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Einleitung

Aufgrund der zunehmenden Bedeutung von Nanopar-
tikeln für technische Anwendungen ist es notwendig,
diese in deutlich größeren Mengen als bisher herstel-
len zu können. In diesem Zusammenhang könnte der
Verwendung von Ultraschall in Fällungsreaktoren eine
große Bedeutung zukommen, da diese eine gezielte Pro-
zessführung bei hohen Produktionsraten von Nanoparti-
keln ermöglichen. Ziel ist es, das Strömungs- und Schall-
feld im Reaktor mit numerischen Verfahren zu optimie-
ren, damit die verschiedenen Stoffströme der Edukte im
richtigen Verhältnis im Bereich hoher Ultraschallleistung
vermischt werden, um die gewünschten Umsatzraten zu
erzielen. Die Modellierung von sonochemischen Reakto-
ren erfordert insbesondere die Modellierung der Kavita-
tion durch akustische Felder. Die Formulierung eines um-
fassenden Modells, bei dem beispielsweise der Umsatz ei-
nes Reaktors bei gegebenen Reaktionen zuverlässig vor-
hergesagt wird, ist derzeit allerdings noch nicht möglich.
Gründe hierfür sind z.B. die Nichtlinearität der Kavi-
tation und offene Fragen bei der Modellierung des Ein-
flusses der Strömung auf den Transport von Kavita-
tionsblasen. Zunächst wurde daher eine Studie durch-
geführt, bei der das Schallfeld im Inneren eines Reaktors
näherungsweise durch Lösung der linearen Wellenglei-
chung im Frequenzbereich mittels der Finiten-Elemente
Methode numerisch simuliert wird. Durch die in diesem
Verfahren notwendige Gebietsdiskretisierung lässt sich
problemlos die Inhomogenität der Flüssigkeit modellie-
ren, die Berücksichtigung von Dämpfungseffekten auf-
grund der Kavitation ist durch die Implementierung einer
komplexen Wellenzahl möglich.

Problemstellung

Bei der Herstellung von Nanopartikeln im sonochemi-
scher Reaktor wird die Mikro- und Makrodurchmischung
der Edukte durch akustische Kavitation im Fluid er-
zeugt. Kavitationsblassen entstehen etwa bei Schall-
drücken größer als 105...106Pa. Das Ultraschallfeld wird
dabei durch eine Sonotrode angeregt (s. Abb. 1).

Als problematisch stellt sich dabei dar, dass es durch das
Entstehen einer randnahen Kaviationszone zur Abrasion
von Material kommt und damit die Verunreinigung des
Produktes und der Verschleiß der Apparatur einhergeht.
Ziel ist es daher, mittels numerischer Simulation diese
Kavitationszone zunächst zu lokalisieren, um Schlussfol-
gerungen für die gezielte Optimierung des Schallfeldes zu
liefern.

Abbildung 1: Laborreaktor und Sonotrode

Modellbildung

Die Beschreibung des Schallfeldes erfolgt hier zunächst
näherungsweise durch die lineare Wellengleichung:

∆p̃(x, t) − 1
c2

· d
2p̃(x, t)
dt2

= 0 (1)

Darin werden mit p der Schalldruck mit mit c die Schall-
ausbreitungsgeschwindigkeit bezeichnet. Diese Größe ist
bei der Annahme einer verlustfreien Schallausbreitung
reell. Bei der Beschreibung der Schallausbreitung in ei-
nem viskosen Medium unter Berücksichtigung der Verlu-
ste wird die Schallausbreitungsgeschwindigkeit komplex.

Die Wellengleichung lässt sich für den eingeschwungenen
Zustand in die Helmholtzgleichung überführen und es er-
gibt sich als Darstellung im Frequenzbereich:

∆p̃(x) + k2 · p̃(x) = 0 (2)

Hier wird mit der Wellenzahl k das Verhältnis von Schal-
lausbreitungsgeschwindigkeit c und Frequenz ω bezeich-
net.

Die Helmholtzgleichung lässt sich z.B. mittels der Me-
thode der gewichteten Residuen in ihre schwache Form
überführen, so dass sich nach Durchführung des Diskre-
tisierung die Finite Elemente Gleichungen ergeben, die
hier in Matrizenform dargestellt sind.

K · p =
(

1
ρω2

K1 −
1
ρc2

K2

)
p = u (3)

K1 und K2 sind darin die Kompressibiltäts- und Massen-
matrix und p der Vektor der unbekannten Schalldrücke
an den Knoten der Finiten Elemente.
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Kavitation

Im sonochemischen Laborreaktor wird ein kavitierendes
Ultraschallfeld angeregt, so dass das Schallausbreitungs-
medium nicht länger homogen bleibt: Es entsteht ein
2-Phasen-Gemisch aus Kavitationsblasen und Wasser,
das mit veränderten Materialparametern zu beschreiben
ist. Insbesondere erhöht sich die Viskosität des Fluids
und das kavitierende Medium weist eine größere Mate-
rialdämpfung auf. Dieser Tatsache wird hier durch die
Verwendung des Ansatzes nach Commander und Prospe-
retti Rechnung getragen. Dabei wird eine Homogenisie-
rung vorgenommen und ein effektives Medium beschrie-
ben. Dessen komplexe Wellenzahl ergibt sich nach [1] zu

k2
mix = k2 +4πω2

∫ ∞
0

an(a)
ω2

0 − ω2 + i(bv + bt + ba)
da. (4)

Die komplexe Wellenzahl kmix ergibt sich als Summe
aus der Wellenzahl des blasenfreien Mediums und einem
Summanden, der den Einfluss der Blasen berücksichigt.
Da Commander und Prosperetti von einem effektiven
Medium ausgehen, finden sich in der Rechnung Parame-
ter wieder, die den Charakter der gesamten Mischung
wiedergeben. Um etwa den thermodynamischen Zustand
zu beschreiben, wird auf gemittelte Werte zurückgegrif-
fen, welche in Bezug auf Dichte, Temperatur und stati-
schen Druck den Werten des flüssigen Mediums entspre-
chen. Der zweite Summand hat einen komplexen Aufbau.
Es handelt sich um ein Integral über die auftretenden
Gleichgewichtsradien der sich ausbildenen Kavitations-
blasen. Nach guter Übereinstimmung mit Messergebnis-
sen wurden in vorangegangen Arbeiten [2, 1, 3] mit ei-
ner modifizierten Gaussverteilung n(a) für die Gleichge-
wichtsradien gearbeitet. Der Zähler gibt die Anzahl der
Kavitationsblasen pro Volumeneinheit n(a)da für einen
Ausschnitt aus dem Radienspektrum da wieder. Im Nen-
ner der zu integrierenden Funktion stehen die Blasenre-
sonanzfrequenz, die angeregte Frequenz und ein Term für
die Dämpfung. Der Term der Dämpfung lässt sich Antei-
le für die viskose, thermische und akustische Dämpfung
zerlegen.

Ergebnisse

In Abbildung 2 sind die Schalldruckverteilungen im La-
borreaktor für ein Anwendungsbeispiel dargestellt. Als
Impedanz an der Teflonoberfläche des Reaktors wird
1.47 · 106 Ns

m3 angesetzt, die Dichte des Wassers im Re-
aktor beträgt 103 kg

m3 , die Schallausbreitungsgeschwindig-
keit c = 1470m

s . Die Finite-Elemente-Berechnungen zei-
gen bei der bisherigen Betriebsfrequenz von 20 kHz (vgl.
Abb. 2(a)) eine Zone maximalen Schalldrucks - damit
eine Kavitationszone - unmittelbar vor der Sonotrode.
Dies führt dort zu Abrasion von Material, die Sonotro-
de verschleisst und das Produkt wird verschmutzt. Einen
ersten Schritt zur Optimierung des Reaktorbetriebs zei-
gen die Ergebnisse nach Abb. 2(b) auf. Bei einer 10-fach
höheren Betriebsfrequenz gelingt es, die Zonen maxima-
len Schalldrucks und damit die Kavitationszonen sowohl
von der Sonotrode als auch von den Reaktorwänden ent-
fernt zu halten. Das Simulationsverfahren ermöglicht nun

(a) 20 kHz

(b) 200 kHz

Abbildung 2: Schalldruckverteilung im Reaktor

Studien zu unterschiedlichen konstruktiven Varianten. So
kann z.B. sowohl die Geometrie des Reaktors als auch die
Anzahl bzw. Leistung der Quellen variert werden. In wei-
teren Schritten ist anschließend das Modell zu verfeinern,
um noch genauere Aussagen über das tatsächliche Ver-
halten machen zu können. Es werden dabei insbesondere
die Modellierung der nichtlinearen Wellenausbreitung im
kavitierenden Fluid sowie die Berücksichtigung der Wech-
selwirkung zwischen Strömung und Schallausbreitung im
Vordergrund stehen.
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