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Аннотация.  Компьютерное моделирование процесса спекания позволяет изучить внутренние 
свойства образца, измерение которых химическими или физическими методами может быть 
трудным и дорогим. Интерес к изучению свойств оксида иттрия вызван тем, что его можно 
использовать для деактивации сорбентов из оксида кальция, которые используются для погло-
щения углекислого газа. Наиболее перспективным подходом к моделированию спекания яв-
ляется метод фазового поля. Однако, при использовании данного метода, с ростом числа зерен 
в образце значительно растут требования к вычислительным ресурсам. Поэтому, при изучении 
свойств больших образцов оксида иттрия необходим особый подход к реализации метода фа-
зового поля. В работе приведено описание алгоритма, позволяющего отслеживать отдельные 
зерна с целью уменьшения вычислительных затрат, показана возможность моделирования 
спекания образцов состоящих из 8000 зерен. 
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Abstract. Computer simulation of the sintering process makes it possible to study the internal 
properties of the sample, the measurement of which by chemical or physical methods can be difficult 
and expensive. The interest in studying the properties of yttrium oxide is caused by the fact that it can 
be used to deactivate sorbents from calcium oxide, which are used to absorb carbon dioxide. The 
most promising approach to sintering modeling is the phase-field method. However, when using this 
method, with an increase in the number of grains in the sample, the requirements for computing 
resources significantly increase. Therefore, when studying the properties of large samples of yttrium 
oxide, a special approach to the implementation of the phase-field method is necessary. The paper 
describes an algorithm that allows tracking individual grains to reduce computational effort and 
shows the possibility of modeling the sintering of samples consisting of 8000 grains. 
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Введение 

Углекислый газ является основным антропогенным парниковым газом, спо-
собствующим глобальному потеплению. Большие выбросы 𝐶𝑂  в атмосферу вы-
званы растущим потреблением не возобновляемых ископаемых видов топлива. 
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Дополнительными источниками 𝐶𝑂  в атмосферу являются сельское хозяйство, 
техногенные и природные катастрофы, в результате которых бесконтрольно сго-
рает большое количество органических веществ. Для ограничения этих выбросов 
и снижения их негативного воздействия на окружающую среду требуется разра-
ботка технологий улавливания и хранения 𝐶𝑂 . Одним из вариантов снижения 
выбросов парниковых газов является улавливание и хранение 𝐶𝑂 , поступаю-
щего из крупных стационарных источников с помощью твердых сорбентов [1, 
2]. Многочисленные исследования по этой теме предполагают, что сорбенты на 
основе кальция могут быть использованы для эффективного улавливания 𝐶𝑂  
при высоких температурах на основе обратимости реакции 𝐶𝑎𝑂  𝐶𝑂  ⇄
 𝐶𝑎𝐶𝑂 .  

С точки зрения своей стоимости известняк должен иметь достаточно оче-
видное преимущество [3, 4]. Сорбенты на основе 𝐶𝑎𝑂 обладают близкой к сте-
хиометрической сорбционной емкостью по 𝐶𝑂 . Однако основной задачей явля-
ется преодоление потери сорбционной емкости в ходе циклической реакции ре-
карбонизация-разложение из-за спекания сорбента [5, 6]. Один из способов - де-
активации сорбентов на основе 𝐶𝑎𝑂 матрицей из оксида иттрия. Кристаллиты 
𝑌 𝑂  имеют прямоугольную форму и сохраняют ее при спекании [7]. Это позво-
ляет увеличить площадь поверхности порового пространства и делает 𝑌 𝑂  эф-
фективным кандидатом в качестве матрицы для сорбентов на основе 𝐶𝑎𝑂. 

Для моделирования спекания используется метод фазового поля [8]. Отли-
чительной особенностью метода фазового поля является то, что для описания 
плотности и параметров порядка частиц используются непрерывные функции, 
которые принимают постоянное значение в частицах и плавно меняются на гра-
нице. Одна из возможных моделей – система уравнений Кана-Хиллиарда [9]  
и Аллена-Кана [10]. Эволюция плотности описывается консервативным уравне-
нием Кана-Хиллиарда. Уравнения Аллена-Кана описывают поведение параметра 
порядка. Причем количество уравнений Аллена-Кана совпадает с числом различ-
ных параметров порядка. Поэтому, моделирование образцов с большим числом 
зерен является нетривиальной вычислительной задачей.  

В работе представлены результаты моделирования спекания оксида иттрия 
с помощью алгоритма, который позволяет отслеживать отдельные частицы,  
и вычислять параметры порядка в небольшой области содержащей частицу. 

Методы и материалы 

Модель спекания, использованная в данной работе, подробно описана  
в [11]. Обозначим плотность как 𝜌, а параметры порядка как 𝜂 , 1 𝑖 𝐼, где  𝐼 
– число частиц. Изменение этих параметров происходит так, чтобы минимизи-
ровать полную свободную энергию системы [9] 

 

𝐹 𝑓 𝜌, 𝜂 , . . . , 𝜂   
1
2
𝛽 |∇𝜌|   

1
2
𝛽  |∇𝜂 |  𝑑Ω, 

 

(1) 
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Где параметры 𝛽  и 𝛽  связаны с поверхностной энергией материала и его 
энергией на границе зерен. Плотность локальной свободной химической энергии 
𝑓 выбрана так, чтобы иметь минимум в 𝐼 1 точке: 

0, 0,0, … ,0 ; 1, 1,0, … ,0 ; 1, 0,1, … ,0 ; … ; 1, 0,0, … ,1 . Таким образом си-
стема уравнений состоит из одного уравнения Кана-Хиллиарда [9]: 

 
𝜕𝜌
𝜕𝑡

∇ ∙ 𝐷∇
𝛿𝐹
𝛿𝜌

, 
 

(2) 

 
и 𝐼 уравнений Аллена-Кана [10]: 
 

𝜕𝜂
𝜕𝑡

L∇
𝛿𝐹
𝛿𝜂

, 1 𝑖 𝐼. 
 

(3) 

 
Для решения уравнений (2) и (3) используется метод Эйлера. Простран-

ственные производные дискретизированы центральными конечными разностями 
с одинаковым шагом сетки для всех направлений. 

Чтобы уменьшить количество вычислительных ресурсов необходимых для 
моделирования образцов с большим числом зерен, эволюция параметров 𝜂  вы-
числялась только в небольших областях Ω ,  содержащих частицу. Так как в про-
цессе спекания размер частиц меняется, эти области тоже нужно изменять. Для 
этого используется алгоритм, описанный ниже.  

Будем считать, что уровень 𝜂 0.5 является границей зерна. Тогда обозна-
чим минимальное расстояние между границей зерна i и 𝜕Ω  как 𝑚𝑖𝑛𝑑𝑖𝑠𝑡 , анало-
гично 𝑚𝑎𝑥𝑑𝑖𝑠𝑡  — максимальное расстояние между этими границами. Алгоритм 
состоит из следующих шагов: 

1. В начале Ω ,∀𝑖 выбираются так, чтобы 𝑚𝑖𝑛𝑑𝑖𝑠𝑡 𝑚𝑎𝑥𝑑𝑖𝑠𝑡  𝐹 . 
2. Затем, каждые 𝑇  шагов модельного времени для каждой из областей про-

веряется условие 𝑚𝑖𝑛𝑑𝑖𝑠𝑡 𝐹 . 
3. Те области, для которых условие не выполняется, увеличиваются так, 

чтобы этот домен увеличивается так, чтобы 𝑚𝑖𝑛𝑑𝑖𝑠𝑡 𝐹 .  
4. Каждые 𝑇   единиц модельного времени все области изменяются так, 

чтобы 𝑚𝑖𝑛𝑑𝑖𝑠𝑡 𝑚𝑎𝑥𝑑𝑖𝑠𝑡  𝐹 . Это позволяет исключить области, соот-
ветствующие исчезнувшим зернам. 

Значение физических параметров 𝑌 𝑂  приведены в табл. 1.  Часть этих па-
раметров получена в работе [12]. Они были дополнены согласно соображениям 
[13], и конвертированы в параметры модели как описано в [14]. 

 В качестве начальной конфигурации используется регулярная упаковка ку-
бов, повернутых случайным образом, так как кристаллиты 𝑌 𝑂  имеют прямо-
угольную [7]. Размер кристаллитов ~ 14 нм. Подготовлено два образца: 𝑆 , со-
стоящий из 4096 кубов и 𝑆 , состоящий из 8000 кубов. 
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Таблица 1 

Параметры 𝑌 𝑂    

𝛾  Поверхностная 
энергия 

 1.82 Дж/м  

𝛾  Энергия гра-
ницы зерен 

 1.43 Дж/м  

𝐷  Коэффициент 
объемной диф-

фузии 

 6.14 ∗ 10  м /с 

𝐷  Коэффициент 
диффузии испа-

рения 

 3.07 ∗ 10  м /с 

𝐷  Коэффициент 
поверхностной 
диффузии 

 6.14 ∗ 10  м /с 

𝐷  Коэффициент 
диффузии на 
границе зерен 

 6.14 ∗ 10  м /с 

𝐷  Коэффициент 
диффузии 

сквозь границу 
зерен 

 6.14 ∗ 10  м /с 

𝑇 Температура  1173 К 
𝑉  Молярный 

объем 
 45.1 ∗ 10  м /моль 

𝑡 Время спекания  7200 с 
 

Результаты 

Таблица 2 
Параметры образцов   

Образец Число кубов Размер сетки 
Время вычис-

лений 

Необходи-
мый объем 
памяти 

S  4096 294  36.5 ч 4.8 Гб 
S  8000 358  74 ч 9.2 Гб 
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Рис. 1. Зависимость SSA от времени 

 
Рис. 2. Образец 𝑆  при 𝑡 0 (слева) и 𝑡 120 (справа) 

 
Рис. 3. Образец 𝑆  при 𝑡 0 (слева) и 𝑡 120 (справа) 
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Обсуждение 

Эксперименты были проведены на вычислительном узле с процессором 
Intel Xeon E5 2697 v3 и ускорителем NVIDIA K40. В табл. 2 указан объем памяти 
не обходимы для моделирования. Для образца S  это 4.8 Гб, а для образца S  
это  9.2 Гб. Это позволило параллелизовать вычислительную схему с помощью 
GPU, так как ускоритель NVIDIA K40 имеет 12 Гб памяти. 

Значения 𝑆𝑆𝐴 𝑆/𝑉, вычислено так, чтобы учесть площадь внутренних 
пор, как это описано в [13]. На рис. 1 показано, что 𝑆𝑆𝐴 ведет себя одинаково для 
обоих образцов, как это и должно быть. 

На рис. 2 и рис.3, изображены образцы до и после спекания. В обоих экспе-
риментах после двух часов модельного времени произошел значительный рост 
зерен, что является естественным процессом сопровождающим спекание. 

Заключение 

Основным результатом работы является реализация алгоритма, позволяю-
щего моделировать спекание образцов состоящих из нескольких тысяч частиц.  
С помощью алгоритма проведено моделирование спекания образцов с парамет-
рами соответствующими 𝑌 𝑂 .  В будущем планируется сравнение полученных 
значений 𝑆𝑆𝐴 с результатами порометрии реальных образцов 𝑌 𝑂 . 
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