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ÓÄÊ 532.5:519.6Î ÏÐÈÌÅÍÅÍÈÈ ÀËÃÎÐÈÒÌÀ PISO Â ÇÀÄÀ×ÀÕ ÄÈÍÀÌÈÊÈÌÎËÅÊÓËßÐÍÎ ÍÅÑÌÅØÈÂÀÞÙÈÕÑß ÆÈÄÊÎÑÒÅÉÑ. Â. ßöåâè÷, Â. Â. Êóðóëèí, Ä. Ï. Ðóáöîâà(ÔÃÓÏ "ÐÔßÖ-ÂÍÈÈÝÔ", ã. Ñàðîâ Íèæåãîðîäñêîé îáëàñòè)Ðàññìàòðèâàþòñÿ íåêîòîðûå âàðèàíòû êîíå÷íî-îáúåìíîé ðåàëèçàöèè èçâåñòíîãî àë-ãîðèòìà PISO íà ýéëåðîâîé ñîâìåùåííîé ñåòêå â ïðèìåíåíèè ê çàäà÷àì äèíàìèêè ìî-ëåêóëÿðíî íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêîñòåé. Ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ñðàâíèòåëüíûõ ðàñ-÷åòîâ òèïîâûõ çàäà÷ ïî îäíîñêîðîñòíîé ìîäåëè, ðåàëèçîâàííîé â ïàêåòå ïðèêëàäíûõïðîãðàìì ËÎÃÎÑ. Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ äåëàåòñÿ âûâîä î íàèáîëååïðèåìëåìîì äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî êëàññà çàäà÷ âàðèàíòå àëãîðèòìà.Êëþ÷åâûå ñëîâà: íåñìåøèâàþùèåñÿ æèäêîñòè, îäíîñêîðîñòíàÿ ìîäåëü, ÷èñëåííîåìîäåëèðîâàíèå, êîíòàêòíàÿ ãðàíèöà, PISO, ËÎÃÎÑ.ÂâåäåíèåÂ ñîâðåìåííîé âû÷èñëèòåëüíîé ãèäðîìåõàíè-êå øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ ðàçëè÷íûå àëãîðèòìûðàñùåïëåíèÿ, ñðåäè êîòîðûõ çàñëóæåííîé ïî-ïóëÿðíîñòüþ ïîëüçóåòñÿ àëãîðèòì PISO [1�6].Â îðèãèíàëüíîé ðàáîòå [1] ïðåäñòàâëåí áåçûòå-ðàòèâíûé àëãîðèòì, õîðîøî çàðåêîìåíäîâàâøèéñåáÿ ïðè ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè òå÷åíèé îä-íîðîäíûõ ñðåä (ñì. òàêæå [2, 5, 6]). Õàðàê-òåðíîé ÷åðòîé äàííîãî àëãîðèòìà, êàê è äðó-ãèõ SIMPLE-ïîäîáíûõ àëãîðèòìîâ [2, 5, 6], ÿâ-ëÿåòñÿ ñîâìåñòíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ äâóõ óðàâíå-íèé ðàçíîãî ïîðÿäêà ïî ïðîèçâîäíûì äàâëåíèÿ1.Ïðè íàëè÷èè â ñðåäå êîíòàêòíûõ ðàçðûâîâ, ÷òîñîîòâåòñòâóåò ñèñòåìå ìîëåêóëÿðíî íåñìåøèâà-þùèõñÿ æèäêîñòåé, òàêîå ðàçëè÷èå ïðèâîäèò êâîçìóùåíèþ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ.Õàðàêòåðíûì ïðèìåðîì ÿâëÿåòñÿ çàäà÷à îãèäðîñòàòè÷åñêîì ðàâíîâåñèè ñèñòåìû âîçäóõ�âîäà â ïîëå ñèëû òÿæåñòè. Â äàííîé çàäà÷å ïî-ëå äàâëåíèÿ, ïîëó÷àåìîå èç óðàâíåíèÿ Ïóàññî-íà, áóäåò ñãëàæèâàòü èçëîì íà êîíòàêòíîé ãðà-íèöå, ñîîòâåòñòâóþùèé ãèäðîñòàòè÷åñêîìó ðàâ-íîâåñèþ ïî óðàâíåíèþ äâèæåíèÿ, è ïðèâîäèòü êâîçìóùåíèþ ïîëÿ ñêîðîñòè â îêðåñòíîñòè êîí-òàêòíîé ãðàíèöû. Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷àåìûå ïðè1Èìåþòñÿ â âèäó óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ è Ïóàññîíà,âêëþ÷àþùèå ñîîòâåòñòâåííî ïåðâûå è âòîðûå ïðîèçâîä-íûå äàâëåíèÿ.

÷èñëåííîì ðåøåíèè ïîäîáíûõ çàäà÷ ñ èñïîëüçî-âàíèåì PISO-àëãîðèòìà, áóäóò ðàçëè÷àòüñÿ â çà-âèñèìîñòè îò âûáðàííîé äëèíû êîððåêòîðà.Ïðè ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè äâèæåíèé ñè-ñòåì íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêîñòåé èñïîëüçó-þò, êàê ïðàâèëî, èòåðàòèâíûé âàðèàíò PISO-àëãîðèòìà [3, 4], â êîòîðîì øàãó êîððåêòîðàñîîòâåòñòâóåò îãðàíè÷åííûé çàäàííîé ïîãðåø-íîñòüþ èòåðàòèâíûé öèêë. Ïðè ýòîì âîçìîæ-íû ðàçíûå ìîäèôèêàöèè àëãîðèòìà, êîòîðûå,êàê ïîêàçûâàåò âû÷èñëèòåëüíàÿ ïðàêòèêà, ìî-ãóò ïðèâîäèòü íà ðàññìàòðèâàåìîì êëàññå çàäà÷ê íåñêîëüêî ðàçëè÷àþùèìñÿ ðåçóëüòàòàì2.Â äàííîé ñòàòüå ñðàâíèâàþòñÿ ÷åòûðå âàðè-àíòà PISO-àëãîðèòìà, êîòîðûå îòëè÷àþòñÿ äðóãîò äðóãà, âî-ïåðâûõ, ïî ñïîñîáó êîððåêöèè ïî-òîêà (îáúåìíîãî ðàñõîäà), âî-âòîðûõ, ïî ñïîñîáóïðåäñòàâëåíèÿ êîíâåêòèâíîãî ñëàãàåìîãî â óðàâ-íåíèè äâèæåíèÿ. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ñðàâíèòåëü-íûõ ðàñ÷åòîâ âñå âàðèàíòû áûëè ðåàëèçîâàíûâ ðàìêàõ îäíîñêîðîñòíîé ìîäåëè â ïàêåòå ïðî-ãðàìì ËÎÃÎÑ [7, 8]. ×èñëåííîå ìîäåëèðîâà-íèå ïåðåíîñà ïàññèâíîãî ñêàëÿðà3 îñóùåñòâëÿ-ëîñü ïî òåõíîëîãèè M-CICSAM [9, 10]. Ðàññìàò-ðèâàëèñü òðè òèïîâûå çàäà÷è: êîëëàïñ âîäÿíîãî2Êàêèõ-ëèáî äàííûõ ïî ðàçâåðíóòîìó ñðàâíåíèþ âîç-ìîæíûõ ìîäèôèêàöèé PISO-àëãîðèòìà íà ðàññìàòðèâà-åìîì êëàññå çàäà÷ àâòîðàìè äàííîé ñòàòüè â äîñòóïíûõèñòî÷íèêàõ íå îáíàðóæåíî.3Â äàííîì ñëó÷àå îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè æèäêîñòè.� 16 �



Î ïðèìåíåíèè àëãîðèòìà PISO â çàäà÷àõ äèíàìèêè ìîëåêóëÿðíî íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêîñòåéñòîëáà, êîëåáàíèÿ æèäêîñòè â ñîñóäå è ôîðìè-ðîâàíèå ãèäðàâëè÷åñêîãî ïðûæêà. Ïîñòàíîâêèçàäà÷ ñ èñõîäíûìè äàííûìè è ðåçóëüòàòû äëÿñðàâíåíèÿ áðàëèñü èç ðàáîòû [3]4.1. Âàðèàíòû PISO-àëãîðèòìàÊàê óæå îòìå÷àëîñü âî Ââåäåíèè, äàëåå áó-äóò ðàññìàòðèâàòüñÿ âàðèàíòû àëãîðèòìà, ðàç-ëè÷àþùèåñÿ ñïîñîáàìè êîððåêöèè ïîòîêà, à òàê-æå ïðåäñòàâëåíèåì êîíâåêòèâíîãî ñëàãàåìîãî âóðàâíåíèè äâèæåíèÿ. Â ñëó÷àå îäíîðîäíîé ñðå-äû îáû÷íî èñïîëüçóþò òåêóùóþ êîððåêöèþ ïî-òîêà ñ ÿâíûì âûäåëåíèåì ïîòîêà ñ ïðåäûäóùåãîâðåìåíí�îãî ñëîÿ:F n+1k = AnkF jk + Sk �Hnk +Bn+1k (1)è ïðåäñòàâëåíèå êîíâåêòèâíîãî ñëàãàåìîãî â âè-äå �v � rv = r � (�vv)� vr � �v: (2)Â ôîðìóëàõ (1), (2) è äàëåå èñïîëüçóþòñÿ ñëåäó-þùèå îáîçíà÷åíèÿ: F, � è v � ñîîòâåòñòâåííî ïî-òîê (îáúåìíûé ðàñõîä), ïëîòíîñòü è ñêîðîñòü; n,k, j � íîìåðà êîððåêöèè, ãðàíè ñåòî÷íîé ÿ÷åéêèè âðåìåíí�îãî ñëîÿ ñîîòâåòñòâåííî; S � âåêòîð-ïëîùàäü ãðàíè ñåòî÷íîé ÿ÷åéêè; A = A(F ) èH = H(v;F) � ñåòî÷íûå ñêàëÿðíûé è âåêòîðíûéîïåðàòîðû; B � ñåòî÷íîå âëèÿíèå ïîëåé äàâëå-íèÿ è ìàññîâîé ñèëû.Â ñëó÷àå ñèñòåìû íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêî-ñòåé, íàïðèìåð â [3], èñïîëüçóåòñÿ ñâåðíóòàÿêîððåêöèÿ:F n+1k = Sk � eHnk +Bn+1k ; eH = H+Avj: (3)Ñ òî÷êè çðåíèÿ ñòàíäàðòíîãî PISO-àëãîðèòìàäëÿ êîëëîêèðîâàííûõ ïåðåìåííûõ (ñîâìåùåí-íûõ ñåòîê) òàêîå ñâåðòûâàíèå îñëàáëÿåò çàùè-òó àëãîðèòìà îò "øàõìàòíûõ" îñöèëëÿöèé, îáó-ñëîâëåííûõ êîðîòêîâîëíîâûìè âîçìóùåíèÿìèïîëÿ äàâëåíèÿ. Âû÷èñëèòåëüíàÿ ïðàêòèêà æåïîêàçûâàåò, ÷òî èñïîëüçîâàíèå êîððåêöèè ïîòî-êà òèïà (1) âìåñòî (3) ïðè ÷èñëåííîì ìîäåëèðî-âàíèè äâèæåíèé ñèñòåì ìîëåêóëÿðíî íåñìåøè-âàþùèõñÿ æèäêîñòåé ïðèâîäèò â îäíèõ ñëó÷àÿõê óñêîðåíèþ ðàñ÷åòîâ, â äðóãèõ � ê óñèëåíèþâîçìóùåíèé ïîëÿ ñêîðîñòè â îêðåñòíîñòÿõ êîí-òàêòíûõ ãðàíèö. Áîëåå óñòîé÷èâîå ïîâåäåíèåêîððåêöèè (3) â îêðåñòíîñòÿõ êîíòàêòíûõ ãðà-íèö îáóñëîâëåíî, ïî-âèäèìîìó, óñèëåíèåì ñâÿçè4Ïðåäñòàâëåííûå â [3] ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñ÷èòàþòñÿïðàâèëüíûìè â ðàññìàòðèâàåìîé òåìàòèêå.

ìåæäó ïîëÿìè ïîòîêà è äàâëåíèÿ çà ñ÷åò ïðåä-ïîëàãàþùåéñÿ â (3) ñåòî÷íîé èíòåðïîëÿöèè ñêî-ðîñòè vj , íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàííîé ñ ñîîòâåò-ñòâóþùèì ãðàäèåíòîì äàâëåíèÿ.Ïîìèìî ïðåäñòàâëåíèÿ (2) êîíâåêòèâíîãî ñëà-ãàåìîãî â óðàâíåíèè äâèæåíèÿ, ðàññìàòðèâàåòñÿòàêæå âàðèàíò�v � rv = �r � (vv)� �vr � v: (4)Äàííûé âàðèàíò îáóñëîâëåí åñòåñòâåííûì æåëà-íèåì âûíåñòè ðàçðûâíóþ ôóíêöèþ (ïëîòíîñòü)èç-ïîä ïðîèçâîäíîé.Òàêèì îáðàçîì, èìååì ÷åòûðå âàðèàíòà PISO-àëãîðèòìà, ðåàëèçóþùèõ ñëåäóþùèå ñî÷åòàíèÿèç (1)�(4):� (3), (4) � âàðèàíò 1;� (3), (2) � âàðèàíò 2;� (1), (4) � âàðèàíò 3;� (1), (2) � âàðèàíò 4.Îòìåòèì, ÷òî èñïîëüçóåìîìó â [3] PISO-àëãîðèòìó ñîîòâåòñòâóåò âàðèàíò 2.2. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ òèïîâûõ çàäà÷Ïîäðîáíîå îïèñàíèå ðàññìàòðèâàåìûõ çàäà÷,âêëþ÷àþùåå ïîñòàíîâêè ñ èñõîäíûìè äàííûìè,ïðèâåäåíî â ðàáîòå [3]. Äàëåå ïðèâîäÿòñÿ ðå-çóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ èñïîëü-çîâàíèåì ÷åòûðåõ âàðèàíòîâ PISO-àëãîðèòìà,îïèñàííûõ â ðàçä. 1. Èñïîëüçóþòñÿ îáîçíà-÷åíèÿ: t [ñ] � âðåìÿ ìîäåëèðóåìîãî ïðîöåññà;tm [c] � ìàøèííîå âðåìÿ ðàñ÷åòà; T [c] � ïåðèîäêîëåáàíèé îñíîâíîé ôîðìû; vmax [ì/ñ] � ìàêñè-ìàëüíîå çíà÷åíèå ñêîðîñòè; g [ì/ñ2] � óñêîðåíèåñâîáîäíîãî ïàäåíèÿ.Çàäà÷à 1. Êîëëàïñ âîäÿíîãî ñòîëáà. Íàðèñ. 1�4 ïðåäñòàâëåíà ýâîëþöèÿ ïîëÿ ñêîðîñòèè êîíòàêòíîé ãðàíèöû, ïîëó÷åííàÿ ïðè ðàñ÷åòåýòîé çàäà÷è. Íà ðèñ. 1, 3 ìîæíî çàìåòèòü ÷èñ-ëåííûå âîçìóùåíèÿ êîíòàêòíîé ãðàíèöû òèïàðÿáè, îáóñëîâëåííûå âûíîñîì ïëîòíîñòè èç-ïîäïðîèçâîäíîé (4) è ïðèâîäÿùèå íà ïîçäíèõ ñòà-äèÿõ ê íåêîòîðîìó èçìåíåíèþ ðåøåíèÿ ïî ñðàâ-íåíèþ ñ âàðèàíòîì 2 (ñì. ðèñ. 2), êîòîðûé ñî-îòâåòñòâóåò ðåçóëüòàòàì èç [3]. Òàêæå çàìåòíîóñêîðåíèå ðàñ÷åòîâ (ñì. ðèñ. 3, 4) ïðè èñïîëüçî-âàíèè êîððåêöèè ïîòîêà (1).� 17 �



Ñ. Â. ßöåâè÷, Â. Â. Êóðóëèí, Ä. Ï. Ðóáöîâà

Ðèñ. 1. Çàäà÷à 1. Âàðèàíò 1, tm = 970;76
� 18 �



Î ïðèìåíåíèè àëãîðèòìà PISO â çàäà÷àõ äèíàìèêè ìîëåêóëÿðíî íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêîñòåé

Ðèñ. 2. Çàäà÷à 1. Âàðèàíò 2, tm = 962;45 � 19 �



Ñ. Â. ßöåâè÷, Â. Â. Êóðóëèí, Ä. Ï. Ðóáöîâà

Ðèñ. 3. Çàäà÷à 1. Âàðèàíò 3, tm = 869;59
� 20 �



Î ïðèìåíåíèè àëãîðèòìà PISO â çàäà÷àõ äèíàìèêè ìîëåêóëÿðíî íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêîñòåé

Ðèñ. 4. Çàäà÷à 1. Âàðèàíò 4, tm = 906;92
� 21 �



Ñ. Â. ßöåâè÷, Â. Â. Êóðóëèí, Ä. Ï. ÐóáöîâàÇàäà÷à 2. Êîëåáàíèÿ æèäêîñòè â ñî-ñóäå. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ýòîé çàäà÷è (êîëåáà- íèÿ ïîëÿ ñêîðîñòè è êîíòàêòíîé ãðàíèöû ñ T == 0;3739) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 5�8. Íà ðèñ. 7, 8

Ðèñ. 5. Çàäà÷à 2. Âàðèàíò 1, tm = 810;1 � 22 �



Î ïðèìåíåíèè àëãîðèòìà PISO â çàäà÷àõ äèíàìèêè ìîëåêóëÿðíî íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêîñòåéõîðîøî âèäíî óñèëåíèå5 ÷èñëåííîãî âîçìóùåíèÿïîëÿ ñêîðîñòè â îêðåñòíîñòè êîíòàêòíîé ãðà-íèöû, îáóñëîâëåííîå èñïîëüçîâàíèåì êîððåêöèè ïîòîêà (1). Ñóùåñòâåííîãî óñêîðåíèÿ ðàñ÷åòîâïðè ýòîì íå íàáëþäàåòñÿ.

Ðèñ. 6. Çàäà÷à 2. Âàðèàíò 2, tm = 813;325Ïî òåõíè÷åñêèì ïðè÷èíàì äàííîå óñèëåíèå íåñêîëüêîçàâûøåíî. � 23 �



Ñ. Â. ßöåâè÷, Â. Â. Êóðóëèí, Ä. Ï. Ðóáöîâà

Ðèñ. 7. Çàäà÷à 2. Âàðèàíò 3, tm = 818;01
� 24 �



Î ïðèìåíåíèè àëãîðèòìà PISO â çàäà÷àõ äèíàìèêè ìîëåêóëÿðíî íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêîñòåé

Ðèñ. 8. Çàäà÷à 2. Âàðèàíò 4, tm = 808;32
� 25 �



Ñ. Â. ßöåâè÷, Â. Â. Êóðóëèí, Ä. Ï. ÐóáöîâàÇàäà÷à 3. Ôîðìèðîâàíèå ãèäðàâëè÷å-ñêîãî ïðûæêà. Äàííàÿ çàäà÷à ðàññ÷èòûâàëàñüïðè g = 1 (ðèñ. 9�12) è g = 0;4548 (ðèñ. 13�16). Ñîãëàñíî ðèñóíêàì ÷èñëåííîå ôîðìèðîâà-íèå ãèäðàâëè÷åñêîãî ïðûæêà ñóùåñòâåííî çàâè-ñèò îò èñïîëüçóåìîãî âàðèàíòà PISO-àëãîðèòìà.Îñîáåííî ýòî çàìåòíî äëÿ g = 0;4548 ïðè ñðàâíå-íèè íà÷àëüíûõ ñòàäèé íà ðèñ. 13, 14 ñ íà÷àëüíû-ìè ñòàäèÿìè íà ðèñ. 15, 16. Íåêîòîðîå óñêîðåíèåðàñ÷åòîâ â äàííîé çàäà÷å íàáëþäàåòñÿ ïðè èñ-ïîëüçîâàíèè âàðèàíòîâ 1 (ñì. ðèñ. 9, 13) è 3 (ñì.ðèñ. 11, 15) PISO-àëãîðèòìà.
Çàêëþ÷åíèåÐàññìîòðåíû ÷åòûðå âàðèàíòà êîíå÷íî-îáúåìíîé ðåàëèçàöèè èçâåñòíîãî àëãîðèòìàPISO íà ýéëåðîâîé ñîâìåùåííîé ñåòêå â ïðèìå-íåíèè ê çàäà÷àì äèíàìèêè ìîëåêóëÿðíî íåñìå-øèâàþùèõñÿ æèäêîñòåé. Âàðèàíòû ðàçëè÷àþò-ñÿ ñïîñîáàìè êîððåêöèè ïîòîêà (îáúåìíîãî ðàñ-õîäà) è ïðåäñòàâëåíèÿ êîíâåêòèâíîãî ñëàãàåìîãîâ óðàâíåíèè äâèæåíèÿ. Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòûñðàâíèòåëüíûõ ðàñ÷åòîâ òðåõ òèïîâûõ çàäà÷ [3]:êîëëàïñ âîäÿíîãî ñòîëáà, êîëåáàíèÿ æèäêîñòè â

Ðèñ. 9. Çàäà÷à 3, g = 1. Âàðèàíò 1, tm = 8;73

Ðèñ. 10. Çàäà÷à 3, g = 1. Âàðèàíò 2, tm = 14;95 � 26 �



Î ïðèìåíåíèè àëãîðèòìà PISO â çàäà÷àõ äèíàìèêè ìîëåêóëÿðíî íåñìåøèâàþùèõñÿ æèäêîñòåé

Ðèñ. 11. Çàäà÷à 3, g = 1. Âàðèàíò 3, tm = 9;6

Ðèñ. 12. Çàäà÷à 3, g = 1. Âàðèàíò 4, tm = 13;04

Ðèñ. 13. Çàäà÷à 3, g = 0;4548. Âàðèàíò 1, tm = 12;38� 27 �
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Ðèñ. 14. Çàäà÷à 3, g = 0;4548. Âàðèàíò 2, tm = 18;83

Ðèñ. 15. Çàäà÷à 3, g = 0;4548. Âàðèàíò 3, tm = 14;04

Ðèñ. 16. Çàäà÷à 3, g = 0;4548. Âàðèàíò 4, tm = 19;26� 28 �
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APPLICATION OF THE PISO ALGORITHM TO MOLECULAR-IMMISCIBLE FLUIDDYNAMICS SIMULATIONS / S. V. Yatsevich, V. V. Kurulin, D. P. Rubtsova (FSUERFNC-VNIIEF, Sarov, Nizhny Novgorod region).The paper considers some modi�cations of the �nite-volume implementation of theknown PISO algorithm on Eulerian combined grids as applied to molecular-immiscible �uiddynamics simulations. Results of comparative benchmark simulations for the one-velocitymodel implemented in the LOGOS application package are reported. Based on the resultsobtained, the most acceptable algorithm modi�cation for the given class of problems isidenti�ed.Keywords : immiscible �uids, one-velocity model, numerical simulations, interface, PISO,LOGOS.


