten konnen, ist diese Art der Charakterisie-
rung mit hohem Aufwand verbunden. Deutlich schneller und flexibler ist die Charakterisierung
durch theoretische Uberlegungen bzw. mithilfe empirischer Zusammenhinge, wie sie etwa von
Li et al. [23] und Volkl et al. [12] durchgefiihrt wird. Voraussetzung dafiir ist allerdings eine
Vereinfachung der Mesostruktur, bzw. das Vorliegen giiltiger empirischer Anséitze. Eine dritte
Moglichkeit zur Homogenisierung der Mesostruktur sind mehrskalige Simulationsmodelle
wie die von Somireddy und Czekanski [10] oder Tessarin et al. [14]. Hierzu wird fiir die Meso-
und Makroebene jeweils ein Simulationsmodell erstellt. Mithilfe des Mesomodells konnen die
homogenisierten Kennwerte bestimmt werden, die fiir das Makromodell benétigt werden. Die
Geometrie der Mesostruktur muss auch hier bereits bekannt sein. Ggf. kann dieser mehrskalige
Ansatz um die Mikroebene erweitert werden. Sollen bspw. FVK eingesetzt werden, konnen

einzelne Fasern in reprasentativen Volumenelementen (RVE) abgebildet werden. [14]

2.2.2 Prozesssimulation auf Makroebene

Durch den MEX-Prozess treten, insbesondere aufgrund thermischer Schwindung, Eigenspan-
nungen und Verzug im Bauteil auf [1, 2]. Diese kénnen dazu fiihren, dass Lage- und Formtole-
ranzen nicht eingehalten werden oder der Prozess scheitert, etwa durch Ablosen des Bauteils
von der Bauplattform [58, 59]. Neben den Struktursimulationen wird daher auch der Fertigungs-
prozess modelliert, um thermomechanische Effekte vorherzusagen. Soll der Prozess fiir ein
ganzes Bauteil abgebildet werden, muss auch hier die rdumliche Auflésung so gewidhlt werden,
dass die einzelnen Strange nicht mehr abgebildet werden. Der Prozess dauert zudem meist
mehrere Stunden, was den Rechenaufwand weiter erh6ht. Das FliefSen der Polymerschmelze
aus der Diise auf die Bauplattform wird ebenfalls nicht modelliert. Stattdessen wird aus der
Bauteilgeometrie ein Netz erstellt, dessen Zellen nach und nach, dem Werkzeugpfad folgend,
aktiviert werden. [15-17, 4045, 60] Der Einfluss der Mesostruktur kann analog zur Struktursi-
mulation durch experimentelle Charakterisierung, bekannte analytische Zusammenhénge oder

mehrskalige numerische Modelle berticksichtigt werden.

2.2.3 Prozesssimulation auf Mesoebene durch FEM und FVM

Die Bestimmung homogenisierter thermomechanischer Eigenschaften durch Simulationsmodel-
le ist fiir einen grofSen Parameterraum weniger aufwéndig als die Durchfiihrung von Experi-

menten und kann eingesetzt werden, wenn keine gesicherten analytischen Zusammenhinge
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vorliegen. Voraussetzung fiir dieses Vorgehen ist allerdings, dass die Gestalt der Mesostruktur
bekannt ist. Anstatt lediglich idealisierte Geometrien anzunehmen, kann der Prozess fiir ein
relativ kleines RVE numerisch modelliert werden. Die daraus erhaltenen Strukturen kénnen
die Genauigkeit der Charakterisierung ohne Experimente erhohen. Dartiber hinaus kénnen
die Modelle selbst zum allgemeinen Prozessverstdndnis beitragen. An ihnen kann der Einfluss
verschiedener Fertigungsparameter auf den Prozess und die entstehende Struktur untersucht
werden. Zur Modellierung werden verschiedene numerische Methoden eingesetzt: Ahnlich
zur Prozesssimulation auf Makroebene verwenden Brenken et al. [61] die FEM Methode zur
Untersuchung der Kristallisation und dem erneuten Aufschmelzen des Polymers. Die Strange
werden als ideale Zylinder angenommen. Die Zellen werden schrittweise aktiviert, das Fliefien
des Polymers wird nicht abgebildet. Andere Modelle basieren auf der FVM [27-33]. Mishra et al.
[33] modellieren das Aufschmelzen des Filaments und die Stromung durch die Schmelzeinheit
und Diise. Das so berechnete Geschwindigkeitsprofil wird als Einlass-Randbedingung an die
Simulation der Ablage eines einzelnen Stranges weitergegeben. Die Viskositdt wird nach dem
Cross-WLF-Ansatz [62] unter Beriicksichtigung von Temperatur und Scherrate berechnet. Die
verwendete Zustandsgleichung ist druck- und temperaturabhéngig. Hesse et al. [32] betrach-
ten ebenfalls die Ablage eines einzelnen Strangs. Das Simulationsgebiet beginnt unmittelbar
stromauf des Diisenaustritts, die Schmelzeinheit wird also nicht betrachtet. Die Viskositidt wird
ebenfalls mit dem Cross-WLF-Ansatz berechnet. Die taitsche Gleichung gibt den Zusammen-
hang zwischen Temperatur, Druck und Volumen an [63-65]. Die Temperaturverteilung des
Strangs wird mit Infrarotaufnahmen aus einem Experiment verglichen. In den Experimenten
kiihlt der Strang deutlich langsamer ab als vom Modell vorhergesagt. Die Geometrie des Strangs
wird hingegen sehr genau vorhergesagt. Mehrere Strange werden von Serdeczny et al. [31]
simuliert. Die Vorgdnge in der Schmelzeinheit werden auch hier nicht betrachtet. Nachdem ein
Strang abgelegt ist, wird aus dem Querschnitt eine in Vorschubrichtung konstante Geometrie
tiir eine Randbedingung abgeleitet. Bei der Ablage des jeweils nidchsten Strangs werden die
zuvor abgelegten also nur als Randbedingung berticksichtigt. Viskositdt und Dichte werden als
konstant angenommen. Ein erneutes Aufschmelzen der Strange ist dadurch nicht moglich, das
Vorgehen spart jedoch Rechenzeit. Die Ablage erfolgt stets in dieselbe Richtung und in mehreren
Schichten. Der Querschnitt weifit eine hohe Ubereinstimmung mit aus Experimenten gewonne-
nen Schliffen auf. Flexibler ist das Modell von Xia et al. [27-30]: Hier werden mehrere Strange
nacheinander abgelegt und bleiben iiber den gesamten Prozess Teil der Simulation. Dadurch
kann das Modell das erneute Aufschmelzen des Polymers abbilden. Das Simulationsgebiet
beginnt auch hier kurz vor dem Diisenausgang. Die Berechnung der Viskositit erfolgt durch
das Cross-WLF-Modell und die Dichte ist temperaturabhéngig. Es werden einfache Muster aus
tiber- und nebeneinanderliegenden Strangen sowie Spiralen erstellt, fiir die u. a. die Tempera-

turverteilung und Eigenspannungen berechnet werden. In allen hier genannten FVM-basierten
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Modellen wird die Stromung als Zweiphasenstromung aus dem Polymer und Luft mithilfe der
VOF-Methode berechnet.

2.2.4 Prozesssimulation auf Mesoebene durch SPH

Wie die FVM eignet sich auch die SPH Methode, um das Flieflen des Polymers auf die Bauplatt-
form zu modellieren. Die Methode wird in Abschnitt 2.3 erldutert. Makino et al. [34] beschreiben
ein dreidimensionales Modell, mit dem mehrere Strange itibereinander abgelegt werden. Die
Integration erfolgt nach einem impliziten Schema, das Inkompressibilitdt gewéhrleistet. Die
Temperaturverteilung wird nicht betrachtet. Viskositdt und Dichte werden als konstant an-
genommen. Von den hier vorgestellten SPH-Modellen ist dies das einzige dreidimensionale.
In den Folgenden wird das Problem zweidimensional betrachtet. Das Modell von Yang et al.
[26] beschreibt die Schmelze mit der SPH Methode. Dazu werden diskrete Fasern mit der
Diskrete-Elemente-Methode (DEM) modelliert und mit der Schmelze gekoppelt. Da das Ver-
halten diskreter Fasern untersucht wird, kann die Arbeit auch den Mikromodellen zugeordnet
werden. Fiir eine Zuordnung zu den Mesomodellen spricht die Grofle des Simulationsgebietes,
das wenige Millimeter iiber dem Diisenaustritt beginnt. Es wird keine Einlassrandbedingung,
sondern eine festgelegte Menge Partikel, die durch eine Wand aus der Diise geschoben wird, ver-
wendet. Nur diese relativ kleine Zahl an Partikeln wird als kurzer Strang auf die Bauplattform
aufgetragen. Viskositédt, Temperatur und Dichte werden als konstant angenommen. Bertevas
et al. [35] beschreiben die Fasern nicht diskret, sondern durch einen Faserorientierungstensor.
Das Simulationsgebiet beginnt auch hier kurz vor dem Diisenausgang und es werden kurze
Strange abgelegt. Ouyang et al. [36] erweitern das Modell um die Temperatur sowie Scherraten-
und Temperaturabhiangigkeit der Viskositdt. Die Warmeleitfiahigkeit des Materials wird von
der Faserorientierung abhingig anisotrop modelliert. Auflerdem betrachten sie die Ablage
einer zweiten Schicht. Die Dichte wird als konstant angenommen. Bisher liegt noch kein SPH-
Modell der MEX vor, mit dem nicht nur einzelne Strange, sondern Strukturen aus mehreren
schichtweise angeordneten Strangen erstellt werden und gleichzeitig der Temperaturverlauf

und temperaturabhiangige Materialwerte betrachtet werden kénnen.

2.3 Smoothed Particle Hydrodynamics

Die Smoothed Particle Hydrodynamics (SPH) Methode ist ein unabhdngig von Lucy [47] so-
wie von Gingold und Monaghan [46] entwickeltes gitterfreies Verfahren zur Losung partieller
Differentialgleichungen. Die Integrationspunkte, an denen die Simulationsgrofien ausgewer-

tet werden, sind also nicht verbunden und bilden keine Zellen, wie es etwa in der Finite-
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Elemente-Methode (FEM) oder Finite-Volumen-Methode (FVM) der Fall ist. Das Vernetzen des
Simulationsgebietes entféllt. Zunachst fiir Probleme aus der Astrophysik angewandt, wird die
Methode bis heute weiterentwickelt und fiir eine Vielzahl unterschiedlichster Anwendungen
eingesetzt [66]. Die Erhaltungsgleichungen liegen in ihrer lagrangeschen Formulierung vor. Die
Bestimmung der Simulationsgrofien an einer der beweglichen Stiitzstellen, die auch als Partikel
bezeichnet werden, erfolgt durch Summation iiber benachbarte Partikel. Der Partikel, fiir den die
Simulationsgrofien ausgewertet werden, wird Zentralpartikel genannt. Die jeweilige Gewichtung
der Nachbarn ist durch eine sogenannte Glattungsfunktion festgelegt. In Abbildung 2.4 ist eine
mogliche Gldttungsfunktion tiber einem Partikelfeld dargestellt. Die Werte von Partikeln mit

geringerem Abstand zum Zentralpartikel gehen mit grofierem Gewicht in die Interpolation des

Wertes des Zentralpartikels ein.

Gewichtungs-
funktion W

Zentralpartikel a

Nachbarpartikel b

| _maximaler
Einflussradius

Abb. 2.4: Interpolation mittels Glattungsfunktion. Links: Die Glattungsfunktion tiber
einem zweidimensionalen Partikelfeld. Rechts oben: Ein Schnitt durch die Glattungs-
funktion. Rechts unten: Draufsicht auf das Partikelfeld. Aus Hofler [67].

2.3.1 SPH-Formalismus

Alle Simulationsgrofien wie Geschwindigkeit, Dichte, Druck, Temperatur usw. sind ortsabhangi-
ge Funktionen. Eine beliebige Funktion im Raum f () kann als Faltung mit der Dirac-Funktion

0 dargestellt werden:
flx) = /f (') 6 (x — ') d’. (2.1)
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Die Dirac Funktion kann ndherungsweise durch eine Glittungsfunktion W(x — x’, h) ersetzt
werden, die sich fiir h — 0 der Dirac-Funktion annahert. Die Glittungslinge h beschreibt die
Breite der Funktion und das Produkt g ax - h ihren maximalen Einflussradius. Die Glattungslan-
ge wird haufig als Vielfaches des Partikelabstands Az (auch Partikeldurchmesser) definiert. Die
Konstante g,ax ist von der gewdhlten Glattungsfunktion abhidngig. Die Anforderungen an eine
solche Funktion werden in Abschnitt 2.3.2 beschrieben. Durch das Ersetzen der Dirac-Funktion

ergibt sich die integrale Interpolation von f iiber benachbarte Partikel:

fi(x) ~ /f ()W (x — ', h) d’. (2.2)

Zur numerischen Berechnung der Funktionswerte an den Stiitzstellen wird die integral interpo-
lierte Funktion in eine diskrete Summeninterpolation tiberfiihrt. Grofien, die dem Zentralpartikel
zugeordnet sind, werden mit dem Index a versehen. Grofien der benachbarten Partikel erhalten

den Index b. Die Summeninterpolation fs ergibt sich zu

fs (a) = Vo f (xp) W (w4 — ap, h)
b (2.3)

V bezeichnet das Volumen, das auch durch die Masse m zusammen mit der Dichte p ausgedriickt

werden kann.

2.3.2 Glattungsfunktionen

Fiir eine tibersichtlichere Notation wird der Verbindungsvektor d = x — «’ eingefiihrt. Damit
Gleichung 2.2 mathematisch exakt ist, muss die Glattungsfunktion folgende Bedingungen
erfiillen [67]:

Normierung: JW(x—a' h)yde' =1
Kompaktheit: W(d,h) =0 fur |d| > gmaxh
Grenzwertbetrachtung: }llin% W(d,h) =0 (d).

—

Diese Bedingungen alleine stellen allerdings nicht sicher, dass das physikalische Verhalten des
Kontinuums korrekt abgebildet wird. Liu et al. [68] und Hofler [67] nennen dazu zusétzlich die

folgenden Bedingungen:
Positivitit: JW (z—a' h)dz' >0 fiir |z — 2’| < qumaxh

Streng fallende Monotonie: Wi (di,h) > Wa(da, h) fur |dq| < |da|
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2.3 Smoothed Particle Hydrodynamics

Symmetrie: W(x—a' h)=W (2 —x,h)
Stetigkeit: lim W (d,h) =6 (dp).
d—)do

Auflerdem muss eine Glattungsfunktion mit einem dimensionsabhéngigen Vorfaktor ap nor-
miert werden, um unabhingig von der Dimension des Problems eingesetzt werden zu kénnen.
Die Funktionen werden in Abhéngigkeit des dimensionslosen Abstands ¢ = % definiert. Ein

Beispiel fiir eine Glattungsfunktion ist die durch Monaghan [69] formulierte kubische Funktion:

firo<q¢g<1:
2 1
Wa.h =a (5 -+ o) 24
3 2
_ 3 9\ d
VW(q,h) =« < 2q + X ) dh (2.5)
firl<g<2:
1
Wig h) = ag (2= 9)° (26)
1 5 d
VW(q,h) = 504 (2-4q) W (2.7)
fur2 < ¢
W(g,h) =0 (2.8)
VW (q,h) =0. (2.9)

Der maximale Einflussradius der kubischen Glattungsfunktion ist also gmax = 2h. Der Vorfaktor

a muss je nach Dimensionalitdt des Problems zu

1 15 3

1D = E, aop = W Oder as3p = W (210)

gewdhlt werden. Ein relativ zum Partikelabstand grofierer Einflussradius reduziert den Feh-
ler der Approximation. Allerdings werden dadurch auch mehr Partikel in die Berechnung

miteinbezogen, wodurch der Rechenaufwand steigt. [67]

Je nach Problemstellung kann aus einer Vielzahl von Glattungsfunktionen ausgewédhlt werden.
Eine Darstellung moglicher Funktionen sowie eine Diskussion tiber die Auswirkungen der Wahl

einer Funktion finden sich z. B. in der Arbeit von Hofler [67].

Zur besseren Lesbarkeit werden im Folgenden interpolierte Grofien nur noch mit dem Varia-
blennamen und dem Partikelindex benannt, fiir interpolierte Grofien wird = anstelle von ~
geschrieben und die Gldttungsfunktion wird nicht mehr explizit als Funktion von h notiert. So

gelten beispielsweise

fa=fs (), (2.11)
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2 Grundlagen und Stand der Technik

Tap = T; — Ty (2.12)

und
Wap =W (2 — xp, h) . (2.13)

2.3.3 Gradient und Laplace-Operator

Um Gleichungen, die das Kontinuum beschreiben, in den SPH-Formalismus tiberfithren zu
konnen, muss der Gradient V f; approximiert werden. Er ist bspw. in den Navier-Stokes-
Gleichungen enthalten. Der tiberfiihrte Gradient ist [48, 49, 67]

B fy = S (o= o) VWi (2.14)
b

Wobei @ eine differenzierbare Funktion ist. Wird ® = 1 gewahlt, so ergibt sich

V=Y % (fy — fa) VWap. (2.15)
b
¢ = p liefert hingegen
PV fa =" my (fo = fa) VWap. (2.16)
b

Dartiber hinaus wird teilweise auch die Divergenz des Gradienten A f, benétigt, z. B. fiir die
Wairmeleitungsgleichung. In der Literatur wird diese statt mit dem Laplace-Operator hédufig als
V - Vf. oder V2f, geschrieben. Brookshaw [70] schladgt

m x
Afa= D270 (fa = fo) 5 VW, 217)
, Pb |Zap|
tiir eine simple Approximation des Laplace-Operators vor. Es existieren weitere Formulierungen,
die den Fehler der Losung reduzieren konnen, z. B. von Schwaiger [71] oder Fatehi und Manzari

[72]. Diese erhohen allerdings den benotigten Rechenaufwand.

2.3.4 SPH Schemata

Abhiéngig vom jeweiligen Problem, das mit der SPH Methode untersucht werden soll, miissen
unterschiedliche Gleichungen zugrunde gelegt werden. Fiir die meisten Probleme miissen die
Erhaltungsgleichungen ausgewertet werden. Jedoch gibt es auch fiir deren Formulierung und
Losung zahlreiche Ansitze. In der Literatur wird ein solcher Ansatz héufig als Schema (engl. sche-
me) bezeichnet [49, 73]. Neben den zu losenden Gleichungen miissen die Integrationsvorschrift

und die Glattungsfunktion ausgewidhlt werden. Manche Schemata unterscheiden sich nur in
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einigen Punkten voneinander, bzw. bauen aufeinander auf, andere wiederum unterscheiden sich
grundsitzlich. In der vorliegenden Arbeit wird das Open-Source-Paket PYSPH verwendet. Hier
werden Klassen als Schemata bezeichnet, die den Einsatz verschiedener Berechnungsschemata
vereinfachen sollen. Diese enthalten die benétigten Gleichungen, Integrationsvorschriften und
Glattungsfunktion. Haufig enthalten sie dariiber hinaus Funktionen zur adaptiven Berechnung
des Zeitschritts oder Anpassung weiterer Parameter, die fiir den Einsatz des jeweiligen Sche-
mas notwendig oder hilfreich sind. Im Folgenden werden drei Berechnungsschemata kurz

vorgestellt.

Das geringfiigig kompressible SPH Schema (WCSPH)

Bei den geringfiigig kompressiblen (engl. weakly compressible) Formulierungen handelt es sich um
eine Gruppe von Schemata. Zentrales Merkmal ist, dass das Medium zwar als inkompressibel
angenommen werden soll, die Inkompressibilitdt aber nicht streng umgesetzt wird. Stattdessen
wird tiber eine Zustandsgleichung (engl. equation of state kurz EOS) ein Zusammenhang zwischen
der Dichte, dem Druck und ggf. weiteren Zustandsgrofien des Mediums hergestellt. Monaghan
[74] wéhlt dafiir die taitsche Gleichung [63, 64]

Pa = e <<””>7 - 1) . (2.18)
v Po

Eine gegeniiber einem Referenzwert py erhohte Dichte fiihrt zu einer Erhohung des Drucks
und somit zu einer Beschleunigung. Werden die Parameter der EOS passend gewiéhlt, bleiben
die Dichteunterschiede vernachléssigbar klein. Fiir Medien, die Wasser dhnlich sind, wird der
Exponent v = 7 gewdhlt. Der zentrale Parameter ist eine kiinstliche Schallgeschwindigkeit c;,
die die Kompressibilitdt des Mediums festlegt. Es handelt sich dabei um eine numerische Grofe,
die nicht mit der physikalischen Schallgeschwindigkeit gleichzusetzen ist. Das Schema von
Monaghan [74] ist der klassische Vertreter dieser Gruppe, mit dem die SPH-Methode erstmals
fiir Stromungen mit freien Oberflichen eingesetzt werden konnte. Im Folgenden wird dieses
Schema als Weakly Compressible SPH (WCSPH) bezeichnet, auch wenn es nicht das einzige aus
dieser Gruppe ist. Diese Benennung ist konsistent mit der in PYSPH [73]. Die Umsetzung in
PYSPH enthélt auflerdem optional die Korrektur gegen Zug-Instabilitdt von Monaghan [75],
die §-SPH Korrektur von Marrone et al. [76] und eine fiir Wande korrigierte taitsche Gleichung
von Hughes und Graham [77].

Transportgeschwindigkeits-Schema (TVF, AHA & GTVF)

Das Transportgeschwindigkeits-Schema (engl. Transport Velocity Formulation kurz TVF) nach Adami

et al. [78] ist ebenfalls ein geringfiigig kompressibles Schema. Es unterscheidet sich vom klassi-
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schen WCSPH durch die Einfiihrung einer Advektionsgeschwindigkeit w,, mit der die Partikel

bewegt werden

ta(t + 5) = wa(t) + Ot (df‘“ - plva> . (2.19)

U, wird nicht nur von der mithilfe der Impulsbilanz berechneten Geschwindigkeit u bestimmt,
sondern zusétzlich von einem kiinstlichen Hintergrunddruck py. Mit der von Adami et al. [78]

gewihlten Diskretisierung des Laplace-Operators ergibt sich

da, _ pu
dt Mg

U (t + 0t) = ug(t) + ot ( (Va? + Vi?) VWab> : (2.20)
Der zusétzliche Term bleibt somit fiir einen homogenen Hintergrunddruck # 0. Der Ansatz soll
insbesondere das Entstehen von Klumpen aus Partikeln bzw. numerisch induzierte Fehlstellen
verhindern, wie es im WCSPH zu beobachten ist. Allerdings erlaubt das TVF deshalb keine
freien Oberflachen. Wie bei inneren Fehlstellen wiirden die Partikel in das leere Simulationsge-
biet geschoben. [78] Zhang et al. [79] haben deshalb eine verallgemeinerte Form des TVF, das
GTVF (engl. Generalized Transport Velocity Formulation) eingefiihrt, das die Verwendung eines
Hintergrunddrucks auch fiir Strémungen mit freien Oberfldchen erlaubt. In PYSPH liegen drei

Varianten des TVF vor:

e Das TVF wie von Adami et al. [78] beschrieben.

e Das AHA (kurz fiir Adami, Hu & Adams), das weitgehend dieselben Gleichungen wie das
TVF nutzt. In dieser Version wird der Hintergrunddruck nicht bertiicksichtigt, weswe-
gen auch die Integrationsvorschrift angepasst ist. Aufierdem wird die Dichte durch die

Kontinuitédtsgleichung und nicht durch einfache Summation bestimmt.

* Das GTVF, das die Verwendung eines Hintergrunddrucks auch fiir Stromungen mit
freien Oberflachen erlaubt [79].

Alle drei Varianten enthalten, anders als das WCSPH, eine Geschwindigkeitsrandbedingung

tiir Wande von Festkorpern nach Adami et al. [80].

Schema der Entropie gedampften kiinstlichen Kompressibilitit (EDAC)

Anders als die zuvor genannten Schemata wird im EDAC (engl. Entropically Damped Artificial
Compressibility) keine Zustandsgleichung gelost. Das Schema basiert auf der Arbeit von Clausen
[81] und wurde von Ramachandran und Puri [82] als SPH-Schema {ibernommen und in PYSPH
implementiert [73]. Die zeitliche Anderung des Drucks wird durch die EDAC-Gleichung

dp

i —pc2V - u + vAp (2.21)
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2.3 Smoothed Particle Hydrodynamics

bestimmt. Die Kompressibilitdt des Fluids wird auch hier tiber eine kiinstliche Schallgeschwin-

digkeit eingestellt.

2.3.5 SPH in ABAQUS

In der kommerziellen Software ABAQUS konnen das Integrationsschema und der verwendete
Gleichungssatz nicht ausgewdhlt werden. Der Programmcode kann durch einen gewohnlichen
Nutzer weder eingesehen noch modifiziert werden. Es liegt nur eine nicht ndher beschriebene,
explizite SPH-Formulierung vor [83]. Einzig die Zustandsgleichung kann bei der Materialde-
finition aus einer Liste ausgewdhlt werden [84]. AufSerdem besteht die Moglichkeit, eigene
Subroutinen zu formulieren [85]. Die Literaturhinweise in der Dokumentation [83] deuten dar-
auf hin, dass sich die verwendete Formulierung an der klassischen geringfligig kompressiblen

von Monaghan [74] orientiert. AufSerdem wird auf einige Korrekturen verwiesen [75, 86-89].
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3 Methodenentwicklung

3.1 Materialparameter

Der MEX-Prozess wird sowohl in ABAQUS als auch PYSPH modelliert. In beiden Fillen wird

als Material fiir die Schmelze Polymilchsiure (engl. polylactic acid, kurz PLA) eingesetzt. Die Mate-

rialparameter fiir PLA in Tabelle 3.1 werden der Materialdatenbank der Software AUTODESK

MOLDFLOW 2021 [90] entnommen.

Tab. 3.1: Materialparameter fiir die PLA-Schmelze.

Referenzdichte 00 1072,7 kg/m?
Wairmeleittahigkeit K 0,195 W/mK
Spezifische Warmekapazitat Cp 2060 J/kgK
Emissionskoeffizient 098 -
Konvektiver Warmetransportkoeffizient 5, 100 W/m?K
Cross-WLF Koeffizienten T 100861 Pa

n 025 -

D, 3,31719¢9 Pas

D, 373,15 K

D; 0 K/Pa

Ay 20,194 -

As 51,3 K

Zur Modellierung des konduktiven Warmetibergangs zwischen Fluid und Bauplattform in

PYSPH werden die Werte in Tabelle 3.2 verwendet [91].
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Tab. 3.2: Materialparameter fiir legierten Stahl.

Dichte p 7900 kg/m?3
Warmeleitfahigkeit K 14 W/mK
Spezifische Warmekapazitat p 510 J/kgK

Die neu in PYSPH implementierte konduktive Warmeleitung wird anhand eines Stabes aus Alu-
minium validiert. Die thermischen Eigenschaften von Aluminium sind in Tabelle 3.3 aufgefiihrt
[91].

Tab. 3.3: Materialparameter fiir Aluminium.

Dichte p 2700 kg/m3
Warmeleitfahigkeit K 204 W/mK
Spezifische Warmekapazitat Cp 940 J/kgK

3.2 Modellierung in ABAQUS

Die kommerzielle Simulationssoftware ABAQUS ermoglicht seit 2017 SPH-Simulationen mit
expliziter Integration [92]. Dabei konnen, wie auch fiir FEM-Modelle, sowohl die in der Soft-
ware hinterlegten Materialmodelle als auch vom Benutzer formulierte Subroutinen eingesetzt
werden. [83] Die Software wird am FAST-LB bereits vielfach zur Modellierung verschiedener
Fertigungsprozesse fiir Polymere und FVK eingesetzt. Entsprechend liegen bereits zahlreiche
Materialmodelle und Subroutinen vor. Es wiare wiinschenswert, diese in ein Modell der MEX

einbringen zu konnen, weshalb ein solches in ABAQUS erstellt wird.

Die Vorgédnge in der Schmelzeinheit und der Diise werden zunéchst nicht betrachtet. Der Aufbau
ist in Abbildung 3.1 schematisch dargestellt. Zu Beginn der Simulation enthilt die Domé&ne noch
keine Partikel, sondern nur die Bauplattform und einen Partikeleinlass, der den Ausgang aus
der Diise darstellt. Beide werden mit R3D4-Elementen vernetzt. Die Vernetzung der Geometrie
ist notwendig, hat aber keinen Einfluss auf die Ergebnisse. Der Diise muss nun die ABAQUS
interne Funktion Partikelgenerator zugewiesen werden. Der Elementtyp, der Partikelradius,
das Material und eine maximale Partikelzahl miissen in der Funktion spezifiziert werden.
Wird die maximale Partikelzahl wihrend der Simulation tiberschritten, werden keine Partikel
mehr generiert, die Simulation wird dadurch jedoch nicht gestoppt. SPH-Partikel werden in
ABAQUS als PC3D-Elemente umgesetzt. Diese sind fiir Simulationen im dreidimensionalen

Raum vorgesehen. Alternative 2D-Elemente gibt es nicht. Die Partikel besitzen zudem nicht
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Partikeleinlass

~Bauplatte
l (beweglich)

Abb. 3.1: Schematischer Aufbau der Simulation mit beweglicher Bauplattform (grau)
und Partikelgenerator (rot).

den Freiheitsgrad NT11, der zur Betrachtung der Temperaturverteilung notwendig ist. Auf die
Partikel wirkt eine Gravitationskraft g. [93] Anders als in der Dokumentation beschrieben [94],
kann der Partikelgenerator nicht bewegt werden. Stattdessen wird die Bauplattform bewegt. Die
Bewegung wird durch entsprechende Randbedingungen und Amplituden festgelegt. Da dies
schon fiir einfache Muster aufwandig und fehleranfillig ist, werden diese durch ein MATLAB-
Skript erstellt. Das Skript erlaubt das Ablegen eines einzelnen Strangs oder mehrerer Strange
neben- und iibereinander mit konstanter Geschwindigkeit. Fiir den Partikelgenerator miissen
eine Extrusionsgeschwindigkeit vgx und ein Massenstrom 1 definiert werden. Die beiden

Grofsen werden aufeinander abgestimmt, sodass der Zusammenhang
m = vaxAD (31)

gilt. Die Extrusionsgeschwindigkeit ist zeitlich konstant. Im realen Prozess stellt sich iiber die
Diise eine nicht konstante Geschwindigkeitsverteilung ein, da das Fluid an den Wénden haf-
tet. Dieses Geschwindigkeitsprofil wird im Modell nicht berticksichtigt. Zu Beginn steht die
Bauplattform still, bis die Partikel mit ihr in Kontakt kommen. Danach bewegt sich die Platte
mit konstanter Vorschubgeschwindigkeit vy, und dndert dabei ggf. die Richtung. AufSerdem
wird die Extrusionsgeschwindigkeit vgy, mit der die Partikel die Diise verlassen, mit vy, gleich
gesetzt. Flir das Materialmodell der Schmelze wird das bereits in ABAQUS implementierte
Modell ohne zusétzliche Benutzerroutinen verwendet. Als EOS wird die in ABAQUS verfiig-
bare von Mie-Griineisen-Gleichung in der linearen Us — Up-Form gewdhlt [95]. Im Kontakt
zwischen Plattform und Fluid wird eine Haftbedingung in tangentiale Richtung vorgegeben,

sodass die Geschwindigkeit der Partikel im Kontakt der Geschwindigkeit der Bauplattform
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entsprechen. Zuséatzlich wird die Trennung der Partikel von der Plattform nach dem Kontakt
unterbunden. Die dynamische Viskositdt der Schmelze 1 wird als konstant angenommen. Sie ist
ausschlaggebend fiir den maximal zuldssigen Zeitschritt der Simulation. Um die Rechenzeit
moglichst gering zu halten, liegt sie mehrere Gréflenordnungen unter dem realen Wert fiir eine

PLA-Schmelze. Die wesentlichen Modellparameter konnen Tabelle 3.4 in entnommen werden.

Tab. 3.4: Wesentliche Parameter fiir die Modellierung in ABAQUS.

AI UvVor & VEx Cs dD n g
005mm 60mm/s 0,01lm/sbislm/s 04mm 0,01Pasbis1Pas 9,81 m/s?

Die Dichte des PLA kann Tabelle 3.1 in Abschnitt 3.1 entnommen werden. Zunachst muss eine
geeignete Parameterkonfiguration fiir das Modell gefunden werden. Dazu wird die Simulation
mehrfach in verschiedenen Konfigurationen durchgefiihrt. Um die Rechenzeit gering zu halten,
werden dabei einzelne, kurze Polymerstrange abgelegt (siehe Abschnitt 4.1.1). Sind geeignete
Parameter gefunden, wird eine Struktur aus mehreren parallelen Strangen betrachtet (siehe
Abschnitt 4.1.2).

3.3 Modellierung in PYSPH

PYSPH ist ein Open Source Framework fiir SPH Simulationen entwickelt von Ramachandran
et al. [73]. Das Framework kann durch den Nutzer beliebig angepasst und der Code eingesehen
werden. Zudem ist es stark modular aufgebaut. Gleichungen, Integratoren oder ganze Schemata
konnen mit relativ geringem Aufwand ausgetauscht werden. Dadurch ist PYSPH insbesondere
im Kontext der Forschung attraktiv. Wie ABAQUS fehlen PYSPH diverse Funktionen, die fiir
die Modellierung der MEX notwendig sind. Dazu gehoren insbesondere die Berechnung von
Temperaturen und Warmeleitung sowie temperaturabhéngige Materialmodelle, aber auch die
Bewegung des Partikeleinlasses in Stromungsrichtung. [96] Fiir die vorliegende Arbeit wird der
frei verfiigbare PYSPH-Code [97] fiir die Modellierung der MEX erweitert und modifiziert. Alle

Erweiterungen und Modifikationen sind in Anhang A aufgefiihrt.

3.3.1 Aufbau des Modells

Der Aufbau des Modells ist dem in Abschnitt 3.2 sehr dhnlich: Wie in Abbildung 3.2 gezeigt,
sind auch hier zunichst keine Fluidpartikel in der Doméne. Zu Beginn existieren nur die
Bauplattform und der Partikeleinlass. Die Partikel sind jeweils in einem Array zusammengefasst.

Anders als in ABAQUS ist in PYSPH das Bewegen des Diisenausgangs moglich. Die bestehende
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Funktion fiir Partikeleinldsse wird modifiziert, um auch die Bewegung in Stromungsrichtung zu
ermoglichen. In diesem Modell ist die Bauplattform daher fest und die Diise beweglich. Diese
Konfiguration ist wiinschenswert, da so das Fluid in Simulationen mit verringerter Gravitation
oder Viskositdt weniger zerfliefst oder sich gegen die Bauplattform verschiebt. Die Bauplattform

und der Partikeleinlass werden jeweils durch drei Schichten von Partikeln représentiert. Fiir die

Partikeleinlass

(beweglich)

Abb. 3.2: Schematischer Aufbau der Simulation mit fester Bauplattform (grau) und
beweglichem Partikelgenerator (rot).

Partikel der Diise und des Fluids werden dieselben Materialparameter fiir PLA verwendet wie
fiir die Modellierung in ABAQUS. Fiir die Warmeleitung der Bauplattform werden fiir legierten

Stahl typische Werte angenommen. Diese sind in Tabelle 3.2 aufgefiihrt.

3.3.2 SPH-Schemata

In PYSPH lédsst sich die SPH-Formulierung mit geringem Aufwand austauschen. Fiir das
Modell wird wahlweise eines der folgenden in Abschnitt 2.3.4 erlduterten expliziten Schemata

verwendet:

e WCSPH
e AHA

e GTVF
e EDAC.

Zusitzlich zu den bereits im jeweiligen Schema festgeschriebenen Gleichungen werden die in
den folgenden Abschnitten aufgefiihrten Gleichungen, die zur Berechnung der Temperatur und

Viskositat notwendig sind, gelost.
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3.3.3 Partikeleinlass

Die Einlass-Partikel werden mit der Vorschubgeschwindigkeit der Diise und zusétzlich mit der
Extrusionsgeschwindigkeit in Stromungsrichtung bewegt. Diese Geschwindigkeit ist die An-
fangsbedingung fiir die Partikel, sobald sie den Einlass verlassen und in die eigentliche Doméne
eintreten. Der Einlass ist u. a. durch einen Referenzpunkt und einen Normalenvektor definiert.
Die beiden Vektoren spannen eine Ebene auf. Durchdringt ein Partikel des Einlasses diese Ebene,
wird er in einen Fluidpartikel umgewandelt. In PYSPH ist die Bewegung des Einlasses grund-
satzlich moglich, allerdings fiihrt die Bewegung in Richtung des Normalenvektors nur zu einer
erhohten bzw. verringerten Extrusionsgeschwindigkeit. Aus diesem Grund muss der Einlass so
angepasst werden, dass der Referenzvektor fiir jeden Zeitschritt unter Beriicksichtigung von vvyor
und vgx angepasst wird. [98] Zusatzlich wird durch einen neu implementierten Algorithmus die
Geschwindigkeit der Partikel im Einlass festgelegt, um die Strange dem gewiinschten Muster
entsprechend abzulegen. Analog zum ABAQUS-Modell erlaubt diese Gleichung das Ablegen

eines einzelnen Strangs oder mehrerer Strange neben- und {ibereinander.

3.3.4 Temperatur und konduktive Warmeiibertragung

Den Partikeln sind zusétzliche Variablen fiir die Temperatur und deren Anderung zugewiesen.
Dazu ist der Integrator angepasst, um die zuséatzlichen Variablen zu berticksichtigen. Die zeitli-
che Temperaturdanderung durch konduktive Warmeleitung in Abhdngigkeit der spezifischen
Wirmekapazitit ¢, und der Warmeleitfahigkeit « ist

dT 1

— =— T 3.2

& = 5 VD) (3.2)
und kann nach Cleary und Monaghan [99] unter Verwendung des Laplace-Operators von
Brookshaw [70] (s. Gleichung 2.17) als

dT;, my 4KgKyp Lab
Qe _ T, —Ty) —= VW, 3.3
d zb: Cp,aPaPb (/‘ﬁa + Hb) ( ! b) “Bub|2 " .

approximiert werden. Dazu kommen fiir freie Oberfldchen die Warmestrome in die Umgebung
durch Strahlung Qs und Konvektion Qg

Qs = o A (T — TY) (3.4)

Qk = heA(Ty —T) (3.5)
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mit dem Emissionskoeffizient ¢, der Stefan-Boltzmann-Konstante o, dem konvektiven Warme-
tibergangskoeffizient der Umgebungstemperatur 7y und der freien Oberfliache A. Die Berech-
nung der freien Oberfldche wird in Abschnitt 3.3.5 beschrieben. Die Temperaturdnderung der

Partikel an der freien Oberfldche ergeben sich zu

d1, €o

— =4 TG — T, :
dt “MaCpa (75 - 12) (36)
tir die Strahlung und
dT; he
—=A Ty -1, 3.7
& = A (o = Th) (37)

tiir die Konvektion. Die beschriebenen Gleichungen werden ausschliefSlich fiir die Fluidpartikel
gelost. Strahlung und Konvektion werden zudem nur fiir Partikel ausgewertet, die durch den in
Abschnitt 3.3.5 beschriebenen Algorithmus der Oberfliche zugeordnet wurden. Fiir die Partikel
der Bauplattform und im Partikeleinlass werden konstante Temperaturen angenommen. Sie
werden aber in der Berechnung der konduktiven Warmeleitung als Randbedingungen bertick-
sichtigt. Aus diesem Grund ist fiir den konduktiven Warmetibergang keine Identifizierung der
Kontaktflachen notwendig. Die in das Modell eingesetzten Temperaturen kénnen Tabelle 3.5

entnommen werden.

Tab. 3.5: Temperaturen fiir die Modellierung in PYSPH

TD iise TB auplattform TU

220°C 55°C 20°C

3.3.5 Oberflichenerkennung

Um den Warmeiibergang zur Umgebung durch Konvektion und Strahlung wie in 3.3.4 be-
rechnen zu konnen, ist eine Methode notwendig, der jedem Partikel die freie Oberfliche, die
er reprasentiert, zuweist. Da sich die Anordnung der SPH-Partikel beliebig d&ndern kann, ist
zundchst nicht definiert, welche Partikel einen Teil der Oberfldche reprasentieren und welche
vollstandig innerhalb des Fluids liegen. Wie in Abschnitt 1.1 erwédhnt, kann dies als Vorteil der
Methode verstanden werden, da die Phasengrenzen ohne zusétzlichen Rechenaufwand abgebil-
det werden kénnen. Das Aufbringen von Temperaturrandbedingungen an den Phasengrenzen
macht einen solchen Algorithmus jedoch notwendig. Zur Unterscheidung wird ein von Doring
[100] vorgeschlagener Algorithmus verwendet. Dieser wird, gefolgt von einem weiteren Schritt,
von Marrone et al. [101] zur Identifikation von Oberflichen eingesetzt. Afrasiabi et al. [102]

nutzen ihn ebenfalls zur Modellierung von Warmeiibergangen. Zunachst wird die von Randles
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und Libersky [103] eingefiihrte Inverse der Renormierungsmatrix

AT =D (10 ® Vi)V (3.8)
b

berechnet und ihre Eigenwerte bestimmt. Der kleinste Eigenwert ) strebt fiir Partikel im Inneren
des Fluids gegen eins und fiir Partikel ganz ohne Nachbarn gegen null. Somit ist er ein Indikator
daftir, welche Partikel die freie Oberflache bilden. Marrone et al. [101] sowie Afrasiabi et al.
[102] gehen davon aus, dass alle Partikel, fiir die gilt A > 0, 75, im Inneren des Fluids liegen. In
Abbildung 3.3 sind die Partikel entsprechend ihres A\-Werts fiir einen Balken mit rechteckigem
Querschnitt eingefarbt. Zuséatzlich sind beispielhaft die Werte fiir ausgewdahlte Partikel notiert.

Wie erwartet gilt fiir die meisten Partikel im Inneren A ~ 1,0. Die von AufSen zweite Schicht

A~1,0 A~ 0,84 A~ 0,51 A=~ 0,28

o kUi ©
>

[ I I O
O OO

Abb. 3.3: Schematischer Aufbau der Simulation mit beweglicher Bauplattform (grau)
und Partikelgenerator (rot).

nimmt Werte 0,75 < A < 1,0 an. Fiir die duflere Schicht, welche die freie Oberfldche bildet,
gilt A < 0,75, wobei A entlang der Kanten des Balkens deutlich kleiner ist als entlang der
Flachen. Dies ist zu erwarten, da die Partikel auf den Kanten doppelt so viel der freien Ober-
flache reprasentieren. Obwohl SPH-Partikel hdufig als Kugeln oder Wiirfel dargestellt werden,
reprasentieren sie ein Kontinuum anstatt diskreter Teilchen. Somit haben sie im eigentlichen
Sinne keine definierte Oberflache. Da insbesondere die konvektive Kiihlung in der MEX schwer
abzuschétzen ist, wird zunéchst ein einfaches Modell verwendet, um jedem Partikel einen Teil
der freien Oberflache zuzuordnen. Es wird angenommen, dass ein Partikel ohne Nachbarn die

Oberfliache eines Wiirfels hat. Da das Volumen eines Partikels bekannt ist, berechnet sich die
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maximale freie Oberflache zu
2
Amax = 6Va* (39)

bzw.
Amax = 4/ V. (3.10)

fiir zweidimensionale Rechnungen. Partikel mit A > 0, 75 reprdsentieren keine freie Oberflache.

Dazwischen wird der lineare Zusammenhang

Ay = <1 0’75> % Amax (3.11)

angenommen. Dieser ist lediglich eine erste Anndherung und wird v. a. aufgrund seiner Einfach-
heit gewihlt. In Abbildung 3.4 sind fiir ausgewdhlte Partikel aus dem in Abbildung 3.3 gezeigten
Stab jeweils die korrekte freie Oberfldche iiber den zugehorigen Werten fiir A aufgetragen. Dazu
ist der angenommene lineare Zusammenhang als Kurve dargestellt. Die freie Oberfldche ist
mit der fiir einen Partikel maximal moglichen Oberflache normiert. Dieses einfache Beispiel

1,0 - e real

—— Néherung
0,8 -

0,6

A/Amax

04

0,2 1

0,0 +

0,0 0,2 0,4 0,6 0,8 1,0
Abb. 3.4: Reale freie Oberflache der Partikel in einem quadratischen Stab tiber A und
angenommener Zusammenhang zwischen freier Oberflache und .

zeigt bereits, dass die freie Oberfldche der Partikel durch den angenommenen Zusammenhang
tiberschitzt wird. Die Ndherung erfiillt die Bedingungen A,; = 0 fiir A > 0,75 und A, =1
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3 Methodenentwicklung

fiir X = 0. Allerdings weichen die dazwischenliegenden Werte deutlich ab: Bei A = 0,49 ist die

berechnete Oberfldche mehr als doppelt so hoch wie die reale.

3.3.6 Viskositat

Durch die Einfiihrung der Temperatur ist die scherraten- und temperaturabhédngige Berech-
nung der Viskositdt nach dem Cross-WLF-Ansatz [90] moglich. Das Modell wird mehrfach fiir
die Prozesssimulation der MEX eingesetzt (s. Abschnitt 2.2.3). Die Scherrate wird in PYSPH

standardmaflig nicht berechnet. Zunachst muss der Geschwindigkeitsgradiententensor

L=Vv, =Y %vm ® VW, (3.12)
b

bestimmt werden. Dessen symmetrischer Anteil

D=_(L+L") (3.13)

N | =

wird Deformationsgeschwindigkeitstensor genannt [104]. Die Scherrate berechnet sich zu [104]

1
-D.-DT. (3.14)

7=1/3

Die Viskositit berechnet sich nach dem Cross-WLF-Ansatz zu

n= H(:;)HL. (3.15)

T*

Die kritische Spannungsebene beim Ubergang zur Strukturviskositit 7* und das Potenzprofil
bei hoher Schergeschwindigkeit n miissen experimentell bestimmt werden. Die Viskositit fiir

geringe Scherraten 7y berechnet sich zu

Ay (T —T%) }

Ay + (T —T%) (3.16)

no = D1 exp [—

Der Koeffizient A> und die durch Kurvenanpassung bestimmte Glasiibergangstemperatur 7™

konnen druckabhingig durch die Zusammenhénge
Ay = A3z + D3p (3.17)

bzw.
T = Dy + D3p (3.18)
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3.3 Modellierung in PYSPH

berechnet werden. Laut der Materialdatenbank von AUTODESK MOLDFLOW 2021 [90] ist aller-
dings D3 = 0 fiir PLA, weshalb der Druck nicht beriicksichtigt wird. Die iibrigen Koeffizienten
Ay, A3, Dy und Dy werden experimentell bestimmt. Die Werte aller Koeffizienten sind in Tabelle
3.1 in Abschnitt 3.1 aufgefiihrt. In Abbildung 3.5 ist die mit dem Cross-WLF-Ansatz berechnete

Viskositat fiir ausgewdhlte Temperaturen iiber der Scherrate aufgetragen. Der Ansatz kann

10°

10*

10°

ninPas

102

10!

100 \\\\H\ \\\\H\ \\\\H\ \\\\H\ \\\\H\
10! 102 10° 10* 10°
4inl/s

—_
e}
[s=)

Abb. 3.5: Mit dem Cross-WLF-Ansatz berechnete Viskositdten fiir verschiedene Tempe-
raturen iiber die Scherrate

die Viskositdt nur oberhalb der durch Kurvenanpassung bestimmten Glasiibergangstempera-
tur abbilden. Fiir PLA liegt diese bei 7* = 100 °C. Fiir eine Schmelze mit einer relativ hohen
Temperatur von 230 °C liegt die Viskositit bei bis zu 1,7x10~3 MPa/s. Durch Modifikationen
kann in PYSPH statt mit einer konstanten Viskositdt auch mit der durch den Cross-WLF-Ansatz

erhaltenen gerechnet werden.
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4 Ergebnisse

4.1 Modellierung in ABAQUS

In Abschnitt 3.2 ist der Aufbau des MEX-Modells in ABAQUS beschrieben. Im Folgenden werden

die Ergebnisse der Modellierung vorgestellt.

4.1.1 Ablegen eines einzelnen Strangs

Zunidchst wird ein einzelner PLA-Strang abgelegt, um geeignete Simulationsparameter zu finden.
Insbesondere die kiinstliche Schallgeschwindigkeit c; und Viskositit 7 sind entscheidend. Da der
maximal mogliche Zeitschritt mafigeblich durch die kiinstliche Schallgeschwindigkeit begrenzt
[38] wird, ist diese so niedrig wie moglich zu wahlen. Eine zu geringe Schallgeschwindigkeit
tiihrt allerdings zu unphysikalischem Verhalten, insbesondere einer zu groflen Kompressibilitit.
In Abbildung 4.1 ist das Ergebnis eines Durchlaufs mit einer Viskositidt von 0,01 Pas und einer

kiinstlichen Schallgeschwindigkeit von ¢, = 0,01 m/s abgebildet. Die Partikel sind entsprechend

Dichte p in kg/m?

1287
1234
1180
1126
1073
1019
965
911
858

Abb. 4.1: Durchdringung der Bauplattform aufgrund zu geringer Schallgeschwindigkeit
von ¢s = 0,01 m/s bei der Ablage eines Strangs mit einer Viskositdt von 7 = 0,01 Pas in
der Seitenansicht.

der Dichte eingefdrbt. Der Abstand zwischen Diise und Plattform betrdgt 0,2 mm, was dem

Diisenradius entspricht. Die Dichte ist unmittelbar unter dem Diisenaustritt gegeniiber der
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Referenzdichte von py = 1072,7 kg/m? deutlich reduziert. Die Partikel durchdringen die Bau-
plattform, bewegen sich allerdings nicht weiter durch den Raum. Den tiefsten Punkt erreichen
Sie kurz hinter der Diise, an dem die Dichte deutlich erhoht ist. AnschlieSend bewegen sie
sich wieder etwas nach oben, steigen aber nicht mehr {iber die Plattform. Dies ist vermutlich
darauf zuriickzufiihren, dass die Kontaktbedingung festschreibt, dass sich die Partikel nach dem
erstmaligen Kontakt nicht mehr von der Plattform trennen. Die Dichte ist {iber den gesamten
Strang unter der Bauplatte um etwa 20 % erhoht und der Strang zerfliefst nicht wie erwartet.
Sowohl das Durchdringen der Platte, als auch die Fixierung der Partikel zeigen, dass die Schall-
geschwindigkeit zu niedrig gewdhlt ist. In Abbildung 4.2 (a) ist das Ergebnis einer Simulation
mit einer Schallgeschwindigkeit von ¢; = 1 m/s dargestellt. Das unphysikalische Kontaktver-

Dichte p in kg/m3

1287
1240
1192
1145
1097
1050
1002

955

907

(b)

Abb. 4.2: Ablage eines Strangs mit einer Viskositdt von = 0,01 Pas in (a) Seitenansicht
und (b) Draufsicht.

halten tritt durch die erhohte Schallgeschwindigkeit nicht mehr auf. Die Dichte weicht nach
wie vor um bis zu 20 % vom vorgegebenen Wert ab. Allerdings ist sie v. a. direkt unter dem
Diisenaustritt stark erhoht. Dahinter zerfliefit das Fluid und die Dichte sinkt auf Werte nahe
der Referenzdichte. Vereinzelt finden sich im Strang jedoch Partikel mit deutlich erhohter oder
reduzierter Dichte. Eine weitere Erthohung der Schallgeschwindigkeit, die der Kompressibilitat
entgegenwirkt, ist mit erhohtem Rechenaufwand verbunden, da die Zeitschritte immer kleiner
gewdhlt werden miissen. Aus diesem Grund werden diese Abweichungen zunachst akzeptiert.
In der in Abbildung 4.2 gezeigten Simulation liegt der Zeitschritt bei 6t ~ 4,5 x 1075 s. Die

erhohte Schallgeschwindigkeit fiihrt aufferdem dazu, dass ein kleiner Teil des Fluids vor der
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Diise hergeschoben wird. Dass sich eine solche der Diise vorgelagerte Flief3Sfront bildet, ist bei
geringem Abstand zwischen Diise und Bauplattform zu erwarten und wird in Experimenten
beobachtet bzw. numerischen Modellen abgebildet [26, 32, 35, 36]. Abbildung 4.2 (b) zeigt eine
Draufsicht auf die Bauplattform aus derselben Simulation. Die Abbildung zeigt, dass das Fluid
hinter dem Diisenaustritt stark zerfliefst und kein klar erkennbarer Strang gebildet wird. Die
Viskositdt ist also zu gering, um den Prozess sinnvoll abzubilden. Im realen Prozess ist die
Viskositdt von der Scherrate und Temperatur abhédngig (siehe Abschnitt 3.3.6), liegt aber in
jedem Fall mehrere Grofienordnungen hoher. So miisste fiir die Viskositat ein Wert zwischen
10 Pass und 10 000 Pas eingesetzt werden. Um die Simulation dennoch stabil zu halten, miissen
tiir so hohe Viskositdten aber sehr kleine Zeitschritte gew&hlt werden [38], wodurch der Rechen-
aufwand stark zunimmt. In Abbildung 4.3 (a) ist die Seitenansicht und in 4.3 (b) die Draufsicht

auf die Ablage eines Strangs aus einer Simulation mit 7 = 1Pas gezeigt. Durch die erhchte

Dichte p in kg/m?
1287
-\ 1234
I it e LR X XKL SR RO . 150
LAY S S KA RN o 1073
.:‘ Ax.nid(.‘n‘g‘xxx- v W A AL N N 1019

S - * =
38%0 e o ; ' VAVUREN }

Abb. 4.3: Ablage eines Strangs mit einer Viskositdt von = 1 Pas in (a) Seitenansicht
und (b) Draufsicht.

Viskositit bildet sich ein definierter Polymerstrang. Unterhalb der Diise ist die Dichte nach wie
vor deutlich erhoht und der Querschnitt des Strangs sehr gering. Die Partikel sind in diesem
Bereich eng gepackt. Der vorgegebene Partikelabstand Az wird so deutlich unterschritten, dass
eine noch hohere Dichte zu erwarten wiare. Unmittelbar stromab des Diisenaustritts bewegen
sich die Partikel wieder auseinander. Der Querschnitt des Strangs nimmt zu. Die Dichte sinkt
in diesem Bereich teils deutlich unter den Referenzwert pg. Stromab der Diise ist zu erkennen,
dass der Strang parallel zur Bauplattform geteilt wird. Ein Teil der Partikel verbleibt auf der
Plattform, ein anderer trennt sich davon und scheint dariiber zu ,,schweben”. Vermutlich ist

auch dies ein Effekt der hohen Kompressibilitdt in Verbindung mit der gewéhlten Kontaktbedin-
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4 Ergebnisse

gung. Zudem l6sen sich vereinzelt Partikel vom Strang und entfernen sich davon. Auch diese
werden vermutlich durch Kompressibilitatseffekte beschleunigt. Die in der Simulation mit der
Viskositdt n = 0,01 Pas ausgebildete Fliefsfront vor der Diise tritt nun nicht mehr auf. Der stabile
Zeitschritt ist deutlich reduziert und sinkt zum Ende der Simulation auf 6t ~ 2,4 x 10~%s, was
eine erheblich langere Rechenzeit bedeutet. Um die starke Kompression des Fluids unmittelbar
nach dem Diisenaustritt zu reduzieren, wird der Abstand zwischen Diise und Bauplattform auf
hin = 0,4 mm erhoht. Dies entspricht dem Diisendurchmesser dp. Das Ergebnis dieser Simulati-
on ist in Abbildung 4.4 in (a) als Seitenansicht, (b) als Draufsicht und (c) in einer Riickansicht

auf den Strang dargestellt. In der Seitenansicht (a) ist zu erkennen, dass die Partikelabstande

PANSE80000088000008388900°4%0000049y, Dichte p in kg/m?
" ‘ VYT ' 1287
€ ¢ By 1238
,__*;4;},‘555\ Y}\)\)}llﬁl}f)}\\)).}}},‘ 1189
AN z_'nnnnn»/un} yrrrriy, 1140
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Abb. 4.4: Ablage eines Strangs mit einer Viskositdt von 1 = 1 Pas und erhdhter Diisen-
position h;, = 0,4 mm in (a) Seitenansicht, (b) Draufsicht und (c) Riickansicht.

unmittelbar stromab des Diisenaustritts deutlich ndher am vorgegebenen Wert liegen, als in
den Simulationen zuvor. Das Fluid wird weniger komprimiert. Die berechnete Dichte in diesem
Bereich ist allerdings gegeniiber dem Referenzwert py ebenfalls um ca. 20 % erhoht. Zwischen
dem Partikelabstand und der Dichte scheint nicht, wie erwartet, ein direkter Zusammenhang
zu bestehen. Weiter stromab trennt sich der Strang nicht mehr auf. Zudem losen sich keine
einzelnen Partikel aus dem Fluid heraus. Die Draufsicht (b) und Riickansicht (c) zeigen, dass

der Strang nicht zerfliefit, sondern seine Form beibehilt. Obwohl der Abstand zwischen Diise
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und Plattform grofler gewahlt ist, ist die Breite des Strangs nicht signifikant geringer. Auch der
Zeitschritt ist mit 5t ~ 1,5 x 10" s etwas grofler.

4.1.2 Ablegen mehrerer Schichten

Durch das Ablegen eines einzelnen Polymerstrangs ist eine Parameterkombination bekannt,
fiir die die Simulation stabil ist und ein Strang ausgebildet wird, der die erwartete Gestalt
aufweist. Dieselbe Parameterkombination wird genutzt, um das Ablegen mehrerer Schichten zu
modellieren. Es werden drei Schichten iibereinander abgelegt. Die Schichtdicke ist ds = 0,4 mm,
was dem Diisendurchmesser dp entspricht. Nachdem eine Schicht abgelegt ist, verfahrt die
Bauplatte um die Schichtdicke nach unten. Jede Schicht besteht jeweils aus drei parallelen Poly-
merstrangen, die mit einem Versatz von bg = 0,6 mm zueinander extrudiert werden. Insgesamt
werden neun Strange abgelegt. Jeder Strang ist s = 3 mm lang. Das Ergebnis dieser Simulation
ist in Abbildung 4.5 dargestellt. Auch hier sind die Partikel entsprechend ihrer Dichte eingefarbt.
Zusatzlich ist die ungefdhre Lage der einzelnen Strange mit blauen Ellipsen markiert. In der
Ubersicht (a) ist der gesamte extrudierte Korper gezeigt. Die unteren Schichten erhalten ihre
Form unter der Last der dartiiberliegenden ausreichend, sodass ein anndhernd quaderférmiger
Korper extrudiert wird. An den Seiten des Korpers sind die abgelegten Strange nach wie vor als
solche zu erkennen. In Ansicht (b) ist ein Querschnitt durch den Korper abgebildet. Im Inneren
des Korpers sind die einzelnen Stréange optisch teils nicht sicher voneinander zu unterscheiden.
Das Fluid ist durch die Gravitation und Bewegung der Bauplattform teilweise in die Liicken
zwischen den einzelnen Strangen geflossen und hat diese gefiillt. Die Dichte ist in jeder Schicht
hoher als in der darunterliegenden. Auch innerhalb einer Schicht weisen frither extrudierte
Strange geringere Dichten auf. In der unteren Schicht liegt die Dichte eines Grofiteils der Partikel
unter dem Referenzwert pg = 1072,7kg/m?. In der mittleren Schicht weifst die Mehrheit der
Partikel eine Dichte tiber dem Referenzwert auf. In der oberen Schicht gibt es nur vereinzelt Par-
tikel, deren Dichte den Referenzwert unterschreitet. Auch innerhalb einer Schicht ist die Dichte
der zuerst extrudierten Strange etwas geringer. Es besteht zudem eine grofie Liicke zwischen
dem ersten extrudierten Strang der obersten Ebene und den beiden weiteren. Eine mogliche
Ursache hierfiir ist die Bewegung der Plattform und Tragheit des Fluids. Bei Betrachtung der
Verschiebungen der Bauplattform fallt jedoch auf, dass diese nicht exakt dem vorgegebenen
Pfad folgt. In Abbildung 4.6 sind die Verschiebungen in die drei Raumrichtungen abgebildet. Die
Werte wurden auf die vorgegebene maximale Verschiebung in die jeweilige Richtung normiert,
sodass nur Werte zwischen 0 und -1 erwartet werden. Die Verschiebung weicht teils deutlich
vom vorgegebenen Wert ab. Zum Zeitpunkt ¢ =~ 0,36 s weicht die Verschiebung in Langsrichtung
der Strange v um ca. 0,22 mm vom vorgegebenen Wert ab, was etwa 7,2 % der Gesamtliange

des Strangs entspricht. Die grofite Abweichung vom Sollwert in Querrichtung wird wiahrend

Seite 37



4 Ergebnisse

Dichte p in kg/m?
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Abb. 4.5: Extrusion dreier Schichten bestehend aus jeweils drei Strangen mit einer
Viskositdt von 7 = 1Pas und erhohter Diisenposition h;, = 0,4mm. (a) zeigt den
gesamten Korper und (b) einen Querschnitt.

der Extrusion des letzten Strangs ab ¢ ~ 0,48 s erreicht. Die Sollposition wird hier nur um ca.
0,05 mm verfehlt. Da die Bauplattform entlang dieser Achse um 1,2 mm verschoben werden
soll, betrdgt der Fehler relativ zur maximalen Verschiebung in y-Richtung ca. 3,8 %. Entlang der
Hochachse z soll die Plattform um w = —0,8 mm verschoben werden. Zum Ende der Simulation
befindet sie sich aber nur bei z ~ —0,76 mm. Die Abweichung relativ zur Gesamtstrecke in
z-Richtung betrdgt damit ca. 5 %. Die Abweichungen von den Sollwerten sind hoher als die
zu erwartenden numerischen Fehler und spiegeln sich teilweise deutlich erkennbar im Ergeb-
nis wider. In Abbildung 4.5 (a) ist deutlich zu erkennen, dass der letzte Strang der mittleren

Schicht und der erste Strang der obersten etwas kiirzer sind als die daneben liegenden. Die
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Abb. 4.6: Verschiebung der Bauplattform bei der Extrusion dreier Schichten aus je drei
Strangen relativ zur maximalen vorgegebenen Verschiebung.

Verschiebung in x-Richtung u in Abbildung 4.6 ist zum Zeitpunkt ¢ ~ 0,36 s zeigt ebenfalls, dass
die Plattform die Position z = 0 mm nicht erreicht. Die Abweichungen sind gegen Ende der
Simulation grofler als in der Anfangsphase. Da die Position fiir jeden Schritt als Absolutwert
hinterlegt ist, sollte allerdings ausgeschlossen sein, dass der Positionsfehler iiber den Verlauf
der Simulation kumuliert wird. Die Ursache fiir die teils deutlichen Abweichungen ist nicht

bekannt.

Die Rechenzeit dieser Simulation unter Verwendung aller sechs Kerne eines INTEL i5-9500 be-
tragt etwa 33 h. Die Simulationszeit betragt At ~ 0,53 s. Die lange Rechendauer ist insbesondere
durch die geringen Zeitschritte begriindet. Legt man die Extrusionsgeschwindigkeit v.y, den
Diisendurchmesser dp und die maximal eingesetzte Viskositdt von 1Pas zugrunde, berechnet

sich die Reynoldszahl des Problems zu

PUexdD
n

Re = ~ 0, 026. 4.1)
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Die Reynoldszahl kann als Verhiltnis der Tragheitskréfte zu den viskosen Kraften im Fluid
interpretiert werden. Ein Wert Re < 1 gibt an, dass der Vorgang durch die Viskositdt dominiert

wird.

4.2 Validierung des thermischen Modells in PYSPH

Wie in Abschnitt 3.3.4 beschrieben, wird zur Berechnung der Temperaturverteilung eine zusitz-
liche Gleichung in den PYSPH-Code implementiert, durch die die konduktive Wéarmeleitung in
der Schmelze sowie der Warmeaustausch mit der Umgebung durch Strahlung und Konvektion
beriicksichtigt werden kann. Diese neu implementierte Warmeleitungsgleichung wird mit der
fiir die FEM bereits vorhandenen in ABAQUS fiir einen einfachen Testfall verglichen, um zu
tiberpriifen, ob das thermische Modell vergleichbare Ergebnisse wie ein etabliertes produziert.

Dazu wird das Temperaturprofil
T(z) = 2500°C/m?(z — 0,05m)? + 150 °C (4.2)

auf einen Stab mit quadratischem Querschnitt mit den Seitenldangen 0,02 m und Lange zmax =
0,2 m aufgebracht. Der Stab wird aus SPH-Partikeln in PYSPH und aus DC3D8-Elementen [105]
in ABAQUS aufgebaut. In Abbildung 4.7 sind beide Modelle zum Zeitpunkt ¢ = 0s mit dem

beschriebenen Temperaturprofil dargestellt. Die Temperaturverteilung zum Startzeitpunkt ist

150
[ 40 9

k=

| 130

L1203

- 110 &
Q,

100

90 °

Abb. 4.7: Stab zur Validierung der konduktiven Warmeleitung mit quadratischer Tempe-
raturverteilung zum Zeitpunkt ¢ = 0s aus SPH-Partikeln (oben) und Finiten Elementen
(unten).

in Abbildung 4.8 (a) iiber die Position entlang des Stabes z aufgetragen. Das Maximum der
Temperatur liegt bei z = 0,05 m und betrdgt 150 °C. Zu den Stabenden hin nimmt die Temperatur
ab. Als Material wird Aluminium angenommen. Die Materialparameter sind in 3.3 in Abschnitt
3.1 aufgefiihrt.
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Abb. 4.8: Verlauf der in ABAQUS und PYSPH unter Bertiicksichtigung der Konduktion
berechneten Temperaturverteilung iiber den Stab zu den Zeitpunkten (a) ¢ = 0s und (b)

t =50s.

4.2.1 Konduktive Warmeleitung

Um die konduktive Warmeleitung zu validieren, werden die Seiten des Stabes als adiabat

angenommen. Die simulierte Zeit betrdgt 50 s. Zum Ende der Simulation ¢ = 50s stellt sich die
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Temperaturverteilung, wie sie in Abbildung 4.8 (b) abgebildet ist, ein. Wie erwartet, gleichen
sich die Temperaturen tiiber die Lange des Stabes aneinander an. Der Unterschied zwischen
dem Maximal- und Minimalwert ist deutlich geringer. Die Verldufe beider Modelle liegen nah
beieinander, die grofite Abweichung ist an den Stabenden zu erkennen und liegt bei —1,1 °C bzw.
0,9 °C. In Abbildung 4.9 ist die Differenz der Temperaturverldufe relativ zu den Ergebnissen aus

ABAQUS iiber z zum Ende der Simulation ¢ = 50 s abgebildet. Auch hier ist zu erkennen, dass die
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Abb. 4.9: Relative Abweichung der in ABAQUS und PYSPH unter Berticksichtigung der
Konduktion berechneten Temperaturverteilung iiber den Stab zum Zeitpunkt ¢t = 50s

Abweichung an den Stabenden am grofiten ist. Die betragsmaflig grofite relative Abweichung

liegt bei ca. 0,89 %. Es wird angenommen, dass diese Abweichung ausreichend gering ist.

4.2.2 Konduktive Wiarmeleitung, Strahlung und Konvektion

Zum Vergleich der beiden weiteren thermischen Effekte, dem Austausch von Warme mit
der Umgebung durch Warmestrahlung und Konvektion, wird derselbe Testfall wie fiir die
Konduktion betrachtet. Allerdings werden die Seiten des Aluminiumstabes nun nicht mehr
als adiabat modelliert. Fiir die Warmestrahlung werden ein Emissionskoeffizient von € = 1,0
und ein konvektiver Warmetransportkoeffizient von h. = 100 W/m?K angenommen. Die
Umgebungstemperatur, die in beide Effekte mit einfliefst, betragt 7y = 20 °C. Nach At = 50s
Simulationszeit stellen sich entlang der Mitte des Stabes = y = 0,01 m die in Abbildung 4.10
dargestellten Temperaturverldufe ein. Gegeniiber dem Fall ohne Strahlung und Konvektion

sind die Temperaturen zum Ende der Simulationszeit deutlich geringer, da dem System nun
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Abb. 4.10: Verlauf der in ABAQUS und PYSPH unter Beriicksichtigung aller Effekte
berechneten Temperaturverteilung in der Stabmitte zum Zeitpunkt ¢ = 50's

tiber die Rander Energie entzogen wird. Auch qualitativ &hneln sich die Verldufe stark: Das
Temperaturmaximum liegt jeweils im ersten Viertel des Stabes. Zu den Stabenden nimmt die
Temperatur ab. Am geringsten ist die Temperatur am Stabende bei z = 0,2m. Allerdings liegen
die Temperaturen in PYSPH {iber die gesamte Lange des Stabes deutlich unter aus ABAQUS. Am
Stabende betragt die Differenz ca. 25 °C. Die Signifikanz der Abweichung zwischen den beiden
Modellen wird auch durch die relative Abweichung in Abbildung 4.11 deutlich. Die in ABAQUS
berechneten Werte sind zwischen 25,3 % und 27,9 % hoher. Der Einfluss der Warmestrahlung
und Konvektion wird durch das thermische Modell in PYSPH also signifikant {iberschitzt.
Qualitativ dhneln sich die beiden Verldufe allerdings. Konvektion und Strahlung haben also

einen dhnlichen Einfluss auf den Temperaturverlauf.
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Abb. 4.11: Relative Abweichung der in ABAQUS und PYSPH unter Berticksichtigung
aller Effekte berechneten Temperaturverteilung in der Stabmitte zum Zeitpunkt ¢ = 50s.

4.3 Modellierung in PYSPH

Der Aufbau des in PYSPH implementierten MEX-Modells wird in Abschnitt 3.3 beschrieben. In

diesem Abschnitt werden die mit diesem Modell erhaltenen Ergebnisse vorgestellt.

4.3.1 Auswahl eines Schemas

In einem ersten Schritt soll aus den in Abschnitt 2.3.4 erlduterten Schemata ein geeignetes ausge-
wahlt werden. Fiir das GTVF-Schema kann keine Parameterkombination gefunden werden, bei
der die Simulation stabil ist. Deshalb beschrédnkt sich der folgende Abschnitt auf das WCSPH-,
AHA- und EDAC-Schema. Auch die Simulationsparameter miissen angepasst werden. Analog
zum Vorgehen in ABAQUS werden dafiir kurze einzelne Striange extrudiert. In PYSPH sind
sowohl zwei- als auch dreidimensionale Rechnungen moglich, wodurch Parameterkombinatio-
nen schneller tiberpriift werden konnen. Im Folgenden werden Ergebnisse dreidimensionaler
Simulationen vorgestellt. Analog zum Vorgehen in ABAQUS werden zunéchst einzelne Strange
extrudiert. In PYSPH konnen deutlich mehr Parameter durch den Nutzer selbst gewdhlt werden.
Im Vergleich zu ABAQUS ist es generell herausfordernder, eine stabile Parameterkombination

zu finden.
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WCSPH

Obwohl das WCSPH-Schema der SPH-Implementierung in ABAQUS vermutlich am nédchsten
kommt, ist die Simulation fiir eine mit der aus Abschnitt 4.1 vergleichbare Parameterkombina-
tion nicht stabil. Insbesondere die Viskositat muss unter dem zuvor eingesetzten Wert liegen.
In Abbildung 4.12 ist die Ablage eines Strangs bei einer Viskositdt von n = 0,05 Pas und einer
Schallgeschwindigkeit von ¢; = 1,2 m/s abgebildet. Wie in Abschnitt 4.1 werden die Extrusions-
und Vorschubgeschwindigkeit zu vex = vyor = 60 mm/s gewdhlt. Der Diisendurchmesser be-
tragt auch hier dp = 0,4 mm. Die Fluidpartikel sind entsprechend ihrer Dichte eingefarbt. In
dieser wie in allen folgenden Abbildungen, die die Dichte der Partikel zeigen, wird die Referenz-
dichte rhog = 1072,7 kg/m? weif3 dargestellt. Partikel mit hoherer Dichte werden rot, Partikel
mit geringerer Dichte blau dargestellt. Die Grenzen der Farbskalen sind jeweils die maximalen
und minimalen auftretenden Dichten. So konnen Bereiche, in denen die Partikel komprimiert,
bzw. expandiert sind, einfach identifiziert werden. Die Partikel der Bauplattform sind in einem
hellen, diejenigen, die den Einlass noch nicht verlassen haben in einem dunklen Grau dargestellt.
Um die Stabilitdt der Simulation zu gewihrleisten, muss der Abstand zwischen Diise und
Bauplattform anders als zuvor auf hj, = 0,6 mm gesetzt werden. Der Partikelabstand ist auf ein
Viertel des Diisenradius eingestellt. In der geschnittenen Seitenansicht (a) ist gut zu erkennen,
dass die Partikel von Fluid und Bauplatte nicht unmittelbar aneinander angrenzen, sondern
durch einen Spalt von ca. 0,1 mm getrennt sind. Dies entspricht dem halben Diisenradius bzw.
dem Doppelten des Partikelabstands Ax. Da das Schema keine Haftbedingung zwischen Wand
und Fluid enthilt, verbleiben die Partikel nicht an jenem Ort, an dem sie auf die Plattform treffen,
sondern werden von der Diise mitgeschleppt. Die Abstiande zwischen den Partikeln variieren
stark. Am Beginn des Strangs, in Abbildung 4.12 links, sind die Partikel ungeordnet. Im Mittel
scheinen die Abstinde dem vorgegebenen Ax zu entsprechen. Die spéter extrudierten Partikel
sind dichter gepackt und behalten ihre durch den Auslass vorgegebene Ordnung. Sie erscheinen
wie nebeneinanderliegenden Perlenketten. Obwohl die Kompaktierung der Partikel deutlich zu
erkennen ist, spiegelt diese sich nicht in der berechneten Dichte wider. Sie weicht nur um etwa
6,5 % vom Referenzwert py ab. Unmittelbar unterhalb des Einlasses bspw. entspricht die Dichte
fir die meisten Partikel fast dem Referenzwert, obwohl die Partikelabstinde in diesem Bereich
erkennbar zu gering sind. Partikelgruppen hoher und niedriger Dichte liegen teils unmittelbar
aneinander. In der Draufsicht (b) ist die Plattform zur bessern Ubersicht ausgeblendet. In dieser

Ansicht wird das leichte Zerfliefen zu den Seiten sichtbar.

AHA

Die Simulation wird mit dem AHA-Schema wiederholt. Die Viskositdt kann etwa doppelt so

hoch zu 1 = 0,1 Pas und die Diisenhche mit h;, = 0,4mm etwas geringer gewahlt werden.
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Abb. 4.12: Ablage eines Stranges mit dem WCSPH-Schema eingefarbt entsprechend
der Dichte bei einer Viskositdat von 0,05 Pass in (a) geschnittener Seitenansicht und (b)
Draufsicht mit ausgeblendeter Bauplattform.

Allerdings muss die Schallgeschwindigkeit auf ¢, = 0,2 m/s reduziert werden. Die Ergebnisse
sind in Abbildung 4.13 der Dichte entsprechend eingefarbt dargestellt. Durch die geschnittene
Seitenansicht (a) wird der Effekt der Haftbedingung an der Bauplattform deutlich. Das Extrudat
folgt nicht mehr widerstandslos der Diise. Der Strang hat die korrekte Lange. Die Partikelabstan-
de sind lokal verschieden. Wie beim WCSPH entsprechen die Abstande am Beginn des Strangs
in etwa dem Vorgegebenen. Es folgt ein Ubergang, in dem die Partikel sehr dicht gepackt sind.

Auffallig ist, dass die Dichte in diesem Bereich dennoch am geringsten ist. Auch in anderen
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Abb. 4.13: Ablage eines Stranges mit dem AHA-Schema eingefarbt nach der Dichte bei
einer Viskositdt von 0,1 Pas in (a) geschnittener Seitenansicht und (b) Draufsicht mit
ausgeblendeter Bauplattform.

Bereichen der Simulation nimmt die Dichte Werte an, die aufgrund der Ndhe der Partikel zu-
einander nicht zu erwarten sind. Beinahe im gesamten Strang sind die Partikel dichter gepackt
als vorgegeben. Wie zuvor scheinen die Partikel in Ketten angeordnet. Die Dichte weicht teils
um mehr als 70 % vom Referenzwert py ab. Generell scheinen die Partikel kaum voneinander
abgleiten zu konnen, sondern verharren in der Konfiguration, in der sie aus der Diise austreten.
Fiir Durchldufe mit hoheren Viskositdten ist die Kompaktierung der Partikel nochmals starker.
Es ergibt sich nur noch ein sehr diinner Strang. Die Draufsicht (b) zeigt zudem, dass der Strang
nur unwesentlich breiter als der Diisenaustritt ist. Nur zu Beginn des Strangs verteilen die

Partikel sich zu den Seiten.

EDAC

Als dritte Variante wird das EDAC-Schema betrachtet. Da hier keine herkommliche EOS
gelost wird, wirkt sich die kiinstliche Schallgeschwindigkeit in deutlich geringerem Mafle
auf das Ergebnis und die Stabilitidt aus und wird auf ¢; = 6m/s festgelegt. Die Viskositét
wird zu = 0,1 Pas gewdhlt. Die Extrusion eines einzelnen Stranges ist in Abbildung 4.14

dargestellt. Die Partikelverteilung in der geschnittenen Seitenansicht (a) dhnelt stark der mit
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Abb. 4.14: Ablage eines Stranges mit dem EDAC-Schema eingefarbt entsprechend
der Dichte bei einer Viskositdt von 0,1 Pas in (a) geschnittener Seitenansicht und (b)
Draufsicht mit ausgeblendeter Bauplattform.

dem AHA-Schema erhaltenen aus Abbildung 4.13 (a). Auch hier sind die Partikel am Beginn des
Strangs in etwa so weit voneinander entfernt, wie zu erwarten ist. Im weiteren Verlauf sind sie
erkennbar kompaktiert. Erneut sind die Partikel am Ubergang direkt hinter dem Strangbeginn
am dichtesten gepackt. Obwohl die Partikel augenscheinlich sehr dhnlich verteilt sind, ergibt
sich mit dem EDAC-Schema eine gidnzlich andere Dichteverteilung. Es besteht ein eindeutiger
Zusammenhang zwischen den Partikelabstdnden und der Dichte. Die Bereiche des Fluids, in
denen die Partikel eng beieinander liegen, weisen eine hohe Dichte auf und umgekehrt. Im
Bereich der starksten Kompaktierung ist die berechnete Dichte bis zu dreimal so hoch wie der
Referenzwert py. Fiir hohere Viskositdten ist eine unverhéltnisméfig starkere Kompaktierung
der Partikel zu beobachten. Die Hohe des Strangs reduziert sich dadurch erheblich. Die gewéhlte
Viskositit stellt einen guten Kompromiss dar, um diese starke Kompression einerseits und das

schnelle Zerflieflen des Strangs andererseits zu beschrianken. Dass der Strang, zumindest in der
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kurzen Simulationszeit von ca. ¢ =~ 0,047 s, nur geringfiigig zu den Seiten zerfliefst, zeigen die
Draufsicht (b) und die Riickansicht (c).

4.3.2 Ablegen mehrerer Schichten

Analog zum Vorgehen in Abschnitt 4.1.2 soll ein Korper aus drei Schichten, die aus jeweils
drei Strangen bestehen, extrudiert werden. Dazu wird das EDAC-Schema verwendet. Die
Viskositdt und Schallgeschwindigkeit aus Abschnitt 4.3.1 werden beibehalten. Fiir Schichtdicke
ds, Versatz zwischen den Strangen bs und Strangliange Is werden dieselben Grofsen wie in
Abschnitt 4.1.2 eingesetzt. Abbildung 4.15 zeigt den extrudierten Korper in einer Ubersicht (a)
und einen Querschnitt (b). Die Partikel sind entsprechend der Dichte eingefarbt. In der Ubersicht
(a) ist zu erkennen, dass die Strange durch die langere Simulationszeit von ¢ ~ 0,47 s und die
geringe Viskositdt ihre Form nicht mehr beibehalten. Sie zerfliefSen zu den freien Seiten hin.
Die Form des zuletzt abgelegten Stranges ist deutlich zu erkennen. Insbesondere die Strange
der unteren beiden Schichten behalten ihre Form jedoch nicht und lassen sich nicht mehr klar
voneinander abgrenzen. Die Liicken zwischen den Strangen werden weitgehend gefiillt. Der
extrudierte Korper ist breiter und langer als beabsichtigt. Noch deutlicher wird das ZerfliefSen
der Struktur im Querschnitt (b). Oben links ist der zuletzt abgelegte Strang zu sehen. Dieser hat
in etwa denselben Querschnitt wie die Partikel des Einlasses. Die beiden zuvor extrudierten
Strange der Schicht sind noch deutlich zu erkennen und abzugrenzen. Im Gegensatz dazu
konnen die Strange der beiden unteren Schichten nur noch von ihren Nachbarn innerhalb
einer Schicht klar unterschieden werden, da die Liicken nicht vollstandig verfiillt sind. Die
tibereinander liegenden Strange der beiden unteren Schichten sind jedoch nicht mehr eindeutig
voneinander abzugrenzen. Weiter ist zu sehen, dass die Partikel auch mit dem EDAC-Schema
in Ketten bzw. Lamellen angeordnet sind, anstatt sich frei zu verteilen. Die gesamte Struktur
ist deutlich niedriger als das dreifache der eingestellten Schichthéhe. Hauptursache dafiir ist
das Fliefsen des Fluids zu den Seiten und in die Liicken zwischen den Strangen. Allerdings ist
die Dichte insbesondere im unteren Teil der Struktur erhoht bzw. die Partikelabstdnde geringer
als vorgegeben. Die Inkompressibilitdat des Fluids ist nicht gewéhrleistet. Im Vergleich zur
Extrusion eines einzelnen Strangs fallen die Dichteunterschiede geringer aus. Offenbar ist die
Expansion in Bereichen erhohter Dichte durch die Viskositdt behindert und kann deshalb erst
bei langerer Simulationszeit beobachtet werden. Die maximale Dichte ist etwa 140 % hoher als

der Referenzwert pg.

Die Rechenzeit der Simulation betrdgt etwa 3 h. Gerechnet wurde auf allen acht Kernen eines
INTEL i7-11800H. Da die Viskositidt auf = 0,1 Pas beschrankt werden musste, berechnet sich
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(@) Dichte p in kg/m?
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Abb. 4.15: Ablage dreier Schichten aus je drei Strangen mit dem EDAC-Schema einge-
tarbt entsprechend der Dichte bei einer Viskositdt von 0,1 Pas. (a) zeigt den gesamten
Korper und (b) einen Querschnitt.

die Reynoldszahl des Problems zu

_ Pt 9. 4.3)

Seite 50



4.3 Modellierung in PYSPH

4.3.3 Oberflichenerkennung

In Abschnitt 3.3.5 ist der zur Erkennung der freien Oberfliche implementierte Algorithmus
beschrieben. Dieser wird benétigt, um die Warmeverluste durch Konvektion und Strahlung
berechnen zu kénnen. Das Maf3 fiir die Oberfldche, die ein Partikel reprasentiert, ist der Wert
A. Fiir ganzlich freie Partikel ohne Nachbarn strebt A gegen 0, fiir Partikel, die keinerlei freie
Oberfliche reprasentieren gegen 1. Der Ubergangswert, bei dem ein Partikel gerade keine freie
Oberflache reprasentiert, ist 0,75. In Abbildung 4.16 ist der mit dem EDAC-Schema extrudier-
te Korper in zwei Schnitten dargestellt. In (a) sind drei {ibereinander liegende Strange langs
geschnitten. (b) zeigt den Querschnitt durch alle Strange. Die Partikel sind entsprechend ihres
A-Wertes eingefarbt. Alle Partikel innerhalb des Fluids, fiir die also gilt 1,0 > A > 0, 75, sind rot.
Partikel, fiir die gilt A = 0, die also gerade keine Oberfldche reprasentieren, sind weif eingeféarbt.
Die Partikel, die als Teil der Oberfliche erkannt werden, sind mit zunehmender Oberfliche in
kréftigeren Blautonen dargestellt. Im Schnitt (a) stimmen die A-Werte der Partikel grofitenteils
mit den Erwartungen tiberein. Die Partikel, die gerade die Diise verlassen haben, werden korrekt
identifiziert. Hier bildet genau eine Partikelschicht die freie Oberfldche. In den zuvor extru-
dierten Bereichen kommt es teilweise vor, dass zwei iibereinanderliegende Partikelschichten
der freien Oberfliche zugeordnet werden. Allerdings haben die Partikel der innen liegenden
Schicht hohe A\-Werte, sodass ihnen eine sehr kleine Oberfldche zugeordnet wird. Auch zwischen
den Schichten wird korrekt erkannt, dass die freie Oberfldche von der obenliegenden Schicht
bedeckt wird. Dies kann man gut unterhalb der Diise erkennen, wo der neue Strang den alten
bedeckt und sich die freie Oberflache reduziert. Vereinzelt finden sich Partikel, die scheinbar
innerhalb des Fluids liegen, aber dennoch als Teil der freien Oberflache erkannt werden. Dies ist
insbesondere am Strangbeginn, in Abbildung 4.16 links, der Fall. In diesem Bereich knickt die
Bahn der Diise allerdings ab, wodurch moéglicherweise eine Liicke entsteht. Auch der Bereich,
in dem das Fluid mit der Bauplattform in Kontakt steht, wird korrekterweise nicht der freien
Oberflache zugeordnet. Im Schnitt (b) sind einige offensichtliche Fehler des Algorithmus sicht-
bar. In der Abbildung mittig und rechts gibt es zwei Bereiche, die fidlschlicherweise der freien
Oberflache zugeordnet werden. In beiden Bereichen ist auffallig, dass die Partikel in Langs- und
Hochrichtung sehr dicht gepackt sind. Sie erscheinen in Lamellen angeordnet. Diese sind jedoch
in Querrichtung deutlich weiter voneinander entfernt. Die Oberflichenerkennung scheint diese

Bereiche nicht korrekt einordnen zu konnen.

4.3.4 Thermisches Modell

Durch der Oberflichenerkennung und das in Abschnitt 3.3.4 beschriebene thermische Modell

kann die Temperaturverteilung im Fluid berechnet werden. Abbildung 4.17 zeigt zwei Ansichten
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A2

(b)

Abb. 4.16: Ablage dreier Schichten aus je drei Strangen mit dem EDAC-Schema einge-
tarbt entsprechend . (a) zeigt einen Schnitt 1angs und (b) quer durch den Korper.

des extrudierten Korpers, in denen die Partikel entsprechend ihrer Temperatur eingefarbt sind.
Im Langsschnitt (a) ist zu sehen, wie die Partikel die Diise mit der vorgegebenen Temperatur
von 220 °C verlassen. Die Partikel, die in direktem Kontakt mit der Bauplattform stehen, haben
sich bereits stark deren Temperatur von 55 °C angendhert. Dazwischen ergibt sich ein stetiger
Temperaturgradient. Die Oberflichenpartikel sind nur geringfiigig kiihler als die Partikel inner-
halb des Fluids. Der Vorgang wird von der konduktiven Warmeleitung dominiert. Aus diesem
Grund sind im Querschnitt (b) die falschlich als Oberflachenpartikel erkannten Partikel, die

tatsachlich im Inneren des Fluids liegen, nicht zu erkennen.

In Abbildung 4.18 sind noch einmal dieselben Schnitte dargestellt. Die Partikel sind hier ent-
sprechend der zeitlichen Anderung der Temperatur 7' eingefarbt. Die Temperatur roter Partikel

steigt, blaue Partikel werden kilter und weifie Partikel erfahren keine Temperaturdnderung. Im
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Abb. 4.17: Ablage dreier Schichten aus je drei Strangen mit dem EDAC-Schema einge-
tarbt entsprechend der Temperatur. (a) zeigt einen Schnitt langs und (b) quer durch den
Korper.

Langsschnitt (a) ist direkt unterhalb der Diise gut der Einfluss der Konvektion und Strahlung
zu erkennen. Die dufiere Schicht des Extrudats verliert erheblich schneller an Temperatur als die
Partikel im Inneren. Ebenfalls bemerkenswert ist der Kontakt des zuletzt abgelegten Strangs mit
der darunterliegenden Ebene. Die mittlere Schicht ist bereits deutlich kiihler als das Extrudat
aus der Diise. So kommt es zu einem schnellen Warmeaustausch zwischen den beiden Schichten.
Im Querschnitt (b) sind deutlich die irrtiimlich als Teil der Oberfldche identifizierten Bereiche
in Abbildung 4.18 mittig und rechts zu erkennen (siehe Abbildung 4.16 (b) fiir einen Vergleich
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(a) Temperaturanderung 7" in °C/s
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Abb. 4.18: Ablage dreier Schichten aus je drei Strangen mit dem EDAC-Schema einge-
tarbt entsprechend der Temperaturdnderung. (a) zeigt einen Schnitt langs und (b) quer
durch den Korper.

mit der Verteilung fiir \). Sie verlieren mehr Warme, als umliegende und korrekt identifizierte
Partikel.

4.3.5 Viskositit

In Abschnitt 3.3.6 wurde die temperatur- und scherratenabhéngige Berechnung der Viskosi-
tat erldutert. In Abbildung 4.19 ist der Querschnitt des extrudierten Korpers abgebildet. Die
Partikel sind entsprechend der auf Basis der Scherrate und des in Abbildung 4.17 dargestellten
Temperaturverlaufs berechneten Viskositit ) eingefarbt. Die Viskositdt ist von der Temperatur
dominiert. Der Einfluss der Scherrate ist kaum zu erkennen, da diese im vorliegenden Fall

gering ist. Einzig unmittelbar hinter dem Einlass erreicht sie Werte von bis zu 1301/s. Der
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Viskositdt  in MPa s
le6
leb
led
le3
le2
lel
1e0

le-1

le-2
le-3
le-4

Abb. 4.19: Ablage dreier Schichten aus je drei Straingen mit dem EDAC-Schema im
Querschnitt eingefarbt entsprechend der temperatur- und scherratenabhangigen Visko-
sitat.

Verlauf der Viskositdt ist daher dem Temperaturverlauf sehr dhnlich. Im unteren Bereich ist das
Fluid bereits weit abgekiihlt und die Viskositdten liegen sehr hoch. Je spéter ein Strang abgelegt
wurde, desto geringer ist die Viskositit. Der verwendete Cross-WLF-Ansatz gilt allerdings nur
oberhalb der durch Kurvenanpassung bestimmten Glasiibergangstemperatur 7, die in groflen
Teilen der Simulation unterschritten wird. Die extrem hohen Viskositdten nahe der Bauplatte
sind deshalb nicht korrekt. Da die Simulation zudem mit keinem der getesteten Schemata fiir so
hohe Viskosititen stabil ist, fliefSen die berechneten Viskositidten bisher nicht in die Berechnung
der Stromungsgrofsen ein. Stattdessen wird die Viskositédt auf einen durch den Nutzer gewéhlten
Wert einheitlich fiir alle Partikel festgelegt.
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5 Diskussion

5.1 Modellierung in ABAQUS

In Abschnitt 3.2 wird der Aufbau eines MEX-Prozessmodells in ABAQUS beschrieben. Unter
4.1 sind die aus diesem Modell erhaltenen Ergebnisse aufgefiihrt. Durch das Extrudieren ein-
zelner kurzer Polymerstrange konnen mit geringem Aufwand physikalische und numerische
Modellparameter tiberpriift werden. So wird in Abschnitt 4.1.1 eine geeignete Parameterkom-
bination bestimmt. Dabei besteht ein Zielkonflikt zwischen der Genauigkeit der Ergebnisse
und dem Rechenaufwand. Eine hohere kiinstliche Schallgeschwindigkeit ¢; und Viskositét 7,
erfordern kiirzere Zeitschritte, damit die Stabilitdat der Simulation gewdahrleistet ist. Eine zu
geringe Schallgeschwindigkeit fiihrt zu unphysikalischem Verhalten des Fluids, wie etwa der
Durchdringung der Bauplattform oder starkem Kompaktieren der Partikel unmittelbar unter
dem Diisenaustritt. Um die Rechenzeit zu beschranken, wird die Schallgeschwindigkeit gerade
hoch genug gewdhlt, um diese Phanomene einzuschrianken. Allerdings sind im als inkompres-
sibel angenommenen Fluid relativ grofie Dichteunterschiede von bis zu 20 % zu beobachten.
Auch die Viskositdt wird auf einen Wert beschrankt, der mehrere Grofsenordnungen unter dem
physikalischen liegt. Diese Beschrankungen sind notwendig, um den Rechenaufwand auf ein
vertretbares Maf$ zu reduzieren. Verschiedene Beobachtungen lassen jedoch den Schluss zu,
dass die Genauigkeit der Simulation dadurch nicht ausreichend ist. Ein SPH Schema aus der
Gruppe der geringfiigig kompressiblen muss prinzipbedingt kleine Dichtednderungen zulassen.
In der Simulation treten jedoch Abweichungen von der Referenzdichte von bis zu 20 % auf,
sodass die Annahme der Inkompressibilitdat nicht mehr zutrifft. So kann mit den gewéhlten
Parametern der Abstand zwischen Diise und Bauplattform nicht sehr klein gewéhlt werden.
Dies ist in der Anwendung des Verfahrens durchaus iiblich, in der Simulation fiihrt es jedoch zu
starker Kompression im Kontakt mit der Platte (s. Abbildung 4.3). Das Auftrennen des Strangs
und die grofien Dichteunterschiede sind vermutlich Folgen dieser Kompression. In derselben
Simulation kann aufSerdem die der Diise vorgelagerte Flief3front nicht reproduziert werden.
Die Partikel werden lediglich kompaktiert, anstatt in Vorschubrichtung auszuweichen. Bei der

Extrusion eines einfachen Korpers aus neun Strangen (s. Abbildung 4.5) ist die Dichte in friiher
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extrudierten Strangen geringer und fallt teilweise unter den Referenzwert p,. Die Partikel schei-
nen sich voneinander zu entfernen. Auch dieses Phanomen hat keine physikalischen Griinde.
Vermutlich ist auch diese Beobachtung durch die hohe Kompressibilitdt des Fluids zu erkldren.
All diese Beobachtungen sind Hinweise darauf, dass die Schallgeschwindigkeit deutlich hoher
gewdhlt werden muss. Womoglich konnen diese unerwiinschten Effekte auch durch eine hohere
raumliche Auflésung der Simulation, also einem geringeren Partikelabstand reduziert werden,
was den Rechenaufwand ebenfalls erhoht. Weiter wére es vorteilhaft, mit physikalisch korrekten
Viskositdten rechnen zu konnen. Auch dies ist aufgrund der Limitierung des Zeitschritts nicht
praktikabel.

Das Modell ist auflerdem in seinen Moglichkeiten durch das Simulationswerkzeug ABAQUS
beschrankt. Dem Nutzer steht nur ein SPH-Schema zur Verftigung und es kénnen keine weiteren
Formulierungen implementiert werden. Es kann nur die Bauplattform, nicht aber der Partikelge-
nerator, bewegt werden. Es ist, insbesondere fiir eine geringe Viskositdt und hohe Vorschubge-
schwindigkeit, nicht auszuschliefien, dass dies einen Einfluss auf die entstehende Struktur hat.
Hinzu kommen die derzeit nicht erkldarbaren Abweichungen zwischen den vorgegebenen und
tatsdchlich angefahrenen Positionen der Bauplattform. Das Fehlen des Freiheitsgrades NT11
macht die Modellierung des Warmetibergangs sowie der Temperaturverteilung unmaoglich.
Sowohl der Warmeaustausch innerhalb des Fluids, sowie mit der Bauplattform und der weite-
ren Umgebung konnen nicht modelliert werden. Deren Einfluss ist aber entscheidend fiir die
Ergebnisse des MEX-Prozesses, da Materialwerte wie Dichte und Viskositdt temperaturabhéngig

sind.

5.2 Thermisches Modell in PYSPH

Die Ergebnisse aus Abschnitt 4.2.1 zeigen, dass die konduktive Warmeleitung durch das in
PYSPH eingefiihrte Modell mit vergleichbarer Genauigkeit wie durch das kommerzielle FEM-
Werkzeug ABAQUS abgebildet werden kann. Der konduktive Warmeiibergang zwischen zwei
Korpern wird durch den Testfall nicht abgebildet. Allerdings wird fiir solche Warmetibergange
in ABAQUS ein eigenes Kontaktmodell verwendet [106], wohingegen SPH-Partikel verschiedener
Korper tiber denselben Mechanismus Warme austauschen konnen, wie Partikel innerhalb eines
Korpers. Bei Verwendung der SPH-Methode miissen deshalb keine zusatzlichen Kontaktbedin-
gungen definiert werden. ABAQUS ist deshalb nur bedingt zur Validierung des Warmetibergangs
im Kontakt geeignet. Der Vergleich der Temperaturen unter zusitzlicher Beriicksichtigung der
Wairmestrahlung und Konvektion in Abschnitt 4.2.2 zeigt, dass diese zusétzlichen Effekte durch
das thermische Modell in PYSPH deutlich tiberschétzt werden. Eine mdgliche Erklarung hierfiir
ist, dass der in Abschnitt 3.3.5 beschriebene Algorithmus zur Oberflichenerkennung die Ober-
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flache der Partikel tiberschétzt. Der Vergleich der realen und errechneten freien Oberfldchen fiir
eine einfache Geometrie in Abbildung 3.3 bestitigt, dass die Oberflache durch den linearen Zu-
sammenhang zu A signifikant {iberschitzt wird. Da die Oberfldche linear mit dem Warmestrom
tiber den Rand zusammenhingt, hat dieser Fehler einen grofien Einfluss auf die Genauigkeit
des thermischen Modells. Die Berechnung der Oberflache sollte deshalb verbessert werden.
Durch die Betrachtung weiterer geometrisch einfacher Testfélle mit bekannten Oberflachen
kann bspw. ein empirischer Zusammenhang zwischen A und der Oberflache eines Partikels
gefunden werden, der genauer als der hier gewéhlte lineare ist. Zudem ist der implementierte
Algorithmus nicht in der Lage, geschlossene Kavititen, in denen keine Kiihlung durch Strahlung
und Konvektion stattfindet, als solche zu erkennen. Allerdings ist auch mit einer stark verbes-
serten Oberflachenberechnung zu erwarten, dass Warmestrahlung und Konvektion durch die
SPH-Methode iiberschitzt werden. In der FEM liegen Knoten auf der Oberfliche der Geometrie.
Die Temperaturwerte an diesen Knoten repréasentieren die Oberflichentemperatur. Die dufSere
Schicht Partikel eines SPH-Modells hingegen représentiert nicht die Oberfldche. Vielmehr lie-
gen die Simulationsgroen im Fluid bzw. Korper vor. Auch dies fithrt zur Uberschatzung des
Warmeaustausches mit der Umgebung, da mit einer hoheren Temperaturdifferenz gerechnet
wird. Der aus diesem Umstand resultierende Fehler ist wahrscheinlich deutlich geringer als
die ungenaue Berechnung der Oberfldche. Zur Reduktion dieses zweiten Fehlers konnte bspw.
der Temperaturgradient hinzugezogen werden, um die tatsachliche Oberflachentemperatur
anzundhern. Da die Bestimmung der Koeffizienten fiir Warmestrahlung und konvektiven Wir-
metibergang ebenfalls mit grofSer Unsicherheit verbunden ist, ist der Fehler des thermischen

Modells zunéchst akzeptabel.

5.3 Modellierung in PYSPH

Das in PYSPH implementierte MEX-Prozessmodell wird in Abschnitt 3.3 beschrieben und die Er-
gebnisse in Abschnitt 4.3 vorgestellt. Das Werkzeug enthélt bereits mehrere SPH-Formulierungen,
die mit relativ geringem Aufwand gegeneinander ausgetauscht werden kénnen. Um von den
verfligbaren expliziten Schemata ein geeignetes auszuwihlen und jeweils passende Parameter-
kombinationen zu finden, werden kurze Stringe extrudiert. Stabile Parameterkombinationen
konnen fiir das WCSPH-, AHA- und EDAC-Schema gefunden werden. Das WCSPH-Schema
ist fiir die Modellierung der MEX nur bedingt geeignet, da hier eine Haftbedingung fiir Wande
fehlt. Die Abweichungen der Dichte von der Referenzdichte sind geringer als im ABAQUS-
Modell. Allerdings werden die Partikel stark kompaktiert. Dies scheint sich wiederum nicht
wie erwartet in der berechneten Dichte widerzuspiegeln. Die Kompaktierung tritt ebenfalls im
AHA-und EDAC-Schema auf und verstarkt sich fiir hohere Viskositdten. Einzig bei Verwen-
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dung des EDAC-Schemas passt jedoch die Dichte zu den bei Betrachtung der Partikelabstinde
erwarteten Werten. Insbesondere aus diesem Grund wird das EDAC-Schema fiir die Extrusion
eines Korpers aus drei Schichten, aus je drei Strangen verwendet. Auch in dieses Modell kénnen
keine realistischen Viskositdten eingesetzt werden. Im Vergleich zum ABAQUS-Modell wird die
Viskositdat nochmals um den Faktor zehn auf = 0,1 Pas reduziert. Dies fiihrt dazu, dass die
extrudierten Strange innerhalb kurzer Zeit stark zerfliefSen. In Verbindung mit der hohen Kom-
pressibilitdt des Fluids entsteht deshalb ein Korper, der nicht der gewiinschten Gestalt entspricht
(siehe Abbildung 4.15). Das Modell ist deshalb in seiner aktuellen Form nur eingeschrankt in
der Lage, den MEX-Prozess abzubilden. Voraussetzung hierfiir ist eine SPH-Formulierung, die
die Inkompressibilitdt des Fluids gewédhrleistet, deutlich hohere Viskositdten zuldsst und gleich-
zeitig relativ grofle Zeitschritte erlaubt. Die betrachteten Schemata erfiillen diese Bedingungen

nicht hinreichend. Mit dem EDAC-Schema ist die Rechenzeit der Simulation relativ kurz.

Der in Abschnitt 3.3.5 beschriebene Algorithmus zur Oberflichenerkennung identifiziert die
meisten Partikel auch fiir die extrudierte Geometrie korrekt. Vereinzelt werden Partikel falschlich
der Oberfldche zugeordnet. Dies ist aber in Bereichen der Fall, in denen die Partikel aufgrund
der Kompaktierung ungewohnlich angeordnet sind. Moglicherweise fiihrt auch hier eine Formu-
lierung, in der die Inkompressibilitdt gewdhrleistet ist, zu Verbesserungen. Auch das thermische
Modell kann den Temperaturverlauf der Geometrie zuverldssig abbilden. Sowohl der kondukti-
ve Warmeaustausch mit der Platte als auch die Kithlung durch Konvektion und Warmestrahlung
funktionieren. Auch der Warmeaustausch zwischen den Strangen kann abgebildet werden. Dies
ist besonders fiir das erneute Aufschmelzen und Verschweiflen relevant. Da bisher keine experi-
mentellen Vergleichsdaten vorliegen, konnen nur wenige Aussagen, iiber die Genauigkeit des
errechneten Temperaturverlaufs getroffen werden. Der Abkiihlvorgang ist durch die kondukti-
ve Wiarmeleitung dominiert, was allerdings durch Anpassung des Koeffizienten h. gedndert
werden kann. Auflerdem ist die extrudierte Struktur relativ klein. In grofleren Strukturen, sind
die oberen Schichten weiter von der Bauplattform entfernt, sodass der Warmeaustausch durch
die konduktive Warmeleitung reduziert wird. Es ist anzunehmen, dass die konstante Vorschub-
geschwindigkeit der Diise einen relativ groflen Fehler im Temperaturverlauf zur Folge hat. Das
Modell beriicksichtigt nicht die Beschleunigung der Diise, die stattdessen stets mit konstanter
Geschwindigkeit bewegt wird. Dadurch ist die berechnete Zeit gegeniiber der Realitdt verkiirzt.
In einem Experiment sind deshalb bei gleicher Geometrie geringere Temperaturen zu erwarten.
Die Vernachldssigung der Beschleunigung wirkt sich auch auf die entstehende Struktur aus,
die durch die Tragheit des Fluids verformt wird. Die tatsdchliche Vorschubgeschwindigkeit
sollte deshalb in der Simulation berticksichtigt werden. Die extrudierte Geometrie besteht aus
relativ wenigen und kurzen Strangen. Sie unterscheidet sich insofern von den tiblicherweise

im MEX-Prozess entstehenden Mesostrukturen. Moglicherweise werden bei der simulierten
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Extrusion grofierer Strukturen Ergebnisse erzielt, die den Mesostrukturen in der Praxis dhnlicher

sind.

Das Modell enthilt bereits eine Gleichung zur Berechnung der scherraten- und temperaturab-
hiangigen Viskositét. Die errechneten Werte konnen aufgrund der Limitierungen der Schemata
(siehe oben) nicht in die Berechnung einfliefsen. Wird das verwendete SPH-Schema jedoch
durch eines ersetzt, dass die hohen Viskosititen abbilden kann, kann der Cross-WLF-Ansatz
eingesetzt werden. Das Materialmodell kann auflerdem um eine temperaturabhidngige Dichte
erweitert werden. Auch weitere Phdnomene, die vom Temperaturverlauf abhdngen, wie etwa

Kristallisationsvorgange, konnen mit einem erweiterten Materialmodell abgebildet werden.
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6.1 Zusammenfassung

In der vorliegenden Arbeit wird der MEX-Prozess auf Mesoebene mit der SPH-Methode abge-
bildet. Dazu werden zwei Simulationswerkzeuge, ABAQUS und PYSPH eingesetzt, in denen
jeweils ein Modell des Prozesses implementiert wird. Mit beiden Modellen kdnnen einzelne

Polymerstrange und einfache mehrschichtige Strukturen extrudiert werden.

Mit der kommerziell verfiigbaren Software ABAQUS werden mit geringem Aufwand bereits
gute Ergebnisse erzielt. Um die Rechenzeit zu beschranken, miissen jedoch eine relativ hohe
Kompressibilitit der Polymerschmelze und eine Viskositét, die um mehrere Grofienordnungen
geringer als die reale ist, akzeptiert werden. In ABAQUS steht nur eine SPH-Formulierung
zur Verfiigung, mit der die reale Viskositdt und Inkompressibilitdt nicht bei praktikablem
Rechenaufwand abzubilden sind. Bei der Extrusion einer mehrschichtigen Struktur zerfliefst der
entstehende Korper deshalb relativ schnell. Des Weiteren treten relativ hohe Dichtednderungen
auf. Hinzu kommt der eingeschrankte Funktionsumfang der Software. So muss bspw. zwingend
die Bauplattform anstatt der Diise verfahren werden. Weiter sind keine zweidimensionalen
Simulationen moglich, die beim Aufbau eines Modells schnelles Iterieren ermoglichen wiirden.
Entscheidend ist allerdings das Fehlen des fiir die Modellierung der Temperaturverteilung
unerlésslichen Freiheitsgrades NT11. Die entstehende Mesostruktur ist in hohem Mafle von den
thermischen Bedingungen abhédngig, weshalb der Nutzen des Modells ohne Berticksichtigung

der Temperatur erheblich eingeschrankt ist.

Mithilfe des Open Source Pakets PYSPH kann die MEX mit drei unterschiedlichen SPH-
Schemata modelliert werden, dem WCSPH-, AHA- und EDAC-Schema. Von den dreien
wird das EDAC-Schema als am besten geeignet identifiziert. Auch in diesem Modell ist das
Fluid stark kompressibel und es kénnen nur geringere Viskositdten eingesetzt werden als im
ABAQUS-Modell. Die extrudierte Struktur zerfliefst deshalb noch stirker und auch die Dichteun-
terschiede sind nochmals hoher. Dennoch ist PYSPH fiir die Modellierung des MEX-Prozesses

besser geeignet, da es durch den Open Source Ansatz beliebig erweiterbar ist. So ist in der Stan-
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dardversion der Software ebenfalls keine Moglichkeit vorhanden, Temperaturen zu betrachten.
In der vorliegenden Arbeit wird das Paket um diese Moglichkeit erweitert. Das thermische
Modell beriicksichtigt, konduktive Warmeleitung sowie die Warmeabgabe an die Umgebung
durch Konvektion und Strahlung. Voraussetzung dafiir ist ein ebenfalls neu implementierter
Algorithmus zur Verfolgung der freien Oberfldche. Auf Basis der Temperaturverteilung wird
die Viskositdt des Fluids nach dem Cross-WLF-Ansatz berechnet. Die berechneten Viskositdten
koénnen aus dem oben genannten Grund jedoch noch nicht in die Berechnungen mit einfliefSen.
Des Weiteren ist der Partikeleinlass, durch den der Austritt des Fluids aus der Diise modelliert
wird, modifiziert, sodass ein Verfahren in alle Raumrichtungen moglich ist. Diese Anderungen
demonstrieren die Anpassbarkeit von PYSPH, das auch grundlegende Anderungen an den vor-
handenen SPH-Formulierungen oder die Implementierung weiterer Schemata zuldsst. Aufgrund
der Anpassbarkeit und der Moglichkeit, den Code vollstandig einzusehen, ist PYSPH von den
beiden betrachteten Simulationswerkzeugen besser fiir die weitere Arbeit an der Modellierung

des MEX-Prozesses geeignet.

6.2 Ausblick

Um die Modellierung des Prozesses mit der SPH-Methode zu verbessern, ist es notwendig, ein
SPH-Schema zu finden, mit dem bei moderater Rechenzeit die Inkompressibilitit des Fluids
gewdhrleistet ist und deutlich hohere Viskositdten eingesetzt werden kdnnen. Vielversprechend
sind implizite Losungsverfahren, bei denen die Inkompressibilitdt des Fluids nicht {iber eine
Zustandsgleichung mit kiinstlicher Schallgeschwindigkeit realisiert wird. So konnten langere
Zeitschritte gewdhlt und der Rechenaufwand reduziert werden. Auch Bertevas et al. [35] wei-
sen auf die Problematik der kleinen Zeitschritte hin und schlagen ein implizites Verfahren als
moglichen Losungsansatz vor. Ist ein solches Verfahren gefunden, konnen Untersuchungen mit
hoheren Auflosungen durchgefiihrt werden und die numerischen Parameter optimiert werden.
Aufierdem konnen die Materialkennwerte temperaturabhiangig modelliert werden. Im Falle
der Viskositat ware dies durch sehr geringen Mehraufwand moglich, da das Materialgesetz
bereits implementiert ist. Der Cross-WLF-Ansatz muss jedoch erganzt werden, damit auch
Viskositéten fiir Temperaturen unterhalb dessen Giiltigkeitsbereich korrekt berechnet werden
konnen. Das Materialmodell sollte den Phaseniibergang von der Schmelze in einen glasartigen
Zustand korrekt abbilden konnen. Auch weitere Effekte wie thermische Volumendnderung
konnen berticksichtigt werden. Grundlage fiir temperaturabhdngige Materialmodellierung ist
das thermische Modell, dessen Fehler in Zukunft ebenfalls reduziert werden konnen. Dies
kann durch eine Verbesserung der Zuordnung freier Oberfliche zu A\-Werten erfolgen. Hierfiir

konnen Referenzfille bekannter Geometrie betrachtet und ausgewertet werden. Der in dieser
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Arbeit verwendete lineare Zusammenhang kann dann durch ein Polynom hoherer Ordnung
ersetzt werden. Sowohl der Temperaturverlauf als auch die entstehende Geometrie werden
zudem durch die als konstant angenommene Vorschubgeschwindigkeit der Diise beeinflusst.
Um diesen Fehler zu reduzieren, muss die Fahigkeit der Maschine zu beschleunigen, bertick-
sichtigt werden. Als Grundlage kann der mit einem Slicer erstellte G-Code dienen, der den
Pfad sowie das Geschwindigkeitsprofil enthilt. Sowohl die extrudierte Geometrie als auch die
Temperaturverteilung sollten mit Experimenten verglichen werden. So kann auch der konvekti-
ve Wirmeiibergangskoeffizient bestimmt werden. Dartiber hinaus kénnten in Zukunft auch
Faserverstarkte Kunststoffe als MEX-Werkstoffe untersucht werden. So kann die im Prozess
festgelegte Faserorientierung berechnet werden. Auf der Mesoebene konnen diskrete Fasern
nicht aufgelost werden. Mikromodelle konnen dies leisten. Von Meyer et al. [38] wird die SPH-
Methode fiir die Kunststoffmatrix in Verbindung mit einem bead-chain Model fiir diskrete Fasern
in einem solchen Mikromodell eingesetzt, allerdings nicht im Kontext der MEX. Die Ergebnisse
eines solchen Mikromodells konnen auf Mesoebene in Form eines Faserorientierungstensors

beriicksichtigt werden.

Ein verbessertes Modell des MEX-Prozesses kann zur Durchfithrung von Parameterstudien und
der Vorhersage der Mesostruktur additiv gefertigter Bauteile eingesetzt werden. Da sich die
SPH-Methode grundsétzlich auch fiir die Struktursimulation von Festkdrpern eignet, ist eine
rein simulative Charakterisierung von additiv gefertigten Strukturen denkbar, womit wiederum

Simulationen auf Bauteilebene informiert werden konnten.
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Anhang A.

Quellcode

A1 PYSPH Programm zur Modellierung der MEX

A.11 examples/fff.py

O 0 NI N U = LW N -

S G g
Ol = W N = O

16
17
18
19
20
21
22

23
24

mwmwn

import os
from pathlib import Path

import json

Fused Filament Fabrication """

from math import sgrt
import numpy as np

from
from

from
from
from
from
from

termcolor import colored
matplotlib import pyplot as plt

pysph.
pysph.
pysph.
pysph.
pysph.

base.utils import get_particle_array
fff.basic_flow_variables import ShearRate
fff.thermal_aha import ThermalAHAScheme
fff.thermal_edac import TEDACStep, ThermalEDACScheme
fff.thermal_iisph import ThermalIISPHScheme,

~— ThermalIISPHStep

from
from
from
from
from
from
from

pysph.
pysph.
pysph.
pysph.
pysph.
pysph.
pysph.

fff.thermal_tvf import ThermalTransportVelocityStep
fff.viscosity_models import Cross_WLEF_Viscosity
solver.application import Application

solver.utils import load

solver.vtk_output import main as vtk_output_main
sph.basic_equations import VelocityGradient3D
sph.bc.characteristic.simple_inlet_outlet import

— SimpleInletOutlet

from pysph.sph.integrator_step import InletOutletStep

from pysph.sph.scheme import AdamiHuAdamsScheme, TVEFScheme,
— WCSPHScheme
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25
26
27
28
29

30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69
70
71

from pysph.sph.equation import Group
from pysph.base.kernels import CubicSpline

from pysph.fff.thermal import HeatEquation, SurfaceDetection

from pysph.sph.wc.edac import EDACScheme

from pysph.fff.fff_inlet import FFFInletInfo, FFFInlet,

— FFFMoveNozzle, InletOutletStepOneStage
from pysph.fff.thermal wcsph import TWCSPHStep

from pysph.sph.wc.gtvf import GTVEFScheme, GTIVFStep

# Data about the run
DATA = {
"Outcome’ : ’“still running’

# choose unit system
UNITS = {
78I ¢ 1.0,
"SImm’ 1.0e3,
}
I_CONVERSION = UNITS[’SImm’ ]

# constants
CON = {
"T_zero’ : -=273.15,
"sigma’ 5.67e-8 /L_CONVERSION,
g’ : -9.81 *L_CONVERSION,
"R’ : 8.31 xIL_CONVERSION
}
# parameters
PARAM = {
# temperatures
"T_nozzle’ : 220.0,
"T_plate’ : 55.0,
# environment
7 9p0 : 20.0,
"p0’ : 0.0/L_CONVERSION*=*2,
"pb’ : 0.0/L_CONVERSION=*=%*2,
"pref’ : 0.0/L_CONVERSION*=*2,
# geometry
"r _nozzle’ : 0.2e-3x1L_CONVERSION,
# movement
"y_steps’ 3 2y
"z_steps’ : 2,
"nozzlespeed’ : 60.0e-3*L_CONVERSION,
# numeric parameters
"scheme’ : "EDAC’,
"hdx’ : 1.5,
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72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89
90
91
92
93
94
95
96
97
98
99
100
101
102
103
104
105
106
107
108

109

110
111
112
113
114
115
116
117

"dim’ 3 I,
"timestep_factor’ : 1.0,
"adaptive_dt’ : True,
"alpha’ : 0.0,
"beta’ 0.0,
"gamma’ : 7.0,
"delta’ : 0.1,
"r nozzle/dx’ 4,
"tdamp’ 0.0,
# IISPH
"omega’ : 0.5,
"tolerance’ s 0,01,
# booleans
"tensile_corr’ : True,
# output
"no_of_outputs’ : 100,
}
# parameters that need to be calculated from others
# numeric
PARAM['kernel’] = CubicSpline (dim=PARAM[’dim’])
PARAM[’dx’] = PARAM[’'r_nozzle’]/PARAM[’'r_nozzle/dx’]
PARAM[’h’] = PARAM[’hdx’]+«PARAM[’dx"’ ]
if PARAM[’'dim’'] == 2:
PARAM[’ shape’] = ’'square’
PARAM([’ z_steps’] = 0
else:
PARAM[’ shape’] = 'cube’
# movement
PARAM[’'x_length’] = 3.0e-3%L_CONVERSION - 2xPARAM[’r_nozzle’]
PARAM['"h_nozzle’] = 2.0«PARAM[’'r_nozzle’]
PARAM[' extrusionspeed’] = PARAM[’'nozzlespeed’]
PARAM['z_diff’] = 3xPARAM[’r_nozzle’]
PARAM['y_ diff’] = 2+«PARAM[’r_nozzle’]
PARAM[’t wait’] = 0.6+xPARAM[’'h_nozzle’]/PARAM[’ extrusionspeed’ ]
PARAM[’tf’] = PARAM['t_wait’] + \
((PARAM[’ z_steps’]+1) x (PARAM['y_steps’]+1) = (PARAM[’
— x_length’]) + \
(PARAM['y_steps’]+1) » PARAM[’ z_steps’ ]*PARAM[’z_diff
— 71 + \
PARAM[’y_steps’] » PARAM[’y diff’] \
) /PARAM [’ nozzlespeed’ ]
# material definitions
PLA = {
"name’ : "PLA’,
"rhoO’ : 1072.7/L_CONVERSION=*=*4,
7@0? g 100+PARAM[ ' nozzlespeed’], # Value =L_CONVERSION,
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119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162
163
164
165

"eta’
Inl:
"taux’:
"D1' :
"D27
"D3':
"Al'
TA27 :
"kappa’
"cp’:

"epsilon’ :

" he!

}

ALUMINIUM = {
"name’
"rhoO' :
"c0’:
"eta’:
"n’:
"taux':
"D1’ :
"D2' :
"D3’ :
"Al' :
"A27 :

"taux' :
D1’ :
"D27 :
"D3’:
"Al' :
"A2' :
"kappa’
"cp’:

"epsilon’ :

Ihcl
}
STEEL_ALLOY =

{

0.1/1L_CONVERSION=*=*2,
0.25,
100_861/L_CONVERSION=*=*2,
3.31719e9/1_CONVERSION*=*2,
373.15 + CON[’'T_zero’],
0.0 xL_CONVERSION=*=*2,
20.195,

51.0,

0.195,
2060.0%L_CONVERSION*«*2,
0.98,
100.0/1L_CONVERSION,

"Aluminium’,
2700.0/L_CONVERSION«**4,
PLA[’CO’]

PLA[' "1y

PLA[
PLA[
PLA[
PLA[
PLA[
PLA[
[
204.0,

940.0,

0.4,
100.0/L_CONVERSION,

"Iron’
7870.0/L_CONVERSION«*~*4,
PLA[’CO’]
PLAT[' "1,
PLA[ ,
PLA[ *
PLA[ ]
PLA['D2"],
PLA[ ]
PLA[ ]
PLA[ ]
81.0,

470.0,

0.4,
100.0/L_CONVERSION,
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166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176
177
178
179
180
181
182
183
184
185
186
187
188
189
190
191
192
193
194
195
196
197
198
199
200

201
202
203

204
205
206
207
208
209
210

"name’ : "Steel_Alloy’,
"rhoO’ : 7900.0/L_CONVERSION=*=*4,
@0 g PLA['cO0’],

"eta’: PLA[’eta’],

"n’: PLA['n" ],

"taux' : PLA[’taux’],

"D1’: PLA['D1"],

'D27 : PLA['D2'],

'D37 : PLA['D3'],

"Al’: PLA['ALl'],

"A2' : PLA['A2'],

"kappa’ : 14.0,

"cp’: 510.0,

"epsilon’: 0.4,

"he' : 100.0/L_CONVERSION,

# material assignment

MAT = {
"nozzle’ : PLA,
"plate’: STEEL_ALLOY,
"fluid’: PLA,

}

INLETOUTLETS = [’"nozzle’]

FLUIDS = [’/ fluid’]

SOLIDS = ['plate’]

FLUIDS_WIO = FLUIDS + INLETOUTLETS
SOLIDS_WIO = SOLIDS + INLETOUTLETS
ALL = FLUIDS + SOLIDS + INLETOUTLETS

class FFF (Application) :
""" Fused Filament Fabrication """
def initialize(self):
self.output_arrays = ['Xx y', 'z'", 'u’, 'v', 'w,
— 'm’, 'p’, 'V’', 'T’, 'al’,

4 4
14

"Lambda’, 'nu’, ’'eta’, ’shear_rate’]

self.timestep_estimates, self.min_estimated_timestep
— .estimate_timestep/()

def create_particles(self):
# set necessary properties

general_props = ['V’']

io_props = ['ioid’, ’'disp’]

inlet_mod_props = ['ref_x', 'ref y’, "ref_z']
temperature_props = ['T’, "T0", '"aT’, ’'kappa’, ’'cp’,

— Lambda’, ’'nu’, ’'eta’,
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211

212
213

214
215
216
217

218

219

220
221

222

223

224
225

226

227
228

229

230

231
232
233
234
235
236
237
238
239
240
241

242
243
244

"Ainv00’, ’'Ainv01l’, "Ainv02’, ’"Ainv1l’, ’'Ainvl12
— 7y
"Ainv22’ ]
shear_rate_props = [’'v00’, 'v10', ’'v01’, ’'v11’, ’'v02’, ’"v20
— !, 'v12’, 'v21’, 'v22',
"shear_ rate’ ]
# additional properties and constants for schemes

scheme_props = {
"WCSPH’ : ['cs', Tax', Tay’, ’'az’, ’"arho’, ’'x0', ’'yO0’,
— z0’,

fu0’, ’'v0’", 'w0’, ’'rho0O’, ’'div’, ’'dt_cfl’, '
— dt_force’],
"EDAC’ : ['cs’, Tay’, 'Tax', 'az’, 'wij’, 'pQ0’, Tap’, '
— vt’, 'uft’, ’'vg’, 'ug’, 'wif’,
"wg’, ’'u0’, ’'v0", 'wO’', ’'x0’, ’'yO0'", 'z0'],
" AHA' : ['cs’, "arho’, ’'rho0O’, ’"ul0’, ’'vO0', ’'wO’, ’"x0'
— , 'yO0’, 'z0", Tax’', Tay’, ’'az',
"wg’, 'ut’, 'vg’, 'wij’, 'ug’, ’'vi’, 'wf’,
— auhat’, ’"avhat’, ’"awhat’],
" TVE' : ['ecs’, 'uft’, 'wf’', 'vg’, 'wg', 'ug’, 'wij’, '
— vf’, ’awhat’, ’'avhat’, ’‘auhat’,
"vhat’, ’'what’, ’wvhat’, ’'vmag2’],
"GTVE' : ['ecs’, 'wij’, 'vg’, 'vE’, 'wg’, "ug’, ’'uf’,
— wf’, ’vhat’, ’'uhat’, ’'arho’,
"rhoO’, ’"what’, ’auhat’, ’awhat’, "p0’", '
— avhat’, ’'rhodiv’, ’'asigma’,
"sigma’],
"IISPH’ : ['cs’, 'uadv’, ’'vadv’, ’"wadv’, ’'rho_adv’, ’au
— ', rav’', Taw’', 'ax’', 'ay’, "az’,
rdiio’, ’dii1l’, ’dii2’, ’'dt_cfl’, ’'dt_force’
— , ’'aii’, ’'dijpj0’, ’"dijpjl’,
"dijpij2', 'p’, "p0’, ’'piter’, ’compression’

— 1,
}
scheme_cons = {
"WCSPH’ : {},
"EDAC’ : {1},
' AHA' : {},
"'TVE' {1},
"GIVE' : {},

"IISPH’ : {’tmp_comp’: [0.0, 0.0]}

# giving the thermal versions of schemes the same
— properties

thermal_ schemes = {
" TEDAC’ : ’EDAC’,
" TAHA' . "AHA',
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245 "TIISPH’: "IISPH’,
246 }
247 for thermal_scheme, scheme in thermal_schemes.items () :
248 scheme_props[thermal_ scheme] = scheme_props|[scheme]
249 scheme_cons[thermal_ scheme] = scheme_cons[scheme]
250
251 additional_props = general_props + 1o_props +
— inlet_mod_props + temperature_props + \
252 shear_rate_props + scheme_props [PARAMI[’
— scheme’ ]]
253
254 constants = scheme_cons|[PARAM[’ scheme’ ]]
255
256 # FLUID
257 # the fluid domain is initially empty
258 fluid = get_particle_array(additional_props =
— additional_props, constants=constants,
259 name='fluid’)
260
261 # NOZZLE
262 particles_outside_nozzle = []
263 # center of the nozzle should sit on x=0 and z=0 to match
<~ the refpoint
264 X, Yy = np.mgrid[-2+«PARAM[’ r_nozzle’ ]+PARAM[’'dx’]/2
265 PARAM[’'r_nozzle’]
266 PARAM["dx" ],
267
268 PARAM[’'h nozzle’ ]|4+PARAM[’'dx"1/2 :
269 PARAM[’h_nozzle’ ]+3+PARAM['dx"]:
270 PARAMI["dx"]]
271 z =0
272 if PARAM[’dim’ ]==
273 X, V, z = np.mgrid[ —-2+xPARAM[’r_nozzle’ ]+PARAM[’'dx’]/2
o .
274 PARAM[’'r_nozzle’]
275 PARAM[’dx’],
276
277 PARAM[’'h_nozzle’ ]+PARAM['dx’]/2
278 PARAM[’'h_nozzle’ ]+3*xPARAM['dx’]:
279 PARAM['dx’ ],
280
281 -2xPARAM[’'r_nozzle’ ]+PARAM[’dx"]/2
= 8
282 PARAM[' r_nozzle’]
283 PARAMI["dx"]]
284 # creating 1D arrays
285 X = x.ravel ()
286 z = z.ravel ()
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287 # find particles outside nozzle

288 for idx, x_value in enumerate(x) :

289 if np.sqgrt (x_valuexx2 + z[idx]*xx2) - PARAM[’

< r nozzle’] > PARAM[’dx"]1/1000:

290 particles_outside_nozzle.append (idx)

291

292 v =-np.ones_like (x) *xPARAM[’ extrusionspeed’ ]

293 h = np.ones_like (x) *PARAM[’dx’ ] *PARAM[’ hdx’ ]

294 m = np.ones_like (x) *PARAM[’dx’ ] **PARAM[’dim’ ] «MAT [’
— nozzle’][’rho0’]

295 rho = np.ones_like (x)*MAT['nozzle’ ][’ rho0’]

296 T = np.ones_like (x) *PARAM[’'T_nozzle’]

297 kappa = np.ones_like (x)*MAT['nozzle’] [’ kappa’]

298 cp = np.ones_like (x) *MAT['nozzle’]['cp’]

299 \Y = np.ones_like (x)/ (PARAM[’dx’ ]*+*PARAM['dim’]) #
— pysph uses the inverse volume

300 nozzle = get_particle_array(additional_props =
— additional_props, constants=constants,

301 name='nozzle’, x=x, y=y, z=z, v=v, h=h, m=m, rho=rho, T=T,
— kappa=kappa, cp=cp, V=V)

302

303 # delete outside particles

304 nozzle.remove_particles (particles_outside_nozzle)

305

306 # PLATE

307 X, y = np.mgrid[-5.0«PARAM[’ r_nozzle’]

308 PARAM[' x_length’ ]+5.0«PARAM[’ r_nozzle’]

309 PARAM["dx" ],

310

311 -2 .5*xPARAM [’ dx' ]

312 0 :

313 PARAM[’dx’]]

314 z =0

315 if PARAM[’dim’] == 3:

316 X, y, z = np.mgrid[ -5.0«PARAM[’r_nozzle’]

317 PARAM[’'x_length’ ]+5.0+xPARAM[’

— r nozzle’]

318 PARAM[’dx’ ],

319

320 -2 .5#PARAM[’ dx’ ]

321 0 :

322 PARAM[’dx’ ],

323

324 -3.0PARAM[’ r_nozzle’]

325 PARAM[' z_steps’ ] *PARAM[' z_diff’

— ]+4.0+«PARAM[’'r_nozzle’]
326 PARAMI["dx"]]
327 h = np.ones_like (x) *PARAM[’ dx’ ] *xPARAM[' hdx’ ]
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328

329
330
331
332
333

334
335

336

337
338
339
340
341
342
343
344
345
346
347

348

349

350

351
352

353
354
355
356
357
358
359

360
361

m = np.ones_like (x) *PARAM[’dx’ ] **PARAM[' dim’” ] *xMAT[’
— plate’]["rho0’]

rho = np.ones_like (x) *MAT["plate’ ][’ rho0’]

T = np.ones_like (x) *PARAM[’' T_plate’]

kappa = np.ones_like (x)*MAT['plate’ ][’ kappa’]

cp = np.ones_like (x)*MAT[ ' plate’ ][’ cp’]

\ = np.ones_like (x)/ (PARAM['dx’ ] **PARAM['dim’]) #
— pysph uses the inverse volume

plate = get_particle_array(additional_ props =
— additional_props, constants=constants,

name='"plate’, x=x, y=y, z=z, h=h, m=m, rho=rho, T=T, kappa=
— kappa, cp=cp, V=V)

particles = [nozzle, fluid, plate]

for array in particles:
array.set_output_arrays(self.output_arrays)

return particles

def create_scheme (self) :
if PARAM[’ scheme’] == ’"EDAC’:
scheme = EDACScheme (FLUIDS, SOLIDS, dim=PARAM[’'dim’],
— rhoO=MAT[’ fluid’] [’ rhoQ0’],
cO=MAT [’ fluid’]["c0’], nu=MAT[’fluid’][’eta’]/MAT[’
< fluid’]1[’rho0’], gy=CON[’g’'],
h=PARAM[’ hdx’ ] *PARAM['dx’"], edac_alpha=0.5, alpha=
— PARAM[’alpha’], bgl=False,
clamp_p=True, inlet_outlet_manager=self.iom,
< inviscid_solids=None)

extra_steppers = {’nozzle’: InletOutletStep(), ’'plate’:
— TEDACStep(),
"fluid’: TEDACStep () }

elif PARAM|[’ scheme’] == ’'TEDAC’:
scheme = ThermalEDACScheme (FLUIDS, SOLIDS, dim=PARAMI[’
— dim’], rhoO=MAT[’fluid’][’rho0’'],
cO=MAT [’ fluid’]1[’c0’], nu=MAT[’ fluid’][’eta’]/MAT[’
— fluid’][’rho0’], gy=CON['g’'],
h=PARAM[’ hdx’ ] *PARAM[’dx’ ], edac_alpha=0.5, alpha=
— PARAM[’alpha’], bgl=False,
clamp_p=True, inlet_outlet_manager=self.iom,
< inviscid_solids=None)

extra_steppers = {’nozzle’: InletOutletStep(), ’'plate’:
<~ TEDACStep(),
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363
364
365

366
367
368

369
370
371

372
373
374
375

376
377
378

379
380
381

382
383
384
385

386

387

388
389
390
391
392

393
394
395
396

397

"fluid’ : TEDACStep ()}

elif PARAM[’ scheme’] == "AHA’:

scheme = AdamiHuAdamsScheme (fluids=FLUIDS, solids=
<% SOLIDS, dim=PARAM[’dim’],
rho0=MAT [’ fluid’ ][’ rho0’"], cO=MAT[’fluid’]['c0’],
nu=MAT [’ fluid’]["eta’ ]/MAT[’ fluid’ ][’ rho0’],
hO = PARAM[’hdx’]+«PARAM[’dx’], gy=CON[’g’], pO=

<~ PARAM[’'p0’], gamma=PARAM[’gamma’],

tdamp=PARAM[’ tdamp’], alpha=PARAM[’alpha’]

)

extra_steppers = {’'nozzle’: InletOutletStep(), ’'plate’:
— TWCSPHStep (),

"fluid’: TWCSPHStep ()}

elif PARAM[’ scheme’] == ’TAHA':

scheme = ThermalAHAScheme (fluids=FLUIDS, so0lids=SOLIDS,

< dim=PARAM[’dim’],

rho0O=MAT [’ fluid’ ][’ rho0"], cO=MAT[’ fluid’"]1["cO0"],
nu=MAT [’ fluid’]["eta’ ]/MAT[’ fluid’ ][’ rho0’],
h0 = PARAM[’hdx’ ]*PARAM['dx"], gy=CON[’'g’], pO=
<~ PARAM['p0’], gamma=PARAM[’gamma’],

tdamp=PARAM[’ tdamp’], alpha=PARAM[’alpha’]
)
extra_steppers = {’nozzle’: InletOutletStep(), ’'plate’:

— TWCSPHStep (),

"fluid’: TWCSPHStep () }

elif PARAM[’ scheme’] == 'WCSPH’:
scheme = WCSPHScheme (fluids=FLUIDS, s0lids=SOLIDS, dim=

< PARAM[’dim’],

rhoO0O=MAT [’ fluid’ ] [’ rho0’], cO=MATI[’ fluid’][’'c0’'],
< hO0=PARAM[’ hdx’ ]+*PARAM[’dx’"],

hdx=PARAM['hdx’], gamma=PARAM[’gamma’], gy=CON[’'g’
— ], delta=PARAM[’delta’],

nu=MAT [’ fluid’ ] [’eta’]/MAT[’ fluid’ ][’ rho0’],

tensile correction=PARAM|[’tensile corr’]

)

extra_steppers = {’nozzle’: InletOutletStep(), ’'plate’:
— TWCSPHStep (),
"fluid’: TWCSPHStep () }

elif PARAM[’ scheme’] == 'TVF':
scheme = TVFScheme (fluids=FLUIDS, s0lids=SOLIDS, dim=
— PARAM[’dim’],
rhoO=MAT [’ fluid’ ] [/ rho0’], cO=MAT[’ fluid’][’'c0’'],
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398

399

400
401
402
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405
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408
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411
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413

414
415
416
417

418

419
420
421

422
423
424

425
426

427
428

429
430

nu=MAT [’ fluid’]["eta’ ]/MAT[’ fluid’ ][’ rho0’], pPO=PARAM[’

— p0’'17],
pb=PARAM[’pb’ ], hO=PARAM[’hdx’]+PARAM[’dx’], gy=CON[’g’
- 1,

alpha=PARAM["alpha’], tdamp=PARAM[’tdamp’ ]
)

extra_steppers = {’'nozzle’: InletOutletStep(), ’'plate’:
< ThermalTransportVelocityStep (),
"fluid’ : ThermalTransportVelocityStep
— ()}

elif PARAM[’ scheme’] == "GTVFE':

scheme = GTVFScheme (fluids=FLUIDS, so0lids=SOLIDS, dim=
— PARAM[’dim’],

rhoO0=MAT [’ fluid’ ][’ rho0"], cO=MAT[’fluid’]1[’c0"],

nu=MAT [’ fluid’][’eta’]/MAT[’ fluid’ ][’ rho0’], hO=PARAMI[’
— hdx’ ]+*PARAM['dx'],

pref=PARAM|['pref’], gy=CON[’'g’], b=1l, alpha=PARAM[’
<— alpha’]

extra_steppers = {’nozzle’: InletOutletStep(), ’'plate’:
— GTVFStep (),
"fluid’: GTIVFEStep()}

elif PARAM[’ scheme’] == "TIISPH’:
scheme = ThermalIISPHScheme (fluids=FLUIDS, solids=
<~ SOLIDS_WIO, dim=PARAM[’dim’],
rho0=MAT [’/ fluid’ ] [’ rho0’], nu=MAT[’ fluid’][’eta’]/MATI[’
— fluid’ ][’ rho0’], gy=CON['g’],
omega=PARAM[’ omega’], tolerance=PARAM[’tolerance’])

extra_steppers = {'nozzle’: InletOutletStepOneStage (),
— ’'plate’: ThermalIISPHStep(),
"fluid’: ThermalIISPHStep() }

PARAM[’dt’] = PARAM[’timestep_factor’]x*self.
— min_estimated_timestep

# only use the adaptive timestep after the waittime for
<+ schemes that support it
if PARAM[’ scheme’] == 'TIISPH’':
kwargs = dict (tf=PARAM[’'tf’], kernel=PARAM[’'kernel’],
— dt=PARAM[’dt’],
adaptive_timestep=PARAM[’ adaptive_dt’],
adaptive_timestep_critical_time=PARAM[’t_wait’
— 1)
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440
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451
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456
457
458
459

460
461
462
463
464
465

466
467

else:
kwargs = dict (t£f=PARAM[’'tf’], kernel=PARAM[’'kernel’],
— dt=PARAM[’dt’],
adaptive_timestep=PARAM[’ adaptive_dt’])

# create list with times for outputs
outputs_at = np.arange (PARAM[’'tf’]/PARAM|[’'no_of_outputs’],
— PARAM[’'tf’],
PARAM[’'tf’]/PARAM[' no_of_outputs’]).
— tolist ()

# pass everything to the solver (maybe this is uneccessary
— ?)
scheme.configure_solver (output_at_times=outputs_at, pfreg=1
— el2,
extra_steppers=extra_steppers, *=*
— kwargs)

# create the inlet outlet manager
# the IISPH scheme only has one step integration
self.iom = self._create_inlet_outlet_manager ()
if PARAM[’ scheme’] == ’'TIISPH’':
self.iom.active_stages = [1]
else:
self.iom.active_stages = [2]
self.iom.setup_iom (dim=PARAM[’dim’], kernel=scheme.solver.
<— kernel)
self.iom.update_dx (dx=PARAM[’'dx’1])

return scheme

create_equations (self) :

equations = self.scheme.get_equations ()
g 0, g_1, g 2 = ([] for i in range(3))
g_0.append (

FFFMoveNozzle (dest="nozzle’, sources=None, t_wait=PARAM
— ["t_wait’],
x_length=PARAM['x_length’], y_diff=PARAM[’'y_diff’],
— z_diff=PARAM[’z_diff’],
y_steps=PARAM|['vy_steps’], z_steps=PARAM[’'z_steps’],
— h_start=PARAM[’h_nozzle’],
nozzlespeed=PARAM['nozzlespeed’ ], extrusionspeed=PARAM
— ’'extrusionspeed’])
)
for fluid in FLUIDS:
g_0.extend ([
SurfaceDetection (dest=fluid, sources=ALL),
VelocityGradient3D (dest=fluid, sources=ALL)

Seite xxxvi



A.1 PYSPH Programm zur Modellierung der MEX

468
469
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471
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473
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475
476
477
478
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483
484
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488

489
490
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492
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495
496
497
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499
500
501
502
503
504
505
506
507
508

1)
g_l.extend ([
HeatEquation (dest=fluid, sources=ALL, epsilon=MAT|
— fluid] [’'epsilon’],
sigma=CON|[’sigma’], hc=MAT[fluid][’hc’], T_env=
— PARAM['T’], T_zero=CON[’'T_zero’],
shape=PARAM[’ shape’ ]
) 4
ShearRate (dest=fluid, sources=None),

1)

for destination in ALL:
g_2.extend ([
Cross_WLF_Viscosity(dest=destination, sources=None,
— rhoO=MAT[’ fluid’ ][’ rho0’],
n=MAT [’ fluid’][’'n’], tau_star=MAT[’ fluid’][’'taux’],
— DI1=MAT[’ fluid’][’D1’"],
D2=MAT ([’ fluid’][’D2"], D3=MAT[’fluid’][’'D3’], Al=
— MAT[’ fluid’][’Al"],
A2=MAT [’ fluid’]["A2"], use_limits=False, nu_min
— =0.0, nu_max=40.0,
corrector=1.0 # 5.0e-5
)
1)

if PARAM[’ scheme’] == ’'GTIVE':
print (' FFF specific equations (surface detection,
— temperature and nozzle movement)’\
" are not implemented!’)
else:
equations.insert (0, Group(g_0))
equations.insert (1, Group(g_1))
equations.insert (2, Group(g_2))

return equations

def _create_inlet_outlet_manager (self) :
inlet_info = FFFInletInfo(
pa_name='nozzle’, normal=[0.0,1.0,0.07,
refpoint=[0.0,PARAM["h_nozzle’],0.07,
has_ghost=False, update_cls=FFFInlet,
flowspeed=PARAM[’' extrusionspeed’ ]

iom = SimpleInletOutlet (
fluid_arrays=FLUIDS, inletinfo=[inlet_info],
outletinfo=1[]
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549

def

def

def

def

return iom

create_inlet_outlet (self, particle_arrays):
iom = self.iom
return iom.get_inlet_outlet (particle_arrays)

estimate_timestep (self) :

"""estimating the timestep according to the criteria from
— Meyer et al. "Parameter

Identification of Fiber Orientation Models Based on Direct
< Fiber Simulation with Smoothed

Particle Hydrodynamics" (2020)

(eta from the paper must be replaced with nu)
mmwn

timestep_estimates = {

"compressibility’ : 0.4%PARAM[’dx"]/(1.1+«MAT[’ fluid’ ][’ cO
— 1),

"viscosity’ : 0.125%PARAM[/dx’ ]**x2*MAT [’ f1luid’ 1 [’
— rhoO’]/MAT[’ fluid’][’eta’],

"gravity’ : 0.25+sqrt (PARAM[’/dx"]/-CON["g’]),

}

min_key = min(timestep_estimates, key=timestep_estimates.
— get)

min_dt = timestep_estimates[min_key]

print (' The estimated timesteps are:’)

for key, item in timestep_estimates.items() :
print (£’ {key}: {item:.2e}’)

print (' The timestep is determined by’, colored(f’ {min_key}’
— , 'yellow’),

f’and estimated to be {min_dt:.2e}.’)

return timestep_estimates, min_dt

clear_directory(self) :
""" Deletes old simulation results still in the folder
— before the run.
for file in os.listdir(self.output_dir):
filepath = os.path.join(self.output_dir, file)
if os.path.isfile(filepath):
os.remove (os.path.join(self.output_dir, file))

post_process (self, info_fname_or_directory) :
# extract values for pp
self.extract_values ()

# self.print_last_field()
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550 self.plot_last_frame ()

551 # convert hdf files to vtk

552 vtk_output_main (argv=[’fff_output’])

553

554 def print_last_field(self):

555 """orints a field to the console after the last step

556 e

557 last_output = self.output_files[-1]

558 data = load(last_output)

559 pa = data[’arrays’][’plate’]

560 print (pa.nu)

561

562 def write_parameters(self):

563 """writes the PARAM dictionary to a json in the output
— folder

564 o

565 # converting object data to strings where necessary

566 param = PARAM

567 param[’kernel’] = type(PARAM[’'kernel’])._ name_

568

569 # filenames and data

570 file_names = [’parameters’, ’fluid_material’,’
— plate_material’, ’constants’,

571 "timestep_estimates’, ’‘outputs’, ’‘data’]

572 dictionaries = [param, MAT[’fluid’], MAT[’plate’], CON,
— self.timestep_estimates,

573 self.output_arrays, DATA]

574

575 # create directory

576 folder = "10_dicts"

577 directory = os.path.join(self.output_dir, folder)

578 if not os.path.exists(directory):

579 os.makedirs (directory)

580

581 # writing the parameters as JSON files

582 for (file_name, dictionary) in zip(file_names, dictionaries
— )

583 file_path = os.path.join(directory, f"{file_name}.json"

= )

584 with open(file_path, 'w’, encoding="utf-8’) as txt:

585 json.dump (dictionary, fp=txt, indent=2)

586

587 def plot_last_frame(self):

588 """plots and saves the last timestep

589 mwn

590 # create directory

591 folder = "fff_ FErgebnisse/10_plots"
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592 directory = os.path.join(Path(self.output_dir) .parent.
— absolute (), folder)

593 if not os.path.exists(directory):

594 os.makedirs (directory)

595

596 # load output

597 last_output = self.output_files[-1]

598 data = load(last_output)

599 fluid_array = data[’arrays’ ][’ fluid’]

600 plate_array = data[’arrays’][’'plate’]

601 nozzle_array = data[’arrays’][’nozzle’]

602 tf = data[’solver_data’][’'t’]

603

604 # create plot

605 for array in [fluid_array, plate_array, nozzle_array]:

606 plt.scatter (array.x, array.y, marker=’'.’,

607 c=array.rho, cmap=’Reds’)

608 plt.gca() .set_aspect ("equal’, adjustable="box’)

609 plt.ylim(-0.2, PARAM[’'y_diff’]+PARAM[’y_steps’]+1.5)

610 plt.x1lim(-1.0, PARAM[’x_length’]+1.5)

611 plt.title(f"Particles at {round(tf, 5)} s")

612 plt.xlabel ("x")

613 plt.ylabel ('y’)

614 rho0 = MAT[’ fluid’ ][’ rho0’]

615 plt.colorbar (ticks=[0.95xrho0, rhoO, 1.05%xrho0])

616

617 # save plot

618 fig = os.path.join(directory, (

619 f"fff {PARAM[’ scheme’]}_eta {MAT[’fluid’] [’

— eta’]:.le}"\
620 f" cO_{MAT[’ fluid’]["c0’]}_dx_{PARAM[’'dx
— 1 4f1"\

621 f"_dim_ {PARAM[’'dim’]}.png"))

622 plt.savefig(fig, dpi=300)

623 print (f"Figure written to {fig}.")

624

625 def extract_values (self) :

626 """extracts values needed vor postprocssing and writes them
<~ to the DATA dictionary

627 mn

628 # load last output

629 last_output = self.output_files[-1]

630 data = load(last_output)

631 fluid_array = datal[’arrays’ ][’ fluid’]

632 # rho

633 DATA[’rho_min’] = min(fluid_array.rho)

634 DATA[’rho_max’] = max(fluid_array.rho)

635 # T
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636
637
638
639
640
641
642
643
644
645
646
647
648
649
650
651
652
653
654
655
656
657
658
659
660
661
662

663
664
665
666
667
668

DATA[’T_min’] = min(fluid_array.T)
DATA[’T_max’] = max(fluid_array.T)

# aT

DATA[’aT_min’] = min(fluid_array.aT)

DATA[’aT_max’] = max(fluid_array.aT)

# running the program

if  name == '_ _main_ ’:

# create app

app = FFF ()

# write parameters to be sure to have them

app.write_parameters ()

# delete files from last run from WD run app
try:
app.clear_directory ()
app.run ()
DATA[’Outcome’] = ’"successfull’
print (colored (’Run successfull’, ’'green’))
except RuntimeError:
print (colored (' Runtime Error’, ’red’))
DATA[’OQutcome’] = ’"runtime error’
except KeyboardInterrupt:
print (colored (’Run was aborted.’, ’'red’))
DATA[’Outcome’] = 'interrupted’
except Exception:
print (colored (’Run did not finish due to an unknown
— exception.’, ’'red’))
DATA[’Outcome’] = ’'failed’

# post processing

app.post_process (app.info_filename)

# write parameters again to reflect changes
app.write_parameters ()

A.2 Modifikationen und Erweiterungen fiir PYSPH

A.2.1 fff/basic_flow_variables.py

N QU1 = W N =

""" calculate some additional basic variables

mwmwmn

from math import sgrt

from pysph.sph.equation import Equation
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7 |from pysph.fff.matrix_operations import

— double_contraction_sym3x3_with_self

9 |class ShearRate (Equation) :

10 def

11
12

13 def

14

15
16
17
18
19
20
21
22
23
24

25
26
27
28
29
30
31
32
33

34

_get_helpers_(self):
return[double_contraction_sym3x3_with_self]

initialize(self, d_idx, d_shear_rate,

d_v00, d_v01, d_wv10, d_v11l, d_v02, d_v20, d_vl1l2,
— d_v22):

# calculate the symmetric strain rate tensor,

d_v21,

# which is the symmetric part of the velocity gradient

D00 = d_v00[d_idx]
D01 = d_v01l[d_idx]+d_v10[d_idx] /2
D11 = d_v11l[d_idx]
D02 = d_v02[d_idx]+d_v20[d_idx] /2
D12 = d_vl12[d_idx]+d_v21[d_idx] /2
D22 = d_v22[d_idx]

# calculate the diagonal components of the spehric part of

— D
D_spheric = (D00+D11+D22) /3

# calculate changed components for deviatoric part of D

D_dev00 = D00 - D_spheric
D _devll D11 - D_spheric
D_dev22 D22 - D_spheric

# the shear rate is sqgrt (2+«D’:D’)
d_shear_rate[d_idx] = sqrt (2«
< double_contraction_sym3x3_with_self (
AQO=D_dev00, A01=D01, All=D_devll, A02=D02,
— A22=D_dev22))

A.2.2 fff/tff inlet.py

nmnan

B~ W NN -

nwmmwn

o U1

7 |from pysph.sph.bc.inlet_outlet_manager import InletBase,

—

4

FFF Inlet

InletInfo

8 |from pysph.sph.equation import Equation
9 |from pysph.sph.integrator_step import IntegratorStep

10

A12=D12,

modififactions to the inlet that uses the modified IOEvaluate
<— equation

IOEvaluate
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11
12

13
14

15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25

26
27
28
29
30
31
32
33
34
35

36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49

50

51
52

class FFFInlet (InletBase) :

"""modification of Inlet to use FFFIOEvaluate instead of

~— IOEvaluate"""
def _create_io_eval (self):

""'"Evaluator to assign ioid to particles leaving a domain
ey mmu
if self.io_eval is None:
from pysph.sph.equation import Group
from pysph.tools.sph_evaluator import SPHEvaluator
i_name = self.inlet_pa.name

f_name = self.dest_pa.name

eqns = []

egns.append (Group (equations=[
FFFIOEvaluate (

i_name, [], x=self.x, y=self.y, z=self.z,

xn=self.xn, yn=self.yn, zn=self.zn,

maxdist=self.length, flowspeed=self.inletinfo.
— flowspeed) ],

real=False, update_nnps=False))

eqgns.append (Group (equations=][
IOEvaluate (
f_name, [], x=self.x, y=self.y, z=self.z,
xn=self.xn, yn=self.yn, zn=self.zn)],
real=False, update_nnps=False))

if self.gpu:
from pysph.base.gpu_nnps import ZOrderGPUNNPS as
— NNPS
else:
from pysph.base.nnps import LinkedListNNPS as NNPS

arrays = [self.inlet_pal] + [self.dest_pa]
io_eval = SPHEvaluator (
arrays=arrays, equations=eqns, dim=self.dim,
kernel=self.kernel, nnps_factory=NNPS)
return io_eval
else:
return self.io_eval

class FFFInletInfo(InletInfo) :
This class has additional parameters to allow the inlet to move
<~ 1in the
direction of the outflow. Otherwise it’s the same as "InletInfo
(% 11

nwmmwn

def _ init_ (self, pa_name, normal, refpoint, has_ghost=True,
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53
54
55
56
57

58

59
60
61
62
63
64
65
66
67
68

69

70
71
72
73
74

75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85
86
87
88
89
90
91

92
93
94

update_cls=None, equations=None, umax=1.0,
props_to_copy=None, flowspeed=0.0, timestep=0.0) :

super().__init__ (pa_name=pa_name, normal=normal,
refpoint=refpoint, has_ghost=has_ghost, update_cls=
— update_cls,
equations=equations, umax=umax, props_to_copy=
— props_to_copy)

self.flowspeed = flowspeed
self.timestep = timestep

class FFFIOEvaluate (IOEvaluate) :

mwmwmnw

a modification of IOEvaluate to move the refpoint of the inlet
nmnon

# adding an additional argument for the flowspeed

def _ init__ (self, dest, sources, x, y, Z, Xn, yn, zn, maxdist
— =1000, flowspeed=0.0):
super().__init__ (dest, sources, x, y, 2z, Xn, yn, zn,

— maxdist)
self.flowspeed = flowspeed

# adding reduce function to calculate new refpoint
# for some reason the parameters cannot be overridden in
— py_initialize

def reduce(self, dst, t, dt):

# components of the flowspeed

flow_x = self.flowspeed*self.xn
self.flowspeedxself.yn
self.flowspeed*self.zn

flow_y

flow_z

# speed of the inlet particles
u = dst.ul0]
v = dst.v[0]
w = dst.w[O0]

# calculate new inlet refpoint
self.x += (utflow_x) *xdt
self.y += (v+flow_y) xdt
self.z += (w+flow_z) *dt

# write the refpoint to the arrays for use in other
— equations

dst.ref_x[:] = self.x
dst.ref_y[:] = self.y
dst.ref_z[:] = self.z
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95

96

97

98

99
100
101
102
103
104
105
106
107
108
109
110
111
112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125

126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140

class FFFMoveNozzle (Equation) :
"""yxmoves nozzle for fff patternxx"""
def _ init_ (self, dest, sources, t_wait=0.1,
x_length=1.0, y_diff=1.0, z_diff=1.0,
y_steps=0, z_steps=0, h_start=1.0,
nozzlespeed=0.0, extrusionspeed=0.0):

self
self

.t_wait=t_wait

.x_length =

x_length

self.
self.
self.
self.
self.
self.
self.
self.

self.
self.
self.
self.
self.

y_diff
z_diff
y_diff
y_steps
z_steps
h start
nozzles
extrusi

move =
x_dir =

z_dir

o

row =

level

= y diff

z_diff

= y_diff

= y_steps

= z_steps

h start

peed = nozzlespeed
onspeed = extrusionspeed

"wait’
1
1

self.u = 0.0
self.v
self.w

—-self.extrusionspeed
0.0

super().__init__ (dest, sources)

def reduce(self, dst,

mman

t, dt):
calculate velocity components and write them to the
— inlet array
# dont move for specified amount of time
if self.move == 'wait’:
if t < self.t_wait:
self.u = 0.0
else:
# start in x—-direction
self.move = ’'x’

self.u = self.nozzlespeedxself.x_dir

elif self.move == "x':
# go in x-direction until either end is reached
if 0.0 < dst.ref x[0] < self.x_length:

self.u = self.nozzlespeedxself.x_dir

# on the last row:
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141

142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161

162
163
164
165
166
167
168
169
170
171
172
173
174
175
176
177

178

179
180
181
182
183
184

elif (self.row==0 and self.z_dir==-1) or (self.row==
— self.z_steps and self.z_dir==1):
# stop x-movement, go in y-direction
self.u = 0.0
self.move = "y’
self.v = self.nozzlespeed - self.extrusionspeed
# invert x_dir and y_dir
self.x _dir x= -1
self.z_dir = -1
# on any other row:
else:
# stop x-movement, go in z-direction
self.u = 0.0
self.move = 'z’
self.w = self.nozzlespeedxself.z_dir
# invert x_dir
self.x _dir x= -1

elif self.move == "y’
# go in y-direction until reaching the next level
if dst.ref_y[0] < (self.level+l)*self.y diff+self.
— h_start:
self.v = self.nozzlespeed - self.extrusionspeed
# 1f there is another level to print
elif self.level<self.y_ steps:
# stop y-movement, go in x-direction

self.v = —-self.extrusionspeed
self.move = ’"x’
self.u = self.nozzlespeedxself.x_dir

# change level-counter
self.level += 1

# stop when done

else:
self.v = 0

elif self.move == "z':
# go in z-direction until reaching the next row
if (self.row < dst.ref_ z[0]/self.z_diff < (self.row+
— self.z_dir) and self.z_dir==
or (self.row+self.z dir) < dst.ref z[0]/self.z diff <
— self.row and self.z_dir==-1):
self.w = self.nozzlespeedxself.z_dir
else:
# change row-counter
self.row += self.z_dir
# stop z-movement, go in x-direction
self.w = 0.0
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185
186
187
188
189
190
191
192
193
194
195

196
197
198
199
200
201

self.move = ’'x’
self.u = self.nozzlespeedxself.x_dir

# set velocities to determined wvalues
# print (f'u: {self.u}, v: {self.v}, w: {self.w}’)

dst.ul[:] = self.u
dst.v[:] = self.v
dst.w[:] = self.w

class InletOutletStepOneStage (IntegratorStep) :
""UA trivial integrator for the inlet/outlet particles that
— uses only one stage

nmmwn

def stagel (self, d_idx, d_x, d.vy, d_z, d_u, d.v, d_w, dt):
d_x[d_idx] += dt » d_u[d_idx]
d_y[d_idx] += dt » d_v[d_idx]
d_z[d_idx] += dt * d_w[d_idx]

A.2.3 fff/ttf solver.py

O 0 N O Ul = W N

10

11
12

13
14

15

16

17
18

""" 3 modified solver that does not use adaptive timestep until the
— wailt time is over

nmmun

# PySPH imports

from pysph.solver.solver import Solver

class FFFSolver (Solver) :
"""Base class for all PySPH Solvers
wnn
def _ init__ (self, dim=2, integrator=None, kernel=None, n_damp
— =0, tf=1.0, dt=le-3,
adaptive_timestep=False, cfl=0.3, output_at_times
— =(), fixed_h=False,
adaptive_timestep_critical_time=0.0, =xxkwargs):
""" modified constructer to pass on the adaptive timestep
— waittime
wnn
self.adaptive_timestep_critical_time =
— adaptive_timestep_critical_time
super().__init_ (dim=dim, integrator=integrator, kernel=
<~ kernel, n_damp=n_damp, tf=tf, dt=dt,
adaptive_timestep=adaptive_timestep, cfl=cfl,
— output_at_times=output_at_times,
fixed_h=fixed_h, =x*kwargs)
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19 #
> R EH A A A R A
%
20 # Non-public interface.
21 #
> R EH A A
N
22 def _compute_timestep(self):
23 """ modified to not use the adaptive timestep close to the
— specified time
24 mwn
25 undamped_dt = self._get_undamped_timestep ()
26 if self.adaptive_timestep:
27 # locally stable time step
28 dt = self.integrator.compute_time_step (undamped_dt,
— self.cfl)
29
30 # set the globally stable time step across all
— processors
31 if self.in_parallel:
32 if dt is None:
33 # For some reason this processor does not have
— an adaptive
34 # timestep constraint so we set it to a large
— number so the
35 # timestep is determined by the other
< processors.
36 dt = 1e20
37 dt = self.pm.update_time_steps (dt)
38 else:
39 if dt is None:
40 dt = undamped_dt
41
42 # 1f t i1s under the critical time, use the estimated
— timestep
43 if self.t < l.1lxself.adaptive_timestep_critical_time:
44 dt = undamped_dt
45
46 else:
47 dt = undamped_dt
48
49 return dt

A.24 fff/matrix_operations.py

1 """ helper functions to perform matrix operations
2 mnan
3
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a1

10

11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48

from math import sqgrt, cos, acos, pi as M_PI

def double_contraction_sym3x3_with_ self (A00=0.0, A01=0.0, Al1l1=0.0,
— A02=0.0, Al1l2=0.0, A22=0.0):
r""" a helper function that calculates the double contraction
— for a
symmetric 3x3 matrix with itself
return A00xA00 + 2xA01+A01 + AllxAll + 2xA02+xA02 + 2xA12xA12 +
— A22%A22

def smallest_eigenvalue_sym(
m_00=0.0, m_01=0.0, m_02=0.0,
m_11=0.0, m_12=0.0,
m_22=0.0):
r"""xxa helper function that calculates the smallest eigenvalue
of 2x2 and 3x3 symmetric matricesxx"""

# 2D case

if m 02==m_12==m_22==0.0:
# determinant and trace of 2x2 matrix
trace = m_00 + m_11
det = m_00+m_11 - m_O01l*%2
# eigenvalues for 2x2 matrix
eig_0 = (trace + sqgrt(tracexx2 - 4xdet)) /2
eig_1 = (trace — sqgrt (tracexx2 — 4xdet)) /2

return min(eig_0, eig_1)

# 3D case
# determinant and trace of 3x3 matrix
det = m_00x(m_11l*m_22-m 12%%2)\

- m 0l%x(m_O0lxm 22-m_12xm_02)\

+ m_02* (m_O0l*m_12-m 11+m_02)
trace = m_00 + m_11 + m_22

p_.l = m 01xx2 + m_02x%2 + m_12%x%2

if p_1 == 0.0: # check wether the matrix is diagonal
eig_0 = m_00
eig_ 1l = m 11
eig 2 = m_22
else: # code if it’s not diagonal
g = trace/3
p.2 = (m_00 — g)**2 + (m_11 - g)»*x2 + (m_22 — q)**x2 + 2%p_1
p = sqrt(p_2/6)
# B = (1/p) x (A - g=*I)
b_00 = 1/p * (m_00 - q)
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49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66

b_11 = 1/p » (m_11 - q)
b 22 = 1/p » (m_22 - q)
det_b = b_00%x(b_11lxb_22-m_12+m_12)\
- m 01x(m _O0lxb _22-m 12*m_02)\
+ m_02% (m_O0l*m_12-b_11+%m_02)
r = det_b/2
if r <= -1.0:

phi = M_PI/3
elif r >= 1.0:

phi = 0.0
else:

phi = acos(r)/3

eig 0 = g + 2%p=*cos (phi)
eig_2 q + 2*p=*cos (phi + (2+xM_PI/3))
eig_1 trace - eig_0 - eig_2

return min(eig_0, eig_1l, eig_2)

A.2.5 fff/thermal_aha.py

> W

O G0 g O O1

10

11

12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22

"""modifications to the AHA scheme to use temperature dependent

— materials
mwmmn

from pysph.fff.thermal edac import FFFMomentumEquationViscosity,
<~ FFFSolidWallNoSlipBC
from pysph.sph.basic_equations import XSPHCorrection
from pysph.sph.equation import Group
from pysph.sph.scheme import AdamiHuAdamsScheme
from pysph.sph.wc.basic import TaitEOS
from pysph.sph.wc.transport_velocity import (
ContinuityEquation, ContinuitySolid,
<~ MomentumEquationArtificialViscosity,
MomentumEquationPressureGradient, SetWallVelocity,
< SolidWallPressureBC, VolumeSummation)

class ThermalAHAScheme (AdamiHuAdamsScheme) :
def get_equations(self):
equations = []
all = self.fluids + self.solids

gz = []

for fluid in self.fluids:
g2 .append (VolumeSummation (dest=fluid, sources=all))
g2.append (TaitEOS (
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23

24
25
26
27
28

29
30
31
32
33
34
35

36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48

49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
61
62
63
64
65
66

dest=fluid, sources=None, rhoO=self.rho0, cO=self.
— cO0,

gamma=self.gamma, pO=self.p0

))

for solid in self.solids:

g2 .append (VolumeSummation (dest=solid, sources=all))

g2 .append (SetWallVelocity (dest=solid, sources=self.
— fluids))

equations.append (Group (equations=g2, real=False))

g3 = []
for solid in self.solids:
g3.append (SolidWallPressureBC (
dest=so0lid, sources=self.fluids, b=1.0, rhoO=self.
— rho0,
pO=self.B, gx=self.gx, gy=self.qgy, gz=self.gz
))

equations.append (Group (equations=g3, real=False))

g4 = []
for fluid in self.fluids:
g4 .append (
ContinuityEquation (dest=fluid, sources=self.fluids)

if self.solids:
g4 .append (
ContinuitySolid(dest=fluid, sources=self.solids
— )
)
g4 .append (
MomentumEquationPressureGradient (
dest=fluid, sources=all, pb=0.0, gx=self.gx,
gy=self.qgy, gz=self.gz, tdamp=self.tdamp

if self.alpha > 0.0:
g4 .append (
MomentumEquationArtificialViscosity (
dest=fluid, sources=all, cO=self.cO,
alpha=self.alpha

)
g4 .append (
FFFMomentumEquationViscosity (
dest=fluid, sources=self.fluids

Seite li



A Quellcode

67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77

)
if Jen(self.solids) > O0:
g4 .append (
FFFSolidWallNoS1ipBC (
dest=fluid, sources=self.solids

)
g4 .append (XSPHCorrection (dest=fluid, sources=[fluid]))

equations.append (Group (equations=g4))
return equations

A.2.6 fff/thermal edac.py

1

N OOk W

10
11

12
13
14
15
16
17
18
19

20
21
22
23
24
25
26
27
28

"""modifications to the EDAC scheme to use temperature dependent
— materials

nmmun

from pysph.sph.basic_equations import XSPHCorrection
from pysph.sph.equation import Equation, Group
from pysph.sph.integrator_step import IntegratorStep
from pysph.sph.wc.edac import (ClampWallPressure, EDACScheme,
— MomentumEquation,
NoSlipVelocityExtrapolation,
— SetWallVelocity,
SolidWallPressureBC,
— SourceNumberDensity)
from pysph.sph.wc.transport_velocity import (
MomentumEquationArtificialViscosity, SummationDensity,
— VolumeSummation)

class ThermalEDACScheme (EDACScheme) :
""" modified EDAC scheme that uses a variable viscosity
wnn
def get_equations(self) :
if self.use_tvf:
print (' The TVF Equations are not yet modified to use
< temperature dependent materials!’)
return self._get_internal_flow_equations ()
else:
return self._get_external_flow_equations()

def _get_external_flow_equations(self):

iom = self.inlet_outlet_manager
fluids_with_io = self.fluids
all solids = self.solids + self.inviscid _solids

if iom is not None:
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42
43
44

45
46

47

48

49
50
51
52
53
54
55
56
57

58
59
60
61

62

63
64
65
66
67
68

fluids_with_io = self.fluids + iom.get_io_names ()

all = fluids_with_io + all_solids

equations = []
# inlet-outlet
if iom is not None:

io_eqns = iom.get_equations(self, self.use_tvi)

for grp in io_eqns:
equations.append (grp)

groupl = []
for fluid in fluids_with_io:

groupl.append (SummationDensity (dest=

— )
for solid in self.solids:
groupl.extend ([
SourceNumberDensity (dest=solid,
— fluids_with_io),

fluid, sources=all)

sources=

VolumeSummation (dest=solid, sources=all),

SolidWallPressureBC (dest=solid,
«— fluids_with_io,

gx=self.gx,

— .gz),

sources=

gy=self.qgy, gz=self

SetWallVelocity (dest=solid, sources=fluids_with_io)

(—> 14
1)
if self.clamp_p:
groupl.append (

ClampWallPressure (dest=solid,

for solid in self.inviscid _solids:
groupl.extend ([
SourceNumberDensity (dest=solid,
— fluids_with_io),
NoSlipVelocityExtrapolation (

sources=

dest=so0lid, sources=fluids_with_io),
VolumeSummation (dest=so0lid, sources=all),

SolidWallPressureBC (dest=solid,
«— fluids_with_io,
gx=self.gx,
— .gz)
1)

equations.append (Group (equations=groupl,

group2 = []
for fluid in self.fluids:

sources=

sources=None)

gy=self.qgy, gz=self

real=False))
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69 group?2 .append (

70 MomentumEquation (

71 dest=fluid, sources=all, gx=self.gx, gy=self.gy
—

72 gz=self.gz, cO=self.c0, tdamp=self.tdamp

73 )

74 )

75 if self.alpha > 0.0:

76 sources = fluids_with_io + self.solids

77 group?2 .append (

78 MomentumEquationArtificialViscosity (

79 dest=fluid, sources=sources, alpha=self.

— alpha,

80 cO=self.cO

81 )

82 )

83 if self.nu > 0.0:

84 group?2 .append (

85 FFFMomentumEquationViscosity (

86 dest=fluid, sources=fluids_with_io

87 )

88 )

89 if Jlen(self.solids) > 0 and self.nu > 0.0:

90 group?2 .append (

91 FFFSolidWallNoS1ipBC (

92 dest=fluid, sources=self.solids

93 )

94 )

95 group2.extend ([

96 FFFEDACEquation (

97 dest=fluid, sources=all, cs=self.cO,

98 rho0O=self.rho0

99 ) s

100 XSPHCorrection (dest=fluid, sources=[fluid],

101 eps=self.eps)

102 1)

103 equations.append (Group (equations=group2) )

104

105 # inlet-outlet

106 if iom is not None:

107 io_eqns = iom.get_equations_post_compute_acceleration ()

108 for grp in io_eqns:

109 equations.append (grp)

110

111 return equations

112 |class TEDACStep (IntegratorStep) :

113 """3 modified stepper to integrate temperatures

114 o
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116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154
155
156
157
158
159
160
161
162

def initialize(self, d_idx, d_x0, d_yO0, d_z0, d_x, d_ vy,
d u0, d.v0, d_w0, du, dv, d_w, d_p0, d_p,
d_T, d_TO):
d_x0[d_idx] = d_x[d_idx]
d_y0[d_idx] = d_y[d_idx]
d_z0[d_idx] = d_z[d_idx]
d_u0[d_idx] = d_u[d_idx]
d_v0[d_idx] = d_v[d_idx]
d wO[d_idx] = d_w[d_idx]
d_p0[d_idx] = d_p[d_idx]
d_TO[d_idx] = d_T[d_idx]
def stagel (self, d_idx, d_x0, d_y0O, d_z0, d x, dvy, d_z,
d u0, d_v0, d_w0, du, d_v, dw, dp0, d_p,
d _au, d_av, d_aw, d_ax, d_ay, d_az, d_ap,
d_T, d_T0, d_aT, dt=0):
dtb2 = 0.5%dt
d_uld_idx] = d_ul0[d_idx] + dtb2xd_aul[d_idx]
d_v[d_idx] = d_v0[d_idx] + dtb2xd_av[d_idx]
d wl[d_ idx] = d_wO[d_idx] + dtb2xd_aw[d_idx]
d_x[d_idx] = d_x0[d_idx] + dtb2 x d_ax[d_idx]
d_y[d_idx] = d_yO0[d_idx] + dtb2 * d_ay[d_idx]
d_z[d_idx] = d_z0[d_idx] + dtb2 * d_az[d_idx]
d_pld_idx] = d_pO[d_idx] + dtb2 * d_apl[d_idx]
d_T[d_idx] = d_TO0[d_idx] + dtb2 * d_aT[d_idx]
def stage2(self, d_idx, d_x0, d_yO0, d.z0, d x, dy, d_z,
d u0, dv0, d_w0, du, dv, d_w, d_p0O, d_p,
d_au, d_av, d_aw, d_ax, d_ay, d_az, d_ap,
d_T, d_T0, d_aT, dt=0):
d_ u[d_idx] = d_ul0[d_idx] + dtxd_aul[d_idx]
d_v[d_idx] = d_v0[d_idx] + dtxd_av[d_idx]
d_w[d_idx] = d_wO[d_idx] + dtxd_aw[d_idx]
d_x[d_idx] = d_x0[d_idx] + dt » d_ax[d_idx]
d_y[d_idx] = d_yO0[d_idx] + dt * d_ay[d_idx]
d_z[d_ idx] = d_z0[d_idx] + dt % d_az[d_idx]
d_pl[d_idx] = d_pO0[d_idx] + dt * d_ap[d_idx]
d_T[d_ idx] = d_TO[d_idx] + dt % d_aT[d_idx]

class FFFMomentumEquationViscosity (Equation) :

d_z,
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163 """ modified "MomentumEquationViscosity" from pysph.sph.wc.
< transport_velocity

164 to use variable viscosity

165 e

166

167 def initialize(self, d_idx, d_au, d_av, d_aw):

168 d_aul[d_idx] = 0.0

169 d_av[d_idx] = 0.0

170 d_aw[d_idx] = 0.0

171

172 def loop(self, d_idx, s_idx, d_m, d_V, s_V,

173 d_au, d_av, d_aw, d_eta, s_eta,

174 R2IJ, EPS, DWIJ, VIJ, XIJ):

175

176 # averaged shear viscosity Eg. (6)

177 etal = d_eta[d_idx]

178 etaj = s_etals_idx]

179

180 etaij = 2 * (etai x eta])/(etai + etaj)

181

182 # scalar part of the kernel gradient

183 Fij = DWIJ[O]*XIJ[0] + DWIJ[1]*XIJ[1l] + DWIJ[2]*xXIJ[2]

184

185 # particle volumes, d_V is inverse volume.

186 Vi = 1./d_vVI[d_idx]

187 Vi = 1./s_V[s_idx]

188 Vi2 = Vi * Vi

189 Vi2 = Vj * V]

190

191 # accelerations 3rd term in Eqg. (8)

192 tmp = 1./d_m[d_idx] % (Vi2 + V3j2) * etaij * Fij/(R2IJ + EPS

— )

193

194 d_au[d_idx] += tmp x VIJI[O]

195 d_av([d_idx] += tmp * VIJ[1]

196 d_aw[d_idx] += tmp % VIJ[2]

197

198 |class FFFSolidWallNoSlipBC (Equation) :

199 """modified "SolidWallNoSlipBC" from pysph.sph.wc.
< transport_velocity

200 to use variable viscosity

201 e

202

203 def initialize(self, d_idx, d_au, d_av, d_aw):

204 d_au[d_idx] = 0.0

205 d_av[d_idx] = 0.0

206 d_aw[d_idx] = 0.0

207
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209
210
211
212
213
214
215
216
217
218
219
220
221
222
223
224
225
226
227
228
229
230
231

232
233
234
235
236
237
238
239
240
241
242
243
244
245
246
247
248
249
250
251

252
253

def loop(self, d_idx,

d_u ’ d_V 7 d_W ’

d_au, d_av,
s_ug, s_vg,

s_idx, d_m, d_V, s_V,

S_WJg,

d_eta, s_eta,
d_aw,

DWIJ, R2IJ, EPS, XIJ):
# averaged shear viscosity Eg. (6).
etal = d_etal[d_idx]
etaj = s_etal[s_idx]
etaij = 2 x (etai » etaj)/(etai + etaj)

# particle volume

Vi2 = Vi * Vi
Vi2 = Vi * Vj

s; d_V inverse volume.
Vi = 1./d_V[d_idx]
Vi = 1./s_V[s_idx]

# scalar part of the kernel gradient

Fij = XIJ[0]+DWIJ[O0]

# viscous contribution

— EPS))

d_au[d_idx] += tmp =*
d_av([d_idx] += tmp =*
d_aw([d_idx] += tmp =*

+ XIJ[1]*DWIJ[1]

+ XIJ[2]*DWIJ[2]

(third term) from Eg. (8), with VIJ
# defined appropriately using the ghost values
tmp = 1./d_m[d_idx] * (Vi2 + VJ2) * (etaij * Fij/(R2IJ +

(d_ul[d_idx] - s_ugl[s_1idx])
(d_v[d_idx] - s_vgl[s_idx])
(d_w[d_idx] - s_wgl[s_1idx])

class FFFEDACEquation (Equation) :
"""modified "EDACEquation"
to use variable viscosity

mwmwwnw

def _ init_ (self, dest,

self.cs = cs
self.rho0 = rhoO

super() ._ _init__ (dest,

def initialize(self, d_idx,

d_apl[d_idx] = 0.0

def loop(self, d_idx,
<~ s_rho, s_p,
s_V, d_eta,

d_m,

s_eta,

from pysph.sph.wc.edac

sources, c¢s, rhoO):

sources)

d_ap) :

d_rho, d_ap, d_p, d_V, s_idx,

DWIJ, VIJ, XIJ, R2IJ, EPS):

s_m,
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255
256
257
258
259
260
261
262
263
264
265
266

267
268
269
270

271

272

Vi 1./d_V[d_idx]
Vi = 1./s_V[s_idx]
Vi2 = Vi % Vi
Vi2 = Vi * V]

etal = d_eta[d_idx]
etaj = s_etals_idx]

etaij = 2 * (etai x eta])/(etai + etaj)

# This is the same as continuity acceleration times cs”2

rhoi = d_rho[d_idx]

rhoj = s_rho[s_idx]

vijdotdwij = DWIJ[O]*VIJ[0] + DWIJ[1]*VIJ[1l] + DWIJ[2]*VIJ
— [2]

d_ap[d_idx] += rhoi/rhojxself.cs*self.cs*s_m[s_idx]x*
— vijdotdwij

# Viscous damping of pressure.
xijdotdwij = DWIJ[O]*XIJ[O0] + DWIJ[1]*XIJ[1l] + DWIJ[2]*XIJ

— [2]

tmp = 1.0/d_m[d_idx]* (Vi2 + VJj2)=*etaij*xijdotdwij/ (R2IJ +
— EPS)

d_ap[d_idx] += tmpx (d_p[d_idx] - s_pl[s_idx])

A.2.7 fff/thermal_iisph.py

O 0 NI O Ul = W IN -

N S I S R e e T N e
N —m O WOV o0 U b WN = O

""" modifications to the IISPH scheme to simualte thermals

nmmwn

from pysph.fff.fff solver import FFFSolver
from pysph.sph.iisph import IISPHScheme, IISPHStep
from pysph.sph.integrator_step import IntegratorStep

class ThermalIISPHScheme (IISPHScheme) :
""" modified IISPH Scheme that can use the FFFSolver

nmnan

def configure_solver(self, kernel=None, integrator_cls=None,
extra_steppers=None, xxkw) :
"""Configure the solver to be generated.

This is to be called before ‘get_solver' is called.

Parameters

dim : int
Number of dimensions.
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kernel : Kernel instance.
Kernel to use, if none is passed a default one is used.
integrator_cls : pysph.sph.integrator.Integrator
Integrator class to use, use sensible default if none
— 1is
passed.
extra_steppers : dict
Additional integration stepper instances as a dict.
*xkw : extra arguments
Any additional keyword args are passed to the solver
< instance.
waun
from pysph.base.kernels import CubicSpline
from pysph.sph.integrator import EulerIntegrator
if kernel is None:
kernel = CubicSpline (dim=self.dim)

steppers = {}
if extra_steppers is not None:
steppers.update (extra_steppers)

for fluid in self.fluids:
if fluid not in steppers:

steppers[fluid] = IISPHStep ()
cls = integrator_cls if integrator_cls is not None else
<~ EulerIntegrator
integrator = cls(x*steppers)
self.solver = FFFSolver (
dim=self.dim, integrator=integrator, kernel=kernel, x*x
— kw

class ThermalIISPHStep (IntegratorStep) :

"""A straightforward and simple integrator to be used for IISPH
— that also integrates the

Temperature.

o

def stagel(self, d_idx, d_x, d.vy, d_z, d_u, d_v, d_w, d_uadv,
— d_vadv, d_wadv, d_au, d_av, d_aw,

d_T, d_aT, dt):

d u[d idx] = d uadv[d_idx] + dt * d_aul[d_idx]
d_v[d_idx] = d_vadv[d_idx] + dt * d_av[d_idx]
d w[d_ idx] = d_wadv[d_idx] + dt * d_aw[d_idx]

d_x[d_idx] += dt x d_u[d_idx]
d_y[d_idx] += dt * d_v[d_idx]
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d_z[d_ idx] += dt x d_w[d_idx]

d_T[d_idx] += dt » d_aT[d_idx]

A.2.8 fff/thermal_tvf.py

1

O = W N

8

9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21

22

23
24
25
26
27
28
29
30
31
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34
35

"""modifications to the TVF scheme to use it with the thermal
— equation"""

from pysph.sph.integrator_step import IntegratorStep

#
— HAHHHHEA A A A A A A S A S A A A A A A EE
%

# ‘TransportVelocityStep' class

#

S A A R A R A R A A R A
%

class ThermalTransportVelocityStep (IntegratorStep) :
"""Integrator defined in 'A transport velocity formulation for
smoothed particle hydrodynamics’, 2013, JCP, 241, pp 292--307

For a predictor-corrector style of integrator, this integrator
should operate only in PEC mode.

nmnan

def initialize(self):
pass

def stagel (self, d_idx, d_u, d_v, d_w, d_au, d_av, d_aw, d_uhat
— , d_auhat, d_vhat,
d_avhat, d_what, d_awhat, d_x, d.y, d_z, 4d_T,
— d_aT, dt):
dtb2 = 0.5xdt

# velocity update eqn (14)

d_ul[d_idx] += dtb2xd_aul[d_idx]
d_v[d_idx] += dtb2*d_av[d_idx]
d_wl[d_idx] += dtb2xd_aw[d_idx]

# advection velocity update egn (15)

d_uhat[d_idx] = d_ul[d_idx] + dtb2*d_auhat[d_idx]
d_vhat [d_idx] d_v[d_idx] + dtb2xd_avhat[d_idx]
d_what [d_idx] d_w[d_idx] + dtb2xd_awhat [d_idx]

# position update eqn (16)
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d_x[d_idx] += dtxd_uhat[d_idx]
d_y[d_idx] += dt*d_vhat[d_idx]
d_z[d_idx] += dtxd_what[d_idx]

# update Temperature
d_T[d_idx] += dtb2xd_aT[d_idx]

def stage2(self, d_idx, d u, d_v, d_w, d_au, d_av, d_aw,
~— d_vmag2, d_T, d_aT, dt):
dtb2 = 0.5%dt

# corrector update eqn (17)

d_ul[d_idx] += dtb2xd_aul[d_idx]
d_v[d_idx] += dtb2+d_av[d_idx]
d w[d_idx] += dtb2xd_aw[d_idx]

# magnitude of velocity squared
d_vmag2[d_idx] = (d_ul[d_idx]xd_uld_idx] + d_v[d_idx]*d_v|[
— d_idx] +
d wld_idx]xd_w[d_idx])

# update Temperature
d_T[d_idx] += dtb2xd_aT[d_idx]

A.2.9 fff/thermal wcsph.py

1

10

11
12
13
14
15

from pysph.sph.integrator import IntegratorStep

#
S HHEHAA AR A
(%

# ‘TWCSPHStep' class

#

> HHEH AR A S R R
(%
class TWCSPHStep (IntegratorStep) :
"""Standard Predictor Corrector integrator for the WCSPH
— formulation

Use this integrator for WCSPH formulations. In the predictor
— step,

the particles are advanced to ‘t + dt/2'. The particles are
— then

advanced with the new force computed at this position.

This integrator can be used in PEC or EPEC mode.

The same integrator can be used for other problems. Like for
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example solid mechanics

(see SolidMechStep)

This version of the step supports a temperature field.

def initialize(self, d_idx, d_x0, d_yO0, d_z0, d_x, d_y,
d_u0, d.v0, d w0, du, dv, dw, d_rhoO,
d_T, d_TO):
d_x0[d_1idx] = d_x[d_idx]
d_y0[d_idx] d_y[d_idx]
d_z0[d_idx] d_z[d_idx]
d_ul0[d_idx] = d_ul[d_idx]
d_v0[d_idx] = d_v[d_idx]
d wO[d_idx] = d_w[d_idx]
d_rho0O[d_idx] = d_rho[d_idx]
d_TO[d_idx] = d_T[d_idx]
def stagel(self, d_idx, d_x0, d_y0, d.z0, d_x, dvy, d_z,
d_u0, d.v0, dw0, du, dv, dw, d_rhoO,
— d_au, d_av,
d_aw, d_ax, d_ay, d_az, d_arho, dt, d_T,
— d_aT):
dtb2 = 0.5xdt
d ul[d_idx] = d_u0[d_idx] + dtb2*d_aul[d_idx]
d_v[d_idx] = d_vO0[d_idx] + dtb2xd_av[d_idx]
d w[d _idx] = d_wO[d_idx] + dtb2*d_aw[d_idx]
d_x[d idx] = d_x0[d_idx] + dtb2 x d_ax[d_idx]
d_y[d_idx] = d_yO0[d_idx] + dtb2 * d_ay[d_idx]
d_z[d idx] = d_zO0[d_idx] + dtb2 x d_az[d_idx]

# Update densities and smoothing lengths from the

— accelerations

d_rho[d_idx]

# Update Temp
d T[d idx] =

def stage2(self,

d_

d_

d_ul[d_idx]
d_v[d_idx]

= d_rhoO[d_idx]

eratures

+ dtb2 % d_arho[d_idx]

d_TO[d_idx] + dtb2 % d_aT[d_idx]

d_idx, d_x0, d_yO0, d.z0, d x, dvy, d_z,

u0, d_v0, d_w0O, d_u, d_v, d_w, d_rhoO,
— d_au, d_av,

aw, d_ax, d_ay, d_az, d_arho, dt, 4d_T,
— d_aT) :

= d ul0[d_idx] + dt*d_aul[d_idx]
d_v0[d_idx] + dtxd_av([d_idx]

d_z,
d_rho,

d_rho,

d_To,

d_rho,

d_To,
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60
61
62
63
64
65

66
67
68
69

d w[d_ idx] = d wO[d_idx] + dtxd_aw[d_idx]

d_x[d_idx] = d_x0[d_idx] + dt » d_ax[d_idx]
d_y[d idx] = d_y0[d_idx] + dt x d_ay[d_idx]
d_z[d_idx] = d_zO0[d_idx] + dt = d_az[d_idx]

# Update densities and smoothing lengths from the
— accelerations
d_rho[d_idx] = d_rhoO[d_idx] + dt *= d_arho[d_idx]

# Update Temperatures
d T[d idx] = d_TO[d_idx] + dt %= d_aT[d_idx]

A.2.10 fff/thermal.py

1

O 0 3 O U1 = W IN

10
11

12
13
14
15
16

17
18

19

20
21
22
23
24

25
26

"""equations to calculate temperature field including surface
— detection"""

from math import pi as M_PI

from pysph.sph.equation import Equation
from pysph.fff.matrix_operations import smallest_eigenvalue_sym

class HeatEquation (Equation):
r"""xxHeat equation including conduction, radiation and
— convectionx*x*

The SurfaceDetection equation must be run before this one if
— radiation
or convection are to be considered.

References

[Monaghan2005] J. Monaghan, "Smoothed particle hydrodynamics

— ",

Reports on Progress in Physics, 68 (2005), pp. 1703-1759.

[Afrasiabi2021] Afrasiabi et al., "Smoothed Particle

— Hydrodynamics

Simulation of Orthogonal Cutting with Enhanced Thermal
<~ Modeling",

Applied Sciences, 11 (2021), pp. 1020-1034.

mwmnw

def _ init__ (self, dest, sources, epsilon=0.0, sigma=5.67e-8,
hc=0.0, T_env=20.0, T_zero=-273.15, LambdaCutoff=0.75,
— shape='cube’) :

nnn
r

Parameters
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27 | e

28 epsilon : float

29 emmisivity coefficient (usually between 0.0 and 1.0)

30 sigma : float

31 stefan-boltzman-constant (default i1s in SI)

32 hc : float

33 heat convection coefficient

34 T env : float

35 temperature of the environment

36 T _zero : float

37 absolute zero temperature

38 LambdaCutoff : float

39 threshold under which particles are considered to be

— surface particles
40 shape : string
41 shape the particles represent to calculate their
— surface

42 Choose from the following:

43 — ' cube’ (3D)

44 — ! sphere’ (3D)

45 - ’square’ (2D)

46 — ’circle’ (2D)

47 rwn

48 self.epsilonsigma = epsilon*sigma # product of
— emissivity and stefan-boltzmann-const.

49 self.hc = hc # heat convection
— coefficient

50 self.T_zero = T_zero # absoulte zero
— temperature

51 self. T _env = T_env # temperature of
< the environment

52 self.T _envabs4 = (T_env-self.T_zero)x**x4 # absolute
< temperature of the environment raised to

53 # the power of 4

54 self.LambdaCutoff = LambdaCutoff # maximum Lambda
— value of surface particles

55 self.shape = shape # shape of a
— particle to calculate the surface area

56 # it represents

57

58 super (HeatEquation, self)._ _init_  (dest, sources)

59

60 def initialize(self, d_idx, d_aT, d_T, d_Lambda, d_m, d_rho,

— d_cp) :

61 """calculate surface using Lambda, radiation, convection

62 mwn

63 # set aT to zero for the new timestep

64 d_aT[d_idx] = 0.0
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65
66
67
68

69

70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81

82
83
84
85
86

87
88
89
90
91
92

93
94
95
96

97
98
99

100
101

102
103

# V is volume of central particle
V = d_m[d_idx] / d_rho[d_idx]

# calculating the ratio of surface area to volume for a
<~ single particle

# The particles can represent different 2D and 3D shapes
— for radiation and convection.

if self.shape == ’cube’:
A = 6.0xVxx(2.0/3.0)
elif self.shape == ’square’:
A =4.0 » Vxx0.5
elif self.shape == ’sphere’:
A = ((6.0xV)*x2.0 » M PI)*x(1.0/3.0)
elif self.shape == ’circle’:

A= 2.0x(M PIxV)*xx0.5

# radiation and convection
# you need to run the SurfaceDetection Equation before this
if d_Lambda[d_idx] <= self.LambdaCutoff: # check wether
< particle is on the surface
# calculate surface area the particle represents
A _free = (l1-d_Lambda[d_idx]/self.LambdaCutoff) % A

# heat loss due to radiation
d_aT[d_idx] += A_freexself.epsilonsigmax (self.T_envabs4
— —(d_T[d_idx]-self.T_zero) *x4) \
/(d_m[d_idx]*d_cpl[d_idx])
# heat loss due to convection
d_aT[d_idx] += A_free*xself.hc*(self.T_env-d_T[d_idx]) \
/(d_m[d_idx]+d_cp[d_idx])

def loop(self, R2IJ, XIJ, DWIJ, EPS, d_idx, s_idx, d_aT, d_cp,
< s_m, d_rho, s_rho, d_kappa,
s_kappa, d_T, s_T):
"""calculate heat diffusion
xijdotdwij = XIJ[0]*DWIJ[0] + XIJ[1]+«DWIJ[1l] + XIJ[2]*DWIJ
— [2]

tmp = s_m[s_idx] * 4xd_kappal[d_idx]*s_kappals_idx] / \
(d_cpl[d_idx] * d_rho[d_idx]=*s_rho[s_idx] % (d_kappal
— d_idx]+s_kappals_idx]))

d_aT[d_idx] += tmp * (d_T[d_idx] - s_T[s_idx]) * xijdotdwij
— / (R2IJ + EPS)

class SurfaceDetection (Equation):
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104

105
106
107
108

109

110
111

112
113
114
115
116
117
118
119
120
121
122
123
124
125
126
127
128
129
130
131
132
133
134
135
136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147

r"""xxSurface detection using eigenvalues of the
< renormalization matrixxx

References
[Afrasiabi?2021] Afrasiabi et al., "Smoothed Particle
— Hydrodynamics
Simulation of Orthogonal Cutting with Enhanced Thermal
<~ Modeling",
Applied Sciences, 11 (2021), pp. 1020-1034.
[Marrone2010] Marrone et al., "Fast free-surface detection
— and
level-set function definition in SPH solvers", Journal of
Computational Physics 229, pp. 3652-3663

mwmnw

def _get_helpers_(self):
return[smallest_eigenvalue_sym]

def initialize(self, d_idx, d_Ainv00, d_Ainv01l, d_Ainv02,
d Ainvll, d_Ainvl2,
d_Ainv22):

"""initialize components of matrix A inverted
mmww

d_Ainv00[d_idx] = 0.0
d_Ainv01l[d_idx] = 0.0
d_Ainv02[d_idx] = 0.0
d_Ainvl11[d_idx] = 0.0
d_Ainvl12[d_idx] = 0.0
d_Ainv22[d_idx] = 0.0

def loop(self, d_idx, s_idx, XIJ, DWIJ, s_m, s_rho,
d_Ainv00, d_Ainv0l, d_Ainv02,
d_Ainvll, d_AinvlZz,
d_Ainv22) :

"""ecalculate inverted renormalization matrix A _inv
# V_Jj is volume of neighbor
V_j = s_m[s_idx]/s_rho[s_idx]
# calculate components of matrix A inverted
d_Ainv00[d_idx] += —-XIJ[0] = DWIJ[O] = V_j

]
d_Ainv0l[d_idx] += —-XIJ[0] = DWIJ[1l] * V_j
d_Ainv02[d_idx] += —-XIJ[0] % DWIJ[2] * V_j
d_Ainv11l[d_idx] += —-XIJ[1] » DWIJ[1] * V_j
d_Ainvl12[d_idx] += —-XIJ[1l] % DWIJ[2] * V_j
d_Ainv22[d_idx] += —-XIJ[2] » DWIJ[2] * V_j
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148
149
150
151
152
153
154
155
156
157

def post_loop(self, d_idx, d_Lambda,
d_Ainv00, d_Ainv0l, d_Ainv02,
d Ainvll, d_Ainvl2,
d_Ainv22) :
"""calculate Lambda from A and saving it
d_Lambda[d_idx] = smallest_eigenvalue_sym/(
d_Ainv00[d_idx], d_Ainv01l[d_idx], d_Ainv02[d_idx],
d_Ainvl1l[d_idx], d_Ainv12[d_idx],
d_Ainv22[d_1idx])

A.2.11 fff/viscosity_models.py

N QU1 = W IN =

10
11

12
13
14
15
16
17
18
19
20
21

22
23
24
25
26
27
28
29
30

from math import exp
from pysph.sph.equation import Equation

class WLF_Viscosity (Equation) :
r"""calculates the kinematic viskosity using the WLF modell and
— rhoO
this does not take the calculated density or pressure into
— account
with the corrector the viscosity can be adjusted for stability

mwwmn

def _ init__ (self, dest, sources, T_g, eta_g, rho0O, nu_min=0.1,
— nu_max=10, corrector=1.0):
super().__init__ (dest, sources)

self. T_g = T_g

self.nu_g = corrector*eta_g/rho0
self.nu_min = nu_min

self.nu_max = nu_max

def initialize(self, d_idx, d_T, d_nu):
# calculating kinematic viscosity

T _diff = d_T[d_idx] - self.T_g
d_nuld_idx] = self.nu_g*10%x (-17.44x(T_diff)/(51.6+T_diff)
— )

# limits to prevent instability
if d_nu[d_idx] < self.nu_min:

d nul[d_idx] = self.nu_min
elif d_nu[d_idx] > self.nu_max:
d_ nul[d_idx] = self.nu_max

class Cross_WLF_Viscosity (Equation):
r"""calculates the kinematic viskosity using the WLF modell and
— rhoO
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31

32
33
34

35

36
37
38

39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58

59
60
61
62
63
64
65
66
67
68
69

this does not take the calculated density or pressure into
— account yet
with the corrector the viscosity can be adjusted for stability
wnn
def _ init__ (self, dest, sources, rho0O, n, tau_star, D1, D2, D3
— , Al, A2z,
use_limits=False, nu_min=0.1, nu_max=10, corrector=1.0)
> 8
super().__init__ (dest, sources)
self.rho0 = rhoO
self.T_g = D2 # must move to initialize() and add +D3xp if
— needed
self.exp = 1l-n
self.tau_star = tau_star
self.D1 = D1
self.Al = Al
self.A2 = A2

self.use_limits = use_limits
self.corrector = corrector
self.nu_min = nu_min
self.nu_max = nu_max

def initialize(self, d_idx, d_T, d_shear_rate, d_nu, d_eta):
T_diff = d_T[d_idx] - self.T_g

# calculating the zero-shear viscosity
etal = self.Dl*exp(-self.Al+T_diff / (self.A2 + T_diff))

# calculating dynamic viscosity
d_eta[d_idx] = self.corrector * etal / \
(1 + (etaO/self.tau_starxd_shear_rate[d_idx]) **self.exp
— )

# calculating kinematic viscosity
d_nu[d_idx] = d_etal[d_idx] / self.rhoO0

# limits to prevent instability
if d nu[d_idx] < self.nu _min and self.use_limits:

d_nul[d_idx] = self.nu_min
d_eta[d_idx] = d_nu[d_idx] % self.rhoO
elif d_nu[d_idx] > self.nu_max and self.use_limits:
d nul[d_idx] = self.nu_max
d_eta[d_idx] = d_nul[d_idx] * self.rhoO
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