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ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ МАССОПЕРЕНОСА ПРИ 

НЕЙТРАЛИЗАЦИИ СТОЧНЫХ ВОД 

 

Постановка проблемы и анализ 

публикаций. Производственные сточные 

воды от технологических процессов мно-

гих отраслей промышленности содержат 

щелочи и кислоты, а также соли тяжелых 

металлов. На предприятиях черной метал-

лургии, на машиностроительных и метал-

лообрабатывающих заводах широко ис-

пользуется химическая обработка метал-

                                                           
 

лов кислотами в процессе травления. В ре-

зультате образуются кислые железосодер-

жащие стоки, имеющие свободные кис-

лоты, (преимущественно серную, иногда 

смесь кислот) и соли железа (в основном 

4FeSO ). Соли железа в результате гидро-

лиза и окисления образуют осадки ржаво-

рыжего цвета. При большом загрязнении в 

водоемах полностью исчезает органиче-

ская жизнь, вода становится непригодной 
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для водоснабжения. Наличие в стоках кис-

лот и щелочей вызывает преждевремен-

ную коррозию конструкций канализаци-

онных сооружений. Для предупреждения 

нарушения физико-химических и биохи-

мических процессов в биоокислителях и 

водоемах, а также для осаждения из сточ-

ных вод солей тяжелых металлов кислые и 

щелочные стоки подвергают нейтрализа-

ции. 

Нейтрализация кислот может прово-

диться любыми щелочами или солями: ед-

ким натрием, едким калием, известью, из-

вестняком, доломитом, мрамором, мелом, 

магнезитом, содой, отходами щелочей. 

Нейтрализацию проводят при взаимном 

смешивании кислых и щелочных сточных 

вод, либо обработкой сточных вод реаген-

том в смесительных реакторах-нейтрали-

заторах. Выбор метода нейтрализации за-

висит от объема и концентрации сточных 

вод, от режима их поступления, наличия и 

стоимости реагентов. 

Анализ литературных источников 

показал, что проблемой очистки сточных 

вод широко занимаются как в Украине, так 

зарубежом. В работах излагаются теорети-

ческие и практические основы проектиро-

вания систем водоотведения сточных вод 

города, а также методики расчета произ-

водственно-бытовой и дождевой водоот-

водящих сетей [7]. Описываются совре-

менные методы и технологические схемы 

очистки сточных вод [2], приводятся науч-

ные обоснования создания замкнутых си-

стем водопользования [3, 4], рассматрива-

ются технологические схемы и методы ме-

ханической, биологической, физико-хи-

мической очистки, доочистки сточных вод 

[5], эффективные способы безреагентной 

очистки в установках малой производи-

тельности [9, 10]. Зарубежными авторами 

также предлагаются физико-химические 

методы очистки сточных вод [11–13]. В 

большинстве работ, касающихся процес-

сов нейтрализации кислых вод широко ис-

пользуются эмпирические зависимости, с 

помощью которых можно определить ре-

комендуемую дозу реагента, время 

нейтрализации, но данные зависимости не 

учитывают гидродинамические процессы 

взаимодействия сточных вод с реагентом, 

форму емкости для нейтрализации, место 

подачи реагента. Таким образом, очевидна 

необходимость создания эффективных ме-

тодов расчета для осуществления про-

цесса нейтрализации сточных вод в специ-

альных установках, позволяющих оценить 

эффект процесса нейтрализации с учетом 

практически всех факторов влияющих на 

этот процесс. 

Цель и задачи. Целью работы явля-

ется создание численной модели процесса 

нейтрализации кислых сточных вод в 

ёмкостях для нейтрализации.  

Изложение основного материала. 
Станция нейтрализации сточных вод 

включает систему подачи рабочего рас-

твора в нейтрализуемые стоки, которая со-

держит различные дозаторы, насосы и 

трубопроводы. Нейтральной по кислотно-

щелочной реакции считается вода, показа-

тель рН которой не выходит за пределы 

6,5…8,5. Колебание показателя у сточных 

вод в любую сторону является причиной 

их направления перед сбросом в водоем 

или городскую канализацию, на нейтрали-

зацию. В предложениях компаний имеется 

два типа станций, предлагаемых заказчи-

кам для нейтрализации стоков объемом от 

2000 л до 20000 л : проточный и контакт-

ный. Проточные типы установок (рис. 1) 

эффективны при значительных расходах 

стоков, контактные (рис. 2) – при их не-

больших количествах. 

 
Рис. 1. Установка нейтрализации сточных 

вод подземного исполнения проточного 

типа [14] 

 

В основном нейтрализация сточных 

вод осуществляется двумя методами: 

смешиванием щелочных и кислых стоков, 

с добавлением реагента. 
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Рис. 2. Станция нейтрализации сточных 

вод наземного исполнения 

периодического типа [14] 

 

Используя первый метод надо 

учитывать, что режимы сброса 

промышленных стоков, содержащих 

отработавшую щелочь и кислоту, как 

правило, на заводах различны. Кислые 

воды имеют обычно постоянную 

концентрацию и сбрасываются в систему 

канализации равномерно во времени. 

Щелочные поступают на нейтрализацию 

периодически, залпово. В связи с этим, 

станция нейтрализации сточных вод 

комплектуется регулирующим резервуа-

ром, объем которого должен быть 

достаточен для принятия суточного 

количества щелочных вод. В дальнейшем 

стоки со щелочью выпускаются 

равномерно в камеру, в которой 

смешиваются с кислыми водами и взаимно 

нейтрализуются. Комплектация обору-

дованием станции, работающей по 

описанному способу, производится на 

основе баланса щелочных и кислых 

стоков, поступающих от всех агрегатов, 

цехов. При этом учитываются периоды 

выпуска сточных вод. 

Второй метод нейтрализации стоков 

используется, когда в них отсутствует 

баланс щелочи и кислоты, обеспе-

чивающий их самостоятельное связы-

вание за счет химического взаимо-

действия. В этом случае, для полной 

нейтрализации в воду добавляются 

соответствующие реагенты. Реагентом 

обычно служат отходы от деятельности 

местных производств. К примеру, это 

может быть шлам, образующийся при 

химводоочистке на ТЭЦ, другие щело-

чесодержащие материалы. Нейтрализация 

промышленных стоков, в которых 

содержится серная кислота (например, 

при травлении изделий из металла), может 

проводиться за счет использования 

отходов металлургической промышлен-

ности. Это шлаки доменного, ферро-

хромового, сталеплавильного производст-

ва. 

В Днепропетровске был введен в 

эксплуатацию первый в Украине высоко-

технологичный завод по безотходной 

переработке использованных аккумуля-

торных батарей ООО «Рекуперация свин-

ца» Международной научно-промышлен-

ной корпорации «Веста» (рис.3). 

 
Рис. 3. Завод по переработке 

аккумуляторов в Днепропетровске 

 

По принципу закрытого цикла на 

заводе перерабатываются все состав-

ляющие аккумуляторов, в том числе и 

электролит, которого ежегодно в 

окружающую среду на территории 

Украины попадает более 20 тысяч тонн. 

Электролит представляет собой раствор 

серной кислоты, которая считается, 

пожалуй, одним из ключевых химических 

соединений в мире. Это обусловлено 

широким спектром ее применения. 

Серная кислота является важнейшим 

продуктом химической промышленности 

как по объему производства, так и по 

разнообразию областей применения. 

Крупными потребителями серной кислоты 

являются химическая и нефтехимическая 

промышленность, металлургия, машино-

строение, сельское хозяйство и другие 

отрасли. Ежегодно в стране образуется 2 

млн. т отработанной серной кислоты, что 

составляет 10 % от общего ее 
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производства. Такие объемы свиде-

тельствуют о необходимости утилизации 

отработанной кислоты с целью эконом-

ного ресурсопользования и защиты окру-

жающей среды. Отходы, образующиеся 

при использовании серной кислоты, 

включают кроме отработанной серной 

кислоты травильные растворы, кислые 

гудроны и сточные воды, содержащие 

кислоту менее 10 % (по массе). Нас-

читывается более 200 видов отработанной 

серной кислоты, содержащих около ста 

видов примесей, в том числе 

аккумуляторная кислота из отработанных 

свинцовых аккумуляторов. 

Плотность электролита зависит от 

степени заряженности аккумулятора: 

100% – 1,265 г/см3, 10% – 1,134 г/см3. 

Таким образом, можно предположить, что 

при безотходной переработке использо-

ванных аккумуляторных батарей требует-

ся нейтрализация серной кислоты с 

процентным содержанием менее 10%. 

Плотность водного раствора гидроксида 

натрия (каустической соды), который 

можно использовать в качестве нейтра-

лизатора, изменяется в зависимости от 

процентного содержания в таком 

диапазоне: 50% – 1,525 г/см3, 10% – 1,109 

г/см3. Так при нейтрализации серной 

кислоты гидроксидом натрия (щелочью) 

происходит следующая реакция: 

OHSONaSOHNaOH 24242 22        (1) 

Моделирующие уравнения. Модели-

рование процесса нейтрализации осу-

ществляется в два этапа (рис. 4): на первом 

этапе рассчитывается поле скорости вод-

ного потока внутри установки – гидроди-

намическая модель процесса; на втором 

этапе решается задача массопереноса – 

рассматривается движение сточных вод, 

содержащих кислоту и раствор щелочи.  

На первом этапе моделирующим 

уравнением является уравнение для потен-

циала скорости [Л]. 

0
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где P  – потенциал скорости. 
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Рис. 4. Схема  расчетной области 

(нейтрализация проточного типа):  

1 – кислые сточные воды, 2 – щелочные 

сточные воды, 3 – нейтрализованная сточная 

вода, 4 – емкость,  5 – локальные сужения 

 

При применении данного уравнения 

полагается, что ось Y направлена верти-

кально вверх. Для решения уравнения (1) 

ставятся следующие граничные условия 

[1]: 

- на стенках емкости для нейтрали-

зации, а также на других твердых 

поверхностях расположенных внутри нее 

ставится граничное условие вида: 0




n

P
, 

где n – единичный вектор внешней 

нормали к твердой стенке; 

- на границе входа водного потока из 

патрубка подачи кислоты nV
n

P





, где Vn – 

известное значение скорости водного 

потока; 

- на границе, где водный поток вы-

ходит из ёмкости (рис. 4) constPP  0 , 

где P0 – некоторое число (условие 

Дирихле). 

Процесс распространения сточных 

вод и реагента внутри специализирован-

ной установки моделируется на основе 

уравнения массопереноса, которое запи-

сывается как для примеси (кислоты), так и 

для реагента (щелочи) [6, 8]. 
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где C – концентрация кислоты (щелочи); 

u,v – компоненты вектора скорости по-

тока; μ=(μx, μy) – коэффициент турбулент-

ной диффузии; Q – интенсивность подачи 
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кислоты (щелочи);    ii yyxx    – 

дельта-функция Дирака; ii yx ,  – коорди-

наты источника подачи кислоты (щелочи); 

t – время. 

Численная модель. Численное интег-

рирование моделирующих уравнений про-

водится с использованием прямоугольной 

разностной сетки. Для численного интег-

рирования уравнения Лапласа (2) исполь-

зуется метода Либмана [1]. В этом случае 

аппроксимирующее уравнение имеет вид: 
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Неизвестное значение потенциала 

определяется по следующей зависимости: 
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           (5) 

Для начала расчета по методу Ли-

бмана необходимо задать «начальное» 

значение потенциала скорости в расчет-

ной области, например 0, jiP . Расчет 

прекращается при выполнении условия: 

 n

ji

n

ji PP ,

1

, , 

где ε – малое число (например, ε=0.001); 

n – номер итерации. 

После расчета поля потенциала ско-

рости выполняется расчет компонент век-

тора скорости на гранях разностных ячеек 

по зависимостям: 

x

PP
u

jiji

ji





 ,1,

, , 
y

PP
v

jiji

ji





1,,

,       (6) 

Численное интегрирование уравне-

ния массопереноса проводится с помощью 

неявной разностной схемы расщепления 

[8].  

Алгоритм решения задачи. Реше-

ние задачи по нейтрализации кислотных 

сточных вод внутри специализированной 

емкости осуществляется в несколько эта-

пов: 

- на первом этапе решается гидроди-

намическая задача и определяется поле 

скорости водного потока внутри емкости; 

- на втором этапе осуществляется ре-

шение уравнения массопереноса для сточ-

ных вод, содержащих кислоту; определя-

ется концентрационное поле кислоты 

внутри емкости на момент времени nt ; 

- на третьем этапе осуществляется 

решение уравнения массопереноса для ре-

агента; определяется концентрационное 

поле реагента внутри емкости на момент 

времени nt ; 

- на четвертом этапе в каждой раз-

ностной ячейке происходит перерасчет 

концентрации кислоты и реагента вслед-

ствие их химического взаимодействия, 

определяемого стехиометрическим соот-

ношением. Полагается что химическая ре-

акция протекает на временном проме-

жутке t . 

После выполнения 4-ого этапа полу-

чаем новое значение концентрационных 

полей для кислоты и реагента. Расчет по-

вторяется, начиная со второго этапа.  

Практическая реализация модели. 
На основе разработанной численной мо-

дели был создан пакет прикладных про-

грамм, который построен на модульном 

принципе, т. е. состоит из набора подпро-

грамм, такая архитектура пакета позво-

ляет решать широкий класс задач, не внося 

изменений в программы. Изменения вно-

сятся только в файл исходных данных. 

На последующих рисунках иллю-

стрируется работа разработанной CFD мо-

дели. Процесс нейтрализации происходит 

в два этапа. На первом этапе идет заполне-

ние емкости сточной водой, содержащей 

кислоту на промежутке времени от 0 до t1. 

В момент времени t1 начинается второй 

этап – подача щелочи. На рис. 5–6 пока-

зана концентрация кислоты H2SO4 на пер-

вом этапе, до t-6,2 (время в безразмерном 

виде), расчетный шаг по времени Δt=0,2. 

Значение концентрации кислоты пред-

ставлено в процентах от максимального 

значения на входе поступления в емкость.  

На рис. 7 – 8 показано изменение 

концентрации кислоты в сточных водах 

после начала поступления щелочи. Как 

видно из представленных рисунков подача 

щелочи резко изменяет содержание кис-

лоты в сточных водах внутри установки. 
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Наиболее быстро процесс нейтрализации 

происходит в районе расположения па-

трубка подачи реагента, процесс нейтра-

лизации сдвигается в виде фронта от 

участка входа сточных вод к выходному 

отверстию. К моменту времени t=8,2 про-

цесс нейтрализации практически заверша-

ется.  

 
Рис. 5. Заполнение емкости сточной во-

дой t=1 

 
Рис. 6. Заполнение емкости сточной во-

дой t=6 

 

 
Рис. 7. Изменение концентрации кислоты 

с учетом поступления щелочи t=6.8 

 

 
Рис. 8. Изменение концентрации кислоты 

с учетом поступления щелочи t=7.8 

 

Расчет задачи требует порядка 5 с 

расчетного времени. 

Выводы. Предложена новая CFD 

модель для расчета процесса нейтрализа-

ции кислых сточных вод в специальных 

емкостях. Особенностью модели является: 

возможность учета химического взаимо-

действия кислоты и реагента; расчет про-

цесса массопереноса в области сложной 

геометрической формы. 

Оперативность в проведении дан-

ного класса расчетов (менее 1 мин) явля-

ется необходимым практическим инстру-

ментом для получения прогнозных дан-

ных, что важно при проведении серийных 

расчетов. Дальнейшее развитие этого 

направления следует проводить по созда-

нию 3D модели. 
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РАСЧЕТ КОНЦЕНТРАЦИИ ВЕЩЕСТВА В КОНТРОЛЬНОЙ ТОЧКЕ ВОДНОГО 

ОБЪЕКТА В ЗОНЕ ДЕЙСТВИЯ СБРОСОВ СТОЧНЫХ ВОД 

 

Одной из важнейших экологических 

проблем экономически развитых стран яв-

ляется загрязнение водных объектов (ВО) 

сточными водами (СВ), отводимыми от 

промышленных, коммунальных и сель-

скохозяйственных предприятий [1]. В соо-

тветствии с действующим водным законо-

дательством [2, 3], для предприятий-водо-

пользователей разрабатываются и утверж-

даются предельно допустимые сбросы 

(ПДС) загрязняющих веществ (ЗВ), посту-

пающих в ВО со СВ. Методической базой 

для разработки и утверждения ПДС являе-

тся «Инструкция по разработке и утверж-

дению ПДС веществ в водные объекты с 

возвратными водами» [4]. Согласно дан-

ной «Инструкции...», при неполном разба-

влении СВ вывод о степени техногенного 

влияния на ВО делается по максимально 

загрязненной части потока воды вдоль ко-

нтрольного створа.  

Одна из проблем при расчете ПДС 

заключается в применении так называе-

мого «принципа суперпозиции» при рас-

чете максимально загрязненной части по-

тока воды. Данный принцип широко ис-

пользуется в различных областях физики 

(в частности, в электродинамике и аку-

стике) и представляет собой следующую 
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