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Zusammenfassung

Mit jeder Exhalation werden kleinste, in der tiefen Lunge entstandene Tropfchen an die
Umgebung abgegeben. Diese Tropfchen enthalten eine kleine Menge an Proteinen, die fiir
eine Biomarkeranalyse zur Diagnostik und Verlaufskontrolle von Lungenerkrankungen ge-
nutzt werden konnten. Fiir eine genaue standardisierte Analyse ist jedoch das Verstandnis

der Entstehungsprozesse der exhalierten Tropfchen erforderlich.

In dieser Arbeit wird eine in der Literatur vorgestellte Hypothese der Tropfchenentstehung
numerisch modelliert. Diese postuliert eine Tropfchenentstehung durch eine Wiedererdft-
nung von kollabierten terminalen Atemwegskapillaren bei der Inspiration. Die Ergebnisse
werden nach der Auswertung in Form von Tropfengrofsenverteilungen dargestellt. Anhand
einer systematischen Parameterstudie kann ein entscheidender Einfluss der Oberflachen-
spannung der Lungenfliissigkeit auf die Tropfenanzahl und Grofe gezeigt werden, wihrend
die Variation anderer Parameter keinen signifikanten Einfluss darauf nimmt. Es zeigt sich
kein Einfluss von beweglichen Wanden auf die Tropfchenentstehung. Die Verifizierung
der numerischen Methoden erfolgt durch ein skaliertes Modellexperiment welches eine gu-
te Wiedergabe der Fluidbewegung in diinnen Fliissigkeitsfilmen durch die numerischen
Methoden bestatigt.

Ein Vergleich der Simulationsergebnisse mit den Ergebnissen einer klinischen Studie zeigt
eine sehr gute Ubereinstimmung beider Tropfengréfenverteilungen. Die Groke der meis-
ten generierten Tropfchen liegt im submikronen Bereich. Die Ergebnisse dieser Arbeit
bestéarken die Hypothese der Tropfchenentstehung in den terminalen Atemwegskapillaren
als einen realistischen Entstehungsmechanismus. Das durch die Modellierung entstande-
ne Verstandnis der Entstehungsprozesse und -orte der exhalierten Tropfchen bietet die

Grundlage fiir eine standardisierte Analyse von Biomarkern aus der exhalierten Luft.

exhalierte Tropfchen, freie Oberfliche, diinner Fliissigkeitsfilm, Volume of Fluid (VOF)



Abstract

With every exhalation minute droplets from the lower airways are emitted into the en-
vironment. These droplets contain a small amount of protein which can be used for a
biomarker analysis for the diagnosis and process control of lung diseases. However, for
a detailed standardized analysis, an understanding of the formation processes of exhaled

droplets is required.

This thesis numerically investigates the plausibility of a droplet formation hypothesis
presented in literature. It postulates a droplet formation by the reopening of a collapsed
terminal airway structure during inspiration. After the evaluation, results are presented
in form of droplet size distributions. A systematic parameter study shows the important
influence of the surface tension of the lung fluid on the number and the size of droplets,
while varying other parameters does not a significantly influence drop formation. Wall
movement does not have any perceptible effects on droplet formation. The verification of
the numerical method is carried out by a scaled-up model experiment. It confirms that
the present numerical methods give a good reproduction of the fluid flow in thin liquid
films.

The comparison of the simulation results with the results of a clinical study shows very
good conformity of both droplet size distributions. The size of most generated droplets
is primarily in the submicron range. The results of this study confirm the hypothesis
of droplet formation in the terminal airways as a realistic mechanism of formation. The
understanding gained by modelling the formation process and point of origin of exhaled

droplets provides the foundation for a standardized analysis of biomarkers in exhaled air.

exhaled droplets, free surface flow, liquid sheet, Volume of Fluid (VOF)
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0 Anfangszustand

2D, 3D zweidimensional, dreidimensional

a aufien
Konzentration

c charakteristisch

cr kritisch

fl Fliissigkeit

G Gewicht

g Gas

1,7,k Summationsindex

i innen (Abschnitt 5.2)

1d ideal

mp Impuls

kap Kapillar

m Masse

max maximal

min minimal

neu neuer Wert

norm normiert

0 Offnung

D parallel

R Reibung

ref Referenzwert

rel relativ

s seriell

sed Sedimentation

T Temperatur

T Tropfen

T, 2 Koordinate
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Symbol

Bedeutung

Hochgestellte Indizes:

/

*

-

Mengensymbole:
N

m < =

Operatoren:

& b

2

> <4 @ | T VA VAW

Kennzahlen:

neu
Basis
Mittelwert
Vektor

nichtnegative ganze Zahlen
reelle Zahlen

fiir alle Elemente

ist Element von

nicht (Negation)

und (Konjunktion)

ist genau gleich

ist gleich

entspricht

ist ungefahr gleich

ist ungefahr

ist im Bereich von

ist grofser oder gleich als
ist kleiner oder gleich als
ist grofer als

ist kleiner als

ist ungefahr grofer oder gleich als

Aquivalenz
geht gegen
ist ungleich
partielle Ableitung
Nabla-Operator (V =2 >

ox;
Differenz

Bond-Zahl (Gleichung 2.8)
Courant-Zahl (Gleichung 3.51)
Froude-Zahl (Gleichung 4.3)
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Symbol

Dateiendungen:

*.bnd

*.CcCINg

*.ccmp

*.ccmt

*.cel
*.dat
*.f
*.iges
*.inp
*.prob
*.step

*.stl

* tiff (auch *.tif)

*.vrt

Abkiirzung

Abkiirzungen:
2D, 3D
ASCII

CAD

Bedeutung

Laplace-Zahl (Gleichung 5.9)
Marangoni-Zahl (Gleichung 2.5)
Knudsen-Zahl (Gleichung 2.9)
Ohnesorge-Zahl (Gleichung 4.1)
Reynolds-Zahl (Gleichung 2.13)
Weber-Zahl (Gleichung 4.2)

Ubergabedatei fiir Randbedingungen

Computational Continuum Mechanics Geometry (fiir den Solver
Star®)

Computational Continuum Mechanics Postdata (Datei der statio-
niren Losung fiir den Postprozessor proSTAR®)

Computational Continuum Mechanics Transient Postdata (Datei der
instationdren Losung fiir den Postprozessor proSTAR®)
Ubergabedatei fiir Rechenzellen

Datenformat

Fortran

Initial Graphics Exchange Specification (3D-CAD Austauschformat)
Inputdatei (enthélt proSTAR® Eingabebefehle)

Problemdatei (fiir den Solver Star®)

Standard for Exchange of Product Data Model (3D-CAD Austausch-
format)

Stereolithografie (3D-CAD Austauschformat)

Tagged Image File Format (Dateiformat zur Speicherung von Bild-
daten)

Ubergabedatei fiir Rechenknoten

Bedeutung

zweidimensional, dreidimensional
American Standard Code for Information Interchange
Computer Aided Design (deutsch Rechnerunterstiitztes Konstruie-

ren)
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Abkiirzung Bedeutung

CCM Computational Continuum Mechanics (deutsch Numerische Konti-
nuumsmachanik)

CFD Computational Fluid Dynamics (deutsch Numerische Strémungsme-
chanik)

CD Central Differencing (Scheme) (deutsch Zentraldifferenzen (-Me-
thode))

CMOS Complementary Metal Oxide Semiconductor (deutsch komplemen-
téarer Metall-Oxid-Halbleiter)

COPD chronic obstructive pulmonary disease (deutsch Chronisch obstruk-
tive Lungenerkrankung)

DDR Double Data Rate (Verfahren, mit dem Daten auf einem Datenbus
mit doppelter Datenrate iibertragen werden kénnen)

DPPC Dipalmitoylphosphatidylcholine

FEV, Einsekundenkapazitét (siehe Glossar)

GB Gigabyte (1 GB = 23°Byte = 1073 741 824 Byte)

HEPA High Efficiency Particulate Arresting — Bezeichnung einer Partikel-
filterklasse

HIRC High-Resolution-Interface-Capturing (Scheme) (deutsch Hochaufge-
16ste-Grenzflachenerfassung (s-Methode))

HLRN Norddeutscher Verbund fiir Hoch- und Hochstleistungsrechnen

HPC High Performance Computing (deutsch Hochleistungsrechnen)

ID Identifier (deutsch Identifizierer)

IMP Institut fir Mehrphasenprozesse (Leibniz Universitat Hannover)

ITEM Institut fiir Toxikologie und Experimentelle Medizin (Fraunhofer Ge-
sellschaft)

const. konstant

LUH Leibniz Universitat Hannover

MPI Message Passing Interface

NMP Institut fiir Nano- und Mikroprozesstechnologie (Leibniz Universitat
Hannover)

PIV Particle Image Velocimetry

PMMA Polymethylmethacrylat (umgangssprachlich Acryl- oder Plexiglas)

RRZN Regionales Rechenzentrum fiir Niedersachsen (Leibniz Universitét
Hannover)

S.A.P. surface-associated phase (deutsch assoziierte Oberflichenphase)

TB Terabyte (1 TB = 2'Byte = 1099 511 627 776 Byte)
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Abkiirzung Bedeutung

TCP Transmission Control Protocol (deutsch Ubertragungssteuerungs-
protokoll)

TFD Institut fir Turbomaschinen und Fluid-Dynamik (Leibniz Universi-
tat Hannover)

™ tubulédres Myelin (Transportstruktur fiir das pulmonale Surfactant)

UD Upwind Differencing (Scheme) (deutsch Aufwinddifferenzen (-Me-
thode))

Begriff Bedeutung

Glossar:

Adhasion Zusammenhalt zwischen verschiedenen Stoffen

amphiphil sowohl hydrophil als auch lipophil (siehe sur factant)

Atelektase Alveolarkollaps

Basallamina Proteinschicht

Dekomposition Gebietszerlegung

deskriptiv die Tatsache beschreibend

Desorption aufsaugen

distal sich entfernen, entfernt

Einsekundenkapazitit zeitabhéngiger Messparameter in der Lungenfunktionsdiagnos-

tik iiber das in einer Sekunde ausgeatmete Volumen

endogen im Inneren erzeugt

Exhalation Ausatmung

Exhalat ausgeatmete Gase und Partikel

exogen von aufen eindringend

Exozytose Stofftransport aus der Zelle heraus

extrathorakal aufterhalb des Brustraums

Exzentrizitét ein Mak fiir die Abweichung einer Ellipse von der Kreisform

Fibrozyten starre Zellen des Bindegewebes

Histologie Lehre von biologischen Geweben

Hormon korpereigener Kommunikationsstoff

hydrophil wasseranziehend

hydrophob wassermeidend

Hypophase untere Phase eines Zweiphasen-Systems

inflammatorisch eine Entziindung betreffend, auf einer Entziindung beruhend

Inspiration

Einatmung



XX FORMELZEICHEN
Begrifft Bedeutung
in vitro im Reagenzglas, im Experiment
in-vivo im Lebendigen
in-situ am Ursprungsort
Keratinosome Lamellenkorperchen
Kinozilien Flimmerhérchen
Kohéasion Zusammenhalt der Molekiile eines Stoffes
Kollagen Strukturprotein
Leukozyten weife Blutkorperchen
Metabolit Stoffwechselprodukt
Makrophagen Fresszellen des Immunsystems
oral mundwérts, zum Mund hin
phagozytiert gefressen
Physiologie Lehre von normalen Lebensfunktionen
Pneumologie Lungenheilkunde
Pravalenz Krankheitshaufigkeit
rekonstituieren wieder herstellen
respiratorisch atmend
retikular netzformig verzweigt
seromukos serumartig-schleimig
Solver Programm zur Berechnung einer numerischen Losung
Surfactant surface active agent (deutsch Oberflichenaktive Substanz)
terminal endstandig
Tidalvolumen Atemzugvolumen
transpulmonal durch die Lunge hindurch
Vitalkapazitat Kenngrofe fiir die Funktion der Lunge iiber das maximal aus-
geatmete Volumen
volatil gasformig, fliichtig



Kapitel 1
Einleitung

Mit jedem Atemzug geschieht es: Neben zahlreichen gasférmigen Verbindungen, werden
kleinste Tropfchen aus der Lunge an die Umgebung abgegeben. In der Literatur wird
dariiber diskutiert, ob die nicht-volatilen (nicht gasférmigen) Molekiile in diesen Tropfchen
das Potenzial besitzen, als Biomarker fiir Lungenerkrankungen zu dienen (z.B. Borrill
et al. 2008, Hillas et al. 2009). Diese Biomarker kénnten fiir eine nicht-invasive Diagnostik
und Verlaufskontrolle von Lungenerkrankungen verwendet werden, wenn geklart ist, dass
sie aus den unteren Atemwegen stammen und damit als eine Probe der dort gebildeten
Lungenfliissigkeit gelten. Dies ist jedoch bis jetzt unklar und soll mit dieser Arbeit geklért

werden.

Fiir eine nicht-invasive Lungendiagnostik werden die exhalierten Tropfchen und der Was-
serdampf aus der gesittigten Atemluft in einer Kiihlfalle abgeschieden (Becher et al.
2001). Die gewonnene Probe wird dann nach biochemischen Methoden analysiert (z.B.
Rothe 2001). Die klinische Anwendung der Atemkondensat-Analyse ist jedoch einge-
schrankt, wenn der Fokus auf der absoluten Konzentration von nicht-volatilen Biomar-
kern im Kondensat liegt. Diese ist direkt proportional zur Emissionsmenge der Trépfchen,
die sich jedoch von Mensch zu Mensch wesentlich unterscheiden kann (Schwarz et al.
2010).

Fiir eine Standardisierung der Biomarker-Analyse muss die gesamte Masse der exhalier-
ten Partikel, in Abhéngigkeit vom Individuum und dessen situativem Verhalten, bekannt
sein. Dariiber hinaus miissen die Entstehungsmechanismen und der Entstehungsort der
Tropfchen verstanden werden. In der Vergangenheit wurden mehrere klinische Studien
durchgefiihrt, bei denen Anzahl und Grofe der exhalierten Tropfchen charakterisiert wur-
den (Fairchild und Stamper 1987, Papineni und Rosenthal 1997, Morawska et al. 2009).
Morawska et al. geben einen guten Uberblick iiber mogliche Entstehungsorte der Tropf-

chen bei ruhigem Atmen, Sprechen und Husten. Alle genannten Studien zeigen, dass die

1
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Anzahl der exhalierten Partikel in Abhangigkeit von der ausgeiibten Tatigkeit variiert

und sich eine hohe interindividuelle Variabilitat zeigt.

Als mogliche Mechanismen der Trépfchenentstehung werden in der Literatur eine durch
Scherung verursachte Tropfenbildung durch hohe Stromungsgeschwindigkeiten am Ent-
stehungsort (z.B. Hamed und Fiegel 2009) und eine Wiedererdffnung von kollabierten
terminalen Atemwegskapillaren (z. B. Gebhart et al. 1988, Johnson und Morawska 2009)
genannt. Eine durch Scherung verursachte Tropfenbildung erscheint angesichts der ex-
trem langsamen Stromungen in den unteren Atemwegen allerdings nicht plausibel und
kann an diesen Orten ausgeschlossen werden. Die neuesten Ergebnisse von Johnson und
Morawska und frithere Untersuchungen von Gebhart et al. bestitigen die Annahme der

Wiedereroffnung von kollabierten terminalen Atemwegskapillaren.

Mit theoretischen (z.B. Heil et al. 2008), numerischen (Malashenko et al. 2009) und ex-
perimentellen (z.B. Cassidy et al. 1999) Untersuchungen wird gezeigt, dass durch die
Oberflachenspannung zwischen der Lungenfliissigkeit und der Luft in der Atemwegska-
pillare auftretende Instabilitdten die Ursache fiir Atemwegsverschliisse in den peripheren
(endstédndigen) Bereichen der Lunge sind. Auch hier wére die Trépfchenentstehung auf ei-
ne Fliissig-Fliissig-Trennung der Lungenfliissigkeit bei der Wiedereroffnung der verschlos-
senen Atemwegsstrukturen zuriickzufithren. Der zunehmende transpulmonale (durch die
Lunge hindurch) Druck, hervorgerufen durch die geometrische Ausdehnung wahrend der
Inspiration (Einatmung), kann die terminalen Strukturen wieder 6ffnen. Dieser Vorgang
kann akustisch durch ein Knistern wahrgenommen werden (Workum et al. 1982, Otis
et al. 1996, Alencar et al. 2005).

In den Ergebnissen einer klinischen Studie zeigen Edwards et al. (2004), dass eine Verén-
derung der Eigenschaften der Lungenfliissigkeit, insbesondere der Oberflichenspannung,
zu signifikanten Anderungen der Anzahl der exhalierten Partikel fithren kann. Ein Mo-
dell der Tropfchenentstehung existiert jedoch nicht. Auch numerische Ergebnisse einer
hochaufgelosten Tropfchenentstehung und daraus abgeleitete Tropfengrofsenverteilungen

wurden bisher noch nicht veroffentlicht.

Die Diagnostik von Lungenerkrankungen durch die Analyse nicht-volatiler Molekiile ist
jedoch entscheidend vom Verstdndnis der pulmonalen Generierung der Tropfchen abhéan-
gig. Erforderlich ist ein Modell, um die Generierung der Trépfchen in den terminalen
Atemwegen zu berechnen. Die Ergebnisse dieses Modells miissen mit den natiirlich vor-
kommenden Tropfchen aus der menschlichen Atemluft verglichen werden, um die Modelle
zu validieren. Nur durch so bestétigte Kenntnis und Versténdnis der Generierungsprozesse
von Aerosolen aus der Lunge, kann schliefslich eine valide nicht-invasive Methodik fiir die

Diagnostik und Verlaufskontrolle von Lungenerkrankungen etabliert werden.
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An dieser Stelle setzt die vorliegende Arbeit an: Zur Kliarung der Entstehungsmecha-
nismen von den in der Lunge generierten Tropfchen wird die numerische Modellierung
des Aufplatzvorgangs eines diinnen Fliissigkeitsfilms bei der Offnung einer unteren Atem-
wegskapillare vorgestellt. Die Verifizierung der numerischen Methoden erfolgt durch ein
Experiment. Die numerischen Ergebnisse werden mit den Ergebnissen einer klinischen
Studie aus Haslbeck et al. (2010) verglichen. Diese bestétigen den oben beschriebenen
Mechanismus der Tropfchenentstehung bei der Wiedereréffnung von kollabierten termi-
nalen Atemwegskapillaren als eine Mdoglichkeit der Entstehung exhalierter Tropfchen in

den terminalen Atemwegen.

1.1 Medizinische Notwendigkeit

Die Diagnose und Verlaufskontrolle ist durch die stetige Zunahme der Pravalenz (Krank-
heitshdufigkeit) von Lungenerkrankungen zu einem herausragenden Ziel fiir die pneumo-
logische (lungenheilkundliche) Diagnostik geworden (z.B. Jordanova-Duda 2009). Hier-
fiir ist eine moglichst empfindliche und individuelle Methodik ausschlaggebend, die auf
nicht-invasivem Wege Informationen iiber eine Lungenerkrankung gibt. Die Analyse des
Exhalats hat in den letzten Jahren zunehmend an Bedeutung gewonnen. Die Messung
exhalierter gasformiger Substanzen wie Kohlenmonoxid und besonders Stickstoffmonoxid
wird in der Diagnostik des Asthma bronchiale bereits klinisch eingesetzt. Dagegen ist die
Analyse nicht-volatiler Molekiile noch nicht ausreichend standardisiert und deren Entste-
hungsprozesse nur liickenhaft verstanden. Nachdem in den 1990er Jahren die prinzipiel-
le Messbarkeit nicht-volatiler Molekiile im menschlichen Exhalat gezeigt werden konnte
(Scheideler et al. 1993), existieren mittlerweile deskriptive (die Tatsache beschreibende)
Befunde zu Verdnderungen verschiedener inflammatorischer (auf einer Entziindung be-
ruhender) Molekiile im kondensierten Exhalat bei Patienten mit Lungenerkrankungen
(Kharitonov und Barnes 2001). Allerdings wurde in keiner dieser Arbeiten bislang die
Moglichkeit einer unterschiedlichen Tropfchengenerierung fiir die Unterschiede der nicht-

volatilen Biomarker berticksichtigt.

Die Task Force der European Respiratory Society und der American Thoracic Society
hat neben einem genauen Versténdnis der Tropfchenentstehung die Notwendigkeit ei-
ner Standardisierung fiir die Probenahme gefordert und dies als wichtigen Forschungs-
bedarf formuliert (Horvath et al. 2005). Bei obstruktiven Atemwegserkrankungen wie
der chronisch-obstruktiven Lungenerkrankung (COPD) ist nach Borrill et al. (2008) und
Hillas et al. (2009) die Diagnostik nicht-volatiler Substanzen durch eine erhohte Varia-

bilitdt sowohl bei der Probenahme als auch bei der Analyse erschwert und rechtfertigt
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die Forschung auf diesem Gebiet. Die Grundlage fiir ein Verstdndnis der Tropfchenent-
stehung bei COPD erfordert das Verstdandnis der Entstehungsvorgénge in der gesunden
Lunge.

1.2 Kenntnisgewinn in der Medizintechnik

Neben der vielfaltigen und breit aufgestellten Forschung im Bereich der Inhalation von
festen, fliissigen und gasformigen Substanzen, steht die Erforschung von exhalierten Sub-
stanzen diesem Forschungsfeld ergdnzend zur Seite. Ein tiefergehendes Verstdndnis der
Entstehung von exhalierten Tropfchen kann die Erkenntnisse iiber die Exhalation von

Krankheitserregern (siche Stelzer-Braid et al. 2009) erweitern.

Anhand einer in Abbildung 1.1 aufgelisteten Zuordnung der typischen Grofenbereiche von
Partikeln im Umweltaerosol und der Kenntnis, welche dieser Partikel bis in die unteren
Atemwege gelangen, ldsst sich eine ungefahre Tropfchengrofe der emittierten Trépfchen
abschétzen. Diese liegt im Bereich d < 2 uym, da Partikel dieser Grofe lungengéngig sind.
Die Grofse von Partikeln im Umweltaerosol reicht von einem Nanometer bis iiber 100
Mikrometer. Je nach Herkunft lassen sich die Partikel charakteristischen Grofenbereichen
zuordnen. Fiir die menschliche Gesundheit sind vor allem Partikel unterhalb einer Grofe

von 10 gm von Bedeutung (Beckers et al. 2005).

| | | |
KFZ-Abgas und -Abrieb
Flug- und Vulkanasche
Tabakrauch Kohlenstaub
Ruf3 Zementstaub
Feinstaub Pollen
Pﬂelmzenspolren
I
Meersalz Mehl
Viren Bakterien
I I I I
1074 1073 1072 1071 10° 10t 102 10° 104 1pm

Abbildung 1.1: Grofe von Partikeln im Umweltaerosol modifiziert nach (Beckers et al.
2005)
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1.3 Anwendbarkeit und Alternativen

Die notwendige Menge an kondensiertem Exhalat fiir eine zu analysierende Probe betragt
etwa einen Milliliter. Deren Gewinnung erfordert ein etwa fiinfzehnminiitiges Exhalieren.
Anhand dieser nicht-invasiv gewonnenen Probe kénnte eine Biomarkeranalyse fiir die Dia-
gnose oder Verlaufskontrolle einer Lungenerkrankung durchgefiihrt werden. Im Gegensatz
dazu steht die bisher konventionelle Blutabnahme, deren Durchfithrung nur wenige Mi-
nuten in Anspruch nimmt, oder eine Gewebeprobe, die durch einen Schnitt (invasiv) dem
Lungengewebe entnommen wird. Die hiermit verbundenen Risiken und Unannehmlichkei-

ten rechtfertigen jedoch den Einsatz eines nicht-invasiven Verfahrens.

Die Vorteile eines nicht-invasiven Diagnoseverfahrens stehen fiir Patienten mit z. B. einer
Nadelphobie und deren Therapeuten aufer Frage. Eine Analyse der Biomarker, deren
Wirkung im Blut nicht messbar ist, bietet noch weiteres Potential fiir die medizinische

Diagnostik.

1.4 Zur Simulation von physiologischen Vorgangen

Die Simulation von physiologischen (Physiologie = Lehre von normalen Lebensfunktionen)
Vorgéngen bietet gegeniiber der in-situ- (am Ursprungsort) Diagnostik einen erheblichen
Vorteil: Sie ist beriihrungslos. Jedoch unterliegen die Ergebnisse grundsétzlich der Skepsis
der Betrachter, denn falsche Annahmen oder Eingaben haben auf diese einen zum Teil
grofsen Einfluss. Wie aussagekriftig sind die Ergebnisse? Wie weit liegen Simulation und

Realitdat auseinander? Wurden alle Phdnomene beriicksichtigt?

Um zu beurteilen, wie weit sich ein Bild oder eine Simulation von der Realitéit entfernt
hat, entwarf Baudrillard (2009) die vier Ebenen der Simulation:

1. Ebene reflektiert die tiefer liegende Realitét.

2. Ebene verdeckt die tiefer liegende Realitit.

3. Ebene verdeckt die Abwesenheit einer tiefer liegenden Realitét.

4. Ebene besitzt keinerlei Bezug zur Realitdt mehr. Es ist eine eigenstandige Simulation

ohne Referenz.

Diese Punkte basieren bereits auf dem Grundsatz, dass eine bildhafte Wiedergabe gar
nicht den Anspruch erheben darf, die Realitit ohne Verlust oder Anderung wiederzugeben.
Die Simulation eines physiologischen Vorgangs fallt demnach immer unter Punkt 4. Es ist
nach Baudrillard philosophisch also gar nicht moglich, Vorgédnge per Simulation exakt zu

beschreiben.
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Es existieren jedoch noch andere, gegensétzliche Sichtweisen, die Simulationen in einem
engeren Bezug zur Praxis sehen. Schroter (2009) behauptet ,Wirklichkeit ist iiberhaupt
nur darzustellen, indem man sie konstruiert”. Eine Fotografie oder auch eine Videoauf-
nahme, so Schroter, ist demnach nicht etwa eine Entfernung von der Realitit, sondern das
genaue Gegenteil, eine Zuwendung zu dieser. Das Gleiche gilt auch fiir Simulationen. Man
bedenke, fiir Spione, Mediziner und Naturwissenschaftler ist gerade das Ergebnis ihrer
mithsam konstruierten Bildbearbeitung oder Simulation die Darstellung einer spezifisch

operativen ,Wirklichkeit*.

Eine Stromungssimulation z. B. liefert komplexe Informationen iiber einen Stromungszu-
stand, der unter Betrachtung einer realen Stromung in einem solchen Umfang nicht oder
nur unter enormem Aufwand erfasst werden kann. Die Aktualitdt und Notwendigkeit von
physiologischen Simulationen wurde von Mock (2009) in den VDI Nachrichten aufgegrif-
fen. Simulationen besitzen unter der Voraussetzung sorgfiltig kontrollierter Ergebnisse ein

hohes Potential fiir die medizinische Diagnostik und Verlaufskontrolle von Krankheiten.

1.5 Aufbau und Umfang der Arbeit

Die Vorgehensweise zur Untersuchung der Entstehung der exhalierten Tropfchen in den
terminalen Atemwegen und der Aufbau dieser Arbeit werden mit Hilfe von Abbildung 1.2
nach Herwig (2008) erldutert. Anhand der Realitét, deren Grundlagen in Kapitel 2 behan-
delt werden, wird mit Hilfe der in Abschnitt 2.3 getroffenen Vereinfachungen ein Modell
erstellt. Die Vereinfachungen beschrinken die Problemstellung ausschlieflich auf Phéno-
mene, deren Einfluss sich entscheidend auf das Ergebnis auswirkt. Einfache analytische
Berechnungen grenzen den Bereich der Tropfchengréfse ein (Abschnitt 2.4). Das 3. Kapitel
bewegt sich auf der numerischen Losungsebene und beschreibt alle Schritte zur numeri-
schen Simulation von der Methodik (Abschnitt 3.2) {iber die verwendete Soft- und Hard-
ware bis zur Auswertung der Simulationsergebnisse (Abschnitt 3.7). Dieses Kapitel ist
der Schwerpunkt der Arbeit. Kapitel 4 schldgt den Bogen iiber die Verifikation zuriick zur
Modellebene: Anhand eines skalierten Modellversuchs werden die numerischen Methoden
verifiziert. Die Ergebnisse aus Kapitel 5 fithren die numerischen Ergebnisse durch einen
Vergleich mit den Ergebnissen einer klinischen Studie auf die Realitdtsebene zuriick und

koénnen so das Modell validieren.

Die vorliegende Arbeit beschréankt sich auf die Untersuchung der modellierten Entstehung
exhalierter Tropfchen in den terminalen Atemwegen von lungengesunden Menschen. Die
Beriicksichtigung von krankhaften Verdnderungen, z.B. unter dem Einfluss einer chro-

nisch obstruktiven Lungenerkrankung, findet nicht statt. Dies wiirde die Modellierung
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numerische | Numerische Losungsebene )
Simulation (numerische Losung)
A A . .
mathematische Naherungen Veé‘lcﬁ(f{gg)lon
Y Y
analytische | Modellebene < |
Berechnung (physikalisch /mathematisches Modell) [* |
1 1 Validierung
idierun
physikalische Annahmen
Modell
Y Y ( Ode )

Realitatsebene
(experimentelle Datenerhebung)

Abbildung 1.2: Die verschiedenen Ebenen bei der Vorhersage stromungsmechanischer
Grofen auf der Basis von physikalisch /mathematischen Modellen mo-
difiziert nach Herwig (2008) zur bildlichen Verdeutlichung des Auf-

baus dieser Arbeit

durch die Vielfalt der physikalischen Phanomene in diesem Stadium der Untersuchungen
unndtig erschweren. Eine Betrachtung der krankhaft verdnderten Lunge ist erst unter
Einbeziehung des durch diese Arbeit vermittelten Verstindnisses der Entstehungsprozes-
se von exhalierten Tropfchen in der gesunden Lunge sinnvoll. Weitere Entstehungsorte
von Tropfchen, wie etwa in den oberen Bereichen der Atemwege werden ebenfalls nicht

betrachtet.
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Kapitel 2
Physiologische Grundlagen

Nicht nur die physikalischen, sondern in erster Linie die physiologischen Grundlagen sind
entscheidend, um ein elementares Versténdnis einzelner Vorgénge in einem lebenden Orga-
nismus zu bekommen. In diesem Kapitel werden die wichtigen Phénomene zur Tropfen-
entstehung in den terminalen Atemwegen erlautert und es wird auf die (in der Technik

sonst nicht vorkommende) grofse Varianz einzelner Parameter eingegangen.

2.1 Anatomie

Nachdem zunéchst die Morphologie (Lehre von biologischen Geweben) des Atmungssys-
tems veranschaulicht wird, werden anschliefsend die physiologischen Funktionen erlédutert.
Die alveolére Fliissigkeit wird aufgrund ihrer grofsen Wichtigkeit bei der Tropfenbildung

noch weiter im Detail beschrieben.

2.1.1 Der Feinbau der Lunge

Ausgehend von der Trachea (Luftréhre) beginnt ein sich immer weiter aufzweigendes
Rohrensystem, das schlieklich in den Alveoli pulmonis (Lungenbldschen), weiterhin nur
als Alveoli bezeichnet, blind endet (siehe Abbildung 2.1 rechts). Zwischen Trachea und
Alveolen liegen 23 Teilungsgenerationen dieses Rohrensystems. Gleichzeitig &ndert sich in

charakteristischer Weise dessen Innenauskleidung.

Bei allen endothermen Lebewesen ist die Lungenoberflache durch weitgehende Septierun-
gen vergrofert. Die zur Oberflichenvergroferung dienenden Wandstrukturen sind umso
komplizierter, je grofser die Korpermasse ist, die mit Sauerstoff versorgt werden muss.

Ganz einfach aufgebaute, sackdhnliche Lungen besitzen manche Urodelen (Salamander

9
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Abbildung 2.1: Schema der menschlichen Lunge modifiziert nach Rastrojo (2007)

und Molche). In Lungen von Sirenia (Seekiithen) und Froschen treten bereits zusétzliche
Septierungen auf, die die Oberflache vergréfern. Bei den Reptilien und Séugetieren kann
— im Gegensatz zu den Vogeln — die Luft durch die blinde Endung des Rohrensystems
in den Alveoli nicht wirklich zirkulieren. In Vogellungen strémt die Luft iiber die Haupt-
bronchien in mehrere grofsvolumige Luftsédcke ein und wird von dort iiber Sacchibronchi
und Parabronchi in die Bronchien zuriickgeleitet. In den Parabronchi liegen bei den V6-
geln die eigentlichen gasaustauschenden, schwammahnlichen Strukturen. Auf diesem Wege

wird dort ein offenes Zirkulationssystem verwirklicht.

Nicht alle Strukturen der Lunge dienen dem Gasaustausch zwischen Luft und Blut.
Man unterscheidet vielmehr die luftleitenden von den respiratorischen (atmenden) Ab-
schnitten der Atemwege. Zu den luftleitenden Abschnitten der menschlichen Lunge zéh-
len, wie in Abbildung 2.1 links dargestellt, die Trachea (Luftréhre), die Bronchi princi-
pales (Hauptbronchien), die Bronchi lobares (Lappenbronchi), die Bronchi segmentales
(Segmentbronchi) und die Bronchioli (,kleine Bronchien®), die bei einer lichten Weite
unter 1 mm iiber ihre Endabschnitte, die Bronchioli terminales (Endbronchiolen), tiber-
leiten zu den respiratorischen Abschnitten. Zu den respiratorischen Abschnitten (rechts

im Bild) gehoren die Bronchioli respiratorii (respiratorische Bronchiolen) und das Alveo-
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larsystem, das aus den Ducti alveolares (Alveolargéngen), den Atria alveolaria (Alveolar-
vorhofen) und den Sacculi alveolares (Alveolarséicke) mit einer Ansammlung von Alveoli
besteht.

Von der Trachea bis zu den Bronchioli

Die luftleitenden Abschnitte der Atemwege sollen die eingeatmete Luft anfeuchten, anwér-
men und reinigen. Da in diesem Raum kein Gasaustausch zwischen Luft und Blut stattfin-
det, entsprechen diese Abschnitte mit etwa 150 ml dem anatomischen Totraum der Lunge.
Das elastische Rohrensystem der luftleitenden und respiratorischen Abschnitte geht konti-
nuierlich ohne scharfe Begrenzung ineinander iiber. Fiir das funktionelle Verstdandnis und
die Unterscheidung der jeweiligen Abschnitte sind Wandaufbau und Innenauskleidung des

Rohrensystems wichtig.

Die Wand der Trachea und der Bronchi besteht aus glatter Muskulatur, elastischen Fa-
sernetzen, Knorpel und seromukosen (serumartigen-schleimigen) Bronchialdriisen. Die In-
nenseite ist von einem mehrreihigen Epithel besetzt. Die Epithelzellen sind dicht mit iiber
300 Kinozilien (Flimmerhérchen) pro Zelle besetzt, die permanent mit hoher Frequenz
von iiber zehn Schldgen pro Sekunde durch ihre oral gerichtete Bewegung eingedrungene

Fremdkorper oder Bakterien wieder aus dem Bronchialtrakt entfernen.

Der Aufbau der Bronchien entspricht weitgehend dem Bau der Trachea, mit dem Unter-
schied, dass jetzt die glatte Muskulatur den gesamten Querschnitt ringférmig als eigen-
standige Tunica muscularis (feingewebliche Schicht) umfasst. Ebenso liegt das Knorpel-
gewebe nicht mehr als C-férmige Spange vor, sondern nur noch in einzeln eingestreuten
Platten, die rasch an Grofe verlieren, je geringer der Durchmesser der Bronchien wird.
Die Ausstattung mit flexibel eingebauten Knorpelanteilen soll das Lumen dieser Réhren
auch bei Unterdruck wahrend der Inspiration offenhalten. Andererseits kann das Lumen

durch Kontraktion der glatten Muskulatur verdandert werden.

Die Bronchioli weisen als wichtiges Unterscheidungsmerkmal zu den Bronchien keine
Knorpelanteile und keine Bronchialdriisen mehr auf. Einzeldriisenzellen im Epithel, die
Becherzellen, werden zunehmend seltener und fehlen in den distalen Abschnitten voll-
stdndig. Charakteristisch sind keulenférmige Clara-Zellen, die weit in das Lumen hinein-
ragen und Surfactant produzieren. Das respiratorische Epithel nimmt an Hohe ab, ist
aber noch durchgehend mit Kinozilien besetzt. Dieser Besatz verschwindet erst in den am
weitesten distal (entfernt) gelegenen Bronchiolenabschnitten, die als Bronchioli respirato-
rii bezeichnet werden, da sie in ihrer Wandung bereits Ausbuchtungen besitzen, die mit

Alveolarepithel ausgekleidet sind und dem Gasaustausch dienen.
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Abbildung 2.2: Struktur eines Acinus (Lynch und Jaffe 2006)

Die Bronchioli respiratorii umfassen drei Teilungsgenerationen und fithren unter Zunahme
der wandsténdigen Alveolen in mehrere Ductus alveolares, deren Wéande weitgehend von
Alveolen unterbrochen sind und die ihrerseits in Sacculi alveolares oder den Atria alveo-
lares (deren Vorhofen) blind enden. Die Wande der Ductus alveolares werden von einem
Geflecht aus kollagenen (Strukturproteinen), retikuléren (netzformig verzweigt) und elas-
tischen Fasern gestiitzt und von diinnen glatten Muskelfasern durchzogen, die ringférmig
die Eingéinge zu den Alveolen umfassen (siche Abbildung 2.2). Da die Gesamtheit der
Gebilde, die einem Bronchiolus terminalis entspringen, gestaltlich an den Fruchtstand der

Weinbeeren erinnert, nennt man diese Einheit einen Acinus (lateinisch fiir kleine Beere).

Das Alveolarsystem der Lunge

Die eigentliche Gasaustauschfliche der Alveolen besteht aus zwei Arten von Epithelzel-
len: den Pneumozyten (Alveolarepithelzellen) Typ I und Typ II. Die Pneumozyten kleiden

die Oberflache der Alveolen vollsténdig aus. Die Alveolen sind nicht kugelférmig wie aus
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zeichentechnischen Griinden (auch in den Abbildungen 2.1 und 2.2) meist dargestellt,
sondern haben nédherungsweise die Form eines Dodekaeders. Eine Kugelgestalt wére theo-
retisch unsinnig, da die Kugel bei gegebenem Volumen die kleinste Oberfldche aufweist, in
der Lunge die Oberfliche jedoch gerade nicht minimiert, sondern maximiert werden soll.
Sie sitzen einer Basallamina (Proteinschicht) auf, die mit der Basallamina der Kapillaren
verschmilzt, die ihrerseits korbartig die Alveolen umspinnt und dort von diinnen elasti-
schen, kollagenen und retikuldren Fasern gestiitzt wird. Die Alveolarepithelzellen Typ I
sind 0,05 um bis 2,2 ym dick. Da die Endothelzellen ebenfalls nur 0,05 pm dick sind, ist
die Diffusionsstrecke, welche die Atemgase zuriicklegen miissen, sehr klein. Die aus Endo-
thelzellwand, Basallamina, Alveolarepithelzelle und Surfactant gebildete Schicht wird als
Blut-Luft-Schranke bezeichnet, die im Mittel 2,2 um stark ist. Dieser Wert schwankt, da
die Kapillaren nicht allseits dicht von den Alveolen umfasst werden. Teilweise werden auch

Mittelwerte von nur 0,2 pym erreicht.

Wenn zwei Alveolen mit ihren Wénden aneinander angrenzen, entsteht ein Septum in-
teralveolare (Alveolarseptum), in dessen Mitte sich ebenfalls ein dichtes Kapillarnetz be-
findet, das beidseitig Kontakt mit den Alveolarepithelzellen hat. Daneben finden sich im
Alveolarseptum ein lockeres Stiitzwerk von Fasern, Makrophagen, faserbildenden Fibrozy-
ten (starre Zellen des Bindegewebes), Leukozyten (weife Blutkorperchen), Mastzellen und
diinnen Nervenfasern. Poren (Kohn’sche Poren) durchbrechen die Alveolarsepten mehr-

fach, so dass zwischen einzelnen Alveolen Luft hindurchtreten kann.

Die Alveolarepithelzellen Typ I sind aufterordentlich flach. Sie kénnen wegen ihrer Armut
an Organellen kaum zelluldre Schiden beheben und werden daher leicht durch toxische
exogene (von aufen eindringende) oder endogene (im Inneren erzeugte) Einfliisse irre-
versibel geschiadigt. Sie werden durch Alveorlarepithelzellen vom Typ II ersetzt, die sich
in den Typ I umwandeln konnen. Wegen ihrer grofen Flachenausdehnung werden die
Typ-I-Zellen auch , Deckzellen genannt, wihrend die in das Alveolenlumen vorspringen-
den Typ-II-Zellen auch als ,Nischenzellen“ bezeichnet werden, da sie meist in Winkeln der
Alveolen zu finden sind. Die Typ-II-Zellen sind zahlreicher als Typ-I-Zellen. Thre Aufgabe
besteht in der Synthese eines Surfactant genannten Gemisches aus 90% Lipiden und 10%

Surfactant-assoziierten Proteinen, siehe Abschnitt 2.1.3.

2.1.2 Der Kreislauf

Die Hauptaufgabe des Kreislaufs ist der Strofftransport. Es werden Gase (wie z. B. O,
und CO,), Nihrstoffe und Metaboliten (Stoffwechselprodukte), aber auch Abfallproduk-

te und Hormone (Kommunikationsstoffe) transportiert. Weitere Aufgaben des Kreislaufs



14 KAPITEL 2. PHYSIOLOGISCHE GRUNDLAGEN

sind der Wiarmetransport und die Ubertragung von Kréften (z. B. bei der Ultrafiltration

in den Nieren).

Stofftransport

Der Gasaustausch zwischen den Zellen und dem sie unmittelbar umgebenden Extrazel-
luldrraum erfolgt durch Diffusion. Da der Abstand zwischen den einzelnen Zellen und
der Aukenwelt fiir einen diffusiven Stoffaustausch zu grof ist, muss eine schnelle Beforde-
rung der Atemgase iiber grofse Strecken durch Konvektion erfolgen. Hierbei sind mehrere
konvektive und diffusive Transportschritte hintereinander geschaltet. Im Rahmen der Lun-
genbeliiftung werden die Gase konvektiv durch die zufithrenden Atemwege geleitet. Der
Ubergang der Atemgase aus den Alveolen in das Blut bzw. aus dem Blut in die Alveolen
erfolgt durch Diffusion. Im Blut werden die Gase mit der vom Herz getriebenen Stro-
mung wiederum konvektiv iiber weite Distanzen befordert. Der Gasaustausch zwischen
dem Blut in den Kapillaren der Kérperperipherie und den einzelnen Zellen erfolgt schliefs-
lich wieder durch Diffusion. Der Diffusionsstrom ist sehr stark von der Diffusionslange x
und der Konzentration ¢ abhangig. Dieser Zusammenhang wird durch das erste Fick’sche
Gesetz beschrieben:
oc

Der Diffusionskoeffizient D ist stoffspezifisch und unter anderem abhéngig von der Tem-

peratur und dem Medium, in welches dieser Stoff hinein diffundiert.

Gasaustausch mit der Umgebung

Es gibt zwei Lungenarten: Diffusionslungen und Ventilationslungen. Eine reine Diffusi-
onslunge haben einige Schlangen, Skorpione und Asseln. Der Gasaustausch funktioniert

nur liber Diffusion, die Luft wird nicht aktiv in die Lunge und wieder hinaus gefordert.

Ventilationslungen, die durch aktives Ein- und Ausatmen funktionieren, kommen nur bei
Wirbeltieren vor (siehe Abschnitt 2.1.1). Diese Lungen sind durch die stdndige Erneuerung
der Luft wesentlich leistungsfahiger als Diffusionslungen und ermdéglichen die Deckung
des Sauerstoffbedarfes auch bei grofseren Lebewesen und bei Lebewesen mit einer hohen
Stoffwechselrate. Das Ventilieren der Lungen kann durch Uberdruck oder Unterdruck
erfolgen. Die Lungen von Sadugetieren und Vogeln arbeiten mit Unterdruck. Im Vergleich
zu den Lungen von Vogeln sind die Lungen von Sdugetieren sehr komplex. Sie haben
sich von einem Sack bei den Amphibien in ein System mit sehr vielen kleinen Alveolen
entwickelt (siche Abbildung 2.2). Dies erh6ht die Kontaktoberfliche von etwa 50 cm? je ml
Lungengewebe auf etwa 300 cm? (Schiiffler et al. 2003). Dadurch ist ein deutlich erhéhter
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Stoffaustausch moglich. Ein weiterer Optimierungsparameter ist die Diffusionslénge, die
verkiirzt werden muss, d.h. es werden moglichst diinne Wénde angestrebt. Die untere

Grenze wird durch die Laplaceformel (Kesselformel) bestimmt:
o=p-r-x (2.2)

mit der Oberflachenspannung o, dem Kapillardruck p, dem Radius r und der Diffusions-
lange x. Wenn es sich nicht um eine Kugel handelt, sondern um eine beliebig gekriimmte
Flache, so lautet die Gleichung fiir den Kapillardruck:

p:a(1+1). (23

1 T2

In Gleichung (2.3) sind r; und r9 die Hauptkriimmungsradien des Kriimmungskreises. Der
Druck ist umso grofer, je kleiner der Kugelradius ist. Wird der Radius so stark verklei-
nert, dass er sich der Gréfenordnung von Molekiildurchmessern annéhert, wird auch die
Oberflichenspannung vom Radius abhéngig. Die einfache Gleichung, welche die Oberfla-
chenspannung als konstant annimmt, ist in diesem Grofenbereich ungiiltig. Zum Ausgleich
der hohen Driicke aufgrund der kleinen Radien in den Alveolen entwickelten sich Niedrig-
drucksysteme, in denen diinnere Wéande moglich wurden. Das Problem der Oberflichen-
spannung, die zu einem Kollabieren der Alveolen fithren kann, bleibt allerdings bestehen.
Phospholipide (siehe Abschnitt 2.1.3) reduzieren diese Spannung nicht ausreichend. Zu-
sétzlich existiert ein stdndiger Unterdruck auf der Blutseite, der der Oberflichenspannung

entgegenwirkt. Dieser Druck wird vom Zwerchfell gesteuert.

Nur in den Alveolen findet der Stoffaustausch statt. Die Tracheen und Bronchien sind nur

Verbindungsrohre und bilden den sogenannten toten Raum.

2.1.3 Die alveolare Fliissigkeit

Wihrend die funktionalen Eigenschaften der alveoldren Fliissigkeit in zahlreichen Studien
ausgiebig untersucht wurden (z.B. Pattle 1955, Schiirch et al. 1976, Goerke 1992), ist
der genaue strukturelle Aufbau noch weitestgehend unklar. Entsprechend einer allgemein
akzeptierten Hypothese setzt sich der extrazelluldre (aufserhalb der Zelle) Belag, welcher
dem Alveolarepithel als fliissiger Film frei aufliegt, aus zwei Schichten zusammen (Bacho-
fen und Schiirch 2001). Die obere Schicht an der Grenzfliche zum Alveolarraum bildet
ein diinner Film aus Phospholipiden, darunter befindet sich die Hypophase (untere Phase
eines Zweiphasen-Systems). Die Dicke der Hypophase variiert zwischen einer minimalen
Dicke von ca. 10nm iiber den Kapillaren und einem Zehnfachen dieses Wertes in den

Kliiften zwischen benachbarten Kapillaren. Dadurch werden Unebenheiten in der Gewe-
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beoberflache ausgeglichen. Innerhalb der Hypophase befinden sich die Alveolarmakropha-
gen (Fresszellen des Immunsystems), die der Beseitigung von Mikroorganismen dienen.
Die Alveolarmakrophagen kriechen von der Hypophase bedeckt iiber das Alveolarepithel.
Fremdpartikel, die bis in die Alveolen vordringen, werden nach Weibel und Gil (1971)
abgefangen und phagozytiert (gefressen), so dass sie nur indirekt mit dem Alveolarepithel

in Kontakt kommen.

Der wesentliche Stabilisator der Alveolen, das Surfactant, ist in der oberen Fliissigkeits-
schicht enthalten. Das Wort Surfactant setzt sich aus dem englischen Begriff surface active
agent zusammen und steht fiir eine oberflachenaktive Substanz. Die medizinische Bezeich-
nung fiir das pulmonére Surfactant, Antiatelektasefaktor, leitet sich aus dem lateinischen
Begriff Atelektase (Alveolarkollaps) her. Chemisch handelt es sich beim Surfactant zwi-
schen 80% und 90% um Lipide, wovon mehr als 80% Phospholipide sind. Etwa 10%
des Surfactants besteht aus Proteinen. Phospholipide sind phosphorhaltige membran-
bildende Lipide, die aus einem hydrophilen Kopf und zwei hydrophoben Kohlenwasser-
stoffschwénzen bestehen und somit amphiphil (sowohl hydrophil als auch lipophil) sind.
Nach Gunasekara et al. (2008) setzen sich die Phospholipide des Surfactants etwa zur
Hilfte aus dem geséttigtem Phospholipid Dipalmitoylphosphatidylcholine (DPPC), eini-
gen ungeséattigten Phospholipiden und 6% bis 12% Cholesterol zusammen. Cholesterol
erhoht die Stabilitdt von Plasmamembranen und ist neben den Proteinen an der Ein-
und Ausschleusung von Stoffen beteiligt. Enthaltene Proteine sind beispielsweise Albu-
min und die vier spezifischen Apoproteine Surfactantprotein (SP)-A, B, C und D. Die
hydrophilen (wasseranziehenden) SP-A und SP-D, die die beiden groferen Untergruppen
bilden, spielen eine wichtige Rolle bei der Phagozytose von Krankheitserregern (Kos-
ters 2003). SP-B und SP-C, die hydrophobe (wassermeidende) Eigenschaften aufweisen,
wirken unterstiitzend auf die schnelle Anbindung des Surfactants an die Gas-Fliissigkeits-
Grenzschicht. Die Grenzschicht wird durch die Phopholipide gebildet, die sich entspre-
chend ihrer Polung als Doppellipidschicht anordnen, wobei die spezifische Oberflichen-
aktivitdt der Lipidschicht durch den Anteil des DPPC bewirkt wird (Gunasekara et al.
2008).

Das Surfactant wird von den Typ-II-Epithelzellen synthetisiert und iiber Keratinosome
(Lamellenkérperchen) in die Fliissigkeitsschicht abgesondert. Diese Absonderung wird
durch verschiedene Reize ausgelost, etwa durch einen tiefen Atemzug oder hormonbe-
dingte Anregungen, wie z. B. die Ausschiittung von Adrenalin. Das Surfactant befindet
sich in einem standigen Fluss und wird nach Weibel und Gil (1971) stédndig nachgebil-
det. Nachdem es synthetisiert und abgesondert wurde, wird es von der Gas-Fliissigkeits-

Grenzschicht adsorbiert. Einzelne Komponenten werden nach Dobbs (1989) wiederver-
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wertet oder von den Alveolarmakrophagen abgebaut, indem diese das Surfactantmaterial

aufnehmen und intrazellular auflosen.

Uber den Prozess, wie synthetisiertes Surfactant intrazellular zu den Lamellenkorperchen
transportiert wird, ist nur wenig bekannt. Lamellenkoérperchen sind Organellen mit einem
Durchmesser von etwa 1 pum, die aus konzentrisch angeordneten Schichten von Lipiden
und Proteinen bestehen. In den Lamellenkorperchen wird das Surfactant gespeichert, be-
vor es abgesondert wird. Die Absonderung geschieht durch Exozytose (Stofftransport
aus der Zelle heraus). Dabei verschmelzen die Lamellenkérperchen mit der Zellmem-
bran und geben das in ihnen gespeicherte Surfactant als tubuldres Myelin (TM) frei.
TM ist eine Transportstruktur, mit deren Hilfe das Surfactant an der Gas-Fliissigkeits-
Grenzschicht adsorbiert. Fiir die Adsorption ist es erforderlich, dass die Oberflachen-
spannung der Gas-Fliissigkeits-Grenzschicht grofer ist als die der adsorbierenden Kom-
ponente. Daher erfolgt der Adsorptionsprozess im Allgemeinen nicht bei Ruheatmung,
sondern wird durch einen tiefen Atemzug wie etwa Gahnen ausgelost. Die Adsorption
selbst erfolgt innerhalb von Millisekunden. Uber den Ablauf des Adsorptionsprozesses
gibt es mehrere Hypothesen. In Abbildung 2.3 sind zwei davon einander schematisch ge-
geniibergestellt. Die linke Seite zeigt das meist verbreitete Modell, die rechte Seite gibt
das Modell von Goerke (1992) wieder. In beiden Modellen wird ein DPPC-reicher Film

mit einer Oberflachenspannung von annidhernd 0=N/m produziert und in beiden Model-
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Abbildung 2.3: Modell des Lebenszyklus des Surfactant-Faktors in der alveoldren
Fliissigkeit nach Goerke (1992)
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len ist eine assoziierte Oberflachenphase (surface-associated phase — S.A.P.) vorhanden.
Die S.A.P. verkniipft die Grenzschicht mit der Hypophase. Des Weiteren gibt es sowohl
DPPC-reiche als auch DPPC-arme Partikel, die von den Typ-II-Epithelzellen wieder auf-
genommen werden. Die wieder aufgenommenen Partikel, die zu neuen Lamellenkorper-
chen recycled werden, sind anhand der gestrichelten Pfeile dargestellt. Der wesentliche
Unterschied zwischen den beiden Modellen zeigt sich darin, dass im Modell von Goerke
(rechts) bei der Adsorption nur DPPC-reiche Partikel in die Grenzflachenschicht gelangen,
wahrend DPPC-arme Partikel aussortiert werden. Die DPPC-reichen Partikel werden bei
der Expiration und der daraus resultierenden Verkleinerung der Alveole in der Grenz-
flachenschicht zusammengepresst. Es bildet sich ein eng gepackter molekularer Lipidfilm
und die Oberflichenspannung wird reduziert. Im linken Modell gelangen sowohl DPPC-
reiche als auch DPPC-arme Partikel in die Grenzschicht. Als Folge muss die Grenzschicht
mehrmals (also tiber die Dauer einiger Atemziige) komprimiert werden, um einen anfangs
gemischten Lipidfilm in einen DPPC-reichen Liquidfilm umzuwandeln. DPPC-arme Par-
tikel werden dabei aus der Grenzfliche herausgepresst und gelangen in die S.A.P. Die
mogliche Readsorption in die Grenzschicht ist mittels des Sternchens (x) gekennzeich-
net. Die iibrigen Pfeile zeigen mdgliche Wechselwirkungen zwischen Partikeln und der
Grenzschicht und Partikeln untereinander. Weitere Wechselwirkungen sind zwar denkbar,
jedoch im Hinblick auf die Ubersichtlichkeit in der Abbildung nicht dargestellt. (Goerke
1992)

Die Neubildung und die Bewegung von Surfactant fiihrt zu einer Sduberung der unteren
Atemwege. Zelig und Haber (2002) zeigen, dass die hochste Partikeldichte staubbelasteter
Lungen des Tiermodells nicht in den Alveolen, sondern in den Bronchioli respiratorii

gefunden wurde.

Die Desorption (Aufsaugen) von Komponenten aus der Grenzschicht tritt ebenfalls nicht
bei Ruheatmung auf. Die Oberflichenspannung der Grenzschicht muss unter die Oberfla-
chenspannung der Komponente sinken, damit eine Nettodesorption dieser Komponente
aus dem Oberflachenfilm stattfindet. Dieser sehr langsame Prozess dauert nach Goerke
(1992) mehrere Stunden.

2.2 Datenerhebung fiir die Untersuchungen

Fiir die Durchfithrung der Untersuchungen miissen die Eigenschaften der Fluide und die
Geometrien quantitativ bekannt sein. Diese werden spéter als Eingabeparameter fiir die

numerischen Modelle verwendet.
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2.2.1 Zur Varianz physiologischer Parameter

Eine Angabe von Parametern mit einem Vertrauensintervall, wie es im Maschinenbau der
Fall ist, ist in der Medizin weder iiblich noch moglich. Fiir physiologische Werte werden
in der Regel Referenz- oder Normalwerte angegeben. Als normal werden nach Thomas
(2005) solche Ergebnisse bezeichnet, die fiir 95% aller gesunden Probanden gelten. Es
gibt nicht einen einzelnen Normalwert, sondern einen bestimmten Schwankungsbereich,
innerhalb dessen alle Werte als normal gelten. Diesen Bereich nennt man den Referenz-
oder Normalbereich. Zudem kénnen Abhéngigkeiten von Alter, Geschlecht, Region oder
durch die Anwendung unterschiedlicher Messmethoden bestehen, die mehrere Maxima in
der Verteilung ergeben konnen. Generell sollten Werte, welche die Grenzen iiber- bzw.

unterschreiten, sorgfaltig kontrolliert werden (Thomas 2005).

Der schwichste Punkt der Eingrenzung der Werte ist die ungeklarte Frage, welche
Strukturen und Zellen der Lunge sich widhrend der Atmung wie stark dehnen, denn
es ist noch nicht vollstdndig geklart, ob fiir Alveolen {iberhaupt eine klassische Druck-
Dehnungsbeziehung besteht. Statt dessen kénnte die eingeatmete Luft nur bis in die Al-
veolargénge (nicht in die Alveolen) fliefen, oder aber es kommt zur Rekrutierung vor allem
verschlossener Alveolen (Guttmann 2007). Im weiteren Verlauf der Arbeit wird jedoch von

einer klassischen Druck-Dehnungsbeziechung ausgegangen.

Es ist also moglich, dass die geschéitzten Werte stark von den ,wirklichen Werten abwei-
chen. Wie stark sich dies auswirkt, wird in der Sensitivitdtsanalyse (Anhang B.2) disku-
tiert. Die Begriindung fiir die Wahl des verwendeten Wertes ist im folgenden Abschnitt

bei den jeweiligen Parametern angegeben.

2.2.2 Bestimmung der Parameter in den unteren Atemwegen

Die ermittelten Parameter in den unteren Atemwegen sind in Tabelle 2.1 aufgefiithrt und
werden nun beschrieben. Als Wertebereiche fiir die Oberflichenspannung der pulmona-
len Fliissigkeit gibt Goerke (1992) einen Bereich von < 1mN/m ... 50mN/m an. Die ersten
in-situ Messungen von Schiirch et al. (1976) ergaben je nach Kompression und Lungen-
volumen einen sehr kleinen Wert der Oberflachenspannung (~ 0,1 mN/m). Neuere in-situ
Messungen (z. B. Van Golde et al. 1994) bestétigen die Untersuchungen von Schiirch et al.
In Untersuchungen von geldstem kiinstlichen Surfactant wurden Oberflaichenspannungen
von 12mN/n (Boehringer Ingelheim 2004) und < 1mN/m... 534 + 1,9mN/m (King et al.
2002) gemessen. Geldstes kiinstliches Surfactant (z. B. Alveofact®) besitzt demnach einen
vergleichbaren Wertebereich wie die natiirliche Variante (Weller und Disse 1992). Ei-

ne Annahme der Ubertragung der Oberflichenspannung von kiinstlichem Surfactant auf
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Tabelle 2.1: Die ermittelten Parameter in den unteren Atemwegen der gesunden Lunge
(k. A. = keine Angabe)

Physikalische Grofe ~ Formelzeichen — Referenzwert — Schwankungsbereich FEinheit

Oberflachenspannung o 107*...5-1072 k. A. N/m
Kontaktwinkel © 40 ...50 k. A. °
Fliissigkeitsdichte Pn 1003 +10 kg /3
Fliissigkeitsviskositéat i 236,16 - 70473 k. A. mPas
Gefiafidurchmesser D 1-107* +107° m
Gasgeschwindigkeit Ug 1,13-107° +0,2-107° m/g
Fliissigkeitsfilmdicke t 1-1077 +2.1078 m
Gasdichte 0 1,14 +0,01 kg /i3
Gasviskositit T 1,93 - 1072 +1,93-107* mPas
Erdbeschleunigung g 9,81 40,001 m/g2

natiirliches Surfactant ist somit gerechtfertigt. In dieser Arbeit werden Wertebereiche
fir die Oberflachenspannung der Lungenfliissigkeit von 0,1mN/m...50™mN/m verwendet.
Der Kontaktwinkel von kiinstlichem Surfactant wird mit 40°...50° angegeben (Mattiucci
2005).

Die Dichte der rekonstituierten (wieder hergestellten) Suspension von kiinstlichem Sur-
factant fiir 20°C wird mit 1,003 8/cm® angegeben. Die Dichte von natiirlichem Surfactant

entspricht etwa der von kiinstlichem. (Mattiucci 2005)

Die dynamische Viskositit von kiinstlichem Surfactant ist fiir Alveofact® mittels Kapil-
larviskosimeter mit 12,6 + 2,5mPas (Weller und Disse 1992, Weller und Seefeld 1990)
angegeben. Die Angabe einer konstanten Viskositit (also Newton’schem Fliefverhalten)
ist jedoch nicht richtig: King et al. (2002) zeigen, dass die Lungenfliissigkeit ein struktur-
viskoses Fliefverhalten aufweist. Die Menge der Daten ist zwar gering, jedoch reichen die
Messpunkte aus, um eine Ausgleichsgerade zu bestimmen. Um Angaben zur Viskositét
machen zu konnen, wird das Modell von de Waele (1923) und Ostwald (1925) verwendet.
Auf die Bestimmung der Konstanten des Modells wird im Anhang unter Abschnitt A.1

eingegangen.

Die Gefiafidurchmesser und die Gasgeschwindigkeit sind der Arbeit von Hackfurth (2004)
entnommen. Die Fliissigkeitsfilmdicke bleibt zunéchst unbekannt und muss iterativ be-
stimmt werden. Auf diesen Punkt wird in Abschnitt 2.4 noch weiter eingegangen. Fiir
die Gasdichte und -viskositdt und die Erdbeschleunigung werden Standardwerte verwen-
det.



2.3. DIE HYPOTHESE DER TROPFCHENENTSTEHUNG 21

2.3 Die Hypothese der Tropfchenentstehung

Am Ende der Exhalation erreichen die Luftgefafte eine maximale Kontraktion, was zu
einer Minimierung der Oberflichenspannung fiihrt (vgl. Abschnitt 2.1.3). In diesem Zu-
stand ist es moglich, dass die Atemwege wie in Abbildung 2.4 oben an besonders labilen
Stellen kollabieren und sich Fliissigkeitsbriicken bilden (Heil et al. 2008, Wei et al. 2005).
Wahrend der darauf folgenden Inhalation expandieren die Gefiafe wieder. Dies fithrt zu
einer Erhohung der Oberflachenspannung, einem Ausdiinnen der Fliissigkeitsbriicken und
schlieflich zu deren Zerreifen (Abbildung 2.4 Mitte und unten). Die sich bildenden Tropf-
chen folgen der Stromung bis zum Ende der Inhalation zunéchst tiefer in die Lunge, bevor

sie mit der ndchsten Exhalation heraustransportiert werden kénnen.

Die Betrachtung des Vorgangs der Tropfchenentstehung in dieser Arbeit wird raumlich
und zeitlich auf einen kleinen Bereich beschréankt. Nur der in Abbildung 2.4 gestrichelt
gekennzeichnete geometrische Bereich wird abgebildet und es wird nur die Zeit kurz vor
dem Zerreilen bis zur Tropfchenbildung simuliert. Es wird angenommen, dass die ge-
samte Entwicklung des Fliissigkeitsfilms bis zum Erreichen einer kritischen Dicke (siehe
Abschnitt 2.4) keine Auswirkung auf die entstehenden Tropfen hat. Auch ein anliegen-
der Druckgradient wird nicht beriicksichtigt, da dieser nur sehr gering ist und aufgrund
der sehr kleinen Reynolds-Zahlen wahrscheinlich einen zu vernachléassigenden Einfluss

auf den Vorgang hat. Der aufgespannte Fliissigkeitsfilm wird als planar und die gesamte

Atemwegsverschluss )
mit Fliissigkeitsbriicke (

Zeit

I Ausdiinnen des
oV ; femen, Fliissigkeitsfilms
Inspiration
__simulierter Bereich

d3 > J2W :
\m\_// . Filmriss und Tropfchenentstehung

v d3

Abbildung 2.4: Hypothese der Tropfchenentstehung in einem terminalen Atemwegs-
gefifs. Die Lungenfliissigkeit ist grau eingefarbt. Bild des Acinus mo-
difiziert nach Villarreal (2008).
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Lungenfliissigkeit als Kontinuum angenommen. Die Begriindung fiir die Verwendung der

Kontinuumshypothese wird im Anhang unter Abschnitt A.2 erldutert.

2.4 Physikalische Grundlagen der Tropfenentstehung

Im folgenden Abschnitt wird auf die wichtigsten physikalischen Grundlagen eingegangen,
die in den Grundlagen der Anatomie nicht aufgegriffen wurden. Hierzu zdhlen Kapil-
larstromungen mit freier Oberfliche, Erlduterungen zu auftretenden Instabilitdten und

analytische Ansétze fiir die Bestimmung der Tropfengrofse.

Oberflichenspannung

Einen entscheidenden Einfluss auf das Verhalten einer Kapillarstromung hat die Ober-
flichenspannung zwischen den Fluiden. Sie wird durch Kohésion (Anziehungskréfte der
Fliissigkeitsmolekiile untereinander) hervorgerufen. Wird ein Molekiil im Inneren eines
Mediums betrachtet, wird dieses von allen Nachbarmolekiilen im Mittel gleich stark an-
gezogen. Es wirken also nach allen Seiten die gleichen Krifte, so dass die resultierende
Kraft gleich Null ist (siehe Abbildung 2.5 rechts).

_______
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~
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-="
-
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- ~
-
- i
- ~
- ~
- Y
- ~
-

Phasengrenze

Fliissigkeit -— @ —

Abbildung 2.5: Wirkung der Kréfte auf ein Molekiil in einer Fliissigkeit und an der
Phasengrenzflache. Die resultierende Kraft F, richtet sich an der Pha-
sengrenzfliche im 90°-Winkel zur Fliissigkeit. In der Fliissigkeit ist F; R
gleich Null.
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Befindet sich hingegen ein Molekiil an der Phasengrenzfléche einer Fliissigkeit, wirken auf
der einen Seite weiterhin die Anziehungskrifte aus dem Inneren des Mediums, wéihrend
sich auf der anderen Seite keine Molekiile des Mediums mehr befinden, die eine Anzie-
hungskraft ausiiben. Dadurch entsteht eine resultierende Kraft F; r, die in das Innere des
Mediums gerichtet ist (siche Abbildung 2.5 links). Das Verhéltnis aus der verrichteten Ar-
beit und der daraus resultierenden Oberflichenvergréfserung wird Oberflaichenspannung

genannt, ist mit

_ow
~ 0A
definiert und hat die Einheit Kraft durch Lénge. Sie ist abhéngig von der Tempera-

(2.4)

g

tur, der chemischen Zusammensetzung der Fliissigkeit und der Reinheit der Oberfléche.
Im makroskopischen Mafistab fiihrt dies dazu, dass Fliissigkeitstropfen in Abhéngigkeit
von der Oberflachenspannung der Fliissigkeit eine gewolbte Oberfliche aufweisen, da die
Fliissigkeit bestrebt ist, ihre Oberfliche zu minimieren. Die Oberflachenspannung ist des-
halb als die Energie definiert, die bendtigt wird, die Oberfliche einer Fliissigkeit um
ein Flachenstiick zu vergrofern. Eine minimale Oberflache entspricht demzufolge einem

Energieminimum.

Der Kontaktwinkel zwischen den Phasen

An der Phasengrenze zwischen fliissigen, festen und gasférmigen Stoffen werden Phéno-
mene beobachtet, die als Benetzung bzw. als Nichtbenetzung bezeichnet werden. Ursache

sind Adhésions- (Adhésion: Zusammenhalt zwischen verschiedenen Stoffen) und Kohé-

Gas

Flissigkeit

Flissigkeit

(a) (b)

Abbildung 2.6: Kontaktwinkel © an einer Wand bei (a) Benetzung und (b) Nichtbe-
netzung der Wand (nach CD-adapco 2008b)
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sionskréafte an den Phasengrenzen. Hierbei wird in der Nahe der festen Grenzfliche eine
Kriimmung der freien Oberfliche der Fliissigkeit bewirkt, da sich die Fliissigkeitsoberfla-
che senkrecht zu der resultierenden Kraft der Vektorsumme aus Kohésions- und Adhési-
onskréften einstellt (siche Absatz Oberflichenspannung). Sind die Adhésionskréfte grofer
als die Kohéasionskrifte, zeigt die resultierende Kraft in Richtung des Festkorpers und es
handelt sich um ein benetzendes System (Abbildung 2.6a). Der Kontaktwinkel © ist
dann kleiner als 90°. Sind die Kohésionskréafte grofer als die Adhésionskrifte (© > 90°),
resultiert eine Kraft in Richtung der Fliissigkeitsphase und das System wird als nicht
benetzend bezeichnet (Abbildung 2.6b). Im Kontaktbereich der Lungenfliissigkeit mit
dem anliegenden Gewebe kommt es zu einer Benetzung des Gewebes (wie in Abbildung
2.6a).

Der Marangonieffekt

Wie im gleichnamigen Abschnitt beschrieben, ist die Oberflachenspannung eine Eigen-
schaft, die abhéngig von der Temperatur, der chemischen Zusammensetzung und der
Reinheit der Oberfliche ist. Fiir geringe Temperaturunterschiede wird die Abhéngigkeit
zwischen der Oberflichenspannung und der Temperatur als linear angenommen. Der Zu-
sammenhang zwischen der Oberflichenspannung und der Konzentration ist zwar stark
vom betrachteten Stoffsystem abhéngig, wird aber ebenfalls meist als linear beschrieben
(Scriven und Sternling 1960). Fiir grofere Temperatur- oder Konzentrationsunterschiede
in der Grenzfliche resultiert aus den Gradienten in der Grenzflichenspannung eine An-
derung der Geschwindigkeitskomponenten, die zu Konvektionsstromen in beiden Phasen
fithrt (MacNaught und Wilkinson 1997). Diese Konvektionsstréme werden als Marangoni-
Konvektion oder kapillare Konvektion bezeichnet und werden durch die Marangoni-Zahl
Ma beschrieben. Fiir temperaturinduzierte Marangoni-Konvektion lautet die Marangoni-

Zahl:
B 0o AT -1
dTl' nk

Mary = (2.5)

In Gleichung (2.5) ist o die Oberflichenspannung, AT die globale Temperaturdifferenz
iiber dem Losungsgebiet, [ die charakteristische Lénge der freien Oberflichenléange, n die
Viskositdt und s die thermische Diffusivitéit. Fiir konzentrationsinduzierte Marangoni-
Konvektion wird die Marangoni-Zahl in der Literatur im Hinblick auf die Bezugskonzen-
tration leicht unterschiedlich definiert. Die gebréuchlichste Formulierung der Marangoni-
Zahl Ma, ist in folgender Gleichung gegeben:

docy -1
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Darin ist ¢y eine Referenzkonzentration und D der Diffusionskoeffizient. Die Marangoni-
Zahl stellt das Verhéltnis zwischen der charakteristischen Diffusionszeit und der charak-
teristischen Zeit fiir die Marangoni-Konvektion dar. Stoffwerte wie die Viskositit oder der
Diffusionskoeffizient sind fiir die beiden Phasen unterschiedlich. Daher wird die Marangoni-
Zahl mit Bezug auf eine Phase definiert und vergleichend interpretiert. Da die treibenden
Gradienten in Abhéngigkeit von der Stérke der Ausgleichsstréme abgebaut werden, wird
die Marangoni-Zahl fiir diejenige Phase bestimmt, in der die starkeren Ausgleichsstréme

flieRen.

Eine Anderung der Temperatur oder der Konzentration fiihrt im Allgemeinen auch zu ei-
ner Anderung der Dichte. Daraus resultiert die gravitationsinduzierte Rayleigh-Konvektion.
Die Rayleigh-Konvektion iiberwiegt jedoch erst ab Schichtdicken im Zentimeterbereich
(sieche Abschnitt Auswirkungen der Schwerkraft). Fiir Fluidschichten geringerer Dicke
dominiert die Marangoni-Konvektion. Fiir Schichtdicken kleiner der Kapillarlange (siche
ndchster Abschnitt) kénnen Gravitationseinfliisse und somit die Rayleigh-Konvektion in

den unteren Atemwegen vernachléssigt werden.

Die Marangoni-Konvektion wird in den unteren Atemwegen ausschlieflich durch loka-
le Unterschiede in der Surfactantkonzentration hervorgerufen. Die Konzentrationsunter-
schiede ergeben sich durch die Dehnung und Stauchung der Kapillaroberflaiche wahrend
der In- und Expiration, durch Adsorption und Neubildung des Surfactants, durch die
lokale Orientierung der Phospholipide (Abschnitt 2.1.3) oder auch durch lokale chemi-
sche Prozesse, in denen Surfactant verbraucht oder in weniger oberflichenaktive Stoffe

umgewandelt wird (Sosnoski 2001).

Auswirkungen der Schwerkraft

Die Einfliisse der Schwerkraft auf die Tropchenentstehung sind gering. Unterhalb eines be-
stimmten Grofsenbereichs, der Kapillarlinge, ist der Einfluss der Schwerkraft vernachlés-
sigbar. Sie ldsst sich aus einem Vergleich des Laplace-Drucks —Zr mit dem hydrostatischen

1

Druck pgrk~* fiir eine Linge £~ ! in einem Fluid mit der Dichte p und der Erdbeschleuni-

gung ¢ herleiten. Das Gleichsetzen der Driicke ergibt die Kapillarlénge:

K =4/— (2.7)

Typische Werte von k! liegen im Bereich von wenigen Millimetern. Falls dieser Wert

fiir Experimente erhoht werden muss, ist es notwendig, diese unter Mikrogravitation g,

1

durchzufiithren. Im Falle einer charakteristischen Lénge x. < k™ ist die Schwerkraft ver-

nachléssighbar. Wenn dies der Fall ist, iibernehmen die Kapillareffekte eine dominierende
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1

Rolle. Im gegenteiligen Fall, wenn x. > " ist, hat die Schwerkraft den dominierenden

Einfluss und Kapillareffekte spielen eine untergeordnete Rolle.

Eine Mafzahl fiir den Einfluss der Schwerkraft ist die Bond-Zahl Bo. Sie ist eine Kennzahl,
die das Verhéltnis von Korperkraften, in diesem Fall der Schwerkraft, zu Oberflachenkraf-
ten ausdriickt. Die Bond-Zahl ist mit

_ pgl?
N o

Bo (2.8)

definiert. Sie ist das Quadrat des Verhaltnisses von Kapillarlange zur charakteristischen
Liange, in diesem Fall dem Durchmesser des Fliissigkeitsfilms. Im Falle von geringer Ober-
flichenspannung sollte die Bond-Zahl berechnet werden. Ist Bo < 1, kann die Schwerkraft

bei der Tropfenentstehung vernachléssigt werden.

Der Einfluss der Schwerkraft auf die entstandenen freien Tropfchen ist jedoch signifikant.
Bewegt sich ein Mikrotropfen relativ zu seinem Triagergas, wird auf ihn eine Reibungs-
kraft ausgeiibt. Diese ist der Richtung der Relativgeschwindigkeit zwischen Teilchen und
Gas entgegengesetzt. Die Beschreibung dieser Reibungskraft héingt von der Grofe des be-
trachteten Mikrotropfens ab. Um diese Grofenordnung zu parametrisieren, fiihrt man die
Knudsen-Zahl

Kn—2— b T (2.9)

I V2-m-d2-p-l

ein. Sie ist definiert als das Verhéltnis zwischen mittlerer freier Weglénge der Gasmolekiile

A und der charakteristischen Lénge [, hier dem Teilchenradius R.

Bei Zimmertemperatur betrigt die mittlere freie Weglinge ca. 60 nm. Fir sehr kleine
Knudsen-Zahlen (Kn < 1), d.h. grofe Teilchenradien im Vergleich zur mittleren freien

Weglénge, kann man die Reibungskraft mit Hilfe der Kontinuumsmechanik beschreiben.

Aus den Navier-Stokes-Gleichungen kann nach Spurk und Aksel (2006) fiir die Reibungs-
kraft
Fr=—6-m-n-R-v (2.10)

auf ein kugelférmiges Teilchen die Formel von Stokes hergeleitet werden. Die sich im
Schwerefeld einstellende Sedimentationsgeschwindigkeit eines Tropfchens ergibt sich aus

dem Gleichgewicht zwischen Reibungskraft (Gleichung 2.10) und Gravitationskraft
Fo=m-g=pz-V-yg (2.11)

mit der Dichte der Fliissigkeit py. Das Gleichsetzen von Gleichung (2.11) und (2.10) ergibt

die Sedimentationsgeschwindigkeit

Lpp-V-yg

— 2.12
6 m-n-R ( )

Vsed =
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— gesamte Lunge

--------- extrathorakaler Bereich
Bronchien

---- Bronchiolen

- - periphere Luftrdume

Deposition [-]

Tropfengrofe [pm)]

Abbildung 2.7: Mittlere Depositionswahrscheinlichkeit von Partikeln in den Atemwe-
gen als Funktion der Partikelgrofe (Beckers et al. 2005)

fiir die Tropfen. Das negative Vorzeichen steht fiir die nach unten gerichtete Geschwin-
digkeit. Diese kann bei sehr kleinen Tropfen extrem niedrig werden, beispielsweise se-
dimentieren Tropfen mit » = 1um bei 0°C und 1000 h Pa Umgebungsdruck mit einer
Sedimentationsgeschwindigkeit von v,.g ~ 10~ m/s (Hinds 1999).

Wie von Kojic und Tsuda (2004) beschrieben, sind die Stréomungen in den Atemwegen os-
zillierend. In diesem Fall reicht Gleichung (2.12) nicht mehr aus, um die Sedimentation zu
berechnen. Ferner tritt in den Atemwegen nicht nur Sedimentation auf. Neben dieser kann
es beim Transport mit der Stromung zu einer Kollision mit den Wénden der Atemwege

kommen.

In Abbildung 2.7 ist nach Beckers et al. (2005) die mittlere Depositionswahrscheinlich-
keit von Partikeln bei der Inhalation in der gesamten Lunge, in den extrathorakalen
(auferhalb des Brustraums) Atemwegen, in den Bronchien, den Bronchiolen und in den
peripheren Luftraumen als Funktion der Partikelgrofse aufgetragen. Nach Beckers et al.
liegt die Deposition fiir Partikel < 0,01 gm und > 10 um bei nahezu 100%. Wahrend im
extrathorakalen Bereich fast ausschlieflich grofse Partikel abgeschieden werden, werden
mit zunehmender Tiefe der Atemwege immer mehr kleine Partikel abgeschieden. In den
peripheren Bereichen geschieht dies sowohl mit sehr kleinen als auch mit grofen Partikeln.
Die Depositionswahrscheinlichkeit aus Abbildung 2.7 wird in Abschnitt 5.3 beriicksichtigt,
um die numerisch berechnete Trépfchengrdfse mit der in der klinischen Studie gemessenen

Tropfchengrofe zu vergleichen.
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Instabilitaten des Fluidfilms

Die Stromung durch die unteren Luftwege kann als Luftstromung in einem Kanal mit
einer viskosen Fliissigkeitsschicht (Atemwege mit fliissig benetzter Oberfliche) betrachtet
werden. In einem solchen Fall konnen sich zwei Arten von hydrodynamischen Instabilité-
ten entwickeln. Entweder eine Kelvin-Helmholtz- oder eine Rayleigh-Taylor- (kapillare-)
Instabilitét.

Der Mechanismus, der die Kelvin-Helmholtz-Instabilitdten regelt, wurde fiir Kanalstro-
mungen mit Gasen und einer viskosen Fliissigkeitsschicht an der Wand ausfiihrlich theore-
tisch und experimentell untersucht. Kataoka et al. (1982) haben in ihrer experimentellen
Studie eine Korrelation der Luftstromung im Kanal (z.B. Rohr) zu den Wellen auf der
Oberflache der Fliissigkeit vorgeschlagen. Durch die Kelvin-Helmholtz-Instabilitat ist es
moglich, die Grofe der entstehenden Tropfen zu bestimmen. Dieses Phdnomen tritt auf,
wenn Flissigkeit und Gas relativ hohe Reynolds-Zahlen (Rep; > 102, Re, > 10*) haben.
Die Reynolds-Zahl Re ist mit

(2.13)

mit dem Rohrdurchmesser d definiert und stellt das Verhéaltnis von Tragheits- zu Zahig-
keitskréften dar. Evrensel et al. (1993) untersuchten die Stabilitdt von Kanalstromungen
mit einer viskosen Fliissigkeitsschicht theoretisch und setzten voraus, dass diese Stromung
eine voll entwickelte Poiseuille-Strémung ist. Sie studierten die Wirkung der kritischen Di-
ckenverhéltnisse im Bereich 0,1 < % < 0,6, wobei t die Dicke der Fliissigkeitsschicht in
den Rohrwanden und R der Rohrradius ist. Kritische Reynolds-Zahlen fiir solche Fille

liegen innerhalb des Bereichs 3000 < Re.. < 10000. Evrensel et al. zeigten auch, dass die

i
R

auch Clarke et al. (1970). Ausgehend von diesen Studien lésst sich schlussfolgern, dass

kritischen Reynolds-Zahlen mit zunehmendem — sanken. Zu dhnlichen Ergebnissen kamen
Kelvin-Helmholtz-Instabilitdten wie oben beschrieben nur bei hohen Reynolds-Zahlen auf-
treten. Die in den unteren Atemwegen auftretenden Reynolds-Zahlen liegen jedoch um

mehrere Grofenordnungen darunter.

Die vorliegende Instabilitdt ist demzufolge eine Rayleigh-Instabilitéit oder, im Falle von
elastischen Rohren, eine elastokapillare Instabilitdt. Die Rayleigh-Instabilitdt wurde als
erstes von Rayleigh (1879) und auch noch in jiingerer Vergangenheit neben weiteren z. B.
von Cassidy et al. (1999) und Johnson et al. (2006) im Detail beschrieben. Stromungen
im Inneren von verformbaren Kanélen wurden in fritheren Studien unter anderem von

Pedley (1992) beschrieben.
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Die kritische Dicke von Fliissigkeitsfilmen

Betrachtet man Fliissigkeitsschichten grofer Dicke, so haben die Wechselwirkungen zwi-
schen Substrat und der Oberfldche der Fliissigkeit (z. B. Van der Waals Wechselwirkung)
einen zu vernachlassigenden Einfluss auf die Fliissigkeitsdynamik. Dies dndert sich, so-
bald man Fliissigkeitsfilme betrachtet, deren Schichtdicke sich im Bereich von wenigen
pm bewegt. In solchen diinnen Filmen gewinnt ein zusétzlicher Druck an Einfluss, der
von z.B. de Gennes (1985) als Trennungsdruck der Molekiile IT beschrieben wird. Die-
ser Trennungsdruck hat einen entscheidenden Einfluss auf die kritische Dicke t.. und die

Stabilitat von Fliissigkeitsfilmen.

Der Begriff kritische Dicke beschreibt die Dicke eines Fliissigkeitsfilms bei der dieser sich
durch Aufplatzen oder Zerfall in der Form zerstort. Nach Manev und Nguyen (2005) war
Scheludko in den 1960er Jahren der erste, der eine konsistente Theorie der kritischen Dicke
entwickelte. Der Hauptbeitrag war die Betrachtung des thermischen Fluktuationsmecha-
nismus beim Erreichen der Instabilitit, des Scheludko Kriteriums. Vrij (1966) beschéftigte
sich mit dem Mechanismus und entwickelte den gesamten Prozess der Ausdiinnung. Die
weitere Entwicklung der Theorie mit experimenteller Verifikation durch Radoev et al.
(1983) gab eine allgemeine Gleichung zur quantitativen Beschreibung des Phénomens.
Ein quantitativer Vergleich von Theorie und Experiment wurde durch die Arbeit von Ma-
nev et al. (1997) moglich. Die kritische Dicke kann nach Manev und Nguyen (2005) {iber
die folgende Differenzialgleichung bestimmt werden:

dIl  dpgap

— = 0. 2.14
dt dt ( )

Dabei ist II der oben genannte Trennungsdruck, ¢ die Filmdicke und py,, der in Gleichung
(2.3) beschriebene Kapillardruck des Fliissigkeitsfilms.

Die Losung dieser Gleichung kann in diesem Fall nur parallel zur eigentlichen Simula-
tion der Tropfchenentstehung berechnet werden. Eine nicht numerische Losung fiir die
kritische Dicke eines Fliissigkeitsfilms in den Atemwegen ist nicht mdglich. Die kritische
Dicke wird wéihrend der Simulationen iterativ bestimmt, indem die Filmdicke mit jeder
neuen Simulation geringer wird, bis die kritische Dicke erreicht ist und die Tropfenbildung

einsetzt.

Die Grofie der kleinsten Tropfen

Die Grofse der kleinsten entstehenden Tropfen eines durch Instabilitdt zerfallenden
Fluidfilms lésst sich nach Manev und Nguyen (2005) anhand der Wellenldge A des Fluid-

films berechnen. Die kleinsten Tropfen haben mindestens einen Durchmesser von der
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Grofse der Wellenldnge des Fluidfilms. Die Wellenldnge lasst sich anhand der Stoffeigen-
schaften und der Phasengeschwindigkeit von Kapillarwellen wy,, in diesem Fluid ermitteln.

Die Geschwindigkeit von Kapillarwellen betriagt in Fluidfilmen geméf de Gennes et al.

(2004)
2r -0 o
ap = A R —. 2.15

Eine Umstellung der Gleichung nach der Wellenlénge ergibt

2mo 27 n?

>\: 2 ~ .
PUpy, PO

Dies entspricht auch der Herleitung von Wellenléngen bei umschlagenden diinnen Fliis-
sigkeitsfilmen (Villermaux und Clanet 2002). Bei der Tropfenentstehung entspricht die
minimale Tropfengrofe mindestens der Wellenldnge des zerfallenden Films (de Gennes
und Cazabat 1991):

Anin, 2 A (2.16)

Mit den Stoffeigenschaften der Lungenfliissigkeit aus Tabelle 2.1 und den wéahrend der
Simulationen berechneten lokalen Werten fiir Oberflichenspannung und Viskositiat kann
der theoretisch kleinstmogliche Durchmesser der exhalierten Tropfchen bestimmt werden.
Dies wird in Abschnitt 5.3 getan und mit den per CFD berechneten Tropfengrofsen ver-
glichen.

Die maximale Grofse der Tropfen

Nach Kavehpour et al. (2002) ist der Durchmesser von entstehenden Tropfen bei einem

o
dma:pgg' . 2.17
VA, g (2.17)

Dieser theoretische Wert ist nach Kavehpour et al. jedoch bei Grofen im Bereich der Ka-

Filmzerfall nicht grofler als

pillarlinge in der Regel hoher als das zur Verfiigung stehende Material und ausschlieflich
von den Materialeigenschaften und der Erdbeschleunigung abhéngig. Bei den generierten
Tropfen in den terminalen Atemwegen werden dementsprechend Tropfengrofsen deutlich
unter der maximalen Grofe zu erwarten sein. Diese Uberlegung wird in Abschnitt 5.1.2
anhand der berechneten Tropfendurchmesser bestétigt. Wichtiger dagegen ist die in den
Gleichungen (2.16) und (2.15) beschriebene kleinste Tropfengrofe.



Kapitel 3
Modellierung der Tropfchenentstehung

Nachdem in Kapitel 2 auf eine prinzipielle Beschreibung des Problems eingegangen wur-
de, werden nun die Werkzeuge und Methoden vorgestellt, welche zur Modellierung des
numerischen Modells nétig sind. Die numerische Stromungsmechanik (englisch: Compu-
tational Fluid Dynamics - CFD) ist eine Methode, um Stromungen mit numerischen
Modellen zu beschreiben. Der Einsatz und die Bedeutung von CFD hat in den letzten
Jahren stark zugenommen. Mittlerweile hat sich neben der wissenschaftlichen Verwen-
dung auch die Anwendung in der Industrie durchgesetzt. CFD-Berechnungen werden be-
vorzugt verwendet, wenn es keine exakte Losung zu den entsprechenden Problemféllen
gibt. Zunéachst wird das Problem in einem mathematischen Modell beschrieben. Dieses
Modell ist ein System aus partiellen Differentialgleichungen (wie z. B. der Kontinuitéts-
gleichung und den Navier-Stokes-Gleichungen) oder Integro-Differentialgleichungen (wie
z. B. dem Reynold’schen Transporttheorem), welches die Erhaltungssétze, bzw. deren Ver-
einfachungen, wiedergibt. Mit Hilfe einer geeigneten Diskretisierungsmethode werden die
Differentialgleichungen durch ein System algebraischer Gleichungen approximiert, wobei

Raum und Zeit in endlich viele Teile zerlegt werden.

Zur Diskretisierung algebraischer Gleichungen werden verschiedene Methoden einge-
setzt. Die am h&ufigsten verwendeten Diskretisierungsmethoden sind die Finite-Volumen-
Methode (FVM), die Finite-Elemente-Methode (FEM) und die Finite-Differenzen-
Methode (FDM). Bei der FVM resultieren die algebraischen Gleichungen aus der Inte-
gration der Differentialgleichungen iiber einzelne, das gesamte Losungsgebiet bedeckende
Kontrollvolumina. Die FEM ist der FVM sehr dhnlich. Das Losungsgebiet wird dabei eben-
falls in einzelne Elemente unterteilt. Allerdings werden die Differentialgleichungen, bevor
sie iiber das Losungsgebiet integriert werden, mit einer Gewichtungsfunktion multipli-
ziert. Die élteste Methode, die FDM, wurde wahrscheinlich von Euler im 18. Jahrhundert
entwickelt (Ferziger und Peri¢ 2008). Die Diskretisierung erfolgt, indem die Ableitungen

31
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in den differentiellen Transportgleichungen an diskreten Punkten mit Differenzenformeln
approximiert werden. Wahrend die FDM nur fiir weniger komplexe Geometrien gebraucht
werden kann, kénnen die FVM und FEM fiir jede Geometrie verwendet werden. Auf einem
hinreichend feinen Gitter ergeben letztendlich alle Diskretisierungsmethoden theoretisch
die gleiche Losung. Die numerische Losung von Differentialgleichungen ist jedoch nicht nur
von der Auflésung und Qualitéit des Rechennetzes abhéangig, so dass ein hinreichend fei-
nes Gitter nicht die gleiche Losung garantiert. Das durch die Diskretisierung entstandene
algebraische Gleichungssystem wird schlieflich durch eine geeignete numerische Losungs-
methode gelost. Die algebraischen Gleichungen sind entsprechend der partiellen Differen-
tialgleichungen, von denen sie abgeleitet wurden, linear oder nicht-linear. Nicht-lineare

algebraische Gleichungen miissen iterativ gelost werden.

3.1 Literaturuberblick

Erste Versuche, aussagekriftige Simulationen von Stromungsproblemen mit freien Ober-
flachen zu berechnen, sind in den 1960er Jahren unternommen worden. Die sehr populére
Marker-and-Cell-Methode (MAC) wurde von Harlow und Welch (1965) entwickelt. Da-
bei wird die Lage eines Fluids mit freiem Rand durch masselose Partikel dargestellt. Daly
(1967) erweiterte diese Methode fiir echte Zweiphasenstromungen. Seitdem bauen viele an-
dere Entwicklungen, wie z. B. Daly (1969), Harlow und Amsden (1971) und Griebel et al.
(1997), darauf auf. Anstelle von Partikeln haben Hirt und Nichols (1981) mit der Volume-
of-Fluid-Methode (VOF) eine Volumenanteilsfunktion zur Darstellung der freien Oberfla-
che verwendet. Die ersten Modellierungen von Zweiphasenstromungen mit Oberflichen-
spannung wurden von Brackbill et al. (1992) mit der Continuous-Surface-Force-Methode
(CSF) durchgefiihrt. Die CSF beschreibt die Oberflichenspannungskraft als einen Quell-
term, der iiber ein in der Néhe der freien Oberflache definiertes Deltafunktional aktiviert
wird. Lafaurie et al. (1994) lieferten mit der Continuous-Surface-Stress-Methode (CSS)
ein dhnliches Modell, das sie mit dem VOF-Verfahren koppelten.

Die ersten mathematischen Modellierungen von Lungengewebe waren stark vereinfacht
und ohne die Betrachtung von Details und physiologischen Funktionen (Weibel 1963). Die
Modellierung von komplizierten Strukturen erfolgte erst durch die rechnergestiitzten Ver-
fahren. Matthews und West (1972) errechneten mittels FEM ein Lungenmodell, das aus
einem tetraedrischen Rechennetz bestand. Dieses Modell beriicksichtigte nicht die Unter-
schiede der Eigenschaften der einzelnen strukturierten Komponenten der Lunge. Frankus
und Lee (1974) veroffentlichten einen weiteren Losungsansatz, ebenfalls basierend auf der

FEM. Sie modellierten einen Alveolargang aus einer Anordnung von Dodekaedern und wie-
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sen jeder Fliache eine bestimmte Materialsteifigkeit zu. Jedoch fehlen auch diesem Modell
realistische elastische Eigenschaften der einzelnen Komponenten. Ein in Wabenstruktur
aufgebauter Alveolargang wurde, ebenfalls unter Verwendung der FEM, von Karakaplan
et al. (1980) modelliert. Als Erste bezogen sie jedoch eine Nichtlinearitat der Geometrie in
ihr Modell mit ein und beriicksichtigten den Einfluss der Oberflachenspannung. Ein Mo-
dell einer Alveole in der Form eines verkiirzten Oktaeders mit acht hexagonalen und sechs
rechteckigen Flichen wurde von Dale et al. (1980) entwickelt. Diese Geometrie entsprach
einer Entdeckung von Fung (1975) nach der die Alveolarsepten, also die Scheidewdnde
zwischen benachbarten Alveolen, im Allgemeinen hexagonal oder rechteckig sind. Diese
Form ist auch im Hinblick auf die Stabilitdt der Alveolen unter dem Einfluss der Oberfla-
chenspannung sinnvoll. Nach Fung sind hierfiir eine grofse Anzahl gleichméfig verteilter
Oberflachen und ein grofes Verhéltnis von Oberflache zu Volumen wichtige Faktoren. Im
Jahre 1986 erweiterten Kowe et al. das Modell von Dale et al. und entwickelten ein Modell
einer einzelnen luftgefiillten Alveole. Dabei liefen sie den Effekt der Oberflichenspannung

mit einflieBen und konnten fir dieses Modell Druck-Volumen-Kurven berechnen.

Im Jahr 1994 waren Tsuda et al. (1994a,b) die Ersten, die den Aerosoltransport im Acinus
numerisch berechneten. Ihr zweidimensionales Modell besteht aus einem zentralen Kanal,
um den herum kreisférmige Alveolen angeordnet sind. Sie stellten fest, dass sich Fremdpar-
tikel in der Alveole sehr ungleichméfig verteilen, wobei sich der Grofsteil der Partikel um
die Alveolenoffnung herum ablagert. Diese Ergebnisse stimmen mit den experimentellen
Erkenntnissen von Zeltner et al. (1991) iiberein. Darquenne und Paiva (1996) simulierten
mit einem zwei- und einem dreidimensionalen Modell ebenfalls den Transport von Parti-
keln unterschiedlicher Grofe im Alveolarbereich. Das zweidimensionale Modell stellt die
Struktur der Respirationszone iiber vier Generationen dar, das dreidimensionale Modell
einen einzelnen, von Alveolen umgebenen, Alveolargang. Die zweidimensionalen Berech-
nungen zeigen, dass sich in jeder Alveole eine Riicklaufzone ausbildet, die Luftbewegung
innerhalb einer Alveole jedoch im Vergleich zu der Luftstromung im Alveolargang nur sehr
gering auswirkt. Sowohl die zweidimensionalen als auch die dreidimensionalen Berechnun-
gen zeigen in Ubereinstimmung mit den Ergebnissen von Tsuda et al. (1994a,b), dass sich
Fremdpartikel nicht gleichméfig auf der Alveolaroberflache verteilen, sondern sich abhén-
gig von ihrer Grofe an der Alveolendffnung (Partikel < 0,5 um) und, beeinflusst durch
die Gravitation, im unteren Bereich der Alveole ablagern (0,5...5 pum). Darquenne (2001)
erweiterte dieses Modell um gegabelte Zonen, die verschiedene Alveolargdnge miteinander
verbinden, so dass sich eine verzweigte Struktur ergibt. Anhand dieses Modells simulierte
sie den Transport von Partikeln mit einem Durchmesser von 2 pm und konnte zeigen,
dass sich auch bei Partikeln gleicher Grofe eine heterogene Verteilung der abgelagerten
Partikel ergibt.
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Tsuda et al. (1995) entwickelten ein Modell einer Alveole, welches durch rhythmische
Expansion und Kontraktion den Effekt der alveoldren Bewegung infolge der Atmung be-
riicksichtigt. Sie konnten zeigen, dass das Stromungsfeld innerhalb der Alveole auch bei
kleinen Reynolds-Zahlen sehr komplex und in grokem Mafie von dem Verhéltnis der Stro-
mung in der Alveole zur Stromung innerhalb des Alveolarganges abhéngig ist. Demnach
kann sich in der Alveole entweder ein radiales Stromungsfeld oder eine langsam rotie-
rende Stromung mit einem Stagnationspunkt nahe der Alveolenéffnung ausbilden. Tippe
und Tsuda (2000) konnten diese Feststellungen durch experimentelle Studien bestétigen.
Haber et al. (2000) erweiterten das Modell von Tsuda et al. (1995) zu einem dreidimen-
sionalen System, in welchem sie den Einfluss der rhythmischen alveoldren Bewegung auf
die Vermischung der Atemgase sowie die Aerosolverteilung und -ablagerung untersuchten.
Das Stromungsfeld, welches sich auf Grund der Storeinfliisse durch die alveoldre Bewegung

ausbildet, verglichen sie mit dem Strémungsfeld in realen Lungen.

Im Jahr 2002 simulierte Darquenne den Partikeltransport in einem symmetrischen zwei-
dimensionalen Modell, welches sechs Generationen der Struktur des menschlichen Acinus
repréasentiert. Die Partikel wiesen dabei eine Grofe von 0,5...5 um im Durchmesser auf.
Darquenne konnte zeigen, dass sich Partikel jeder Grofe in den einzelnen Leitungswe-
gen hochst unterschiedlich verteilen. Die lokale Partikelablagerung in einem einzelnen
Leitungsweg einer bestimmten Generation kann sich demnach um mehr als eine Gro-
fslenordnung von der mittleren Partikelverteilung in dieser Generation unterscheiden (vgl.
Abschnitt 2.4). Im Jahr 2003 stellten Harrington et al. (2003) fest, dass sich bei einer
Berticksichtigung der alveolaren Bewegung im Vergleich zu Modellen mit starren Wéanden
die Anzahl abgelagerter Partikel mit einer Grofse von 1 um um etwa 250% erhoht. Fiir
grofere Partikel verringert sich der Einfluss der alveoldren Bewegung und die Gravitation
tritt in den Vordergrund. Im darauffolgenden Jahr untersuchten Kojic und Tsuda (2004)
die gravitationsbedingte Ablagerung von Partikeln bei oszillierender laminarer Stromung
in einer horizontalen Rohrleitung. Demnach lagern sich im Vergleich mit einer statio-
naren Stromung bei der oszillierenden Stromung deutlich mehr Partikel ab. Kojic und
Tsuda folgerten, dass bei der Analyse gravitationsbedingter Ablagerung von Partikeln in
den unteren Atemwegen der Einfluss der oszillierenden Strémung berticksichtigt werden

muss.

Harrington et al. (2006) entwickelten zwei dreidimensionale Modelle zur Darstellung des
Aerosoltransports und der Aerosolablagerung im Bereich der 18. bis 22. Verzweigungsgene-
ration der menschlichen Lunge. Eines der Modelle weist einen verzweigten Alveolargang
auf, das andere nicht. Mit beiden Modellen wurden die Bewegungsbahnen von Partikeln

mit einem Durchmesser von 1...5 um unter Beriicksichtigung der Gravitation untersucht.
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Es zeigte sich, dass die Anzahl abgelagerter Partikel im verzweigten Modell wesentlich
grofer ist als im unverzweigten Modell. Harrington et al. schlossen daraus, dass die Mo-
dellierung der Verzweigungen im Hinblick auf die Beziehung zwischen Luftwiderstand und

gravitationsbedingter Ablagerung einen entscheidenden Einfluss hat.

In einer Studie verglichen Van Ertbruggen et al. (2008) numerische Ergebnisse mit ex-
perimentell ermittelten Daten, um die Zuverlassigkeit numerischer Erkenntnisse zu un-
tersuchen. Fiir die numerische Simulation wurde ein dreidimensionales unstrukturiertes
Rechennetz aus Polyedern verwendet. Das Testmodell entspricht dabei nicht exakt dem
Aufbau der menschlichen Lunge, beinhaltet jedoch geniigend geometrische Eigenschaften
der alveoldaren Struktur, um realistische Vergleiche zu erlauben. Daneben liefen Van Ert-
bruggen et al. bei der Simulation der pulmonéren Strémung auch die periodische Bewe-
gung der Alveolen aufser Acht und beschriankten sich auf ein Modell mit starren Wénden.
Die experimentellen Daten wurden an einem Silikonmodell mit Hilfe der Particle Image
Velocimetry (PIV) ermittelt, wobei Silikonol als Tragerfluid diente. Sowohl das experi-
mentelle als auch das numerische Modell stellen die Stréomung im Acinus bei normaler
Atmung dar. In beiden Fiéllen ist die Stromungsgeschwindigkeit innerhalb der Alveole um
zwei Grokenordnungen kleiner als die mittlere Stromungsgeschwindigkeit im zentralen
Leitungsweg. Numerische und experimentelle Ergebnisse stimmen mit einer Abweichung
von 1% im Bereich des zentralen Leitungsweges und mit einer mittleren Abweichung von

15% im Alveolarbereich iiberein.

Im Rahmen des Forschungsschwerpunktes Protektive Beatmungskonzepte stellen Freitas
und Schroder (2008) ein dreidimensionales Lungenmodell bis zur sechsten Verzweigungs-
generation vor, an dem die laminare Stromung mit der Lattice-Boltzmann-Methode be-
rechnet wird. Freitas und Schroder zeigen, dass die Lattice-Boltzmann-Methode eine sehr
effektive Methode zur Berechnung der Strémung ist. Anhand einer Darstellung der Strom-
linien kann gezeigt werden, welche Bereiche der Trachea spezielle tiefere Lungenstrukturen
versorgen. Die Arbeiten von Grofe et al. (2008) mittels PIV kénnen die Ergebnisse von

Freitas und Schréder experimentell bestéatigen.

Malashenko et al. (2009) zeigen an einem zweidimensionalen numerischen Modell Entwick-
lung und Aufplatzen von Fliissigkeitsbriicken in der 13. bis 14. Verzweigungsgeneration der
Lunge. Eingeschriankt wird dort auch qualitativ auf die Tropfchenentstehung wahrend
des Aufplatzens eingegangen. Die dort vorgestellten Simulationsergebnisse beriicksichti-
gen kein nicht-Newton’sches Fliefsverhalten und keine Marangonieffekte, weisen jedoch
diese wichtigen Schritte als zukiinftigen Forschungsbedarf aus. Genau diese verbliebenen
Liicken in der Modellierung der Tropfchenbildung in der tiefen Lunge schliefsen die in
dieser Arbeit vorgestellten Methoden.
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Eine erste dreidimensionale Modellierung der Tropfchenentstehung in der tiefen Lunge
wurde von Haslbeck et al. (2010) vorgestellt. Hier wird bereits das nicht-Newton’sche
Fliefsverhalten der Lungenfliissigkeit modelliert sowie Marangonieffekte beriicksichtigt.
Die Auflésung des Modells beschréankt sich jedoch auf eine minimale Zellgréfse von 0,1 pm,
so dass die in derselben Arbeit vorgestellten Ergebnisse einer systematischen klinischen
Studie nur im Bereich der grofseren Tropfchen iibereinstimmen. Die kleineren Trépfchen
konnen aufgrund der geringen Auflésung noch nicht berechnet werden. Haslbeck et al.
begriinden die noch zu geringe Auflésung des Rechennetzes mit noch nicht zur Verfiigung
stehenden Ressourcen an Rechenleistung. Auch die Losung dieses Problems wird in diesem
Kapitel behandelt.

3.2 Methodisches Vorgehen

Die Vorbereitung und Durchfithrung einer numerischen Stromungsberechnung besteht
nach Laurien und Oertel (2009) aus vier Schritten (siehe Abbildung 3.1). Analog hier-
zu wird in der Modellbildung dieser Arbeit vorgegangen. Die relevanten physikalischen
Effekte zur Problemstellung dieser Arbeit wurden in Kapitel 2 erfasst. Es handelt sich um
eine Zweiphasenstromung mit sehr kleinen Abmessungen. Von besonderer Wichtigkeit sind
die in Abschnitt 2.1.3 beschriebenen nicht-linearen Eigenschaften der Lungenfliissigkeit,

die auf jeden Fall beriicksichtigt werden.

Zum zweiten Punkt in Abbildung 3.1 gehoren die Beschreibung der Geometrie, wie in
Abschnitt 2.1.1 vorgestellt, und dazugehorige Vereinfachungen (Abschnitt 2.3). Anhand
theoretischer Modelle sollte bereits eine Abschétzung der erforderlichen Zellgrofie im Re-
chennetz gemacht werden. In diesem Fall muss das Rechennetz so gewahlt werden, dass
die kleinsten entstehenden Tropfchen (siehe Abschnitt 2.4) auch aufgelost werden kénnen.

Die Durchfiithrung der Netzgenerierung ist in Abschnitt 3.4 beschrieben.

Mit der Auswahl der numerischen Methode und der Software befasst sich der folgende
Abschnitt. Im hier behandelten Fall kommt ein individuell zusammengestelltes Paket an
Software zum Einsatz. Die numerischen Methoden werden in Kapitel 4 verifiziert und die

ausgewerteten Ergebnisse in Kapitel 5 mit Daten einer klinischen Studie verglichen.

3.3 Die Software

Den Anforderungen der hier behandelten Simulationen wird kein bereits existierendes

Softwarepaket gerecht. Es werden mehrere Programme eingesetzt, die entweder kommer-
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Aufgabenstellung zum
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Y
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Abbildung 3.1: Schritte zur Vorbereitung und Durchfiihrung von numerischen Stro-

mungssimulationen modifiziert nach Laurien und Oertel (2009)

ziell, frei verfiighar oder selbst entwickelt sind. Die Struktur der zum Einsatz kommenden
Programme ist in Abbildung 3.2 dargestellt. Nach ihrer Funktion lassen sich die Program-

me in die drei Einsatzbereiche

1. Vorbereitung der Simulation (,,Pre-Processing’),
2. Durchfiithrung der Simulation und

3. Auswertung der Daten (,Post-Processing®)

einteilen.

Zur Vorbereitung gehoren zunéchst die in Abschnitt 3.2 beschriebenen Schritte. Der ers-
te Schritt, bei dem Software eingesetzt wird, ist das Erstellen eines Volumenkdrpers mit
einem 3D-CAD Programm. In dieser Arbeit kommt das kommerzielle Programm Solid
Edge® Version 17.0 von Siemens® PLM Software zum Einsatz, prinzipiell kann jedoch
jedes andere 3D-CAD Programm verwendet werden, das die Daten im gleichen Format
speichern kann. Die Geometriedaten werden anschliefend im *.stl (Stereolithografie)-

Format an das néchste Programm in der Kette weitergegeben. Dieses Format bietet ge-
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Abbildung 3.2: Struktur der verwendeten Programme von der Planung bis zur Aus-
wertung. Zwischen den Programmen sind die Ubergabedateien von

Programm zu Programm gelistet.

gentiber alten Formaten wie z. B. *.iges (Initial Graphics Exchange Specification) den
Vorteil, Volumeninformationen anstelle von Oberflicheninformationen zu speichern. Dies
fiihrt spater bei der Netzgenerierung zu weniger Fehlern, die behoben werden miissen. Eine
mogliche gleichwertige Alternative zu *.stl ist z. B. das *.step (Standard for Exchange
of Product Data Model)-Format.

Die Generierung der 3D-Rechennetze erfolgt mit der kommerziellen Vernetzungssoftware
ICEM CFD® der Firma Ansys. ICEM CFD® ist eines der fiihrenden Softwareprodukte

im Bereich der 3D-Gittergenerierung fiir CFD. Es zeichnet sich durch eine Reihe von ein-


http://www.ansys.com/

3.3. DIE SOFTWARE 39

zigartigen Leistungsmerkmalen aus, die den manuellen Aufwand zur Erzeugung hochwer-
tiger Rechengitter stark reduzieren. ICEM CFD® liest alle géingigen Geometriedaten ein
und kann Rechengitter fiir alle géngigen CFD-Loser erzeugen. Es ist moglich, bei der Er-
stellung bereits Informationen iiber die Qualitédt der Rechennetze zu erhalten. Weitere und

detailliertere Informationen zum Vernetzungsvorgang sind in Abschnitt 3.4 beschrieben.

Fiir die eigentlichen Simulationen fiel die Wahl auf die kommerzielle CFD-Software
StarCD® der Firma CD-adapco. Die Software bietet Mdoglichkeiten zur individuellen
Erweiterung oder Modifizierung von Standardfunktionen. Es konnen z. B. physikalische
Eigenschaften oder Gitterbewegungen in eigenen Funktionen zur Laufzeit berechnet und
dem Programm zuriickgegeben werden. Diese Erweiterbarkeit ist essentiell, um speziel-
le Materialgesetze fiir Viskositdt und Oberflachenspannung zu implementieren. Dies ge-
schieht durch in Fortran geschriebene Subroutines die mit speziellen Compilern iiber-
setzt und dann vom Star® Solver verwendet werden. Die hier verwendeten Compi-
ler sind die PGI® Fortran® Compiler der Portland Group. Alternativ kénnen auch
die Absoft® Pro Fortran® Compiler verwendet werden. Die ersten Simulationen sind
mit StarCD® Version 4.06 fiir Linux x86 64 durchgefiihrt. Es gibt mittlerweile be-
reits Version 4.12 oder das Paket STAR-CCM~+®, welches vorzugsweise auf die Be-
diirfnisse von industriellen Nutzern zugeschnitten ist. Zwecks der Vergleichbarkeit der
Ergebnisse wird zunéchst an der Version 4.06 festgehalten. Diese Version stofst je-
doch wahrend der Netzstudie an die Zahl der maximal verwaltbaren Rechenzellen, so
dass die letzten Simulationen mit StarCD® Version 4.10 mit dem Intel® Fortran®
Compiler Version 11.0.074 durchgefiihrt werden. Eine Studie kann die Vergleichbarkeit
der Ergebnisse beider Programmversionen sicherstellen und ist im Anhang Abschnitt
A.3 weiter erldutert. Auf die von Star® verwendeten Methoden wird in den folgen-
den Abschnitten eingegangen. In zweidimensionalen Féllen erfolgt die Vernetzung di-
rekt in proSTAR® durch die skriptbasierte Eingabe der Koordinaten der Rechenkno-

ten.

In proSTAR® werden alle wichtigen Angaben zu den Geometrierindern mit Randbedin-
gungen, den Stoffwerten der Fluide, den Anfangsbedingungen, den numerischen Verfahren,
der Zeitschrittweite und der Ausgabeoptionen usw. gemacht. Alle Eingaben sind sowohl
grafisch interaktiv als auch skriptbasiert moglich. Anderungen sind so leicht iiber eine

Eingabedatei moglich, ohne die grafische Oberfliache zu starten.

Die von Star® durch eine Subroutine erzeugte Ausgabedatei wird anschliefend mit einem
selbst entwickelten Programm ausgewertet und wiederum an ein beliebiges Programm zum
Erstellen von Graphen iibergeben. Die Funktionsweise des Auswertungsprogramms wird

in Abschnitt 3.7.2 erlautert.


http://www.cd-adapco.com/
http://www.pgroup.com/
http://www.absoft.com/
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3.3.1 Verwendete Grundgleichungen

Als Grundgleichungen, mit denen StarCD® dieses Strémungsproblem 16st, werden gemiif
CD-adapco (2008b) die Kontinuitétsgleichung

dp 0

4 = N = S, 3.1
mit der Dichte p, der Zeit t, der Lange x, der Geschwindigkeit © und einem Quellterm fiir

Massenquellen s,,, und die allgemeinen Impulsgleichungen

d (pui) 9 _Op
8t + 833] (puJ Ui — Tl]) - axl + Simp (32)

mit dem Druck p, dem Spannungstensor 7;; und Impulsquellen s;,,, eingesetzt. Falle in

denen s,, # 0 ist, sind Sonderfille mit Massenquellen im Stromungsgebiet (Anderson
1995). Es gilt s;m, # 0, wenn Korper- und andere externe Kréfte vorhanden sind (CD-
adapco 2008b). Im vorliegenden Fall kénnen die Massenquellen s,, vernachldssigt und
deshalb zu Null gesetzt werden. Die Herleitung der Gleichungen ist nicht Teil dieser Arbeit
und ldsst sich mit Hilfe von Lehrbiichern der Stromungsmechanik (z. B. Spurk und Aksel
2006, S. 37 ff.) nachvollziehen. Im Falle der vorherrschenden laminaren Stromung sind fiir

Newton’sche Fluide (Luft) die Komponenten des Spannungstensors 7;; aus Gleichung (3.2)

mit 5
2 U
Tij = 277 . Sij — 577 . a—xk * 045 (33)
definiert. Fiir die Luft in den Atemwegen und andere Newton’sche Fluide gilt
1 8uz an
J . 3.4
% 2(axj+ami> (34)

Aufgrund des nicht-Newton’schen Fliefsverhaltens der Lungenfliissigkeit (siehe Abschnitt

2.1.3) miissen fiir diese die allgemeinen Impulsgleichungen (3.2) verwendet werden.

3.3.2 Die Finite-Volumen-Methode

Fiir die genannten Grundgleichungen sind analytische Losungen nur fiir wenige Sonderfélle
bekannt. Aus diesem Grund miissen die Differentialgleichungen numerisch gelost werden.
Hierzu werden die partiellen Ableitungen diskretisiert, das heifft in endliche Differenzen
umgewandelt. Die diskretisierten Gleichungen werden dann auf einem sogenannten Re-
chennetz gel6st und die entsprechenden Stromungsgrofien liegen dann an den Netzpunkten

des Rechennetzes vor.

Die Software StarCD® diskretisiert mit der Finite-Volumen-Methode. Die FVM ist die
Standard-Diskretisierungsmethode fiir numerische Stromungsberechnungen und in der Li-
teratur (siehe z.B. Ferziger und Peri¢ 2008, Laurien und Oertel 2009, Lecheler 2009)

ausfiihrlich beschrieben. Sie bedarf daher hier keiner weiteren Erlauterung.
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3.3.3 Die VOF-Methode

Die Bestimmung der Position und Form einer freien Oberfliche wird in StarCD® mit der
Volume of Fluid-Methode (VOF) von Hirt und Nichols (1981) vorgenommen. Nach dieser
Methode muss neben den Erhaltungsgleichungen der Masse und des Impulses noch eine
Gleichung fiir die Volumenanteile der jeweiligen Komponenten in den einzelnen Zellen
gelost werden. Der Volumenanteil «; ist iiber das Verhéltnis des Fluidvolumens V; zum
Kontrollvolumen (KV) V' definiert:

@ = ;. (3.5)

Dabei gilt 0 < «; < 1. Fiir Zellen, die vollstdandig mit der fliissigen Phase gefiillt sind,
wird «; = 1 definiert und fiir Zellen, die ausschlieklich die gasféormige Phase enthalten,
gilt a;; = 0. Die Verdnderung des Volumenanteils o; mit der Zeit ¢t und der Stromungsge-

schwindigkeit u wird iiber die folgende Transportgleichung bestimmt:

80@

Y + V- (@) = Sa,, (3.6)
oder in Integralform
0
B o,;dV + /aiﬁ- = Sqi. (3.7)
\% S

Der Volumenanteil des Fluids, fiir welches die Transportgleichung nicht gelost wurde, wird
mit 1 — o ermittelt. Der Quellterm s,; beinhaltet den Einfluss der Oberflichenspannung,
die durch die Continuum Surface Force (CSF) nach Brackbill et al. (1992) beriicksichtigt
wird. Das CSF Modell transformiert die Normalkomponente der Oberflichenkraft in eine

Volumenkraft. Diese ist mit:

VOéi
S =—0V - <|Vai\) (3.8)

definiert. In KV in denen a; = 0 bzw. o; = 1 ist Va; = 0, deshalb ist dort auch s, = 0.
Die Oberflaichenspannung wirkt folglich nur an der Grenzfliche der beiden Fluide (vgl.
Abschnitt 2.4). Der Gradient des Volumenanteils definiert die Normale zur Grenzfliache
wahrend die Divergenz die Wolbung der Grenzflache beschreibt.

In KV, die beide Fluide enthalten, éandern sich die Eigenschaften des Gas-Fliissigkeits-
Gemisches wie die Dichte p und die dynamische Viskositit 1 abhidngig vom Volumenanteil

«; der beiden Phasen:
p=pp-o+pg (11— o) (3.9)
und

n=mnn-0; +ny-(1—a), (3.10)
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wobei die Viskositat der schweren Phase nach dem zwei-Parametermodell von de Waele
(1923) und Ostwald (1925) modelliert wird:

mo=m-|IL,|"7 . (3.11)

Die Konstanten m und n wurden durch eine Regressionsfunktion aus den empirischen
Daten von King et al. (2002) ermittelt (siche Abschnitt A.1). Der Wert der zweiten In-
varianten des Forménderungsgeschwindigkeitstensors II; aus Gleichung (3.3) ist definiert
als:

1

[IS = 5 <5ij3ij — Siisjj) . (312)

Die Modellierung unterliegt der Annahme, dass die Oberflichenspannung sich iiber die
gesamte Zeit ausschliefslich linear veréndert. Diese wird nach James und Lowengrub (2004)

als eine Funktion mit linearer Abhéngigkeit der Surfactantkonzentration berechnet:
c=1+p4(1-T1). (3.13)

Die Surfactantelastizitét § ist eine Materialkonstante, die Surfactantkonzentration I' wird
anhand der Surfactantmasse M und der Oberfliche A im Kontrollvolumen berechnet:

N=—. 3.14

- (3.14)

Zur Berechnung einer scharfen Phasengrenzfliche wird die High-Resolution-Interface-

Capturing (HRIC)-Methode (siehe Muzaferija und Peri¢ 1999) verwendet. Fiir die Im-

pulsgleichungen (Gleichung 3.2) kommt die Aufwinddifferenzen-Methode (UD) und fiir die

Kontinuitét (Gleichung 3.1) die Zentraldifferenzen-Methode (CD) zum Einsatz (siche Fer-

ziger und Peri¢ 2008). Diese Methoden sind die Standardmethoden fiir VOF-Simulationen
in StarCD®.

3.3.4 Abbruchkriterien

Bei iterativen Verfahren erfolgt im Falle einer konvergierenden Losung eine, in der Regel
asymptotische, Naherung an die Losung. Die exakte Losung ist mit endlichem Rechenauf-
wand in der Regel nicht zu bestimmen, weshalb ein Abbruchkriterium bestimmt werden
muss, anhand dessen die Rechnung bei hinreichend genauer Losung beendet wird. In die-
sem Fall wird fiir jede zu berechnende Grofe ein Residuum (Genauigkeitsmafs) festgelegt.
Weicht eine Losung der Iteration ¢ + 1 um weniger als das erlaubte Residuum von der
Losung der Iteration ¢ ab, wird die Losung als hinreichend genau angenommen. Nach der
Erfiillung aller Abbruchkriterien wird die Simulation beendet. Die Abbruchkriterien fiir
die Gleichungen fiir Impuls, Masse und VOF sind in Tabelle 3.1 aufgefiihrt. Es wurden die
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Abbildung 3.3: Konvergenzverhalten (a) und Iterationen pro Zeitschritt (b) am Bei-
spiel einer durchgefiihrten dreidimensionalen Rechnung mit 20,4 Mil-

lionen Rechenzellen

Voreinstellungen fiir die Abbruchkriterien in StarCD® verwendet, weil diese Ergebnisse

mit ingenieurméfiger Genauigkeit in akzeptabler Rechenzeit liefern (CD-adapco 2008a).

In Abbildung 3.3 ist das Konvergenzverhalten einer dreidimensionalen Rechnung darge-
stellt. Jeder Zeitschritt endet nach Erreichen des Abbruchkriteriums jeder zu l6senden
Gleichung. Wahrend in den ersten Zeitschritten die Gleichungen fiir Impuls und Masse
mehr Iterationen zum Erreichen der Abbruchkriterien benotigen, haben diese etwa ab dem
fiinften Zeitschritt ihr Abbruchkriterium erfiillt. Dies fiihrt dazu, dass mit zunehmenden
Zeitschritten die Anzahl der Iterationen pro Zeitschritt sinkt. Weitere 3D-Rechnungen

haben ein sehr dhnliches Konvergenzverhalten.

Tabelle 3.1: Verwendete Differenzenschemata, Abbruchkriterien und Relaxationsfakto-

ren fiir die zu 16senden Gleichungen

Impuls Masse  VOF

Differenzenschema UD CD HRIC
Abbruchkriterium 1-1072 5-1073% 1-1072
Relaxationsfaktor 7-107! 3.107! 8-.107!
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3.3.5 Relaxationsfaktor

Die Bestimmung des optimalen Relaxationsfaktors gewinnt an Wichtigkeit bei sehr grofen
und gegebenenfalls auch schlecht konvergierenden Féllen. Besonders in dreidimensionalen
Féllen empfiehlt es sich, den optimalen Relaxationsfaktor genauer zu bestimmen, da die
Uberrelaxation mehrmals (fiir jede Dimension) ausgefiihrt wird. Mit dem nahezu optima-

len Relaxationsfaktor kann das Konvergenzverhalten sehr stark beschleunigt werden.

Die verwendeten Relaxationsfaktoren sind in Tabelle 3.1 aufgefiihrt. Richtig ausgewahl-
te Relaxationsfaktoren konnten die Anzahl der Iterationen bis zur Konvergenz deutlich

verkiirzen (Ferziger und Peri¢ 2008).

3.4 Vernetzungsmethoden und Netzerstellung

Ublicherweise werden Tetra-, Hexa- oder Polyederzellen genutzt. Hexaederzellen liefern
die genausten Ergebnisse, wahrend Polyederzellen im Vergleich bessere Konvergenzeigen-
schaften haben (CD-adapco 2008a). Wéhrend mittlerweile Rechennetze fiir industrielle
Anwendungen zunehmend polyedrisch erstellt werden, kommen in dieser Arbeit hexaedri-

sche Rechennetze zum Einsatz. Griinde hierfiir sind die erwéhnte hohere Genauigkeit und

—|3D: CAD Datei (hier: *.st1)|

Geometrieerzeugun -
ol —| 2D: Punkte (z,y, 2) |

—| Festkorperrander

! —| Zu- und Abstromgebiete
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A

|
|
—| Symmetrierander |
—| Druckrandbedingungen |

Y

Erzeugung des Rechennetzes <—|blockstrukturicrt, hcxacdrisch|

!

— Kontrolle des Rechennetzes <—| Anforderungen |

'
- ja | Rechennetz zum Importieren
? >
Anforderungen erfiillt? in pro-STA R® speicher

nein ¢

Anpassung des Rechennetzes

Abbildung 3.4: Vorgehensweise bei der Netzerstellung modifiziert und erweitert nach
Lecheler (2009)
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Abbildung 3.5: Modellgeometrie der Alveole in StarCD® mit einem Offnungswinkel
von 50° modifiziert nach Zimmermann (2008). Das Rechengebiet wur-

de spéter auf den gestrichelt eingezeichneten Bereich verkleinert.

eine wesentlich einfachere Nachvollziehbarkeit von Nachbarschaftsbeziehungen wéahrend
der Auswertungen (siche dazu Abschnitt 3.7). Bei der Vorgehensweise der Netzerstellung

wurde geméaft Abbildung 3.4 vorgegangen.

3.4.1 Verwendete Rechennetze

Die zuerst verwendete zweidimensionale Modellgeometrie ist die Darstellung einer ein-
zelnen Alveole, die an einen Alveolargang angeschlossen ist (sieche Abbildung 3.5). Der
Offnungsbereich der Alveole ist, wie in Abbildung 2.2 und auch in den Arbeiten von Bi-
ckenbach et al. (2009) zu sehen, Teil einer terminalen Atemwegskapillare. Die verwendete
Geometrie basiert auf den Daten von Tsuda et al. (1995), die auch in weiteren Studien
verwendet wird (z.B. Henry et al. 2002), und macht das Verhalten des Flissigkeitsfilms
auf diese Modelle und Geometrien iibertragbhar. Die Kohn’schen Poren (siehe Abschnitt
2.1.1) werden hierbei nicht berticksichtigt. Anhand dieses Modells soll zusétzlich zum Auf-
reiften auch die Bewegung des Fliissigkeitsfilmes an der gekriimmten Flache in der Alveole
untersucht werden. Eine starke, durch die Oberflichenspannung getriebene, Fluidbewe-
gung kann die Tropfenbildung beeinflussen. Dieses Verhalten muss nachgewiesen oder

ausgeschlossen werden.
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Die Vernetzung erfolgt mittels Koordinateneingabe der Rechenknoten (z,y, z) und Defi-
nition der Randbedingungen direkt in proSTAR®. Der Aufenradius der Alveole betrigt
140 pm. Dies entspricht dem mittleren Radius einer natiirlichen Alveole (siche z. B. Silber-
nagel und Despopoulos 2003, Benninghoff und Drenckhahn 2003). Der Winkel zwischen
dem Mittelpunkt und der Offnung der Alveole ist als Offnungswinkel mit 50° definiert. Der
Fliissigkeitsfilm hat im Modell eine mittlere Dicke von 0,14 um (Bastacky et al. 1995). Um
die Lage des Films zu verdeutlichen, ist dieser in Abschnitt 3.5 als diinne Linie, allerdings

nicht mafstabsgetreu, dargestellt.

3.4.2 Eine sinnvolle Verkleinerung des Rechengebietes

In den Ergebnissen von Zimmermann (2008) zeigt sich, dass es in der simulierten Zeit
zu keiner Bewegung der Fliissigkeit an den Winden der Alveole kommt. Im néchsten
Schritt wird das Rechengebiet auf die gestrichelte Linie in Abbildung 3.5 verkleinert.
Abbildung 3.6 a zeigt einen Ausschnitt am grofsen ausgewerteten Rechennetz. Im direk-
ten Vergleich zu Abbildung 3.6 b (kleineres Rechennetz) sind keine Unterschiede festzu-
stellen. Weitere Ausschnitte der Konturdarstellung sind im Anhang A.4 zu sehen. Die
Auswertungen erfolgen nach den iiblichen Methoden der Erstellung von Konturbildern
und sind in CD-adapco (2008c) ausfiihrlich beschrieben. Der dunkelblaue Bereich stellt
die leichte Phase dar, der rote die schwere Phase. Flachen, die beide Phasen enthalten,

sind konzentrationsabhéngig gefarbt.

Der oben beschriebene Einfluss von Fluidbewegung in der Alveole auf die Tropfenentste-
hung kann somit ausgeschlossen werden. Eine Verkleinerung des Rechengebietes auf die

direkte Umgebung des Fliissigkeitsfilms fiithrt zu den gleichen Ergebnissen bei der Trop-

Abbildung 3.6: Die Ergebnisse auf einem Rechennetz des gesamten Bereichs (a) aus
Abbildung 3.5 unterscheiden sich nicht von dem Rechennetz, welches
sich nur iiber den Bereich der gestrichelten Box (b) in Abbildung 3.5

ausdehnt.
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Abbildung 3.7: Das verwendete 3D-Rechennetz. Die unterschiedlichen Fluidphasen

und Randbedingungen sind eingezeichnet.

fenentstehung. Es lassen sich hierdurch die Anzahl der Rechenzellen und die Simulations-
zeiten deutlich reduzieren (Haslbeck und Seume 2008). Durch die rdumliche Beschrankung
auf die unmittelbare Umgebung des Fliissigkeitsfilms besteht nun kein Unterschied mehr,
ob der Film sich an einer Alveolenoffnung oder an einer anderen Stelle einer terminalen
Atemwegskapillare befindet. Die dreidimensionalen Simulationen betrachten einen auf-
gespannten diinnen Fliissigkeitsfilm nicht mehr speziell an einer Alveolenéffnung. Das

Rechengebiet wird in Abbildung 3.7 dargestellt.

3.4.3 Modellierung von Netzbewegung

Die Untersuchungen des Einflusses einer Geometrieinderung wéhrend der Laufzeit der
Simulationen werden an dem gleichen weiter oben beschriebenen zweidimensionalen Re-
chennetz von Haslbeck und Seume (2008) durchgefiihrt. Die Zeitskalen der Offnung einer
Alveole sind deutlich kleiner als die Zeitskalen der Tropfenentstehung an einem starren
Modell. Es ist jedoch unbekannt, welchen Einfluss eine Geometriednderung auf die Trop-
fenentstehung hat. In diesem Abschnitt soll die von Star® durchgefithrte Netzbewegung
wahrend der Simulationen anhand eines Bewegungsmodells beschrieben werden. Falls es
im zweidimensionalen Fall zu keinen Abweichungen in den Ergebnissen durch die Netz-
bewegung kommt, erfolgt die weitere Berechnung der dreidimensionalen Félle an starren

Rechennetzen.

Mathematische Beschreibung der Bewegung

Die Abbildung 3.8 zeigt ein Modell der Alveole bei einer Inhalation fiir x < 0. Durch die
Symmetrie des Problems muss im folgenden nur dieser Bereich des Problems betrachtet

werden, z > 0 ergibt sich analog. Die Bewegung findet unter konstanter Anderung des
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Abbildung 3.8: Vergroferung einer Alveole bei fixem Mittelpunkt (modifiziert nach
Liibbert 2009)

Offnungswinkels statt. Damit lisst sich das Problem auf die Betrachtung zweier diskreter
Zeitpunkte t; bzw. ty zuriickfiihren. Es gelten t1,t, > 0, sowie t, > t;. Die Punkte A und
B sind Orte zu den Zeiten t; bzw. t5. Die Zeitpunkte t; und ¢y entsprechen den Anfangs-
bzw. Endpunkten eines Zeitschritts in der Simulation. Die dazugehérigen Winkel ¢,.; und

Ynew Werden fiir jeden Schritt vorgegeben und legen alle weiteren Variablen fest.

Zum Zeitpunkt t, hat sich der Rand der Alveolen6ffnung nach B bewegt und der Radius r
der Alveole ist auf " angewachsen. Der Radius [, der Alveolen6ffnung nimmt proportional

zu dem Radius r der Alveole zu und es gilt
ly =1 -sin(@res). (3.15)

Die Tangenten in den Punkten A und B, die in Abbildung 3.8 am linken Teil des unteren
Kreisausschnittes dargestellt werden, bleiben per Definition immer senkrecht zu dem Ra-
dius der Alveole in diesen Punkten. Die eingeschlossenen Winkel der Tangenten und der

geraden Alveolenwand entsprechen dem halben Offnungswinkel o. Es gelten

O‘gl) = Gres (3.16)

und

= Pneu (317)
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Abbildung 3.9: Bewegung der Alveolenéffnung von einem Zeitschritt ¢, zu ¢y (modi-
fiziert nach Liibbert 2009)

Der Winkel o wird in diesem Fall mit der Zeit grofer, die Bewegung einer Exhalation der

Alveole lduft entsprechend entgegengesetzt.

Ein proSTAR®-Befehl nimmt alle aktuell ausgewihlten Knoten und skaliert alle darin vor-
handenen Knoten relativ zum Ursprung des derzeitigen Koordinatensystems (CD-adapco
2008d). Mathematisch gesehen wird ihnen der Ortsvektor 7, zugewiesen, der mit den
Skalierungsfaktoren S, Sy, S, in den jeweilige Koordinaten multipliziert wird. Sind Po-
larkoordinaten als aktives Koordinatensystem ausgewahlt, lauten die Skalierungsfaktoren

entsprechend S,, S, und S..

Es gilt
Sy x S,
T, = S,y =S¢ (3.18)
S, -z S, -z

In dem vorangehenden mathematisch einfachen Modell der Bewegung wird die Alveolen-
offnung von Zeitschritt ¢, zu to von 2 - 1, auf 2 - I/, vergrofert (siehe Abbildungen 3.8 und
3.9). Dies entspricht in der Realitit der Weitung der Alveolendffnung bei der Inspiration.

Wird nun diese Expansion der Offnung auf das Netz bezogen, ist es nicht moglich, eine
Verschiebung aller Rechenknoten um einen konstanten Betrag parallel zu der x-Achse vor-

zunehmen. Der Offnungswinkel dndert sich mit der Zeit. Damit liegen die Schnittebenen,
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die senkrecht zu der z-y-Ebene sind und zu ¢; mit der y-Achse den Winkel ¢, ; einschliefst,
bzw. zu t; den Winkel ¢,..,,, offensichtlich nicht parallel zueinander. Damit sind auch die
Knoten, die durch diese Ebenen eingeschlossen werden, nicht koplanar zueinander. Damit
wiirde eine reine Verschiebung dieser Knoten entlang der xz-Achse um eine Konstante das

Bewegungsmodell nicht nachbilden.

Eine Moglichkeit dieses Problem zu 16sen, ist die dufieren in den Schnittebenen liegenden
Rechenknoten zu den zu jedem Zeitschritt gehorenden Koordinaten zu verschieben. Da-
mit das Netz keine Verzerrungen aufweist, werden die dazwischenliegenden Rechenknoten
an diesen neu ausgerichtet. Der Rechenaufwand vergréfiert sich jedoch enorm, wenn zur

Programmlaufzeit am Netz Anderungen vorgenommen werden.

Eine bessere Losung des Problems bietet die Skalierungsfunktion von StarCD®. Mit Hil-
fe dieser Funktion kann auf die manuelle Positionierung der dufteren Knoten verzichtet
werden. Dies wird von der Skalierungsfunktion iibernommen. Es ist hierfiir allerdings ein
Skalierungsfaktor, unabhéngig von den zu skalierenden Knotenkoordinaten, erforderlich.
Beim Rechennetz der Alveolen6ffnung muss ein gemeinsamer Skalierungsfaktor ausgerech-
net werden, mit dem man die gesamte Alveolenoffnung skalieren und verzerrungsfrei der
Bewegung folgen kann. Dieser Skalierungsfaktor hingt einzig von den Offnungswinkeln

@ref UNd Qpe, ab. Dies wird im folgenden Einschub gezeigt.

Skalierungsfaktor der Alveolenoffnung

Es wird angenommen, dass der Skalierungsfaktor S, eine Funktion von [, sei, mit
lye{l,,.... [}, I, LF e RALL L > 0.
Die Winkel ¢,y und ¢y, werden fiir jeden Zeitschritt vorgegeben. Durch sie werden [,

und !/, bestimmt.

Es gilt
l/
U=5.(y) . < S, = l—”" (3.19)
und es gelten die geometrischen Beziehungen
Ly
= = tan(pres), (3.20)
Ly
l/
= = tan(Yney)- (3.21)
Ly
Nun werden (3.20) und (3.21) in (3.19) eingesetzt und man erhélt
tan(Ynew)
Si(ly) = ———= =25, (3.22)

B ta‘n(gpref)
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V(s @) v(rv; $o)

Abbildung 3.10: Koordinaten eines Knotens in der gekriimmten Alveolenwand (mo-
difiziert nach Liibbert 2009)

Da tan(ppe,) und tan(p,.;) Konstanten sind, gilt auch

Sy = const. VI, € {l,... . [}}. (3.23)

Es ist also moglich, denselben Skalierungsfaktor auf alle Knoten im Bereich der Alveolen-
6ffnung anzuwenden und sie somit gleichzeitig so zu verschieben, dass die Proportionen

zwischen benachbarten Knoten nicht verandert werden.

Der Bereich des Rechennetzes umfasst sowohl den rechten als auch den linken Teil des
unteren Kreisausschnitts. Die Lagen der einzelnen Knoten in den Ausschnitten reduzieren
sich, wie in Abbildung 3.10 dargestellt, auf eine diskrete Anordnung auf konzentrischen

Kreisen verschiedener Durchmesser um den Ursprung.

Die mathematische Beschreibung der gekriimmten Alveolenwand beinhaltet, dass der Ra-
dius der seitlichen Kreissegmente vergrofert wird. Da die Knoten dieser Segmente wie
beschrieben auf Kreisausschnitten verschiedener Radien angeordnet sind, wird die Bewe-
gungen dieses Netzes in Polarkoordinaten beschrieben. Gesucht wird nach einer Funktion,
die die Knoten zum Anfang eines Zeitschritts auf die, dem Bewegungsmodell entsprechen-
de, Koordinate am Ende jedes Zeitschritts abbildet.
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| Preu = Preu

1 — Pref = (p;ef

Abbildung 3.11: Bewegung der Alveolenwand von Zeitschritt ¢; bis ¢ (modifiziert
nach Liibbert 2009)

Allgemeine Bewegungsgleichung

Die Bewegungsfunktion wird zur Anpassung an das Rechennetz in Polarkoordinaten an-
gegeben. Auf die Knoten v = v(r,, ¢,) werden, jeweils in ¢- und r-Richtung, zwei Opera-
tionen auf das Netz ausgefiihrt. Diese bilden dann, wie spéter gezeigt wird, die Bewegung
ab. Dabei gilt fiir den Bildpunkt v’ eines Knoten v (siche Abbildung 3.10)

v =0'(r, ) (3.24)

Abbildung in ¢-Richtung

Jeder Rechenknoten des betrachteten Netzes wird um einen konstanten Winkel Ap ge-
dreht, wie in Abbildung 3.10 dargestellt wird.

Es sei

v, = Ap + @, (3.25)

Es seien (siche Abbildung 3.11)

Aprey = SO:Fef — ey (3.26)
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APnew = Pper — Preu: (3.27)
Mit (3.25) gelten
Prew = DQ+@rp © Prop = Prew — D, (3.28)
sowie
Do = Do+ 0 (3.29)

(3.28) in (3.26) und (3.29) in (3.27) eingesetzt ergeben

Apref = oy = Prew T A (3.30)
und
Appen = Ap + (P;ref ~ Preu: (3'31)
Daraus folgt
A(;07’ef - AQpneu- (332)

Abbildung in r-Richtung

Alle Knoten werden bei dieser Operation in r-Richtung skaliert. Fiir die Skalierung wird

ein bisher unbekannter Skalierungsfaktor .S, eingefiihrt. Es gilt
Sy(v) = . (3.33)

Es wird zunéchst die Abbildung der Rechenknoten in der gemeinsamen Randzone der
Alveolendffnung und der gekriimmten Alveolarwand (Abbildung 3.10) betrachtet. Sie sind

gleichermafien Teil des dufseren und inneren Netzes. Fiir diese Knoten gilt:

U(’I“U,QOU) = ’U(Tva‘p’ref)a (334)
und
V' (74, 9,) = V' (T, Preu)- (3.35)

Sie werden bereits in dem vorherigen Schritt in Richtung der z-Achse skaliert, da sie zu
dem Rand der Offnung gehoren. Ihre Position in karthesischen Koordinaten lautet, mit

v=uv(z,y) und v' = ' (2, )

f) = flz,y) = (x- Sp,y) = (', y) = (3.36)
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Skalierungsfaktor der Randbereiche

Der Skalierungsfaktor bestimmt sich aus den in Abbildung 3.12 dargestellten geometri-
schen Grofen. Bei ¢,.r und ¢, handelt es sich wieder um die fiir den Zeitschritt vorge-

gebenen Offnungswinkel.

Es gilt fiir einen Knoten in dem Randbereich geméfs Abbildung 3.12

Y
ref) — 5 3.37
cos(pres) = % (3.37)
und
Y
coS(Pneu) = o (3.38)
Setzt man die Gleichungen (3.37) und (3.38) gleich, erhdlt man
Cos(goref) _ COS(QOneu) JEN E _ COS(QOTef) (3 39)
R R R COS(@neu> ‘
und es gilt
R/
—=5. 3.40
L (3.40)

Bewegungsfunktion f(r, y)

Mit der obigen Bewegungsfunktion f(x,y) der Alveolenoffnung erhilt man eine Koppelbe-
dingung, die die Bewegung der Alveolentffnung fiir die dufseren Wande mit beriicksichtigt.
Die Abbildung f(x,y) der Knoten in dem Randbereich muss identisch mit einer Funk-
tion f(r, ) sein, die die Bewegung fiir die gemeinsamen Knoten aus Sicht der dufseren

Alveolarwand abbildet.

Um diese Aquivalenz zu zeigen, soll f(r,¢) in karthesische Koordinaten umgerechnet
werden. Fiir f(r, @) gilt allgemein was in den bisherigen Abschnitten iiber die Abbildung

in ¢-Richtung und r-Richtung erlautert wurde

flrip) = (r-Srp+ Ap). (3.41)

Um von den in Abbildung 3.12 eingezeichneten karthesischen Koordinaten auf Polarkoor-
dinaten zu kommen, muss folgende Umrechnung vorgenommen werden, die sich aus den

Vorgaben der Koordinatensysteme ableiten lassen.

Es gelten
x = rsin(p) (3.42)

und
y = 1cos(yp). (3.43)
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Y

Abbildung 3.12: Betrachtung der Knoten im Randbereich der Alveolenéffnung und
der seitlichen Alveolenwand (modifiziert nach Liibbert 2009)

Beweis der Gleichheit in der Randzone

Es werden (3.36) und (3.41) an der Stelle f(z,y) = f(xy,y,) und f(r,p) = f(rv, ©v)
in (3.42) und (3.43) eingesetzt um Gleichheit zu zeigen. Im Randbereich gilt wie immer
Oy = Pres UNd @) = Qpe,,. Dieser Beweis wird getrennt fiir beide Gleichungen vorgenom-

men.

Aus Gleichung (3.42) erhélt man mit Gleichung (3.25) zusammen

Ty - Sp =Ty - Sy SIN(Pref + Pnew — Pref)- (3.44)
Mit
g _ tan(@neu)

" tan(@ref)
aus der Gleichung (3.22) und mit Gleichung (3.39) lautet das Ergebnis

t neu re .
Ty an(Pncu) =7, €0S(rey) sin(@new)- (3.45)
tan(eyres) coS(Pneu)

Aus den geometrischen Gegebenheiten in Abbildung (3.12) folgt die Gleichung

Ty .
= sin(@ref). (3.46)
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Y

t1—>t2

Agpref Agoneu

Abbildung 3.13: Vergleich der Bewegung der Punkte A nach A’ bzw. B nach B’ (mo-
difiziert nach Liibbert 2009)

Gleichung (3.46) wieder in das letzte Ergebnis eingesetzt ergibt

t neu
Ty sin(g&ref)% = 1, oS(Pref) tan(@ney)
—  coS(@ref) tan(@ne) = cos(@rer) tan(pew)- (3.47)

Damit ist die Gleichheit in der Randzone in z-Richtung bewiesen.

Es gilt analog
y =1y Sy cos(Pneu)- (3.48)

Ebenfalls aus der Geometrie ergibt sich

% = cOS(Pref)- (3.49)

Damit kommt man auf folgende Gleichung

RCOS(QOTef) = R Sr COS(SOneu)

cos(pre
— cos(ref) = ﬁcos(gonw). (3.50)

Damit ist gezeigt, dass beide Bewegungsgleichungen f(z,y) und f(r,¢) fiir den Randbe-
reich dquivalent sind. Im néchsten Schritt soll gezeigt werden, dass der gefundene Skalie-

rungsfaktor S, auf alle Knoten anwendbar ist.
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Die Bewegung der Alveolarwand ist ohne den Bereich der Offnung identisch mit der Wei-
tung einer Kugel mit gleichen Weitungsfaktoren in allen Richtungen. Die Kugel hat somit
fiir einen beliebigen Zeitschritt eine konstante Wandstérke, da sie vor der Bewegung be-

reits eine iiber der Oberfliche konstante Dicke besitzt.

Betrachtet man nun die Skalierung in r-Richtung, ist die Drehung des Netzstiicks entlang
der Kugeloberflache oder, wie in unserem Fall, entlang des Kreisumfangs irrelevant. Die in
Abbildung 3.13 eingezeichneten Punkte A und B, sowie A’ und B’ stimmen qualitativ mit
den Punkten aus Abbildung 3.12 tiberein. Wie in Gleichung (3.32) gezeigt, sind A, und
A@pey identisch. Die Verschiebung der Punkte A auf A’ und B auf B’ von dem Anfangs-

zum Endzeitpunkt entspricht einer Streckung von r~ auf '~ und r* auf »'*.

Wenn die Alveole geweitet wurde, entspricht jede Abbildung eines Randpunktes auf den
neuen Randpunkt einer Streckung. In Abschnitt 3.4.3 wurde gezeigt, dass f(r,¢) der
Streckung in der Randzone geniigt. Wenn jedoch diese Abbildung fiir jeden Randpunkt
gilt, gilt sie auch fiir jeden anderen Punkt im Netz, da das Problem identisch fiir jeden

Drehwinkel ist.

Schlussfolgerungen aus der Netzbewegung

Die Modellierung der Netzbewegung erhoht die Rechenzeit deutlich. Das Verhéaltnis von
Rechenzeit zu Netzbewegung ist sehr ungiinstig. Eine Netzmodifikation dauert in diesem

Fall langer als die Stromungsberechnung des zugehorigen Zeitschritts.

Die quantitativen Ergebnisse beider Simulationen, mit der Tropfenanzahl und dem rela-
tiven Zellenanteil mit einem VOF-Wert von > 0,7, sind in Tabelle 3.2 gegeniibergestellt.
Die Tropfenanzahl bleibt gleich und der Unterschied im relativen Zellenanteil ist winzig.
So zeigt sich, dass die Simulationen mit beweglichen Rechennetzen einen zu vernachléssi-
genden Einfluss auf die Tropfenbildung hat. Entscheidend hierfiir ist die in den Zeitskalen
des Filmrisses unwesentliche Bewegung des Rechennetzes. Die Bewegung bringt beispiels-

weise keine entscheidenden Scherkrifte auf, um die Ergebnisse zu verdandern. Der Einfluss

Tabelle 3.2: Vergleich der Auswertungen mit und ohne Netzbewegung

Tropfenanzahl [-] Zellenanteil mit VOF > 0,7

ohne Netzbewegung 37 0,0938
mit Netzbewegung 37 0,0936

Differenz 0 0,0002
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der zeitlichen Offnung der Alveole wurde aus diesem Grund in den weiterfithrenden drei-

dimensionalen Simulationen nicht betrachtet.

3.4.4 Zeitschritte

Neben der rdaumlichen Diskretisierung durch das Berechnungsgitter spielt bei instationéren
Berechnungen auch die Wahl der Zeitschrittweite eine entscheidende Rolle im Hinblick auf
die zu erfassenden Stromungsvorginge. Das Ziel der Uberlegungen ist, die Zeitschrittwei-
te so zu wahlen, dass die Berechnung numerisch stabil bleibt, beziiglich der Genauigkeit
den gestellten Anforderungen geniigt und in einer endlichen Zeit durchzufiihren ist. Dies
sagt aber noch nichts iiber die so erzielte Genauigkeit der Berechnung aus. Hierzu gibt es
verschiedene notwendige und hinreichende Kriterien. Aus der Mess- und Nachrichtentech-
nik ist bekannt, dass aufgrund des Nyquist- Kriteriums mindestens mit der doppelten der
zu messenden Frequenz abzutasten ist (z. B. Kammeyer und Bossert 2008). Eine weite-
re Moglichkeit zur Wahl der Zeitschrittweite lasst sich folgendermafsen beschreiben: Eine
beliebige Storung, die das Berechnungsgebiet durchlauft, soll sich im Verlauf eines Zeit-
schritts maximal bis zur néchsten Gitterzelle bewegen. Dieses Verhalten wird durch das
Courant-Friedrich-Lewy (CFL)-Kriterium beschrieben, welches auf der Courant-Zahl

u - At

Ax

Co = (3.51)

basiert. Star® kann die Zeitschrittweite zur Laufzeit steuern. Aufgrund der Nutzung
der HIRC-Methode (siehe Abschnitt 3.3.3) ist Co < 0,5 gefordert. Das Problem dieser
Art der Steuerung ist, dass eine einzige Zelle ausreicht, um den Zeitschritt zu diktieren,
der bei hohen lokalen Geschwindigkeiten u oder kleinen Zellabstdnden Az sehr klein
werden kann. Diese theoretischen Betrachtungen sind hinsichtlich der zu erwartenden
Ergebnisse zwar hilfreich, aber in der Praxis nur bedingt verwendbar und kein alleiniges
Entscheidungskriterium. So ist es moglich, dass Zeitschritte von At < 5- 107 s gefordert
sind, jedoch die Ergebnisse des Solvers unter der Rundungsgenauigkeit liegen, was zu einer
sich nicht bewegenden Phasengrenze und damit zu einer unbrauchbar falschen Losung
fiihrt.

In der Praxis haben Simulationen mit Marangonikonvektion gezeigt, dass eine Courant-
zahlsteuerung durchaus zu divergierenden Rechnungen fithren kann, wohingegen konstante
Zeitschritte physikalisch plausible Ergebnisse liefern konnen (Wegener 2009). Eine wesent-
lich praktischere Herangehensweise an die Wahl der Zeitschrittweite ergibt sich aus der
Tatsache, dass alle Grofien einen stetigen Verlauf aufweisen sollen und sich bei einer Ver-
ringerung des Zeitschritts auch den tatsidchlichen Werten asymptotisch annédhern miissen.

Durch eine Zeitschrittstudie, bei der die Zeitschritte so weit verfeinert werden, bis sich
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die Ergebnisse nicht mehr dndern, wird die Zeitschrittgrofse individuell fiir jeden Fall

bestimmt.

3.4.5 Netzstudie und Netzqualitat

Die Netzauflosung muss fein genug sein, um die 6rtlichen Anderungen der Strémungsgro-
fsen richtig wiederzugeben. In einer Netzstudie werden Rechennetze analog zu Abbildung
3.14 so lange verfeinert, bis die Ergebnisse sich mit einer Verfeinerung nicht mehr &n-
dern. Die Losung gilt dann als netzunabhéngig. Die optimale Netzauflosung muss fiir
jedes CFD-Modell individuell gefunden werden und ist abhédngig von der verwendeten
Methode, der Geometrie und den vorhandenen Stromungszustdnden. Das dreidimensio-
nale Rechennetz in dieser Arbeit hatte nach Abschluss der Netzstudie eine Zellenanzahl

von etwa 121,3 - 10° Rechenzellen.

Die Qualitdt des Rechennetzes ist von entscheidender Bedeutung fiir das Ergebnis einer
Simulation. Nicht-konvergierende Rechnungen und Abhéngigkeiten zwischen Rechennetz
und Ergebnis sind oft auf eine unzureichende Gitterqualitit zuriickzufiihren. Basierend
auf Casey und Wintergerste (2000) ldsst sich die Qualitét eines Rechennetzes nach den

folgenden Kriterien beurteilen.

Stark abgeschragte oder verzerrte Zellen sind zu vermeiden. Im Idealfall weisen hexa-
edrische Zellen Innenwinkel von jeweils 90° auf. Dies lasst sich jedoch auf Grund der
geometrischen Vorgaben oft nicht realisieren. Um Instabilitdten und schlechte Simula-
tionsergebnisse zu vermeiden, sollten die Innenwinkel bei Hexaedern im Allgemeinen nicht

kleiner als 40° und nicht grofler als 140° sein. In Grenzflichennéhe ist zu beachten, dass

Anforderungen

l

Anfangsauflésung

l

— Berechnung

! .
a
Anforderungen erfiillt? J Ergebnis

nein |

Verfeinerung des Rechennetzes

Abbildung 3.14: Vorgehensweise bei der Netzstudie
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Abbildung 3.15: Zellenwinkel des dreidimensionalen Rechennetzes

die Zellen orthogonal zu dieser Grenzfliche angeordnet sind, so dass der Winkel zwi-
schen den Netzlinien und der Grenzflaiche 90° betrdagt. Diese Bedingung iiberwiegt die
oben genannte Anforderung fiir die Innenwinkel. Ein weiterer Parameter ist das Sei-
tenverhéltnis der Rechenzellen. Dieses gibt das Verhéltnis der Seitenldngen einer Zelle
an und hat im Idealfall den Wert 1. Es ist jedoch ausreichend, wenn das Seitenver-
haltnis in wichtigen Regionen des Losungsgebietes je nach Solver nicht groffer als 20
bis 100 ist. In Ausnahmefillen kann dieser Wert auch in unkritischen Regionen iiber-
schritten werden. Die Auswirkung eines schlechten Seitenverhéltnisses ist stark von der
Stromungsrichtung des Fluids abhéngig. Wahrend schmale ldngliche Zellen, die in Langs-
richtung durchstromt werden, Konvergenzprobleme verursachen konnen, kann dasselbe
Rechennetz bei einer Anstromung quer zu den Zellen zu relativ leicht konvergierenden
Ergebnissen fithren. Ein weiteres Qualitdtsmerkmal von Rechenzellen stellt die Expan-
sionsrate der Rechenzellen mit maximal 1,2 dar. Sie beschreibt, mit welchem Faktor
sich die Grofe einer Zelle zur Nachbarzelle &ndert. Bei einer Netzverfeinerung sollte
auf eine kontinuierliche Anderung der Zellengréfie geachtet werden. Dies gilt insbeson-
dere in den Bereichen, in denen starke Verdnderungen im Stromungsfeld zu erwarten

sind.

Ein weiteres wichtiges Kriterium zur Beurteilung der Qualitit der Rechenzellen ist deren
Jakobi-Determinante. Diese ist ein Mafs fiir die Verformung des Volumen-Elements an
jedem Knoten. Aus den Abbildungen 3.15 und 3.16 geht hervor, dass die Zellqualitéit des
Rechennetzes sehr gut ist. Uber 95% aller Zellen haben Innenwinkel von iiber 72° (Ab-
bildung 3.15) (a) und iiber 90% aller Zellen haben maximale Winkel unter 100° (Abbil-

dung 3.15) (b). Fast alle Rechenzellen kommen der Wiirfelform sehr nahe. Die wenigen,
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Abbildung 3.16: Zelldeterminanten des dreidimensionalen Rechennetzes

die davon abweichen, haben Innenwinkel innerhalb des oben genannten tolerierbaren Be-

reichs.

3.5 Parameterstudie

In der Forschung sind Parameterstudien unerlésslich. Der Sinn solcher Studien ist es,
die sensitiven Parameter und deren Einfluss auf den simulierten Vorgang zu bestimmen.
Hier wird dies in Form einer Full Factorial Design-Studie nach Connors (2003) durch-
gefithrt. Mit Hilfe einer solchen Studie wird der Aufwand bei der Suche nach sensitiven
Parametern stark reduziert. Bei einer Variation von n Parametern werden 2" + 1 Variatio-
nen durchgefiihrt. Fiir jeden Parameter werden Simulationen mit zwei plausiblen Werten
(geméfs Abschnitt 2.2) durchlaufen, um den Einfluss dieser Grofe auf das Ergebnis zu
iiberpriifen. Abschlieffend werden, um gekoppelte Abhéngigkeiten festzustellen, in einem
Durchlauf sémtliche Parameter auf einen Mittelwert gesetzt. Auf diese Weise stehen fiir
die Funktionsverldufe aller Parameter drei Punkte zur Verfiigung anhand derer sich eine

nicht-lineare Tendenz feststellen lasst.

Als erste Studie werden Oberflichenspannung, Viskositédt und Dichte der Lungenfliissig-
keit variiert. Hierdurch ist es moglich, die Stabilitdt und Robustheit des Verfahrens zu
tiberpriifen. Bei kleinen Variationen im physiologischen Bereich (siehe oben) sollten die
Rechnungen stabil und mit #hnlicher Konvergenz (vgl. Abbildung 3.3) laufen. Die Tabelle
3.3 listet die variierten Werte dieser Studie. Alle Rechnungen liefen stabil und zeigten
ein dhnliches Konvergenzverhalten. Zu einem spéateren Zeitpunkt wird der Parameter mit

dem grofsten Einfluss weiter variiert (siche Abschnitt 5.1.2).
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Tabelle 3.3: Die in den Parameterstudien variierten Materialeigenschaften der Lungen-

fliissigkeit

Simulation Nr. Oberflichenspannung Ostwald de Waele Koeffizient — Dichte

o [N/m] m [mPas] p [8fem’]
1 15 236,16 1003
2 20 236,16 1003
3 20 236,16 1013
4 15 236,16 1013
5 15 283,39 1003
6 20 283,39 1003
7 20 283,39 1013
8 15 283,39 1013
9 17,5 259,78 1008

3.6 Parallisierung und Hardware

Mit steigender Zellanzahl wachst die erforderliche Rechenzeit bis zum Erreichen eines be-
stimmten Stromungszustands in der Regel quadratisch. Der Grund dafiir ist, dass sich
sowohl die Rechenzeit fiir eine Iteration verlangert als auch mehr Iterationen bendtigt
werden, um einen bestimmten Konvergenzzustand zu erreichen. Dariiber hinaus kann es
vorkommen, dass bei feinerer Vernetzung Stromungsstrukturen zutage treten, die bei ei-
nem groberen Netz unterdriickt worden sind. Diese zusétzlichen Strukturen wirken sich
ebenfalls auf die Rechenzeit aus (Ferziger und Peri¢ 2008). Um hinreichend genaue Be-
rechnungsergebnisse zu erhalten, ist das verwendete Rechengitter entsprechend fein zu
gestalten. Da eine Verdopplung der Rechenzellen eines dreidimensionalen Gitters in jeder
Raumrichtung zur 8-fachen Zellanzahl fiihrt, wird bei quadratischer Zunahme der Re-
chenzeit schon die 64-fache Zeit zur Berechnung bendétigt. Bei einer von Moore (1965)
geschétzten jahrlichen Verdopplung der Rechenleistung je Prozessor kann somit alle 6

Jahre die Zellgrofe halbiert werden, ohne dass sich die Rechenzeit wesentlich éndert.

3.6.1 Parallelrechnen

Eine weitere Moglichkeit, die Rechenzeit zu vermindern, ergibt sich bei der Benutzung
mehrerer Prozessoren eines Rechners oder mehrerer iiber ein Netzwerk verbundener Rech-
ner. Das Hauptziel der Parallelisierung ist jedoch, grofere Probleme in der gleichen Zeit

16sen zu konnen. Dazu wird das Berechnungsgebiet entsprechend der Anzahl der ver-
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wendeten Prozessoren in Teilgebiete zerlegt (Ferziger und Peri¢ 2008). Jeder Prozessor
berechnet das ihm zugewiesene Gebiet und die Daten auf den Réndern zu den benachbar-
ten Gebieten werden am Ende einer Iteration durch ein geeignetes Kommunikationssystem
z. B. MPI (Message Passing Interface — ein Standard fiir den Nachrichtenaustausch bei pa-
rallelen Berechnungen auf verteilten Computersystemen) aktualisiert. Die Dekomposition
(Gebietszerlegung) ist fiir CFD die effektivste Methode zur Verringerung von Rechenzeit.
Eine zeitliche Zerlegung des Problems ist aufgrund der Abhéngigkeit von vorangegange-
nen Zeitschritten nicht moglich. Die Optimierung von Algorithmen zur parallelen Losung
der Differentialgleichungen ist nur sehr begrenzt moglich und daher fiir CE'D nicht sinnvoll
(Ferziger und Peri¢ 2008). Die Standardmethode von Star® zur raumlichen Dekompositi-
on ist das Programm metis von Karypis und Kumar (1998), welches auch in den meisten
anderen kommerziellen CFD-Codes Anwendung findet. Weitere Moglichkeiten sind die
manuelle Gebietszerlegung wihrend des Pre-Processings und weitere Programme zur Ge-
bietszerlegung (z. B. sets und geometric), die jedoch alle nicht die Effektivitit von metis

erreichen.

Fiir eine parallele Simulation mit Star® ist neben einer gewShnlichen Lizenz pro zu-
satzlichen Prozessor eine High Performance Computing (HPC)-Lizenz erforderlich. Zur
Bearbeitung dieses Falles stehen maximal 128 HPC-Lizenzen zur Verfiigung. Die Effizienz

einer parallelisierten CFD-Rechnung ist neben weiteren hauptséchlich eine Funktion von

e Latenzzeit bei der Kommunikation zwischen den Prozessoren,
e Geschwindigkeit des Datentransfers und

e Rechenzeit pro Gleitkommaoperation.

Eine beispielsweise hohe Latenzzeit, wie in einem gewohlichen TCP-basierten Netzwerk
der Fall, verlangsamt die gesamte Simulation. Demzufolge ist eine optimale Hardware no-
tig, um eine auf mehrere Rechner verteilte parallele Simulation effizient laufen zu lassen.
Eine solche Hardware steht am Norddeutschen Verbund fiir Hoch- und Hé6chstleistungs-
rechnen (HLRN) zur Verfiigung und ist im Abschnitt 3.6.2 beschrieben.

Eine Optimierung der Parallelisierung unterscheidet sich von Fall zu Fall. Die Summe
aller Einflussgroffen kann die resultierende Rechenzeit enorm beeinflussen. Das Ziel beim
Parallelisieren ist demnach eine Optimierung aller Komponenten auf den vorliegenden

Fall. Von der Softwareseite ist die Rechenzeit eine Funktion von

e dem verwendeten MPI-Protokoll,
e der Optimierung der Software auf die Hardware und
e dem Beschleunigungsfaktor B, welcher aus der Software selbst, der Methode der

Gebietszerlegung und der Hardware resultiert.
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Tabelle 3.4: Vergleich der Effizienz der verschiedenen MPI-Protokolle an einem kleinen
Testfall. Ab knoteniibergreifendem Rechnen sinkt die Effizienz von MPICH

erheblich, weil dieses Protokoll nur iiber TCP kommuniziert.

MPI Protokoll Rechenknoten Rechenkerne total Rechenzeit normierte Effizienz

HP MPI 2.2.5.1 1 8 95,35 100%
MPICH 1.2.4 1 8 95,79 99,2%
HP MPI 2.2.5.1 4 8 80,21 s 100%
MPICH 1.2.4 4 8 132,57 s 60,5%

Die Nutzung des fiir den Fall am besten optimierten MPI-Protokolls kann die Effizienz
um fast 40% (siehe Tabelle 3.4) beeinflussen. Eine geschétzte Effizienzsteigerung von wei-
teren bis zu 15% ware moglich, wenn der Solver auf der Zielhardware kompiliert wiirde.
Diese Schiatzung beruht auf Erfahrungen von gleichartiger Software wie z. B. OpenFo-
am® und gibt mit 15% das erreichbare Optimum an. Wahrscheinlicher sind Werte im
einstelligen Prozentbereich. Eine genaue Effizienzsteigerung von Star® kann nicht be-
stimmt werden, denn bei einer Nutzung von kommerzieller Software sind nur die fiir die
Rechnerarchitektur (in diesem Fall x86 64) fertig kompilierten Programmbibliotheken

nutzbar.

Die mehrmalige Berechnung eines dreidimensionalen Falles mit 20,4 Millionen Zellen zeigt,
dass mit steigender Anzahl an Prozessoren ein Performancegewinn eintritt (sieche Abbil-
dung 3.17). Ein groferes Rechennetz konnte auf der entsprechenden Hardware nicht auf
einem Prozessor berechnet werden. Es werden 50 Zeitschritte inklusive Dekomposition

gerechnet und nur das Endergebnis gespeichert. Die Dekompositionsmethode ist metis,
das MPI-Protokoll ist HP MPI.

Wesentliche Faktoren zur Beurteilung der Skalierbarkeit der Parallelisierung ist der Be-

schleunigungsfaktor

B(n) = =, (3.52)

welcher die Gesamtrechenzeit einer Einprozessor-Rechnung ¢; in Beziehung zur Rechen-
zeit einer Parallelrechnung ¢, mit n Prozessoren setzt. Die mittlere Steigung von B
(m = 81;—7(:)) betragt im betrachteten Fall m = 0,41. Die optimale Beschleunigung er-
hielte man, wenn der Beschleunigungsfaktor ebenso grofs wie die Anzahl der Prozessoren

der entsprechenden Parallelrechnung ist. Dies wéare der ideale Beschleunigungsfaktor B;g,
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Abbildung 3.17: Der Beschleunigungsfaktor und die Rechenzeit fiir einen Aufplatz-
vorgang als Funktion der CPU-Anzahl.

der mit
Bia(n) = = (3.53)
n
definiert ist und eine Steigung von m;s = 1 hat. In der Praxis ist dieser Wert nicht zu er-
reichen, da mit einer Erhéhung der Prozessoranzahl der Kommunikationsaufwand steigt.
Mit zunehmender Prozessorzahl wéchst der Abstand zwischen idealem und reellem Be-
schleunigungsfaktor. Aufgrund des stetigen Funktionsverlaufs der realen Beschleunigung

kann diese auch fiir eine hohere Anzahl von Rechenkernen extrapoliert werden.

Abbildung 3.17 zeigt den Effekt der Parallelisierung auf die effektive Rechenzeit, abgetra-
gen auf der Ordinate. Wiirde man 50 Zeitschritte mit einem Prozessor realisieren, ndhme
dies etwa 13,6 Stunden in Anspruch. Bei einem Parallelisierungsgrad von 128 kann die Zeit
auf % Stunde reduziert werden. Die Stetigkeit des realen Beschleunigungsfaktors StarCD®
ist sehr gut fiir die Simulation der Tropfchenentstehung in den terminalen Atemwegen ge-

eignet und es ist moglich, mit sehr groffen Rechennetzen effektiv parallel zu rechnen.

Die Verwendung der besten Dekompositionsmethode, des richtigen MPI-Protokolls und
einer optimalen Anzahl an Rechenkernen kann die effektive Rechenzeit erheblich ver-
kiirzen. Die Stetigkeit des realen Beschleunigungsfaktors bei Simulationen bis 128 CPUs
unterstreicht die sehr gute Eignung von StarCD® fiir die parallele Simulation der Tropf-
chenentstehung in den terminalen Atemwegen. Es ist mdglich, mit der Software sehr grofse

Rechennetze effektiv parallel zu berechnen.
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3.6.2 Hardware

Die Simulationen dieser Arbeit stellen aufgrund der extrem hohen Anzahl von Rechen-
zellen und der Anzahl der zu berechnenden Zeitschritte sehr hohe Anforderungen an
die Hardware. Die Erstellung und Bearbeitung der Simulationen mit ICEMCFD® und
proSTAR® erfordert etwa 1,6 GB Arbeitsspeicher fiir eine Million Rechenzellen. Bei dem
grofsten in dieser Arbeit simulierten Rechennetz mit 163,2 Millionen Zellen liegt der
Speicherbedarf folglich bei iiber 260 GB. Hinzu kommt, dass beide Programme zum Pre-
Processing zur Zeit nur im seriellen Betrieb, d. h. auf nur einem Prozessor, laufen. Gesucht
ist also ein Rechner, der diesen Bedarf an Arbeitsspeicher deckt und die Software zur Ver-

fligung stellt.

Diese Ressourcen kénnen am Regionalen Rechenzentrum fir Niedersachsen (RRZN) ge-
nutzt werden. Auf der Webseite gibt Cochrane (2010) die folgenden Hardwareinformatio-
nen: 32 Prozessoren (AMD® 8384, 2,7 GHz) und 512 GB Hauptspeicher. Uber das Batch-
system Torque ist, nach Anforderung der Rechenzeit und Ressourcen, ein interaktives

grafisches Arbeiten moglich.

Aufgrund der guten Parallelisierbarkeit (siche Abschnitt 3.6.1) konnen die Simulatio-
nen iiber mehrere Rechner verteilt laufen. Die dort genannten Anforderungen werden
am Norddeutschen Verbund fiir Hoch- und Héchstleistungsrechen (HLRN) erfiillt. Bau-
mann und Kallies (2010) geben auf der HLRN-Webseite unter User documentation —
Hardware ausfithrliche Informationen iiber die dort vorhandene Hardware. Die wich-
tigsten von Baumann und Kallies aufgefiihrten Kenndaten sollen hier jedoch kurz ge-
nannt werden. An Prozessoren kommen Intel® Xeon® Gainestown Prozessoren (X5570
@ 2,93 GHz, Codename: Nehalem-EP, zwei Sockel pro Rechenknoten, vier Prozessoren
pro Sockel, total 8 Rechenkerne pro Rechenknoten) zum Einsatz. Diese sind fiir die An-
forderungen von Supercomputern optimiert und haben folglich eine sehr geringe Rechen-
zeit pro Gleitkommaoperation. Jeder Rechenknoten verfiigt iiber 48 GB Speicher. Ein
sehr hoher Speicherbedarf wird durch die Nutzung von bis zu 960 Rechenknoten mit
bis zu 45TB gedeckt. Fiir die Kommunikation der Rechenknoten untereinander wird
ein InfiniBand®-Adapter mit zwei Ports pro Knoten genutzt. Jeder Port verwendet 4
DDR-Kanile. Der erste Port ist der MPI-Kommunikation gewidmet. Der zweite ist fiir
die Ein- und Ausgabe in globale Dateisysteme und fiir die Socket-Kommunikation zwi-
schen den Knoten via TCP/IP iiber InfiniBand®. Durch diese Maknahme werden Da-
tentransfer beim Rechnen und Speichern getrennt, was eine Erhchung der Bandbrei-
te unter Spitzenlast ermdglicht. Die Latenzzeit bei der Kommunikation der Rechen-
knoten verkleinert sich durch InfiniBand® um etwa drei Gréfenordnungen (Liu et al.
2004).
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Die verwendete Hardware ist nach dem heutigen Stand der Technik optimal fiir die hier
behandelten Simulationen geeignet. Alle der unter Abschnitt 3.6.1 aufgelisteten, haupt-
sichlich zur Effizienz beitragenden, Anforderungen sind am verwendeten System opti-

miert.

3.7 Auswertung der Simulationen

Eine quantitative Auswertung der Simulationen in Form von Tropfengréfenverteilungen
ist mit den Funktionen von proSTAR® nicht moglich. Gesucht wird eine Moglichkeit,
mit der sowohl die Anzahl der Tropfchen als auch das Volumen eines jeden Tropfchens
bestimmt und in einem geeigneten Format ausgegeben werden kann. Eine Ausgabe der
Werte aller Zellen, die die schwere Phase enthalten, ist ohne weiteres moglich. Die Schwie-
rigkeit besteht jedoch darin, zusammenhédngende Zellen der schweren Phase zu Gruppen
zusammenzufassen und diese dann als einen Tropfen zu behandeln. Im R? wire dies iiber
eine Bildverarbeitung moglich, die ein Conturplot auswertet. Die Software erkennt durch
einen vorher bestimmten Schwellwert die schwere Phase und ermittelt die Flache einer
jeden Gruppierung. Anschliefend werden die Gruppen gezdhlt, deren Grofse berechnet
und die Ergebnisse konnen gespeichert werden. Auf den R? ist dieses Verfahren jedoch

nicht iibertragbar.

Als Ansatz wird das Problem zuerst auf die notwendigen Parameter minimiert. Der Index
jeder Zelle (die eindeutige Zellnummer), deren individuelles Volumen sowie der VOF-Wert
und die Nachbarn der Zelle sind die hierfiir erforderlichen Daten. Star® bietet wie von
Bhatti (2009) beschrieben die Moglichkeit, iiber eine Subroutine diese Daten in eine ASCII
(American Standard Code for Information Interchange)-Datei zu schreiben. Diese Datei
wird im weiteren Verlauf als Eingabedatei fiir das selbst entwickelte Auswertungspro-
gramm findClusters dienen. Zunéchst wird jedoch das Erzeugen der Ausgabedatei be-

schrieben.

3.7.1 Erzeugung einer Ausgabedatei

Als Grundlage fiir die Auswertungen wird eine Datei im ASCII-Format erzeugt. Diese
enthilt Zellindex, -volumen, -VOF-Wert und Zellennachbarn. Der Solver Star® verwen-
det andere Zellindizes als das Programm proSTAR®. Bei einer seriellen Simulation ohne
woolid“-Zellen (Festkorperzellen) ist es belanglos, welche Indizes verwendet werden. Falls
das Rechennetz jedoch ,Solid“-Zellen beinhaltet, werden diese von Star® ignoriert, so

dass sich die Indizes von Star® und proSTAR® unterscheiden. Ebenfalls unterscheiden
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sich beide Indizes im Falle einer parallelen Simulation: Wihrend die proSTAR®-Indizes
unveréndert bleiben, beginnt fiir Star® das Teilgebiet eines jeden Prozessors erneut mit
Index Nummer 1. Verwendet werden die Zellindizes von proSTAR®, um eine parallele
Simulation und eine visuelle Kontrolle der Zellnummern zu ermdglichen. Die Anzahl der
Nachbarn einer Zelle ist variabel, im R? maximal 4, im R?® maximal 6, da die Zellen nur
iiber eine Von-Neumann-Nachbarschaft zusammenhéngen, d. h. Zellen, die lediglich einen
(im R?) bzw. maximal zwei (im R?) gemeinsamen Punkt haben, gelten nicht als benach-
bart. Zur Erzeugung der Ausgabedatei zu einem definierten Zeitschritt der Simulation

miissen zwei Einstellungen vorgenommen werden:

1. In proSTAR® wird die Verwendung der Subroutine fiir die Auswertung aktiviert.
2. In der Subroutine wird mittels einer Variablen der Zeitschritt bestimmt, nach dem

die Auswertung laufen soll.

Zur Laufzeit von Star® wird die Subroutine nach dem gewéhlten Zeitschritt aktiv und
erzeugt im seriellen Modus eine Ausgabedatei und n Ausgabedateien im parallelen Mo-
dus mit n CPUs. Durch die Verwendung der proSTAR®-Indizes sind die Ausgabedaten
unsortiert und miissen zusammengefiigt und sortiert werden. Dies wird nicht von der Sub-
routine, sondern in der UNIX™-Umgebung mit den einfachen, aber sehr effizienten, Pro-
grammen cat und sort {ibernommen. Diese lesen alle gewiinschten Dateien ein, sortieren
die Gesamtheit der eingelesenen Werte numerisch nach der ersten Spalte (Zellnummer),
16schen doppelte Eintrage (hier die sich wiederholende Kopfzeile einer jeden Datei) und

geben die sortierten Werte in die gewiinschte Ausgabedatei.

Ein Minimalbeispiel zur visuellen Veranschaulichung

Die Nachbarschaftsbeziehungen kénnen am besten anhand eines kleinen Beispiels erklart
werden. Der Wiirfel in Abbildung 3.18 besteht aus 3% = 27 Zellen. Die Anordnung und
Nummerierung ist noch gut tiberschaubar. In der Auswertungsdatei vom Netz dieses Wiir-
fels werden samtliche Eintrége iiberpriift und nachvollzogen. Als Beispiel zur bildlichen
Verdeutlichung werden in Abbildung 3.18 ¢ Zelle 17 und deren Nachbarn gezeigt. Die
vollsténdige Ausgabedatei des Wiirfels kann im Anhang A in Tabelle A.2 eingesehen wer-

den.

Weiterhin werden an einem blockstrukturierten Rechennetz die Nachbarschaftsbeziehun-
gen iiberpriift. Hier galt es besonders auf die richtigen Nachbarschaften zwischen den
Blocken zu achten, da jeder Block fiir sich durchnummeriert wird und die Zellnummern

in komplexen Netzen nicht mehr trivial zu ermitteln sind.
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(a) vollstandiges Rechennetz (b) Zelle 17 (¢) Zelle 17 und deren Nachbarn

Abbildung 3.18: Darstellung der Nachbarschaftsbezichungen an einem einfachen Re-
chennetz mit 27 Rechenzellen (a). Die Nachbarn von Zelle 17 (b)
iiber eine Von-Neumann-Nachbarschaftsbeziehung sind die Zellen 8,
14, 16, 18 und 26 (c).

Rechennetze der terminalen Atemwege

Die in dieser Arbeit verwendeten Rechennetze sind zu grofs, um sdmtliche Daten visuell
zu iiberpriifen. Die vorangegangenen Beispiele haben gezeigt, dass dort die Daten von der
Subroutine fehlerfrei erzeugt werden. Eine sporadische Kontrolle der groffen Rechennet-

ze wird hier anhand zwei beliebig ausgewéhlter Zellen gezeigt. In Abbildung 3.19 sind

Tabelle 3.5: Die Werte und Nachbarschaftsbeziehungen der zwei beliebig ausgewahlten
Zellen aus Abbildung 3.19. Die Eintrége sind aus der Auswertungsdatei.

Index Volumen VOF-Wert  Zellennachbarn

9 0,1389E-19 0,1534E-22 9123 10 8 195 13625439

3 0,1394E-19 0,1487E-07 7 13625438 9 9122 194

10 0,1383E-19 0,9021E-13 9 11 196 13625440 9124

195 0,1418E-19 0,3414E-12 194 9 13625625 381 9309 196
9123 0,1389E-19  0,6045E-09 9122 9 9309 18237 9124

13625439  0,1406E-19 0,8555E-11 13625438 9 13625440 13625625 13616325

74679 0,9583E-20 0,1920E-51 65565 74680 74493 74678 74865 83793
65565 0,9553E-20 0,4182E-31 65564 65379 56451 65566 74679 65751
74493 0,9581E-20 0,4336E-30 74492 74307 65379 74679 74494 83608
74678 0,9641E-20 0,1232E-52 65564 74679 74492 74864 83792 74677
74680 0,9524E-20 0,2788E-50 74679 74494 65566 74681 83794 74866
74865 0,9584E-20 0,9830E-31 74864 74679 65751 83979 75051 74866
83793 0,9614E-20 0,9116E-30 83792 83607 74679 92907 83794 83979
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74493
65565 74493 74493 74680

74678 83793 %0

74865  T4d.

(b) Zelle 74679

Abbildung 3.19: Zwei Zellen und deren Nachbarn aus dem verwendeten Rechennetz

zur visuellen Kontrolle der Daten aus Tabelle 3.5

die Zellen 9 und 74679 mit ihren Nachbarzellen aus dem Rechennetz mit 20,4 - 10 Re-
chenzellen zu sehen. Die Zellen werden in proSTAR® ausgewihlt und grafisch angezeigt.
Zur Kontrolle sind die Eintréige der von Star® erzeugten Ausgabedatei in Tabelle 3.5
einzusehen. Die Daten der beiden Zellen sind in der Abbildung und der Tabelle unterein-
ander konsistent. Es werden noch weitere Eintrige auf diese Art iiberpriift und es wird
angenommen, dass sdmtliche Daten der Ausgabedatei korrekt sind. Das Auswertungspro-
gramm iiberpriift spéater die eingelesene Datei. Falls fehlerhafte Daten vorliegen, kénnen
diese nicht korrekt ausgewertet werden und die Auswertung wird abgebrochen. Damit
befasst sich der folgende Abschnitt.

3.7.2 Das Auswertungsprogramm findClusters

Die Suche nach Tropfen der Lungenfliissigkeit (Gruppen des schweren Fluids) beginnt mit
der Definition eines Schwellwertes, welcher anhand des VOF-Wertes jede Rechenzelle als
gefiillt mit leichtem (Luft) oder schwerem Fluid (Lungenfliissigkeit) unterscheidet. Dies
startet in der ersten gelisteten Zelle und durchlauft die Zellen so lange, bis anhand des
VOF-Wertes schweres Fluid identifiziert wird. Durchlaufende Zellen werden als bearbeitet
gekennzeichnet. Ist schweres Fluid gefunden, wird dies als neuer Tropfen vermerkt und die
VOF-Werte der ausgewiesenen Nachbarzellen werden iiberpriift. Falls eine Nachbarzelle
ebenfalls ,schwer* ist, wird sie zum selben Tropfen assoziiert. Ist eine Gruppe von schwe-
rem Fluid nur noch von leichtem umgeben, beginnt die Suche nach einer neuen Gruppe.

Das Programm lauft so ab, wie es in Abbildung 3.20 beschrieben wird.

Im Folgenden wird zu jeder C++- Klasse kurz ihre Aufgabe innerhalb des Programms be-

schrieben. Die Klasse Voxel beschreibt ein einzelnes Volumenelement. Gespeichert wer-
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Abbildung 3.20: Die Funktionsweise des selbstentwickelten Auswertungsprogramms

den die Anzahl der Nachbarn, die Nachbarn selbst, das Volumen sowie der Fiillstand der
Zelle (VOF-Wert). Jedes Voxel hat einen eindeutigen Identifier (ID).

VoxelCluster beschreibt ein zusammenhéngendes Gebiet (Cluster) aus Voxeln, die von
der Segmentierungsklasse Segmentation gefunden werden. Jedes Cluster besitzt dabei
wie Voxel eine eindeutige ID, die es von anderen Clustern unterscheidbar macht. Die
Grofe des Gebiets wird durch die Anzahl der Voxel (voxelsCount) bestimmt, die es
umfasst. Dies sind zusammenhédngende Voxel mit einem Fiillstand, der iiber einer defi-
nierten Schwelle minVOF liegt. Das sich daraus ergebende Volumen volume des Clusters
wird durch Aufsummieren der Einzelvolumen der enthaltenen Voxel ermittelt. Die Metho-
de isBorderCluster liefert zuriick, ob das jeweilige Cluster am Rand des Datengebietes

liegt. Welche Voxel in einem Gebiet enthalten sind, wird hier nicht mehr abgespeichert,
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denn hierbei handelt es sich um die benetzten Zellen am Rand oder bereits mit der Wand

kollidierte Tropfen.

Die Klasse InputReader liest die durch die Simulation ausgegebenen Dateien ein. Diese

liegen im folgenden Format vor:
Zellindex Zellvolumen VOF Wert der Zelle Indizes der Nachbarzellen

Dateien konnen iiber die Streamoperatoren oder direkt mit den Methoden readfile_text
und writefile_binary gelesen und geschrieben werden. Normalerweise wird InputReader
so verwendet, dass zundchst Dateien im oben genannten Textformat gelesen und interpre-
tiert werden. Anschliefsend liegen sie in einem bindren Format vor, und kénnen ebenfalls
auch wieder bindr abgespeichert werden. Zu einem spéteren Zeitpunkt kénnen die dabei
erzeugten Dateien dann wieder geladen werden; weil dabei der beim Lesen der Textdateien
notwendige Interpretationsaufwand entféllt, geschieht das Laden der Binédrdateien erheb-
lich schneller. Natiirlich beinhalten die bindren Dateien alle Informationen, die auch schon
in der Textdatei vorhanden waren. Hervorzuheben ist, dass wihrend der Programmlaufzeit
ein Test durchgefiihrt wird, welcher die Datensétze auf ihre Konsistenz iiberpriift. Schlagt

dieser Test fehl, wird das Programm abgebrochen und eine Fehlermeldung ausgegeben.

Struktur ClusterJob: Das Programm besitzt eine Kommandozeileneingabe, die durch
einen Programmaufruf mit der Option -7 oder -h genauer beschrieben wird. Bei einem
Aufruf kann festgelegt werden, in welcher Datei nach Clustern gesucht werden soll. Dabei
kann auch mehrmals mit verschiedenen Schwellwerten nach Clustern gesucht werden. Fiir
jede Parameterkonfiguration, die sich aus den Eingaben des Benutzers ergibt, wird dann
ein ClusterJob erzeugt, welche nach Einlesen sémtlicher Jobs der Reihe nach abgearbeitet

werden.

Die Klasse Segmentation findet durch Aufruf der Methode build mit den passenden
Parametern alle zusammenhéngenden Gebiete, deren Zellen bzw. Voxeln iiber einen Fiill-
stand (VOF) verfligen, welcher grofer als eine angegebene Schwelle ist. Anschliefend
konnen die Ergebnisse mit getClusters abgeholt werden. Zur Segmentierung wird ein

Schwellwertverfahren angewandt.

Das Ergebnis der Programmausgabe ist eine Tabelle von Voxelclustern, die das Volu-

men eines jeden Tropfen (=Clusters) listet. Der Tropfendurchmesser dp wird wie folgt

3V
dr =2 ¢/ =—. 3.54
r=215~ (3.54)

Das Programm wurde erfolgreich fiir zweidimensionale und dreidimensionale Fille getes-

berechnet:

tet. Ebenfalls erfolgreich bestand es den Test an einer selbstgeschriebenen Liste.



Kapitel 4
Verifikationsexperimente

Wie bereits im ersten Kapitel erlautert, gehort zu jeder numerischen Simulation die Ve-
rifikation der genutzten Methoden und Ergebnisse durch ein Experiment. Dieses muss
nicht unbedingt alle Details der Simulation exakt nachbilden. Das Experiment sollte je-
doch der Simulation hinreichend &hnlich sein, um die gleichen Phdnomene bzw. das gleiche

Stromungsverhalten wiederzugeben (Herwig 2008).

Bisher konnte die VOF-Methode mehrfach durch Experimente verifiziert werden. Koshi-
zuka et al. (1995) modellierten eine {iber einem Hindernis zusammenfallende Wasserséule
und erzielten eine gute Ubereinstimmung mit experimentellen Ergebnissen. Der gleiche
Fall wurde spiter mit sehr guter Ubereinstimmung von Muzaferija und Peri¢ (1999) mit
Hilfe von StarCD® gelost. Nach Malashenko et al. (2009) existieren mehrere Verifizie-
rungen fiir &hnliche Stromungen wie die hier behandelte mit Rer, s ~ 0 und Bo ~ 1073.
In einer Studie iiber den Tropfenaufstieg von Aceton- und Toluoltropfen in Wasser mit
modellierter Marangoni-Konvektion zeigen Wegener et al. (2007) und Wegener (2009) gu-
te Ubereinstimmungen von Experiment und dreidimensionalen CFD-Ergebnissen unter

Verwendung von StarCD®.

Anhand der oben genannten in der Vergangenheit durchgefiihrten Untersuchungen zeigt
sich, dass die VOF-Methode und weitere hier verwendete Methoden und Modellierungen,
auch in den richtigen Grofenordnungen, prinzipiell schon verifiziert wurden. Eine Verifi-
zierung der numerischen Modellierung von diinnen Fliissigkeitsfilmen, mit demselben sehr
hohen Geometrieverhéltnis von Filmdurchmesser zu Filmdicke (%) wie im hier behandel-
ten Fall (sieche Abbildung 3.7), steht jedoch noch aus. Auf einer solchen Untersuchung
liegt der Fokus der Experimente dieser Arbeit: Durch ein geeignetes Experiment soll das
Verhalten eines aufgespannten diinnen Fliissigkeitsfilms messtechnisch erfasst und mit den

CFD-Simulationen verglichen werden.

73
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4.1 Dimensionsanalyse

Nach den Methoden von Zierep (1991) und Wetzler (1987) wird eine Dimensionsanalyse
unter Verwendung des I1-Theorems durchgefiihrt. Nach dem II-Theorem ist es moglich, ei-
ne physikalisch sinnvolle Gleichung mit n dimensionsbehafteten Grofen in eine Gleichung
mit IT = n — m dimensionslosen Grofsen umzuschreiben. Dabei ist m die Anzahl der ver-
wendeten unabhéngigen Basiseinheiten (wie z. B. Masse, Lénge, Zeit, Temperatur). Auch
wenn der genaue Zusammenhang des Problems in Form einer Gleichung nicht bekannt
ist, ist es durch das II-Theorem moglich, dimensionslose Kennzahlen zu diesem Problem

anhand der Ausgangsgrofen zu ermitteln (Zierep 1991).

Zur Vereinfachung werden die Oberflachenspannung und die Viskositdt der Lungenfliis-
sigkeit in der Dimensionsanalyse mit Werten geméf der Angaben von Weller und Disse
(1992) als konstant angenommen. Bei der Herleitung der Kennzahlen ergibt sich fiir die
n = 9 physikalischen, dimensionsbehafteten Grofen, die in das Problem eingehen und bei
M = 3 Basiseinheiten (Masse, Linge und Zeit) die Notwendigkeit von IT = 6 Kennzahlen
(vgl. Malashenko et al. 2009). Die physikalischen Grofen, welche im vorliegenden Problem
eine Rolle spielen, sind: Erdbeschleunigung g, Oberflichenspannung o, Gefafidurchmesser
D, Filmdicke ¢, Dichte der Fliissigkeit pg, Dichte des Gases p,, dynamische Viskositét der
Fliissigkeit 74, dynamische Viskositdt des Gases 1, und die Geschwindigkeit des Gases
uy. Die verwendeten Kennzahlen und die Ergebnisse der Dimensionsanalyse konnen Ta-
belle 4.1 entnommen werden. Nachdem die Werte der Kennzahlen in der Lunge bekannt

sind, konnen die Versuchsparameter bestimmt werden. Die Oberflichenspannung ist in
der Ohnesorge-Zahl

Uil
Oh = 41
N (4.1)

und der Weber-Zahl

cu? -l
We:p Y

- (4.2)

enthalten. Die Ohnesorge-Zahl gibt das Verhéltnis der Reibungskraft zur Wurzel des Pro-
duktes der Tragheitskraft und Oberflichenkraft wieder. Die Weber-Zahl ist das Verhéltnis
von deformierender Tragheitskraft der Relativstromung zur stabilisierenden Oberflichen-
kraft. Um diese Kennzahlen einzuhalten wird die Oberflichenspannung fiir den skalierten
Modellversuch vorgegeben und die anderen Materialeigenschaften anhand der Kennzahlen
berechnet. Obwohl aufgrund der verwendeten Fluide nicht alle Kennzahlen eingehalten
werden konnen, weisen Lunge und Experiment eine starke Ahnlichkeit auf. Die Abwei-
chung des Mechanismus der Tropfenbildung zwischen Lunge und Experiment wird weiter
unten erldutert. Zuerst wird jedoch beschrieben, weshalb die Kennzahlen, die im Modell-
versuch von den realen Bedingungen in der Lunge teils stark abweichen, einen geringen

Einfluss auf die Strémungsverhéltnisse haben.
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Tabelle 4.1: Kennzahlen in den terminalen Atemwegen der menschlichen Lunge und im

Modellversuch
Kennzahl Lunge Experiment Verhiltnis
Dichteverhéltnis 8,810 8,310 1,06 : 1
Froude-Zahl (Fliissigkeit) 9,45-10712 1,88 .10~ 501:1
Ohnesorge-Zahl 6,72 - 10? 6,72 - 102 1:1
Verhiltnis 2 8,43 - 102 8,43 - 102 1:1
Viskositétsverhltnis 6,54 - 102 3,77 - 104 1:58

Weber-Zahl (Fliissigkeit) 7,28 10710 72810716 1:1

Das leichte Fluid bleibt auch im Experiment gewohnliche Raumluft. Fiir die Substitution
der Lungenfliissigkeit wird Walocel® CRT 40000 PV (Hersteller Dow Wolff Cellulosics)
gewihlt. Walocel® CRT...PV sind hochreine polyanionische Celluloseesther (Natrium-
carboxymethylcellulose). Je nach Konzentration lassen sich Viskositéten bis 50 000 mPas
einstellen (Wolff Cellulosics 2005). Auf die Oberflichenspannung des Wassers hat Wa-
locel® CRT 40000 PV nach Knarr (2006a) nur einen sehr geringen Einfluss (< 1%).
Es wurde die hochste Viskositatsstufe (40000 mPas) gewahlt. In Abbildung 4.1 ist dar-
gestellt, dass sich bei der Verwendung von Walocel® CRT 40000 PV die Tendenz des
Scherverhaltens dem der Lungenfliissigkeit dhnelt. Der Graph zeigt das Scherverhalten
der natiirlichen Lungenfliissigkeit bei 310 K (King et al. 2002) und Walocel® CRT 40 000
(2%-, 1,5%- und 1%-Losung) bei 293 K (Knarr 2006b). Auf die Fluidherstellung fiir die

Experimente wird im Anhang B eingegangen.

Die Verwendung eines der Lungenfliissigkeit &hnlicheren Fluids ist nicht mdglich. Hierzu
fehlen in erster Linie die Moglichkeiten, das genaue Verhalten der Oberflichenspannung
einzustellen. Additive wie z. B. Tenside beeinflussen neben der Oberflachenspannung zu-

sitzlich noch andere Parameter wie die Viskositét (Knarr 2006a).

Das Viskositatsverhaltnis und die Froude-Zahl konnen im Modellversuch nicht eingehalten
werden. Die Froude-Zahl ist ein Mafs fiir das Verhéltnis von Triagheitskréiften zu Schwe-
rekriften. Sie ist mit

Fr=

7 (4.3)

definiert und weicht sehr stark vom Sollwert ab. Da es sich jedoch im Ist- und im Sollfall
naherungsweise um eine ruhende Strémung (Fr ~ 0) handelt, ist kein unterschiedliches
Stromungsverhalten zu erwarten. Im Falle sehr kleiner Weber-Zahlen (We < 1) sind nach
Creighton und Lin (1991) die viskosen Kriifte zu vernachlissigen, solange die Ohnesorge-

Zahl eingehalten wird. Im Falle der Abweichung der Kérpertemperatur (v = 310K) von


http://www.dow.com/dowwolff/en/index.htm
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Abbildung 4.1: Das Scherverhalten von Walocel® (¥ = 293 K) und Lungenfliissigkeit
(¥ = 310K)

der Raumtemperatur (9 = 293 K) im Experiment &ndert sich das Dichteverhéltnis um

6%. Diese Anderung ist jedoch nur gering und spielt daher eine vernachlissigbare Rolle.

Eine exakte Nachbildung des Vorgangs der Tropfchenbildung in den endstédndigen Atem-
wegskapillaren erfolgt nicht. Hierzu tragen entscheidend die Variabilitdt der Oberflachen-
spannung und die Nichtlinearitét der Viskositdt der Lungenfliissigkeit bei (King et al.
2002, Ingentio et al. 1999). Die Folge davon ist, dass unter diesen Bedingungen die Trop-
fenbildung eine andere sein wird (Herminghaus et al. 2001) und somit nicht experimentell
nachgebildet werden kann. Infolgedessen wird ein anderer, aber sehr dhnlicher Fall als die
in dieser Arbeit primér untersuchte Tropfchenentstehung in der Lunge unter Verwendung
der gleichen numerischen Methoden simuliert. Diese Simulation wird anschliefend mit
dem Experiment verglichen. Im Falle einer guten Ubereinstimmung wird angenommen,
dass die numerischen Methoden im Allgemeinen das Verhalten von diinnen Filmen und

speziell der Tropfchenentstehung in den terminalen Atemwegen wiedergeben kénnen.

4.2 Versuchsdurchfiihrung

In den Experimenten soll das Aufplatzen eines in einer Kreisfliche aufgespannten Fluid-
films fiir eine spétere Analyse optisch erfasst werden. Damit die Analyse der Fluidbewe-

gung korrekt und im besten Fall auch automatisiert erfolgen kann, sind einige Anforde-
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rungen an die Versuchsdurchfiithrung zu erfiillen. Zum Einen muss der Aufplatzvorgang
zeitlich vollstdndig und mit einer hinreichenden Anzahl an Bildern erfasst werden. Hierfiir
ist eine hohe zeitliche Auflésung erforderlich, da der Aufplatzvorgang in einer Zeitspanne
von Millisekunden ablauft. Zum Anderen muss eine eindeutige Phasengrenze erkennbar
sein. Diese soll wahrend einer automatischen Auswertung erkannt und iiber mehrere Bil-
der verfolgt werden. Der ausgewertete Verlauf der Phasengrenze soll dann als Grundlage

des quantitativen Vergleichs fiir die numerische Simulationen des Experiments dienen.

4.2.1 Versuchsaufbau am Fraunhofer ITEM

Im Rahmen der Vorversuche mit der Kamera des Projektpartners am Fraunhofer [ITEM
wird ein Fliissigkeitsfilm (H,O, 1,5% Walocel® CRT 40000 PV) in einer handelsiiblichen
Kreisschablone (Hersteller Faber-Castell) aufgespannt. Das Aufreifen des Films erfolgt
kurze Zeit spéter. Die ersten Versuche von Holzmann (2009) zeigen, dass das Erfassen
des Aufplatzvorgangs mit einer Hochgeschwindigkeitskamera (Redlake HG 100k) und ei-
nem Hochgeschwindigkeits-PIV-System (Firma ILA) zur Auflichtbeleuchtung bei Auf-
nahmefrequenzen von 3kHz prinzipiell zu darstellungsfahigen Ergebnissen fiihrt (siehe
Abbildung 4.2). Die Phasengrenze ist jedoch nicht durchgéngig erkennbar, so dass eine
automatische Auswertung, welche entweder auf Kontrasterkennung oder auf Erkennung
eines eingeschlossenen Bereichs basiert, nicht moglich ist. Auch die Bewegungsunschérfe
und die Tiefenschérfe sind zu optimieren. Letzteres wird durch eine bessere Fokussierung

des Laserlichts erreicht (Holzmann 2009). Dadurch steht mehr Licht zur Verfiigung, wo-

-Cellulosefilm _j..:":
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Abbildung 4.2: Aufnahme eines aufreiffenden Cellulosefilms im Versuchsaufbau am
Fraunhofer ITEM


http://www.faber-castell.de/
http://www.redlake.com/
http://www.ila.de/
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durch die Verschlusszeiten verkiirzt und das Objektiv weiter abgeblendet werden kann.
Genauere Beschreibungen des Versuchsaufbaus am Fraunhofer ITEM sind im Anhang
unter Abschnitt B.4 zu finden.

4.2.2 Versuchsaufbau an der LUH

Beim Versuchsaufbau im Labor des Institut fiir Nano- und Mikroprozesstechnologie (NMP)
an der Leibniz Universitat Hannover (LUH) und spéter am TFD der LUH wurde der La-
ser durch eine Kaltlichtquelle und die Hochgeschwindigkeitskamera durch eine schnellere
Kamera mit einer hoheren optischen Auflésung bei hohen Bildraten ersetzt. Der Ver-
suchsaufbau ist in Bezug auf die verwendeten Gerite deutlich einfacher gestaltet und mit
der Kaltlichtquelle auch flexibler bei Ab-, Auf- und Umbau. Die Kaltlichtquelle liefert ein
kontinuierliches, infrarotarmes, sehr helles Licht. Der klimatisierte Raum im NMP bie-
tet einen erheblichen Vorteil fiir die Qualitéit der Proben und die Reproduzierbarkeit der
Messungen. Raumtemperatur und Luftfeuchte sind im Gegensatz zum Versuchsaufbau am
Fraunhofer ITEM kontrollier- und einstellbar, womit eine Reproduktion der Versuche un-
ter gleichen Bedingungen moglich ist. Der Aufbau des Versuchs besteht im Wesentlichen

aus den folgenden Komponenten:

e Kaltlichtquelle mit flexiblem Lichtleiter KL 2500 LCD der Firma SCHOTT®,
e Spiegel,

e Ausbringungseinheit zum Erzeugen des Fluidfilms (Eigenbau),

e Hochgeschwindigkeitskamera Motion Pro X4 der Firma REDLAKE® und

e Messrechner der Firma DELL®.

Abbildung 4.3 zeigt ein Foto des Versuchsaufbaus wahrend Abbildung 4.4 ein vereinfachtes
Schema darstellt. Die Kaltlichtquelle ist unter der Grundplatte mit dem Fluidfilm instal-
liert. Thr Licht wird {iber einen Spiegel umgelenkt. Die Kamera steht normal zur Ebene des
zu erfassenden Objektes und wird in dieser Richtung iiber dem Schlitten héhenverstellbar
angebracht. Die Offnung, {iber die der Film aufgespannt wird, ist durch eine mechanische
Konstruktion verbessert und neu umgesetzt worden. Die Aufbringung des Fluids erfolgt
mit einer auf die erforderliche Menge einstellbaren Pipette. Das Auftragen des Fluids er-
folgt mit einem Schlitten, der in einer Nut bewegt wird und die gleichméfige Verteilung
des Fluids gewahrleistet. Der Fluidfilm wird {iber einen auswechselbaren O-Ring aufge-
spannt. Die optimale Menge des aufzutragenden Fluids wurde experimentell ermittelt und

ist bei jeder Versuchsdurchfiihrung gleich.

Das Licht der Kaltlichtquelle erzeugt eine 250 Watt Halogen-Reflektorlampe. Der Licht-

strom betrdgt 13001m. Die Halogenlampe wird mit einer Gleichspannung von 24V be-


http://www.nmp.uni-hannover.de/
http://www.tfd.uni-hannover.de/
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Abbildung 4.3: Ubersicht des Messaufbaus an der LUH, hier aufgebaut am TFD

trieben und das Licht in die Faseroptik des flexiblen Lichtleiters eingekoppelt. Dadurch
werden thermische Effekte am Lichtleiterende nahezu komplett beseitigt. Die Abwéarme

der Lampe wird mittels einer aktiven Kiihlung im Tischgerat abgefiihrt.

Die digitale Hochgeschwindigkeitskamera MotionPro X-4 besitzt einen 0,26 (512 x 512)
Megapixel CMOS-Sensor, der bei dieser Auflésung bis zu 5130 fps (Bilder pro Sekunde)
bzw. bis zu 140 000 fps bei 512 x 16 Px aufzeichnen kann. Die Kamera ist direkt mit dem
Messrechner verbunden. Der 4 GB Ringspeicher kann bei einer Bildrate von 35000 fps
eine Bildfolge bis zu 3,2s Lénge aufzeichnen. Die Farbtiefe der Kamera liegt mit 8-bit
(256 Graustufen) zwar unterhalb der Farbtiefe der Kamera des Versuchs am Fraunhofer
ITEM, jedoch ist diese Farbtiefe fiir die Zwecke dieser Arbeit ausreichend. Die optische
Auflésung der Kamera ist verhéltnisméfig gering, nimmt dafiir jedoch mit zunehmender
zeitlicher Auflésung nur wenig ab. Dies liefert bei der gewiinschten zeitlichen Auflésung
von > 3kHz hinreichend hoch aufgeloste Bilder. Eine Triggerung mit der Lichtquelle ist
nicht notwendig, da keine Pulsung der Lichtquelle synchronisiert werden muss. Der Trigger

zum Auslosen der Aufnahmesequenz ist ein mit der Kamera verbundener Drucktaster.

Die wesentliche Verbesserung in diesem Aufbau gegeniiber dem Versuchsaufbau am [TEM

ist die Aufbringung des Fluids auf die zu benetzende Fliche. Das Loch wird in diesem
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Abbildung 4.4: Der schematische Aufbau des durchgefiihrten Experiments

Fall durch einen O-Ring gebildet, der nach jedem Versuch ausgetauscht und gereinigt
wird. Das Auftragen des Fluids erfolgt iiber einen selbst konstruierten, in Abbildung 4.3
dargestellten Schlitten, der die zuvor experimentell bestimmte Fluidmenge gleichmifig

iiber die Offnung verteilt.

Eine weitere konzeptionelle Anderung im Versuchsaufbau ist die Verwendung von Gegen-
licht. Im Gegensatz zum Auflicht ist beim Gegenlicht durch den direkten Lichteinfall die
Lichtausbeute hoher. Dies ermoglicht ein weiteres Abblenden und die Verwendung von
kiirzeren Verschlusszeiten mit der Folge einer besseren Bild- und Tiefenscharfe. Weiterhin
verbessert sich durch diesen Lichteinfall der Kontrast zwischen Fluidfilm und gedffneter
Fliache, was eine automatische Erkennung letzterer ermoglicht. Zum Schutz vor Verunrei-

nigung der Kaltlichtquelle durch das Fluid lenkt ein Spiegel das Licht um.

Als problematisch erwies sich zunéchst, dass das stark fokussierte Licht der Kaltlichtquelle
einen sehr hellen, kreisformigen Punkt in der Mitte der Aufnahme bildet. Die Aufnahmen
sind bei einem optimal belichteten Aufenbereich in der Mitte iiberbelichtet. Eine Veran-
derung der Blende von f2,0 auf f5,6 (Reduzierung des Lichteinfalls auf ein Achtel) erhéht
den subjektiv empfundenen Kontrast der Lichtintensitiat und ist infolgedessen ungeeignet.

Vorteilhafter ist diffuses Licht, welches die Offnung gleichmifiger beleuchtet.
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Der erste Losungsansatz, eine Streuung des Lichts durch eine in den Lichtweg gestellte
ein- bzw. beidseitig sandgestrahlte Polymethylmethacrylat (PMMA)-Platte zu erreichen,
fithrt zu keinem erkennbaren Effekt. Ein besseres Ergebnis wird mit einer Oberflichenver-
anderung des Spiegels erreicht. Das Sandstrahlen der Spiegeloberflache fiithrt allerdings
zu einer zu starken Abnahme der Reflektion des Spiegels. Eine zufriedenstellende Losung
stellt in diesem Punkt die einfache Beschichtung der Spiegeloberfliche dar. Mittels einer,
auf der Spiegeloberfliche fixierten, strukturierten Klarsichthiillenfolie, wird eine ausrei-
chende Streuung des fokussierten Lichts erreicht und das Bild wird dadurch gleichméafig

ausgeleuchtet.

Vor jeder Versuchsdurchfithrung ist eine Reinigung der Komponenten, die mit dem Fluid
in Beriihrung kommen, notwendig. Durch die Reinigung soll eine Stérung bei der Bildung
eines stabilen Fluidfilms durch Fremdpartikel wie Staub oder Riickstdnde von vorherigen
Versuchen verhindert werden. Sowohl der Schlitten als auch Grundplatte und O-Ring
werden mit destilliertem Wasser gereinigt und mit einem fusselfreien Tuch getrocknet. Die
Grundplatte und der Schlitten werden zusammengesetzt, der O-Ring mit einer Pinzette in
die Nut eingesetzt und die Grundplatte mit den beiden Komponenten auf der Halterung

befestigt.

In der Kamera-Software werden vor den Aufnahmen die folgenden erforderlichen Parame-

ter eingestellt:

FrameRate (Bildwiederholfrequenz),
Bilderanzahl,
Exposure (Belichtung),

Pre-Trigger (Aufnahmezeit vor dem Triggersignal) und

Post-Trigger (Aufnahmezeit nach dem Triggersignal).

Aufterdem konnen noch Einstellungen wie Ringspeicherverhalten beim Aufnehmen und
Gamma-Korrektur vorgenommen werden. Es ldasst sich auch ein Live-Bild aktivieren, wel-
ches eine komfortable Moglichkeit zur Einstellung von Belichtungszeit, Schérfe und Blende
bietet. Nach Einstellung der Parameter wird das Fluid mittels einer Pipette, welche auf
die richtige Menge eingestellt ist, aus den Réhrchen auf die Grundplatte vor den Schlitten
pipettiert. Mit Hilfe des Schlittens erfolgt unter leichtem Druck und gleichméfiger Vor-
wartsbewegung die Verteilung des Fluids. Der so entstehende Fluidfilm auf dem Ring ist

an allen Stellen ndherungsweise gleich stark.

Da die Experimente nicht unter Reinraumbedingungen durchgefiihrt werden, kann eine
100%ige Reproduzierbarkeit nicht gewéhrleistet werden. Der Beginn des Aufreifens des
Films erfolgt aufgrund von Stérungen durch die Anlagerung von Staubpartikeln oder

durch Luftbewegung etc. nicht immer an der gleichen Position. Ein Anstechen des Fluid-
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films mit einer sehr diinnen Kaniile (d = 0,2mm, [ = 40 mm) ermoglicht, den Startpunkt

des Aufreiffens immer an der gleichen Stelle zu initiieren.

Durch die hohe Bildrate und damit auch grofe Bildanzahl, entstehen bei diesem Ver-
suchsaufbau mehr Bilder als im Versuch am ITEM. Jede Messung umfasst 10000 Bilder,
was bei einer FrameRate von 5130 einer Aufzeichnungsdauer von ungefdhr 1,95 Sekun-
den entspricht. Aufgezeichnet werden 7920 Bilder (1,543 Sekunden) vor und 2080 Bilder
(0,405 Sekunden) nach dem Auslosen des Triggersignals. Die Aufnahmen werden anschlie-
fsend im TTFF-Format gespeichert und nach einer Sichtpriifung auf die wesentlichen Bilder

reduziert.

4.3 Die Simulation des Experiments

Die Simulation des Experiments wird auf dem gleichen 3D-Rechennetz durchgefiihrt wie
die Simulationen der Trépfchenentstehung in der Lunge (siehe Abschnitt 5.1.2). Die Geo-
metrie des Netzes wird durch den Skalierungsfaktor an die Grofse des Experiments ange-
passt. Die Zellenanzahl betrigt nach der Netzstudie etwa 5,25 - 10° Zellen. Im Vergleich
zur Simulation der Tropfchenentstehung ist diese Zellenanzahl relativ gering. Dies ist aber

ausreichend, da bei der Simulation des Experiments keine kleinen Tropfchen aufgelost

g Kapillarwelle
&, )

2
Phasengrenze

Schatten der Kaniile Bereich aufierhalb des
Rechengebiets (schwarz

(a) Experiment (b) Simulation

Abbildung 4.5: Aufreiftender Cellulosefilm im Versuchsaufbau an der LUH und in der

Simulation
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werden miissen. Zur Initialisierung des Aufplatzvorgangs wird an die Stelle, an der das
Aufplatzen des Fluidfilmes beginnen soll, ein Loch im Film mit dem Durchmesser einer
Rechenzelle gelassen. Dies soll dem Anstechen des Fluidfilmes mit der Kaniile entsprechen

und gibt den Startpunkt des Zerreifens vor.

Die in den Experimenten verwendeten Fluide werden nach Dichte, Scherverhalten, Ober-
flachenspannung und Kontaktwinkel vermessen. Eine ausfiihrliche Beschreibung der Ver-
messung der Fluide ist im Anhang B beschrieben. Durch diese Mafsnahme wird eine exakte
Simulation des Experiments moglich, indem die individuellen Materialeigenschaften des
Versuchfluids exakt bestimmt werden. Diese sind in der Simulation zu beriicksichtigen,
da sich schon kleine Abweichungen bei der Herstellung der Fluide auf die Materialeigen-
schaften und damit auf die Ergebnisse der Simulation auswirken. Die gewonnenen Mate-

rialeigenschaften werden im Anschluss fiir die Berechnungen in proSTAR® eingegeben.

Fiir die Auswertung werden zweifarbige Konturbilder der VOF-Simulation erzeugt (siehe
CD-adapco 2008c). Diese Bilder sind mit den Aufzeichnungen der Hochgeschwindigkeits-
kamera vergleichbar. In Abbildung 4.5b ist ein solches Bild zu sehen. Die Grofe der
Offnung stimmt sehr gut mit der im Experiment erzeugten (Abbildungsteil a) iiberein.
Der Mittelpunkt der Offnung ist jedoch leicht nach rechts verschoben. Dies liegt an einer
gleichmifigeren Offnung um die Stelle der Initialisierung. Im Experiment wird beim An-
stechen immer ein Impuls in eine zuféllige Richtung weitergegeben. Die Ergebnisse der
Simulation kénnen in der weiter unten vorgestellten Bildanalyse ausgewertet und hinterher

mit den auf die gleiche Weise analysierten Bildern des Experiments verglichen werden.

4.4 Ergebnisse

Der Vergleich der experimentellen mit den numerischen Daten erfordert eine geeignete
Auswertung, mit der die geoffnete Flidche erfasst und quantitativ beschrieben werden
kann. Dies geschieht idealerweise automatisiert und liefert Daten, die einen direkten Ver-
gleich mit den numerischen Ergebnissen ermoglichen. Mittels einer hierfiir entwickelten
automatischen Bildanalyse werden die Bilder analysiert und die von der Phasengrenze ein-
geschlossenen Bereiche erfasst. Die Fliachen von simulierten und messtechnisch erfassten

Offnungen werden anschliefend berechnet und miteinander verglichen.

4.4.1 Bildanalyse

Nachdem Aufnahmen des Aufreiftvorgangs in hinreichender Qualitit erzeugt wurden, gilt

es diese noch quantitativ auszuwerten. Zur Analyse wurde ein Skript mit Hilfe der Softwa-
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re MATLAB® der Firma Mathworks erstellt. Das MATLAB® Softwarepaket eignet sich
aufgrund der vielen mitgelieferten Bibliotheken gut zur automatisierten Analyse der auf-
genommenen Bilder. Die Vorgehensweise der automatischen Bildanalyse ist in Abbildung

4.6 dargestellt.

Das Bild in Abbildung 4.7 (a) stammt aus einer Bilderserie der Versuche am NMP
vom 28.Juli 2009 und sei an dieser Stelle exemplarisch, zur Beschreibung der einzel-
nen Schritte des MATLAB®-Skriptes, herausgegriffen. Das Fluid ist eine 1,5%ige Cel-
luloselésung. Eine automatische Anpassung fiihrt zu einer Kontrasterh6hung des Bildes
(sieche Abbildungsteil b). Anschlieflend wird das Bild anhand eines Schwellwertes in ein
Schwarzweifbild umgewandelt (Abbildungsteil ¢). Die Phasengrenze des bereits gedfine-
ten Bereichs, der jetzt als eine weife Fliche erkennbar ist, ist deutlich am Ubergang von
Schwarz nach Weif zu erkennen. Es existieren jedoch noch weitere weife Bereiche, die

nicht zur Offnung gehoéren; diese miissen erkannt und eliminiert werden.

Start

nachste Bilddatei einlesen

Kontrast automatisch anpassen

Grauwert > Schwellwert

Schwellwert Umwandeln in SW-Bild

Grauwert < Schwellwert

Uberpriife zusammenhéngende <1000 px
weifle Bereiche

> 1000 px

Bereiche schwarz einfarben

Uberpriife weiBe Bereiche auf stark exzentrisch
stark exzentrische Objekte

Normzustand

wenn nicht letztes Bild

nicht stark exzentrisch

() i A < 1000
Uberpriife zusammer.lhangende px Bereiche weiB einfirben
schwarze Bereiche
> 1000 px
Berechnung und Ausgabe Zeit und Fléche
der weilen Flache speichern
Ende

Abbildung 4.6: Die Funktionsweise der automatischen Bildanalyse
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(a) Originalbild ) automatisch angepasst (c) schwarzweifs

zu kleine Bereiche
(<1000 px)
stark ex-
Bereich: zentrischer
ist OK Bereich
nicht erkannter Bereich
(Schatten der der Kaniile)

(d) selektiere Bildbereiche e) Offnung mit Kaniile (f) Endbild mit der Flache A

Abbildung 4.7: Die einzelnen Schritte der automatischen Bildanalyse, gezeigt an

einem Beispielbild

Hierzu wird eine Uberpriifung der Abweichung vom Normzustand (von der Kreisform)
der noch vorhandenen Objekte durchgefiihrt: Objekte, die eine zu grofe Abweichung vom
Normzustand aufweisen, werden, wie im Abbildungsteil (d) farbig dargestellt, herausgefil-
tert. Dies sind sehr kleine und stark exzentrische Flachen. Der Abbildungsteil (e) zeigt im
Anschluss die Fliche der Offnung mit dem Schatten der anstechenden Kaniile. Diese wird
auf dieselbe Art als kleine schwarze Flache erkannt und herausgefiltert. Schlieklich gibt die
weife Fliche in Abbildungsteil (f) die Fliche A der Offnung wieder. Diese wird automa-
tisch berechnet und liefert quantitative Daten der Offnungsgréfe. Der Algorithmus wird
in Form einer Schleife auf die gesamte Bildserie angewendet, so dass ein zeitlicher Verlauf

der Offnungsgrofe ausgegeben werden kann. Die Ergebnisse folgen im néchsten Abschnitt.

4.4.2 Auswertung

Fiir die Auswertungen werden die erzeugten Bilderserien zugrunde gelegt. Ausgewertet

wird ab dem Zeitpunkt ¢y, definiert als Beginn des Aufreiffvorgangs, bis zu dem Zeit-



86 KAPITEL 4. VERIFIKATIONSEXPERIMENTE

I T
— —=— Experiment
T 0,8 || —— Simulation P i
<<
o 0,6
ﬁg Wendepunkt
'
% 0,4 | Experiment L7 |
E Z
) to
< 02} |
Q
= .
= 3
0 i
! | | ‘ ‘

0 10 20 30 40
Zeit [ms]

At)
Aref

Abbildung 4.8: Entwicklung des Flachenverhéltnisses der Offnung bei einem auf-

reilenden Cellulosefilm

punkt ¢.,4, an dem sich die Offnung pro Zeitintervall nur noch weniger als 1% vergrofert.
Die Innenfliche der Offnung des gesamten O-Rings sei die Referenzfliche Ayer. In Ab-
bildung 4.8 ist die Entwicklung des Flachenverhéltnisses :(t) iiber der Zeit aufgetragen.

ref

Die Variation der Ergebnisse des Experiments geht auf die Variation der durchgefiihrten

Messungen (n = 6) zuriick. Die horizontalen Fehlerbalken der Simulationsergebnisse zei-
gen die Unsicherheit der zeitlichen Kalibrierung. Hierbei wird der Start- und Endpunkt
der Ergebnisse des Experiments {iber den simulierten Graphen gelegt, bis ein vergleich-
barer Verlauf erreicht ist. Dies ist notwendig, weil die absolute Zeit der experimentellen
Daten zu Beginn des Aufplatzvorgangs abhéngig von der Reaktionszeit der auslosenden
Person gesetzt wird und fiir die Auswertung der Zeitpunkt ¢, angepasst werden muss. Der
Einfluss des VOF-Schwellwertes auf die Ergebnisse der Simulation wird mit einer Unge-
nauigkeit von einer Rechenzelle konservativ abgeschétzt und ist als vertikaler Fehlerbalken

der Simulationsdaten eingetragen.

Die leicht unterschiedlichen zeitlichen Verldufe der Offnungsgroke stimmen nach Abbil-
dung 4.8 zu Beginn bis 17 ms (ﬁr—(g < 0,55) und am Ende ab 32 ms (% > 0,8) im Rah-
men der Fehlerbalken gut {iberein. Am Ende ist der simulierte Durchmesser geringfiigig
grofer. Ein relativ deutlicher qualitativer Unterschied zwischen Experiment und Simu-
lation zeigt sich im Verlauf beider Funktionen: Die Funktion im Experiment zeigt eine
S -formige Ausprigung, wahrend die Zunahme des Flachenverhéltnisses bei der Simula-
tion nicht so stark ausgepragt ist. Die Ursache ist moglicherweise eine Ansammlung von
Cellulose am Rand des O-Rings, die als Widerstand gegen die sich ausbreitende Kapillar-

welle wirkt und in den Simulationen nicht beriicksichtigt wird.
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Die iiber eine Kurvendiskussion bestimmten Wendepunkte beider mittels Regressions-
analyse bestimmter Funktionen sind in Abbildung 4.8 eingezeichnet. Der Wendepunkt

der Simulation liegt zeitlich 1,75 ms hinter dem Experiment.

4.4.3 Die Eignung des Experiments zur Verifikation

Die mit den aus Kapitel 3 beschriebenen Methoden simulierte Tropfenentstehung erfolgt

bei Flachenverhaltnissen % < 0,3 (siehe Abschnitt 5.1.1). Die gute Ubereinstimmung

der in diesem Kapitel beschriebenen Experimente mit den Simulationen bei diesen Fla-

chenverhéltnissen (siehe Abbildung 4.8), rechtfertigt die Aussage, dass die VOF-Methode

gut fiir die Simulation der frithen Phase (% < 0,3> des Aufplatzens von diinnen Fliis-

sigkeitsfilmen geeignet ist. In Kombination mit den zu Beginn des Kapitels beschriebenen
mehrfach verifizierten Methoden sollten die Methoden plausible Ergebnisse fiir die Trop-

fenentstehung in den terminalen Atemwegen liefern.
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Kapitel 5
Ergebnisse

Nachdem sich die verwendeten numerischen Methoden durch die Verifikationsexperimente
als geeignet erwiesen haben, widmet sich dieses Kapitel den Ergebnissen der numerischen
Simulationen der Tropfenbildung. Mittels der in Kapitel 3 vorgestellten Methoden lassen
sich Anzahl und Gréfenverteilung der in den Simulationen generierten Tropfchen ermit-
teln. Abschnitt 5.1 beschéftigt sich mit diesen Ergebnissen. Die Auswertung erfolgt stets
zu einem Zeitpunkt, bei dem sichergestellt ist, dass die Tropfenbildung bereits abgeschlos-
sen ist (Abschnitt 5.1.1). Als Vergleichsmoglichkeit zu den numerischen Ergebnissen wird

in Abschnitt 5.2 eine klinische Studie kurz vorgestellt.

Fiir eine bessere Gegeniiberstellung aller Grofenverteilungen sind die Kanéle in jedem Hi-
stogramm gleich eingeteilt. Diese Einteilung (siche Tabelle 5.1) wird aus den Kanélen des
Laser-Spektrometers der klinischen Studie (siche Abschnitt 5.2.1) entnommen und ermog-
licht eine Vergleichbarkeit aller Ergebnisse. Die Klassenmitte m eines Histogrammkanals

wird mit
m = \/Gmin * Omax (51)

aus der Untergrenze a,,;, und der Obergrenze a,,,, bestimmt.

Tabelle 5.1: Einteilung der Histogrammkanéle

Kanall Kanal2 Kanal3 Kanal4 Kanalb Kanal 6

Untergrenze 0,1 pm 0,2 pm 0,3 pm 0,5 pm 1,0 pm 5,0 pm
Obergrenze < 02pum <03pum <05pum <10pm <50um < 10,0pum
Klassenmitte 0,141pym  0,245um  0,387pum  0,707um 2,24pum 7,07um

89
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5.1 Ergebnisse der numerischen Simulationen

Die Ergebnisse der numerischen Simulationen werden in mehreren Stufen gewonnen: Zu-
erst wird die erste durchgefiihrte Simulation nach den in Abschnitt 3.7 beschriebenen Me-
thoden ausgewertet. Die Ergebnisse des Auswertungsprogramms werden in die in Tabelle
5.1 gelisteten Kanéle eingeteilt und mittels eines geeigneten Programms (hier pgfplots)
wird ein Histogramm erstellt. Ein Beispiel hierfiir ist in Abbildung 5.1 gegeben. Die Ver-
bindungskurven zwischen den Punkten sind in allen Histogrammen gegléttet. Ihr Verlauf
ist keine Interpolation von Werten. Im Anschluss lauft die Simulation zur Bestimmung
des optimalen Zeitpunktes der Auswertung um eine weitere Anzahl von Zeitschritten und

wird danach erneut ausgewertet. Dies erfolgt wie im néchsten Abschnitt beschrieben.

5.1.1 Bestimmung eines geeigneten Zeitpunktes der Auswertung

Die durchgefiihrten Untersuchungen zielen darauf ab, die Entstehung von Trépfchen zu
simulieren. Offen bleibt die Frage, zu welchem Zeitpunkt die Auswertung stattfinden soll.
Bei diesem nicht periodischen instationdren Phinomen wéren bei einer zu frithen Auswer-
tung noch gar keine oder noch nicht alle Tropfen entstanden. Eine zu spéte Auswertung
wiirde einen unnotigen Verbrauch an Rechenleistung und -zeit mit sich bringen. Aufgrund

von Massenerhalt (m = const.) und inkompressiblem Fluid (p = const.) &ndert sich das

t =20 |
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Abbildung 5.1: Die Grokenverteilung der entstandenen Tropfchen zu verschiedenen
Simulationszeitpunkten zur Bestimmung des optimalen Zeitpunktes

der Auswertung
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Volumen beider Fluide aufgrund der Abhangigkeit

m;

v (52)
iiber die gesamte simulierte Zeit nicht. Ein Maf fiir die Tropfenverformung und den
Tropfenzerfall ist die Weber-Zahl (Gleichung 4.2). Durch die extrem kleinen Stromungsge-
schwindigkeiten und damit verbundenen sehr kleinen Weber-Zahlen, im vorliegenden Fall
von We < 1 (siehe Tabelle 4.1), &ndert sich lediglich die Form der Tropfen, bis die Kugel-
form erreicht ist. Ein Tropfenzerfall in kleinere Tropfen ist auszuschliefen. Die Anderung

der Tropfenform hat auf die Auswertung, bei der das Tropfenvolumen zur Berechnung

dessen Durchmessers herangezogen wird (Abschnitt 3.7.2), keinen Einfluss mehr.

Durch eine wiederholte Auswertung alle zehn Zeitschritte eines dreidimensionalen Bei-
spielfalls mit 20,4 - 10° Rechenzellen kann der Zeitpunkt bestimmt werden, an dem die
Simulationen ausgewertet werden kénnen. Vor dem endgiiltigen Zerfall des Fliissigkeitfilms
ist das grofte Flachenverhéltnis (vgl. Abschnitt 4.4.3) % < 0,3, wobei a,,,, die gesam-
te Querschnittsflache der Atemwegskapillare ist. Nach fiinfzig simulierten Zeitschritten
dndert sich die Grokenverteilung nicht mehr (Abbildung 5.1). In den folgenden Simulatio-
nen auf diesem Rechennetz wird nach dem fiinfzigsten Zeitschritt die Auswertungsdatei

geschrieben und anschliefend mit dem Auswertungsprogramm ausgewertet.

5.1.2 Grofienverteilung der simulierten Partikel

Bei den Grofenverteilungen wird die Anzahldichteverteilung in der Form ﬁﬁlfﬂ gegen
den Logarithmus des Tropfendurchmessers d; aufgetragen. Dabei ist N die Tropfenanzahl.
Diese in der Aerosolphysik géngige Form des Auftragens gewichtet die in solchen Grofen-
verteilungen seltener vorkommenden grofsen Tropfen stirker. Aufgrund dieser Gewichtung

sind die Graphen in der Regel ndherungsweise symmetrisch.

Bei mehreren Grofenverteilungen in einem Graphen wird jede Grofenverteilung mit einem
Normierungsfaktor ¢) multipliziert. Dieser ist fiir jede Grofenverteilung individuell und
streckt die zu vergleichenden Verteilungen, um deren Abweichungen untereinander zu

verdeutlichen.

Zweidimensionale Simulationen

Als erstes werden die Ergebnisse der zweidimensionalen Simulationen auf die oben be-

schriebene Art ausgewertet. Zur Berechnung des Tropfendurchmessers dp der simulierten
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zweidimensionalen Tropfen wird nicht Gleichung (3.54) verwendet, sondern

dp =2 \/g, (5.3)

wobei die Fliche A der Quotient aus dem Volumen V' und der Dicke [ ist. Anschliefend
wird das Volumen abgeschétzt, welches die Tropfen im dreidimensionalen Fall einnehmen
wiirden. Die Dicke des zweidimensionalen Modells ist entscheidend von der Zellengrofe
abhéngig (vgl. Abschnitt 3.4.5) und gilt durch die Symmetrierandbedingung des Rechen-

netzes numerisch als unendlich ausgedehnt.

Der 2D-Tropfen ist also ein unendlich ausgedehnter Zylinder, der jetzt mittels eines Multi-
plikators in einen 3D-Topfen umgerechnet werden soll. Zur Abschétzung dieses Multiplika-
tors fiir das Verhéltnis % wird vereinfacht das Kréftegleichgewicht im Tropfen betrachtet.

Im dreidimensionalen Fall ist das Kraftegleichgewicht im Tropfen

™
QW'dSD'U:Z'(pi_pCJ'ng (54)
und nach dzp aufgeldst
4o
d3p = .
Pi — Pa
Im zweidimensionalen Fall ist das Kréftegleichgewicht in einem unendlich ausgedehnten
Zylinder
O"l:dQD'l‘(pi—pa) (55)
was nach dop aufgelost
o
dap =
Pi — Pa

ergibt. Setzt man die Gleichungen (5.4) und (5.5) gleich, erhélt man den Multiplikator,
welcher angibt, um wie viel sich die zweidimensionale Tropfengrofse von der dreidimensio-
nalen Tropfengrofe unterscheidet:

dsp
2P — 4, 5.6
0 (5.6)

Im dreidimensionalen Fall erhélt man geméf Gleichung (5.6) einen um den Faktor 4
groferen Durchmesser. Damit ergibt sich der Tropfendurchmesser dp, aus den zweidi-

mensionalen Simulationen aus den Gleichungen (5.3) und (5.6) zu

dr, = 8- \/g. (5.7)

Dreidimensionale Effekte konnen durch diesen Multiplikator nicht beriicksichtigt werden.
Die in Abbildung 5.2 a dargestellte Grofsenverteilung der Tropfen unter Beriicksichtigung
des Multiplikators zeigt die Ergebnisse der zweidimensionalen Simulationen nach abge-

schlossener Netzstudie.
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Abbildung 5.2: Grofsenverteilung der zweidimensionalen Simulationen nach abge-
schlossener Netzstudie (a) und der ersten dreidimensionalen Simu-

lationen mit 20,4 - 106 Rechenzellen (b)

Die Ungenauigkeiten der Tropfchengrofe aufgrund des VOF-Schwellwertes, welcher die
Phasengrenze definiert, werden durch die horizontalen Fehlerbalken aufgetragen. Die ver-
tikalen Fehlerbalken zeigen den Einfluss der Variationen der Oberflichenspannung im
physiologischen Bereich. Die Variation der anderen Parameter (vgl. Abschnitt 3.5) zei-
gen keinen Einfluss auf die Tropfenentstehung. Die Grofenverteilung weist ein deutli-
ches Maximum bei d = 0,7 um auf. Das Spektrum der entstehenden Trépfchen reicht von
0,1 pm bis < 5 pum. Tropfchen mit einer Groke von < 1 pum und > 5 um entstehen nicht.
Gemék Gleichung (2.16) berechnet sich die kleinste zu erwartende Tropfchengrofe zu
dmin 2 0,07 pm. Das zweidimensionale Rechennetz kann Tropfen dieser Grofe auflosen.

Dies wird in Abschnitt 5.3 diskutiert.

Dreidimensionale Simulationen

Die Ergebnisse der dreidimensionalen Simulationen werden auf direktem Wege aus der
Ausgabedatei des Auswertungsprogramms in einem Graphen aufgetragen. Die ersten
dreidimensionalen Rechnungen erfolgen aufgrund eines deutlich hoheren Bedarfs an Re-
chenleistung zunachst auf groberen Rechennetzen mit einer um den Faktor 4 in jeder
Raumkoordinate niedrigeren Netzauflosung als die letzten zweidimensionalen Rechennet-
ze. Dies erfolgt aufgrund von Tests zur prinzipiellen Beherrschbarkeit des Problems in
3D. In diesem ersten Stadium sollen Rechenzeit und Speicherbedarf klein gehalten wer-

den.
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Abbildung 5.3: Entwicklung der Partikelgrofenverteilung bei zunehmender Rechen-

netzauflosung

Die ersten Ergebnisse eines Rechennetzes mit 20,4 - 10 Zellen sind in Abbildung 5.2b
aufgetragen (Haslbeck et al. 2010). Im Vergleich zu den zweidimensionalen Ergebnissen

zeigen sich die folgenden Unterschiede:

1. Die absolute Anzahl der Tropfen ist deutlich hoher.
2. Das Maximum der Grofsenverteilung verschiebt sich von etwa 0,7 pm auf etwa 0,4 pm.
3. Es gibt keine Tropfen mit einem Durchmesser < 0,3 pm.

4. Die Anzahl der Tropfen der Grofe 1 pym ... < 5 pm ist sehr stark reduziert.

Die Genauigkeit des ersten Rechennetzes ist fiir die Simulation der Tropfenentstehung
nicht ausreichend. Ein hinreichend addquates Rechennetz muss Tropfen einer Grofe von
0,1 um abbilden konnen. Ein solches Rechennetz wird mittels der in Abschnitt 3.4.5 be-
schriebenen Verfahrensweise erreicht. In Abbildung 5.3 sind die Ergebnisse der Netzstudie
als Entwicklung der Partikelgrofenverteilung bei zunehmender Rechennetzauflosung zu se-
hen. Mit zunehmend feinen Rechennetzen werden schliefslich auch Tropfchen der Grofen
< 0,3 um in den Ergebnissen wiedergegeben. Ab einer Anzahl von 121 - 10° Rechenzellen
enthalten die Ergebnisse Tropfengrofien bis 0,1 um. Nach einer weiteren Verfeinerung auf
163,2 - 10° Rechenzellen dndern sich die Ergebnisse nicht mehr. Dies zeigt die hinreichende
Eignung des Rechennetzes mit 121 Millionen Rechenzellen fiir das aktuelle Problem. Die
beiden letzten Schritte der Netzstudie erfordern aufgrund der sehr hohen Anzahl von Re-
chenzellen StarCD® Version 4.10 oder hoher (siehe Abschnitt 3.3). Die Parallelisierung
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Tabelle 5.2: Die in der zweiten Parameterstudie variierten Werte der Oberflichen-
spannung, die Ergebnisse in Form einer Tropfenanzahl und die mittlere
Laplace-Zahl

Nummer der  unterer Wert der oberer Wert der Anzahl der mittlere
Simulation  Oberflachenspannung  Oberflichenspannung ~ Tropfen  Laplace-Zahl

o [mN/m] o [mN/m] n -] La* |-]

1 1 10 162 25,3

2 1 20 182 50,5

3 1 30 227 75,8

4 1 40 242 101,1

5 1 50 259 126,4

6 10 20 181 50,4

7 10 30 227 75,8

8 10 40 241 101,1

9 10 50 256 126,2

des Auswertungsprogramms (Abschnitt 3.7.2) und die Nutzung eines Supercomputers
(Abschnitt 3.6.2) ermdglichen Simulationen dieses Umfangs und kénnen die von Haslbeck

et al. (2010) nicht erreichten Ergebnisse erzielen.

Wie auch im zweidimensionalen Fall dominiert der Einfluss der Oberflichenspannung, der
bereits von Haslbeck und Seume (2009) vorgestellt wurde, im Folgenden jedoch quantitativ

beschrieben wird.

In Tabelle 5.2 sind die Variationen einer zweiten Parameterstudie gelistet, bei der nur
die Werte der Oberflichenspannung in einem groferen, jedoch z. B. nach Goerke (1992)
auch noch physiologisch sinnvollen, Bereich als in der ersten Parameterstudie (vgl. Tabelle
3.3) gedndert werden. Die Tropfengrofenverteilungen sind bei unterschiedlichen Oberflé-
chenspannungen qualitativ sehr dhnlich. Deutlich werden jedoch die quantitativen Unter-
schiede in der Tropfenanzahl. Es ist zu erkennen, dass die Variation der unteren Grenze
des Bereichs der Oberflichenspannung sich so gut wie gar nicht auf die Ergebnisse aus-
wirkt. Eine Variation der oberen Grenze des Bereichs wirkt sich dagegen signifikant auf
die Tropfenanzahl aus: Gleiche obere Werte fiihren zu einer fast gleichen Tropfenanzahl.
Die absolute Anzahl der Tropfen steigt mit einer héheren maximalen Oberflaichenspan-

nung.

Diese Anzahl kann als Funktion der Laplace-Zahl La ausgedriickt werden weil La der

Oberflachenspannung proportional ist. Die Laplace-Zahl ist eine dimensionslose Kennzahl
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und entspricht dem reziproken Quadrat der Ohnesorge-Zahl (Gleichung 4.1) bzw. ldsst sich
als Quotient von Kapillar-Zahl

_nu
Ca = . (5.8)

und Reynolds-Zahl (Gleichung 2.13) bilden. Sie ist nur von den Stoffeigenschaften und dem
Tropfendurchmesser abhéngig und beschreibt den Zahigkeitseinfluss bei der Deformation

von Tropfen und Blasen:
Re pdo

La = — 5.9
= e (5.9)
In diesem Fall wird die mittlere Laplace-Zahl La* wie folgt berechnet:
* P J Omaz

Dabei sind d der arithmetische Mittelwert der Tropfendurchmesser, o,,q, der obere Wert
der Oberflichenspannung und 7 der arithmetische Mittelwert der dynamischen Viskositét.
Die in Tabelle 5.2 aufgefiihrten Werte sind nur in dem hier verwendeten Viskositétsbereich
giiltig. Der Verlauf der Tropfenanzahl ist in Abbildung 5.4 iiber der mittleren Laplace-Zahl

aufgetragen.

Testweise werden noch Fille mit einer maximalen Oberflichenspannung von > 60™N/m
simuliert. Diese Fille zeigen in den ersten Zeitschritten eine schlechte Konvergenz und
divergieren in spéateren Zeitschritten. Die Divergenz lieft sich auch durch Anpassungen des
Relaxationsfaktors (vgl. Abschnitt 3.3.5) nicht verhindern. Die gleichen Probleme treten

auch bei maximalen Oberflichenspannungen von < 0,001 mN/m auf.

260 |-| * berechnete Punkte
— Ausgleichsgrade

240

220 |

200

Tropfenanzahl n |-]

180 |-

160 - * .

20 40 60 80 100 120
mittlere Laplace-Zahl La* |-|

Abbildung 5.4: Anzahl der entstehenden Tropfen in Abhéngigkeit der mittleren
Laplace-Zahl
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Abbildung 5.5: Schematischer Messaufbau der klinischen Studie modifiziert nach
Schwarz et al. (2010)

5.2 Klinische Studie

Die klinische Studie wurde am Institut fiir Toxikologie und Experimentelle Medizin der
Fraunhofer Gesellschaft in Hannover durchgefiihrt. Naheres zur Studie siehe Haslbeck
et al. (2010) und Schwarz et al. (2010). An dieser Stelle soll nur kurz auf Versuchsaufbau,

-durchfithrung und Ergebnisse der Studie eingegangen werden.

5.2.1 Messaufbau

Der Versuchsaufbau zur Messung von Partikelkonzentration und -grofenverteilung der
exhalierten Atemluft ist in Abbildung 5.5 dargestellt. Er wurde fiir die Exhalatmessungen
entwickelt und ermdglicht eine Analyse von individuellen Atemmustern iiber eine Echt-
zeiterfassung von Partikelanzahl und -grofenverteilung mit hoher zeitlicher Auflésung
(Messintervall = 15s). Zur Vermeidung von Wasserdampfkondensation aus der geséttigten
exhalierten Luft im Messsystem werden die Durchflusssensoren und der Kondensations-
keimzéhler in einem auf 310K (37°C) temperierten Kasten untergebracht (gestrichelte
Linie in Abbildung 5.5). Der Proband atmet iiber ein Mundstiick, das mit einem Schlauch
(d; = 19 mm) verbunden ist, in die temperierte Box. Zur Vermeidung einer Kontamina-
tion der dem System zugefithrten Luft durch Raumluftaerosole wird diese durch einen
HEPA-Filter nahezu partikelfrei. Zur Vermeidung von nasaler Inhalation trégt der Pro-
band eine Nasenklemme. Die Atemkurven (Volumenstréme) werden in Echtzeit auf einem
Bildschirm angezeigt, um die Probanden bei der Durchfithrung der Atemmandéver zu un-

terstitzen.
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Die Partikelkonzentration wird durch einen Kondensationskeimzahler mit einem Volumen-
strom von V = 1,4Ymin aus der exhalierten Luft erfasst. Die Grokenverteilung wird durch
ein Laser-Spektrometer mit einem Probenstrom von V = 28/min gemessen. Dieses Geriit
erfasst die Grofsen der Partikel in sechs Kanélen im Bereich zwischen 0,1 ym und 5 pm
(siche Tabelle 5.1). Bevor die exhalierten Tropfchen im Exhalat charakterisiert werden
konnen, ist ein etwa zweiminiitiges Atmen am System erforderlich, um alle Partikel in der

Lunge, die aus der eingeatmeten Luft stammen, durch das System abzufiltern.

5.2.2 Probanden

Die an der Studie teilnehmenden Probanden sind zwischen 21 und 63 Jahre alt, gesund,
mit normaler Lungenfunktion und keiner Lungenkrankheit in der Vergangenheit. Die Kri-
terien fiir normale Lungenfunktion sind: Einsekundenkapazitit (FEV;)/Vitalkapazitit
> 70% und Vitalkapazitétiy /Vitalkapazititsn > 80%), wobei die Einsekundenkapazitét
ein zeitabhéngiger Messparameter in der Lungenfunktionsdiagnostik und die Vitalkapazi-
téat eine Kenngrofe fiir die Funktion der Lunge ist. Zur Bestimmung der Reproduzierbar-
keit der Ergebnisse wiederholt jeder Proband die Atemmuster nach 2 Stunden noch am
selben Tag und noch einmal wahrend eines weiteren Besuchs innerhalb von 2 Monaten.

(Schwarz et al. 2010)

In der Studie werden vordefinierte Atemmandéver durchgefiihrt. Fiir jeden Probanden wird
das Tidalvolumen (Atemzugvolumen) von etwa 20% bis 80% der individuellen Vitalkapa-
zitat variiert. Tidalvolumina unter 0,71 werden nicht beriicksichtigt, da die Exhalations-

zeiten flir die zeitliche Auflésung der Messgeréte zu kurz sind.

5.2.3 Ergebnisse und Diskussion

In Abbildung 5.6 (a) zeigt die schwarze Kurve eine vom Partikelgrofenzihler gemessene
typische normierte Tropfengrofenverteilung (Schwarz et al. 2010). Bei allen Probanden
liegt die durchschnittliche Grofenverteilung pro Atemzyklus vorwiegend im submikronen
Bereich bei einem Medianwert des Durchmessers von 0,28 ym. Das Maximum liegt bei
einem Durchmesser von 0,3 um. Nur ein kleiner Anteil von etwa 2% der Tropfen ist gro-
fser als 1 um, keine der Tropfchen sind grofer als 5 pum. Bei normaler Ruheatmung hat
der mittlere Durchmesser nur eine geringe interindividuelle Variabilitéat (Variationskoef-
fizient von 9%). Diese Grokenverteilung ist nur gering abhéangig vom Tidalvolumen. Ein
zunchmendes Tidalvolumen und somit eine erhohte Aufenthaltszeit in der Lunge fiihrt
zu einer leichten Verschiebung der Grofenverteilung hin zu kleineren Tropfengréften. Das

zeitaufgeloste Scannen einer einzelnen Exhalation zeigt eine Verschiebung der normali-
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Abbildung 5.6: Einfluss der Schwerkraft auf die exhalierte Tropfengrofsenverteilung in
der klinischen Studie (Schwarz et al. 2010)

sierten Grofsenverteilung hin zu kleineren Teilchen mit zunehmender Atemzeit, was ein

Anzeichen fiir die Abscheidung von groferen Trépfchen ist.

Die farbigen Kurven in Abbildung 5.6 (a) zeigen die Partikelgrofenverteilung unter verén-
derten Schwerkrafteinfliissen wihrend einer Parabelflugkampagne. Dabei treten anstelle
der iiblichen Schwerkraft von 1g fiir kurze Zeitrdume von jeweils etwa 22 Sekunden Mi-
krogravitation g, &~ 107%g und Hypergravitation g, ~ 1,8 g auf. Unter Mikrogravitation
g, (rote Kurve) werden geméf Abbildung 5.6 (b) insgesamt mehr aber auch deutlich mehr
supermikrone Tropfen exhaliert. Dies belegt eine gravitationsbedingte Abscheidung von
endogen in der Lunge generierten Tropfchen (vgl. Abschnitt 2.4). Einfliisse der Hyper-
gravitation g, (blaue Kurve) auf die Exhalation zeigen nur eine geringe Abweichung zur
Exhalation unter normaler Schwerkraft. Jedoch werden unter Hypergravitation insgesamt
mehr Tropfchen exhaliert als unter normaler Schwerkraft. Der Grund hierfiir ist das ver-
stiarkte Kollabieren der Atemwegskapillaren aufgrund der deutlich héheren mechanischen
Belastung der Atemwege. Dies fithrt geméf Abschnitt 2.3 zu einer vermehrten Tropfchen-
bildung. Auch die relative Haufigkeit der kleinsten Tropfchen (d & 0,14 um) ist unter gy,

etwas hoher, was ebenfalls die Annahme einer gravitativen Abscheidung bestétigt.

5.3 Diskussion

Die berechneten Tropfengrofenverteilungen stimmen mit den Ergebnissen der klinischen

Studie sehr gut iiberein. Besonders gut ist dies in Abbildung 5.7 (a) in einem direkten
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Abbildung 5.7: Vergleich der berechneten Partikelgrofienverteilung mit den Exhalati-

onsmessungen der klinischen Studie mit (a) und ohne Deposition (b)

Vergleich der Exhalationsmessungen unter Mikrogravitation mit den Simulationsdaten
nach der Netzstudie zu erkennen. In diesem Fall wird von einer guten Vergleichbarkeit
beider Ergebnisse aufgrund der ausgeschalteten Deposition wéahrend des Transports durch
die Atemwege ausgegangen. Fin Vergleich der Simulationen, {iberlagert mit den Depositi-
onskurven aus Abbildung 2.7 nach Beckers et al. (2005), mit den Exhalationsmessungen
unter iiblicher Schwerkraft zeigt in Abbildung 5.7 (b), dass die Kurven fiir die Deposi-
tionswahrscheinlichkeit zur Beschreibung des Tropfchentransports nicht ausreichend sind.

Hier differieren die beiden Grofenverteilungen qualitativ sehr stark.

Die Simulationen sind mit sehr hoher rdumlicher Genauigkeit durchgefiihrt: Die kleinsten
zu erwartenden Tropfchen konnen nach Gleichung (2.16) mit Hilfe der in den Simulationen
lokal berechneten Werten fiir Oberflachenspannung und Viskositét bestimmt werden. Der
theoretisch kleinste Tropfendurchmesser errechnet sich dann zu d,,;, 2 0,07 pm. Das
feinste Rechennetz kann Tropfchen dieser Grofie mit 27 Rechenzellen im Volumen auflosen.
Die kleinsten simulierten Tropfchen haben einen Durchmesser von 0,1 um. Die grofiten

simulierten Tropfen entsprechen den groften in der klinischen Studie gemessenen.

Eine Unsicherheit bei der Auswertung der Simulationen besteht in der Bestimmung der
Phasengrenzfliche. Die Phasengrenze eines jeden Tropfens beruht auf einer definierten
Schwelle im VOF-Wert. Diese entscheidet, ob eine Rechenzelle an der Phasengrenze bei
der Auswertung zum leichten oder zum schwerem Fluid gezéhlt wird. Abhéngig davon
dndert sich die resultierende Grofe der Tropfen. Niedrige Schwellwerte (< 0,3) fithren zu
weniger und groferen Tropfen; hohere Schwellwerte (>0,8) dagegen zu mehr und kleineren

Tropfen. Durchgefiihrte Variationen des Schwellwerts bei den Auswertungen zeigen, dass
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Schwellwerte zwischen 0,55 und 0,75 kaum Einfluss auf Grofe und Anzahl der Trépfchen
haben. Verwendet wird ein Wert von 0,65. Die Unsicherheit der Tropfengréfte bedingt
durch den Schwellwert, wird mit den horizontalen Fehlerbalken in den Abbildungen 5.2
bis 5.3 und 5.7 gezeigt.

Eine Parameterstudie zeigt, dass Einfliisse der Oberflichenspannung sich entscheidend
auf die Ergebnisse auswirken. Diese sind stabil gegeniiber Variationen im physiologischen
Bereich (vgl. Tabelle 3.3 und Tabelle 5.2). Die Robustheit des Modells gegeniiber kleinen
Verinderungen in den Materialeigenschaften deutet auf eine plausible Wiedergabe der
Physik hin. Die nicht stabil laufenden, divergierenden Simulationen mit extrem niedrigen
oder hohen Werten der Oberflachenspannung (< 0,001 mN/m bzw. > 0,06 ™N/m) deuten dar-
auf hin, dass diese Werte in der physiologischen Wirklichkeit nicht existieren und bestéti-
gen deshalb die Wahl der Parameter der Oberflaichenspannung als physiologisch sinnvolle
Werte. Der stetige Anstieg der Entwicklung der Tropfenanzahl bei steigender mittlerer
Laplace-Zahl (Abbildung 5.4) zeigt eine Kopplung beider Grofen in dem entsprechenden

Viskositatsbereich und ist fiir quantitative Aussagen zur Tropfenanzahl geeignet.
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Kapitel 6
Schlussfolgerungen

Das Ziel dieser Arbeit ist es, eine in der Literatur beschriebene Hypothese, der Entstehung
exhalierter Tropfchen durch das Aufreiffen von Fliissigkeitsbriicken bei der Wiedererdoft-
nung von kollabierten terminalen Atemwegskapillaren, zu erhérten. In den Untersuchun-
gen werden zwei- und dreidimensionale numerische Modelle unter Verwendung der Volume
of Fluid-Methode (VOF) unter Einsatz des kommerziellen CFD-Programms StarCD® er-
stellt, simuliert und ausgewertet. Die numerischen Ergebnisse dieser Arbeit werden zur
Validierung mit den Daten einer klinischen Studie iiber die natiirlich vorkommenden ex-
halierten Tropfchen aus der menschlichen Atemluft verglichen. In den Verifizierungsexpe-
rimenten wird das Aufplatzen eines in einer Kreisfliche aufgespannten Fluidfilms mittels

Hochgeschwindigkeitsfotografie erfasst und automatisiert ausgewertet.

Aus dieser erstmalig dreidimensional modellierten Tropfchenentstehung in den termina-
len Atemwegen werden die folgenden neuen Erkenntnisse gewonnen: Die VOF-Methode
hat sich zur Modellierung von Tropfchenentstehung und Aufplatzvorgdngen von diinnen
Fluidfilmen als geeignet erwiesen. Die Berechnung einer orts- und zeitabhéngigen Oberfla-
chenspannung nach dem hier implementierten Modell von James und Lowengrub (2004)
ist fiir die Modellierung des Aufplatzens diinner Fliissigkeitsbriicken mit Surfactant eine
entscheidende methodische Verbesserung gegeniiber den Arbeiten von Malashenko et al.
(2009).

Den einzigen signifikanten stofflichen Einfluss auf die Grofenverteilung und Anzahl der
entstehenden Tropfen hat die Oberflachenspannung der Lungenfliissigkeit. Weitere Para-
metervariationen der Lungenfliissigkeit im physiologischen Bereich beeinflussen die Trop-
fenbildung nicht wesentlich. Die zweidimensionale Modellierung der Tropfchenentstehung
fiihrt zu weniger gut mit der klinischen Studie iibereinstimmenden Ergebnissen als die drei-
dimensionale. Fiir aufbauende, noch detailliertere Untersuchungen sind dreidimensionale

Untersuchungen somit unerlésslich. Die Untersuchung der Trépfchenentstehung unter der
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Berticksichtigung von sich gleichméfig linear bewegenden Wanden zeigt im zweidimensio-
nalen Fall keine Unterschiede zu Ergebnissen von Simulationen mit starren Wéanden. Dies

zeigt eine Entkopplung der Zeitskalen von Wandbewegung und Tropfchenentstehung.

Die gute Ubereinstimmung der hier vorgestellten dreidimensionalen Simulationsergebnisse
mit den Daten einer klinischen Studie bestétigt die Annahme einer endogenen Tropfchen-
generierung. Diese Bestétigung des Entstehungsortes der Tropfchen im Bereich der Blut-
Luft-Schranke bietet die Grundlage fiir eine Analyse von Biomarkern zu einer nichtinva-
siven Diagnostik und Verlaufskontrolle von Lungenerkrankungen anhand der exhalierten
Tropfchen. Ohne diese Erkenntnis wére der Ursprungsort nach wie vor unbekannt und die

Eignung der exhalierten Molekiile als Biomarker ungeklart.

Die Erkenntnisse aus den in dieser Arbeit vorgestellten Untersuchungen bestéatigen die
zuvor in der Literatur aufgestellte Hypothese. Die Tropfchenentstehung bei der Wieder-
eroffnung von kollabierten terminalen Atemwegskapillaren ist ein zentraler Mechanismus

der Entstehung exhalierter Tropfchen in den terminalen Atemwegen.
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Ausblick

Das durch diese Arbeit vermittelte Verstédndnis der Tropfchenentstehung in den termi-
nalen Atemwegen liefert die Grundlage fiir auf diesen Erkenntnissen aufbauende medizi-
nische Analysen. Sie ist aber nur ein Teil des Fundamentes und gewiss nicht gleich das
ganze Gebdude kiinftiger nicht invasiver Atemwegsdiagnostik. Angesichts der sehr ho-
hen Variabilitdt und Vielfaltigkeit der physiologischen Vorginge wihrend der Exhalation
wird dieses Vorhaben bis zum volligen Verstédndnis noch weiterfiihrende Untersuchungen
mit dem Einfallsreichtum vieler Wissenschaftler aus verschiedenen Disziplinen erfordern.
Die in dieser Arbeit noch nicht vollstdndig geklarten Punkte sollen hier fiir zukiinftige

weiterfiihrende Arbeiten aufgelistet sein:

Die Modellierung der Tropfchenentstehung in den terminalen Atemwegen bedarf noch fol-
gender Anpassungen. Aufgrund des zu vernachléssigenden Einflusses der Viskositdt kann
die Modellierung der Lungenfliissigkeit als Ostwald-de Waele-Fluid zukiinftig vereinfacht
durch ein Newton’sches Fluid mit konstanter Viskositét ersetzt werden, um so Ressourcen

an Rechenkapazitéit zu sparen.

Zur besseren Handhabung der Simulationen wahrend des Pre- und Postprocessing und
zur schnelleren Berechnung sollten die Rechennetze zur Laufzeit der Simulationen adaptiv
verfeinert werden. Dies ermoglicht eine hohe ortliche Auflésung an den dafiir notwendigen
Stellen. Ein gleichméfig feines Rechennetz fiihrt zu extrem vielen Rechenzellen und somit
zu unverhéltnisméfkig hohen Rechenzeiten. Eine adaptive Netzverfeinerung zur Laufzeit
sollte im Bereich der Phasengrenzfliche an den Orten erfolgen, an denen die grofsten
Verénderungen stattfinden. Ein Kriterium hierfiir ist der Gradient des VOF-Wertes.

Die Bestimmung eines geeigneten Zeitpunktes der Auswertung der Simulationen kann
mittels zusétzlicher Erweiterungen groftenteils automatisch ablaufen. Hierfiir muss zur

Laufzeit der Simulation iiberpriift werden, ob der Fliissigkeitsfilm noch stabil oder schon
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aufgerissen ist. Ab einem definierten Zeitpunkt nach Beginn des Zerfalls konnen die Daten
zur Auswertung gespeichert und das in dieser Arbeit vorgestellte Auswertungsprogramm

findClusters gestartet werden.

In einem neuen Versuchsaufbau konnte das tatséichliche Aufreiffen eines aufgespannten
Fluidfilms mafstabsgetreu untersucht werden. In diesem Experiment konnten in einem
kiinstlichen Mikrokanal fliissige Lamellen wie in der Lunge (mittels einer kiinstlichen Lun-
genfliissigkeit) mit grofser Frequenz in Serie erzeugt und deren Aufreifen in-situ optisch un-
tersucht werden. Die Herausforderung hierbei wird die Entwicklung des Mikrokanals sein.
Ein solcher Versuch erfordert wahrscheinlich einen klimatisierten und erschiitterungsfreien
Reinraum. In einem solchen Experiment ist es moglich, alle Kennzahlen einzuhalten und
somit die exakte Tropfchenbildung beim Aufreifsen eines Fluidfilms der Lungenfliissigkeit

im Experiment zu erfassen.
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Anhang A

Zu Kapitel 3

A.1 Bestimmung der Ostwald DeWaele-Konstanten

Im Falle von Nicht-Newton’schen Fluiden tritt keine lineare Beziehung zwischen der

Schubspannung 7 und dem Geschwindigkeitsgradienten

" auf. Damit ist die Viskositat
J

keine Stoffkonstante mehr, sondern héangt von der Schergeschwindigkeit g—;;’_ ab. (Bohme

2000)

Fiir die einfache Scherstromung aus Abbildung A.1 gilt:

3ui
81:j

o o O
o o O

A T2,U2

T1,Up

3, us

Abbildung A.1: Stationédre Scherstréomung
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Daraus ergeben sich

. . eIN{l,...,3}-1
A (A.2)
0 j eN{l,...,3}-2
und
8u1
Th_y, A3
Pl (A.3)

Gleichung (3.12) definiert die zweite Invariante des Formanderungsgeschwindigkeitsten-
sors mit:

IIS = (sijsij — Siisjj)'

DO | —

Aus Gleichung (A.2) folgt s;; = s;; = 0 und Gleichung (3.12) vereinfacht sich zu

I, = =s3;.
Mit
1 aul 8u]'
== — 4+ =2 A4
S] 2(a$]+8$1> ( )
oder in Matrizenschreibweise
1 07
sl =5 |7 0 (4.5)
00
wird Il zu
1 1_0 40 0 % 0
L) = 55|57 00]-5]% 00 (A.6)
0 0O 0 0O
52 0 0
B 111 70 2 g
~ 214 "
0 0 O
42 0 0
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definiert. Gleichung (A.8) ldsst sich nach
Inp=Inm+(n—1)-In%y

umformen und entspricht der Synatx y = a-x+b nach der eine lineare Regression moglich
ist. Die Konstanten m und n werden anschliefend mit einem kurzen Matlab® Programm

berechnet.

A.2 Bestimmung der Knudsen-Zahlen

Die Annahme einer Kontinuumsstrémung und der damit verbundenen Giiltigkeit der Kon-
tinuumsmechanik ist nach Sommerfeld et al. (2008) gegeben, wenn die Knudsen-Zahl Kn

der Stromung deutlich kleiner als 1 ist. Die Knudsen-Zahl ist in Gleichung (2.9) mit
A kg - T

Kn=—-=
[ V2 .m-d?op-l

definiert. Mit den mittleren freien Weglingen fiir Luft (Apug ~5-107%m) und
Wasser (Awasser & 3 - 107%m) ergeben sich Knudsen-Zahlen von Knpug ~ 0,36 und
Knwasser = 0,002. Geméf Sommerfeld et al. kann die Stromung in den terminalen Atem-
wegen aufgrund der dort auftretenden Knudsen-Zahlen als Kontinuumsstromungen be-

trachtet werden.

A.3 Vergleichbarkeit von StarCD® Version 4.06 und
StarCD® Version 4.10

Nach einer Anderung der Programmversion von Star® ist es moglich, dass eine alte Simu-
lation, die mit dem neuen Solver gelost wird, nicht mehr zu den gleichen Ergebnissen fiihrt.
Dies liegt dann an einer Anderung der zum Einsatz kommenden Methoden. Die von Star®
verwendeten Methoden der VOF-Methode sind laut Dokumentation (CD-adapco (2008b)
und CD-adapco (2009)) von Version 4.06 auf Version 4.10 nicht geédndert worden. Auch
unterscheiden sich die Ergebnisse eines Tutorials (Nummer 4.2 aus CD-adapco (2008a))
nicht voneinander. Entscheidend fiir die #quivalente Verwendung einer weiteren Star®-
Version sind jedoch gleiche Ergebnisse in einem in dieser Arbeit simulierten Fall. Hierfiir
wird das letzte mit Star® Version 4.06 lésbare Rechennetz mit 85-10% Rechenzellen noch
einmal mit Star® Version 4.10 gelost und die Ergebnisse der Tropfengrofenverteilung

(Tabelle A.1) miteinander verglichen.
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Tabelle A.1: Vergleich der Ergebnisse der Tropfengrofsenverteilung des Rechennetzes mit
85 - 10% Rechenzellen, gelost mit StarCD® Version 4.06 und StarCD®
Version 4.10

Kanal Klassenmitte Anzahl StarCD®  Anzahl StarCD® Differenz

Version 4.06 Version 4.10
1 0,141 0 0 0
2 0,245 0
3 0,387 40 40 0
4 0,707 63 63 0
5 2,24 30 30 0
6 7,07 0 0 0

Die letzte Spalte der Tabelle A.1 zeigt die Differenz der von beiden Solvern erzeugten
Losung. Diese ist fiir jeden Kanal Null, so dass beide Ergebnisse einander entsprechen.
Ausgehend von den beiden miteinander verglichenen Féllen werden die beiden Solver
Star® Version 4.06 und Star® Version 4.10 fiir die Berechnung der Trépfchenentstehung

in den terminalen Atemwegen als Erzeuger einer dquivalenten Losung angenommen.

A.4 Zu den ersten Auswertungen der Simulationen

Die in Abbildung 3.6 gezeigten Bilder sind nur ein Teil der gesamten Konturdarstellung.
Diese werden mit den in Abbildung A.2 gezeigten Bildern vollstdndig. In den nebenein-

ander stehenden Abbildungen sind keine Unterschiede festzustellen.

A.5 Zum Auswertungsprogramm

Die einzelnen Zellenwerte des in Abschnitt 3.7.1 vorgestellten Minimalbeispiels zur visu-
ellen Veranschaulichung der Nachbarschaftsbeziehungen werden in Tabelle A.2 auf Seite
126 gelistet.

Die eindeutige Zellennummer (cell nb.) entspricht der in Abbildung 3.18 eingetragenen
Nummer. Die Spalte vol gibt das Volumen der Zelle an. Mit dem Volumen bestimmt das
Auswertungsprogramm die Gréfe eines jeden Tropfens. Die Spalte VOF enthélt den VOF-

Wert der Zelle, anhand dessen die Zelle dem leichten oder schweren Fluid zugeordnet wird.
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Abbildung A.2: Weitere Bilder zum Vergleich des Ganzen Rechennetzes (a) bis (f)
und eine Ubersicht der Einteilung der Bereiche (g)

Zuletzt sind unter NBR die drei bis sechs Zellennachbarn gelistet. Anhand der Abbildung
3.18 und der Tabelle A.2 lasst sich die Richtigkeit der Nachbarschaftsbeziehungen leicht

fiir jede Zelle des kleinen Beispielfalls kontrollieren.
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Tabelle A.2: Ausgabedatei eines 3 x 3 Wiirfels

cell nb. vol VOF NBR

1 0.3704E-07  0.6726E-+00 4 10 2

2 0.3704E-07  0.2656E-02 11 5 3 1

3 0.3704E-07  0.2205E-04 2 12 6

4 0.3704E-07  0.6698E+00 1 13 7 5

5 0.3704E-07  0.2589E-02 2 4 6 8 4
6 0.3704E-07  0.1235E-04 3 5 15 9

7 0.3704E-07  0.6772E+00 4 16 8

8 0.3704E-07  0.2821E-02 17 9 7 5

9 0.3704E-07  0.2046E-04 18 8 6

10 0.3704E-07  0.6622E+00 1 13 19 11

11 0.3704E-07  0.2507E-02 20 12 14 2 10
12 0.3704E-07  0.1574E-05 11 3 15 21

13 0.3704E-07  0.6642E+00 4 10 16 22 14
14 0.3704E-07  0.2538E-02 11 5 15 23 17 13
15 0.3704E-07  0.1670E-05 12 14 6 24 18
16 0.3704E-07  0.6662E-+00 7 13 25 17
17 0.3704E-07  0.2599E-02 26 18 8 16 14
18 0.3704E-07  0.1956E-05 2t 17 9 15

19 0.3704E-07 0.6519E+00 10 22 20

20 0.3704E-07  0.2312E-02 11 23 21 19
21 0.3704E-07  0.9636E-05 24 12 20

22 0.3704E-07 0.6602E+00 13 19 25 23
23 0.3704E-07  0.2328E-02 2426 14 22 20
24 0.3704E-07  0.8269E-05 21 27 23 15
25 0.3704E-07 0.6571E+00 16 22 26

26 0.3704E-07  0.2382E-02 23 27 17 25
27 0.3704E-07  0.1681E-04 24 18 26
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Zu Kapitel 4

An dieser Stelle wird die Herstellung der Fluide fiir die Experimente beschrieben und
es wird auf die Methoden und Durchfiihrung der Vermessung der Fluide eingegangen.
Weiterhin enthélt dieses Kapitel noch die Beschreibung des Aufbaus und der Versuchs-
durchfiihrung der in Abschnitt 4.2.1 nur kurz vorgestellten Vorversuche am Fraunhofer
ITEM.

B.1 Herstellung der Fluide fiir die Experimente

Zur erleichterten Verarbeitung enthilt Walocel® Zusatzstoffe, die das Pulver erst verzo-
gert 16sen. Dies verhindert ein Verklumpen des Pulvers wihrend des Anriihrens mit dem
Ergebnis einer homogenen Celluloselosung. Wahrend des allméhlichen Losens des Pul-
vers, was nach Herstellerangaben (Wolff Cellulosics 2005) mehrere Stunden dauert, wird

die Losung standig geriihrt.

Bei der Herstellung wird das destillierte Anriihrwasser mit dem Konservierungsmittel
Micropur® versetzt. Nach Herstellerangaben (Katadyn 2008) macht Micropur® klares
Trinkwasser haltbar und schiitzt es bis zu 6 Monate vor Wiederverkeimung. Die Konser-
vierung erfolgt mit Silberionen, welche bei ausreichend hoher Konzentration Bakterien,
Pilze und Viren zuverlissig deaktivieren bzw. abtéten kénnen (siehe z.B. Kollef et al.
2008). Durch diese Mafnahme kann ein spéteres Verkeimen und die dadurch verbundene

Triibung wirksam verhindert werden.

Eine Verkeimung fiihrt zur Verklumpung und macht damit das Fluid fiir die Versuche un-
brauchbar. Die Zugabe von Micropur® dagegen dndert die Fluideigenschaften im messba-
ren Bereich nicht. In Abbildung B.1 sind zwei Proben zwei Wochen nach der Herstellung

zu sehen: links mit und rechts ohne Micropur®.
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mit Micropur® ohne Micropur®

deutliche Triibung
(Gelbstich)

keine Triibung

e,

Abbildung B.1: Die Testfluide zwei Wochen nach Herstellung. Wéhrend die Zuga-
be einer Silberionenlésung (Micropur®) wirksam vor Verkeimung
schiitzt (links), ist die Probe ohne Zugabe von Silberionen verkeimt

(rechts).

Die folgende Vorgehensweise hat sich zur Herstellung der Fluide als geeignet erwiesen:

In das Anmischgefi® einen Tropfen Micropur® geben,

die Hélfte des destillierten Wassers zugeben,

einen Magnetriihrstab sdubern und dazugeben,

das Gefaft auf ein Magnetriihrgerét stellen und dies in Betrieb nehmen,

das Walocel® Pulver genau abwiegen und anschliefend vorsichtig hinein streuen,

das restliche destillierte Wasser hinein fiillen und

NS otk W

die Leistung des Magnetriihrers so an das Fluid anpassen, das der Riihrstab gleich-

méfig und moglichst schnell riihrt.

Auf diese Art lassen sich Losungen mit einem Gehalt von maximal 1,5% Walocel® her-
stellen. Bei hoheren Konzentrationen reicht die Leistung des Magnetriihrers nicht mehr
aus, das Fluid zu riihren. Fiir die Herstellung einer solchen Losung miisste ein Mixer mit

Rithrwerk verwendet werden.
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B.2 Sensitivitatsanalyse und Fehlerrechnung

Die Beriicksichtigung der Fehlerfortpflanzung ist in allen messtechnischen und analyti-
schen Arbeiten eine wesentliche Voraussetzung zur Beurteilung der Qualitédt der Resulta-
te. Alle Schliisse und Aussagen, die auf Messungen und Experimenten beruhen, hdngen in
direkter Folge von der Giite der Eingangsdaten ab. Besonders interessant ist der Fall sen-
sitiver Anfangsbedingungen: Trotz hochster Genauigkeit scheint keine anndhernd genaue
Vorhersage des Verhaltens eines Systems moglich. Die Versuchsergebnisse sind sehr stark
von den Werten, die im Modellversuch fiir die Geometrien bzw. fiir die Stoffeigenschaften

verwendet wurden, abhéngig.

Als erstes ist bei den Werten, welche als Parameter fiir die physiologische Wirklichkeit

angenommen wurden, der arithmetische Mittelwert

_ 1 — T+ 20+ ...+ 2,
arithm — — i — B.1
Tarith n;x ( )

n

und ein Vertrauensintervall

n

s = nilz(a:i—x)Q (B.2)

=1

festzulegen. Dieser ist bei wenigen Werten bereits bekannt, bei anderen lésst er sich theore-
tisch mittels der Formel berechnen. Bei den wenigen, teils stark voneinander abweichenden
Literaturangaben, wiirde dies die weiterfiihrende Fehlerbetrachtung verfilschen. Ein Ver-
trauensintervall kann nur geschatzt werden. Im vorliegenden Fall sind nur die Grenzwerte
der Parameter bekannt. Aus diesen lésst sich die Fehlergrenze ermitteln; dabei ist im Sin-
ne des Grenzwertes die ungiinstigste Vorzeichenkombination der Summanden zu Grunde

zu legen. Der Fehler des Wertes y lasst sich wie folgt ermitteln:

0 0

81'2

Iy

'AZL’1—I—‘

n

B.3 Bestimmung der Fluideigenschaften

Die wie in Abschnitt B.1 beschrieben hergestellten Fluide werden auf ihre Materialeigen-
schaften untersucht. Fiir die genaue Charakterisierung sind Oberflaichenspannung, Kon-
taktwinkel, Scherverhalten und Dichte wichtig. Alle diese Eigenschaften werden, wie in
Abschnitt 4.3 beschrieben, in proSTAR® zur Simulation eingegeben. Des Weiteren wird
noch die Anderung der Materialeigenschaften mit der Zeit untersucht, denn es ist hin-
sichtlich der langen Herstellungsdauer der Fluide nicht sinnvoll, diese immer unmittelbar

vor dem Experiment herzustellen.
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Oberflaichenspannung

Die Vermessung der Oberflichenspannung der Testfluide wird mit dem FasyDrop DSA15
der Firma Kriiss des Instituts fiir Mehrphasenprozesse und Biomedizintechnik (IMP) der
Leibniz Universitdt Hannover durchgefiihrt. Die Bestimmung erfolgt nach der Methode

des hangenden Tropfens.

Die Methode des hingenden Tropfens ist eine universelle Methode, um die Oberfléchen-
spannung von Fliissigkeiten schnell zu bestimmen. Hangt ein Fliissigkeitstropfen an einer
Spritzenkaniile, nimmt der Tropfen eine charakteristische Form und Grofe an, aus der
die Oberflachenspannung ermittelt werden kann. Eine Voraussetzung dafiir ist, dass sich
der Tropfen im hydromechanischen Gleichgewicht befindet. Hierbei wird die Oberflachen-

spannung aus der Kontur eines hangenden Tropfens bestimmt.

Mit einem elektronischen Spritzenmodul wird ein Tropfen aus einer Nadel dosiert. Der

Tropfen bildet sich am unteren Ende der Dosiernadel. Er sollte so grofs wie moglich sein,

Tabelle B.1: Oberflichenspannung der in den Experimenten verwendeten Fluide

Massenanteil Cellulose ~ Oberflichenspannung ["N/m| Temperatur [°C | Fliche [mm?|

75,43 25 49,26
75,99 25 49,07
1% 70,38 25 47,9
71,31 25 47,39
71,04 25 48,16
Mittelwert & 1% 72,93 4 2,55
71,55 25 45,59
71,39 25 46,28
1,25% 71,41 25 45,21
70,42 25 45,9
70,99 25 46,11
Mittelwert & 1,25% 71,15 % 0,46
69,15 25 44,06
68,05 25 46,56
1,5% 68,7 25 48,02
70,01 25 48,5
69,09 25 48,62

Mittelwert & 1,5% 69 +0,71
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was bei langsamer und kontinuierlicher Dosierung einfach moglich ist. Die Form des Trop-
fens wird hauptséchlich durch zwei Kréfte bestimmt (die Schwerkraft und die Oberfla-
chenspannung). Die Tropfenform ist charakteristisch fiir den Gleichgewichtszustand der
beiden Kréfte. Dieses Kraftegleichgewicht wird durch die Young-Laplace-Gleichung ma-
thematisch exakt beschrieben, so dass die Oberflichenspannung nach der Methode des

héngenden Tropfens sich wie folgt berechnet:

aﬂ.(l+i>:p.g.h (B.4)

r T

Die Ergebnisse der Vermessungen sind in Tabelle B.1 gelistet. Der Mittelwert ¢ und die
Standardabweichung werden geméf der Gleichungen (B.1) und (B.2) berechnet.

Kontaktwinkel

Die Bestimmung des statischen Kontaktwinkels wird mittels Kontaktwinkelmessgerat
DSA100 der Firma Kriiss am Institut fiir Nano- und Mikroprozesstechnik an der Leibniz
Universitdt Hannover vorgenommen. Fiir die Messung wird das Versuchsfluid mit einer
Spritze auf den Versuchstriger gegeben und hat wahrend der Messung ein konstantes
Volumen. Ein Vorteil der Messung statischer Kontaktwinkel liegt darin, dass die Sprit-
zennadel wiahrend der Messung nicht im Tropfen verbleibt. Der Versuchstriager besteht in
diesem Fall aus dem gleichen Material wie der O-Ring wihrend des Experiments (siehe
Abschnitt 4.2). Beim statischen Kontaktwinkel wird die Grofe des Tropfens wéihrend der
Messung nicht mehr verdndert. Das bedeutet jedoch nicht, dass der Kontaktwinkel kon-
stant bleibt. Durch Wechselwirkungen an der Grenzflache kann sich der Kontaktwinkel
iiber die Zeit verdndern. Diese zeitlichen Verdnderungen kénnen zum Beispiel verursacht

werden durch

1. Verdampfen der Tropenfliissigkeit,

2. Wandern von im Tropfen gelosten Stoffen an die Grenzfliche (oder auch in die
umgekehrte Richtung),

3. Migration oberflachenaktiver Stoffe von der Festkorperoberfliche in die Fliissigkeits-
oberflache,

4. chemische Reaktionen zwischen Festkorper und Fliissigkeit oder

5. Anlosen und Anquellen des Festkorpers durch die Fliissigkeit.

Nach dem Auftragen des Tropfens auf den Versuchstrager wird noch etwa 10 Sekunden
bis zum Starten der Messung gewartet. Nach dieser Zeit hat sich der Tropfen beruhigt

und die Auswirkungen der Punkte 1 bis 3 sind zu vernachléssigen; die Punkte 4 und 5
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Tabelle B.2: Die Kontaktwinkel der in den Experimenten verwendeten Fluide

Massenanteil Cellulose Messung Kontaktwinkel || Fliche [mm?] Volumen [ul]

1 73,6 16,44 8,45
2 73,7 15,31 7,63
1% 3 73,6 13,03 5,08
4 73,1 15,22 7.53
5 68,8 13,21 5,95
Mittelwert © 1% 72,56 + 2,11
1 71,9 14,7 7,12
2 79,9 14,74 7,45
1,25% 3 70,3 14,39 7.1
4 65,1 15,65 7.74
5 62,9 16,83 8,4
Mittelwert © 1,25% 70,02 + 6,64
1 72,5 12,31 5,39
2 78,0 13,37 6,34
1,5% 3 75,6 13,45 6,73
4 70,8 14,53 6,93
5 68,9 12,42 5,46
Mittelwert © 1,5% 73,16 + 3,66
1 65,7 10,54 4,11
2 67,4 9,5 3,6
0% (Wasser) 3 69,4 9,41 3,62
4 66,2 8,25 2,91
5 64,7 11,02 4,42
Mittelwert Wasser © 66,68 + 1,8

konnen aufgrund der vorhandenen Materialien ausgeschlossen werden. Langeres Warten
(testweise 30s, 60s und 120s) fiihrt zu keiner messbaren Anderung des Kontaktwinkels.
Die Messung erfolgt optisch (sieche Abbildung B.2). Mittels manueller Uberpriifung wird
der Kontaktwinkel eingestellt und anschliefend am Gerét abgelesen. Die Ergebnisse der
Messungen sind in Tabelle B.2 gelistet. Der Mittelwert © und die Standardabweichung
wird geméfs der Gleichungen (B.1) und (B.2) berechnet.
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~

Nadelspitze

Tropfen

a
-

Abbildung B.2: Aufnahme wéihrend der Messung des Kontaktwinkels bei einer
1,25%igen Celluloselésung

Scherverhalten

Die Messungen zum Scherverhalten der Fluide sind am Rotationsviskosimeter RFS IT der
Firma Rheometrics des Instituts fiir Mehrphasenprozesse und Biomedizintechnik (IMP)

der Leibniz Universitdt Hannover durchgefiihrt.

Das Rotationsviskosimeter ist ein deformationsgesteuertes Rheometer. Zur Bestimmung
des Scherverhaltens wird eine definierte Scherrate vorgegeben und die Schubspannung
gemessen. Die Schubspannungsdetektion erfolgt iiber einen Messwertaufnehmer, der sich
am oberen Teil des Gerétes befindet. An ihm ist ein Messstempel befestigt. Durch die Ro-
tationsbewegungen wird ein Drehmoment am Messstempel induziert. Als Messzelle wird
eine Kegel-Platte-Geometrie verwendet, die die rheologischen Groéfen als Funktion der
Scherrate, der Deformation und der Oszillationsfrequenz zugénglich macht. Die Messzelle
besteht aus zwei Teilen, die in die jeweiligen Halterungen am Messwertaufnehmer und
am Motor der Rheometrics eingesetzt werden. Uber diesen Aufbau lassen sich sémtliche

Flieferscheinungen der untersuchten Proben vermessen.

Die Messungen erfolgen nach vorheriger Konfiguration voll automatisiert. Die sind in
Abbildung B.3 als Viskositét 7 iiber der Scherrate aufgetragen. Neben den vermessenden
Fluiden sind noch die Daten der industriell hergestellten Celluloselosungen (vgl. Knarr
2006b) eingetragen. Die Unterschiede haben die folgenden Griinde:
1. Der Herstellungsprozess wird nicht unter Reinraumbedingungen durchgefiihrt,
2. die selbst gemischten Fluide enthalten, wenn auch nur in kleinen Mengen, Zusétze
(Micropur®) und

3. die Temperatur bei der Vermessung ist nicht identisch.
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—— 1,0%ige Losung (¢ = 22,11°C £0,04°C)
——1,25%ige Losung (v = 21,95°C £0,06°C)
—— 1,5%ige Losung (¢ = 21,83°C £0,05°C)
--- 1,0% Walocel® (¥ = 20°C)
--- 1,5% Walocel® (¥ = 20°C)

—T—TT T
~ Differenz reines 1,5%iges Walocel®

Seo und verwendetes Fluid
10* |k E
"n
£ 10%F E
= -
Differenz reines 1%iges Walocel®

102

und verwendetes Fluid

10° 10* 102 103
Scherrate [s7!]

Abbildung B.3: Das gemessene Scherverhalten der in den Experimenten verwendeten
Fluide

Der erkennbare und in der Abbildung eingezeichnete Unterschied verdeutlicht, wie wichtig
das Vermessen der Fluide nach der Herstellung ist, um fiir die Simulation des Experiments

die richtigen Eingabewerte zu haben.

Dichte

Die Dichtemessungen werden mit dem Dichtemessgerdt DMAS3S des Herstellers Anton
Paar am Institut fiir Mehrphasenprozesse und Biomedizintechnik (IMP) der Leibniz Uni-
versitdt Hannover durchgefiihrt. Das Dichtemessgerat ist ein kompaktes, einfach zu be-
dienendes Laborgerdt zur digitalen Dichtemessung. Durch die meniigefiihrte Bedienung
kann sehr leicht die wahre und relative Dichte angezeigt werden. Nach einer Temperatur-
angleichszeit von 0,5 bis 3,5 Minuten kénnen die 0,7 ml Testfluid mit einer Messdauer von

1 bis 8 Minuten vermessen werden. Die Genauigkeit der Messungen betrégt 0,001 &/mi.

Die Ergebnisse der Messungen sind in Tabelle B.3 gelistet. Auch hier wird der Mittelwert
p und die Standardabweichung geméf der Gleichungen (B.1) und (B.2) berechnet.
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Tabelle B.3: Die Dichte der in den Experimenten verwendeten Fluide

Massenanteil Cellulose Dichte [8/cm?] Temperatur [°C |

1,0000 25
1% 1,0000 25
1,0000 25

Mittelwert p 1% 1,0000 = 0,0000
1,0020 20
1,25% 1,0020 25
1,0020 25

Mittelwert p 1,25% 1,0020 £ 0,0000
1,0050 20
1,5% 1,0040 25
1,0040 25

Mittelwert p 1,5% 1,0043 = 0,000577

Anderung der Materialeigenschaften mit der Zeit

Die Eigenschaften der hergestellten Fluide werden zwischen 15 und 24 Stunden nach der
Herstellung gemessen. Zur Kontrolle werden die Stoffeigenschaften zweier Proben noch
nach drei Tagen, einer Woche und vier Wochen nach der Herstellung, mit den gleichen
Ergebnissen, vermessen. Alle konservierten Fluide (siche Abschnitt B.1) werden in der
Zwischenzeit bei einer Temperatur von 18°C bis 21 °C lichtgeschiitzt gelagert. Die langste
Aufbewahrungszeit eines hergestellten Fluids betragt vier Monate. Aufgrund der iiber
die Probezeit konstanten Stoffeigenschaften wird davon ausgegangen, dass sich diese auch
iiber die nachsten Monate nicht &ndern, sofern das Testfluid nicht verkeimt. Dies wird

jedoch durch die Konservierung mit Silberionen (Abschnitt B.1) vermieden.

B.4 Beschreibung der Vorversuche am Fraunhofer ITEM

Die in Abschnitt 4.2 nur kurz erlduterte Versuchsaufbau der Vorversuche am Fraunhofer
ITEM wird hier detailliert beschrieben. Der Aufbau ist noch recht einfach gehalten, da
hier nur erste Erfahrungen zur Aufzeichnung von zerreifenden Fluidfilmen gesammelt

werden sollen.
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Lichtarm ' B

Austritt des
Laserstrahls

dunkler Hintergrund
mit Strahlfalle

Abbildung B.4: Ubersicht des ersten Messaufbaus am Fraunhofer ITEM

Die Bilderfassung wird mit Hilfe einer Hochgeschwindigkeitskamera und einem PC durch-

gefithrt. Der Aufbau des Versuchs besteht im Wesentlichen aus den folgenden Komponen-

ten:

Laser Pegasus 1 kHz PIV 10 der Firma New Wave Research®,

Lichtarm der Firma Ia®,

Kiihlaggregat Merlin Series m33 der Firma Thermo NESLAB®,

PIV-Syncronizer der Firma I1a®,

Hochgeschwindigkeitskamera: MASD MotionXtra HG-100K der Firma REDLAKE®,
Messrechner Precision 450 der Firma DELL® und

Software MC — Motion Central der Firma REDLAKE®

Der Aufbau des Versuchs am Fraunhofer ITEM in Hannover ist in Abbildung B.4 zu
erkennen. Der Austritt des Laserstrahls ist in 112,5 mm Hohe tiber dem Tisch fixiert. Auf

dem optischen Tisch ist eine Kreisschablone (Hersteller Faber-Castell) befestigt. Eines der

Kreisschablonenlécher dient der Aufspannung eines Fliissigkeitsfilms. Das Fluid wird mit

einem Spatel aufgetragen.


http://www.item.fraunhofer.de/
http://www.faber-castell.de/
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Die Lasereinheit besteht aus einem diodengepumpten Laserkristall des Typs Nd:YLF. Die
natiirliche Wellenldnge von A = 1053 nm wird hier durch Frequenzverdopplung auf eine
emmitierte Wellenlinge von A\ = 526,5nm (griines Licht) reduziert. Der gepulste Laser
hat eine Energie von etwa 10mJ pro Puls bei einer Pulsfrequenz von f = 1000Hz . Der
Lichtarm dient zur Ubertragung des Laserstrahls zur Laserschnittoptik. Die Prizisions-
spiegel ermdglichen eine nahezu verlustfreie Ubertragung des Laserlichts und dienen der
Umlenkung im Lichtarm. Die externe, manuelle Triggerung gewéhrleistet eine phasensyn-
chrone Bildaufnahme. Zur Kiihlung der Lasereinheit wird ein Kiihlaggregat verwendet,

welches die Temperatur der Lasereinheit stabil auf 29°C 4+ 1°C hélt.

Die digitale Hochgeschwindigkeitskamera HG-100K besitzt einen CMOS-Sensor, der 1000
Bilder pro Sekunde (oder auch Frames per Second — fps) bei einer Auflésung von
1504 x 1128 Pixeln (1,7 Megapixel) bzw. bis zu 100000 fps bei 64 x 24 Px aufzeichnen
kann. Sie wird mit dem PIV-Synchronizer und dem Messrechner verbunden. Der 4 GB

Ringspeicher speichert bei voller Auflésung bis zu 2500 Bilder.

Die Synchronisationsgeschwindigkeit liegt bei 2,5 us. Die Kamera besitzt eine Farbtiefe
von 12 bit (4096 Graustufen). Das verwendete Objektiv ist ein Nikkor 50 mm mit f/1,2,
und C-Mount-Anschluss der Firma Nikon. Die optische Auflosung der Kamera ist von der
zeitlichen Auflésung abhéngig. So ist bei einer Geschwindigkeit von 2000 fps eine maximale
Auflésung von 1024 x 768 (XGA) und bei 3000 fps nur noch eine maximale Auflésung von
800 x 600 (S-VGA) moglich. Eine aktive Kithlung des CMOS-Sensors ist nicht erforder-
lich, da bei diesen Sensortypen im Vergleich zu CCD-Sensoren das Rauschverhalten mit
steigender Temperatur kaum zunimmt. Der PIV-Synchronizer synchronisiert die Bilder
der Kamera mit den Pulsen des Lasers. Zur Auslosung der Aufnahme wird ein externer
Trigger in Form eines Ausléseknopfes verwendet. Die Kamera nimmt kontinuierlich Bilder
mit den eingestellten Parametern auf, bis das Trigger-Signal durch die Auslosung erfolgt.
Nach Erhalt des Trigger-Signals wird der evtl. noch verbleibende Ringspeicher mit Auf-
nahmen gefiillt und der Aufnahmevorgang beendet. Im Anschluss stehen die Bilddaten

des Ringspeichers (zeitlich vor und nach dem Auslosen) fiir weitere Zwecke zur Verfiigung.

In diesem Versuchsaufbau ist Streulicht ein Problem. Die Reflektionen des Laserlichts am
Hintergrund werden mit einer Lichtfalle ausreichend ausgeloscht. Die Reflektionen an der
Kunststoffoberflache der Kreisschablone konnen nicht auf diesem Weg eliminiert werden.
Hier ist ein Kompromiss zwischen Winkel der Schablone, Blende und Ausrichtung von
Objekt und Kamera notwendig. Es werden sédmtliche weitere Lichtquellen abgeschaltet,

um Storungen der Aufnahme durch dieses Licht zu verhindern.
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In der Software MotionConirol miissen Parameter wie

e Auflésung des Bildes

e FrameRate

e Pre-trigger Bildanzahl oder Zeit
e Post-trigger Bildanzahl oder Zeit

eingestellt werden. Auf dem Monitor kann mittels der Software eine Live-Vorschau der
Kamera betrachtet werden. Dies dient zur Uberpriifung der Bildeinstellungen. Das Vor-
schaubild kann zur Einstellung der optimalen Kameraposition, Blende und Schérfentiefe
genutzt werden. Die subjektive Priifung ergibt, dass eine Blende von f1,2 ein deutlich
iiberbelichtetes Bild liefert. Wird das einfallende Licht mit einer Blende von f2,0 etwas
mehr als halbiert, ist das Bild in der Regel verwendbar (Abbildung 4.2.1). Ein weite-
rer entscheidender Faktor fiir die Belichtung ist die Pulsdauer £ des Laserimpulses. Eine
Abhéngigkeit der Lichtausbeute £ am Sensor kann mit

o> I

E=91~ 0

(B.5)

beschrieben werden. I ist hierbei die Lichtstdrke und abhéngig von Pulsdauer und La-
serleistung. Der Radius r ist durch die Blende gegeben. Eine Blende von f2,8 ergibt bei
einer Pulsdauer von k = 100 us gute Bilder, wiahrend durch die verringerte Lichtmenge
bei k = 75 us Pulsdauer eine Blende von f2,0 gute Bilder liefert.

Die Durchfiithrung der Messungen erfolgt in folgender Reihenfolge:

e Entnehmen des Fluids mit dem Spatel aus dem Behélter

Auftragen des Fluids mit dem Spatel auf das Kreisloch (ohne Tropfen zu bilden)

Platzvorgang abwarten

Trigger innerhalb von 0,5s auslosen
Bilder im TIFF-Format speichern

Die Durchfiihrung der Messungen fiihrt zur Generierung einiger tausend Bilder - je nach
FrameRate und Auflésung. Im Schnitt hat jede Messung 3000 Bilder. Diese Zahl ergibt
sich aus der Aufnahmeldnge (1,33s) und der Geschwindigkeit. Die Aufnahmen werden
vollstéindig im TIFF-Bildformat gespeichert und dann auf die wesentlichen Bilder redu-

ziert; dies ist eine gingige Mafknahme zur Speicherplatzersparnis.
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