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В настоящей работе приводятся результаты подготовительного этапа моделирования процесса температурной конвекции в микропро-
бирках. Проведено построение конечно-объемной сетки конусообразной микропробирки для использования в рамках программного
пакета OpenFOAM. Проведены анализ и тестирование полученной сетки. Важным этапом настоящей работы является анализ встроенных
решателей из программного пакета OpenFOAM, а также выбор оптимального решателя для решения данной конкретной задачи. В
работе рассмотрены преимущества и недостатки двух стандартных решателей — buoyantBoussinesqPimpleFoam и buoyantPimpleFoam.
Показано, что достаточным для рассмотренной задачи является решатель buoyantBoussinesqPimpleFoam при условии выполнения
программы с использованием вычислений на основе библиотек OpenMPI, что позволяет значительно уменьшить время вычислительных
экспериментов. Таким образом, по результатам проведенного исследования подготовлена трехмерная модель микропробирки, прове-
дено ее тестирование и подобран встроенный решатель из программного пакета OpenFOAM. Использование полученных результатов
может оказать существенное влияние на последующие исследования в области температурной конвекции в микропробирках, а
следовательно, и в процессах оптимизации проведения полимеразной цепной реакции.
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Modeling of thermoconvection in a microtube under point heating:
computational grid preparation and choice of method
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This paper presents the results of the preparatory stage of modeling the process of thermal convection in microtubes. The finite-volume
mesh for a cone-shaped microtube for use within the OpenFOAM software package has been constructed. The obtained mesh was
analyzed and tested. An important stage of this work is the analysis of built-in solvers from the OpenFOAM software package, as well
as the selection of the optimal solver for solving this particular problem. The advantages and disadvantages of two standard solvers —
buoyantBoussinesqPimpleFoam and buoyantPimpleFoam - are considered. It is shown that buoyantBoussinesqPimpleFoam is sufficient
for the considered problem, provided that the program is executed using computations based on OpenMPI libraries, which allows to
significantly reduce the time of computational experiments. Thus, according to the results of the conducted research, a three-dimensional
model of the microtube was prepared, its testing was carried out and the built-in solver from the OpenFOAM software package was
selected. The use of the obtained results can have a significant impact on further research in the field of temperature convection in
microtubes, and consequently in the processes of optimization of PCR.
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1. Введение
Полимеразная цепная реакция (ПЦР) представляет

собой процесс контролируемого «молекулярного копи-
рования» определенного участка ДНК, позволяющий
нарабатывать (амплифицировать) сколь угодно боль-
шое число интересующих последовательностей ДНК [1].

Разработка метода ПЦР стала одним из важнейших

событий в молекулярной биологии последнего време-
ни [1]. Это достижение стимулировало расширение на-
учных исследований в этой области, а также расширило
возможности медицинской диагностики.

Метод ПЦР — это метод, который позволяет быст-
ро идентифицировать патогены, манипулировать экс-
прессией генов и диагностировать наследственные за-

http://mfs.uimech.org/mfs2024.2.010
http://mfs.uimech.org/mfs2024.2.010
https://doi.org/10.21662/mfs2024.2.010
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/deed.ru
https://creativecommons.org/licenses/by/4.0/deed.ru
mailto:nabiullina1998@gmail.com
mailto:nabiullina1998@gmail.com


Multiphase Systems. 19 (2024), 2. A.I. Islamov, K.R. Nabiullina 65

болевания и инфекции. Все это произвело революцию
в 1980-х годах, проложив путь к новой эре биологии и
медицины.

Клеппе и его коллеги ввели концепцию объедине-
ния праймеров и реакционных смесей [2,3], совершив
первые шаги в объяснении реакций, связанных с увели-
чением числа копий ДНК, а также принципов исполь-
зования праймеров и реакционных смесей. Они были
первыми, кто разработалметод экспоненциального уве-
личения количества копий исходного фрагмента ДНК
в 1971 году.

Первые упоминания полимеразной цепной реак-
ции можно обнаружить в работах нобелевского лауреа-
та Кэри Маллиса [4] в 1983 году. Цифровая ПЦР (цПЦР)
была упомянута в нескольких независимых работах в
1990 и 1991 годах, которые были посвящены изучению
ВИЧ [5]. В 1992 году цПЦР была описана более деталь-
но [6], но только в 1999 году она получила свое нынеш-
нее название в статье о мутациях в гене ras [7]. А вот
внедрения в лабораторные исследования данного вида
ПЦР так и не случилось, так как в 1992 году сотрудники
Калифорнийского института Roche Molecular Systems
разработали новую на тот момент ПЦР в реальном вре-
мени [8], которая требовала намного меньше трудоза-
трат нежели цПЦР.

Впервые понятие конвекционной ПЦР встречает-
ся в патенте США 2003 года [9]. Конвективная ПЦР
(Convective PCR) является новым методом, разработан-
ным для ускорения процесса ПЦР за счет использова-
ния конвекции. Этот метод позволяет значительно со-
кратить время амплификации ДНК и повысить эффек-
тивность реакции.

Концепция конвективной ПЦР основана на исполь-
зовании тепловой конвекции для ускорения циркуля-
ции реагентов в реакционной смеси. Это позволяет рав-
номерно распределять тепло и компоненты ПЦР по все-
му объему реакционной смеси, что способствует более
быстрой и эффективной амплификации ДНК. Исследо-
вания в области конвективной ПЦР продолжаются, и
этот метод может стать перспективным инструментом
для ускорения и улучшения процесса амплификации
ДНК в различных областях науки и медицины.

Метод ПЦР предложен в различных модифика-
циях, разработано несколько тест–систем, позволяю-
щих выявлять микроорганизмы и точковые мутации
с помощью ПЦР, описаны десятки применений [10].
Лабораторно-диагностическая практика последние де-
сять лет активно внедряет метод ПЦР в свои повседнев-
ные процедуры. Скорость, специфичность и чувстви-
тельность метода делают его высокоэффективным и
быстрым инструментом клинической диагностики.

При проведении конвекционной ПЦР температура
внутри реакционной смеси имеет тенденцию меняться
из-за градиента силы поверхностного натяжения, вы-
званного разницей температур, поэтому для описания
конвекционной ячейки используется ячейка Маранго-
ни. Это привело к разработкеметодаПЦР, в основе кото-
рого для амплификации использовались микропоточ-

ные устройства, а не пробирки. Недостатком данного
метода являются невысокая скорость протекания реак-
ции и плохая масштабируемость [11].

Микрофлюидика — технология, использующая на-
ноструктурированные устройства для манипулирова-
ния малыми объемами жидкости (обычно в масштабе
микролитров или нанолитров), — играет значительную
роль в усовершенствовании методов ПЦР. Технологии
микрочипов выгодны для методов ПЦР, поскольку они
в миниатюре могут значительно повысить скорость
нагрева и охлаждения реакционной смеси, главным
образом за счет значительного увеличения скорости.
Условия термического усиления обеспечиваются за счет
включения в микрочип реакционных камер с устрой-
ствами нагрева и охлаждения, которые затем наносятся
на микрочип для создания резонансных камер, настро-
енных на усиление звука [12].

ПЦР можно эффективно и результативно прово-
дить благодаря современным методам изготовления
микрочипов с реакционной камерой и высоким отно-
шением поверхности к объему. Классификация этих
микроустройств зависит от концепции и способа на-
грева реакционной смеси, а также от способов транс-
портировки смеси (стационарные и проточные реакци-
онные камеры). Каждый цикл амплификации в стаци-
онарных реакционных камерах включает изменение
температуры; для репликации обоих типов реакций
используются однокамерные [13] или мультикамерные
ПЦР-чипы [14]; температура в каждом цикле меняется
в течение каждого цикла амплификации.

Микрочипы с микрофлюидными камерами имеют
огромное значение в ПЦР, так как они предлагают ряд
преимуществ и улучшений в проведении этого метода
амплификации ДНК.

Одним из главных преимуществ микрочипов с мик-
рофлюидными камерами в ПЦР является уменьшение
объема реакционной смеси. Благодаря микроскопиче-
ским размерам камер можно использовать намного
меньшее количество реагентов, что снижает затраты
и делает сам процесс более экономичным и эффектив-
ным. Таким образом можно организовать ускорение
ПЦР за счет последовательного прохождения реакци-
онной смеси по микроканалам через разнообразные
температурные зоны. Идею использования подобного
чипа для ПЦР впервые предложили Накано и его соав-
торы в 1994 году [14].

В связи с необходимостью оптимизации процесса
диагностики ДНК большое внимание уделяется сокра-
щению продолжительности ПЦР. Существует несколько
способов ускорения ПЦР. Наиболее широко используе-
мым методом является проведение конвективной ПЦР,
в этом случае изменение температуры реакционной
смеси достигается за счет перемещения реакционно-
го содержимого под действием тепловой конвекции.
Движение жидкости осуществляется за счет темпера-
турного градиента, возникающего из-за нагрева и (или)
охлаждения некоторых точек микропробирки, в кото-
рой осуществляется ПЦР [12].
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Исследование проблемы ускорения ПЦР остается
актуальным и важным даже при наличии уже разрабо-
танных средств и методов. Экспериментальные провер-
ки требуют больших трудозатрат, в связи с чем появ-
ляется необходимость в предварительном моделирова-
нии и проведение расчетов для дальнейших исследо-
ваний.

В рамках настоящей работы представлен обзор ме-
тодов построения сетки микропробирки в программ-
ном комплексе OpenFOAM, а также исследование и те-
стирование различных решателей для моделирования
температурной конвекции в таких системах.

2. Основные понятия тепловой
конвекции и микрофлюидики
Слово «конвекция» происходит от латинского слова

«convectio», что означает «приносить, доставлять» [15].
Неоднородность движения объясняется множеством
причин, включая поверхностное натяжение, подъем-
ную силу и другие механизмы, которые приводят
в движение. Вязкость играет решающую роль в ста-
билизации движения и может ограничивать его. В
процессе конвекции существует некоторая пороговая
точка, определяемая критическим числом Нуссель-
та, выше которой возникают организованные дви-
жения упорядоченных структур, что является одной
из основных особенностей.

Характеристики различных явлений гидродинами-
ческой устойчивости типичны для конвективных про-
цессов в плоском горизонтальном слое жидкости, на-
греваемом за счет его поднятия или понижения. Кон-
векция типа Рэлея–Бенара является идеальным приме-
ром изучения процессов самоорганизации упорядочен-
ных пространственных структур [16]. Этот тип конвек-
ции, имеющий как пространственные, так и времен-
ные эффекты, делает его привлекательной темой как
для экспериментальных, так и для теоретических ис-
следований. Подробный анализ развития структур, их
особенностей и вариаций режимов конвекции, а также
их характера и поведения приведен в [18].

Микрочипы — это устройства с рядом микрожид-
костных каналов и резервуаров, которые взаимодей-
ствуют с лежащими в основе молекулами жидкости, со-
здавая систему жидкостных чипов. Небольшие объе-
мы работы в лаборатории позволяют снизить расход
реагентов, сократить использование реагентов в кон-
кретных приложениях, получить возможность исполь-
зовать большое количество реакционных камер на од-
ном устройстве [21], а также использовать новые ана-
литические подходы и методы анализа. В связи с расту-
щим спросом на генетический анализ с помощью мик-
рочипов теперь возможно применять небольшие авто-
матизированные системы, которые могут комплексно
анализировать образец [17].

Микрофлюидные устройства используются в при-
боростроении для устройств анализа биологических об-
разцов, которыемогутпроизводить компонентыс высо-
кой скоростью изменения, требуют очень мало реаген-

тов и имеют небольшие размеры, что способствует раз-
витию эффективного обнаружения и скрининга онколо-
гических заболеваний. В лабораторииИнформационно-
измерительныхбио- и хемосенсорныхмикросистемИн-
ститута аналитического приборостроения (ИПФ РАН)
проведена ПЦР в реальном времени (ОТ-ПЦР) на мик-
рофлюидных приборах. Ранее были рассмотрены осо-
бенности реализации и основные результаты [19,20].

Использование микрочипов для ПЦР может значи-
тельно сократить использование реагентов, снизить их
расход и повысить общую скорость обработки. Мате-
риалы и элементы конструкции микрочипа подверга-
ются значительному давлению при переходе на мик-
рореакторы, в которых проводится ПЦР, несмотря на
более низкую стоимость и доступность сырья. Необ-
ходим контроль физико-химических свойств поверх-
ностей реакционных камер. Микрочипы, подключен-
ные к подложке ПЦР, можно использовать для мо-
ниторинга и анализа полученных продуктов ПЦР в
режиме онлайн, в частности, для проверки процесса
реакции амплификации [22].

3. Конечно-объемная сетка и граничные
условия
Моделируется конвекция в микропробирке со сле-

дующими параметрами: диаметр пробирки — 4 мм, ра-
диус закругления дна — 1 мм, высота без учета дна —
7 мм; общая высота — 8 мм.

Схема расчетной области с указанием точек
(небольших областей) приложения нагрева и охла-
ждения приведена на рис. 1. Данная схема нагре-
ва/охлаждения задана с учетом экспериментов, опи-
санных в работах [27–29].

Граничные условия для рассматриваемой задачи
заданы в достаточно простом виде. По всем границам
принято наличие твердой стенки, что означает приме-
нение граничного условия прилипания для скорости v⃗:

v⃗ = 0.

wall

wall

hot

cold

Рис. 1. Схема вычислительной области
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Для температуры выделены две диагонально рас-
положенные граничных области в нижней и верхней
частях пробирки, в которых T задается как величина с
постоянным значением: область нагрева с Thot = 400 K
и область охлаждения с Tcold = 300 K, начальная темпе-
ратура принята равной 300 K. На остальных границах
для температуры задан нулевой градиент относительно
нормали n⃗ или «условие протекания»:

∇T · n⃗ = 0.

При такой постановке задача характеризуется без-
размерными числами: Рейнольдса Re ≈ 10, Рэлея Ra ≈
106, Нуссельта Nu ≈ 1.7.

В качестве инструмента для решения поставленной
задачи выбран пакет прикладных программOpenFOAM
(Open Source Field Operation And Manipulation). Это от-
крытая интегрируемая платформа для численного мо-
делирования задач механики сплошных сред [24]. Стан-
дартная версия пакета OpenFOAM поставляется с мно-
гочисленными программами–решателями, библиоте-
ками, кроме этого в состав пакета входят множество
утилит, позволяющих генерировать и конвертировать
расчетную сетку, задавать пространственные распреде-
ления физических величин и многие другие.

При разработке конечно-объемной сетки для вы-
числительного моделирования поставленной задачи
авторы придерживались принципов, изложенных в [25].
Это значит, что построенная сетка должна быть по воз-
можности ортогонализированной (то есть углы между
гранями конечных объемов должны стремиться к 90◦)
и равномерной. Такой подход позволяет снизить вы-
числительную погрешность и одновременно ускорить
вычисления за счет возможности использования боль-
шего шага по времени.

4. Особенности построения сетки
средствами OpenFOAM
OpenFOAM базируется на методе конечных объ-

емов, что делает создание расчетной сетки неотъем-
лемым этапом численного решения задачи. Помимо
определения геометрии расчетной области необходи-
мо сформировать соответствующую сетку. Для этого
можно воспользоваться утилитами самого OpenFOAM
или сторонними приложениями. В настоящем иссле-
довании используется утилита blockMesh из набора
OpenFOAM, предназначенная для построения струк-
турированных блочных сеток. Следует отметить, что
OpenFOAM всегда оперирует трехмерной декартовой
системой координат, и все геометрические параметры
задаются в трех измерениях [26].

OpenFOAM использует структурированную сетку,
которая может быть построена с использованием раз-
личных методов. Данная сетка строится из блоков (или
ячеек), которые состоят из гексаэдрических элементов
(гексаэдров). Использование гексаэдров обусловлено
более точным представлением геометрии и потоков,
что в свою очередь позволяет улучшить точность рас-
четов.

Учитывая специфику построения сетки средствами
OpenFOAM для удобства было необходимо отображать
номера точек на сетке. В настоящей работе для реали-
зации использовалась версия OpenFOAM-2312, которая,
к сожалению, не поддерживает такую функцию, в свя-
зи с чем авторы были вынуждены развернуть допол-
нительно версию OpenFOAM-1912 посредством docker-
compose. Отображение нумерации точек осуществля-
лась с помощью встроенной команды -block, которая
позволяет запустить файл с расширением .blockMesh в
среде parafoam для просмотра компонентов сетки.

Припостроении сетки вOpenFOAMавторы столкну-
лись с рядом трудностей, особенно при создании сетки
для «кончика» пробирки. «Кончик» пробирки представ-
ляет собой часть сферы, что затрудняет процесс генера-
ции качественной сетки в терминологии OpenFOAM.
Из-за особенностей формы кончика пробирки необ-
ходимо уделить особое внимание расстановке узлов
и определению граничных условий для обеспечения
точности моделирования и сохранению принципов по-
строения качественной сетки. Эти сложности требуют
тщательного подхода к построению сетки и выбору со-
ответствующих методов интерполяции для обеспече-
ния правильного представления геометрии и точных
расчетов в дальнейшем. Несмотря на то, что сфера яв-
ляется одной из самых простых геометрических фигур,
существует несколько вариантов построения сетки, вот
некоторые из них: UV sphere, Icosphere, Quad sphere,
Goldberg polyhedra.

Рассмотрим преимущества и недостатки
каждого из вариантов:

1. UV sphere — удобна для текстурирования, проста
в создании, но при этом имеет проблемы с иска-
жением текстур при выполнении расчетов.

2. Icosphere — построение осуществляется с помо-
щью икосаэдров, что обеспечивает более равно-
мерное распределение полигонов по сравнению
с UV Sphere. Хорошо подходит для симуляций и
моделирования поверхностей. Из минусов: слож-
нее в текстурировании из-за своей геометрии по
сравнению с UV sphere.

3. Quad sphere — обеспечивает более равномерное
распределение полигонов благодаря использова-
нию квадратных участков. Улучшает качество сет-
ки, что полезно для ряда вычислительных задач.
Из минусов: сложнее в текстурировании из-за сво-
ей геометрии по сравнению с UV sphere.

4. Goldberg polyhedra — из плюсов: обладают опре-
деленной симметрией и геометрической просто-
той. Из минусов: могут быть менее удобными для
определенных вычислительных задач из-за своей
особенной геометрии.

Каждый из приведенных выше способов построе-
ния сетки обладает как положительными, так и отрица-
тельными свойствами в зависимости от исследуемой
геометрической области, а также решаемой системы
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Рис. 2. Построение блоков «кончика» пробирки в разрезе Рис. 3. Полученная сетка микропробирки

дифференциальных уравнений в частных производных
и алгоритма решения данной системы. Хорошо извест-
но, что для решения уравнения динамики жидкости
наилучший результат дает гексаэдральная ортогональ-
ная сетка. Очень хорошее приближение к такому типу
сетки может быть достигнуто при использовании под-
хода Quad sphere и утилиты blockMesh.

На рис. 2 представлено построение блоков в раз-
резе. Важно отметить, что для построения правильной
сетки потребовалось провести перпендикуляр от внут-
реннего блока к цилиндру основания пробирки.

Общий вид сетки с выделенными граничными об-
ластями нагрева и охлаждения показан на рис. 3

5. Оценка качества расчетной сетки
Команда checkMesh в OpenFOAM используется для

проверки сетки (mesh) перед запуском вычислений и
выполняет различные виды проверок, чтобы гаранти-
ровать качество сетки и избежать потенциальных про-
блем в процессе численного моделирования. Вот неко-
торые из основных принципов, которые проверяются
при использовании checkMesh:

1. Непрерывность. Результаты проверки на непре-
рывность могут включать обнаруженные разрывы
и неконсистентности в сетке, а также информа-
цию о том, какие части сетки требуют дополни-
тельной коррекции.

2. Качество ячеек. В выходном файле будут отобра-
жены результаты проверки качества ячеек, такие
как: аспектные отношения, объемы ячеек, углы
между гранями и другие параметры, а также воз-
можные рекомендации по улучшению качества
сетки.

3. Границы. Информация о правильности определе-
ния граничных условий и границ сетки, включая
возможные ошибки или несоответствия.

4. Пересечения. Результаты проверки на пересечения
между ячейками или границами, включая инфор-
мацию о найденных пересечениях и предложения
по их устранению.

5. Общая целостность. Выводится информация о це-
лостности сетки и ее соответствии ожидаемой то-
пологии, а также возможные рекомендации по
исправлению обнаруженных проблем.

6. Дубликаты. Результаты проверки на наличие дуб-
ликатов узлов или граней в сетке, включая инфор-
мацию о найденных дубликатах и предложения
по их удалению.

По результатам тестирования построенной сетки
были получены следующие результаты:

• Информация о корректности топологии сетки

Checking topology...
Boundary definition OK.
Cell to face addressing OK.
Point usage OK.
Upper triangular ordering OK.
Face vertices OK.
Number of regions: 1 (OK).

Интерпретация полученных результатов:

1. Boundary definition OK — определение грани-
цы модели выполнено корректно.

2. Cell to face addressing OK— соотнесение ячеек
с гранями выполнено без ошибок.

3. Point usage OK—использование точек (узлов)
в модели выполнено правильно.

4. Upper triangular ordering OK — правильное
упорядочение верхнего треугольника выпол-
нено без ошибок.

5. Face vertices OK — проверка вершин грани
прошла успешно.
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6. Number of regions: 1 (OK) — количество реги-
онов в модели равно 1, что также является
допустимым значением.

В целом эти параметры указывают на успеш-
ное выполнение проверки топологии модели в
OpenFOAM, гарантируя правильность структуры
и граничных условий модели.

• Количественные параметры сетки, в том числе
значения показателей качества

Checking geometry...
Overall domain bounding box
(-0.002 -0.002 -0.001)
(0.002 0.002 0.007)

Mesh has 3 geometric (non-empty/wedge)
directions (1 1 1)

Mesh has 3 solution (non-empty)
directions (1 1 1)

Boundary openness
(3.74116e-16 1.75382e-17 -1.3686e-15) OK.

Max cell openness = 2.92269e-16 OK.
Max aspect ratio = 2.7816 OK.
Minimum face area = 4.08184e-10.
Maximum face area = 1.01658e-08.
Face area magnitudes OK.
Min volume = 1.04635e-14.
Max volume = 7.21835e-13.
Total volume = 5.34764e-08.
Cell volumes OK.
Mesh non-orthogonality
Max: 46.2948 average: 9.65687
Non-orthogonality check OK.
Face pyramids OK.
Max skewness = 0.786067 OK.

Coupled point location
match (average 0) OK.

Mesh OK.

Интерпретация полученных результатов:

1. Overall domain bounding box— показывает об-
щие координаты ограничивающего объема
(минимальные и максимальные значения по
направлениям x, y, z).

2. Mesh has 3 geometric (non-empty/wedge)
directions — показывает количество геомет-
рических (непустых/клиновидных) направле-
ний сетки.

3. Mesh has 3 solution (non-empty) directions —
показывает количество направлений сетки
для решения задачи (непустые направления).

4. Boundary openness — проверяет откры-
тость границы. Если значение отлично
от нуля, это может свидетельствовать
о проблемах с поддержанием границы
во время моделирования.

5. Max cell openness — максимальное отклоне-
ние от идеальной ячейки: чем меньше значе-
ние, тем лучше.

6. Max aspect ratio — максимальное соотноше-
ние сторон ячейки: чем ближе к 1, тем лучше.

7. Min/Max face area — минимальная и макси-
мальная площади граней сетки.

8. Min/Max volume — минимальный и
максимальный объемы ячейки, общий
объем сетки.

9. Mesh non-orthogonality Max/average — неор-
тогональность сетки. Показывает максималь-
ное и среднее значение.

10. Face pyramids — проверяет пирамиды
граней сетки.

11. Max skewness — максимальное значение ко-
эффициента асимметрии ячеек: чем ближе к
0, тем лучше.

12. Coupled point location match — соответствие
средних точек. Оценивает непрерывность се-
ток между сетками.

13. Mesh OK — показывает общую оценку состо-
яния сетки (если все параметры в пределах
допустимых значений — выводится «OK»).

Эти параметры позволяют быстро оценить каче-
ство сетки и идентифицировать возможные про-
блемы, которые могут повлиять на результаты мо-
делирования. По результатам анализа можно сде-
лать выводы о том, что сетка соответствует стан-
дартам качества и должна предоставить достаточ-
но точные результаты при расчетах.

6. Оценка сходимости

Для оценки сходимость рассчитан коэффициент ξ
перемешивания жидкости при разномшаге по времени
∆t ∈ [0.001, 0.1] и α = 45◦:

ξ(α) = ∑N
1 (Vi · |−→vi |)

Vf ull
,

где ξ— коэффициент перемешивания; α— угол накло-
на пробирки;V — значение объема в i-ой ячейке; |−→vi |—
значение модуля вектора скорости в i-ой ячейке; n —
количество ячеек сетки; Vf ull — общий объем.
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Рис. 4. График зависимости коэффициента перемешивания от
шага по времени

При уменьшении шага по времени результат схо-
дится к значению ξ ≈ 0.0087 м/с (рис. 4), что служит
одним из критериев оценки адекватности модели.

7. Решатель
Наиболее подходящими встроенными решате-

лями для решения поставленной задачи являются
buoyantPimpleFoam и buoyantBoussinesqPimpleFoam.
Данные решатели предназначены для моделирования
турбулентных потоков с учетом плавучести, которые
возникают из-за разницы в температурах. Они исполь-
зуются в различных приложениях, где важно учитывать
влияние температуры на движение жидкости или газа.

Далее рассмотрим различия между данными ре-
шателями: buoyantPimpleFoam подходит для ситуа-
ций с высокими температурными градиентами, где из-
менение плотности имеет значительное влияние на
поток, в то время как buoyantBoussinesqPimpleFoam
подходит для задач с малыми температурными гра-
диентами, где изменение плотности минимально.
Также одним из важных моментов при выборе ре-
шателя было то, что buoyantPimpleFoam использует
полное уравнение состояния для расчета плотности
в зависимости от температуры.

Так как в настоящей работе рассматривается те-
чение несжимаемой жидкости и предполагается, что
температурные градиенты достаточно малы, чтобы из-
менениями плотности можно было пренебречь, в мо-
дели плавучести изменение плотности остается только
в приближении Буссинеска [23]. Поскольку предпола-
гается, что в остальных членах уравнения плотность
постоянна, то у нас нет необходимости вводить урав-
нение состояния.

Таким образом, для рассматриваемой задачи в
текущей постановке достаточным является решатель
buoyantBoussinesqPimpleFoam. Указанный решатель
предназначен для моделирования переходных процес-

сов в несжимаемых потоках при учете плавучести, опи-
сываемой в приближении Буссинеска. То есть плаву-
честь описывается как линейное изменение плотно-
сти жидкости при изменении температуры на основе
эталонного значения температуры. Решатель особен-
но точен и эффективен, когда изменения плотности по
сравнению с эталонной плотностью невелики.

8. Заключение
В настоящей статье рассмотрены подходы, приме-

нимые при массовом вычислительном эксперименте
температурной конвекции в микропробирках. В част-
ности, рассмотрены методы построения сетки с исполь-
зованием инструмента OpenFOAM и приведены рассуж-
дения по выбору стандартного решателя.

Использование инструмента OpenFOAM позволяет
проводить сложные численные расчеты с высокой точ-
ностью и эффективностью. В рамках работы проанали-
зированы существующие варианты построения сетки,
после чего построена оптимальная в рамках решения
данной задачи трехмерная модель микропробирки в
условиях температурной конвекции, проведена оценка
качества построенной сетки.

Помимо анализа и моделирования сетки в
статье обоснован выбор решателя среди приме-
нимых для решаемой задачи и данной моде-
ли сетки. После сравнения подходящих стандарт-
ных решателей buoyantBoussinesqPimpleFoam и
buoyantPimpleFoam принято решение, что подходящим
и достаточным для рассматриваемой задачи является
buoyantBoussinesqPimpleFoam.
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