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МОДЕЛИРОВАНИЕ КОНЦЕНТРАЦИОННОЙ КОНВЕКЦИИ
ПРИ РАЗЛИЧНЫХ ДАВЛЕНИЯХ И СОСТАВАХ

ТРЕХКОМПОНЕНТНОЙ ГАЗОВОЙ СМЕСИ

В данной статье рассматривается математическое и компьютерное моделирование влияния
давления и состава трехкомпонентной газовой смеси на концентрационную конвекцию на основе
решения системы уравнений Навье-Стокса, уравнения неразрывности и уравнений для концен-
трации компонентов трехкомпонентной газовой смеси. Исследуется процесс, когда тяжелый газ и
легкий газ находятся в верхней части ограниченной полости формы параллелепипеда, а средний
газ находится в нижней части. Численные расчеты были проведены для систем 0.55Ar+0.45He-N2,
0.66Ar+0.34He-N2, 0.55CO2+0.45He-N2 на равномерной прямоугольной сетке. В виде рисунков
была представлена динамика изменения концентраций аргона и диоксида углерода для этих
систем при различных значениях давления. Результаты численного исследования получены с
помощью 3D численного алгоритма, осуществленного на базе D3Q27 модели метода решеточных
уравнений Больцмана (LBM) в аппроксимации Батнагара-Гросса-Крука (BGK). Проведенные
расчеты показывают, что в трехкомпонентных газовых смесях при определенных давлениях и со-
ставах возможен сложный массоперенос, связанный с возникновением конвективных возмущений.
Для проверки численного алгоритма, результаты, полученные в данной статье, были сравнены с
результатами, полученными экспериментальным путем, и показали хорошее согласование.

Ключевые слова: Диффузия, концентрационная конвекция, давление, неустойчивость, решеточ-
ный метод Больцмана.
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Үшкомпоненттi газ қоспасындағы әр түрлi қысым мен құрамға байланысты

концентрациялық конвекцияны моделдеу

Бұл мақалада Навье-Стокс теңдеулер жүйесi, үзiлiссiздiк теңдеуi және үш компоненттi қоспа
компоненттерiнiң концентрацияларын сипаттауға арналған теңдеулердi шешу негiзiнде үшком-
поненттi газ қоспасындағы әр түрлi қысым мен қоспа құрамы өзгерiсiнiң концентрациялық
конвекция үрдiсiне әсерiн математикалық және компьютерлiк моделдеу баяндалады. Ауыр
газ және жеңiл газ параллелепипед формасындағы шектеулi ортаның жоғарғы жағында, ал
орташа тығыздықтағы газ төменгi жағында орналасқан жағдайдағы процесс зерттеледi. Сандық
есептеулер 0.55Ar+0.45He-N2, 0.66Ar+0.34He-N2 және 0.55CO2+0.45He-N2 жүйелерi үшiн
бiрқалыпты тiкбұрышты торда жүргiзiлдi. Қысымның әр түрлi мәндерi берiлген кездегi аталмыш
жүйелер үшiн аргон және көмiртек диоксиды концентрацияларының өзгерiс динамикасы суреттер
түрiнде көрсетiледi. Сандық зерттеу нәтижелерi Батнагар-Гросс-Крук (BGK) аппроксимациясы
қолданылған Больцман торлы теңдеулерi әдiсiнiң (LBM) D3Q27 моделi негiзiнде құрылған
3D сандық алгоритмi көмегiмен алынған. Жүргiзiлген есептеулер бойынша, үшкомпоненттi
газ қоспаларында белгiлi бiр қысым мен құрам үшiн конвективтi ауытқулармен байланысты
күрделi массатаралу болу мүмкiндiгi анықталды. Сандық алгоритмдi тексеру мақсатында бұл
мақаланы жазу барысында алынған нәтижелер эксперименталды жолмен алынған нәтижелермен
салыстырылып отырып, жақсы келiсiм бергенiн атап өту керек.
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Simulation of concentration convection at different pressures and compositions of
a three-component gas mixture

This article discusses the mathematical and computer modeling of the influence of pressure and
composition of a three-component gas mixture on concentration convection based on the solution of
the Navier-Stokes equations system, the continuity equation and equations for the concentration of
the mixture components. The process is investigated when heavy gas and light gas are in the upper
part of the parallelepiped, and gas with intermediate density in the lower part. Numerical calculations
were carried out for the systems 0.55Ar+0.45He-N2, 0.66Ar+0.34He-N2, 0.55CO2+0.45He-N2 on
a uniform rectangular grid. The dynamics of changes in the concentrations of argon and carbon
dioxide for these systems at various pressures were presented in the form of figures. The results of the
numerical study were obtained using a 3D numerical algorithm implemented on the basis of the D3Q27
model Lattice Boltzmann equations method with Batnagar-Gross-Crook (BGK) approximation. The
performed calculations show that complex mass transfer is possible, associated with the occurrence of
convective disturbances in three-component gas mixtures at certain pressures and compositions. To test
the numerical algorithm, the results obtained in this article were compared with the results obtained
experimentally and showed good agreement.

Key words: diffusion, concentration convection, pressure, instability, Lattice Boltzmann method.

1 Введение

Исследование концентрационной гравитационной конвекции в многокомпонентной газовой
смеси является актуальной задачей на сегодняшний день. Л.Миллер, Т.Сперлинг и Е.Мэйсон
[1] при исследовании термоэффекта в трехкомпонентных газовых смесях в вертикальных
диффузионных каналах обнаружили, что изменение температуры вблизи границы раздела
газов для ряда систем имело вид нерегулярных колебаний, хотя ожидалось ее монотонное на-
растание. Такое поведение газовых смесей при диффузии связано с инверсией плотности вы-
званной неустойчивостью механического равновесия смеси. Дальнейшее детальное исследо-
вание диффузионной неустойчивости с помощью экспериментальных методов в работах [2–6]
показало существенное влияние на интенсивность конвективного смешения таких параметров
как давление, исходный состав смеси, геометрических характеристик диффузионного канала
и угла его наклона.

При определенных ситуациях связанных с увеличением числа компонентов газовой смеси,
изменении геометрических характеристик каналов, и т.д. проведение экспериментов стано-
вится затруднительным и дорогостоящим. В таких случаях важное значение приобретают
численные методы исследования. Существует множество работ по исследованию процесса с
применением различных численных методов [7–10]. Все эти работы имеют общий характер
- описываются лишь эффекты безразмерных величин, таких как число Прандтля, число Рэ-
лея, число Грасгофа, число Льюиса и т.д., на исследуемый процесс. Однако зависимость этих
величин от термодинамических параметров не учитываются. Основное отличие этих работ –
выбор методов численной реализации.

Целью данной работы является описание численным путем влияния давления и состава
газовой смеси исследуемого объекта на процесс концентрационной конвекции. До настоя-
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щего времени авторами работ [11, 12] было проведено 2D численное моделирование влияния
указанных выше термодинамических параметров на интенсивность конвективного смешения,
вызванного неустойчивостью механического равновесия исследуемой системы. Для описания
рассматриваемого физико-химического процесса наиболее точно, в данной работе проводит-
ся 3D численное моделирование. Оно осуществляется на базе D3Q27 модели решеточного
метода Больцмана (LBM) [13].

Для проверки численного алгоритма, результаты, полученные в данной статье, были срав-
нены с результатами, полученными экспериментальным путем, и показали хорошее согласо-
вание.

2 Постановка задачи

Исследуемый процесс рассматривается в ограниченной области в форме параллелепипеда
(Рисунок 1). В верхней части параллелепипеда находятся легкий газ и тяжелый газ, а в
нижней части – средний по плотности газ. Числа 1, 2 и 3 в рисунке 1 обозначают легкий,
тяжелый и средний газы, соответственно.

Рисунок 1 – Целевая область

Система возмущенных уравнений в трехмерном пространстве в приближении Буссинеска
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C1 + C2 + C3 = 1,
где u, v, w – компоненты скорости, p – давление, ρ – плотность, T – температура, Ci – концен-
трация i-го компонента, υf – кинематическая вязкость, D∗

ij – практические коэффициенты
диффузии, t – время, α – коэффициент термодиффузии, Cr

i – значение эталонной концентра-
ции i-го компонента, βC1 – коэффициент объемного расширения для C1, βC2 – коэффициент
объемного расширения для C2. Связь практических коэффициентов диффузии D∗

ij с коэф-
фициентами взаимной диффузии Dij [14] определяется соотношениями:

D∗
11 =
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, (1)

D = C1D23 + C2D13 + C3D12.

Система уравнений имеет следующие начальные и граничные условия:

u = 0, v = 0, w = 0, при t = 0, 0 ≤ x ≤ L, 0 ≤ y ≤ W, 0 ≤ z ≤ H

C1 = 0, C2 = 0, C3 = X3, при t = 0, 0 ≤ x ≤ L, 0 ≤ y ≤ W, 0 ≤ z ≤ H/2

C1 = X1, C2 = X2, C3 = 0, при t = 0, 0 ≤ x ≤ L, 0 ≤ y ≤ W, H/2 ≤ z ≤ H
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где u∗, v∗, w∗ – безразмерные компоненты скорости, U0 – характерная скорость,p∗ – безраз-
мерное давление, C∗

i – безразмерная концентрация i -го компонента, ∆Ci = Cmax
i −Cmin

i , Cmax
i -

максимальное значение концентрации i-го компонента, Cmin
i – минимальное значение концен-

трации i-го компонента, t∗ – безразмерное время, Pr – число Прандтля, Le – число Льюиса,
Gr – число Грасгофа.
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уравнений концентрации компонентов будут рассматриваться в качестве источников. Обозна-
чим их через q1 и q2 соответственно.

Безразмерные начальные и граничные условия:

u∗ = 0, v∗ = 0, w∗ = 0 при t∗ = 0, 0 ≤ x∗ ≤ 1/2, 0 ≤ y∗ ≤ 1/6, 0 ≤ z∗ ≤ 1
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= 0, при x∗ = 1/2, 0 ≤ y∗ ≤ 1/6, 0 ≤ z∗ ≤ 1

u∗ = 0, v∗ = 0, w∗ = 0,
∂C∗

i

∂y∗
= 0, при y∗ = 0, 0 ≤ x∗ ≤ 1/2, 0 ≤ z∗ ≤ 1

u∗ = 0, v∗ = 0, w∗ = 0,
∂C∗

i

∂y∗
= 0, при y∗ = 1/6, 0 ≤ x∗ ≤ 1/2, 0 ≤ z∗ ≤ 1

u∗ = 0, v∗ = 0, w∗ = 0,
∂C∗

i

∂z∗
= 0, при z∗ = 0, 0 ≤ x∗ ≤ 1/2, 0 ≤ y∗ ≤ 1/6

u∗ = 0, v∗ = 0, w∗ = 0,
∂C∗

i

∂z∗
= 0, при z∗ = 1, 0 ≤ x∗ ≤ 1/2, 0 ≤ y∗ ≤ 1/6

3 Численный метод

Численное решение в данной работе строится на D3Q27 модели решеточного метода Больцма-
на [13]. Решеточное уравнение Больцмана в аппроксимации Батнагара-Гросса-Крука (BGK)
выглядит следующим образом:

fi(~x+ ~ei∆t, t+ ∆t)− fi(~x, t) = ∆t
[
−fi(~x,t)−feqi (~x,t)

τf
+ Fi

]
hi,α(~x+ ~ei∆t, t+ ∆t)− hi,α(~x, t) = ∆t

[
−hi,α(~x,t)−heqi,α(~x,t)

τh,α
+Qi,α

]
где fi, hi,α – функции распределения скорости и концентрации компонентов, ~ei – дискрет-
ная решеточная скорость, τf , τh,α – время релаксации, Fi – компонент внешней силы, Qi,α

отвечает за источник qα,∆t- решеточный шаг по времени, f eqi , heqi,α – равновесная функция
распределения скорости и концентрации соответственно.

Равновесные функции определены следующими формулами:

f eqi = ωiρ

1 + 3
~ei~u

eq

c2
+

9

2

(
⇀
e i ~u

eq
)2

c4
− 3

2

~ueq~ueq

c2



heqi,α = ωiCα

1 + 3
~ei~u

eq

c2
+

9

2

(
⇀
e i ~u

eq
)2

c4
− 3

2

~ueq~ueq

c2


где c = ∆x/∆t, ∆x и ∆t решеточный шаг по пространству и времени, которые равны единице.
Далее показаны значения весов по всем направлениям:

ωi =


8/27, i = 0,
2/27, i = 1− 6,
1/54, i = 7− 18,
1/216, i = 19− 26,

В модели D3Q27 (Рисунок 2) дискретные скорости вычисляются по следующей формуле:

~ei =


(0, 0, 0)c, i = 0,
(±1, 0, 0)c, (0,±1, 0)c, (0, 0,±1)c, i = 1− 6,
(±1,±1, 0)c, (0,±1,±1)c, (±1, 0,±1)c, i = 7− 18,
(±1,±1,±1)c, i = 19− 26,
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Рисунок 2 – Модель D3Q27

В данной работе для аппроксимации внешней силы ~F = ρrg [βC1 (C1 − Cr) + βC2 (C2 − Cr)]
в LBM используется схема, предложенная Гуо и др. [15]:

Fi = ωi

(
1− ∆t

2τf

)[
~ei − ~u
c2s

+
~ei(~ei · ~u)

c4s

]
· ~F

Для аппроксимации источников qα в LBM используется схема, предложенная Сета [16]:

Qi,α = ωi

(
1− 1

2τh,α

)
qα

Уравнение эволюции делится на два шага, столкновение и распространение:

1. f̃i(~x, t) = fi(~x, t) + ∆t

(
−fi(~x, t)− f

eq
i (~x, t)

τf
+ Fi

)
,

h̃i,α(~x, t) = hi,α(~x, t) + ∆t

(
−
hi,α(~x, t)− heqi,α(~x, t)

τh,α
+Qi,α

)
,

2. f̄i(~x+ ~ei∆t, t+ ∆t) = f̃i(~x, t),

h̄i,α(~x+ ~ei∆t, t+ ∆t) = h̃i,α(~x, t).

После второго шага необходимо обновить макропараметры (плотность, скорость, концен-
трация) по следующим формулам:

ρ =
26∑
i=0

f̄i, ρ−→u =
26∑
i=0

f̄i~ei +
∆t

2
~F , Cα =

26∑
i=0

(
h̄i,α +

∆t

2
Qi,α

)
.

Для замыкания системы уравнений были использованы следующие граничные условия.
Условие нулевой скорости для всех стенок:

f̄i(~xw, t+ ∆t) = f̄−i(~xw, t+ ∆t), ~ei · ~n > 0,

Условие Неймана для концентрации на всех стенках:

h̄i,α(~xw, t+ ∆t) = h̄−i,α(~xw, t+ ∆t), ~ei · ~n > 0.
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4 Результаты и обсуждение

Численные расчеты были проведены для систем 0.55Ar+0.45He-N2, 0.66Ar+0.34He-N2,
0.55CO2+0.45He-N2 на равномерной прямоугольной сетке размером 30х10х60. Числа перед
химическими элементами соответствуют концентрациям компонентов в мольных долях в ис-
следуемых газовых смесях. Давление выбиралось в диапазоне p ≈ 0.5 ÷ 2.5 0при T = 298K.
Шаг по времени принимался равным 0.001 секунд. Вычислительная область имеет форму
параллелепипеда, длина, ширина и высота которого равны 0.025 м, 0.003 м и 0.17 м со-
ответственно. Необходимые физические параметры компонентов газовых смесей указаны в
Таблице 1.

Таблица 1 – Физические параметры компонентов газовых смесей при
p0 = 0.1МПа, T0 = 298K

Компоненты ρ0,
(кг/м3)

η0,
10−5

(Па с)

D0
12,

10−4

(м2/с)

D0
13,

10−4

(м2/с)

D0
23,

10−4

(м2/с)

Молярная
масса m,
10−3

(кг/моль)
CO2(2)+ He(1) – N2(3)
CO2 1.9753 1.463 44.009
He 0.18 1.946 0.584 0.713 0.165 4.003
N2 1.25 1.766 28.016
Ar(2) + He(1) – N2(3)
Ar 1.662 2.215 39.944
He 0.18 1.946 0.708 0.7437 0.221 4.003
N2 1.125 1.766 28.016

Обозначим через Kp = p0
p

и Kt = T
T0

поправочные коэффициенты по давлению и темпе-
ратуре, соответственно. Здесь, p0 и T0 – давление и температура при нормальных условиях
(p0 = 0.1 0, T0 = 298K), p и T – давление и температура опыта. С помощью поправочных
коэффициентов находятся параметры эксперимента. Плотность компонентов к параметрам
опыта приводится по формуле:

ρi =
ρ0i

KpKt
,

где ρ0i - плотность i-го компонента при нормальных условиях. Динамическая сдвиговая вяз-
кость к параметрам опыта приводится по формуле:

ηi = η0i Kt
1
2 ,

где η0i - динамическая вязкость i-го компонента при нормальных условиях. Формула для
нахождения кинематической вязкости:

υf =
∑
i

Ci
ηi
ρi
,
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где Ci - концентрация i-го компонента. Взаимные коэффициенты диффузии опыта опреде-
ляются следующими формулами:

D12 = D0
12Kt

3
2 Kp,D13 = D0

13Kt
3
2 Kp,D23 = D0

23Kt
3
2 Kp,

где D0
ij - коэффициенты диффузии при нормальных условиях. Практические коэффициенты

диффузии D∗
ij находятся соотношениями (1). Коэффициенты объемного расширения вычис-

ляются следующим образом:

βC1 =
m1 −m3

H
(C1m1 + C2m2 + C3m3) , βC2 =

m2 −m3

H
(C1m1 + C2m2 + C3m3) ,

где mi - молярная масса i-го компонента.
С помощью вышеуказанных параметров опыта можно вычислить необходимые безразмер-

ные величины (2), (3). На рисунках 3-5 представлены результаты численного моделирования
диффузионного и конвективного смешения для систем 0.55Ar+0.45He-N2, 0.66Ar+0.34He-
N2, 0.55CO2+0.45He-N2. Экспериментальное исследование этих систем описано в работах
[3; 5; 6]. На рисунке 3 представлены изоповерхности концентрации аргона для системы
0.55Ar+0.45He-N2 при различных значениях давления. В системе наблюдается диффузи-
онный процесс. На рисунке 4 изображена динамика изменения концентрации аргона для
системы 0.66Ar+0.34He-N2. Сравнение рисунков 3 и 4 показывает, что с увеличением коли-
чества компонента с наибольшей молярной массой в исходном составе смеси, интенсивность
его переноса становится значительно больше, чем для системы с меньшим исходным содер-
жанием аргона. На рисунке 5 показана динамика изменения концентрации тяжелого газа для
тройной системы, где место аргона замещает диоксид углерода. В этом случае заметно, что
увеличение давления влияет на стабильность механического равновесия. Это происходит в
связи с тем, что молярная масса диоксида углерода больше массы аргона.

Таким образом, проведенные эксперименты показали, что в трехкомпонентных газовых
смесях при определенных давлениях и составах возможно возникновение сложного массопе-
реноса, связанного с возникновением конвективных возмущений.

а б в

Рисунок 3 – Динамика изменения концентрации в системе 0.55Ar+0.45He-N2

при: а) P=0.5МПа; б) P=1.5Мпа; в) P=2.5Мпа.
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а б в

Рисунок 4 – Динамика изменения концентрации в системе 0.66Ar+0.34He-N2

при: а) P=0.5МПа; б) P=1.5Мпа; в) P=2.5Мпа.

а б в

Рисунок 5 – Динамика изменения концентрации в системе 0.55CO2+0.45He-N2

при: а) P=0.5МПа; б) P=1.5Мпа; в) P=2.5Мпа.

5 Заключение

На основе проведенных исследований были сделаны нижеследующие выводы.
Была разработана математическая модель для моделирования сложного массопереноса в

тройных газовых смесях при различных давлениях.
Был разработан 3D численный алгоритм на базе D3Q27 модели решеточного метода

Больцмана для моделирования массопереноса компонентов концентрации в ограниченной
полости формы параллелепипеда.

На основе численного моделирования трехкомпонентных смесей 0.55Ar+0.45He-N2,
0.66Ar+0.34He-N2, 0.55CO2+0.45He-N2, исследованы влияние давления и исходного соста-
ва компонентов на устойчивость диффузионного процесса.

Таким образом, поставленные задачи выполнены полностью.
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