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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών σε 
διασπορά-εφαρµογή στη δυναµική της ροής 

σωµατιδίων

∆ηµήτρης Μητράκος

ΕΜΠ-Σχολή Μηχανολόγων Μηχανικών-Τοµέας Πυρηνικής Τεχνολογίας

Τριµελής επιτροπή:

Σίµος Σιµόπουλος, Καθηγητής ΕΜΠ

Ευάγγελος Χίνης, Επίκουρος Καθηγητής

Χρήστος Χουσιάδας, Ερευνητής Α, ΕΚΕΦΕ «∆ηµόκριτoς»
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Στόχοι

Ανάπτυξη υπολογιστικού µοντέλου για την περιγραφή του 
αερολύµατος σε πολλές διαστάσεις.

Επαλήθευση/Αξιολόγηση µοντέλου

Εφαρµογή

Πρόοδος

1-∆ µοντέλο

2-∆ µοντέλο

Επαλήθευση/Αξιολόγηση (πειραµατικά/υπολογιστικά δεδοµένα-αντιδραστήρες 
αερολύµατος)

Εφαρµογή-ασφάλεια πυρηνικών αντιδραστήρων (δεν έχει ολοκληρωθεί)
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Βασικά στοιχεία περιγραφής αερολύµατος

Αερόλυµα (Aerosol): ∆ιφασικό σύστηµα, Αέριο-Σωµατίδια

Υγεία, Ατµοσφαιρική ρύπανση, Παραγωγή νανο-υλικών, Πυρηνική ενέργεια

Περιγραφή: Mέγεθος-αριθµός σωµατιδίων
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Συνάρτηση κατάνοµης µεγέθους n(x,size,t)

Άλλες ιδίοτητες: Χηµική σύσταση, σχήµα, φορτίο σωµατιδίων
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

∆υναµική των σωµατιδίων

Όροι πηγής

 
 

 

Μεγέθυνση λόγω 
συµπύκνωσης 

Ροή ρευστού-
συµµεταφορά

Συνάθροιση 
(agglomeration)

Πυρηνοποίηση

Βαρυτική καθίζηση 

∆ιάχυση

Συσσωµάτωση 
(coagulation) 

Ροή ρευστού-
συµµεταφορά

Ατµός-Σωµατίδια
•Σχηµατισµός νέων σωµατιδίων απο 
µόρια ατµού (Πυρηνοποίηση)

•Αλλαγή µεγέθους ήδη υπαρχόντων 
σωµατιδίων (Συµπύκνωση, Εξάτµιση)

Σωµατίδια-Σωµατίδια
•Αλλαγή µεγέθους και αριθµού 
σωµατιδίων λόγω των συγκρούσεων 
µεταξύ τους (Συσσωµάτωση)

Εξωτερικές διαδικασίες
•Εναπόθεση σωµατιδίων, λόγω εξωτερικών 
δυνάµεων (π.χ. Θερµοφόριση, Βαρύτητα)

Γενική εξίσωση της δυναµικής (GDE):

( ) ( ) ( )p ext
nucl growth coag

n n n nn D n n
t t t t
ρ ρ ρ ρρ ρ ρ∂ ∂ ∂ ∂

+∇ ⋅ −∇ ⋅ ∇ = + + −∇ ⋅
∂ ∂ ∂ ∂

u c
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Αριθµητική επίλυση

Σύζευξη δυναµικής αερολύµατος-
Υπολογιστικής ρευστοµηχανικής(CFD)

Πολύπλοκες ροές-Πολλές διάστασεις 
(αντιδραστήρες αερολύµατος-παραγωγή 
νανοσωµατιδίων, ατµόσφαιρικά µοντέλα...)

Μεγάλο υπολογιστικό κόστος Μέγεθος σωµατιδίων: Επιπλέον διάσταση

Επίλυση ως προς τις ροπές (moments) της 
κατανοµής, υπόθεση για τη µορφή, π.χ. lognormal,
της κατανοµής (modal methods)

Μικρό υπολογιστικό 
κόστος αλλά όχι 
γενική εφαρµογή

Περισσότερο CFD(Eulerian)-Λιγότερο δυναµική αερολύµατος

∆ιακριτοποίηση της κατανοµής σε 
τµήµατα-Sectional methods

Γενική εφαρµογή αλλά 
µεγάλο υπολογιστικό 
κόστος

Λιγότερο CFD (Lagrangian)-Περισσότερο δυναµική αερολύµατος

Στόχος: Περισσότερο CFD-Περισσότερο δυναµική αερολύµατος

Eulerian+Sectional
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Αριθµητική επίλυση

Sectional methods

,     =Ρυθµός συµπύκνωσηςρ ρ∂ ∂
= =

∂ ∂
p

growth p

ddn I n I
t d dt

Συµπύκνωση  

Ο όρος αυτός κάνει την 
ΓΕ∆ υπερβολική

Αριθµητική διάχυση, 
αστάθεια

Σταθερό πλέγµα
µεγέθους σωµατιδίων

Κινούµενο πλέγµα: ∆εν έχει τα παραπάνω προβήµατα, αλλά παρουσιάζει 
σηµαντικές δυσκολίες στην επίλυση άλλων διαδικασιών και κυρίως της µεταφοράς, 
στα πλαίσια µιας Eulerian προσέγγισης της επίλυσης ως προς το χώρο

Μέθοδος CICR (Cubic Interpolation Cumulative Re-mapping)

Κινούµενο πλέγµα
(Συµπύκνωση)

Σταθερό πλέγµα (µεταφορά,διάχυση, 
πυρηνοποίηση, συσσωµάτωση, 
εναπόθεση)

SPLINE

Αθροιστική 
κατανοµή

Αθροιστική κατανοµή: Ευστάθεια στην επίλυση

Οι άλλες διαδικασίες δεν παρουσιάζουν σηµαντικές δυσκολίες: Μέθοδοι απο βιβλιογραφία
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Αριθµητική επίλυση

Σύζευξη δυναµικής αερολύµατος-CFD

∆υναµική αερολύµατος-Μεταφορά: Πολύ διαφορετικές σταθερές χρόνου (Stiff)

Κλασικές µέθοδοι επίλυσης 
(CFD): ∆ιακριτοποίηση των 
εξισώσεων και γραµικοποίηση

Πολύ µεγάλο 
υπολογιστικό κόστος

Operator Splitting
∆υναµική αερολύµατος:     
Η συνεισφορά κάθε όρου
υπολογίζεται χωριστά

Συνολικός όρος πηγής

Πεπερασµένοι όγκοι, ADI

Μεταβλητό dt: Επιτάχυνση σύγλισης
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Επαλήθευση µεθόδων επίλυσης αερολύµατος 
(στατικό αερόλυµα)

Σύγκριση µε γνωστές αναλυτικές λύσεις

MOVING CENTER

Συµπύκνωση + 
συσσωµάτωση

Συµπύκνωση



Ερ
γα
σ
τή
ρι
ο 
Θ
ερ

µ
οϋ
δρ
αυ
λι
κή
ς 
Α
νά
λυ
σ
η
ς 

&
 Π
ολ
υφ
ασ
ικ
ώ
ν 
Ρ
οώ
ν

04/04/2007 9/14

Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Ταυτόχρονη πυρηνοποίηση-συµπύκνωση σε αντιδραστήρα στρωτής ροής

Επαλήθευση µοντέλου: Προσοµοίωση 
αντιδραστήρα στρωτής ροής

(Ψύξη)
Αριθµός, 
µέγεθος σωµ.

( ) ( )m m m
m v m

nucl growth

C C CC D C
t t t

ρ ρ ρρ ρ∂ ∂ ∂
+∇ ⋅ −∇ ⋅ ∇ = − −

∂ ∂ ∂
u

Εξίσωση µάζας ατµού:

CFD υπολογισµοί: ANSWER (ACRI, USA)

( ) ( )( )m m m m
th m p m

nucl growth coag

n n n nn D n
t t t t

ρ ρ ρ ρρ ρ∂ ∂ ∂ ∂
+∇ ⋅ + −∇ ⋅ ∇ = + +

∂ ∂ ∂ ∂
u c

∆υναµική αερολύµατος:
Γενική δυναµική εξίσωση:

Αέριο+ατµός Σωµατίδια
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Προσοµοίωση αντιδραστήρα στρωτής ροής

Έγιναν επίσης µονοδιάστατοι υπολογισµοί

Wilck and Stratmann (1997):

Eulerian-Modal

Pyykonen and Jokiniemi (2000):

Lagrangian-2D-Sectional

Pyykonen and Jokiniemi (2000):

Eulerian-Sectional: CPU days, µια 
τάξη µεγέθους απόκλιση

(Ngyuen et al. 1987)

Με το µοντέλο µας: 
CPU time=25-100 min
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Προσοµοίωση αντιδραστήρα στρωτής ροής
Y
(m
)

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6
0

0.002

0.004

J
1.73316E+13
1.61762E+13
1.50207E+13
1.38653E+13
1.27099E+13
1.15544E+13
1.0399E+13
9.24354E+12
8.08809E+12
6.93265E+12
5.77721E+12
4.62177E+12
3.46633E+12
2.31088E+12
1.15544E+12

X (m)

Y
(m
)

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6
0

0.002

0.004

C
0.00122097
0.00113959
0.00105821
0.000976836
0.00089546
0.000814084
0.000732707
0.000651331
0.000569954
0.000488578
0.000407201
0.000325825
0.000244449
0.000163072
8.16959E-05

Y
(m
)

0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6
0

0.002

0.004

N
6.17774E+11
5.76589E+11
5.35404E+11
4.94219E+11
4.53034E+11
4.1185E+11
3.70665E+11
3.2948E+11
2.88295E+11
2.4711E+11
2.05925E+11
1.6474E+11
1.23555E+11
8.23699E+10
4.1185E+10

Ρυθµός 
Πυρηνοποίησης

Αριθµός σωµατιδίων

Κλάσµα ατµού

Προβλεπόµενα µεγέθη στον αγωγό
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Προσοµοίωση αντιδραστήρα στρωτής ροής

Homogeneous nucleation experiment of 1-butanol in a laminar flow
aerosol reactor 

Σε συνεργασία µε Czech Acad. Sci.

(Brus et al., Journal of Chemical Physics, 2005)

Maximum nucleation rate, as a function of the saturation 
ratio for the isotherm of 275 K.

Number concentration at the exit of the reactor, as 
function of the saturator temperature, for the 

isotherm of 275 K.
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Εφαρµογή-ασφάλεια αντιδραστήρων 
(Severe accidents)
Analysis of the thermal decomposition of metal-iodide 
aerosols due to passage through hydrogen recombiners
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H2+½O2

H2O

IRSN, France
RECI-experiment

(Sabroux, J.C and Deschamps, F., 2005)
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Αριθµητική προσοµοίωση πολυφασικών ροών

Εφαρµογή-ασφάλεια αντιδραστήρων 
(Severe accidents)

RECI-experiment/Υπολογισµοί

Χηµεία
π.χ. N2, O2, H2O, OH, I, HO2, HIO, CdO, HI, IO, 
H2O2, I2, IO2,CdI2, I2O, Cd, O, H2, O3, CdI, H

Υπολογισµός χηµικής 
σύστασης αέριας φάσης

Χηµική ισορροπία-Ελαχιστοποίηση 
Gibbs free energy

Επόµενο βήµα: Υπολογισµός σύστασης σωµατιδιακής φάσης


