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ПЕКУНОВ В.В., канд. техн. наук
МОДЕЛИРОВАНИЕ ОБРАЗОВАНИЯ И РАСПРОСТРАНЕНИЯ ТВЕРДЫХ, ЖИДКИХ И ГАЗООБРАЗНЫХ ЗАГРЯЗНИТЕЛЕЙ
В ВОЗДУШНОЙ СРЕДЕ
Предлагается новая многофазная многокомпонентная модель образования и распространения загрязнений. Модель учитывает наиболее значимые факторы: турбулентность, перенос излучения, тепла, пыли и реагирующих газов, динамику водяного пара и капель, конденсацию и испарение капель, поглощение газов каплями. Применен новый подход к моделированию капельных фаз. Модель может применяться для прогнозирования концентраций загрязнителей в воздушном бассейне большого города и в окрестности энергетических предприятий. 
Данная работа посвящена актуальной проблеме моделирования образования и распространения загрязнений в воздушной среде. Известные автору работы не учитывают должным образом наиболее значимые факторы: а) первичное загрязнение при выбросе и переносе твердых, жидких и газообразных веществ в турбулентных воздушных потоках, б) вторичное загрязнение в результате проходящих химических реакций, в) распространение прямого и рассеянного излучения, оказывающего влияние на процессы тепло- и массообмена, инициирующего фотохимические реакции, г) поглощение газообразных загрязнителей каплями атмосферной воды и выпадение кислотных осадков. Нами предлагается модель, в достаточно полной мере учитывающая эти и другие факторы.

Введем правую систему координат (x1, x2, x3) с вертикальной осью Ox3.
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где ( — векторный потенциал, ( — вектор вихря, U — вектор скорости основной фазы, (мол и (турб — молекулярная и турбулентная вязкости, T — температура, (0, c, (, b — теплопроводность, удельная теплоемкость, плотность и термический коэффициент расширения воздуха, ( — коэффициенты. Модель турбулентности Абрамовича-Секундова:
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где ( = 2,0, ( = 50,0, ( = 0,06, Lmin — кратчайшее расстояние до стенки.
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где C — вектор концентраций веществ (газов и переносимых воздухом пылевых частиц), Wj, 
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  — скорость витания и коэффициент диффузии j‑го вещества, N — число веществ, q — число химических реакций, Rik и Lik — стехиометрические коэффициенты при i-м веществе в правой и левой частях k-й реакции, Ak = Ak(T) — константа скорости k-й реакции. Для фотохимических реакций Ak отлична от нуля лишь в случае, если суммарная освещенность превышает заданный стартовый порог.

Особо выделим уравнение диффузии пара с концентрацией 
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где 
[image: image20.wmf]0
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 — коэффициент диффузии пара, Mk — молярная масса воды. Уравнения переноса диффузного излучения в Nrad диапазонах (в последнем диапазоне — тепловое инфракрасное излучение) по модели K.N.Liou:
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где 
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 — первый компонент разложения интенсивности излучения в j-м диапазоне (метод сферических гармоник), 
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 — коэффициенты ослабления, поглощения и рассеивания. 
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 находится обратной трассировкой луча, что существенно упрощает вычисления, особенно в областях сложной формы.

Запишем уравнения для фазы тяжелых пылевых частиц:
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j = 1, 2, 3;


[image: image35.wmf](

)

(

)

(

)

,

U

D

U

t

 

 

p

p

p

турб

p

p

p

×

Ñ

×

r

-

-

r

Ñ

×

n

a

+

×

Ñ

=

r

Ñ

×

+

¶

r

¶

r

r


где Up — вектор скорости пылевой фазы, (pмол — кинематическая вязкость пылевой фазы, g1 = 0, g2 = 0, g3 = g, 
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 — сила сопротивления частицы потоку, (p — плотность пыли, Dp и (p — коэффициенты.
Предлагаем новый подход для моделирования фазы капель из Z компонентов. Основные уравнения имеют вид:
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Предложен алгоритм расчета параметров ai и bi кусочных распределений (линейных при полном заполнении [капли с диаметрами от di до di+1] и равномерных при частичном заполнении [с поиском начала xi или конца yi заполнения]) путем интерполяции по значениям 
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. Алгоритм работает даже с разрывными распределениями, которые могут недостаточно корректно обрабатываться при использовании традиционных подходов [1, 2, 3]. В данной работе алгоритм не приводится всвязи с большим объемом, его подробное описание можно найти в статье [4].

Для численного интегрирования уравнений переноса используется локально-одномерное расщепление (неявная разностная схема), для уравнений Пуассона и Гельмгольца — верхняя релаксация (с «шахматным» порядком обхода узлов и чебышевским ускорением), для уравнений химической кинетики предложена компромиссная разностная схема ([5], синтез схем Рожкова и Адамса-Моултона), обладающая хорошей устойчивостью и приемлемой точностью при невысокой трудоемкости. Также применяется метод Гира.
Таким образом, в данной работе предложена трехмерная многофазная многокомпонентная модель образования и распространения загрязнений. Модель учитывает наиболее значимые факторы и включает нестандартную подсистему уравнений, описывающих динамику и кинетику капельной фазы и работающую даже с разрывными распределениями капель. Сравнение результатов экспериментов с использованием данных уравнений и с применением лагранжевого подхода показало, что наш метод моделирования капель имеет крайне низкие трудозатраты (в 540 раз меньше, чем при прямом моделировании 1000 капель), имеет относительную погрешность до 18% для плотности и до 35% по поглощенным загрязнителям. Модель апробирована в численных экспериментах [6] на многопроцессорных системах МВС-1000, в том числе на реальных данных. На базе предложенной модели разработана программа параллельного численного моделирования образования и распространения твердых, жидких и газообразных загрязнителей AirEcology-P
.
Работа была выполнена при финансовой поддержке Минобразования и науки (грант РНП.2.2.1.1.7280).
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