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Abstract

In the case of sonochemistry, the acoustically excited bubbles start to pulsate periodically, which can be
divided into an expansion and a contraction phase. During the contraction, the pressure and the temperature
can reach 1000 bar and 8000 K, respectively. These extreme conditions can increase the chemical yields
significantly therefore the chemical industry sees enormous potential in the technology. However, the
industrial-scaled application is rare due to the scaling difficulties and the nonlinear dynamics. The present
study aims to develop an efficient GPU-compatible numerical method to describe the nonlinear bubble shape
deformation and fragmentation.
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Kivonat

A szonokémiai alkalmazasok soran az akusztikusan gerjesztett buborékok periodikus pulzdldasba kezdenek,
ezen pulzadlas egy taguldasi, illetve egy kontrakcios fazisra oszthato. A kontrakcio soran a buborékok belsejében
a nyomas elérheti az 1000 bar-t mig a hémérséklet a 8000 K-t, ezen szélséséges koriilmények jelentdsen
megnovelhetik a kémiai kihozatalt emiatt a vegyipar jelentos potencialt lat a technologiaban. A szonokémia
ipari méretii alkalmazdsa azonban nem jellemzd a skdlazasi nehézségek, illetve a nemlinedris dinamika miatt.
Jelen kutatas célja a buborékok feliileti lengéseinek, illetve a buborékfelbomlas nemlinearis dinamikajanak
modellezése hatékony GPU kompatibilis modszerrel.

Kulcsszavak: akusztikus kavitacio, szonokémia, buborékok feliileti deformacidja

1. Bevezetés

Ultrahangos besugarzassal periodikusan valtoz6 nyomastér hozhatd létre a gerjesztésnek Kkitett
folyadékban, melynek hatasara a folyadékban 1év6 mikron méretli oldott gazbuborékok (nukleusz) periodikus
pulzalasba kezdenek. Ezen oszcillacié két 6 részre egy tagulasi, illetve egy Osszeroppandsi fazisra oszthato.
Az utobbi soran a gerjesztési paraméterek, illetve a kezdeti buborékméret fliggvényében a nyomas, illetve a
homérsékelt elérheti az 1000 bar-t és a 8000 K-t [1]. Ebben a magas nyomas és hdmérséklet tartomanyban
bizonyos anyagok reakcioképessége jelentésen megnovekedhet, melynek kdvetkeztében lehetévé valhat az
energiahatékony ammonia gyartas. Ezen kiviil viz és O, molekulak disszociacioja soran H, molekulak, OH-
gyokok vagy akar oxigén, illetve hidrogén atomok hozhatdak 1étre [2] akusztikus kavitacioval. A technologia
ipari méretli megvalositisa azonban nem jellemzd a nemlinedris dinamika, illetve a megoldatlan skalazasi
nehézségek okan [3].

A skalazasi nehézségek vizsgalata soran elkeriilhetetlen a tobb ezer buborékbol allo tgynevezett
buborék klaszter numerikus modellezése a kiterjedt paramétertérben. Ezen klaszter belséjében a buborékok
interakcioba Iépnek egymassal, vonzzak, illetve taszitjak a kornyezetiikben 1évoket. A kell6 kozelségbe érd
buborékok osszeolvadnak, mig a megnovekedett feliileti stabilitasukat elvesztd buborékok felbomlanak. A
buborék klaszterben az dsszeolvado és felbomlé buborékok kozott dinamikus egyensuly alakul ki, amelyet a
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szimulaciok soran is biztositani kell. Az &sszeolvadds numerikusan kénnyedén modellezhetd, azonban a
buborékfal mentén kialakuld feliileti lengések eszkaldlodasanak eredményeképpen bekovetkezd buborék
felbomlas leirasahoz csatolt nemlinearis implicit differencialegyenletrendszer sziikséges. Jelen dolgozat célja
egy olyan matematikai modszer fejlesztése, ami segitségével a buborékok feliileti lengései numerikusan
hatékonyan leirhatova, illetve, az esetleges buborékfelbomlasok detektalhatova valnak.

2. Matematikai modell

Matematikai modellként a szakirodalomban talalhat6 egyik legpontosabb, a Shaw altal levezetett [4-6]
viszkozitast, illetve  Osszenyomhatosagot  figyelembe  vevé  csatolt nemlinearis  implicit
differencidlegyenletrendszer keriilt alkalmazasra. A modell a komplex torzult buborék alakot tengely
szimmetria feltételezése mellett Legendre polinomok segitségével modusokra bontja fel. A nulladik modus
maga a gombi buborékalak, melynek amplitadojanak (R) id6beli valtozasat az (1) egyenlet irja le. Az els6
modus a transzlacios mozgas, amely jelen esetben elhanyagolasra keriilt a jelentds szamitasi igénye okan,
minden tovabbi modus egy bizonyos eltérést engedélyez a szabalyos gémbi alaktdl, aminek mértékét annak
amplitidoéja hatarozza meg, melyet a jelol és a (2) egyenlet jellemez. Az egyenletrendszer a kovetkezo
formaban irhaté fel » modus alkalmazasa esetén (az egyes tagok argumentumaban az implicitséget okozo
masodik idészerinti derivaltak kiemelésre keriiltek):
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A 4-es egyenlet nem mas, mint maga a Keller—Miksis egyenlet R -ra kifejezve, ami a szabalyos gombi
buborékalakot irja le [4]. A Shaw altal publikalt egyenletrendszer implicit és explicit, valamint linearis €s
nemlinedris tagok segitségével atalakitasra, és a harmadrendt tagok elhanyagolasra keriiltek a szamitasi
kapacitasigény csokkentése érdekében. A kovetkezokben ezek a tagok (latsd 1-2 egyenletrendszer) keriilnek
bemutatasra, melyek belsejében talalhato (ezen cikkben nem definialt) kifejezések megtalalhatéak az eredeti
levezetésekben [4-6]. Ezen tagok a szamitasi igény minimalizalasa és a nemlinearitasok egyértelmii
elkiilonitése okan keriiltek definidlasra, Onmagukban fizikai jelentdségiik nincsen ezért pusztan a
reprodukalhatosag érdekében megjegyzések nélkiil keriilnek felsorolasra:
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Az elézéekben bemutatott egyenletrendszer numerikus integral sémakkal (példaul adaptiv Runge—Kutta—
Cash—Karp metodus) megoldhatdo amennyiben az implicit természet egy hatékony matematikai modszerrel
kezelhet6vé valik. A linearis, illetve a direkt iteracios technikak alkalmazasa esetén (példaul LU faktorizacid
vagy Krylov modszerek) a matrix miiveletek és ezen matrixok tarolasa elkeriilhetetlen, ami a GPU felhasznalas
hatasfokat jelentdsen lecsokkentené a korlatozott memoria savszélesség miatt. Ezért a szerzok egy hatékony,
gyorsan konvergalo, robosztus fix pont iteracios technika kifejlesztése mellet dontottek, ami nem igényel
matrix tarolast, valamint alkalmazasa soran csak az implicit részek Ujra szdmolasa valik sziikségessé. Az
kovetkezokben a sztenderd, illetve az optimalizalt fix pont iteracios technikak keriilnek bemutatasra, ahol a
fels6 index az iteracios eljarasok sorrendjét hivatott bemutatni. A sztenderd iteracidé a kdvetkezéképpen
definialhato:

RO = 2= [, (an
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RO = hil im + Fem®™ + Frn™ (RO, d,™)], (13
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Erdemes kiemelni, hogy az iteraci6 soran az explicit tagok numerikus értékként vannak kezelve tehét csak az
implicit tagok keriilne jra szamolasra, amikhez konstansként hozzdadddnak az el6zéleg kiszamolt explicit
tagok, ezzel is csokkentve a szamitasi igényt. Az optimalis iteracios technika a kdvetkezoképpen irhato fel:
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A sztenderd iteraciohoz képest megjelentek ,.felez6” iteracios 1épések, melyek eredményei megjelennek az
aktualis buborék sugar, illetve modus amplitidok masodik derivaltjainak szamitasaiban (18,20 — egyenletek).
Ezen kiviil megfigyelhetd, hogy az ('in(n+1) szamitasa soran az el6z6 iteracios lépésben kiszamolt buborék
sugar gyorsulas R helyett az aktualis iteracioban szamolt érték R™*D keriil behelyettesitésre. Ezek a
modositasok stabilabb viselkedést €s jelentdsen gyorsabb konvergenciat biztositanak ahogyan az lathato a

kovetkezo fejezetben.

3. Eredmények

Az iteracios eljarasok karakterisztikajanak vizsgalata S. Cleve [7] 6-0s, illetve 7-es abrain szemléltetett
mérései alapjan torténik, ahol a kezdeti buboréksugarak R, = 70,5 um illetve R, = 55,7 uym, az
alkalmazott nyomasamplittidok p, = 12,8 kPa valamint p, = 23,6 kPa. Ezeket a méréseket a
tovabbiakban A, illetve B méréseknek nevezziik. A gerjesztési frekvencia mindkét esetben f = 31,25 kHz.
Az alabbi abran az A mérés soran észlelt maximalis iteraciés (minden egyes Runge—Kutta idelepésben 6
fiiggvénymeghivas van, ami hat darab iteracidés szamot eredményez) szamok N,,,, elofordulasa (azaz
frekvenciaja F) lathato az egyes iteracios technikak esetén.
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4. abra — Bal oldalon a maximalis iterdcio szam eloszlas lathato a sztenderd fixpont iterdcio esetén mig jobb oldalon az optimalis
fixpont iterdcio esetén R, = 70.5 ym, p, = 12.8 kPa.

A standard fix pont iteracié a B mérés esetén divergens, az optimalizalt verzié azonban ebben az esetben is
alacsony iteracids szamok mellet konvergal. A karakterisztikak tovabbi vizsgalatahoz definialasra keriilt az
atlagos iteracios szam N,,, ami a kovetkezoképpen irhato fel:
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ahol Ny g az id6lépések szamat jeloli. Az atlagos iteracids szamok és a hozzajuk tartozd szimulacids idok az
egyes-esetekben az aldbbi tablazatban lathatoak (1. tablazat). A szimulaciok egy sajat készitésti C++
kdrnyezetben implementalt adaptiv Runge—Kutta—Cash—Karp megoldo segitségével keriiltek futtatasra egy
Intel(R) Core(TM) i7-10750H CPU-un, mely alap orajele 2,6GHz.

Tehat 6sszeségében elmondhato, hogy a kifejlesztett iteracios technika jol konvergal és alkalmazhaté HPC
applikaciok esetén kis iteracioja és alacsony memoriaigénye kovetkeztében.

A mérés B mérés
Ng, [1] t,[s] Ng, [1] t,[s]
Sztenderd fixpont iteracio 27,2 231,5 - -
Optimalis fixpont iteracio 3,5 51,5 2.8 234,1

3. tdblizat Atlagos iterdcios szamok és szimuldcios idk az egyes iterdcios technikdk esetén (a divergens eseteket [-] jeléli)

A Shaw altal kifejlesztett matematikai modell kis perturbaciok, illetve kis buboréklengések esetén
érvényes. Azonban a szakirodalomban nincsen definidlva konkrét hatar ameddig pontos eredményt biztosit a
modszer. Ennek ellenére pontosabb buborékfelbomlasi hatart definialhatdé ezen modellel, mint a linearis
technikakkal. Yamamoto [8] mérései soran kettes dominans modusra jellemzd buborékfelbomlast detektal
megkozelitéleg R, = 10 um egyensulyi buboréksugar esetén, p, = 111,5 kPa nyomasamplitido és f =
25 kHz gerjesztés mellett. A mérés reprodukalasa érdekében a szerzok paraméterseprést végeztek az R, =
3 — 7 um tartomanyban. Az egyes R, értékekhez tartozo id6gdrbék utolsé 32 periddusaban a periddusonkénti
maximum és minimum % értékek keriiltek abrazolasra az alabbi bifurkaciés abran. Jol lathatd, hogy a

szimulaciok soran a méréshez hasonloan kettes dominans modus tapasztalhatd, amely folyamatosan novekszik
a bubor¢kméret novelésével.
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5. abra — Bifurkacios dbra a buborékfelbomlds detektaldsa érdekében R, paraméterseprés esetén
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Majd R, = 6,14 um esetén eléri az % =-0,8. Erdemes megjegyezni, hogy a szakirodalom a buborékfelbomlast

an

== 1,0-ra teszi, mely értéket jelentdsen megkdzelit az utolso stabil buborék oszcillaciot mutatd szimulacios

eredmény. Erdemes megjegyezni, hogy R, = 6,14 um utan a hasznalt differencialegyenlet rendszert nem
képes tovabb kozeliteni a Runge—Kutta modszer, az idolépések nagysaga lecsokken nullara, ezen jelenség
oka az egyenletrendszer érvényességi tartomanyanak elhagyasa.

4. Osszefoglalas

A szimulaciés eredmények azt mutatjak, hogy mind a tesztesetekben (Cleve) mind pedig a
paraméterseprés soran az optimalis fixpont iteraciods technika stabil viselkedést mutat és a maximalis iteracios
szdm nem haladja meg az 5-6t, a buborékfelbomlas kornyezetében is stabilan viselkedik ezért kivaloan
alkalmas GPU implementalasra. A buborékfelbomlés kdrnyezetében az egyenletrendszer validitasa erételjesen
megkérddjelezhetd, a tovabbi numerikus vizsgalat a rendszer dinamikaja miatt nem lehetséges. Yamamoto
mérése alapjan azonban elmondhat6, hogy a modell alkalmas a buborékfelbomlas eldrejelzésére, azonban a
pontos stabilitasi hatar meghatarozasahoz mas metodus alkalmazésa sziikséges.
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