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      Аннотация

    
        
          Тема выпускной квалификационной работы: «Численное моделирование переноса ионов в дрейфовом масс-спектрометре на основе одномерных дифференциальных уравнений». В работе рассмотрена математическая модель работы дрейфового масс-спектрометра. В результате принятых упрощений в модели можно выделить два модуля: гидродинамический, который позволяет получить структуру течения в камере дрейфового спектрометра, и электрический, который отслеживает движение ионов как совокупность процессов переноса под воздействием электрического поля и гидродинамической скорости. Значение вектора скорости в дрейфовой камере получено в результате решения системы уравнений Навье-Стокса при помощи программного пакета AnsysFluent. На основании этого поля значение осевой составляющей скорости вдоль оси камеры получено усреднением в «трубке тока». Электрический модуль включает уравнение Пуассона и необходимое количество уравнений баланса зарядов. Для реализации электрического модуля составлен код программы совместного решения системы уравнений, состоящей из уравнения Пуассона и уравнений, описывающих перенос ионов. Разработанная вычислительная модель процесса движения ионов в пространстве дрейфа позволяет по исходным параметрам исследуемого образца получать спектры ионной подвижности.
        

        
          A subject of the graduate qualification work is “Numerical simulation of ion transport in a drift mass spectrometer based on one-dimensional differential equations”. The paper considers a mathematical model for the operation of a drift mass spectrometer. As a result of the accepted simplifications, two modules can be distinguished in the model: a hydrodynamic module, which allows one to obtain the flow structure in the chamber of a drift spectrometer, and an electric one, which tracks the movement of ions as a set of transport processes under the action of an electric field and hydrodynamic velocity. The velocity field in the drift chamber was obtained by solving the Navier-Stokes system of equations using the Ansys Fluent software package. From this field, by averaging in the "fluid tube", the value of the axial velocity component along the chamber axis was obtained. The electrical module includes the Poisson equation and the required number of charge balance equations. To implement the electrical module, a program code was compiled for the joint solution of a system of equations consisting of the Poisson equation and equations describing the transport of ions. The developed computational model of the process of ion motion in the drift space makes it possible to obtain the ion mobility spectra from the initial parameters of the sample under study.
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