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Аннотация 

В данной работе приводится обзор работ по моделированию физико-химических 

свойств и химического состава плазмы, образующейся в источниках ионов водорода и 

его изотопов. Приводятся результаты численного моделирования кинетики ионизации и 

диссоциации молекулярного водорода в плазме тлеющего и пеннинговского разряда. 
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1. Введение 

Одной из наиболее важных характеристик, определяющих эффективность работы ис-

точников ионов, является химический состав образующейся в источнике газоразрядной 

плазмы. Химический состав частично ионизованной плазмы тлеющего разряда определяет-

ся процессами набора электронами и ионами энергии в скрещенных электрическом и маг-

нитном полях, а также неупругими столкновениями частиц, такими как, ионизация элек-

тронным ударом, возбуждение колебательных и электронных уровней, диссоциация 

молекул газа. Скорость протекания данных процессов определяется сечениями рассеяния 

электронов на атомах и молекулах и характерной энергией, набираемой электронами в 

электромагнитном поле 
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В данной работе приводится обзор работ по моделированию физико-химических 

свойств и химического состава плазмы, образующейся в источниках ионов. Также выпол-

нены расчеты компонентного состава газоразрядной плазмы тлеющего разряда в широком 

диапазоне температуры электронов. 

2. Обзор литературы 

Интерес к исследованию плазмы молекулярного водорода и его изотопов в низкотем-

пературной плазме газовых разрядов, таких как пеннинговский, тлеющий и высокочастный 

разряды, связан с разработкой различных электрофизических приборов на их основе (ион-

ные двигатели, генераторы нейтронов, источники ионов).Большое количество эксперимен-

тальных и теоретических данных по сечениям рассеяния электронов на атомах и молекулах 

водорода и его изотопов[1]–[3], появившихся в последнее время, а также растущая произ-

водительность вычислительной техники позволяют создавать и развивать компьютерные 

модели разрядов, учитывающих всю сложность и многообразие физико-химических про-

цессов, протекающих в области горения разряда. 

Упрощенная радиационно-столкновительная модель (табл. 1), основанная на системе 

кинетических «поуровневых» уравнений (учитывается 28 возбужденных энергетических 

уровней) для колебательных состояний основного электронного терма молекулы 2H , а так-

же включающая различные механизмы ионизации и диссоциации представлена в работе [4]. 

На основе разработанной авторами модели с учетом предположения о квазистационарной 

кинетических процессов и «равновесности» функции распределения электронов по энерги-

ям (ФРЭЭ), авторами рассчитываются константы скорости ионизации и диссоциации моле-

кулы водорода электронным ударом в широком диапазоне концентраций нейтральных мо-

лекул газа и температуры электронов, анализируются различные механизмы ионизации и 

диссоциации. В работе использовались доступные в литературе сечения рассеяния электро-

нов на молекулах в основном электронном состоянии, а также описан метод оценки сече-

ний возбуждения с более высоких (n > 2) энергетических состояний. Авторами утверждает-

ся, что основным механизмом ионизации в плазме молекулярного водорода является прямая 

ионизация электронным ударом, а основным механизмом диссоциации является диссоциация 

из нестабильного электронного состояния  3
2H Σub  , также возбуждаемого электронами. 

В работе [5] выполнено самосогласованное моделирование на основе метода Монте-

Карло характеристик разряда, образующегося в радиально сходящемся цилиндрическом 

устройстве инерциального термоядерного синтеза. Уравнения разработанной авторами мо-

дели являются двухмерными и не зависят от времени. Учитывается компонентный  состав 

плазмы и столкновения с нейтральными молекулами газа. Кинетическая схема, описанная в 

работе, включает столкновения только с нейтральными молекулами газа, при этом модели-

руются только столкновения, имеющие наибольшие вероятности (сечения рассеяния), а об-

ратные реакции не учитываются. Описанные в работе процессы включают следующие типы 

взаимодействия: электрон-молекула, атом-ион, молекула-ион, столкновения с быстрыми 

(частицы с высокой энергий) атомами и молекулами (табл. 2). Основная особенность пред-

ложенной в [5] модели заключается в учитываемых в кинетической схеме реакциях с уча-

стием быстрых частиц. Авторами было показано, что ядерные реакции в описываемом уст-

ройстве, возникают не только с участием ионов, но и с участием высокоэнергетических 

нейтральных молекул и атомов (73 ÷ 94 % всех процессов термоядерного синтеза). 

В работах [6] рассчитывалась функция распределения электронов по энергиям в плаз-
ме источника Пеннинга на основе решения кинетического уравнения Больцмана в Лоренце-
вом приближении. Авторами отмечается, что в случае высокой степени ионизации плазмы 
распределение электронов становится равновесным, поэтому в этом случае допустимо ис-
пользовать функцию распределения Максвелла для расчета констант скоростей и коэффи-
циентов переноса. В случае же, если плазма слабоионизованная, имеет место отклонение 
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ФРЭЭ от равновесной, поэтому при моделировании кинетических процессов необходимо 
решать уравнение Больцмана. При расчете функции распределения авторами учитывались 
следующие виды взаимодействия частиц: упругие 2e-H  столкновения, упругие e-e  столк-
новения, неупругие и сверхупругие 2e-H (табл. 3). В работе показано, что высокоэнергети-
ческий хвост функции распределения приходит в стационарное состояние за время не бо-
лее, чем за 0.5 мкс, в то время как в низкоэнергетической области энергетического спектра 
стационарные значения достигаются за время 50 мкс. В работе также исследовалось влия-
ние наличия атомарного водорода на ФРЭЭ. Было показано, что присутствие атомарной 
примеси в молекулярном водороде приводит к обогащению электронами низкоэнергетиче-
ской (ε < 5 eV) и высокоэнергетической области спектра (ε > 12 eV) и опустошению в облас-
ти средних (5 < ε < 12 eV) энергий. 

В работе [1] представлены «поуровневые» сечения рассеяния для следующих процес-
сов: 2e-H , 2H-H , 2e-D , 2D-D  (табл. 4).  Представленные в работе сечения были рассчитаны 
с использованием квазиклассического приближения, включают также ступенчатые EV про-
цессы возбуждения и диссоциации молекулярного водорода (в том числе проходящие через 
возбуждение синглетных состояний 1ΣuB и 1ΠuD ). Авторами отмечается, что описанные в 
работе механизмы возбуждения, могут играть определяющую роль в заселении колебатель-
ных уровней 2H . В то же время описанный в работе ступенчатый механизм диссоциации с 
участием колебательно-возбужденных молекул играет существенную роль только при 
очень высоких колебательных квантовых числах. 

В работах [7], [8] выполнено двумерное численное моделирование замагниченной 

плазмы в разряде низкого давления, основанное на «гибридном» кинетическом подходе к 

решению уравнения Больцмана. Расчеты были выполнены для диапазона давлений 1–2 Pa, 

когда длина свободного пробега частиц сравнима с характерным размером области горения 

разряда. В предложенном авторами подходе предлагается разделить область интегрирова-

ния уравнения Больцмана на две подобласти: низкоэнергетическую, где применялось 

«классическое» нелокальное приближение, и область высоких энергий, где решалось диф-

ференциальное уравнение в частных производных в зависимости от двух пространственных 

координат и полной энергии частиц. Сравнение полученных авторами результатов показы-

вает удовлетворительное согласие с экспериментальными данными для диапазона давлений 

5 20p  mTorr. 

В работе [9] представлена кинетическая схема неравновесных химических процессов 

в сильноионизованной водородной плазме импульсного разряда. Предложенная авторами 

кинетическая схема включает процессы взаимодействия электронов с атомами и молекула-

ми (включая систему процессов колебательного возбуждения молекул),  колебательную ки-

нетику молекул 2H , а также химические реакции с участием атомарного водорода, положи-

тельных и отрицательных ионов (табл. 5). В работе показано, что в рассматриваемых 

условиях нейтральный газ нагревается до относительно высоких температур (по порядку 

становится равна температуре электронов), что происходит в основном за счет диссоциа-

тивного возбуждения молекул электронным ударом, а степень диссоциации достигает 

   2H H 1 , а доля атомарных ионов равна    +
2H H >0.9 . 

В работах [10], [11] описывается база данных неупругих сечений рассеяния электро-

нов на колебательно возбужденных молекулах водорода и его изотопах. База данных вклю-

чает следующие неупругие процессы: диссоциативное и недиссоциативное возбуждение 

электронным ударом, ионизация электронным ударом, ступенчатые процессы колебатель-

ного возбуждения и диссоциации, диссоциативное прилипание и резонансный захват элек-

трона (табл. 6). Часть представленных в работе данных по сечениям рассеяния была взята 

из имеющихся литературных данных, а часть рассчитаны теоретически. В частности, сече-

ния диссоциативного прилипания и колебательного возбуждения были рассчитаны в рамках 

резонансной теории. 
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В работах [12]–[16] выполнено самосогласованное численное моделирование, осно-

ванное на решении кинетического уравнения Больцмана для электронов и системы уравне-

ний для заселенностей колебательных уровней молекул водорода. Авторами рассчитыва-

лись коэффициенты переноса, константы скорости возбуждения и диссоциации, а также 

доли энергии, вкладываемой частицами в возбуждение внутренних степеней свободы моле-

кул, ионизацию, диссоциацию и нагрев молекул газа. Авторами отмечается, что рассчитан-

ные в рамках разработанной модели степени диссоциации и колебательной температуры со-

ставляют 
 

   2

H
0.03

H + H
 , 1300 K   при токе разряда 1 AI   и 

 

   2

H
0.3

H + H
 , 2200 K   

при токе разряда I=10 A  и находятся в удовлетворительном согласии с экспериментальными 

данными. Кинетическая схема, используемая в работе [12], представлена в табл. 7. 

В работе [17] выполнено ab-initioмоделирование источника отрицательных ионов. 

Описанная в работе модель основана на согласованном решении кинетического уравнения 

Больцмана для электронов и уравнений колебательной кинетики молекулярного водорода 

для расчета процессов происходящих в области горения разряда, а также моделирования 

«послеразрядных» процессов на основе метода «частица в ячейке» и расчета столкновений 

методом Монте-Карло. Отдельно в работе обсуждаются вопросы, связанные с кинетикой 

возбуждения триплетных состояний молекулы 2H . Используемая в работе кинетическая 

схема приведена в табл. 8. 
В работе [18] описывается самосогласованная модель, основанная на решении систе-

мы уравнений колебательной кинетики, уравнений химической кинетики, а также уравне-

ния Больцмана для электронов. Авторами работы были рассчитаны коэффициенты перено-

са в плазме молекулярного водорода, доли энергии, вкладываемые электронами в 

поступательные, колебательные и вращательные степени свободы молекул, а также кон-

станты скорости диссоциации. Было показано, что колебательная температура молекул ней-

трального газа растет до нескольких тысяч кельвинов, а сверхупругие столкновения отве-

чают за формирование высокоэнергетического хвоста функции распределения электронов, 

определяющего константы скорости возбуждения электронных термов молекулы водорода. 

Сообщается также о существенном влиянии V-T процессов на формирование колебатель-

ной функции распределения молекулярного водорода; благодаря V-T процессам сильно 

уменьшается количество молекул с высокими колебательными квантовыми числами. Это 

по мнению авторов является причиной того, что диссоциации в плазме молекулярного во-

дорода происходит в основном электронным ударом, в отличие, например, от плазмы в 2N , 

где определяющую роль играют процессы V-V и V-T диссоциации. 

В работе [19] предложен метод моделирования поведения заряженных частиц, осно-

ванный на решении уравнения Фоккера  Планка, в источнике ионов на основе электронно-

го циклотронного резонанса. Авторами предлагается новый метод решения интегро-

дифференциального уравнения Фоккера  Планка. В работе показано, что полученные рас-
четные данные удовлетворительно согласуются с экспериментальными результатами. Од-

нако предложенная модель не позволяет выполнить расчеты распределения заряда ионов, а 

также выполнить расчет распределения заряженных частиц согласованно с расчетом потен-

циала электрического поля. 

Численное моделирование процессов переноса атомарного водорода в ионном источ-
нике на основе трехмерного моделирования методом Монте-Карло выполнено в работах 
[20], [21]. Моделирование было выполнено для ионного источника «JAEA». В работе рас-
считывались концентрации атомарного водорода, образующегося в газоразрядной плазме. 
Авторами было показано, что ФРЭЭ в таком источнике может быть аппроксимирована 
двухтемпературным Максвелловским распределением. При этом высокоэнергетический 
«хвост» распределения оказывает существенное влияние на скорость процессов диссоциа-
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ции водорода и образования отрицательных атомарных ионов H . Кинетическая схема, ис-
пользуемая в работе [20], представлена в табл. 9. 

Численное моделирование источника ионов «JAEA» на основе метода Монте-Карло 
также выполнено в работе [22]. В предложенной модели (табл. 10) столкновения электронов 
между собой моделировалось с использованием модели «парных столкновений», а столкно-
вения с молекулами водорода методом «null-collision». В работе отмечается, что рассчитан-
ная ФРЭЭ состоит преимущественно из двух групп электронов: низкоэнергетической с 

3 eVeT  , и высокоэнергетической с 20 eVeT  . 
В работах [23], [24] описана модель ионного источника, включающая плазмохимию, 

поглощение плазмой энергии электромагнитного поля, движение заряженных частиц в 
скрещенном электромагнитном поле. Различные сорта частиц описываются уравнениями 
сохранения непрерывности, сохранения момента и энергии, включая магнитное поле, инер-
цию и вязкость. Предполагается, что электроны имеют Максвелловское распределение по 
энергиям. Электростатическое взаимодействие электронов и ионов описывается уравнени-
ем Пуассона. В работе показано, что температура электронов в разрядной камере достигает 
17 eV. При этом температура нейтральных молекул газа 2H  составляет 0.1 eV, а температу-
ра атомов H  равна 1 eV. В работе выполнены расчеты пространственного распределения 
молекулярных ионов и молекул нейтрального газа. Было показано, что относительное ко-
личество ионов +

3H  мало по сравнению с концентрацией ионов H  и +
2H  во всей области 

горения разряда. 
В работе [25] рассчитывался химический состав плазмы молекулярного водорода в 

разряде постоянного тока. Авторами проводились расчеты концентрации атомов H , а так-
же различных ионов +

2H , +
3H , H на основе нуль-мерной кинетической модели (используе-

мая авторами кинетическая схема представлена в табл. 11), а также проводилось сравнение 
с экспериментальными измерениями химического состава методами оптической спектро-
скопии и масс-спектрометрии. Авторами отмечается, что в рассматриваемых условиях сте-
пень ионизации составляет 410 , степень диссоциации при этом равна 0.1 , а основным ио-
ном является +

3H , за исключением случая очень низких давлений (в этом случае основным 
ионом является +

2H ). 
В работах [26], [27] методом Монте-Карло было рассчитано равновесное колебатель-

ное распределение молекул 2H  в области горения разряда и в области извлечения ионов  
высокочастотного источника отрицательных ионов. В работе показано, что определяющую 
роль в заселении нижних колебательных состояний молекул играют Vt-VT, AV и ev про-
цессы, в то время как верхние колебательные состояния заселяются преимущественно за 
счет eV, AV, и sV2 процессов (табл. 12). 

В работах [28]–[31] получены экспериментальные дынные по измерению степени дис-
социации, колебательной, вращательной и поступательной температур молекулярного во-
дорода в источниках ионов. В работе также исследовалось влияние изотопного состава 
плазмы на концентрацию ионов, извлекаемых из источника. В частности авторами было 
показано, что для одних и тех же условий горения разряда концентрация ионов D  в облас-
ти извлечения ионов выше, чем концентрация ионов H . 

В разделе 3 приведены кинетические схемы, используемые для расчета компонентно-
го состава плазмы молекулярного водорода, а также условия, для которых выполнялось мо-
делирование. 
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3. Кинетические схемы, используемые в работах [1][27] для расчета 

компонентного состава плазмы 

Таблица 1 

Кинетическая схема из работы [4] 

Компоненты Реакции 
Рассматриваемые в работе 

условия 

Синглетные 

состояния 
1ΣuB  , 1ΠuC , E , 

1ΣgF   

Триплетные 

состояния 
3Σub  , 3Πuc ,

3Σga   

Колебательно-

возбужденные 

состояния 

n=28 

Ионы 
+
2H , H  

Атомы 

H  

ИОНИЗАЦИЯ 

1.    1 + 2
2 2H Σ H Σg gX e X e e      

2.  1
2 2H Σ HgX e e     

2 2H He e     

 + 2
2 2H H Σge X e e      

3.    1
2H Σ H 1s HgX e e      

4.    1
2H Σ H 1s HgX e e      

H He e     

H He e e      
 

ДИССОЦИАЦИЯ 

1.    1 3
2 2H Σ H Σg uX e b e     

     3
2H Σ H 1s H 1sub     

2.  1
2 2H Σ HgX e e     

 3
2 2H H Σue b e     

     3
2H Σ H 1s H 1sub     

3.    1
2H Σ H 1s HgX e e      

4.    1
2H Σ H 1s HgX e e      

 H H 1se    

 2H H 1s He e e      

Температура электронов: 

5 100 eVeT    

 

Плотность электронов: 
8 16 310 10  cmen    
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Таблица 2 

Кинетическая схема из работы[5] 

Компоненты Реакции 
Рассматриваемые 

в работе условия 

Возбужденные 

состояния 

D  
Ионы 

+
2D , D  

Атомы 

D  

СТОЛКНОВЕНИЯС УЧАСТИЕМ ЭЛЕКТРОНОВ 

1. 2 2D De e    

2. +
2 2D De e    

3. 2D D D 2e e     

 

СТОЛКНОВЕНИЯ АТОМОВ И ИОНОВ 

4. 2 2D D D +D    

5. +
2 2D D D+D    

6. +
2 2D D D +D e     

 

СТОЛКНОВЕНИЯ МОЛЕКУЛ И ИОНОВ 

7. + +
2 2 2 2D D D +D   

8. + +
2 2 2 2D D D +D   

9. + + +
2 2 2 2D D D +D e    

10. +
2 2 2D D D +D+D   

 

СТОЛКНОВЕНИЯ С «БЫСТРЫМИ» АТОМАМИ 

11. 2 2D D D D    

12. 2 2D D D D e     

13. +
2 2D D D D e     

 

СТОЛКНОВЕНИЯ С «БЫСТРЫМИ» 

МОЛЕКУЛАМИ 

14. 2 2 2 2D D D D    

15. +
2 2 2 2D D D D e     

Давление: 

2 10 mTorrp    

 

Падение 

напряжения: 

100 VV   

 

Плотность 

электронов: 
9 310  cmen   
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Таблица 3 

Кинетическая схема из работы [6] 

Компоненты Реакции 
Рассматриваемые в 

работе условия 

Синглетные 

состояния 
1ΣuB  , 1ΠuC , E , 

1ΣgF  , 1ΣuB  , 1ΠuD

, 1ΣuB  , 1ΠuD  

Триплетные 

состояния 
3Σub  , 3Πuc , 3Σga   

Vib. Ex. States 

=1  

Ионы 
+
2H , H  

Атомы 

H ,  H 1s ,  H =2n , 

 H =3n ,  H =4n ,

 H 2p  

НЕУПРУГИЕ СТОЛКНОВЕНИЯ 

1.   +
2 2H X He e e     

2.    2 2H =0 H =1e e     

3.    3
2 2H X H Σue b e    

4.    3
2 2H X H Πue c e    

5.    3
2 2H X H Σge a e    

6.    1
2 2H X H Σue B e    

7.    1
2 2H X H Πue C e    

8.    1
2 2H X H Σue E F e     

9.    1
2H Σ H =2 HgX e n e      

10.    1
2 2H X H Σue B e    

11.    1
2 2H X H Πue D e    

12.    1
2 2H X H Σue B e    

13.    1
2 2H X H Πue D e    

14.    1
2H Σ H =3 HgX e n e      

15. H He e e     

16.    H 1s H 2pe e    

17.    H 1s H =3e n e    

18.    H 1s H =4e n e    

 

УПРУГИЕ СТОЛКНОВЕНИЯ 

19.    2 2+H X +H Xe e  

20.    +H 1s +H 1se e  

 

Давление: 

0.4 40 mTorrp    

 

Падение 

напряжения: 

30 100 VV    

 

Плотность 

электронов: 
10 13 310 10  cmen    
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Таблица 4 

Кинетическая схема из работы [1] 

Компоненты Реакции 

Рассматри-

ваемые в ра-

боте условия 

Синглетные 

состояния: 
1ΣuB  , 1ΠuD  

Атомы: 

D , H  

Колебат. и 

вращат. 

состояния: 

 1
2H Σ , ,gX v j

 14v  ,  16j   

 

НЕПРЯМОЕ КОЛЕБАТЕЛЬНОЕ ВОЗБУЖДЕНИЕ 2H : 

1. 
   

 

1 1
2 2

1
2

H Σ , H Σ ,

                           H Σ ,

g i u

g f

X v e B v e

X v e hv

 



   

  
 

2. 
   

 

1 1
2 2

1
2

H Σ , H Σ ,

                           H Σ ,

g i u

g f

X v e B v e

X v e hv

 



   

  
 

 

СТУПЕНЧАТАЯ ДИССОЦИАЦИЯ 2H : 

3.    1 1
2 2H Σ , H Σ , H+Hg i uX v e B v e e hv         

4.    1 1
2 2H Σ , H Σ , H+Hg i uX v e B v e e hv         

 

НЕПРЯМОЕ КОЛЕБАТЕЛЬНОЕ ВОЗБУЖДЕНИЕ 2D : 

5. 
   

 

1 1
2 2

1
2

D Σ , D Σ ,

                           D Σ ,

g i u

g f

X v e B v e

X v e hv

 



   

  
 

6. 
   

 

1 1
2 2

1
2

D Σ , D Σ ,

                           D Σ ,

g i u

g f

X v e B v e

X v e hv

 



   

  
 

 

СТУПЕНЧАТАЯ ДИССОЦИАЦИЯ 2D : 

7.    1 1
2 2D Σ , D Σ , D+Dg i uX v e B v e e hv         

8.    1 1
2 2D Σ , D Σ , D+Dg i uX v e B v e e hv         

 

ДИССОЦИАЦИИ ЧЕРЕЗ СТОЛКНОВЕНИЯ МОЛЕКУЛЫ И 

АТОМА: 

9.  1
2D Σ , , D D D DgX v j      

10.  1
2H Σ , , H H H HgX v j      
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Таблица 5 

Кинетическая схема из работы [9] 

Компоненты Реакции 

Рассматри-

ваемые в ра-

боте условия 

Синглетные 

состояния 
1ΣuB  , 1ΠuC , E , 

1ΣgF  , 1ΣuB  , 

1ΠuD , 1ΣuB  , 

1ΠuD  

Триплетные 

состояния 
3Σub  , 3Πuc ,

3Σga  , 3Σgd  ,

3Σge   

Колебательные 

состояния: 

=14  (and rota-

tional) 

Ионы 
+
2H , +

3H , +
5H ,

H , H  

Атомы 

H  

НЕУПРУГИЕ СТОЛКНОВЕНИЯ 

1.    2 2H X, , H X, , 2e v j e v j     

2.    2 2H X, H X, ,  3e v e v v v       

3.    2 2H X H Y , e e    

3 3 3 3 3где Y= Σ ,  Π ,  Σ , Σ ,  Σu u g g gb c a d e   
 

4.    2 2H X H Y , e e    

1 1 1 1 1 1где Y = Σ ,  Π ,  Σ ,  Π ,  Σ ,  Πu u u u u uB C B D B D       

5.    1
2 2H X H , Σue E F e    

6.    H =1 H =2n e n e    

7.    H H 2n e n e     

8. H H+e+ee    

 

ИОНИЗАЦИЯ 

9. H+e H H   

10.  H =1 +e Hn e e    

11.  H >1 +e Hn e e    

12.    1 + 2 2
2 2H Σ H Σ , Σg g uX e X X e      

13. +
2H H He e     

14. +
3H H H He e      

15. + +
5 3 2H H He e     

 

ДИССОЦИАЦИЯ 

16.    1
2H Σ 2H 1gX e n e      

17.      1
2H Σ H 1  + H 2  + gX e n n e      

 

КОЛЕБАТЕЛЬНАЯ КИНЕТИКА: 

18.        2 2 2 2H X, H X,w 1 H X, 1 H X,wv v      

 

СТОЛКНОВЕНИЯ С УЧАСТИЕМ АТОМОВ 

19. 
   

     

1
2

3
2

H =2 +H Σ ,

         H =1 H Σ 3H =1

g

u

n X v

n b n







  
 

20.  2 2 2H+H+H H X, =14 Hv   

21.  2H+H+H H X, =14 Hv   

22.    H Hn n hv   

Давление: 

1 Torrp   

 

Разрядный 

ток: 

300 AI   

 

Плотность 

электронов: 
15 310  cmen   

  



Физико-химическая кинетика в газовой динамике, 2014                 www.chemphys.edu.ru/pdf/2014-11-30-007.pdf 

11 
 

Таблица 6 

Кинетическая схема из работ[10], [11] 

Компоненты Реакции 

Синглетные 

состояния 
1ΣuB  , 1ΠuC , 

E , 1ΣgF  , 

1ΣuB  , 1ΠuD , 

1ΣuB  , 

1ΠuD  

Триплетные

состояния 
3Σub   

Колебат. 

возбужд.  

состояния 

=20  

Ионы 
+
2H , H , H  

Атомы 

H  

ДИССОЦИАТИВНОЕ ВОЗБУЖДЕНИЕ: 

1.        1 1
2 2H Σ , H Σ H 1s H 2lg i uX v e B e e        

2.        1 1
2 2H Σ , H Σ H 1s H 2lg i uX v e C e e        

3.        1 1
2 2H Σ , H Π H 1s H 2lg i gX v e I e e        

4.    1 1
2 2H Σ , H Σ 2Hg i uX v e B e e       

5.    1 1
2 2H Σ , H Π 2Hg i uX v e D e e       

6.    1 1
2 2H Σ , H Σ 2Hg i uX v e B e e       

7.    1 1
2 2H Σ , H Π 2Hg i uX v e D e e       

8.        1 3
2 2H Σ , H Σ H 1s H 1sg i uX v e b e e        

9. 
   

     

1 1 1
2 2

1
2

H Σ , H Σ , Π

H Σ H 1s H 1s

g i u u

g

X v e B C e

X e hv e hv

  



   

      
 

 

ИОНИЗАЦИЯ: 

10.      1 2
2 2H Σ , H Σ 2 H 1s H 2g i gX v e X e e         

11.      1 2
2 2H Σ , H Σ 2 H 1s H 2g i uX v e e e         

12.    1 + 2
2 2H Σ , H Σ 2g i gX v e X e     

 

ВОЗБУЖДЕНИЕ ЭЛЕКТРОННЫХ СОСТОЯНИЙ: 

13.    1 1
2 2H Σ , H Σg i uX v e B e     

14.    1 1
2 2H Σ , H Σg i uX v e C e     

15.    1 1
2 2H Σ , H Πg i gX v e I e     

16.    1 1
2 2H Σ , H Σg i uX v e B e     

17.    1 1
2 2H Σ , H Πg i uX v e D e     

18.    1 1
2 2H Σ , H Σg i uX v e B e     

19.    1 1
2 2H Σ , H Πg i uX v e D e     

 

СТУПЕНЧАТОЕ ВОЗБУЖДЕНИЕ: 

20. 
   

 

1 1 1
2 2

1
2

H Σ , H Σ , Π

                           H Σ ,

g i u u

g f

X v e B C e

X v e hv

  



   

  
 

 

ДИССОЦИАТИВНОЕ ПРИСОЕДИНЕНИЕ ЭЛЕКТРОНА: 

21.        1 2 2
2 2H Σ , H Σ H 1s H 1sg i uX v e e         
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Таблица 7 
Кинетическая схема из работы [12] 

Компоненты Реакции 

Рассматри-

ваемые в ра-

боте условия 

Синглетные 

состояния 
1ΣuB  , 1ΠuC  

Триплетные 

состояния 
3Σub  , 3Πuc ,

3Σga   

Колебат. 

возбужд. 

сост. 

=15  

Ионы 
+
2H , H , 2H , 

H  
Атомы 

H  

КОЛЕБАТЕЛЬНОЕ ВОЗБУЖДЕНИЕ 

1.    2 2 2H X, H H X, ,  v e w e v w      

2. 
   

 

1 1
2 2

2

H X, 0 H Σ ,  Π

                         H X,

u uv e B C e

w e hv

    

  
 

3.    2 2H H X, 0 H H X, 1v v     

 

ДИССОЦИАЦИЯ 

4.    3 3 3
2 2H X, H Σ ,  Π ,  Σ 2Hu u gv e b c a e e       

5. 2H H+He e     

6. + +
2 2 3H H H H    

7.  2H X, H Hv e     

8. 3H H neutrals    

9. 2H H H e     
 

ИОНИЗАЦИЯ 

10.   +
2 2H X, Hv e e e     

 

ДИССОЦИАТИВНАЯ РЕКОМБИНАЦИЯ 

11.  2 2H X, H H+Hv e      

Давление: 

 40 mTorrp   

 

Падение 

напряжения:

90 VV   

 

Разрядный 

ток: 
1,  10 AI   

Таблица 8 
Кинетическая схема из работы [17] 

Реакции 
Рассматриваемые в работе 

условия 

НЕУПРУГИЕ ПРОЦЕССЫ 

1.    3 3
2 2H Σ H Σg ua e d e     

2.    3 3
2 2H Π H Σu gc e g e    

3.    3 3
2 2H Π H Σu gc e h e    

Давление: 

10 mTorrp   
 

Амплитуда напряжения: 

300 VV   

Таблица 9 
Кинетическая схема из работы [20] 

Реакции 
Рассматриваемые в работе 

условия 

ДИССОЦИАЦИЯ 

1.      2H X H 1s H 1se    

2.      2H X H 1s H 2se    

3.      2H X H 1s H 3se    

4.      2H X H 2s H 2pe    

Давление: 

2 mTorrp   

 

Разрядный ток: 

10 AI   
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Таблица 10 

Кинетическая схема из работы[22] 

Компоненты Реакции 
Рассматриваемые 

в работе условия 

Синглетные 

состояния 
1ΣuB   

Колеб. возб. сост. 

=14  

Ионы 
+
2H , H  

Атомы 

 H 1s ,  H 2p  

 

НЕУПРУГИЕ ПРОЦЕССЫ 

1.    2 2H H 1v e v e     

2.    2 2H X, H X,v e v e    

3.    1
2 2H X, H Σuv e B e    

4.    H 1s H 2pe e    

5.    +
2 2H X He v e e     

6.  H 1s He e e     

7.    2H X, H 1s Hv e     

8.    3 2H 3H or H 5 H 2e v n       

9. 2 2H He e    

10. H He e    

Давление: 

2 mTorrp   

 

Падение 

напряжения: 

60 VV  

 

Разрядный ток: 

=166.6 AI  

 

Таблица 11 

Кинетическая схема из работы [25] 

Компоненты Реакции 
Рассматриваемые в 

работе условия 

Ионы 
+
2H , +

3H , H ,

H  
Атомы 

H , H  

 

С УЧАСТИЕМ ЭЛЕКТРОНОВ 

1. H He e e     

2. 2H H H e ee       

3. +
2H H He e     

4. +
2H H He e e       

5. +
2 2H He e e     

6. +
3 2H H He e      

7. + *
2H H He    

8. 3H 3He    

9. 3 2H H He     

10. 2H 2He e    
 

СТОЛКНОВЕНИЯ ТЯЖЕЛЫХ ЧАСТИЦ 

11. +
2 2H H H H    

12. +
2 2H H H H    

13. + +
2 2 3H H H H    

 

Давление: 

0.006 0.15 Torrp  

 

Падение 

напряжения: 

400 460 VV   

Разрядный ток: 

=150 mAI  
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Таблица 12 
Кинетическая схема из работы [26], [27] 

Компоненты Реакции 

Рассматривае-

мые в работе 

условия 

Синглетные 

состояния  
1ΣuB  , 1ΠuC , 

1ΣuB  , 1ΠuD  , 

BU  

Триплетные 

состояния 
3Σua  , 3Σue  ,

3Πuc , 3Σub   

Колеб. возб. 

сост. 

=15  

Ионы 
+
2H , H  

Атомы 

H  

 

С УЧАСТИЕМ ЭЛЕКТРОНОВ 

1. H He e    

2. H He e e     

3.      2 2H H   eVv e w e    

4.      2 2H H   EVv e w e hv     

5.    *
2 2H H  eEv e e    

1 1 1 1 1 3via: Σ ,  Π , Π , Σ , Π , , Σu u u u u uB C D B D BU a     
 

6.    2 2H H  eIv e e e     

7.  2H H H   eDe e     

1 1 1 1 1

3 3 3

via: Σ ,  Π , Π , Σ , Π , 

       , Σ ,  Π ,  Σ

u u u u u

u u u

B C D B D

BU e c b

  

 

 


 

8.  2H H H e e  eDIe       

2 2via: Σ ,  Σg uX   

9.    2H H H   DAv e     

 

СТОЛКНОВЕНИЯ ТЯЖЕЛЫХ ЧАСТИЦ 

10. H H H H     

11.      2 2H H H H   pVv w     

12.    +
2 2H H H H  p-CXv     

13.    2H H H H H  pV-dissv       

14.      2 2H H H H  Vtv w    

15.    2H H H H H  Vt-dissv      

16.          2 2 2 2H H H 1 H   VTv w v w     

17.        2 2 2H 14 H H H H   VT-dissw w     

 

РЕАКЦИИ НА ПОВЕРХНОСТИ 

18.    2 2 2H H  sVwall w    

19. adH Cu H Cu    

   ad 2H H Cu H Cu  AVw     

Давление: 

2 mTorrp   

Подводимая 

мощность: 

170 kWW  

Ток: 

=150 mAI  
Частота: 

1 MHz  

4. Численное моделирование кинетики ионизации и диссоциации водорода 

В предыдущем разделе отмечалось, что в ряде работ по численному моделированию 
плазмы пеннинговского разряда в молекулярном водороде считается, что основным меха-
низмом диссоциации и ионизации молекулярного водорода являются диссоциация и иони-
зация электронным ударом [20], [26], [27], [32]. При этом отмечается, что процессы диссо-
циации могут происходить ступенчатым образом (например, через возбуждение различных 
электронно-колебательных состояний молекулы водорода). В частности, в работе [4] ут-
верждается, что процесс диссоциативного распада возбужденного состояния  * 3 +

2 uH b   яв-
ляется основным механизмом диссоциации молекул водорода. 
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В данной работе рассматриваются три различных механизма диссоциации молекуляр-
ного водород: диссоциация через возбуждение нестабильного триплетного электронного 
состояния молекулы  * 3 +

2 uH b  ; прямая диссоциация электронным ударом с возбуждением 
одного из атомов в состояние  H n 2  или  H n 3 . Помимо процессов диссоциации в ки-
нетическую схему включены процессы ионизации молекул и атомов водорода электронным 
ударом. Сечения рассеяния электронов для данных процессов были взяты из базы данных 
[34]. Используемые в расчете сечения рассеяния электронов на атомах и молекулах водоро-
да приведены на рис.1. 

 

Рис. 1. Используемые в расчете сечения рассеяния электронов на молекулах 

и атомах водорода 

В источнике Пеннинга электроны образуются за счет ион-электронной эмиссии с ка-

тодов, а также за счет процессов ионизации в объеме источника. При этом в первом случае 

электроны успевают набрать достаточно большую энергию, ускоряясь в катодном слое, в то 

время как электроны, образовавшиеся за счет актов ионизации, остаются относительно хо-

лодными. Поэтому в данной работе рассматривается два «сорта» электронов: холодные, 

имеющие максвелловское распределение и температуру, и горячие, имеющие фиксирован-

ную энергию (моноэнергетические электроны). 

Таким образом, кинетическая схема включает следующие кинетические процессы: 

1) Кинетические процессы с участием максвелловских электронов ( me ): 

     

 

 

+

m 2 2 m m

m m m

* 3 +

m 2 2 u m m

m 2 m

m 2 m

+

m 2 2

m

H H (1)

H H (2)

H H H 1 H 1 (3)

H H H n=2 (4)

H H H n=3 (5)

H H (6)

H H (7)

e e e

e e e

e b e s s e

e e

e e

e

e
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2) Кинетические процессы с участием «горячих» электронов ( he ): 

     

 

 

+

h 2 2 h m

h h m

* 3 +

h 2 2 u h h

h 2 h

h 2 h

+

h 2 2

h

H H (8)

H H (9)

H H H 1 H 1 (10)

H H H n=2 (11)

H H H n=3 (12)

H H (13)

H H (14)

e e e

e e e

e b e s s e

e e

e e

e

e





    


   


      


   


   
  

  


 
В данной работе считается, что у «холодных» электронов функция распределения 

максвелловская, а у «горячих» электронов – дельта-функция: 

1. me :   
 

3 2

3

1
f 2 exp ,  эВ

ee
kTkT






 
  

 
 

2. he :      3 2
h h

3
h

1
f ,  эВ ,  1 kэВ    



    

Функция распределения электронов по энергиям нормирована следующим условием: 

  1 2

0

d 1f  


 . 

Константы скорости рассчитываются как свертка сечений рассеяния с функцией распреде-

ления электронов по энергиям: 

    e

0

2
d ,  n

e

e
K f

m
     


   

В соответствии с расчетами и оценками[33], [35] задавались следующие начальные данные: 

1.   15 3
m 10  мe   4. 

+ 3
2H 0 м  

 
 

2.   14 3
he =10  м  5.   3H 0 м  

3.   19 3
2H 3.0×10  м  6. 

3H  0 м   
 

 

Сравнение констант скорости различных механизмов диссоциации и ионизации для 
«горячих» и максвелловских электронов в зависимости от их температуры, а также зависи-
мость концентраций различных частиц от времени приведены на рис.24. На графиках вид-
но, что константы скорости ионизации и диссоциации за счет столкновений с «горячими» 
электронами значительно выше, чем за счет столкновений с холодными в диапазоне темпе-
ратуры электронов 11 эВeT  . При 11 эВeT   константы скорости процессов с участием хо-
лодных электронов становятся выше, чем для соответствующих процессов с участием «го-
рячих», а значит, при данных температурах диссоциация и ионизация молекул будет 
происходить преимущественно за счет столкновений с максвелловскими (холодными) элек-
тронами. На рис. 9 также приведено сравнение констант диссоциации молекулярного водо-
рода, рассчитанных в данной работе, и приведенных в работе [21]. 
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Рис. 2. Константы скорости различных механиз-

мов диссоциации с участием «горячих» и мак-

свелловских электронов. Номера кривых соот-

ветствуют номеру реакции в кинетической схеме 

Рис. 3. Константы скорости ионизации молеку-

лярного и атомарного водорода с участием «го-

рячих» и максвелловских электронов. Номера 

кривых соответствуют номеру реакции в кине-

тической схеме 

 

Рис. 4. Зависимость концентрации компонентов плазмы от времени (при 15eT  eV): 

1  концентрации молекулярных ионов 

2  концентрации нейтральных молекул 

3 – концентрации максвелловских электронов 

4 – концентрации горячих электронов 

5  концентрация атомарных ионов, образовавшихся в реакции (3). 

6  концентрация атомарных ионов, образовавшихся в реакции (4). 

7 концентрация атомарных ионов, образовавшихся в реакции (5). 

8 концентрация атомарных ионов, образовавшихся в реакции (10) 

9  концентрация атомарных ионов, образовавшихся в реакции (11) 
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На рис. 5 и 6 приведены результаты по соотношению молекулярных и атомарных ионов 

(рис. 5), а также расчетные данные по степени диссоциации, ионизации плазмы молекуляр-

ного водорода (рис. 6). На рис. 5 видно, что в зависимости от температуры электронов соот-

ношение    +
2H H  изменяется в диапазоне 0.01 ÷ 30. Относительная доля атомарных ио-

нов, образовавшихся за счет столкновений с моноэнергетическими и максвелловскими 

электронами, а также влияние различных механизмов диссоциации на компонентный со-

став показано на рис. 78. Из рис. 7 видно, что при 10 эВeT   диссоциация молекулярного 

водорода происходит преимущественно за счет столкновений с максвелловскими электро-

нами (более 90% образовавшихся атомарных ионов). На рис. 8 показано, что доминирую-

щим механизмом диссоциации при 25 эВeT   является реакция (3). При повышении темпе-

ратуры доля этого механизма в образовании атомов водорода падает, а доля атомов 

образовавшихся в реакции (4) растет. Стоит также отметить, что доля атомов водорода, об-

разовавшихся за счет процесса (5) составляет менее 5% (см. рис. 8).  

  

Рис. 5. Доля атомарных ионов(H+) по отноше-

нию к молекулярным (H2+) в момент времени 

t = 1.E-05 c 

Рис. 6. Степень диссоциации (1) и степени ио-

низации (2 – H2+, 3 – H+) в момент времени 

t = 1.E-05 c 

 
 

Рис. 7. Относительное количество атомарных 

ионов, образовавшихся за счет процессов дис-

социации с участием максвелловских (1) и 

«горячих» (2) электронов в момент времени 

t = 1.E-05 c 

Рис. 8. Доля атомов, образовавшихся за счет 

различных механизмов диссоциации в момент 

времени t = 1.E-05 c: 1 – в реакции 3, 2 – в реак-

ции 4, 3 – в реакции 5 
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Рис. 9. Сравнение констант скоростей диссоциации рассчитанных в данной работе (a) и при-

веденных в работе [21] (b): 1 – константа скорости реакции (3); 2 – константа скорости реак-

ции (4); 3 – константа скорости реакции (5); 4 – суммарная константа скорости диссоциации 

Выводы 

Данная работа отвечает направлению численного моделирования газодинамических 
энергетических установок, развиваемому в рамках научной программы лаборатории радиа-
ционной газовой динамики ИПМех РАН [3640]. В работе приводится обзор работ по чис-
ленному моделированию физико-химических процессов, протекающих в частично ионизо-
ванной плазме молекулярного водорода и его изотопов. Особое внимание уделяется 
кинетическим схемам, используемым в разных работах для расчета химического состава 
плазмы. Разработана кинетическая схема, описывающая кинетику ионизации и диссоциа-
ции водорода. Кинетическая схема включает процессы ионизации молекул и атомов элек-
тронным ударом, процессы рекомбинации, различные механизмы диссоциации молекул во-
дорода электронным ударом, в представленной схеме учитываются два сорта образующих-
ся в источнике Пеннинга электронов. Приводятся результаты численного моделирования 
кинетики ионизации и диссоциации молекулярного водорода в частично ионизованной 
плазме пеннинговского разряда, описываемой с использованием нуль-мерной кинетической 
модели. Требуется дальнейшее развитие кинетической модели в части учета неравновесных 
физико-химических процессов, протекающих в области горения пеннинговского разряда. 
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