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Absztrakt

A szonokémia lényege a kémia folyamatok kihozataldnak a novelése nagy intenzitasu ultra-
hanggal. A modszer a kavitacio egyik specialis esetére, az akusztikus kavitaciora alapul. En-
nek lényege, hogy az ultrahangos besugarzas sordn buborékok és buborékfelhk keletkeznek,
amik a gerjesztés hatasara radialis pulzalasba kezdenek. A pulzélas soran a kontrakcié olyan
nagy lehet, hogy a hémérséklet elérheti a tobb ezer Kelvint, ezzel kémiai reakcidkat indukélva.
Szonokémia reaktorok szimulaci6jahoz elengedhetetlen az akusztikusan gerjesztett buborékok
dinamikajanak a lefrasa.

Ebben a dolgozatban egyetlen ultrahanggal gerjesztett buborék viselkedését vizsgalom vé-
ges térfogat modszerrel (finite-volume method, FVM). Egy ilyen tipusi FVM szimulacié meg-
felel6 megolddszoftvert igényel. Egy buborékszimulacidban az aramlési térben egyszerre két
fazis (itt viz és levegd) van jelen, a két anyag egyiittes jelenlétét kezelni sziikséges. Tovabba
a vizsgalt ultrahang tartomanyban (20-100 kHz) a hullamhossz (néhédny 10 mm) 3 nagysag-
renddel nagyobb mint a buborékdtmérs (néhany pm) ami az idében is valtozik. Ezért a hélo
nagyméretd id6beli és térbeli adaptacioja sziikséges. Ilyen tipusi feladatokhoz olyan megoldot
kell valasztani, amely képes Osszenyomhato, tobbfazisu aramlasok szimulaciojara, folyamatos
haléadaptacioval. A megoldo6 szoftver kivalasztasdhoz tovabbi fontos kritérium a parhuzamo-
sithatosag és a szuperszamitogépekre valo skalazhatosag, hiszen a probléma méar 2 dimenziéban
is rendkiviil szamitasigényes. A valasztott megold6 a nyilt forraskodi ALPACA, amiben a két
tazis szeparacioja level-set modszerrel torténik és a diszkretizécido adaptiv valtozo felbontéasi
(multiresolution, MR) haloval valosul meg. Az ALPACA-t kordbban mér sikeresen hasznaltédk
hasonlo6 tipusi probléméara |1, [2].

A dolgozatban bemutatom a hasznalt numerikus moédszerek alapjait, mint a level-set elja-
rast, az MR algoritmust és indoklom a szoftvervalasztédst. Bemutatom allohullamok létrehozé-
sanak a lehetGségét az ALPACA megoldoban és az eredményeket Gsszehasonlitom az analitikus
megoldassal. Majd két dimenzioban levegébuborékot helyezek az allohullam duzzado6pontjaba.
Vizsgalom a probléma halofiiggetlenségét és skalazhatosagat, tovabba kitérek a 3 dimenzios szi-
mulécios lehetGségekre is. Egy harom dimenziés szimulacié 6sszehasonlithatoé mérési adatokkal
és hasznalhato 4j, a buborékok feliileti instabilitasat leird egyszertisitett matematikai modellek
verifikalasara.



1. Bevezetés

Buborékok a hétkoznapi életben szamtalan helyen megjelennek, mindenki talalkozott mar szén-
dioxid buborékokkal szénsavas tiditGitalokban, szappanbuborékokkal a fiird6viz felszinén vagy
buborékokkal a forrasban 1évs vizben. Buborékok akar karokat is okozhatnak gépészeti beren-
dezésekben, amire egy jo példa a hajocsavarok kornyékén kialakuld és azt karositod kavitacio.
Ennek a lényege, hogy alacsony nyomason egy buborék jon létre a vizben és ezt a buborékot
az aramlas aztdn magasabb nyomasu helyre transzportalja. Azonban a magasabb nyomaéason
fazisalakulds mehet végbe a buborékon beliil, ami a buborék hirtelen 6sszeomlasat okozza. Az
osszeomlott buborék helyére a kozeg nagy sebességgel bedramlik, ami nagy nyomaéassal jar és
nem kivant rezgéseket kelthet, ez végss soron kérositja a hajocsavar lapatjait.

Az Osszes felsorolt buboréktipus esetén kozos tulajdonsag két kiillonbozs fazis, a folyadék és a
gaz megléte. A két kiilonbozd fazis dllhat ugyanazon anyag két halmazallapotabol, mint példaul
a forrasban levé viz esetén, ahol a buborék vizgézt tartalmaz. Ezzel szemben példaul, szénsavas
iidit6kben szén-dioxid buborékokkal talalkozunk. Buborékok jelen lehetnek egy folyadék fazison
beliil, két fazis hataran (példaul szappanbuborék a viz felszinén, a viz és a levegd kozott),
illetve a folyadék és az edény fala kozott. A korabban leirt jelenségek masik kozos vonasa, hogy
a buborékok mindenhol nagy darabszamban jelentkeznek, ez altaldnosan igaz a buborékokkal
kapcsolatos jelenségekre.

Egy kevésbé ismert teriilet ahol buborékok és buborékfelh6k megjelennek a szonokémia.
Ebben a dolgozatban olyan buborékokkal foglalkozok, amelyek a szonokémia szempontjabol
jelentGsek, ezeket a kovetkezd alfejezetben mutatom be.

1.1. Szonokémia

A szonokémia egy napjainkban aktiv kutatasi teriilet [3], 4, 5, 6]. A szonokémia lényege, ké-
miai folyamatok kihozatalanak a noévelése ultrahangos gerjesztéssel. A gerjesztéshez hasznalt
ultrahang frekvencidja a néhany tiz kHz-t6l egészen a MHz-es tartoméanyig terjed. Alkalma-
zastol fliggben egyszerre tobb kiilonbozd frekvenciaju ultrahangforras is hasznélhato, amely a
folyamatok kihozatalat még tovabb novelheti [7]. Szonokémiai reaktorok egy aramlési térbol
(jellemzGen viz) és egy vagy tobb ultrahangos tavadobol allnak, amit a reaktor peremén he-
lyeznek el. A szonokémiai reaktorban jelen 1év6 buborékok az akusztikus gerjesztés hataséara
radialis pulzalasba kezdenek. A pulzédlas soran a buborékok kontrakcioja rendkiviil nagy lehet,
a buborékok mérete és ezaltal térfogata nagysagrendeket véaltozhat, aminek a hatasara a bu-
borék és kornyezetének a hémérséklete elérheti a tobb ezer Kelvint. Ezt a jelenséget nevezziik
akusztikus kavitacionak, ennek sordn a magas hémérséklet a folyadékban kémiai reakciokat
indithat be.

A szonokémia reaktorokban jelen 1évs szubmikron méreti buborék a nagy nyomésamplitado
(akar tobb bar) miatt novekedni kezdenek, ami hatésara a folyadékban néhany mikron sugara
buborékok keletkezhetnek [8) 9. Jelenleg a szubmikron méret buborékok létrejottére nincsen
egyértelmid magyarazat, ez a szonokémia egy nyilt kérdése. A mar meglévs buborékok, a gombi
stabilitas elvesztésével felbomolhatnak tobb kisebb buborékra. Az is eléfordulhat hogy két
buborék a kitagulasi szakaszban Gsszeolvad [10].

A buborékok mérete altaldban mikrométer nagysigrendi és minden buborék alapvetGen
nem linearis oszcillatorként viselkedik. Bizonyos gerjesztési frekvencidk esetén, a buborékok
stabil, periodikus oszcillaciot végeznek, azonban a frekvencia véltoztatasaval eléfordulhatnak
peridduskettszé bifurkaciok. Ilyen peridduskettszé bifurkaciokon keresztiil eljuthatunk egészen
a kaotikus viselkedésig is. Ilyen nem lineéris dinamikéval rendelkezik, az egyetlen buborékok



oszcillaciojat nagy nyomésamplitiidokon leird Keller-Miksis egyenlet [11] és a Gilmore-egyenlet
[12]. Ezt a nem-linearis viselkedést mutatja az [1.1] dbra. Az dbrén a buboréksugar van abré-
zolva a dimenziétlan idé fiiggvényében tobb kiilonbo6z§ frekvencian. Lathato, hogy a gerjesztési
frekvencia lényegesen befolyésolja a buborék viselkedését, magasabb frekvencian (fekete gorbe)
a buborék kis amplituddoval oszcillal, az oszcillacié periddusideje megegyezik a gerjesztési frek-
vencia periodusidejével. Alacsonyabb frekvencian (kék gérbe) mar megfigyelheté a buborékok
lényegesebb Osszeomlasa, ekkor a gerjesztés egy perivdusa alatt, a buborék két oszcillaciot vé-
gez. Végiil még alacsonyabb frekvencian (piros gorbe) azt latjuk, hogy a buborékésszeomlast
(1 =~ 0.1 és 7 = 1.1) kiévetGen a buborék kis amplitudojo oszcillacioba kezd.

— [ =20kHz
— f =280 kHz
— [ =500 kHz

1.1. d4bra. A Keller-Miksis egyenlet megoldasa kiilonb6zd gerjesztési frekvencidkon egy Rp =
10 pm egyensulyi sugara buborékra |13]. Az R a buboréksugar, 7 =t - f a dimenziotlan id§ és
f a gerjesztési frekvencia. Az dbran két periddus van dbrazolva.

A legfontosabb paraméterek a szonokémiaban az akusztikus gerjesztési frekvencia, a gerjesz-
tés nyomasamplitidoja és a buborékok nyugalmi sugara. Ezen paraméterek tipikus tartomé-
nyait az . tablazat foglalja 6ssze [14]. Ezenkiviil fontosok a hasznalt folyadék tulajdonsagai,
mint a feliilet fesziiltség és a viszkozitas.

Szamos potencialis ipari alkalmazas elképzelhets. Ultrahangos gerjesztés segitségével ha-
tékonyabban lehet nano-fémrészecskéket elGallitani [3, [15]. A gyogyszeriparban a szonokémia
hasznalhato példaul vitaminok gyartasahoz sziikséges molekulak elgallitasahoz [16] vagy akar
a gyogyszerek szervezeten beliili specifikus adagolaséara is [17]. Fontos alkalmazasi tertilet le-
het az ultrahangos viztisztitas |18, [19] és a szonokémia fontos szerepet kaphat 1j, zoldebb és
kevesebb szennyezéssel jaré vegyipari technologiak kidolgozasa soran is [20]. Tovabba mind a
mai napig jelennek meg cikkek a szonokémia potencialis 1j alkalmazasi lehetGségeirsl, példaul
a nanotechnologia teriiletén [5, 6).

Bar laboratoriumi koriilmények kozott a szonokémia mitkodSképes, a gyakorlati alkalmaza-
sok legfébb akadalya az ipari méretekre valo skdlazhatosdg. A szonokémiai reaktorok skalaz-
hatosagahoz a megfelel6 paraméterkombinaciok megtalalasa sziikséges — példaul a besugarzasi
frekvencia és amplitid6é — amellyel az adott esetben a legnagyobb hatasfok érhets el. Ehhez
elengedhetetlen a szonokémiai reaktorok szimulécidja, azonban egy szonokémia reaktort nem
lehet az aramlastanban bevett numerikus modszerekkel szimulalni, hiszen abban tobb tizmillio
buborék is lehet [21], igy a reaktor diszrektizacioja és megfelel6 mindségii behalozasa hatalmas
felbontast igényelne. Egy ilyen tipusu szimuléci6 igy kivitelezhetetlen. A megoldés, a buboré-
kok modellezése kdzonséges differencialegyenlettel — példaul a Keller-Miksis egyenlettel — amely
leirja a buborék nemlinearis viselkedését, ezenfeliil a buborékok mozgaséat az akusztikus térben



1.1. tablazat. Paramétertartomanyok a szonokémiaban

Neév ‘ Jelolés ‘ Tartoméany

Akusztikus gerjesztési frekvencia f 20kHz - 2MHz
Akusztikus gerjesztési amplitido PA 1bar - 4 bar
Buborékok egyensiilyi sugara Rg 1pm - 20 pm

nyomon kell kvetni [22]. A Keller-Miksis egyenlet a[6.2] fejezetben réviden bemutatésra keriil.
Adott esetben ez a modell kiegészithetd a buborékok akusztikus térre valé hatédsanak a figye-
lembe vételével [23]. Ezen egyszertsitett modellek feltételezik a buborékok gombszimmetriajat
(példéul a Keller-Miksis egyenlet), igy az egyik legnagyobb probléma ilyen tipust szimulaci-
okkal az, hogy nem létezik megbizhaté modell a buborékok szétesésének a leiraséra, hiszen a
buborékok széteséséhez a gémbszimmetria felbomlasa sziikséges.

A buborékok szétesése alapvetGen 3 dimenzids jelenség, igy ennek a modellezése rendkiviil
komplex feladat, azonban egy szonokémia reaktorban a buborék keletkezésének egyik lényeges
folyamata a nagyobb buborékok szétesése. Léteznek a buborékok feliileti instabilitédsat leiro
nemlinearis modellek, amellyel a buborék feliileti rezgéseinek a médusait lehet meghatarozni a
paraméterek fliggvényében, ami akar hasznélhaté lenne a buborék felbomlésanak a leirasara is.
dése a szonokémia szempontjabol lényeges paramétertartomanyban még nyilt kérdés. Ahhoz,
hogy ellenérizziik, hogy egy numerikus szimulécié tényleg jol miikodik-e, elengedhetetlen a ki-
sérleti eredményekkel vald Osszevetés és ezaltal a szimulacios kod verifikicidja az adott feladatra.
Miutan ez megtortént, a paraméterek mar joval szabadabban allithatok mint a kisérletek soran,
illetve a szimulaciok készitése lényegesen koltséghatékonyabb is.

A dolgozatban a megkozelitésem egyetlen buborék és kornyezetének a kozvetlen numerikus
szimulacioja véges térfogat modszerrel, elGszor 2 dimenzioban. A szimulacidk soran egy végte-
len hosszt hengeres buborékot feltételezek és ezt a buborékot elmetszem egy 2 dimenzids sikkal.
Ez a megkozelités bar valos alkalmazasi potenciallal nem rendelkezik, de segit feltérképezni az
ilyen jellegii szimulaciok nehézségeit és ezen keresztiil felmérhets, hogy a megkozelités egyal-
talan lehetséges-e. Ha a megkozelités lehetséges, akkor sziikséges felmérni, hogy ily modon
lefedheté-e a szonokémia szempontjabol lényeges paramétertartomény. A szimulaciok soran
problémét okozhat példaul a magas nyoméasamplitudo, ami miatt elfordulhat, hogy a vizben
negativ nyomas jon létre, amit néhany CFD szoftver nem tud megfelelen kezelni a fazishaté-
ron. Tovabba problémés lehet a magas gerjesztési frekvencia ami az idGbeni 1épéskozt teheti
talsagosan kicsivé. A dolgozatban meghatéarozom a buborék minimélisan sziikséges felbonté-
sat a paraméterek fiiggvényében, amibdl majd elGjelezhets a futési id6 3 dimenzidban. A cél a
probléma teljes kériljardasa 2 dimenzioban és kitekintés a 3 dimenzids lehetdségekre. Hosszutava
cél megbizhato 3 dimenzios szimuléciok készitése, amiket méar Gssze lehet vetni valodi kisérle-
tekkel és ezaltal a hasznélt szoftver verifikdlhato szonokémiai alkalmazasokra. Verifikacid utan
a szoftver mar hasznalhat6 matematikai modellekkel valo Osszevetésre vagy akar a buborékok
szétesésének a leirasara. Tavlati cél kvantitativ modell 1étrehozésa a buborékok szétesésére,
amihez nagy mennyiségl adat sziikséges 3 dimenzios buborékszimulaciokbol.

A szimuléciokhoz az ALPACA tébbfazisu dramlasszimulacios szoftvert hasznalom, amit a
Technical University of Miinchen Nanoshock kutatocsoportja fejlesztett ki. A dolgozat alapjat
képezi egy nemzetkozi egylittmiikodésnek a Technical University of Minchen, Chair of Aerody-
namics and Fluid Mechanics és a BME-HDS tanszék kozott, az ALPACA fejleszt6i technikai
segitséget és szuperszamitogépes hozzaférést is biztositanak szamomra. Az egytlittmiikodés célja
3 dimenzids buborékok feliileti instabilitasanak a jobb megértése.
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1.2. dbra. Elrendezés egyetlen buborék szimulaciojahoz.

1.2. Jelolések és elnevezések

A dolgozatban végig egységes jeloléseket és elnevezéseket hasznélok. Torekszem a magyar szak-
kifejezések hasznalatara, a magyar szakirodalomban nem létezs kifejezésekre az angol kifejezést
hasznalom, ezeket a dolgozatban délt bettivel jelolom. A CFD-ben bevett modon, az irdnyokat
az égtdjaknak megfelelGen nevezem el, igy példaul a keleti oldal az aramlasi tér jobb oldala
és a nyugati oldal a bal oldala. A szonokémiaban bevett jeloléseket hasznalom, tehat a gémb-
szimmetrikus buborék sugarat R-el, a buboréknyomaést p-vel, a buborékstirtiséget p-val jelolom
és ezen kifejezések alatt a buborékra vonatkoztatott egy idépillanatban vett atlagos értékeket
értem. A nulla als6 indexxel jelolt mennyiségek a kezdeti allapotra vonatkoznak, igy tehat Ry
a kezdeti buboréksugar. A buboréktomeg jelolése m. Az allohullam paraméterei a p, nyoméa-
samplitudo, az f frekvencia és a A hullamhossz. Csomoépontnak nevezem az allohullam azon
pontjait, ahol a nyomés allandé és duzzadohelynek nevezem azon pontokat ahol a nyomésamp-
litido maximalis. Az aramlési tér diszkretizacidjanal az Osszes felhasznalt cella szama Ny, és
ebbdl a buborékban 1évs cellak szama Nj, a minimalis méretd cella oldalhossza pedig mindig

Gmin -

1.3. Buborékszimulacio

P

gati oldalt egy ultrahangos tavado (transductor) helyezkedik el, amivel az dramlasi térben nagy-
frekvencias allohullam hozhato létre. Az allohullam keletkezéséhez sziikséges, hogy a tavadoval
szemben egy fal helyezkedjen el, ahonnan az akusztikus hullam visszaver6dik. A visszavert
és az eredeti hullam igy egymasra szuperponalodik, akusztikus allohullamot hozva létre. Az
allohullam amplitadopontjaban helyezkedik el egy buborék R sugéarral. Az dramlasi tartomany
[ hossza ugy lett megvalasztva, hogy egy teljes hullamhossznyi allohullam j6jjon létre, illetve a
b szélesség elég nagyra valasztandd, hogy a buborék minél kevéshé befolyésolja az akusztikus
teret. A gerjesztés szokasos paraméterei az tablazatban lathatok. A buborékszimuléaciok
soran a nyomasvaltozéas hatasara a buborék pulzalni kezd.

1.4. Allohullamok

Az allohullam duzzadohelyén a nyomasvaltozds maximalis és az elmozdulas sebessége min-
dig nulla, ezért praktikus szimulacioban a buborékot ide helyezni. Ebben az alfejezetben azt
fogom megmutatni, hogy azokban a pontokban ahol a nyomasvaltozas maximalis, azaz a duz-
zadohelyeken, a sebesség végig nulla, ehhez levezetem altalanosan az allohullamban kialakulo



nyomaésfiiggvénybdl annak a sebesség- és siirtiségfiiggvényét. Az aramlési tér hosszat (1) pont

egy hullamhossznyira valasztom, azaz
=\

Ekkor a nyomas p(t, z) a kovetkez6 modon irhato fel, feltéve, hogy az dramlasi térben nincsen
disszipacio

p(t,x) = po + pasin (27Tft> oS (27r£x) (1.1)

ahol ps a nyomasamplitido, py a légkori nyomas, f a frekvencia és ¢ a hangsebesség vizben.
A nyomésamplitadoé és a frekvencia a tavadd megfelels allitdsaval valtoztathatd. Ahhoz, hogy
analitikus tton belassuk, hogy ahol a nyomasamplitidé maximélis, ott a sebesség konstans
nulla, a kovetkezsket kell feltenni

1. a folyadék viszkozitasa elhanyagolhato,
2. a striiségvaltozas elhanyagolhatd a sebesség és a nyomasvaltozashoz képest és
3. a sebesség az allohullamban lényegesen kisebb mint a hangsebesség.

Ezen feltévesek az allohullam numerikus szimulécidoja esetén ellendrizve lesznek. Az Gsszenyom-
hat6 kontinuités és Navier-Stokes egyenletet 1 dimenziéban

dp  9(pu) _ )
5 + e 0 és (1.2)
A(up)  O(pu®) dp  *u
o T Tor M T o T (1.3)

Az egyenletben felhasznaljuk, hogy a viszkozitas elhanyagolhato (u = 0) és térfogati erck
nem hatnak (k, = 0)

dup) | dpud)  dp
5 + o —  Ba (1.4)

Tovabbé felhasznalva, hogy a strtiségvaltozas elhanyagolhato a sebesség és a nyomasvaltozéshoz
képest, megkapjuk a kovetkezs alakot

ou ou @

9 — —
p08t+ Polt

or Oz (1.5)

ahol pg a stirtiség po nyomason. Hasonlitsuk Ossze a bal oldal két tagjat és hasznaljuk fel azt,
hogy az allohullam miatt, u(¢, x) térbeni és idébeni korfrekvencidja ugyanaz mint p(t, x) esetén
az [L.1] egyenletben,

Ju ou

i Y’
a = “Uar

u2rf > uA4u7r£
c > 2u

ami a 3. feltevésiink miatt igaz, azaz, hogy a sebességek kisebbek mint a hangsebesség. Az
egyenletet igy még tovabb egyszertsithetjiik azaz,

ou @

u _ Op 1.
Por = " ox (1.6)



Innentdl p behelyettesithets az [[.1} egyenletbdl, majd az z szerinti derivalas és a ¢ szerinti
integralds utan megkapjuk, hogy

u(t,x) = —% cos (27Tft> sin (27T£I) . (1.7)

A kontinuitas egyenletben felhasznalva, hogy p véaltozasa elhanyagolhato u valtozasahoz képest,

megkapjuk, hogy
dp N ou
ot " oz
Ahova mar u-t behelyettesithetjiik és x szerinti derivalas és t szerinti integralas utan megkapjuk,
hogy

~0. (1.8)

p(t,x) = po + % sin (27rft) cos (27r£m) : (1.9)
—~—

pa
Tehat az [1.1], az [1.7] és az[1.9] egyenletekkel leirhato az allohullam nyomaés-, sebesség- és sii-
riiségfiiggvénye, ezek kés6bb Ossze lesznek vetve a szimulaciok eredményeivel. Az abran a
vizben kialakul6 allohullamok vannak szemléltetve f = 20kHz és pa = 10 kPa mellett, az &l-
l6hullam amplitadépontja x = 0.0406 m-nél, a csomoépontjai z = 0.0203 m és z = 0.0609 m-nél
talalhatok. Lathato, hogy az abran az amplitadopontban (z = 0.406 m) a legnagyobb a
nyomasamplitudo, ott py = 10kPa. Az abran az lathato, hogy az amplitidopontban a se-
besség minden idgpillanatban nulla, itt egy gémbszimmetrikus buborékot elhelyezve a buborék
az amplitidopontban marad, egészen addig, amig azt mas kiils6 hatas nem éri. Az[1.3d abran
a striség van abrazolva, kiilonb6z6 iddpillanatokra, lathato, hogy a strtiség rendkiviil kicsi
mértékben valtozik csak. A relativ strtiségvaltozas kevesebb mint 0.001%.

2. ALPACA mint korszert aramlasmegoldo6

2.1. Elvarasok

A cél egyetlen buborék kozvetlen numerikus szimulacidja korszert véges térfogat modszerrel.
Egyetlen buborék szimulécidja is rendkiviil nehéz feladat, hiszen ehhez a két fazis egyiittes
szimulalasara van sziikség. Az akusztikus gerjesztés miatt a buborékméret valtozik, igy a fa-
zishatar is folyamatosan modosul. Ennek a numerikus kezeléséhez a fazishatar folyamatos
nyomonkovetése sziikséges. A fazishataron keresztiil a valtozas nem folytonos, igy a nyomés
és a striség is ugrik. Tovabbi problémat jelenthet, hogy a nagy nyomasamplitiidé miatt ne-
gativ nyomasok is el6fordulhatnak a folyadékban, amelyet nem minden CFD szoftver képes
kezelni. A megoldashoz valasztott programcsomag az ALPACA (Adaptive Level-set Parallel
Code Alpaca) ami mar alkalmasnak bizonyult hasonlé probléméak megoldasara szuperszami-
togépeken [2]. Az ALPACA alapvetGen véges térfogat modszerre épiil, ahol a fluxusszamités
lokalis Riemann-problémak megoldésaval torténik. Az ALPACA felhasznélja az elmilt években
kifejlesztett legkorszertibb modszereket is, mint a WENO (weighted essentially non-oscillatory)
sémat [24] amellyel magas rendi konvergenciat lehet elérni nem folytonos esetben is. A térbeni
diszkretizacio teljesen adaptiv multiresolution séméaval torténik [25], amit az ALPACA lokalis
idslépéssel is kiegészit, igy lehetévé teszi a kritikus tartoményok nagyobb idé- és térbeni felbon-
tasat [26]. A kovetkezskben csak a buborékszimulaciokhoz sziikséges részleteket ismertetem, a
leiré egyenletek megmaradasi formulizmusat, a két fazis kezelésére hasznélt level-set modszert
és a multiresolution modszert.



110000 F 0.006 F
105000 — O 0-001F
= ' = 0002}
£ 100000 — 02us 2 0.000
Q . s -0.002}
95000 F 12.5 HS _0.004F
90000 F — 31.25 us —-0.006 F - i T .
0.00 0.02 0.04 0.06 0.08 0.00 0.02 0.04 0.06 0.08
— 35 us
(a) Nyomés az . egyenlet alapjan (b) Sebesség az egyenlet alapjan
1000.004
— 0 pus
O'E 1000.002
o5 1000.000 — 625ps
=
o 999.998 — 12.5 us
999.996 — 31.25 s
0.00 0.02 0.04 0.06 0.08
— 35 us

(c) Stirtiség az egyenlet alapjan

1.3. 4bra. Vizben kialakul6 allohullim nyomésa, sebessége és stirtisége amikor a gerjesztés
paraméterei f = 20kHz és p4 = 10kPa. A hullam terjedési sebessége ¢ = 1625 m/s.

Alapvetéen az ALPACA egy C+-+-ban késziilt alacsony szintd parhuzamositott szoftver,
amely az MPI szabvanyt hasznalja a parhuzamosan futé folyamatok kozotti kommunikaciora.
Grafikus feliilettel a program nem rendelkezik, azonban a csomag alapvetéen szuperszamitogé-
pes hasznalatra késziilt. Igy a probléma implementalasanak az ideje még mindig elhanyagolhato
a futasi id6hoz képest. Ezen dolgozat elkészitéséhez haromszazezer CPU-6ra gépidét haszné-
lok, a SUPERMUC-NG szuperszamitogépen. Egy CPU-6ra az a szamitdsi mennyiség amit
eqy CPU mag egy dra alatt végez el, igy a haromszazezer CPU-6ra, egyetlen CPU magon fut-
tatva 34 évig tartana. Ebbdl is lathatd, hogy mennyire fontos a hasznalt szoftver megfelels
parhuzamosithatosaga.

2.2. Megmaradasi formulizmus

A véges térfogat modszerekhez a kontinuités, a Navier-Stokes és az energiaegyenlet megmara-
dési forméaja sziikséges. A megmaradasi torvény altalanos alakja [27]

oU
=+ VF(U) = 5(U.1) (2.1)

ahol U a megmarad6 mennyiségek vektora, F(U) a fluxus és S(U,t) a forras. Jelen esetben a
megmarad6 mennyiségek vektora

U:[p pu  pu - pw E}T

ahol p a stirtiség, u,v,w az x,y és z irdnyu sebességek és F a térfogategységre jutd energia,
p,u, v, w, Emind z,y, 2-t6l fliggs skalarmezsk. A fluxus kiszamitasa lokalis Riemann-problémak
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megoldasaval torténik 28], igy nem folytonos atmenetek is jol kezelheték. Az S(U,t) forrastag
tartalmazza, az advekcio, a gravitacio, a viszkozitas, a hévezetés és a feliileti fesziiltséget leiro
tagokat. Fzek az ALPACA-ban forditasi id6ben megadott konstansokkal, ki-be kapcsolhatok.
Tovabba sziikséges az allapotegyenlet megadésa, ami a p(p) fiiggvényt jelenti. Az allapotegyen-
let lehet az idealis gaztorveny [29], a folyadékokra alkalmazhato Tait egyenlet |30} |31], a merev
gaz egyenlet vagy a Noble-Abel gazegyenlet [32].

A egyenlet id6ben megoldhato, ha a fluxusok és a forrasok ismertek. Az ALPACA
masod- és harmadrendd Runge-Kutta modszert is biztosit a kdzonséges differencialegyenletek-
b6l allo rendszer id6beni integralasiéhoz. Az ALPACA-ban hasznalt megoldok, mint a fluxussza-
mitashoz hasznalt Riemann-megoldé és az id6beni megoldéshoz hasznalt Runge-Kutta modszer
a forraskodban allithato. A forraskodban vald allitas nagy elénye, hogy a program a megadott
beallitasokra forditasi idében a fordité altal optimalizalhat6. Nyilvanvalé hatrany, hogy min-
den allitashoz a programcsomag tjraforditasa sziikséges, azonban a forditéasi id6 (néhany perc)
elhanyagolhat6 a futasi id6hoz képest.

2.3. Level-set modszer

A level-set biztositja a két fazis elkiilonitését. Ehhez egy level-set fliggvény ¢(z,y, z) megadasa
sziikséges. A ¢ fiiggvény 2 dimenzioban minddssze x és y fiiggvénye. A fazishatart a

o(z,y,2) =0 (2.2)

implicit egyenlet jeloli ki. A fazishatar id6beni valtozasat a kovetkezd parcialis differenciél-
egyenlet irja le [33) 34]
99

5 T s Vo =0, (2.3)

ahol uy, a level-set fazishatar mozgasi sebessége. Az uy szintén Riemann-problémak megolda-
séaval kaphato meg, erre tobb hatarfeliileti Riemann megold6 is valaszthat6 az ALPACA-ban.
A hatéarfeliilet kozelében elGfordulhatnak rendkiviil nagy sebességek, amik nagyon nagy gra-
dienseket vagy szakadasokat hozhatnak létre a level-set fliggvényben, igy nehezebbé téve a
2.3 parcialis differencialegyenlet numerikus megoldéasat. Ezért minden id6lépés utan a level-set
Gjrainicializacidja sziikséges, ami biztositja a level-set folytonossagat a fazishatar kozelében is
[34]. Ezzel a modszerrel kovetheté a buborékok méretének a gyors véltozasa is, amely alkal-
massa teszi a szoftvert szonokémiai szimulacidkhoz.

A level-set fiiggvény viselkedését az aramlasi tér peremén a level-set peremfeltétellel lehet
megadni. A dolgozatban a zéré-gradiens peremfeltételt és a szimmetria peremfeltételt fogom
hasznalni. A zéro-gradiens peremfeltétel azt feltételezi, hogy a peremen a level-set fiiggvény
norméliranya valtozasa zérus.

Felhasznaloi szinten a level-set kezdeti allapotat kell mindig megadni, gy hogy a fazisha-
taron teljestiljon a [2.2] egyenlet. Innentdl kezdve a megold6 automatikusan nyomonkoveti a
fazishatart a [2.3] parcialis differencidlegyenlet folyamatos megoldéaséaval és tjrainicializacioja-
val. Példaul egy Ry kiindulési sugara buborékot (xg, y) kézépponttal a kovetkezdkép adhatunk
meg 2 dimenzioban

d(z,y) =/ (x — 20)> + (y — y0)* — Ro, (2.4)

igy a gazfazisban a level-set negativ értéket, a folyadék fazisban pedig pozitiv értéket vesz fel.
Ez lathato a[2.1] abran, a fekete konttr a ¢(z,y) = 0 gorbét jeldli.
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2.1. abra. Egy koralaku fazishatar lefrdsa level-set modszerrel a . egyenlet alapjan, ahol
(zo,y0) = (0.5,0.5) és Ry = 0.2. A kiilénbo6z6 szinek a kiilonbozs level-set értékeket jelolik a
jobb oldali szinskéla szerint. A fekete kor, pedig a ¢(z,y) = 0 gorbe.

2.4. Multiresolution

AlapvetSen az ALPACA legf6bb erdssége a multiresolution (MR) algoritmus, amivel a térbeni
felbontast automatikusan keriil beallitasra. A csomagban csak téglalap vagy téglatest alaki
terek diszkretizalhatok és kizarolag csak négyzetekkel vagy kockakkal. Az MR algoritmushoz
sziikséges definicio a felbontas mélysége, vagyis a kiilonboz6 felbontasu szintek maximalis szé-
ma. Az m. szint jel6lése [,,, a maximaélis felbontés mélysége [, és a szintenkénti kiiszobérték
e, - A blokkok szama az [y szinten definidlhaté és szintén megadhato, hogy egy blokk, hany
cellat tartalmazzon. A blokkok egy dimenzi6é menti cellaszamat 1C-vel (internal cells) jeldljik,
ha példaul IC = 4, akkor 2 dimenziéban egy blokk 4 x 4 = 16 cellara, 3 dimenzioban pedig egy
blokk 4 x 4 x 4 = 64 cellara lesz bontva. Megadhat6 példaul, hogy az [y szinten 2 x 1 blokkot
szeretnénk hasznalni, ez lathato a[2.2] 4bran. Bal oldalt IC = 1, kozépen IC = 2 és jobb oldalt
pedig IC = 4, lathato, hogy ezzel a legalacsonyabb [y szinten 2 x 1-es, 4 x 2-es végiil pedig
8 x 4-es cellafelbontast kapunk.

lo, IC =1 lo, IC =2 lo, IC = 4

2.2. dbra. A cellafelbontés [y szinten, kiilonb6z6 IC értékek mellett. A blokkfelbontés mindenhol
2 x 1.

Az IC paraméter és a blokkok szaménak allitasaval hatarozhatjuk meg a halofelbontést az
lo szinten. Az MR algoritmus ezt az [y felbontast fogja tovabb finomitani. Az MR algoritmus 2
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dimenziéban az [, szint minden négyzetét 4 fele akkora oldalhosszu kis négyzetre bontja fel az
lma1 szinten, tehat ha az [, szinten egy négyzetiink volt, akkor abbél az [, szinten 4 négyzet
lesz. Erre lathato egy példa a[2.3] dbran, az egyszertiség kedvéért az abran most IC = 1, azaz
a héalofinomitast csak az MR algoritmus végzi. Az [,.x paraméter jelentése tehat az, hogy a
kiindulasi négyzetet maximum hanyszor lehet tovabbosztani. A valésdgban ezek a kiilonb6zd
felbontasi szintek valtogathatjik egymast, ezzel valtozo felbontéasi halot hozva létre.

A tovabbosztas mindig csak azon négyzetekben torténik ahol az sziikséges, mert példaul az
allapotjelzdk vagy a fazishatart meghatéarozo level-set gyorsan valtozik. Azon részeken, ahol a
valtozas mértéke kicsi, ott nem sziikséges a tovabbi felbontas. Ennek az eldontése a szinten-
kénti kiiszobértékkel g, valo Osszehasonlitéssal lehetséges. Leegyszertsitve, az g;, szintenkéni
kiiszobérték gyakorlatilag azt adja meg, hogy az adott szinten mi szamit elhanyagolhat6 rész-
letnek. Ha egy megmaradé mennyiség értéke [, szinten wy,, €s 41 szinten u, ., és a kettd
kozotti kiilonbség wg, ., — w,, kisebb mint a kiiszobérték, akkor az elhanyagolhato. Ennek
a matematikai alapjait a valtozo felbontasa analizis (multiresolution analysis) adja meg |28,
35] (lasd Appendix [6.1). A [2.4] abran egy fazishatar diszkretizacié van szemléltetve az MR
modszerrel. Az abran lathato, hogy az MR modszer kihasznalasa olyan héalokat készit, ami a
fontosabb részleteket jobb felbontassal diszkretizalja, a kevésbé fontos részleteket pedig alacso-
nyabb felbontassal, ezzel értékes szamitasi id6t takaritva meg.

2.3. abra. Maximalis halofelbontas 3 kiilonb6z6 szinten, IC = 1 mellett. A [y szinten a halo
2 x 1 cellabol all.

Az MR algoritmus nagy elénye, hogy a halé igy minden id&lépésben lokalisan adaptéalhato,
anélkiil, hogy a szamitasi terhelést jra kelljen osztani. Lehetséges tehat egy [, szinten 1évé
cella felosztasa négy [, 1 szintd cellara, azaz a felbontasnovelés, ekkor minden 1j cella értéke
a koriilvevs cellakbol és a helyén 1évé korabbi nagyobb cellabdl lesz meghatarozva. A masik
lehetGség négy [,,+1 szinti cella 6sszeolvasztasa egy [, szintire, ekkor az 1j cella értéke a négy
korabbi cella atlaga lesz.

Tovabbi fontos tulajdonsdga az ALPACA-nak, hogy a kiilonb6z6 szinteken, kiilonb6z6 id6-
lépést haszndl, a szint novelésével a 1épéskoz felezddik, tehéat ha [y szinten az id6lépés At;, akkor
lo szinten az At;, = 271At;,. Ennek a modszernek a neve az adaptiv helyi id6lépés azaz ALTS
(adaptive local time stepping), a lényege, hogy eldszor a legmagasabb szinten 16vé cellak 1épnek
a legkisebb At; . id&lépéssel kettSt, majd az alatta 1évs szinten a celldk nagyobb idélépéssel
lépnek egyet. Es igy tovabb az alacsonyabb szintekre egészen lo-ig.
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(a) A szinezett rész koriili fazishatar és a koriilotte 16vs cellafelbontas kiillonbozs szinteken.

ll l2 l3

(b) A két fazis reprezentacidja a négyzetes cellakbol 4ll6 halon. A piros cellak tartoznak a abra
azon részeihez, ahol a szinezett fazis van jelen.

2.4. abra. MR felbontéasa egy fazishatarnak

Az ALPACA-ban harom MR paraméter allithato, az l,.,, ami a szintek maximalis szama,
az e ami a referencia kiiszobérték az lor < lax szinten és a referencia szint lor. Minden ¢
az lyer €s az €.-b6l van kiszamolva gy, hogy a modszer megfelel rendben konvergens legyen.

Tehat Osszességében két modszer all rendelkezésre a halé modositasdhoz. Az egyik az [
szinten 1évG cellafelbontas megfelel6 beéllitdsa, a mésik pedig az MR paraméterek allitasa.
Természetesen a két megkozelités egylittes hasznalataval lehet megfelels felbontasi héalot 1ét-
rehozni, igy lehet azt is elérni, hogy a szamitédsok megfelelGen szétoszthatok legyenek a CPU
magok kozott.

Ezen modszer kiilonosen szerencsés a buborékok megfelels diszkretizalasahoz. Hiszen a
buborékot igy megfelel§ szamu cellara lehet bontani, anélkiil, hogy a teljes teret tilsagosan fel-
bontanank. A buboréknél, ahol a felbontas sokkal nagyobb, az id6lépés is 1ényegesen kisebb, igy
mind térben és id6ben jobb felbontast érhetiink el, jelentés mennyiségii szamitast megtakaritva.

2.5. Munkafolyamat

Az ALPACA hasznélata lényegesen eltér egy altalanos CFD szoftver hasznalatatol. A dolgozat
szimulacidinak az elkészitéséhez, ahogy a [2.5a] 4bra is mutatja a kovetkezd munkafolyamatot
kovettem

1. A fontos konstansok (cellak szama a blokkokban, segédcellak szama a blokkok koriil) és
a megoldas modszerének és rendjének a beéllitdsa a forraskod felhasznaléi paraméterei
kozott.

2. Konfiguracios fajl létrehozasa a teljes csomag forditdsahoz, a konfiguracios fajl 1étrehoza-
sanal kell megadni a forditashoz hasznalt flageket (példaul vektorutasitaskészlet haszna-
lata vagy fordité optimalizacié mértéke) és a feladat dimenziojat (2D vagy 3D) tovabba
itt allithato be a hibakeresés (debug) tizemmod is. A konfiguraciohoz a cemake programot
hasznaltam.

3. Konfiguracios fajl futtatasa, ami leforditja a teljes programcsomagot és elkésziti a futtat-
hato allomanyt. A programcsomag tjraforditasa csak akkor sziikséges, ha az 1-2. pontban
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Paramétervaltoztatas

( 1. Numerikus modszer valasztasa ) [ 1. Geometria létrehozasa

)
¥ Y
( 2. Dimenzi6 beallitasa a konfiguracios féjlban) [ 2. Halo el6készités és peremek megjelolése J
¥ Y
( 3. Programcsomag forditésa ) [ 3. Modellbeallitasok és anyagparaméterek J
! ¥
4. Bemeneti fajl készitése [ 4. Peremfeltételek meghatarozasa J
( Geometria és multiresolution ) ¥
—> ( SRS ) [ 5. Numerikus parameierek allitasa J
( Level-set s anyag beallitds ) (6. Szimulaci6 inicializdldsa )
Y Y
[ 5. Parhuzamos futtatés ) [ 7. Szimulécio futtatésa (akar pérhuzamosan)]
¥ Y
[ 6. Tavoli posztprecesszéalas ) [ 8. Posztprocesszaléas J
_( 7. Eredmények letéltgse ) (b) CFD munkafolyamat grafikus feliilettel
rendelkezd szoftver esetén (pl. Ansys) [36]

(a) CFD munkafolyamat ALPACA hasznalataval

2.5. dbra. A megszokott CFD munkafolyamat Osszehasonlitdsa az ALPACA hasznalatdhoz
sziikséges munkafolyamattal

valami valtoztatasra keriil. Ha csak paraméterek vagy anyagjellemzdék keriilnek véltoz-
tatasra akkor a munkafolyamat 1-3. pontja kihagyhato és a korabbi futtathaté alloméany
tjrahasznosithato.

. Bemeneti fajl elkészitése, ahol megadasra keriil a blokkok szama és mérete (azaz a geo-

metria), a peremfeltételek, a level-set peremfeltételek, a kezdeti feltételek, a level-set
fiiggvény, az anyagtulajdonsigok és az allapotegyenletek, a térfogati erék, a megoldasi
idGintervallum és a pillanatfelvételek kimentéséhez sziikséges beallitasok.

. Az ALPACA futtatédsa munkaalloméson vagy szuperszamitogépen, a megfelel6 MPI szab-

vanyt megvalosito kornyezetben (openMPI vagy Mpich). Itt keriil megadésra, hogy a
probléma hany szélon fusson.

. Téavoli postprocesszalas paraviewval. Az eredmények letdltése a munkaallomésrol vagy

szuperszamitogéprsl nem redlis, hiszen egyetlen kétdimenzios szimulacié tobb 10 GB ada-
tot hoz létre. A paraview lehet&vé teszi a tavoli posztprocesszalast, igy az adatokat nem
kell a gépek kozott mozgatni. A reprodukalhaté posztprocesszalashoz teljes parancssoros

program is késziilt (lasd [3.2.4] fejezet).

. Postprocesszalas eredményeinek a letoltése a munkaallomasrol vagy szuperszamitogéprol

(néhany 10 MB).

Az itt felvazolt és egy hagyoményos CFD munkamenet kozti kiilonbségek a [2.5] abran lat-

hatok. Alapvetéen az ALPACA hasznalata sokkal alacsonyabb szinti eljarasokat igényel, mint
példaul a forraskod kézi szerkesztése és forditasa (lasd 1-3. pont). A maésik lényeges kiilonbség
a halo elkészitésében van, ahogyan a [2.5b| abra is mutatja, a munkafolyamat egy fontos lépése
a halo el6készitése. Erre ALPACA-ban nincsen sziikség, hiszen a halot az MR algoritmus (lasd
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Zéro gradiens

Id&ben
valtozo

~

[=A

Fal

Zéro gradiens

3.1. dbra. Elrendezés az allohullam szimulaciokhoz és az aramlési tér peremfeltételei.

. fejezet) hozza létre automatikusan és adaptalja lépésrél-lépésre, viszont a megfelels MR
paraméterek beallitasa rendkiviil fontos.

3. Kétdimenzios szimulacidok

Els6ként kétdimenzios tesztproblémakra hasznalom az ALPACA-t, igy kiprobéalhatd a szoft-
ver miikdodése és képességei, mint a folyadékban 1év6 negativ nyomasok megfelels kezelése. A
kétdimenzios szimulaciok soran az akusztikus peremfeltétellel 1étrehozott allohullamokat 6ssze-
hasonlithatom az analitikusan levezetett fiiggvényekkel. Ezutan buborékot helyezek az allo-
hullam amplitidpontjaba, hogy annak a viselkedését vizsgaljam, ehhez méar két fazis egyiittes
szimulacidja sziikséges. A kovetkezd szimuldciok soran a megolddoban a dolgozat végén talal-
hato [6.1] tablazatban leirt referencia beallitasokat hasznalom, amennyiben valahol a hasznalt
beéllitasok ettdl eltérnek, tgy azt ott jelzem.

3.1. All6hullamok

c e,

tehat egyetlen fazis szimulacioja elegendd. Az elrendezés a [3.1] dbran lathato. Nyugati oldalt
helyezkedik el egy ultrahangos tavado, keleti oldalt egy fal. Az aramlési tartomany hossza [ és
szélessége b. Az allohullamhoz tartozo fiiggvényeket az[1.4] fejezetben analitikusan levezettem
a nyomasfiiggvénybdl kiindulva a [ = X\ esetre. A nyomés-, sebesség- és stirtiségfiiggvény a
kovetkezd,

p(t,x) = po + pasin (27rft> cos (27r£:1:) , (3.1)
u(t,z) = —f—;; cos (27Tft> sin (27T£:L‘> ) (3.2)
p(t,x) = po + % sin (27Tft) Ccos <27T{$) : (3.3)

[tt minden paraméter ismert, py a légkori nyomas, p4 a nyomasamplitidé ami ardnyos a tavado
beallitott teljesitményével, f a gerjesztés frekvencidja, ¢ a hangsebesség vizben és py a viz
slrlisége py nyomason.
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3.1.1. Peremfeltételek és kezdeti feltételek

A megoldas soran a nyugati oldalon idében véltozé peremfeltételt hasznélok. Az idGben valtozd
peremfeltételnek a paramétere a ps, nyomasamplitado és az f gerjesztési frekvencia. Igy a
peremen a kovetkezé fiiggvényt lehet elGirni

Pp(t) = pop + papsin(2m ft) (3.4)

A peremen beéllitott nyoméasamplitudé nem egyenld az allohullaim nyomésamplitidéjaval. Az
allohullam amplitidoja pa = 2pap, hiszen a keleti falon, az akusztikus hullam visszaverddik,
és az allohullamot a tavado altal kibocséatott és a visszaver6ds hullam Gsszege adja. A keleti
oldalon fal van, ahol uw = 0 van elSirva. Alapvet&en észak-déli irdanyban (y irdny) a derivaltak
végig nulldk és varhatéan y irdnyu sebesség sem alakulhat ki, igy az északi és déli oldalon is
zéro-gradiens peremfeltételt hasznaltam.

Kezdetben a viz nyugalomban van, azaz u = 0 és v = 0 mindenhol. A viz kezdeti strtisége
po = 1000 kg/m? és nyomasa pedig py = 1 - 10° Pa.

3.1.2. Paraméterek és anyagjellemzdk

Az allapotegyenletnek hasznalhatjuk a Tait allapotegyenletet vagy a merev gaz allapotegyen-
letet (stiffened gas). A Tait allapotegyenlet vizre [31]

gl

p:B<ﬁ> —B+A (3.5)
Po

és a paraméterek v = 7.15, A = 1-10°Pa, B = 3.31 - 108 Pa ¢és py = 1000kg/m?, sajnos ezen

beéllitdsok értelmezhetetlen eredményt adnak a szimulaciok soran, igy a kévetkezékben ezt az

allapotegyenletet nem hasznalom. A merev gaz allapotegyenlet

p=(v—1)pe = peo (3.6)

ahol v a specifikus hékapacitasok aranya és p., a hattérnyomas. A paraméterek vizre v = 4.4
és Poo = 6 - 10® Pa, amik ALPACA-ban hasonlé problémakra mér kordbban is miikodéképesnek
bizonyultak |1}, 2]. A hangsebesség ekkor a kovetkezd modon szamolhato

= J4P2 20 1624.943m s, (3.7)
Po

Tovabba sziikséges megadni a viz nyiréasi viszkozitésat (u) és térfogati viszkozitasat (¢)
p=1-10"%Pas (=3-10""Pas. (3.8)

A hasznalt gerjesztési frekvencia f = 20kHz, tehat a hullamhossz A = 81.25mm ezért
az adramlasi tartomany hosszat is [ = A = 81.25 mm valasztom meg. Az egy hullaimhossznyi
tavolsag elég arra, hogy egy teljes allohullam kialakuljon és 1étrej6jjon egy faltol tavoli ampli-
tadopont. Ez szamitasi szempontbodl is kedvezd, hiszen igy kevesebb cellara van sziikség.

Az aramlési tér 2 x 1 blokkra lesz felosztva, ez 16 belsé cellaval 32 x 16 cellat jelent az MR
felbontés 0. szintjén. Egy blokk mindig egy négyzet, az oldalhossz pedig /2 = 40.63 mm, igy
a teljes tartomény 81.25 mm x 40.63mm. A MR algoritmusban maximalisan 4 tovabbi szintet
hasznalok, tehét [, = 4, igy a legnagyobb elérhetd felbontas, a 4. szinten 512 x 256 cella. Az
MR algoritmus referencia toleranciaja e, = 0.01 az [y = 4 szinten. A beallitasok a dolgozat
végen talalhato [6.2] tablazatban keriiltek osszefoglalasra.

A feladat idében a t € [0, 400]us idGintervallumon keriil megoldasra, ami 6sszesen 8 periédust
foglal magaba, hiszen a 20 kHz-es frekvencian egy periodus idGtartama 7" = 50 ps.
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3.1.3. Eredmények

A szimuléci6é eredményeit a sajat posztprocesszalo szkriptemmel automatikusan dolgoztam fel.
Az allohullamhoz kirajzolashoz sziikséges adatok (nyomas, strtiség és sebesség) minden el-
mentett idépillanatban fel lettek véve 3 egyenes mentén, ezen egyenesek a [3.2] abran vannak

feltiintetve.
l

/

Save here— |

3.2. dbra. Héarom egyenes (pirossal) ami mentén minden iddpillanatban elmentésre keriilt a
nyomas, a strtiség és a sebesség.

Allohullam kialakulasa

Az allohullam kialakulésa a|3.3l abran lathato, négy kiilonbo6z6 idépillanat van feltiintetve. Az
elsé ket feltiintetett idSpontban (kék és piros) a hullam még nem éri el a falat, a visszaversdés
még nem tortént meg, csak a tavado altal kibocsatott hullam halad jobbra. A hullam a falat
pont T = 50ns-nél éri el, hiszen az &ramlasi tér hossza pont egy hullaimhossznyi, tehat a
hullimnak ehhez pont egy periédusnyi id6 kell. A kévetkezs két feltiintetett pillanatban (zold
¢és narancssarga) a hullam a falrol mar visszaverddik, de a visszaverddd, balra halad6 hullam
még nem érte el a bal oldali falat, az allohullam folyamatosan alakul ki. Példaul az abran
méar lathaté az x ~ 0.06 m-nél kialakulé csomoépont. Az allohullam kialakulasat a melléklet
[6.1] abraja animalva is tartalmazza (lasd a[6.4] fejezet).

110000F -
B e O ® 25 s
Dcf -'.. ..-. .':: o ..-
B, 100000F ~..=..,- .... ® 46 us
95 000 - ...“n..oo'... ...Ooo..n'°..
® 63 us
90000 F, . . | :
000 002 004 006  0.08 88 us

3.3. 4bra. Az allohullam kialakulasa.

A mér teljesen kialakult allohullamot a [3.4] abra mutatja. Az abran fel vannak rajzolva az
allohullamok az analitikus levezetés szerint is (lasd a egyenletek). Az abran lathato,
hogy az elméleti levezetés eredménye jol egyezik a numerikusan szamolt eredményekkel. Az itt
bemutatott eredményeket a késGbbiekben is alkalmazom, hiszen ily médon a teljes allohullam
inicializalhato, és nem kell a kialakulast szimulalni. Ehhez a kezdeti feltételeket a[3.113.3] egyen-
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110000 0.006 f
105000 0.001¢
— ] = 0.002F
< — 100 ps =
£~ 100000 & 0.000
, o s —0.002f
90000 F — 130.2 us -0.006 F - i i .
0.00 002 004 006  0.08 000 0.02 004 006  0.08

(a) A szimulalt és az elméleti nyomés Osszehasonlitasa, (b) A szimulalt és az elméleti sebesség

nyomaés a egyenlet alapjan Osszehasonlitésa, sebesség a [3.2] egyenlet
alapjan
1000.004
C’E 1000.002
o5 1000.000 — 100ps
% 999.998 [ — 112.1 ps
999.996 — 130.2 s

0.00 0.02 0.04 0.06 0.08

(c) A szimulalt és az elméleti siirtiség Osszehasonlitésa,
stirtiség a egyenlet alapjan

3.4. abra. A szimulalt eredmények Osszehasonlitasa az elméleti levezet&sbdl szamolt ered-
ménnyel. A gerjesztés paraméterei f = 20kHz és py = 10kPa.

letek szerint kell megadni, azaz

p(0,2) = py = 1-10° Pa, (3.9)

u(0,x) = _STA sin (27T£x) = —6.154 - 10~ sin(77.33t) [m/s], (3.10)
0

p(0,7) = py = 1000 kg /m®. (3.11)

Nyilvanvaléan a[3.10] egyenletben az egyiitthatok a paraméterektdl fiiggnek. A 3.11] egyen-
letek pont megfelelnek a[3.4] abran ¢ = 100 ps-nal kék szinnel kirajzolt allapotnak.

Nyomasamplitudé valtoztatasa

Azt mér lattuk, hogy alacsony nyomasamplitidokon allohullamok jonnek létre és az allohulla-
mok paramétereit analitikus tton is sikeriilt levezetni. Azonban a szonokémiai alkalmazéisok
szemszogébdl sokkal 1ényegesebbek a magasabb nyomésamplitiadok, ebben a fejezetben ezt vizs-
galom. A abran lathatok a magasabb nyoméson létrejovs allohullamok pillanatképei. Az
abran ¢ = 161.3 ns-nél, azaz 3 perivdus uténi els6 maximumnal vannak kirajzolva az allohulla-
mok kiilonb6z6 nyomasamplitidok mellett, a folytonos vonal az analitikusan kiszamolt értéke-
ket jeloli, a pontok pedig a szimulécié eredményei. Lathato, hogy magasabb nyomasamplitidok
mellett is a vart allohullamok jonnek létre.
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1.5F

1.0} '

=)
z : i
= W . 02 bar
2
0.5 1 e 0.4 bar
0.8 bar
0.0k ) ) . e
0.00 0.02 0.04 0.06 0.08

3.5. abra. A szimulélt és az analitikusan kiszamolt nyomas Osszehasonlitasa 4 kiilonb6z6 nyo-
mésamplitado mellett ¢ = 161.3 ps-nél.

A nyomasamplitido 1 bar f6lé emelésével, negativ nyomésok is létrejohetnek a vizben. Ilyen
esetek lathatok a abran, ahol a nyomasamplitidot egészen 4 bar-ig emeltem. A és
a abrakon pedig a stirtiség és a sebesség van kirajzolva. A sebesség mindenhol nulla, amikor
a nyomaés ¢és a strtség a legnagyobb, igy a sebesség egy masik idGpillanatban, 4 periodus utan
200 ps-nal lett megjelenitve, amikor az maximalis.

1000.15
4t ] 1000.10 f
) &~ 1000.05F
= =
g e 1.0 bar E 1000.00 F
=0 N o 20bar o 9995
999.90
-2 1 e 4.0 bar 999.85 F
0‘.00 0“02 0,‘04 0,‘06 0,.(]8 0.00 0.02 0.04 0.06 0.08
x [m]  [m]
(a) Nyomaés osszehasonlitas ¢ = 161.3 ps-nél. (b) Stirtiség Gsszehasonlitas ¢ = 161.3 ps-nél.

g e 1.0 bar
=
s e 2.0 bar
e 4.0 bar
0.00 0.02 0.04 0.06 0.08
x [m]

(c) Sebesség Gsszehasonlitas ¢ = 200 ps-nél.
3.6. abra. A szimulalt (pontok) és az analitikusan kiszamolt (folytonos vonal) nyomaés, strtség
és sebesség Osszehasonlitasa kiilonb6zé nyoméasamplitidok mellett.
Ertékelés

Ebben az alfejezetben lattuk, hogy allohullamokat a periodikus peremfeltétellel 1étre lehet hozni,
de a teljes kialakulast nem sziikséges szimulélni, hiszen a sebességprofil megfelels inicializalé-
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saval rogton létre lehet hozni az allohullamokat (lasd [3.10] egyenlet). A kialakulé allohulla-
mok megfelelnek az analitikus levezetettnek, tehat a korabbi feltevések, minthogy a viszkozitas
allohullam kialakulasanal elhanyagolhato, a stirtiségvaltozas sokkal kisebb mint a nyomas és
sebességvaltozés és az allohullamban 1étrejoves sebesség v kisebb mint a hangsebesség ¢ igaznak
bizonyultak. A abran példaul latjuk, hogy nagy nyoméasamplitudok esetén is teljesiil, hogy
¢ > u. A[B.6l abrakon pedig azt is latjuk, hogy a striiségvaltozas nagy nyomasamplitudokon
is kevesebb mint 0.015%, mikozben a nyomas és a sebességvaltozas lényeges. A viszkozitas
tényleg elhanyagolhato, hiszen a kialakuld sebességek rendkiviil kicsik, igy a viszkozitds nem
jar lényeges veszteséggel a folyadékon beliil. Osszességében lattuk, hogy az allohullamokat a
szonokémia szempontjabol 1ényeges nyomasamplitidé tartomanyban 1 bar — 2 bar kozott is létre
lehet hozni.

3.2. Buborékszimulacio

Buborékok szimulécidja mar lényegesen komplexebb feladat, mint az allohullamok szimulacioja,
hiszen ehhez két fazis egyiittes szimulalasa sziikséges. Az ehhez sziikséges eszkozoket, mint a
level-set modszert és az MR algoritmust mér kordbban ismertettem (lasd 2.3 és[2.4] fejezet).
A cél egy 2 dimenziés buborék szimulalasa, fontos, hogy a buborék az akusztikus térre a lehetd
legkisebb hatéassal legyen, igy majd 3 dimenziéban az eredményeket mér Ossze lehet hasonli-
tani kisérletekkel és egy buborékot leir6 matematikai modellekkel (lasd Keller-Miksis egyenlet
[11]). AlapvetSen a 2 dimenzios szimulaciok egy végtelen hosszi hengeres buborékokot fel-
tételeznek, igy ezekbdl valos 3 dimenzids gémb alakt buborékokra kvantitativ eredményeket
nem lehet levonni, viszont ezen egyszertsitéssel belathato idén beliil lefutnak a szimulaciok.
Ezen szimulaciok arra alkalmasak, hogy az ALPACA programcsomag képességeit vizsgaljam a
szonokémiai szempontjabol lényeges paramétertartoményokban és kovetkeztetéseket vonjak le
a 3 dimenziés szimulaciokra. Egy masik elképzelhetd megoldas a gombszimmetrikus buborék
forgasszimmetriajat kihasznalni és tengelyszimmetrikus buborékszimulaciot késziteni. A szimu-
laciokhoz tovabbra is a[6.1] tablazatban osszefoglalt beallitasokat és algoritmusokat hasznéalom.

3.2.1. Peremfeltételek és kezdeti feltételek

A szimulacio teljes elrendezését mutatja az [[.2] dbra. A peremfeltételek megegyeznek az &llo-
hullamok kialakulasanal hasznélt peremfeltétellel (lasd [3.1.1] fejezet), tehat a nyugati oldalon
idében valtozo peremfeltétel van megadva f gerjesztési frekvenciaval és p,, nyomasamplita-
doval. A keleti oldalon egy fal talalhato, amirél az ultrahang visszaverddik igy allohullam jon
létre. A déli és északi oldalon pedig zér6 gradiens peremfeltételt hasznalok, hiszen észak-déli
iranyban (y irdany) az akusztikus tér nem véltozik a buborék nélkiil, a buborék természetesen
az akusztikus teret befolyasolja, igy y irdnyban egyenletlenségek keletkeznek, azonban ezek a
buboréktol tavol mar egyre inkabb elhanyagolhatok.

A level-set fiiggvény ugy lett megadva, hogy a buborékon beliil a fliggvényérték negativ
azon kiviil pozitiv, illetve a buborék pont az adramlési tér kozepén helyezkedik el. A level-set
peremfeltételnek mindenhol zéré gradienst adtam meg, hiszen a buboréktol tavol a level-set
levagas miatt a fliggvényérték konstans.

A kezdeti feltételt a vizre és a buborékra kiilon-kiilon kell megadni. Kezdetben a buborék
nyugalomban van, tehat u = 0 és v = 0 mindenhol, a kezdeti nyomas py = 1 - 10° Pa a kezdeti
stirliség pedig po; = 1.002kg/m3. A vizben a kezdeti feltételeket a . egyenletek szerint
adtam meg, azaz a mar teljesen kialakult allohulldmmal inicializdltam az aramlasi térben a
vizet.
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3.2.2. Szimmetria felhasznalasa

A szimmetridk kihasznaldsaval szamitasi kapacitast lehet megtakaritani. Erre egy lehetséges
mod az aramlasi tér félbevagasa az x irany mentén és csak a buborék egyik felének a szimulala-
sa, ezt mutatja a[3.7} abra. Ez megtehetd, hiszen idedlis esetben a buborék és a teljes aramlasi
tér szimmetrikus ezen sikra, amikor az allohullam egyéltalan nem valtozik az y irdny mentén ez
a szimmetria nem tud megbomlani, a buborékoszcillaciok szimmetrikusak maradnak, ezért ezen
szimmetria felhasznaldsaval semmilyen informécié nem veszik el. Természetesen a kisérletek-
ben ilyen ideélis eset nem létezhet, s6t még a szimulacioban sem feltétleniil, hiszen a numerikus
modszer hibaja és a kerekitési hiba miatt aszimmetridk megjelenhetnek. Ennek ellenére a szim-
metridt érdemes kihasznalni, hiszen feleannyi cellat eredményez, ezzel elméletileg a sziikséges
szamitasok szama is felez6dik és a futasi id6 csokken. Ekkor a déli oldal mentén szimmetria pe-
remfeltételt sziikséges megadni és a level-set fliggvény kozéppontjat at kell helyezni a szimulalt
tér aljara.

Idében Zéro6 gradiens Viz
A A — )\ -
valtozo
b 2R Fal
2 o
. __S_er_nmetna ...... ]éub;)re_k .....................

3.7. abra. Aramlasi tér félbevagasa és a szimmetria kihasznalasa.

3.2.3. Paraméterek és anyagjellemzdk

Mindkét fazisra meg kell adni az allapotegyenletet. A vizre tovabbra is a merev gaz alla-
potegyenletet hasznalom (lasd egyenlet), ahol v, = 4.4 és p., = 6-10°Pa. A levegére
szintén a merev gaz allapotegyenletet hasznalom v = 1.4 és p ) = 0 Pa paraméterekkel. A viz
viszkozitasa a korédbbiakhoz hasonléan

p=1-10"3Pas (=3-10"Pas, (3.12)

ahol p a nyirasi és ( a térfogati viszkozitas. A szimuldcidk soran tobb kilénbozs gerjesztési
frekvenciat és nyomasamplitiidot hasznalok, a hasznalt beallitasokat mindig kiilon ismertetem.

3.2.4. Posztprocesszalas

A buborékszimulaciok soran a lényeges valtozé a buborék atlagos nyomasa, a buboréksugar,
a buborék atlagos stirtisége és a buborék tomege. Ezen mennyiségeket a buborékon beliili
cellak értékébdl lehet meghatarozni, minden cella tartalmazza a kézéppontjanak a nyomasat,
stirtiségét, x és y irdnyu sebességét és a level-set fiiggvény értékét. A buborék az aramlési
térbdl egyszertien kivalaszthato, hiszen a buborékon belil a level-set fiiggvény negativ. A
buborék teriilete A megkaphatd mint

Ap=> A, (3.13)
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ahol i a buborékban 1évé cellakon fut végig és A; az i. cella teriilete. Az atlagnyomés a bubo-
rékban pp a kovetkezd modon szamolhato

1
PB = A, Z:Ai * Dis (3.14)

ahol i a buborékban 1évé celldkon fut végig és p; pedig az i. cella nyoméasa. Analdég modon
szarmaztathato a buborék atlagos strtisége pp

1
= — N4, 3.15
P = E p (3.15)

ahol 7 szintén a buborékon beliil cellakon fut végig és p; az i. cella stirtisége. A tomeg kétféle ké-
pen is szamolhato, az atlagos stirtiséget megszorozva a buborék térfogatéaval a buborék tomeget
kapjuk, a méasik lehet&ség minden cella tomegét kiszamolni és ezeket Osszegezni. A probléma,
hogy 2 dimenziés buboréknak nincsen vastagsaga, azonban az egész szimulécid elképzelhets
mint egy h hosszi henger alak buborék szimulacioja, amit egyetlen sikkal elmetszettiink. Igy
egy h hossztusagia buborék tomege méar meghatarozhato

m=pp-Ap-h vagy m:hZAipi. (3.16)

A buboréktomeg hasznos mennyiség, hiszen a buborék tomegének a megmaradésa sziikséges
a valosag szimulalasahoz, igy ezt ellendrizni sziikséges. A buboréktomeget mindig a kezdeti
tomeggel leosztva dbrazolom, azaz igy a késGbbickben m dimenzidtlan, a jelentése pedig, hogy
az eredeti tomeg mekkora hanyada maradt meg. A buboréksugir R szamitédsa két modon
lehetséges. Els6 lehetGség annak a feltételezése, hogy a buborék egy kor, ekkor a sugar a

teriiletbdl visszaszamolhato, azaz
A
R=4/=E. (3.17)
T

Maésodik lehet&ség a buborék széls6 pontjainak megkeresése, és ebbdl az atmérd, majd a sugar
kiszamitasa. Paraviewban egyszertien lekérdezhetsk a széls6 pontok, igy megkeresheté a bubo-
rék legészakibb pontja yg, a buborék legdélibb pontja yp, a buborék legnyugatibb pontja xy,
és a buborék legkeletibb pontja xx. Ebbdl a buboréksugar mar kiszamolhato

:yE_yD
2

TK — TNy

5 (3.18)

R, vagy R, =
a kettd atlagolasival egy még pontosabb becslést kaphatunk a sugéirra. A sugarszamitas két
modja egyezé eredményeket ad, egészen addig, amig a buborék koralaki marad.

Az eddig bemutatott moédon minden buborékszimulaciora ki lehet szamolni a[3.I313.18] egyen-
letekbdl az ismertetett mennyiségeket paraviewban, azonban ez nem lenne tal hatékony, hiszen
egy szimulacié eredménye jellemz&en tobb 10 gigabajtnyi adat, ezen adatok letoltése a mun-
kaallomasrol /szuperszamitogéprdl a feldolgozo szamitogépre (sajat laptop) hosszt id6t venne
igénybe. Egy megoldas a tavoli postprocesszalas, amire a paraview lehetGséget biztosit, azonban
a szimuléciok nagy szama miatt a posztprocesszalast teljesen automatizaltam, igy az a mun-
kaalloméson /szuperszamitogépen torténik pupython szkripttel. A pupython a python3 nyelvre
épiil, azonban tartalmazza a paraview minden funkcidjat. Ez a posztprocesszéalasi mod az ered-
ményeket reprodukélhatova is teszi a kézi feldolgozassal szemben, hiszen igy minden szimulacio
pontosan ugyanugy keriil feldolgozasra. A szkriptnek parancssoros argumentumként adhaté
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at a bemeneti mappa, azaz a szimulacié eredménye és a kimeneti mappa, ahova a posztpro-
cesszalas eredménye keriil. Az eredmények fajl tartalmazza az id6t, a buborék nyomasat, a
buborék sugarat (mindkét szamitasi moddal), a buborék stirtiségét és a buborék tomegét. A
kimeneti fajl kiterjesztése csv, azaz vesszkkel elvalasztott szdvegfdjl, amit utana barmilyen
programmal egyszeriien be lehet olvasni. Tovabbi bemeneti argumentumként specifikalhato az,
hogy a pillanatfelvételek vagy az allohullam allapotai el legyenek-e mentve. A posztprocesszélas
eredménye igy mindossze néhéany 10 megabajt adat, amit mar kényelmesen le lehet tolteni. A
teljes szkript elérhets |37] alatt postprocessor.py néven.

3.2.5. Konvergencia vizsgalat

Ahhoz, hogy a probléma halofiiggetlenségét vizsgaljam, az MR maximum szintjét (l.x) és a
blokkok szamat lehet valtoztatni. A cél megmutatni azt, hogy a buborék minél jobb diszkretizé-
lasaval egyre pontosabb eredményeket kapunk, illetve cél meghatarozni a konvergeciarendet is.
Fontos megtalélni azt a buborékfelbontast, ahol az eredmények mar elfogadhatok. Ehhez egy
tesztesetet valasztok, amihez a paraméterek a dolgozat végén a tablazatban lathatok. Az
aramlési teret tobb modon diszkretizalom, kiilonb6z6 blokk beallitasok és kiilonb6z6 maximum
MR szintek (lpax) mellett.

3.1. tablazat. Block és multiresolution beallitdsok konvergencia vizsgélathoz. A 777-es celldk
nem keriiltek lefuttatasra.

lmax | Leiras 2x2 4 x4 6 X6
7 Amin 19.84 pm 9.92 pm 6.61 pm
Ny/Ns, 4 /22528 12 / 34816 32 / 55296
8 Amin 9.92 pm 4.96 pm 3.31 pm
Ny /Ns, 12 / 25600 52 / 37888 120 / 58368
9 Amin 4.96 pm 2.48 pm 1.65 pm
Ny /Ns, 52 / 28672 208 / 40960 460 / 61440
10 Cmin 2.48 nm 1.24 pm 0.83 pm
Ny/Nx | 208 / 31744 812 / 50176 1844 / 73728
11 Cmin 1.24 pm 0.62 pm 0.41 pm
Ny/Ns | 812 / 40960 3268 / 62462 7360 / 777
19 Amin 0.62 pm 0.31 pm 0.21 pm
Ny /Ny | 3268 / 53248 | 13076 / 87040 | 29436 / 777
13 Amin 0.31 pm 0.15 pm 0.10 pm
Ny /Ny | 13080 / 77824 | 33908 / 136192 | 117738 / 777

A buborék diszkretizacioja

A diszkretizacié mingsitének szempontjabol fontos a buborékban 1évs cellak széma Ny, az
Osszes cella szadma Ny, és a minimum meéretd cellak oldalhossza ani,. Az Osszes tesztelt beal-
litast a tabldzat mutatja. Lathato, hogy ugyanolyan buborékfelbontast tobb kiilénb6zs
moédon is el lehet érni. Példaul a buborékot 812 cellara fel lehet bontani tgy is, hogy 2 x 2
blokkot definidlunk és az [,.-ot 11-re allitjuk, a mésik opci6 pedig, hogy feleakkora blokkokbol
hozunk létre 4 x 4-et, ekkor az l.-ot elég 10-re allitani, ugyanazon felbontashoz. Az Osszes
cella szdma ennek ellenére kiilonbozik, hiszen bar a minimum cellaméret megegyezik, de a ma-
ximum cellaméret, amit a durvabb felbontasu részeknél hasznél a szoftver ettdl eltér. Ebbdl
azt lathatjuk, hogy ha az MR felbontas novelésével finomitjuk a halot, akkor Gsszességében
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kevesebb cella hasznalata sziikséges. A korlatot az jelenti, hogy az ALPACA-ban [, = 13-nal
nagyobb felbontést nem lehet hasznalni. Azt, hogy a buborék maximum hény cellaval lesz
diszkretizalva (IV,) egyszertien megbecsiilhetjiik, hiszen

AB R(%Tl'
= -——— _2
AC,min a

min

Ny (3.19)

ahol Ap a buborék teriilete, Ac min @ minimalis cellatertilet, a,;, a minimum cella oldalhossza
(lasd 3.1} tablazat) és Ry a kezdeti buboréksugéar. A [3.19] egyenlet egészen addig igaz, amig

nincsen a buborékfelbontédsban szintugras.

(a) A halo a buborékban. (b) A hal6 a buborék kérnyezetében.

(c) Felbontési szint ugras a buborékon beliil 1ényegesen kisebb mini-
mum cellaméret mellett.

3.8. abra. A halo a buborékban (piros) és annak kornyezetében (fehér). Az (a) és (b) abra
Amin = 2.48 pm minimum cellamérettel mellett késziilt a (c) abra pedig @i, = 0.15 pm minimum
cellamérettel késziilt.

A létrehozott MR hélét a buborékban és annak kornyezetében a [3.8] abrdk mutatjak.
A abran lathato, hogy a buborék a legkisebb cellamérettel keriil felbontasra, ami vér-
hato is, hiszen a legdinamikusabban valtozé rész a fazishatar és a buborék, tehat a legtobb
cellat tényleg itt sziikséges hasznéalni. A [3.8D] bra tavolabbrol mutatja a buborék koriili halot,
megfigyelhets, hogy a buborékhoz kozeledve a halo fokozatosan egyre finomabb lesz. Megsza-
molhato, hogy minden szinten 16 cellat tartalmaz a halé, ami éppen a bels6 cellak szama (IC),
ennél kevesebb azonos szintt cella nem keriilhet egymaés mellé, mivel az ALPACA a szamitandé
részt mindig 16 x 16-cellas csoportokban rendeli a szamitasi egységekhez, szinttdl fliggetleniil.
A abra egy masik esetre mutat példat, amikor a cellaméret a buborékon beliil valtozik, azaz
a buborékon beliil szintugras torténik, ehhez azonban rendkiviil nagy felbontést halo sziikséges.
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Kvalitativ 0sszehasonlitas

Ugyanazon buborékfelbontas mellett ugyanolyan eredményeket kapunk, ez lathato a [3.9] ab-
rakon. A buborék 13080 cellara osztasa kezdetben (ap, = 0.31 pm minimalis cellaméret) két
modon is lehetséges, l.x = 13 és 2 x 2 blokk hasznalatéval vagy [,.c = 12 és 4 x 4 blokk haszna-
lataval. A buboréksugar—idé fiiggvény két beallitaspar mellett is dbrazolasra keriilt a ab-
ran. Ekkor az azonos buborékfelbontéassal késziilt szimulacidk eredményei megegyeznek. A
kiilénboz6 felbontast szimulécidk kozotti kiillonbségekrsl késébb lesz sz6. Ugyanez lathato a
buboréknyoméas—ids fiiggvényre a [3.9b] 4bran.

A futési id6 az azonos eredmények és buborékfelbontéas ellenére eltér, munkaélloméson fut-
tatva az el6bbi futasi ideje 50.7 h mig az utobbié 47.5 h, annak ellenére, hogy az utobbi beallitas
kozel 10000-el tobb cellat igényel. Ez az adaptiv MR algoritmus és az ALTS (adaptive local
time stepping) ismeretében megmagyarazhato, ez a 10000 extra cella mind alacsonyabb szinten
talalhato, hiszen a legmagasabb szinten a buborék van, és a buborék mindkét esetben ugyan-
annyi cellara lett bontva. Igy az extra celldk mérete nagyobb, ennek megfeleléen azok nagyobb
id6lépéssel haladhatnak. Ha az extra cellak a buborék cellaihoz képest 10 szinttel lejjebb van-
nak, akkor azok 2!° = 1024-szer nagyobb idélépéssel haladnak az ALTS algoritmus szerint,
ezért ezen cellak ritkan keriilnek léptetésre, tehat a futasi id6t nem noévelik lényegesen. Fzzel
szemben tObb szint hasznalata lassitja a programot, hiszen ekkor az automatikus hal6finomités
soran az MR transzformécioé tobb szamitast igényel.

— lpax =13, 2 X2 —— [Lax =12, 4 x4 — [0 =12, 2X2 — [ =11, 4x4
21 1.20
1.15F
20 1.10f
El =105}
= 19t <
x Z 1.00
sk 0.95
0.90F
17 . . . 0.85 . . .
0.0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.00 0.05 0.10 0.15 0.20
t [ms] t [ms]
(a) A sugar valtozasa amin, = 0.31 pm (piros és (b) A nyomas valtozéasa amymin, = 0.31 um (piros és
kék) és amin = 0.62pm (z0ld és lila) felbontés kék) felbontas mellett kiilonb6z8 konfiguraciok-
mellett kiillonbo6z§ konfiguracidkban. ban.

3.9. abra. Ugyanazon buborékfelbontas kiilonb6zé ., beallitasok mellett, a blokkok szamanak
a varialasaval

Mint lattuk ugyanazon minimalis cellaméretet tobbféleképp is el lehet érni és ennek nincsen
hatasa az eredményekre, ezért elég a minimalis cellaméret a,,;, vagy a buborékban 1évs celldk
szama Np szerint vizsgalni a konvergenciat. A ketts megfeleltethets egyméasnak a[3.19] egyenlet
szerint amig nincsen a buborékon beliil szintugras. A kovetkezdkben az a;, fliggvényében
vizsgalom a konvergenciat, hiszen ez a blokkok szdmanak és a maximum szintek szamanak
megadasaval pontosan allithato.

AB.I0] abran lathato a buboréksugar, a buboréknyomaés és a buboréktomeg idébeni valtoza-
sa kiilonboz6 minimélis cellaméretek amy;, mellett. A buboréksugar idébeni véaltozasa a[3.10a] ab-
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ran lathato, megfelels felbontas esetén a buboréksugar periodikusan valtozik, alacsony felbontas
esetén (lasd kék és piros) azonban a buboréksugéar idében gyorsan csokken. Ennek az oka, hogy
a buborék tomege elveszik, ahogyan a abran is lathat6. A buboréktémeg csokkenése
nem fizikai jelenség ez alapvet&en a fazishatar pontatlansdgabol adodik, amit a nem megfelels
felbontas okoz. Ahhoz, hogy a szimuléaci6 értékelhets legyen, a teljesen szimulécié soran nem
tiinhet el tobb mint a buborék tomegének a 10%-a, ehhez az sziikséges, hogy ami, < 1pm tel-
jesiiljon, tehat a buborék atmérdje mentén legalabb 40 cellat sziikséges hasznalni. A 10% egy
tetszGlegesen valasztott hatér, amely a jelenlegi célnak megfelel, mert ez még jelentGsen nem
befolyasolja a buborék dinamikai viselkedését ezen paraméterek mellett. A [3.1] tablazatban
azon beallitasokat ahol a megoldas elfogadhato zolddel szineztem, a pirossal szinezett beallita-
sok nem adnak hasznalhatd eredményt és a maradék narancssargara szinezett beallitas a kettd
kozotti atmenet. A abran a buboréknyomaés idébeni valtozésa lathato, megfigyelhetd,
hogy a buboréknyomas nem érzékeny a tomegveszteségre, itt alacsonyabb felbontas esetén is
kozel ugyanazt a megoldast kapjuk.

22 . . . 1.20
21k E 1.15F
. )
— T . -
£ 19 £ 1.00
e 18¢ & 0.95¢
17¢ 0.90F
16k 0.85F
15 | | | 0.80 . . .
0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 0.00 0.05 0.10 0.15 0.20

¢ [ms] t [ms]

(b) A nyomas valtozasa kilonb6z8 minimalis

(a) A sugar valtozasa kiilonb6z8 minimalis cel-
cellaméretek mellett

laméretek mellett

— 248 pm
— 1.65 pm

1.24 pm
— 0.83 um

— 0.62 pm

0.00 0.05 0.10 0.15 0.20 — 0.31 pm
t [ms]
(¢) A buboréktomeg valtozasa

3.10. dbra. A buboréksugar, a buboréknyomés és a buboréktémeg idében véltozasa kilonbozd
felbontasok mellett.

Konvergenciarend meghatarozasa

Az apin = 0.31 pm felbontéas esetén a tomegveszteség mindossze 1%, igy ezt a szimulaciot fogom
referencianak tekinteni és a tobbi szimulacio ettél valo eltérését vizsgalom. Ehhez a sugar relativ
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eltérése Er a kovetkezdkép definialhato
Rref<t) — R(t)

- ‘ Ries(t)

ahol az Fi relativ eltérés idében véltozik. Hasonl6an definialhatoé a nyomas relativ eltérése Ep,

1 / x| peg(t) — p(t)
Tmax 0 pref(t)

azonban itt a nyomaseltérés idébeni atlagat érdemes hasznalni, hiszen mint a abran
lathato, vannak pontok ahol a referenciatol valo eltérés szinte 0 és vannak tartomanyok, mint
a minimumok és maximumok, ahol az eltérés jelent&sebb, igy nehéz lenne egyetlen pontot
kivalasztani, ahol a relativ eltérés a teljes szimuléciéra reprezentativ lenne. A sugar relativ
eltérése a referenciatol a abran lathato 4 idépillanatban. A pontokra Er = b - al,,
formaban gorbét illesztettem, ahol b és r konstansok. Megfigyelhetd, hogy a relativ eltérés
idében ngé, amit az egyre jelentGsebb tomegveszteség okoz, az is lathatd, hogy any, = 1pm
alatt a relativ eltérés végig 10% alatt marad. A abran a nyomas atlagos relativ eltérése
lathato, az eltérés majdnem egy nagysagrenddel kisebb mint a sugéar eltérése. Ennek az oka,
hogy a buboréksugar, mivel az a térfogatbol szamolhato vissza, gyakorlatilag a buborékon beliili
cellak szamaval aranyos, a buboréknyomas ezzel szemben a buborék cellaértékeinek az atlagabol
szamolhatd. A tomeg csokkenésével a buborékon beliili cellak szama is csokken, éppen ezért

lesz a buboréksugar 1ényegesen érzékenyebb a tomegveszteségre mint a buboréknyomas.

Er(t) ‘ 100 [%], (3.20)

E, =100 -

’ At (%), (3.21)
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(a) A sugar relativ eltérése a referencia szimulaciohoz
képest a felbontas fiiggvényében, 4 kiilénbozs iddpilla-
natban.

(b) A nyomés relativ eltérése a referencia
szimulacibhoz képest az els6 4 peridédusra
atlagolva.

3.11. abra. A buboréksugar és a buboréknyomas relativ eltérése.

A konvergenciarend meghatarozhato a [3.11] abra adataibol. Konvergenciarend az MR al-
goritmussal finomitott halo esetén a kévetkezd moédon definidlhato

T
min

EFxa

ahol r a konvergenciarend (ami az illesztett gorbék kitevéje) és E a relativ eltérés. Tehat a mi-
nimalis cellaméret r-edik hatvanyaval aranyos a relativ hiba. Az r egyiitthaté meghatérozhaté
egyszeri gorbeillesztéssel. A konvergenciarend a sugar relativ eltérése esetén minden idépilla-
natban értelmezhetd, a[3.11a] abran a 4 feltiintetett idépillanatban tapasztalt konvergenciarend
id6ben el6re haladva 750,45 = 2.43, r100ps = 2.18, T150ps = 2.64 és T900us = 3.10. A nyomaés
relativ eltérése esetén pedig rp = 2.40 rendid konvergencia tapasztalhato.
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A cellaméret csokkentésével tehat minimum masodrendi, de maximum harmadrendd kon-
vergencia érheté el. A konvergenciarend befolyasolasara kevés lehetGség van, hiszen a halo
automatikusan késziil MR algoritmussal, az MR algoritmusban hasznalt szintek szamén kiviil,
csak egy referencia szint [.; referencia toleranciaja e, allithato. Mivel id6ben harmadrendii
modszerrel lett megoldva a probléma a mért konvergencia elfogadhato, az MR modszer para-
métereit nem sziikséges atallitani. Tovabba a konvergencia tesztelés soran azt is megfigyeltem,
hogy a hasznalt beallitasok mellett, a buborékot legalabb 40 cellara kell osztani az atmérdje
mentén, ahhoz, hogy a diszkretizacios hibabol adodo tomegveszteség ne legyen jelentds.

A buborék kinézete a [3.12} abrakon lathaté maximalis és minimalis sugar esetén, ekkor
a buborék gombszimmetridja végig megmarad, azonban a buborékon beliil nem szimmetrikus
jelenségek is lathatok.

8.7e+00
I B

w B 3] [} ~1

velocity magnitude [m/s]

[SS]

1

(a) A buboré¢k kinézete t = 0.065ms-nal, & , (b) A buborék kinézete ¢ = 0.087 ms-nél,

amikor a buboréksugir maximalis. amikor a buboréksugar minimalis.

3.12. abra. A buborék kinézete két idpillanatban

3.2.6. Buborék hatasa az all6hullamra

A buborékoszcillaciot leir6 matematikai modellek mint a Keller-Miksis egyenlet és a buborék
feliileti stabilitasat leiré egyenletek nem veszik figyelembe a buborék hatasat az akusztikus
térre. Amennyiben ezen modelleket 3 dimenziéban Osszevetéshez szeretnénk késébb hasznalni,
a buborék nem gyakorolhat til nagy hatast a koriilotte 1év6 akusztikus térre. Ezt mar érdemes
2 dimenziés szimulaciok esetén is vizsgalni, hiszen ez nagysagrendileg segit megbecsiilni az
ehhez sziikséges aramlasi tér méretét. A hatas vizsgalatahoz a korabbi szimulaciok eredményeit
hasznalom, aminek a paraméterei a [6.3] tablazatban vannak dsszefoglalva.

A buborék allohullamra gyakorolt hatasanak a vizsgélatdhoz 3 egyenest definialok az dram-
lasi tér hossza mentén (hasonloan mint a abran). Az els§ egyenes a buborékon keresztiil
megy, a masodik a buboréktol 20 mm-re megy, a harmadik pedig a buboréktol 40 mm-re. Ily
modon megfigyelhetd a modosult allohullam a buboréktol tavolodva. A abrakon két pilla-
natfelvétel lathatd, amin az x koordinéata fliggvényében van a nyoméas dbrazolva. A abra a
maximum kilengés idépillanatéaban, a[3.13b|4abra pedig a minimalis kilengés pillanatat abrazolja.
Az abrakon lathato, hogy a buborék kozvetlen kézelében (lasd barna gorbék) az allohullamot
a buborék minimalisan befolyasolja, hiszen a buborék kitagulésa és Osszesziikiilése a kornye-
zetre is hatassal van. Erre egyszert kvalitativ magyarazatot is adhatunk, hiszen amikor a
buboréksugér csokken, akkor a viznek egyre tobb helyet kell kitoltenie, ami a nyomas lokalis
csOkkenésével jar. Hasonloképpen a buboréksugir ndvekedés esetén, a viznek egyre kevesebb
helye van, ami lokalisan a nyomast még tovabb noveli. A buboréktol tavol (lasd kék és piros
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gorbe) az allohullamban jelentds eltérés nem tapasztalhato.

1.10 1.10

1.05 1.05
E) — 0 mm E
S, 1.00f ] 2 100} e —
Q, SH

o905t 1 — 20 mm 095t

— 40 mm
0.90F g 0.90
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(a) Az allohullam ¢ = 112.5 ps-nél, a buboréksugar ek-  (b) Az allohullam ¢ = 150 ps-nal, a bubo-
kor éppen csokken. réksugér ekkor éppen novekszik.

3.13. abra. Az allohullam két idépillanatban

3.2.7. Nyomasamplitudé valtoztatasa

A kovetkezd tesztben azt vizsgalom, hogy a buboréksugér idéfiiggését hogyan befolyasolja a
nyomasamplitido novelése, illetve, mennyire marad meg ekkor a buborék tomege a numerikus
szimulaciokban. Ehhez a [6.4] tablazatban feltiintetett paramétereket és bedllitasokat haszna-
lom. A kiilonbség a korabbiakhoz képest, hogy a gerjesztési frekvencia a tesztben f = 40kHz, ez
egyrészt mar lényegesebb a szonokémiai alkalmazasok szempontjabol, masrészt ehhez elég fele
olyan hosszu aramlasi teret szimulalni, hiszen a hullamhossz is felez6dik, ez pedig igy kevesebb
cellat és szamitast igényel.

A szimulaciok soran, az aramlasi térnek csak a felét szimulalom, ezzel is gépid6t sporolva. A
fél buborék [, = 11 esetén 1634 cellara lesz bontva, ez a buborékatmérs mentén koriilbeliil 64
cellat jelent. Korabban lattuk, hogy alacsony nyomésamplitidén minimum 40 cella sziikséges
a buborékatmérsé mentén, ahhoz, hogy az eredmények elfogadhatok legyenek.

A nyomasamplitado valtoztatas eredményeit a [3.14] dbra mutatja. A buboréksugar idébeni
valtozasat alacsony nyomasamplitidokon a abra mutatja, lathato, hogy a nyomésamp-
litid6 novelése noveli a buboréksugar valtozast, a buboréksugar idében valtozéasa periodikus.
Magasabb nyomasamplitidékon (> 0.4 bar) a buboréksugar-ids gorbét a abra mutatja,
a periodikus jelleg tovabbra is megmarad. Azonban 0.8 bar és 1.6 bar nyomasamplitadonal (lila
és z0ld gorbe) méar a maximumok jelentGsen csokkenek idében, amit az okoz, hogy a bubo-
réktomeg a buborékdsszeomlaskor elvész. Ez a tomegveszteség nem fizikai eredmény, ennek az
oka, hogy a buboréksugar akar 6tszorosére is valtozhat. A tomeg idébeni valtozasat a ab-
ra mutatja, lathato, hogy az elsé buborékosszeomlasnél (¢t ~ 0.02ms) a buboréktémeg nagy
nyomasamplitidokon tényleg elillan. Tovabbi érdekes jelenség, hogy 1.6 bar amplitido esetén,
a buborékosszeomlast tobb kicsi és révid periodusi oszcillacio koveti, ez a valoédi 3 dimenzios
buborékok esetén is megjelenik, a Keller-Miksis egyenlet is képes ilyen jellegti viselkedést leirni
(lasd [1.1] abra). A nyomas id6beni valtozésat a [3.14d és a [3.14d] 4brék mutatjak logaritmikus
diagrammokon. A nyomésvaltozas akar szézszoros is lehet a buborékban, 1.6 bar amplitudd
esetén a nyomas—idd fliggvényben is megfigyelhetSk a buborékdsszeomlast kovets kicsi oszcilla-
ciok.
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(e) A buborék tomegének id6beni valtozasa magasabb amplitado-
kon.

3.14. dbra. A nyomésamplitidé valtoztatasdnak eredményei

A abran megfigyelhetd, hogy alacsonyabb nyoméasamplitudok esetén (< 0.4bar) a
tomegveszteség 10% alatt marad a 4 szimulalt periodus soran. Ezek az eredmények igy elfo-
gadhatok, azonban magasabb nyomésamplitudok vagy hosszabb szimuléciok esetén a felbontas
tovabbi ndvelése elengedhetetlen.

A buborék hirtelen tomegveszteségét a buboréksugar nagy csokkenése okozza. Bar kez-
detben a fél buborék 1634 cellaval lett felbontva, a buborék Osszeomlasakor ez a cellaszam
lényegesen lecsokken. Igy hidba elegendd az ami, = 0.62pm < 1pm felbontas a kezdeti bubo-
rékméretre, az Osszeomlott buborék esetén a buboréksugar akar 10 pm-re is cstkkenhet, mint
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ahogy azt a abran a 0.8 bar-os nyoméasamplitudé esetén latjuk (lila gérbe) példaul 0.02 ms
kornyékén, ekkor a buborék tomegének tobb mint az 5%-a elveszik. Ekkor a buborék minddssze
390 cellara van felbontva, ami mint korabban lattuk nem elegendd ahhoz, hogy buboréktémeg
megmaradjon. Természetesen a felbontés novelése itt is megoldast jelent, eggyel magasabb fel-
bontéasi szinten amikor Iy = 12 (@mm = 0.31um), az 6sszeomlott buborék is mar 2834 cellat
tartalmaz, bar az 6sszeomlott buborékban 16v6 rendkiviil nagy nyomés miatt (6.4 bar) ez is még
jelentds hibat okoz. A felbontés tovabbi novelésével (lyax = 13 €S amin = 0.151um) a buborék
osszeomlott allapotban is mar 6982 cellat tartalmaz és ez elég ahhoz, hogy a buborék tomege
ne csokkenjen tilsagosan a szimulacioban.

A felbontas novelés hatasat py = 0.8 bar nyomasamplitadon a [3.15] abrak mutatjak. A
buboréktomeg tényleg kevésbé disszipalodik a felbontés novelésével, ezt erdsiti meg a[3.15al abra
és ezaltal a buboréksugar valtozasnak az amplitudoja is egyre inkdbb allandé marad idében,
amit a[3.I5D] Abra mutat.
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3.15. abra. A felbontés noévelésének a hatasa az eredményekre, p4, = 0.8 bar esetén

Az alfejezetben bemutatott szimuldciok eredményeibdl azt a kovetkeztetést lehet levonni,
hogy magasabb nyomasamplitudokat is lehet szimulalni ALPACA-ban, azonban ehhez a felbon-
tés jelentds novelése sziikséges. Azonban nem elég a felbontast a minimélis buboréksugérral
aranyosan modositani. Tehéat az az alapelv, hogy a buborékdtmérs mentén legalabb 40 cellat
hasznaljunk csak alacsony nyomésamplitidoé esetén ps < 0.4 bar igaz. Magasabb nyoméasampli-
tudokon azonban tébb mint 100 cella sziikséges ehhez akkor amikor a buborék minimaélis mérett,
a[3.15] abran az ., = 13 beallitashoz tartoz6 gorbe esetén minden idépillanatban a buborék
legaldbb 134 cellaval van felbontva az atméré mentén. A abra adataibol meghatarozhato,
hogy a konvergenciarend a tomegcsckkenés esetén r,, =~ 2.5, tehat magasabb nyomasamplitudok
esetén is teljesiil, hogy a konvergencia legalabb masodrendii. Ez felhasznalhato a késébbiekben,
hiszen, ha a konvergenciarend ismert, akkor egy kezdeti szimulécié hibajabol el6re lehet jelezni
a sziikséges felbontast.

A buborék kinézete a [3.16, abrakon lathaté maximaélis és minimalis sugar esetén py =
0.8 bar-os nyomasamplitidé mellett, megfigyelhets, hogy a buborék gémbszimmetridja mar
nem marad meg. A buborék a sebességvektor nagysagaval ardanyosan lett szinezve és a szi-
mulalt félbuborék az z-tengelyre tiikrozve lett a kirajzolashoz. A [3.I6D] abran egyértelmien
megfigyelhets a sebességmezén, hogy az az y-tengelyre nem szimmetrikus. Egy periodus felvé-
tele megtekinthets a melléklet . abrajan animalva is (lasd a . fejezet).
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3.16. abra. A buborék kinézete két idépillanatban

Végiil még érdemes megvizsgalni a buborék hatasat az allohullamra. Ahogyan a korabbi-
akban lattuk alacsonyabb nyoméasamplitudo esetén (p4 = 0.1bar) a buborék az allohullamra
minimalis hatast gyakorolt, alacsony nyomasamplitidokon a magasabb frekvencia miatt sincsen
a buborék nagyobb hatéassal az allohullamra. Az allohullamot tovabbra is harom egyenes men-
tén dbrazolom, az els6 egyenes a buborékon keresztiil megy, a masodik a buboréktol 10 mm-re
és a harmadik pedig a buboréktol 20 mm-re megy.

A [3.17 abra mutatja az allohullam allapotat harom kiilonb6z6 nyomésamplitudo mellett.
Minden nyoméasamplitudoé esetén két idpillanat lett kirajzolva, az els6 id6pillanat ¢ = 0.025 ms,
amikor az allohulldim nyomésa elméletileg éppen konstans a masik pedig ¢ = 0.031 ms amikor
az allohullam nyomaskilengése éppen maximalis. Az abrakon megfigyelhets, hogy a buborék
lényegesen befolyasolja az allohullamot és ez a hatas az allohullam amplitadéjanak a novelé-
sével egyre csak né. A bal oldali abrak pont az els6 buborékosszeomlas utan késziiltek, itt
gyakorlatilag az akusztikus kavitacio hatasat latjuk. Azaz a buborékosszeomléas utan a buborék
korabbi helyére nagy sebességgel viz aramlik ezzel lényegesen megnovelve a nyomast lokalisan.
Azonban a nyomés olyan jelentésen megemelkedik, hogy a teljes dramlasi téren egy nyomaéashul-
lam terjed végig ami a buborék kozelébdl indul ki, a bal oldali &brakon ez a nyoméashullam épp
a kialakulasa utan lathato. A nyomashullam amplitidéja annal nagyobb minél jelentGsebb a
buborékosszeomlas. A jobb oldali 4brak negyed peridédussal késébb késziiltek, lathato példaul
a abran, hogy a nyoméashullam (/4 = \/4 tavolsagot tesz meg (barna gorbe), tehat az
hangsebességgel terjed az dramlasi térben. Ez a nyomashullam az allohullamra szuperponalddik
illetve, a jobb oldali falon vissza is verddik, tehat ez a buborékot késébb tjra befolyasolja.

Az buborékdsszeomlas utan kialakult nyomashullamot az aramlasi térben a[3.18] dbra szem-
lelteti 4 idSpillanatban, az abrakon csak az aramlasi tér fele lett abrazolva. A [3.184] abra a
buborékdsszeomlas utdn kozvetlen késziilt, ezen a nyomashullam kiindulésa lathats. A
és a abrakon lathato, hogy a nyoméshullam végighalad az aramlasi téren egészen addig
amig ez el nem éri az aramlasi tér szélét. A abran lathato, hogy a nyoméshullam vissza-
verddik a falrol a keleti oldalon. A nyugati oldalon nincsen visszaverddés, hiszen ott az elGirt
nyomasnak kell teljesiilnie, igy visszaver6dés nem lehetséges. Az északi oldalon, a zér6 gradiens
peremfeltétel miatt nincsen visszaverGdés.
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3.17. dbra. Az allohullam kinézete két idGpillanatban tébb nyomésamplitidd mellett.

A késGbbiekben, ha ezen szimuldcidkat Gj matematikai modellek verifikilasara szeretném
hasznalni ez a visszaverddés problémét okozhat, hiszen a buborék akusztikus térre valé ha-
tasaval jelenleg egyetlen modell sem szamol. Szerencsére a visszaverGdés hatésa az aramlasi
tér x irdnyt méretének a novelésével csokkenthetd, illetve elég hosszii aramlasi tér hasznéalata-
val el lehet azt is érni, hogy a szimuléci6 idétartamaban a buborékbél kiindulé majd a falnal
visszavert nyoméashullamok ne érjék el ujbol a buborékot. A felvétel megtekinthets a melléklet
[6.3] abrajan animalva is (lasd a[6.4] fejezet).
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3.18. abra. Pillanatfelvételek az aramlasi térrél p, = 0.8 bar nyomasamplitido esetén.

3.2.8. Frekvencia valtoztatasa

Az utolso elvégezett kisérlet a frekvencia valtoztatasa. A cél annak a vizsgalata, hogy a szonoké-
mia szempontjabol jelentds frekvenciatartoméanyban alkalmazhato-e az ALPACA. Az aramlasi
tér mérete mindig egy hullamhossznyi, ahol a buborék tovabbra is kbzépen az amplitidépontban
helyezkedik el. A tesztekben a kiinduldé buboréksugéar végig Ry = 20 pm és a minimalis cella-
méret pedig api, = 0.31 pm, tehat a buborék az atmérGje mentén kezdetben mindig legalabb
129 cellara lesz osztva, hasonlé felbontas a korabbiakban megfelel§ volt. Az Gsszes beéllitast
al6.5l tablazat tartalmazza.

Mindegyik szimulaciot 4 peridduson keresztiil futtatom. A kénnyebb Gsszehasonlitas érde-
kében a szimulacié eredményei a dimenziotlan id6 7 fiiggvényében lettek abrazolva. A dimen-
ziotlan id6 a kovetkezd modon értendd

T ==,

T

ahol T a gerjesztés periddusideje. Minden szimulacié eredménye 7 = 0-t6l 7 = 4-ig van ab-
réazolva a [3.19 abran, mindegyik gorbe igy pontosan 4 periédus eredményét reprezentélja. A
buboréksugér és buboréknyomaés idébeni valtozasa f = 20kHz és f = 40 kHz frekvencian (piros
és kék gorbe) periodikus jelleget mutat, az el6bbi esetben a buborékosszeomlast kiveti a bu-
boréksugér kisméreti oszcillacioja, amit korabban nagyobb nyomasamplitudé esetén lattunk.
Magasabb frekvencia esetén f = 80kHz-nél és f = 160 kHz-nél ez a periodikus jelleg elvész.
El6fordulhat, hogy a buborékoszcillaciok egy hosszabb tranziens utan valnak periodikussé, il-
letve lehetséges az is, hogy a buborékoszcillaciok periddusideje nem egyezik meg a gerjesztési
frekvencia periddusidejével. Ezen dolgozatnak nem célja a buborékoszcillaciok dinamikai vizs-
galata.
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(c) A buboréktémeg idébeni valtozasa.

3.19. dbra. A buboréksugar, a buboréknyomés és a buboréktémeg idében véltozasa kilonbozé
frekvencidkon p4 = 0.8 bar-os nyomésamplitudon.

A buburéktémeg mindegyik szimulacié esetén elég jol megmarad, és megfigyelhets az dbra-
kon, hogy a buboréksugar nagymérett csokkenése esetén a tomeg egy kis része disszipalodik,
ez kiilondsen jol lathato a piros gorbén a abran. A buboréktomegnek nagyjabol a 2%-a
disszipalodik egy-egy Osszeomlas soran f = 20 kHz-es gerjesztés esetén. Ez a tomegesokkenés
elég kicsi, igy példaul a buboréksugar maximumai idében nem csokkenek jelent&sen.

Végiil érdemes megfigyelni a buborék kinézetét a [3.20L dbran f = 20kHz-en, kiilonb6zd
idépillanatokban. A abra azt az allapotot mutatja amikor a buboréksugar maximaélis,
itt megfigyelheté a buborék alakjanak a gombszimmetridja és a sebességmezs x és y tengely-
szimmetridja. Az r tengelyszimmetria a buborékra rakényszeritett szimmetria, hiszen a bubo-
réknak csak az egyik fele lett szimulalva és a buborék szimmetria peremfeltétellel lett atszelve.
A abra abban az idépillanatban késziilt amikor a buboréksugar minimaélis, lathato, hogy
ekkor a gombszimmetria mar nem marad meg. A [3.20d és a [3.20d] 4brék az osszeomlast kove-
t6 kicsi oszcillacid maximumét és minimumét abrazoljak, ekkor a gombszimmetria bar helyre
all, de az y-tengelyszimmetria a sebességmezében mar elvész. Egy periodus megtekinthets a

melléklet [6.4] abrajan animalva is (lasd a[6.4] fejezet).
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3.20. abra. A buborék kinézete négy idépillanatban

Osszességében magasabb frekvenciakat is probléma nélkiil lehet hasznalni a szimulaciok
soran, tehat a szonokémia szempontjabol lényeges frekvenciatartomanyt az ALPACA teljesen
jol lefedi. A frekvenciavéltoztatas soran is arra kell figyelemmel lenni, hogy a minimélis méretii
buborék is elegendd cellaval legyen felbontva.

3.3. Skalazhatosag

Egy program skalazhatosidga alatt a futési id6 és a parhuzamositas kozotti kapcsolatot értjiik.
Legegyszertibben az er6s skalazhatosag vizsgalhato, amit Amdahl térvénye ir le . Amdahl
torvénye értelmezhets arra az esetre, ha egy munkaallomason vagy szuperszamitégépen tébb
CPU magon szeretnénk futtatni egy programot. E szerint egy feladat elméleti gyorsulasa S
a hasznalt CPU magok szamétol n-t6l fiigg és ezt befolyasolja, hogy a program mekkora ré-
sze parhuzamos. A program parhuzamos hanyadat p jeloli, p = 1 esetén a program teljesen
parhuzamos és p = 0 esetén a program teljesen soros. Az Amdahl torvény tehat

1

SR E

(3.22)

Idealis esetben, amikor egy kod teljesen parhuzamos, azaz p = 1 az Amdahl torvény leegysze-
riisodik,

S(n)=n

tehat ekkor a CPU magok szamaval egyenes aranyosan valtozik a program gyorsulésa. FEz azt
jelenti, hogy egy teljesen parhuzamos program esetén, ha kétszer annyi CPU magot hasznalunk
a futéasi id6 felez6dik. Amdahl térvénye alapjan meghatarozhato egy feladat maximalis gyorsu-
lasa Shayx is, tegyiik fel, hogy végtelen sok CPU mag érhetd el, tehat n — oo, ekkor hatarérték
szamitas utan )

Shax = S(n — 00) = - (3.23)
Ez arra a tényre vilagit ra, hogy p # 1 esetén nem lehetséges egy programot minden hataron til
gyorsitani azaltal, hogy egyre t&bb eréforrast hasznalunk. Példaul, ha p = 0.9, tehéat a program
90%-a parhuzamos és 10%-a soros, teljesen mindegy, hogy hany CPU magot hasznalunk nem
fogunk Sp,.x = 10-nél nagyobb gyorsulast elérni, tehat a futasi idét mindossze tizedelni tudjuk.
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3.21. abra. Az Amdahl torvény altal el6rejelzett gyorsulas (S) 4 kiilonb6z6 p mellett.

A .21} abra azt mutatja, hogy mekkora gyorsulas érhets el kiilonbozs p és n mellett.
Megfigyelhetd, hogy p minimalis eltérése is jelentGs kiilonbséget okoz a program gyorsulasiaban,
példaul 100 CPU magon futtatva egy programot, ha p = 0.99 csak Otvenszeres gyorsuldst
érhetiink el, az idealis szazszoros helyett. Eppen ezért rendkiviil fontos, hogy p amennyire
csak lehet megkozelitse az egyet. Az ALPACA fejleszt6i bizonyos problémékon p > 0.998-at is
sikeresen elértek. Ez azt jelenti, hogy a[3.23] egyenlet szerint egy ALPACA-s szimuléaciot elég
sok CPU mag hasznalataval akar 6tszazszoroséasa is fel lehet gyorsitani.

3.3.1. Szonokémiai szimulaciok parhuzamossaga

—o— SuperMUC-NG

- Workstation

60 80 100

n

3.22. abra. A szimuléci6 futasi ideje a SUPERMUC-NG szuperszamitogépen és az otthoni
munkaalloméson.

Szonokémiai szimulaciok skilazhatosagat af3.2.7] fejezetben bemutatott problémén vizsgaltam
pa = 0.8bar mellett, minden tovabbi paramétert a [6.4] tablazat tartalmaz. A skalazhatosag
vizsgalatahoz ugyanazt a szimulédciot futtattam le tobbszor, mindossze a parhuzamosan elin-
ditott folyamatok szamat (azaz a MPI rankok szamat) valtoztattam, az ALPACA hasznalata
esetén minden folyamat egy CPU magra keriil, igy a folyamatok szama megegyezik a hasznalt
CPU magok szaméaval. Az aramlasi tér inicializalasdnak az idejét nem, csak a szimulécio fu-
tasanak az idejét mértem. A szimulaciokat lefuttattam mind az otthoni munkaédllomasomon
mind a SUPERMUC-NG szuperszamitogépen, a futési idéket a [3.22] abra mutatja. A futasi
id6t n CPU magon T,, jeloli, az abran T, 6raban lett megadva. Az &dbran szembettng lehet,
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hogy a szuperszamitogépen a futasi id6 hosszabb mint az otthoni munkaéllomason, azonban
ez abszolut nem meglepd, hiszen az otthoni munkaallomas orajele (3.8 GHz) kozel kétszerese
a szuperszamitogép orajelének (1.5 — 2 GHz). A problémat az okozza, hogy a futasi id§ alig
csOkken, mikdzben n-et 20 és 100 kozott valtoztatom.

Az Amdahl térvény segitségével kiszamolhato, hogy a program mekkora része parhuzamos,
ehhez el6szor az S gyorsulast kell kiszamolni. Az alap futasi idének az n = 1 CPU magon vett
T futasi id6t veszem, igy

T
=7

Ezutén a mért (n, S(n)) pontokra gorbeillesztéssel railleszthet az Amdahl térvény (lasd a.
egyenlet) és igy a szuperszamitogépen futtatott szimulaciok esetére meghatarozhato, hogy p =
0.876. Ebbdl szamolhato a maximalis gyorsulas 2 dimenzioés buborékszimulécidkra, ami Sy =
8.06 a mért adatok alapjan. A @ abra mutatja a mért (n, S (n)) pontokat, és az arra illesztett
gorbét, lathato, hogy az Amdahl torvény tényleg jol leirja a szimulaciok szuperszamitogépes
skalazhatosagat.

S(n)

10

™n e SuperMUC-NG

— p=0.876

0 20 40 60 80 100 120 140
n

3.23. abra. Az elért gyorsulas S a hasznalt CPU magok n fliggvényében.

Osszességében tehat megallapitottam, hogy barmennyi CPU magot hasznalok a futtatasok
soran, a futési id6 nem csokken a kiindul6 futasi idé nyolcadanal kevesebbre, ami kozel sem
idedlis. Ezt az okozhatja, hogy az id6lépés rendkiviil kicsi At = 107195 koriili, mikdzben a
szimulaci6 hossza 5-107°s, tehat Osszesen Otszéazezer iddlépés sziikséges. Ez azért okoz prob-
lémét mert a kiilonb6z6 magok az aramlési tér kiilonbozé részeit szamoljék, és az id6lépések
utan a magok kozott adatot kell cserélni és ezen memoriamiiveletek altalaban nem tokéletesen
parhuzamosak.

3.3.2. Felbontas novelése

Az er6s skalazhatosagon kiviil vizsgaltam a felbontas valtoztatasanak a hataséat a futési idére.
Ha a felbontast egyenletesen finomitanank, példaul azt megduplaznéank, akkor a futasi idé a
nyolcszorosara néne 2 dimenzioban, hiszen a cellaszdm mindkét iranyban a kétszere né, az
id6lépés pedig a cellaméret felezése miatt szintén felez6dik. Azonban az MR algoritmus csak
a sziikséges helyeken finomitja tovabb a halot, a lokalis id6lépés pedig lehetévé teszi, hogy a
kevésbé részletes tartomanyok nagyobb id6lépéssel 1épjenek, ezért a felbontés duplazasaval azt
varjuk, hogy a futési idé nem nyolcszorosara, hanem annal kedvezébben né.

A konvergencia vizsgélat soran (lasd a fejezet) a szimulaciok futési idejét is mértem.
Mint kordbban emlitésre keriilt, ugyanolyan maximum felbontast hélot tébbféle képen is létre
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lehet hozni. A abran lathato a futasi id6 a minimum cellaméret fiiggvényében, ugyanazt a
minimum cellaméretet kétféle kép is létrehoztam, a piros gorbe esetén 2 x 2 blokkbdl kiindulva
a kék gorbe esetén pedig 4 x 4 blokkbdl kiindulva. Az abran fel van tiintetve a legkisebb felbon-
tastol kiindulva, hogy milyen futési id6t varunk, hogyha a futasi idé a felbontés duplazasaval
nyolcszorozodik, négyszerezédik és haromszorozodik. Az abrarol leolvashato, hogy a felbontés
duplazasaval a futasi id6 mindossze a haromszorosara nd.

300
100F X
30F --o-- 2 x 2 block
_1of
= 5 -—®- 4 x4 block
g
&~ 1t 8 X increase
0.3F .
0.1 X 4 X increase
0.03}F 3 X increase

0.1 0.2 0.3 0.5 1 2 3 5 10 20
(min [.um]

3.24. abra. A futési id6 a minimum cellaméret a,,;, fliggvényében két kiilonb6z6 konfiguraciora.
A folytonos vonalak a harom, négy és nyolcszoros futasi id6 novekedést jelolik a felbontas
duplazasanak az esetére.

Tehat az lathato, hogy az MR algoritmus rendkiviil jol miikodik és ezzel tényleg jelentGs
mértékd szamitasi eréforras takarithatdo meg, kétdimenzios szimulaciok esetén a felbontés dup-
lazasa a futasi id6t koriilbeliil a haromszorosara noveli, ami rendkiviil kedvezé.

4. Haromdimenzids szimulaciok

A haromdimenziés szimulaciok rendkiviil szamitasigényesek, de a futasi id6 a kétdimenzios
szimulaciok alapjan elGjelezhets. A futasi ids elérejelzése rendkiviil fontos a megvalosithatoség
szempontjabol, ezért a kovetkezdkben egy durva becslést teszek a futési idére. Mar ismert, hogy
a buborékot legalabb szaz cellara kell bontani az &tméré mentén, magasabb nyomasamplitidok
esetén. Feltételezve, hogy ez haromdimenzidban is igaz, Ggy ott ez mar azzal jarna, hogy a
buborékot N, 3p = 523-10% cellara kell bontani. A legnagyobb készitett 2 dimenzios szimulacio
esetén a buborék N, op = 33908 cellat tartalmazott, ekkor a futési id6 4 magon 203 ora, tehét
Osszesen a CPU id6 Top = 812h volt két periddusra. A futasi idét leginkabb a buborék és
a fazishatar kozelében 1évg cellak szama befolyasolja, hiszen ezek a legkisebbek, ezek teszik
meg a legtobb id6lépést, tehéat a futasi id6 kozel ardnyos a buborékban 16v6 cellak szamaval.
Ha feltételezziik, hogy ez igaz 3 dimenziéban is akkor a futési id6 becsiilhets egy 3 dimenzios
szimulaciora

Ty = Top 32 _ 195041,
Nyop
Azonban az is ismert, hogy a futési id6 a nyolcadéra csokkenthetd a szuperszamitogépen, hiszen
a program nagyrészt parhuzamos, igy ha elegend6 CPU magot hasznalunk egyetlen buborék
két perivdusanak a szimulacioja 1565 oraig, azaz 65 napig tartana. Ez elfogadhatatlanul sok,
habar a CPU id6 keretbe b&ven belefér, azonban a program rendkiviil rossz skilazhatosaga
miatt nem hasznalhatok ki elég jol a szuperszamitogép képességei.
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A 3 dimenziés szimulaciok soréan érdemes elGszor a megfelel futtatasi konfiguraciot meg-
taldlni ahhoz, hogy a futasi id6 kezelhetd legyen. Ez azt jelenti, hogy lehetdség szerint egy
szimuléci6 férjen bele 48 6rdban, hogyha azt néhany sziaz CPU magon futtatom. Ezutén le-
hetséges a buborékok részletes vizsgalata. Ezen dolgozat mindossze egy kitekintést nyajt a 3
dimenzios szimuléciok lehetGségére. A 3 dimenzios szimulaciok soran végig ugyanazt a beallitéast
hasznalom, a beallitdsokat és a paramétereket a[6.6] tablazat mutatja.

4.1. Skalazhatosag

A korabbi feltételek miatt és a kezdeti tapasztalatok alapjan 3 dimenziéban elGszor csak a
buborékot és annak a kdzvetlen kornyezetét szimulalom. Tehat az Ry = 20 pm kezdeti sugari
buborékot egy A = 100 pnm oldalhosszuségu kocka kozepére teszem. Ez a beéllitds lathato
a[.I] abran. Az &dbra mutatja az iranyokat és a tengelyeket is, az = tengely nyugatrol keletre,
az y tengely délrdl északra és a z tengely lentrdl felfelé mutat.

zl\
Fent
o
Nyugat Kelet
i
Dél A

4.1. abra. A harom dimenzios aramlési tér, a buborék, a tengelyek és az iranyok megnevezései.

A peremfeltételek ugy keriiltek megvalasztasra, hogy a buborék kozelébdl kiindulé nyomas-
hullamok az dramlasi tér szélén ne verédjenek vissza, azaz az aramlési tér a lehets legkevésbé
hasson a buborékra. Allohullamok ilyen beallitas mellett nem hozhatok létre, kivéve ha idében
valtozo peremfeltételt helyezek el két szemkozti oldalon més-mas fazisban, ezt az ALPACA
azonban jelenleg nem tamogatja. A szimulaciok soran igy haladéhullamokat hasznalok és a pa
nyomasamplitidé a halad6 hullam nyoméasamplitudojat jelenti. A keleti oldalt id6ben valtozd
peremfeltételt allitottam be f gerjesztési frekvenciaval és p, nyomasamplitidoval. Az Osszes
tobbi oldalon zéré gradiens peremfeltételt alkalmazok, igy az aramlasi tér egyik oldalan sincsen
visszaverddés.

A szimulaciokat alapvetGen 2 x 2 x 2 kezdeti blokkal inicializalom, és maximum az [, = 3-
as szintig névelem az MR felbontast. Ez [y szinten 32 x 32 x 32 cellat jelent, I3 szinten pedig
256 x 256 x 256 cellat. A szimuléciok soran felhasznalhato az xy és a xz sikra vett szimmetria, és
ezzel az Osszes cella szama negyedelhets. A tablazat mutatja a kiilénb6z6 konfiguraciokat,
az els§ sorban a kiilonb6z6 maximéalisan hasznalt szintek vannak, ehhez lett meghatarozva a
minimum méret cella oldalhossza, a buborékban 1év6 cellak aranya és a buborékatmérsé mentén
lévs cellak szama. ElGzetesen megallapithato, hogy ln.x = 3 sziikséges egy elég jo minGségi
szimulaciohoz, mert ez eredményezi azt, hogy a buborék legalabb 100 cellara legyen bontva az
atmérs mentén.
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4.1. tablazat. A minimalis cellaméret a,, a buborékban 1évs cellak aranya N, /Ny és a bubo-
rékatmérd mentén 1évs cellak széma D.s.

lmax 1 2 3

Gmin 1.56 pm 0.78 pm 0.39 pm
N, /Ny, | 2186/65536 | 17 560/466 944 | 140 526/1 441 790
D ens 25 51 102

A skalazhatosag vizsgalasahoz nem sziikséges teljes periodusokat szimulélni, ezen szimula-
ciok sordn mindossze az els§ 0.1 ps-t szimuladlom. A 3 dimenzios szimuléciok skalazhatosagat
a [4.2] dbra mutatja, a mérési adatokra raillesztettem az Amdahl térvényt. Az Amdalh tor-
vény szerint a szimulacié parhuzamos része ., = 3 esetén p = 0.987, l,.x = 2 esetén pedig
p = 0.927. Ez sokkal jobb eredmény, mint amit 2 dimenziéban sikeriilt elérni, hiszen az egy id6-
lépésen beliili szamitasok szama 3 dimenzidban lényegesen nagyobb, és ezen szamitasok teljesen
elosztottak a CPU magok kozott.

100
80 F L ® lmax =3
60} L ® lmax =2
7p)
40 o p — 1
20¢ » = 0.98669
0 ' : : — 0.92701
0 50 100 150 200 p="U.

4.2. abra. A 3 dimenziés szimulaciok skalazhatosaga, két kiilonbozs beallitas mellett (kék
Imax = 2 €8 Piros lyax = 3), a szaggatott narancssarga vonal az ideélis skdlazhatosagot mutatja.

Az eredményekbdl extrapolalhatunk egy tébb periédus hosszu szimulécié futasi idejére.
Az eddigi szimuléaciok hossza 0.1 ps volt, azonban a kovetkezdkben legaldbb négy periddust,
azaz 100 ps-t szeretnék szimulédlni. Feltételezhetjiik, hogy a futasi id6 ebben az esetben az
ezerszeresére ng. A skalazhatosagi teszt alapjan azt latjuk, hogy .« = 2 esetén elég 96 CPU
mag hasznalata a kozel maximélis gyorsulds eléréséhez, [, = 3 esetén ehhez 144 CPU mag
sziikséges. A [1.2] tablazatban ezeket nevezem referencia szimulacionak, a teljes szimulacio
futasi idejének az ezerszerese. A CPU id6 meghatarozhatdé mint 7T, - n, ez azért fontos mert
szuperszamitogép id6 palyazashoz altalaban ezt a mennyiséget kell megadni.

4.2. tablazat. Extrapolacié a teljes szimulacio futasi idejére

Referencia szimulécio Teljes szimulacio, 4 peridodus
Imax | Futasi id6 (T,,) | CPU magok (n) | Futési id6 (7,,) | CPU magok (n) | CPU id6
2 0.169 h 96 169 h =~ 7 day 96 16213 h
3 0.250h 144 250 h ~ 10 day 144 36040 h
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Osszességében megallapithato a . tablazatbol, hogy l,.x = 2 esetén, 48 ora alatt le
lehet szimulalni egyetlen periddust, [,.x = 3 esetén ebbe a 48 6rés futési id6 limitbe mar nem
fér be egyetlen perivdus szimulécidja sem. Természetesen 48 oranél hosszabb szimulaciok is
futtathatok tobb darabban, tehét megoldhato, hogy lefuttatok fél periddust, majd a masodik
fél periodust az elsd félperiodus végss allapotaval inicializalom.

4.2. Kezdeti szimulacid

Ebben az alfejezetben az eddig megvaldsult harom dimenzids szimulacidkat mutatom be. A
szimulaciok soran a [6.6] tablazatban felsorolt paramétereket hasznalom. Mint a [4.2] tablazat
mutatja a 3 dimenziés szimulaciok futési ideje tobb nap, eddig két 24 éras futtatast sikeriilt
elvégezni. Az elsé futtatéasban [, = 2 mellett egy félperiodust, a masodik futtatédsban [, = 3
mellett pedig szintén egy félperiddust sikeriilt leszimulalni. A 3 dimenziés szimulacidkat Gssze
lehet hasonlitani a Keller-Miksis egyenlettel, ami egyetlen buborék oszcillaciojat irja le (lasd
Appendix ) A Keller-Miksis egyenlet egy kozonséges differencialegyenlet, aminek a nume-
rikus megoldasat a DifferentialEquations.jl csomaggal allitottam el a Julia programnyelvben
[39]. Ezen megoldés sszehasonlithato az ALPACA szimulacié eredményével.

A abra mutatja a buboréksugar idébeni valtozasat, az abran pirossal lett jelolve a
Keller-Miksis egyenletbdl szamolt megoldés, ezen megfigyelhets a buborék kezdeti oszcillacidja.
A magasabb felbontast ALPACA szimulaci6 (lyax = 3) reprodukalja a buboréksugar kezdeti
oszcillacidjat és viszonylag jol illeszkedik a Keller-Miksis egyenletbdl szamolt eredményekre. Az
alacsonyabb felbontasu szimulacié (ly.e = 2) ezt a kezdeti oszcillaciot nem adja vissza, de a
kvalitativan hasonl6 eredményt ad. A Keller-Miksis egyenlet a valosag leegyszertisitése, hiszen
az feltételezi a buborék gombi szimmetriajat, igy a szimulaciokkal valo tokéletes egyezést nem
lehet elvarni. A [4.3b] 4bran a buboréktomeg id6beni valtozasa lathato, itt is megfigyelhetd egy
jelentds disszipacio, azonban a disszipacié mértéke a felbontas névelésével csokkenthets.

" ' S
0.9

g 25 1 — Keller-Miksis = 08
= e
= — ALPACA [y = 2 0.7
20 0.6
—— ALPACA [ =3 ’
.5 " " " "
0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0.025 0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0.025
t [ms] t [ms]

(a) A buboréksugar idében valtozasa, a két ALPACA szi- (b) A buburéktomeg idébeni valtoza-
mulécié és a Keller-Miksis egyenlet szerint. sa.

4.3. dbra. 3 dimenzi6s szimulaciok eddigi eredményei

A buborék két pillanatfelvételét a[4.4] abra mutatja. A abran lathato a buborék kezdeti
allapota, ekkor a buborékban a sebesség magnitido egységesen nulla, aff.4bjabra ¢t = 0.0065 ms-
nél dbrézolja a buborékot, amikor a buboréksugar minimalis. Megfigyelhets, hogy a buborék
belsejében a sebesség magnitido kozel nulla, a felillethez kozeledve viszont ez né. A teljes

felvétel megtekinthets a melléklet . abrajan animalva is (lasd a . fejezet).
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(a) A buboré¢k kinézete ¢ = 0ms-nal, a ki- (b) A buborék kinézete ¢t = 0.0065 ms-nél,
indul6 helyzetben. amikor a buboréksugar minimaélis.

4.4. dbra. A harom dimenzios buborék kinézete két idépillanatban

Osszességében lattuk, hogy 3 dimenziéban is lehetséges buborékokat szimulalni az ALPACA-
val, azonban ez rendkiviil szaimitasigényes, az eddigi szimulaciokbol komolyabb konkluziot még
nem lehet levonni. Ezen révid szimulaciok is majdnem 2400 CPU-6ra szuperszamitogép idét
igényeltek.

5. Osszefoglalas

A dolgozatban bemutatésra keriilt az ALPACA aramlasmegold6 és az abban hasznalt mod-
szerek, példaul a level-set és a multiresolution. Az ALPACA megoldot sikeresen hasznaltam
allohullamok létrehozéséara, az analitikusan levezetett eredményeket sikeriilt reprodukélni és két
dimenziés buborékokat is sikeriilt szimulélni.

5.1. Kétdimenziés eredmények

A kétdimenzios tesztek soran elGszor a konvergenciat vizsgaltam a [3.2.5 fejezetben. Meg-
allapitottam, hogy a numerikus megoldés hibaja legalabb méasodrendben csokken a minimalis
cellaméret csokkentésével. A megoldoban végig harmadrendii algoritmust hasznaltam az idébe-
ni integralasra, igy a konvergenciarend nem teljesen ideélis. A minimaélis cellaméret felezésével
a mérések alapjan a futéasi id6 haromszorozodik ami jonak tekinthets. A cella oldalhossz csok-
kentésével négyszerannyi cella sziikséges egyenletes finomités esetén, és az idGlépés nagysagat
a stabilitds miatt szintén felezni kell, ez Gsszességében nyolcsszorozné a futasi idét, azonban a
multiresolution lehet&vé teszi a halé nagymeértéki adaptalasat a kritikus helyeken, igy a finomi-
tés soran a cellaszam koriilbeliil masfélszeresére ng, a futasi id6 ezzel egyiitt a haromszorosara
novekszik. A megfelel§ felbontéas rendkiviil fontosnak bizonyult, hiszen kicsi felbontas esetén a
buboréktomeg nagyon gyorsan disszipalédott, azonban ennek mértéke a felbontas névelésével
jelentGsen csokkent.

Ezutan vizsgaltam magasabb nyomésamplitudokat a fejezetben, amely sordn meg-
allapitottam, hogy nagyobb nyoméasamplitudok esetén a buborékot minimum 100 cellara kell
bontani az atmérdje mentén. Ez a felbontas elegends ahhoz, hogy révidebb szimulaciok soran

44



a buboréktomeg tobb mint 90%-a megmaradjon, azonban hosszabb szimulaciok soran a felbon-
tast ennél is tovabb kell névelni. Fontos, hogy a minimum 100 cellanak a buborékosszeomlas
utan is teljesiilnie kell, tehat ha a buboréksugar a kezdeti sugar felére csokken egy Osszeomlés
soran, akkor nem elég az, hogy a buborék kezdetben 100 cellaval van felbontva az &tmér6 men-
tén. Ebben az esetben a buborékot kezdetben legalabb 200 cellaval kell felbontani. Magasabb
nyoméasamplitidok hasznéalata esetén is konvergensnek bizonyult a szimulécio, itt is legalabb
mésodrendd konvergenciat tapasztaltam a tomegdisszipaciora. Tehat az ALPACA-val sike-
resen lefedhetd a lényeges nyoméasamplitido tartoméany (ps = 1bar...2bar) azonban ehhez
rendkiviil nagy buborékfelbontas sziikséges.

Kovetkezonek a fejezetben a frekvencia valtoztatasat vizsgaltam. A hosszitavi cél
szempontjabol fontos, hogy probléma nélkiil lehetett hasznalni az ALPACA-t az f = 20kHz
...200kHz frekvenciatartoményban. A frekvencia novelése nem noveli lényegesen a sziikséges
id6lépések szamat és a futasi id6t. A szimuléciok soran sikeriilt reprodukalni azt a valésagban is
létezd jelenséget, hogy a buborékosszeomlast egy kisebb amplitudéji és nagyobb frekvenciaju
buborékoszcillacio koveti, a szimulaciok soran az is latszott, hogy ezen oszcillaciok soran all
helyre a buborék géombszimmetridja.

Vizsgaltam a buborék hatasat az allohullamra, az latszott, hogy magasabb nyomasampli-
tudok mellett a létrejovs akusztikus kavitacio egy nyomashullamot indit el az aramlési térben.
A nyomaéashullam amplitidéja annal nagyobb, minél nagyobb a buborékosszeomlas. A nyomas-
hullam az aramlasi téren hangsebességgel halad végig, és csak a keleti falon verédik vissza.
Azonban konnyen megoldhato, hogy a visszaver6dés ne befolyasolja a buborékot, ehhez az
aramlési tartomény hosszat kell valtoztatni, és a buborékot a lehetd legtavolabb helyezni a
faltol. Ha példaul 10 periddust szeretnénk visszaver6dés mentesen szimulalni, akkor elég egy 6
hullamhossz hosszu aramlasi tér. Ekkor a buborékot a tavadohoz legkozelebb esé duzzadopont-
ba helyezve, az a faltol 5.5 hullimhossznyira lesz. Tehat az els6 visszaver&dés csak 11 periodus
mulva ér vissza a buborékhoz. Szerencsére ez a futasi id6t sem befolyasolja lényegesen, hi-
szen a buboréktol tavol nagyméretii cellakat hasznal az ALPACA, amik pedig sokkal nagyobb
idélépéssel 1épnek.

Végiil megallapitottam az Amdahl torvény segitésével, hogy kétdimenzios szimuléciok esetén
a programnak mindossze a 87.6%-a parhuzamos, tehat maximum nyolcszoros gyorsulast lehet
elérni szuperszamitogépek hasznéalataval, ami nem szamit tal jonak.

Természetesen kétdimenziés buborékok a valésagban ilyen formaban nem léteznek, igy az
itt megfigyelt jelenségek bar kvalitativ visszaadjik a hidromdimenzios valésagban megfigyelt
jelenségeket, kvantitativ eltérések azonban addédnak. Példaul a feliileti fesziiltség hatésa ha-
romdimenzidoban lényegesen nagyobb, igy a kétdimenzids szimulaciokat nem lehet kozvetlen
Osszehasonlitasra hasznalni.

5.2. Haromdimenzioés probaszimulacio

A kétdimenzios szimulaciok utan bemutattam a haromdimenzios szimuldcidkat, azonban azok
mar rendkiviil szamitasigényesek. Igy el6szor egy olyan konfiguraciot kellett keresni ami egy
szuperszamitogépen belathato idén beliil lefut. Ilyen beallitast az aramlasi tartoméany lényeges
lecsokkentésével és a szimmetriak kihasznaldsaval sikeriilt elérni. A 3 dimenziés szimulaciok
mar jobban skalazodnak, itt a mérések szerint a program 98.7%-a parhuzamos, igy szuper-
szamitogépen akar hetvenotszoros gyorsulast is el lehet érni, tehat itt mar van értelme a szu-
perszamitogépek hasznalatanak. A dolgozatban bemutattam egyetlen kezdetleges szimulacié
eredményeit is, ahol bar a témeg viszonylag gyorsan disszipalodik, de a szimulacié megmutatta,
hogy hdromdimenzicban is lehet akusztikusan gerjesztett buborékokat numerikusan szimuldlni az
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ALPACA haszndlatdval.

Rovid tava terv nagyobb felbontast és hosszabb idGtartamu szimulaciok futtatasa és az
eredmények Osszevetése kisérletekkel és matematikai modellekkel (példaul komolyabb 6sszeha-
sonlitas a Keller-Miksis egyenlettel). A szimmetridk kihasznalasa a kezdeti szimulaciok esetén
elfogadhato, azonban cél annak a meghatarozasa, hogy mi torténik ha a gémbszimmetria meg-
szlinik, tehat a szimmetriat ekkor mar nem lehet felhasznalni. Az ALPACA fejleszt&ivel kozosen
dolgozva szeretnénk elérni a 3 dimenzios buborékszimulaciokra a 99.5% parhuzamos részt, ami
esetén a szimulaciok futési idejét a szuperszamitogép hasznélata mar tobb mint két nagysag-
renddel csokkentené. Jovébeni terv pélyazat beadasa 20 milli6 CPU oéra szuperszamitogép
id6re, ami mar elegendé hosszabb és nagyobb felbontésti hdromdimenziés buborékszimulaciok
készitéséhez is és tobb paraméterkombinacié kiprobalasahoz. Nagyméretd paramétertanulmé-
nyokat igy sem lehet még késziteni, elére lathatéan a 20 millié6 6ra is mindossze néhany széz
szimulécio lefuttatasara elegendd.

A dolgozatban tobb kérdés is megvalaszolatlanul maradt, példaul, hogy a buborékdssze-
omlast kovets gombszimmetria elvesztése tényleg az Gsszeomlast kdvetd oszcillaciok soran all-e
helyre, ez az allitas haromdimenzios szimulacioval mar igazalhatd. Harom dimenzios szimulacio
sziikséges ahhoz is, hogy buborékok szétesését lehessen szimulalni, azonban az tovabbra sem
nyilvanval6, hogy ehhez milyen kortilmények és paraméterek kellenek.
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6. Appendix

6.1. VAltozo felbontasu analizis waveletekkel

Valtozo felbontast analizissel minden fiiggvény felirhato végtelen sok egyre finomabb felbontasu
wavelet sorosszegeként. Egy fiiggvény u(x) felbonthato tehat waveletekkel mint

uw) = 33wy (a) (61)

meZ keZ

ahol di,’" a részlet és \I/Z” (x) pedig egy wavelet, amit példaul a kovetkezd modon lehet képezni
[39]
Tl (1) = 270/ 2@ (2Mm g — k) (6.2)

ahol ¥(z) az anyawavelet. A dﬁfm részlet pedig a kovetkez6 moédon hatarozhatdé meg
dim = /u(m)\lli’"(x)dx (6.3)
R

Az adaptiv MR algoritmus lényege, hogy azokon a helyeken ahol a részlet dﬁg" elenyész6, azaz
kisebb mint a meghatarozott kiiszobérték, ott a tagokat teljesen elhanyagolhatjuk, ami igy u(z)
fiiggvény valtozo felbontést reprezentacidjat eredményezi.

6.2. Keller-Miksis egyenlet

A Keller-Miksis egyenlet egyetlen buborék akusztikus térbeni oszcillaciojat leird kdzonséges
differencidlegyenlet. A Keller-Miksis egyenlet alakja

(1—5> RR+<1—£> Spe <1+E+Ei> w, (6.4)

CrL 3¢, | 2 c, cpdt oL

ahol R(t) a buboréksugér, c;, a hangsebesség és p;, a folyadék strtisége. A végtelenben értel-
mezett nyomas tartalmazza a gerjesztést is |13,

Poo(t) = 1+ Paysin(wit) + Pao sin(wot + 0). (6.5)

A numerikus megoldashoz azonban az egyenlet dimenzidtlan alakjat hasznaltam. A dimenzi-
Otlan alak és annak a levezetése megtalalhato a szakirodalomban [4].

6.3. Beallitasok és paraméterek

Ezen alfejezet a szimulaciok soran hasznalt paramétereket mutatja tablazatos forméban.
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6.1. tablazat. A referencia beallitashoz hasznalt algoritmusok és paraméterek, ezen beallitasokat
hasznaltam minden 2 dimenzios szimulécié soran.

Leiras Hasznalt beallitas
Riemann-megoldé Roe Riemann-megoldéja
Fluxus felosztasi séma Roe sémaja
Hatéarfeliileti Riemann-megoldo Linearizalt megoldo
Id6beni integralas Harmadrendd TVD-Runge-Kutta
level-set tjrainicializacid Weno
level-set advector Reconstruction Stencil
Cellak szama egy blokkban (IC) 16
Navier-Stokes egyenlet advekcio tag aktiv
Navier-Stokes egyenlet gravitacio tag nem aktiv
Navier-Stokes egyenlet viszkozitas tag aktiv
Navier-Stokes egyenlet hévezetés tag nem aktiv
Navier-Stokes egyenlet feliileti fesziiltség tag aktiv
Dimenziok szama 2
6.2. tablazat. A alfejezetben az allohullamok szimulaciojadhoz hasznalt paraméterckek és
beéllitasok Osszefoglalasa
Paraméter Erték
Gerjesztési frekvencia f=20kHz
Hullamhossz A = 81.25 mm
Nyomasamplitudo pa = 0.1bar
Aramlasi tér 81.25 mm x 40.62 mm
Blokkok szama 2x1
Szintek szama lpax = 4
Felbontés a 0. szinten 32 x 16 cella
Felbontas a max szinten 512 x 256 cella
MR algoritmus referenciak | l,of = 4, .o = 0.01

6.3. tablazat. A [3.2.5] alfejezetben a konvergenciavizsgalathoz hasznalt paraméterek és bealli-
tasok Osszefoglalasa.

Paraméter Erték

Kezdeti buboréksugar Ry =20 pm
Kezdeti buboréknyomés | pp = 1-10° Pa
Kezdeti buborékstrtiség | po = 1.002kg/m3
Gerjesztési frekvencia f=20kHz
Hullamhossz A =81.25mm
Nyomasamplitudo pa = 0.1bar

Aramlasi tér
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6.4. tablazat. A [3.2.7] alfejezetben a nyomasamplitiidé valtoztatas soran hasznalt paraméterek
és beallitasok Osszefoglalasa.

Paraméter Erték

Kezdeti buboréksugar Ry =201m
Kezdeti buboréknyomas po=1-10°Pa
Kezdeti buborékstirtiség po = 1.002kg/m?

Gerjesztési frekvencia f=40kHz
Hullamhossz A = 40.62mm
Nyomasamplitudo pa = 0.05bar — 1.6 bar
Aramlasi tér 40.62mm x 20.31 mm
Szimmetria kihasznalva

Blokkok 2x1

Szintek szama lpax = 11

Felbontéas a 0. szinten 32 x 16

Felbontas a max szinten 65536 x 32768

MR algoritmus referencidk | lof = 11, g, = 0.01
Minimum cellaméret 0.62 pm
Buborék/6sszes cellaszam | 1634/25088

6.5. tablazat. A [3.2.8] alfejezetben a frekvencia véltoztatds soran hasznalt paraméterek és
beallitasok Osszefoglalasa.

Paraméter Ertéek

Kezdeti buboréksugar Ry = 201m
Kezdeti buboréknyomés po = 1-10°Pa
Kezdeti buborékstirtiség po = 1.002kg/m?
Gerjesztési frekvencia f=20kHz — 160 kHz
Nyomésamplitudé pa = 0.8 bar
Szimmetria kihasznalva
Blokkok 2x1

MR algoritmus referencia erer = 0.01
Minimum cellaméret Gmin = 0.31 pm
Buborék/6sszes cellaszam, N, /Ny, | 7093 /42752

6.6. tablazat. A haromdimenziés buborékszimulacié soran hasznalt paraméterek és beallitasok.

Paraméter Erték

Kezdeti buboréksugar Ry =20 pm
Kezdeti buboréknyomas | py = 1 - 10° Pa
Kezdeti buborékstiriiség | po = 1.002kg/m?
Gerjesztési frekvencia f=40kHz

Hullamhossz A =40.62 mm
Nyomasamplitudo pa = 0.8 bar

Aramlasi tér 100 pm x 100 pm x 100 pm
Szimmetria kihasznélva
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6.4. Mellékletek

A mellékletek az abrara kattintassal lejatszhatok szamitogépen az Adobe Acrobat pdf megte-
kintével. A mellékletek elérhetSk a dolgozathoz csatolt zip fajlban is.

t = 0.00 ms

T g T

1.10F .

T - i - T

1.O5 ¢ ]

2 100 f=~

0.95} ]

0.90} -

0.00 0.02 0.04 0.06 0.08
x [m|

6.1. abra. Els6 melléklet. Allohullamok kialakulasa.

6.2. abra. Maésodik melléklet. Buborékoszcillaciéo p4 = 0.8 bar amplitadén és f = 20kHz
frekvencian.
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6.3. abra. Harmadik melléklet. A buborék hatasa az aramlési térre py = 0.8 bar amplitudon.

6.4. abra. Negyedik melléklet. Buborékoszcillacié py = 0.8 bar amplitudén és f = 20kHz
frekvencian.

6.5. abra. Otodik melléklet. Buborékoszcillacio ps = 0.8 bar amplitudén 3 dimenziéban.
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