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Abstract

Aggregation processes in shear flow are studied by Monte Carlo simulation. First a cluster-
cluster aggregation model is applied to study the geometric properties of the clusters formed in the
flow. It was found that due to the inhomogenious velocity field induced rotation of the clusters the
cluster growth process is isotropic under a critical length. Above this critical length the growth
becomes anisotropic, and long narrow clusters are formed. In a second model we studied the cluster
growth process by simple aggregation on the wall of the shear flowing solution. The results showed
that the ratio between the diffusion and the convective velocity has a high influence on the geometry
of the forming aggregates.

1. Bevezetés

Napjainkban a csévezetékekben torténd folyadéktranszport a miszaki élet szinte
minden teriiletén alapvetd fontossagii. Ezzel elvdlaszthatatlanul Osszefiigg az a probléma,
hogy az draml6 folyadék dltaldban olyan nemkivanatos szennyez$ anyagokat is szallit,
amelyek molekuldi illetve szemcséi egymassal valamilyen szintli kémiai vagy fizikai jellegli
kotést 1étesitenek és aggregicios kivalasokat hoznak 1étre a folyadék belsejében és a csé falan.
Ezek az aggregdlodd elemek rendkiviil sokfélék lehetnek a méretiik, alakjuk és az daltaluk
Iétesitett kotés mindsége szerint. Emellett maga a szallitd folyadék fizikai paraméterei is
valtozatosak, a jelen problémdnal a leglényegesebb a stlir(iség és a viszkozitds. Ennek a
sokszinliségnek koszonhetéen a probléma elméleti jellegli tanulmédnyozdsa szertedgazd, a
kiilonféle esetek mas és mads jellegli modellt igényelnek. Ezek a modellek csoportokra
oszthatdk példaul aszerint, hogy az aramlds lamindris vagy turbulens; az aggregalddd elemek
diffizidja jelent8s-e az aramldsi sebességhez viszonyitva; tovabbd, hogy a létrejott
aggregatum merev klaszternek tekinthet§-e, vagy kotésszogei szabadon valtozhatnak.

A sokféle elméleti modell azonban egy 1ényeges szempontbdl azonos képet mutat: a
felmeriil6 matematikai problémadk illetve egyenletek megolddsa nem lehetséges szamitogép
alkalmazdsa nélkil. Az ilyen jellegli rendszerek tanulmanyozasara az egyik leghatékonyabb
modszer az ugynevezett Monte-Carlo szimuldcié [1][2], amelynek sordn a szamitdgép
mukodteti a felépitett modellt tigy, hogy egy vagy tobb ponton egy véletlen valdszintiségi
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valtozé van beépitve a rendszerbe, és ez poétolja a valdsagban felléps kiszamithatatlan,
kaotikus elemeket.

Ez a munka néhany olyan modellt mutat be, amelyek bizonyos specidlis esetekben
irjak le a fent vazolt aggregacios problémakat.

2. Klaszter-klaszter aggregaicio viszkézus aramlasi térben

Az itt bemutatott modellben az aramlé folyadék sebességtere olyan, hogy a rendszer
sz¢1ét8l befelé haladva a parhozamos folyadékrétegekben a sebesség rétegrSl rétegre
linedrisan nd. Kis méretskaldn ilyennek tekinthet6 az dramldsi tér egy csében torténd
lamindris viszkézos aramlasban [3].

Ebben a modellben az aggregdlédd molekuldk egymdshoz viszonyitott mozgdsat
elsdsorban nem a diffiizid, hanem az inhomogén sebességtér hatdrozza meg. (A szomszédos
rétegek eltér6 sebességgel szallitjiAk a molekulakat.) Ha két ilyen molekula taldlkozik,
irreverzibilisen Osszekapcsolddnak, és egytitt, klaszterként folytatjdk az utjukat. Ugyanez
torténik két klaszter taldlkozasakor is. Ez az tigynevezett klaszter-klaszter aggregacidés modell.
Az igy létrejott klasztereket merevnek, azaz valtozatlan alakunak feltételezziik. Ez kis
mérettartomanyban elfogadhaté kozelités [4]. Egy ilyen jellegli modell idébeli fejlédését
elséként S.B. Santra és H.J. Herrmann tanulmdnyozta [5].

Mair régdta ismert az a tény, hogy az igy 1étrejové aggregatumok fraktilok [6], azaz
jellemzd tulajdonsaguk, hogy térfogatuk sokkal gyorsabban né mint a tomegiik. Ilyen médon
az aggregacio eldrehaladtdval a novekvS Kklaszterek 4ltal elfoglalt Ossztérfogat ardnya
jelentdsen megnd.

Az itt bemutatott munka a Santra és Herrmann dltal tanulmédnyozott alapmodellhez
képest figyelembe vesz egy lényeges elemet: a kiterjedt klaszterekre a fent leirt inhomogén
aramlasi térben jelent8s forgatényomaték hat a klaszterek alakjatdl fiiggSen (részletesebb
leirds a [7]-ben). A klaszterek forgdsanak koszonhetGen a novekedésiik egy a,. kritikus méret

eléréséig izotrép mddon torténik, e méret felett pedig a rendszer anizotroppa valik és hosszu
vékony klaszterek alakulnak ki (1. dbra). Ennek magyardzata, hogy a kritikus méret elérése
utdn az aggregatumok olyan nagy relativ térfogatot foglalnak el, hogy a klaszter-klaszter
aggregaciok gyakorisaga ugrasszertien megné. Ennek kovetkeztében a klaszterek nem tudnak
jelent8s szogelfordulast végrehajtani két aggregicids oOsszekapcsolddas kozott. Ezt a
gondolatmenetet matematikailag is végigszdmolva [7] megkaphaté az Osszefiiggés az d,,
kritikus méret és a ¢ molekula-koncentracié kozott:

1
a. ~cbd
ahol D a fraktdldimenzié és d pedig a bedagyazé tér dimenzidja (ajelen esetben a rendszer
sikbeli, azaz d=2 ). A numerikus mérések viszonylag pontosan megadtdk a fraktdldimenzié
értékét: D=15%0.05,

Az a, méret felett kialakuld hosszi, vékony klaszterek hamarosan elérik azt a

mérettartomanyt ahol a klaszterek merevségére vonatkozd feltétel mar nem érvényes, és az
inhomogén dramldsi tér ,.0sszesodorja " Sket , a rendszer ismét izotréppa valik. Ekkor
azonban a klaszterek képlékeny geometridja miatt mar megsziinik a fraktaljelleg.

Fontos megjegyezni, hogy az a, méret feletti tartomdnyban nem végeztink
szimulaciés méréseket, ezért az erre vonatkozo allitdsok csupan elméleti kovetkeztetések.
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3. Aggregacios kivalas az aramlas hataran

A kovetkezd szimuldciés modell aggregaldodd elemei az el6z8 részben leirt
tulajdonsagu molekuldk (tehat az aggregatumok ezuttal is merev klaszterek ), de itt a rendszer
falan megtapadt és ott novekvd klaszter all a vizsgalat kozéppontjaban.

() t=15000; L=300 : (b) t=20000; L=600 (¢) t=25000; L=1000
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l.abra: Az 4abran egyazon szimuldciés folyamatrél harom pillanatfelvétel lathatd. A ¢
paraméter a szimuldcids 1épések szamat jeloli (fizikai megfelelGje az eltelt id§), az L paraméter a
rendszer kinagyitott részletének linearis mérete racsallandé egységekben.

A folyamatosan novekvd aggregatumhoz igazodd staciondrius dramlési teret ujra és
ujra ki kell szdmitani. Ehhez haszndalhatjuk a Navier-Stokes egyenletet is, de gyorsabb
megoldést tesz lehet6vé, ha a staciondrius dramldsok esetén szokdsos mddon egy folytonos
komplex fiiggvény segitségével Adllitjuk el6 a sebességpotencialt. A  fliggvény
megkonstrudldsdnak alapja, hogy egy gomb alaku részecske koriil kialakult dramlasi tér
sebességpotencidljat egy F(z)=A-z+ B/z alaku fliggvény adja meg [8]. Az egyszerliség
kedvéért itt nem klaszter-klaszter aggregaciot vizsgalunk, hanem egyszer(i aggregacidt, azaz a
molekuldk egymashoz nem, csak a tanulmanyozott klaszterhez kapcsolddhatnak.

Ennél a modellnél az egyik leglényegesebb paraméter az aggregiciora hajlamos
részecskék diffliziés atlagsebességének és az aramldsi sebességnek az aranya. A diffuizid
egymagdban statisztikusan szimmetrikus novekedést eredményez, mig az dramlds megtori a
szimmetriat [9].

A bemutatott demonstracios jellegli abran (2.4bra) a rendszer falan novekvd
aggregatumot lathatjuk, koriilotte pedig az aramlasi teret.

A bemutatott modell fejlesztése jelenleg olyan irdnyba folyik, hogy képes legyen

rugalmas szerkezetli aggregdtumok leirdsara, amelyekre hatdssal van a bels6 h6mozgés és a
kiils6 sodrés.

85



2.abra: A demonstracios céllal
késziilt abran egy staciondrius
aramlasban  novekvé  aggregiatum
laithatd6 még korai stadiumban. Az
aramlasi képet az aggregicidra
hajlamos  szemcsék  (molekulak)
sorozatban megjelolt koordinatai
rajzoljak ki.
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