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Abstract: Der Artikel geht zundchst auf die Bedeutung zelluldrer Automaten fiir
die Simulation dynamischer Prozesse ein. Im weiteren wird ein Schwerpunkt auf
die Simulation der Lagerung von Massengiittern eingegangen, sogenannten
Schiittgiitern, fiir die es aufgrund mangelnder Berechnungsverfahren bis heute
keine befriedigende numerische Losung gibt. Mittels zelluldrer Automaten sind
hierbei zumindest fiir grobgranulares Schiittgut brauchbare Losungen ermittelbar.
Der Artikel beschreibt den aktuellen Stand der Forschung auf dem Gebiet der
Simulation von Schiittgut mittels zelluldrer Automaten.

1 Einfiithrung

Ziel der Untersuchungen mit zelluldren Automaten (ZA) ist die Simulation dynamischer
Prozesse. Wilson [Wi88] gelang die Verkniipfung der Physik mit der Computertechnik
im konzeptionellem Rahmen des ZA. Er konnte den ZA als diskrete Naherungslosung
von Differentialgleichungen einsetzen.

Der zelluldre Automat gewann an Bedeutung, als er sich auch bei der Simulation realer
physikalischer Vorginge, z.B. von Diffusionsvorgingen, bewihrte. Einen Uberblick
iber die Anwendungsmoglichkeiten der ZA findet man bei Gerhardt u.a. [GeSc95] Hilf-
reich fir die ZA-Forschung war dabei die Entwicklung des ZA als Hardware, z.B. die
CAM-6 Karte fiir Personalcomputer [Ma91].

Eine interessante Anwendung der zelluliren Automaten ist die Beschreibung der
Lagerung von Massengiitern, die im allgemeinen als Schiittgiiter bezeichnet werden. Das
Schiittgutverhalten kann sowohl kiinstlich begrenzt, z. B. durch einen Trichter, als auch
in natiirlicher Weise realisiert werden. In beiden Fillen ist aber die Schiittgutdynamik
noch nicht geniigend erforscht.
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Bis heute wurde kein Berechnungsverfahren entwickelt, welches die Spannungs-
verhéltnisse im Schiittgut und an deren Randern — z.B. Trichterwand — hinreichend
beschreibt. Im Bereich der Kontinuumsmechanik existiert bereits eine Vielzahl von
Losungen zur Beschreibung des FlieBverhaltens von Schiittgiitern und der daraus
resultierenden Spannungsverteilung. Einer der ersten und bedeutendsten Ansétze wurde
von Janssen [Ja85] entwickelt. Neben den Analysen des Spannungsfeldes sind auch ziel-
gerichtete Untersuchungen zu den Stoffgesetzen mit der FEM-Methode durchgefiihrt
worden [Fe96], [H485].

Mittlerweile sind Forschungen zur diskreten Mechanik moglich geworden, entweder mit
den Methoden der molekularen Dynamik [CuSt79], [Gr97] oder der zelluldren Auto-
maten [BaBe90a], [BaBe90b], [PeHe94]. Mit diesem ZA lésst sich auch ein partikuldres
Berechnungsmodell mit stochastischen Elementen und basierend auf einem relativ
einfachen, physikalisch sinnvollen Stoffgesetz — vorerst fiir grobgranulares Schiittgut —
ableiten.

2 Zellulire Automaten

Die ZA-Methode ist eine Untersuchungsmethode, deren Anwendung und Ausprigung
wesentlich durch die Entwicklung der Computertechnik moglich geworden ist. Sie wird
auch oft der ,,Experimentellen Mathematik* zugeordnet. Die allgemeine Vorgehens-
weise dhnelt der in der Experimentellen Mechanik.

Analogien der ,,Experimentellen Mathematik und der Experimentellen Mechanik

Allgemeine Vorgehensweisen

Experimentelle Mechanik Experimentelle Mathematik

Experiment - Hypothese - Beweis Simulation - Vermutung - Beweis

Ein zellulirer Automat besteht aus einer regelmifigen Anordnung gleichartiger,
endlicher Automaten mit einem meist recht einfachen Regelsatz. Mit dem ZA wird die
Beschreibung der zeitlichen Verdnderung eines Entwicklungsprozesses im Raum vieler
wechselwirkender gleicher Teilchen (Automaten) realisiert.

Dabei wird im Gegensatz zu anderen ,stetigen Methoden die Zeit und der Raum
diskretisiert. Der Raum selbst wird durch Zellen beschrieben. Bisher wurden der Mo-
dellierung ein- und zweidimensionale Zellrdume (wie auch hier) zugrunde gelegt.
Wegen der Symmetrieproblematik wurden dreidimensionale Rdume erst wenig unter-
sucht. Jeder Zelle konnen Eigenschaften als eine endliche diskrete Wertemenge
(Zustandsmenge) zugeordnet werden.
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Die Zeit wird durch eine Sequenz diskreter Zeitschritte beschrieben. Bei jedem Zeittakt
werden alle Zellwerte gleichzeitig durch einen festen, vorgegebenen Regelsatz aktuali-
siert (Zustandsberechnung, Updating, Shifting). Er bestimmt auch den neuen Wert einer
Zelle. Die Regeln konnen deterministisch oder probabilistisch sein. Durch die Zellgeo-
metrie werden fiir die Nachbarschaften entscheidende Vorgaben gemacht.

Eine wichtige Weiterentwicklung der zelluldren Automaten sind die zelluldren Gitter-
gase (Lattice Gas Method - LGM). Die LGM formalisiert ein Gas oder eine Fliissigkeit
als eine idealisierte Menge einzelner Partikel auf einem einfachen reguldrem Gitter, die
sich Schritt fiir Schritt (step by step) entsprechend der Entwicklungsregeln auf den
Knoten des Gitters bewegen. Fiir die zweidimensionale inkompressible Navier-Stokes-
Gleichung ist ein hexagonales Gitter notwendig (FHP-Modell) [FHP89]. Interessant ist
auch, dass vor allem die turbulente Stromungen simuliert [Na90] wurden. Offensichtlich
erscheint die ZA-Methode fiir solche Untersuchungen methodisch relevant zu sein.

3 Zur Modellbildung

Die FEM-Anwendung ist auf der Grundlage der Kontinuumsmechanik weit entwickelt
worden. Problematisch erscheint fiir diese Methode die Beriicksichtigung von
Diskontinuitdten im Schiittgut. Die Methoden der Molekulardynamik (MD) und der
LGrM betrachten im Gegensatz zur FEM das Schiittgut als ein diskretes Medium.

Die LGrM unterscheidet sich von der Vorgangermethode LGM dadurch, dass sie unela-
stische StoBvorgénge mit Energiedissipation und unterschiedliche Dichten im ZA-Regel-
satz beriicksichtigt. Ein Vorteil der LGrM liegt in ihrem endlichen Zustandsraum und
den geringeren Anforderungen an die Computertechnologie. Aber die Digitalisierung
und die Zustandsbeschrinkungen sind auch mit methodischen Nachteilen verkniipft,
namlich mit Genauigkeitsverlusten.

Es ist daher sicher verniinftig, bei der Modellbildung einen Kompromiss einzugehen. So
enthalten die zweidimensionalen LGrM-Modelle hier Hybrideigenschaften (MD, LGM).
Die sinnvolle Nutzung solcher zweidimensionaler Modelle setzt im Anwendungsfall
natiirlich gewisse symmetriebedingten Vereinfachungen voraus.
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4 Relativ einfache Stoffgesetze

Zwei Ansitze fir die Stoffgesetze in den ZA sind untersucht worden, der energetische
und der probabilistische Ansatz. Dabei sind die Iterationsschritte identisch mit Zeit-
schritten (geeignete experimentelle Kalibrierung).

Bei den energetischen Stoffgesetzen miissen weitere Annahmen gemacht werden, wie
z.B. dass die Partikel nur in den Kontaktpunkten wechselwirken. Weiterhin sollen die
elastischen Deformationen der Partikel klein bleiben. Die Kontakte werden dement-
sprechend einfach strukturiert; sie werden z. B. durch ein an den zelluldren Automaten
angepasstes Feder-Dampfer-System mit Reibelementen modelliert [CuSt79].

Das energetische Grundmodell beriicksichtigt die kinetische, die potentielle, die
Dampfungs-, die Reibungs- und die Federenergie. Denn das Kontaktmodell enthilt als
Elemente die Hertz'sche Pressung, die viskose Dampfung und die Coulombsche
Reibung.

Aufgrund der Schwierigkeiten (Erzeugung von Massenfluss) des energetischen Ansatzes
wurde zu Vergleichszwecken ein einfacher probabilistischer Ansatz gewahlt, bei dem
die Form der Partikel keine Rolle mehr spielt. Beim probabilistischen Ansatz wird fiir
die Interaktionsanalyse eine Wahrscheinlichkeitsbelegung definitorisch vorgegeben,
wobei die Gravitation beriicksichtigt wird.

5 Fiillvorgang und Entleeren — Simulationsergebnisse

Auffillig ist die schon aus fritheren ZA-Arbeiten bekannte Abhingigkeit der Simula-
tionsergebnisse von der Geometrie des Zellraumes. Es zeigt sich z.B. eine typische
Abhéngigkeit des Boschungswinkels der Schiittgutoberfliche von der inneren Reibung,
die dem realen Verhalten des Schiittgutes tendenziell entspricht. Auch die starke
Abhingigkeit des Fiillzustandes und des FlieBverhaltens des Schiittgutes von der
Partikelform ldsst sich mit dem ZA simulieren. Hier zeigt sich der Vorteil der Simula-
tionen oder ,theoretischen Experimente*, da nicht selten entsprechende Realexperimente
nicht durchfiithrbar sind. Trotzdem bleibt das Testproblem — verkniipft mit geeigneten
Lrickwirkungsschwachen® Messverfahren — fiir die ,,theoretischen Experimente als zu
16sende Aufgabe bestehen.

Es ist aus obigem verstindlich, dass es auch weiterhin ungeloste Probleme gibt. So ist
z.B. der Grenzwert fiir den Sanduhreffekt weiterhin nicht genau bekannt (nur Schétz-
werte). AuBlerdem ist auch die Modell-Kalibrierung (experimentelles Massenfluss-
kriterium) nicht gelungen.

250



6 Zusammenfassung und Ausblick

Die Untersuchungen zeigen zweifelsfrei, dass die Forschungen in der Schiittgutmechanik
fortgesetzt und thematisch ausgedehnt werden miissen (z. B. Einfluss der Gittertopologie
auf die Simulation, Bestimmung der Wandspannungen, realistische FlieBprofile usw.).

Wichtig und hilfreich sind in der Schiittgutdynamik die Gegeniiberstellungen der erzeug-
ten Simulationsergebnisse mit den gesicherten Ergebnissen (aus Experimenten und ana-
lytischen Losungen), wie andere ZA-Anwendungen zeigen [Ei00]. Die ZA-Modellierung
enthélt eben auch hypothetische Annahmen und Vereinfachungen, die es zu priifen gilt.
Sie ist auch unterschiedlich zu bewerten, je nachdem sie anfénglich, als komplementire
Ergénzung oder thematisch abschlieend eingesetzt wird.

Interessant sind die Schiittgut-Modellierungen auch fiir andere Anwendungen, wie z. B.
fiir die Membranforschung [Ei03], wobei aktuell insbesondere mechanische und elektri-
sche Eigenschaften der Partikel (Ionen) in die Modellierung solcher ,,Schiittungen* ein-
zubeziehen sind. Man kann sich dabei sicher auch mikro- und nanozelluldre Automaten
in Aktion vorstellen.

Realistischer und sicher auch schwieriger werden die Modellierungen der Schiittgut-
dynamik, wenn gewisse Idealisierungen (z.B. keine plastische Verformungen der
Partikel) nicht mehr vorausgesetzt werden. Das sollte ein Bewdhrungsfeld fiir die ZA-
Modellierung werden.
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