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Разработана дискретная модель для описания гидродинамики жидкости в пори-

стом теле. Модель учитывает гетерогенность и многофазность системы, состоящей из 

твердого каркаса тела, пор, заполненных воздухом, и жидкости. Модель разработана на 

основе метода решеточных уравнений Больцмана совместно с методом псевдопотенци-

алов для корректного моделирования жидкой и газовой фаз в одной системе. Для повыше-

ния точности расчета на границе раздела фаз было использовано уравнение состояния 

Карнахана-Старлинга. Были проведены вычислительные эксперименты по моделирова-

нию впитывания тестового раствора в пористой структуре гемостатических повязок на 

основе хитозанового аэрогеля на мезоуровне. Были подобраны входные параметры модели, 

соответствующие изучаемой системе, и проведено сравнение сорбционной емкости те-

стового раствора для экспериментальных образцов и соответствующих им сгенерирован-

ных ранее цифровых структур. Расчетная сорбционная емкость соответствовала экспе-

риментальной. Предложенная модель позволяет описывать гидродинамику многофазной 

системы, в частности, движение жидкости в пористой среде и прогнозировать ее сорб-

ционную емкость. В качестве пористой среды модель использует цифровые пористые 

структуры, полученные с использованием клеточно-автоматного подхода. В модели мо-

гут использоваться различные уравнения состояния такие, как уравнение Ван-дер-Ва-

альса, Карнахана-Старлинга и Пенга-Робинсона для повышения точности моделирова-

ния. Кроме того, модель позволяет работать с многокомпонентными системами и спо-

собна описывать движение многокомпонентной жидкости, в частности, крови и раство-

ренного в ней активного фармацевтического ингредиента. Модель может быть исполь-

зована совместно с другими дискретными моделями, в частности, с клеточными авто-

матами, позволяя моделировать несколько процессов в одной системе, например, раство-

рение и движение активного фармацевтического ингредиента в пористой среде. 

Ключевые слова: моделирование, клеточные автоматы, пористые материалы, аэрогели, метод решеточ-
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The discrete model has been developed to describe the hydrodynamics of a fluid in a porous 

body. The model considers the heterogeneity and multiphase nature of the system, consisting of a 

solid body, air-filled pores, and liquid. The developed model based on the lattice Boltzmann equa-

tion method together with the pseudopotential method for correct modeling of the liquid and gas 

phases in one system. To improve the accuracy of calculations at the interface, the Carnahan-

Starling equation of state was used. Computational experiments were carried out to simulate the 

absorption of a test solution in the porous structure of hemostatic bandages based on chitosan 
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aerogel at the mesoscale. The model input parameters corresponding to the system under study 

were selected, and the sorption capacity of the test solution for the experimental samples and the 

corresponding previously generated digital structures were compared. The calculated sorption ca-

pacity corresponded to the experimental one. The proposed model makes it possible to describe the 

hydrodynamics of a multiphase system, in particular, the movement of liquid in a porous medium 

and predict its sorption capacity. As a porous medium, the model uses digital porous structures 

obtained using the cellular automata approach. The model can use various equations of state such 

as the Van-der-Waals, Carnahan-Starling and Peng-Robinson equations to improve the accuracy 

of the simulation. In addition, the model allows you to work with multicomponent systems and is 

capable of describing the movement of a multicomponent liquid, in particular, blood and the active 

pharmaceutical ingredient dissolved in it. The model can be used in conjunction with other discrete 

models, in particular cellular automata, allowing the simulation of multiple processes in a single 

system, for example, the dissolution and movement of an active pharmaceutical ingredient in a 

porous medium. 

Keywords: modelling, cellular automata, porous materials, aerogels, lattice Boltzmann method, hydrodynamics 
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ВВЕДЕНИЕ 

В настоящее время разработка новых гемо-

статических средств местного действия представ-

ляет собой важную задачу. Сложность их разра-

ботки обусловлена необходимостью изучения про-

цессов гидродинамики в разрабатываемом гемо-

статическом средстве, которое представляет собой 

многокомпонентную и многофазную систему, со-

стоящую из твердой структуры гемостатического 

средства, например, пористой повязки или губки, 

воздуха, крови и раневого экссудата. Все эти фак-

торы напрямую оказывают влияние на гемостати-

ческую эффективность. Таким образом, разработка 

гемостатических средств представляет собой ком-

плексную задачу, которая требует проведения 

большого количества экспериментальных исследо-

ваний, что, в свою очередь, ведет к увеличению 

времени и стоимости разработки. Применение со-

временных методов математического и компью-

терного моделирования позволит частично заме-

нить натурные эксперименты вычислительными, 

что дает возможность решить данную проблему. 

Кроме того, вычислительные эксперименты позво-

лят получить детальную картину процесса в си-

стеме и изучить влияние на гемостатическую эф-

фективность геометрии гемостатического средства. 

Данная работа посвящена моделированию гидроди-

намики жидкости в гемостатических средствах 

местного действия – аэрогельных повязках на ос-

нове хитозана и прогнозированию их сорбционной 

емкости.  

В настоящий момент для описания гидро-

динамики широко используется система уравне-

ний Навье-Стокса. Однако для исследуемой си-

стемы, которая содержит несколько фаз и имеет 

сложную геометрию, решение уравнений Навье-

Стокса связано с большими вычислительными 

сложностями [1]. Альтернативным способом моде-

лирования гидродинамики является метод реше-

точных уравнений Больцмана (lattice Boltzmann 

method, LBM) [2, 3].  

В данной работе для моделирования гидро-

динамики жидкости в пористой структуре был ис-

пользован метод решеточных уравнений Больц-

мана с модификацией для многофазных систем.  

ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ 

За последние десятилетия метод решеточ-

ных уравнений Больцмана получил широкое рас-

пространение как метод моделирования гидроди-

намики на мезоуровне. Его преимуществами явля-

ются относительная простота вычислений, а также 

возможность расчета многофазных и многокомпо-

нентных систем без усложнения модели [4]. 
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Суть метода решеточных уравнений Боль-

цмана заключается в том, что система разбивается 

на одинаковые дискретные ячейки, которые харак-

теризуют заданный элементарный объем и обла-

дают следующими параметрами: состояние (твер-

дая или жидкая), количество жидкости в ячейке, 

возможные направления движения жидкости. Рас-

чет разбит на дискретные шаги по времени (итера-

ции). Каждую итерацию определенное количество 

жидкости перемещается из ячейки в соседние (фаза 

распространения потоков) (рис. 1), после чего про-

исходит расчет соударения внутри ячейки (фаза 

столкновения) [5, 6]. 

 

  
Рис. 1. Распределение жидкости в ячейке по направлениям 

Fig. 1. Distribution of liquid in a cell in directions 

 

На рис. 1 представлено поле из 16 ячеек. 

Количество жидкости в ячейке характеризуется 

дискретной плотностью, которая приводится в 

условных модельных единицах. 𝜌 обозначена об-

щая дискретная плотность жидкости в ячейке, ко-

торая распределена по 9 возможным направлениям 

𝑖. Это означает, что на следующем шаге по времени 

заданная дискретная плотность жидкости 𝜌𝑖 пере-

местится из данной ячейки в соответствующую со-

седнюю, например, жидкость 𝜌2 переместится в 

нижнюю ячейку. После перемещения жидкости 

осуществляется расчет соударений внутри ячейки, 

в результате чего меняются дискретные плотности 

жидкости по направлениям. Математически эти 

фазы могут быть представлены с помощью уравне-

ния Больцмана в дискретной форме: 

𝑓𝑖(𝑟 +𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗𝑡∗, 𝑡 + 𝑡∗) =  𝑓𝑖(𝑟, 𝑡) − 𝛺𝑖, (1) 

где 𝑡∗ – дискретный шаг по времени, 𝑖 – индекс 

направления движения, 𝑒𝑖 – единичный вектор, 𝑓𝑖 – 

дискретная плотность жидкости на направлении 𝑖, 
𝛺𝑖 – оператор столкновений на направлении 𝑖. 

В качестве оператора столкновения чаще 

всего используется приближение Бхатнагара – 

Гросса – Крука (Bhatnagar-Gross-Krook, BGK): 

𝛺𝑖 = −
𝑓𝑖(𝑟,𝑡)−𝑓𝑖

𝑒𝑞(𝑟,𝑡)

𝜏
,   (2) 

 

где 𝑓𝑖
𝑒𝑞(𝑟, 𝑡) – равновесная функция распределе-

ния, которая определяет дискретную плотность на 

направлении 𝑖 в равновесном состоянии, 𝜏 – дис-

кретный параметр релаксации [7–9].  

Равновесная функция распределения имеет 

следующий вид: 

𝑓𝑖
𝑒𝑞(𝑟, 𝑡) = 𝑑𝑖𝑀 [1 + 3𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗ ∙ �⃗⃗� +

9|𝑒𝑖⃗⃗⃗⃗ ∙�⃗⃗⃗�|2

2
−

3|�⃗⃗⃗�|2

2
],   (3) 

где 𝑑𝑖 – вес направления решетки, 𝜌 – дискретная 

плотность жидкости в ячейке, �⃗⃗� – макроскопиче-

ская скорость в ячейке. Веса направлений решетки 

𝑑𝑖 рассчитываются для каждой конкретной ре-

шетки. 𝜌 и �⃗⃗� рассчитываются следующим образом: 

𝜌 = ∑ 𝑓𝑖(𝑟, 𝑡),𝑁
𝑖=0    (4) 

𝜌�⃗⃗� = ∑ 𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗𝑓𝑖(𝑟, 𝑡),𝑁
𝑖=0    (5) 

где 𝑁 – количество возможных направлений дви-

жения. 

В силу своей дискретности метод решеточ-

ных уравнений Больцмана подходит для моделиро-

вания гидродинамики в системах со сложной гео-

метрией таких, как пористые структуры, и при моде-

лировании многокомпонентных систем [10]. Кроме 

того, расчеты каждого шага по времени являются 

относительно простыми и их сложность не зависит 

от геометрии системы, а только от ее размера. 

Однако ключевой особенностью изучаемой 

системы – пористой гемостатической повязки, яв-

ляется наличие газовой фазы в пористом теле, ко-

торая постепенно вытесняется жидкой. Классиче-

ский метод решеточных уравнений Больцмана не 

может моделировать систему жидкость-газ. Кроме 

того, гемостатическая повязка сорбирует жид-

кость, то есть в системе присутствует взаимодей-

ствие между жидкостью и твердой структурой по-

вязки. Для таких систем используется модифика-

ция с использованием метода псевдопотенциалов 

[11–14]. Суть данной модификации состоит в том, 

что вводятся силы, воздействующие на итоговую 

макроскопическую скорость в ячейке: 

𝜌�⃗⃗� = ∑ 𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗𝑓𝑖(𝑟, 𝑡) + 𝜏�⃗�,𝑁
𝑖=0   (6) 

где �⃗� – сумма сил, действующих в ячейке. 

В [11] вводятся две силы, которые отве-

чают за взаимодействие между жидкой и газовой 

фазой (�⃗�𝑐) и твердой фазой соответственно (�⃗�𝑎𝑑𝑠): 

�⃗� =  �⃗�𝑐 + �⃗�𝑎𝑑𝑠   (7) 

�⃗�𝑐 называется силой когезии, которая отвечает за 

взаимодействие между жидкой и газовой фазой и 

рассчитывается следующим образом: 

𝐹𝑐(𝑟, 𝑡) = −𝐺𝑐𝜓(𝑟) ∑ 𝑑𝑖𝜓(𝑟 +𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗, 𝑡)𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗,𝑁
𝑖=0  (8) 
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где 𝐺𝑐 – эмпирический параметр, отвечающий за 

силу взаимодействия. Функция 𝜓(𝑟) называется 

«эффективной массой» (“effective mass”) [15] и мо-

жет иметь различный вид в зависимости от необхо-

димой точности модели. Как видно из уравнения 

(8), �⃗�𝑐 характеризует силу, с которой на текущую 

ячейку 𝑟 воздействуют соседние ячейки (𝑟 +𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗), 
при этом величина 𝜓(𝑟) возрастает с увеличением 

дискретной плотности компонента в соседних ячей-

ках (рис. 2).  
 

 
Рис. 2. Силы, действующие на ячейку на границе раздела фаз 

Fig. 2. Forces acting on a cell at the interface 

 

На рис. 2 темным цветом показаны ячейки 

с высокой дискретной плотностью, а светлым – с 

низкой. Видно, что величина сил, воздействующих 

на ячейку со стороны ячеек с высокой дискретной 

плотностью (�⃗�3, �⃗�6, �⃗�7 ), больше, чем со стороны 

клеток с низкой, поэтому в соответствии с уравне-

нием (8) результирующая �⃗�𝑐 направлена в сторону 

ячеек с высокой дискретной плотностью, в резуль-

тате чего жидкость перемещается в ячейки, дис-

кретная плотность которых выше. Таким образом, 

в системе появляются ячейки с более высокой и бо-

лее низкой дискретными плотностями. Ячейки с 

низкой дискретной плотностью 𝜌г находятся в га-

зовой фазе, а с более высокой 𝜌ж – в жидкой. При 

правильном подборе параметров и функции 𝜓(𝑟) 

можно достичь соотношения 𝜌ж и 𝜌г, соответству-

ющего реальным системам. 

В оригинальном методе псевдопотенциа-

лов [11] функция 𝜓(𝑟) являлась эмпирической, по-

этому существовала сложность в поиске соответ-

ствия между модельной и реальной системами 

жидкость-газ. Поэтому в последующих работах 

были проведены исследования, согласно которым 

можно связать функцию 𝜓(𝑟) с уравнениями со-

стояния такими, как уравнение Ван-дер-Ваальса, 

Карнахана-Старлинга или Пенга-Робинсона [16, 17]. 

В этом случае функция 𝜓(𝑟) имеет следующий вид 

[18, 19]: 

𝜓 =  √
2(𝑝−𝜌/3)

𝐺𝑐/3
,  (9) 

где 𝜌 – дискретная плотность жидкости в ячейке,  

𝑝 – давление в ячейке, которое зависит от выбран-

ного уравнения состояния.  

В рамках работы для моделирования си-

стемы жидкость-газ было использовано уравнение 

состояния Карнахана-Старлинга. В этом случае 𝑝 в 

уравнении (9) рассчитывается следующим образом: 

𝑝 =  𝜌𝑅𝑇
1+

𝑏𝜌

4
+(

𝑏𝜌

4
)

2
−(

𝑏𝜌

4
)

3

(1−
𝑏𝜌

4
)

3 − 𝑎𝜌2, (10) 

где 𝑎 = 0.4963𝑅2𝑇𝑐
2/𝑝𝑐, 𝑏 = 0.18727𝑅𝑇𝑐/𝑝𝑐, 𝑇𝑐 – 

критическая температура, 𝑝𝑐 – критическое давле-

ние, R – газовая постоянная. Указанные величины 

в рамках модели не являются реальными физиче-

скими величинами, а дискретными аналогами. По-

этому при моделировании выбираются величины 

a, b и R, после чего рассчитываются критическая 

температура 𝑇𝑐, давление 𝑝𝑐 и плотность 𝜌𝑐. В со-

ответствии с этим рассчитываются дискретные 

плотности жидкости и газа, 𝜌ж и 𝜌г. В газовой фазе 

находятся ячейки, плотность которых 𝜌г < 𝜌𝑐  , а в 

жидкой – 𝜌ж > 𝜌𝑐. 

�⃗�𝑎𝑑𝑠 в (7) называется силой адгезии и рас-

считывается следующим образом [20, 21] : 

𝐹𝑎𝑑𝑠(𝑟, 𝑡) = 

= 𝜓(𝑟) ∑ 𝑑𝑖𝜓(𝜌ст(𝑟 +𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗))𝑠(𝑟 +𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗, 𝑡)𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗,𝑁
𝑖=0   (11) 

где 𝑠 – функция индикации твердой ячейки, кото-

рая равна 1, если ячейка в координате 𝑟 +𝑒𝑖⃗⃗⃗ ⃗ нахо-

дится в твердом состояния, и 0, если в жидком; 

𝜌ст представляет собой «квазиплотность» твер-

дой ячейки. 

Она не связана с реальной плотностью ма-

териала, а характеризует силу, с которой жидкая 

или газовая фаза взаимодействуют с твердым кар-

касом, и напрямую связана с контактным углом: 

при 𝜌ст = 𝜌ж контактный угол 𝛳 = 0∘ (гидрофиль-

ная поверхность), а при 𝜌ст = 𝜌г контактный угол 

𝛳 = 180∘ (гидрофобная поверхность). Таким обра-

зом, задавая 𝜌ст в диапазоне [𝜌г, 𝜌ж], можно регули-

ровать контактный угол и, следовательно, степень 

взаимодействия между твердой и жидкой фазами. 

Модель на основе метода решеточных урав-

нений Больцмана с модификацией для многофазных 

систем и уравнением состояния Карнахана-Стар-

линга была использована для моделирования тече-

ния тестового раствора в пористой среде гемоста-

тической повязки. 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

Учет сил когезии и адгезии позволяет моде-

лировать реальные многофазные системы. Были 
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проведены вычислительные эксперименты по мо-

делированию капли на подложке при различном 

контактном угле (рис. 3). 

 

 
(а) 

 
(б) 

 
(в) 

Рис. 3. Капля на подложке при контактных углах 180∘ (а),  

90∘ (б) и 0∘ (в) 

Fig.3. Drop on a substrate at contact angles of 180∘ (a), 90∘ (б) 

and 0∘ (c) 
 

Был проведен вычислительный экспери-
мент по движению жидкости в капилляре (рис. 4). 
Капиллярный подъем важно учитывать при моде-
лировании течения жидкости в открытой сети пор 
аэрогеля.  

 

 
(а) 

 
(б) 

 
(в) 

Рис. 4. Движение жидкости в капилляре в начале работы мо-
дели (а), через 2000 итераций (б) и 12000 итераций (в) 

Fig. 4. Fluid movement in the capillary at the beginning of the 
model (a), after 2000 iterations (б) and 12000 iterations (в) 

 

На рис. 4 диаметр капилляра составляет 
1,2 мм, жидкость поднялась на 12,6 мм, что соот-
ветствует расчетным данным.  

Были проведены вычислительные экспери-
менты по моделированию гидродинамики тесто-
вого раствора в пористых структурах кровооста-
навливающих средств местного действия – аэро-
гельных гемостатических повязках на основе хито-
зана. Цифровые структуры повязок и губок были 
получены с помощью клеточно-автоматной мо-
дели на основе кривых Безье [22]. Были получены 
3 цифровые структуры гемостатических повязок, 
соответствующих экспериментальным образцам, 
полученным ранее [23–26] (табл. 1).  

Таблица 1 

Параметры цифровых структур 

Table 1. Parameters of digital structures 

Номер 

образца 

Размер  

волокна, нм 

Размер 

структуры, 

нм 

Пористость 

1 17 120 98,9 

2 17 120 98,6 

3 13 120 99,0 

 

 
(а) 

 
(б) 

 
(в) 

Рис. 5. Движение жидкости в двухмерном срезе гемостатиче-

ской повязки в начале работы модели (а), через 1000 итера-

ций (б) и 2000 итераций (в) 

Fig. 5. Fluid movement in a two-dimensional slice of a hemostatic 

dressing at the beginning of the model (a), after 1000 iterations 

(б) and 2000 iterations (в) 

 

Эти цифровые структуры были использо-

ваны в качестве входных параметров для модели 

гидродинамики. В качестве входных параметров 

модели на основе метода решеточных уравнений 

Больцмана были взяты следующие значения: раз-

мер ячейки 1 нм, Gс=-1, Gads=-1, 𝜌ст=450, a = 1, b = 4, 

R = 1 [13]. На рис. 5 приведены двухмерные срезы 

течения тестового раствора в пористой цифровой 

структуре образца, а в табл. 2 сравнение расчетной и 

экспериментальной сорбционной емкости. 
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Таблица 2 

Характеристики гемостатических повязок 

Table 2. Characteristics of hemostatic bandages 

Номер 

образца 

Экспериментальная 

сорбционная емкость, 

г/г 

Расчетная 

сорбционная 

емкость, г/г 

1 7,83 7,27 

2 7,26 6,75 

3 8,31 7,89 

 

Как видно из табл. 2, отклонение расчетной 

массовой сорбционной емкости тестового раствора 

от экспериментального не превышает 9%, что го-

ворит о корректной работе модели. 

ВЫВОДЫ 

Была разработана дискретная модель тече-

ния и сорбции жидкости в многофазной системе – 

гетерогенной структуре гемостатической повязки, 

состоящей из твердого каркаса, пор, заполненных 

воздухом, и жидкости, на основе метода реше-

точных уравнений Больцмана с модификацией 

для многофазных систем. 

Были подобраны входные параметры мо-

дели, которые обеспечивают течение и впитывание 

жидкости в пористой среде гемостатической по-

вязки, соответствующие реальным образцам. 

Были проведены вычислительные экспери-

менты по моделированию течения тестового рас-

твора в цифровых пористых структурах, соответ-

ствующих экспериментальным образцам. В каче-

стве оценки точности работы модели использова-

лась сорбционная емкость тестового раствора в по-

ристой структуре повязки. Отклонения расчетных 

значений от экспериментальных не превышают 9 

%, что говорит о корректной работе модели. 

Разработанная модель позволяет детально 

описывать движение жидкости в гетерогенной 

многофазной системе с учетом межфазного взаи-

модействия. Возможна работа модели для много-

компонентных систем, а также совместное исполь-

зование с другими дискретными моделями такими, 

как клеточные автоматы. Предложенная модель 

будет использована в дальнейшем для описания 

гидродинамики многокомпонентной системы, со-

стоящей из крови, активного фармацевтического 

ингредиента и наночастиц серебра. 

Работа выполнена при финансовой под-
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