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Einleitung

Durch Fokussierung eines kurzen Laserpulses in einer
Fliissigkeit kann durch optischen Durchbruch eine ein-
zelne Blase zu exakt bestimmter Zeit an einem de-
finierten Ort erzeugt werden. Diese Methode wurde
ausfithrlich zur Untersuchung der Blasendynamik un-
ter verschiedenen Bedingungen genutzt. In diesem Bei-
trag werden die gekoppelte hydrodynamische und che-
mische Entwicklung einer laserinduzierten Blase in Was-
ser untersucht. Dies geschieht mittels Molekulardynamik-
simulation des Blaseninneren und Kontinuumssimulati-
on des Blasendufleren. Es werden sowohl nicht angereg-
te als auch beschallte Medien betrachtet. Die rdumliche
und zeitliche Entwicklung von Temperatur und Spezies-
Konzentrationen in der kollabierenden Blase werden dar-
gestellt.

Modellierung der Blase

Ziel ist, eine durch einen Femtosekunden-Laserpuls er-
zeugte Blase in Wasser unter verschiedenen Bedingun-
gen zu modellieren und Aussagen iiber die thermody-
namische und chemische Entwicklung des Blaseninneren
zu erhalten. Experimentelle Grundlage bilden die in [1]
beschriebenen Versuche an akustisch angeregten Laser-
blasen. Der hierbei verwendete Laser hatte eine Energie
von 0.22 pJ bei einer Pulsldnge von 130 fs.

Bei einem optischen Durchbruch wird in einem sehr
begrenzten Gebiet kurzzeitig durch Ionisationsprozesse
ein Plasma erzeugt. Die Elektronenenergie des Plasmas
wird schnell an das Medium abgegeben, woraus ein star-
ker Temperatur- und Druckanstieg resultiert. Der hohe
Druck bewirkt die Ausbildung einer Kavitationsblase.
Die Simulation einer Laserblase muss versuchen, die ex-
tremen Bedingungen des Durchbruchs in ihren Anfangs-
bedingungen zu beschreiben.

In dieser Arbeit wurde ein fiir die Simulation von Einzel-
sonolumineszenzblasen entwickeltes Molekulardynamik-
system [2] modifiziert. Das Modell beschreibt das In-
nere einer Blase orts- und zeitaufgelost. Die Bewegung
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Abbildung 1: Entwicklung der Temperatur (in [K]) und des
Blasenrandes direkt nach dem Laserpuls
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des Blasenrandes wird durch die erweiterte Rayleigh-
Plesset-Gleichung bestimmt. Verdampfung und Kon-
densation von Wasserdampf sowie dessen Dissoziation
sind beriicksichtigt. Die Reaktionen der Dissoziations-
produkte werden durch ein chemisches Modell beschrie-
ben. Wirmeaustausch zwischen dem Inneren und dem
kontinuumsmechanisch dargestellten Medium erfolgt bei
Wandkollisionen der Teilchen. Die Entstehung des Plas-
mas kann durch das Modell nicht erfasst werden, da ei-
ne molekuardynamische Simulation der Elektronen zu
aufwindig wére. Die Simulation startet zu dem Moment,
an dem das Elektronengas seine Energie an das Medium
abgegeben hat.

Es wurden folgende Annahmen zum Zustand der Blase
zu diesem Zeitpunkt gemacht:

e Die Blase besteht aus Wasserdampf mit eine Dichte
von 350 kg/m?® und einer Temperatur von 3000 K.
Da die Blase zu diesem Zeitpunkt bereits zu einem
gewissen Teil expandiert sein muss, wird nicht von
der Wasserdichte ausgegangen.

Ein Drittel des Wasserdampfes wurde von der La-
serenergie dissoziiert und liegt als freie O- und H-
Atome vor.

Die Anfangsgrofie der Blase wurde auf 1,4 pm festge-
setzt. Dieser Wert wurde empirisch aus experimen-
tellen Daten gewonnen.

Die Blase wird als sphérisch angenommen. Eine
eventuelle Elliptizitdt wird vernachlassigt.

Durch die explosionsartige Ausdehnung des Mediums
wird eine Stofiwelle ausgesandt, welche das Wachstum
der Blase hemmt. Da diese nicht durch das Rayleigh-
Plesset-Modell erfasst wird, wird der Stofidruck durch
einen Gegendruck von 1 kbar simuliert, der wiahrend der
ersten 10 ns der Simulation wirkt.

Abbildung 2: Anzahl simulierter Teilchen von H(—),
Ha(—), O(=), O2(—), OH(- -), HO2(- -) und H20:(- -)
withrend der heiflen Anfangsphase
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Ergebnisse

In Abb. 1 ist die Entwicklung der Temperatur in der Bla-
se unmittelbar nach dem Laserpuls dargestellt. Es ist ei-
ne sehr schnelle Freisetzung der in der Dissoziation des
Wassers deponierten Energie zu beobachten: Die freien
O- und H-Atome setzen durch endotherme Reaktionen
viel Energie frei, die zu einem Anstieg der Temperatur
von 3.000 K auf ca. 18.000 K in der gesamten Blase fiihrt.
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Abbildung 3: Radiusverlauf fiir eine nicht angeregte Blase
ohne(- -) und mit Kondensation(—) der entstandenen Spezies

Wie in Abb. 2 zu sehen, enstehen hauptsichlich Oy und
H,, aber auch andere stabile Spezies wie HOo und H2O5.
OH wird anfinglich in relevantem Mafle gebildet, rea-
giert aber schnell weiter, so dass es nach ca. 3 ps kaum
noch in der Blase vorhanden ist. Zu diesem Zeitpunkt
erreicht die Blase ein chemisches Gleichgewicht. Die Ent-
wicklung der Blase nach dem Laserpuls hiangt stark von
dem Zustand des Mediums ab. Benutzt man nicht ange-
regtes Wasser, ergibt sich ein Radiusverlauf wie in Abb.
3 gezeigt: Die Blase schwingt durch die Laserenergie bis
ca. 16,5 pm auf und oszilliert dann um einen Ruheradius
von ca. 8 pum. Geht man zusitzlich von einer geringen
Losung auch der chemischen Produkte aus, schrumpft
die Blase schnell und verschwindet schliellich. Die Zen-
trumstemperaturen im ersten Kollaps (maximal 600 K)
reichen nicht aus, um chemische Reaktionen auszulsen.
Wird das Wasser akustisch angeregt, zeigt sich ein an-
deres Verhalten der Blase - abhéngig vom Zeitpunkt des
Laserpulses relativ zur Phase des Schallfeldes (¢g). Abb.
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Abbildung 4: R(t) fiir g5 = 192", experim. und simuliert.

4 und 5 zeigen die Entwicklung des Blasenradius fiir ¢g
= 192° sowie ¢g = 331, jeweils im Vergleich zu Er-
gebnissen aus [1]. Die Amplitude des Schallfeldes betrug
1,59 bar, die Frequenz 44,0 kHz. Im ersten Fall ist zu er-
kennen, dass das Schallfeld das Wachstum der Blase un-
terstiitzt, so dass diese nach ca. 12 us einen maximalen
Radius von 62,4 pm erreicht. Dagegen wird die Blase im
zweiten Fall zun#chst komprimiert und fingt erst nach
ca. 12 ps an wieder aufzuschwingen. Durch die fehlende
Pulsenergie erreicht sie nur noch einen Maximalradius

130

r E

=2

- e

®
13 —

—. 60} 5
E 40} 12 8
= 20} 1=
o O 0 <
i i i i i i _10_

0 5 10 15 20 25 30
tlus]

Abbildung 5: R(t) fiir ¢5 = 3310, experim. und simuliert.

von 53,8 pm. Im Experiment sieht man Maximalradien
von 58, respektive 49 pm.

In Abb. 6 ist die Zentrumstemperatur fiir beide Fille
im Hauptkollaps dargestellt. Der groflere Maximalradius
fithrt im Falle von ¢g = 192° zu hoheren Temperatu-
ren (bis 18.000 K). In beiden Féllen treten chemische
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Abbildung 6: Zentrumstemperatur im Hauptkollaps fiir ¢s
=192° (—) und ¢s = 331° (—). t=0 bezeichnet den Zeitpunkt
des minimalen Blasenradius

Reaktionen auf, da durch die hohen Temperaturen der
noch vorhandene Wasserdampf teilweise dissoziiert wird.
In Abb. 7 ist die chemische Entwicklung fiir ¢g = 192
dargestellt. Die reaktiven Spezies O, H, OH und HO,
werden in nennenswerter Anzahl gebildet und schnell
wieder umgesetzt. Im Falle von ¢g = 331° ergibt sich
ein #hnliches Bild, die Ausbeute fillt durch die niedrige-
ren Temperaturen aber insgesamt geringer aus.
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Abbildung 7: Anzahl simulierter Teilchen von H(—),
Hs(—), O(—), O2(—), OH(- -), HO:(- -) und H2Ox(- -)
wahrend des Hauptkollapses fiir ¢5 = 192
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