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РЕФЕРАТ

Есеп 40 б., 12 сурет, 32 дереккөз, 3 қосымша
МАССАТАСЫМАЛДАУ, ДИФФУЗИЯ, КОНВЕКЦИЯ, ОРНЫҚСЫЗДЫҚ, ГАЗДАР, ҚОСПАЛАР, КОНЦЕНТРАЦИЯЛАРДЫҢ ТАРАЛУЫ
Зерттеу нысаны - төрткомпонентті газ жүйелеріндегі массатасымалдау.
	Жұмыстың мақсаты компоненттердің диффузия коэффициенттеріндегі айырмашылыққа байланысты тік каналдарда пайда болатын үшкомпонентті газ жүйелеріндегі массатасымалдау ерекшеліктерін сандық зерттеу болып табылады.
	Тығыздық биіктігімен жоғарылаған жағдайда концентрациялық гравитациялық конвекцияны сандық модельдеу SolidWorks пакетіне кіретін “Flow Simulation” бағдарламасының көмегімен шекті көлем әдістері негізінде жүзеге асырылды. 
Газ қоспаларындағы гидродинамикалық теңдеулер жүйесін сандық шешумен байланысты теориялық зерттеулер үшін физикалық параметрлер бойынша бөлу схемасы қолданылды.
	Төрткомпонентті қоспаның стационар диффузиясы мәселесін шешу төрткомпонентті қоспаға арналған Стефан-Максвелл теңдеулерінен тұратын теңдеулер жүйесін, ортаның күй теңдеуін, үздіксіздік теңдеуін және тәуелсіз диффузия шарттарын шешуге негізделген.
Зерттеу барысында келесі ғылыми нәтижелер алынды:
1 Төрткомпонентті қоспаның диффузиялық араласуының шекті жағдайы үшін (екілік газ қоспасы үшінші компонентпен бірдей сұйылтылған) әртүрлі уақытта әртүрлі қысым кезінде сұйылтылған газ концентрациясының өрістері алынды.
2 Әртүрлі уақытта төрткомпонентті гелий + аргон + көмірқышқыл газы – азот қоспасындағы компоненттердің ішінара массатасымалдауын сандық модельдеу жүргізілді. Есептеулер төрткомпонентті қоспадағы ауыр компоненттердің концентрациясының таралуы диффузиялық каналдың ұзындығы бойынша сызықты емес екенін көрсетті.
3 Төрткомпонентті қоспаның жеке компоненттерінің концентрациясын, сондай-ақ канал ішіндегі қоспаның тығыздығын бөлуге арналған аналитикалық өрнектер.
Алынған нәтижелерді энергетикалық құрылғылардағы конвективті жылуберу режимдерін инженерлік талдау кезінде, сондай-ақ газ тәрізді ортада әртүрлі зерттеулер жүргізу кезінде қолдануға болады.



РЕФЕРАТ

Отчет 40 с., 12 рис., 32 источника, 3 прил.
МАССОПЕРЕНОС, ДИФФУЗИЯ, КОНВЕКЦИЯ, НЕУСТОЙЧИВОСТЬ, ГАЗЫ, СМЕСИ, РАСПРЕДЕЛЕНИЕ КОНЦЕНТРАЦИЙ
Объектом исследования является массоперенос в четырехкомпонентных газовых системах.
Целью работы является численное исследование особенностей массопереноса в четырехкомпонентных газовых системах, возникающих в вертикальных каналах за счет различия в коэффициентах диффузии компонентов.
Численное моделирования концентрационной гравитационной конвекции при условии возрастания плотности с высотой осуществлялось на основе методов конечных объемов с помощью программы «Flow Simulation», входящей в пакет проектирования «SolidWorks».
Для теоретических исследований, связанных с численным решением системы уравнений гидродинамики в газовых смесях, использовалась схема расщепления по физическим параметрам.
Решение задачи стационарной диффузии четырехкомпонентной смеси основывается на решении системы уравнений, состоящей из уравнений Стефана-Максвелла для четырехкомпонентной смеси, уравнения состояния среды, уравнения неразрывности и условия независимой диффузии.
В ходе выполнения исследования были получены следующие научные результаты:
1 Для предельного случая диффузионного смешения четырехкомпонентной смеси (бинарной газовой смеси в равной степени разбавленной третьим компонентом) получены поля концентраций газа-разбавителя при разных давлениях в различные моменты времени.
2 Проведено численное моделирование парциального массопереноса компонентов в четырехкомпонентной смеси гелий + аргон + двуокись углерода – азот в различные моменты времени. Расчеты показали, что распределение концентраций тяжелых компонентов в четырехкомпонентной смеси имеет нелинейный характер по длине диффузионного канала. 
3 Аналитические выражения для распределения концентраций отдельных компонентов четырехкомпонентной смеси, а также распределения плотности смеси внутри канала.
Полученные результаты могут применяться при проведении инженерного анализа режимов с конвективным тепломассопереносом в энергетических устройствах, а также при проведении различных исследований в газообразных средах.
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ВВЕДЕНИЕ

Актуальность исследований. Существующие экспериментальные исследования и анализ уравнений Стефана-Максвелла свидетельствуют о том, что в многокомпонентных системах взаимное влияние компонентов друг на друга может приводить к явлениям, не имеющим места в обычной бинарной диффузии [1]. Одной из интересных особенностей многокомпонентной диффузии является диффузионная неустойчивость (аномальная конвекция), обусловленная возникновением конвективных потоков, влияние которых может привести к интенсификации суммарного переноса и синергетическим эффектам, которые необходимо учитывать в технологических процессах.
Для установления причин диффузионной неустойчивости в литературных источниках приводятся решения стационарной системы уравнений устойчивой трехкомпонентной диффузии. В одном случая указанная задача решена для малой концентрации одного из компонентов [2], а во-втором получено решение системы уравнений трехкомпонентной диффузии во всем диапазоне концентраций [3]. Однако решение задачи на устойчивость для газовых систем, состоящих из четырех и более компонентов, в литературе не приводится. 
Экспериментальные исследования в четырехкомпонентной газовой смеси [4; 5], когда два компонента имеют близкие теплофизические свойства (например, закись азота и пропан), показали, что в таких системах возникают условия, приводящие к возникновению диффузионной неустойчивости. Теоретическое описание, приведенных в работах [4; 5] данных возможно в рамках анализа на устойчивость [6]. При этом остается открытым вопрос о возможности возникновения диффузионной неустойчивости и ее теоретическом описании для случая, когда все компоненты имеют различные теплофизические свойства.
[bookmark: _Hlk32441715][bookmark: _Hlk32748718][bookmark: _Hlk32571331][bookmark: _Hlk32751855][bookmark: _Hlk32752302]При исследовании развитых конвективных течений в режиме неустойчивой диффузии был обнаружен эффект сепарации компонентов с обогащением результирующей смеси тяжелым компонентом [7; 8]. Интерес к процессам приоритетного переноса вещества, сепарации жидких и газовых смесей на фракции или компоненты с заданными свойствами диктуется современными подходами в нефтехимической и энергетической отраслях промышленности. При оптимальном сочетании таких факторов как производительность и селективность в технологиях разделения следует ожидать не только более глубокую и рациональную переработку многокомпонентной субстанции, но и снижение капитальных и эксплуатационных затрат, а также уменьшение воздействия антропогенного фактора на окружающую среду. Поэтому неслучайно в традиционных и в достаточной мере затратных технологиях как низкотемпературное разделение газов, абсорбционно – десорбционные методы очистки [9; 10] применяют комбинированные подходы, связанные с повышением селективных особенностей заданного компонента [11-13]. Для газовых смесей, содержащих пары углеводородных компонентов, двуокись углерода, повышение селективности переноса связывают с подходами, основанными на мембранных механизмах разделения [14; 15]. Приведенные для таких технологий ключевые параметры транспорта, связанные с проницаемостью газов, традиционно определяют на основе представлений классической диффузии Фика [16]. Правомерность такого подхода при описании транспортных характеристик индивидуальных газов и бинарных смесей на их основе подтверждается проведенными исследованиями [17-19].
Однако для многокомпонентных газовых смесей подход по оценке парциальных диффузионных потоков и транспортных характеристик, определенных в рамках [16], может привести к искажению ожидаемых результатов, связанных с массопереносом, так как не учитывает ряд особенностей многокомпонентного смешения не типичного для бинарных систем. Это прежде всего особые режимы смешения при многокомпонентной диффузии, к которым относятся: диффузионный барьер, реверсивная диффузия и осмотическая диффузия [20]. Приведенные в этой работе расчеты показывают, что на парциальный поток компонента оказывают влияние другие диффундирующие газы. В результате в заданном канале возникают нелинейные распределения концентраций компонентов и плотности смеси, которые существенным образом отличаются от распределений, ожидаемых при традиционном подходе [16]. В опытах по изучению смешения в трехкомпонентных системах при различных давлениях и составах [21], диффузии смеси паров растворов в инертный газ [22] были зарегистрированы конвективные течения, приводящие к синергетическому эффекту, связанному со значительным увеличением скорости смешения компонентов системы. При этом в [21] отмечался преимущественный перенос компонента с наибольшим молекулярным весом, что не типично для диффузии. Поэтому решение вопросов, связанных с изучением и уточнением механизмов разделения в многокомпонентных газовых смесях, в том числе в четырехкомпонентных системах, корректная оценка параметров, определяющих возникновение особых и конвективных режимов смешения, представляется важной как для фундаментальных, так и для прикладных задач комбинированного массопереноса.
Научная новизна проекта заключается в создании физико-математической модели, а также численного алгоритма для исследования условий возникновения особенностей массопереноса в четырехкомпонентных газовых системах, возникающих в вертикальных каналах за счет различия в коэффициентах диффузии компонентов и получении новых результатов по условиям возникновения концентрационных течений, вызванных неустойчивостью механического равновесия смеси, для последующего использования в работах, связанных с разделением газовой смеси на энергетически важные компоненты.
Научно-технический уровень выполняемой работы связан изучением и моделированием процессов, сопровождающихся массопереносом, а также с разработкой методов управления механизмами кризиса, связанного с проблемами возникновения и развития конвективного движения, что позволит осуществлять выбор оптимальных режимов проведения процессов, сопровождающихся массопереносом, и проектировать соответствующие технологические устройства.
Связь с другими научно-исследовательскими работами. Проводимые исследования связаны с задачами технической теплофизики и физической кинетики газов.
Метрологическое обеспечение научно-исследовательской работы. Точность вычислений верифицируется по результатам сравнения с экспериментальными данными.
Цели и задачи исследований на 2020 г. Исследования, проводимые в отчетном году, предполагают решение системы уравнений стационарной устойчивой диффузии для четырехкомпонентных газовых смесей.
Полученные результаты исследований, приведенные в отчете, послужат основой дальнейшего изучения и моделирования процессов, сопровождающихся массопереносом, а также при разработке методов управления механизмами кризиса, связанного с проблемами возникновения и развития конвективного движения, что позволит осуществлять выбор оптимальных режимов проведения процессов, сопровождающихся массопереносом, и проектировать соответствующие технологические устройства. 
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1 Численное исследование диффузии двух газов, равномерно разбавленных третьим компонентом

Взаимное влияние компонентов друг на друга в сложных газовых смесях может привести к определенным явлениям, которые не наблюдаются при обычной бинарной диффузии. Об этом свидетельствуют результаты экспериментальных исследований [4-7; 21] и анализ уравнений Стефана-Максвелла [1-3; 20]. 
Исследования диффузии, в частности методом двух колб, показали, что при увеличении давления в эксперименте не во всех многокомпонентных системах наблюдается устойчивая диффузия, т.е. в этих системах возникает конвекция [4-7; 21]. Влияние разбавленного газа на стабильность процесса диффузии и определение условий, приводящих к возникновению нестабильности при диффузии с балластным газом, которую можно рассматривать как предельный случай диффузионного процесса в четырехкомпонентной газовой смеси, является важной проблемой. 
Численное исследование неустойчивости механического равновесия в многокомпонентных системах, в частности в системах с балластным газом, может быть выполнено на основе теории устойчивости [22; 23]. Однако возможности этого метода ограничены. При исследовании нестационарных процессов такой подход не позволяет описать динамику конвективных течений и оценить кинетику многокомпонентного массопереноса в условиях развитой неустойчивости. Такие вопросы могут быть решены с помощью численных методов математического моделирования [24-27].
Одной из задач данного этапа исследований является изучение роли балластного газа при возникновении конвективных течений. Поэтому было предпринято численное исследование влияние газа разбавителя и его концентрации на возникновение конвекции в цилиндрическом канале. 

1.1 Постановка задачи и численный метод
Рассмотрим процесс смешения в цилиндрическом канале, в котором основные диффундирующие компоненты разбавляются третьим газом. Постановка задачи проиллюстрирована на рисунке 1. Верхняя часть канала S1 содержит легкий газ 1 (с молярной массой M1), диффундирующий в тяжелый газ 3 (с молярной массой M3), который расположен в нижней части S2. Третий газ «разбавитель» 2 с наибольшей молярной массой M2 добавляется к обеим половинам цилиндрического канала.
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a)                                                                             б)

Рисунок 1 – Моделирование массопереноса на границе смены режима: а) физическая и расчетная области перемешивания; б) Начальные условия для размещения трехкомпонентных смесей в диффузионном канале



Переход от диффузионного процесса к концентрационной конвекции в тройных газовых смесях можно описать системой гидродинамических уравнений для возмущенных величин в приближении Буссинеска. Эта система состоит из уравнений Навье-Стокса, уравнений сохранения числа частиц смеси и компонентов и с учетом условий независимой диффузии, при которых  и , для изотермической газовой смеси система уравнений может быть записана как [22; 23]:
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                                                                 ,				                     (1)


,


,


где u – среднемассовая скорость и v – среднечисленная скорость тройной смеси; ρ – плотность; p – давление; η и ξ – коэффициент сдвига и объемной вязкости; g – вектор ускорения свободного падения; n – числовая плотность; t – время; ci – концентрация i-го компонента; ji – плотность диффузионного потока i-го компонента;  – практические коэффициенты диффузии.
Уравнение (1) дополняется уравнением состояния среды:



                                                                                                           (2)

Плотность смеси является линейной функцией концентрации составляющих ее компонентов:


                                                           ,                                                     (3)  



где  – возмущение концентрации i-го компонента, .
Решая систему уравнений (1) методом малых возмущений, получаем систему уравнений концентрационной конвекции для возмущенных величин, которая имеет следующий вид:



                                       

                                                                                                (4)








где  – постоянное среднее значение концентрации, принимаемое в качестве начала отсчета, βi  – коэффициент, характеризующий зависимость плотности газовой смеси от концентрации i-го компонента, γ – единичный вектор, ν – коэффициент кинематической вязкости, ρ0 – среднее значение плотности смеси.

Различия в возмущениях среднемассовой и среднечисловой скорости – одного порядка, следовательно, они не будут существенны для системы уравнений (4). Именно поэтому при H >> r (где H – длина диффузионного канала, r – радиус диффузионного канала) осуществим замену v на u [28].
Выберем следующие масштабы единиц измерения: характерный линейный размер полости H, времени – H2/ν, скорости – D*22/H, концентрации i-го компонента АiH, давления – ρ0νD*22/H2. Система уравнений (2) в безразмерных величинах имеет вид: 



                                       

                                                                                  (5)










где  – диффузионное число Прандтля,  – парциальное число Рэлея, где Ai – безразмерный начальный градиент концентрации i-го компонента,  – параметры, определяющие соотношение между практическими коэффициентами диффузии.
Система уравнений (5) решалась численно по схеме расщепления по физическим параметрам [29]. Согласно рисунку 1а рассматривается двумерная площадь цилиндрической области H × d в декартовой системе координат, где H – высота цилиндрического канала, а d = 2r – диаметр. Для регистрации изоконцентрационных линий, характеризующих возникновение и развитие конвекции, расчеты проводились в безразмерной сетке с размерами 128×128.
На первом этапе перенос количества движения осуществляется только за счет конвекции и диффузии. Промежуточное поле скоростей находится на основе метода трехточечной прогонки с применением явной схемы Адамса-Бэшфорта и неявной схемы Кранка-Николсона для конвективных и диффузионных членов соответсвенно с вторым порядком точности по пространству [30; 31]. Дискретизация по пространству осуществляется вторым порядком точности:


                                                (6)



где – конвективные члены,  – промежуточное поле скоростей, ∆t – шаг по времени, n – номер итерации в момент tn.
На втором этапе, по найденному промежуточному полю скоростей, находится поле давления с применением метода Фурье:


                                                                                                                                   (7)

На третьем этапе предполагается, что перенос осуществляется только за счет градиента давления, где пересчитывается окончательное поле скоростей


                                                                                                                            (8)


На четвертом этапе вычисляется концентрация компонентов смеси на основе метода трехточечной прогонки с использованием схемы Кранка-Николсона с учетом найденных полей скоростей :





                                                                          (9)





где  – конвективные члены.
Граничные условия задаются следующим образом:


                                                  ,   , i = 1 – 3,                                              (10)

где n = (n1, n2) – внешняя нормаль к границе расчетной области.
Начальные условия для рассматриваемой задачи имеют следующий вид:




(11)








где Xi  – концентрации компонентов в верхней S1 и нижней S2 расчетных областях.

1.2 Результаты численного расчета
Численные результаты, представленные на рисунке 2, иллюстрируют зависимость концентрации от времени наиболее тяжелого компонента для системы 0,5143 He (1) + 0,4857 Ar (2) – 0,5148 CH4 (3) + 0,4852 Ar (2) при t = 26,15 с. Плотность смеси, расположенной в верхней части диффузионного канала, меньше плотности смеси, расположенной в нижней части. Третий газ разбавитель (аргон) добавляется примерно в равных количествах к обеим половинам расчетной области (S1 и S2). Хотя газ-разбавитель имеет незначительную величину градиента начальной концентрации, тем не менее, существует диффузионный поток газа-разбавителя, то есть балластный газ переносится гидродинамическим потоком.
Согласно рисунку 2а изоконцентрационные линии балластного газа (аргона) меняются монотонно. Такой тип смешения соответствует процессу диффузии. Как показано на рисунках 2б и 2в дальнейшее повышение давления приводит к искривлению изоконцентрационных линий аргона, которые становятся существенно нелинейными. Кривизна изоконцентрационных линий и увеличение концентрации аргона наблюдается ближе к нижней части расчетной области. Эта особенность показывает, что в системе реализуются условия, связанные с наступлением неустойчивости механического равновесия, определяющие переход от диффузионного к конвективному режиму. 

[image: Fig-2][image: Fig-3][image: Fig-4]
                         а)                                                 б)                                                в)
              
Рисунок 2 – График изменения концентрации наиболее тяжелого компонента для системы 0,5143 He (1) + 0,4857 Ar (2) – 0,5148 CH4 (3) + 0,4852 Ar (2) при t = 26,15 с: а) p = 0,2 МПа при Ra1 = 7,28, Ra2 = 20,96; б) p = 1,0 МПа при Ra1 = 18,28, Ra2 = 52,39; в) p = 1,5 МПа при Ra1 = 54,59, Ra2 = 157,18
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                         а)                                                 б)                                                в)

Рисунок 3 – Поведение изоконцентрационных линий для системы 0,42 H2 (1) + 0,58 C3H8 (2) – 0,6 CH4 (3) + 0,4 C3H8 (2) при p = 1 МПа: а) t = 4,36; б) t = 17,43; в) t = 26,15 с

Рисунок 3 иллюстрирует изменение концентрации газа-разбавителя (пропана) для системы 0,42 H2 (1) + 0,58 C3H8 (2) – 0,6 CH4 (3) + 0,4 C3H8 (2) при p = 1 МПа (Ra1 = 36,39; Ra2 = 104,78). В этом случае разница между концентрациями газа-разбавителя как в верхней, так и в нижней расчетной областях значительна. При t = 26,15 с динамика концентрации пропана аналогична поведению аргона, представленному на рисунке 2б.  
Как показано на рисунке 4 увеличение давления и концентрации газа-разбавителя (пропана) в нижней расчетной области приводит к появлению двух областей, обогащенных газом-разбавителем.
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                                           а)                                                                 б)

Рисунок 4 – Поведение изоконцентрационных линий пропана в системе 0,42 H2 (1) + 0,58 C3H8 (2) – 0,58 CH4 (3) + 0,42 C3H8 (2) при p = 2 МПа (Ra1 = 72,7838; Ra2 = 209,5687): а) t = 17,43; б) t = 26,15 с

Анализ результатов численного моделирования, представленных на рисунках 2-4 показывает, что кривизна изоконцентрационных линий значительно увеличивается с ростом давления и приводит к сложному структурированному потоку.
Наличие градиента состава газа-разбавителя и рост давления приводит к усилению конвективного процесса.
Таким образом, численное исследование неустойчивости механического равновесия в системах с балластным газом, которые рассматриваются как предельный случай четырехкомпонентных газовых систем, может быть выполнено на основе схемы расщепления по физическим параметрам. Используемая математическая модель позволяет описать процесс формирования конвективной структуры для различных значений градиента состава газа-разбавителя. Показано, что газ-разбавитель, его концентрация и давление в эксперименте влияют на процесс диффузии и приводят к возникновению конвективных потоков. Возникновение неустойчивости сопровождается появлением нелинейных изоконцентрационных линий.







2 Численное моделирование режимов многокомпонентного массопереноса в четырехкомпонентных газовых системах

2.1 Система уравнений, моделирующая режимы многокомпонентного массопереноса в четырехкомпонентных газовых системах
Массоперенос в многокомпонентных газовых системах моделируется с помощью уравнений Навье – Стокса, а также соотношений, описывающих сохранение массы, импульса и энергии в данной среде. Кроме того, используются уравнения состояния компонентов текучей среды и эмпирические зависимости от температуры для вязкости и теплопроводности компонентов среды. При моделировании конвективных течений в уравнении Навье – Стокса используется усредненное по малому масштабу времени влияние турбулентности на параметры потока, а крупномасштабные временные изменения, осредненных по малому масштабу времени составляющих газодинамических параметров потока, учитываются введением соответствующих производных по времени [32]. В результате уравнения имеют дополнительные члены – напряжения по Рейнольдсу, а для замыкания этой системы уравнений используются уравнения переноса кинетической энергии турбулентности и ее диссипации в рамках k – ξ модели турбулентности. Эта система уравнений сохранения массы, импульса и энергии нестационарного пространственного течения имеет следующий вид [32]:


                                                                      [image: ][image: ]				       (12)


                                           [image: ][image: ]i = 1, 2, 3	                   (13)


                                   [image: ][image: ]	       (14)


                                                                             		                               (15)



где t – время, u – скорость текучей среды, ρ – плотность текучей среды, p – давление текучей среды, Si[image: ][image: ] – внешние массовые силы, действующие на единичную массу текущей среды, в нашем случае , действие гравитации [image: ][image: ], gi – составляющая гравитационного ускорения в координатном направлении xi. 
Для ньютоновских сред тензор вязких сдвиговых напряжений определяется как:


                                            			       (16)[image: ][image: ]

где μ = μl + μt ,μl – коэффициент динамической вязкости, μt – коэффициент турбулентной вязкости, δij – дельта функция Кронекера (δij[image: ][image: ] = 1 при i = j; δij = 0 при i≠ j), k – кинетическая энергия турбулентности. В соответствии с k – ξ моделью турбулентности, μ определяется через величины кинетической энергии турбулентности k и диссипации этой энергии ξ:
   

                                                                        				       (17)[image: ][image: ]





где,  , y – расстояние от поверхности стенки, .[image: ][image: ]
Кинетическая энергия турбулентности k и диссипация этой энергии ε определяются из следующих уравнений:
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где 
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 = 0,9,  при и  при , [image: ][image: ]






, [image: ][image: ], , , .

Диффузионный тепловой поток моделируется с помощью уравнения:


                                         	k = 1, 2, 3              	                   (20) 



где , Pr – число Прандтля,  – удельная теплоемкость при постоянном давлении, Т – температура текучей среды.
Для многокомпонентных газовых смесей изменение концентраций компонентов смеси в пространстве вследствие диффузии моделируется следующими уравнениями: 


                                      i = 1, 2, ….N,		       (21)






где yi – концентрация i–го компонента смеси , N – число компонентов смеси, ,  – коэффициенты молекулярной и турбулентной диффузии, которые подчиняются закону Фика, так что ,, где D – коэффициент взаимной диффузии, σ – турбулентное число Шмидта.
[bookmark: _Hlk21623695]Система уравнений (12)-(21) решается с помощью программы Flow Simulation, входящей в пакет SolidWorks. 

2.2 Результаты численного моделирования в четырехкомпонентной газовой системе
Численный исследования проводились для созданной в SolidWorks виртуальной модели типового двухколбового аппарата, приведенной на рисунке 5, для изучения особенностей процессов смешения, диффузионного и конвективного массообмена. Геометрические параметры рассматриваемого плоского канала следующие: a = 6·10-3 м, b = 30·10-3 м, L = 0,165 м.
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Рисунок 5 – Виртуальная модель диффузионной ячейки

Рассмотрим смешение тройной смеси гелия, аргона и углекислого газа в чистый азот. Численное моделирование проводилось при следующих начальных условиях: в верхней части размещалась смесь 0,36 Не + 0,33 Ar + 0,31 СО2, а нижняя колба заполнялась N2; давление рабс = 0,6 МПа (ризб = 0,5 МПа); время – 180 с.
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Рисунок 6 – Зависимость продиффундировавшего количества аргона в азот от времени

На рисунке 6 представлена обобщенная зависимость интенсивности переноса аргона в квазистационарном режиме смешения с течением времени. Наибольшее изменение концентрации аргона наблюдается в течение 120 с. Дальнейшее увеличение продолжительности численного эксперимента приводит к незначительному изменению концентрации аргона, что соответствует эффекту обогащения смеси тяжелым компонентом [7]. Аналогичное поведение наблюдается и для углекислого газа. 
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Рисунок 7 – Распределение концентрации СО2 по длине диффузионного канала 
для t = 15 с

На рисунках 7-11 приведено изменение осредненной по ширине канала концентрации СО2 по длине канала, а также эпюры распределения концентраций в диффузионном канале в различные моменты времени. Аналогичное поведение наблюдается и для аргона.
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Рисунок 8 – Распределение концентрации СО2 по длине диффузионного канала 
для t = 30 с
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Рисунок 9 – Распределение концентрации СО2 по длине диффузионного канала 
для t = 60 с
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Рисунок 10 – Распределение концентрации СО2 по длине диффузионного канала 
для t = 120 с
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Рисунок 11 – Распределение концентрации Ar (●) и СО2 (■) по длине диффузионного канала для t = 180 с


Анализ полученных результатов позволяет определить следующие особенности конвективного массопереноса, возникающие в четырехкомпонентной газовой смеси:
1 Распределение концентраций тяжелых компонентов в четырехкомпонентной смеси имеет нелинейный характер по длине диффузионного канала, что свидетельствует о возникновении неустойчивости механического равновесия, которое определяет переход от диффузионного режима смешения к конвективному.
2 В первые секунды диффузионно-неустойчивого режима (до 120 с) наблюдается повышение концентрации тяжелого компонента в нижней колбе, что свидетельствует о возникновении аномального разделения компонентов.


























3 Решение системы уравнений стационарной устойчивой диффузии для четырехкомпонентных газовых смесей

Рассмотрим задачу квазистационарного устойчивого диффузионного смешения четырехкомпонентной смеси идеальных газов в системе двух колб через длинный (L >> r) канал, где L – длина и r – радиус канала. Схема диффузии через канал показана на рисунке 12. Для дальнейших расчетов предполагается, что индекс i = 1, 2, 3, 4 нумерует компоненты смеси, и компоненты смеси упорядочены так, чтобы m1 < m2 < m3 < m4, где mi – масса молекулы  i- го компонента. 
Пусть в колбах (в соответствии с рисунком 12) поддерживаются постоянные значения концентраций компонентов смеси и давления. Устойчивая стационарная трехкомпонентная диффузия через канал описывается системой  уравнений:


,



                                                   T = const; , ,                                            (22)


, i = 1, 2, 3, 4

в системе (22) имеется 16 неизвестных и 16 независимых уравнений, т.е. она является полной.
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Рисунок 12 – Схема диффузионного смешения через канал
Таким образом, необходимо решить одномерную задачу диффузии. После усреднения системы (22) по сечению канала получим следующую систему уравнений:


                                                          ,
(23)                                                                     



, i = 1, 2, 3; , ,

где Ji – полный числовой поток i-го компонента через канал, S – площадь поперечного сечения канала, ji = nciui – плотность числового потока i-го компонента.
Граничные условия для системы (23):





, , , ,
   (24)




, , , ,

где Cik – концентрация компонентов в колбах (i = 1,2,3,4 – номер компонента; k = 1,2 – номер колбы).
С учетом обозначений, введенных в (23), уравнения Стефана-Максвелла для описания диффузии в четырехкомпонентных газовых смесях можно преобразовать к виду:


                                                 , i = 1,2,3,4.                                    (25)


Поскольку ji = const, то для 3 независимых концентраций с учетом  получаем систему неоднородных линейных уравнений с постоянными коэффициентами:


, 
(26)

,


,

где ji – произвольные константы интегрирования, они определяются из граничных условий.
Решение системы неоднородных линейных уравнений есть сумма частного решения неоднородной системы уравнений cFi и общего решения однородной системы уравнений c0i:


.

Общее решение однородной системы может быть представлено в виде:


                                                                 ,                                                            (27)

обозначив ,


                  ,

определим для  Sl :

                                                               S1 = 0,      S2 = S3 = .                                                  (28)

Подставив (27) и (28) в исходную систему, найдем выражение для коэффициентов  li,  и запишем общее решение однородной системы уравнений в виде:


,
(29)        

,



где Ki – константы интегрирования.
Частное решение системы уравнений (26) находится в виде линейной функции координаты z:

,


                                                      ,                                           (30)


.

Сумма частного решения неоднородной системы cFi   и общего решения однородной системы  c0i  есть  общее решение системы уравнений (26). Константы Ki   и   ji определяются из граничных условий (24). Величины потоков ji не удается выразить через концентрации на концах каналов, значения Кi можно получить из первых двух граничных условий (31):


,
(31)

.

Значения плотностей потоков  ji определяют путем численного решения  системы из двух последних граничных условий (24). Полученное решение используют для расчета распределения плотности смеси внутри канала: 


                                                       .                                                            (32)


ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведенные исследования позволили сделать следующие выводы.
1 Решена система уравнений устойчивой четырехкомпонентной диффузии, состоящей из уравнений Стефана-Максвелла для четырехкомпонентной смеси, уравнения состояния среды, уравнения неразрывности и условия независимой диффузии. Получены выражения для распределения концентраций компонентов и плотности смеси
2 В рамках численного алгоритма по решению уравнений конвективного массопереноса изотермических тройных газовых посредством двухмерного моделирования в вертикальном цилиндрическом канале конечных размеров проведен вычислительный эксперимент по изучению особенностей диффузионного и конвективного режимов для предельного случая четырехкомпонентной смеси, когда два основных газа в равной степени разбавлены балластным газом различной концентрации. Получены поля концентраций. Установлено, что основной характеристикой перехода от диффузионного режима к конвективному является нелинейность изоконцентрационных линий.
3 На основе численной модели описания парциального массопереноса компонентов в четырехкомпонентной смеси гелий + аргон + двуокись углерода – азот смесях получены распределения концентраций Ar и СО2 по длине диффузионного канала на его оси.
Таким образом, проведенные результаты показывают, что задачи исследования, запланированные на 2020 г. решены полностью. Полученные теоретические результаты рекомендуется использовать при разработке и расчетах массообменных технологических схем. 
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	Дата завершения проекта
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	АР058955418
	фундаментальные
	Численное исследование особенностей массопереноса в четырехкомпонентных газовых системах, возникающих в вертикальных каналах за счет различия в коэффициентах диффузии компонентов
	01.10.2020
	30.09.2021

	Вид полученного результата
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	Публикации**

	Количество опубликованных докладов и статьи по результатам исследований на международных конференциях, имеющих импакт-фактор
	Количество опубликованных докладов и статьи по результатам исследований на региональных и местных конференциях

	
	1

	Подготовка кадров**

	Количество исполнителей, имеющих ученый степень
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	Количество зарубежных ученых, привлеченных к НИР
	

	Участие PhD студентов, магистрантов в проведении исследований в рамках подготовки своих диссертаций
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