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Abstract

Acoustically excited gas bubbles appear primarily in sonochemistry. The objective of sonochemistry is to
increase the yield of chemical processes with ultrasound excitation. CFD simulations of acoustically excited
bubbles can give us new insights into bubble dynamics, such as the break-up of a bubble. In this paper an
extensive validation of the ALPACA solver is presented by comparing the simulation results to the Keller-
Miksis equation, which describes the oscillations of a spherical bubble in an acoustic field.
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Kivonat

Akusztikusan gerjesztett gazbuborékok elsésorban a szonokémiaban jelennek meg. A szonokémia lényege,
kémia folyamatok kihozatalanak a névelése ultrahangos gerjesztéssel. Akusztikusan gerjesztett buborékok
CFD szimulacioi uj betekintést nyujthatnak a buborékok dinamikajaba, példaul a buborékok felbomlasaba. Ez
a munka az ALPACA megoldo atfogo validaciojat mutatia be, a szimuldaciok eredményei a Keller-Miksis
egyenlettel keriilnek osszevetésre, amely egyetlen gomb alaku buborék oszcillacidjat irja le akusztikus térben.

Kulcesszavak: szonokémia, Keller-Miksis egyenlet, ALPACA, validacid, buborékdinamika

1. Bevezetés

Akusztikusan gerjesztett gazbuborékok elsdsorban a szonokémidban jelennek meg. Amennyiben egy
folyadékot nagy intenzitasu ultrahanggal besugarzunk, akkor abban buborékok és buborékfelhdk jonnek 1étre
a jelentds nyomasvaltozas miatt. A buborékok mérete jellemzden néhany mikron, ezek a buborékok a valtozo
nyomas miatt periodukusan kitdgulnak és Osszeszlikiilnek. Eléfordulhatnak gyors buborékdsszeomlasok is,
amikor a buborék sugara — és ezaltal a térfogata — rovid id6 alatt nagysagrendekkel lecsokken, ezt hivjuk
akusztikus kavitacionak. Az akusztikus kavitacio soran a buborékban 1évé gaz nyomasa és hdmérséklete is
lényegesen megnd. A szonokémia lényege az akusztikus kavitacié felhaszndldsa kémia folyamatok
hatékonyabba tételére. Szamos alkalmazasi lehetdség 1étezik, példaul a hidrogéngyartas, a nano-fémrészecske
gyartas vagy a viztisztitas [1].

Akusztikusan gerjesztett gdmbszimmetrikus buborékokat a Keller-Miksis egyenlettel tudunk leirni [2].
A Keller-Miksis egyenlet egy masodrendt differencidlegyenlet a buboréksugarra amely feltételezi, hogy a
buborék gomb alaku és annak nyomasa ¢€s siirlisége homogén. A buborékok gombi alakja azonban a nagyobb
buborékdsszeomlasok utan jellemezden elveszik €s a hatarfeliileten kiilonféle hullamok jelennek meg. A
kutatasunk célja a feliileti hulldmok és a buborékszétesések jobb megértése tobbfazisu CFD szimulaciok altal.
A szimulaciok elénye a mérésekkel szemben, hogy a kisméretii buborék (= 10 pm) amelyek 0sszeomlasa
rendkiviil rovid ideig tart (= 10 ps) konnyen €s pontosan megfigyelhetok. A legnagyobb nehézség az
akusztikus tér szimulacidja, amely a folyadék és a gaz Gsszenyomhatdé modellezését igényli. Tovabba, a
buborék-hatarfeliilet numerikus leirasa is problémakba iitkozhet. Numerikus szimuldciok soran a validacié
elengedhetetlen ahhoz, hogy meggy6zodjiink, hogy a szimulacié valos eredményeket ad, ez kiilondsen igaz
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tobbfazisi numerikus szimulaciokra. Ebben a dolgozatban a nyilt-forraskoda ALPACA szoftvercsomag [3,4]
keriil bemutatasra és mindegyik Osszevetésre kerill a Keller-Miksis egyenlettel. A Keller-Miksis egyenlet
megoldasat ezen dolgozat nem targyalja, az szamos szakirodalomban megtalalhato [5].

2. Modell

A szimulaciok soran egyetlen gdmbszimmetrikus buborékot vizsgalunk egy tengelyszimmetrikus
modell segitségével. Az aramlasi tér hossza I és szélessége b. Allohullamok kialakulasanak az érdekében az
aramlasi tér hossza a hullamhossz A egész szamu tobbszordse, azaz I = n-A. Az aramlasi térnek elég
szélesnek kell lennie, hogy a szélén elhelyezett peremfeltétel ne befolyasolja a buborékot. Az 1. 4bra bal
oldalan lathat6 a szimulacio elrendezése, a gdmbszimmetrikus buborék az aramlasi tér kdzepére keriil. Az
északi és a déli oldalon egy-egy fal helyezkedik el, a nyugati oldalon egy szimmetriatengely, a keleti oldalon
pedig zér6 gradiens peremfeltétel keriil alkalmazasra. Az alléhullam inicializalasanak az érdekében el6szor
irjuk fel egy y irdnyban kialakul6 allohulldm nyomas p, stiriség p €s sebesség v fiiggvényét:

p(t,y) = po + pasin(2nf - t) cos(2rk - y), €Y)
p(t,y) = po + Z—gsin(an -t) cos(2mk - y) és 2)
v(t,y) = —p—Acos(an - t)sin(2wk - y), (3)

€ Po

ahol poy = 10° Pa a légkori nyomas, p, a nyomasamplitidd, k = 1/4 a hullimszam, ¢ = 1625 m/s a
hangsebesség vizben, f a frekvencia és py = 1000 kg/m3 a viz stiriisége 1égkori nyomason. A kezdeti
feltételek az (1)-(3) egyenletekbdl kovetkeznek a t = 0 esetre:

p(0,y) = po, (4)
p(0,y) = pg és (5)
v(0,y) = —%sin(ZnA ). 6)

A buborék kezdeti sugara Ry és a buborék az aramlasi tér kozepén, az allohullam duzzaddhelyén (legnagyobb
nyomasamplitiddjo pont) helyezkedik el. Kezdetben a buborék egyensulyban van, azaz a buboréknyomas
o
Ppo = Po + 25—,

2 ™)

ahol 0 =0.0728 N/m a feliileti fesziiltség egyiitthatd és Ry a kezdeti egyenstlyi buboréksugar. A
szimulaciok soran a vizre és a levegdre is a merev gaz allapotegyenletet hasznaljuk. A merev gaz
allapotegyenlet [6] a

p=~U—1)pe — P (8)

egyenlettel irhato le, ahol e a belsé energia, y a specifikus hdkapacitasok aranya és p,, a hattérnyomas. A
paraméterek vizre y, = 4.4 és Py, = 6 - 108Pa [7]. A gazra pedig, Yg = 1.4 ¢ésapy gy = 0Paés ezekkel
a paraméterekkel az idealis gaz allapotegyenletét kapjuk.

Az ALPACA a numerikus halot automatikusan késziti el multiresolution algoritmus hasznalataval.
Tovabba, a halo idolépésrol idolépésre valtozik, mindig négyzetekbdl all és a halozasi paraméterek ugy
keriiltek beallitasra, hogy a legkisebb cellaméret mindig a buborék hatarfeliiletén keriiljon alkalmazasra. Egy
tipikus halé az 1. abra jobb oldalan lathat6. A hald finomsagat a buborékfelbontassal jellemezhetjiik. A
buborékfelbontas (Dcey1) azon cellak szamat adja meg, amellyel a buborék kezdetben az atmérdje mentén
felbontasra keriilne, hogyha a teljes atmér6 a legkisebb cellamérettel keriilne felbontasra, tehat

2R,
Deeyy = ——, )
Amin
ahol a,;, a legkisebb méretii cella oldalhossza. A validacio soran egy R = Ry = 30 pm sugara buborékot
szimulalok kiilonbdz6 p4 nyomasamplitudok és f frekvencidk mellett. A kiilonb6z6 paraméterkombinaciok
az 1. tdblazatban lathatok.
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A validaciohoz hasznalt paraméterkombinaciok 1. tdblazat
Sorszam | f/kHz pa/bar Deen Megjegyzés
1. 30 0.7 218 Gyors oszcillaciok egy peridduson beliil
2 120 0.1 218
3 120 0.7 218 Buborékszétesés t = 28.5 pis utan

4 480 0.7 218 Jelent6s allohullam disszipacio
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1. abra. Bal: 4 szimuldciok soran hasznalt elrendezés. Jobb: A halo a buborékfeliilet kdzelében.

3. Eredmények

A Keller-Miksis egyenlettel valo dsszehasonlitas miatt a legfontosabb a buboréksugar meghatarozasa a
szimulaciobol. Tekintve, hogy a buborék nem minden esetben marad gdmb alaki, az nem irhatd le egyetlen
sugarral. Ezért az ekvivalens buboréksugar keriil bevezetésre, ami a kovetkez0 moddon szamolhato a

buboréktérfogatbol:
313V (t
R(t) = ’L (10)
4m

ahol V(t) a buborék térfogata. A buboréktérfogat meghatarozhat6 a szimulaciobol:

V() = an x; a?, (11

i

ahol x; az i. cella tavolsaga a szimmetriatengelytdl és a; az i. cella oldalhosszusaga a tengelyszimmetrikus
szimulacioban, i pedig a buborékban 1évo cellakon fut végig. Hasonlokép szamithato a buboréktomeg is:

m(t) = an pix;a?, (12)
i
ahol p; az i. cella stirlisége.

3.1. Aramlasi tér mérete

Els6ként azt vizsgaljuk, hogy az aramlasi tér mérete hogyan befolyasolja a buboré¢kdinamikat és az
akusztikus teret a szimulacioban. A 4. szimulacio kiilonb6z6 aramlasi tér méretek mellett keriilt futtatasra,
el6szor egy mindossze egy hullamhosznyi aramlasi tér keriil beallitasra, ahol [ = A és b = /3. Az eredmény
a 2. abran pirossal lathatd, ahol baloldalt megfigyelhetd, hogy a buborék kdrnyékén a nyomésamplitudé idével
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lecsdkken az allohullam disszipacioja miatt. Az dramlasi tér méretét minden dimenzié mentén haromszorasa
novelve (I = 31 és b = A) az allohullam disszipacidja megsziintethetd. Ez a 2. abran zold szaggatott gorbével
lathat6. Az abran jobboldalt a buboréksugar lathato. Feketével keriilt jelolésre a Keller-Miksis egyenlet
megoldasa. Lathato, hogy ha az aramlasi tér elég nagy, akkor a szimulaci6 ezt tokéletesen visszaadja.

Az eredményekbdl arra kovetkeztethetiink, hogy az allohullam disszipacidjat nem a viszkozitas okozza.

A buborék mérete relativ nagy az dramlasi tartomany szélességéhez képest igy az a kialakulé allohullamot
lényegesen ki tudja takarni.

R/pm

1 L " 2? L I I
0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0.000 0.005 0.010 0.015 0.020

t/ms t/ms

2. abra. Jelmagyarazat: fekete a Keller-Miksis egyenlet megoldasa, piros azl = A,b = A/3 eset, zold az |l =
31, b = A eset Bal: A nyomdas a buborék kérnyékén. Jobb: A buboréksugar.

3.2. Buborékfelbontas hatasa
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3. abra. Bal: 4 dimenziotlan buboréktomeg. Jobb: A buboréksugar, a fekete szaggatott vonal a Keller-Miksis
egyenlet megoldasat jeloli.

A buborékfelbontas Iényegesen befolyasolja a szimulacié eredményeit, elsésorban a tomegdisszipacio
miatt. A tomegdisszipacié egy nem fizikai jelenség, amit a buborék hatarfeliiletének a nem elég pontos leirasa
okoz. A 3. dbran baloldalt lathaté a dimenzidtlan buboréktomeg, megfigyelhetd, hogy a buborékfelbontas
novelésével a tomegdisszipacio egyre kisebb. A jobboldalt a buboréksugar lathato, a felbontas névelésével
egyre inkabb visszakapjuk a feketével lathat6 Keller-Miksis egyenlet megolddsat. Osszeségében
megfigyelhetd, hogy az ALPACA szimulacio jol visszadja a buborék gyors oszcillacioit is.

A tomegveszteség a szimulacio végén a buborékfelbontas fliggvényében a 4. abran keriilt abrazolasra
az els6 és a masodik szimulacid esetén (lasd 1. tablazat). A logaritmikus &bran megfigyelhetd, hogy a
buborékfelbontas novelésével a tomegveszteség csokken, méghozza

1

7

cell

ahol p = 1.76 az els6 szimulacié soran és p = 1.79 a masodik szimuladcié soran. Lathatd, hogy a halo
finomsagat érdemes a buborékfelbontassal jellemezni, hiszen az eredmények ennek a ndvelésével aranyosan
javulnak. Azt mondhatjuk, hogy a buborékfelbontas duplazasaval a tomegdisszipacidé tobb mint harmadara
csokken. Ekozben a tapasztalatok alapjan a futasi id6 a buborékfelbontas duplazasaval haromszorosagra no.

tomegveszteség
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4. abra. A tomegveszteség a buborékfelbontas (Do) fiiggvényében logaritmikus diagrammon.

3.3. Validacio
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5. ébra. Jelmagyarazat: fekete a Keller-Miksis egyenlet megolddsa, narancs az ALPACA szimulacio. Bal
fent: Elsé szimuldcio. Jobb fent: Masodik szimuldcio. Bal lent: Harmadik szimuldcio, a fiiggdleges vonal a
gombi alak elvesztése és a buborékszétesés. Jobb lent: Negyedik szimuldcio.

Az elozo alfejezetekben bemutatott korrekciokkal, azaz megfelelden nagy aramlasi tér és megfeleléen
nagy buborékfelbontds hasznalataval mind a négy szimulacié soran rendkiviil j6 egyezést tapasztalunk,
ahogyan az 5. dbra mutatja. A 3. szimulaci6 soran a buborék két periodus utan elvesziti a gdmbi alakjat és a
harmadik periddus utan szétesik tobb darabra, ezeket az id6pillanatokat szaggatott vonalak jelzik az abran. Az
abran lathato érdekesség, hogy az ekvivalens buboréksugar még a buborékszétesés utan is egyezik Keller-
Miksis egyenletb6l szamolt buboréksugarral, noha a Keller-Miksis egyenlet csak egyetlen gomb alaka
buborékra érvényes a szakirodalom szerint.

4. Osszefoglalas

Az eredmények alapjan az ALPACA szoftvercsomag rendkiviil jol hasznalhatdé gémbszimmetrikus

crcr

gombszimmetrikus buborék esetére. Az ALPACA megbizhatd megoldast ad, amennyiben az aramlasi tér
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méretét elég nagyra valasztjuk a buborék méretéhez képest, ezzel megakadalyozva az allohullam
disszipaciojat. Tovabba a buborékfelbontast elég nagyra kell valasztani ahhoz, hogy a buboréktomeg ne
csokkenjen lényegesen a szimulacio soran. A tengelyszimmetrikus modellel egyetlen szimulacid lefuttatasa
minddssze par Ora, igy a késobbiekben a validacio akar egy nagyobb paramétertartomanyra is kiterjeszthetd.

srer

crcr
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