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РАСЧЕТ ЗАГРЯЗНЕНИЯ АТМОСФЕРЫ ПРИ АВАРИЯХ  
С ХИМИЧЕСКИ ОПАСНЫМИ ВЕЩЕСТВАМИ НА БАЗЕ 
КОДА AIR-3 

Розглянуто принципи побудови пакета прикладних програм AIR-3 чисельного моделювання хімічного 
забруднення атмосфери у випадку аварій. Моделювання базується на чисельному інтегруванні рівняння 
конвективно-дифузійного переносу домішки. Наводяться результати обчислювального експерименту. 

Рассмотрены принципы построения пакета прикладных программ AIR-3 численного моделирования хи-
мического загрязнения атмосферы в случае аварий. Моделирование основывается на численном интегриро-
вании уравнения конвективно-диффузионного переноса примеси. Приводятся результаты вычислительного 
эксперимента. 

The basic principles of development of the software AIR-3 aimed at simulation of the atmosphere chemical pol-
lution after accidents are under consideration. The modeling is based on the numerical integration of the K-gradient 
transport model. The results of numerical experiment are presented. 

Введение 

Прогноз химического загрязнения атмосфе-
ры при авариях на железной дороге – важная 
задача в области экологической безопасности. 
Целью такого прогноза является определение 
интенсивности и размеров зон химического за-
грязнения, выявление подзон токсичного пора-
жения различной тяжести, зон, где может быть 
взрыв, возгорание и близость этих зон к жилой 
застройке, и другим объектам. Данная инфор-
мация служит основой для разработки адекват-
ных мер защиты окружающей среды, выбора 
маршрутов эвакуации, количества транспорт-
ных средств, необходимых для эвакуации, 
обоснования сроков эвакуации и т.д. Основой 
получения прогнозных данных является расчет 
уровня загрязнения окружающей среды, и в 
первую очередь атмосферы, при аварии. Нор-
мативная методика [7], используемая в настоя-
щее время для прогноза последствий аварий с 
химически опасными веществами на транспор-
те, обладает рядом существенных недостатков: 
 1. В случае аварии с перегретыми жид-
костями, загрязнение атмосферы происходит в 
два этапа – это загрязнение от первичного об-
лака, а потом от шлейфа испаряющейся от зоны 
разлива жидкости. Учет такого развития собы-
тий нормативная методика не предусматривает. 
 2. При оперативном прогнозе данная 
методика не учитывает направление ветра, и 
прогноз выполняется только скорости ветра  
V = 1 м/с. 
 3. Согласно нормативной методике 
принимается, что в случае аварии население 
понесет такие потери: до 25 % населения – 
легкое поражение; до 40 % – поражение 

кое поражение; до 40 % – поражение средней 
тяжести; до 35 % – смертельное поражение (см. 
[7], с. 7). Т.е., величина потерь просто назнача-
ется, а не обосновывается расчетом. 
 4. В данной методике принято, что при 
свободном разливе на грунт испарение жидко-
сти осуществляется со слоя жидкости на грунте 
высотой до 0,05 м. Таким образом, данная ме-
тодики не учитывается процесс испарения жид-
кости из грунта, куда жидкость фильтруется с 
поверхности земли. 
 5. Для определения глубины загрязне-
ния территории используют данные таблиц, 
однако искомые величины в таблицах приво-
дится только для ограниченного диапазона ко-
личества жидкости (от 0,5 до 300 т), храняще-
гося в резервуарах. Поэтому, например, в слу-
чае разливов менее 0,5 т методика не позволяет 
выполнить прогноз. 
 6. В применяемой методике прогноз 
относится к зоне до 10 м от поверхности земли. 
Таким образом, данная методика не дает воз-
можности оценить уровень загрязнения, в част-
ности на более высоких уровнях от поверхно-
сти земли с целью оценки возможности затека-
ния загрязненного воздуха в систему вентиля-
ций в здании. 
 7. Нормативная методика не определяет 
изменение величины концентрации опасного 
вещества в атмосфере с течением времени, а 
значит, не дает картину о динамике распро-
странения поражающего фактора, что в свою 
очередь, не дает возможность научно-обосно-
ванно прогнозировать риск поражения людей. 
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 8. Как известно, скорость и направление 
ветра могут меняться. Если это произошло, то 
нормативная методика не может «уточнить» 
прогноз для новой метеорологической ситуа-
ции, потому, что уже произошло частичное ис-
парение разлитой жидкости, но какой части – 
неизвестно, и поэтому выполнить прогноз для 
нового значения скорости и направления ветра 
с помощью данной методики невозможно. 

Поэтому значительный интерес представля-
ет создание математических моделей, позво-
ляющих оперативно получать прогнозные дан-
ные и не имеющих перечисленные недостатки. 
В этой связи важным вопросом является разра-
ботка численных моделей (CFD модели) [1, 2, 
4, 5, 8 – 10], которые позволяют существенно 
расширить возможности исследователей по по-
лучению прогнозной информации, необходи-
мой для оценки последствий аварийных ситуа-
ций. Для экспресс-прогноза, на этапе эксперт-
ной оценки, можно ограничится кинематиче-
ской моделью переноса примеси (модель 
градиентного типа) для расчета динамики за-
грязнения атмосферы без привлечения уравне-
ний гидродинамики, применяемых для модели-
рования переноса примеси с учетом рельефа, 
зданий, лесных массивов и т.д.  

В работе рассматривается описание трех-
мерной численной модели и применение соз-
данного на ее основе кода AIR-3 для решения 
задачи прогноза загрязнения атмосферы при 
аварийной утечке химически опасных веществ 
на различных участках Приднепровской желез-
нодорожной дороги вблизи г. Днепропетровска.  

Математическая модель 

Моделирование процесса переноса химиче-
ски опасного вещества в атмосфере в случае 
аварийного выброса (разлива) осуществляется 
на базе уравнения переноса примеси (модель 
градиентного типа) [5] 
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где С – концентрация примеси, попадающей в 
атмосферу при аварии; u, v, w – компоненты 
вектора скорости воздушной среды; Sw  – ско-
рость оседания примеси (в данной работе при-
нята равной нулю); µ = (µх , µy , µz) – коэффици-
ент турбулентной диффузии; Q – интенсив-

ность выброса токсичного вещества от зоны 
разлива; ( )ir rδ −  – дельта-функция Дирака; ri = 
(xi , yi , zi) – координаты источника выброса.  

Постановка краевых условий для данного 
уравнения рассмотрена в работах [5, 4]. Если 
рассматривается задача о миграции облака, об-
разовавшегося на месте аварии, то в начальный 
момент времени задается форма облака и кон-
центрация загрязнителя в нем. 

В построенной численной модели использу-
ется неравномерный профиль скорости ветра и 
коэффициентов диффузии: 
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µу = к0 · u ; µy = µx , 

где u1 – скорость ветра на высоте z1 = 10 м; 
n = 0,15; к0 – параметр [3]. 

Метод решения 

Рассмотрим построение разностной схемы 
для численного интегрирования уравнения пе-
реноса примеси [4, 1]. Выполним следующую 
аппроксимацию производных, входящих в 
уравнение переноса примеси. Заменим произ-
водную по времени разделённой разностью 
«назад»: 
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Конвективные производные представим в 
виде: 
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Для аппроксимации конвективных произ-
водных используем выражения: 
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Компоненты вектора скорости будут рас-
считываться, при решении гидродинамической 
задачи, на гранях разностной ячейки (кон-
трольного объема). Вторые производные ап-
проксимируем следующими выражениями: 
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В данных выражениях ,  ,  , ,x x y yL L L L+ − + −  

,z yL L+ − , ,xx xxM M+ −  и т.д. – обозначения разност-

ных операторов. С учетом этих обозначений 
разностный аналог трехмерного уравнения пе-
реноса примеси будет иметь вид: 
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Расщепим решение данного разностного 
уравнения при интегрировании на временном 
интервале dt так: 
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на втором шаге 1– ;
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на третьемшаге исполь-3 1– ;4 2k n c n= + = +  

зуется формула (4); 
   на четвертом шаге исполь-– 31; 4k n c n= + = +  

зуется формула (3) 
На пятом шаге расщепления учитывается 

влияние источников на изменение концентра-
ции примеси, и расчетная зависимость на этом 
шаге имеет вид: 
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В дискретном виде дельта-функция Дирака 
«размазывается» по объему разностной ячейки 
с учётом сбережения суммарного количества 
выбрасываемого загрязнения. Функции δl тож-
дественно равняются нулю, кроме ячеек, где 
расположен l-й источник загрязнения. На каж-
дом шаге расщепления расчет неизвестной 
концентрации осуществляется по явной форму-
ле бегущего счета.  

На базе рассмотренной численной модели 
создан код AIR-3, реализованный на алгорит-
мическом языке FORTRAN.  

Дополнительные расчетные процедуры 

Одним из наиболее частых следствий ава-
рий является разлив опасных веществ. В разра-
ботанном коде для расчета интенсивности ис-
парения от зоны аварийного разлива использу-
ется несколько подходов. При экспресс прогно-
зе применяется зависимость [6] 

 н(5,83 4,1 ) ,Q V P М= + ⋅  (5) 

где Q – интенсивность испарения; 
V – скорость ветра; 
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нP  – давление насыщенных паров; 
 М – молекулярная масса вещества. 
Для более детального расчета процесса ис-

парения при разливе на грунт и фильтрации 
загрязнителя внутрь грунта (с учетом свойств 
грунта) рассматривается решение сопряженной 
задачи испарения на границе «поверхность 
грунта - атмосфера» [1].  

В разработанном коде есть возможность мо-
делировать загрязнение от движущегося источ-
ника эмиссии токсичного вещества, например, 
движущейся дымящей цистерны. В этом случае 
параметр интенсивности эмиссии Q зависит как 
от времени, так и от координат x, y. В качестве 
исходной информации также вводятся данные о 
скорости движения источника эмиссии и его 
маршрут. 

Для оценки риска токсичного поражения 
людей в коде используется сопоставление ве-
личины расчетного значения концентрации со 
смертельной концентрацией в точке располо-
жения рецептора или расчет токсодозы для лю-
дей, попавших в зону химического загрязнения 
и выходящих из этой зоны согласно маршруту 
эвакуации [1]: 

0
( , , , ) ,

t
TD C x y z t d t= ∫  

где t – время экспозиции; С – концентрация 
токсичного вещества в точке расположения ре-
цептора. 

В разработанном коде для задания маршру-
та эвакуации применяются маркеры. В коде 
предусмотрено задание не только маршрута 
эвакуации, но и скорости передвижения на нем 
людей. 

Кроме данной расчетной зависимости в коде 
AIR-3 для прогноза риска токсичного пораже-
ния используется зависимость для расчета 
«пробит»-функции. Эта функция представляет 
собой комбинацию ряда эмпирических кон-
стант и величины токсодозы и имеет вид: 

P Tdd= α +β + , 

где 

0

( , , , )
t

Tdd С x y z t d tν= ∫ , 

, ,α β ν  – константы, зависящие от вида ток-
сичного вещества и человека (например, ребе-
нок, пожилой, мужчина). 

  После расчета поля загрязнения на момент 

времени t после аварии определяется величина 
токсодозы (пробит-функции) в расчетной об-
ласти, отдельно рассчитывается зона, где зна-
чение токсодозы равно или превышает ее смер-
тельное значение для данного токсичного ве-
щества и строится поле этой зоны с целью ви-
зуальной оценки ее размеров относительно 
жилой застройки. 

В построенной численной модели использу-
ется метод маркирования [7] («porosity tech-
nique») для выделения разностных ячеек, кото-
рые относятся к области аварийного выброса 
(разлива) химически опасного вещества и об-
ласти жилой застройки.  

Практическая реализация модели 

Разработанный код был применен для про-
ведения серии вычислительных экспериментов 
по оценке интенсивности химического загряз-
нения атмосферы и подстилающей поверхности 
в случае возможных аварий при транспорти-
ровке опасных грузов на участке Приднепров-
ской железной дороги: станция Днепропет-
ровск-Южный – станция Днепропетровск-Гру-
зовой.  

В результате расчетов определялось время 
подхода шлейфа токсичного вещества (трифто-
рид бора, винилхлорид, аммиак) к жилой за-
стройке для различных метеоситуаций и разме-
ров эмиссии, время формирования зон с пора-
жающими концентрациями, возможные потери 
среди населения. В качестве иллюстрации ре-
зультатов расчетов на рис.1, 2 представлена 
зона загрязнения атмосферы в случае гипотети-
ческой аварии на ст. Днепропетровск-Грузовой 
(выброс винилхлорида, скорость ветра V10 =  
= 7 м/c), а на рис. 3-5 – динамика развития зоны 
загрязнения в случае гипотетической аварии на 
ст. Встречная (выброс трифторида бора, ско-
рость ветра V10 = 4,5 м/c). Из представленных 
рисунков хорошо видно, что в случае аварии в 
течение короткого промежутка времени шлейф 
токсичного вещества достаточно быстро дос-
тигнет жилой застройки, и создастся угроза 
токсичного поражения людей. Проведенные 
вычислительные эксперименты показали, что за 
столь короткий промежуток времени не удастся 
не только осуществить эвакуацию людей из 
зоны поражения, но и оповестить население об 
угрозе поражения. 

Отметим, что для решения каждой задачи 
потребовалось минимальное время – порядка  
5 с, что является немаловажным фактором при 
решении прогнозных задач данного класса. 
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Рис. 1. Зона загрязнения атмосферы в случае  
гипотетической аварии на ст. Днепропетровск-
Грузовой, выброс винилхлорида (сечение z = 2 м),  

t = 25 c 

 

 
Рис. 2. Зона загрязнения атмосферы в случае  
гипотетической аварии на ст. Днепропетровск-
Грузовой, выброс винилхлорида (сечение z = 2 м),  

t = 34 с 

 

 
Рис. 3. Зона загрязнения атмосферы в случае  

гипотетической аварии на ст. Встречная, выброс 
трифторида бора, t = 18 с (сечение z = 2 м) 

 

 
Рис. 4. Зона загрязнения атмосферы в случае  

гипотетической аварии на ст. Встречная (выброс 
трифторида бора), t = 60 с (сечение z = 2 м) 

 

 
Рис. 5. Зона загрязнения атмосферы в случае  

гипотетической аварии на ст. Встречная, (выброс 
трифторида бора, t = 160 с (сечение z = 2 м) 

Выводы 

Рассмотрены основные принципиальные 
особенности разработанного кода AIR-3, пред-
назначенного для прогноза последствий аварий 
с химически опасными веществами. Прогноз 
загрязнения атмосферы осуществляется на базе 
численного интегрирования трехмерного урав-
нения переноса примеси. Рассмотренная чис-
ленная модель может быть отнесена к группе 
«screening models», позволяющих быстро полу-
чать прогнозную информацию при определен-
ной ограниченности исходных данных, харак-
терной для задач рассматриваемого класса. 

Выполненные с помощью кода AIR-3 расче-
ты загрязнения атмосферы при гипотетическом 
аварийном выбросе токсичных веществ на ряде 
конкретных участков железной дороги показа-
ли, что в случае аварийной ситуации за корот-
кий промежуток времени произойдет опасное 
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загрязнение воздушной среды в селитебной зо-
не, расположенной вблизи железой дороги, по 
которой осуществляется транспортировка этих 
грузов. 
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