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Вычислительные алгоритмы для моделирования
двухфазных сред с химическими реакциями

и лазерным излучением1
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Разработкамалотоннажных установок для кон-
версии природного газа в непредельные углеводо-
роды является актуальной проблемой современ-
ных химических технологий. Одним из основных
этапов разработки является математическое моде-
лирование физико-химического процессов в сре-
де, позволяющее достаточно точно изучить основ-
ные характеристики и динамические эффекты в
реакторе. Настоящий доклад посвящен разработ-
ке вычислительных алгоритмов для исследования
процессов конверсии природного газа с лазерным
излучением и каталитическими наночастицами в
трубчатом реакторе.

Математическая модель представляет собой
уравнения переносамассы газовых компонент сме-
си, уравнения переноса каждой фракции частиц,
уравнение переноса импульса, уравнение для эн-
тальпии газа и частиц, уравнение для переноса ла-
зерного излучения, эллиптическое уравнение для
давления [1]. Система уравнений записана в ци-
линдрической системе координат и представляет

1Исследование выполнено за счет гранта Российского науч-
ного фонда№ 23-21-00202, https://rscf.ru/project/23-21-00202/

© Институт механики им. Р.Р. Мавлютова УФИЦ РАН
© Институт проблем механики им А.Ю. Ишлинского РАН
© Пескова Елизавета Евгеньевна, e.e.peskova@math.mrsu.ru

собой трехмерную задачу, сведенную к осесиммет-
ричной форме. Модель содержит некоторые осо-
бенности: числа Маха достаточно малы (порядка
0.001), при этом газ не может быть признан несжи-
маемым, поскольку активно протекающие в неко-
торых областях реактора химические реакции при-
водят к резкимизменениямобъемаи температуры,
что влечет отличие дивергенции вектора скоро-
сти от нуля. К особенностям течения также можно
отнести сочетание разномасштабных процессов:
быстрых химических реакций и диссипативных
процессов.

Разработка эффективных вычислительных ал-
горитмов для моделирования подобных процес-
сов является нетривиальной задачей. Явные схе-
мы, отвечающие потребностям высокопроизводи-
тельных вычислений, требуют крайне малого шага
по времени, а неявные схемы теряют свою эффек-
тивность за счет существенной нелинейности пра-
вой части системы. В настоящей работе использует-
ся алгоритм расщепления по физическим процес-
сам [2] как эффективное средство решения задач,
учитывающих процессы разной природы. Интегри-
рование уравнений химической кинетики, урав-
нения для интенсивности излучения, уравнения
для температуры частиц проведено с использова-
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нием неявного трехстадийного метода семейства
Рунге–Кутты пятого порядка точности [3]. Расчет
конвективных потоков проведен с использовани-
ем потоков Русанова [4] и WENO-схем [5]. Расчет
диссипативных потоков проведен по схеме с цен-
тральными разностями. Давление в области рас-
считывается итерационным методом Якоби.

Поскольку решаемая система уравнений пред-
ставляет собой смешанную задачу из уравнений
параболического и эллиптического типа, шаг инте-
грирования по времени определяется диффузион-
ными членами, что зачастую определяет большие
значения времени расчетов практических задач.
Для обхода этой сложности для интегрирования
диссипативных членов нами был исследован ме-
тод локальных итераций, итерационные парамет-
ры для которого вычисляются через упорядочение
корней полиномов Чебышева [6]. Таким образом,
нам удалось избавиться от ограничения на шаг ин-
тегрирования по времени, связанного с диссипа-
тивными процессами. Вычислительные экспери-
менты показали сходимость построенного алго-
ритма. При проведении сравнительного анализа
с алгоритмом, в котором диффузионные потоки
рассчитываются по схеме с центральными разно-
стями, получено увеличение шага интегрирования

по времени и уменьшение времени счета более
чем в двадцать раз.

На основе разработанного алгоритма проведе-
но исследование осесимметричного течения газа
и наночастиц в нагретой трубе с химическими ре-
акциями и лазерным излучением. Получены кар-
тины распределения основных компонент смеси и
газодинамические характеристики.
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