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Контент, сгенерированный ИИ, может содержать ошибки.]
ТЕХНИЧЕСКОЕ ЗАДАНИЕ
на исследование возможности ускорения CFD-анализа

	п/п
	Наименование требований
	Содержание требований

	1
	Заказчик
	ООО «СИБУР-Инновации»

	2
	Наименование объекта исследования
	Инструмент для ускорения CFD-моделирования

	3
	Новизна и предпосылки
	Ряд задач моделирования технологических процессов в нефтехимии требует численного решения уравнений Навье-Стокса, массо-теплопереноса и химической кинетики. Численное решение таких моделей при расчетах основного технологического оборудования с применением классических методов может достигать пределов вычислительных возможностей современных суперкомпьютеров. 
Как правило, CFD-анализ состоит из следующих этапов:
1. CAD-геометрия → 5% времени от начала до выдачи результатов.
2. Расчетная область → 10% времени от начала до выдачи результатов.
3. Настройка физики/химии → 20% времени от начала до выдачи результатов.
4. Итерационный расчет → 55% времени от начала до выдачи результатов.
5. Интерпретация + отчет → 10% времени от начала до выдачи результатов.

Ускорение расчетов CFD способно увеличить скорость разработки модели тройного подобия, учитывающей сопряжение гидродинамики, термодинамики и кинетики химических реакций, а также уменьшить финансовые и временные затраты в рамках выполнения НИОКР. 
В рамках проекта предполагается использование кинетической модели синтеза 1,4‑бис(феноксибензоил) бензола ЭККЭ. Наиболее ресурсоемким этапом CFD-анализа является итерационный расчет, поэтому основной целью проекта является его ускорение. Второстепенной целью является ускорение других этапов CFD-анализа.


	4
	Цель работы
	Разработать программный инструмент для ускорения CFD-расчетов с одновременным учетом тепломасообмена и кинетики химических реакций при допустимой потере точности на примере моделирования химического реактора приготовления ЭККЭ.

	5
	Техническое описание объекта исследования
	Объектом исследования является CFD-модель реактора приготовления ЭККЭ с механическим перемешивающим устройством. Модель должна учитывать трехмерную гидродинамику, теплообмен, массоперенос, химическую кинетику процесса синтеза ЭККЭ и взаимодействие указанных физических процессов.

	6
	Состав объекта исследования
	• CAD-модель реактора;
• Конечно-объемная расчетная сетка;
• CFD-модель;
• Кинетическая модель процесса синтеза ЭККЭ;
• Результаты CFD-расчетов.

	7
	Стадийность
	Стадия 1. Концептуальная проработка:
• обзор мировых практик;
• анализ исходных данных;
• проведение экспериментальных работ по снятию кинетики химических реакций;
• разработка кинетической модели;
• выбор архитектуры инструмента для ускорения CFD моделирования;

Результат стадии: концепция программного решения с учетом особенностей химической кинетики.

Стадия 2. Разработка математических моделей:
• интеграция кинетической модели;
• разработка CFD-модели;
• формирование исходных данных для следующей стадии.

Результат стадии: эталонная CFD-модель и датасет расчетов.

Стадия 3. Разработка программного обеспечения
Разрабатывается программная реализация инструмента для ускорения CFD-моделирования.

• анализ готовых продуктов по ускорению CFD-анализа;
• анализ интеграции в известные CFD-пакеты (ANSYS Fluent, OpenFoam, Comsol Multyphysics);
• разработка готового программного продукта;
• проведение расчетов с использованием готового программного продукта;
• анализ времени расчетов эталонной CFD-модели и ускоренной CFD-модели;
• проведение полного CFD-анализа готового программного продукта;
• анализ времени полного CFD-анализа.

Результат стадии: работоспособный программный продукт.

Стадия 4. Верификация
Проводится сравнение результатов эталонной CFD-модели с результатами ускоренной CFD-модели.

Результат стадии: Подтверждение соответствия требованиям Технического задания.

Стадия 5. Опытная эксплуатация
Выполняется тестирование инструмента на новых расчетных режимах на новых расчетных режимах/настройках

Оцениваются:
• точность (Средняя относительная ошибка ≤5 %);
• вычислительная эффективность (1.5х по сравнению с CFD);
• возможность геометрического масштабирования (количество ячеек до 100 млн.) и математического масштабирования (количество уравнений до 20).

Результат стадии: подтверждение применимости на новых данных/настройках.

Стадия 6. Передача результатов

Исполнитель передает:

• кинетическая модель процесса;
• экспериментальные данные по снятию кинетики;
• эталонная CFD-модель;
• исходный код программного продукта для ускорения CFD-анализа;
• техническую документацию;
• руководство пользователя;
• итоговый отчет.

	8
	Показатели разрабатываемого объекта
	• Средняя относительная ошибка ≤5 % для скоростей, давления, температуры, объемной доли фазы, концентрации компонента;
• Коэффициент детерминации R² ≥ 0.95;
• Ускорение CFD-анализа на отдельных или всех этапах вычислений ≥1.5х по сравнению с традиционным CFD.


	9
	Требования к лабораторной установке
	Требование к реакторному оборудованию:
• эксперименты необходимо проводить в реакторе объемом 2 литра;
• материальное исполнение реактора и внутренних устройств – стекло, фторопласт, отсутствие контакта реакционной среды с металлическими элементами;
• поддерживать частоту вращения перемешивающего устройства на уровне 150-200 об/мин в ходе проведения синтеза;
• на выходе из реактора должна быть оборудована система отбора проб без остановки и/или прерывания хода синтеза;
• реактор должен быть подключен к термостату с возможностью поддержания рабочих температур (от -15 до +95 °С);
• для определения тепловых эффектов реакций необходимо установить расходомер подачи теплоносителя, термопару на входе в рубашку реактора, термопару на выходе из рубашки, а также термопару в самом реакторе для определения температуры реакционной смеси;
• необходимо обеспечить бесперебойную подачу сухого азота в реактор на время проведения всего цикла синтеза 1,4-ЭККЭ или ПЭКК.
• реактор должен быть подключен к системе щелочных ловушек (скрубберов) для нейтрализации потоков HCl во время синтеза.
Требование к дополнительному оборудованию:
• оборудование для фильтрования;
• вакуумный шкаф для сушки продукта с рабочим диапазоном температур до 200 оС и вакуумом не менее 10 мбар;
• оборудование для рассева сухого порошка (сито 2,0 мм).

	10
	Требования к точности кинетической модели
	Полученная кинетическая модель должна обеспечивать адекватное описание результатов для всех проведенных экспериментов за исключением пробных/неудачных (а именно изменения концентраций компонентов) и описывать результаты проведенных центральных экспериментов с обеспечением доверительного интервала констант скорости с фактором не ниже 0,95, коэффициентом детерминации (R2) модели не менее 0,9 на тестовой выборке данных, и коэффициентом MAPE (средняя абсолютная процентная ошибка) в пределах ≤10%.

	11
	Требование к результатам работы по кинетической модели

	Результаты работ должны быть сформированы в отчет по НИР, включающий:
• литературно-патентный обзор;
• лабораторные методики количественного анализа отдельных компонентов; 
• результаты экспериментов с варьированием технологических параметров процесса;
• результаты анализа полученных кинетических закономерностей;
• кинетическую модель процесса.

	12
	Исходные данные Заказчика
	Заказчик предоставляет:
• описание процесса/регламент;
• CAD модель изделия;
• Режимы работы (давление, температура, концентрация компонента, расход, частота вращения);
• Теплофизические свойства компонентов;
• Сетка экспериментов для снятия кинетики;
• Дополнительные материалы по запросу.

	13
	Вариативная проработка
	Исполнитель должен провести анализ применимости разработанного инструмента в зависимости от: 
• расчетной сетки;
• геометрии аппарата и перемешивающего устройства;
• режима перемешивания;
• физических свойств среды;
• технологических параметров;
• кратности ускорения.

	14
	Выбор целевых процессов
	• Целевой процесс получения ЭККЭ в химическом реакторе с перемешивающим устройством. 
• Альтернативные процессы: исполнитель должен оценить возможность тиражирования инструмента для реакторов разного типа, процессов полимеризации, смешения, растворения и других технологических процессов СИБУР-Холдинг.

	15
	Оценка промышленной применимости
	Исполнитель должен оценить возможность внедрения, требования к вычислительным ресурсам, ограничения применимости и ожидаемый экономический эффект.

	16
	Формирование результатов работ
	Результатами проекта являются:
• Кинетическая модель процесса;
• Экспериментальные данные по снятию кинетики;
• Верифицированная CFD-модель реактора приготовления ЭККЭ;
• Программная реализация инструмента (исходный код) ускоренного CFD;
• Отчет по сравнительному анализу использования инструмента для ускорения CFD с эталонными CFD-расчетами;
• Отчет по оценке применимости инструмента ускорения CFD-анализа к различным режимам и геометриям.
• Руководство пользователя к инструменту;
• Техническая документация;
• Итоговый отчет по НИР (pdf/word);
• Итоговая презентация (pptx).
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