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Аннотация 

В данной работе описан обобщенный метод Ньютона, позволяющий описывать кинетику горения углеводо-

родов в кислороде. Исследованы различные алгоритмы выбора шага по времени. Приведено сравнение рас-

четных данных с результатами экспериментов. 
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The generalized Newton method for solving the equations of chemical kinetics is presented. We design suitable  

algorithms for choosing time steps for the stiff differential systems integration arising in chemical kinetics.  

A realistic methane-air combustion model illustrates the numerical efficiency of our approach. 

 

 

1. ВВЕДЕНИЕ 

Актуальной проблемой физико-химической газо-

вой динамики является разработка компьютерных мо-

делей ПВРД и ГПВРД [1]. Правильное описание газо-

динамических процессов в камерах ПВРД и ГПВРД 

представляет наибольший научный интерес в данной 

области. Известны работы, в которых описаны чис-

ленные методы, позволяющие описывать поведение 

подобных газодинамических систем [2-16]. Численное 

моделирование реагирующего газового потока вклю-

чает в себя выбор кинетической схемы, а так же реше-

ние выбранной системы уравнений химической кине-

тики. Существует большое количество кинетических 

схем [17-45], в зависимости от типа топлива и условий 

работы двигателя, однако в этой работе мы рассмот-

рим только некоторые из них. После выбора кинетиче-

ской схемы необходим метод, который позволит ре-

шать систему уравнений химической кинетики. Суще-

ствует большое число методов решения систем урав-

нений химчисткой кинетики (УКХ). Самыми извест-

ными и часто используемыми являются методы Розен-

брока [4751] и Гира [5256]. В данной работе под-

робно исследуется итерационный неявный метод. Этот 

метод хорошо зарекомендовал себя при решении задач 

радиационной газовой динамики [57]. Особое внима-

ние уделяется проблемам оптимального выбора шага 

по времени. Приведены примеры решений систем ки-

нетических уравнений. 

Данные исследования должны выявить слабые сто-

роны рассматриваемого метода и определить даль-

нейшие пути его развития. 

2. ОПИСАНИЕ МЕТОДА 

2.1. Постановка задачи 

Рассмотрим смесь газов, помещенную в некоторый 

объем при условиях (P и T0). Со временем происходит 

преобразование одних веществ в другие. Рассмотрим 

изобарический процесс. Основной нашей задачей яв-

ляется определение равновесных концентраций про-

дуктов реакций и равновесной температуры. Таблицы 

термодинамического центра ИВТАНТЕРМО [63] ис-

пользуются для определения теплоемкости смеси га-

зов и определения количества выделенного тепла. Для 

того чтобы изучать этот механизм химических пре-

вращений нужно записать совокупность реакций, в 

результате которых исходные вещества превращаются 

в продукты реакций.  

Пусть у нас имеется N компонентов смеси и M ре-

акций, тогда в общем виде уравнение для n-й реакции 

можно представить в виде 

1 1

, 1, ,
s sN N

kr k kr k r

k k
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    (1) 

Кинетическое описание этой системы реакций сле-

дующее [64, 65]: 
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где a ,b  стехиометрические коэффициенты;
 iX   

молярная объемная концентрация; kf, kn  константы 
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прямой и обратной реакции. Для установления связи 

между этими параметрами используется принцип де-

тального равновесия. Константы скоростей прямых и 

обратных химических реакций, а так же константы 

равновесия химических реакций записываются в фор-

ме обобщенного Аррениуса. Константы равновесия 

можно определить из таблиц Гурвича [63], а также из 

данных JANAF [66]. В данной работе брались значе-

ния из таблиц Гурвича. 

2.2. Описание численного метода 

Запишем систему (2) в векторной форме: 

 1 2

d
, ,....,

d sN

X
F X X X

t
   (3) 

где 
1 2 3

...
s

T

N
X X X X X    . 

Применим неявную схему: 
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Воспользовавшись обобщенным методом Ньютона 

[67] получим 

1, 1 1, 1p s p p sX X F         (6) 

 1, 1 1, 1, 1 1,p s p s s p s p s
F F J X X          (7) 

Здесь индекс s – это параметр итераций, а sJ   

матрица Якоби: 
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Подставив (7) в (6), получим:
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Введем обозначение 1, 1,( )p p s s p sB X F J X      , 

тогда получим:
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Введем обозначение
1, 1p s
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Используем метод Зейделя: 
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В данной работе мы используем метод нижней 

релаксации с ω=0.5: 
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2.3. Алгоритмы выбора временного шага 

Основной трудностью при решении жестких сис-

тем является то, что для достаточно точного вычисле-

ния решения по быстрым переменным необходимо 

выбирать шаг интегрирования значительно меньшим, 

чем полное время протекания процесса, определяемое 

изменением медленных переменных. Поэтому исполь-

зуют различные алгоритмы выбора временного шага, 

позволяющие существенно ускорить работу алгоритма. 

Необходимо использовать наибольший шаг по времени, 

при котором решаемая система уравнений имеет схо-

дящееся решение. Очевидно, необходимо использовать 

критерий положительной определенности. Таким обра-

зом, необходимо выбирать τ >1 s
iiJ . Однако, как пока-

зали численные эксперименты, при таком условии ре-

шение не сходится. Поэтому было принято решение 

использовать более сильное условие τ = 1 2 s
iiJ . Значе-

ние τ выбираем на каждом временном шаге. Данный 

алгоритм позволяет разрешить кинетическую схему 

горения метана в воздухе, состоящую из 63 уравнений и 

23 компонентов. Расчеты проводятся до времени 1 се-

кунда. Начальная температура Tin = 1000 K. Давление 

P = 1 атм и остается постоянным на протяжении всего 

процесса. Время расчетов при таком выборе шага зани-

мает час.  

Далее для того чтобы уменьшить время расчетов, 

на каждом временном шаге мы находили максималь-

ное значение 

1

1

m m
k k

k m
k

X X

X







 . Если это значение 

больше a = 5%, то шаг по времени уменьшается в два 

раза, если же оно меньше b = 1%, то шаг увеличивает-

ся на 1.1. Этот алгоритм позволяет уменьшить время 

расчетов до 8 минут. 

Если находить максимальное значение величины 

k  но, вещества с малой концентрацией не учитыва-

ются при поиске максимума. Это позволяет увеличить 

скорость счета до 1 минуты. 

В дальнейшем по умолчанию будем пользоваться 

последним алгоритмом. График зависимости времен-

ного шага от числа итерации предоставлен на рис. 1. 

График зависимости общего времени от числа итера-

ций представлен на рис. 2. 
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Рис. 1. Зависимость временного шага от числа итераций. 

TIME STEP – шаг итерации по времени, N – число итераций 

 

Рис. 2. Зависимость времени от числа итераций. 

TIME– время с начала процесса, N – число итераций 

3. РЕЗУЛЬТАТЫ 

В работе [68] приводятся экспериментальные дан-

ные, полученные на проточном реакторе полного 

смешения. При условии, что нет эффекта памяти хи-

мических возмущений в области смешения, экспери-

ментальная область такого реактора может быть смо-

делирована как нульмерная система с изобарическими 

граничными условиями. Для описания горения угле-

водородов в кислороде мы используем кинетическую 

схему Скиннера [41], состоящую из 19 реакций и 9 

компонент смеси. На рис. 38 приведены профили ре-

акций и температурные профили реакций взаимодей-

ствия оксида углерода с кислородом при различных 

начальных давлениях и температурах. Концентрации 

рассчитываются в мольных долях. Линиями обозначе-

ны результаты расчетов, полученные в данной работе. 

Символами обозначены экспериментальные данные 

[68]. Следует заметить, что данные расчетов сдвинуты 

по оси времени, чтобы совпадать с эксперименталь-

ными данными в точке, когда концентрация водорода 

падает в два раза [39, 68]. Мы можем наблюдать хо-

рошее соответствие полученных расчетов с экспери-

ментальными значениями.  

Начальные концентрации выбираются следующи-

ми: 0.98% CO/0.55% O2/0.565% H2O, 0.93% CO/1.05% 

O2/0.58% H2O и 0.92% CO/0.32% O2/0.59% H2O для 

экспериментов представленных на рис. 3, 4, рис. 5, 6 и 

рис. 7, 8 соответственно. 

 

Рис. 3. Профиль CO/H2O/O2 реакции при 1.0 атм и начальной 

температуре TIN=1032K 

 

Рис. 4. Температурный профиль CO/H2O/O2 реакции при 1.0 

атм и начальной температуре TIN = 1032K  

 

Рис. 5. Профиль CO/H2O/O2 реакции при 1.0 атм и начальной 

температуре TIN = 1033 K 
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Рис. 6. Температурный профиль CO/H2O/O2 реакции при 

1.0 атм и начальной температуре TIN = 1033 K  

 

Рис. 7. Профиль CO/H2O/O2 реакции при 1.0 атм и начальной 

температуре TIN = 1034 K  

 

Рис. 8. Температурный профиль CO/H2O/O2 реакции при 

1.0 атм и начальной температуре TIN = 1034K 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Данная работа отвечает направлению численного 

моделирования газодинамических энергетических ус-

тановок, развиваемому в рамках научной программы 

лаборатории радиационной газовой динамики ИПМех 

РАН по созданию компьютерных (цифровых) моделей 

гиперзвуковых летательных аппаратов [6988]. 

В данной работе на примере горения оксида угле-

рода в кислороде было проведено исследование чис-

ленного метода решения систем уравнений химиче-

ской кинетики. Были предложены различные числен-

ные алгоритмы выбора шага по времени, которые по-

зволяют существенно уменьшать время расчетов. Бы-

ло хорошее соответствие полученных результатов с 

экспериментальными значениями. 
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