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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

Актуальность работы. Экспериментальные и теоретические 
исследования физико-химических процессов, протекающих при гиперзвуковом 
полете летательных аппаратов, приобретают все большую  актуальность с 
развитием аэрокосмической техники. Однако, физические эксперименты в этой 
области отличаются высокой стоимостью и сопровождаются множеством 
технологических сложностей. Поэтому большую роль играет численное 
моделирование условий  гиперзвукового полета [1, 2, 3]1. 

Полет летательного аппарата на гиперзвуковой скорости ( 6)M ≥  
сопровождается множеством процессов, не характерных для движения при 
более низких числах Маха. В качестве примера этих процессов можно особо 
отметить наличие химических реакций (прежде всего диссоциация), излучение 
нагретого газа, турбулентное смешение и горение. Наличие такого множества 
физико-химических процессов приводит к необходимости комплексного 
развития соответствующих вычислительных моделей физической механики. 

Важной составной частью современных задач физической и химической 
механики является задача расчета констант скоростей кинетических процессов 
и времен их релаксации. Современные компьютерные алгоритмы позволяют не 
только моделировать поведение микросистем на атомном и молекулярном 
уровне, но и включать ряд моделей микроуровня в модели макроуровня. 
Появился и в настоящее время активно развивается новый тип моделей 
физической механики - интегрированные модели, то есть модели физических 
явлений, объединяющие в себе одновременную реализацию многоуровневых 
моделей. Разработка таких моделей и соответствующих численных методов 
является весьма актуальной в настоящее время [4]. 

Цель работы заключается в построении интегрированной модели ряда 
физико-химических процессов, протекающих при гиперзвуковом полете 
летательного аппарата и разработка вычислительных методов и компьютерных 
кодов для проведения численных экспериментов в рамках построенной модели.  

Научная новизна работы: 
1. С использованием подходов, предложенных в литературе, создан генератор 

расчетных сеток, основанный на решении уравнений параболического типа. 
Генератор позволяет строить структурированные сетки в автоматическом 
режиме во многих практически важных случаях. 

2. Разработан принципиально новый расчетно-теоретический подход и создан 
компьютерный код ab-initio расчета констант скоростей диссоциации в 
высокотемпературных газовых смесях и времен колебательной релаксации 
двухатомных молекул, основанный на методе молекулярной динамики. 

                                           
1 нумерация соответствует списку цитируемой литературы 
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3. Разработан новый имитационный алгоритм метода Монте-Карло, который 
реализован в компьютерном коде и использован для расчета спектральной 
излучательной способности объектов ракетно-космической техники.  

4. Создана серия компьютерных кодов, предназначенных для численного 
моделирования двумерной аэродинамики гиперзвуковых летательных 
аппаратов на основе уравнений Навье-Стокса. 

5. На основе построенной модели проведен расчет параметров газодинамики в 
канале модельного гиперзвукового прямоточного воздушно-реактивного 
двигателя (ГПВРД). Получены и проанализированы плотности тепловых и 
радиационных потоков к стенкам двигателя. 
Основными защищаемыми положениями и результатами являются: 

1. Вариант метода конечного объема с применением схемы AUSM  и алгоритм 
численного решения двумерных уравнений Навье-Стокса для химически 
неравновесного газа. 

2. Метод расчета констант скоростей диссоциации в высокотемпературных 
газовых смесях и времен колебательной релаксации двухатомных молекул, 
основанный на методе молекулярной динамики. 

3. Алгоритм локальной выборки Монте-Карло для расчета спектральной 
излучательной способности объектов ракетно-космической техники. 

4. Результаты численного исследования:  
– константы скоростей диссоциации и времен колебательной релаксации 
молекул кислорода и азота; 

– плотности тепловых и радиационных потоков к стенкам модельного 
ГПВРД. 
Научная и практическая значимость. Построенная в работе модель и 

разработанные методы расчета могут быть использованы для численного 
моделирования гиперзвукового полета и, в частности, для расчета тепловых и 
радиационных потоков к стенкам ГПВРД и к поверхности летательного 
аппарата произвольной формы. Созданный при выполнении работы 
программный комплекс, ориентированный на неструктурированные сетки, 
позволяет решать целый ряд прикладных задач в автоматическом или 
полуавтоматическом режиме. Результаты исследования могут также 
использоваться при тестировании процедур численного счета в 
соответствующих задачах. 

Научные исследования, проведенные в диссертационной работе, 
осуществлялись в рамках проектов РФФИ №№ 07-01-00133,  09-08-92422, 10-
01-00544, программы фундаментальных исследований Президиума РАН 
«Фундаментальные проблемы механики взаимодействий в технических и 
природных системах, материалах и средах», программ фундаментальных 
исследований Отделения энергетики, машиностроения, механики и процессов 
управления РАН «Физико-химическая механика неравновесных систем» и 
«Фундаментальные проблемы горения и детонации в энергоустановках». 
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Достоверность результатов диссертации подтверждается физической 
обоснованностью постановок задач и строгим аналитическим характером их 
рассмотрения с применением современных теоретических концепций и 
математических средств физической и химической механики, а также 
достаточно хорошим качественным и количественным соответствием 
полученных результатов известным экспериментальным данным и численным 
решениям, полученным с помощью других программных комплексов. 

Апробация работы. Основные результаты работы докладывались и 
обсуждались на всероссийских и международных профильных научных 
конференциях и семинарах: 
1. Всероссийская научно-техническую конференцию молодых ученых и 

специалистов «Проблемы создания перспективных авиационных 
двигателей», Москва, Центральный Институт Авиационного 
Моторостроения, 2005 г.; 

2. Международный симпозиум по радиационной плазмодинамике, Москва,  
Московский государственный технический университет имени Н.Э. 
Баумана, 2006, 2009 гг.; 

3. 4-ая курчатовская молодежная научная школа, Москва, Российский 
научный центр. Курчатовский институт, 2006 г.; 

4. Школа-семинар «Аэрофизика и физическая механика классических и 
квантовых систем», Москва, Институт проблем механики РАН, 2007, 2008 
гг.; 

5. XVII школа-семинар молодых ученых и специалистов под руководством 
академика РАН А.И.Леонтьева, Жуковский, Центральный 
аэрогидродинамический институт, 2009 г.; 

6. Научная конференция МФТИ, Москва-Долгопрудный, Московский Физико-
Технический Институт, 2004–2009 гг; 

7. XVII European Conference on Dynamics of Molecular Systems, St. Petersburg, 
Russia, 2008; 

8. 3rd International Workshop on Radiation of High Temperature Gases in 
Atmospheric Entry, Heraklion, Greece, 2009; 

9. 38th AIAA Thermophysics Conference, Toronto, 6 - 9 June, 2005; 
10. 46th AIAA Aerospace Sciences Meeting and Exhibit, Reno, 7-10 January, 2008. 

Публикации. По теме диссертации опубликована 21 печатная работа, в 
том числе 4 статьи в журналах из перечня Высшей аттестационной комиссии 
РФ. Список работ приведен в конце автореферата. 

Структура и объем работы. Диссертация состоит из введения, 7 глав, 
заключения и списка литературы. Общий объем работы составляет 148 
страниц, включая 80 рисунков и 4 таблицы. Список литературы содержит 95 
наименований.  
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СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

Во введении обоснована актуальность рассматриваемых в работе проблем, 
сформулирована цель и задачи диссертационной работы, перечислены 
представленные в диссертации новые результаты, их практическая ценность и 
положения, выносимые на защиту, кратко изложена структура диссертации. 

В первой главе приводится обзор существующих вычислительных 
моделей и последних достижений в области гиперзвукового полета. Также 
рассматриваются вопросы, связанные с комплексным подходом к 
поставленным задачам, обсуждается формулировка задач создания 
интегрированных моделей физико-химической механики. 

В первой части главы рассматриваются отечественные и зарубежные 
публикации, посвященные численному исследованию гиперзвукового 
обтекания различных профилей и газодинамике трактов ГПВРД, достижениям 
в области построения численных схем для газодинамических расчетов 
(включая схемы AUSM, TVD, ENO, к-ε и к-ω модели турбулентности), 
генерированию структурированных и неструктурированных расчетных сеток и 
работе с ними. 

Вторая часть главы посвящена концепции построения интегрированных 
моделей физических явлений. В связи с тем, что полет летательного аппарата 
на гиперзвуковой скорости сопровождается множеством процессов, не 
характерных для полета при более низких числах Маха, подчеркивается 
сложность и многоплановость исследований в области гиперзвукового полета. 
Обсуждается новый тип моделей физической механики, активно 
развивающийся в настоящее время – интегрированные модели, то есть модели 
физических явлений, объединяющие в себе одновременную реализацию 
несколько моделей  микроуровня, интегрированных в модели макроуровня. 

Интегрированная компьютерная модель, представленная в работе, 
предназначена для численного описания процессов, протекающих при 
гиперзвуковом движении летательного аппарата в атмосфере. Развиваемый 
подход объединяет в себе следующие расчетно-теоретические модели: ab-initio 
модель для расчета параметров модели химической и физической кинетики, 
модель газовой динамики (для многокомпонентного химически реагирующего 
газа), модель химической кинетики, модель переноса излучения и модель 
спектральной излучательной способности струй продуктов сгорания. 

Развитие такого комплексного подхода позволяет надеяться на получение 
более точного качественного и количественного описания процессов, 
протекающих при гиперзвуковом полете. 

Во второй главе рассматриваются проблемы построения 
структурированных и неструктурированных расчетных сеток. Приводятся 
примеры сеток разных топологий, построенных реализованным в ходе данной 
работы параболическим генератором.  
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В настоящее время остается актуальным развитие аналитических и 
полуаналитических методов построения расчетных сеток [5]. За основу 
разработанного программного кода был взят классический алгоритм работы 
параболического генератора [6]. Сетка строится по слоям, начиная от контура 
летательного аппарата. Сначала алгебраический предиктор приближенно 
определяет координаты узлов  ,

p
k jr  текущего слоя j  и следующего слоя 1j + . 

При этом используется соотношение вида: 

 
, , 1

, 1 , 1

(1 ( )) ( ) ( ) ( ) ,

(1 ( 1)) ( 1) ( 1) ( 1) ,

p
k j k j k k k

p
k j k j k k k

r r j j R n j j R

r r j j R n j j R

ψ ϕ ψ ϕ

ψ ϕ ψ ϕ

−

+ −

⎧ = + − Δ + Δ⎪
⎨

= + − + + Δ + + + Δ⎪⎩
 (1) 

где max, , ;
p p
k j k jk k kR r r R RΔ = − Δ = Δ ; kn  – вектор нормали к слою 1j − ; ( )jψ  и 

( )jϕ  – монотонно возрастающие от 0 до 1 функции, позволяющие управлять 
процессом генерации сетки. Далее координаты узлов слоя j  уточняются при 

помощи параболического корректора. Для этого относительно ,
p
k jr  решается 

уравнение Лапласа в криволинейных координатах: 

 
2 2 2

1 2 32 2
0,r r ra a a

ξ ξ η η
∂ ∂ ∂

+ + =
∂ ∂ ∂ ∂

 (2) 

где 
T

( , )r x y=  – декартовы координаты, ( )ξ η,  – криволинейные 
координаты точек расчетной области.  

 

   
(а) (б) 

Рис. 1. Примеры расчетных сеток, построенных с использованием 

параболического генератора 
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Производные, входящие в коэффициенты a1, a2, a3, вычисляются по 
координатам, найденным на этапе алгебраического предиктора. После этого 
полученная система линейных уравнений решается методом прогонки. Пример 
работы генератора показан на рис. 1.а. 

В конце главы рассматривается автоматизация процесса построения 
трехмерных моноблочных сеток для широкого класса поверхностей 
летательных аппаратов. На первом этапе этого процесса генератор создает 
набор двумерных контуров модели путем сечения трехмерной модели серией 
плоскостей, перпендикулярных характерному продольному направлению, 
выбранному на теле. На втором этапе происходит генерация двумерных сеток 
для полученных сечений модели. Наконец, на третьем этапе полученные 
двумерные сетки объединяются в трехмерную структурированную сетку. 
Пример построенной таким алгоритмом трехмерной сетки показан на рис. 1.б. 
Результаты, полученные во второй  главе используются при решении задач, 
описанных в главах 3 – 5. 

Третья глава посвящена решению газодинамической части задачи. В ней 
рассматривается метод контрольного объема для решения двумерных 
уравнений Навье-Стокса применительно к течению однокомпонентного 
совершенного газа. Расчеты проводятся на неструктурированных треугольных 
сетках. Метод базируется на идеях работы [6]. 

Для столбца консервативных переменных ( , , , )Tw u v Eρ ρ ρ=  уравнения 
Навье-Стокса можно записать в виде: 

 ( ) ( ) 0
f w g ww

t x y
∂ ∂∂

+ + =
∂ ∂ ∂

. (3) 

Здесь f и g – проекции потоков массы, импульса и энергии. 
Проинтегрировав систему уравнений (3) по i-му треугольнику ABC, получим: 

 ( ) ( ) ( ) ( )1i
AB BC CA

i

w t
q t q t q t

t S
∂

= − + +⎡ ⎤⎣ ⎦∂
, (4) 

где Si – площадь треугольника ABC, iw – осредненное по треугольнику 
значение w, q – поток через грань треугольника, определяемый по формуле: 

( ) ( )d d ( ) ( )AB ab AB ab AB
AB

q t f y g x f w y g w x= − ≈ Δ − Δ∫ . 

Таким образом, чтобы определить приращения переменных w, нужно 
рассчитать потоки массы, импульса и энергии через грани ячеек. Для этого в 
работе применяется схема AUSM [8]. Детальному рассмотрению схемы AUSM 
и ее варианта с повышенным порядком точности посвящен отдельный 
параграф. В конце параграфа проводится сравнение результатов применения 
этих схем с результатами, полученными с использованием «точного» решения 
автомодельной задачи о распаде разрыва, основанного на итерационной 
процедуре С.К. Годунова [6] (рис. 2). Результаты сравнения позволяют сделать 
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выбор в пользу применения схемы AUSM, которая дает решение с хорошей 
точностью и не требует итераций, требующих более высоких вычислительных 
затрат. 

 
Рис. 2. Давление на стенках канала: (1) – AUSM, (2) – алгоритм Годунова 

Для расчета диссипативных слагаемых уравнения Навье-Стокса в работе 
предложен алгоритм определения градиента некоторой величины F, 
основанный на проведении плоскости в пространстве ( , , )x y F :  

( ) ( )q qP a b x x c y y= + − + − , 
где ( , )q qx y  – координаты исходной точки, a, b и c – параметры плоскости, 
определяемые из системы уравнений: 

 2

2

,
,
.

i i i i i i i

i i i i i i i i i i

i i i i i i i i i i

a b x c y F
a x b x c x y x F
a y b x y c y y F

ξ ξ ξ ξ
ξ ξ ξ ξ
ξ ξ ξ ξ

⎧ + + =
⎪ + + =⎨
⎪ + + =⎩

∑ ∑ ∑ ∑
∑ ∑ ∑ ∑
∑ ∑ ∑ ∑

 (5) 

Здесь xi и yi – координаты центра i-ой ячейки относительно исходной 
точки, а коэффициент ξi учитывает вклад ячейки в зависимости от координат ее 
центра. Данная схема обладает тем преимуществом, что при работе с 
граничными ячейками не требует введения фиктивных ячеек, для которых в 
отдельных случаях необходима весьма трудоемкая реализация. 

Также в работе проведено сравнение результатов расчетов с первым и со 
вторым порядком пространственной аппроксимации. Второй порядок 
аппроксимации достигается за счет специальной процедуры «восстановления», 
состоящей из двух этапов. На первом этапе определяются параметры линейного 
распределения величины f в ячейке с центром 0 0( , )x y : 

0 0 0( ) ( )f f a x x b y y= + − + − . 
На втором этапе после введения специального ограничителя наклона α 

полученной плоскости определяется значение величины cf  в центре ячейке: 
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[ ]0 0 0( ) ( )cf f a x x b y yα= + − + − . 
Сравнение методов с разным порядком точности проводилось на примере 

решения задачи течения в канале с сегментарным утолщением (рис. 3). Как 
видно из рисунка, особенность решения, связанная с отражением ударной 
волны от пограничного слоя на верхней стенке (в районе х = 6 см) могут быть 
не разрешены при недостаточной пространственной аппроксимации. 

 

 

 
(а) 

 
(б) 

Рис. 3. Поле давления. Расчет по уравнениям Навье-Стокса: (а) – сетка из 
23000 ячеек, первый порядок аппроксимации, (б) – сетка из 95200 ячеек, 

второй порядок аппроксимации 

Четвертая глава посвящена совмещению модели химической кинетики с 
газодинамической моделью, описанной в третьей главе. Проводится решение 
задачи о течении химически реагирующей газовой смеси в канале, 
моделирующем участок ГПВРД (рис. 4).  

 
Рис. 4. Геометрия ГПВРД. Размеры в см 
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Параметры расчета, описанного в данной главе, соответствуют реальным 
параметрам  модельного гиперзвукового летательного аппарата [9]. 
Используется модель химической кинетики, приведенная в работе [10]. 

Вследствие прохождения химических реакций, температура в расчетной 
ячейке может сильно измениться за один шаг по времени. Поэтому при 
интегрировании системы кинетических уравнений учитывается 
соответствующее изменение температуры. Таким образом, для расчета реакций 
в смеси, состоящей из N частиц, на каждом шаге по времени для каждой ячейки 
интегрируется система из N+1 уравнений: 

 
1

( , ) , ( , )
spN

k
k k k k k k e

k

Y EW Y E F H W Y E F
t t
ρ ρ ρ

=

∂ ∂
= + = − +

∂ ∂ ∑  (6) 

Здесь ρ – плотность газовой смеси, E – полная энергия в единице объема, 
Yk, – массовая доля k-ого компонента, Wk – скорость его образования, Fk – 
правая часть, обусловленная уравнением  переноса и содержащая конвективные 
и диффузионные слагаемые из (3), Hk – энтальпия образования k-ого 
компонента. Интегрирование происходит по времени 0..t τ= , где τ  – 
временной шаг интегрирования уравнений Навье-Стокса.  При этом за счет 
интегрирования уравнения для полной энергии E учитывается изменение 
температуры и соответствующее изменение констант скорости реакций. 

 
Рис. 5. Распределение числа Маха в ГПВРД 

 

 
(а) 

 
(б) 

Рис. 6. Распределение давления в ГПВРД: а – без химических реакций, б – с 
учетом химических реакций 
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На рис. 5 представлена картина течения в ГПВРД. При Х = 63 см ударные 
волны отражаются от стенок, приводя к активному перемешиванию с 
топливом. Далее эти ударные волны, потеряв значительную часть своей 
интенсивности, отражаются от стенок при Х = 110 см. На рисунке хорошо 
заметно их взаимодействие с пограничным слоем.  

На рис. 6 хорошо видно влияние химических реакций на параметры 
течения газовой смеси. Заметно существенное повышение давления на выходе 
из камеры сгорания – в среднем на 2 атм по сравнению с вариантом без 
химических реакций. 

В пятой главе рассматривается расчет переноса излучения в ГПВРД. 
Исходными данными в этом расчете служат поля концентраций, давления и 
температуры, полученные в четвертой главе. Расчет радиационного потока на 
стенку камеры проводился путем решения двумерной задачи переноса 
излучения в диффузионном приближении. Для тестирования полученных 
результатов решалась одномерная задача переноса излучения в приближении 
плоского слоя [11].  

Спектральный поток излучения на стенку в приближении плоского слоя 
записывается в виде: 

( ) ( )2 0
0

2 ( ) ( ) ( )
H

bW J T y E y y dyπ τ τ κ= −∫ ,  
1

0

3
22

1
hcb
kT

J hc d
e

ω

ω
ω

ω ω=
−

∫ , 

1

2
0

( ) exp( / )E y y dμ μ= −∫ ,   0
0 0

( ) ( ) , ( ) ,
y H

y s ds s dsτ κ τ κ= =∫ ∫  

Здесь Jb – функция излучения черного тела в Вт/(см2·см-1·ср), E2 – 
интегроэкспоненциальная функция,τ – спектральная оптическая толщина вдоль 
среза сопла, ( )sκ  – коэффициент поглощения в см-1, H – высота сопла. 

Спектральная оптическая толщина на выходе из сопла показана на рис. 7. 
Оптические свойства газа рассчитывались при помощи пакета ASTERIOD [12]. 
Результат расчета в приближении плоского слоя представлен на рис. 8. Там же 
для сравнения приведен расчет, выполненный при аналогичных условиях в 
работе [9]. 

В диффузионном приближении задача решалась на неструктурированной 
сетке в двумерной постановке: 

1 1 ( )
3 3 b

U U U U U
t x x y y

κ
κ κ

∂ ∂ ∂ ∂ ∂
+ + = −

∂ ∂ ∂ ∂ ∂
. 

Здесь индекс спектральной зависимости для краткости опущен, κ  – 
коэффициент поглощения в см-1, U – спектральная плотность  энергии 
излучения в Вт/(см2·см-1), 4b bU Jπ=  – функция излучения черного тела. 

Спектральный поток излучения на стенку в данном приближении 
записывается в виде [13]: 

/ (3 )gradW c Uκ= − . 
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Рис. 7. Оптическая плотность вдоль 
среза сопла (х = 140 см) 

Рис. 8. Спектральный поток излучения 
на стенке (х = 64 см): (1) – данные из 

[9], (2) – расчет в приближении 
плоского слоя  

Рис. 9. Спектральный поток 
излучения на стенке (х = 64 см): (1) – 

данные из [9], (2) – расчет в 
диффузионном приближении 

Рис. 10. Интегральный поток 
излучения вдоль стенки: (1) – 

диффузионное приближение, (2) – 
приближение плоского слоя 

Результат расчета в диффузионном приближении плоского слоя 
представлен на рис. 9. При расчете учитывались только оптически плотные 
линии ( 0,25τ > ), так как в оптически тонкой среде это приближение дает 
слишком большую ошибку, а с другой стороны, вклад оптически тонких линий 
в интегральный поток достаточно мал. Поэтому в среднем полученный 
интегральный поток не сильно отличается от рассчитанного в приближении 
плоского слоя (рис. 10). 

Тем не менее, при заданных условиях газовая среда в двигателе является 
недостаточно оптически плотной для получения хороших результатов в 
диффузионном приближении. С другой стороны, пространственная 
неоднородность параметров среды не позволяет провести расчет с достаточной 
точностью в приближении плоского слоя. Поэтому для более точного расчета 
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следует воспользоваться другими моделями. Разработке одной из таких 
моделей посвящена следующая глава. 

В шестой главе описывается универсальный статистический метод, 
пригодный для описания процесса переноса излучения в случаях, когда более 
простые и быстрые алгоритмы расчета оказываются неприменимыми. Также 
этот метод используется для спектральной диагностики струй продуктов 
сгорания. 

Суть традиционного алгоритма имитационного моделирования переноса 
теплового излучения в светорассеивающей среде состоит в следующем. Для 
текущего фотона случайным образом разыгрывается длина свободного пробега 
λ. Исходя из закона Бугера, розыгрыш происходит по формуле 

1 ln ,λ γ
β

= −  

где (0;1)γ ∈  – случайное число, а β – сумма коэффициентов поглощения и 
рассеяния. Затем, учитывая вероятность рассеяния, разыгрывается тип 
столкновения и, в случае рассеяния, определяется новое направление движения 
фотона. Далее вся процедура повторяется сначала, пока фотон не вылетит за 
пределы расчетной области. После расчетного прослеживания достаточно 
большого числа траекторий фотонов phN  и набора данных для достоверной 
статистической оценки средних определяется интенсивность излучения в 
заданных участках расчетной области (рис. 11). 
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Рис. 11. Влияние числа моделируемых фотонов на результаты расчета 
интенсивности прошедшего излучения при 60α = ° : (1) – 410 ,phN =  (2) – 

510 ,phN =      (3) – 65 10phN = ⋅  

В работе предложен новый метод локальной оценки спектральной 
направленной излучательной способности для случая, когда нужно знать 
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интенсивность излучения только в некотором фиксированном направлении. 
Идея построения алгоритма основывается на оценке вероятности излучения и 
отслеживании траекторий только тех фотонов, которые вылетят из расчетной 
области в заданном направлении. Предложенный алгоритм существенно 
повышает точность расчета, что хорошо видно из сравнения решений 
трехмерной задачи излучения нагретого цилиндра, представленных на рис. 12. 

 
(а)  (б) 

Рис. 12. Спектральные сигнатуры объема, полученные двумя разными 
методами Монте-Карло при отсутствии рассеянья; сплошная кривая – 

направление наблюдения 90º по отношению к оси струи, штриховая кривая – 
66º: (а) – метод, предложенный в настоящей работе; (б) – традиционный 

имитационный алгоритм метода Монте-Карло 

Седьмая глава посвящена описанию модели для расчета параметров 
высокотемпературных химических превращений и релаксационных процессов. 
В ней методом молекулярной динамики определяются константы скоростей 
химических реакций и времена колебательных релаксаций молекул, 
присутствующих в атмосфере Земли. Данные, полученные в этой главе, могут 
служить для корректировки модели химической кинетики, применяемой в 
пятой главе, а, следовательно, и результатов, полученных в шестой главе. 

Разработанная модель базируется на работах [14 - 16]. Путем постепенного 
интегрирования уравнений движения рассчитывается точная эволюция системы 
из N молекул. Рассматривается газовая смесь незаряженных одно- и 
двухатомных частиц, которые могут вступать в химические реакции. 
Учитываются только парные взаимодействия – как взаимодействие атомов  
внутри одной молекулы, так и взаимодействие атомов, принадлежащих разным 
молекулам. Считается, что внутримолекулярное взаимодействие описывается 
потенциалом Морзе, а межмолекулярное взаимодействие – потенциалом 
Леннарда-Джонса. Траектория каждого атома моделируется при помощи 
алгоритма Верле. 
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Химические реакции учитываются следующим образом. Если атомы 
связаны, но потенциал их взаимодействия больше некоторого порога – 
молекула разваливается (взаимодействие переключается на потенциал 
Леннарда-Джонса). Наоборот, если атомы не связаны, но расстояние между 
ними меньше некоторого критического, то они образуют молекулу.  

На основе моделирования траекторий частиц в работе определяются 
константы диссоциации и времена колебательной релаксации молекул азота и 
кислорода. 

Кроме того, в работе предложен метод, позволяющая учесть квантовую 
структуру уровней энергии молекул. Благодаря этому удалось с достаточной 
точностью описать температурную зависимость константы скорости 
релаксации молекул кислорода (рис. 13) в широком температурном диапазоне. 
Еще одно преимущество разработанного метода состоит в том, что он дает 
возможность после каждого столкновения проводить оценку вероятности 
квантового перехода и корректировать конечное состояние продуктов реакции. 

 
Рис. 13. Зависимость времени колебательной релаксации О2 от температуры:  

ромбики – экспериментальные данные [17], сплошная линия – их 
аппроксимация, крестики – расчеты методом молекулярной динамики  

ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ И ВЫВОДЫ 
 

1. Разработан новый расчетно-теоретический подход и создан компьютерный 
код ab-initio расчета констант скоростей диссоциации в 
высокотемпературных газовых смесях и времен колебательной релаксации 
двухатомных молекул, основанный на методе молекулярной динамики. На 
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основе разработанного похода проведено моделирование колебательной 
релаксации и диссоциации молекул кислорода и азота в широком 
диапазоне температур, причем некоторые значения получены за пределами 
температурного диапазона, в котором существуют экспериментальные 
данные.  

2. Реализован параболический генератор расчетных сеток, позволяющий 
строить структурированные сетки в автоматическом режиме во многих 
практически важных случаях. В частности, генератор позволяет создавать 
моноблочные трехмерные структурированные сетки вокруг широкого 
класса поверхностей летательных аппаратов. 

3. Создана серия компьютерных кодов, предназначенных для численного 
моделирования на неструктурированных сетках двумерной 
многокомпонентной газодинамики гиперзвуковых летательных аппаратов 
и трактов ГПВРД на основе уравнений Навье-Стокса, а также уравнений 
переноса излучения. 

4. На основе построенной модели проведен расчет газодинамических и 
радиационных параметров в канале, моделирующем участок ГПВРД. 
Получены и проанализированы плотности тепловых и радиационных 
потоков к стенкам двигателя. 

5. Разработан новый имитационный алгоритм метода Монте-Карло, который 
реализован в компьютерном коде и использован для расчета спектральной 
излучательной способности объектов ракетно-космической техники. 
Новый метод показал высокую эффективность при решении задач расчета 
направленной излучательной способности по сравнению с традиционным 
алгоритмом Монте-Карло. 
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