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Актуальность

● Для улавливания и хранения CO2, поступающего из крупных 
стационарных источников могут быть использованы твердые сорбенты на 
основе кальция. 

● Добавление Y2O3 в такие сорбенты, позволяет повысить их устойчивость 
к спеканию и продлить срок службы.



Цель работы

● Разработка алгоритма, позволяющего моделировать спекание образцов 
состоящих из нескольких тысяч зерен.



Необходимость в 
большом 
количестве зерен

Спекание 
сопровождается 
процессом роста зерен.

Начиная с некоторого 
момента времени, 
останется лишь одно 
зерно.



Методы

Задача спекания является задачей Стефана или задачей с подвижной 
границей.

● Метод отслеживания границы и метод конечных объемов
● Метод поверхности уровня и метод погруженных границ
● Метод фазового поля



Метод фазового 
поля

● 𝜌 - состав
● 𝜂i - параметры порядка



Уравнение Кана-Хиллиарда



Уравнение Аллена-Кана



Разностная схема
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Алгоритм 
изменения областей

1. Инициализация: области Ωi выбираются 
так, чтобы 𝑚𝑖𝑛𝑑𝑖𝑠𝑡i = 𝑚𝑎𝑥𝑑𝑖𝑠𝑡i = 𝐹start. 

𝐹start
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Оценка для сфер



Параметры модели

Зерна оксида иттрия имеют 
кубическую форму со 
стороной 14 нм.



Конфигурация вычислительного узла

● Суперкомпьютерный центр «Политехнический»
● Политехник - РСК Торнадо
● Процессор Intel Xeon E5 2697 v3
● Ускоритель NVIDIA K40



Сравнительный 
эксперимент

Размер сетки - 83x83x83

Количество итераций - 1 000 000

      - 0.0026

      - 1

 



Сравнительный эксперимент

Время, мин.



Расстояние Хаусдорфа



Расстояние Хаусдорфа



Расстояние Хаусдорфа



Расстояние Хаусдорфа

Время, мин.



Числа Бетти

b0 - число 
компонент 
связности

b1 - число туннелей b2 - число полостей



Первое число Бетти

Время, мин.



Производительность

Время вычислений: 

17.5        1.2 часа

Память для хранения 
значений 𝜂i:

292 Мб

Полученные данные
LROP

Память,Мб.

Время, мин.



Эксперименты с 
большим числом зерен

Количество итераций - 1 000 000

      - 0.0026

      - 1



Эксперименты с большим числом зерен



Эксперименты с 
большим числом зерен

Общий объем памяти:

         - 4.8 Гб

         - 9.2 Гб

Память для хранения 
значений 𝜂i (Мб):

Время, мин.

LROP

LROP



Сравнение с 
результатами 
ртутной порометрии

Время, мин.

SSA, м2/г

Реальный эксперимент

Моделирование при 900°C

Моделирование при 1200°C



Заключение

● Разработан алгоритм для моделирования спекания оксида иттрия
● Алгоритм позволяет провести расчеты с помощью одного ускорителя 

NVIDIA K40 для образцов состоящих из 8000 зерен на сетке 
358x358x358.

● Значение SSA, полученное в результате численного моделирования 
спекания при температуре 900°C хорошо согласуется с данными ртутной 
порометрии.



Спасибо за внимание!


