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Исследование траекторий движения заряженных микрокапель

в электрических и газодинамических полях
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Проведено математическое моделирование движения заряженных микрокапель с диаметрами 30 и 100 µm

при совместном воздействии на них электрического и газодинамического полей. Структура электрического

поля определялась системой соосно расположенных жидкостного и газового распылительных капилляров

и кольцевого транспортного противоэлектрода. Диаметр отверстия в нем составлял от 15 до 21mm;

электрический потенциал на капиллярах — от 2.4 до 5 kV. Превышение давления газа на входе в

капиллярную систему над атмосферой составляло от 1 до 6 atm. Численное интегрирование системы

уравнений Навье-Стокса проводилось при помощи пакета ANSYS Fluent в осесимметричной постановке

без учета объемного заряда капель.

Ключевые слова: электрораспыление, транспортный противоэлектрод, заряженные микрокапли, численное

моделирование, ANSYS Fluent.

DOI: 10.61011/JTF.2023.12.56804.f239-23

Введение

Электрораспыление жидкостей является основой ме-

тода ионизации, применяемого в масс-спектрометрии

нелетучих молекул. В ходе масс-спектрометрических

экспериментов было установлено, что в заряженных

микро- и нанокаплях, образующих факел электроспрея,

могут проходить как простые, так и сложные много-

стадийные химические реакции, порой со значитель-

ным ускорением по сравнению с их протеканием в

”
объеме“ [1,2]. Наличие заряда у капли является зна-

чительным преимуществом электрораспыления перед

другими методами генерации микрокапель, так как оно

открывает широкие возможности для управления пара-

метрами микрокапли, такими, как время жизни, размер,

траектория движения. Проведение химических реакций

в заряженных микро- и нанокаплях имеет большой

потенциал в качестве основы нового метода химиче-

ского синтеза — микрокапельного химического синтеза.

Для задач микрокапельного синтеза нами предложе-

на [3] система, состоящая из соосно расположенных

жидкостного и газового распылительных капилляров и

кольцевого транспортного противоэлектрода (ТП), меж-
ду которыми создается распыляющая разность потен-

циалов. Образующиеся заряженные микро- и нанокапли

уносятся потоком спутного газа и проходят сквозь ТП, и

далее направляются на подходящий пробосборник. Такая

система является перспективной для масштабирования

микрокапельного химического синтеза за счет использо-

вания мультикапиллярной системы электрораспыления.

Целью настоящей работы является численное моделиро-

вание движения заряженных микрокапель в скрещенных

электрическом и газодинамическом полях без объемного

заряда в предложенной распылительной системе для

определения ее параметров, при которых наибольшее

количество заряженных капель проходит через ТП без

осаждения на нем. К ним относятся: диаметр отверстия

в ТП, напряжения распыления и разности давлений

между давлением на входе в распылительный капилляр

и атмосферой.

1. Параметры моделирования

Геометрия, используемая для моделирования, пред-

ставлена на рис. 1. Размеры указаны в миллиметрах.

Спутный газ подается соосно с распылительным ка-

пилляром из резервуара за границей 1. Капиллярная

сборка состоит из двух капилляров: круглый капилляр

для подачи жидкой фракции 3 и кольцевой капилляр для

подачи газа 2. Конец капиллярной системы находится в

плоскости ТП 4. Диаметр отверстия в нем выбирается в

диапазоне от 15 до 21mm с шагом 3mm. Электрический

потенциал на капиллярной сборке имел значения 5 и

2.4 kV, а на ТП — 0.

Температура газа и распыляемого раствора на входе

в капилляр составляла 300K. В качестве модельной

распыляемой жидкости был взят метанол с массовым

расходом 2 · 10−9 kg/s. При этом количество образуемых
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Рис. 1. Геометрия моделируемой электрораспылительной си-

стемы: 1 — граница воздушного резервуара, 2 — капилляр

подачи газа, 3 — капилляр подачи раствора, 4 — ТП, D —

диаметр отверстия в ТП. Стрелками указано направление

распыляемого раствора с массовым расходом раствора Qs и

газа Qg .

капель напрямую не контролируется и передается в виде

значения расхода жидкости. Принято, что за конусом

Тейлора разлет капель происходит в телесном угле

90 sr, который задается стартовыми позициями частиц и

проекциями их скоростей.

На сегодняшний день изучение электрораспыления со-

средоточено в основном вокруг масс-спектрометрии. По-

этому теоретические расчеты и моделирования прово-

0.256 9.320 18.400 27.500 36.500 45.600 54.600 63.700 72.800 81.800 90.900

Particle velocity magnitude, m/s

b

∆p – 4 atm

0.292 5.090 9.890 14.700 19.500 24.300 29.100 33.900 38.700 43.500 48.300

Particle velocity magnitude, m/s

a

∆p – 2 atm

Рис. 2. Распределение заряженных капель при различном начальном 1p. Диаметр отверстия в ТП равен 15mm, диаметр капель —

30 µm, электрический потенциал капиллярной сборки — 5kV.

дятся преимущественно для заряженных капель малого

размера (до 10 µm) или их движения вблизи интерфейса

масс-спектрометра [4]. Заряженные капли при электро-

распылении представляют собой полидисперсную смесь

по их диаметрам. В работе П. Кебарле и У.Х. Веркер-

ка [5] было показано, что диапазон диаметров капель,

образующихся при электрораспылении, составляет от 10

до 100 µm. В исследованиях [6,7] было показано, что

средний диаметр капель равен 30 µm. Таким образом, на-

чальное значение размера заряженных капель имело две

величины: 30 и 100 µm со значениями заряда, равными

по порядку величины 10−13 и 10−12 C соответственно.

Заряд определяется как 80% от величины, получаемой

из уравнения рэлеевского распада [7].

2. Проведение моделирования

Численное моделирование проводится в три этапа:

газодинамический расчет течения газа в капилляре и

кольцевой струе, моделирование движение и испарения

незаряженных капель и затем — заряженных капель.

Исследование асимптотического поведения функции на

последовательности сеток с уменьшением размера рас-

четной ячейки показало, что достаточно использовать

порядка 140 тысяч ячеек.

Для нахождения характеристик течения газа в капил-

ляре и кольцевой струе используется система уравне-

ний Навье-Стокса в осесимметричной постановке. Чис-

ленное интегрирование выполнялось по методу кон-

трольного объема. Для решения задачи используется

модуль ANSYS Fluent версии 2021R1. Моделирова-

ние турбулентности осуществляется с помощью k-ω
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SST-модели турбулентности. Формирование кольцевой

струи производится за счет разницы давлений на входе

в капилляр, равной 1p = 6, 4, 2, 1 atm и атмосферой.

Для моделирования движения и испарения незаряжен-

ных капель решается траекторная задача, т. е. описание

двухфазной среды выполнено в лагранжевой постановке.

Для определения напряженности электрического поля

в конфигурации капилляр-кольцо решается задача Ла-

пласа для потенциала. Компоненты вектора напряжен-

ности электрического поля получены с помощью UDF

для программного пакета ANSYS Fluent. Суммарное

количество моделируемых капель в квазистационарном

состоянии — когда количество поступающих капель от

источника находится в равновесии с количеством капель,

покидающих расчетную область или осаждающихся на

поверхности кольцевого противоэлектрода, — находится

в диапазоне от 8 · 103 до 4 · 104 .

3. Результаты расчетов

Для заряженных микрокапель диаметром 30µm в

случае 1p = 1−2 atm воздействие сил Кулона оказыва-

ется превалирующим и приводит как к значительному

изменению траекторий движения, так и к осаждению

доли частиц на ТП. Для остальных значений разности

давлений и капель диаметром 100 µm влияния сил Сток-

са оказывается достаточным, чтобы поток газа увлекал

за собой большинство капель. Полученные результаты

характерны для всех рассмотренных значений разности

потенциала, при его уменьшении доля частиц, движу-

щихся к ТП, также уменьшается. В качестве примера

на рис. 2 приведены два полученных распределения

заряженных капель в области ТП и в пространстве за

ним: 1p = 2 (рис. 2, a) и 4 atm (рис. 2, b).

Помимо этого, расчеты показывают, что капли с

диаметром 100 µm обладают достаточным начальным

импульсом, чтобы остаться недосягаемыми со стороны

электрического поля и быть лишь в разной степени,

в зависимости от разности давлений, подверженными

воздействию сил Стокса, разлетаясь с тем меньшим

углом, чем больше было значение 1p.

Заключение

Таким образом, при численном моделировании дви-

жения заряженных микрокапель в газодинамическом и

электрическом полях без учета объемного заряда полу-

чены параметры электрораспылительной системы, при

которых они проходят через область ТП. Достигается

это для микрокапель диаметром от 30 до 100 µm,

напряжениях до 5 kV и 1p = 4 и 6 atm. Дальнейшие ис-

следования предполагают экспериментальную проверку

представленных результатов, что позволит расширить

модель и учесть объемный заряд.
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