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Аннотация. Постановка задачи (актуальность работы). Течения многокомпонентных газовых смесей встре-

чаются в различных промышленных технологиях. В связи с этим возникает задача исследования динамических 

процессов в многокомпонентных газовых смесях. Исследуются как технологии разделения газовых смесей, так 

и течения гомогенных смесей газов в различных промышленных аппаратах. Цель работы. Целью работы явля-

ется как исследование процесса выравнивания плотности смеси с начальным неравномерным распределением 

компонентов газовой смеси. Используемые методы. Для описания данного процесса существует несколько 

подходов, в данной работе применен подход, основанный на решении полной гидродинамической системы 

уравнений движения. Применяется диффузионное приближение динамики неоднородных сред, описывающее 

течение вязкой, сжимаемой и теплопроводной среды с учетом двухкомпонентного состава и взаимной диффу-

зии компонентов. Для каждого из компонентов смеси решалось уравнение неразрывности с учетом взаимной 

диффузии компонентов. Система уравнений интегрировалась явным конечно-разностным методом второго по-

рядка точности со схемой расщепления по пространственным направлениям. Для подавления численных ос-

цилляций применялась схема нелинейной коррекции численного решения. Новизна. В математической модели 

учитывалась двухмерная геометрия, вязкость, сжимаемость и теплопроводность смеси, а также диффузия ком-

понентов смеси. Результат. В работе получены результаты, демонстрирующие транспортирные свойства чис-

ленной схемы. Также выявлено, что процесс выравнивания средней плотности смеси сопровождается колеба-

тельным процессом плотности смеси. Предоставлены временные зависимости общей плотности смеси в раз-

личных точках расчетной области и двухмерные графики распределения параметров смеси. Практическая 

значимость. Практической значимостью было выявление свойств численной модели для исследования дина-

мических процессов в гомогенных газовых смесях. 
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Abstract. Problem Statement (Relevance). Multicomponent gas mixture flows occur in various industrial processes. 

Therefore, studying dynamic processes in multicomponent gas mixtures is an important research task. Both gas mixture 

separation technologies and flows of homogeneous gas mixtures in various industrial units are investigated. Objectives. 

The aim of this work is to investigate the density equalization process in a mixture with an initially nonuniform distribu-

tion of gas mixture components. Methods Applied. Several approaches can be used to describe this process. In this 

study, an approach based on solving the complete hydrodynamic system of governing equations is employed. A diffu-

sion approximation for the dynamics of heterogeneous media is used to describe the flow of a viscous, compressible, 

heat-conducting medium, taking into account its two-component composition and mutual diffusion of the components. 

For each component of the mixture, the continuity equation has been solved with allowance for mutual diffusion be-

tween the components. The system of equations has been integrated using an explicit second-order finite-difference 

method with a splitting scheme in the spatial directions. A nonlinear correction scheme for the numerical solution has 

been employed to suppress numerical oscillations. Originality. The mathematical model takes into account two-

dimensional geometry, viscosity, compressibility, and thermal conductivity of the mixture, as well as diffusion of the 

mixture components. Results. The results obtained demonstrate the transport properties of the numerical scheme. It has 

also been found that the equalization of the mean mixture density is accompanied by density oscillations. Time histories 

of the total mixture density at various points in the computational domain and two-dimensional plots of the mixture 

parameter distributions are presented. Practical Relevance. The practical significance of the study lies in identifying 

the properties of the numerical model relevant to the investigation of dynamic processes in homogeneous gas mixtures. 

Keywords: homogeneous mixtures, Navier-Stokes equation, numerical modeling, finite difference methods 
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Введение 

Одной из задач механики жидкости и газа являет-
ся разработка математических моделей технологиче-
ских процессов. В ряде случаев возникает необходи-
мость исследования течений сред, представляющих 
собой смесь, состоящую из нескольких компонентов, в 
частности гомогенные смеси газов, исследованию та-
ких течений посвящены работы [1-18]. В работе [1] 
моделируется смешивание газов в прямоугольных 
смесителях, работающих при различных числах 
Кнудсена и имеющих различные значения коэффици-
ента аккомодации стенки, используется метод Монте-
Карло. В  статье [2] исследуется гидродинамическая 
неустойчивость в многокомпонентных газовых смесях, 
приводящая к появлению конвективных течений. В 
ходе исследования получены и проанализированы рас-
пределения компонентов смеси. Показано влияние 
исходного состава на режим течения смеси, выявлены 
условия, при которых молекулярная диффузия форми-

рует конвективные течения. В  публикации [3] рас-
сматриваются теоретические вопросы технологиче-
ских процессов ядерной энергетики. С помощью паке-
тов вычислительной гидродинамики моделируются 
течения многокомпонентных газов и газокапельных 
смесей, формируемых в активной зоне ядерного реак-
тора.  

В исследовании [4] с помощью пакета вычисли-
тельной гидродинамики моделируются процессы кон-
вективных течений и теплопередачи в смесях гелия и 
ксенона. В работе [5] исследовались  особенности кон-
вективного режима, возникшего за счет неустойчиво-
сти механического равновесия тройной газовой смеси 
гелий-аргон-азот при изотермической диффузии. Рас-
сматривается влияние угла наклона диффузионного 
канала на интенсивность конвективных течений. В 
публикации [6] исследовалась конвективная неустой-
чивость в газовых смесях, формируемая за счет разли-
чия в коэффициентах диффузии компонентов смеси. 
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Показано, что в многокомпонентных системах, где 
проявляются особые диффузионные режимы, возмож-
но возникновение немонотонных распределений. В [7] 
исследованы свойства вязкости, диффузии и термо-
диффузии газовых смесей. По методике авторов ста-
тьи, основанной на вязкости чистых газов, посчитаны 
термодиффузионные параметры смеси нескольких  
газов. В  статье [8] исследован массоперенос газов че-
рез мембраны.  Изучается влияние давления и темпе-
ратуры на коэффициенты сорбции и диффузии. Опре-
делено влияние давления и состава газовой смеси на 
проницаемость и селективность разделения на кон-
кретных газовых смесях. В  публикации [9] рассматри-
ваются проблемы применения абсорбционных методов 
очистки газовых смесей от сернистых газов в техноло-
гиях черной металлургии.  

В работе [10] разработаны подходы к формали-
зации задачи создания ресурсосберегающих цикличе-
ских установок адсорбционного разделения и очистки 
газовых смесей, разработан экономичный алгоритм 
ее решения. В статье [11] математически моделиро-
вался процесс двумерной детонации в горючей смеси 
в цилиндрическом канале с использованием системы 
уравнений газовой динамики и химической кинетики. 
Процесс инициирования детонации рассматривался 
применительно к стехиометрической водородно-
воздушной смеси, находящейся при различных 
начальных давлениях. В работе [12] разработана ква-
зигидродинамическая система уравнений гомогенной 
(с общими скоростью и температурой) многокомпо-
нентной газовой смеси в отсутствие химических ре-
акций с общей  скоростью. В публикации [13] иссле-
довалось  влияние давления газовой смеси на фазо-
вый состав, морфологические особенности поверхно-
сти, структурные характеристики и физико-
механические свойства пленок на основе соединений 
алюминия с титаном и азотом, формируемых мето-
дом импульсного магнетронного распыления.  

В статье [14] представлен численный алгоритм 
для моделирования течений нереагирующих газовых 
смесей в трансзвуковых режимах. Алгоритм основан 
на методе конечного объема, записанного для регуля-
ризованных, или квазигазодинамических, уравнений. 
Уравнения для описания течения смеси выведены 
феноменологически на базе существующей регуляри-
зованной системы для однокомпонентного газа и 
классических уравнений для газовой смеси. В  работе 
[15] проведено исследование лазерной конверсии 
метановых смесей при различных условиях проведе-
ния вычислительного эксперимента. Динамика сме-
сей описывается жесткой системой из уравнений На-
вье-Стокса и химической кинетики. В статье [16] ис-
следованы процессы газодинамики, теплообмена, в 
особенности радиационного теплообмена, протекаю-
щих в установках вакуумного дегидрирования угле-
водородного сырья для многоатомных газов. Рас-
смотрена математическая модель процессов газоди-
намики, теплообмена, в особенности радиационного 
теплообмена. В публикации [17] численно моделиро-
валось течение многокомпонентных газовых смесей в 

рамках расширенной системы уравнений динамики 
невязкой среды с помощью модифицированной явной 
схемы типа Годунова. Особенностью используемого 
алгоритма является учет возможности появления 
сильных скачков в решениях, что выражается в ис-
пользовании точных решений соответствующей зада-
чи Римана. В монографии [18] в одномерном невяз-
ком приближении численно исследован процесс вза-
имодействия ударной волны, движущейся из одного 
газа в дисперсную взвесь, взвешенную в другом газе, 
при этом математическая модель  не учитывала про-
цессов диффузии.  

Обзор литературы демонстрирует, что разработ-
ка математических моделей динамики газовых смесей 
актуальна в связи с различными практическими при-
ложениями. При этом в ряде случаев пренебрегается 
моделированием газодинамических процессов [2, 5-7, 
10] либо таким физическим параметром, как вязкость 
и теплопроводность компонентов смеси [14], или 
двухмерной геометрией течения  [16].  

В данной работе для верификации численного 
метода при описании конвективно-диффузионных 
процессов была решена задача о переходе газовой 
смеси в равновесное состояние при начальном нерав-
номерном распределении одного из компонентов. 
Рассматривался процесс диффузии метана – одного 
из наиболее применяемых в энергетике газов и ме-
тантиола – одной из наиболее распространенных одо-
ризационных примесей. Новизна  работы заключается 
в том, что математическая модель реализует диффу-
зионный подход газовой динамики недородных сред 
[19] с учетом вязкости, сжимаемости и теплопровод-
ности смеси, а также взаимообратной диффузии ком-
понент смеси.  

Материалы и методы исследования 

Модель процесса, применяемая в данной работе,  
основывается на системе уравнений движения вязкого 
сжимаемого теплопроводного двухкомпонентного газа, 
учитывающей диффузию компонентов.  В работах [20-
24] применялись математические модели динамики 
двухкомпонентного газа без учета диффузии компонен-
тов. В статье [20] проведено сопоставление физических 
экспериментов с результатами численных расчетов, в 
публикации [23] проведено сопоставление результатов 
численных расчетов с аналитическими расчетами.   

Система уравнений динамики двухкомпонентной 
среды имеет следующий вид:  
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Здесь R1, 1 , T1, Сv1 , R2, 2, T2 , Сv2,–  газовые по-

стоянные, плотности, температуры и удельные тепло-

емкости  газов-компонентов;  =1 + 2  –  плотность 

газовой смеси;  D12 – коэффициент взаимной диффу-

зии газов:  
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где n1, D1, n2, D2 – концентрации и коэффициенты диф-

фузии газа-одоранта и природного газа  D1= (1 + t)/1, 

D2= (2 + t)/2; 2, t – молекулярная и турбулентная 

динамическая вязкость компонента с наибольшей кон-

центрацией.  

Система уравнений (1)-(6) интегрировалась яв-

ным конечно-разностным методом Мак-Кормака вто-

рого порядка точности. Рассмотрим применение чис-

ленного алгоритма на примере скалярного нелиней-

ного уравнения в частных производных: 

   
 

a f a ff
c f .

t x y

 
  

  
.

               (9) 

Алгоритм явного конечно-разностного метода 

Мак-Кормака [25] для скалярного нелинейного урав-

нения (9) имеет вид 

   1 1
;

* n n n n n n

jk jk j k jk jk jk jk

t t
f f a a b b tc

x y
 

 
      

 
  

(10) 

     1

1 1
0 5

n n * * * * * *

jk jk jk jk j k jk jk jk

t t
f , f f a a b b tc ,

x y



 

  
        

  
(11) 

где Δх, Δy – шаги по пространственному направле-

нию; Δt – шаг по времени.  

В расчетах применялась схема расщепления по 

пространственным переменным, состоящая из одно-

мерных операторов − Рх, Ру, позволяющая построить 

решение на следующем временном слое [26]:  

1

, ,
2 2 2 2

y yn nx x

j k x y y x j k

t tt t
f f


        

       
      

P P P P .  (12) 

Временные шаги tx=ty=t.  Переход со слоя t
n
 

на слой t
n+1

 осуществляется следующим образом [27]: 

(1)

, ,
 ,

2
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j k x j k

t
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  

 
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 ,
2

y
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Δt
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 
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P  

(3) (2)
,

2

y
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Δt
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 

P
1 (3)

.
2

n+ x

j,k x j,k

Δt
f = f
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 
 

P  

В явном методе Мак-Кормака в качестве условия 

устойчивости рассматривается условие устойчивости  

типа  Куранта-Фридрихса-Леви [25]: 

 
 

2

, min ,    
4 +

max max
i i

h
t h x, y

u v h

u u , v v .


     

 

 


 

Численные осцилляции преодолевались с помо-

щью схемы нелинейной коррекции сеточной функции 

[27]: если  1 2 1 2
0

j j
u u

 
    или  1 2 3 2

0
j j

u u ,
 

  
 

 1 2 1 2j j j j
f f k u u

 
    . Использованы обозначе-

ния: 1 2 1j j j
u u u

 
  , 1 2 1j j j

u u u
 

  ,

,
3 j 2 j 1j

2

u u u
 

  
 
где 

j
u

 
– значение функции после 

перехода на (n+1)-й временной слой по схеме Мак-

Кормака,  коэффициент коррекции k = 0,125.  

В продольном направлении количество узлов 

расчетной области Nx=100, в поперечном направле-

нии количество узлов Ny=100. Для пространственных  

составляющих скорости на границах задавались од-

нородные граничные условия Дирихле, для всех 

остальных функций везде задавались однородные 

граничные условия Неймана.  

Полученные результаты и их обсуждение 

На рис. 1–6 представлены результаты расчетов 

процесса изменения плотности одного из компонен-

тов двухкомпонентной газовой смеси при начальном 

неравномерном распределении его плотности в рас-

четной области, представляющей собой единичный 

квадрат (0<x<1, 0<y<1) (см. рис. 1). 

Пусть в начальный момент времени задано 

неравновесное распределение плотности неподвиж-

ной газовой смеси, содержащей два газовых компо-

нента при температуре 240 К. Первый компонент − 
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метантиол, теплоемкости которого СР=750 Дж/кг·К, 

СV=577 Дж/кг·К, R=173 Дж/кг·К, постоянная адиаба-

ты γ=1,3. Второй компонент − метан, теплоемкости 

которого СР=2260 Дж/кг·К, СV=1742 Дж/кг·К, R=518 

Дж/кг·К, постоянная адиабаты γ=1,3. В начальный 

момент времени плотность компонента 1 – метантио-

ла – распределена по линейному закону вдоль пере-

менной х и меняется от 1=0 при х=0 до 1=2 кг/м
3 

при х=1 (см. рис. 2). 

 

Рис. 1. Сеточное разбиение расчетной области 

Fig. 1. Grid partitioning of the computational domain 

 

Рис. 2. Начальное пространственное распределение 

плотности метантиола  и метана   

в продольном направлении – линии  1 и 2  

соответственно 

Fig. 2. Initial spatial distribution of methanethiol and 

methane densities in the longitudinal direction, 

curves 1 and 2, respectively 

От переменной у в начальный момент времени га-

зодинамические параметры метантиола  не зависят. 

Начальная плотность второго компонента – метана − во 

всей расчетной области постоянна и равна 0,75 кг/м
3
. 

Вследствие того, что в начальный момент времени си-

стема выведена из состояния равновесия, при t>0 начи-

нается переход системы в равновесное состояние. В 

равновесном состоянии плотность газовой смеси долж-

на быть равна средней по пространству в начальный 

момент времени: ср=1,75 кг/м
3
. Равновесная плотность 

метантиола  должна в этом случае составлять 1 кг/м
3
. 

На рис. 3 показана зависимость плотности метан-

тиола  от времени при t>0 в точках с координатами 

х=0,01 м, х=0,2 м, х=0,8 м, х=0,99 м. К моменту времени 

t0,3 c система переходит в равновесное состояние с 

плотностью метантиола 1=1 кг/м
3
. Процесс перехода 

системы в равновесное состояние включает в себя две 

стадии. На первой конвективной стадии выравнивание 

плотности происходит преимущественно за счет коле-

баний газа вдоль оси 0х. Колебания происходят с часто-

той =156 Гц. Эта частота приблизительно совпадает с 

первой собственной частотой колебаний [28] смеси 

вдоль оси 0х: 11=с/2L=315 (м/c)/2м=157,5 Гц. Здесь 

с=(RT)
1/2 

− скорость звука смеси, =1,3 − постоянная 

адиабаты; R=R11ср/(1ср+2ср) + R22ср/(1ср+2ср) − газо-

вая постоянная смеси определяется на основе аддитив-

ного осреднения по массе компонентов; R1=173 Дж/кгК 

− газовая постоянная метантиола, R2=518 Дж/кгК − га-

зовая постоянная метана; 1ср =1 кг/м
3
 – средняя по 

площади плотность метантиола;  2ср =0,75 кг/м
3
 – сред-

няя по площади плотность метана. При температуре 

смеси Т=240 К и газовой постоянной смеси R=323 

Дж/(кг·К) скорость звука составляет 315 м/с. Первая 

собственная частота, полученная в численном расчете 

11=с/2L=156 Гц, тогда как по формуле для первой соб-

ственной частоты смеси получается 11=157,5 Гц.  

 

Рис. 3. Процесс выравнивания плотности метантиола  

в различных точках 

Fig. 3. The process of equalizing the density  

of methanethiol at various points 

Конвективная стадия перехода к равновесному 

состоянию оканчивается при t0,08 с. К этому момен-

ту времени колебания затухают, газ можно считать 

неподвижным (см. рис. 4). 

 

Рис. 4. Колебания скорости газа в процессе перехода 

к равновесному состоянию в различных  

точках 

Fig. 4. Gas velocity oscillations during the transition  

to equilibrium at various points 
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Затем при t>0,08 с начинается диффузионная ста-

дия, оканчивающаяся при t0,3 с установлением равно-

весного состояния с постоянной плотностью компонен-

тов и с постоянным давлением смеси (см. рис. 5). 

 

Рис. 5. Процесс установления равновесного давления 

Fig. 5. Equilibrium pressure establishment 

Пространственные формы колебаний давления, 

температуры, плотности смеси и ее компонентов в мо-

мент времени t=0,03 c приведены на рис. 6, а-д. Колеба-

ния происходят вдоль оси 0х на первой собственной 

частоте с узлами скорости при х=0 м, х=1 м. Соответ-

ственно, при х=0 м, х=1 м располагаются пучности сто-

ячих волн давления, температуры и плотности.  

Заключение 

Таким образом, расчеты показывают, что процесс 

установления равновесного состояния при неравновес-

ном начальном распределении плотности одного из 

компонентов протекает в две стадии− в результате про-

цесса конвекции и последующего процесса диффузии. 

Конвективная стадия выравнивания плотности проис-

ходит с частотой первого линейного резонанса для сме-

си равновесного состава. Время ее протекания меньше, 

чем время протекания диффузионной стадии (см. рис. 4, 

5), по окончании которой параметры смеси принимают 

равновесные значения, равные средним по пространству 

начальным величинам.  

На основе анализа результатов расчетов можно 

сделать вывод о работоспособности вычислительного 

метода применительно к описанию конвективно-

диффузионных процессов, поскольку обе стадии про-

цесса установления равновесного состояния при 

начальном неравновесном распределении плотности 

описываются с высокой точностью. На конвективной 

стадии достигается высокая точность определения 

частоты колебаний, что свидетельствует о том, что 

численная схема обладает хорошими транспортными 

свойствами, и при моделировании распространения 

возмущений скорость звука определяется с высокой 

точностью. Следствием  работы схемы на диффузи-

онной стадии является переход к установившимся 

параметрам, которые также с высокой точностью 

совпадают с равновесными. 

Результаты расчетов могут быть применены при 

моделировании процессов одоризации газов.  
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