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Федерального государственного бюджетного учрецдения науки
Институга проблем механики им. А.ю. Ишлинского Российской
академии наук на диссертационную работу Песковой Елизаветы
Евгеньевны <математическое моделирование процессов лазернои
термохимии>, представленной на соискание ученой степени доктора
физико-математических наук пс специ;шьности 1.2.2 - Математическое
моделирование, численные методы и комплексы программ

Акryальность темы исследования. Рациональное
природньш ресурсов, в частности, природного газа является
направлением научно-технологического развития Российской
инститре катализа со рАн на стенде лазер}{ого катализа разрабатывается
технология переработки метана в водород и ценные углеводороды в дозвуковом
потоке газа И каталитИческиХ наночасТиц В присутсТвии лазерногQ ИЗл}лчения.
математическое моделирование представляет собой необходимый этап в
развитии данной химической технологии. flля воспроизведения в вычислительных
экспериментах лазерной каталитической конверсии метана необходимо решить
задачи создания, изученI4rI и развитиrI математических моделей, численных
алгоритмов И эффективных методов их реализации. Использование результатов
моделирования позволит достичь на практике требуемьlх выходов водорода,
этилена и других ценных углеводородов. Поскольку процесс конверсии метана
является энергетически затратным, необходимо изучить требование к лазерному



полученные в работе результаты
задел в развитии рассматриваемой

рамках данной диссертационной
заrrищаемые положения, научная
значимость представляемой работы,

излучению в части соотношениrI поступающей энергии от стенок химического
реактора и от лазерного изл}^{ениrI"

fiиссертационная работа Песковой Е.Е. направлена на решение указанных
задач. Разработанная автором математическая модель учитывает дозвуковой
характер течениrI, многокомпонентность и многотемпературность среды,
эндотермические эффекты радикально-цепных реакций, поглощение излr{ения
каталитическими наночастицами и этиленом. Предложенные автором
вычислительные алгоритмы позволяют использовать данrrую модель для
проведения практических расчетов, что подтверщцается результатами
тестироВаниrI реализоВанногО автором программного комплекса. Таким образом,

являются актуальными и несомненно создают
прикладной тематики.

общая характеристика диссертационной работы. flиссертация состоит из
введения, шести глав, заключения, списка литераryры и приложениrI. Общий
объем диссертации составляет 2|g страниц, включая 10з рисунка. Список
литературы содержит ]_26 наименований.

Во ввеdенuu обосновывается актуальность исследований,

работы, формулируются
новизна, теоретическая и практическая

приводятся данные о ее апробации и список

математической

поле лазерного

навье-стокса в
приближении малых чисел Маха. Щиссертант расширила модель путем учета
каталитических наночастиц, лазерного излучения, поглощаемого газовыми
компонентами и пылью. Приведены основаниrI, позволяющие считать изучаемую
среду многотемпературной И односкоростной" Приведены размерные и
безразмерные параметры модели, диапазоны значений газодинамических
параметров, при которых может применrIться разработанная модель.

во Bmopoit елаве представлен вычислительный алгоритм для решения
полной системы уравнений. 3адачи, решаемые в диссертации, рассматриваются в
плоской или осесимметричной постановке. Алгоритм построен на основе схемы
расщепления по физическим процессам и включает следующие блоки: расчет

проводимых в

цель, задачи,

публикаций по теме.

первая ?лава посвящена построению и обоснованию
модели дозвуковых вязких химически активных течений в
излучениrI. Математическая модель создана на основе уравнений

интенсивности лазерного излучения, расчет температуры
системы уравнений химической кинетики, уравнений
уравнения Пуассона для давлениrI, коррекция вектора

наночастиц, решение
конвекции-диффузии,

скорости. Приведено



описание всех численных схем, применrIемых в работе, имеющих порядок
аппроксимации выше первого. В конце главы обсущцается реализация алгоритма
в виде параллельного программного комплекса, разработанного с использованием
технологии MPI. , Распараллеливание выполнено на основе принципа
геометрического параллелизма. Показана высокая эффективность параллельног0
алгоритма.

в mреmьеil zлаве проведено тестирование кillцого из основных численньш
методов, использованных при разработке вычислительного алгоритма, к решению
задач лазерной термохимии. Проведено сравнение численных и аналитических
решений для температуры и скорости потока для задачи пиролиза этана в плоской
трубе. Щетально проанализировано влияние радикалов по длине трубы в
химически активных потоках. Верификация всего вычислительного алгоритма
проведена посредством сравнения экспериментальных и расчетньIх данных
величин конверсии этана и пропана в проточном химическом реакторе, получено
хорошее соответствие. Сходимость всех решаемых задач диссертации проверена с
помощью расчетов на последовательности сгущающихся сеток. В ходе
вычислительных экспериментов получен второй порядок аппроксимации по
пространству разработанного алгоритма. Исследована роль геометрического
фактора В случае решения задач в плоской и осесимметричной геометрии.
получено, что В случае высоких температур смеси (которые преобладают в

решении задач диссертации) роль этого фактора снижается. Также
протестирована возможность применения схемы локальных итераций для
решениrI задач дозвуковых реагирующих течений с целью увеличения общего
расчетного шага по времени. Проведено решение нескольких модельньIх задач,
получено хорошее соответствие С аналитическими решениями (для температуры и
скорости смеси в поперечном сечении трубы) и с результатами вычислительных
экспериментов"

В чеmверmоil ?лаве анализируется влиJIние лазерного излучения,
поглощаемого этиленом, на газофазные процессы пиролиза этана и конверсии
метана. В вычислительных экспериментах показано, что лазерное изл}л{ение,
поглощаемое этиленом, может интенсифичировать химический процесс на более
коротких длинах труб с пониженными температурами стенок. В главе показано,
что на процесс газофазной лазерной конверсии метана оказывают влиrIние
следующие параметры: температура стенок трубы, мощность лазерного
излучениrI, размеры труб, состав исходной смеси.

В пяmоЙ zлаве исследуются двухфазные газопылевые потоки при различньIх
условиях протеканиrI вычислительного эксперимента с параметрами, близкими к
параметрам в лабораторных реакторах. С помощью разработанного программного



комплекса показано существование одно- и двухтемпературного режимов в
исследуемьIх средах. В прямой трубе круглого сечения исследовано влияние
темпераryры стенок, энергии активации метана на наночастицах, размера и
концентрации наноtlzlстиц, расхода смеси и диаметра трубы на конверсию метана
и образование продуктов реакции. Изучен теплообмен ламинарной реакционной
среды со стенкой при увеличении скорости потока, показано, что при наличии
эндотермических химических реакций и увеличении скорости пOтока растет
теплоотдача от стенок в двухфазную среду. Исследовано влиrIние лазерного
излучения разной мощности в трубах разного диаметра. Получено, что лазерное
излучение может увеличить конверсию метана до 75%. Рассчитана энергия на
единицу массы превращенного метана в трубах с излучением и без, найдено, что
энергия в трубах с излучением расходуется эффективнее. Представлена
возможность исследования сред с наличием в них наночастиц разного диаметра.

в шесmой ?лаве представлена цифровая модель лабораторного реактора
неокислительной конверсии метана. Приведены результаты вычислительных
экспериментов, найдены условия, при которых конверсиrI метана составляет 69%.
при таких условиях образуются ароматические соединения и водород. На основе

результатов диссертационного исследования представлен эскизный проект
лабораторного реактора, разработанный в Институте катализа Со рАн.

В заключенuu формулируются основные результаты диссертационной
работы, даются практические рекомендации для решения прикладных задач
нескислительной конверсии метана и обсуждаются направления дальнейшего
развитиrI темы.

в прuложенuu приведены схемы химических реакций, используемых в

работе, и различные характеристики газовых компонент смеси.

оценка содержания диссертации. !иссертационнаlI работа Песковой
ЕлизаветЫ Евгеньевны выполнена на высоком научном уровне и содержит
решение сложной и актуальной проблемы, связанной с разработкой
математических моделеи и программных кодов для задач лазерной.термохимии
газа в присутствии каталитических наночастиц. Щиссертационная работа
содержит результаты численного исследования комплекса газодинамических,
тепловых, химических процессов, происходящих при конверсии метана.

научная новизна. Результаты диссертации, выносимые на защиту,
являются новыми. Развита математическая модель вязкой газопылевой

двухфазНой средЫ при малых числах Маха, которая одновременно учитывает
поглощение лазерного излучения этиленом и каталитическими наночастицами,
вOзможность Существования многотемпературного режима, эндотермические



реакции в газовой и твердой фазе.
существенно различными характерными
алгоритм для решениrI уравнений в рамках развитой модели. Создан комплекс
программ для исследования химически активных двухфазных сред в присутствии
лазерного излучениrI открытой архитекryры с возможностью включения в него
дополнительных физико-химических процессов. С использованием программного
комплекса получены новые данные о процессе лазерной конверсии метана в
присутствии каталитических наночастич в проточных трубах. Найдены режимы,
при KoTopblx возможно достичь конверсии метана выше 60%. Щетально
исследованы тепловые режимы, возникающие во внутренних двухфазньlх
газопылевых потоках с эндотермическими химическими реакциями и лазерным
излучением. Разработана цифровая модель реактора неокислительной конверсии
метана выше 65о/о, положенная в основу эскизного проекта лабораторного
реактора в Институте катализа СО РАН.

Теоретическая и практическая значимость. Значимость диссертационной
работЫ состоиТ В созданиИ математической модели процесса лазерной
термохимии метана в присутствии каталитических наночастиц. Проведенное
многокритериальное исследование процесса неокислительной конверсии метана в
присутствии каталитических наночастиц позволит получать теоретические оценки
условий проведения эксперимента, при которых осуществляется конверсия метана
выше 60% с образованием ценных углеводородов, ароматических соединений и
водорода. Разработанный автором комплекс программ может применяться при
создании новых технологий неокислительной каталитической конверсии метана в
присутствии лазерного излучениrI. В настоящее время результаты, полученные в
ходе диссертационного исследоВания, используются в экспериментаJIьных
работах по лазерной конверсии метана в Институте катализа Со рАн.

Модель включает в себя процессы с
временами. Разработан вычислительный

Обоснованность и достоверность
заключений. В работе применялись
математические методы, апробированные

докладывались и

научных положений, выводов и
обоснованные и достоверные

численные схемы. Разработанный
программныЙ комплекС прошеЛ проверку путем тестирования и сравнениrI
полученных решений с известными решениями модельных задач, аналитическими
решениями, экспериментальными данными, результатами расчетов других
исследователей.

Апробация работы. основнЫе результаты диссертационной работы
обсухlдались на семнадцати мехýдународных и российских

конференциях и семинарах. По теме диссертации опубликовано 16 работ, из



KoTopblx 1_З в изданиях, рекомендованных вАк. Результаты диссертации полно
предстаВлены в опубликованных работах.

Автореферат правильно и полно отражает содержание диссертации.

Вопросы и замечания.
1, В диссертационной работе не учитывается сила тяжести, что видно из базовых

уравнений (1.1)-(1.4). Однако рассматриваются медленные течения со
скоростью, которая много меньше скорости звука, и в среде имеется большая
разность температур. В таких условиях в поле силы тяжести может
развиваться естественная теплов;uI конвекция, искажающая температурное и
динамическое поля и влияющая тем самым на процесс конверсии метана.
Пренебрежение силой тяжести не обосновано.

2, Исследовался комплекс газодинамических, тепловых, химических процессов,
происходящих на разных временных масштабах. На основе каких критериев
выбирался шаг интегрированиrI по времени? Чему равно число Куранта?

З, На рис. З.I! и З.17 представлены результаты сравнения численных решений
автора с известными аналитическими решениями, показаны распределения
температуры. Утверждается, что расхол!цение составляет 1-2 О/о НХ РИс. З.1-1_ и
2-з % на рис. з.t7. Такое заключение спорно, поскольку расхождение по
температуре стоит сравнивать с характерной разностью температур в задаче, а
не с абсолютным значением в К (которое меняется, если перейти, например, к
температурной шкале в ос). На рис. З.11 характерная разность температур
составляет 50 К, максимальное расхо)ццение около 1З К и, следовательно,
отклонение численного решения от аналитического 26 о/о. Оценивая
аналогиЧным образом резуЛьтаты на рис. З.77, поЛучаеМ расхождение В 2В о/о.

4, На рис. 5.26, 5.2в, 5.З0 показан взрывной рост числа Нуссельта при некоторых
значениях координаты х. Однако из этих графиков вряд ли можно сделать
вывод о взрывном росте потока тепла от стенок, такую особенность трудно
объяснить из физических соображений. Взрывное усиление теплоотдачи от
стенки могло бы произойти при резком локальном падении температуры в
пограничном слое, но этого не наблюдается. Пиroт на рис. 5.26, 5.2в, 5.з0
получаются при расчете числа Нуссельта по формуле (5.1) из-за того, что
средняя температура <т> при некоторых х оказывается близкой к темпераryре
стенки Т, (об этом сообщается в диссертации). Стремление знаменателя к
нулю в (5.1) и дает резкий рост числа Нуссельта.
дальнейших исследованиях вычислять не число
тепловои поток на стенке, что представляется более информативным.

указанные вопросы и замечаниrI не снижают

Можно посоветовать автору в
Нуссельта, а непосредственно

диссертационной работы.
общей высокой оценки



Заключение о соответствии диссертации критериям, установленным
Положением о порядке присуждения ученых степеней. ЩиссертацрuI
<Математическое моделирование процессов лазерной термохимии)> является
законченным научнБIм исследованием и полностью соответствует паспорту
научноЙ специальности |.2.2. Математическое моделирование, численные

Правительства РФ от 24.09.201З М В42 <О порядке присух!цения ученых
степенеЙ), а ее автор * Пескова Елизавета Евгеньевна - заслуживает присуждения

ученоЙ степени доктора физико-математических наук по специальности |.2.2. -
Математическое моделирование, численные методы и комплексы программ.

flоклад Е.Е. Песковой по материалам подготовленной диссертации был
заслушан и получил одобрение на совместном заседании семинара <Механика
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