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Введение

Электротермическая (ЭТ) атомизация, как 

способ перевода вещества из конденсирован-

ного состояния в атомный пар, нашла широ-

кое применение не только в атомно-абсорб-

ционной спектрометрии, но и в эмиссионном, 

масс-спектрометрическом и флуоресцентном 

вариантах спектрального анализа. Можно 

с уверенностью утверждать, что проблема ЭТ 

атомизации является одной из ключевых для 

атомной спектроскопии в целом. Если такие 

составляющие атомно-абсорбционного спек-

трофотометра как осветительная система, мо-

нохроматор и система регистрации доведены 

практически до совершенства, то атомизатор 

обладает возможностями для дальнейшего раз-

вития и улучшения аналитических характери-

стик атомной спектрометрии.

В большинстве коммерческих одностадий-

ных атомизаторов процессы испарения анали-

зируемого вещества и его атомизация прово-

дятся одновременно в одном и том же объеме 

(трубке, тигле, спирали и др.). При анализе 

несложных по составу веществ такой способ 

атомизации обеспечивает корректные аналити-

ческие результаты. В пробе сложного состава 

ее основа (так называемая матрица) начинает 

оказывать неконтролируемое влияние на ре-

зультаты анализа. В таких случаях применяют 

предварительную химическую пробоподготов-

ку, зачастую длительную и сложную, в ходе 

которой, путем химического или термического 

разложения, упрощается состав анализируемо-

го вещества. На стадии пробоподготовки воз-

можны как потери анализируемого элемента, 

так и загрязнение им извне. Все это дало сти-

мул к созданию более сложных, двухстадий-

ных систем атомизации, в которых процессы 

испарения анализируемого вещества и его ато-

мизации разделены в пространстве и времени. 

В настоящее время известен ряд таких систем 

в виде “тандемов”: стержня и трубки [1], двух 

трубок [2], двух тиглей [3], а также систем ато-

мизации с вторичной поверхности, к которым 

относятся различного рода вставки в ЭТ труб-

чатые атомизаторы [4, 5] и атомизатор с раз-

дельно нагреваемыми половинами [6, 7]. Не-

смотря на то, что лабораторные образцы этих 

систем показали хорошие аналитические ре-

зультаты, сложность практической реализации 

препятствует их коммерческому применению. 

В [8] предложен способ ЭТ атомизации веще-

ства на основе спирально-тигельного атомиза-
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тора, объединяющий простоту практической 

реализации одностадийных и аналитические 

преимущества двухстадийных систем.

Корректная работа ЭТ атомизатора зависит 

от целого ряда физико-химических процес-

сов, происходящих как в газовой фазе, так и 

на поверхности атомизатора. При оптимиза-

ции такой системы приходится варьировать 

большое число взаимосвязанных параметров, 

отвечающих за газодинамические характери-

стики испарителя и атомизатора, и также учи-

тывать процессы переноса вещества и энергии, 

химические превращения пробы, геометри-

ческие размеры и взаимное расположение ча-

стей системы. Все это при эмпирическом под-

ходе сильно затрудняет процесс оптимизации. 

С развитием вычислительных средств и соот-

ветствующего программного обеспечения поя-

вилась возможность проведения компьютерной 

оптимизации моделей сложных термодинами-

ческих систем. Успешный опыт, полученный 

нами ранее при создании “виртуального” труб-

чатого графитового атомизатора с поперечным 

нагревом [9] и “виртуальной” плазменной го-

релки [10], дает уверенность в правильности 

выбранного подхода.

Целью работы является разработка точной 

цифровой копии двухстадийного спирально-

тигельного атомизатора (СТА), позволяющей 

путем численных экспериментов проводить оп-

тимизацию аналитических характеристик этой 

системы. Модель должна корректно учитывать 

пространственную геометрию всех элементов 

СТА и их взаимное расположение, темпера-

турную и газовую динамику, а также основ-

ные физико-химические процессы, протекаю-

щие при испарении анализируемого вещества 

в тигле, переносе полученных паров к спирали 

и на стадии атомизации.

Модель двухстадийного 

спирально-тигельного атомизатора

В качестве объекта моделирования был вы-

бран СТА [8], в котором для испарения анали-

зируемого вещества используется графитовый 

тигель цилиндрической формы, а функцию 

вторичной поверхности, на которой проис-

ходят конденсация паров определяемого эле-

мента и последующая их атомизация, выпол-

няет вольфрамовая спираль (рис. 1). Спираль 

длиной 3,9 мм и радиусом 0,73 мм состоит из 

10 витков вольфрамовой проволоки толщиной 

0,2 мм. Диаметр и высота графитового испари-

теля составляют 4,5 мм и 6 мм соответственно. 

В тигельном испарителе происходят сушка ис-

ходной пробы и пиролиз, при котором матри-

ца пробы частично разрушается с сохранением 

атомов определяемого элемента. Для предохра-

нения графитовых стенок испарителя от окис-

ления процесс проводится в атмосфере инерт-

ного газа (Ar). Объемный расход аргона через 

систему варьируется в диапазоне 0,1–1 л/мин 

с целью поиска оптимальных условий испаре-

ния/конденсации. Выше над испарителем рас-

полагается вольфрамовая спираль атомизато-

ра, и тигель нагревается электрическим током 

от регулируемого источника (12 В, 0–200 А) 

до температуры испарения определяемого эле-

мента. Полученные пары диффундируют к “хо-

лодной” спирали атомизатора и конденсиру-

ются на ее поверхности (рис. 1а). Поскольку 

температура конденсации, скорость диффузии 

и масса частиц матрицы пробы и атомов опре-

деляемого элемента значительно различаются, 

то процесс конденсации паров носит фракцион-

ный характер – определяемый элемент конден-

сируется отдельно от матрицы. Под действием 

высокой температуры на стадии испарения 

происходит частичное термическое разруше-
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Рис. 1. Cхема двустадийного атомизатора. 

а – стадия испарения, б – стадия атомизации. 

1 – тигельный ЭТ испаритель, 2 – вольфрамо-

вый спиральный атомизатор, 3 – анализируе-

мое вещество, 4 – его пары, 5 – система обдува 

испарителя Ar, 6 – источник питания испа-

рителя, 7 – система обдува атомизатора Ar, 

8 – источник питания атомизатора, 9 – пучок 

просвечивающего излучения спектрометра.
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ние вещества матрицы, что также снижает его 

влияние на последующую стадию атомизации. 

В дальнейшем атомизация анализируемого 

вещества со спирали осуществляется при по-

даче на спираль электрического тока (в диапа-

зоне 1–3 А), мощность которого регулируется 

в соответствии с требуемой скоростью нагрева, 

а пространство внутри спирали просвечива-

ется пучком монохроматического излучения 

(рис. 1б).

При моделировании СТА и его окружение 

разбиваются на пространственную сетку из 

ячеек в форме параллелограммов, что является 

оптимальным как в плане времени сходимости 

решения, так и требуемой точности дискрети-

зации.

Процесс моделирования можно разбить на 

три основных этапа: 

1) анализ газовой динамики; 

2) учет присутствия атомов исследуемого 

вещества и их динамику (испарение/атоми-

зация);

3) расчет ожидаемого сигнала атомной аб-

сорбции (в зависимости от концентрации атом-

ных паров в аналитической области).

Газовая динамика и нагрев

Учет газовой динамики крайне важен в рас-

чете систем с быстро меняющимися нестацио-

нарными параметрами. В нашем случае резкий 

нагрев тигля и спирали до 2000 K приводит 

к значительным возмущениям вертикального 

потока аргона и к сильным восходящим кон-

вективным потокам газа, что в свою очередь 

сказывается на скорости поступления атомов 

вещества в аналитический промежуток. Также 

конвекция повышает теплообмен на границе 

“газ–твердое тело”.

Решение газодинамической задачи основано 

на системе уравнений Навье–Стокса:
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где  – плотность газа, v – векторное поле ско-

ростей газа, p – давление, T – абсолютная тем-

пература, F – векторное поле внешних сил, 

действующих на систему (в частности, сила 

тяжести, приводящая к конвекции); Q – объ-

емный источник нагрева, W – мощность источ-

ников излучения,  – внутренняя энергия газа, 

зависящая от числа активных степеней свобо-

ды (поступательных и вращательных).

В последнем уравнении системы (1) 

act actact /p Vc c =  – постоянная адиабаты, а ( )noact T  

определяется следующими граничными усло-

виями:

( ) ( )noactnoact noact/ 0 0, .Vd dT c T T =  =

Исходные уравнения системы (1) дискрети-

зируются и в дальнейшем решаются методом 

контрольных объемов [11, 12] в программном 

комплексе FLUENT®.

Нагрев спирали осуществляется за счет вы-

деления джоулева тепла при протекании по 

ней электрического тока –

ev
2 2

0
0

2 /( ) ( ) ,
t

V TQ rn S r I dt  = + ò             (2)

где V – удельное сопротивление вольфрама, 

ST – шаг спирали, r – радиус витков спирали, 

r0 – радиус проволоки, tev – время испарения.

Кинетика атомов пробы

Скорость конденсации атомов пробы на “хо-

лодную” (при комнатной температуре) воль-

фрамовую спираль рассчитывается на основе 

кинетической теории газов, поскольку она 

определяется числом молекул в газовой фазе, 

сталкивающихся с поверхностью конденсиро-

ванного вещества (единицей площади):

eq /4,j c u=
   

                           (3)

где сеq – равновесная концентрация атомов (мо-

лекул) в единице объема, u– – средняя скорость 

молекул с молярной массой М,

[ ]1/28 /( ) .u RT M=
                      (4)

Здесь R – газовая постоянная, Т – абсолютная 

температура. 

сеq выражаем через равновесное давление:

eq eq/( ).Ac N p RT=
  

                  (5)

Подставляя (4) и (5) в (3), получаем соотно-

шение Герца–Ленгмюра для испарения в ва-

кууме

1 2
eq 2 /( ) .Aj N p MRT -=

  
               (6)

В присутствии Ar скорость испарения огра-

ничена диффузией молекул вещества из при-

поверхностного слоя пробы. Толщина этого 

слоя пропорциональна средней длине свобод-



49“Оптический журнал”, 79, 12, 2012

ного пробега, а концентрация молекул в нем 

соответствует термодинамически равновесной 

величине. Из первого закона Фика для диф-

фузии и уравнения Менделеева–Клапейрона 

получаем соотношение для плотности потока 

молекул:

( ) 1
eq eq/ / .Aj c D x N Dp xR T-= =

 
         (7)

Здесь D – коэффициент диффузии, х – расстоя-

ние от поверхности испарения до области с пре-

небрежимо малой концентрацией атомов.

Расчет распределения температуры внутри 

сконденсированной на спирали пробы в инерт-

ной атмосфере Ar и водяного пара проводим 

путем разбиения пробы на горизонтальные 

слои. Тогда для любого i-го слоя образца урав-

нение баланса между энергией, идущей на раз-

ложение, излучение и теплопроводность газа, 

и потоком энергии за счет радиации и перено-

са тепла от соседних (i – 1)-го и (i + 1)-го слоев 

 выражается в виде:
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– соответственно энтропия и энтальпия реак-

ции разложения, PW и Рa – избыточные пар-

циальные давления пара воды и воздуха, MP, 

MW, Ma – молярные массы испаренного ве-

щества, воды и воздуха; Cw и Ca – молярные 

 коэффициенты теплосодержания воды и воз-

духа,  – излучательная способность,  – по-

стоянная Стефана–Больцмана.

Для центрального (i = 0) слоя справедливы 

следующие граничные условия: Ti + 1 = Ti – 1 для 

нечетного числа слоев (ni = 2n + 1) и Ti = Ti – 1 

для четного (ni = 2n). Задавая температуру 

наиболее холодного слоя (T0) в соответствии 

с этими соотношениями, определяем темпера-

туру соседнего слоя. По данной рекуррентной 

формуле рассчитываем температуру остальных 

слоев, учитывая, что температура (n + 1)-го 

слоя равна температуре спирали. Чтобы до-

биться точного совпадения, варьируем Т0 при 

условии постоянства остальных параметров.

Чтобы учесть влияние температурной неод-

нородности пробы на кинетические параметры, 

введем величину

[ ]( ) [ ]
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/ // /exp exp ,

n

e n n ii
i

n T B T T B T
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=

= å     (9)

равную числу слоев пробы, распадающихся с 

той же скоростью, что и поверхностный слой. 

Расчеты показывают, что ne быстро уменьша-

ется с увеличением температуры поверхности 

спирали и определяется только температурой 

(в приближении большого числа слоев).

Далее учитываем поправки к кинетическим 

параметрам J и E, которые будут определять-

ся разницей температур спирали Ts, и образца 

Тsmp, а также ne: 

( )new smp old/( ) ( ) ,s eJ P T n P T n J=
  

 
       (10)

( )1 1
new old /ln / .e e s sE E R n n T T- -é ù¢ ¢¢ ¢ ¢¢= + -ë û     (11)

Одним или двумя штрихами отмечены пара-

метры для меньшей и большей из температур, 

а подстрочным индексом “old” – исходные зна-

чения кинетических параметров.

Уравнения (10) и (11) определяют функцию 

поступления вещества в аналитический проме-

жуток спирального атомизатора. Дальнейшее 

перемещение атомов рассчитывается с учетом 

полей скоростей газа, полученных из решения 

системы (1).

В процессе моделирования вычислялись 

траектории не отдельных атомов, а их групп, 

что впоследствии облегчило визуализацию 

 решения.

Расчет атомной абсорбции

Для описания поглощения излучения ато-

мами исследуемого вещества используют аб-

сорбцию Аat, прямо пропорциональную средней 

концентрацией C атомов определяемого эле-

мента в пробе и длине l поглощающего объема:

[ ]at 0 0/ln ( ) ,A I I k Cl= =
  

              (12)

где I0, I – интенсивности падающего и прошед-

шего излучения соответственно.

Коэффициент k0() поглощения в центре 

спектральной линии с допплеровским ушире-

нием D и концентрация C связаны соотно-

шением
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( ) 2
0 2 2 /(ln ),Dk e Nf mC  =

 
         (13)

где N – число поглощающих атомов, m и e – 

масса и заряд электрона, f – сила осциллятора 

спектрального перехода.

С учетом применимости основного уравне-

ния идеального газа к насыщенному пару на-

ходим связь между давлением пара и коэффи-

циентом поглощения в центре допплеровской 

линии:

( ) ( )2 3 2
0 0
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0
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/( ( ) ),

P nm R e f k T
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= »
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     (14)

где  – молекулярный вес, R – универсальная 

газовая постоянная, T – температура поглоща-

ющего слоя газа, 0 – частота, на которую при-

ходится центр линии.

Интегрируя число атомов Nat по всем ячей-

кам сетки в пределах профиля вертикально 

расположенной входной щели спектрального 

прибора, получаем

at at, cell ,
V

N c dV=ò
  

                  (15)

где сat, cell – концентрация атомов определяемо-

го элемента в элементарной ячейке сетки.

Учитывая (14) и (15), получаем окончатель-

ное выражение для расчета атомной абсорб-

ции –

( ) ( ) ( )at 0 0 0/ /ln ,atA I I k Ñ k N V = = =
   

   (16)

где slit spV S l=  – объем пучка просвечивающего 

излучения, Sslit – площадь щели, lsp – длина 

аналитического промежутка спирали.

Экспериментальная установка

Экспериментальные исследования простран-

ственно-временного распределения атомов, мо-

лекул и конденсированных частиц испаряемого 

вещества в газовой фазе СТА проводили мето-

дом теневой спектральной визуализации (ТСВ), 

сущность и практическая реализация которого 

подробно описана в [13]. В качестве источника 

излучения на резонансной длине волны меди 

324,7 нм применяли лампу с полым катодом 

на Cu (Lumina, ПеркинЭлмер, США).

Результаты и обсуждение

Рассмотрим динамику газовых потоков и 

температурные поля в окрестности нагретой 

спирали атомизатора. В ходе вычислительных 

экспериментов установлено, что направления 

векторов скоростей Ar при обтекании вольфра-

мовой спирали совершают колебания с ампли-

тудой около 5 и периодом порядка 2 с. Данный 

эффект наблюдается при всех режимах рабо-

ты СТА (как при испарении пробы, так и при 

ее атомизации) и, вероятнее всего, обусловлен 

геометрией спирали: пограничные слои газа 

стремятся следовать наклону витков спирали, 

отклоняясь от вертикали, но им в этом пре-

пятствуют либо строго вертикальный обдув 

аргоном (в режиме конденсации), либо восхо-

дящие конвективные потоки, которые также 

ортогональны горизонтальной оси спирали. 

В результате происходят разделение и срыв 

вертикального потока аргона, носящий перио-

дический характер. На рис. 2. это выражается 

(а)1,5 мм/с (б)

Рис. 2. Векторы скоростей Ar в окрестности спирали в продольном (а) и поперечном (б) сечениях спустя 

1 с после ее нагрева до 2400 K. Продув Ar остановлен. В левом верхнем углу указан масштаб векторов 

скоростей.
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в несимметричности скоростей по бокам спи-

рального атомизатора (в обоих сечениях). Уста-

новлено, что при скоростях обдува спирали, 

меняющихся в достаточно широком диапазоне 

(до сантиметров в секунду), скорости газа вну-

три нее (в аналитической области) не превы-

шают нескольких миллиметров в секунду. При 

расстоянии между витками спирали 0,15 мм 

начинают сильно сказываться эффекты вязко-

сти газа, поэтому взаимодействие набегающе-

го потока со спиралью аналогично обтеканию 

сплошного цилиндра.

На рис. 3 представлены пространственные 

распределения температур газовой фазы вбли-

зи спирали спустя 1 с после начала ее нагрева 

до 2400 K. Видно, что температура Ar резко 

убывает при удалении от поверхности спира-

ли. Полученные расчетные значения распре-

деления температуры газовой фазы хорошо 

согласуются с данными эксперимента, при-

веденными в [14]. Такие сильные температур-

ные градиенты в тысячи градусов способст-

вуют локализации атомизированной пробы 

в аналитическом промежутке.

Рассмотрим теперь процесс испарения – 

конденсации. На рис. 4 проиллюстрированы 

векторы скоростей газа в поперечном сече-

нии системы испаритель-спираль для тигля 

с плоским (а) и коническим (б) дном. Ось спи-

рали перпендикулярна плоскости рисунка. 

Из рис. 4а видно, что струя Ar расщепляется 

на два быстрых потока, обтекая чашку ис-

парителя. Поэтому область над испарителем 

и в окрестности спирали характеризуются по-

ниженными скоростями. В результате при ци-

линдрической конструкции чашки испарителя 

с плоским дном в газовой фазе создается по-

перечный градиент давления, направленный 

из центральной области с малой скоростью 

в крайние быстрые потоки. Испаряющиеся 

из чашки частицы начинают двигаться вдоль 

градиента давлений и увлекаются быстрыми 

боковыми потоками аргона, огибая спираль. 

Улучшить аэродинамические характеристи-

ки системы можно, применив испаритель 

с коническим дном (рис. 4б), что позволяет 

уменьшить искажение восходящего потока Ar 

испарителем и, как следствие, повысить эф-

фективность доставки атомов анализируемого 

элемента к спирали атомизатора.

Динамика процесса испарения частиц ана-

лизируемого вещества для чашки испарителя 

с плоским (а) и коническим дном (б) представ-

лена на рис. 5. Видно, что изменение формы 

2200
2000
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1000
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500
300

Т, K

Z

YX

1,5 см/с

(а)

(б)

Рис. 3. Профили температур в окрестности 

спирали в газовой фазе спустя 1 с после нача-

ла ее нагрева до 2400 K.

Рис. 4. Структура газовых потоков (скорость 

Ar, м/с) в режиме испарения вблизи тигельно-

го испарителя (Т = 2000 K) и холодной спира-

ли (Т = 300 K) в момент времени t = 3 c после 

начала нагрева графитового тигля с плоским 

(а) и коническим (б) дном.
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дна графитового тигля существенно меняет 

структуру газовых потоков, обтекающих его, 

и, как следствие, пространственную структуру 

облака паров исследуемого вещества. Для слу-

чая тигля с плоским дном (рис. 5а) пары про-

бы распространяются к спирали атомизатора 

в виде сильно расширяющегося облака грибо-

видной формы. В результате лишь небольшая 

часть частиц достигает спирали и конденси-

руется на ней. Для испарителя с коническим 

дном (рис. 5б) поток защитного газа возмуща-

ется незначительно, формируя конусовидное 

облако частиц с существенно меньшей про-

странственной расходимостью. Как следствие, 

основная масса паров вещества достигает спи-

рали атомизатора и конденсируется на ней.

Проверить корректность результатов моде-

лирования газовой динамики и пространствен-

ного распределения частиц испаряемого ве-

щества в газовой фазе СТА можно с помощью 

метода теневой спектральной визуализации, 

прекрасно зарекомендовавшего себя при ис-

следовании различных систем для ЭТ атомиза-

ции [13]. Поскольку при расчетах учитывалось 

 движение групп атомов, то для корректности 

сопоставления результатов в качестве объек-

та визуализации была взята навеска 10 мкг 

сульфата калия, создающего плотное и хорошо 

 заметное облако молекул и конденсированных 

частиц. На рис. 5в представлено простран-

ственно-временное распределение оптической 

плотности паров K2SO4 над чашкой испарите-

ля, зарегистрированное на резонансной линии 

Cu 324,7 нм. Полученные распределения оп-

тической плотности над испарителем хорошо 

согласуются с рассчитанными ранее потоками 

газа и частиц пробы в окрестности испарителя. 

На рис. 5в видно, что пространственная струк-

тура поглощающих слоев повторяет форму 

газового потока, обтекающего тигель с кони-

ческим дном. Само облако паров сульфата ка-

лия и продуктов его термического разложения 

имеет сложную структуру – внутреннюю кону-

совидную часть и внешний слой, разделенные 

промежутком, в котором поглощение практи-

чески отсутствует. Внешний слой появляется 

только при достижении тиглем стационарной 

температуры. Его природа, вероятно, связана 

(а)

(б)

(в)

Рис. 5. Рассчитанная динамика пространственных распределений атомов пробы в процессе испарения 

для тигля с плоским (а) и коническим (б) дном. Продольное сечение. Длительность каждого кадра 0,2 с. 

(в) – ТСВ процесса испарения 10 мкг K2SO4 из чашки с коническим дном, зарегистрированная на резо-

нансной линии Cu 324,7 нм.
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с конденсацией паров на начальном этапе ис-

парения на внешней поверхности тигля, име-

ющей меньшую, чем его внутренняя полость, 

температуру. Как показывают 2-й и 3-й кадры 

на рис. 5б, часть паров имеет траекторию дви-

жения по направлению к внешней поверхно-

сти тигля, где и происходит их конденсация. 

По мере прогрева тигля сконденсировавшееся 

ранее вещество вновь испаряется и формирует 

внешний поглощающий слой.

При моделировании атомизации со спира-

ли расчет траекторий также проводился для 

групп атомов, а не отдельных частиц. Исходное 

распределение атомов по поверхности близко 

к равномерному, и в рамках данного иссле-

дования мы также объединили атомные слои 

на поверхности вольфрамового атомизатора 

в группы точечных источников, испускающие 

атомы со скоростью, задаваемой соотношением 

(10). Группы атомов в основном движутся вер-

тикально, даже в отсутствие обдува аргоном, 

причем чем больше концентрация атомов, тем 

меньше отклонение потока атомов от вертика-

ли. Это обусловлено инертностью более круп-

ных групп атомов по отношению к небольшим 

группам, в которые объединены атомы при 

расчете небольших концентраций. Сравни-

тельный анализ показал, что вклад конвекции 

в траектории движения атомов в десятки раз 

превышает диффузию. Очевидно, это обуслов-

лено сильными температурными градиентами, 

вызывающими восходящие вертикальные по-

токи Ar.

На рис. 6а показаны результаты числен-

ного моделирования пространственного рас-

пределения плотности паров Cu в поперечном 

сечении спирали при ее максимальном нагре-

ве на стадии атомизации до 2400 K. Интервал 

между кадрами составляет 0,1 с. Видно, что 

траектория движения паров меди не является 

строго вертикальной – со временем векторы 

скорости частиц испытывают колебания, вы-

званные обтеканием витков спирали набегаю-

щим потоком аргона. Основной вклад в запол-

нение внутренней полости атомизатора парами 

анализируемого вещества вносят нижняя и бо-

ковые части витков, тогда как вблизи верхней 

части спирали образуется минимум плотности 

паров. Поскольку традиционные спектрофото-

меры своей входной щелью моно- или полихро-

матора из общего объема атомизатора выреза-

ют только узкую полоску вдоль вертикального 

диаметра спирали, то на основе данных, пред-

ставленных на рис. 6а, был проведен расчет 

пространственно интегрированного импульса 

атомного поглощения Cu (семейство кривых 1, 

рис. 6б). Кривая 2 на рис. 6б представляет ди-

намику средней температуры спирали атоми-

затора в процессе ее нагрева до 2400 K. За счет 

малой массы спиральный атомизатор нагре-

вается со скоростью порядка 4000 K/с и фор-

мирует резко (за 0,1 с) нарастающий импульс 

атомной абсорбции. Семейство абсорбционных 

кривых 1 (рис. 6б), вычисленных на разной вы-

соте вдоль вертикального диаметра спирали, 

иллюстрирует степень пространственной не-

однородности плотности атомного пара вдоль 

вертикального сечения. Как было показано ра-

нее [15, 16], для оптических систем спектроме-

тров с пространственно-интегрирующим фото-

приемником пространственная неоднородность 

(а)

(б)Т, K
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Рис. 6. а – рассчитанная динамика простран-

ственных распределений атомов меди в про-

цессе атомизации 2,5 нг Cu в поперечном сече-

нии спирального атомизатора; б – расчетные 

значения атомной абсорбции Cu (семейство 

кривых 1) в различных точках вдоль верти-

кального диаметра атомизатора. Кривая 2 – 

зависимость температуры спирали от време-

ни. Регистрация проводилась на резонансной 

линии Cu 324,7 нм при максимальном нагреве 

до 2400 K. Стрелкой показано направление от 

нижней к верхней части витков спирали.
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*   *   *   *   *

поглощающего слоя в зоне атомизатора приво-

дит к ошибке измерения оптической плотно-

сти и, как следствие, к аналитической ошибке 

измерения концентрации определяемого эле-

мента. Неоднородности оптической плотности 

паров на стадии нарастания абсорбционного 

сигнала связаны с расположением источника 

атомов преимущественно в нижней части спи-

рали. Быстро заполнив внутреннюю полость 

спирали, атомы меди диффундируют через 

межвитковые промежутки в окружающее про-

странство, образуя в газовой фазе в аналитиче-

ской области атомизатора облако атомов меди 

с пространственной неоднородностью 15–20% 

с максимумом вблизи нижней части витков, 

где концентрация конденсированного веще-

ства была больше. Наблюдаемые на рис. 6б 

незначительные осцилляции сигнала атомной 

абсорбции связаны с учетом в модели локаль-

ного охлаждения спирали атомизатора при ис-

парении сконденсировавшегося на ней иссле-

дуемого вещества. Сравнение расчетов с экспе-

риментальными измерениями сигнала атомной 

абсорбции [17] показали хорошее совпадение 

модели с экспериментом.

Заключение

На основе численного решения уравнений 

Навье–Стокса и молекулярной кинетики раз-

работана полная компьютерная модель двух-

стадийного атомизатора для аналитической 

спектрометрии, корректно учитывающая на-

грев атомизатора электрическим током, га-

зовую динамику, нестационарные процессы 

теплообмена, а также испарение и конденса-

цию атомов исследуемого вещества. Рассчита-

на динамика газовых потоков в окрестности 

тигельного испарителя и нагретой спирали 

атомизатора. Установлено, что обтекающие 

вольфрамовую спираль потоки Ar совершают 

колебания с амплитудой около 5 и периодом 

порядка 2 с. Абсолютная величина скоростей 

газа внутри спирали на порядок меньше, чем 

в окружающем ее пространстве. Показано, что 

аэродинамика формы тигля испарителя суще-

ственно влияет на структуру газовых потоков 

не только вблизи самого тигля, но и у спирали 

атомизатора. Применение испарителя с кони-

ческим дном уменьшает расходимость потока 

Ar вблизи спирали и, как следствие, повышает 

эффективность переноса атомов определяемого 

элемента из испарителя в атомизатор. Рассчи-

тано пространственно-временное распределе-

ние температуры на поверхности и в газовой 

фазе спирального атомизатора. Проведен рас-

чет оптической плотности атомных паров меди 

на ее резонансной линии в поперечном сечении 

спирального атомизатора.

Разработанная компьютерная модель СТА 

путем вычислительных экспериментов может 

реализовать наиболее трудоемкую предвари-

тельную оптимизацию подобной аналитиче-

ской системы. Аналогичная эксперименталь-

ная процедура оптимизации требует проведе-

ния более 60 измерений [18], что, несомненно, 

является более затратным как по времени, так 

и по средствам.

Работа выполнена при поддержке РФФИ (про-

ект № 09-03-01002-а и № 09-022-99014р_офи.)
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