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Аннотация 

В данной работе выполнено сравнение различных методов для расчета заселенностей возбужденных элек-

тронных состояний молекул за фронтом ударных волн. Сравниваются как сами заселенности возбужденных 

электронных состояний, рассчитанные с использованием данных методов, так и спектральные интенсивно-

сти излучения, рассчитанные на основе этих заселенностей. На основе выполненных расчетов формулиру-

ются рекомендации для специалистов, выполняющих расчеты тепловых радиационных потоков к поверхно-

стям спускаемых космических и гиперзвуковых аппаратов.  

 

SIMPLIFIED MODELS FOR CALCULATION OF POPULATIONS  

OF ELECTRONIC EXCITED STATES OF MOLECULES BEHIND THE SHOCK FRONT 

A.S. Dikalyuk
1,2

  

1
Institute for Problems in Mechanics RAS after A. Yu. Ishlinskii, Russia, Moscow, 119526 

2
Moscow Institute of Physics and Technology, Russia, Moscow, 141700 

 

In the paper various methods for calculation of populations of electronic excited states of molecules in the relaxa-

tion zone behind the shock front are compared against each other. Both populations of electronic excited states of 

molecules obtained using these methods and spectral intensities of radiation calculated based on these populations 

are compared. Based on the calculations performed recommendations for the specialists working on calculations of 

radiative heat fluxes to the surfaces of re-entry and hypersonic vehicles are formulated.  

 

 

1. ВВЕДЕНИЕ 

В настоящее время космические агентства различ-

ных стран (США, Россия) занимаются разработкой 

новых видов спускаемых космических аппаратов (КА), 

способных доставлять на поверхности планет до 6 че-

ловек. Форма этих КА не претерпела изменений по 

сравнению с КА предыдущих поколений, однако, их 

размеры увеличились [1]. Увеличение размеров спус-

каемых КА привело к тому, что толщина сжатого слоя 

перед аппаратом равна ~50 см. Это означает, что по 

сравнению с КА, разработанными в 60-х годах ХХ 

века, существенно возросли радиационные потоки к их 

поверхностям. То есть для правильного проектирова-

ния теплозащиты перспективных КА необходимо пра-

вильно предсказывать радиационные тепловые потоки. 

При расчетах радиационных тепловых потоков оп-

ределение заселенностей возбужденных электронных 

излучаюших состояний атомов, молекул и ионов явля-

ется одной из важнейших подзадач. В настоящее вре-

мя наиболее физически оправданным способом явля-

ется расчет заселенностей электронных состояний по 

радиационно-столкновительным моделям с макси-

мально возможным числом учтенных процессов воз-

буждения/тушения этих состояний [2, 3]. Однако, ре-

шение огромного числа кинетических уравнений (в 

количестве число химических компонент плюс число 

учтенных электронных возбужденных состояний мо-

лекул, атомов и ионов) вместе с задачей внешнего об-

текания КА (со всеми имеющимися в ней проблемами) 

даже на самых мощных современных компьютерах не 

представляется возможным. Поэтому авторы радиаци-

онно-столкновительных моделей ищут физически 

обоснованные способы для сокращения числа решае-

мых в них кинетических уравнений.  

В нашей научной группе особое внимание уделяет-

ся построению гибридных радиационно-столкнови-

тельных моделей [4, 5]. Гибридных в том смысле, что 

в качестве отдельных компонент (т.е. тех, для которых 

формулируются отдельные кинетические уравнения) 

учитываются только наиболее важные излучающие 

состояния молекул, атомов и ионов. Однако использо-

вание даже таких моделей в трехмерных расчетах 

внешнего обтекания КА затруднено. Поэтому в данной 

работе выполнен анализ способов, которые могут быть 

использованы для упрощения развитого к настоящему 

времени подхода.  

В части 2 данной работы будут представлены ос-

новные положения модели, разработанной в нашей 

группе, в части 3  представлены возможности для ее 

упрощения. Далее будет выполнено сравнение резуль-

татов, полученных с использованием полной и упро-

щенных моделей. Сравниваться будут как собственно 

заселенности возбужденных электронных состояний, 

так и спектральные интенсивности излучения, рассчи-

танные на их основе. На основе результатов будут 

сформулированы рекомендации для расчета заселен-

ностей возбужденных электронных состояний тем 

специалистам, которые работают в области расчетов 

аэротермодинамики спускаемых и гиперзвуковых ап-

паратов. 
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2. ОСНОВНЫЕ ПОЛОЖЕНИЯ ПОЛНОЙ 

МОДЕЛИ 

Полное описание модели, разработанной в нашей 

группе, можно найти в [4, 5]. В данном разделе пред-

ставлено лишь ее описание. Модель для расчета не-

равновесного излучения газов нагретых ударной вол-

ной (УВ) основана на маршевом методе. Задача реша-

ется в одномерной постановке вдоль оси х. Рассмотре-

ние производится в системе отсчета связанной с фрон-

том ударной волны. Фронт находится в точке х = 0. 

Параметры газа за фронтом УВ рассчитываются с ис-

пользованием соотношений Ренкина  Гюгонио на ос-

нове параметров (давление, температура, скорость 

фронта) в невозмущенном газе. При этом считается, 

что колебательная температура учитываемых молеку-

лярных мод, температура газа электронов, а так же 

концентрации химических компонент за фронтом рав-

ны своим значениям перед фронтом УВ. За фронтом 

УВ от точки х = 0 решается система уравнений для 

определения структуры релаксационной зоны. В эту 

систему уравнений входят: система уравнений Эйлера 

(для определения газодинамических параметров газо-

вой смеси) дополненная термическим уравнением со-

стояния многокомпонентного химически реагирующе-

го газа; система уравнений химической кинетики; 

уравнения для расчета температур, учитываемых ко-

лебательных мод молекул; уравнение для определения 

температуры газа электронов. 

Уравнения химической кинетики формулируются 

как для собственно химических компонент, так и для 

избранных электронных возбужденных состояний мо-

лекул. Данные состояния выбираются на основе их 

значимости с точки зрения расчета излучения. Для 

этих электронных состояний формулируется кинети-

ческий механизм их заселения/опустошения, опреде-

ляются константы скоростей соответствующих про-

цессов. Данный подход мы называем гибридным ра-

диационно-столкновительным.  

Для определения колебательных температур ис-

пользуется модовое приближение. Для расчета темпе-

ратуры колебательной моды учитываются процессы 

VT- и CV-обмена. Времена релаксации определяются 

с помощью соотношений Миликана  Вайта с учетом 

поправки Парка [6, 7]. Модель Тринора  Мэррона ис-

пользуется для описания механизма CV-обмена (меха-

низма исчезновения/появления колебательных квантов 

избранной моды в результате химических реакций) 

[8]. Механизм VV-обмена не учитывается, т.к. он при-

водит, только к перераспределению колебательных 

квантов между модами, но не изменяет их полного 

числа. В качестве модели неравновесной диссоциации 

используется модель Кузнецова.  

Для определения температуры электронного газа 

решается соответствующее уравнение [9]. Учитывают-

ся различные процессы, ответственные за разо-

грев/охлаждение электронного газа: упругие элек-

тронно-ионные столкновения, упругие электронно-

атомные столкновения, ассоциативная ионизация и 

диссоциативная рекомбинация, ионизация атомов 

электронным ударом, электронно-колебательное взаи-

модействие. Температура электронного газа использу-

ется для определения констант скоростей реакций, в 

которых участвуют электроны. 

3. ВОЗМОЖНЫЕ ВАРИАНТЫ УПРОЩЕНИЯ 

ПОЛНОЙ МОДЕЛИ 

3.1. Отказ от использования уравнения для 

расчета температуры электронного газа 

В работах, посвященных исследованию структуры 

релаксационной зоны за фронтом ударной волны, бы-

ло показано, что температура газа электронов совпада-

ет с хорошей точностью с колебательной температу-

рой тех молекул, чья концентрация является макси-

мальной в данный момент времени [9]. Этот эффект 

наблюдается как раз в той области, где в основном 

происходит возбуждение электронных состояний мо-

лекул. Это происходит вследствие высокой эффектив-

ности процесса взаимодействия колебательных степе-

ней свободы молекул и газа электронов. Данный эф-

фект также отслеживает и полная модель, изложенная 

выше.  

Таким образом, первым упрощением может слу-

жить отказ от решения уравнения для расчета темпе-

ратуры электронного газа. Вместо него предлагается 

использовать средневзвешенную колебательную тем-

пературу с весами равными относительным концен-

трациям тех молекулярных компонент, для мод кото-

рых рассчитываются колебательные температуры. Со-

ответственно, как и в полной модели, эта средневзве-

шенная колебательная температура будет использо-

ваться для определения констант скоростей тех реак-

ций, в которых участвуют электроны. 

3.2. Использование распределения Больцмана  

для определения заселенностей электронных 

состояний молекул в неравновесной области  

На первый взгляд такой подход может оказаться 

неверным. Возможно, что заселенности электронных 

состояний молекул, рассчитанные по данному методу, 

будут достаточно сильно отличаться от тех, что рас-

считаны по полной модели или по методу, описанному 

выше. Но стоит отметить, что нас интересует в первую 

очередь не сами заселенности, а та или иная радиаци-

онная характеристика (например, спектральная интен-

сивность излучения). И может так получиться, что раз-

личием в излучательных характеристиках, рассчитан-

ных с помощью такого элементарного подхода и более 

сложного, можно будет пренебречь. Причем в данном 

подходе можно пробовать использовать как температу-

ру тяжелых частиц, так и средневзвешенную колеба-

тельную температуру, о которой шла речь выше. 

Стоит, однако, обратить внимание на следующий 

момент. Для расчета спектральных интенсивностей 

излучения используется модель перекрывающихся 

линий, модифицированная для расчета неравновесных 

спектральных интенсивностей (т.е. когда не совпадают 

температуры различных внутренних степеней свободы 

молекул: вращательная, равная поступательной темпе-

ратуре тяжелых частиц, и колебательная температура). 

Представляя дальнейшие результаты, будет полагать-

ся, что при расчетах спектральных интенсивностей 

излучения использовались различные вращательные и 

колебательные температуры, если не оговорено обрат-

ное. Заселенности же рассчитывались одним из ука-

занных выше методов.  
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4. РЕЗУЛЬТАТЫ 

4.1. Сравнение профилей заселенностей 

На Рис. 1 представлены результаты расчетов засе-

ленностей электронных возбужденных состояний 

NO(B
2
Π) – сплошная линия, N2(C

3
Π)  точки, N2

+
(B

2
Σ) 

– штриховая линия с использование различных упро-

щающих предположений. Линиями без символов обо-

значены результаты, полученные по полной модели. 

Линиями с квадратами представлены результаты, по-

лученные с помощью упрощенной модели, из которой 

исключено решение уравнения для определения тем-

пературы газа электронов. Линиями с правыми тре-

угольниками представлены результаты, полученные с 

помощью распределения Больцмана с поступательной 

температурой тяжелых частиц, выбранной в качестве 

параметра. Линиями с левыми треугольниками пред-

ставлены результаты, полученные с использованием 

распределения Больцмана с соответствующей колеба-

тельной температурой, выбранной в качестве парамет-

ра. Параметры расчетов следующие: газовая смесь – 

80% N2  20% O2, скорость ударной волны – 5.56 км/с, 

давление невозмущенного газа перед фронтом – 1 Торр. 

Как видно из рисунка полная модель и ее модифи-

кация, не использующая уравнение для расчета темпе-

ратуры газа электронов, дают идентичные результаты. 

Заметные отличия видны только в профиле, описы-

вающем заселенность состояния NO(B
2
Π) в области 

t = 0.2 мкс. Как указывалось ранее, это связано с тем, 

что температура газа электронов в области, где проис-

ходит возбуждение электронных состояний молекул, с 

хорошей точностью совпадает с колебательной темпе-

ратурой.  

 
Рис. 1. Распределения заселенностей электронных возбужденных состояний в релаксационной зоне за фронтом ударной волны 

(80% N2 - 20% O2, p = 1 Торр, Vsh = 5.56 км/с), рассчитанные с использование различных упрощающих предположений 

 

Использование распределения Больцмана с посту-

пательной температурой тяжелых частиц, как видно из 

рис. 1, не желательно для определения заселенностей 

возбужденных электронных состояний атомов, моле-

кул и ионов в неравновесной области. В этом случае 

можно получить не только неверные величины засе-

ленностей (по сравнению с полной моделью), но и в 

некоторых случаях, когда молекула присутствует в 

изначальной газовой смеси, неправильное качествен-

ное поведение профиля заселенности (обратить вни-

мание на состояние N2(C
3
Π) – правые треугольники). 

Использование распределения Больцмана с колеба-

тельной температурой позволяет качественно верно 

отразить ход профилей заселенностей всех исследо-

ванных возбужденных состояний молекул. По абсо-

лютной величине в максимуме различия результатов, 

полученных с использованием данного подхода и пол-

ной модели, различаются приблизительно на порядок. 

Сделаем несколько общих замечаний, которые 

должны представлять интерес для читателя. Во-

первых, по-видимому, ни один из методов, основан-

ных на использовании какого-либо заданного наперед 

распределения с набором параметров, получаемых из 

кинетического расчета, не способен правильно описы-

вать кинетику возбуждения электронных состояний 

молекул (т.е. давать результаты близкие к результатам, 

получаемым с помощью радиационно-столкновитель-

ных моделей). Если же в прикладной задаче интерес 

представляет интегральная по времени величина (на-

пример, спектральная интенсивность излучения, ус-

редненная по промежутку времени), а не кинетика 

процесса, то, при некоторых условиях, этот подход 

можно считать оправданным для выполнения оценоч-
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ных расчетов. Однако, решение вопроса о том, нахо-

дятся ли исследуемые условия в области тех, где этот 

подход оправдан, может стать даже более сложной 

задачей, чем собственно получение интересующих 

исследователя результатов. Во-вторых, хотелось бы 

обратить внимание читателя еще раз на рис. 1. А 

именно на область времени t = 10
5 
 10

4
 c. В этой об-

ласти как видно, заселенности электронных возбуж-

денных состояний выходят на полочку и перестают 

меняться. С точки зрения температурных распределе-

ний в этой области происходит термализация релакса-

ционной области. Из рис. 1 видно, что заселенности, 

рассчитанные с использованием распределения 

Больцмана с той или иной температурой (хотя в этой 

области их числовые значения совпадают), принимают 

так же одинаковые значения, как и должно быть. Если 

сравнить результаты в термализованной области, по-

лученные по полной модели и по распределениям 

Больцмана, то окажется, что они близки (различия 

составляют до 3 раз), хотя и не совпадают. Этот факт 

может означать две вещи: либо это численный арте-

факт, связанный с несовершенством используемой 

радиационо-столкновительной модели, либо это озна-

чает, что термализованная область не является равно-

весной (что представляет собой интересный физиче-

ский результат).  Для получения окончательного отве-

та на этот вопрос требуется проведение дополнитель-

ных расчетных и экспериментальных исследований. 

Так же из рис. 1 видно, что в неравновесной части ре-

лаксационной зоны заселенности, рассчитанные с ис-

пользованием распределения Больцмана с поступа-

тельной температурой выше, чем заселенности, рас-

считанные с использованием распределения Больцма-

на с колебательной температурой. При этом максиму-

мы первых, в целом смещены левее, чем максимумы 

последних. Исключение составляет заселенность элек-

тронного состояния молекулы NO(B
2
Π), рассчитанная 

с использованием распределения Больцмана с колеба-

тельной температурой молекулы основного электрон-

ного состояния молекулы NO. Видно, что профили, 

рассчитанные с помощью распределения Больцмана с 

той или иной температурой, практически совпадают. 

Это связано с особым поведением колебательной тем-

пературы молекулы NO в релаксационной области (см. 

рис. 2, сравнить с поведение колебательных темпера-

тур N2 или O2). В свою очередь, такое поведение коле-

бательной температуры NO связано с механизмом об-

разования этой молекулы (в результате обменных ре-

акций). 

4.2. Сравнение неравновесных спектральных 

интенсивностей излучения 

На рис. 3 представлены результаты сравнения не-

равновесных спектральных интенсивностей излучения 

за фронтом ударной волны (80% N2  20% O2, p = 1 Торр, 

Vsh = 5.56 км/с), полученные различными методами.  

Сплошная светло-серая линия соответствует ре-

зультатам экспериментальных измерений, выполнен-

ных на установках НИИ механики МГУ О.П. Шатало-

вым, П.В. Козловым, Ю.В. Романенко.  

Штриховая линия с короткими штрихами соответ-

ствует результатам расчетов, выполненных на основе 

заселенностей электронных возбужденных состояний 

молекул, полученных по полной модели. Видно, что 

результаты, полученные по полной модели, хорошо 

согласуются с экспериментальными данными. 
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Рис. 2. Распределение температур за фронтом ударной вол-

ны: 80% N2  20% O2, p = 1 Торр, Vsh = 5.56 км/с 
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Рис.3. Сравнение спектральных интенсивностей неравновес-

ного излучения за фронтом ударной волны (80% N2  20% O2, 

p = 1 Торр, Vsh = 5.56 км/с) рассчитанных с помощью различ-

ных моделей. Время усреднения спектра 35 мкс 

Штриховая линия с длинными штрихами соответ-

ствует полностью равновесному расчету: заселенности 

рассчитаны на основе распределения Больцмана с по-

ступательной температурой, при расчетах излучения 

вращательная и колебательная температура полагают-

ся одинаковыми и равными поступательной.  

Тонкая сплошная линия с квадратами соответству-

ет расчету излучения по заселенностям, рассчитанным 

с помощью модели, из которой исключено уравнение 

для расчета температуры электронного газа. Как было 

отмечено ранее результаты, полученные по этой моде-

ли, не отличаются от результатов, которые дает полная 

модель. Поэтому не отличаются и рассчитанные не-

равновесные спектральные интенсивности излучения. 

Тонкая сплошная линия с дельтами соответствует 

расчетам излучения по заселенностям, полученным с 
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использованием распределения Больцмана и колеба-

тельной температуры. Как видно, эта модель дает дос-

таточно адекватные (верные, по крайней мере, по по-

рядку величины) неравновесные спектральные интен-

сивности излучения. Основное расхождение наблюда-

ется в области спектра 200  300 нм. В этом спектраль-

ном интервале спектр формируется в результате пере-

ходов между электронными состояниями молекулы 

NO. Таким образом, можно предположить, что если 

бы рассчитанная колебательная температура молекул 

NO была подобная колебательным температурам N2 

или O2 (см. рис. 2), то можно было бы ожидать от этой 

модели результатов, которые лучше согласуются с 

экспериментальными. 

Тонкая сплошная линия с градиентами соответст-

вует расчетам излучения по заселенностям, получен-

ным с помощью распределения Больцмана с поступа-

тельной температурой. При расчетах излучения вра-

щательная температура полагалась равной поступа-

тельной, а колебательная соответствовала расчетной 

величине, полученной на кинетической стадии расче-

тов. Результаты, полученные по этой модели, близки к 

результатам, полученным по полностью равновесному 

расчету. Это означает, что для данного класса задач 

основное влияние на величину излучения оказывает 

именно величина заселенности возбужденных элек-

тронных состояний.  

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В данной работе выполнено численное исследова-

ние и анализ упрощенных моделей и результатов, по-

лучаемых по ним. Выполнено сравнение результатов 

получаемых по упрощенным моделям с результатами, 

полученными по полной гибридной радиационно-

столкновительной модели, разработанной в нашей 

группе.  

Из проведенных исследований можно сделать сле-

дующий вывод: среди всех исследованных методов, 

использующих распределение Больцмана для оценки 

заселенностей электронных возбужденных состояний 

молекул, наиболее адекватные результаты по спек-

тральным интенсивностям излучения можно получать 

с использованием в качестве параметра в распределе-

нии Больцмана колебательной температуры. При рас-

четах излучения вращательную температуру следует 

полагать равной поступательной, а колебательную 

брать из кинетической стадии расчетов. При этом в 

некоторых спектральных интервалах можно получить 

расхождение около 1 порядка. 

Стоит отметить, что результаты аналогичных рас-

четов, однако, с использованием сложных многомер-

ных моделей представлены в [10]. Исследованию 

структуры фронта ударной волны посвящена работа 

[11]. 

Работа выполнена в Лаборатории радиационной га-

зовой динамики ИПМех РАН и на базовой кафедре 

МФТИ «Физическая и химическая механика» при 

поддержке Российского Фонда Фундаментальных Ис-

следований, в рамках программы фундаментальных 

исследований РАН, а так же в рамках 7
ой

 Европейской 

рамочной программы (FP7/2007-2013) грант №242311. 

СПИСОК ОБОЗНАЧЕНИЙ 

УВ – ударная волна; 

КА – космический аппарат; 

p  давление в невозмущенном газе, Торр; 

Vsh  скорость ударной волны, км/с; 
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