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Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå äèíàìèêè

ìíîãîêîìïîíåíòíîãî ãàçà ñ èñïîëüçîâàíèåì WENO ñõåì

íà ïðèìåðå ïèðîëèçà ýòàíà

c⃝ Ð. Â. Æàëíèí1, Å. Å. Ïåñêîâà2, Î. À. Ñòàäíè÷åíêî3, Â. Ô. Òèøêèí4

Àííîòàöèÿ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîñòðîåíà ñõåìà âûñîêîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè äëÿ ìîäåëè-
ðîâàíèÿ ëàìèíàðíîãî òå÷åíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîé ñìåñè. Äàííàÿ ñìåñü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé
âÿçêèé òåïëîïðîâîäíûé ãàç, â êîòîðîì ïðîèñõîäèò õèìè÷åñêàÿ ðåàêöèÿ ïèðîëèçà ýòàíà. Ðàç-
ðàáîòàí è ðåàëèçîâàí ïàðàëëåëüíûé âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõíîëîãèè
MPI. Ñ öåëüþ âåðèôèêàöèè ïîñòðîåííîé ñõåìû ðàçðàáîòàíà ïðîãðàììà äëÿ íàõîæäåíèÿ ãà-
çîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ è êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ ðåàêöèè ïèðîëèçà ýòàíà â çàìêíóòîì
ðåàêòîðå. Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû òå÷åíèÿ ãàçîâîé ñìåñè â ïðîòî÷íîì ìåòàëëè÷åñêîì ðåàêòîðå
ñ âíåøíèì îáîãðåâîì ðåàêöèîííîé çîíû. Íàéäåíû ðàñïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðû, ïëîòíîñòè è
ìàññîâûõ êîíöåíòðàöèé ðåàãåíòîâ â ïðîäîëüíîì ðàçðåçå ðåàêòîðà.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: WENO ñõåìà, âûñîêèé ïîðÿäîê òî÷íîñòè, òåõíîëîãèÿ MPI, ïèðîëèç
ýòàíà.

1. Ââåäåíèå

Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü âåäóùèì ñïîñîáîì ïîëó÷åíèÿ íèçøèõ îëåôèíîâ ÿâëÿåòñÿ òåð-
ìè÷åñêèé ïèðîëèç óãëåâîäîðîäîâ. Â Èíñòèòóòå êàòàëèçà èìåíè Ã.Ê. Áîðåñêîâà ïðîâîäÿò-
ñÿ ðàáîòû ïî ñîçäàíèþ óñòàíîâîê [1-3], èñïîëüçóþùèõ òåõíîëîãèè ïèðîëèçà àëêàíîâ â
óñëîâèÿõ èíòåíñèâíûõ ôèçè÷åñêèõ âîçäåéñòâèé. Äëÿ äåòàëüíîãî èçó÷åíèÿ ïðîöåññîâ ïè-
ðîëèçà ïðè ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ ïðîòåêàíèÿ ðåàêöèè àêòóàëüíîé ÿâëÿåòñÿ çàäà÷à ìàòå-
ìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ òàêèõ ïðîöåññîâ, êîòîðàÿ ïîçâîëèò èçáåæàòü ïðèñòðåëî÷íûõ
ýòàïîâ ñîçäàíèÿ ñëîæíûõ è äîðîãîñòîÿùèõ óñòàíîâîê. Ïðè ïîñòðîåíèè ðàçíîñòíûõ ñõåì
äëÿ âûáðàííîé ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ÷èñëåííûå àëãîðèòìû
âûñîêîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè, ÷òîáû ïîëó÷èòü ðåçóëüòàòû, íàèáîëåå òî÷íî îïèñûâàþùèå
èññëåäóåìûé ïðîöåññ. Òàêæå íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü òåõíîëîãèè ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñ-
ëåíèé, òàê êàê ïðè ðåøåíèè ðåàëüíûõ çàäà÷ ïðèõîäèòñÿ ðàáîòàòü ñ áîëüøèìè îáëàñòÿìè
äàííûõ. Â äàííîé ñòàòüå ïðîâåäåíî ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå ïèðîëèçà ýòàíà â ðåàê-
òîðå ñ âíåøíèì îáîãðåâîì ðåàêöèîííîé çîíû [3] ñ èñïîëüçîâàíèåì ñõåì âûñîêîãî ïîðÿäêà
òî÷íîñòè [4]. Äëÿ ñîêðàùåíèÿ âðåìåíè ðàñ÷åòîâ áûë ïîñòðîåí è ðåàëèçîâàí ïàðàëëåëüíûé
âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì íà îñíîâå òåõíîëîãèè MPI.

1 Çàâåäóþùèé êàôåäðîé ïðèêëàäíîé ìàòåìàòèêè, äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé è òåîðåòè÷åñêîé ìå-
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2 Ïðåïîäàâàòåëü êàôåäðû ïðèêëàäíîé ìàòåìàòèêè, äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé è òåîðåòè-
÷åñêîé ìåõàíèêè, Ìîðäîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Í. Ï. Îãàðåâà, ã. Ñàðàíñê;
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3 Íàó÷íûé ñîòðóäíèê, Èíñòèòóò êàòàëèçà èì. Ã. Ê. Áîðåñêîâà ÑÎ ÐÀÍ, Íîâîñèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåí-
íûé óíèâåðñèòåò, ã. Íîâîñèáèðñê; zasypoa@catalysis.ru
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2. Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü è àëãîðèòì äèñêðåòèçàöèè

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü òå÷åíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîãî ðåàãèðóþùåãî ãàçà â ðåàêòîðå
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñèñòåìó óðàâíåíèé, âêëþ÷àþùóþ óðàâíåíèå íåðàçðûâíîñòè, óðàâíå-
íèÿ ñîõðàíåíèÿ èìïóëüñà è ýíåðãèè, óðàâíåíèÿ íåðàçðûâíîñòè äëÿ êàæäîé êîìïîíåíòû
ãàçîâîé ñìåñè [5], êîòîðàÿ ïîäðîáíî îïèñàíà â ðàáîòå [6].

Â âåêòîðíîì âèäå äàííûå óðàâíåíèÿ, ñ ó÷åòîì ðàñùåïëåíèÿ ïîòîêîâ íà êîíâåêòèâíûå
è äèôôóçèîííûå ñîñòàâëÿþùèå, ìîæíî ïðåäñòàâèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:

∂U
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+
∂
(
F (1)(U)−H(1)(U)
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∂x
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∂
(
F (2)(U)−H(2)(U)
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= Q. (2.1)

Çäåñü
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
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,
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, i = 1, 2, . . . ,M.

Çäåñü ρ � ïëîòíîñòü, u, v � êîìïîíåíòû âåêòîðà ñêîðîñòè, Yi � ìàññîâàÿ êîíöåíòðà-

öèÿ i -îé êîìïîíåíòû, p � äàâëåíèå, E = ρ

(
ϵ+

u2 + v2

2

)
� óäåëüíàÿ ïîëíàÿ ýíåðãèÿ, T

� òåìïåðàòóðà, Qi � ñêîðîñòü îáðàçîâàíèÿ èëè ðàñõîäà i -îé êîìïîíåíòû, Jix, Jiy � êîìïî-
íåíòû âåêòîðà äèôôóçèîííîãî ïîòîêà i -îãî âåùåñòâà, qx, qy � êîìïîíåíòû âåêòîðà ïîòîêà
òåïëà äëÿ ñìåñè, Dmi � êîýôôèöèåíò äèôôóçèè i -îé êîìïîíåíòû, hi � ýíòàëüïèÿ i -îé
êîìïîíåíòû, λ � êîýôôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè ñìåñè, µ � êîýôôèöèåíò äèíàìè÷åñêîé
âÿçêîñòè, Sh � íàãðåâ èëè îõëàæäåíèå â ðåçóëüòàòå õèìè÷åñêîé ðåàêöèè.

Äëÿ ïîñòðîåíèÿ äèñêðåòíîé ìîäåëè èñïîëüçóåì ðàâíîìåðíóþ ñåòêó. Ãàçîäèíàìè÷åñêèå
ïàðàìåòðû ðàññìàòðèâàåì êàê èíòåãðàëüíûå ñðåäíèå â ÿ÷åéêàõ ñåòêè.

Äëÿ àïïðîêñèìàöèè ñèñòåìû óðàâíåíèé (2.1) èñïîëüçóåì êîíñåðâàòèâíóþ íåëèíåéíóþ
äèôôåðåíöèàëüíî-ðàçíîñòíóþ ñõåìó âèäà:
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Çäåñü F̃
(1)
i+1/2j, F̃

(2)
ij+1/2 � êîíâåêòèâíûå ïîòîêè, êîòîðûå ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïî ñõåìå Ëàêñà-

Ôðèäðèõñà-Ðóñàíîâà [7, 8]:
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√
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√
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)
,

α2 = max

(
|vij|+

√
γpij
ρij

, |vij+1|+
√
γpij+1

ρij+1

)
,

H̃
(1)
i+1/2j, H̃

(2)
ij+1/2 � äèôôóçèîííûå è òåïëîâûå ïîòîêè, êîòîðûå ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïî ñõåìå ñ

öåíòðàëüíûìè ðàçíîñòÿìè, Q̃ij � ñðåäíåå ïî ÿ÷åéêå çíà÷åíèå èñòî÷íèêîâîãî ÷ëåíà.
Äëÿ íàõîæäåíèÿ çíà÷åíèé âåêòîðà ïåðåìåííûõ U ñëåâà è ñïðàâà îò ãðàíèöû ìåæäó

i è i + 1 ÿ÷åéêàìè U r
i+1/2j, U

l
i+1/2j, èñïîëüçóåì WENO ñõåìó ïÿòîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè,

îïèñàííóþ â ðàáîòå [4, 9].
Ââåäåì âåêòîð ïðèìèòèâíûõ ïåðåìåííûõ [10] q = q(U) = (ρ, u, v, p) . Ñ ïîìîùüþ

WENO àëãîðèòìà ïðîâåäåì åãî èíòåðïîëÿöèþ íà ãðàíèöå ìåæäó ÿ÷åéêàìè, à çàòåì ïå-
ðåñ÷èòàåì çíà÷åíèå èñêîìîãî âåêòîðà U r

i+1/2j = U(qri+1/2j) .

Èíòåðïîëÿöèþ íà ãðàíèöå ìåæäó ÿ÷åéêàìè ïðîâîäèì ñëåäóþùèì îáðàçîì [4]:

qi+1/2j =
K−1∑
l=0

ωlq
(l)
i+1/2j. (2.3)

Çäåñü q
(l)
i+1/2j =

∑K−1
j=0 cljqi−l+j , l = 0, . . . , K − 1 � çíà÷åíèå íà ãðàíè, ïîëó÷åííîå íà

øàáëîíå S
(i)
l = {xi−l, . . . , xi, . . . , xi−l+K−1} , ωl � âåñîâûå êîýôôèöèåíòû, óäîâëåòâîðÿþùèå

óñëîâèÿì:

ωl =
αl∑K−1

s=0 αs

, αl =
dl

(ϵ+ β)2
, l = 0, . . . , K − 1.

Ââåäåíèå ìàëîé âåëè÷èíû ϵ èñêëþ÷àåò ñëó÷àé îáðàùåíèÿ çíàìåíàòåëÿ â íîëü, βl �
èíäèêàòîð ãëàäêîñòè [4], dl � êîýôôèöèåíòû ïîëó÷åííûå ïðè èíòåðïîëÿöèè çíà÷åíèÿ íà

ãðàíèöå ÿ÷åéêè íà ðàñøèðåííîì øàáëîíå S
(i)
∗ = {xi−K+1, . . . , xi, . . . , xi+K−1} .

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ñõåìû ïÿòîãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè ïîëàãàåì K = 3 , çíà÷åíèÿ âåëè÷èí
clj, dl, βl ïðèâåäåíû â ðàáîòå [4].

Äèñêðåòèçàöèÿ ïî âðåìåíè âûïîëíÿåòñÿ ïî ñõåìå Ðóíãå-Êóòòû:

U∗ = Un +∆t · L(Un),

U∗∗ =
3

4
Un +

1

4
U∗ +

1

4
∆t · L(U∗),

Un+1 =
1

3
Un +

2

3
U∗∗ +

2

3
∆t · L(U∗∗).

Øàã ïî âðåìåíè âûáèðàåòñÿ, èñõîäÿ èç óñëîâèé óñòîé÷èâîñòè [4, 5].
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3. Ìîäåëü õèìè÷åñêîé ðåàêöèè ïèðîëèçà ýòàíà

Â òàáëèöå 1 ïðåäñòàâëåíà ñõåìà áðóòòî-ðåàêöèè ïèðîëèçà ýòàíà, ïðåäýêñïîíåíöèàëü-
íûé ìíîæèòåëü Ai è ýíåðãèÿ àêòèâàöèè Ei äëÿ êàæäîé ýëåìåíòàðíîé ñòàäèè [11].

� Ñòàäèÿ Ai,
1
c
èëè ë

ìîëü·c Ei

1 C2H6 → C2H4 +H2 1.08E+16 2.5E+5
2 2C2H6 → C2H4 + 2CH4 3.16E+16 2.7E+5

Òàáëèöà 1: Ñõåìà è êèíåòè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìåõàíèçìà áðóòòî-ðåàêöèè ïèðîëèçà ýòàíà

� Ñòàäèÿ ðåàêöèè Ñêîðîñòü ñòàäèè

1 B1 → B2 +B3 w1 = A1e
(−E1

RT ) ·
(
ρY1
Mw1

)
2 2B1 → B2 + 2B4 w2 = A2e

(−E2
RT ) ·

(
ρY1
Mw1

)2

Òàáëèöà 2: Êèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ äëÿ ýëåìåíòàðíûõ ñòàäèé ðåàêöèè

Ïîñëåäîâàòåëüíîñòü õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé è êèíåòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ýëåìåíòàð-
íûõ ñòàäèé ïðèâåäåíû â òàáëèöå 2, ãäå B1 = [C2H6] , B2 = [C2H4] , B3 = [H2] , B4 = [CH4] .

Ñêîðîñòü îáðàçîâàíèÿ èëè ðàñõîäà êàæäîé êîìïîíåíòû â õîäå ðåàêöèè ðàññ÷èòûâàþò-
ñÿ ïî çàêîíó äåéñòâóþùèõ ìàññ:

Q1 =Mw1 · (−1 · w1 − 2 · w2) ,
Q2 =Mw2 · (1 · w1 + 1 · w2) ,
Q3 =Mw3 · (1 · w1) ,
Q4 =Mw4 · (2 · w2) .

Êîýôôèöèåíòû äëÿ ðàñ÷åòà óäåëüíîé òåïëîåìêîñòè âåùåñòâ Cp , ïàðàìåòðû Ëåííàðä-

Äæîíñà σi ,
(

ϵ
kb

)
i
, íåîáõîäèìûå äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè ïðèâåäåíû â ðà-

áîòå [3].

4. Ïàðàëëåëüíûé âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì

Ïàðàëëåëüíûé âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì ïîñòðîåí íà îñíîâå òåõíîëîãèè äëÿ ñèñòåì
ñ ðàñïðåäåëåííîé ïàìÿòüþ MPI (Message Passing Interface). Ðàñïàðàëëåëèâàíèå îñíîâàíî
íà ãåîìåòðè÷åñêîé äåêîìïîçèöèè ðàñ÷åòíîé îáëàñòè è ðàñïðåäåëåíèè ïîëó÷åííûõ ïîäîá-
ëàñòåé ïî ñîîòâåòñòâóþùèì ïðîöåññîðàì èëè ÿäðàì ïðîöåññîðà. Àëãîðèòì ðàáîòû ïðî-
ãðàììíîãî êîìïëåêñà óñëîâíî ìîæíî îïèñàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì.

Ïðè çàïóñêå ïðîãðàììû ïðîèñõîäèò ÷òåíèå íà÷àëüíûõ äàííûõ èç ôàéëà è äåêîìïîçè-
öèÿ ðàñ÷åòíîé îáëàñòè (ìîäóëü startup()). Äàëåå íà êàæäîì âû÷èñëèòåëüíîì óçëå ïðîèñ-
õîäèò ôîðìèðîâàíèå ìàññèâîâ äàííûõ. Â ìàññèâû çàïèñûâàþòñÿ íà÷àëüíûå óñëîâèÿ äëÿ
êàæäîé îáëàñòè è ôîðìèðóþòñÿ ôèêòèâíûå ÿ÷åéêè äëÿ ðåàëèçàöèè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé
è ìåæïðîöåññîðíûõ îáìåíîâ.

Íà êàæäîì øàãå ïî âðåìåíè çàïóñêàåòñÿ ïîäïðîãðàììà âû÷èñëåíèÿ ãðàíè÷íûõ óñëî-
âèé bnd_cond(), êîòîðàÿ çàïèñûâàåò äàííûå â ôèêòèâíûå ÿ÷åéêè, åñëè îíè ÿâëÿþòñÿ
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ãðàíè÷íûìè â èñõîäíîé îáëàñòè. Äëÿ çàïîëíåíèÿ ôèêòèâíûõ ÿ÷ååê, ðàñïîëîæåííûõ íà
ãðàíèöå ìåæäó ïðîöåññîðàìè, çàïóñêàåòñÿ ïîäïðîãðàììà exch_bnd_cond(), êîòîðàÿ âû-
ïîëíÿåò ìåæïðîöåññîðíûé îáìåí äàííûìè. Çàòåì ðåàëèçóåòñÿ ÷èñëåííûé àëãîðèòì ðàñ÷å-
òà ãàçîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí. Ðàñ÷åòû âåäóòñÿ, ïîêà íå áóäåò äîñòèãíóòî çàäàííîå âðåìÿ.

×åðåç îïðåäåëåííîå ÷èñëî øàãîâ âûïîëíÿåòñÿ ïîäïðîãðàììà save_vtk(), êîòîðàÿ çà-
ïèñûâàåò ðåçóëüòàòû â ôàéë â ôîðìàòå VTK äëÿ äàëüíåéøåé îáðàáîòêè è âèçóàëèçàöèè.
Èñïîëüçóþòñÿ XML-ôîðìàòû (PVTU è VTU) äëÿ ïàðàëëåëüíîãî âûâîäà ðåçóëüòàòîâ íåçà-
âèñèìî êàæäûì ïðîöåññîðîì.

5. Âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò

Íà ðèñóíêå 1 ïðåäñòàâëåíà óïðîùåííàÿ ñõåìà ìåòàëëè÷åñêîãî ðåàêòîðà, ðàçðàáîòàí-
íîãî â Èíñòèòóòå êàòàëèçà èìåíè Ã. Ê. Áîðåñêîâà [1-3].

Ðèñ. 1: Ñõåìà ðåàêòîðà. 1) ââîäû äëÿ ïîäà÷è ãàçîâîé ñìåñè, äèàìåòð � 4 ìì; 2) ââîäû äëÿ
ïîäà÷è çàùèòíîãî ãàçà ìåòàíà CH4, äèàìåòð � 4 ìì; 3) âûõîä ãàçîâîé ñìåñè, äèàìåòð �6
ìì; 4) âíåøíèé íàãðåâàòåëü.

Îáùàÿ äëèíà ðåàêòîðà 220 ìì, äèàìåòð 21 ìì, äëèíà íàãðåâàòåëüíûõ ýëåìåíòîâ 70 ìì.
Ìîäåëèðîâàíèå çàìêíóòîãî ðåàêòîðà. Äëÿ âåðèôèêàöèè ÷èñëåííîãî àëãîðèòìà ïîëà-

ãàåòñÿ, ÷òî ðåàêòîð çàìêíóò è íàãðåò äî òåìïåðàòóðû 950Ê. Â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè
îáëàñòü çàïîëíåíà ýòàíîì, äàâëåíèå â îáëàñòè p = 101325 Ïà.

Íà ðèñóíêàõ 2 � 3 ïðèâåäåíû ãðàôèêè èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé èñõîäíîãî ïðîäóêòà
ýòàíà è öåëåâîãî ïðîäóêòà ïèðîëèçà � ýòèëåíà - âî âðåìåíè. Ñòåïåíü êîíâåðñèè ýòàíà ê
ìîìåíòó óñòàíîâëåíèÿ ïðè óêàçàííûõ òåìïåðàòóðàõ ñîñòàâëÿåò îêîëî 42%, ÷òî áëèçêî ê
íàáëþäàåìûì â ýêñïåðèìåíòàõ çíà÷åíèÿì êîíâåðñèè � îêîëî 40%.

Ìîäåëèðîâàíèå ïðîòî÷íîãî ðåàêòîðà. Â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè ðåàêòîð çàïîëíåí
ìåòàíîì, òåìïåðàòóðà T = 300 Ê. ×åðåç ââîäû (1) ïîäàåòñÿ ýòàí, òåìïåðàòóðà T = 600 Ê.
×åðåç ââîäû (2) ïîäàåòñÿ çàùèòíûé ãàç ìåòàí, T = 300 Ê. Òåìïåðàòóðà íàãðåâàòåëüíûõ
ýëåìåíòîâ (4) T = 1033 Ê. Âûõîä ïðîäóêòîâ ïèðîëèçà îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç âûõîä (3).

Â ðåçóëüòàòå íàãðåâà ñòåíîê òåìïåðàòóðà ýòàíà ñòàíîâèòñÿ äîñòàòî÷íîé äëÿ ïåðåðàáîò-
êè ãàçà â ïðîäóêòû ðåàêöèè. Âñëåäñòâèå òå÷åíèÿ ãàçà è õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ïðîèñõîäèò
ïåðåðàñïðåäåëåíèå êîìïîíåíòîâ ñìåñè ïî âñåìó îáúåìó ðåàêòîðà. Íà ðèñóíêå 4 ïðèâåäå-
íû ðàñïðåäåëåíèÿ ìàññîâûõ äîëåé êîìïîíåíò ñìåñè. Â áóôåðíûõ çîíàõ ïðåèìóùåñòâåííî
ïðèñóòñòâóåò ìåòàí, íàèáîëüøàÿ êîíöåíòðàöèÿ ïðîäóêòîâ ïèðîëèçà íàáëþäàåòñÿ â ïðà-
âîé ÷àñòè ðåàêöèîííîé çîíû, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ äâèæåíèåì ïðîäóêòîâ â ýòîì íàïðàâëåíèè
è èõ íàêîïëåíèåì. Ïîòîêè ìåòàíà, íàõîäÿùèåñÿ â áóôåðíûõ çîíàõ, íå óñïåâàþò îõëàäèòü
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Ðèñ. 2: Èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèè ýòàíà

Ðèñ. 3: Èçìåíåíèå êîíöåíòðàöèè ýòèëåíà
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a)

á)

â)

ã)

Ðèñ. 4: Ðàñïðåäåëåíèå è èçîëèíèè ìàññîâûõ äîëåé C2H6 (à), C2H4 (á), H2 (â), CH4 (ã)

Ðèñ. 5: Ðàñïðåäåëåíèå è èçîëèíèè òåìïåðàòóðû
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Ðèñ. 6: Ðàñïðåäåëåíèå è èçîëèíèè ïëîòíîñòè

ñìåñü â ðåàêöèîííîé çîíå, êîòîðàÿ îñíàùåíà íàãðåâàòåëüíûìè ýëåìåíòàìè. Íà ðèñóíêå
5 èçîáðàæåíî ðàñïðåäåëåíèå òåìïåðàòóðû â ïðîäîëüíîì ñå÷åíèè ðåàêòîðà. Íàèáîëüøåå
çíà÷åíèå ðàâíî 912 Ê, ÷òî íèæå çíà÷åíèÿ ãðàíè÷íîãî óñëîâèÿ. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî
ðåàêöèÿ ïèðîëèçà ýòàíà ÿâëÿåòñÿ ýíäîòåðìè÷åñêîé è ïðîõîäèò óñëîâèÿõ èíòåíñèâíîãî ïî-
ãëîùåíèÿ ýíåðãèè. Ýòî ïðèâîäèò ê ñíèæåíèþ òåìïåðàòóðû ãàçà â çîíàõ ïåðåðàáîòêè ýòàíà
â ïðîäóêòû ðåàêöèé. Ìàêñèìàëüíàÿ òåìïåðàòóðà íàáëþäàåòñÿ â ïðèñòåíî÷íûõ îáëàñòÿõ
ðåàêöèîííîé çîíû (ðèñóíîê 5), çà ñ÷åò ÷åãî â ýòèõ îáëàñòÿõ õèìè÷åñêàÿ ðåàêöèÿ ïðîèñ-
õîäèò íàèáîëåå àêòèâíî. Ýòî ïîäòâåðæäàþò ãðàôèêè ðàñïðåäåëåíèÿ âîäîðîäà è ýòèëåíà
(ðèñóíîê 4 â è á), êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ïðîäóêòàìè ðåàêöèè. Áîëüøàÿ êîíöåíòðàöèÿ ìåòàíà
âáëèçè òîðöåâûõ ñòåíîê (ðèñóíîê 4 ã) îáúÿñíÿåòñÿ ïîñòîÿííûì ââîäîì çàùèòíîãî ãàçà â
ýòó îáëàñòü. Íàèáîëüøàÿ ïëîòíîñòü íàáëþäàåòñÿ íà âõîäàõ çàùèòíîãî è èñõîäíîãî ãàçà,
à òàêæå â îáëàñòÿõ áóôåðíûõ çîí (ðèñóíîê 6). Òàêîå ðàñïðåäåëåíèå ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî
ãàç ïî ñâîèì õàðàêòåðèñòèêàì áëèçîê ê èäåàëüíîìó. Â òî æå âðåìÿ â äàííîì ïðîòî÷íîì
ðåàêòîðå äàâëåíèå ðàâíî àòìîñôåðíîìó. Ïîýòîìó íàãðåâ ãàçà ïðèâîäèò ê åãî ðàçðåæåíèþ.

6. Çàêëþ÷åíèå

Â ðàáîòå ïîñòðîåí âû÷èñëèòåëüíûé àëãîðèòì íà îñíîâå WENO-ñõåìû ïÿòîãî ïîðÿä-
êà òî÷íîñòè äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òå÷åíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíîãî ãàçà ñ ó÷åòîì õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé. Ïðåäëîæåííàÿ ìåòîäèêà ðåàëèçîâàíà â ïàðàëëåëüíîì ïðîãðàììíîì êîìïëåêñå,
ðàçðàáîòàííîì ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõíîëîãèè MPI. Âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññà
ïèðîëèçà ýòàíà â çàìêíóòîì è ïðîòî÷íîì ðåàêòîðå â äâóìåðíîé ïîñòàíîâêå. Ðåçóëüòàòû
ðàñ÷åòîâ ïîêàçàëè, ÷òî èçìåíåíèÿ êîíöåíòðàöèé âåùåñòâ è ïîâåäåíèå ãàçîäèíàìè÷åñêèõ
ïàðàìåòðîâ ñîîòâåòñòâóþò îñíîâíûì ôèçèêî-õèìè÷åñêèì çàêîíàì. Îäíàêî äëÿ äåòàëüíî-
ãî ñîïîñòàâëåíèÿ ðàñ÷åòíûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ òðåáóåòñÿ óòî÷íåíèå ãåîìåòðèè
ðåàêòîðà è êèíåòè÷åñêîé ñõåìû õèìè÷åñêîé ðåàêöèè.
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Using WENO schemes in mathematical modeling of gas

mixture's dynamics by the example of ethane pyrolysis

c⃝ R. V. Zhalnin5, E. E. Peskova6, O. A. Stadnichenko7, V. F. Tishkin8

Abstract. In this paper scheme with high order of precision is established for modeling of mixture's
laminar �ow. This mixture is viscous heat-conducting gas where ethane pyrolysis reaction proceeds.
Parallel computational algorithm using MPI technology is developed. To verify the scheme software
is developed for calculation of reagent concentrations and gas-dynamic parameters for ethane
pyrolysis in a closed reactor. Calculations are made for the gas �ow in a metallic �ow reactor with
external heating of reaction zone. In reactor's longitudinal section distributions of temperature,
density and mass concentrations of reagents are found.
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