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Abstract 

Direct simulation Monte Carlo method (DSMC) was improved in the low temperature rarefied 

plasma flow modeling for the first orbital velocity Earth atmosphere entry problem. For the 

charged and neutral particles collisions variable hard spheres (VHS) model parameters were 

derived from the Ω-integrals calculation and experimental elastic cross sections data. It was 

suggested to take energy transfer collisions cross section for the ion-electron collisions. For the 

sake of method validation OREX and RAM-C flight experiments were modeled. Calculation 

and experimental electron concentration data were compared. Acceptable agreement was 

achieved. 

Keywords: direct simulation Monte Carlo method, rarefied gases, nonequilibrium flow, plas-

ma, ionization, OREX, RAM-C. 

For the second orbital velocity Earth atmospheric entry modeling it is necessary to take into 

account following processes: non-equilibrium state of internal molecules degrees of freedom, 

chemical gas phase reactions, heterogeneous reactions on the surface, gas radiation. For the direct 

simulation Monte Carlo (DSMC) method modeling the most difficult is bounded processes of ion-

ization and atoms electronic levels excitation. Charged-charged and charged-neutral particles col-

lisions elastic cross sections and multi-step ionization and recombination reaction rate constants 

were presented for the DSMC method. Models validation was done using OREX and RAM-C 

flight data. 
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Fig. 1. Electron density for the OREX capsule: flight data, Navier ‒ Stokes equation calculation and 

present work DSMC simulation (from the left). RAM-C capsule Langmuir probe point electron den-

sity: flight data and present work DSMC calculation (from the right) 
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Аннотация 

Метод прямого статистического моделирования Монте-Карло адаптирован для решения 

задачи о входе летательного аппарата в атмосферу Земли с первой космической скоро-

стью в части моделирования течения низкотемпературной разреженной плазмы. Исходя 

из расчётов Ω-интегралов и сечений упругого рассеяния из литературных источников, 

подобраны параметры модели твёрдых сфер переменного диаметра для столкновений 

заряженных частиц с нейтральными. Предложено в качестве сечения столкновения ио-

нов и электронов брать сечение передачи энергии. Для валидации методики рассмотре-

но обтекание аппаратов OREX  и RAM-C. Проведено сравнение расчёта электронной 

концентрации с экспериментальными данными, получено приемлемое совпадение. 

Ключевые слова: метод прямого статистического моделирования Монте-Карло, разре-

женные газы, неравновесные течения, плазма, ионизация, OREX, RAM-C. 

1. Введение 

При численном моделировании обтекания возвращаемого аппарата при входе в атмо-

сферу Земли со второй космической скоростью необходимо учитывать следующие процес-

сы: неравновесность внутренних степеней свободы молекул, химические реакции в газовой 

фазе, гетерогенные реакции на поверхности, излучение газа, в том числе, высвечивание. 

Для численного моделирования методом прямого статистического моделирования Монте-

Карло (ПСМ) в указанном случае особую сложность представляют связанные между собой 

процессы ионизации и возбуждения электронных уровней атомов и молекул. В работе 

предложены модели сечения упругих столкновений заряженных частиц и константы скоро-

сти многоступенчатой ионизации и рекомбинации для метода ПСМ. Валидация предложен-

ных моделей проводится путём сравнения электронной концентрации в расчётах с экспери-

ментальными данными для: распространения нестационарной ударной волны в аргоне, 

лётных экспериментов OREX и RAM-C. Проведено сравнение распределения электронной 

концентрации методом ПСМ с лётным экспериментом OREX. 

2. Метод прямого статистического моделирования Монте-Карло 

Метод прямого статистического моделирования Монте-Карло основан на построении 

процесса, который имитирует движение молекул газа, столкновение их между собой и 

взаимодействие молекул с границами рассматриваемой области. Детали метода описаны в 

работах [1, 2, 3]. 

Используются следующие модели: модель твёрдых сфер переменного диаметра, метод 

мажорантной частоты, модель полной энергии, модель Ларсена ‒ Боргнакке, модель Бойда 

для скорости релаксации энергии внутренних степеней свободы. 
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2.1. Моделирование упругого столкновения нейтральных частиц 

Существует большое количество различных упрощённых моделей взаимодействия 

молекул при столкновениях в газовой фазе [4, 5]. Самой простой является модель, в которой 

сталкивающиеся молекулы рассматриваются как твёрдые шарики, диаметр которых зависит 

от их относительной скорости (VHS-model, G.A. Bird, 1978) [1], именно она, как правило, 

используется в методе ПСМ с небольшими модификациями. Данная модель позволяет 

учесть зависимость вязкости газа от температуры. Для большинства газов зависимость вяз-

кости от температуры хорошо описывается степенной функцией 

 ~ T  (1) 

К подобной зависимости приводит модель, согласно которой диаметр сталкивающихся час-

тиц при столкновении частиц сортов i и j зависит от относительной скорости следующим 

образом [1]: 
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Зависимость сечения от энергии определяется как 
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Рассеяние в модели VHS предполагается изотропным, т.е. дифференциальное сечение 

  и угол рассеяния   равны 
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где b  – прицельное расстояние;  d sin d d    – элемент телесного угла. 

Вязкость в модели твёрдых шаров переменного диаметра определяется как [1] 
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Параметры VHS модели для некоторых чистых газов приведены в [3]. В работах [6, 7] 

вычислены Ω-интегралы для сталкивающихся молекул воздуха, а также компонент атмо-

сфер Венеры и Марса. Вязкость определяется через Ω-интеграл как [4] 

 
 2,2

5

8

kT
 


 (6) 

Следует иметь в виду, что в работах [6, 7] использовалось несколько иное определение 

Ω-интеграла с выражением для вязкости 
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С помощью вычисленных вязкостей были подобраны параметры VHS модели для 

сталкивающихся пар частиц. Параметры VHS модели для воздуха приведены в табл. 1. 

Таблица 1 

Параметры VHS модели для молекул и атомов воздуха 

Пара O + O O2 + O O2 + O2 N2 + N2 N2 + N N + N N2 + O2 N2 + O N + O2 

  0.77 0.74 0.65 0.65 0.71 0.75 0.72 0.71 0.73 

refd , Å 3.45 3.6 3.7 3.85 3.7 3.4 3.7 3.3 3.5 

Пара NO-NO NO-N NO-O NO-O2 NO-N2 Ar + Ar Ar + O Ar + O2  

  0.71 0.75 0.73 0.7 0.72 0.66 0.73 0.71  

refd , Å 4 3.7 3.5 3.9 4.05 3.75 3.8 3.9  

2.2. Столкновение заряженной и нейтральной частиц 

При столкновении заряженной частицы с нейтральной, в последней происходит раз-

деление зарядов с поляризацией частицы. При столкновении электрона с нейтральной час-

тицей существенны квантовые эффекты. Сечение столкновения иона с нейтральной части-

цей можно достаточно точно описать формулой, похожей на зависимость (3) для двух 

нейтральных частиц с 1   
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где p  ‒ поляризация молекул и атомов (табл. 2); 0 0.529a  Å – радиус Бора; 4.35ed  Å. 

Однако бóльшей точности можно достичь, если использовать аппроксимацию эксперимен-

тальных данных или квантовомеханических расчётов сечения, что и было сделано в пред-

ставленных ниже таблицах сечений (табл. 3).  

Таблица 2 

Поляризация молекул и атомов 

Частица Ar N N2 O2 O NO C CO2 CO CN H2 H 

p , Å
3
 1.64 1.1 1.74 1.58 0.8 1.7 1.76 2.91 1.95 2 0.82 0.67 

Таблица 3 

Параметры VHS модели для столкновений заряженных частиц воздуха с нейтральными 

Пара NO
+ 

+ NO NO
+ 

+ N NO
+ 

+O N2
+ 

+ N2 N2
+ 

+ O2 N2
+ 

+ NO N2
+ 

+ N N2
+ 

+ O 

ω 0.99 0.9 0.9 0.9 0.9 0.9 0.9 0.8 

refd , Å 7.2 5.9 5.5 6.8 6.8 6.8 6.2 5.2 

Пара O2
+ 

+ O2 O2
+ 

+ NO O2
+ 

+ N O2
+
+O N

+ 
+ NO N

+ 
+ N2 N

+ 
+ O2 N

+ 
+ N 

ω 1.05 1.05 1 1 1 1 1 0.85 

refd , Å 7.2 7.3 6.2 5.8 7 7 7 5.3 

Пара O
+ 

+ NO O
+
+N2 O

+ 
+ O2 O

+ 
+ N O

+
+O e

‒ 
+ Ar e

‒ 
+ N2 e

‒ 
+ O2 

ω 1 1 1 0.89 0.9 ‒ 0.6 0.35 0.38 

refd , Å 6.9 6.9 6.9 5.6 5.4 0.13 1.3 1.12 

Пара e
‒ 
+ N e

‒ 
+ O e

‒ 
+ NO N

+ 
+ O O2

+ 
+ N2 NO

+ 
+ O2   

ω 0.75 0.27 0.84 0.94 1.05 1   

refd , Å 3.1 0.77 3.9 5.6 7.3 7.1   



А.Л. Кусов  «Расчёт ионизации методом прямого статистического моделирования Монте-Карло» 

 5 

Для электронов, как следует из рис. 1 и 2, формула для поляризационного сечения 

приближённо выполняется только при больших энергиях. 
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Рис. 1. Зависимость сечения рассеяния от энергии сталкивающихся частиц: “расчёт” – расчёт по 

формуле (8), “эксперимент” – экспериментальные данные [8], “аппроксимация” – данные из табл. 3 
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Рис. 2. Зависимость сечения рассеяния от энергии сталкивающихся частиц: “расчёт” – расчёт по 

формуле (8), “эксперимент” – экспериментальные данные из работы [9], “аппроксимация” – данные 

из табл. 3 

2.3. Столкновение заряженных частиц 

В газе могут находиться электроны и ионы, соответственно, можно выделить три типа 

столкновений частиц: 1 ‒ нейтральная + нейтральная частицы; 2 ‒ заряженная + заряженная; 

3 ‒ нейтральная + заряженная. Первый тип был рассмотрен ранее. Рассмотрим столкновения 

двух заряженных частиц. Плазма характеризуется коллективным взаимодействием частиц. 

Для кулоновского взаимодействия получается формула Резерфорда для сечения взаимодей-

ствия частиц [10] 
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где   – приведённая масса; 1 2,Z Z  – заряды сталкивающихся частиц;   – угол рассеяния. 

Далее будут рассматриваться столкновения электронов и однократных ионов между собой 

и друг с другом в этом случае 1 2 1Z Z  . Транспортное сечение определяется как 
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Этот интеграл расходится для малых углов рассеяния  , что соответствует большим при-

цельным расстояниям. Фактически, при больших прицельных расстояниях благодаря дей-

ствию других заряженных частиц, сила взаимодействия равна не кулоновской 2 2e r , а де-

баевской силой взаимодействия  2 2 Dr re r e , где Dr  – радиус Дебая, который получается с 

помощью метода самосогласованного поля. Основной вклад в интеграл вносят большие 

прицельные расстояния (малые угла рассеяния), поэтому можно положить sin    и огра-

ничить верхний предел интегрирования до max . Нижний предел интегрирования получает-

ся из условия max ~ Dd r , где maxd  – максимальное прицельное расстояние. Тогда транспорт-

ное сечение равно 

 
max max
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где ln  – кулоновский логарифм. В качестве 0d  можно взять величину 
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Радиус Дебая зависит от средней энергии газа (температуры T ) и электронной концентра-

ции en  (плазма предполагается квазиравновесной и i en n ) и равен [11] 
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Не желательно в методе ПСМ вычислять температуру газа для определения сечения рассея-

ния, поэтому в формуле для радиуса Дебая заменим температуру на энергию относительно-

го движения частиц 
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Окончательно для сечения рассеяния взаимодействия однократно заряженных ионов и 

электронов получается выражение 
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Электронную концентрацию в данной ячейке расчётной области можно легко опреде-

лить, зная объём элементарной ячейки расчётной области и число электронов в ней. 

При малых энергиях налетающих частиц возможна ситуация, что ln 0  . Это означа-

ет, что радиус Дебая оказывается меньше характерного радиуса кулоновского взаимодейст-

вия 0d . В этом случае предлагается использовать соотношение 

 0   (16) 

Кулоновский логарифм меняется в узких пределах от нескольких до десяти единиц. 

Поэтому сечение зависит от энергии ( 20.5E g ) как 

 

2 2
2

ln
ref ref

e E

kT kT
 


   

    
   
   

 (17) 



Физико-химическая кинетика в газовой динамике 2016 Т.17(2)             http://chemphys.edu.ru/issues/2016-17-2/articles/663/ 

 8 

Данное обстоятельство позволяет распространить идеологию моделирования химических 

реакций в рамках модели полной энергии на столкновения заряженных частиц (см. ниже). 

Если проводить аналог с VHS моделью, то в соответствии с (3) степень получается 2.5  . 

В TCE модели появляется множитель  2.5    и, если напрямую воспользоваться форму-

лой (18), то гамма-функция будет стремиться к бесконечности. Поэтому необходимо умень-

шить степень. Для этого заметим, что зависимость кулоновского логарифма от энергии 

имеет вид 

  ln ln , 0, 0E A B E A B      (18) 

Это позволяет приближённо аппроксимировать кулоновский логарифм степенной функцией  

  ln E CE   (19) 

Диапазон энергий, с которыми приходится иметь дело, говоря об ионизации и реком-

бинации в физике низкотемпературной плазмы, от 0.1 до 10 эВ (от 10
3
 до 10

5 
K), а концен-

трация электронов, с которой приходится иметь дело ~ 10
13 

см
‒3

. Сравнение кулоновского 

сечения с VHS моделью (рис. 3) показывает, что кулоновское сечение можно описать зави-

симостью 

  
 

1 2
2

2 1

Г 5 2

ij

ref
ij ij ij

ref ij

E
d d

kT



  



 

   
   

, (20) 

где 2.3  ,  0.2 4.59  , а ref
ijd  выражается как 

      

1 2

0 ln 2.5

i
refref i i

ij ref ref

ref

E
d d E E

kT





  
      

  
  

, (21) 

где i
refE  ‒ некоторая энергия, для которой кулоновское сечение и сечение VHS модели оди-

наковы, положим 0.5i
refE  эВ. Таким образом удаётся снизить степень зависимости сече-

ния рассеяния от относительной кинетической энергии сталкивающихся частиц. 

1E+1

1E+2

1E+3

1E+4

1E+5

1E+6

1E+7

1E-2 1E-1 1E+0 1E+1 1E+2E , eV

S , A
2 Кулоновское сечение

VHS

 

Рис. 3. Сравнение кулоновского сечения с VHS моделью 
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Угол рассеяния   определяется как 

 0
0tg , , ln

2 2

d
b d d d

b


    , (22) 

где   ‒ случайное число, равномерно распределённое в интервале [0, 1]. 

В табл. 4 приведены значения кулоновского логарифма для однократно ионизованного 

иона, видно, что в среднем значение ln  для низкотемпературной плазмы порядка 5 и сла-

бо меняется при изменении температуры плазмы T  и электронной концентрации en . 

Таблица 4 

Значения кулоновского логарифма при Z = 1 

↓T, K en , см
-3

→ 10
9
 10

12
 10

15
 10

18
 10

21
 

10
3
 8.73 5.28 1.82 < 0 < 0 

10
4
 12.19 8.73 5.28 1.82 < 0 

10
5
 15.64 12.19 8.73 5.28 1.82 

10
6
 19.09 15.64 12.19 8.73 5.28 

При вычислении диаметра 
2

0 2

2e
d

g
  удобно воспользоваться постоянной тонкой 

структуры 

 
2

32
7.2973 10

e

hc


      

и второй радиационной постоянной 

 2
2 1.438769 10 м

hc
c

k

    

Подставляя параметры, получаем выражение 
2

2

2

e c

k




 . 

Как следует из зависимости дифференциального сечения от угла рассеяния (9) боль-

шее число столкновений заряженных частиц происходит при малых углах рассеяния и, как 

следует из (22), при больших прицельных расстояниях. При этом направление скорости ме-

няется незначительно. Кроме того, при упругих столкновениях электронов с ионами из-за 

огромной разницы в массах, модуль скорости как ионов, так и электронов почти не меняет-

ся. Поэтому в физике плазмы вводят дополнительные времена релаксации продольного и 

поперечного импульсов, а также энергии [11]. Ясно, что для обмена энергиями между элек-

тронами и ионами требуется большое число столкновений, т.е. длина свободного пробега 

передачи энергии увеличивается по сравнению с длиной свободного пробега упругих 

столкновений.  

В работе [12] получено выражение для релаксации температуры электронов вида 

 
3 3

4

d
,

d 28 ln

e e i i e
ei

eei i

T T T m k T

t mn e









  


 (23) 

Введём сечение ei
  передачи энергии между электронами и ионами из соотношения 

 
81

, e
ei e

ee ei e

kT
u

mn u







  , (24) 
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где eu  – средняя тепловая скорость электронов. Тогда для сечения ei
  получается выраже-

ние 

 
4

2 2

4 lni e
ei

e e i

n m e

n k T m

 



 , (25) 

Переходя к переменной 
2 2

0 2

2
~

3 e

e e
d

kTg
 , получаем 

 2
0 36ln 36i e i e

ei ei

e i e i

n m n m
d

n m n m

     , (26) 

где ei  ‒ сечение упругого столкновения электронов с ионами. Учитывая, что для молекул 

и атомов воздуха 5~3 10e im m  , сечение столкновения уменьшается на три порядка, что 

позволяет включить столкновения электронов с ионами в общую схему процедуры столк-

новения частиц. Сечение столкновений ионов с ионами того же порядка, что и сечения 

столкновения нейтральных частиц, поэтому столкновение ионов также может быть вклю-

чено в общую схему моделирования столкновений. Что касается столкновений электронов с 

электронами, то у них огромное сечение рассеяния при огромной скорости электронов, по-

этому, не стоит проводить процедуру столкновений электронов с электронами полностью. 

Процедура моделирования молекулярных столкновений в присутствии электронов и 

ионов модифицируется следующим образом. Сначала проводится процедура столкновения 

для всех сортов частиц, электроны с электронами и электроны с ионами здесь также стал-

киваются (партнёры по столкновению выбираются случайным образом). Сечение столкно-

вения электронов с ионами берётся исходя из сечения обмена энергиями (26). Процедура 

обрывается в момент, когда достигнуто полное число столкновений всех частиц, кроме 

электронов с электронами. Далее проводится процедура, в которой “сталкивается” (меня-

ются скорости частиц как при упругом столкновении) каждый электрон с каждым электро-

ном и каждым ионом безотносительно сечений столкновений. Последняя процедура повто-

ряется два раза. Это возможно даст необходимый обмен энергии между электронами и 

ионами (автору пока не удалось найти доказательство, что такая процедура привёт к равно-

весному распределению энергии между электронами и ионами). 

В плазме из-за возникающих электро-магнитных полей заряженные частицы электро-

ны и ионы могут в общем случае двигаться ускоренно. Тем не менее, разделение зарядов 

приводит к огромным электрическим полям [13], поэтому хорошим приближением является 

т.н. амбиполярная диффузия, когда электрон и ион движутся совместно и плазма считается 

квазинейтральной. В отсутствии внешних электромагнитных полей из-за огромной разницы 

в массах электрон фактически не влияет на движение иона. Поэтому можно перемещать 

ион, а значения координат связанного с ним электрона приравнивать к координатам иона. 

На каждом шаге по времени необходимо в каждой ячейке перемешивать ионы и связанные 

с ними электроны, переопределяя связь частиц для того, чтобы электроны по возможности 

не были привязаны к одному и тому же иону. 

2.4. Скорость ступенчатой ионизации 

Проведём оценку скорости ступенчатой ионизации атомов при его столкновении с 

электроном [14, 15] 

 A e A e e         (27) 

Для рекомбинации с нижнего электронного уровня в атоме требуется огромная энер-

гия относительного движения частиц, больше энергии ионизации. Более выгодным является 

процесс последовательного возбуждения атома с последовательным переходом связанного 
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электрона на более высокий уровень с каждым ударом. Напрямую провести расчёт скоро-

сти ступенчатой ионизации проблематично, но можно оценить её исходя из скорости об-

ратного процесса рекомбинации атомов. Скорость рекомбинации равна 

 2 3~a rN K gb , (28) 

где радиус взаимодействия ~b



 ( 34

3
V b  ‒ объём, в котором должна оказаться треть 

частица для осуществления реакции с тремя частицами). Для кулоновского взаимодействия 

частиц сечение рассеяние равно 

  
2

2 2
0 0 0 0 0

2
ln 6 ln ,

3
e

e
d d n d d d

kT
         (29) 

Тогда константа скорости рекомбинации равна 

    
5

2
3 2 2.52 3 4.5

0 0

4 4 8 2
~ ln ln ln

3 3 3
r

e

k e
K d g d T

m k

  
  

    
 

, (30) 

где em  – масса электрона. 

Константы прямой и обратной реакции связаны через константу равновесия, которая, 

в свою очередь определяется формулой Саха [11] 

 

3 2

2

2
exp

ei eA A
e

r A A

n n gK m kT I
K

K n g kTh

     
     

  
, (31) 

где I  – энергия ионизации; 
Ag   и Ag  – статистические веса основного состояния иона и 

атома (приведены в табл. 5). 

 Таким образом, константа ступенчатой ионизации выражается как 

  
5 3 22

2.5 3

2

24 8 2
ln exp

3 3

eA
i

e A

g m kk e I
K T

m k g kTh

        
      

   
 (32) 

Как видно из формул (30) и (32) предъэкспоненциальный множитель имеет зависи-

мость от температуры в большой степени nT . 

Таблица 5 

Статистические веса в основном состоянии некоторых атомов и ионов [16] 

Атом/ион Ar Ar
+
 N N

+
 O O

+
 He He

+
 

0g  1 4 4 1 5 4 1 2 

Подстановка данных в (30) и (32) даёт 

  
6

2.52 39 4.5

2

см
~ 5.1 10 ln

моль с
a rN K T  


, 

  
3

2.531 3 см
2 10 ln exp

моль с

A
a i

A

g I
N K T

g kT

   
    

 
 (33) 

Проведём теперь оценку скорости ступенчатой ионизации атомов при столкновении с 

атомом [14, 15] 
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 A A A e A       (34) 

Константа скорости рекомбинации в этом случае равна 

 2 3
0

4
~ ln

3
r ijK d g d


  , 

 

 1 2 1
4 25

Г
2

ref
ij ij ij

ref

E
d d

kT







    
          

 (35) 

Подставляя соответствующие данные, получаем выражение для скорости рекомбинации 

реакции (35) 

  

 
 

3 1 2 32 3 2 12 2 43 2
4

2 8 4 3 5
~ ln Г

3 3 2 2

ref
r ij ij

e ref

e k
K d T

k m T












     
             

 (36) 

Скорость ионизации получается из (31) и (36) 

 

 
 

3 1 2 3 32 3 1 22 2 43 2 2
4

2

22 8 4 3 5
~ ln Г exp

3 3 2 2

ref eA
i ij ij

e ref A

g m ke k I
K d T

k m T g kTh












         

                    

  (37) 
 

 
3 1 2 33 3 1 2 34 2

17 4

1

3 5 см
4 10 ln Г exp

2 2 моль с

ref
ij A

a i ij

ref A

gd I
N K T

d T g kT








        

                     

, 

 
 

3 1 2 33 3 2 1 64 2
2 26 4

2
1

3 5 см
10 ln Г

2 2 моль с

ref
ij

a r ij

ref

d
N K T

d T









      
               

, (38) 

где 1 3d  Å. 

2.5. Скорости химических реакций 

Константу скорости принято выражать в виде 

 dE KTn
dK AT e


  (39) 

В данной работе константа скорости выражается в виде 

 1 expaT Tn V
d

V

K AT e
T


  

    
  

, (40), 

где V  – колебательный квант молекулы. 

В табл. 6‒8 приведены рекомендуемые константы скоростей реакций с нейтральными 

частицами для атмосферы Земли. Константы скоростей реакций были выбраны и апробиро-

ваны Власовым В.И. при численном моделировании с помощью решения уравнений 

Навье ‒ Стокса совместно с уравнениями химической кинетики течения газа вокруг различ-

ных ГЛА при входе в атмосферу Земли. Для определения теплового эффекта реакции в 

табл. 9 приведены и энтальпии образования компонентов, а также молярные веса. 
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Таблица 6 

Константы скоростей реакций с нейтральными частицами для воздуха 

Реакция A n V , K aT , K Размерность 

O2 + M1 → O + O + M1 2.1 × 10
16

 0. 2240 59400 см
3
/моль/c 

O + O + M1 → O2 + M1 3.0 × 10
16

 ‒ 0.5 0 0 см
6
/моль

2
/c 

N2 + M2 → N + N + M2 2.0 × 10
16

 0 3354 113200 см
3
/моль/c 

N + N + M2 → N2 + M2 3.0 × 10
16

 ‒ 0.5 0 0 см
6
/моль

2
/c 

NO + M3 → N + O + M3 1.6 × 10
16

 0. 2700 75400 см
3
/моль/c 

N + O + M3 → NO + M3 9.3 × 10
16

 ‒ 0.5 0 0 см
6
/моль

2
/c 

O + N2 → N + NO 1.8 × 10
14

 0 0 38160 см
3
/моль/c 

N + NO → O + N2 4.1 × 10
13

 0 0 300 см
3
/моль/c 

O + NO → N + O2 2.5 × 10
9
 1 0 19600 см

3
/моль/c 

N + O2 → O + NO 1.1 × 10
10

 1 0 3600 см
3
/моль/c 

Таблица 7 

Химические активности констант скоростей реакций с нейтральными 

частицами для воздуха 

MN  O O2 N N2 NO Ar O
+
 N

+
 

1 2.5 1 2 1 1 0.1 2 2 

2 2 1 4 1 1 0.3 4 4 

3 20 1 20 1 20 1 20 20 

Таблица 8 

Константы скоростей реакций с заряженными частицами для воздуха 

Реакция A n V , K aT , K Размерность 

Ar + e
-
 → Ar

+
 + e

-
 + e

-
 8 × 10

31
 ‒ 3 0 183100 см

3
/моль/c 

Ar
+
 + e

-
 + e

-
→ Ar + e

-
 5.1 × 10

39
 ‒ 4.5 0 0 см

6
/моль

2
/c 

Ar + Ar → Ar
+
 + e

-
 + Ar 7.9 × 10

10
 1.65 0 183100 см

3
/моль/c 

Ar
+
 + e

-
 + Ar → Ar + Ar 4.9 × 10

18
 0.15 0 0 см

6
/моль

2
/c 

Ar + Ar
+
 → Ar

+
 + e

-
 + Ar

+
 8 × 10

31
 ‒ 3 0 183100 см

3
/моль/c 

Ar
+
 + e

-
 + Ar

+
→ Ar + Ar

+
 5.1 × 10

39
 ‒ 4.5 0 0 см

6
/моль

2
/c 

O + N → NO
+
 + e

-
 3.2 × 10

10
 0.5 0 32100 см

3
/моль/c 

NO
+
 + e

-
→ O + N 2.6 × 10

18
 ‒ 0.5 3400 0 см

3
/моль/c 

N + N → N2
+
 + e

-
 1.2 × 10

10
 0.8 0 67500 см

3
/моль/c 

N2
+
 + e

-
→ N + N 3.7 × 10

18
 ‒ 0.5 3175 0 см

3
/моль/c 

O + O → O2
+
 + e

-
 4.2 × 10

9
 0.7 0 80600 см

3
/моль/c 

O2
+
 + e

-
→ O + O 1.9 × 10

18
 ‒ 0.5 2740 0 см

3
/моль/c 

N + e
-
 → N

+
 + e

-
 + e

-
 1.6 × 10

32
 ‒ 3 0 168670 см

3
/моль/c 

N
+
 + e

-
 + e

-
→ N + e

-
 8.2 × 10

39
 ‒ 4.5 0 0 см

6
/моль

2
/c 

O + e
-
 → O

+
 + e

-
 + e

-
 3.2 × 10

31
 ‒ 3 0 158030 см

3
/моль/c 

O
+
 + e

-
 + e

-
→ O + e

-
 8.2 × 10

39
 ‒ 4.5 0 0 см

6
/моль

2
/c 

O2
+
 + O → O

+
 + O2 3.4 × 10

10
 0.8 0 18030 см

3
/моль/c 

O
+
 + O2→ O2

+
 + O 7.8 × 10

11
 0.5 0 0 см

3
/моль/c 

N
+
 + N2 → N2

+
 + N 3.7 × 10

10
 0.9 0 12030 см

3
/моль/c 
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Продолжение таблицы 8 

Реакция A n V , K aT , K Размерность 

N2
+
 + N → N

+
 + N2 7.8 × 10

11
 0.5 0 0 см

3
/моль/c 

NO
+
 + O → N

+
 + O2 10

12
 0.5 0 77170 см

3
/моль/c 

N
+
 + O2→ NO

+
 + O 2.6 × 10

13
 0 0 0 см

3
/моль/c 

O2
+
 + N → N

+
 + O2 8.7 × 10

13
 0.15 0 28670 см

3
/моль/c 

N
+
 + O2→ O2

+
 + N 5 × 10

14
 ‒ 0.16 0 0 см

3
/моль/c 

O2
+
 + N2 → N2

+
 + O2 9.9 × 10

12
 0 0 40700 см

3
/моль/c 

N2
+
 + O2→ O2

+
 + N2 1.1 × 10

15
 ‒ 0.7 0 0 см

3
/моль/c 

NO
+
 + N → O

+
 + N2 1.8 × 10

13
 ‒ 1 0 12730 см

3
/моль/c 

O
+
 + N2→ NO

+
 + N 3 × 10

13
 ‒ 1 0 0 см

3
/моль/c 

NO
+
 + O2 → O2

+
 + NO 2.6 × 10

13
 0.4 0 32500 см

3
/моль/c 

O2
+
 + NO → NO

+
 + O2 6 × 10

11
 0.65 0 0 см

3
/моль/c 

NO
+
 + O → O2

+
 + N 7.2 × 10

12
 0.3 0 48500 см

3
/моль/c 

O2
+
 + N → NO

+
 + O 7.2 × 10

13
 0. 0 0 см

3
/моль/c 

O
+
 + N2 → N2

+
 + O 6 × 10

11
 0.4 0 22670 см

3
/моль/c 

N2
+
 + O → O

+
 + N2 3 × 10

12
 0. 0 0 см

3
/моль/c 

N + NO
+
 → N2

+
 + O 7.2 × 10

13
 0 0 35400 см

3
/моль/c 

N2
+
 + O → N + NO

+
 4 × 10

14
 ‒ 0.35 0 0 см

3
/моль/c 

NO + O
+
 → N

+
 + O2 1.4 × 10

5
 1.9 0 26640 см

3
/моль/c 

N
+
 + O2→ NO + O

+
 10

7
 1.4 0 0 см

3
/моль/c 

O2 + N2 → NO + NO
+
 + e

-
 1.38 × 10

20
 ‒ 1.84 0 141000 см

3
/моль/c 

NO + NO
+
 + e

-
→ O2 + N2 10

24
 ‒ 2.5 0 0 см

6
/моль

2
/c 

NO + N2 → NO
+
 + e

-
 + N2 2.2 × 10

15
 ‒ 0.35 0 108000 см

3
/моль/c 

NO
+
 + e

-
 + N2 → NO + N2 2.2 × 10

26
 ‒ 2.5 0 0 см

6
/моль

2
/c 

NO + O2 → NO
+
 + e

-
 + O2 8.8 × 10

15
 ‒ 0.35 0 108000 см

3
/моль/c 

NO
+
 + e

-
 + O2 → NO + O2 8.2 × 10

26
 ‒ 2.5 0 0 см

6
/моль

2
/c 

N + NO
+
 → NO + N

+
 10

19
 ‒ 0.93 0 61000 см

3
/моль/c 

NO + N
+
→ N + NO

+
 4.8 × 10

14
 0 0 0 см

3
/моль/c 

Таблица 9 

Молярные веса и энтальпии образования компонентов 

Компонент Ar  Ar  N  N  2N  2N  He  2O  2O  

WM , г/моль 40 40 14 14 28 28 4 32 32 

d ,H  эВ 0 15.768 4.877 19.424 0 15.589 0 0 12.081 

Компонент O NO
+
 O

+
 e

‒
      

WM , г/моль 16 30 16 5.5 × 10
‒4

      

d ,H  эВ 2.559 10.21 16.184 0      

Для описания химической кинетики наиболее часто используется и хорошо себя заре-

комендовала модель полной энергии столкновения (англ. TCE – Total Collision Energy) [1]. 

Для процесса диссоциации dE  соответствует энергии диссоциации, для рекомбинации 

0dE  . Для максвелловской функции распределения константа скорости реакции выража-

ется в виде 
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где P – вероятность реакции.  
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Здесь учтено, что 

      
   

 

1
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, , 1 d
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z w

  
   

  , (43) 

где  ,B z w  – бета-функция. 

Реакция произойдёт, если полная энергия C dE E , т.е.  ~ C dP E E  , где  x  – 

функция Хэвисайда 

  
1, 0

0, 0

x
x

x



 


 

Кроме того, при небольших превышениях над порогом реакции можно приближённо запи-

сать, что  ~ C dP E E


  [17]. Г. Бёрд предложил добавить к вероятности множитель CE   

для того, чтобы можно было получить выражение для dK  в явном виде. Таким образом, ве-

роятность реакции можно записать в виде 

    0 C d C C dP P E E E E E
     (44) 

Интеграл в выражении для dK  перейдёт в 
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где сделана замена переменных C dE E E  . Если положить 
3

2 2
ij


    , то интеграл 

можно взять в явном виде 
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Окончательно константа скорости реакции выражается в виде 
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m

  


 

   


 
 (45) 

Эта же константа в химической кинетике выражается в виде n D T
dK AT e . Приравнивая 

оба выражения, получаем 
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Таким образом, вероятность диссоциации равна 
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 (47) 

Из полученной формулы (47) следует, что TCE модель имеет ограничение, с её помо-

щью можно моделировать константу скорости реакции с температурной зависимостью, для 

которой выполняется условие 

 
3

0
2 2

n


    

Данное соотношение не выполняется, например, для константы скорости ступенчатой ио-

низации атомов, для которой 3n   . На   также накладывается ограничение (см. выше о 

сечении столкновения заряженных частиц) 

 
5

0
2 2

ij


    

Это соотношение не выполняется для столкновений атомного иона с собой и с электроном. 

Поэтому для столкновений ионов и электронов между собой и друг с другом используются 

параметры 2.3  ,  2.5 4.590622    (см. выше). 

Если столкновение привело к диссоциации в соответствии с вероятностью P , произ-

водится столкновение молекулы с частицей по обычным правилам с перераспределением 

энергии в соответствии с алгоритмом Ларсена и Боргнакке. При этом из полной энергии 

столкновения вычитается энергия диссоциации. После столкновения проводится процедура 

разделения молекулы на два атома. Скорость атома складывается из двух компонент: ско-

рости центра масс молекулы и дополнительной скорости c . Вектор скорости одного из 

атомов направлен равновероятно во всех направлениях, модуль скорости второго атома ра-

вен модулю скорости первого. Модуль скорости определяется из условия равенства кине-

тической энергии относительного движения атомов сумме вращательной rotE  и колеба-

тельной vibE  энергий оставшихся у молекулы после столкновения с частицей 

 rot vibE E
c

m


  , (48) 

где m  – масса атома. 

При использовании константы скорости в виде (40) вероятность бинарной реакции 

выражается в виде 
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Температура PT  выражается из полной энергии столкновения CE  и возбуждённых 

степеней свободы сталкивающихся частиц i  как 

 
2

P
i C

i

kT
E   (50) 

Для колебательной моды энергии молекулы число возбуждённых степеней свободы   

формально определяется как 

 
0

exp
2

dN
j

j P

j P

E
E kT

kT





 
  

 
 , (51) 

где jE  – энергия колебательного уровня j ; dN  – число колебательных уровней молекулы. 

Если показатель n в константе dn E KT
dK AT e  2 3 2n    , то n  разбивается на 

два слагаемых 1 2n n n  , причём  

 1 2 1

3
0.2 ,

2 2
n n n n


      (52) 

Далее в вероятность реакции вместо n  подставляется 1n , затем, как описано выше, опреде-

ляется “эффективная” температура сталкивающихся частиц pT  и вероятность реакции ум-

ножается на величину 2n
pT . 

3. Результаты 

3.1. Расчёт электронной концентрации для лётного эксперимента OREX 

Для валидации методики было проведено численное моделирование обтекания аппа-

рата OREX с целью определения электронной концентрации. Геометрия аппарата приведе-

на на рис. 4. В районе точки ( ,st stX Y ) измерялась электронная концентрация. Параметры 

траектории, по которым приведён расчёт, взяты из работы [18] и приведены в табл. 10. 

На рис. 5 показаны электронные концентрации на аппарате OREX. Сравниваются экс-

периментальные данные (взяты из работы [19]), расчёт методом ПСМ и решение уравнений 

Навье ‒ Стокса, взятое из работы [19]. На стенке ставились условия отражения ионов и 

электронов без их рекомбинации. Коэффициенты аккомодации для поступательной, враща-

тельной и колебательной энергии полагались равными единице. Видно, что как решение 

уравнений Навье ‒ Стокса, так и численное моделирование методом ПСМ занижают в не-

сколько раз электронную концентрацию. Это может быть связано с заниженной скоростью 

ионизации, так и с дополнительной ионизацией в ударной волне на датчике, в то время, как 

численное моделирование проводилось для осесимметричного тела. 
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Рис. 4. Геометрические параметры аппарата OREX 

Рис. 4. Геометрия аппарата OREX 

OREX
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Рис. 5. Распределение электронной концентрации на аппарате OREX: экспе-

риментальные данные; DSMC – расчёт методом ПСМ; N-S – решение урав-

нений Навье ‒ Стокса 
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Таблица 10 

Параметры траектории аппарата OREX 

H V∞ n∞ ρ∞ T∞ XO2 XN2 XO P∞ TW 

200 7400 9.00×10
15

 3.28×10
‒10

 1025.8 0.0315 0.4548 0.5138 1.27×10
‒4

 331.8 

170 7400 2.27×10
16

 8.77×10
‒10

 891.5 0.0435 0.5482 0.4083 2.79×10
‒4

 331.8 

150 7412 5.31×10
16

 2.14×10
‒9

 733.4 0.0546 0.6156 0.3298 5.37×10
‒4

 331.8 

135 7422 1.31×10
17

 5.48×10
‒9

 546.2 0.0659 0.6716 0.2625 9.91×10
‒4

 331.8 

125 7431 3.06×10
17

 1.31×10
‒8

 433.4 0.0768 0.7117 0.2115 1.83×10
‒3

 331.8 

120 7439 5.21×10
17

 2.26×10
‒8

 367.8 0.0845 0.7327 0.1828 2.65×10
‒3

 331.8 

115 7440 9.86×10
17

 4.35×10
‒8

 304.4 0.0978 0.7539 0.1484 4.14×10
‒3

 331.8 

110 7445 2.12×10
18

 9.60×10
‒8

 247.4 0.1232 0.7704 0.1064 7.25×10
‒3

 331.8 

105 7451 5.05×10
18

 2.33×10
‒7

 211 0.1528 0.7815 0.0657 1.47×10
‒2

 331.8 

101.1 7454.6 1.03×10
19

 4.83×10
‒7

 196.9 0.1726 0.7839 0.0435 2.81×10
‒2

 401.5 

96.8 7456.3 1.98×10
19

 9.36×10
‒7

 190.3 0.1884 0.7863 0.0253 5.20×10
‒2

 485.2 

92.8 7454.1 4.08×10
19

 1.95×10
‒6

 188.3 0.2025 0.7881 0.0094 0.106 586.1 

88.4 7444.3 8.99×10
19

 4.30×10
‒6

 186.9 0.2125 0.7875 0 0.232 686.9 

84 7415.9 2.28×10
20

 1.09×10
‒5

 188.9 0.2375 0.7625 0 0.594 785.1 

79.9 7360.2 3.84×10
20

 1.84×10
‒5

 198.6 0.2375 0.7625 0 1.05 878.4 

Расчётные сетки, использовавшиеся для расчётов на высотах H ≥ 101 км и 85 км, пока-

заны на рис. 6. Расчётная сетка содержала 21760 ячеек, в расчётах использовалось 260000 

молекул, использовалась схема с весами [1]. Распределение температуры и линии тока для 

аппарата OREX на высотах H = 101 км и 85 км. 

а) б) 

а b 

Рис. 6. Распределение температуры, линии и расчётная сетка для расчётов аппарата OREX на высоте 

а) H = 101 км, б) H = 85 км 
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3.2. Сравнение расчётных и экспериментальных данных для лётного эксперимента 

серии RAM-C 

Серия экспериментов RAM-C была проведена в конце 1960 годов для изучения эф-

фекта прекращения связи с КА при прохождении плотных слоёв атмосферы [20, 21]. Было 

проведено три эксперимента. Среди прочего определялась электронная концентрация. Ап-

парат состоял из сферического носка радиуса 0.1524NR  м или 6 дюймов (RAM-C II) и 

0.1595NR  м или 6.28 дюймов (RAM-C III) и конуса с углом полураствора 9°. Общая длина 

составляла 1.295 м. Расчёт методом ПСМ был выполнен в работе [22]. Геометрия аппарата 

RAM-C III показана на рис. 7, параметры траектории приведены в табл. 11. 

Таблица 11 

Параметры траектории аппарата RAM-C II 

H, км V , м/с  , кг/м
3
 T , K  2OX   2NX  P , Па 

65.2 7650 1.58×10
‒4

 233.0 0.2375 0.7625 10.54 

71.0 7650 7.15×10
‒5

 217.0 0.2375 0.7625 4.45 

76.2 7650 3.32×10
‒5

 206.0 0.2375 0.7625 1.96 

80.8 7650 1.62×10
‒5

 198.0 0.2375 0.7625 0.92 

83.8 7650 9.71×10
‒6

 194.0 0.2375 0.7625 0.54 

 

Рис. 7. Геометрические параметры аппаратов серии RAM-C III 

Результаты численного моделирования внешнего обтекания аппарата RAM-C II на 

высотах 80.8, 76.2 и 83.8 км показаны на рис. 8, 9 и 10 соответственно. На поверхности ле-

тательного аппарата (ЛА) ставилось условие рекомбинации электронов и ионов с вероятно-

стью 1r  , рекомбинация атомов на поверхности отсутствует (некаталитическая стенка), 

вероятности аккомодации поступательной, вращательной и колебательной энергий 1W  . 

Слева на рисунках показано измеренное значение электронной концентрации гребёнкой, 

состоящей из зондов Ленгмюра, расположенной в точке аппарата 8Nx R  , где x  – коор-

дината вдоль оси симметрии. Справа на рисунках приведено сравнение максимальных кон-

центраций, расчётных и экспериментальных. 
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Рис. 8. Распределение электронной концентрации на высоте 84.6 км 

H =76.2 км, x/R=8
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Рис. 9. Распределение электронной концентрации на высоте 76.2 км 

H =83.8 км, x/R=8
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Рис. 10. Распределение электронной концентрации на высоте 83.8 км 
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На рис. 11 показаны расчётная сетка (для аппарата RAM-C II) и распределение посту-

пательной температуры при обтекании на высоте 80.8 км. После сферического затупления 

на конусе температура растёт, что несколько замедляет рекомбинацию заряженных частиц. 

 

Рис. 11. Распределение поступательной температуры при обте-

кании RAM-C II на высоте 80.8 км 

На рис. 12. Приведена зависимость температуры от высоты при обтекании RAM-C. В 

эксперименте с помощью зонда Ленгмюра измеряли максимальную электронную темпера-

туру, в расчёте приведена максимальная поступательная температура, усреднённая по всем 

сортам частиц. 

x/R =8

1000

10000

60 65 70 75 80 85H , км

T , K

RAM-C III swept-voltage probe

DSMC

 

Рис. 12. Зависимость максимальной температуры от высоты при 

обтекании RAM-C: эксперимент ‒ электронная температура; 

расчёт – средняя поступательная температура 

3.2. Численное моделирование ионизации аргона в одномерной нестационарной 

ударной волне 

Было проведено численное моделирование ионизации в ударной волне чистого арго-

на. Моделирование ударной волны проводилось путём отражения от торца, т.е. газ с неко-

торой скоростью натекал на торец, от которого отражалась ударная волна, бегущая по газу. 
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Это полный аналог ударной волны перед движущимся поршнем, если перейти в систему 

отсчёта, связанную с ним. Поверхность поршня (торец) отражает частицы зеркально, что 

сохраняет температуру газа. Скорость поршня подбиралась такой, чтобы в неподвижной сис-

теме координат скорость ударной волны соответствовала экспериментально измеренной. 

На рис. 13 приведены экспериментальные данные [23, 24] и расчёты. Давление в не-

возмущённом потоке 2.06 торр, температура 295 K, скорость ударной волны была равна 

5529 м/с, газ – аргон. В экспериментах заметна задержка в ионизации перед ударной вол-

ной, в расчётах задержка отсутствует. В области за ударной волной, где интенсивно разви-

вается электронная лавина, скорость ионизации в расчётах занижена по сравнению с экспе-

риментальными данными. Тем не менее, положительным моментом является то, что в столь 

плотном газе (давление за ударной волной ~ 1 атм) удаётся провести хоть какие-нибудь рас-

чёты ионизации. 
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Рис. 13. Распределение плотности и электронной концентрации в одномерной нестационарной 

ударной волне в аргоне 

В дальнейшем необходимо будет более детально проработать вопрос о скорости иони-

зации, возможно, необходимо использовать модель с многоступенчатой ионизацией с воз-

буждением электронных уровней атома аргона, как это сделано в работе [24]. Уменьшение 

электронной концентрации скорее всего связано с потерей энергии газа в процессе высве-

чивания при дезактивации электронных уровней, что также должно быть учтено в расчётах. 

4. Заключение 

Проведенные расчеты показывают, что: 

1. Классические модели метода ПСМ (VHS, TCE, алгоритм Ларсена и Боргнакке, метод 

Бойда моделирования вероятности VT и RT обменов) совместно с предложенными се-

чениями столкновения заряженных частиц и констант скоростей ионизации позволя-

ют достичь хорошего совпадения с экспериментальными данными об электронной 

концентрации для условий входа в атмосферу Земли с первой космической скоростью. 

2. Подобраны параметры VHS модели для столкновений электронов и ионов с атомами и 

молекулами в воздухе. 

3. Предложено использовать сечение передачи энергии вместо обычного сечения упру-

гого столкновения электронов и ионов, что позволило значительно ускорить работу 

программы численного моделирования. 

4. Показано, что хорошо зарекомендовавшие себя при решении уравнений Навье ‒  Сток-

са константы скоростей реакций для воздушной смеси позволяют достичь хорошего 

совпадения с экспериментальными данным по электронной концентрации при реше-
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нии задачи о входе в атмосферу Земли с первой космической скоростью методом 

ПСМ. 
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