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Physik-Apps erganzen Experimente

Wie Apps den Einsatz von Simulationen in Hochschulen und Unternehmen verandern

Rachel Keatley, Thomas Forrister und Phillip Oberdorfer

Obwohl Modellierungswerk-
zeuge heute sehr viel benutzer-
freundlicher sind als die ersten
Computersimulationen, besteht
der Anwenderkreis immer noch
aus wenigen Spezialisten. Erst die
Einfiihrung von Simulations-Apps
ermoglicht auch Nicht-Experten
die Nutzung. Die starkere Verbrei-
tung kommt Hochschulen zugu-
te, die so virtuelle Experimente
durchfiihren kénnen, aber auch
Unternehmen, in denen Produkt-
spezialisten virtuell arbeiten kon-
nen.

ie durchschnittliche mensch-
liche Aufmerksamkeitsspanne
ist kiirzer als die eines Goldfischs.
Diese zum Nachdenken anregende
Erkenntnis machte 2015 Schlagzeilen
— doch Skepsis war angebracht. Die
Behauptung ist fehlerhaft, weil die
menschliche Aufmerksamkeitsspan-
ne viel zu komplex ist, um sie auf eine
Zeitspanne zu reduzieren [1].
Heute gibt es mehr digitale In-
halte als je zuvor, und die Art und
Weise, wie Menschen sich konzen-
trieren, verandert sich. Um ein Pu-
blikum zu gewinnen, zu unterhal-
ten und zu begeistern, gilt es, eine
fesselnde Geschichte zu erzihlen.
Lehrkrifte an Hochschulen sollten
diese Fahigkeit verinnerlichen, da
sie ihre Studierenden oft 90 Minu-
ten bei Laune halten miissen. Als
die Hochschulen aufgrund der ra-
schen Ausbreitung von COVID-19
im Mirz 2020 schliefSen mussten,
fanden viele Lehrveranstaltungen
online statt. Am New Jersey Ins-
titute of Technology (NJIT) hat
Roman Voronov, auflerordent-
licher Professor fiir Chemie- und
Biomedizintechnik, 15 benutzer-
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Anwender konnen tiber COMSOL
Server™ auf Applikationen zugrei-
fen und diese tiber einen Web-
browser oder Client ausfiihren.

freundliche Simulations-Apps
entwickelt, um grundlegende
technische Konzepte und Labor-
kurse virtuell und ansprechend zu
vermitteln — unabhingig davon,
wo sich die Studierenden gerade
befinden.

Simulation nicht nur im Horsaal

Roman Voronov leitet Kurse zu
Transportphdnomenen, Warme-
und Stoffiibertragung sowie
Techniken zur Prozesssimulation.
Hierbei hat er seine Studierenden
mit der Software COMSOL
Multiphysics® vertraut gemacht, die
es den Studierenden erlaubt, direkt
zu sehen, was passiert.

Dariiber hinaus halt Voronov es
fiir wichtig, Studierende mit fort-
schrittlichen Berechnungswerk-
zeugen vertraut zu machen. Dies
verschafft ihnen einen einzigartigen
Vorteil im Berufsleben. Nachdem
er die positiven Auswirkungen der
Simulationstechnologie in seinen
Veranstaltungen gesehen hatte,
wollte Voronov diese Werkzeuge
Lernenden und Lehrenden auf der
ganzen Welt zuginglicher machen.

Eine Bibliothek mit Apps

Im Laufe des Jahres 2020 arbeiteten
Voronov und seine Studierenden
an einer Bibliothek mit mehreren
eigenstindig ausfithrbaren Simu-
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lations-Apps. Sie erstellten diese
einfach zu bedienenden Apps mit
dem Application Builder, einem
Werkzeug in COMSOL Multiphy-
sics® fiir intuitive Benutzerober-
flachen aus Modellen, bei denen der
App-Designer iiber die verfiigbaren
Ein- und Ausgaben entscheidet.
Jede App wurde mit dem COMSOL
Compiler™ Bereitstellungs-Tool zu
einer eigenstindig ausfithrbaren
Datei kompiliert, sodass keine zu-
sitzlichen Softwarelizenzen notig
waren. Die gemeinniitzige Organi-
sation Computer Aids for Chemical
Engineering (CACHE) hat das ein-
jahrige Projekt finanziert.
Urspriinglich plante Voronov die
Entwicklung von Apps als visuelle
Hilfsmittel bei der Prédsentation
grundlegender technischer Kon-
zepte. Als die COVID-19-Pandemie
ausbrach, entstand der Bedarf nach
Apps, welche die bis dahin im La-
bor durchgefiihrten Experimente
modellierten. Solche Apps sollten
die Prisenzarbeit im Labor ergin-
zen oder sogar vollstindig ersetzen.

Drei Apps im Fokus

Im Rahmen des CACHE-Projekts
haben Roman Voronov und seine
Studierenden 15 Simulations-Apps
entwickelt (Abb. 1) [2]. Einige sind
fur spezielle ingenieurwissenschaft-
liche Kurse und Praktika am NJIT
gedacht, konnen aber auch helfen,
grundlegende verfahrenstechnische
Prozesse zu studieren.” Fiir Voronov
erganzt die Simulationstechnolo-
gie die Laborpraktika: ,,Im Labor
kénnen die Studierenden nach
Anleitung experimentieren. Aber
die physikalischen Prozesse, die im
Experiment ablaufen, verstehen sie
besser durch Simulation.“

Die App Orifice Flowmeter er-
laubt es, kompressible Fluide in

1) Alle Apps finden sich auf der Website des NJIT
[3]. Die Ausfiihrung der Apps erfordert eine kosten-
freie Installation von COMSOL Runtime™ auf dem
Betriebssystem des App-Benutzers.
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Diese Simulations-App berechnet den Luftwiderstand eines Flugzeugs.

Studierende kdnnen die Ergebnisse mit Luftwiderstandsbeiwerten aus der Literatur

vergleichen.

Rohren zu simulieren. Sie unter-
stiitzt im Praktikum ein Experi-
ment zur Stromung von Fluiden.
Dabei gilt es, den Druckabfall an
mehreren Stellen in Rohren un-
terschiedlicher Lange zu messen.
Die App ist dem Experiment nach-
empfunden und erlaubt es den Ler-
nenden, die Geometrie der Rohre
und die Eigenschaften der Fluide
zu verdndern und die Auswirkung
auf die Ergebnisse direkt zu sehen.
Die App verfigt tiber eine 3D-Dar-
stellung der Geschwindigkeit und
des Drucks und visualisiert somit
die auftretenden physikalischen
Phianomene.

Mit der App Impeller Reactor
konnen Studierende die Reaktion
zwischen zwei Spezies in einem
nicht katalytischen Batch-Reak-
tor mit einem rotierenden schei-
benformigen Impeller simulieren
(Abb. 2). Die App vermittelt einen
Einblick, wie sich verdnderte Ab-
messungen des Impellers auswirken
auf die molare Konzentration, den
Mol- und Massenanteil sowie die
Massenkonzentrationen in einem
Chargenreaktor. Batch-Reaktoren
kommen bei der Entwicklung vie-
ler Produkte in der Feinchemie,
der pharmazeutischen Industrie
und der Lebensmittelindustrie
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Abb.2 Die Impeller Reactor App generiert eine CAD-Datei fiir einen 3D-gedruckten
Impeller. Damit lassen sich die Simulationsergebnisse im Labor tiberprifen.
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Abb.3 COMSOL Server™ verwaltet Apps und ihre
Nutzung.

zum Einsatz. Dartiber hinaus um-
fasst die App die Modellierung des
Rithrwerks mit einem parametri-
schen Sweep. Ziel ist es, die opti-
male Form und Gréfle des Impel-
lers zu bestimmen. Auf Grundlage
der Simulationsergebnisse konnen
die Studierenden eine CAD-Datei
tiir einen 3D-gedruckten Impeller
erstellen, das Bauteil ausdrucken
und herausfinden, wie es sich in der
Realitdt verhalt.

Die App Flow Around Car mo-
delliert Luft, die an einem Auto
vorbeistromt. Das Verstandnis da-
tiir, wie Fluide Objekte umstromen,
ist beispielsweise fiir die Auslegung
von Festbetten, Filteranlagen und
Wirmetauschern wichtig. Mit der
App lassen sich die Luftverteilung
auf einem Auto in Form des Drucks
und der Luftstrom tiber das Fahr-
zeug in Form von Geschwindig-
keitsplots darstellen. Viele von Ro-
man Voronovs Studierenden haben
Simulationen in ihren spateren Be-
rufen eingesetzt — und sogar Preise
gewonnen. So entwickelte Vasilios
Halkias, ein Absolvent des NJIT aus
dem Jahr 2020, beispielsweise eine
App, die ihm den NAFEMS Student
Award 2020 einbrachte [4]. Seine
App simuliert Stofftransport, War-
metransport und Reaktionskinetik
in einem Rohrstromungsreaktor.

Demokratisierung durch Apps

Die Ausweitung der Multiphysik-
Simulation ermdglicht es Unter-
nehmen, qualitativ hochwertigere
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Produkte schneller und kostengiins-
tiger auf den Markt zu bringen, als
wenn sie iterativ entwickeln. Das
Erstellen und Verbreiten von Simu-
lations-Apps hilft Spezialisten, auch
Nicht-Experten in den Prozess ein-
zubeziehen, ihn zu entmystifizieren
und Barrieren innerhalb einer Or-
ganisation abzubauen. So entsteht
mehr Raum fiir Zusammenarbeit,
Ergebnisvorhersage, Innovation
und Optimierung.

Bei Veryst Engineering, AltaSim
Technologies und GLL Bio-Med
Analytics tragen Apps dazu bei,
die Design-Workflows ihrer Kun-
den effizienter zu gestalten. Apps
ermoglichen es auch ohne einen
Simulationsspezialisten, Parameter
zu testen und wiederholte Analysen
durchzufiihren. So lassen sich auch
ohne technischen Hintergrund
schnelle und fundierte Entschei-
dungen treffen.

Um einen Uberblick iiber den
Workflow vom Modell zur App
zu erhalten, erstellt ein Simula-
tionsexperte zunéchst ein Modell
in COMSOL Multiphysics®. An-
schlieflend verwandelt der Appli-
cation Builder in COMSOL Mul-
tiphysics® das Modell in eine App.
Apps lassen sich in Minutenschnel-
le mittels Drag-and-Drop-Funk-
tionalitat erstellen. Das Ergebnis
ist eine spezielle Schnittstelle mit
eingeschrankten Ein- und Aus-
gaben, die sich auf die relevanten
Parameter konzentrieren.

Um Mitarbeitenden Zugang
zu Apps zu ermdglichen, gibt es
zwei Methoden: die Kompilierung
eigenstidndiger ausfithrbarer Da-
teien oder die Verteilung iiber ein
Application Management Tool.
Wie der Name andeutet, dient der
COMSOL Compiler™ zur Erstel-
lung kompilierter Apps, die sich
ohne COMSOL*-Softwarelizenz auf
verschiedenen Betriebssystemen
ausfiithren lassen. COMSOL Ser-
ver™ ist die Wahl fiir diejenigen, die
Apps fiir ihre Organisation hoch-
laden und verwalten wollen und

deren Nutzer Simulationen tiber
Webbrowser oder Client ausfithren
(Abb. 3).

Apps als Kundenlosungen

Consultants setzen Simulations-
Apps bei ihren Kunden unter-
schiedlich ein. GLL zum Beispiel
hat von seinen Kunden positive
Riickmeldungen erhalten, dass die
Applikationen es auch Personen
ohne Physikkenntnisse ermog-
lichen, Analysen durchzufiihren.

Manchmal erkennt ein Kunde
die Moglichkeiten der Apps erst bei
oder nach der Arbeit mit dem eigens
entwickelten Modell. Veryst hat die
Erfahrung gemacht, dass Kunden
schnell realisieren, wie niitzlich das
Modell fiir sie ist, es intern nutzen
wollen und dann sehen, wie eine
App dabei helfen kann.

Bei AltaSim kommen die Ap-
plikationen ins Spiel, nachdem die
Bediirfnisse der Kunden klar sind.
»Wir gehen mit unseren Kunden
auf Entdeckungsreise, um zu ver-
stehen, wonach sie genau suchen’,
sagt Kyle Koppenhoefer. ,Wenn wir
einige Schliisselparameter finden,
schlagen wir in der Regel eine App

«

Vvor.

Apps fiir Kundenanwendungen

Selbst komplexeste Modelle las-
sen sich in einfach zu bedienen-
de Apps tbersetzen. Die Kunden
von Veryst nutzen ihre Apps, um
Designvarianten zu simulieren
und parametrische Studien und
Sensitivitatsanalysen durchzu-
fithren. Sie miissen sich nicht um
Simulationseinstellungen kiim-
mern, sondern konnen sich darauf
konzentrieren, ihr Produkt zu ver-
bessern. Einige Kunden nutzen Ap-
plikationen, um Modellergebnisse
zu verschiedenen Zeitpunkten drei-
dimensional zu visualisieren. Mo-
delle zu drehen oder Schnittebenen
zu erstellen, hilft dabei, die Modell-
vorhersagen besser zu verstehen.
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AltaSim Technologies
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Apps ermoglichen es den Simula-
tionsexperten eines Unternehmens,
sich auf anspruchsvollere Modellie-
rungsprojekte zu konzentrieren, in-
dem sie die Apps an andere Teams
verteilen. Die Applikationen ver-
mitteln den Ingenieuren vor Ort ein
besseres Verstiandnis fiir die Funk-
tionsweise ihrer Designs, sodass sie
besser in der Lage sind, Designent-
scheidungen zu treffen.

AltaSim unterstiitzt die Kunden
beim Reduzieren von Rework-Maf3-
nahmen. Beispielsweise erschweren
Schwankungen bei Faktoren wie
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Abb.5 Zwei Simulationen in einer
App, die thermische und nicht-ther-
mische Tumorablationen berechnet.
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Abb. 4 Eine App ldsst sich mit ein-
geschrankten Eingaben (oben links)
und Ausgaben (unten und rechts)
erstellen, um die Nutzung zu er-
leichtern.

Temperatur und Durchflussmenge
eine genaue Vorhersage des realen
Verhaltens eines Gerits, sodass De-
signs stindig tiberarbeitet werden
miissen. Diesen Prozess reduzieren
Applikationen erheblich, da Ingeni-
eure verschiedener Fachrichtungen
mit ihnen beliebig viele Tests durch-
fithren kénnen, was zu einer Pro-
duktivitdts- und Umsatzsteigerung
fithrt (Abb. 4).

Viele Kunden von GLL sind
Startups aus der Medizintechnik,
die oft eigene Experimente durch-
fithren. GLL simuliert diese Experi-
mente, um die Genauigkeit der Mo-
dellierung zu demonstrieren. Aus
den validierten Modellen entstehen
Apps, die Simulationsergebnisse in
Echtzeit visualisieren, um Simula-
tionsingenieure, App-Anwender
und andere Teammitglieder wie
Arzte auf den gleichen Stand zu
bringen.

GLL entwickelte eine App fiir
medizinische Gerite (Abb. 5), die
sowohl thermische als auch nicht-
thermische Tumorablation simu-
liert. Die Applikation hilft dabei,
Gerite zu entwickeln, die Krebszel-
len entfernen; sie visualisiert Ab-
lationszonen und importiert sogar
MRT- und CT-Scans fiir bestimmte
Anatomien. Die Benutzerober-
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flache enthilt ein Ment fiir eine
leichte Auswahl der Analyse. Da
beispielsweise die Temperatur und
die thermischen nekrotischen Zo-
nen zeitlich variieren, lasst sich ein
Zeitpunkt angeben, um die durch
das Warme- oder Temperaturprofil
verursachten Schiden anzuzeigen.
Die App erlaubt die Eingabe der
thermischen und nicht-thermischen
Spannung sowie des Elektroden-
abstands. Der simulierte Strom wird
iiber den experimentellen Strom
aufgetragen, sodass die Simulation
leicht validierbar ist.

Innovation fordern

Der Application Builder macht
es einfach, eine Simulations-App
in wenigen Minuten zu erstellen;
COMSOL Server und COMSOL
Compiler helfen bei der Verbrei-
tung. Durch die Demokratisierung
der Simulation kénnen Spezia-
listen, Forschende, Ingenieure und
Kunden gemeinsam und innovativ
entwickeln.

[1] S. Maybin, Busting the attention span
myth, BBC News, 2017. bbc.com/
news/health-38896790

Development of Computational-Based
Tools and Modules for Chemical
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computational-tools-development
COMSOL Apps, web.njit.
edu/~rvoronov/comsol-apps

R. Tara, Unable to Take Lab Course to
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Dr. Phillip Oberdorfer, Manager Technical
Marketing, Comsol Multiphysics GmbH,
Robert-Gernhardt-Platz 1, 37073 Géttingen
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