Computersimulationen von Vielteilchensystemen

Projekt: Smoothed Particle Hydrodynamics
Sod shock tube

Smoothed Particle Hydrodynamics wird zur Beschreibung von Gasen und Fliissigkeiten
verwendet. Hierbei wird zur Losung der hydrodynamischen Gleichungen der Raum in
virtuelle Volumenelemte (sog. SPH-Teilchen) unterteilt. Die Ausdehnungen dieser Teil-
chen iiberlappen sich mit den umgebenden Teilchen. Mittels einer Gewichtungsfunktion
(Smoothing-Kernel) werden die hydrodynamischen Gréfien durch eine Interpolation tiber
die Umgebung ausgewertet [1, 3, 4].

In diesem Projekt soll die Ausbreitung einer Schockwelle in einem Kanal (zunéchst in
einer Dimension) mit diesem Verfahren simuliert werden [2, 5]. Allgemein zéahlt man ein
Problem dieser Art, bei dem an einer einzigen Stelle eine Unstetigkeit in den Angfangsbe-
dingungen besteht, zu den Riemann-Problemen. Diese Probleme kénnen auch analytisch
gelost werden [5] und eignen sich daher als Testfille um die Giite eines Simulationscodes
zu testen.

Der Sod shocktube zéhlt zu den Standardtestféllen in der Hydrodynamik und wird durch
einen Sprung in der Dichte realisiert. Bezogen auf SPH kann man daran sehr schon einige
Schwachstellen des Grundalgorithmus erkennen [3], die die Einfithrung kiinstlicher Dis-
sipationstherme unabdingbar machen. Ziel dieses Projektes ist die Untersuchung dieser
Schwachstellen und diese den Ergebnissen aus den Erweiterungen gegeniiber zu stellen.
Das Augenmerk soll dabei auf der kiinstlichen Viskositét liegen.

Bevor man mit dem Programmieren beginnt sollte man sich Gedanken zur Struktur
des Programms machen. Wenn man sich iiber den Aufbau eines Programms schon im
klaren ist erspart man sich im Nachhinein viel Arbeit. Das Programm sollte direkt so
ausgelegt sein, dass es die Koordinaten und Geschwindigkeiten zu einer beliebigen Anzahl
von Teilchen einlesen kann und beliebig in ein, zwei oder drei Dimensionen gerechnet
werden kann. Eine Moglichkeit besteht zum Beispiel darin, dass das Programm zunéchst
eine Parameter-Datei einliest in der die Informationen (iiber Dimension, Teilchenanzahl,
einschalten der kiinstlichen Viskositit, Zeitintervalle fiir Ausgabe, etc.) stehen, bevor
dann letztlich erst die Anfangsbedingungen eingelesen werden.

a) Uberlegen sie sich zunichst ein geeignetes Format in dem die Simulationsdaten
zwischengespeichert werden konnen, insbesondere welche Grofien ausgegeben wer-
den sollen (N, t, pi, i, ...). Schreiben sie dann ein Unterprogramm das dieses
Format einlesen und schreiben kann. (Denken sie bei dem Format vielleicht auch
schon mal an die Lesbarkeit fiir ein Plotprogramm wie Gnuplot oder Matlab.)

b) Das Hauptprogramm soll als erstes ein Unterprogramm aufrufen, das eine Para-
meterdatei einliest. In dieser konnen beispielsweise die Gesamtsimulationszeit, die
Schrittweite, die Gesamtteilchenzahl, Glattungslédnge, welche Anfangsbedingungen
generiert werden soll, und so weiter angegeben werden.



c) Das Hauptprogramm soll nun ein Unterprogramm aufrufen, das die Anfangsbe-
dingungen generiert, und diese Anfangsbedingungen in einem ersten Snapshot
ausgeben. In einer Dimension ist eine #dquidistante Anordnung sinnvoll, in zwei
Dimensionen konnte ein kubisches oder hexagonales Gitter in Betracht gezogen
werden.

d) Der dynamische Verlauf wird durch den Grundalgorithmus (siche Anhang) be-
schrieben. Schreiben Sie zunéchst nur die Programmteile fiir den Grundalgorith-
mus ohne Erweiterungen.

e) Die Simulation soll nach sinvoll gewihlten Zeitintervallen (auch etwas fiir die Para-
meterdatei) die aktuellen ZustandsgroBen in fortlaufenden Dateien ausgeben kon-
nen. Interessant zu Beobachten sind auch der Verlauf der kinetischen, thermischen
und Gesamtenergie.

f) Ebenfalls nach einer fiir die Simulation von Ihnen gewéhlten sinnvollen Zeitspanne
soll die Simulation beendet werden.

Sobald das Programm lduft besteht die Moglichkeit es zu erweitern und modifizieren.

g) Der Programmcode wird um die kiinstliche Viskositéit erweitert (s. Anhang: Er-
weiterungen).
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