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Neklasikiniy kinetiniy reakcijy, vykstanciy ant katalizatoriaus
pavirSiaus, skaitinis modeliavimas.

Dinaminiai modeliai, apraSantys kinetines reakcijas katalizatoriaus pavirSiuje, yra
labai sudétingi. Modeliuojame svarbiausias reakcijas, vykstan¢ias tarp skirtingy
komponen¢iy, joms badingi skirtingi reakcijy greidiai ir netiesinés saveikos tipai. Si
modelio dalis apraSoma standZiyjy netiesiniy paprastyjy diferencialiniy lygciy
sistemomis.

Reaguojancios medZiagos perneSamos pavirsiuje ir stebime netiesinius difuzijos ir
konvekcijos transportavimo procesus. Jau vien Siy efekty skaitinis modeliavimas yra

PraneSime aptarsime dar vieng labai svarbig modelio savybe — atskiry sri¢iy
sandiiroje formuluojamos nestandartinés jungtinumo salygos. Pirmoji i$ jy apraSo masés
tvermes reikalavima ir ji iSreiSkiama klasikine pilny srauty tolydumo salyga. Taciau
antroji salyga apraSo daleliy perSokimo i§ vienos srities ] kita galimybe, gauname
netiesing nestandarting jungtinumo sglygg. Tokio uZdavinio sprendiniai jau néra tolydis
(prisiminkime skysc¢iy tekéjimo poringose terpése uzdavinj).

Pagrindinis vienmatis matematinis modelis gali buti apibendrintas ir prie jo
prijungiami dvimaciai paraboliniai uZdaviniai, kurie apraSo funkcijas, ankstesniame
modelyje uZzduotas apriori. Papildyto modelio sprendiniai yra daug "turtingesni".

Skaitinio modeliavimo algoritmai grindZiami baigtiniy tiriy schemomis. Jy
pagrindiniy savybiy analizé¢ yra atlikta sprendZiant specialiai parinktus modelinius
uzdavinius. Pastarieji gali buti interpretuojami, kaip skaidymo metodu gauty pagalbiniy
uzdaviniy sprendimas. Beje, skaidymo metodas gali biiti naudojamas ir Kkaip
savarankiSkas originalus skaitinis algoritmas. Tokius tyrimus Siuo metu ir atlickame.

Labai jdomis yra gautieji skai¢iavimo rezultatai, pavyko stebéti naujus efektus.
Svarbu bus patikrinti tokiy modeliavimo rezultaty atitikimg realiems fiziniams
eksperimentams.
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