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Abstract 

In strong shock waves in rarefied gases chemical processes occur in conditions of ther-
modynamic nonequilibrium. The big interest is the creation of level models of processes 
for obtain a rate coefficient.  The paper presents a new level model for dissociation, ob-
tained within the adiabatic approximation. Model was verified on the basis of available 
data of quasiclassical trajectory calculations, which analyzed the dissociation of N2 mol-
ecules in a wide temperature range. Comparison of the model with the Marrone − Treanor 
model and with existing modifications of the Marrone − Treanor models were discussed.  

Keywords: thermally non-equilibrium conditions, level approximation, dissociation, 
quasclassical trajectory calculations, rate coefficient. 

      
Dependence rate coefficient of dissociation N2 + N → N + N + N 
on vibrational level and translational temperature T 
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Аннотация 

В условия термодинамической неравновесности происходят различные химиче-
ские процессы, в числе которых реакции диссоциации занимают важное место и 
для описания которых, необходимо знание их различных характеристик. Наиболь-
ший интерес вызывает разработка уровневых моделей процессов для получения 
констант скорости. В работе представлена новая уровневая адиабатическая модель 
диссоциации, полученная в пределах адиабатического приближения. Проведена ве-
рификация модели на имеющихся данных квазиклассических траекторных расче-
тов диссоциации молекул N2 в широком температурном диапазоне, дано сравнение 
этой модели с моделями Мэрроуна − Тринора и существующими модификациями 
модели Мэрроуна − Тринора 

Ключевые слова: термически неравновесные условия, уровневое приближение, 
диссоциация, квазиклассические траекторные расчеты, константа скорости. 

1. Введение 

Исследование характеристик и свойств физико-химических процессов в газе в отсут-
ствие равновесия между колебательными и поступательными степенями свободы требуется 
для решения современных задач науки и техники, в частности, для развития лазеров различ-
ного назначения, для описания космических исследований, сверхзвуковых и гиперзвуковых 
полетов и т.п. 

Исследованию такой характеристики, как константа скорости диссоциации посвящено 
большое число работ как экспериментальных, так и теоретических работ (см. обзор литера-
туры в [1] или в [2]). В случае слабых отклонений от термического равновесия для представ-
ления константы скорости обычно применяется закон Аррениуса, параметры которого опре-
деляются экспериментально, эмпирически и теоретически и собраны в существующих обзорах 
или базах данных [3−6]. В условиях сильного колебательного возбуждения закон Аррениуса, 
основанный на равновесном больцмановском распределении молекул по колебательным уров-
ням, не применим.  

Для расчета скорости реакции в таких условиях использовались в двухтемпературном 
приближении разнообразные модели, а в уровневом представлении для диссоциации – две эм-
пирические модели (модели Лосева и Левицкого) и модель Мэрроуна − Тринора, структури-
рованное описание которых можно найти в Каталоге моделей физико-химических процессов 
[7]. Модель Лосева и Мэрроуна − Тринора получили широкое распространение в силу своей 
простоты, тем не менее, их точность далеко не всегда удовлетворительна. Эти модели имеют 
свои, достаточно весомые, ограничения. Модель Лосева демонстрирует простую зависимость 
уровневой константы скорости от температуры и годится скорее для оценок величины этой 
характеристики. Эмпирический параметр модели предложен автором для диссоциации только 
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двух молекул – N2 и O2 и только для коллайдеров из системы атомов С-N-O. А в модели Мэр-
роуна − Тринора существенную роль играет эмпирический параметр, значение которого да-
ется автором из общих соображений. Однако, этот параметр, как, впрочем, и параметр модели 
Лосева, может быть настроен для конкретной реакции при наличии у исследователя более точ-
ных расчетных данных, полученных методом молекулярной динамики (МКТ).  

В печати все чаще появляются результаты траекторных расчетов характеристик терми-
чески неравновесных процессов [8–15].  

Моделирование траектории сталкивающихся и реагирующих частиц становится менее 
уникальной процедурой, что позволяет исследователю рассчитывать константы скорости ре-
акции и вероятности для различных условий и использовать МКТ–результаты как в DSMC, 
так и в CFD расчетах. Однако, метод МКТ не идеален. Действительно, неопределенности или 
ошибки, присущие МКТ, включают неопределенности расчета электронной структуры ab 
initio, погрешности установки PES, статистические ошибки МКТ расчета и т. д. Количествен-
ная оценка всех таких неопределенностей является трудной задачей. Кроме того, для многих 
молекулярных систем не существует ab initio PES. Чувствительность результатов к деталям 
PES подробно не изучалась. Кроме того, большинство доступные ab initio PES были вычис-
лены только для одного электронного состояния и влияние электронных неадиабатических 
переходов еще неизвестно. 

Помимо эмпирических моделей и приближений на основе МКТ, существует третий под-
ход − традиционный: теоретические (физико-математические) модели процессов, основанные 
на разумных теоретических положениях, предположениях и приближениях. Аналитические 
формулы, основанные на фундаментальных физических законах, могут быть получены и ис-
пользованы в прикладных задачах. Эти модели также не ограничены наличием ab initio PES. 

Целью данной работы является представление новой теоретической уровневой физико-
математической модели процесса диссоциации, полученной в пределах адиабатического при-
ближения, определение пределов применимости этой модели и ее верификация на имеющихся 
данных МКТ расчетов диссоциации молекул N2 в широком температурном диапазоне, а также 
сравнение с имеющимися уровневыми моделями или их модификациями.  

Содержание этой статьи организовано следующим образом. Основные предположения и 
описание уровневой модели диссоциации представлены в первой части. Затем идет анализ 
свойств модели на примерах реакций диссоциации молекул N2, сравнение с результатами, по-
лученными с помощью уровневых моделей Мэрроуна − Тринора и Савельева [16], и результа-
тами МКТ расчетов по диссоциации молекул N2, выполненных в Институте механики МГУ 
[17].  

2. Уровневая адиабатическая модель 

Адиабатическая модель диссоциации в модовом (двухтемпературном) приближении 
была сформулирована Г.Д. Смеховым достаточно давно [18−21], использовалась при верифи-
кации моделей диссоциации [22, 23], в прикладных проектах, включена в цитируемые выше 
Справочник [1] и Каталог [7]. Модель основана на предположении о том, молекула в любом 
колебательном состоянии, включая и основное состояние, может подвергнуться процессу рас-
пада в результате столкновения с некоторой частицей М. Процесс диссоциации носит порого-
вый характер. Энергетический̆ порог диссоциации учитывает снижение энергии диссоциации 
за счет колебательно-вращательного возбуждения. 

Величина сечения диссоциации определяется адиабатическим принципом, так что  

  0 exp    , 

где 0   эффективное сечение распада молекулы в состояниях, находящихся вблизи предела 
диссоциации и для которых параметр Месси 1  ; 

0mk E h     адиабатический параметр Месси;  
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0m mE D E     дефект энергии между диссоциированным и колебательно-возбужден-
ным состоянием молекулы; 

mE  – энергия m-го колебательного уровня; 

0D  – энергия диссоциации молекулы, выраженные в единицах температуры; 

0  – параметр межмолекулярного взаимодействия сталкивающихся частиц; 
h – постоянная Планка.   
Эффективное сечение диссоциации с m-го колебательного уровня вблизи порога диссо-

циации аппроксимируется ступенчатой функцией. Величина сечения определяется адиабати-
ческим принципом Месси. Поэтому значение 0  можно считать близким к газокинетическому 
сечению столкновения. Распределение молекул по вращательным и колебательным уровням 
является больцмановским; вращательная температура rT  равна поступательной температуре 
газа T и колебательной температуре VT . 

На этих же предположениях строится и предлагаемая в данной работе уровневая адиаба-
тическая модель. Ниже дается структурированное описание двух новых целевых функций 
этой модели – уровневой константы скорости и относительного уровневого фактора, исполь-
зуемое при включении представляемой модели процесса диссоциации в Каталог моделей. При 
этом константа скорости реакции в уровневом описании представляется в принятом в Ката-
логе виде  

      ,k m,T = k T g m T , 

где  k T  – нормировочный множитель, а  ,g m T  – абсолютный уровневый фактор. 

А относительный уровневый фактор принимается в виде 

    
 

,
, ,

,

g m T
G m m* T

g m* T
 , 

где m*   фиксированный при исследовании уровень. 
Модель была включена в Каталог моделей как 4.8.8 Уровневая адиабатическая модель 

диссоциации (уровень CVL) с возможностью расчета двух целевых функций: «ЦФ 94. Уров-
невая константа скорости диссоциации двухатомных молекул» и как «ЦФ 95. Относительный 
уровневый фактор». 

На рис. 1 представлен образ реализация ЦФ 94 в среде Каталога. 

 

Рис. 1. Расчет уровневой константы скорости диссоци-
ации молекулы N2 в среде Каталога моделей 
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Уровневая адиабатическая модель диссоциации двухатомных молекул 
AB(m) +{M} → A + B + {M} 

Назначение модели 
Определение уровневой константы скорости и относительного уровневого фактора реакции 
диссоциации. 

Допущения 
1. Диссоциирующая молекула моделируется ангармоническим осциллятором Морзе и 

жестким ротатором. Распределение молекул по вращательным и колебательным уров-
ням является больцмановским; вращательная температура Tr равна поступательной тем-
пературе газа T. 

2. Энергетический порог диссоциации учитывает снижение энергии диссоциации за счет 
колебательно-вращательного возбуждения. 

3. Эффективное сечение диссоциации с m-го колебательного уровня вблизи порога диссо-
циации аппроксимируется ступенчатой функцией. Величина сечения определяется адиа-
батическим принципом Месси. 

Ограничение 
Модель применима при температуре 0 2T D . 

ЦФ 94. Уровневая константа скорости диссоциации k(m,T)  

[AB(m) + {M} → A + B + {M}]; 
 [k] = см3/мольс;  
 аргумент целевой функции: T; 
 параметр целевой функции: m; 
 ограничения:  

1. аргумента: 0300 2T D  ; 

2. параметра: max0 hm m  ,  max 0
hm D  ; 

 замечания:  
AB(m) − ангармонический осциллятор 

0D  ‒ энергия диссоциации двухатомной молекулы AB 

Расчетные формулы  

   
1/2

0
8

exp exp 1
2

m m m
m

E E EkT
k m,T = E

T T T

  


                    
 

0m mE D E   ,   max0,1,2,...,m m ,   0
max 2

D
m


    

 − целая часть 

2
0  ,    

1

2 A

k

h N




 ,     AB AA BB1

2
      ,  

где 
  − параметр потенциала Леннарда − Джонса для потенциала взаимодействия частиц А и В; 
  − обратный радиус для пары частиц A и B, вычисляемые согласно по правилу комбини-

рования; 
AA , BB  − обратные радиусы столкновений соответственно частиц AA, BB; 

  − приведенная масса сталкивающихся частиц; 

AB M,m m  − массы молекулы AB и частицы M; 

mE   − энергия m-го колебательного уровня молекулы, выраженная в градусах; 
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m − число колебательных уровней ангармонического осциллятора Морзе; 

AN   − число Авогадро; 

k   − постоянная Больцмана; 
h   − постоянная Планка; 

0 , mD E  – выражаются в Кельвинах. 

Характерные величины и примеры 
Для примера в статье приведены результаты применения уровневой адиабатической мо-

дели к реакциям диссоциации азота N2 + N  N + N + N и кислорода O2 + O  O + O + O.  
Ниже представлены результаты применения ЦФ 94 в двух конструктивных формах: по 

аргументу m с параметрическим заданием газовой температуры {T} и по аргументу T с пара-
метрическим заданием колебательного уровня m, то есть данные по   ,k m T  и   ,k m T  
соответственно. Согласно ограничению, указанному автором, модель применима при темпе-
ратурах 0 2T D , т.е. в случае диссоциации N2 это означает, что T < 56600 K и в случае дис-
социации O2 ‒ T < 29680 K, что в обоих случаях значительно превышает реально исследуемые 
температуры.   

Ограничение на максимальное значение колебательных уровней, используемое в мо-
дели, выражаются соответственно для N2 max 67m   и для O2 max 52m  . 

Для реакции диссоциации молекулы N2 при столкновении с атомом N был выбран тем-
пературный диапазон T = 2000  10000 с параметрическим списком {m} = 0, 10, 20, 30, 40 и 
диапазон номеров колебательных уровней 0 60m    с параметрическим списком   3000T  , 
6000, 9000 K. Построены соответствующие семейства:   lg ,k m T  − на рис. 2 и   lg ,k m T  
− на рис. 3 соответственно (константа скорости этой реакции по двум конструктивным фор-
мам).  
 

  
Рис. 2. Уровневая константа скорости диссоциа-
ции азота в зависимости от поступательной темпе-
ратуры 

Рис. 3. Уровневая константа скорости диссоциа-
ции азота в зависимости от колебательного уровня 

 
Для реакции диссоциации молекулы O2 при столкновении с атомом O был выбран тем-

пературный диапазон T = 1000  10000 с параметрическим списком {m} = 0, 10, 20, 30, 40 и 
диапазон номеров колебательных уровней 0 52m    с параметрическим списком   1000T  , 
4000, 8000 K. Построены соответствующие семейства: на рис. 4 −   lg ,k m T  и   lg ,k m T
на рис. 5 соответственно.  
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Рис. 4. Уровневая константа скорости диссоциации 
кислорода в зависимости от поступательной темпе-
ратуры 

Рис. 5. Уровневая константа скорости диссо-
циации кислорода в зависимости от колеба-
тельного уровня 

 
ЦФ 95. Относительный уровневый фактор G(m,m*,T) 

  [G] = б/р ;  
 аргумент целевой функции: T; 
 параметр целевой функции: m; 
 ограничения:  

1. аргумента: 0300 2T D  ; 

2. параметра: max0 hm m  ; 

 замечания:  
AB(m) − ангармонический осциллятор. 

Расчетные формулы  

exp( ) 2
( , ) exp

2exp( )
m m m m m

m mm

E E E E T E
G m T

T E T EE






 

                    
 

обозначения − см. выше 

Характерные величины и примеры 
Для реакции диссоциации молекулы CO при столкновении с Ar был выбран температур-

ный диапазон T = 4000  14000 K и параметрический список {m} = 0, 20, 40, 60 . Построен от-
носительный уровневый фактор этой реакции (рис. 6 показано) на выбранных диапазонах. 

 
Рис. 6. Относительный уровневый фактор диссоциа-
ции CO + Ar → C + O + Ar в зависимости от темпера-
туры для разных колебательных уровней 
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На рис. 7 показан расчет относительного уровневого фактора на диапазоне колебатель-
ных чисел 0 70m   , для колебательной температуры в роли параметра − {T} = 4000, 7000, 
15000. 

 

Рис. 7. Относительный уровневый фактор диссоциации 
CO + Ar → C + O + Ar в зависимости от разных колеба-
тельных уровней для разных температур 

3. Сравнение уровневой адиабатической модели с другими уровневыми 
моделями и МКТ 

К сравнительному исследованию были привлечены следующие модели: уровневая мо-
дель Мэрроуна − Тринора и две ее модификации, одна из которых выполнена в Институте ме-
ханики МГУ им. М.В. Ломоносова по результатам траекторных расчетов [24], а вторая − в 
Санкт-Петербургском университете А.С. Савельевым [25, 26]. 

Уровневая модель Мэрроуна − Тринора, впервые опубликованная в 60-х годах 20 века 
[27, 28], по-прежнему широко используется при решении задач уровневой кинетики. Она 
предназначена для моделирования уровневой константы скорости диссоциации двухатомных 
молекул в исходной уровневой кинетике, т.е. для процессов типа  AB M A B Mm     , где 
исследователю известно только состояния колебательно возбужденной диссоциирующей мо-
лекулы. 

В этой модели предполагается, что вероятность диссоциации экспоненциально возрас-
тает с увеличением колебательной энергии диссоциирующей молекулы. При расчете стати-
стических сумм принимается модель обрезанного гармонического осциллятора. Классическое 
выражение для константы скорости диссоциации имеет следующий вид: 

      
 

0 1 1
; exp m

Q T
k T m k T E

Q U T U
        

, 

    
 

   
 

1 exp 1 exp
,

1 exp 1 exp

D T D U
Q T Q U

T U 
  

  
  

, 

 max max, 0,1,2, , ,m
D

E m m m m

      

  − по гармоническому осциллятору; 

 
 

max
1 1

, 0.25 , 2
1 2

e
m e

e

m x D
E m x m

x D




         
 − по осциллятору Морзе 

Параметр модели U − условная "отрицательная температура" распределения вероятно-
сти диссоциации с разных колебательных уровней – по рекомендации автора принимается 
близким к величине 6U D . 
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Авторами статьи по итогам сравнения модели Мэрроуна − Тринора с результатами МКТ 
расчетов в широком диапазоне поступательной температуры T для диссоциации N2 и O2 была 
выполнена модификация этой модели - учтена возможная зависимость параметра U от посту-
пательной температуры. После аппроксимации результатов серии вычислительных экспери-
ментов была предложена следующая зависимость параметра: 

 0 ln 15.296
2.01

D
U T   − для диссоциации молекул N2,  

0 0.15
20000

T
U D    

 
 − для диссоциации молекул О2 

При анализе адекватности описания диссоциации двухатомных молекул предлагаемой 
уровневой адиабатической моделью также использовалось сравнение ее результатов с резуль-
татами модифицированной уровневой модели Мэрроуна − Тинора, предложенной в Санкт-Пе-
тербургском университете, далее называемой моделью Савельева. В основу этой модифика-
ции положено предположение о зависимости параметра U  модели Мэрроуна − Тринора от 
энергии конкретного колебательного уровня колебательно возбужденной диссоциирующей 
молекулы.  

В модели Савельева параметр U представлен кусочно-непрерывной функцией от энергии 
колебательного уровня mE  и поступательной температуры T . Значения энергии колебатель-
ных уровней для реакции диссоциации N2 автор модели рекомендует брать из базы данных 
[29]. Однако, он же утверждает, что предложенная им модификация модели Мэрроуна − Три-
нора дает хорошее согласие с результатами квазиклассических траекторных расчетов и зави-
сит от энергии колебательного уровня, а не от его номера, и позволяет использовать ее для 
любой модели колебательного спектра молекул.  

Для сравнительных расчетов мы пользовались спектром колебательных уровней двух-
атомной молекулы с учетом ангармонизма 

      0.5 0.5 0.5m e e eE m m m x      , 

где e  – колебательная постоянная частицы; e ex  – параметр ангармоничности.  

Для N2:  e  = 2358.027  cm−1 0.29235  eV,  e ex  = 14.1351 cm−1
 = 0.0018 eV . 

При расчете уровневых констант скорости реакции диссоциации N2 использовались дан-
ные по равновесной константе скорости [7, 30] 

   25 2.5 113200
8.5 10 expk T = T

T
    

 
 

Ниже представлено сравнение уровневой адиабатической модели (кривые результатов, 
полученные по ней, обозначены на графиках как TSm) с классической моделью Мэрро-
уна − Тринора (кривые результатов, полученные по ней, обозначены на графиках как TM), с 
моделью Савельева (обозначена как TS), с модифицированной моделью Мэрроуна − Тринора 
с учетом параметра  U U T  (обозначена как Tqt) и c результатом квазиклассических расче-
тов, которые обозначены на всех рисунках как TQ. 

Поведение относительного уровневого фактора в зависимости от изменения номера ко-
лебательного уровня молекулы N2 для выбранных значений поступательной температуры 
{Т} = 2000, 4000, 6000, 8000, 10000 K представлено на рис. 8−12. Для исследования был вы-
бран диапазон номеров колебательных уровней от нулевого до 40 поскольку для более высо-
ких колебательных уровней практически во всех моделях есть те или иные ограничения и рас-
хождения. 
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G(m,m*,{T}) ,  m*  =  0  
 

  
Рис. 8. Относительный уровневый фактор реакции 
N2 + N = 3N, полученный по разным моделям для 
среды с поступательной температурой равной 
T = 2000 K 

Рис. 9. Относительный уровневый фактор реакции 
N2 + N = 3N, полученный по разным моделям для 
среды с поступательной температурой равной 
T = 4000 K 

  
Рис. 10. Относительный уровневый фактор реакции 
N2 + N = 3N, полученный по разным моделям для 
среды с поступательной температурой равной 
T = 6000 K 

Рис. 11. Относительный уровневый фактор реакции 
N2 + N = 3N, полученный по разным моделям для 
среды с поступательной температурой равной 
T = 8000 K 

 
Рис. 12. Относительный уровневый фактор реакции N2 + N = 3N, 
полученный по разным моделям для среды с поступательной 
температурой равной T = 10000 K 

На приведенных рисунках (рис. 8−12) видно, что относительный уровневый фактор по 
предлагаемой адиабатической уровневой модели хорошо согласуется с данными траекторных 
расчетов при невысоких поступательных температурах. С повышением температуры фактор 
дает все более заниженные результаты. Модель Савельева дает результаты близкие результа-



Смехов Г.Д., Сергиевская А.Л., Погосбекян М.Ю., Крупнов А.А. «Уровневая адиабатическая модель…» 

11 

там классической модели Мэрроуна − Тринора. Однако, с повышением поступательной тем-
пературы ее результаты приближаются к данным траекторных расчетов и практически совпа-
дают с ними при T = 10000 K. Классическая модель Мэрроуна − Тринора не совпадает с дан-
ными МКТ ни при каких температурах, и поэтому мы рекомендуем использовать для диссо-
циации N2 модифицированную нами модель Мэрроуна − Тринора с параметром  U U T , а 
при температурах больше 8000 K и модель Савельева, если возникает задача включить в рас-
смотрение зависимость параметра U от номера колебательного состояния.  

G({m},m*,T), m* = 0 

  
Рис. 13. Зависимость относительного уровневого 
фактора реакции N2 + N = 3N, полученная по разным 
моделям для колебательного уровня 4m    

Рис. 14. Зависимость относительного уровневого 
фактора реакции N2 + N = 3N, полученная по разным 
моделям для колебательного уровня 12m    

 
Рис. 15. Зависимость относительного уровневого фактора реак-
ции N2 + N = 3N, полученная по разным моделям для колеба-
тельного уровня 36m   

На рис. 13−15 видно, что уровневая адиабатическая модель для всех выделенных для ис-
следования колебательных уровней дает более низкие значения относительного уровневого 
фактора по сравнению с другими моделями. А модель Савельева начинает давать заметные 
отклонения от классической модели Мэрроуна − Тринора при росте температуры, что хорошо 
видно при малых значениях m. 

Уровневая константа скорости по адиабатической модели практически совпадает с дан-
ными МКТ при низких значениях поступательной температуры Т (рис. 16) до 4000T   K 
включительно. Ее поведение при увеличении температуры отражено на рис. 17−20. При 

10000T   K адиабатическая модель ведет себя подобно модели Мэрроуна − Тринора, а модель 
Савельева − подобно данным МКТ расчета. 
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k (m,{T})  

Рис. 16. Уровневая константа скорости реакции 
N2 + N = 3N, полученная по разным моделям на 
диапазоне колебательных уровней для среды с 
поступательной температурой равной T = 2000 K 

Рис. 17. Уровневая константа скорости реакции 
N2 + N = 3N, полученная по разным моделям на 
диапазоне колебательных уровней для среды с 
поступательной температурой равной T = 4000 K 

Рис. 18. Уровневая константа скорости реакции 
N2 + N = 3N, полученная по разным моделям на 
диапазоне колебательных уровней для среды с 
поступательной температурой равной T = 6000 K 

Рис. 19. Уровневая константа скорости реакции 
N2 + N = 3N, полученная по разным моделям на 
диапазоне колебательных уровней для среды с 
поступательной температурой равной T = 8000 K 

 
Рис. 20. Уровневая константа скорости реакции N2 + N = 3N, 
полученная по разным моделям на диапазоне колебательных 
уровней для среды с поступательной температурой равной 
T = 10000 K 

Если рассматривать значения уровневой константы скорости для разных колебательных 
уровней молекулы азота, то видно, что для низких m есть небольшое отличие значений кон-
станты скорости по разным моделям (рис. 21), для средних m – практически все модели дают 
одинаковые результаты (рис. 22), а для высоких колебательных уровней адиабатическая мо-
дель лежит ниже данных по МКТ (рис. 23). 

 



Смехов Г.Д., Сергиевская А.Л., Погосбекян М.Ю., Крупнов А.А. «Уровневая адиабатическая модель…» 

13 

k ({m},T )  

Для 2000 10000T    K с шагом 2000 K для  4,12,36m   

Рис. 21. Зависимость уровневой константы ско-
рости реакции N2 + N = 3N, полученная по раз-
ным моделям на диапазоне температуры для ко-
лебательного уровня m = 4 

Рис. 22, Зависимость уровневой константы ско-
рости реакции N2 + N = 3N, полученная по раз-
ным моделям на диапазоне температуры для ко-
лебательного уровня m = 12  

 
Рис. 23. Зависимость уровневой константы скорости реакции 
N2 + N = 3N, полученная по разным моделям на диапазоне 
температуры для колебательного уровня m = 36 

Можно сделать вывод, что уровневая адиабатическая модель может быть рекомендована 
для задач, в которых рассматриваются невысокие температуры. Она требует знания только 
фундаментальных характеристик диссоциирующей молекулы, достаточно проста в вычисле-
ниях и адекватно описывает диссоциацию различных молекул.  

4. Заключение 

Предложена новая уровневая модель диссоциации двухатомных молекул. Приведены ха-
рактерные величины модели на примере диссоциации молекул O2, N2 и СО. Новая модель до-
статочно адекватно описывает процесс диссоциации особенно при невысоких поступательных 
температурах, то, поскольку для ее реализации требуется знания только справочных данных о 
двухатомной молекуле и ее партнере по столкновению, то ее можно смело рекомендовать для 
оценки процесса диссоциации широкого набора двухатомных молекул.  

Проведено сравнительное исследование трех уровневых моделей диссоциации – класси-
ческой модели Мэрроуна − Тринора, модифицированной модели Мэрроуна − Тринора, модели 
Савельева − и результатов МКТ расчета на примере диссоциации молекулы N2 в широком 
диапазоне поступательной температуры от 2000 K до 10000 K и для диапазона колебательных 
чисел – от 0 до 40.  
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