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Abstract
A swimmer is an organism that propels itself through the surrounding fluid with the aid of any kind of appendages. Two well-known examples are the flagellated bacterium Escherichia coli or the biflagellate green alga Chlamydomonas reinhardtii. How these organisms create their motion is by now quite well understood. However, understanding their collective dynamics, including effects like pattern formation or enhanced diffusion, is still an open question in research. One of the possible tools to investigate this collective behaviour are simulations.

The goal of this thesis is to enable a direct numerical simulation of fully resolved self-propelled devices in a highly viscous fluid. Each device consists of three rigid bodies, which are connected by damped harmonic oscillators and driven by external sinusoidal forces. The simulation of the movement of the rigid bodies is enabled by coupling the lattice Boltzmann-based multi-physics simulation framework waLBerla to the rigid body physics engine pe. The latter facilitates the simulation of the particle dynamics and supports a full collision resolution, which in this thesis is based on the discrete element method.

The validation of the simulation results is an integral part of this thesis. For simulations of an individual swimmer, a quantitative and qualitative validation against analytical data is performed. This analysis comprises the most commonly used symmetric three-sphere swimmers as well as asymmetric swimmer designs. Further, the simulation studies involve the validation of swimmers, which are well within Stokes regime, but also examine when the motion of the swimmers starts to get influenced by inertia effects. The augmentation of the framework by self-propelled microorganisms is also developed under the aspect of maintaining an excellent scalability on supercomputers in order to, in the end, simulate physically realistic scenarios. The parallel efficiency is demonstrated with the help of a weak scaling experiment of a representative setup for a swarm simulation on two of the currently largest available supercomputers, JUQUEEN and SuperMUC. The largest simulation holds a total number of 16 777 216 swimmers on 262 144 processes - possibly the largest number of fully resolved swimmers simulated with a direct numerical simulation method. In addition, the suitability to simulate challenging real-world scenarios is underlined with a final realisation of a swarm of 11 520 equidistantly and non-equidistantly spaced swimmers. Here, the equidistantly spaced initial configuration exhibits a stable phase.

In conclusion, the accomplishment of this numerical simulation approach is of particular importance for the study of systems of microorganisms, which are inaccessible via experimental and analytical methods. In this way, the framework offers a highly parallel, efficient and robust simulation tool since it allows to obtain a comprehensive understanding of the collective motion of self-propelled microorganisms.
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Abstract
Ein Schwimmer ist ein Organismus, der sich unter Zuhilfenahme von aller Art von Fortsätzen selbstständig in einer ihn umgebenden Flüssigkeit fortbewegt. Zwei bekannte Beispiele sind das begeißelte Bakterium Escherichia coli oder die mit zwei Geißeln ausgestattete Grünalgenart Chlamydomonas reinhardtii. Wie diese Organismen ihre Fortbewegung erzeugen ist mittlerweile weitestgehend bekannt aber das Verständnis ihrer Gesamtdynamik, welche Effekte wie Musterbildung oder verbesserte Diffusion umfasst, ist immer noch eine unbeantwortete Frage in der Forschung. Eines der möglichen Werkzeuge dieses kollektive Verhalten zu untersuchen sind Simulationen.

Das Ziel dieser Arbeit ist es, die direkte numerische Simulation von vollständig aufgelösten selbst-angetriebenen Objekten in einer hochviskosen Flüssigkeit zu ermöglichen. Jedes Objekt besteht aus drei Starrkörpern, die durch gedämpfte harmonische Oszillatoren miteinander verbunden sind und von externen sinusförmigen Kräften angetrieben werden. Die Simulation der Starrkörperbewegung wird durch eine Kopplung des Multiphysik-Simulations-Frameworks waLBerla, das auf dem Lattice-Boltzmann-Verfahren basiert, mit der Starrkörper Physik-Engine pe ermöglicht. Letztere erlaubt die Simulation der Teilchendynamik und unterstützt eine vollständige Kollisionsauflösung, die in dieser Arbeit auf der Diskreten-Elemente-Methode basiert.

Die Validierung der Simulationsergebnisse ist ein integraler Bestandteil dieser Arbeit. Für einen einzelnen Schwimmer wird eine quantitative und eine qualitative Validierung der Simulationsergebnisse gegenüber analytischer Daten durchgeführt. Diese Analyse beinhaltet sowohl den am häufigsten benutzten symmetrischen Schwimmer, bestehend aus drei hintereinander angeordneten Kugeln, als auch dessen asymmetrische Designvarianten. Des Weiteren, beinhalten die Simulationsstudien eine Validierung von Schwimmern, die sich deutlich innerhalb des Stokesbereichs bewegen, aber sie untersuchen auch ab wann die Bewegung der Schwimmer durch Trägheitseffekte beeinflusst wird. Die Erweiterung des Frameworks durch selbst-angetriebene Mikroorganismen ist auch unter dem Aspekt entwickelt worden, die ausgezeichnete Skalierbarkeit auf Höchstleistungsrechnern zu erhalten. Denn dadurch können letztendlich physikalisch realistische Szenarien gerechnet werden. Die parallele Effizienz wird mit Hilfe eines schwachen Skalierungsexperimentes einer repräsentativen Schwarmkonfiguration auf zwei der zurzeit größten Höchstleistungsrechner JUQUEEN und SuperMUC gezeigt. Die größtmögliche Simulation beinhaltet dabei 16 777 216 Schwimmer auf 262 144 Prozessen - womöglich die größte Anzahl an vollständig aufgelösten Schwimmern, die je mit einer direkten numerischen Simulationsmethode simuliert wurde. Außerdem wird gezeigt, dass die Erweiterung auch für anspruchsvolle reale Anwendungsszenarien geeignet ist. In diesem Fall wird ein Schwarm, bestehend aus 11 520 gleich weit und nicht gleich weit voneinander entfernten Schwimmern simuliert. Dabei bilden die Schwimmer mit der gleich weit voneinander entfernten Anfangskonfiguration eine stabile Phase aus.

Zusammenfassend kann man sagen, dass die Errungenschaft dieses numerischen Simulationsansatzes insbesondere von Bedeutung ist, um Systeme von Mikroorganismen zu analysieren, die weder durch Experimente noch durch analytische Methoden zugänglich sind. Auf diese Weise, stellt das Framework ein hoch paralleles, effizientes und robustest Simulationswerkzeug dar, welches erlaubt ein umfassendes Verständnis der Kollektivbewegung von selbst-angetriebenen Mikroorganismen zu gewinnen.
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