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Аннотация: В работе приводится развитая модель связанных физико-химических процессов
в реагирующих средах, в соответствии с которой цементный композит рассматривается как
гетерогенная смесь реагентов и наполнителя с заданными исходными концентрациями и пори-
стостью. Учтена фильтрация воды за счет капиллярных и термокапиллярных сил, обеспечи-
вающая конвективный тепло- и массоперенос. Задача тепло- и массопереноса представляется в
виде двухтемпературной нестационарной нелинейной краевой задачи теплопроводности карка-
са и жидкости с источниками тепла химической природы и стоками, вызванными испарением
воды. Сходимость схемы решения задачи подтверждена в процессе моделирования процесса
гидратации цементного композита при различных шагах по времени и пространству.
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Abstract: The paper presents a developed model of related physical and chemical processes in
reacting medium, according to which a cement composite is considered as a heterogeneous mixture of
reagents and filler with specified initial concentrations and porosity. Water filtration due to capillary
and thermocapillary forces is taken into account, providing convective heat and mass transfer. The
heat and mass transfer problem is presented as a two-temperature non-stationary nonlinear boundary
value problem of heat conductivity of the frame and liquid phase with heat sources of chemical nature
and sinks caused by water evaporation. The convergence of the problem solution scheme is confirmed
in the process of modeling the hydration process of a cement composite at different steps in time
and space.
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1. Введение. Одним из представителей реакционных композиционных материалов является цемент-
ный бетон, обладающий иерархической гетерогенной структурой, особенности формирования которой
определяют конечные свойства материала. Создание строительных композитов с заданными свойства-
ми является фундаментальной задачей, решение которой способствует возведению зданий и сооружений
с повышенными эксплуатационными характеристиками. Данная проблема требует привлечения методов
математического моделирования на этапе выявления роли различных физико-химических процессов в
формировании структуры и свойств цементных композитов и технологических режимов производства.
В настоящее время компьютерное моделирование применяется на стадии проектирования и расчета стро-
ительных конструкций, а при разработке материалов для их возведения проводятся, как правило, только
лабораторные эксперименты в сочетании с методами регрессионного анализа [1]. Такое положение матема-
тического моделирования вызвано сложным многоуровневым строением композиционных материалов на
основе цемента и многофазностью протекающих процессов, сопровождающих их твердение. Предприни-
мались множественные попытки математического описания процесса гидратации цементных композитов,
которые способствовали углублению знаний о протекании реакции. Были описаны межчастичное взаимо-
действие между цементом и водой (гидратация) [2–5], процесс деструкции зерен цемента [6], образование
продукта реакции на гидратированных поверхностях [7–9], влияние состава цемента на скорость реак-
ции [10, 11], процессы перехода цементного раствора из жидкого состояния в твердое [12–14], зависимость
скорости реакции гидратации от температуры и тепловыделения системы [15–17] и т.д. К достижени-
ям в области моделирования процесса гидратации цементных систем также можно отнести доказатель-
ство применимости законов химической макрокинетики [18–21] и создание развитых компьютерных мо-
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делей [22–24]. Однако в разработанных к настоящему времени моделях не хватает целостности описывае-
мой картины физико-химических процессов, сопровождающих гидратацию, например, учета фильтрации
жидкости по поровому пространству или изменения концентрации компонентов при испарении воды с
поверхности композита, что в свою очередь делает актуальным развитие схемы решения задачи тепло-
вого баланса системы. В связи с этим целью настоящей работы является развитие представленной в [25]
компьютерной модели, способной описывать процесс гидратации и предсказывать стадию реакции в зави-
симости от набора исходных факторов, с учетом новых блоков расчета, приближающих математическую
модель к реальному сценарию твердения цементных композитов.

𝑎

𝑏

𝑑0 𝑑𝑥

Рис. 1. Отдельная реакционная ячейка

Fig. 1. Separate reaction cell

2. Физико-математическая модель. В соответ-
ствии с моделью связанных физико-химических процессов
в реагирующих средах [25] цементный композит рассматри-
вается как модельная гетерогенная смесь цемента и воды
с инертным наполнителем (песком различной крупности и
продуктом реакции); компоненты этой смеси обладают из-
вестными детерминированными структурными параметра-
ми, физическими и химическими характеристиками. Пере-
мешивание компонентов и сопровождающее его уплотнение
смеси определяют первичную пористость и концентрацион-
ную дисперсию компонентов с учетом характерных разме-
ров агломератов частиц. В качестве представительного объ-
ема реагирующей смеси выступает отдельная реакционная
ячейка цементного композита размером 𝑎× 𝑎× 𝑏, представ-
ленная совокупностью мелких частиц цемента и более круп-
ных частиц песка с каплей жидкой фазы в области 𝑑0, что
обуславливается особенностями формирования материалов
на основе цемента (рис. 1).

Выбор направления моделирования физико-химических процессов полагается связанным с эффек-
тивным направлением массопереноса, вызванного фильтрацией воды по твердофазному каркасу, что поз-
воляет рассматривать одномерное приближение процессов гидратации. При таком подходе все физико-
химические превращения рассматриваются в одном направлении — по нормали 𝑛 к внешней поверхности
композита и к сечению реагирующего слоя 𝑎 × 𝑎 — и учитываются как квазиодномерные. Модельная
структура цементного композита рассматривается в виде совокупности представительных ячеек перио-
дичности (рис. 2). Под реагирующим слоем понимается порошковый компакт постоянной толщины 𝑑𝑥, для
каждого его сечения можно путем вычислений получить эффективные значения параметров состояния и
структуры в соответствии со смесевой моделью.

𝑧 0 𝑁𝑏 𝑥

𝑦

𝑛

внешняя поверхность композита
outer surface of the composite

𝑎

𝑎

𝑏

𝑛

a) b)

Рис. 2. Модель структуры цементного композита: a) слой среды;
b) характерная последовательность реакционных ячеек

Fig. 2. Model of the structure of cement composite: a) layer of the medium;
b) characteristic sequence of reaction cells
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2.1. Моделирование фильтрационных процессов жидкой фазы. В главном направлении ре-
ализуется фильтрация воды по твердофазному каркасу, сформированному из частиц цемента и инертного
наполнителя. Скорость фильтрации 𝑣(𝑥) оценивается в локальных сечениях реакционной ячейки через
градиент давления жидкости ∇𝑃w и массовую силу 𝑔 с привлечением закона Дарси:

−∇𝑃w + 𝜌w𝑔 = 𝐹
(︀
|𝑣|

)︀ 𝑣

|𝑣|
,

где 𝜌w — плотность жидкой фазы.
В случае медленных течений жидкости (для наблюдаемого малого числа Рейнольдса) силы сопро-

тивления 𝐹 при движении жидкости в пористой среде прямо пропорциональны динамической вязкости
𝑀 и модулю скорости фильтрации |𝑣| [25, 26]:

𝐹 (𝑣) =

(︂
𝑀

𝐾

)︂
𝑣,

где 𝐾 — коэффициент проницаемости пористой среды (проницаемость).
Известен ряд тезисов и выражений, основанных на эмпирических данных, для определения коэффи-

циента проницаемости, среди которых можно выделить формулу Кармана–Козени [27], методы механики
грунтов, основанные на решении решетчатых уравнений Больцмана [28], и другие запатентованные спо-
собы [29, 30]. В настоящей работе применяется формула О. Г. Мартыненко [27]:

𝐾 =
𝑑2Π2

180(1−Π)2
,

где 𝑑 — диаметр частиц инертного наполнителя, Π — относительный объем пор.
Необходимыми условиями для инициирования фильтрации жидкой фазы (воды) являются наличие

открытой пористости Πот и градиент порового давления ∇𝑃w. Давление воды определяется аддитивным
воздействием термокапиллярного и капиллярного давлений: 𝑃w = 𝑃tk + 𝑃k.

В зависимости от условий формирования структуры цементных композитов отношение Πот к Π

может принимать значения от 10 до 40% [34].
Термокапиллярное давление реализуется за счет разности коэффициентов температурного расши-

рения компонентов и определяется как [31]

𝑃tk =
[︀
𝐶w𝛼w − (𝐶s𝛼s +Πот)

]︀ (𝑇 − 𝑇пл)

1− 2𝜈
𝐸,

где 𝐶s и 𝐶w — объемные концентрации твердофазных и жидкофазных компонентов, 𝛼s и 𝛼w — коэффи-
циенты температурного расширения каркаса и жидкофазного компонента, 𝑇пл — температура плавления
жидкофазного компонента (273 К), 𝑇 — текущая температура, 𝐸 — эффективный модуль упругости
твердофазных компонентов, 𝜈 — эффективный коэффициент Пуассона твердофазных компонентов.

Капиллярное давление в соответствии с формулой Лапласа определяется как [32]

𝑃k =
𝜎 cos 𝜃

𝑟c
, (1)

где 𝜎 — поверхностное натяжение жидкости, 𝜃 — угол смачивания или краевой угол на границе “жидкость–
стенка капилляра” (для минеральных материалов cos 𝜃 = 1, что соответствует состоянию полного смачи-
вания), 𝑟c — эффективный радиус капилляра.

На каждом шаге по времени учитывается изменение концентраций всех компонентов вследствие
фильтрационных процессов и химических превращений.

2.2. Тепловой баланс в модели гидратации. Конвективный массо- и теплоперенос, обусловлен-
ный фильтрацией жидкости по твердофазному каркасу, определяет решение задачи теплового баланса
для температурных профилей каркаса 𝑇s и жидкости 𝑇w с установлением начального условия равенства
температур 𝑡 = 𝑡*, 𝑇w = 𝑇s(𝑥), где 𝑇s(𝑥) — исходное распределение температуры по толщине реагирующего
слоя на момент времени 𝑡*. Граничные условия имеют вид (рис. 2):

𝑥 = 0 : 𝑇s = 𝑇w = ̃︀𝑇 ; 𝑥 = 𝑁𝑏 :
𝜕𝑇s

𝜕𝑥
= 0,

𝜕𝑇w

𝜕𝑥
= 0,

где 𝑁 — число реакционных ячеек по толщине реагирующего слоя, ̃︀𝑇 — начальная температура.
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Баланс тепла в реагирующем слое с учетом экзотермичности химических превращений, фильтра-
ции и фазовых переходов воды затворения, образования продукта химических превращений, подробно
описанных в [25], может быть учтен в процессе решения двухтемпературной нестационарной нелинейной
краевой задачи теплопроводности для каркаса и жидкости с источниками и стоками тепла:

(1−Πw) 𝜌s𝑐s
𝜕𝑇s

𝜕𝑡
+ 𝛼𝑣𝑓T(𝑇s − 𝑇w) = (1−Πw)

𝜕

𝜕𝑥

[︂
𝜆s

𝜕𝑇s

𝜕𝑥

]︂
+ 𝑞+ + 𝑞−, (2)

Πw𝜌w𝑐w
𝜕𝑇w

𝜕𝑡
− 𝛼𝑣𝑓T(𝑇s − 𝑇w) = Πw

𝜕

𝜕𝑥

[︂
𝜆w

𝜕𝑇w

𝜕𝑥

]︂
− 𝑐w𝐺w

𝜕𝑇w

𝜕𝑥
, (3)

где 𝜌s — эффективная плотность материала каркаса, 𝜌w — плотность жидкой фазы, 𝑐s — эффективная
теплоемкость материала твердофазного каркаса, 𝑐w — теплоемкость жидкой фазы, Πw — эффективная
пористость каркаса в микрослое (с учетом жидкости в порах), 𝛼𝑣 — коэффициент объемного внутреннего
теплообмена между жидкой фазой и каркасом, 𝜆s — эффективный коэффициент теплопроводности кар-
каса материала, 𝜆w — коэффициент теплопроводности жидкой фазы, 𝐺w = 𝜌w · 𝑣 — расход жидкой фазы,
𝑓T — относительная поверхность теплообмена в сечении слоя, 𝑞+ — источники тепла, 𝑞− — стоки тепла.

Эффективный коэффициент объемного внутреннего теплообмена 𝛼𝑣 в локальных объемах реакци-
онной ячейки в каждый момент времени определяется с применением модели зернистого слоя [35]. Коэф-
фициенты теплопроводности определяются в [36] из решения модельных краевых задач теплопроводности
через эффективный коэффициент теплопроводности каркаса 𝜆s:

𝜆s = 𝜆z
𝑋(12− 11Π) + 11Π− 6

7𝑋Π+ 24− 7Π
+

√︁[︀
𝑋(12− 11Π) + 11Π− 6

]︀2
+ (7𝑋Π+ 24− 7Π)(𝑋 + 17− 10Π)

7𝑋Π+ 24− 7Π
,

где 𝑋 =
𝜆z

𝜆w
, 𝜆z — эффективный коэффициент теплопроводности зерна.

2.3. Источники и стоки тепла. Источники тепла 𝑞+ связаны с тепловыделением при гидратации
цемента в присутствии воды и определяются как

𝑞+ = 𝑄
𝑑𝑧

𝑑𝑡
,

где 𝑄 — теплота гидратации, 𝑧 — степень превращения.
Теплота гидратации 𝑄 определяется на основе смесевой модели с учетом интенсивности реакции и

тепловыделения каждого составляющего цемента [25]. Степень превращения 𝑧 оценивается по количе-
ству прореагировавшего цемента в каждый момент времени как отношение объема прореагировавшего
материала к общему объему ячейки.

Стоки тепловой энергии связаны с фазовыми переходами воды в процессе испарения жидкости с
модельной поверхности композиционного материала в течение гидратации. Особенностью описываемого
процесса является то, что испарение воды инициируется с самого начала реакции, а не при достижении
высокой температуры при дополнительном прогреве смеси. Движущей силой испарения воды является
разность давлений между водяным паром на поверхности материала и водяным паром в воздухе над смо-
ченной поверхностью. Математические описания скорости испарения жидкости 𝑁исп были представлены
в работах Дж. Дальтона [37], К. А. Менцеля [38], Г. Н. Цедмана [39], С. В. Александровского [17] и др. В
настоящей работе предлагается использование эмпирического выражения, предложенного М. Орвосом [40]
для увлажненного материала:

𝑁исп =
𝐶1(𝑝sat,f − 𝜙𝑝sat,G)

𝑛1

𝑟F
,

где 𝐶1 и 𝑛1 — эмпирические константы, 𝑟F — теплота парообразования, 𝑝sat,f — парциальное давление
воды (в насыщенном состоянии), 𝑝sat,G — парциальное давление газа (в насыщенном состоянии), 𝜙 —
относительная влажность. В соответствии с [40] 𝐶1 = 0.75810, 𝑛1 = 0.70.

Парциальное давление водяных паров в окружающем воздухе определяется соотношением [41]

𝑝sat,f = 1.84 · 1011 exp
(︂
−5330

𝑇

)︂
.

https://road.issn.org/


ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЕ МЕТОДЫ И ПРОГРАММИРОВАНИЕ / NUMERICAL METHODS AND PROGRAMMING
2025, 26 (3), 254–266. doi 10.26089/NumMet.v26r318

259

Парциальное давление насыщенного водяного пара при испарении жидкости с поверхности матери-
ала итерационно уточняется в зависимости от температуры микрослоя, изменяющейся вследствие экзо-
термических процессов гидратации.

В модели учитывается унос тепловой энергии за счет стоков тепла на внешней границе. Для учета
тепловых потерь необходимо предварительно определить энергию, требуемую для реализации фазового
перехода в микрослое при испарении воды:

𝛽 = 𝐶w 𝑟F 𝜌w.

Масса испарившейся воды:
𝑚исп = 𝑁исп 𝑎

2 𝑑𝑡.

Объем испарившейся воды:

𝑉исп =
𝑁исп 𝑎

2 𝑑𝑡

𝜌w
.

Тогда изменение объемной концентрации воды в микрослое вследствие испарения определяется сле-
дующим образом:

∆𝐶w =
𝑉w − 𝑉исп

𝑎2 𝑑𝑥
= 𝐶w − 𝐶исп,

где 𝐶исп — объемная концентрация испарившейся воды, 𝑉w — объем воды.

𝑡

𝜏

𝑛

𝑛− 1

𝑚
−
1 𝑚

𝑚
+
1

ℎ
𝑥

𝑛,𝑚− 1 𝑛,𝑚 𝑛,𝑚+ 1

𝑛− 1,𝑚

Рис. 3. Шаблон четырехточечной
неявной схемы

Fig. 3. Four-point implicit circuit pattern

Считается, что локальные стоки энергии действуют до
тех пор, пока энергия, требуемая для совершения фазово-
го перехода по всему микрообъему, не исчерпает энергию
источников:

𝛽𝑛
𝑚 =

{︃
𝛽𝑛−1
𝑚 − 𝑞+𝑛

𝑚 , если 𝑞+ ⩽ 𝑞−,

0, если 𝑞+ > 𝑞−.

Тепловые потери на испарение воды с поверхности ма-
териала:

𝑄исп =
𝑁исп 𝑟F 𝑑𝑡

𝑑𝑥
.

Тогда стоки тепла:

𝑞− = 𝑄исп
𝐶w

𝑑𝑡
.

3. Схема решения задачи теплопроводности.
Для численного решения задачи теплопроводности предла-
гается использовать устойчивые схемы [42, 43]. Применяется
нелинейная схема итерационного уточнения эффективных
характеристик микрослоев ячеек. В уравнениях теплового
баланса дифференциальные операторы заменяются на их
конечно-разностные аналоги на четырехточечном шаблоне
(𝑛𝜏, (𝑚− 1)ℎ), (𝑛𝜏,𝑚ℎ), (𝑛𝜏, (𝑚+1)ℎ), ((𝑛− 1)𝜏,𝑚ℎ), представленном на рис. 3. Используется двухслой-
ная центрально-разностная схема, в которой три точки берутся на новом временно́м слое, одна точка —
на предыдущем:

𝜕𝑇

𝜕𝑡
≈ 𝑇𝑛

𝑚 − 𝑇𝑛−1
𝑚

𝜏
,

𝜕𝑇

𝜕𝑥
≈

𝑇𝑛
𝑚+1 − 𝑇𝑛

𝑚−1

2ℎ
,

𝜕2𝑇

𝜕𝑥2
≈

𝑇𝑛
𝑚+1 − 2𝑇𝑛

𝑚 + 𝑇𝑛
𝑚−1

ℎ2
.

Здесь 𝑛 — координата по времени, 𝑚 — координата по пространству, 𝜏 — шаг по времени, ℎ — шаг
по пространству (толщина микрослоя 𝑑𝑥). Вариант численной схемы подразумевает постоянство шагов
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по времени и пространству. Величина шага по времени ограничивается условием предельно допустимо-
го изменения концентрации компонентов за шаг по времени. При нарушении условия шаг по времени
уменьшается и вычислительный эксперимент проводится заново. Порядок аппроксимации такой схемы:
𝑂(𝜏) +𝑂(ℎ2) [26].

Система двухтемпературных уравнений теплового баланса (2), (3) заменяется конечно-разностными
соотношениями:

(1−Π𝑛
𝑚) 𝜌𝑛s,𝑚𝑐𝑛s,𝑚

𝑇𝑛
s,𝑚 − 𝑇𝑛−1

s,𝑚

𝜏
+ 𝛼𝑛

𝑣,𝑚𝑓T
(︀
𝑇𝑛−1

s,𝑚 − 𝑇𝑛−1
w,𝑚

)︀
=

=
(1−Π𝑛

𝑚)

ℎ2

(︁
𝜆𝑛

s,𝑚+1/2

(︀
𝑇𝑛

s,𝑚+1 − 𝑇𝑛
s,𝑚

)︀
− 𝜆𝑛

s,𝑚−1/2

(︀
𝑇𝑛

s,𝑚 − 𝑇𝑛
s,𝑚−1

)︀)︁
+ 𝑓𝑛

𝑚,

Π𝑛
𝑚 𝜌𝑛w,𝑚𝑐𝑛w,𝑚

𝑇𝑛
w,𝑚 − 𝑇𝑛−1

w,𝑚

𝜏
− 𝛼𝑛

𝑣,𝑚𝑓T
(︀
𝑇𝑛−1

s,𝑚 − 𝑇𝑛−1
w,𝑚

)︀
=

=
Π𝑛

𝑚

ℎ2

(︁
𝜆𝑛

w,𝑚+1/2

(︀
𝑇𝑛

w,𝑚+1 − 𝑇𝑛
w,𝑚

)︀
− 𝜆𝑛

w,𝑚−1/2

(︀
𝑇𝑛

w,𝑚 − 𝑇𝑛
w,𝑚−1

)︀)︁
− 𝑐𝑛w,𝑚𝐺𝑛

w,𝑚

𝑇𝑛
w,𝑚+1 − 𝑇𝑛

w,𝑚−1

2ℎ
,

где 𝑓𝑛
𝑚 — совокупность источников и стоков тепла.
Тепловые потери на испарение в модели принимаются с первых трех микрослоев.
Значения 𝜆𝑛

𝑚+1/2 и 𝜆𝑛
𝑚−1/2 соответствуют середине интервалов разбиения (обозначаются крестиками

на рис. 3) и определяются как

𝜆𝑛
𝑚+1/2 = 𝜆

(︂
𝑥𝑚+1/2, 𝑡+ 𝜏,

1

2

(︀
𝑇𝑛
𝑚 + 𝑇𝑛

𝑚+1

)︀)︂
,

𝜆𝑛
𝑚−1/2 = 𝜆

(︂
𝑥𝑚−1/2, 𝑡+ 𝜏,

1

2

(︀
𝑇𝑛
𝑚−1 + 𝑇𝑛

𝑚

)︀)︂
.

Граничные условия записываются в следующем виде:

𝑇𝑛
w,0 = 𝑇𝑛

s,0 = 𝑇 ,
𝑇𝑛

s,𝑀+1 − 𝑇𝑛
s,𝑀−1

2ℎ
= 0,

𝑇𝑛
w,𝑀+1 − 𝑇𝑛

w,𝑀−1

2ℎ
= 0.

Для решения системы конечно-разностных уравнений применяется метод прогонки. На каждом шаге
по времени реализуется итерационное уточнение теплофизических эффективных характеристик среды
(𝜆, 𝜌, 𝑐), зависящих от температуры и концентрации компонентов (включая продукт гидратации).

Достоверность результатов, полученных с использованием построенной схемы, реализующей предло-
женный алгоритм решения краевой задачи теплопереноса, оценивается по результатам численного реше-
ния нестационарной задачи теплопроводности, имеющей аналитическое решение. В процессе вычислитель-
ного эксперимента была подтверждена сходимость и устойчивость численной схемы решения комплексной
задачи связанных физико-химических процессов, сопровождающих гидратацию цемента.

4. Вычислительный эксперимент. Рассматривается задача о гидратации модельной цементно-
песчаной смеси с водоцементным отношением В/Ц = 0.5 и отношением цемента к песку равным 1 : 3.
Начальная пористость принята 20% от общего объема композита. Характеристики цемента и песка при-
нимаются в соответствии с минеральным составом. На основании их теплофизических характеристик
рассчитываются эффективные параметры твердофазного каркаса. Для жидкой фазы учитывается изме-
нение параметров в зависимости от температуры.

Оценка сходимости предложенной вычислительной схемы выполнена для процесса гидратации це-
ментной композитной системы в присутствии песка при следующих структурных параметрах: 𝑏/𝑎 = 1.2

(при 𝑏 = 0.05 м), среднее значение относительного объема пор Π0 = 0.2, диаметр частиц цемента 𝑑cem =

15 · 10−6 м, диаметр частиц песка 𝑑 = 1 · 10−3 м с начальной температурой 293 K. Рассмотрено несколько
расчетных случаев с определенным числом разбиений 𝑛′ реакционной ячейки (по длине 𝑏) с соответству-
ющим им шагом по времени 𝜏 : 1) 𝑛′ = 45, 𝜏 = 2 · 10−1 c; 2) 𝑛′ = 90, 𝜏 = 1 · 10−1 c; 3) 𝑛′ = 180, 𝜏 = 5 · 10−2 c.

Интегральными характеристиками процесса гидратационных превращений в исследуемой гетеро-
генной смеси могут служить параметр прироста массовой доли продукта реакции 𝜇 на момент времени
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Таблица 1. Интегральные характеристики процесса гидратации

Table 1. Integral characteristics of the hydration process

Число разбиений 𝑛′/шаг по времени 𝜏 , с
Number of partitions 𝑛′/ time step 𝜏 , s

𝜇
𝜇̇0.2, с−1

𝜇̇0.2, s−1

45 / 2 · 10−1 0.204 2.02 · 10−5

90 / 1 · 10−1 0.208 2.07 · 10−5

180 / 5 · 10−2 0.205 2.03 · 10−5

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

𝜇

0 50 100 150 𝑛′

𝑡 = 28800 с
𝑡 = 28800 s

𝑡 = 10080 с
𝑡 = 10080 s

a)

0

0.5

1.0
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2.5

𝜇
×

1
0
−
5
,с

−
1

𝜇
×

1
0
−
5
,s

−
1

0 50 100 150 𝑛′

𝜇̇0.2

𝜇̇0.4

b)

Рис. 4. Графики интегральных характеристик: a) зависимость массовой доли цементного камня от числа
разбиений ячейки 𝑛′ в разные моменты времени; b) зависимость стартовой интенсивности химических

превращений от числа разбиений ячейки 𝑛′

Fig. 4. Graphs of integral characteristics: a) dependence of the mass fraction of cement stone on the number of cell
divisions 𝑛′ at different moments in time; b) dependence of the starting intensity of chemical transformations

on the number of cell divisions 𝑛′
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Рис. 5. График распределения температуры в реагирующем слое в зависимости от координаты 𝑥, м

Fig. 5. Graph of temperature distribution in the reacting layer depending on the coordinate 𝑥, m
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10080 с и стартовая интенсивность химических превращений 𝜇̇0.2, характеризующая скорость достижения
20% массового приращения продукта гидратации. Результаты представлены в табл. 1.

Наблюдается сходимость результатов методики компьютерного моделирования, реализующей изло-
женную выше модель реакционного композиционного материала. На рис. 4 a, b представлены графики
зависимости указанных выше интегральных характеристик от числа разбиений реакционной ячейки. На
рис. 5 показаны распределения температуры по толщине реагирующего слоя к моменту времени 28800 с.

Из представленных данных можно сделать вывод о сходимости процессов численного моделирования
гидратации многокомпонентных композитных сред. Результаты решения модельной задачи согласуются
с экспериментальными данными исследования гидратации цементного композита при разных темпера-
турах и водоцементных отношениях, что показано в [25]. Подобная проверка проводится для каждого
вычислительного эксперимента.

5. Выводы. По итогам проведенных вычислений можно заключить, что предложенная схема ре-
шения задачи тепло- и массопереноса в модели гидратации цементного композита позволяет рассчитать
распределение температур в материале с учетом конвективного тепло- и массопереноса в присутствии
источников тепла химической природы, а также с учетом возможности испарения воды со смоченной
поверхности. Значения температуры сходятся с уменьшением шагов по времени и пространству, что под-
тверждается итогами оценки сходимости реализованной схемы решения при моделировании процесса
гидратации цементного композита. Приведен результат применения предложенной расчетной схемы к
моделированию процессов гидратации цементных композитов с учетом концентрационной неоднородно-
сти, тепло- и массопереноса, фильтрационных процессов, фазовых переходов и химических превращений.
Реализуемый порядок аппроксимации разработанной схемы согласуется с теоретическим.
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