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Simulation von Stromung, Temperatur- und Molekultransport in
einer Puffergaszelle ftr kryogene Puffergaskuhlung

Hintergrund und Motivation

Ziel dieses Projekt ist ein besseres Verstandnis sowie die Optimierung kryogener Puffergaskihlung. Mit dieser
fortschrittlichen Technik werden kalte Molekile durch Kollisionen mit kalten Puffergasatomen produziert. Solche
kalten Molekile ermdglichen dann das Studium fundamentaler physikalischer Phdnomene. Die Kuhlung des
Puffergases vollzieht sich in einer Puffergaszelle (siehe Abb. 1). Hierzu werden kontinuierliche Stréme heiler
Molekile mit kontinuierlichen Stromen von Puffergas bei kryogenen Temperaturen von 5 K bzw. 20 K gemischt
und ,thermalisiert”. Ublicherweise werden Helium oder Neon als Puffergas verwendet, und der Fluss des
Puffergases ist ein bis zwei Ordnungen grol3er als der Molekilfluss. Die Zelle ist mit mehreren kleinen
Offnungen versehen: Zum einen gibt es eine Einlass- und ein Auslassoffnung fir Molekiile und Puffergas, die an
den jeweiligen Enden der Zellmittelachse angeordnet sind, und zum anderen zusétzliche Seiteneinlasse fir
Puffergas (siehe Abb. 1). Das Gasgemisch kann die Zelle durch die Auslasséffnung verlassen. Dort bildet sich
ein kontinuierlicher effusiver oder Uberschallstrahl aus Puffergasatomen und Molekiilen. Die Molekiile werden
dann vom Puffergas getrennt und zu Anschlussexperimenten zur weiteren Kihlung transportiert. Es ist
besonders wichtig, dass fur die nachfolgenden Experimente der groRtmogliche Fluss kalter Molekile generiert
wird. Um dies zu ermdglichen, ist das Ziel dieses Projektes die Optimierung der Puffergaszelle mit Hilfe von
Simulationen der Strdmungs- und Transportdynamik innerhalb der Zelle, so dass schlief3lich ein Zelldesign
erreicht wird, mit dem eine maximale Extraktion von Molekilen ermdglicht wird. Dariiber hinaus bieten die
Simulationen bisher nicht bekannte Einblicke in die Strémungs- und Transportdynamik in der Zelle.

Herausforderungen

Bei der Simulation der Strdomung in der Puffergaszelle ist es
entscheidend, die verénderliche Dichte des Puffergases in-
folge grolRer Temperaturgradienten innerhalb der Zelle zu
beriicksichtigen. Weiterhin muss der Molekdltransport, der
mit dem Puffergasstrom gekoppelt ist, simuliert werden. Im
Vergleich zu inkompressiblen Strémungen ergeben sich bei
Strémungen mit veranderlicher Dichte sowie gekoppeltem
Molekultransport einige zusétzliche Herausforderungen:
» GroRRe Temperaturunterschiede von — in diesem Fall —
bis zu 200 K mussen berlcksichtigt werden.
» Diese Temperaturunterschiede fiuhren wiederum zu
Dichteunterschieden von — hier — mehr als 1.000 % (!).
» Die Stromung mit veranderlicher Dichte ist mit dem
Transport der Molekule gekoppelt.
Aufgrund der starken physikalischen Kopplung von Stro-
mung sowie Temperatur- und Molekiltransport kann nur
eine vollstandig gekoppelte numerische Methode die
Stromungsdynamik in der kryogenen Puffergaszelle korrekt
berechnen und so pradiktive Simulationen ermdglichen. Bei
kirzlich von einer Forschungsgruppe in GroR3britannien
durchgefuhrten Simulationen, fir die ein kommerzielles
Softwarepaket ohne derartige volle Kopplung verwendet Abb. 1: Stromlinien und Diskretisierung.
wurde, konnten nicht alle beschriebenen Herausforderungen
adaquat gelost werden.
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AVM#: der Schlussel zu pradiktiven Simulationen

AdCo Engineering® simuliert die Dynamik der Strémung
in der kryogenen Puffergaszelle fir das Max-Planck-Insti-
tut fir Quantenoptik mit ihrer eigenen fortgeschrittenen
numerischen Methode AVM?%, die von AdCo Enginee-
ring®V gemeinsam mit der TU Miinchen und dem Law-
rence Livermore National Laboratory in Livermore, CA,
USA entwickelt wurde. Mit dieser Methode werden
genaue, robuste, zuverlassige und effiziente Simulationen
inkompressibler Stromungen sowie Strdomungen variabler
Dichte niedriger Mach-Zahl (inkl. Massentransport) ohne
kunstliche MalRnahmen oder Nutzereingriffe, Uber das ge-
samte Spektrum der Strdmungsregime hinweg (von lami-
nar Uber transitionell bis turbulent) ermdglicht. Insbeson-
dere eignet sich die AVM* exzellent fiir sog. Large-Eddy
Simulationen (LES) turbulenter Stromungen. Im Gegen-
satz zu vielen traditionellen LES-Turbulenzmodellen, die
in kommerziellen und ,Open-Source* CFD-Software-Pa-
keten implementiert sind, wird keine exzessive Dissipation
im laminar-transitionellen Stromungsregime eingebracht.
Abb. 2: Momentaufnahme der zeitlichen Die AVM* ist aufgrund ihrer Robustheit und Effizienz
Entwicklung der Molekiilkonzentration. besonders gut fir groBe Probleme in komplexen
Geometrien geeignet.

Einblicke in die Stromungsdynamik in der Zelle

Die gro3en Temperaturunterschiede von bis zu 200 K so-
wie die damit verbundenen Dichtevariationen, die bei der
vorliegenden Strdmung in einer kryogenen Puffergaszelle
auftreten, kdnnen mit der AVM#* sehr genau geldst werden.
Die Simulationsergebnisse liefern erstmals Einblicke in die
Stromungsdynamik in einer kryogenen Puffergaszelle.
Beispielsweise geben qualitative Ergebnisse wie (animier-
te) Visualisierungen von Geschwindigkeits- und Druckver-
teilungen sowie Stromlinien, wie die in Abb. 1 (einschlief3-
lich einer teilweisen Darstellung der Diskretisierung) und in
Abb. 3 dargestellten, ein Bild der Stromung in der Zelle. Da-
riber hinaus bieten Verteilungen des Temperaturfeldes
sowie Konzentrationen der heiBen Molekile innerhalb des
kalten Puffergases (s. Abb. 2 fiir eine beispielhafte Entwick-
lung der Molekulkonzentration) neue Einblicke in die Trans-
portdynamik in der Zelle. Diese qualitativen Ergebnisse
werden durch detaillierte quantitative Ergebnisse, wie Gra-
phen, die Verteilungen von Geschwindigkeits-, Druck-,
Temperatur- und Molekilkonzentrationen an jeder ge-
winschten Stelle oder entlang einer gewinschten Rich-
tung innerhalb der Zelle darstellen, untermauert. Auf3erdem
wird der Molekilabfluss durch den zentralen Ausgang uber
die gesamte Simulationszeit Uberwacht; dies ist fur die
maximale Extraktion von Molekulen entscheidend. Basie-
rend auf dieser Vielzahl von Erkenntnissen wird die Puffer-
gaszelle im weiteren Verlauf des Projektes optimiert.

Abb. 3: Stromlinien und Isoflachen.
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