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Рассматривается проблема моделирования процессов очистки воздушной среды от 
мелкодисперсных твердых загрязняющих примесей, кластеризованных в виде на-
ночастиц. Выбранная для исследования технология очистки предполагает приме-
нение системы, состоящей из нанофильтров и сорбентов. Оба используемых в ней 
способа очистки являются в настоящее время весьма востребованными и часто 
комбинируются в соответствующих устройствах. Первый способ очистки с помо-
щью нанофильтров позволяет получить высокое качество последней. Однако этот 
способ является дорогостоящим вследствие необходимости частой замены фильт-
рующих элементов (мембран) и к тому же требует утилизации этих элементов. 
Второй способ очистки с помощью сорбентов дает относительно низкое качество 
очистки, однако позволяет проводить последнюю многократно после промывки 
сорбента специальными жидкостями. Для оптимизации устройств воздушной очи-
стки, использующих нанофильтры и сорбенты, необходимо детальное исследова-
ние протекающих в системе очистки процессов. В предлагаемом исследовании рас-
сматривается часть проблемы, связанная с прохождением воздушного потока, со-
держащего твердые наночастицы загрязнителя, через слой гранулированного сор-
бента. Для этого разработаны многомасштабная математическая модель, числен-
ный алгоритм и параллельная реализация модели на макроскопическом масштабе. 
Новизна подхода связана с использованием квазигазодинамической модели для 
описания течения в сорбирующем слое, а также с предложенной многомасштабной 
постановкой задачи. Предварительные расчеты на основе макромодели показали 
работоспособность предложенного подхода. 
 
Ключевые слова: процессы очистки газа, многомасштабное моделирование, чис-
ленные схемы на неструктурированных сетках, параллельные алгоритмы, высоко-
производительные вычисления. 
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In this paper, the problem of modeling air cleaning processes from finely dispersed solid 
contaminants clustered in the form of nanoparticles is considered. The purification tech-
nology chosen for the study involves the use of a system consisting of nanofilters and 
sorbents. Both cleaning methods used in it are currently in high demand and are often 
combined in appropriate devices. The first cleaning method using nanofilters allows you 
to get high quality last. However, this method is expensive due to the need for frequent 
replacement of filter elements (membranes) and also requires the disposal of these ele-
ments. The second method of cleaning with sorbents gives a relatively low quality of 
cleaning, but allows the latter to be carried out many times after washing the sorbent with 
special liquids. To optimize air cleaning devices using nanofilters and sorbents, a detailed 
study of the processes occurring in the cleaning system is necessary. The proposed study 
addresses part of the problem associated with the passage of an air stream containing sol-
id pollutant nanoparticles through a layer of granular sorbent. For this purpose, a multi-
scale mathematical model, a numerical algorithm and a parallel implementation of the 
model on a macroscopic scale have been developed. The novelty of the approach is asso-
ciated with the use of a quasi-gas-dynamic model for describing the flow in the sorbing 
layer, as well as with the proposed multi-scale formulation of the problem. Preliminary 
calculations based on the macromodel showed the efficiency of the proposed approach. 
 
Key words: gas cleaning processes, multi-scale simulation, numerical schemes on un-
structured grids, parallel algorithms, high performance computing. 

 
1. Введение 
 С проникновением нанотехнологий в сферу жизни человека (например, 
в сферу питания, фармацевтики и медицины в целом, косметики, одежды и 
т.д.), появляются все более убедительные свидетельства, что эта новая тех-
нологическая революция в области материалов наряду с большими преиму-
ществами представляет определенную угрозу для здоровья и безопасности 
человека и окружающей среды и может вызывать в будущем серьезные со-
циальные, экономические и этические проблемы (см., например, [1-4]). 
 В настоящее время продукты нанотехнологии (наноматериалы, изде-
лия на их основе, отходы от утилизации изделий) попадают в окружающую 
среду без системного изучения их влияния на последнюю. В отсутствие 
глобальных и повсеместных систем контроля, приборов слежения и обна-
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ружения вредных веществ в атмосфере, воде, почве и т.д., средств и мето-
дов безопасной утилизации нанопродукции угроза загрязнения окружаю-
щей среды многократно возрастает. Разработчики нанотехнологий нечасто 
предоставляют возможность общественности и независимым и компетент-
ным экспертам участвовать в обсуждении и принятии решений о том, как 
проводить «нанотехнологизацию» и какие меры принимать, чтобы сделать 
ее результаты контролируемыми и максимально безопасными во всех отно-
шениях. 
 Научное и экспертное сообщество в последнее время стало осознавать 
опасности и риски для живых систем, связанные с нерегулируемым разви-
тием наноиндустрии и распространением токсичной нанопродукции [2]. 
Практически всем стало ясно, что потенциально опасные свойства нанома-
териалов, равно как и их воздействие на окружающую среду в долгосроч-
ной перспективе, до сих пор недостаточно изучены. Положительные свой-
ства конкретной нанопродукции могут быть перекрыты гигантским ущер-
бом для здоровья людей. 
 Одним из наиболее ярких примеров такого ущерба является попадание 
разного рода наночастиц в легкие человека при дыхании [2, 3]. Подобный 
процесс наблюдается не только при производстве наноматериалов, но более 
всего в рамках других производственных и непроизводственных процессов, 
где наночастицы являются часто неизвестным и неконтролируемым побоч-
ным продуктом. В частности, большой вред здоровью наносит вдыхание 
наночастиц углерода, образуемых при неполном сгорании топлива в мотор-
ных двигателях и на тепловых электростанциях. Также подобная проблема 
возникает на металлургических предприятиях, предприятиях химической 
промышленности, а также в процессе курения. И если на производстве при-
меняются все более эффективные системы очистки с высоким КПД, то при 
бытовых выбросах наночастиц контроль практически отсутствует. При этом 
следует отметить, что даже самые совершенные методы очистки газовой 
среды от наночастиц не могут гарантировать абсолютную безопасность. 
 В настоящей работе обсуждается проблема очистки воздушной среды 
от загрязняющих ее твердых нанопримесей. Поэтому обсудим кратко со-
временные методики очистки воздушной среды от такого рода загрязнений. 
Традиционным способом газоочистки является применение технологий 
принудительной вентиляции помещений с пропусканием загрязненного воз-
духа через механические, электрические и другие виды фильтров [5-11]. В 
открытых воздушных пространствах применяются средства индивидуаль-
ной защиты (маски, противогазы и т.д.). В обоих случаях качество очистки 
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определяется свойствами системы фильтров. Наиболее эффективная систе-
ма газоочистки использует на финальной стадии фильтры мембранного ти-
па, улавливающие наночастицы размером 20 нм и более (так называемые 
нанофильтры). Однако наночастицы меньших размеров могут либо свобод-
но проходить через фильтр (при низкой концентрации наноразмерных на-
ночастиц), либо очень быстро выводят из строя фильтрующую систему (при 
высокой концентрации наноразмерных наночастиц). В связи с этим стоит 
задача замены или дополнения мембранных фильтров альтернативными 
системами газоочистки. 
 Одним из путей решения вышеуказанной проблемы в последнее время 
является применение специальных волокнистых или гранулированных сор-
бентов [10, 12-14]. Общее преимущество сорбентов перед мембранами за-
ключается в существенно большей площади контакта с частицами загрязня-
ющих веществ. Волокнистые сорбенты представляют собой объемные обра-
зования специального нетканого синтетического волокна. Гранулированные 
сорбенты представляют собой множество гранул размером от нескольких 
миллиметров до нескольких десятков микрон (в зависимости от назначения 
сорбента). Гранулы изготавливаются на основе различных полимеров и мо-
гут иметь круглую, эллипсоидную, цилиндрическую или более сложную 
форму. И те, и другие сорбенты обычно помещаются в фильтрационную 
камеру (контейнер) цилиндрической формы с полупроницаемыми торцевы-
ми стенками. 
 Преимуществом волокнистых сорбентов является их высокая степень 
очистки пропускаемого через них газа (например, воздуха) или жидкости 
(например, воды). Недостатками этих видов сорбентов является невозмож-
ность их повторного использования (в случае сильного загрязнения их заме-
няют на новые), небольшой срок эксплуатации, а также необходимость их 
утилизации после использования. Например, при кондиционировании по-
мещений используются волокнистые сорбенты, которые следует менять че-
рез каждые 3-4 месяца. 
 Гранулированные сорбенты обеспечивают не столь высокую степень 
очистки по сравнению с волокнистыми, однако их можно использовать 
многократно после промывки специальными жидкостями (в том числе и во-
дой) и сушки. Также в последнее время в полимерные гранулированные 
сорбенты внедряются наночастицы различных металлов и их оксидов [15-
18]. Это внедрение улучшает адсорбирующие свойства гранулированных 
сорбентов, а также стимулирует химический распад вредных веществ на их 
поверхности. Также гранулы модифицированных сорбентов могут иметь 
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свободный электрический заряд на своей поверхности (то есть электризо-
ваться) или обладать магнитным моментом, что способствует притяжению 
к ним атомов, молекул и наночастиц вредных веществ. 
 Одним из путей оптимизации фильтрующих систем на основе грану-
лированных сорбентов является как подбор основного материала и моди-
фикаторов сорбента, так и подбор формы поверхности его гранул (рис.1). 
Конкретное сочетание этих свойств может увеличить эффективность грану-
лированных сорбентных фильтров в десятки раз по абсолютной величине 
удаленного загрязнения воздушной среды. 

 

 
Рис.1. Варианты гранулированных сорбентов, отличающиеся формой гранул. 

 

 В настоящей работе предлагается технология моделирования процесса 
газоочистки в гранулированном сорбентном фильтре (рис.2). Целью работы 
на первом этапе является решение прямых задач газоочистки с заданными 
параметрами фильтра. На последующих этапах будут рассмотрены обрат-
ные задачи, позволяющие производить оптимизацию газоочистной систе-
мы. В данной работе предлагается предварительная численная методика ре-
шения ряда прямых задач. 
 В наших предыдущих работах уже анализировались различные аспек-
ты моделирования течений газов, потоков газовых смесей  в  микроканалах 

 
Рис.2. Модельная геометрия очистной системы. 
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технических систем и др. на основе нового многомасштабного подхода [19-
25], сочетающего решение макроскопических уравнений газовой динамики 
с уравнениями динамики Ньютона для отдельных частиц. В настоящей ра-
боте предлагается использовать разработанный инструментарий к вышеука-
занному новому классу прикладных задач. 
 

2. Математические постановки 
 Моделирование процессов прохождения наночастиц загрязнителя че-
рез слой сорбента можно проводить с различной степенью детализации. В 
случае использования в системе очистки гранулированных сорбентов в ли-
тературе присутствуют данные о двух основных математических подходах. 
Первый из них относится к расчетам макроскопических процессов движе-
ния воздуха в пористой среде на основе моделей Пуазейля и д'Арси [26-29]. 
Однако для этого необходимо знать кинетические коэффициенты данного 
процесса (коэффициенты пористости, проницаемости и диффузии), которые 
можно определить лишь во множественных натурных экспериментах [30-
32]. Второй подход относится к расчетам микроскопических процессов вза-
имодействия отдельных частиц загрязнителя (атомов, молекул или наночас-
тиц) с поверхностью гранулы [33-35] на основе методов частиц [36-42] и 
Монте-Карло [43-46]. 
 В настоящей работе в соответствии с разработанным многомасштаб-
ным подходом [19-25] выделяются три уровня детализации: макроскопиче-
ский, мезоскопический и микроскопический. На макроскопическом уровне 
рассматривается общее течение воздушной среды и распространение в ней 
частиц загрязнителя в канале системы очистки, в том числе в слое сорбента. 
На мезоскопическом уровне рассматриваются пограничные слои на поверх-
ности гранул и вблизи стенок канала. На микроуровне рассматриваются 
атомно-молекулярные взаимодействия между отдельными наночастицами и 
поверхностью гранул. Рассмотрение вышеуказанных процессов может про-
водиться на соответствующих масштабных уровнях как по отдельности (с 
формулировкой соответствующих математических задач), так и в комплек-
се на основе метода расщепления по физическим процессам. 
 

2.1. Модель макроскопического уровня 
 Для описания процесса прохождения воздушной среды через систему 
очистки (см. рис.2) на макроскопическом уровне используется квазигазоди-
намическая (КГД) система уравнений, предложенная и исследованная в [47-
52]. В случае смеси газов система КГД уравнений записывается для каждо-
го газа отдельно и имеет одинаковый вид [48]. 
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 Запишем КГД уравнения в трехмерном случае для смеси газов в инва-
риантном относительно системы координат виде в размерных переменных 
(ниже используется система единиц СИ) вместе с уравнениями связей и со-
стояния: 
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где все переменные с индексом l  относятся к газу типа l , каждая компо-
нента имеет свои числовую плотность (концентрацию) ln , массовую плот-
ность l l lm n   ( lm  – масса молекул газа l ). Каждый газ также характеризу-
ется своей температурой lT  и макроскопической скоростью lu . Другие па-
раметры компонент смеси: lp  – парциальные давления газов в смеси; lE , 

lH  и l  – плотности полной энергии, энтальпии и внутренние энергии ком-
понент смеси; ( )l l lT   , ( )l l lD D T , ( )l l lT    – кинетические коэффи-
циенты компонент смеси, а именно: коэффициенты динамической вязкости, 
теплопроводности и диффузии. Переменные ( , )l l l lZ Z T  , ( , )l l l lT    , 

, , ( )V l V l lс с T , , , ( )p l p l lс с T  и /l B lk m   – коэффициенты сжимаемости, 

показатели адиабат, удельные теплоемкости и индивидуальные газовые по-
стоянные компонент смеси ( Bk  – постоянная Больцмана), Prl , Scl , Mal  и 
Rel  – числа Прандтля, Шмидта, Маха и Рейнольдса для компонент смеси; 

l  – средние длины свободного пробега; векторы ( )
l
W , ( )ku

l
W , ( )E

lW  с 

точностью до знака совпадают с потоками массовой плотности, соответст-
вующих компонент плотности импульса и плотности энергии. Обменные 

члены ( )
,

u
l kS   и ( )E

lS  учитывают перераспределения импульса и энергии ме-

жду компонентами смеси. Подробно векторы потоков и обменные члены 
описаны, например, в [21]. 
 Система уравнений (1)-(4) замыкается начальными и граничными ус-
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ловиями. Начальные условия берутся в соответствии с равновесным со-
стоянием газовой среды в отсутствие взаимодействия с внешними фактора-
ми. Граничные условия для КГД уравнений на входе, выходе и стенках очи-
стной системы задаются традиционным способом. На входе в систему зада-
ется течение Паузейля, на выходе из системы задаются так называемые 
"мягкие" граничные условия [48]. На твердых стенках канала задаются ус-
ловия непротекания или скольжения. На поверхности гранул для плотности 
газа задаются условия непротекания, а для импульса и энергии задаются ус-
ловия 3-го рода, описывающие процесс поглощения поверхностью гранулы 
части энергии и импульса газа. 
 Для описания эволюции загрязняющих газ твердых частиц с учетом 
возмущений электрического поля используются уравнения конвекции-диф-
фузии, записываемые для каждого сорта загрязнений, а также уравнение 
Пуассона для потенциала электрического поля: 

  ( ) ( ) ( ) ( )div , , ,C C C Ck
k k k k kk k k k

C
C D C q C

t


        


W u W F  (5) 

 *( ) ( ), .k k k
k

q C C    div E E  (6) 

Здесь kC  – концентрация k-й компоненты загрязнителя, ( )C
kW  – поток кон-

центрации, u  – средняя скорость движения воздушной среды, k  – плот-

ность объемных источников k-й компоненты загрязнителя отличная от нуля 

в зоне перед сорбционной камерой, ( )C
kD  – суммарный коэффициент диф-

фузии k-й компоненты загрязнителя в воздушной среде, kq  – суммарный 

поверхностный заряд наночастиц k-й компоненты загрязнителя (может быть 

равным 0), ( )C
k  – коэффициент подвижности наночастиц k-й компоненты 

загрязнителя, [ ]  F E u B  – суммарное векторное поле, действующее на 

заряженные наночастицы и учитывающее гидродинамические, электриче-
ские и магнитные эффекты, E  и   – напряженность и потенциал электри-

ческого поля, B  – вектор магнитной индукции,   – суммарная диэлектриче-

ская проницаемость воздушной среды, зависящая от ее состава, *
kC  – равно-

весное (предельно допустимое) значение концентрации наночастиц k-й 
компоненты загрязнителя. 
 При записи уравнений (5), (6) предполагалось, что очищенный воздуш-
ный поток при отсутствии внешних воздействий не создает возмущений 
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электромагнитного поля (ЭМП). Однако в присутствие специальных источ-
ников ЭМП (например, приложенного внешнего поля, целенаправленной 
электризации гранул сорбента, наличия внутри гранул наночастиц ферро-
магнетиков и т.д.), а также электризации наночастиц загрязнителей такие 
возмущения возникают и могут либо усилить, либо ослабить эффект ад-
сорбции наночастиц загрязнителей на поверхности гранул. 
 Уравнения (5), (6) также замыкаются начальными и граничными усло-
виями. В начальный момент времени система очистки предполагается ус-
ловно свободной от загрязнения, то есть поля концентраций kC  соответст-

вуют их предельно допустимым равновесным значениям *
kC . Граничные 

условия для концентраций ставятся в потоковой форме. При этом на стен-
ках канала реализуется условие непроницаемости, а на поверхности гранул 
реализуется нелинейное условие лимитированного поглощения: 

 ( ) * **( , ) ( )( ).C
k k k k kk A C C C C   W n  (7) 

Здесь n  – внешняя нормаль к поверхности гранулы (или пограничного слоя, 

окружающего гранулу), **
kC  – максимальная концентрация k-го компонента 

загрязнителя, удерживаемая элементом поверхности гранулы сорбента, kA  

– интенсивность захвата наночастиц k-го компонента загрязнителя поверх-
ностью гранулы сорбента (может зависеть от общего числа вакансий на по-
верхности гранулы, свободных от всех наночастиц всех сортов загрязните-
ля). 
 Все кинетические коэффициенты и параметры уравнений состояния, 
входящие в уравнения и условия (1)-(7), задаются на основе усреднений ре-
зультатов расчетов, выполненных на микроуровне (см., например, [53-55]). 
 

2.2. Модель мезоскопического уровня 
 Модель мезоскопического уровня относится к моделям метода круп-
ных частиц. В этом случае речь идет о движениях и эволюции систем нано-
частиц загрязнителя вблизи поверхности гранул сорбента и стенок канала. 
При этом учитываются взаимодействия наночастиц разных сортов между 
собой и с поверхностью гранул и стенок. На рис. 3 показана возможная рас-
четная геометрия мезоскопического уровня. 
 Необходимая система уравнений формируется на основе уравнений 
механики Ньютона [37-40]. Потенциалы взаимодействия наночастиц между 
собой и поверхностями стенок канала и гранул формируются на основе рас-
четов, выполненных по моделям микроскопического уровня. Взаимодейст-
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вием наночастиц загрязнителей с газовой смесью в выделенных погранич-
ных зонах можно в первом приближении пренебречь. 

 

 
Рис.3. Модельная двумерная геометрия мезоскопического уровня. Взаимо-

действия рассматриваются отдельно для зон контакта наночастиц со 
стенкой канала (а), с поверхностью гранулы (б), в межгранульном 
пространстве (в) и в пространстве между гранулой и стенкой (г). 

 

 Начальные и граничные условия формируются на основе конкретных 
физических условий либо определяются граничными потоками массы, им-
пульса и энергии, рассчитанными в рамках макромодели. 
 

2.3. Модель микроскопического уровня 
 На микроскопическом уровне используется модель молекулярной ди-
намики (см., например, [40]). В ее рамках отдельно рассматриваются равно-
весные свойства компонент газовой смеси [55], свойства металлических 
стенок [53], а также свойства гранул. Также на атомно-молекулярном уров-
не рассматриваются конкретные процессы взаимодействия наночастиц за-
грязнителей между собой и поверхностями стенок и гранул сорбента с це-
лью анализа механизмов притягивания, отталкивания, слипания и разъеди-
нения. Выбор потенциалов взаимодействия атомов и молекул учитывает 
влияние внутреннего и внешнего электромагнитных полей и уточняется 
сравнением свойств компьютерных моделей и реальных материалов на ос-
нове данных натурных экспериментов. 
 Начальные условия на микроуровне определяются равновесным или 
квазиравновесным термодинамическим состоянием системы частиц при за-
данных температуре, давлении и среднем импульсе. Граничные условия на 
молекулярном уровне зависят от моделируемой ситуации. Для определения 
общих свойств среды достаточно рассмотреть выделенный трехмерный ее 
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объем с периодическими граничными условиями по всем координатам. При 
исследовании микросистем реальной геометрии, таких как микроканал, од-
но или несколько направлений имеют конечный размер, и сохранение фор-
мы объекта достигается подбором потенциала либо фиксацией системы. В 
этом случае в качестве граничных условий могут использоваться либо зер-
кальные граничные условия, в этом случае частицы взаимодействуют со 
своим зеркальным отражением и не выходят вследствие этого за границу, 
либо условия исчезновения частицы на границе и появления ее в другом 
месте микросистемы (так чтобы не нарушалось общее равновесие в систе-
ме). Также может осуществляться как свободный выход частиц на одной 
стороне выделенного объема и вход потока частиц – на другой. Контроль 
над температурой системы и над ее полным импульсом осуществляется с 
помощью алгоритмов термостатирования. 
 

2.4. Объединение моделей 
 В случае динамического комплексного расчета объединение моделей 
трех вышеуказанных уровней производится на основе схемы расщепления 
по физическим процессам [56]. На каждом шаге по времени сеточными ме-
тодами решаются сначала уравнения (1)-(6). Затем в граничных зонах вбли-
зи гранул сорбента и стенок канала решаются методом крупных частиц со-
ответствующие уравнения динамики Ньютона, учитывающие перемещения 
наночастиц загрязнителя и их взаимодействия между собой и поверхностя-
ми канала и гранул. Далее при необходимости на поверхностях канала и 
гранул рассматриваются атомно-молекулярные процессы, рассчитываемые 
методом молекулярной динамики. Завершает расчетную процедуру коррек-
ция границ канала и гранул (при налипании наночастиц происходит дефор-
мация твердых поверхностей), коррекция граничных элементов сетки (со-
ответствующая коррекции границ), а также коррекция макроскопических 
параметров двухфазной воздушной среды в пограничных слоях. 
 

3. Численный алгоритм и параллельная реализация для решения зада-
чи на макроуровне 
3.1. Численный алгоритм макроуровня 
 Систему уравнений (1)-(6) предлагается решать на основе явного по 
времени сеточного численного алгоритма, имеющего в своей основе метод 
контрольных объемов на сетках произвольного вида [57, 58]. Для дискрети-
зации расчетной области нами использовались гибридные блочные сетки, 
состоявшие из ячеек различной формы и размера. В частности, в двумерном 
случае использовались как четырехугольные, так и треугольные ячейки. В 
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трехмерном случае в качестве ячеек использовались параллелепипеды, тет-
раэдры, а также призмы с треугольным основанием. В качестве пространст-
венных контрольных объемов использовались сами ячейки. Такой выбор 
связан с необходимостью будущей интеграции разработанных численных 
схем на макроуровне с методами частиц в ячейках [59]. 
 Первичные грубые сетки в двумерном случае и треугольные сетки на 
поверхности гранул (см. рис. 4) строились по оригинальному алгоритму на 
основе критерия Делоне [60]. Первичные декартовы и призматические сет-
ки также строились с помощью собственных алгоритмов. Первичные тетра-
эдральные сетки строились в пакете ANSYS CFХ [61]. 

 

 

Рис.4. Треугольные сетки на поверхностях гранул (вверху и внизу слева) и 
тетраэдральная сетка (внизу справа) вблизи поверхности гранулы. 

 

 При решении КГД системы все параметры компонент газа (плотности, 
давления, температуры, компоненты вектора скорости и т.д.) относились к 
центрам масс ячеек. Потоковые переменные относились к центрам граней 
ячеек. Пространственные аппроксимации основных членов КГД уравнений 
выполнялись по стандартным методикам (см., например, [62, 63]). Вычис-
лительная схема по времени была явной и двухэтапной (предиктор-коррек-
тор). Для повышения устойчивости схемы применялся метод адаптивной 
искусственной вязкости [63]. 
 При решении уравнений (5) использовались оригинальные экспонен-
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циальные схемы на неструктурированных сетках [64]. При решении уравне-
ния (6) использовались стандартные аппроксимации [65] и итерационные 
методы на основе схемы сопряженных градиентов с оператором перехода 
Якоби [66]. 
 

3.2. Параллельная реализация 
 Параллельная программная реализация базового численного алгоритма 
была выполнена в двух вариантах. Первый вариант использует только цент-
ральные (CPU) и/или векторные (VPU) процессоры. В этом варианте исполь-
зуются стандарты параллельного программирования MPI и OpenMP. Вто-
рой вариант позволяет использовать графические ускорители (GPU). В этом 
варианте используются стандарты параллельного программирования MPI, 
OpenMP и CUDA. Конкретные детали реализации приведены в [23, 67, 68]. 
 Центральной проблемой при распараллеливании была реализация ие-
рархического разбиение расчетной сетки по вычислителям (узлам вычисли-
тельной системы, отдельным вычислительным устройствам узлов и ядрам 
этих устройств). Ввиду отсутствия в используемых сетках сильной анизо-
тропии ячеек был использован относительно несложный геометрический 
принцип, когда вся сетка вписывалась в окаймляющий цилиндр, который 
разбивался сначала по продольной оси на примерно одинаковые по толщи-
не "блины". В некоторых случаях в зоне расположения гранул эти блины 
дополнительно разбивались в 2, 4 и т.д. раз. Дополнительно цилиндр разби-
вался по азимутальному углу равномерным способом. В итоге, нами ис-
пользовалось двумерное разбиение по вычислителям (рис.5). 

 
Рис.5. Трехмерная расчетная область (вверху) и ее разбиение (внизу) по вычислителям. 
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 Исследование эффективности разработанной параллельной реализации 
проводились на трех суперкомпьютерах (далее – СК) с центральными (CPU), 
векторными (VPU) и графическими (GPU) процессорами (далее – ВУ – вы-
числительными устройствами), характеристики которых приведены в табл.1. 
Результаты тестирования были получены на примере расчета эволюции за-
грязнения вокруг гранулы цилиндрической формы на тетраэдральной сетке 
с количеством элементов 12757337 (см. п.4). Для этого решалось только 
уравнение (5) при заданном заранее рассчитанном стационарном потоке 
воздуха. Значения времени расчета 100 шагов по явной схеме приведены в 
табл. 2. 

Таблица 1. 
Назва-
ние СК, 
тип ВУ 

Кол-во 
узлов 

Тип сети, 
скорость 
(Гбит/с) 

Тип 
процессоров, 
частота (ГГц) 

Произво-
дительность 

(ТФлопс) 

Кол-во 
ВУ на 
узле 

Кол-во 
потоков 
на ВУ 

Величина 
ОЗУ на 
узле (Гб) 

К60, 
CPU 

78 InfiniBand 
FDR, 56 

Intel Xeon 
E5-2690 v4, 2.6 

74.2 2 28 256 

К60, 
GPU 

8 InfiniBand 
FDR, 56 

NVidia Tesla 
V100-PCIe, 1.75 

240 4 5120 128 

К48, 
VPU 

16 OmniPath, 
100 

Intel Xeon Phi 
KNL 7250F, 1.4 

48 1 272 112 

 

Таблица 2. 
СК / 
кол-во 
ВУ 

1*) 2 4 8 16 32 Ускорение 
при кол-ве 
ВУ 32 

Эфф-ть при 
кол-ве ВУ 32, 

% 
К60, 
CPU 

26.407 14.274 7.633 4.438 2.756 1.914 13.797 43.115 

К60, 
GPU 

8.832 5.076 2.751 1.670 1.316 0.972 9.144 28.576 

К48, 
VPU 

68.964 35.733 18.612 10.134 5.442 2.964** 23.267 72.710 

*) Для достижения минимального времени решения задачи для каждого типа ВУ подбиралось 
оптимальное число параллельных потоков (блоков). Для узлов К60 c CPU оптимальное число 
параллельных потоков на процессор составило 28, для узлов K48 с VPU – 64. Для К60 с GPU 
оптимальной была линейная структура памяти с количеством блоков 160 и количеством 
параллельных нитей в блоке 512 на один ускоритель. 
**) Хотя количество VPU на К48 равно 16, однако при использовании 64 потоков на каждом из 
них имеется возможность увеличить максимальную конфигурацию до 64 виртуальных ВУ. 
 

 Анализ приведенных в табл. 2 данных показывает, что при выбранных 
стратегии распараллеливания и алгоритме статической балансировки за-
грузки вычислителей на стартовой конфигурации (1 ВУ, т.е. либо 1 CPU, 
либо 1 VPU, либо 1 GPU) выигрывает СК с GPU. Однако на максимальной 
конфигурации (32 ВУ) его почти догоняет СК с CPU. Такая ситуация объ-
ясняется тем, что обмен данными между GPU происходит по длинной це-
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почке через память CPU. Данная ситуация существенно улучшается, если 
вместо GPU NVidia Tesla V100-PCIe использовать модель NVidia Tesla 
V100-NVlink и сеть InfiniBand EDR. 
 Анализ данных табл. 2 также показывает, что на выбранном классе за-
дач СК с VPU оказывается медленнее по сравнению со своими конкурента-
ми, однако в целом на максимальной конфигурации он приближается по 
временам расчета к СК с CPU и реализует более высокую эффективность 
распараллеливания. Данный результат обусловлен как более низкими час-
тотами и вычислительной мощностью ядер VPU, так и более быстрой сетью 
OmniPath. При сравнении расчетов на CPU и GPU легко видеть, что дости-
жение преимущества последних лежит на пути оптимизации процесса пере-
дачи данных между отдельными устройствами. 
 В целом можно сделать вывод, что разработанные программы парал-
лельного расчета взаимодействия частиц загрязнителя со слоем сорбента 
оказались работоспособными, но имеют определенный запас для оптимиза-
ции. В частности, можно отметить, что довольно низкая эффективность 
распараллеливания связана как с небольшим размером выбранной трехмер-
ной сетки, так и с неточным стартовым разбиением сетки по вычислитель-
ным устройствам. 
 

4. Результаты расчетов 
 В данном разделе рассмотрим результаты предварительных расчетов. 
Они были выполнены в двумерном и трехмерном вариантах. Для упроще-
ния анализа был исследован процесс прохождения воздушной смеси, со-
держащей однокомпонентный загрязнитель (например, мелкодисперсную 
угольную пыль) через слой гранулированного пористого сорбента (напри-
мер, селикогеля). Электромагнитные эффекты не учитывались. Расчеты про-
водились на фиксированном интервале времени maxt , величина которого 

определялась из соотношения количества частиц загрязнителя CN , вошед-

ших в систему очистки за это время, и максимального количества частиц 

GN , которые могут задержаться на поверхности гранул сорбента: 

 ** **
0 max max 0( )C C

C G G G
dV dV

N C t N C V t C V C
dtdt

        . (8) 

Здесь 0C  – характерная концентрация загрязнителя в потоке, CdV dt  – ско-

рость изменения объема загрязненного воздуха (пропорциональна средней 
продольной скорости воздушного потока на входе в систему очистки 
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 , 0, ,x in x
S

u u x z dydz  ), G G GV S h  – максимальный объем загрязнения, 

который могут удержать гранулы сорбента ( GS  – суммарная площадь гра-

нул, Gh  – максимальная толщина слоя загрязнения на гранулах). 

 В расчетах предполагалось, что наночастицы угольного нанопорошка 
задерживались на гранулах лишь за счет захвата в микропорах вследствие 
эффекта адсорбции. В первом приближении этот процесс может быть вос-
произведен с помощью граничного условия (7). 
 В качестве модельного примера в двумерном случае была рассмотрена 
расчетная область размером 0.04 м0.02 м (рис.6, 7), для которой было рас-
считано сначала стационарное течение воздуха при нормальных условиях: 

273.15КT  , 101325 Pap  , 31.25 кг/м  , 51.7894 10 кг /(м с)    , и ско-

рости входного потока 0.143152 м/сxu  , что соответствует значению числа 

Рейнольдса Re=100. В качестве гранул были рассмотрены круги (с радиу-
сом 0.001 м в количестве 40) и овалы эллиптической формы (с главными 
осями 0.002 м и 0.001 м в количестве 21). Обе конфигурации были выбраны 
таким образом, чтобы гранулы перекрывали канал целиком, слой сорбента 
был примерно одинаковой толщины, площади, занимаемые гранулами при-

мерно совпадали ( 21.2566 смСфS  , 21.3195 смЭлS  ). 

 
 

Рис.6. Стационарные распределения модуля скорости в случае использова-
ния гранул сорбента круглой (вверху) и овальной (внизу) формы. 
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 На рассчитанном стационарном поле скоростей (рис.6) были проведе-
ны расчеты эволюции безразмерного поля концентрации загрязнения 
( 0/С С С ). Для этого в начальный момент времени поле концентрации бы-

ло задано тождественно равным нулю (т.е. * *
0/ 0С C С  ). На правой гра-

нице области было задано граничное условие, соответствующее постоянно-
му притоку загрязнения: 1С  . Значения безразмерных параметров в гра-

ничном условии (7) были: 0.1A  , ** 190С  . Приведенный коэффициент 
диффузии был равен 0.00001D  . 
 

 
 

Рис.7. Квазистационарные распределения концентрации загрязнителя в случае ис-
пользования гранул сорбента круглой (вверху) и овальной (внизу) формы. 

 

 Расчеты проводились на суперкомпьютере К60-CPU на криволинейных 
прямоугольных сетках соответственно с количеством ячеек 68996 и 68085. 
Результаты расчета квазистационарных распределений концентрации при-
ведены на рис.7. Они показывают, что за достаточно длительное время фор-
мируется некоторое характерное поле концентрации загрязнителя, в кото-
ром последний почти целиком адсорбируется на поверхности гранул. В ито-
ге наблюдается эффект очистки воздушной среды (область справа). Пока-
занная на рис.7 картина будет сохраняться некоторое фиксированное время, 
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пока не произойдет насыщение поверхности гранул частицами загрязните-
ля. Далее возможны два сценария развития событий. В первом сценарии 
межгранульные пространства также начнут заполняться загрязнителем, 
вследствие чего сильно уменьшится скорость прохождения воздушного по-
тока через сорбент. Во втором сценарии при больших числах Рейнольдса 
фильтр перестанет задерживать наночастицы загрязнителя. В обоих случаях 
это означает, что сорбент пора регенерировать. 
 Если сравнивать поля концентраций, полученные для различной фор-
мы гранул, можно отметить, что круглые гранулы в целом дают лучший ре-
зультат очистки по сравнению с овальными, однако из-за более плотной 
упаковки и меньшей длины поверхности фильтр с круглыми гранулами бу-
дет очищать воздушную среду менее продолжительное время. 
 Аналогичные трехмерные расчеты проводились для гранул шарооб-
разной и овальной формы (рис.8). Расчеты проводились на полностью тет-
раэдральных сетках с количеством элементов соответственно 4 030 611, 
4 147 648. Результаты расчета параметров течения хорошо согласуются с 
данными, рассчитанными дополнительно в пакете ANSYS CFX [61]. 
 

 
 
Рис.8. Стационарные распределения модуля скорости вблизи множества 

гранул сферической (слева) и овальной (справа) формы. 
 

 Квазистационарные распределения концентрации загрязнителя показа-
ны на рис.9. Из рисунка видно, что на гранулах налип достаточно толстый 
слой наночастиц. При этом эффект очистки течения в целом не очень на-
гляден ввиду того, что в предварительном расчете рассмотрено малое число 
гранул. Тем не менее понятно, что расчет более реалистичной геометрии с 
точки зрения иллюстрации очистки воздушной среды будет аналогичен 
двумерному случаю. 
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Рис.9. Распределения концентрации загрязнителя вблизи множества гранул 
сферической (слева) и овальной (справа) формы в момент времени, 
когда часть загрязнителя адсорбировалась на гранулах. 

 

Заключение 
 В работе представлены результаты разработки аппарата моделирова-
ния процессов очистки воздушной среды от мелкодисперсных твердых за-
грязняющих нанопримесей. Выбранный способ очистки базируется на при-
менении гранулированных сорбентов. В предлагаемом исследовании рас-
смотрена часть проблемы, связанная с расчетами прохождения воздушного 
потока, содержащего твердые наночастицы загрязнителя, через сорбирую-
щий слой. Для этого предложены основные компоненты многомасштабной 
математической модели, а также численный алгоритм и параллельная реа-
лизация макроскопического уровня детализации. Новизна подхода связана с 
использованием квазигазодинамической модели. Предварительные тесто-
вые расчеты подтвердили работоспособность разработанной вычислитель-
ной технологии. 
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