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Ââåäåíèå. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ áîëüøîé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò íîâûå ìå-

òîäèêè îïòè÷åñêîé äèàãíîñòèêè ðàçëè÷íûõ çàáîëåâàíèé, ýòè ìåòîäû ïåðñïåê-

òèâíû äëÿ ëîêàëèçàöèè è ëå÷åíèÿ çëîêà÷åñòâåííûõ íîâîîáðàçîâàíèé, ôîòî-

äèíàìè÷åñêîé òåðàïèè ðàçëè÷íûõ çàáîëåâàíèé, ìàììîãðàôèè è òîìîãðàôèè

êîæè è âíóòðåííèõ îðãàíîâ. Îïòè÷åñêèå ìåòîäû èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ìîíèòî-

ðèíãà ôóíêöèîíàëüíîé àêòèâíîñòè ìîçãà, ñåðäå÷íîé äåÿòåëüíîñòè, ðàáîòû

ñîñóäèñòîé ñèñòåìû, îïðåäåëåíèÿ ñêîðîñòè êðîâîòîêà è ëèìôîòîêà, îáúåìà

êðîâè â áèîòêàíÿõ è ñòåïåíè åå îêñèãåíàöèè.

Ðàññåèâàíèå ñâåòà íà ñòðóêòóðíûõ ýëåìåíòàõ, ïîêàçàòåëü ïðåëîìëåíèÿ

êîòîðûõ îòëè÷àåòñÿ îò ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ áàçîâîãî âåùåñòâà ïðåïÿò-

ñòâóåò ïðîíèêíîâåíèþ îïòè÷åñêîãî èçëó÷åíèÿ â áèîòêàíü, íî ýòî ìîæíî èçáå-

æàòü ïóòåì ââåäåíèÿ â áèîòêàíü õèìè÷åñêèõ ïðîñâåòëÿþùèõ àãåíòîâ (ÏÀ),

âûðàâíèâàþùèõ óêàçàííûå ïîêàçàòåëè ïðåëîìëåíèÿ (ìåòîä îïòè÷åñêîãî ïðî-

ñâåòëåíèÿ).

Ñíèæåíèå ñâåòîðàññåÿíèÿ áèîòêàíåé ïîä âëèÿíèåì ïðîñâåòëÿþùèõ àãåí-

òîâ ñâÿçûâàþò ñ òðåìÿ îñíîâíûìè ïðîöåññàìè: îñìîòè÷åñêîé äåãèäðàòàöè-

åé áèîòêàíè, ÷àñòè÷íûì çàìåùåíèåì àãåíòîì âíóòðèòêàíåâîé æèäêîñòè è

ñòðóêòóðíîé ìîäèôèêàöèåé èëè äèññîöèàöèåé âîëîêîí êîëëàãåíà áèîòêàíè.

Äâà ïåðâûõ ïðîöåññà îáû÷íî ïðîÿâëÿþòñÿ îäíîâðåìåííî. Ñòåïåíü âêëàäà

êàæäîãî èç íèõ â ýôôåêò ïðîñâåòëåíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ òèïîì ÏÀ è ñâîéñòâà-

ìè áèîòêàíè. Âëèÿíèå òðåòüåãî ïðîöåññà ñòàíîâèòñÿ çàìåòíûì òîëüêî ïðè

äëèòåëüíîì âîçäåéñòâèè ÏÀ íà áèîòêàíü.

Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé, àäåêâàòíî îïèñûâàþùèõ ïðî-

öåññû âçàèìîäåéñòâèÿ îñìîòè÷åñêèõ æèäêîñòåé ñ áèîòêàíÿìè, íåîáõîäèìî

çíàíèå êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè äàííûõ æèäêîñòåé â áèîòêàíÿõ. Íåñìîòðÿ

íà òî, ÷òî äèôôóçèÿ ìíîãèõ áèîëîãè÷åñêè ñîâìåñòèìûõ æèäêîñòåé â âîäíûõ

ðàñòâîðàõ äîñòàòî÷íî õîðîøî èçó÷åíà ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè, èõ äèôôóçèÿ

â áèîòêàíÿõ ïðîäîëæàåò îñòàâàòüñÿ ìàëîèçó÷åííîé îáëàñòüþ èññëåäîâàíèé.

Ìîòèâàöèåé äëÿ èññëåäîâàíèÿ è èñïîëüçîâàíèÿ îïòè÷åñêîãî ïðîñâåòëå-

íèÿ áèîòêàíåé ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòü óâåëè÷åíèÿ äîñòàòî÷íî ìàëîé ãëóáè-

íû çîíäèðîâàíèÿ áèîòêàíåé èçëó÷åíèåì âèäèìîãî è áëèæíåãî èíôðàêðàñíî-

ãî (ÈÊ) ñïåêòðàëüíûõ äèàïàçîíîâ, à òàê æå ïîâûøåíèå ïðîñòðàíñòâåííîãî
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ðàçðåøåíèÿ è êîíòðàñòà èçîáðàæåíèé ñòðóêòóðíûõ êîìïîíåíò áèîòêàíåé ïðè

èñïîëüçîâàíèè îïòè÷åñêîé òîìîãðàôèè.

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ÷èñëåííîå èññëåäîâàíèå äèôôóçèîí-

íûõ ïðîöåññîâ â áèîòêàíÿõ.

Â ðàìêàõ äàííîãî èññëåäîâàíèÿ ìåòîäîì êîíå÷íûõ îáúåìîâ ïðîâîäèòñÿ

âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò äëÿ çàäà÷è êîíâåêöèè�äèôôóçèè â áèîòêàíè

ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà êîíå÷íûõ îáúåìîâ è ðàçðàáàòûâàåòñÿ ñèñòåìà âè-

çóàëèçàöèè, ïîçâîëÿþùàÿ îòñëåæèâàòü äèíàìèêó ïðîöåññà ðàñïðîñòðàíåíèÿ

äèôôóíäèðóþùåãî àãåíòà â ñðåäå.

Ñòðóêòóðà ÂÊÐ. Ïåðâûé ðàçäåë ïîñâÿùåí ïðîãðàììíîìó ïðîäóêòó

OpenFoam, ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî áóäåò ïðîèñõîäèòü ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåñ-

ñà.

Âòîðîé ðàçäåë ñîäåðæèò îïèñàíèå âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà äëÿ çà-

äà÷è êîíâåêöèè - äèôôóçèè â áèîòêàíè ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà êîíå÷íûõ

îáúåìîâ. Â ÷àñòíîñòè, ðåøàþòñÿ çàäà÷è ðàñïðåäåëåíèÿ àãåíòà ïî îáðàçöó çà

íåêîòîðûå ïðîìåæóòêè âðåìåíè íà ðàçëè÷íûõ ñðåäàõ. Â ïåðâîé ðàññìîòðåí-

íîé çàäà÷å â êà÷åñòâå ñðåäû ðàñïðîñòðàíåíèÿ àãåíòà âçÿòà ñïëîøíàÿ ñðåäà,

âî âòîðîé çàäà÷å ðàññìîòðåíà ïîðèñòàÿ ñòðóêòóðà. Äàëåå ïðîâîäèòñÿ àíàëèç

è ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåøåíèé.

Â çàêëþ÷åíèè ñäåëàíû îáùèå âûâîäû ïî ðåçóëüòàòàì ïîëó÷åííûõ â ðà-

áîòå.

Îñíîâíîå ñîäåðæàíèå ðàáîòû. Îïòè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè áèîòêàíåé

ìîæíî ýôôåêòèâíî óïðàâëÿòü ñ ïîìîùüþ ïðîïèòûâàíèÿ èõ áèîëîãè÷åñêè

ñîâìåñòèìûìè æèäêîñòÿìè. Ïðè ýòîì îñíîâíûì ìåõàíèçìîì óïðàâëåíèÿ ÿâ-

ëÿåòñÿ îïòè÷åñêàÿ èììåðñèÿ � ñîãëàñîâàíèå ïîêàçàòåëåé ïðåëîìëåíèÿ ðàñ-

ñåèâàòåëåé (íàïðèìåð, êîëëàãåíîâûõ âîëîêîí) è âíóòðèòêàíåâîé æèäêîñòè,

� âîçíèêàþùàÿ ïðè ïðîíèêíîâåíèè â áèîòêàíü áèîëîãè÷åñêè ñîâìåñòèìûõ

èììåðñèîííûõ æèäêîñòåé. Ñêîðîñòü äèôôóçèè îïðåäåëÿåòñÿ ñîáñòâåííûìè

êîýôôèöèåíòàìè äèôôóçèè îòäåëüíûõ âåùåñòâ òîëüêî â òàê íàçûâàåìûõ

ýêñïåðèìåíòàõ ïî ñàìîäèôôóçèè, â êîòîðûõ ñóììàðíàÿ êîíöåíòðàöèÿ íå èç-

ìåíÿåòñÿ, à äèôôóçèÿ ðåãèñòðèðóåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìå÷åíûõ àòîìîâ. Ïðè÷èíà,

ïî êîòîðîé ÷èñòóþ äèôôóçèþ ìîæíî íàáëþäàòü òîëüêî â ýòèõ óñëîâèÿõ,

çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ñóììàðíûé ïåðåíîñ âåùåñòâà âñåãäà ñîïðîâîæäàåò-
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ñÿ òå÷åíèåì æèäêîñòè â ðàñòâîðå. Ïîñêîëüêó ñîáñòâåííûå êîýôôèöèåíòû

äèôôóçèè ñìåøèâàþùèõñÿ âåùåñòâ (ðàñòâîðèòåëÿ è ðàñòâîðåííûõ ìîëåêóë)

ðàçëè÷àþòñÿ, òî â ïðîöåññå ïåðåíîñà âåùåñòâà ìîæåò âîçíèêíóòü ðàçíîñòü

ãèäðîñòàòè÷åñêîãî äàâëåíèÿ, à çíà÷èò è òå÷åíèå ðàñòâîðà, êîòîðîå ñíèæàåò

ýòó ðàçíîñòü äàâëåíèé, êîòîðàÿ â ñâîþ î÷åðåäü âûçûâàåò óâåëè÷åíèå ïîòîêà

ìåíåå ïîäâèæíûõ ìîëåêóë ðàñòâîðåííîãî âåùåñòâà è óìåíüøåíèå ïîòîêà áî-

ëåå ïîäâèæíûõ ìîëåêóë ðàñòâîðèòåëÿ. Ñêîðîñòü âçàèìíîé äèôôóçèè â ýòîì

ñëó÷àå îïðåäåëÿåòñÿ îäíèì îáùèì êîýôôèöèåíòîì äèôôóçèè, çàâèñÿùèì îò

óñëîâèé ýêñïåðèìåíòà. Åñëè æå ðàñòâîðåííîå âåùåñòâî ïðèñóòñòâóåò â ìàëîé

êîíöåíòðàöèè, âëèÿíèå äèôôóçèè ðàñòâîðèòåëÿ áóäåò ãîðàçäî ìåíüøå.

Ïðè ðàññìîòðåíèè ïðîöåññîâ äèôôóçèè ðàçëè÷íûõ âåùåñòâ ÷åðåç ýïè-

äåðìàëüíûå ñëîè êîæè, áûëà ïðåäñòàâëåíà ôîðìóëà, îïèñûâàþùàÿ êîýô-

ôèöèåíò ïðîíèöàåìîñòè ìåìáðàíû (ýïèäåðìàëüíîãî ñëîÿ êîæè) ñëåäóþùèì

îáðàçîì:

P =
εDr

ld
,

ãäå ε � êîýôôèöèåíò ïîðèñòîñòè ìåìáðàíû, l � èçâèëèñòîñòü ïóòåé äèôôó-

çèè â ìåìáðàíå, Dr � êîýôôèöèåíò äèôôóçèè äèôôóíäèðóþùåãî âåùåñòâà

â ìåìáðàíå è d � òîëùèíà ìåìáðàíû. Dr ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ôóíêöèþ, îïðå-

äåëÿåìóþ êàê äèôôóíäèðóþùèì â ìåìáðàíó âåùåñòâîì, òàê è ñîáñòâåííûìè

õàðàêòåðèñòèêàìè ìåìáðàíû.

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ â ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ïà-

êåò OpenFOAM (Open source Field Operation And Manipulation). Ïàêåò

OpenFOAM ÿâëÿåòñÿ ïîëíîñòüþ ìîäóëüíûì � äëÿ êàæäîãî òèïà çàäà÷è åñòü

ñâîé èñïîëíÿåìûé ôàéë, êîòîðûé íàçûâàåòñÿ ¾ðåøàòåëåì¿. Ñïåêòð èñõîäíûõ

äàííûõ äëÿ òàêîãî ðåøàòåëÿ ñòðîãî îãðàíè÷åí, ÷òî ïîçâîëÿåò ñîçäàòü îïèñà-

íèå ïîäãîòîâêè ðàñ÷åòíîé çàäà÷è íåçàâèñèìî äëÿ êàæäîãî ñëó÷àÿ. Êàæäàÿ

ðàñ÷åòíàÿ çàäà÷à (case, ñëó÷àé) â OpenFOAM ïðåäñòàâëåíà ïàïêîé ñ õàðàê-

òåðíûì íàçâàíèåì è íàáîðîì êàòàëîãîâ, ñîäåðæàùèõ óïðàâëÿþùèå ôàéëû,

êîíòðîëèðóþùèå òó èëè èíóþ îáëàñòü èñõîäíûõ äàííûõ. Âñåãî ìîæíî âûäå-

ëèòü òðè òèïà óïðàâëÿþùèõ ôàéëîâ (è ñîîòâåòñòâåííî, êàòàëîãîâ èõ ñîäåð-

æàùèõ):

4



- constant � ôàéëû, ñîäåðæàùèå ðàñ÷åòíóþ ñåòêó è êîíòðîëèðóþùèå ôè-

çè÷åñêèå ïàðàìåòðû ìîäåëè;

- system � ôàéëû, ïðåäíàçíà÷åííûå äëÿ óïðàâëåíèÿ õîäîì ðåøåíèÿ, ïà-

ðàìåòðàìè äèñêðåòèçàöèè ñèñòåìû óðàâíåíèé è êîíòðîëèðóþùèå ïðî-

öåññ ðåøåíèÿ ÑËÀÓ;

- ¾ñðåçû âðåìåíè¿ � êàæäûé ðàñ÷åòíûé ìîìåíò âðåìåíè ñîõðàíÿåòñÿ íà

äèñêîâîì ïðîñòðàíñòâå êàê êàòàëîã, ñîäåðæàùèé ôàéëû ñ ðàñïðåäåëå-

íèåì èñêîìûõ âåëè÷èí ïî ïðîñòðàíñòâó. Èìåíà ôàéëîâ ñîîòâåòñòâóþò

èìåíè èñêîìîãî ïîëÿ (íàïðèìåð, äàâëåíèå � p, ñêîðîñòü � U , è ò. ä.). Â

êàæäîé çàäà÷å âñåãäà äîëæåí áûòü êàòàëîã 0 � â íåì ñîäåðæàòñÿ îïè-

ñàíèå ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïî âðåìåíè (íà÷àëüíûå óñëîâèÿ) è ìàòåìà-

òè÷åñêàÿ ôîðìóëèðîâêà ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïî ïðîñòðàíñòâó èñêîìûõ

ïåðåìåííûõ

Âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò. Ðàññìàòðèâàåì ìîäåëèðîâàíèå òðåõìåð-

íîé äèôôóçèè â ñïëîøíîé ñðåäå äëÿ çàäà÷è íàõîæäåíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ àãåí-

òà ïî îáúåìó îáðàçöà â ðàçëè÷íûå ïðîìåæóòêè âðåìåíè. Äëÿ òðåõìåðíîé

äèôôóçèè ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî â ëþáîé íåíóëåâîé ìîìåíò âðåìåíè ïðîâå-

äåíèÿ ðàñ÷åòà íà âñåõ âíåøíèõ ïîâåðõíîñòÿõ îáðàçöà, èñêëþ÷àÿ ýïèäåðìèñ,

êîíöåíòðàöèÿ àãåíòà ðàâíà êîíöåíòðàöèè àãåíòà â êþâåòå, íà ïîâåðõíîñòè

ýïèäåðìèñà çàäàâàëîñü óñëîâèå íåïðîòåêàíèÿ àãåíòà. Òàêæå ïðåäïîëàãàëîñü,

÷òî â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè âî âñåõ âíóòðåííèõ òî÷êàõ îáðàçöà êîíöåí-

òðàöèÿ àãåíòà ðàâíà íóëþ. Áûëà ïîñòðîåíà òðåõìåðíàÿ ìîäåëü äèôôóçèè ÏÀ

â îáðàçöå êîæè ñïèíû ìûøè. Ïîñêîëüêó íà ïîâåðõíîñòè îáðàçöà êîíöåíòðà-

öèÿ àãåíòà íå ìåíÿåòñÿ âî âðåìåíè, äëÿ àíàëèçà âðåìåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ

êîíöåíòðàöèè ïðåäñòàâëÿåòñÿ öåëåñîîáðàçíûì ïîñòðîèòü ïðîäîëüíûé ðàçðåç

îáðàçöà. Ñìîäåëèðîâàííûå äàííûå ñðàâíèâàëèñü ñ ïðèáëèæåííûì ðåøåíèåì

îäíîìåðíîé çàäà÷è äèôôóçèè, êîòîðîå îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé

T (t) ≈ T0(1− exp(−t/τD)).

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ãîâîðÿò î õîðîøåì ñîâïàäåíèè ðåøåíèé.
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Äàëåå ðàññìàòðèâàåì ìîäåëèðîâàíèå òðåõìåðíîé äèôôóçèè â ïîðèñòîé

ñðåäå äëÿ çàäà÷è íàõîæäåíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ àãåíòà ïî îáúåìó îáðàçöà â ðàç-

ëè÷íûå ïðîìåæóòêè âðåìåíè.

Â ýòîé çàäà÷å â êà÷åñòâå ñðåäû ðàññìàòðèâàåòñÿ ñðåäà, îáëàäàþùàÿ ïîðè-

ñòîé ñòðóêòóðîé, õàðàêòåðèñòèêè êîòîðîé áëèçêè ê õàðàêòåðèñòèêàì êîæè.

Ðàññìîòðèì ïîäðîáíî ïîñòðîåíèå ìîäåëè ðàñïðîñòðàíåíèÿ ïðîñâåòëÿþùåãî

àãåíòà â ïîðèñòîé ñðåäå.

Â êà÷åñòâå ïîðèñòîé ñðåäû ðàññìàòðèâàëñÿ îáðàçåö, èìåþùèé ðàçìåðû

100*150*110 ìêí. Ñòîëü ìàëûé ðàçìåð ìîäåëüíîãî îáðàçöà îáóñëàâëèâàåòñÿ,

âî-ïåðâûõ, ëåãêîñòüþ ïîñëåäóþùåé âèçóàëèçàöèè êàê åãî ñòðóêòóðû, òàê è

ïðîöåññà ïåðåíîñà ïðîñâåòëÿþùåãî àãåíòà â ðàññìàòðèâàåìîì îáðàçöå, è âî-

âòîðûõ, ìàëîé òðåáîâàòåëüíîñòüþ ïðîãðàìì ãåíåðàöèè ñåòîê è ìîäåëèðîâà-

íèÿ òðàíñïîðòà âåùåñòâà ê âû÷èñëèòåëüíûì ðåñóðñàì äëÿ ñåòîê íåáîëüøîãî

îáúåìà. Êðîìå òîãî, óêàçàííûå ðàçìåðû ïîâòîðÿþò óìåíüøåííûå â 10 ðàç ïî

êàæäîé èç îñåé ðàçìåðû îáðàçöà.

Ñòðóêòóðà ïîð â îáðàçöå áûëà ñôîðìèðîâàíà ñîãëàñíî òîìó ÷òî îáðàçåö

ïîëàãàëñÿ äâóõñëîéíûì, ïðè ýòîì âåðõíèé ñëîé çàïîëíÿëñÿ øàðàìè ïåðå-

ìåííîãî äèàìåòðà, íèæíèé æå - öèëèíäðè÷åñêèìè ñòðóêòóðàìè. Òîëùèíà

âåðõíåãî ñëîÿ îáðàçöà ñîñòàâëÿëà 10 ìêì (ýòîò ñëîé ÿâëÿëñÿ ìîäåëüþ ýïè-

äåðìèñà êîæè), òîëùèíà íèæíåãî ñëîÿ îáðàçöà ñîñòàâëÿëà 100 ìêì (ýòîò

ñëîé ÿâëÿëñÿ ìîäåëüþ äåðìû êîæè), Äèàìåòð øàðà âûáèðàëñÿ èç äèàïàçîíà

îò 0.1 äî 10 ìêì, ïðè ñðåäíåì äèàìåòðå øàðà 256 íì (îêîëî 80 % ýëåìåíòîâ).

Äèàìåòð öèëèíäðà âûáèðàëñÿ èç äèàïàçîíà îò 0.16 äî 3.6 ìêì, ïðè ñðåäíåì

äèàìåòðå îñíîâàíèÿ öèëèíäðà 898 íì (òàêæå îêîëî 80 % ýëåìåíòîâ). Äëèíà

è êàæäûé èç óãëîâ ïîâîðîòà îñè öèëèíäðà îòíîñèòåëüíî îñåé x, y è z ôîð-

ìèðîâàëèñü ïñåâäîñëó÷àéíûì îáðàçîì, ïðè ýòîì àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà óãëà

ïîâîðîòà èìåëà îòêëîíåíèå íå áîëåå 30◦ îò êàæäîé èç îñåé, óêàçàííûõ âûøå.

Êàæäûé èç ñëîåâ çàïîëíÿëñÿ ñîîòâåòñòâóþùèìè îáúåêòàìè íà 25 %.

Â êà÷åñòâå ÏÀ èñïîëüçîâàëñÿ, êàê è â ïðåäûäóùåé çàäà÷å

ïîëèýòèëåíãëèêîëü�300 ñ êîýôôèöèåíòîì äèôôóçèè D0 = 5.08 × 10−6

ì2/ñ.

Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è êîíâåêöèè�äèôôóçèè â ïîðèñòîé ñðåäå íåîáõîäèìî

âûïîëíåíèå ïåðå÷èñëåííûõ íèæå øàãîâ.
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1. Ñîçäàíèå ôîíîâîé ñåòêè èç ãåêñàãîíàëüíûõ ýëåìåíòîâ, êîòîðàÿ îïðåäå-

ëèò ðàñ÷åòíóþ îáëàñòü çàäà÷è è áóäåò ÿâëÿòüñÿ áàçîâûì óðîâíåì ïëîò-

íîñòè ñåòêè. Ôîíîâàÿ ñåòêà ñîçäàåòñÿ äëÿ îáðàçöà, èìåþùåãî âûøåóêà-

çàííûå ñòðóêòóðó è ðàçìåðû ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóðû blockMesh íà áàçå

ñëîâàðÿ blockMeshDict. Ñóùåñòâåííûì äëÿ ïîñëåäóþùåãî ïîñòðîåíèÿ

óòî÷íåííîé ñåòêè ÿâëÿåòñÿ òî îáñòîÿòåëüñòâî, ÷òî ñîîòíîøåíèå ñòîðîí

ãåêñàãîíàëüíîãî ýëåìåíòà äîëæíî ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíÿòüñÿ åäèíèöå,

ïî êðàéíåé ìåðå äëÿ òåõ ïîâåðõíîñòåé, ê êîòîðûì áóäåò ïðèìåíåíà ñëå-

äóþùàÿ íà òðåòüåì øàãå ïðîöåäóðà ïðèâÿçêè âíåøíåé ïîâåðõíîñòè. Â

ñëó÷àå íàðóøåíèÿ äàííîãî óñëîâèÿ, ïðîöåäóðà ñõîäèìîñòè áóäåò êðàéíå

ìåäëåííîé, è âåðîÿòíî, çàêîí÷èòñÿ ñáîåì âûïîëíåíèÿ ïðîöåäóðû.

2. Ïîäãîòîâêà îäíîãî èëè íåñêîëüêèõ ôàéëîâ ñ äàííûìè î ïîâåðõíîñòè

â ôîðìàòå STL (áèíàðíîì èëè ASCII). Â ïðèëîæåíèè ïðèâîäèòñÿ èñ-

õîäíûé êîä ôàéëà cutis.py, ñîäåðæàùåãî ïðîãðàììó ôîðìèðîâàíèÿ ìî-

äåëüíîé STL-ïîâåðõíîñòè.

3. Ñîçäàíèå ñëîâàðÿ snappyHexMeshDIct, óïðàâëÿþùåãî ðàáîòîé ïðîöåäó-

ðû snappyHexMesh, è ïîñëåäóþùåå âûïîëíåíèå óêàçàííîé ïðîöåäóðû

äëÿ ïîñòðîåíèÿ ðàñ÷åòíîé ñåòêè â ñëó÷àå ñëîæíîé ãåîìåòðèè ðàñ÷åò-

íîé îáëàñòè. Îñíîâíîé ïðèíöèï ðàáîòû ïðîöåäóðû snappyHexMesh �

ýòî ïîñòðîåíèå ãðóáîé ñåòêè âî âñåé ðàñ÷åòíîé îáëàñòè è ïîñëåäóþùåå

èòåðàöèîííîå åå óòî÷íåíèå ñ ïîìîùüþ ðàçáèåíèÿ ÿ÷ååê, ïåðåñåêàþùèõ-

ñÿ ñ ãðàíèöàìè ðàñïîëîæåííûõ â íåé îáëàñòåé. Ïðîöåññ ïðîäîëæàåòñÿ

äî òåõ ïîð, ïîêà íå áóäåò äîñòèãíóò íóæíûé ðàçìåð ñåòêè. Ïîñëå ýòîãî

âåðøèíû ÿ÷ååê ñåòêè, ïåðåñåêàþùèõ ãðàíèöû îáëàñòåé, ñíîñÿòñÿ íà ýòè

ãðàíèöû. Äëÿ ïîâûøåíèÿ ðàçðåøàþùåé ñïîñîáíîñòè snappyHexMesh

ìîæåò äîáàâèòü íåñêîëüêî ñëîåâ ñòðóêòóðèðîâàííîé ñåòêè âáëèçè ãðà-

íèöû.

Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî óòèëèòà snappyHexMesh ìîæåò âûïîëíÿòüñÿ â ïà-

ðàëëåëüíîì ðåæèìå, òåì ñàìûì äîïóñêàÿ ïîñòðîåíèå ñåòîê, ñîñòîÿùèõ

èç ìèëëèîíîâ ÿ÷ååê, ïðè íàëè÷èè äîñòàòî÷íîãî ÷èñëà âû÷èñëèòåëüíûõ

ÿäåð è îáúåìà îïåðàòèâíîé ïàìÿòè. snappyHexMesh àâòîìàòè÷åñêè ðàñ-

ïðåäåëÿåò íàãðóçêó ìåæäó ïðîöåññîðàìè, òàê ÷òî êàæäûé èç íèõ ãåíå-

ðèðóåò ÷àñòü ñåòêè ñ ÷èñëîì ÿ÷ååê, ñîîòâåòñòâóþùèì åãî âû÷èñëèòåëü-
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íîé ìîùíîñòè. Ïîëó÷åííîå ðàñïðåäåëåíèå ïîäîáëàñòåé ïî ïðîöåññîðàì

îáåñïå÷èâàåò îïòèìàëüíóþ ïðîèçâîäèòåëüíîñòü è â ïðîöåññå ðåøåíèÿ

èñõîäíîé çàäà÷è.

Ãåîìåòðèÿ ðàñ÷åòíîé îáëàñòè, èñïîëüçóåìàÿ â êà÷åñòâå âõîäíûõ äàííûõ

â ïðîöåäóðå snappyHexMesh, óêàçûâàåòñÿ â ñóáäèðåêòîðèè geometry

ñëîâàðÿ snappyHexMeshDIct. Â äàííîì ñëó÷àå ãåîìåòðèÿ çàäàåòñÿ ïî-

ñðåäñòâîì óêàçàíèÿ ïîâåðõíîñòè â ôîðìàòå STL. Íåîáõîäèìàÿ ïîâåðõ-

íîñòü ïîäãîòàâëèâàåòñÿ íà ïðåäûäóùåì ýòàïå.

4. Çàäàíèå óñëîâèé íà ãðàíèöå ðàñ÷åòíîé îáëàñòè. Â ðàìêàõ OpenFoam

çàäàíèå ãðàíè÷íûõ óñëîâèé âûïîëíÿåòñÿ â äâà ýòàïà. Ñíà÷àëà äëÿ êàæ-

äîãî îòäåëüíîãî ó÷àñòêà ãðàíèöû óêàçûâàåòñÿ áàçîâûé òèï ãðàíè÷íî-

ãî óñëîâèÿ. Ýòîò òèï îïðåäåëÿåòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî ãåîìåòðèåé ó÷àñòêà

èëè îáìåíîì äàííûìè ìåæäó ïðîöåññîðàìè (ïðè äåêîìïîçèöèè îáëàñòè

äëÿ ïðîâåäåíèÿ ïàðàëëåëüíûõ ðàñ÷åòîâ). Ê áàçîâûì òèïàì îòíîñÿòñÿ,

â ÷àñòíîñòè, patch (ó÷àñòîê îáùåãî âèäà), symmetryPlane (ïëîñêîñòü

ñèììåòðèè), wedge (òðåóãîëüíàÿ ïðèçìà � ýëåìåíò ãåîìåòðèè îñåñèì-

ìåòðè÷íîé çàäà÷è), empty (ïåðåäíÿÿ è çàäíÿÿ ãðàíèöû îáëàñòè, ïåð-

ïåíäèêóëÿðíî êîòîðûì ðåøåíèå íå ìåíÿåòñÿ � ïðè ïåðåõîäå ê ðåøåíèþ

äâóìåðíûõ èëè îäíîìåðíûõ çàäà÷), processor (ó÷àñòîê ãðàíèöû ìåæäó

îáëàñòÿìè, îòíåñåííûìè ê äâóì ðàçíûì ïðîöåññîðàì).

Ïîñëå óêàçàíèÿ áàçîâîãî òèïà ó÷àñòêà ãðàíèöû çàäàåòñÿ êîíêðåòíûé

âèä ãðàíè÷íîãî óñëîâèÿ. Îí îïðåäåëÿòñÿ èñïîëüçóåìîé ìàòåìàòè÷åñêîé

ìîäåëüþ. Âèä ãðàíè÷íîãî óñëîâèÿ ìîæåò áûòü ïðîñòûì èëè ïðîèçâîä-

íûì. Ïðîñòûõ òèïîâ äîñòàòî÷íî ìàëî. Ñðåäè íèõ, â ÷àñòíîñòè, � ðåà-

ëèçóþùèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ I èëè II ðîäà.

5. Çàäàíèå íà÷àëüíûõ óñëîâèé, ò.å çíà÷åíèé ðàññìàòðèâàåìûõ âåëè÷èí âî

âñåõ òî÷êàõ îáëàñòè äëÿ íåêîòîðîãî (íå îáÿçàòåëüíî íóëåâîãî) ìîìåíòà

âðåìåíè. Â OpenFOAM íà÷àëüíûå è ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ìîãóò áûòü íå

ñîãëàñîâàíû.

6. Ñîáñòâåííî âûïîëíåíèå ðàñ÷åòà ñ ïîìîùüþ âûáðàííîãî ðåøàòåëÿ. Â êà-

÷åñòâå ðåøàòåëÿ ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷è âûáðàí scalarTransportFoam,

êîòîðûé íàõîäèò ðåøåíèå òðàíñïîðòíîãî óðàâíåíèÿ äëÿ ïàññèâíîãî

ñêàëÿðà.
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7. Ïîñòîáðàáîòêà è âèçóàëèçàöèÿ ðåçóëüòàòîâ ïðè íåîáõîäèìîñòè. Ðåçóëü-

òàòîì ðàáîòû ðåøàòåëÿ ÿâëÿåòñÿ íàáîð ôàéëîâ, êàæäûé èç êîòîðûõ ñî-

äåðæèò äàííûå î ïîëå èññëåäóåìîé âåëè÷èíû â êîíêðåòíûé ìîìåíò âðå-

ìåíè. Çàäà÷à ïîñòïðîöåññîðà ñîñòîèò â îáðàáîòêå, àíàëèçå è âèçóàëè-

çàöèè ýòèõ äàííûõ. Êàê è ïðåïðîöåññîðû, ïîñòïðîöåññîðû ìîãóò áûòü

êàê ñâîáîäíî ðàñïðîñòðàíÿåìûìè, òàê è êîììåð÷åñêèìè. Ê ñâîáîäíî

ðàñïðîñòðàíÿåìûì ïîñòïðîöåññîðàì îòíîñèòñÿ, â ÷àñòíîñòè, ïîñòïðî-

öåññîð ParaView, êîòîðûé è èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ âèçóàëèçàöèè ðåçóëüòà-

òîâ â íàñòîÿùåé ðàáîòå. Äàííûé ïîñòïðîöåññîð ïîñòàâëÿåòñÿ â îäíîì

êîìïëåêòå ñ OpenFOAM, ïðè÷åì âìåñòå ñî âñòðîåííûì ìîäóëåì ÷òåíèÿ

äàííûõ èç OpenFOAM. Òàêæå ParaView ìîæíî çàïóñêàòü îòäåëüíî, ïî-

ñêîëüêó îí èñïîëüçóåò ñòàíäàðòíûé ôîðìàò äàííûõ VTK (Visualization

Toolkit), à ïðåîáðàçîâàíèå ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû ðåøàòåëåé OpenFOAM

â ýòîò ôîðìàò âûïîëíÿåòñÿ óòèëèòîé textttfoamToVTK. Ïîìèìî VTK,

ParaView ïîääåðæèâàåò ÷òåíèå ôàéëîâ äðóãèõ ôîðìàòîâ, íàïðèìåð,

ìîäåëåé â ôîðìàòå STL. ParaView îáëàäàåò øèðîêèìè âîçìîæíîñòÿ-

ìè: ïîçâîëÿåò âèçóàëèçèðîâàòü ñêàëÿðíûå è âåêòîðíûå ïîëÿ, ëèíèè òî-

êà, èçîïîâåðõíîñòè, ïîëó÷àòü èíôîðìàöèþ î íóæíîì ïîëå â òî÷êå èëè

âäîëü íåêîòîðîé ëèíèè è ò. ä.

Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïîñòðîåííûõ ìîäåëåé äèôôóçèè â ñïëîøíîé ñðåäå è ïî-

ðèñòîé ñòðóêòóðå òàêæå áûëà ðåøåíà ñëåäóþùàÿ çàäà÷à. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî

îáðàçåö òåïåðü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñïëîøíóþ ñðåäó. Çàäàäèì ðàñ÷åòíóþ ñåò-

êó äëÿ òàêîãî îáðàçöà ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷íîé îïðåäåëåííîé ðàíåå ñòðóêòóðå

ôîíîâîé ñåòêè äëÿ çàäà÷è êîíâåêöèè- äèôôóçèè â ïîðèñòîé ñðåäå. Ïîñêîëü-

êó îáðàçåö èìååò ñïëîøíóþ ñòðóêòóðó, òî äîïîëíèòåëüíîãî óòî÷íåíåíèÿ ðàñ-

÷åòíîé ñåòêè ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóðû snappyHexMesh íå òðåáóåòñÿ è ìîäåëü

ðàñïðåäåëåíèÿ ïðîñâåòëÿþùåãî àãåíòà â îáðàçöå ñòðîèòñÿ ñ ïîìîùüþ ðåøà-

òåëÿ scalarTransportFoam ïîäîáíî ìîäåëè ïðèâåäåííîé âûøå.

Çàêëþ÷åíèå. Ïðîâåäåí âû÷èñëèòåëüíûé ýêñïåðèìåíò äëÿ çàäà÷è

êîíâåêöèè�äèôôóçèè â áèîòêàíè ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà êîíå÷íûõ îáúå-

ìîâ è ðàçðàáîòàíà ñèñòåìà âèçóàëèçàöèè, ïîçâîëÿþùàÿ îòñëåæèâàòü äèíà-

ìèêó ïðîöåññà ðàñïðîñòðàíåíèÿ äèôôóíäèðóþùåãî àãåíòà â ñðåäå. Àíàëèç è
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ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåøåíèé ñ ðàñ÷åòàìè, èñïîëüçóþùèìè àíàëèòè÷åñêîå

ðåøåíèå çàäà÷è äèôôóçèè ïîêàçûâàþò õîðîøåå èõ ñîâïàäåíèå.
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