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Введение

Контроль летучих молекул в выдыхаемом воздухе

является перспективным подходом для оперативного

неинвазивного анализа метаболических процессов в

организме [1]. Ряд летучих молекул, содержащихся в

пробах выдыхаемого воздуха, ассоциируется с патоло-

гическими процессами в организме, т. е. эти молеку-

лы являются биомаркерами определенных заболеваний.

К ним относятся неорганические соединения, например,

углекислый газ, кислород и оксид азота; летучие ор-

ганические вещества, которые, в частности, включают

насыщенные углеводороды (этан, пентан, альдегиды),
непредельные углеводороды (изопрен), кислородсодер-
жащие (ацетон), серосодержащие (этиловый меркап-

тан, диметилсульфид), азотсодержащие (диметиламин,
аммиак) [2].

Ряд компонент выдыхаемого воздуха тесно коррелиру-

ет с их концентраций в кровотоке, что устраняет необ-

ходимость забора крови для анализа [3]. Перспектив-

ным методом рутинных медицинских тестов выдыхае-

мого воздуха является лазерная абсорбционная спектро-

скопия. Сравнительный анализ техники спектроскопии

применительно к исследованию выдыхаемого воздуха

представлен в обзоре [4].

Лазерная оптико-акустическая спектроскопия явля-

ется одним из наиболее чувствительных методов ла-

зерного газоанализа с пределом обнаружения, дости-

гающим pptv [5]. Достоинствами оптико-акустических

детекторов является линейность отклика при вариа-

ции концентрации таргетных компонент в несколько

порядков, малый объем пробы, что важно для биоме-

дицинских приложений [6]. Чувствительность лазерных

оптико-акустических спектрометров существенно зави-

сит от конструкции ячейки оптико-акустического детек-

тора (ОАД). В нерезонансном ОАД частота модуляции

оптической волны находится ниже частот акустического

резонанса измерительной ячейки. В резонансном ОАД

указанные частоты совпадают, и акустический сигнал

усиливается кратно добротности Q акустического резо-

наса. Значение последнего может достигать нескольких

сотен [7]. Соответственно резонансные ОАД предпочти-

тельны для определения концентраций малых составля-

ющих выдыхаемого воздуха.

Акустический резонанс в ОАД реализуется с ис-

пользованием резонаторов Гельмгольца, одномерных ци-

линдрических резонаторов, объемных резонаторов [8,9].
Оптико-акустическая детекция с дифференциальным

возбуждением сочетает преимущества резонансного ре-

жима и подавления акустических шумов [10]. Данная

конструкция ОАД хорошо зарекомендовала себя на

практике и широко используется и настоящее время

для газоанализа [11–13]. Zéninari et al. [9] численно

исследовали акустические резонансы подобного ОАД с

дифференциальными резонаторами Гельмгольца в обла-

сти частот около 600Hz. Значение Q было равно 10.4

(моделирование) и 9.5 (эксперимент). Выбор такой невы-

сокой частоты был обусловлен тем, что данный ОАД

использовался в спектрометре с непрерывным лазером

и механической модуляцией излучения. Современные

импульсные лазеры работают на частотах до несколь-

ких kHz.

Оптимизация конструкции резонансных ОАД сложна

и затратна без использования математических моделей и

численного анализа различных вариантов конструкций.

В 2006 г. Baumann et al. предложили моделировать
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Рис. 1. Схематичное изображение ОАД с дифференциальными резонаторами Гельмгольца.

реакции ОАД с использованием метода конечных эле-

ментов [14,15].
Целью работы является численное исследование аку-

стических резонансов ОАД с дифференциальными резо-

наторами Гельмгольца в области частот до 5 kHz.

Модель ОАД

Подробное описание процесса генерации акустиче-

ских волн в ОАД, возникающих в результате погло-

щения средой модулированного оптического излучения,

представлено в работах [16,17]. В качестве физической

модели для описания газовой пробы использовано при-

ближение вязкой теплопроводящей сжимаемой жидко-

сти и условие медленности процессов конвективного

переноса [18]. При этом распространение акустической

гармонической волны в ОАД можно описать с помощью

неоднородного уравнения Гельмгольца в частотной об-

ласти [19–23]:

∇

(

−
1

ρ
∇p

)

−
K2p
ρ

= Qm, (1)

где p — поле акустического давления, которое находит-

ся из решения уравнения (1), ρ — плотность среды,

Qm — источник, модулирующий тепловые возмущения

газовой среды в ОАД, K = ω/c−iα — комплексное

волновое число [24], ω — частота акустической волны,

c — скорость звука в среде, α — коэффициент затухания

амплитуды акустической волны. Потери энергии акусти-

ческой волны при ее распространении связаны прежде

всего с наличием вязкости и теплопроводности. Коэф-

фициент затухания α рассчитывался по формуле [23]:

α =
ω2

2ρc3

(

4

3
µ + µB +

k(γ − 1)

C p

)

, (2)

где µ — коэффициент динамической вязкости, который

учитывает затухание вследствие внутреннего трения

слоев среды друг о друга при распространении акусти-

ческой волны, µB — коэффициент объемной вязкости,

Параметры ОАД

Параметр Описание параметров

D Расстояние между резонаторами

Rres Радиус резонаторов

Rbuf Радиус буферов

Lres Длина резонаторов

Lbuf Длина буферов

Vbuf Объем двух буферов

Vres Объем двух резонаторов

характеризующий потери при всестороннем сжатии сре-

ды, C p — теплоемкость при постоянном давлении, k —

коэффициент теплопроводности, γ = 1.4 — показатель

адиабаты. Третье слагаемое в скобках в выражении (2)
учитывает потери при теплопереносе между областями

с различным давлением. Как видно из (2), коэффициент
затухания пропорционален квадрату частоты звуковой

волны, следствием чего является гораздо более сильное

затухание для высокочастотных акустических волн.

Суммарные потери энергии и эффективность усиле-

ния резонансного ОАД выражается через коэффициент

добротности акустического резонанса Q:

Q =
f r

1 f
,

где f r и 1 f — резонансная частота и значе-

ние полуширины резонансного профиля, определяемое

на уровне 0.707 от максимальной амплитуды.

В данной работе осуществлена оптимизация резонанс-

ной акустической ячейки, геометрия которой представ-

лена на рис. 1. Оптико-акустический детектор состоит

из двух параллельных одинаковых цилиндров (резо-
наторов), с двух сторон соединенных двумя буфера-

ми, представляющими одинаковые цилиндры большего

диаметра. Микрофоны, с которых считывается сигнал,
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Рис. 2. Пример кольцевой акустической моды при f r = 1694.3Hz. Значения параметров расчета: D = 0.75 cm, Rres = 0.5 cm,

Rbuf = 1.5 cm, Lres = 9 cm, Lbuf = 3 cm.
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Рис. 3. Зависимости резонансной частоты f r и добротности акустического резонанса Q от Lbuf при различных Rres. Фиксированные

параметры: D = 0.1 cm; Rres = 0.5, 0.6, 1 cm; Rbuf = 2.5 cm; Lres = 9 cm. Меняющиеся параметры: Lbuf = 0.3−4.5 cm.

расположены посередине резонаторов. Подобная форма

ОАД имеет широкое применение [25,26]. Описание пара-
метров ОАД представлены в таблице. Вдоль оси одного

из резонаторов направляется импульсное лазерное из-

лучение. В результате нагрева газа в этом резонаторе

происходит перераспределение давления внутри всей

акустической ячейки.

Анализ был ограничен кольцевой акустической модой,

когда временные профили давления около микрофонов

находятся в противофазе (рис. 2), что обеспечивает

подавление акустических шумов и удвоение полезного

сигнала [25,26]. Как видно на рис. 2, волны давления в

противоположных резонаторах находятся в противофа-

зе, максимум (красный) и минимум (синий) давления

расположены в центре резонаторов, где и находятся

микрофоны. В качестве критерия оптимизации была

взята добротность акустического резонанса Q. Также

анализировалась резонансная частота f r .

В расчетах использовались следующие равновес-

ные значения давления p0 = 101 325 Pa и температуры

T0 = 293.15K. Стенки ОАД считались идеально гладки-

ми изотермическими поверхностями, что подразумевает

меньшие значения энергетических потерь в сравнении

с экспериментом. Для моделирования импульса излуче-

ния использовался аксиально симметричный лазерный

пучок, интенсивность I в сечении которого задается

Оптика и спектроскопия, 2022, том 130, вып. 6
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Рис. 4. Зависимости резонансной частоты f r и добротности акустического резонанса Q от Rbuf. Фиксированные параметры:

D = 0.3 cm, Rres = 0.3 cm, Lres = 9 cm, Lbuf = 1 cm. Меняющиеся параметры: Rbuf = 0.9−2.4 cm.
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Рис. 5. Зависимости резонансной частоты f r и добротности акустического резонанса Q от Rres . Фиксированные параметры:

D = 0.1 cm, Rbuf = 2.5 cm, Lres = 9 cm, Lbuf = 0.5 cm. Меняющиеся параметры: Rres = 0.2−0.8 cm.

следующей формулой:

I =
P

πσ 2
0

exp

(

−(x2 + y2)

2σ 2
0

)

.

Нами использовались следующие параметры: мощ-

ность P = 150mW, σ0 = 2 · 10−4 cm — радиус пучка,

x и y — поперечные координаты.

Расчет добротности акустического резонанса Q прово-

дился путем изменения частоты повторения импульсов

лазера вблизи собственной частоты ОАД, соответству-

ющей кольцевой акустической моде. Были получены

зависимости амплитуды акустического давления от ча-

стоты на микрофонах. С помощью этих данных была

рассчитана добротность Q и резонансная частота f r .

Использованная численная модель ОАД была пред-

варительно проверена путем сравнения с результатами

работы Cotterell et al. [27], в которой была получена

добротность акустического резонанса Q = 104.6 при

резонансной частоте f r = 1353.4Hz. В нашем случае

для тех же значений ОАД, что и в [27], были полу-

чены следующие оценки Q = 114.9 при f r = 1379Hz.

Полученное различие для Q и f r можно объяснить

различным шагом численной сетки и использованием

идеально гладких поверхностей в [27].

Результаты

1. Изменение параметров буфера

В данном разделе представлены результаты расчетов

резонансной частоты f r и добротности акустического

резонанса Q ОАД в зависимости от параметров буфера.

Оптика и спектроскопия, 2022, том 130, вып. 6
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Рис. 6. Зависимости резонансной частоты f r и добротности акустического резонанса Q от Lres . Фиксированные параметры:

D = 0.1 cm, Rres = 1 cm, Rbuf = 2.5 cm, Lbuf = 2.5 cm. Меняющиеся параметры: Lres = 4.6−9 cm.

Влияние длины буфера Lbuf на значения резонанс-

ной частоты f r и добротности акустического резонан-

са Q ОАД представлены на рис. 3. Были рассмотрены

три геометрии с различными радиусами резонатора

Rres = 0.5, 0.6, 1 cm.

Как видно из данных графиков, Q и f r растут

при увеличении Lbuf. Однако рост почти полностью

прекращается при достижении Lbuf = 2Rres. Это можно

объяснить тем, что при Lbuf < 2Rres происходит контакт

акустической моды со стенкой буфера. Это и вносит

отрицательный вклад в добротность акустического резо-

нанса Q. Стоит отметить, что насыщение роста доброт-

ности акустического резонанса Q происходит быстрее,

чем резонансной частоты f r . Отсутствие влияния Lbuf

на f r при Lbuf > 2Rres повторяет результаты, полученные

в [25] для кольцевых мод.

На рис. 4 представлены результаты расчетов резонанс-

ной частоты f r и добротности акустического резонан-

са Q ОАД в зависимости от радиуса буфера Rbuf.

Видно, что влияние радиуса буфера Rbuf на резонанс-

ную частоту f r и добротность акустического резонан-

са Q незначительно. При увеличении радиуса буфера

с 0.9 до 2.4 cm добротность акустического резонанса Q
выросла на ∼ 0.25, а резонансная частота f r на ∼ 10Hz.

2. Изменение параметров резонатора

В данном разделе представлены результаты расчетов

резонансной частоты f r и добротности акустического

резонанса Q ОАД в зависимости от параметров резо-

натора.

Влияние длины резонатора Rres на резонансную ча-

стоту f r и добротность акустического резонанса Q ОАД

представлено на рис. 5.

Видно, что добротность Q линейно растет при уве-

личении Rres, в то время как резонансная частота f r ,

наоборот, линейно падает. При увеличении радиуса

резонатора с 0.2 до 0.8 cm добротность акустического

резонанса Q выросла на ∼ 90, а резонансная частота f r

уменьшилась на ∼ 160Hz. Таким образом, имеется воз-

можность уменьшить резонансную частоту, положитель-

но влияя на добротность акустического резонанса.

Влияние длины резонатора Lres на резонансную часто-

ту f r и добротность акустического резонанса Q ОАД

представлено на рис. 6.

Видно, что резонансная частота f r и добротность

акустического резонанса Q сильно зависят от Lres. При

уменьшении длины резонатора с 9 до 4.6 cm добротность

акустического резонанса Q выросла на ∼ 60, а резонанс-

ная частота f r на ∼ 1150Hz. Таким образом, в случае,

если лазер позволяет достичь высоких значений частот

импульсов, можно добиться очень хороших показате-

лей добротности. А также, комбинируя изменение Rres

и Lres, можно подбирать нужную резонансную частоту,

имея при этом прирост в добротности акустического

резонанса.

Заключение

Модификация ОАД с дифференциальными резона-

торами Гельмгольца позволяет уменьшить показатели

фонового шума и увеличить амплитуду снимаемого с

микрофонов полезного акустического сигнала при ча-

стоте генерации лазерных импульсов, совпадающих с

собственными частотами акустического резонанса ОАД.

В данной работе оптимизирована геометрия ОАД

путем вариации его геометрических параметров, в част-

ности, Lbuf, Rbuf, Rres, Lres. В качестве параметра опти-

мизации была выбрана добротность акустического ре-

зонанса Q. Также в работе исследовалась зависимость

частоты акустического резонанса f r от геометрических

параметров ячейки. В результате анализа результатов
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моделирования были сформулированы следующие выво-

ды.

• Длина буфера не должна быть меньше, чем диаметр

резонатора.

• Радиус буфера не оказывает значимое влияние на

добротность акустического резонанса.

• Влияние параметров буфера на резонансную часто-

ту минимально, за исключением случая, когда длина

буфера меньше диаметра резонатора.

• Увеличение радиуса резонатора увеличивает доб-

ротность акустического резонанса, а также уменьшает

резонансную частоту.

• Уменьшение длины резонатора увеличивает доброт-

ность акустического резонанса, а также увеличивает

резонансную частоту.
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