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Simulation nanoskaliger Kanale: Projektziele

« durch gleichformige Beschleunigung gesteuerte Stromungen

* molekulare Simulation nanoskaliger Kanéle

= Simulation grolRer Systeme erforderlich
= in erster FOrderperiode charakteristische Langen bis zu 100 nm

WwWw.itt.uni-stuttgart.de

* mehrphasige Fluide in Kanéalen aus Kohlenstoff/Silizium

= Untersuchung der Koexistenz fluider Phasen
= |Implementierung eines geeigneten Festkérpermodells
= Untersuchung der Fluid-Wand-Wechselwirkung
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Stand der Technik

Kanaldurchmesser / Systemgrof3e

Vishnyakov et al. 1999 L<1,5nm
Langmuir 15: 8736

Werder et al. 2001 L<=75nm
Nano Lett. 1: 697

WwWw.itt.uni-stuttgart.de

Sokhan et al. 2002 L=28nm Nwang = 2000
J. Chem. Phys. 117: 8531

Cui und Cochran 2004 L =200 nm (0,en < 0,02 mol/l)
Mol. Sim. 30: 259

Dimitrov et al. 2007 L=200,;=6nm Neig = 25000
PRL 99: 054501

Projekte D.1 und A.1 2008 L <150 nm N bis zu 4,8 Mio.
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Stand der Technik

S Flud Wand Fluid-Wand
o
= Vishnyakov et al. 1999 3CLJQ starr Steele
@ Langmuir 15: 8736 (CO,) (10-4-3)
=
; Werder et al. 2001 SPC Waltheretal. LJ
%’ Nano Lett. 1: 697 (Wasser) (Kohlenstoff)
Sokhan et al. 2002 LJ Tersoff-Brenner LJ
J. Chem. Phys. 117: 8531 (Kohlenstoff)
Liu und Wang 2005 SPC  starr LJ
Phys. Rev. B 72: 085420 (Wasser)
Dimitrov et al. 2007 LIJTS LJTS, elastisch LJTS
PRL 99: 054501 (LJTS = LJ stetig abgeschnitten bei r; = 2,50)
Projekte D.1und A.1 2008 LJTS Tersoff LITS

(alternativ: Federn)
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Mehrphasiges System im Gleichgewicht: Simulation

> Getrennte Aquilibrierung
beider Phasen

= » Einsetzung eines kleinen
Tropfens (100<N<10000)
< in den Dampf

Aa

» Ein mal3geblicher Anteil
der Stoffmenge befindet
sich im Tropfen

AT

» Vollstdndige Verdampfung
des Tropfens ist unmdadglich

STA".

-
ry

» Gleichgewicht nach
wenigen Nanosekunden Lennard-Jones, stetig abgeschnitten bei 2,50 (LJTS)

.9



Mehrphasiges System im Gleichgewicht: Auswertung

TropfengroRe Oberflachenspannung
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Simulation der Wand

Mehrkorperpotential in der Form eines Paarpotentials:
u; =c(r,) {Ae " -y, Be™")

Stetige Ausblendung im Intervall R < r; = S durch den Cutoffterm:

w=3ret e (5w e

... fir KohlenstoffistR=1,8 Aund S=2,1 A.

WwWw.itt.uni-stuttgart.de

Der Attraktionskoeffizient b
berucksichtigt die Bindungswinkel 6, zu
benachbarten Zentren k.
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Fluid-Wand-Wechselwirkung

Lennard-Jones-Energieparameter: &£, = ¢ L&,

Methan (LJTS), T = 350 K, 0= 10 mol/l
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Implementierung der Stromungssimulation

Ziel: Geschwindigkeit V., bei moglichst stabiler Beschleunigung a

Anpassung der Beschleunigung: a =V, —V—TV (PI-Regler)

WwWw.itt.uni-stuttgart.de

iel
Methan (LJTS), 350 K, 10 mol/l, 5 nm Plattenabstand, Ziel: 20 m/s Methan (LJTS), 350 K, 10 mol/l, 5 nm Plattenabstand, Ziel: 20 m/s
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Dichteprofil: flissiges Methan in einem engen Kanal

)
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Poiseulllestromung von flussigem Methan
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Detektierung von Phasengrenzflachen
Clusterkriterien fur das LITS-Fluid (analog fur CO,):

= Stillinger (1963)
Molekdl i hat einen Nachbarn jmitr; = 1,50

= Rein ten Wolde und Frenkel (1998)
Molekdl i hat vier Nachbarn mitr; < 1,50

WwWw.itt.uni-stuttgart.de

— arithmetisches Mittel

I+ n
Kugel um Molekul i und zwei Nachbarn mit p= PP

= geometrisches Mittel
Kugel um Molekdl i und zwei Nachbarn mit p=./p'p"

— Kible (2008)
Stillinger-, Zusammenhangs-, und Energiekriterium



Anwendbarkelt der Clusterkriterien

CO, 237 K CO, 285 K
Xyap VLE sup VLE sup
Stillinger 1,7% 43,8% 2,4% 13,5%
RTWF 3,1% 90,3% 13,8% 80,1%
arithmetisch 3,5% 89,4% 13,4% 76,8%
geometrisch 2,4% 47,0% 8,6% 52,8%
Kible 2,6% 83,5% 10,0% 72,3%

Das Clusterkriterium von Stillinger kann in der Nahe des kritischen Punktes
nicht mehr klar zwischen Flissigkeit und (Ubersattigtem) Dampf unterscheiden.
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Fluktuation detektierter Tropfen

Tropfengrof3e in Molekilen
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Kontaktwinkel eines Meniskus
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Abhangigkeit des Kontaktwinkels von ¢

T =0,73 dkg T=1,00 gkg
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Skalierung von mardyn
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Zusammenfassung

SystemgrolR3e: Projektziel erreicht (L > 100 nm)

Systemgeometrie erfordert Lastbalancierung
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Stromungssimulationen:im kanonischen Ensemble

unbekannter Wechselwirkungsparameter ¢

Phasengrenzflache: Abhangigkeit des Randwinkels von ¢ untersucht

Geeignete Definition der Phasengrenze: p=./0'p"

J. Chem. Phys. 128: 164510 Phys. Rev. E 78: 011603  ASME J. Heat Transfer (im Druck)



