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ÂÂÅÄÅÍÈÅ

×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ýôôåêòèâíûõ ìåòîäîâ èçó-

÷åíèÿ ñëîæíûõ ñèñòåì. Êîìïüþòåðíûå ìîäåëè ïðîùå è óäîáíåå èññëåäîâàòü

áëàãîäàðÿ èõ ñïîñîáíîñòè ïðîâîäèòü âû÷èñëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû, â òåõ

ñëó÷àÿõ, êîãäà îïûòû çàòðóäíåíû èç-çà ôèíàíñîâûõ èëè ôèçè÷åñêèõ ïðåïÿò-

ñòâèé, èëè âîçìîæíî íàáëþäåíèå íåïðåäñêàçóåìîãî ðåçóëüòàòà. Ëîãè÷íîñòü

è ôîðìàëèçàöèÿ êîìïüþòåðíûõ ìîäåëåé ïîçâîëÿåò èçó÷èòü îñíîâíûå ôàê-

òîðû, îïðåäåëÿþùèå ñâîéñòâà îáúåêòà-îðèãèíàëà (èëè öåëîãî êëàññà îáúåê-

òîâ), â ÷àñòíîñòè, èññëåäîâàòü îòêëèê ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû íà èçìåíåíèå

åå ïàðàìåòðîâ è íà÷àëüíûõ óñëîâèé.

Ðàçëè÷àþò àíàëèòè÷åñêîå è èìèòàöèîííîå ìîäåëèðîâàíèå. Ïðè àíàëèòè-

÷åñêîì ìîäåëèðîâàíèè èçó÷àþòñÿ ìàòåìàòè÷åñêèå (àáñòðàêòíûå) ìîäåëè ðå-

àëüíîãî îáúåêòà â âèäå àëãåáðàè÷åñêèõ, äèôôåðåíöèàëüíûõ è äðóãèõ óðàâ-

íåíèé, à òàêæå ïðåäóñìàòðèâàþùèõ îñóùåñòâëåíèå îäíîçíà÷íîé âû÷èñëè-

òåëüíîé ïðîöåäóðû, ïðèâîäÿùèõ ê èõ òî÷íîìó ðåøåíèþ. Ïðè èìèòàöèîííîì

ìîäåëèðîâàíèè èññëåäóþòñÿ ìàòåìàòè÷åñêèå ìîäåëè â âèäå àëãîðèòìà(îâ),

âîñïðîèçâîäÿùåãî ôóíêöèîíèðîâàíèå èññëåäóåìîé ñèñòåìû ïóòåì ïîñëåäî-

âàòåëüíîãî âûïîëíåíèÿ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ýëåìåíòàðíûõ îïåðàöèé.

×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå äàåò âîçìîæíîñòü:

- ðàñøèðèòü êðóã èññëåäîâàòåëüñêèõ îáúåêòîâ - ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì

èçó÷àòü íå ïîâòîðÿþùèåñÿ ÿâëåíèÿ, ÿâëåíèÿ ïðîøëîãî è áóäóùåãî, îáú-

åêòû, êîòîðûå íå âîñïðîèçâîäÿòñÿ â ðåàëüíûõ óñëîâèÿõ;

- èññëåäîâàòü ÿâëåíèÿ è ïðîöåññû â äèíàìèêå èõ ðàçâåðòûâàíèÿ;

- óïðàâëÿòü âðåìåíåì (óñêîðÿòü, çàìåäëÿòü è ò.ä);

- ñîâåðøàòü ìíîãîðàçîâûå èñïûòàíèÿ ìîäåëè, êàæäûé ðàç âîçâðàùàÿ å¼

â ïåðâè÷íîå ñîñòîÿíèå;

- ïîëó÷àòü ðàçíûå õàðàêòåðèñòèêè îáúåêòà â ÷èñëîâîì èëè ãðàôè÷åñêîì

âèäå;

- íàõîäèòü îïòèìàëüíóþ êîíñòðóêöèþ îáúåêòà, íå èçãîòîâëÿÿ åãî ïðîá-

íûõ ýêçåìïëÿðîâ;

- ïðîâîäèòü ýêñïåðèìåíòû áåç ðèñêà íåãàòèâíûõ ïîñëåäñòâèé äëÿ çäîðî-

âüÿ ÷åëîâåêà èëè îêðóæàþùåé ñðåäû.
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1 Îáùàÿ ñòðóêòóðà ðàáîòû

1.1 Àêòóàëüíîñòü ðàáîòû

Êîíòðîëü êà÷åñòâà ñìåøåíèÿ æèäêîñòåé ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé ïðîáëåìîé

â ïðîìûøëåííîñòè. Ñìåøåíèå � ýòî ïðîöåññ, óìåíüøàþùèé íåîäíîðîäíîñòü

ñðåäû è ÿâëÿþùèéñÿ âàæíîé ÷àñòüþ òåõíîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ìíîãèõ îò-

ðàñëåé.

Ïîêàçàòåëü ïðåâðàùåíèÿ è êà÷åñòâî ïîëó÷àåìûõ ïðîäóêòîâ â õèìè÷åñêèõ

ðåàêòîðàõ, à òàêæå ìåõàíè÷åñêèå, õèìè÷åñêèå è ôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïîëè-

ìåðíûõ ìàòåðèàëîâ, ýôôåêòèâíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ êàòàëèçàòîðîâ, èíãèáè-

òîðîâ è äðóãèõ äîáàâîê â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îïðåäåëÿþòñÿ ýôôåêòèâíî-

ñòüþ è êà÷åñòâîì ñìåøåíèÿ.

Íè îäíà ñîâðåìåííàÿ òåõíîëîãè÷åñêàÿ óñòàíîâêà â õèìè÷åñêîé, ïèùåâîé

îòðàñëÿõ íå îáõîäèòñÿ áåç ïðîöåññà ñìåøåíèÿ è ýìóëüãèðîâàíèÿ. Îäíàêî íå

ñìîòðÿ íà øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå èíòåíñèâíîñòü è ñâîéñòâà ýòèõ ïðîöåñ-

ñîâ íåäîñòàòî÷íî èçó÷åíû. Èìåííî íèçêàÿ ýôôåêòèâíîñòü è ïëîõîå êà÷åñòâî

ñìåøåíèÿ ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì òîðìîçîì èíòåíñèâíîñòè ìíîãèõ òåõíîëîãè÷å-

ñêèõ ïðîöåññîâ.

Äëÿ èçó÷åíèÿ îñîáåííîñòåé ñìåøåíèÿ íåîáõîäèìî ðàññìàòðèâàòü ñïåöè-

ôèêó ìíîãèõ âåùåñòâ, íàïðèìåð, õèìè÷åñêè àêòèâíûå èëè èíåðòíûå æèä-

êîñòè, ìåäëåííûå ëàìèíàðíûå èëè áûñòðûå òóðáóëåíòíûå ïîòîêè. Èìåííî

ïîýòîìó íà äàííûé ìîìåíò íå ñóùåñòâóåò åäèíîé òåîðèè, ñïîñîáíîé äåòàëü-

íî îáúÿñíèòü ïðîöåññ ñìåøåíèÿ â æèäêîñòÿõ è ïðÿìûå âû÷èñëåíèÿ íå ìîãóò

îõâàòèòü âñå âàæíûå àñïåêòû ýòîãî ÿâëåíèÿ. Íàõîæäåíèå àíàëèòè÷åñêîãî

ðåøåíèÿ äëÿ áîëüøèíñòâà ïðîìûøëåííûõ çàäà÷ íå âñåãäà âîçìîæíî, à ïðî-

âåäåíèå íàòóðíîãî ýêñïåðèìåíòà ñ ñîáëþäåíèåì âñåõ êðèòåðèåâ ÷àñòî î÷åíü

çàòðàòíî, äîëãîâðåìåííî è íå ìîæåò äàòü òî÷íûå îòâåòû íà ïîñòàâëåííûå

âîïðîñû, ïîýòîìó íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûì íàïðàâëåíèåì ÿâëÿåòñÿ ðàçâèòèå

÷èñëåííûõ ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ. Íà èõ îñíîâå âîçìîæíî ñîçäàíèå êîìïüþ-

òåðíûõ ìîäåëåé, êîòîðûå ñìîãëè áû ïîëíîñòüþ ñîîòâåòñòâîâàòü ïîñòàâëåí-

íûì çàäà÷àì, íå òðåáóÿ áîëüøèõ ôèíàíñîâûõ èëè âðåìåííûõ çàòðàò.
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1.2 Öåëè è çàäà÷è ðàáîòû

Öåëüþ äèïëîìíîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàññìîòðåíèå ìîäåëèðîâàíèÿ ñìåøå-

íèå äâóõ æèäêîñòåé ñðåäñòâàìè OpenFOAM. Äëÿ ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé öåëè

ðåøàþòñÿ ñëåäóþùèå çàäà÷è:

- Ðàçîáðàòü îñíîâíûå ôàéëû OpenFOAM;

- Ðàññìîòðåòü ñòàíäàðòíûé ïðèìåð ñìåøåíèÿ äâóõ æèäêîñòåé;

- Ìîäèôèöèðîâàòü ñòàíäàðòíûé ïðèìåð;

- Ñäåëàòü è ðàññìîòðåòü ðàñïàðàëëåëèâàíèå ïðèìåðà.
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2 Ñîäåðæàíèå âûïóñêíîé êâàëèôèêàöèîííîé ðàáîòû

2.1 Îñíîâíûå ôàéëû OpenFOAM

OpenFOAM � ýòî îòêðûòàÿ (ëèöåíçèÿ GPL) ïëàòôîðìà äëÿ ÷èñëåííîãî

ìîäåëèðîâàíèÿ � â ïåðâóþ î÷åðåäü äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, ñâÿçàííîãî ñ ðåøå-

íèåì óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ ìåòîäîì êîíå÷íûõ îáúåìîâ, è äëÿ

ðåøåíèÿ çàäà÷ ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä.

Îñíîâíûìè ôàéëàìè, äëÿ ëþáîé çàäà÷è â OpenFOAM, ÿâëÿþòñÿ:

BlockMeshDict, controlDict, fvSchemes è fvSolution. Îíè íàõîäÿòñÿ â êàòàëî-

ãå system êàæäîé çàäà÷è. Òàêæå äëÿ çàïóñêà òðåáóþòñÿ ôàéë Allrun, à äëÿ

î÷èñòêè îò êàòàëîãîâ ñîçäàííûõ âî âðåìÿ ðåøåíèÿ íåîáõîäèì ôàéë Allclean.

BlockMeshDict: Â ôàéëå BlockMeshDict ñîçäàþòñÿ ïàðàìåòðè÷åñêèå

ñåòêè ñ îïðåäåëåíèåì ãðàäàöèè è èçãèáîâ ðåáðà. ×èòàÿ ýòîò ôàéë óòèëè-

òà BlockMesh ãåíåðèðóåò ñåòêó è çàïèñûâàåò äàííûå ñåòêè â òî÷êè è ãðàíè.

Ïðèíöèï blockMesh çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òîáû ðàçëîæèòü ãåîìåòðèþ îáëàñòè

íà íàáîð èç îäíîãî èëè áîëåå òðåõìåðíûõ øåñòèãðàííûõ áëîêîâ. Êðàÿ áëîêîâ

ìîãóò áûòü ïðÿìûìè, äóãàìè èëè øëèöàìè. Ñåòêà îïðåäåëÿåòñÿ êàê êîëè÷å-

ñòâî ÿ÷ååê â êàæäîì íàïðàâëåíèè áëîêà, ýòî äîñòàòî÷íàÿ èíôîðìàöèÿ äëÿ

ãåíåðàöèè äàííûõ ÿ÷åéêè.

Êàæäûé áëîê ãåîìåòðèè îïðåäåëÿåòñÿ âîñåìüþ âåðøèíàìè, ïî îäíîìó

íà êàæäîì óãëó øåñòèãðàííèêà. Âåðøèíû çàïèñûâàþòñÿ â ñïèñîê, òàê ÷òî

ê êàæäîé âåðøèíå ìîæíî ïîëó÷èòü äîñòóï, èñïîëüçóÿ åå ìåòêó, ïîìíÿ, ÷òî

OpenFOAM âñåãäà èñïîëüçóåò ÿçûê C ++, çíà÷èò ïåðâûé ýëåìåíò ñïèñêà

èìååò ìåòêó ¾0¿.

controlDict: Ðåøàòåëè OpenFOAM íà÷èíàþò âñå çàïóñêè íàñòðàèâàÿ áà-

çó äàííûõ. Áàçà äàííûõ óïðàâëÿåò ââîäîì/âûâîäîì è, ïîñêîëüêó âûâîä äàí-

íûõ îáû÷íî çàïðàøèâàåòñÿ ÷åðåç èíòåðâàëû âðåìåíè âî âðåìÿ âûïîëíåíèÿ,

âðåìÿ ÿâëÿåòñÿ íåîòúåìëåìîé ÷àñòüþ áàçû äàííûõ. Â ôàéëå controlDict çà-

äàþòñÿ âõîäíûå ïàðàìåòðû, íåîáõîäèìûå äëÿ ñîçäàíèÿ áàçû äàííûõ.

Ïàðàìåòðû çàäàâàåìûå â controlDict:

- Âðåìåíåì íà÷àëà ìîäåëèðîâàíèÿ.

- Âðåìÿ îêîí÷àíèÿ ìîäåëèðîâàíèÿ.

- Âðåìåííîé øàã.
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- Ïàðàìåòðû çàïèñè â ôàéë.

- Çàäàåì ÷èñëó Êóðàíòà.

fvSchemes: Ôàéë fvSchemes çàäàåò ÷èñëîâûå ñõåìû äëÿ ñëàãàåìûõ êîòî-

ðûå âû÷èñëÿþòñÿ âî âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ. Çäåñü çàäàþòñÿ ñõåìû äèâåðãåí-

öèè, èíòåðïîëÿöèè è ëàïëàñîâñêèå ñëàãàåìûå.

fvSolution: Ðåøàòåëè óðàâíåíèé, äîïóñòèìûå îòêëîíåíèÿ è àëãîðèòìû

óïðàâëÿþòñÿ èç ôàéëà fvSolution.

2.2 Ðàññìîòðåíèå è ìîäåðíèçàöèÿ ñòàíäàðòíîãî ïðèìåðà ñìå-

øåíèÿ äâóõ æèäêîñòåé

Â äàííîì ïðèìåðå ìû ðàññìàòðèâàåì ñìåøåíèå æèäêîñòåé ñðåäñòâà-

ìè OpenFOAM. Ïðè ðåøåíèå òàêèõ çàäà÷ ïðîãðàììà èñïîëüçóåò ðåøàòåëü

TwoLiquidMixingFoam.

Îïèñàíèå TwoLiquidMixingFoam:

1. Ïåðåõîäíûé ðåøàòåëü äëÿ ñìåøåíèÿ äâóõ íåñæèìàåìûõ æèäêîñòåé.

2. Ìîäåëèðîâàíèå òóðáóëåíòíîñòè ÿâëÿåòñÿ îáùèì, òî åñòü ìîæíî âû-

áðàòü Laminar, RAS èëè LES. áëèçêèå ïî ñìûñëó (ñèíîíèìû), åñëè ñè-

íîíèìè÷åñêèå îáîçíà÷åíèÿ íå ÿâëÿþòñÿ îáùåïðèíÿòûìè;

3. Ïîòîê - ýòî ðàçíîñòü ïëîòíîñòåé.

4. Ýòî èçîòåðìè÷åñêèé ðåøàòåëü.

Ðåøàåìûå óðàâíåíèÿ: Íèæåñëåäóþùèå èíäåêñû 1 è 2 îáîçíà÷àþò ñîîò-

âåòñòâåííî ïåðâè÷íóþ è âòîðè÷íóþ ôàçû. Óðàâíåíèå íåïðåðûâíîñòè:

∇(U) = 0

U - ñêîðîñòü ñìåñè. Óðàâíåíèå àëüôà-äèôôóçèè:

∂α1

∂t +∇.(ρUα1)−∇.((D + 1
Sc
Dt)∇α1) = 0

ρ = α1ρ1 + α1ρ2
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D-ìîëåêóëÿðíàÿ äèôôóçèÿ. Dt- ìîëåêóëÿðíàÿ äèôôóçèÿ, îáóñëîâëåííàÿ

òóðáóëåíòíîñòüþ. Sc- ÷èñëî Øìèäòà. Óðàâíåíèå èìïóëüñà:

∂ρU
∂t +∇.(ρUU) = −∇(Prgh)− gh∇ρ+∇.(ρτ)

τ = −2
3µeffective∇.UI + µeffective∇U + µeffective(∇U)T

µeffective = α1(µeffective)1 + α2(µeffective)2

P = Prgh + ρgh

Â ñòàíäàðòíîì ïðèìåðå ðàññìàòðèâàåòñÿ äâóõ æèäêîñòåé ñ ðàçíîñòüþ

ïëîòíîñòåé â 1%. Â íà÷àëüíîé çàäà÷å áåðåòñÿ 100 øàãîâ. Ïðèìåð ðàáîòû

íà ðèñóíêå 2.1.

Ðèñóíîê 2.1 � Âèçóàëèçàöèÿ ñòàíäàðòíîãî ïðèìåðà.

Ìîäåðíèçàöèÿ ïðîèñõîäèò ïóòåì ñìåøåíèÿ æèäêîñòåé ñ áîëüøåé ðàçíè-

öåé â ïëîòíîñòè, óâëå÷åíèåì ÷èñëà øàãîâ è ïåðåíîñ çàäà÷è íà äðóãóþ ïëàíå-

òó óâåëè÷èâàÿ óñêîðåíèå ñâîáîäíîãî ïàäåíèÿ. Óâåëè÷èì ðàçíîñòü ïëîòíîñòè

æèäêîñòåé íà 80%. Êàê âèäèì èç ðèñóíêà 2.2 ñìåøåíèå ïðîèñõîäèò ãîðàçäî

áûñòðåå.

Ðèñóíîê 2.2 � Âèçóàëèçàöèÿ ìîäèôèöèðîâàííîãî ïðèìåðà.
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2.3 Ðàñïàðàëëåëèâàíèå ïðèìåðà

Ìåòîä ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé, èñïîëüçóåìûé OpenFOAM, èçâåñòåí

êàê äåêîìïîçèöèÿ îáëàñòè, â êîòîðîì ãåîìåòðèÿ è ñâÿçàííûå ïîëÿ ðàçáè-

âàþòñÿ íà êóñî÷êè è âûäåëÿþòñÿ îòäåëüíûì ïðîöåññîðàì äëÿ ðåøåíèÿ. Ïðî-

öåññ ïàðàëëåëüíûõ âû÷èñëåíèé âêëþ÷àåò â ñåáÿ: äåêîìïîçèöèþ ñåòêè è ïî-

ëåé, ïàðàëëåëüíûé ðàñ÷åò äåêîìïîçèðîâàíûõ îáëàñòåé, è ïîñëåäóþùàÿ îá-

ðàáîòêà îáëàñòåé. Ñåòêà è ïîëÿ äåêîìïîçèðóþòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì óòèëèòû

decomposePar. Îñíîâíàÿ öåëü ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû ðàçáèòü îáëàñòü ñ ìè-

íèìàëüíûìè óñèëèÿìè, íî òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ãàðàíòèðîâàòü óâåëè÷åíèå

ñêîðîñòè ðåøåíèÿ. Ãåîìåòðèÿ è ïîëÿ ðàçáèâàþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ íàáîðîì

ïàðàìåòðîâ, óêàçàííûõ â ñëîâàðå ñ èìåíåì decomposeParDict, êîòîðûé äîë-

æåí áûòü ðàñïîëîæåí â êàòàëîãå system íàøåãî ïðèìåðà. Ó ïîëüçîâàòåëÿ

åñòü âûáîð èç ÷åòûðåõ ìåòîäîâ äåêîìïîçèöèè, óêàçàííûõ êëþ÷åâûì ñëîâîì

ìåòîäà: simple, hierarchical, scotch è manual.

Èçó÷èâ çàâèñèìîñòü âðåìåíè íà ïðîèçâåäåíèå ðàñ÷åòîâ îò êîëè÷åñòâà îá-

ëàñòåé, íà êîòîðûå ðàçáèâàåì îñíîâíóþ îáëàñòü. Ìîæíî ñäåëàòü ñëåäóþùèå

âûâîäû: ñàìîå îïòèìàëüíîå ðàçáèåíèå íàáëþäàëîñü â òðåòüåì îïûòå, òàê êàê

îíî áûëî çíà÷èòåëüíî áûñòðåå ïåðâîãî è âòîðîãî ñëó÷àÿ, à îò ÷åòâåðòîãî îò-

ëè÷àëîñü îäíîé ñåêóíäîé. Ñóùåñòâåííûì ïðåèìóùåñòâîì â òðåòüåì ñëó÷àå

ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî íå ïðîèñõîäèò ïåðåãðóçêè âñåõ ÿäåð ïðîöåññîðà. Òåì íå ìåíåå

äàííîå èññëåäîâàíèå ìîæåò áûòü äåéñòâèòåëüíî òîëüêî íà äàííîì êîìïüþ-

òåðå è îòëè÷àòüñÿ îò òàêèõ æå èñïûòàíèé íà äðóãèõ ÝÂÌ.
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ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå áûëè ðàçîáðàíû îñíîâíûå ôàéëû OpenFOAM

òàêèå êàê BlockMeshDict, controlDict, fvSchemes, fvSolution, Allrun è Allclean.

Ýòî îáùèå ôàéëû äëÿ âñåõ çàäà÷ â ïðîãðàììå. Îíè çàäàþò îáëàñòü âûïîë-

íåíèÿ çàäà÷è, ïàðàìåòðû äëÿ çàïèñè, ñõåìû äèâåðãåíöèè è ò. ä..

Ðàññìîòðåí ñòàíäàðòíûé ïðèìåð ñìåøåíèÿ äâóõ æèäêîñòåé è åãî ìîäè-

ôèêàöèÿ.

Òàê æå ðåàëèçîâàíî ðàñïàðàëëåëèâàíèå íà íåñêîëüêî îáëàñòåé. Âûÿâëåíî

îïòèìàëüíîå ðàçáèåíèå ãëàâíîé îáëàñòè äëÿ íàèáîëüøåé ïðîäóêòèâíîñòè.
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