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Анотація. Постановка проблеми. Розглядається задача прогнозування  областей хімічного забруднення 

на промисловому майданчику при інверсії в атмосфері та випарюванні хімічно небезпечної речовини від зони 

розлиття. Мета роботи − розроблення методу розрахунку інтенсивності, форми областей забруднення в 

атмосфері, що формуються в умовах інверсії. Методологія. Для розрахунку поширення хімічно небезпечних 

речовин в атмосфері в умовах інверсії використовується тривимірне рівняння переносу домішки сумісно з 

підходом М. Берлянда, щодо визначення величини вертикального коефіцієнта дифузії для такої несприятливої 

метеоумови. Чисельне інтегрування рівняння переносу домішки здійснюється за допомогою двох 

скінченнорізницевих схем. Обидві схеми базуються на використанні методу розщеплення. Результати. 

Запропонований ефективний метод розрахунку областей забруднення атмосфери, що формуються при 

випарюванні хімічно небезпечної речовини від зони розлиття. Розроблена комп’ютерна програма, дає 

можливість швидко визначати ці зони забруднення атмосфери в умовах інверсії. Наведено результати 

обчислювального експерименту. Наукова новизна. Розроблено метод, що дозволяє оцінювати розміри та 

інтенсивність зон хімічного забруднення, які формуються в атмосфері при інверсії та випарюванні речовини від 

зони розлиття. Практична цінність. На базі розробленого методу створено програму для проведення 

обчислювального експерименту з оцінювання зон забруднення атмосфери  на промислових майданчиках при 

аварійних розливах хімічно небезпечних речовин. 

Ключові слова: аварійне розлиття; забруднення атмосфери; інверсія; математичне моделювання 

CALCULATION OF ATMOSPHERIC AIR POLLUTION 

IN CASE OF CHEMICALLY DANGEROUS SUBSTANCE SPILL 
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Abstract. Problem statement. The task of forecasting for chemical pollution areas at the industrial site during 

atmospheric inversion and chemically hazardous substance evaporation from the spill zone is considered. The purpose 

of the work is to develop a method for calculating the intensity and shape of pollution areas in the atmosphere that are 

formed under inversion conditions. Methodology. The three-dimensional impurity transport equation is used to 

calculate the atmospheric spread of chemically hazardous substances under inversion conditions, together with the M. 

Berland’s approach, to determine the vertical diffusion coefficient for this adverse meteorological condition. Numerical 

integration of the impurity transfer equation is realised using two finite-difference schemes. Both schemes are based on 

the splitting method. Results. An effective calculating method of atmospheric pollution areas formed during the 

evaporation of a chemically hazardous substance from the spill zone is proposed. A computer code to allow quick 

determination of these atmospheric pollution zones under inversion conditions is developed. The results of the 

computational experiment are presented. Scientific novelty. A method is developed to assess the size and intensity of 

chemical pollution zones formed in the atmosphere during inversion and evaporation of the substance from the spill 

area. Practical value. Based on the developed method, a code for a computational experiment to assess atmospheric 

pollution zones at industrial sites during emergency spills of chemically hazardous substances is generated.  

Keywords: emergency spill; atmospheric pollution; inversion; mathematical modelling 

Вступ. На підприємствах, де 

використовуються, зберігаються хімічно 

небезпечні речовини, виникає важлива 

задача – прогнозування зон аварійного 

забруднення атмосферного повітря у 

випадку екстремальної ситуації, що може 

трапитися під час транспортуванн речовин, 

аварійної емісії в сховищах тощо [1; 6; 9]. 

Використання для цієї мети моделі ОНД-86 

[2] не зовсім доцільне, тому що вона 

розроблялася для умов організованих 

викидів на підприємствах. Крім того, ця 

модель не дозволяє зробити прогноз для 

аномальних метеоумов типу інверсія. Більш 

сучасним підходом до розв’язання задач 

прогнозування зон хімічного зараження в 

разі екстремальних ситуацій стало 

використання моделей Гаусса [8; 10−12]. 

Але моделі даного класу базуються на 

застосуванні ряду емпіричних параметрів, 

що були визначені для території США, 

Англії. Тому їх використання в інших 

регіонах потребує наукового обґрунтування. 

Отож, актуальним залишається створення 

швидко розрахункових математичних 

моделей, що дозволяють визначити зони 

хімічного зараження у випадках 

екстремальних ситуацій на хімічно 

небезпечних об’єктах. 

Мета дослідження − розроблення 

розрахункового методу, що дозволяє 

визначити форму, інтенсивність, розміри 

зон забруднення атмосфери в умовах 

інверсії у випадку випарювання хімічно 

небезпечної речовини від зони аварійного 

розлиття. 

Методологія. Розглядається розробка 

математичної моделі для оцінювання зон 

хімічного зараження у випадку аварійного 

розлиття сірчаної кислоти на промисловому 

майданчику Придніпровської ТЕС. 

Прогнозування здійснюється для умов 

інверсії. Відомо, що ця кислота потрапляє в 

залізничних цистернах до Придніпровської 

ТЕС та використовується для регенерації 

фільтрів у системі водокористування.  

У випадку аварії на колії можливе 

масштабне забруднення ґрунту та внаслідок 

випарювання кислоти – забруднення 

атмосферного повітря на промисловому 

майданчику. 

Теоретична частина. Аналіз 

інтенсивності забруднення атмосфери у разі 

випарювання хімічно небезпечної речовини 

від поверхні аварійного розлиття 

здійснюється на базі рівняння конвективно-

дифузійного переносу домішки [2−4]: 
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                                                                        (1) 

де C – концентрація хімічно небезпечної 

речовини в повітрі, мг/м3; , ,x y z    – 

коефіціенти атмосферної  дифузії, м2/с; Q – 

інтесивність випарювання хімічно 

небезпечної речовини від зони аварійного 

розлиття, мг/с; ( ), (y ), (z )i i ix x y z  − − −  – 

дельта-функція Дірака; , ,i i ix y z  – декартові 

координати джерела емісії, м; t – час, с. 

Зауважимо, що конкретне значення 

коефіцієнтів дифузії відповідає різним 

метеоситуаціям (різним умовам стабільності 

атмосфери) [2]. Поверхня випарювання 

моделюється набором точкових джерел. 

Інтенсивність емісії парів кислоти від зони 

розлиття розраховується на базі емпіричної 

залежності [5]: 

( ) H5,83 4,1wQ V P M= + ,  (2) 

де 
wQ  – кількість кислоти, що випаровується 

(грам/м2/год.); V  – локальна швидкість 

повітря біля вільної поверхні зони розлиття; 

HP  – тиск насиченої пари; М – молекулярна 

маса кислоти. 

Постановка крайових умов для рівняння 

(1) розглядається в [3; 4]. 

Для моделювання процесу формування 

зони хімічного забруднення в умовах 

інверсії застосовується підхід проф.  

М. Е. Берлянда, згідно з яким 

використовується така формула для 

розрахунку вертикального коефіцієнта 

дифузії [2]: 

2
1 (1 )i

z
i

z z

L
 

−
=  − ,  (3) 

де iz  – нижня межа інверсії; iL  – 

спеціальна функція, що враховує енергію 

турбулентності [2]; z  – поточне значення 

висоти над поверхнею землі. Таким чином, 

змінюючи значення параметра iz , можна 

моделювати забруднення атмосферного 

повітря за різних розмірів шару інверсії. 

Для визначення величини інших 

коефіцієнтів дифузії використовуються такі 

формули [2; 4]: 

x ku = , 
y kv = , 

де ,u v  – компоненти вектора швидкості 

вітру в проекціях на вісь x, y відповідно; k  – 

емпіричний параметр [3]. 

Зазначимо, що розв’язання поставленої 

крайової задачі можна отримати лише 

чисельним шляхом. 

Чисельна модель. Для чисельного 

інтегрування рівняння (1) використову-

валися дві скінченнорізницеві схеми. Перша 

схема будується для систем рівнянь 

наступного вигляду: 

0
C uC C wC

t x y z

   
+ + + =

   
; 

x y z

C C C C

t x x y y z z
  

          
= + +     

          
; 

( ) ( ) (z )i i i i

C
Q x x y y z

t


=  −  −  −


 . 

Ці рівняння отримані шляхом фізичного 

розщеплення базового рівняння (1). Далі, 

для чисельного інтегрування першого 

рівняння цієї системи використовувалася 

така різницева схема розщеплення: 

– на першому кроці (
1

2
k =  ) різницеве 

рівняння має вигляд: 

, , , ,

0 ;

k n

i j k i j k k

x

k k

y z

C C
L C

t

L C L C

+

+ +

−
+ +



+ + =

 

– на другому кроці розщеплення 

різницеве рівняння має вигляд: 

1

, , , , 1

1 1 0.

n k

i j k i j k n

x

n n

y z

C C
L C

t

L C L C

+

− +

− + − +

−
+ +



+ + =

 

Український журнал будівництва та архітектури, № 6 (012), 2022, ISSN (online) 2710-0375 , ISSN (print) 2710-0367

16 



 

Значення різницевих операторів xL+ , xL−  

yL+ …наведені в [3]. 

Невідоме значення концентрації 

домішки в кожному рівнянні визначається 

за формулою «рахунку, що біжить». 

Для чисельного інтегрування другого 

рівняння системи використовується 

двоетапна різницева схема розщеплення [7]: 
1 1 1

2 2 2
, , , , , , 1, ,
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2 2 2 2
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2 2
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n n n n

i j k i j k i j k i j k

y z
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y z
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+ +
   − −

+  +    
       

      Невідоме значення концентрації 

домішки визначається із цих залежностей за 

явною формулою. 

Для чисельного інтегрування останнього 

рівняння системи застосовується метод 

Ейлера [7]. Розрахункова залежність має 

вигляд: 
1

( ) ( ) (z ).

n n
ijk ijk

i i i i

C C

t Q x x y y z

+ = +

+  −  −  −V
 

Таким чином, для розрахунку 

концентраційних полів домішки послідовно 

розв’язуються наведені різницеві рівняння. 

Друга різницева схема використовується 

для наступної системи рівнянь. 

x
C uC C

t x x x
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;   (4) 
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t y y y
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;   (5) 

z
C wC C

t z z z
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;   (6) 
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1

n

i i i i

i

C
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t
=
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 . 

Для чисельного розв’язання рівняння (4) 

цієї системи застосовується наступна 

двокрокова схема розщеплення: 

– на першому кроці використовується 

залежність: 
1 1

1 2 2
1, , ,, , 1, ,2

, ,, ,

n n
n i j k i ji j k i j kn

i j ki j k

u C u C
C C t

x

+ +
+ +

+ + −−
= − +


 

1 1

2 2
, , 1, ,

2

, , 1, ,

2

2

,
2

n n

i j k i j k
x

n n
i j k i j k

x

C C
t

x
C C

t
x

+ +

−

+

− +
+  +


− +

+  


 

– на другому кроці використовується 

залежність: 
1 1 1
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де ,
2 2

u u u u
u u+ −+ −

= = . 

Для чисельного розв’язання рівняння (5) 

застосовується наступна двокрокова 

локально-одновимірна схема розщеплення: 

– на першому кроці використовується 

залежність: 
1 1

1 2 2
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– на другому кроці використовується 

залежність: 
1 1 1

, 1 , 1, , , ,1 2
, , , ,

n nn
i j i j k i j i j kn

i j k i j k

v C v C
C C t

y

− + − ++
+ ++ −

= − +


 

Український журнал будівництва та архітектури, № 6 (012), 2022, ISSN (online) 2710-0375 , ISSN (print) 2710-0367

17 



 

 

1 1
, , , 1,

2
,

2

n n
i j k i j k

y

C C
t

y

+ +
+− +

+  


 

де ,
2 2

v v v v
v v+ −+ −

= = . 

Аналогічно будується локально-

одновимірна різницева схема для рівняння 

(6). Для чисельного інтегрування останнього 

рівняння системи застосовується метод 

Ейлера [7]. 

Таким чином, для розрахунку 

концентраційних полів домішки послідовно 

розв’язуються наведені різницеві рівняння. 

На базі розроблених чисельних моделей 

створено код «INVER-21» мовою 

програмування FORTRAN. 

Результати. Нижче наведено результати 

розв’язання задачі з визначення рівня 

забруднення повітря на промисловому 

майданчику Придніпровської ТЕС при 

інверсії та у випадку аварійного розлиття 

сірчаної кислоти. Розглядається розлиття 

кислоти біля залізничної колії (рис. 1). 

 

 
 

Рис. 1. Розрахункова область: 

1 – зона аварійного розливу (Google Image, 2022) 

 

Дані для прогнозування: розміри 

розрахункової області 1 000 × 550 × 270 м; 

швидкість вітру 1,6 м/с; 1,3iz =  м, 100iL м=

[2]; 
1 0,03 =  м/с, 1,1x =  м2/с 1,1y =  м2/с; 

площа зони аварійного розлиття 

приймається 700 м2. 

Проведений обчислювальний 

експеримент показав «стійкість» 

розроблених чисельних моделей при 

розрахунку процесу масопереносу в області 

складної геометричної форми. Час 

розрахунку складає 15 с. 

Область хімічного забруднення 

промислового майданчика показана на 

рисунку 2 (рівень 1,6 м). 

 

 
 

Рис. 2. Область хімічного забруднення  

на промисловому майданчику при інверсії, аварійне 

розлиття: 1 – С = 0,05 мг/м3; 2 – С = 0,13 мг/м3; 

3 – С = 0,26 мг/м3;(Google Image, 2022) 

 

Як можна бачити з рисунка 2, область 

забруднення покриває значну частину 

промислового майданчика біля залізничної 

колії. Форма області забруднення має 

вигляд «еліпса», що витягується в напрямі 

вітру. Зміна концентрації домішки на висоті 

1,6 м на різній довжині від області 

аварійного розлиття показана в таблиці. 

Таблиця 

Зміна концентрації домішки на промисловому 

майданчику за штилю 

Довжина х, м 
Концентрація домішки/перевищення 

ГДК 

2 2,7 мг/м3/2,7 

3 1,9 мг/м3/1,9 

4 1,6 мг/м3/1,6 

 

Як можна бачити з таблиці, має місце 

небезпечне забруднення промислового 

майданчика біля зони розлиття та 

перевищення концентрації домішки  

ГДК = 1 мг. 

Зазначимо, що час розрахунку складає  

4 с. 
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Наукова новизна та практична 

цінність. Розроблено метод прогнозування 

розмірів та інтенсивності зон хімічного 

зараження атмосфери в умовах інверсії при 

випарюванні хімічно небезпечної речовини 

від зони аварійного розлиття. Метод 

розрахунку базується на створенні 

чисельної моделі розповсюдження домішки 

від точкових джерел емісії.  

Практичне застосування методу 

дозволяє швидко визначити зону 

забруднення, що цінно під час серійних 

розрахунків для створення бази даних щодо 

визначення можливих зон ризику на хімічно 

небезпечних об’єктах у разі аварійних 

розлиттів, які можуть мати місце в 

несприятливих метеоумовах. 

Висновки. 1. Розроблено метод 

визначення розмірів, інтенсивності зон 

хімічного зараження при випарюванні 

хімічно небезпечної речовини від зони 

аварійного розлиття. Метод орієнтований на 

оцінювання зон забруднення, що 

формуються в умовах інверсії. 

2. Розроблений метод прогнозу зон 

хімічного зараження враховує найбільш 

суттєві фізичні фактори, що впливають на 

поширення хімічно небезпечних речовин в 

атмосфері. 

3. Запропонована чисельна модель може 

також бути корисна для оцінювання рівня 

небезпеки на території підприємств у 

випадку екстремальних ситуацій – 

аварійного розлиття хімічно небезпечної 

речовини тощо. 
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