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Н. Н. БЕЛЯЕВ, П. Б. МАШИХИНА (ДИИТ) 

К РАСЧЕТУ ХИМИЧЕСКОГО ЗАГРЯЗНЕНИЯ АТМОСФЕРЫ  
С УЧЕТОМ СЛОЖНОГО РЕЛЬЕФА МЕСТНОСТИ 

На базі тривимірної чисельної моделі виконано розрахунок процесу поширення токсичної речовини в 
атмосфері з урахуванням рельєфу при аварійному розливі. Модель базується на чисельному інтегруванні 
рівняння конвективно-дифузійного переносу домішки та моделі потенційного руху. Наводяться результати 
обчислювального експерименту. 

На базе трехмерной численной модели выполнен расчет распространения токсичного газа в атмосфере с 
учетом рельефа после аварийного разлива. Модель основывается на численном интегрировании уравнения 
конвективно-диффузионного переноса примеси и модели потенциального течения. Приводятся результаты 
вычислительного эксперимента. 

The 3D numerical model was used to simulate the toxic gas dispersion over a complex terrain after an accident 
spillage. The model is based on the K-gradient transport model and the model of potential flow. The results of nu-
merical experiment are presented. 

Введение 

Рост требований к качеству прогнозной ин-
формации по оценке последствий аварийных 
ситуаций, сопровождающихся выбросом (раз-
ливом) химически опасных веществ ставит за-
дачу создания моделей, учитывающих при рас-
чете такой важный фактор как рельеф местно-
сти [1]. Нормативная методика [5], используе-
мая для прогноза последствий при авариях с 
опасными веществами, не учитывает влияние 
рельефа местности на процесс рассеивания 
примеси в атмосфере и поэтому не может быть 
применена для прогноза масштаба загрязнения 
для условий сложной орографии. Применение 
аналитических моделей рассеивания примеси, 
например, модели Гаусса (данная модель реа-
лизована во многих коммерческих программ-
ных продуктах, в частности таких как «Амми-
ак», ISC3, SCIPUFF, SDM, PUFF-PLUME, 
HYROAD и т.д.) – также исключено, т.к. анали-
тические модели не учитывают деформацию 
поля скорости ветрового потока (первоочеред-
ное влияние рельефа) при обтекании сложного 
рельефа, а значит применение их – принципи-
ально невозможно в условиях сложной орогра-
фии. Математическое моделирование рассеива-
ния загрязнителя в атмосфере с учетом рельефа 
местности может быть выполнено только с по-
мощью численных моделей (CFD модели)  
[8 – 10]. 

Целью настоящей работы является примене-
ние разработанной трехмерной численной мо-
дели и созданного на ее основе кода, для реше-
ния задачи прогноза загрязнения атмосферы 
при аварийном разливе химически опасного 

вещества возле железнодорожной станции и в 
условиях сложного рельефа. Численная модель 
позволяет рассчитать процесс переноса загряз-
нителя в течение нескольких секунд на компь-
ютерах средней мощности при использовании 
стандартной исходной информации. Выигрыш 
во времени при реализации модели обусловлен 
тем, что в отличие от гидродинамических мо-
делей вязкого течения, где необходимо исполь-
зовать крайне мелкую сетку, в разработанной 
модели используется модель потенциального 
течения для расчета поля скорости ветрового 
потока, что дает возможность выполнять расчет 
на более грубых сетках, называемых на практи-
ке реальными. 

Математическая модель 

Моделирование процесса переноса токсич-
ного газа в атмосфере проводится на основе 
уравнения переноса примеси [2, 3]: 
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где С – концентрация примеси, попадающей в 
атмосферу при аварии; u, v, w – компоненты 
вектора скорости воздушной среды; Sw  – ско-
рость оседания примеси (в данной работе при-
нята равной нулю); µ = (µх , µy , µz) – коэффици-
ент турбулентной диффузии; Q – интенсив-
ность выброса токсичного вещества от зоны 

165



разлива; ( )ir rδ −  – дельта-функция Дирака;  
ri = (xi , yi , zi) – координаты источника выброса.  

Постановка краевых условий для данного 
уравнения рассмотрена в работах [2, 4]. Если 
рассматривается задача о миграции облака, об-
разовавшегося на месте аварии, то в начальный 
момент времени задается форма облака и кон-
центрация загрязнителя в нем. 

В построенной численной модели использу-
ется неравномерный профиль скорости ветра и 
вертикального коэффициента диффузии: 

1
1

n
zu u
z

⎛ ⎞
= ⎜ ⎟

⎝ ⎠
, 0,11z zµ = , 

где u1 – скорость ветра на высоте z1 = 10 м; 
n = 0,15. 

Метод решения 

Произведем следующую аппроксимацию 
производных, входящих в уравнение переноса 
примеси. Заменим производную по времени 
разделённой разностью «назад»: 
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Конвективные производные представим в 
виде: 
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Для аппроксимации конвективных произ-
водных используем выражения: 
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Компоненты вектора скорости будут рас-
считываться, при решении гидродинамической 
задачи, на гранях разностной ячейки (кон-
трольного объема). Вторые производные ап-
проксимируем следующими выражениями: 
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В данных выражениях ,  ,  , ,x x y yL L L L+ − + − ,z yL L+ − , 

,xx xxM M+ −  и т.д. – обозначения разностных опе-
раторов. С учетом этих обозначений разност-
ный аналог трехмерного уравнения переноса 
примеси будет иметь вид: 
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Расщепим решение данного разностного 
уравнения при интегрировании на временном 
интервале dt так: 

- на первом шаге 1
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- на втором шаге 1 ;
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- на третьем шаге 3 1;
4 2

k n c n= + = +  ис-

пользуется формула (4); 

- на четвертом шаге 31;
4

k n c n= + = +  ис-

пользуется формула (3) 
На пятом шаге расщепления учитывается 

влияние источников на изменение концентра-
ции примеси, и расчетная зависимость на этом 
шаге имеет вид: 
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В дискретном виде дельта-функция Дирака 
«размазывается» по объему разностной ячейки 
с учётом сбережения суммарного количества 
выбрасываемого загрязнения. Функции δl тож-
дественно равняются нулю, кроме ячеек, где 
расположен l-й источник загрязнения. На каж-
дом шаге расщепления расчет неизвестной 
концентрации осуществляется по явной форму-
ле бегущего счета. 

Для расчета скорости ветра при обтекании 
рельефа используется модель потенциального 
течения. Как известно [3], уравнение для опре-
деления потенциала скорости имеет вид: 
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Компоненты вектора скорости определяют-
ся по зависимостям 
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Постановка граничных условий для данного 
уравнения рассмотрена в работе [3]. Для чис-

ленного интегрирования этого уравнения ис-
пользуется идея установления решения по вре-
мени, т.е. интегрируется уравнение эволюци-
онного вида 
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где η  – фиктивное время.  
При η→∞  решение уравнения (6) будет 

стремиться к «установлению», т.е. к решению 
уравнения (5) [7]. 

Численное интегрирование проводится с 
помощью схемы суммарной аппроксимации 
[7]. В этом случае разностные уравнения на ка-
ждом шаге расщепления имеют вид: 
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- на втором шаге: 
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На каждом шаге расщепления неизвестная 
величина потенциала скорости определяется по 
схеме бегущего счета: 

- на первом шаге расчетная зависимость 
имеет вид: 

1 1
1 2 2

, , 1, ,2
, , , , 2

1 1 1 1
2 2 2 2

, , , 1, , , , , 1
2 2 ;

n n
n i j k i j kn

i j k i j k

n n n n
i j k i j k i j k i j k

P P
P P t

x

P P P P
y z

+ +
+ −

+ + + +

− −

⎡ ⎤
− +⎢ ⎥

= + ∆ ⋅ +⎢ ⎥∆⎢ ⎥
⎣ ⎦

⎡ ⎤ ⎡ ⎤
− + − +⎢ ⎥ ⎢ ⎥

+ +⎢ ⎥ ⎢ ⎥∆ ∆⎢ ⎥ ⎢ ⎥
⎣ ⎦ ⎣ ⎦

 

- на втором шаге расчетная зависимость 
имеет вид: 
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В численной модели используется метод 
маркирования («porosity technique») для выде-
ления разностных ячеек, которые относятся к 
области течения и к твердым границам (рельеф) 
[9]. Применение этого метода дает возмож-
ность быстро «построить» форму рельефа ме-
стности при вводе исходных данных для моде-
лирования. 

На основе рассмотренной численной модели 
создан код TERRAIN-3, реализованный на ал-
горитмическом языке FORTRAN. Разработан-
ный код построен на модульном принципе, что 
дает возможность его применения для решения 
широкого круга задач, без внесения корректи-
ровки в структуру программ. 

Практическая реализация модели 

Рассматривается применение построенной 
трехмерной численной модели для прогноза 
загрязнения воздушной среды при гипотетиче-
ском аварийном разливе синильной кислоты на 
станции Днепропетровск-Южный (рис. 1, зона 
аварии условно показана «кружком», В – зда-
ние вокзала). Ветер направлен в сторону здания 
вокзала. Зона разлива находится на склоне на-
сыпи (рис. 2) . Моделирование выполнено при 
следующих данных: размеры расчетной облас-
ти 90 м ×  90 м ×  36 м; V10 = 3,8 м/с; µх= µу =  
= 1 м2/с; µz = 0,11·Z (Z – высота); площадь зоны 
разлива составляет порядка 112 м2. Интенсив-
ность испарения от зоны разлива рассчитыва-
лась в коде по зависимости [5]: 

 н(5,83 4,1 ) ,Q V P М= + ⋅  (7) 

где Q – интенсивность испарения, 
 V – скорость ветра; 
 нP  – давление насыщенных паров; 
 М – молекулярная масса вещества. 
Данная величина составляла порядка  

4,3 кг/с от зоны разлива. 
Рассматриваемая задача характеризуется 

следующими орографическими особенностями: 
склон насыпи с подъемом к путям, горизон-
тальный участок – место расположения путей и 
здание вокзала. При моделировании полагает-
ся, что в открытые проемы здания поступает 
загрязненный атмосферный воздух и выходит с 

противоположной (северной) стороны. Расчет 
поля скорости и переноса примеси, как в атмо-
сфере, так и внутри здания осуществляется 
сквозным счетом. 

Рассмотрим результаты моделирования. На 
рис. 3 представлена зона загрязнения атмосфе-
ры возле вокзала для момента времени t = 80 с. 
Хорошо видно, как шлейф токсичного газа вы-
тягивается вдоль склона насыпи в направлении 
вокзала и внутри здания вокзала формируется 
зона загрязнения. Также отчетливо видно, что 
над участком, где располагаются пути, образу-
ется обширная область загрязнения. Наличие 
насыпи и здания приводит к деформации фор-
мирующейся зоны загрязнения. 

 
Рис. 1. Место гипотетической аварии  

на ст. Днепропетровск-Южный (В – вокзал) 

 
Рис. 2. Схема расчетной области: А – зона аварийно-
го разлива на склоне насыпи; С – место расположе-
ния железнодорожных путей; В – здание вокзала 

 
Рис. 3. Зона загрязнения атмосферы t = 80 с  

(сечение y =41,25 м) 
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Практический интерес представляет оценка 
риска поражения людей внутри вокзала. В  
табл. 1 представлены прогнозные значения 
концентрации токсичного газа внутри здания 
вокзала для различных моментов времени по-
сле аварии. Как видно из табл. 1, в здании во-
кзала быстро будет достигнута смертельная 
концентрация загрязнителя (смертельная кон-
центрация для НСN составляет порядка 1 мг/л). 
Очевидно, что за это время люди, находящиеся 
внутри вокзала, не могут уйти из зоны пораже-
ния. 

Таблица  1  

Изменение концентрации токсичного газа  
в здании вокзала 

t, с С, г/м3 

14,6 1,51 

20 2,08 

36 3,02 
 

Отметим, что для решения данной задачи 
потребовалось 10 с. 

Выводы 

В работе на основе разработанной числен-
ной модели и созданного на ее основе кода вы-
полнен расчет загрязнения атмосферы при ава-
рийном разливе химически опасного вещества 
вблизи железнодорожной станции. Расчеты по-
казали, что в случае аварийной ситуации про-
изойдет интенсивное загрязнение воздушной 
среды внутри здания вокзала, что создаст угро-
зу смертельного поражения людей, находящих-
ся в нем. 

Дальнейшее совершенствование рассмот-
ренной в работе модели необходимо проводить 
в направлении ее адаптации к моделированию 
процесса нейтрализации токсичного газа. 
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