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В данной статье представлены результаты моделирования гидродинамики и мас-

сопереноса процесса сверхкритической сушки в аппаратах различного объема. Расчёты 

гидродинамики и массопереноса проводились с помощью программного пакета Ansys Flu-

ent на примере аппаратов лабораторного и промышленного объемов – 2 и 70 л, соответ-

ственно. Моделирование проводилось с целью прогнозирования времени проведения сверх-

критической сушки и возможности масштабирования процесса. Для моделирования гид-

родинамики и массопереноса использовались положения механики сплошных сред. Много-

компонентная система рассматривалась как вязкая сжимаемая жидкость. Расчет про-

водился в двух областях: пористом теле и в свободном объеме аппарата определенного 

масштаба. Дополнительно проведено исследование гидродинамики и массопереноса про-

цесса в присутствии рассекателя, необходимого для минимизации образования застой-

ных зон в аппарате. С целью оптимизации расчет рассекателя проводился отдельно от 

аппарата. Полученные данные использовались в дальнейших расчетах гидродинамики и 

массопереноса процесса с помощью пользовательской функции (UDF), написанной на 

языке программирования C. Предварительно проводилось исследование кинетики сверх-

критической сушки в аппарате объемом 2 л, которое необходимо для оценки возможно-

сти применения предложенной математической модели для аппаратов промышленного 

уровня. В ходе моделирования было показано, что использование предложенной модели 

возможно для описания процесса сверхкритической сушки в аппаратах различного объ-

ема. Кроме того, были получены расчетные кривые кинетики сверхкритической сушки, 

профили распределения скоростей сверхкритического диоксида углерода и распределение 

концентрации изопропилового спирта в различные моменты времени по сечению аппа-

рата. 
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This article presents the results of modeling the hydrodynamics and mass transfer of the 

supercritical drying process in apparatuses of various volumes. Calculations of hydrodynamics and 

mass transfer were carried out using the Ansys Fluent software package on the example of labor-

atory and industrial volume apparatuses – 2 and 70 l, respectively. The simulation was carried out 

in order to predict the time of supercritical drying and the possibility of scaling the process. The 
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positions of continuum mechanics were used to model hydrodynamics and mass transfer. The mul-

ticomponent system was considered as a viscous compressible liquid. The calculation was carried 

out in two areas: a porous body and a free volume of a apparatus of a certain scale. Additionally, 

a study of the hydrodynamics and mass transfer of the process in the presence of a divider necessary 

to minimize the formation of stagnant zones in the apparatus was carried out. In order to optimize 

the calculation of the divider was carried out separately from the apparatus. The data obtained 

were used in further calculations of the hydrodynamics and mass transfer of the process using a 

user-defined function (UDF) written in the C programming language. A preliminary study of the 

kinetics of supercritical drying in a 2-liter apparatus was carried out, which is necessary to assess 

the possibility of using the proposed mathematical model for industrial-level apparatuses. During 

the simulation, it was shown that the use of the proposed model is possible to describe the process 

of supercritical drying in apparatuses of various volumes. In addition, calculated curves of the 

kinetics of supercritical drying, profiles of the velocity distribution of supercritical carbon dioxide 

and the distribution of the concentration of isopropyl alcohol at various time points along the cross 

section of the apparatus were obtained. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Аэрогель – это инновационный материал, 
который обладает уникальными свойствами, ос-

новными из которых являются низкая плотность 

(3-100 кг/м3), высокая удельная площадь поверхно-
сти (400-800 м2/г), низкое значение коэффициента 

теплопроводности (14-16 мВт/(м2·К)) и высокая 
пористость (90-98%) [1]. Благодаря своим свой-

ствам аэрогели находят своё применение при про-
изводстве медицинских изделий [2], теплоизоля-

ции [3] и электроники [4]. Кроме того, они могут 
применяться в качестве биодатчиков [5] и носите-

лей активных веществ [6]. 
Процесс получения аэрогелей можно разде-

лить на три основных этапа: получение геля, за-
мена растворителя и сверхкритическая сушка [7]. 

На первом этапе формируется основной 
каркас будущего аэрогеля. Основой неорганиче-

ских аэрогелей, как правило, является диоксида 
кремния. Тогда прекурсорами могут быть различ-

ные силаны (например, тетраэтоксисилан или ме-

тилтриметоксилан) [8, 9, 10]. Органические аэро-
гели получают на основе различных биополимеров 

(хитозан, альгинат) [11, 12]. 
Для удаления воды и непрореагировавших 

групп из пор геля на втором этапе проводится за-
мена растворителя. Растворитель, находящийся в 

порах геля играет важную роль в процессе сверх-
критической сушки. Он должен быть хорошо рас-
творим в сверхкритическом флюиде (диоксиде уг-
лерода) и при этом иметь сравнительно небольшое 
значение поверхностного натяжения с целью 
предотвращения схлопывания пор. Чаще всего ис-
пользуются органические полярные растворители 
(спирты, ацетон).  

Сверхкритическая сушка является заверша-
ющим и самым важным этапом процесса получе-
ния аэрогелей. В ходе неё из пор геля происходит 
удаления растворителя. Удаление происходит ме-
тодом замещения его на сверхкритический флюид, 
в качестве которого обычно выступает диоксид уг-
лерода [13]. Удаление растворителя с помощью 
сверхкритической сушки происходит без разруше-
ния пористой структуры геля, за счёт отсутствия 
воздействия капиллярных сил. 

Условно, процесс сверхкритической сушки 
можно разделить на две основных стадии: конвек-
тивный массоперенос из свободного объема аппа-
рата и диффузионное замещение вещества внутри 
свободного объема геля. В связи с этим, необхо-
димо учитывать изменения параметров системы в 
ходе процесса, таких как коэффициент диффузии и 
плотность. Кроме того, необходимо определить оп-
тимальные параметры проведения процесса. Так, 
на первом этапе, в ходе процесса конвективного 
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массопереноса, необходимо поддержание наиболь-
шего расхода углекислого газа, в то время как на 
втором этапе в ходе диффузионного замещения ве-
щества, необходим подбор минимального расхода, 
которого будет достаточно для поддержания мини-
мальной концентрации растворителя вокруг геля.  

Моделирование химико-технологических 

процессов позволяет значительно сократить мате-

риальные ресурсы, затрачиваемые на эксперимен-

тальные исследования. Кроме того, моделирование 

процессов позволяет определять оптимальное 

время его проведения, что в свою очередь влияет 

на качество получаемого продукта. 

Для предсказания наилучших параметров 

проведения сверхкритической сушки возможно 

применение метода компьютерного моделирова-

ния его гидродинамики и массопереноса. Результа-

том является расчетная кривая кинетики процесса, 

по которой возможно определить оптимальное 

время проведения сверхкритической сушки.  

К уравнениям состояния, с помощью кото-

рых возможен расчет физико-химических свойств 

бинарной системы в сверхкритическом состоянии, 

относятся: уравнение Ван-дер-Ваальса [14], моди-

фицированное уравнение Редлиха-Квонга [15], 

уравнение Соаве-Редлиха-Квонга [16], уравнение 

Пенга-Робинсона [17], уравнение Пателя-Тея [18], 

уравнение состояния для околокритической и кри-

тической области [19] и модифицированное урав-

нение Ли-Кеслера [20]. 

Таким образом, моделирование химико-

технологических процессов, в частности, сверх-

критической сушки, является актуальной задачей, 

решение которой могло бы значительно ускорить 

развитие химической промышленности и переход 

от лабораторных установок к промышленным. 

МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА 

В рамках исследования проводится экспе-

риментальное исследование гидродинамики и мас-

сопереноса процесса сверхкритической сушки. Ис-

следование предполагает получение эксперимен-

тальной кривой кинетики процесса с целью их 

сравнения с результатами моделирования. Экспе-

римент проводится в аппарате объемом 2 л для 

оценки применимости предложенной модели для 

описания процесса сверхкритической сушки. 

В рамках эксперимента проводится отбор 

проб растворителя, который выходит из аппарата в 

ходе процесса, в определенные промежутки вре-

мени. По получаемым данным делается вывод о ха-

рактере этапа сброса растворителя и скорости про-

цесса сверхкритической сушки. Подробно мето-

дика эксперимента описана в статье [21]. 

ОПИСАНИЕ МАТЕМАТИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ 

Для моделирования гидродинамики и мас-

сопереноса процесса сверхкритической сушки ма-

териалов используются положения механики 

сплошных сред, применяемые для описания дви-

жения газообразных, жидких и деформируемых 

твердых тел. В рамках подбора уравнений модели 

многокомпонентная система рассматривается как 

вязкая сжимаемая жидкость. Расчет проводится в 

двух областях: пористом теле и в свободном объ-

еме аппарата определенного масштаба. 

Математическая модель включает в себя 

системы дифференциальных уравнений: для сво-

бодного объема аппарата (уравнение 1), объема по-

ристого тела (уравнение 2), начальные и граничные 

условия (уравнения 3-12). Системы дифференци-

альных уравнений включают в себя уравнения не-

разрывности по компонентам системы, уравнения 

сохранения количества движения и уравнения со-

хранения энергии. 

Система уравнений для свободного объема 

аппарата (ϴ): 

{
  
 

  
 

𝜕(𝜌𝑌1)

𝜕𝑡
+ 𝛻(𝜌�⃗�𝑌1) = 𝛻(𝜌𝐷𝛻𝑌1)

𝜕(𝜌𝑌2)

𝜕𝑡
+ 𝛻(𝜌�⃗�𝑌2) = 𝛻(𝜌𝐷𝛻𝑌2)

𝜕(𝜌�⃗⃗�)

𝜕𝑡
+ 𝛻(𝜌�⃗��⃗�) = −𝛻𝑃 + 𝛻(𝜏𝑘𝑙) + 𝜌�⃗�

𝜕(𝜌𝐸)

𝜕𝑡
+ 𝛻(�⃗�(𝜌𝐸 + 𝑃)) = 𝛻(𝜆𝛻𝑇)

 (1) 

Система уравнений для свободного объема 

пористого тела (Ω): 

{
 
 

 
 
𝜕(𝜌𝑌1)

𝜕𝑡
= 𝛻(𝜌𝐷𝛻𝑌1)

𝜕(𝜌𝑌2)

𝜕𝑡
= 𝛻(𝜌𝐷𝛻𝑌2)

𝜕(𝜌𝐸)

𝜕𝑡
= 𝛻(𝜆𝛻𝑇)

   (2) 

Начальные и граничные условия: 

𝑇(𝑥, 𝑦, 𝑡)𝑡=0 = 𝑇нач   (3) 

∀𝑥, 𝑦 ∈ Θ 𝑌1(𝑥, 𝑦, 𝑡)𝑡=0 = 0  (4) 

∀𝑥, 𝑦 ∈ Ω 𝑌2(𝑥, 𝑦, 𝑡)𝑡=0 = 0  (5) 

�⃗�(𝑥вх, 𝑦вх, 𝑡) = 𝑣вх   (6) 

�⃗�(𝑥ст, 𝑦ст, 𝑡) = 0   (7) 

�⃗�(𝑥г,  𝑦г, 𝑡)∀𝑥г, 𝑦г∈Θ = 0   (8) 

𝑇(𝑥ст, 𝑦ст, 𝑡) = 𝑇ст   (9) 

𝛻𝑇(𝑥г,  𝑦г,  𝑡)∀𝑥г, 𝑦г∈𝛩 = 𝛻𝑇(𝑥г,  𝑦г,  𝑡)∀𝑥г, 𝑦г∈𝛺 (10) 

∇𝑌1(𝑥ст, 𝑦ст, 𝑡) = 0 ∇𝑌2(𝑥ст, 𝑦ст, 𝑡) = 0 (11) 

∇𝑌1(𝑥г,  𝑦г,  𝑡)∀𝑥г, 𝑦г∈Θ = 𝛻𝑌1(𝑥г,  𝑦г, 𝑡)∀𝑥г, 𝑦г∈Ω 

∇𝑌2(𝑥г,  𝑦г,  𝑡)∀𝑥г, 𝑦г∈Θ = 𝛻𝑌2(𝑥г,  𝑦г, 𝑡)∀𝑥г, 𝑦г∈Ω    
(12) 
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где ρ – плотность смеси, кг/м3; �⃗� – вектор скорости 

движения смеси, м/с; T – температура, K; P – дав-

ление, Па; Y1 – массовая доля изопропилового 

спирта, кг/кг; �⃗� – ускорение свободного падения, 

м/с2; D – коэффициент диффузии, м2/с; λ – коэффи-

циент теплопроводности смеси, Вт/м∙K; E – полная 

энергия, Дж/кг, τkl – тензор вязких напряжений 

кг/м∙с2; 𝜂 – динамическая вязкость смеси, Па·с; Mw 

– молярная масса, кг/кмоль; H0 – энтальпия образо-

вания вещества, кДж/кмоль; индексы: ст – значе-

ния на стенках исследуемой области; г – значения 

на границе между расчетными областями. 

Бинарная система представляет собой 

смесь «изопропиловый спирт – диоксид углерода», 

физико-химические и фазовые характеристики ко-

торой определяются с помощью уравнения состоя-

ния Пенга-Робинсона (уравнение 13) и правил сме-

шения Ван-дер-Ваальса (уравнение 14): 

{
  
 

  
 𝑃 =

𝑅𝑇

𝑉−𝑏
−

𝑎

𝑉(𝑉+𝑏)+𝑏(𝑉−𝑏)

𝑎 = 0.4572
(𝑅𝑇кр)

2

𝑃кр
[1 + 𝑚(1 −√𝑇пр)]

2

𝑏 = 0.0778
𝑅𝑇кр

𝑃кр

𝑚 = 0.3746 + 1.54226𝜔 − 0.2699𝜔2

 (13) 

Решение системы уравнений математиче-

ской модели включает использование метода ко-

нечных объемов, который реализован в программ-

ном пакете Ansys Fluent. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЯ 

Моделирование гидродинамики и массопе-

реноса в аппарате объемом 2 л 

Модель реактора, изображенная на рис. 1 

имеет объемом 2 л. Внутри модели аппарата распо-

ложены образцы гелей. Образцы представляют со-

бой неорганические пористые тела в виде монолит-

ных пластин на основе диоксида кремния. Линей-

ные размеры составляют 8.5×8.6×0.6 см и 

8.6×8.6×0.85 см для первого и второго образцов, 

соответственно. Плотность первого образца  

ρ = 1.12 г/см3, второго ρ = 1.08 г/см3. Пористость 

гелей принимается 95%. 

После построения геометрии проводится 

создание расчетной сетки. Количество ячеек соста-

вило 378996. С целью повышения расчетной точ-

ности локально проводится адаптация расчетной 

сетки. 

В начальный момент времени внутри аппа-

рата находится смесь диоксида углерода и изопро-

пилового спирта. Источником изопропилового 

спирта в аппарате является монолит геля, раство-

ритель выделяется из него в ходе набора давления 

и равномерно распределяется по всему объему ап-

парата. В табл. 1 приведены начальные условия для 

расчета процесса сверхкритической сушки. 

 

 
Рис. 1. Виртуальная геометрия аппарата объемом 2 л 

 
Таблица 1 

Начальные условия проведения расчета 

Параметр 
Единицы 

измерения 
Значение 

Температура стенки 

и входного потока 
К 313.15 

Давление в системе Па 12×106 

Расход диоксида уг-

лерода на вход в ап-

парат 

кг/ч 4.7 

Общий объем моно-

литов геля 
м3 105.26×10-6 

 

Процесс массопереноса, в частности, про-

фили изменения массовой доли изопропилового 

спирта по сечению аппарата в различные моменты 

времени, представленные на рис. 2, приведены 

только для первых 150 мин, так как именно в это 

время происходит наиболее значимое изменение 

концентрации изопропилового спирта внутри объ-

ема аппарата и пористого тела. 

Основной задачей проведения расчетов 

массопереноса процесса сверхкритической сушки 

является получение расчетной кривой кинетики 

процесса (рис. 3). Кривая отображает изменение 

массы изопропилового спирта внутри аппарата в 

зависимости от времени. Для этого на каждой ите-

рации по времени проводится расчет интеграла 

массовой доли по объему всей расчетной области. 

Кроме того, для сравнения на графике приведена 

экспериментальная кривая кинетики процесса 

сверхкритической сушки. Относительная ошибка 

расчетных данных по сравнению с эксперимен-

тальными составила 13.52%. 
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Рис. 2. Изменения профиля распределения массовой доли 

изопропилового спирта по сечению аппарата объемом 2 л 

(цветом обозначено значение массовой доли изопропилового 

спирта) 

 

 
Рис. 3. Расчетная (сплошная линия) и экспериментальная (то-

чечная) кривые кинетики процесса сверхкритической сушки 

в аппарате объемом 2 л 

 

Условием завершения процесса сверхкри-

тической сушки является достижение концентра-

ции изопропилового спирта в высушенном об-

разце, составляющей не более 5%. Плотность аэро-

геля принимается 100 кг/м3. То есть концентрации 

5% изопропилового спирта в образце соответ-

ствует 0.55 г. 

Исходя из этого, делается вывод, что для 

успешного проведения процесса сверхкритической 

сушки при данных условиях его продолжитель-

ность должна быть не менее 8 ч. 

Моделирование гидродинамики и массопе-

реноса в аппарате объемом 70 л 

Моделирование гидродинамики аппарата 

промышленного масштаба проводится на примере 

реактора объемом 70 л. Такой аппарат входит в со-

став опытно-промышленной установки для полу-

чения аэрогелей, которая расположена в г. Щел-

ково на территории ООО «Ниагара». 

Реактор представляет собой аппарат высо-

кого давления цилиндрической формы высотой 

1000 мм и диаметром 332 мм. Аппарат имеет плос-

кую крышку и плоское днище, с расположенным 

на нем выходным патрубком с внутренним диамет-

ром 17.5 мм. Присоединение крышки к аппарату 

происходит с помощью фланцевого соединения. В 

верхней части аппарата объемом 70 л располага-

ется рассекатель, который представляет собой пер-

форированный лист нержавеющей стали с отвер-

стиями, расположенными по радиусам. Расход уг-

лекислого газа на входе постоянный и составляет 

150 кг/ч. Компьютерное моделирование аппарата 

вместе с рассекателем значительно увеличивает 

вычислительную сложность задачи. По этой при-

чине, расчет гидродинамики через рассекатель 

производится отдельно. В дальнейшем получен-

ные результаты будут использованы при расчете 

аппарата объемом 70 л.  

Полученный профиль используется для 

определения поля распределения скоростей по ра-

диусу рассекателя. Для этого в модели аппарата 

строится линия вдоль радиуса от оси симметрии 

аппарата (рис. 4). 

 

 
Рис. 4. Построение линии (указана красными стрелками) для 

вывода профиля скоростей движения среды 

 
На построенной линии определяется про-

филь скоростей, который представлен на рис. 5. 

Полученный профиль распределения скоростей 

вдоль радиуса рассекателя используется в качестве 

граничного условия на вход в аппарат. Для этого 
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необходимо использование пользовательской функ-

ции (UDF), которая пишется на языке программи-

рования C. 

 

 
Рис. 5. Профиль скоростей в аппарате вдоль построенной 

линии 

 

В аппарате объемом 70 л высушиваемый 

материал представляет собой скрученный рулон 

(рис. 6). Задача является осесимметричной, следо-

вательно, расчет ведется по сектору в 30°, что со-

ставляет 1/12 часть всей геометрии. Количество 

ячеек расчетной сетки составляет 312963. С целью 

повышения расчетной точности проводится ло-

кальная адаптация расчетной сетки. В качестве 

начального условия на вход задается полином, по-

лученный при расчете гидродинамики через рассе-

катель. 

 

 
Рис. 6. Виртуальная геометрия аппарата объемом 70 л с ге-

лем, скрученным в рулон (слева), 1/12 часть виртуальной гео-

метрии (в середине), расчетная сетка (справа). Серым цветом 

обозначен объем аппарата,  

голубым – объем геля 

 

Полученные в результате расчета массопе-

реноса профили изменения концентрации изопро-

пилового спирта по сечению аппарата в различные 

моменты времени (рис. 7), приведены только для 

первых 180 мин. Именно за это время происходит 

наиболее значительное изменение концентрации 

изопропилового спирта в объеме аппарата и пори-

стого тела. Это связано с преобладанием диффузи-

онного характера переноса вещества. 

 

 
Рис. 7. Изменения профиля распределения массовой доли 

изопропилового спирта по сечению аппарата объемом 70 л в 

течение первых 180 мин процесса (цветом обозначено значе-

ние массовой доли изопропилового спирта) 

 

По полученным профилям видно, что ско-

рость изменения концентрации изопропилового 

спирта зависит от геометрии высушиваемого об-

разца. Внутренний диаметр рулона в несколько раз 

больше расстояния между его слоями, в связи с 

чем, диоксид углерода в первую очередь проникает 

именно во внутреннюю часть образца. Использова-

ние рассекателя или заданного полинома профиля 

скоростей на входе снижает этот эффект, но не уби-

рает полностью. Во вторую очередь, диоксид угле-

рода проникает в область между образцом и стен-

ками аппарата. Ширина между поверхностью об-

разца и стенкой аппарата больше, чем расстояние 

между слоями, но намного меньше внутреннего 

диаметра. В то время, когда диоксид углерода 

начинает проникать между слоями образца, про-

цесс преимущественно обладает диффузионным 

характером переноса вещества в порах образца. 

Диффузия в порах является лимитирующей ста-

дией процесса сверхкритической сушки. 

Основной задачей расчета гидродинамики 

и массопереноса в аппарате объемом 70 л является 

получение расчетной кривой кинетики процесса 

(рис. 8). Кривая отображает изменение массы изо-

пропилового спирта в аппарате в зависимости от 

времени. 
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Рис. 8. Расчетная кривая кинетики процесса сверхкритиче-

ской сушки в аппарате объемом 70 л 

 

По кривой видно, что наибольшая скорость 

процесса приходится на первые 3-5 мин, когда ди-

оксид углерода проникает во внутренний диаметр 

образца. Второй период снижения скорости лежит 

в пределах 30-40 мин, когда диоксид углерода про-

никает между поверхностью образца и стенкой. 

После 40 минут на графике заметна гладкая экспо-

ненциальная кривая, которая указывает на проте-

кание диффузионного массопереноса в ходе сверх-

критической сушки. 

Условием завершения процесса сверхкри-

тической сушки является достижение максимально 

разрешенной концентрации изопропилового спирта 

в высушенном образце, которая составляет не более 

5%. Плотность аэрогеля принимается 100 кг/м3. То 

есть концентрации 5% изопропилового спирта в 

образце соответствует 1.28 кг. Исходя из этого, де-

лается вывод, что для успешного проведения про-

цесса сверхкритической сушки при данных условиях 

его продолжительность должна быть не менее 9 ч. 

ВЫВОДЫ 

Полученные в ходе исследования резуль-

таты, среди которых поля распределения векторов 

скоростей, распределения концентраций компо-

нентов по сечению аппарата в ходе процесса сверх-

критической сушки, расчетные кривые кинетики 

процесса сушки, подтверждают, что предложенная 

модель может быть использована для описания 

процесса сверхкритической сушки с целью опреде-

ления его гидродинамики и массопереноса, про-

гнозирования времени ее проведения. Результаты 

проведения вычислительного эксперимента для ап-

парата промышленного масштаба наглядно демон-

стрируют влияние геометрических особенностей и 

расположения высушиваемого материала на кине-

тику процесса сверхкритической сушки. Предло-

женный в работе подходи может быть успешно ис-

пользован при разработке нового оборудования 

для реализации процесса сверхкритической сушки, 

при масштабировании этого процесса для получе-

ния материалов на основе аэрогелей произвольной 

формы, для оптимизации процесса. Применение 

данного подхода позволит значительно сократить 

время разработки новых технологий получения ма-

териалов на основе высокопористых материалов, 

снизить себестоимость получаемой таким образом 

продукции за счет оптимизации параметров про-

цесса. С применением предлагаемого подхода мо-

жет быть изучено влияние внешних параметров 

(температуры, давления и расхода сушильного 

агента), геометрии аппарата, расположения и 

формы высушиваемого материала на ход процесса 

сверхкритической сушки. 
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