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Skalierbare Simulation heterogener Systeme
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Weltrekordsimulation
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Simulation von Fluiden an Grenzflachen

Adsorption (Reinstoff und Gemisch)

Oberflachenspannung (planar)

Gekriimmte Phasengrenzen

Kontaktwinkel / Kontaktlinienhaftung

Tropfendynamik und Nukleation
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Lizenzierung

Einigung auf FreeBSD-Lizenz:

© 2007-2014 High Performance Computing Center Stuttgart, University of Stuttgart.
All rights reserved.

© 2007-2014 University of Paderborn. All rights reserved.

© 2009-2014 University of Kaiserslautern. All rights reserved.

© 2007-2014 Technische Universitaet Muenchen. All rights reserved.

1. Redistributions of source code must retain the above copyright notice, this list of

conditions and the following disclaimer.
2. Redistributions in binary form must reproduce the above copyright notice, this list
of conditions and the following disclaimer in the documentation and/or other materials

provided with the distribution.

* Keine Aussage uber Weiterentwicklungen (kdnnen proprietéar sein)
* Keine ultra-lange Liste aller beteiligten Entwickler erforderlich
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Entwickler
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Philipp Neumann neumanph Admin View
Martin Horsch horsch Admin View
Wolfgang Eckhardt eckhardw Admin View
Christoph Niethammer hpcchris Admin View
Nikola Plamenov Tchipev tchipevn Admin View
Stefan Becker sbecker Senior Developer View
Stefan Eckelsbach eckelsbach Senior Developer View
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Weiwei Zhao weiwei Junior Developer View
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Wechselwirkungsmodell und Adsorption

Wasserbeladung / mol kg™

| I i Beispiel: Physisorption
- — . .
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Arbeitspaket 5.2: Simulation des Gas-Membran-Kontakts (im Gleichgewicht): Imple-
mentierung von Modellen fir die Membran sowie die Gas-Membran-Wechselwirkung
und Erfassung des Einflusses dieser Wechselwirkung und der Morphologie der Membran
auf Adsorption und Kontaktwinkel (inkl. Hysterese)
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Wechselwirkungsmodell und Adsorption

Wasserbeladung / mol kg™

Lehrstuhl fur Thermodynamik
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Arbeitspaket 5.2: Simulation des Gas-Membran-Kontakts (im Gleichgewicht): Imple-
mentierung von Modellen fir die Membran sowie die Gas-Membran-Wechselwirkung
und Erfassung des Einflusses dieser Wechselwirkung und der Morphologie der Membran
auf Adsorption und Kontaktwinkel (inkl. Hysterese)
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Der Damon von Avendano

NEMD-Methode zur Separation des diffusiven und viskosen Transports:
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Arbeitspaket 5.3: Simulation der Gastrennung durch die Entwicklung und Implemen-
tierung einer geeigneten NEMD-Simulationsmethode (z.B. einer Variante des Damons
von Avendano) und deren Anwendung auf die Durchstromung eines porosen Substrats
durch ein zu trennendes Gasgemisch
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Homogenisierung durch Skalenseparation

Mikrostruktur Makrostruktur
(heterogen) (quasi homogen)

e Systematische Simulation der * Grundlage: Korrelation effektiver

Diffusion / Selektivitat in nano- Transportgrof3en (inkl. Ein- und Aus-

und mikroporosen Medien trittseffekten und Randbedingungen)
* Variation von Porenstruktur * Bertcksichtigung einer statistischen

und Zustandspunkt des Fluids Verteilung der Porendurchmesser

Ziel: Homogenisierungsansatz durch Simulation grof3er Systeme auch
direkt validieren (lange Simulationszeit bis zum stationaren Zustand)

Arbeitspaket 5.4: Entwicklung eines fir die Gastrennung geeigneten Ansatzes der
mathematischen Homogenisierung fiir exakt periodische Systeme und Ubertragung auf
ein nichtperiodisch strukturiertes Substrat
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Simulation der homogenen Nukleation
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Uberséattigung des Dampfes

Arbeitspaket 5.5: Simulation der Nukleation ausgehend von einem metastabilen fliissigen

Zustand durch die Entwicklung und

Implementierung einer

geeigneten NEMD-

Simulationsmethode (z.B. einer Variante von McDonald's Damon); Uberpriifung und
Verbesserung der bestehenden Nukleationstheorien
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Nukleation aus der flussigen Phase

BASF: An der Bildung von Gasblasen und an Feststoffausfall interessiert.
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Voraussetzung: Modellvalidierung fur VLE und Oberflachenspannungen.

Arbeitspaket 5.5: Simulation der Nukleation ausgehend von einem metastabilen flls-
sigen Zustand durch die Entwicklung und Implementierung einer geeigneten NEMD-
Simulationsmethode (z.B. einer Variante von McDonald's Damon); Uberpriifung und Ver-
besserung der bestehenden Nukleationstheorien
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Nukleation aus der flussigen Phase

BASF: An der Bildung von Gasblasen und an Feststoffausfall interessiert.
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Radius der Gasblase
Voraussetzung: Modellvalidierung fur VLE und Oberflachenspannungen.

Arbeitspaket 5.5: Simulation der Nukleation ausgehend von einem metastabilen flus-
sigen Zustand durch die Entwicklung und Implementierung einer geeigneten NEMD-
Simulationsmethode (z.B. einer Variante von McDonald's Damon); Uberpriifung und Ver-
besserung der bestehenden Nukleationstheorien
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Diskussionsbedarf

e Was mussen wir ndchste Woche klaren?

* Werbeoffensive nach dem I. Release

* Bestandsaufnahme und Bereinigung svn

* Welche Features sollen ins Il. Release?
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