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К ЮБИЛЕЮ ИГОРЯ ВЛАДИМИРОВИЧА ЛОМОНОСОВА

19 июля 2024 г. исполнилось 60 лет члену ред-
коллегии журнала «Теплофизика высоких тем-
ператур», член-корреспонденту РАН, доктору 
физико-математических наук, профессору Ло-
моносову Игорю Владимировичу. 

В 1986 г. он закончил МФТИ. В 1989 г. защи-
тил кандидатскую диссертацию по теме «Полу-
эмпирические уравнения состояния конструк-
ционных материалов при высоких плотностях 
энергии», в 2000 г. – докторскую по теме «Фа-
зовые диаграммы и термодинамические свой-
ства металлов при высоких давлениях и темпе-
ратурах».

И.В. Ломоносов хорошо известен в России 
и за рубежом своими работами по термодина-
мике конденсированного состояния вещества 
и уравнениям состояния. Его основное дости-
жение – разработка многофазных полуэмпи-
рических широкодиапазонных уравнений со-
стояния для более 20 металлов – до настояще-
го времени является непревзойденным. Постро-
енные И.В. Ломоносовым уравнения состояния 
позволили впервые получить надежные данные 
о плавлении и испарении ряда металлов. Сле-
дует также отметить найденные Ломоносовым 
оценки параметров критических точек метал-
лов, которые и сегодня являются ориентиром 
для всех исследователей околокритических со-
стояний. Полуэмпирические уравнения состо-
яния И.В.  Ломоносова широко используются 
для моделирования высокоскоростного удара, 

ударно-волновых экспериментов с конденси-
рованным веществом, воздействия пучков элек-
тронов и тяжелых ионов на различные мишени, 
электрического взрыва проводников и лазерной 
абляции. 

Игорь Владимирович принимает активное 
участие в организации экспериментальных ис-
следований свойств веществ при высоких плот-
ностях энергии. Он внес весомый вклад в изу-
чение диэлектризации щелочных металлов под 
давлением, являлся одним из основателей кол-
лаборации FAIR по изучению теплофизических 
свойств веществ под воздействием пучков тяже-
лых ионов на установке SIS18, занимался обо-
снованием программы экспериментальных ис-
следований на перспективной установке SIS100, 
являлся инициатором проведения эксперимен-
тов при рекордных давлениях с помощью махов-
ских генераторов ударных волн. 

Следует также отметить большую рабо-
ту И.В.  Ломоносова по систематизации экспе-
риментов с ударными волнами, по результатам 
которой появился первый в России справоч-
ник отечественных ударно-волновых данных. 
Закономерным итогом этой деятельности яви-
лось создание под его руководством активно ис-
пользуемой в России и за рубежом базы данных 
ударно-волновых экспериментов, доступной в 
сети Интернет с 1996 г. 

С 2018 по 2024 гг. И.В. Ломоносов исполнял 
обязанности директора ИПХФ РАН (с 2022  г. 
ФИЦ ПХФ и МХ РАН). Он является членом 
ряда диссертационных и ученых советов, пред-
седателем оргкомитета международных кон-
ференций «Уравнения состояния вещества» и 
«Воздействие интенсивных потоков энергии 
на вещество», членом Национального комите-
та по теплофизическим свойствам веществ и ре-
дакционных коллегий журналов «Теплофизи-
ка высоких температур» и «Matter and Radiation 
at Extremes». Под его руководством защищены 
шесть кандидатских диссертаций, он является 
автором более 150 публикаций.

В 2001 г. награжден медалью ордена «За заслу-
ги перед Отечеством» II степени.

Редколлегия и редакция журнала «Тепло-
физика высоких температур» поздравляют  
чл.-корр. РАН И.В. Ломоносова с юбилеем и же-
лают ему дальнейших успехов и новых научных 
достижений! 
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СТРУКТУРНЫЙ ПЕРЕХОД В СИЛЬНОНЕИДЕАЛЬНЫХ
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Методом молекулярной динамики исследованы равновесные состояния кулоновских кластеров, 
содержащих до 5000 частиц, при высоких значениях кулоновского параметра неидеальности. По-
казано, что при числе частиц более 2000 в кулоновских кластерах появляется кристаллизованное 
ядро с доминирующей структурой ГПУ, которое плавится при величине параметра неидеально-
сти, близкой к характерной для бесконечной однокомпонентной плазмы. В целом большой кла-
стер представляет собой кристаллическое ядро, окруженное сферическими оболочками, число 
которых не зависит от полного числа частиц, но зависит от параметра неидеальности. Большая 
величина порога структурного перехода объясняется близостью потенциальных энергий кристал-
лической структуры и системы вложенных сферических оболочек. Фактор сжимаемости частиц, 
определенный как по вириалу сил, так и по энергии, оказывается близким к нулю в широком ди-
апазоне чисел частиц, что позволяет экстраполировать этот результат к классической однокомпо-
нентной плазме. Предложено объяснение данного результата, основанное на модели ячеек Виг-
нера–Зейтца.

DOI: 10.31857/S0040364424040012

ВВЕДЕНИЕ

Модель однокомпонентной плазмы (ОКП) 
является одной из наиболее широко используе-
мых в физике сильнонеидеальной плазмы. Эта 
модель сводит реальную систему к набору мас-
сивных точечных зарядов одного сорта (частиц), 
движущихся на фоне равномерно распределен-
ного компенсирующего заряда противополож-
ного знака. Фундаментальные исследования 
свойств ОКП остаются актуальными на протя-
жении десятилетий, поэтому она является объ-
ектом исследования во многих работах (см., на-
пример, работы [1–4] и литературу в них). Мно-
гие астрофизические объекты связаны с экстре-
мальными состояниями вещества. Внутренние 
области белых карликов можно приближенно 
представить как ОКП ядер, погруженных в поч-
ти однородное электронное желе [5, 6]. Состоя-
ние такой системы зависит от граничных усло-
вий, а описание ионов с помощью классической 
механики, как правило, невозможно.

Модель ограниченной ОКП, предполагаю-
щая, что компенсирующий заряд частиц фон 

имеет форму сферы конечного размера, суще-
ственно расширяет список свойств ОКП. Такую 
модель также называют кулоновским класте-
ром (КК), в англоязычной литературе исполь-
зуется также термин «Coulomb ball». В то вре-
мя как классическая ОКП полностью определя-
ется зарядом частиц и плотностью заряда ком-
пенсирующего фона, для определения КК тре-
буется также задание радиуса компенсирующего 
фона. В безразмерных переменных все свойства 
ОКП являются функциями параметра кулонов-
ской неидеальности Г, а для КК появляется дру-
гой ключевой параметр – число частиц в систе-
ме N. Наличие сферической границы фона из-
меняет как термодинамические, так и кинетиче-
ские свойства КК, включая равновесную струк-
туру, температуру и сценарии плавления, фо-
нонный спектр и др.

Интерес к исследованию КК продиктован 
важными приложениями в различных областях 
исследований. Среди них образование КК в газо-
разрядной комплексной плазме [7–11], где меж-
частичное взаимодействие не является чисто ку-
лоновским из-за экранирования заряда частицы 
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окружающей плазмой. Таким образом, в пылевой 
плазме необходимо рассматривать как КК, так 
и юкавские кластеры. В эксперименте [8] впер-
вые были обнаружены сферические трехмерные 
плазменные пылевые образования. В этом и по-
следующих экспериментах исследовалась струк-
тура КК [9-12]. В частности, было установле-
но, что КК имеет структуру вложенных сфериче-
ских оболочек. Это было подтверждено модели-
рованием КК, выполненным аналитически и на 
основе моделирования методом молекулярной 
динамики (МД) [9–14]. Сравнение структуры от-
носительно небольших кулоновских и юкавских 
кластеров не обнаруживает качественных разли-
чий. Это объясняется тем, что концентрация ча-
стиц в кулоновском кластере, как правило, го-
раздо выше, чем в обычной газоразрядной ком-
плексной плазме, вследствие чего типичная дли-
на экранирования там оказывается порядка или 
даже больше межчастичного расстояния.

Ограниченные системы ионов, локализован-
ные в ловушках Пауля [15] или Пеннинга [16], 
также образуют КК. Результаты эксперимен-
тальных и теоретических исследований КК, об-
разованных ионами, собраны в обзоре [16]. Эти 
результаты свидетельствуют о том, что, несмо-
тря на то, что потенциальная яма ловушки су-
щественно отличается от параболической, та-
кие свойства кластера, как структура вложенных 
оболочек и ориентационная, преимуществен-
но гексагональная, двумерная структура внутри 
каждой оболочки аналогичны наблюдаемым для 
КК в пылевой плазме. Отметим, что плавление 
ионного КК не изучалось.

Моделирование КК методом Монте-Карло 
с гиперсферическими граничными условия-
ми было выполнено в работах [17, 18]. Моде-
лирование [17] охватывало диапазон числа ча-
стиц вплоть до 51200 при низких параметрах не-
идеальности 0 ≤ Г ≤ 1. Область высоких значе-
ний 1 ≤ Г ≤ 190  рассматривалась в работе [18] для 
N ≤ 3200. При этом были исследованы размер-
ная зависимость и предел при N → ∞ избыточ-
ной внутренней энергии КК. Примечательно, 
что эти работы демонстрируют другое примене-
ние КК для моделирования сплошной ОКП при 
достаточно больших N. К сожалению, ни струк-
тура кластера, ни фазовый переход в этих рабо-
тах проанализированы не были.

Сильнонеидеальные крупные КК были ис-
следованы в [19] при N  ≤ 1000. Оказалось, что 
даже при таком размере КК кристаллическое 
ядро в нем не образуется. Имеется лишь одна ча-
стица в центре КК (центральная частица), кото-
рая может отсутствовать для некоторых N в ди-
апазонах, определяемых заполнением оболо-
чек. В работе [19] исследовалось плавление КК 

и было показано, что для КК, имеющего цен-
тральную частицу, плавление кластера представ-
ляет собой комбинацию 2D-плавления оболо-
чек и 3D-плавления центральной частицы. По-
казано, что параметры кулоновской неидеаль-
ности, соответствующие двум типам плавления, 
не зависят от размера кластера. Оба фазовых пе-
рехода оказываются кроссоверами, имеющими 
большую ширину по Г. Существенным результа-
том [19] был вывод о том, что модель ячеек Виг-
нера–Зейтца хорошо применима для данной си-
стемы и позволяет получить достаточно точные 
результаты.

Очевидно, что в пределе макроскопическо-
го КК при высоких Г следует ожидать формиро-
вания его кристаллического ядра, которое могло 
бы продемонстрировать принципиальное суще-
ствование термодинамического предела систе-
мы при N → ∞. Действительно, говорить о тер-
модинамическом пределе можно только в слу-
чае, когда доказано существование кристалличе-
ского ядра, которое является практически одно-
родным и размер которого неограниченно рас-
тет при увеличении N, что превращает неодно-
родный КК, состоящий из оболочек при неболь-
шом N, в почти однородную (вдали от поверхно-
сти) систему. Кроме того, о термодинамическом 
пределе можно говорить только в случае, если 
поверхность (граница) исследуемой системы не 
дает заметного вклада в термодинамические ве-
личины, либо надежно установлена зависимость 
последних от N, и доказано существование ее 
предела при N → ∞. Отсутствие квазиоднород-
ного ядра в КК даже при N = 1000 [19] означа-
ет, что термодинамический предел в [19] не был 
достигнут, следовательно, определение зависи-
мости от N термодинамических свойств КК для 
оценки термодинамических свойств объемной 
ОКП было невозможно. В связи с этим возни-
кает вопрос о структурном переходе в КК и со-
ответствующей ему пороговой величине N. На-
хождение этого порога позволило бы определить 
объемные свойства ОКП, такие как давление ча-
стиц или коэффициент сжимаемости. Опреде-
ление таких свойств актуально в связи с дально-
действующей природой кулоновского потенци-
ала, что требует применения различных методов 
суммирования вкладов отдельных взаимодей-
ствий в полную потенциальную энергию систе-
мы (например, усредненного по углам потенци-
ала Эвальда [20]). На сегодняшний день разные 
методы моделирования ОКП дают различные, 
если не противоречивые, результаты [21].

В данной работе проводится МД-моде-
лирование КК с компенсирующим фоном, огра-
ниченным сферой. Таким образом, система в це-
лом электронейтральна, а потенциал фона име-
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ет конечную глубину. Предполагается, что си-
стема находится в равновесии, что обеспечива-
ется применением термостата Ланжевена. Па-
раметры моделирования выбираются так, чтобы 
соответствовать условиям экспериментов с КК в 
комплексной плазме.

Моделирование КК достаточно большо-
го размера показывает, что искомое кристалли-
ческое ядро образуется, а определение фактора 
сжимаемости частиц Zc  в такой системе приво-
дит к значению, близкому к нулю и очень сла-
бо чувствительному к N. Это позволяет сделать 
вывод о близком к нулю термодинамическом 
пределе Zc, что подтверждается теоретической 
оценкой, основанной на модели ячеек Вигне-
ра–Зейтца.

МЕТОД МОДЕЛИРОВАНИЯ

Рассмотрим систему N частиц с массой m и за-
рядом Ze, где e – элементарный заряд, на одно-
родном фоне суммарного заряда –ZNe, ограни-
ченном сферой радиуса R. Чтобы выявить универ-
сальные свойства системы, введем базовые раз-
мерные параметры, такие как длина rs = RN– 1/3, 
энергия ε = Z 2e2 / rs и время τ0  =  rs(m / ε)1/2. Оче-
видно, rs совпадает с радиусом ячейки Вигнера–
Зейтца rs = (3/4πnZ)1/3, где nZ = 3N/4πR3 – средняя 
плотность числа частиц. Из определения ε сле-
дует, что параметр кулоновской неидеальности 
Г  =  ε / T, где T – температура в энергетических 
единицах. Заметим, что τ0

–1 совпадает с частотой 
колебаний частицы в ячейке

	  (1)

где ωL = (4πnZZ 2e2 / m)1/2  – ленгмюровская часто-
та. Тогда можно ввести безразмерные величины, 
которые будут использоваться в дальнейшем, 
путем замены времени t → t / τ0, радиус-вектора 
i-й частицы ri → ri / rs и силы, действующей на эту 
частицу, fi → (rs / ε)fi =(τ2

0 / mrs)fi.
В системе координат, начало которой совпа-

дает с центром ограничивающей КК сферы, 
уравнение движения частицы имеет вид

	  (2)

где

– сила межчастичного (парного) взаимодей-
ствия, ξij = | ri – rj |,

	 (3)

– сила притяжения к фону, 

– сила, действующая со стороны термоста-
та Ланжевена. Здесь γ– коэффициент Ланжеве-
на трения частиц, fsti – случайная сила с гауссов-
ским распределением такая, что

	 (4)

где τst – время затухания автокорреляции гаус-
совского шума, которое в данном моделирова-
нии совпадает с шагом интегрирования по вре-
мени τ. Поскольку для введенных выше безраз-
мерных величин m = 1 и , соотноше-
ние (4) можно записать в виде .

Сила притяжения частиц к фону или сила их 
взаимодействия с фоном присутствует во всех 
моделях обычной (сплошной) ОКП, однако там 
она не рассматривается отдельно в связи с даль-
нодействующим характером кулоновского взаи-
модействия и следующей из него расходимостью 
этой силы. Расходимость, как известно, устра-
няется рассмотрением суммы этой силы и силы 
отталкивания данной частицы от остальных. 
КК в этом смысле обладает преимуществом вви-
ду отсутствия такой расходимости, так что рас-
четы можно проводить «из первых принципов» 
с «чистым» кулоновским потенциалом, отдель-
но учитывая все виды взаимодействия в систе-
ме, что и отражено в уравнении движения части-
цы. При этом также отпадает необходимость ис-
пользования процедуры Эвальда.

Отметим, что ограничение фона сферой ра-
диуса R позволяет моделировать испарение кла-
стера, отсутствующее для системы частиц в по-
левой ловушке. Однако в данной работе упор де-
лается на исследование системы при больших 
параметрах неидеальности 190 ≤ Г ≤ 500. В этих 
условиях за все время моделирования ни одна 
частица не выходит за границу КК, т.е. ri < R, и 
сила (3) сводится просто к fBi = –ri .

При моделировании использовались значе-
ния параметров, типичные для комплексной 
плазмы газового разряда низкого давления в ар-
гоне. Для условий эксперимента [22, 23] (дав-
ление газа  – 11 Па, радиус частицы  – 1.7 мкм, 
rs = 136 мкм, Г = 220, кинетическая температура 
частицы T = 3.1 эВ) из формулы Эпштейна [24] 
и (1) следует, что γ ≈ 38 Гц и ω0 ≈ 440 с–1, т.е. в без-
размерной форме γ ≈ 0.09. Шаг интегрирования 
по времени τ был взят равным 0.01; проверялось, 
что результаты моделирования не чувствитель-
ны к варьированию γ и τ.

МД-моделирование проводилось с исполь-
зованием программного пакета LAMMPS [25]. 
Сначала кластер, содержащий N частиц, иници-
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ализировался в виде ГПУ-решетки, ограничен-
ной сферой радиуса R, причем параметр решет-
ки подбирался так, чтобы минимизировать вре-
мя релаксации системы частиц. Центр масс кла-
стера совпадал с центром ограничивающей сфе-
ры. Затем запускался расчет, и параметры систе-
мы фиксировались каждые 104 шагов по време-
ни, причем полное время для каждого запуска 
составляло 107 шагов. Исследование зависимо-
стей энергии и давления от времени показало, 
что за время от 0 до 6×106 шагов происходит ре-
лаксация системы к равновесному состоянию. 
В оставшееся время от 6×106 до 107 шагов в за-
висимостях этих величин не наблюдалось ника-
ких трендов, система считалась равновесной, и 
сохраненные значения параметров использова-
лись для дальнейшего анализа.

ФОРМИРОВАНИЕ И ПЛАВЛЕНИЕ  
КРИСТАЛЛИЧЕСКОГО ЯДРА

Для исследования внутренней структуры КК 
используем методы радиальных функций рас-
пределения частиц и кристаллографического 
анализа. Последний позволяет как наблюдать 
визуально кристаллические структуры, так и по-
лучать для них статистическую информацию. 
Радиальные функции распределения (РФР) КК 
в безразмерных переменных

где Nr   – число частиц внутри сферы радиуса 
r, представлены на рис.1. Сравнение РФР для 
N = 400 и 2400 при Г = 500 на рис.1а выявляет 
их различие: при N = 400 видны острые пики, 
характерные для структуры вложенных сфери-
ческих оболочек [19], а при N = 2400 второй и 
третий пики сильно уширены и имеют слож-
ную форму, что характерно для кристалличе-
ской структуры, например, типа ГПУ. Для более 
крупного КК при том же значении Г (рис. 1б) от-
личие РФР от случая вложенных оболочек еще 
более заметно: здесь сложную структуру имеют 
пики со второго по шестой. Это свидетельству-
ет о том, что структура КК представляет собой 
кристаллическое ядро достаточно большого раз-
мера, окруженное поверхностным слоем из пяти 
сферических оболочек. Таким образом, при уве-
личении N при фиксированном Г происходит 
качественное изменение структуры КК от си-
стемы вложенных оболочек до квазиоднородно-
го кристаллического ядра, окруженного поверх-
ностным слоем нескольких оболочек. Такой пе-
реход можно назвать размерным структурным 
переходом в КК.

Следует отметить, что при приближении к 
сферической границе КК высота пиков РФР уве-
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Рис. 1. Радиальные функции распределения частиц 
в КК при различных N и Г: (а) – Г = 500, 1 – N = 400,  
2  – 2400; (б)  – Г = 500, N =5000; (в)  – N = 5000,  
1 – Г = 150, 2 – 210.

личивается с расстоянием, а их ширина уменьша-
ется приблизительно обратно пропорционально 
высоте максимумов. Поскольку плотность частиц 
в КК можно с неплохой точностью считать посто-
янной, это означает, что усиление влияния грани-
цы фона КК при увеличении r приводит к повы-
шению упорядоченности частиц в радиальном 
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направлении, т.е. к уменьшению характерной ам-
плитуды их колебаний в этом направлении. Вме-
сте с тем в кристаллизованном ядре вблизи цен-
тра КК РФР имеет характерный для сплошной 
конденсированной среды вид с понижением вы-
сот максимумов при увеличении r (r < 6, рис. 1б). 
В  соответствии со стандартной нормировкой, 
РФР в этой области колеблется около единицы. 
Заметим также, что в силу ограниченности про-
странственной области, занимаемой частицами, 
на границе КК f(r) обращается в ноль, а не выхо-
дит на единицу.

Если в результате размерного структурно-
го перехода в кластере формируется кристалли-
ческое ядро, оно должно плавиться при доста-
точно малом Г. Процесс плавления иллюстриру-
ется на рис. 1в: при Г = 210 РФР содержит три 
уширенных пика неправильной формы, со вто-
рого по четвертый (заметим, что при падении 
Г размер ядра уменьшается, а толщина поверх-
ностного слоя, соответственно, увеличивает-
ся, см. обсуждение ниже). При Г = 150 эти пики 
практически отсутствуют, что говорит о нали-
чии флюида, сходного с жидкостью. Интересно, 
что плавление происходит в окрестности значе-
ния Г ≈ 180, которое считается характерным для 
плавления бесконечной ОКП [2, 3].

Метод структурной идентификации системы, 
реализованный в модуле mdapy языка програм-
мирования Python [26, 27], позволяет для каждой 
частицы установить ее принадлежность (если та-
ковая имеется) к кристаллической решетке или 
кристаллиту типа ГПУ, ОЦК или ГЦК. Резуль-
таты такого анализа представлены на рис. 2. 
На рис. 2а видно кристаллическое ядро и то, что 
значительная часть образующих его частиц при-
надлежит структуре ГПУ (на этом рисунке части-
цы, идентифицированные как принадлежащие к 
другим структурам, не показаны). Также видно, 
что использованный метод не свободен от арте-
фактов: кристаллизованные частицы ошибочно 
определяются в областях сферических оболочек, 
хотя число артефактов относительно невелико. 
Заметим, что объективно первая сферическая 
оболочка, окружающая центральную частицу 
в КК небольшого размера и содержащая 12 ча-
стиц, принципиально неотличима от кристалли-
та структуры ГПУ. Упорядоченная решетка ГПУ 
хорошо видна на срезе ядра (рис. 2б), видны так-
же вкрапления кристаллитов другой структуры.

Статистическая информация о долях частиц, 
кристаллизованных в различных структурах, 
была получена тем же методом. Она представле-
на на рис. 3. Из рис. 3в видно, что при Г = 500 
кристаллическое ядро появляется при N > 2000; 
при более низких N заметен фон обсуждавшихся 
выше артефактов. Из этого рисунка также вид-

(а)

(б)

Рис. 2. Снимки кристаллического ядра КК (а) и его 
среза (б) с толщиной, равной межчастичному рас-
стоянию при N = 5000, Г = 500; красные кружки обо-
значают принадлежность частицы к структуре ГПУ, 
синие – к ОЦК. 

но, что структурный переход при увеличении 
размера КК очень растянут по размеру КК и но-
сит характер кроссовера. Плавление КК иллю-
стрируется рис. 3а и 3б, из которых видно, что 
при Г = 150 кристаллизованные частицы прак-
тически полностью отсутствуют, а при Г = 210 их 
доля уже заметна.

Таким образом, из результатов МД-моде-
лирования следует, что достаточно большой КК 
представляет собой кристаллическое ядро с до-
минирующей структурой ГПУ, окруженное по-
верхностным слоем, состоящим из нескольких 
сферических оболочек. Число частиц, образу-
ющих сферические оболочки, может быть оце-
нено с помощью двухпараметрической модели 
(ДПМ) [28]. Несмотря на то, что данная модель 
была предложена для описания «горячих» малых 
кластеров с короткодействующим потенциалом 
межчастичного взаимодействия, которые, во-
обще говоря, представляют собой фрактальные 
объекты, она оказывается применимой также и 
для КК. Модель предполагает, что кластер, об-
разованный более чем (λ2 / 2)(λ + 2δ) частицами, 
представляет собой ядро, окруженное поверх-
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ностным слоем толщиной λrs. Согласно ДПМ, 
эта толщина не зависит от N, но может зависеть 
от температуры. Здесь первый безразмерный па-
раметр λ определяет толщину поверхностно-
го слоя, а второй δ задает отношение средних 
плотностей частиц в поверхностном слое и ядре 
δ /λ + 1/2. 

Обозначая число частиц в ядре через Ncr, за-
пишем [28]

	  (5)

Особенность кулоновских кластеров состоит 
в том, что плотность частиц в оболочках (т.е. в 
поверхностном слое) практически не отличает-
ся от плотности в кристаллическом ядре. Следо-
вательно, для них δ /λ + 1/2 = 1, откуда δ =λ / 2. 
При этом соотношение (5) сводится к

	 (6)

которое при заданных N и λ является транс-
цендентным уравнением относительно Ncr, а 
параметр λ выбирается из условия наилучшего 
соответствия результатам МД-моделирования 

для данного Г. Из (6) видно, что ядро появля-
ется при N > λ3. Результаты решения уравне-
ния (6) для λ = 9.84 при Г = 210 и λ = 4.0 при 
Г = 500 показаны на рис. 4, который демон-
стрирует удовлетворительное согласие анали-
за результатов МД-моделирования по методи-
ке [26, 27] и ДПМ.

Физическую причину «затягивания» струк-
турного перехода, приводящего к образованию 
кристаллического ядра, в область больших N 
можно выяснить, сравнив размерную зависи-
мость потенциальной энергии реального КК и 
образованного из решетки со структурой ГПУ, 
т.е. кластера, получаемого при инициализации. 
Инициализация проводилась процедурой про-
граммного пакета LAMMPS [25], которая обе-
спечивает конфигурацию с полной потенци-
альной энергией, близкой к минимальной для 
данной конфигурации. Этого было достаточ-
но, чтобы в дальнейшем система быстро ре-
лаксировала к равновесному состоянию с дру-
гой структурой и еще меньшей потенциаль-
ной энергией. Однако, поскольку, как следу-
ет из рис. 5, потенциальные энергии первона-
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Рис. 3. Доли частиц, принадлежащих к различным структурам, как функции числа частиц при Г = 150 (а), 210 (б) и 
500 (в).
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чальной и равновесной структур оказываются 
очень близкими, необходимо найти минималь-
ную полную энергию U0 оптимального состоя-
ния системы со структурой ГПУ, отличающую-
ся от энергии исходного состояния после ини-
циализации КК. 

Оптимальное состояние можно получить из 
исходного, умножая координаты всех частиц 
на некоторый множитель κ, близкий к единице. 
Тогда

где V0   – энергия парного взаимодействия ча-
стиц, а W0  – энергия их взаимодействия с фо-
ном в исходном состоянии. Условие оптимума 
записывается в виде dU0 /dκ = 0, откуда получим

и, следовательно,

	 (7)

Величина (7) использовалась при построе-
нии рис.  5, на котором представлена относи-
тельная разность между U0 и средней потенци-
альной энергией КК в равновесном состоянии 

 (энергия образования КК). Видно, что если 
пренебречь оболочечными эффектами, которые 
практически исчезают при N > 2000, то относи-
тельная разность энергий  зависит от 
N обратно пропорционально, что означает про-
порциональность R–3. Таким образом, различие 
в энергиях ГПУ-решетки и реального КК прояв-
ляется лишь в четвертом порядке в разложении 
потенциальной энергии по обратным степеням 
радиуса КК, где третий порядок соответствует 
поправке на кривизну поверхности кластера. На 
рис. 5 заметна также малость энергий образова-
ния КК. Таким образом, «затягивание» структур-
ного перехода в КК объясняется близостью по-
тенциальных энергий, соответствующих различ-
ным структурным состояниям КК. Судя по рис. 
5, для любого N должно выполняться условие 

. Это означает, что структура КК в виде 
кристаллического ядра, окруженного сфериче-
скими оболочками, является энергетически бо-
лее выгодной по сравнению как с решеткой hcp, 
так и с системой вложенных сферических обо-
лочек. Заметим, что, хотя  << 1, значе-
ния кулоновской энергии КК относительно ве-
лики. Так, при Г = 500 и N = 1000 полная куло-
новская энергия КК равна 8.712×104ε, из кото-
рой суммарная энергия межчастичного взаимо-
действия составляет 5.807×104ε, а для N = 5000 
данные величины равны 1.313×106ε и 8.753×105ε 
соответственно.
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Рис. 4. Зависимость доли кристаллизованных ча-
стиц от размера кластера: 1, 2 –МД-моделирование 
при Г = 150 и 210 соответственно; 3, 4 – расчет по 
ДПМ при Г = 500 и 210 соответственно.
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Рис. 5. Размерная зависимость энергии образования 
КК: 1 – результаты МД-моделирования с учетом (7), 
2 – их аппроксимация функцией 0.25N-1.

ФАКТОР СЖИМАЕМОСТИ  
СИЛЬНОНЕИДЕАЛЬНОГО  

КУЛОНОВСКОГО КЛАСТЕРА

Наличие кристаллического ядра КК и посто-
янная при заданном Г толщина поверхностных 
сферических слоев делает КК системой, подхо-
дящей для исследования бесконечной (сплош-
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ной) ОКП при условии выявления размерной 
зависимости исследуемых величин. Напомним, 
что, в отличие от классической ОКП, при моде-
лировании ограниченной ОКП, т.е. КК, не тре-
буются специальные формулы для суммирова-
ния потенциала фона и межчастичного потен-
циала. В этом смысле использование КК являет-
ся методом «из первых принципов».

В данном разделе исследуется давление ча-
стиц в КК, которое удобно представить в виде их 
фактора сжимаемости. Давление частиц p можно 
определить с помощью вириала сил:

	 (8)

где V  – объем системы, ri и fi  – радиус-вектор 
i-й частицы и действующая на нее сила соответ-
ственно, а угловые скобки означают усреднение 
по времени. Тогда с учетом T = 1/Г можно опре-
делить фактор сжимаемости из соотношения

	  (9)

Согласно результатам работы [19], ячеечная мо-
дель Вигнера–Зейтца хорошо применима для КК. 
В рамках этой модели взаимодействие каждой ча-
стицы с остальными и компенсирующим фоном 
сводится к взаимодействию с компенсирующим 
фоном ячейки, в которой находится данная части-
ца. Такое взаимодействие описывается силой

f = – r,	  (10)
что позволяет переписать (8) в виде

	 (11)

Поскольку все ячейки эквивалентны, в (10), 
(11), и далее индекс i опускаем. Напомним, что 
все уравнения записываем в безразмерных пере-
менных.

Рассмотрим величину . Имеем

	  (12)

поскольку  в состоянии равновесия. 
Усреднение , где a  – ускорение частицы, с 
учетом (12) дает

.	 (13)

Усредняя уравнение движения a = f, умножен-
ное на r скалярно, с учетом (10) и (13) получим

 	 (14)

Подставляя (14) в (11), найдем, что фактор 
сжимаемости для частиц тождественно обраща-
ется в ноль:

	 (15)

Результат (15) получен в пренебрежении си-
лой fL, описывающей взаимодействие частицы 
с термостатом. Для учета ее влияния на вириал 
силы (14) запишем уравнение движения части-
цы с учетом этой силы:

	 (16)

Умножая обе части (16) на r скалярно с учетом 
(10), (12) и (13), получим [19]

 	 (17)

В состоянии равновесия для частицы в пара-
болической потенциальной яме , 
поэтому из (17) следует, что если справедлива 
модель ячеек Вигнера–Зейтца, то при вычисле-
нии Zc можно не учитывать влияние термостата.

В ходе МД-моделирования давление частиц 
можно определять не только через вириал сил в 
формуле (8), но и с помощью теоремы вириала, 
которая для КК приобретает вид, отличающийся 
от общепринятого благодаря раздельному учету 
парного взаимодействия и взаимодействия с фо-
ном. Действительно, с точностью до не завися-
щей от координат частиц величины их потенци-
альная энергия может быть записана в виде сум-
мы энергии парного взаимодействия частиц

и энергии их взаимодействия с фоном

Первая является однородной функцией по-
рядка –1, а вторая – порядка 2 от координат. По-
этому обобщение теоремы вириала [29] для дан-
ной системы можно представить в виде

2K + Up – 2Ub = 3pV,	 (18)

где K  – кинетическая энергия системы. Вводя 
полную энергию E = K + Up + Ub, можно перепи-
сать (18) в виде

K = – E + 3(pV + Ub), 
который отличается от обычного наличием до-
полнительного члена Ub в скобках. С учетом 
того, что в безразмерных единицах 1/T = Г,  
а K = 3N/2Г, из (18) можно найти фактор сжима-
емости частиц

	  (19)

где up = Up /N, ub = Ub /N.
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На рис. 6 представлены результаты опреде-
ления Zc по данным МД-моделирования как по 
вириалу сил (9), так и по теореме вириала (19). 
Видно, что в пределах погрешности моделирова-
ния Zc не отличается от нуля в широком диапазо-
не размеров кластера, а размерная зависимость 
Zc не имеет очевидного тренда. Таким образом, 
результаты МД-моделирования хорошо согласу-
ются с результатом , полученным на основе мо-
дели Вигнера–Зейтца. Аппроксимация зависи-
мости Zc (lnN) линейной функцией

Zc = a+b lnN,	  (20)
где для Г = 500 получено a = 0.0789, b = – 0.0121, 
дает слабый тренд к снижению Zc. Аппроксима-
ция Zc, определенного по теореме вириала (19), 
той же зависимостью (20) дает близкий резуль-
тат. Достоверность данного тренда вызывает со-
мнения в силу его малости. Однако даже для 
явно макроскопического кластера (N = 106), ко-
торый способен моделировать сплошную сре-
ду, получим Zc  = –0.0885, т.е. по-прежнему  
| Zc | << 1. Таким образом, Zc практически не за-
висит от размера КК, что позволяет экстрапо-
лировать полученный результат Zc ≈ –0.1 на бес-
конечную ОКП. Данный результат качествен-
но противоречит зависимости Zc =1  – 0.3Г для 
классической ОКП, полученной в работе [21]: 
в условиях данного моделирования эта зависи-
мость дает Zc = –149. Заметим, что зависимость 
[21] находится в согласии с результатами моде-
лирования бесконечной ОКП, полученными 

методом Монте-Карло с использованием потен-
циала Эвальда. Хотя бесконечная и ограничен-
ная ОКП формально являются различными си-
стемами, физическая причина столь значитель-
ного расхождения в настоящее время не ясна и 
требует дополнительного исследования.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В данной работе решен вопрос о наличии 
термодинамического предела для КК путем 
МД-моделирования больших кластеров, содер-
жащих до 5000 частиц. Показано, что при вы-
соком значении кулоновского параметра неи-
деальности Г = 500 и N > 2000  КК претерпева-
ет структурный переход, заключающийся в по-
явлении кристаллизованного ядра, на что ука-
зывает изменение вида РФР частиц. Тип кри-
сталлической решетки, определенный методом 
структурной идентификации системы, оказы-
вается преимущественно ГПУ с включениями 
микрокристаллитов ОЦК и ГЦК. При умень-
шении Г  ниже 180 происходит плавление ядра, 
что соответствует известному порогу плавле-
ния для бесконечной ОКП. Показано, что КК 
достаточно большого размера при высоких Г 
представляет собой кристаллизованное ядро, 
окруженное поверхностным слоем вложенных 
сферических оболочек, число которых, так же 
как и толщина поверхностного слоя, не зави-
сит от размера КК. Отметим, что такая струк-
тура может быть обнаружена в экспериментах 
с КК в комплексной плазме. Продемонстриро-
вано, что высокий порог по числу частиц, со-
ответствующий структурному переходу, связан 
с близостью потенциальной энергии кластера 
с ГПУ-решеткой и реального кластера, состоя-
щего из ядра и сферических оболочек. 

Обнаружение кристаллического ядра, доля 
частиц в котором увеличивается с ростом N, де-
лает возможным экстраполяцию свойств КК к 
неограниченной ОКП. В широком диапазоне 
размеров с помощью как вириала сил, так и по-
тенциальной энергии определен фактор сжима-
емости частиц КК при высоком  Г. Показано, что 
он приблизительно равен –0.04 ± 0.06, а его экс-
траполяция до значения N = 106  порядка -0.09, 
что можно отождествить с результатом для бес-
конечной системы. Данный результат находит-
ся в качественном противоречии с данными, 
полученными для бесконечной ОКП методом 
Монте-Карло с использованием суммирования 
Эвальда, но хорошо согласуется с предложенной 
в работе схемой расчета фактора сжимаемости, 
основанной на модели ячеек Вигнера–Зейтца.

Исследование выполнено за счет гранта Рос-
сийского научного фонда (проект №20-12-
00365).

200	 500	 1000	 2000	 5000
N

0.2

0

–0.2

–0.4

1
2
3
4

Z
c

Рис. 6. Фактор сжимаемости частиц КК в зависи-
мости от размера кластера; результаты МД-модели-
рования: 1 – с использованием (9), 2 – (19), 3 – их 
аппроксимация зависимостью (20), 4 – Zc = 0 (15).
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В связи с недавним экспериментом по падению антиводорода в гравитационном поле Земли рас-
смотрена задача о модификации неустойчивости Джинса для двухкомпонентной среды с гравита-
ционным притяжением и отталкиванием. Из-за возможности существования, наряду с гравита-
ционным притяжением одноименных гравитационных зарядов, гравитационного отталкивания 
частиц и античастиц гидродинамика такой системы приобретает нестандартный вид. Найдены 
дисперсионное уравнение, инкремент модифицированной неустойчивости Джинса при произ-
вольной фракции отталкивающей массы антиводорода, а также звуковая мода.
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ВВЕДЕНИЕ

В конце 2023 года в журнале Nature [1] были 
опубликованы результаты уникального экспе-
римента по падению антиводорода в гравитаци-
онном поле Земли. Этот готовившийся много 
лет эксперимент (так называемый эксперимент 
ALPHA-g) ставил целью проверку известной ги-
потезы о гравитационном отталкивании меж-
ду частицами и античастицами, предложенной и 
обсуждавшейся в работах [2–5].

Гипотеза о гравитационном отталкивании ан-
тичастиц представляет фундаментальный инте-
рес, а также является весьма привлекательной 
для объяснения эволюции ранней Вселенной 
и ее наблюдаемых свойств, в частности бари-
онной асимметрии [6], обнаруженного в конце 
1990-х гг. ускоренного расширения Вселенной 
[7, 8], ее плоскостности на больших масштабах 
и др. Теоретическому развитию гипотезы гра-
витационного отталкивания античастиц посвя-
щено множество работ, в которых в разных мо-
дификациях рассматривались модели гравита-
ции в рамках ньютоновской теории (см., напри-
мер, [9, 10] и цитируемую там литературу). Ре-
зультаты работы [11] показали на примере неу-
стойчивости Джинса (НДЖ), что применение 
общей теории относительности приводит к ин-
кременту, близкому к соответствующему резуль-

тату в ньютоновском приближении. Численное 
молекулярно-динамическое моделирование си-
стемы двух сортов кластеров, в которой класте-
ры одного типа гравитационного заряда притя-
гиваются, а разных типов гравитационных за-
рядов отталкиваются, было проведено в [12] и 
показало хорошее согласие с астрономически-
ми наблюдениями по расширению Вселенной (в 
[12] приведен также подробный список работ по 
различным моделям гравитации с отталкивани-
ем материи и антиматерии).

При этом предполагалось, что барионная сим-
метрия при наличии гравитационного отталки-
вания между частицами и античастицами может 
быть полностью восстановлена, т.е. число частиц 
и античастиц во Вселенной одинаково, одна-
ко кластеры вещества и антивещества в силу ги-
потезы отталкивания разлетаются, обосновывая 
как закон Хаббла, так и ускоренное расширение, 
и не могут аннигилировать друг с другом, нахо-
дясь на больших расстояниях и не имея возмож-
ности сблизиться. Те античастицы, которые на-
блюдаются в условиях Земли, являются результа-
том либо элементарных процессов столкновений 
частиц в космическом пространстве, либо полу-
чаются в лабораториях на ускорителях.

Вместе с тем результаты эксперимента [1] 
продемонстрировали отсутствие полностью от-
талкивающей гравитации античастиц и частиц, 
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показав для антиводорода (H
∼
 ) эффективное 

ускорение силы тяжести  = (0.75 ± 0.29) g, где 
g = 9.81 м/с2 есть стандартное ускорение силы 
тяжести вблизи Земли. Хотя среднее значение 

 ≈ 0.75g совместимо с нормальным значени-
ем ускорения силы тяжести  = g для антиводо-
рода в поле Земли с учетом значительной ошиб-
ки эксперимента, оно дает серьезные основания 
как для продолжения экспериментов с повыше-
нием точности, так и для теоретического иссле-
дования вопроса о механизме возможного осла-
бленного притяжения частиц и античастиц.

В работе [13] была предложена теоретическая 
модель, объясняющая возможное ослабление гра-
витационного притяжения антиводорода к Зем-
ле на основе детального рассмотрения структуры 
антипротона, вносящего основной вклад в мас-
су антиводорода. Масса позитрона пренебрежи-
мо мала, и ею при рассмотрении гравитационных 
свойств можно пренебречь. Следует отметить, что 
рассмотрение в [13] основывается на некоторых 
важных общефизических концепциях, которые 
обсуждаются ниже. Как для любой составной ча-
стицы (атома, молекулы), энергия протона (или 
антипротона) складывается из энергий составля-
ющих его частиц (кварков) и энергии связи, ко-
торая в случае барионов, к которым относится и 
протон, осуществляется посредством безмассо-
вых глюонов, обладающих «цветом».

В применении к атому подобная концепция 
наиболее проста и хорошо известна. А имен-
но, энергия атома водорода при исключении его 
движения как целого складывается из масс по-
коя протона и электрона и энергии связи между 
протоном и электроном, имеющей отрицатель-
ные дискретные значения. Аналогом такого раз-
деления в протоне (как и в антипротоне) служат 
энергии кварков (для протона p это комбинация 
кварков, имеющая структуру u, u, d; для анти-
протона p– структура соответственно u–, u–, d–, где 
черта над буквой означает античастицу) и энер-
гия связи EB (binding energy) между ними, опре-
деляемая их взаимодействием через безмассовые 
квазичастицы – глюоны, обладающие цветовым 
зарядом.

В случае атомов и молекул энергия связи 
очень мала (для атома водорода в основном со-
стоянии mp = 938.272 МэВ/c2, me = 0.511 МэВ / c2, 
EB = –13.595 эВ/c2), поэтому она не может играть 
существенной роли в определении массы атома. 
Следствием эквивалентности массы и энергии 
является уменьшение массы устойчивой состав-
ной частицы за счет энергии связи EB. На про-
стейшем примере атома водорода это означа-
ет, что масса атома водорода меньше, чем сум-
ма масс изолированных протона и электрона. 
Разность mp + me – mH > 0 равна модулю энер-

гии связи и называется дефектом массы (см., на-
пример, [14]).

Принятие этой концепции в применении к 
протонам и антипротонам приводит к важным 
следствиям. Согласно существующим расчетам 
в квантовой хромодинамике на решетке (Lattice-
QCD) [15], энергия связи в протоне превосходит 
массу движущихся в протоне кварков. При этом, 
согласно [5, 13], эта энергия не меняется при за-
рядовом сопряжении, преобразующем частицы в 
античастицы. В свою очередь, при таком сопря-
жении гравитационное притяжение движущих-
ся кварков, согласно гипотезе о гравитационном 
отталкивании частиц и античастиц, сменяется на 
отталкивание, что могло бы привести к гравита-
ционному отталкиванию антипротона от Земли.  
Однако поскольку лишь часть общей массы про-
тона, не относящаяся к его энергии связи EB, из-
меняет гравитационные свойства, то степень от-
талкивания зависит от соотношения EB и пол-
ной энергии протона. Согласно теории, развитой 
в [13] и основанной на Lattice-QCD, сумма энер-
гии связи для протона EB,p и кинетической энер-
гии глюонов составляет порядка ≈ 67% от полной 
энергии и, следовательно, лишь ≈ 33% при заря-
довом сопряжении переходит в антипротоне в 
массу другого гравитационного знака. При этом 
в [13] было найдено значение ускорения силы тя-
жести для антипротона в поле Земли  ≈ 0.33g с 
оценкой максимальной ошибки 0.1g, что суще-
ственно меньше, чем усредненное значение , 
наблюдавшееся в эксперименте.

О МЕХАНИЗМЕ  
ГРАВИТАЦИОННОГО ОТТАЛКИВАНИЯ 

В МОДЕЛИ С АНТИМАТЕРИЕЙ

Согласно [16], бесконечный однородный газ 
неустойчив относительно малых возмущений 
плотности и линеаризация по этим возмущени-
ям уравнений идеальной гидродинамики и урав-
нения Пуассона для гравитационного потенциа-
ла приводит к дисперсионному уравнению, опи-
сывающему НДЖ в гравитирующем газе:

ω2 = c2k2 – Ω2,

где Ω = (4πGρ)1/2 – частота, определяющая ин-
кремент НДЖ, ρ = nM – массовая плотность ве-
щества, c = (γ0T / M)1/2  – адиабатическая ско-
рость звука при температуре газа T в энергети-
ческих единицах, γ0 = 5/3 – отношение теплоем-
костей, n и M – концентрация частиц и их масса.

В среде гравитирующих частиц с взаимным 
притяжением НДЖ является основным механиз-
мом начального формирования галактических 
облаков на ранней стадии образования Вселен-
ной после эпохи рекомбинации. Очевидно, что 
наличие античастиц и гипотеза гравитационно-
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го отталкивания между частицами и античасти-
цами могут влиять на инкремент НДЖ. При этом 
степень влияния, как видно из дальнейшего рас-
смотрения, зависит от доли EB в полной энергии 
частиц. В предположении, что EB эквивалентно 
массе и при зарядовом сопряжении участвует в 
гравитационном отталкивании частиц и антича-
стиц, НДЖ была рассмотрена в [17]. Однако, если 
EB не меняет своих гравитационных свойств при 
зарядовом сопряжении, оставаясь всегда гравита-
ционно притягивающей материю частью полной 
массы частицы, картина усложняется.

Ниже запишем уравнения двухжидкостной 
гидродинамики для такой системы. Посколь-
ку точность теоретической модели кристалличе-
ской структуры протона (и антипротона) не яв-
ляется вполне ясной, при рассмотрении гидро-
динамических уравнений доля энергии связи EB 
в общей массе частиц здесь не фиксируется. При 
этом электроны в атомах и позитроны в антиа-
томах, обеспечивая электрическую нейтраль-
ность, не влияют на гравитационные свойства 
ввиду малой массы. Для общности рассмотрим 
два типа точечных электронейтральных объек-
тов (нейтроны и антинейтроны, атомы водорода 
и антиводорода или облачные скопления атомов 
и антиатомов) в предположении, что их «грави-
тационные заряды», т.е. часть их масс, облада-
ют свойством гравитационного отталкивания по 
отношению к объектам антиматерии, сохраняя 
гравитационное притяжение как между части-
цами материи, так и между частицами антима-
терии. Инерциальные массы этих объектов обо-
значим как M1 и M2 соответственно (ниже для 
сокращения записи M1,2). Гравитационные мас-
сы каждого сорта этих объектов включают оттал-
кивающую часть массы M –1,2 = f1,2 M1,2 и притяги-
вающую часть массы M +1,2 = (1 – f1,2)M1,2  (для ма-
терии, т.е. в случае частиц и отсутствия антича-
стиц f1,2= 0).

Коэффициент f1,2 показывает уровень грави-
тационной асимметрии объекта (частицы или 
античастицы) и введен в [13] при рассмотрении 
массовой структуры антипротона с целью объяс-
нить данные эксперимента ALPHA-g. Для моде-
ли гравитационно-нейтральной Вселенной [17] 
с равными числами атомов водорода (индекс 1) 
и антиводорода (индекс 2) f1 = 0, f2 = 1. Соглас-
но результату эксперимента ALPHA-g [1], усред-
ненное значение ускорения падения в поле тя-
жести Земли для антиводорода H

∼
 , следует при-

нять  = 0.125 в соответствии с ускорением 
 ≈ 0.75g. Теория [13] с использованием модели 

Lattice-QCD [15] приводит к значениям  ≈ 0.33 
и   ≈ 0.34g.  В общем случае, величина этого ко-
эффициента лежит в интервале 0 ≤  ≤ 1.

ДВУХКОМПОНЕНТНАЯ  
ГИДРОДИНАМИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ 

СИСТЕМЫ С МАТЕРИЕЙ  
И АНТИМАТЕРИЕЙ

Сформулируем двухкомпонентную гидро-
динамическую модель для системы электриче-
ски нейтральных объектов (частиц и антича-
стиц) с целью рассмотреть влияние изменения 
доли внутренней энергии составной частицы на 
НДЖ. Запишем уравнения движения для частиц 
и античастиц (a = 1, 2) в виде

	 (1) 

где na – плотность частиц типа a, pa = na(r,t)T – 
давление (постоянная γ0 может быть включе-
на в эффективную температуру T). Инерциаль-
ные массы всегда положительны и равны соот-
ветственно M1,2. Индекс α учитывает наличие 
притягивающей и отталкивающей фракций в 
массе объекта и определен ниже. Уравнения не-
прерывности имеют стандартный вид, посколь-
ку для простоты процессы аннигиляции здесь не 
рассматриваются.

Линеаризованное уравнение Пуассона в 
фурье-представлении имеет вид (здесь и ниже 
под ni понимается возмущение плотности в от-
личие от (1), где так обозначается полная плот-
ность частиц сорта i)

	 (2) 

где G αβ является матрицей с элементами G αα = G, 
G αβ = – G при α ≠ β (α, β обозначают +, –, учи-
тывая возможность притяжения и отталкива-
ния гравитирующих объектов). Отталкивающая 
часть массы в M1 равна M –1 = M1 f1 (f1 = M –1 / M1 – 
доля отталкивающей фракции в M1), притяги-
вающая часть M +1 = M1 (1– f1); то же самое для 
M2, а именно M –2 = M2 f2, M +2 = M2 (1– f2). Следо-
вательно, f1 и f2 являются фракциями антимате-
рии соответственно в M1 и M2. Необходимо от-
метить, что в рассматриваемом подходе грави-
тационные массы всегда положительны и рав-
ны инерционным. Это непосредственно следует 
из равенства Mi = M –i + M +i . Гравитационное от-
талкивание материи и антиматерии описывает-
ся введением матрицы Gαβ в уравнение Пуассо-
на (2). Эта процедура соответствует изменению 
знака гравитационной постоянной в гравитаци-
онной силе, как это реализовано в [13] на основе 
ньютоновского предела обобщения уравнений 
общей теории относительности в [18]. Отметим, 
однако, что утверждение о соблюдении слабого 
принципа эквивалентности Эйнштейна в подхо-
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де, предложенном в [18], не является общепри-
нятым. С дискуссией по этому вопросу можно 
ознакомиться, например, в [19, 20].

Линеаризация силы F1 в уравнении (1) приво-
дит к выражению

	 (3) 

где невозмущенная плотность частиц сорта  1 
обозначена n0

1, а возмущения плотностей – как 
n1 и n2. Аналогичное выражение возникает для 
kF2 с заменой индексов 1   2.

В частном случае, когда оставлены только пере-
крестные члены, результат аналогичен по структу-
ре силе, полученной в [13] для двух частиц:

Положив f1 = 0 (что отвечает реалистической 
ситуации отсутствия отталкивающей фракции в 
водороде) и f2 ≠ 0 (в антиводороде отталкиваю-
щая фракция произвольна 0 ≤ f2 ≤ 1), получаем, 
что выражение n0

1 kF1 пропорционально величи-
не n0

1 n2M1M2G(1 – 2f2).
В случае f1 = 0, f2 = 1 приходим к результату 

[17] для n0
1 kF1 в модели полностью гравитаци-

онно нейтральной системы n0
1GM1(n1M1 – n2M2). 

Подобное выражение возникает и для n0
2 kF2.

Интересуясь далее использованием выраже-
ния (3) и подобного ему для kF2 в уравнениях 
движения, когда отталкивающая фракция у ча-
стиц отсутствует (f1 = 0), приходим к линеаризо-
ванным уравнениям движения

	 (4) 

	 (5) 

где введены обозначения Ω2
1 = 4πGn0

1M1 и Ω2
2 = 

= 4πGn0
2M2.

ДИСПЕРСИОННОЕ 
УРАВНЕНИЕ И МОДЫ

Используя линеаризованные уравнения не-
прерывности для исключения линеаризованных 
скоростей в (4), (5), приходим к дисперсионно-
му уравнению в виде

	 (6) 

где с 21,2 = T /M1,2, P = (1 – 2f2)
2, –1 < 1 – 2f2 < 1,  

0 < P < 1. Если k = 0, то из (6) следует

ω4 + ω2(Ω2
2 P + Ω2

1) = 0.

Для произвольной фракции отталкивающей 
массы f2 инкремент неустойчивости равен

Рассмотрим модель с равными плотностями 
водорода и антиводорода n0

1 = n0
2, принимая ра-

венство масс M1=M2=M и, следовательно, частот 
Ω1= Ω2= Ω. Тогда инкремент приобретает вид

	 (7) 

Этот результат соответствует обычной НДЖ 
 (ω1 ≡ iγ) в системе 2n частиц при f2 = 0 

(чисто притягивающая гравитация [16]). Для ва-
рианта симметричной гравитации с отталкива-
нием материи–антиматерии [17] f2 = 1 имеем то 
же значение . Использование экспе-
риментального значения [1] для модели ранней 
Вселенной в стадии после рекомбинации, содер-
жащей водород–антиводород, приводит к моди-
фикации стандартной модели НДЖ. Считая, что 
EB при зарядовом сопряжении не меняется и со-
храняет свойство притяжения, как в [5, 13], и 
принимая соответствующее эксперименту зна-
чение f2   0.125, находим для инкремента

γJ,exp  1.25Ω.

Если использовать теоретическую оценку мо-
дели Lattice-QCD [15] для действующей массы 
антипротона и приближение [13] f2  0.33, при-
ходим к инкременту НДЖ

γJ,theor  1.06Ω.

Как следует из (7), минимальное значение 
инкремента γmin= Ω соответствует f2=0.5.

В случае k ≠ 0 существует звуковая мода

Для M1=M2 и n0
1 = n0

2 корни уравнения (6) рав-
ны (c1=c2=c)

Следовательно, стабилизация обобщенной 
НДЖ для конечного размера возмущений появ-
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ляется при 0 < f < 1 для меньших значений k (бо-
лее длинных волн), чем для предельных значе-
ний f2 = 0 и f2 = 1. Минимальное значение стаби-
лизирующего волнового вектора равно kmin= Ω/c 
для f2 = 0.5. Затухание звуковой волны, связан-
ное с аннигиляцией частиц и античастиц, в на-
стоящей работе не рассматривалось.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Недавно проведенный в CERN экспери-
мент  [1], призванный подтвердить или опро-
вергнуть гипотезу о гравитационном отталки-
вании частиц и античастиц не исключил воз-
можности уменьшения ускорения падения ан-
тиводорода в поле Земли по сравнению с уско-
рением g. Из-за больших погрешностей экспе-
римента пока рано делать окончательные вы-
воды о подтверждении гипотезы о существова-
нии и величине гравитационного отталкивания 
материи и антиматерии. Контрольные экспери-
менты с более высокой точностью желательны, 
и их планируется провести в ближайшее время. 
Возможное объяснение уменьшения ускорения 
силы тяжести антиводорода было предложено 
в [13] на основе рассмотрения кварк-глюонной 
структуры протона и антипротона [15]. Большая 
величина энергии связи EB в протоне и концеп-
ция, утверждающая, что связанная с ней мас-
са при зарядовом сопряжении, преобразующем 
протон в антипротон, остается неизменной, не 
участвуя в гравитационном отталкивании, при-
водит к уменьшению ускорения силы тяжести 
антиводорода  к Земле. Очевидно, что такой 
механизм появления гравитационного отталки-
вания может привести к изменению представле-
ний об эволюции ранней Вселенной, в которой 
восстанавливается барионная симметрия по 
числу частиц и античастиц, но не по гравитиру-
ющим массам. В настоящей работе сформули-
рованы уравнения двухкомпонентной гидроди-
намики системы двух типов гравитирующих за-
рядов («гравитационной плазмы»), в которой 
гравитационное взаимодействие описывается 
недиагональной матрицей. На этой основе в ли-
нейном по возмущениям приближении найдено 
дисперсионное уравнение, описывающее моди-
фицированную НДЖ и звуковую моду колеба-
ний. Показано, что НДЖ существенным обра-
зом зависит от той доли массы протона, кото-
рая приводит к гравитационному отталкиванию 
при зарядовом сопряжении. Для возмущений с 
конечной длиной волны получены условия ста-
билизации неустойчивости.

Полученные результаты могут быть полезны 
для дальнейшего теоретического анализа и со-
гласования астрономических наблюдений с те-

орией (в частности, за счет расширения диапа-
зона возможных значений инкремента НДЖ), 
для исследования проблемы гравитационного 
взаимодействия частиц и античастиц, для раз-
вития представлений о процессах в ранней Все-
ленной, для обобщения гидродинамических мо-
делей плазмоподобных сред, а также для пони-
мания квантовых свойств составных «элемен-
тарных» частиц. Последнее связано с углублени-
ем представлений о гравитационных свойствах 
энергии связи EB, в том числе о ее неизменно-
сти при зарядовом сопряжении в рамках гипо-
тезы о гравитационном отталкивании материи и 
антиматерии.

Такая особенность энергии связи, постули-
рованная в [5, 13], не является очевидной. Более 
того, возникает вопрос о свойствах энергии свя-
зи вне проблемы зарядового сопряжения. Это 
общий вопрос, соотносящийся с понятием де-
фекта массы для различных видов взаимодей-
ствий между частицами, составляющими более 
сложный объект. К таким взаимодействиям от-
носятся электромагнитное, определяющее обра-
зование атомов и молекул, сильное взаимодей-
ствие ответственное за образование ядер, а так-
же гравитационное, формирующее компакт-
ные астрономические объекты. Из соотношения 
Эйнштейна, связывающего энергию и массу по-
коя тела E2 = m2c4 + p2c2, следует, что масса покоя 
всегда эквивалентна энергии. Простейшим под-
тверждением этого является аннигиляция па-
рапозитрония с образованием двух фотонов, не 
имеющих массы покоя, но обладающих безмас-
совой энергией. Тем самым, энергия может су-
ществовать в безмассовой форме, т.е. не всег-
да эквивалентна массе покоя, не только для фо-
тона, но и, например, в форме энергии кинети-
ческого движения. Является ли энергия связи в 
различных формах, перечисленных выше, а так-
же в нуклонах, состоящих из кварков, связан-
ных цветовым глюонным взаимодействием, эк-
вивалентом массы покоя, образуя так называе-
мый дефект массы, или же энергия связи явля-
ется безмассовой, по крайней мере для некото-
рых типов взаимодействия? Этот важный вопрос 
нуждается в дальнейшем исследовании и экспе-
риментальной проверке. Более подробное об-
суждение проблемы выходит за рамки данной 
работы и дано в [21].

Автор благодарен М.В. Федорову и S. Menary 
за полезные обсуждения и замечания.
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Методом лазерной вспышки измерена теплопроводность λ жидких сплавов натрий–свинец (10, 
21, 31, 41, 50 и 63 ат. % Pb) в интервале температуры от линии ликвидуса до 1070 К с неопреде-
ленностью 4–6%. Построены температурные и концентрационные зависимости λ. Установлено, 
что для большинства исследованных сплавов теплопроводность с температурой растет монотон-
но и имеет довольно низкие значения по сравнению с чистыми расплавами Na и Pb: от 3.7 до 
12.0 Вт/ (мК). На концентрационной зависимости λ выявлен пологий минимум в интервале кон-
центрации свинца XPb≈ 20–50 ат. %. Отмечены корреляции между полученными результатами по 
теплопроводности и другими теплофизическими свойствами, которые косвенно подтверждают 
существующие в литературе представления о формировании в жидкой системе Na–Pb ионных 
комплексов.

DOI: 10.31857/S0040364424040034

ВВЕДЕНИЕ

Жидкие сплавы натрия со свинцом относятся 
к интересному классу расплавов, у которых по-
мимо металлической связи между атомами есть 
тенденция к образованию ионной (или ионно-
ковалентной) связи вследствие большой разни-
цы в электроотрицательности компонентов [1–
5]. Это приводит к локализации электронов про-
водимости и появлению ярко выраженных экс-
тремумов на концентрационных зависимостях 
многих теплофизических свойств [6–14] жидкой 
системы Na–Pb. Согласно [1–5], подобные яв-
ления свидетельствуют о химическом упорядо-
чивании в расплавах этой системы в виде обра-
зования двух типов комплексов Na4Pb и Na4Pb4 с 
частично ионной межатомной связью. Некото-
рое прямое подтверждение существования этих 
структурных единиц получено из нейтроногра-
фических исследований [1, 15].

С практической точки зрения жидкие сплавы 
Na–Pb интересны тем, что расплавы с малым со-
держанием свинца (до 10 ат. %) рассматриваются 
как перспективные теплоносители для ядерных 
реакторов на быстрых нейтронах [16], посколь-
ку являются существенно менее пожароопасны-
ми по сравнению с чистым натрием. В [17] уста-
новлено, что сплав с 10 ат. % свинца не горит на 

воздухе вплоть до 973 К и обладает пониженной 
взрывоопасностью при контакте с водой. Одна-
ко многие физические свойства жидкой системы 
Na–Pb, в особенности теплопроводность λ, изу-
чены недостаточно надежно и подробно, что не 
позволяет в полной мере оценить перспективы 
применения этих расплавов в ядерной энерге-
тике. В литературе имеется лишь одна экспери-
ментальная работа [18] по измерению λ расплава 
Na20Pb80 с погрешностью 15%, а также оценоч-
ные значения λ [17] для составов с концентраци-
ей Pb до 10 ат. %. Таким образом, получение до-
стоверной экспериментальной информации по 
теплопроводности жидких сплавов Na–Pb в ши-
роких интервалах температуры и концентрации 
является актуальной задачей для обновления и 
расширения существующей научной базы по те-
плофизическим свойствам подобных жидкоме-
таллических систем.

МЕТОДИКА  
И ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ТЕХНИКА

В настоящей работе проведены измере-
ния теплопроводности жидких сплавов Na–Pb 
с содержанием свинца XPb=10, 21, 31, 41, 50 и 
63 ат. % в интервале температуры от линии лик-
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видуса до Tmax= 1070 К. Величина λ определя-
лась методом лазерной вспышки на установ-
ке LFA-427 с использованием герметичных из-
мерительных ампул из нержавеющей аустенит-
ной стали марки 12Х18Н10Т. Подробное описа-
ние расчетной модели для определения λ жид-
ких образцов с учетом реальной геометрии ам-
пулы приведено в [19].

Исходными компонентами для сплавов яв-
лялись свинец марки С0 чистотой не ме-
нее 99.992  вес.% и натрий чистотой не менее 
99.9 вес.%. Для предотвращения загрязнения об-
разцов, особенно Na, все этапы приготовления 
сплавов проводились в атмосфере высокочи-
стого аргона (99.999 об.%) внутри перчаточного 
бокса. Поверхности свинцового слитка предва-
рительно механически отчищались от окислов. 
Натрий поставлялся в запаянной ампуле из стек-
ла «пирекс», заполненной аргоном. Ампула раз-
бивалась с одного конца и нагревалась до жид-
кого состояния Na. Последний выливался через 
стальную сетку с мелкими отверстиями в специ-
альный тигель. Готовые куски Na и Pb взвешива-
лись на электронных весах с точностью 2–3 мг 
и закладывались в измерительную ампулу. Далее 
стальная ампула вместе с навесками Na и Pb гер-
метизировалась электродуговой сваркой внутри 
бокса и нагревалась в муфельной печи до 700 К, 
при этом ампула некоторое время встряхива-
лась для хорошей гомогенизации сплава. В итоге 
фактическое содержание Pb в приготовленных 
таким образом сплавах составляло 10.00±0.03, 
21.01±0.05, 30.71±0.09, 41.12±0.12, 49.98±0.22 и 
63.38±0.37 ат.%.

Перед началом измерений на LFA-427ампула 
с расплавом выдерживалась в течение часа при 
максимальной температуре эксперимента Tmax. 
Проведенные оценки с учетом данных о коэф-
фициентах взаимной диффузии в расплавах на-
трий–свинец [13] и небольшого объема сплава в 
ампуле (порядка 1 мл) показали, что этого вре-
мени достаточно для получения практически од-
нородного по составу жидкого образца. Измере-
ния λ проводились в режиме охлаждения от Tmax 
до температуры ликвидуса TL. Температуры TL 
для каждого состава определялись с точностью 
±1.5 К по результатам проведения термического 
анализа на массивном изопериболическом кало-
риметре смешения, как описано в [14]. В расчет-
ных уравнениях для λ [19] привлекались числен-
ные данные по теплофизическим свойствам ма-
териала ампулы 12Х18Н10Т [19], а также значе-
ния плотности [13] и теплоемкости [14] иссле-
дуемых расплавов. Толщина зондируемого слоя 
сплава в ампуле при комнатной температуре со-
ставляла ~2.5 мм, а ее изменение при нагреве в 
жидком состоянии учитывалось по тепловому 

расширению стали 12Х18Н10Т [19]. Неопреде-
ленность полученных данных по λ оценивает-
ся в 4.2–5.3% для интервала 600–1100 К. Данная 
неопределенность включает случайные погреш-
ности (0.6–2.4%) и неисключенные системати-
ческие ошибки, основной вклад в которые вно-
сит неопределенность температуропроводности 
ампул. Следует отметить, что измерения терми-
ческих [13], калорических [14] свойств жидкой 
системы Na–Pb и теплопроводности в настоя-
щей работе осуществлялись в одной лаборато-
рии Института теплофизики CО РАН, а исследу-
емые сплавы готовились из исходных металлов 
Na и Pb из одной партии.

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Результаты измерений теплопроводности 
представлены на рис. 1, из которого видно, что 
величина λ для большинства жидких сплавов 
Na–Pb с температурой растет монотонно и име-
ет довольно низкие значения. Измеренные зна-
чения теплопроводности лежат в диапазоне от 
3.7 до 12.0 Вт/(м К) во всем исследованном ин-
тервале температуры, что в среднем примерно в 
3 и 9 раз меньше, чем у чистых расплавов свинца 
и натрия соответственно. Таким образом, сме-
шение двух жидких металлов Na и Pb с отно-
сительно хорошей теплопроводностью [20,  21] 
приводит к существенному падению λ получен-
ного раствора. Такие низкие значения сопоста-
вимы со значениями λ подобных жидкометалли-
ческих систем (K–Pb [22] и Cs–Pb [23]) и прямо 
указывают на существенную локализацию элек-
тронов проводимости в этой системе. Это хоро-
шо сопоставляется с представлениями авторов 

Рис. 1. Теплопроводность жидких сплавов Na–Pb:  
1 – данные для Pb [20], 2 – Na [21], 3 – Na20Pb80 [18], 
4 – Na90Pb10, 5 – Na79Pb21, 6 – Na69Pb31, 7 – Na59Pb41, 
8 – Na50Pb50, 9 – Na37Pb63; ось ординат представлена 
в логарифмическом масштабе.
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[1–5] о формировании в жидких сплавах M–Pb 
(M – щелочной металл) химического ближнего 
порядка в виде ассоциированных ионных ком-
плексов. Тенденция к возникновению этих ком-
плексов в расплавах M–Pb обусловлена тем, 
что разница в электроотрицательности между 
M и Pb оказывается достаточной для частично-
го смещения валентных электронов атомов M к 
атомам Pb. Согласно модельным представлени-
ям [1–5], четыре катиона М+ располагаются во-
круг аниона Pb4– или тетраэдрического кластера 
[Pb4]

4– и удерживаются ими кулоновскими сила-
ми. В итоге часть валентных электронов M и Pb 
оказывается запертой в этих комплексах, а хи-
мическая связь между ионами M+ и Pb– и струк-
тура расплава становятся солеподобными. Это 
приводит к аномальным особенностям на за-
висимостях физических свойств M–Pb [6–14, 
22–25]. Так, удельное электросопротивление ρel 
у расплавов M–Pb относительно аддитивных 
значений может меняться на порядок в зависи-
мости от концентраций компонентов [7–10, 24, 
25]. Например, у эквиатомного состава Cs–Pb 
[25] величина электросопротивления примерно 
в 70 раз больше значения ρel для расплава свин-
ца, а добавка 20 ат.% Pb к Na увеличивает ρel поч-
ти в 17 раз по сравнению с чистым Na [7]. Пред-
полагается [1–5], что в жидких сплавах тяжелых 
щелочных металлов (K, Rb, Cs) со свинцом фор-
мируются полианионные структуры вида M4Pb4, 
а в сплавах Li–Pb и Na–Pb преобладают октет-
ные соединения вида M4Pb. Последний вид со-
храняет стабильность лишь в случае малых раз-
меров катионов [26] (таких как Li+ и Na+) и теря-
ет ее в случае достаточно больших катионов (та-
ких как K+, Rb+ или Cs+).

Наименее теплопроводными расплава-
ми являются сплавы с концентрациями XPb =  
= 21–41 ат. %, а для крайних составов XPb = 10 и 
80 ат.% кривые λ(T) лежат выше остальных спла-
вов (рис. 1). Такое поведение кривых λ(T) может 
косвенно указывать на наличие в жидкой систе-
ме Na–Pb двух типов комплексов M4Pb4 и M4Pb 
с большей относительной долей последних. Сле-
дует отметить, что вблизи температур ликвидуса 
сплавов наименьшее значение λ наблюдалось 
для состава XPb = 21 ат.%. Это хорошо коррели-
рует с результатами исследований электросо-
противления расплавов Na–Pb [7–9], для кото-
рых величина ρel на концентрационной зависи-
мости имеет ярко выраженный пик с максиму-
мом в диапазоне концентраций XPb ≈ 20–23 ат.%.

На рис. 2 представлены изменения теплопро-
водности ∆λ сплавов относительно значения λ 
при температуре ликвидуса TL. Видно, что наи-
больший относительный рост λ с температурой 
наблюдался у составов Na79Pb21 и Na69Pb31. Ве-

личина λ для этих расплавов увеличилась более 
чем на 80% при нагреве на 400 К выше TL, тог-
да как у других составов ∆λ не превышает 60%. 
Это хорошо согласуется с результатами иссле-
дования температурного коэффициента удель-

ного электросопротивления  в [7–9]. Так, в 

этих работах было выявлено, что величина  

на концентрационной зависимости имеет ми-
нимум вблизи XPb = 20 ат. % и принимает отри-
цательные значения для расплавов, содержащих 
~ 15–30 ат.% Pb. Рост кривых λ(T) с увеличением 
температуры в совокупности с отрицательными 

значениями  может свидетельствовать о дис-

социации упорядоченных структур в расплавах 
Na–Pb с высвобождением все большего числа 
свободных электронов. Вероятно, более резкий 
рост λ для Na79Pb21 и Na69Pb31 указывает на мак-
симальную относительную долю ионных ком-
плексов типа M4Pb, разрушение которых более 
активно восстанавливает металлическое поведе-
ние данных расплавов по сравнению с другими.

Полученные данные по λ сплавов аппрокси-
мировались методом наименьших квадратов в 
интервале от температуры ликвидуса до 1073  К 
полиномом следующего вида:

λ(T) = λ(TL) + A(T – TL) + B(T – TL)2,	 (1)

где A, B – константы. Величина λ в уравнении (1) 
рассчитывается в единицах Вт/(м К). Коэффи-
циенты полинома приведены в таблице. Сред-
неквадратичные отклонения эксперименталь-
ных точек от аппроксимационных зависимостей 
не превышают 0.8–2.2%.

Коэффициенты полинома (1) для теплопроводности 
жидких сплавов Na–Pb

XPb, ат. % TL, К λ(TL), Вт/(м К) A × 103 B × 106

10 593.1 8.706 9.575 –5.57
21 644.5 3.688 8.736 –2.87
31 677.5 4.126 8.380 1.48
41 603.3 4.128 8.587 –12.43
50 644.5 5.523 11.996 –10.43
63 573.3 6.048 10.961 –5.32

На рис. 3 приведены концентрационные за-
висимости теплопроводности жидких спла-
вов Na–Pb при температуре ликвидуса TL и при 
1000  К вместе с литературными данными [18] 
для расплава Na20Pb80. Видно, что на линии лик-
видуса и на изотерме имеется широкий мини-
мум в области концентрации XPb ≈ 20–50 ат. %, 
в котором величина теплопроводности жидко-
го сплава в 4–22 раз меньше λ чистых Na и Pb и 
примерно в 7 раз меньше аддитивных значений. 
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Полученные концентрационные зависимо-
сти λ(XPb) хорошо коррелируют с результатами 
для других теплофизических свойств исследуе-
мой системы. Так, например, при изучении тер-
мических свойств жидких сплавов Na–Pb был 
установлен эффект «химического сжатия» [13]: 
величина относительного избыточного моль-
ного объема ∆Vm составила –17% при концен-
трации XPb = 30 ат.% с широким минимумом на 
концентрационной зависимости ∆Vm(XPb) в ин-
тервале XPb ≈ 25–50  ат.%. В [12] на концентра-
ционной зависимости теплоемкости системы 
Na–Pb наблюдался размытый максимум в диа-
пазоне XPb ≈ 30–50 ат.%.

Рис. 2. Изменение теплопроводности сплавов отно-
сительно значения λ при температуре ликвидуса TL: 
1 – Na90Pb10, 2 – Na79Pb21, 3 – Na69Pb31, 4 – Na59Pb41, 
5 – Na50Pb50, 6 – Na37Pb63, 7 – Na20Pb80, 8 – Pb.

Рис. 3. Концентрационные зависимости тепло-
проводности жидких сплавов Na–Pb: 1  – при TL,  
2 – при 1000 К, 3 – Na20Pb80 при TL [18], 4 – Na20Pb80 
при 1000 К [18]; пунктирная линия – расчет по пра-
вилу аддитивности.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведено экспериментальное исследова-
ние теплопроводности жидких сплавов Na–Pb 
в интервале температуры от линии ликвидуса до 
1070  К. Расплавы Na–Pb рассматриваются как 
перспективные жидкометаллические теплоноси-
тели для ядерных реакторов на быстрых нейтро-
нах [16]. Однако, как видно по полученным тем-
пературным λ(T) и концентрационным λ(XPb) за-
висимостям, использование расплавов Na–Pb с 
концентрацией Pb больше 10 ат. % в качестве те-
плоносителя крайне невыгодно ввиду аномально 
низких значений теплопроводности. Такие зна-
чения λ для рассматриваемых расплавов могут 
свидетельствовать о наличии химического ближ-
него порядка в жидкой системе Na–Pb.

Исследование выполнено в рамках госзада-
ния ИТ СО РАН (№ 121031800219-2).
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Кривая сосуществования жидкость–газ (бинодаль) для индия на плоскости плотность–темпера-
тура рассчитана с помощью законов подобия, связанных с линией единичного фактора сжимае-
мости, и численного моделирования методом погруженного атома. Для этого использовалась ра-
нее разработанная модель, учитывающая общие асимптотические свойства бинодали, следующие 
из теории критических явлений и используемых законов подобия. Эта модель ранее была прове-
рена для веществ с известной бинодалью и успешно применялась для ряда металлов, для которых 
положение бинодали и критических точек не может быть пока получено из измерений и более 
строгих методов расчета. Кроме этого, методом погруженного атома рассчитана плотность жид-
кости на линии кристаллизации индия при известных из измерений давлениях и температурах. 
Данные об этой плотности до сих пор отсутствовали в литературе. 

DOI: 10.31857/S0040364424040042

ВВЕДЕНИЕ

Информация о фазовых границах различных 
веществ и систем играет важную роль как в фун-
даментальных, так и в прикладных задачах  [1]. 
Это касается, в частности, кривой сосущество-
вания жидкость–газ, или бинодали. К насто-
ящему моменту времени накоплен большой 
объем расчетных и, главное, достаточно точ-
ных экспериментальных данных по положению 
этой фазовой границы для множества веществ 
(см.,  например, базу данных NIST [2]). Однако 
такая ситуация наблюдается для веществ, кото-
рые при нормальных условиях, т.е. при давлении 
P = 1 атм и температуре Т = 300 К, являются га-
зами или жидкостями. Такие вещества обладают 
сравнительно низкой температурой Tc критиче-
ской точки (КТ), что позволяет провести необ-
ходимые измерения во всем нужном диапазоне 
давлений, температур и плотностей. Для метал-
лов же, как и для большинства веществ, находя-
щихся в кристаллической фазе при нормальных 
условиях, ситуация противоположная. Совре-
менные экспериментальные методы позволяют 
достаточно точно определить температуры ниже 

приблизительно 5 кК [3], что не дает возможно-
сти измерить высокотемпературную часть би-
нодали для большинства металлов. Как резуль-
тат, сейчас есть только два металла, у которых 
измерена вся бинодаль вместе с КТ. Это ртуть 
(Tc = 1753 К [4]) и цезий (Tc = 1938 К [5–7]). 

Расчетные методы могут отчасти попра-
вить ситуацию, но не всегда. Реальное вещество 
представляет собой смесь электронов и положи-
тельно заряженных ядер. В современной стати-
стической физике уже давно получены строгие 
теоретические соотношения, однозначно связы-
вающие термодинамические величины с меж-
частичным потенциалом взаимодействия си-
стемы [1]. Эти соотношения верны как для си-
стем с классической, так и с квантовой стати-
стикой частиц. При этом для расчета свойств 
классических систем на основе этих соотноше-
ний разработаны и успешно реализованы мно-
гочисленные методы численного моделирова-
ния (см., например, [8]). Поэтому если реальное 
вещество можно заменить некоторой системой 
классических частиц с заданным эффективным 
потенциалом взаимодействия, то задача о рас-
чете бинодали решается в рамках таких числен-
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ных методов при условии, что используемый по-
тенциал (или потенциалы в случае многокомпо-
нентных систем) описывает свойства системы в 
широком диапазоне плотностей, охватывая и га-
зовую, и жидкую фазы. Все эти условия выпол-
няются для газов и жидкостей, у которых в боль-
шинстве своем есть и данные измерений. Со-
всем иная ситуация с металлами. 

В отличие от обычных газов и жидкостей на-
чальную квантовую кулоновскую смесь для ме-
таллов нельзя заменить на некоторую эквива-
лентную систему классических частиц. Точнее, 
пока не предложен метод, как это сделать во всем 
диапазоне плотностей и температур, требуемых 
для расчета бинодали. Существуют лишь отдель-
ные, сравнительно небольшие области фазовой 
диаграммы, в которых свойства металла мож-
но описать такой заменой. Это, например, ме-
тод погруженного атома (см. [9] и ссылки там), 
который описывает жидкий металл, представляя 
его как однокомпонентную систему с эффек-
тивным многочастичным потенциалом (EAM, 
Embedded atom method). EAM работает при не 
слишком высоких температурах и не слиш-
ком низких плотностях, но он не описывает бо-
лее разреженные состояния, хотя такие попыт-
ки предпринимались [10]. Таким образом, что-
бы построить бинодаль металла на основе стро-
гой теории все же нужно решать в том или ином 
виде квантово-механическую задачу для началь-
ной кулоновской смеси. Для этого в последние 
несколько десятилетий были разработаны так 
называемые первопринципные методы, напри-
мер метод квантово-молекулярной динамики 
[11–15]. Но и эти методы пока еще хорошо опи-
сывают вещество только при сравнительно боль-
ших плотностях. Кроме этого, в них существуют 
и другие проблемы, связанные, например, с точ-
ностью описания обменно-корреляционного 
взаимодействия, которые лишь усиливаются 
при понижении плотности. Как результат, в на-
стоящий момент времени нет расчетов бинодали 
этими методами, а есть лишь немногочисленные 
расчеты критической изотермы и оценки поло-
жения КТ [14, 15].

Таким образом, все еще остается актуальным 
применение более простых методов, построен-
ных на соотношениях подобия и экстраполяции 
известных из измерений низкотемпературных 
данных. Такой подход уже давно применяет-
ся для оценки критических точек различных ве-
ществ [16–18]. Среди различных соотношений 
подобия одними из наиболее общих являются 
закономерности, связанные с линией единич-
ного фактора сжимаемости на плоскости плот-
ность–температура [19]. На их основе нами было 
разработано общее интерполяционное уравне-

ние для бинодали [20], которое было провере-
но на веществах с известной из измерений бино-
далью, и установлено, что уравнение описыва-
ет эти данные с отклонением, не превышающим 
5%. Кроме того, был разработан и метод его при-
менения для металлов, который успешно приме-
нялся для ряда металлов, таких как алюминий, 
медь, уран, галлий, висмут [20–22]. В данной ра-
боте этот метод используется для построения би-
нодали индия на плоскости плотность–темпера-
тура и оценки координат его критической точ-
ки, что и является основной целью данного ис-
следования. 

ЛИНИЯ ЕДИНИЧНОГО  
ФАКТОРА СЖИМАЕМОСТИ 

И СООТНОШЕНИЯ ПОДОБИЯ

Линия единичного фактора сжимаемо-
сти относится к общему классу идеальных ли-
ний для разных величин. Для какой-либо фи-
зической величины ее значение вдоль соответ-
ствующей идеальной линии совпадает со зна-
чением для идеального газа при тех же параме-
трах. Поэтому линия единичного фактора сжи-
маемости определяется условием Z(P, n, T) = 1,  
где Z  – фактор сжимаемости, P – давление, 
Т  – температура, n – концентрация частиц, 
ρ  –  плотность, т.е.  ρ  =  mn, m – масса части-
цы. Давление P связано с n и Т уравнением со-
стояния P = P(n, T). Это приводит к зависимо-
сти только от двух переменных, т.е. Z(P, n, T) =  
= Z(P(n, T), n, T) → Z(n, T) = 1. Так как, по опре-
делению, Z  = P/(nkT), то уравнение Z(n,T) = 1 
определяет идеальную линию для давления. 
Аналогичные линии можно ввести и для других 
величин, например энтальпии или внутренней 
энергии [23]. Они возникали в различных зада-
чах, начиная еще с 19-го столетия (см. историче-
ский обзор в [24]). Их можно рассматривать не 
только на плоскости (n, T), но и в любой другой 
паре координат [25]. Но именно в координатах 
(n, T) в начале 20-го столетия было обнаружено 
геометрическое подобие для линии Z = 1, позже 
подтвержденное и для других идеальных линий. 
Бачинский [26] был, по-видимому, первым, кто, 
используя уравнение Ван-дер-Ваальса (ВдВ) 
для описания своих экспериментов, обнаружил, 
что в этих координатах данный контур (линия 
Z = 1) является прямой линией для всех плотно-
стей. Изначально эта прямолинейность рассма-
тривалась лишь как частное свойство уравне-
ния ВдВ, которое не применимо ко многим ве-
ществам. Позже появились новые эксперимен-
тальные данные, которые демонстрировали эту 
геометрическую форму и у веществ, не описы-
ваемых уравнением ВдВ [27]. Например, в на-
стоящее время в последней версии базы данных 
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NIST [2] содержится около 150 веществ и лишь 
примерно у 10 из них эта линия не является пря-
мой [28]. Кроме того, наличие универсальной 
геометрической формы у одной идеальной ли-
нии стимулировало поиск аналогичного подо-
бия и у других идеальных линий. Уравнение ВдВ 
генерирует еще прямые линии для энтальпии и 
внутренней энергии, которые подтверждают-
ся и для реальных веществ [23, 29]. Для некото-
рых других величин, таких как свободная энер-
гия или химический потенциал, соответствую-
щие им идеальные линии оказываются уже не-
прямыми, но их форма тоже описывается уни-
версальными уравнениями [30]. Различные иде-
альные линии обладают целым рядом интерес-
ных свойств (см., например, [31, 32]). Далее рас-
сматривается только линия Z = 1. И для нее при-
ведем еще несколько необходимых для данного 
исследования фактов, полагая, что она обладает 
прямолинейной формой. 

Для задания любой прямой линии достаточ-
но двух параметров, например координат точек 
ее пересечения с осями координат. Для этих па-
раметров уравнение линии Z = 1, если она пря-
мая, запишется как

T / TВ + n / nВ = 1.	 (1)

По уравнению ВдВ ТB = a/b, nB = 1/b, где a, b – 
константы уравнения Ван-дер-Ваальса. Для дру-
гих же систем определить эти параметры можно 
с помощью вириального разложения (ВР), кото-
рое является самым простым, теоретически стро-
гим и работающим для любой однокомпонент-
ной системы методом [1]. При малых плотностях 
в этом разложении по целым степеням плотно-
сти достаточно использовать лишь второй и тре-
тий вириальные коэффициенты (т.е.  ограни-
чить разложение квадратичным по плотности 
слагаемым), что позволяет выразить параметры 
ТB, nB непосредственно через них [19,  24]. Тог-
да ТB оказывается ничем иным, как температу-
рой Бойля, т.е. температурой, при которой обра-
щается в ноль второй вириальный коэффициент. 
При больших плотностях требуется учет больше-
го числа вириальных коэффициентов в ВР, что 
может делать его неприменимым, если эти ко-
эффициенты неизвестны. Но линия Z = 1, полу-
чаемая в численных расчетах для модельных си-
стем, в точности совпадает с линией, получае-
мой из ВР, ограниченного вторым и третьим ко-
эффициентами (см., например, [33, 34]). Отме-
тим, что эти коэффициенты (2-й и 3-й) также 
известны из измерений и для множества реаль-
ных веществ. Это позволяет сравнительно про-
сто найти бойлевские параметры и использовать 
их для оценки положения КТ путем поиска со-
ответствующих соотношений. Одно из таких со-

отношений, найденное в середине прошлого 
века, связывает фактор сжимаемости в критиче-
ской точке и бойлевскую плотность:

,	 (2)

где Zс – фактор сжимаемости в критической точ-
ке, т.е. Pс = (nс)

2kBTс / nB. Здесь и далее индекс c 
обозначает величины, относящиеся к КТ. Урав-
нение (2) известно как соотношение Тиммер-
манса [35, 36]. Его точность составляет ~10%. 
Еще одно, более точное соотношение, чья по-
грешность не превышает 5% (см. табл. 1 в [28]) 
практически для всех веществ из базы данных 
NIST [2], связывает уже собственно температу-
ры и плотности:

.	 (3)

Значение S1 ≈ 0.67 для реальных веществ и дву-
мерных модельных систем, хотя для 2D-систем 
оно может быть несколько ниже [34]. Помимо 
(2) и (3), линия Z = 1 обладает еще одним важ-
ным свойством.

Чтобы проиллюстрировать это свойство на 
рис. 1 представлена фазовая диаграмма С4H8O 
(тетрагидрофуран) с линией Z = 1. Эксперимен-
тальные данные для этого вещества были срав-
нительно недавно обработаны и по ним было по-
строено так называемое референтное уравнение 
состояния [37], позволяющее воспроизводить 
различные свойства вещества с точностью, до-
стигнутой в измерениях. Оно и использовалось 
для расчета данных, представленных на рис. 1. 
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Рис. 1. Фазовая диаграмма С4H8O с линией Z = 1 по 
данным [37]: 1 – бинодаль жидкость–газ, 2 – линия 
Z = 1, 3 – критическая точка бинодали, 4 – тройная 
точка газ–жидкость–кристалл.
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Аналогичные фазовые диаграммы получают-
ся и для многих других веществ [19, 27]. Кон-
тур Z = 1 действительно является прямой лини-
ей (отклонение от прямолинейной зависимости, 
посчитанное по методу наименьших квадратов 
не превышает 2%). Кроме того, визуально линия 
Z = 1 касается жидкой ветви бинодали в трой-
ной точке, что можно считать проявлением еще 
одного свойства этой идеальной линии. Оно мо-
жет быть доказано строго из точных термоди-
намических соотношений, как было показано в 
[35] и позже в [38]. Более точная его формулиров-
ка следующая: линия Z = 1, независимо от своей 
геометрической формы, является касательной 
к гипотетическому продолжению жидкой ветви 
бинодали за тройную точку при T → 0. Таким об-
разом, контур Z = 1 описывает асимптотическое 
поведение бинодали при низких температурах, 
причем даже для тех веществ и систем, для кото-
рых это уже не прямая линия. Данное асимпто-
тическое свойство нарушается, когда становят-
ся существенными квантовые эффекты, но для 
большинства веществ это происходит при очень 
низких температурах (порядка нескольких кель-
винов). Поэтому для них прямолинейную зави-
симость (1) можно рассматривать как асимпто-
тику жидкой ветви бинодали при T → 0.

Помимо (1) известны и асимптотические за-
висимости бинодали в других предельных случа-
ях. При T → Tc теория критических явлений [1] 
дает скэйлинговую зависимость для разности 
плотностей, т.е. (nL – nG) ~ τβ, τ = 1 – T / Tc. Здесь 
и далее индексы L и G относятся к величинам на 
жидкой и газовой ветвях бинодали, а β = 0.326 – 
универсальный критический индекс, чье зна-
чение одинаково практически для всех веществ 
и систем в трехмерном пространстве. Для газо-
вой ветви бинодали из уравнения Клапейро-
на–Клаузиуса при T → 0 следует зависимость  
nG(Т) ~ exp(-const/T) [1], где const соответствует 
некоторой теплоте парообразования. Эти асим-
птотики были использованы для построения об-
щего интерполяционного уравнения для обеих 
ветвей бинодали [20]. Для этого также была при-
влечена процедура симметризации бинодали от-
носительно ее диаметра на основе изоморфиз-
ма между решеточными и непрерывными систе-
мами, предложенного в [39]. Вид построенного 
уравнения:

	 (4)

Индекс 2D обозначает удвоенную плотность 
на диаметре бинодали, т.е. n2D = nL + nG. Урав-
нение (4) содержит один подгоночный параметр 
q = Q / (kBTс), где Q – это некоторая эффективная 
теплота испарения, которая как раз и возникает 
из-за приведенной выше асимптотики для газо-
вой ветви бинодали, которая является следстви-
ем уравнения Клапейрона–Клаузиуса. В  [20] 
уравнение (4) проверялось на веществах из [2] с 
известными критическими и бойлевскими пара-
метрами, а так же положением бинодали. Пара-
метр q при этом определялся из условия мини-
мизации ошибки, даваемой уравнением (4), по 
отношению к точным данным. В результате ока-
залось, что (4) имеет погрешность не более 4%, a 
Q оказалась по значению очень близкой к вели-
чине теплоты испарения при P = 1 атм. Такая хо-
рошая точность для веществ с известной бино-
далью стимулировала разработку методики при-
менения уравнения (4) для металлов и других 
веществ, для которых кривая насыщения неиз-
вестна или известна лишь ее низкотемператур-
ная часть (см. следующий раздел). Для таких ве-
ществ в (4) помимо q неизвестными параметра-
ми являются еще два бойлевских параметра и 
координаты КТ. Об определении бойлевских па-
раметров для индия сказано ниже. А из двух кри-
тических параметров один, например r0с, мож-
но исключить с помощью соотношения (3). Тог-
да Tс и q можно определить с помощью соответ-
ствующей процедуры минимизации, разрабо-
танной в [20].

Перед тем как перейти к описанию приме-
нения (4) для индия, заметим следующее. Лю-
бой металл изначально является многокомпо-
нентной системой, что ведет к неоднозначно-
сти в определении фактора сжимаемости Z в са-
мом общем случае [40], так как для многокомпо-
нентной системы можно ввести несколько плот-
ностей: свою для каждой компоненты. Кроме 
этого, важную роль в металлах всегда играют ку-
лоновские компоненты – электроны и положи-
тельные ионы, взаимно компенсирующие заряд 
друг друга. Для кулоновских компонентов тоже 
существует аналог вириального разложения, но 
с нецелыми степенями плотности [41]. В резуль-
тате, если рассмотреть предел низких плотно-
стей, то для любой системы, содержащей эти ку-
лоновские компоненты, уже не получится пря-
молинейного контура для линии Z = 1 [42]. Та-
кая ситуация наблюдается для низкотемпера-
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турной плазмы металлов при сравнительно низ-
ких плотностях [42], и в случае плазмы ртути она 
подтверждена экспериментально [43]. Но при 
повышении плотности и переходе в жидкий ме-
талл появляется возможность рассматривать ме-
талл как однокомпонентную систему, состоя-
щую из некоторых модельных частиц, взаимо-
действующих с некоторым многочастичным по-
тенциалом. Именно такой подход используется 
в упомянутом выше методе EAM. Поэтому далее 
рассматривается контур Z = 1 именно в жидкой 
области и используется обычное определение 
фактора сжимаемости Z = P/(nT) = maP/(ρT),  
ma – это масса частицы (или атома).

Прямолинейность линии Z = 1 при лю-
бых плотностях на всей плоскости n–T доказа-
на строго лишь для случая уравнения Ван-дер-
Ваальса. Также укажем, что при n → 0 прямо-
линейная форма линии для любой однокомпо-
нентной системы следует из вириального разло-
жения, которое при этих условиях можно огра-
ничить квадратичным по плотности слагаемым, 
см. [23, 24, 33]. При конечных же (ненулевых) 
плотностях для произвольной системы или ве-
щества линейная форма контура Z = 1 пока ни-
как не обоснована теоретически. Численные 
расчеты для модельных систем [33, 34] с задан-
ными потенциалами взаимодействия показа-
ли, что форма линии Z = 1 связана с параметра-
ми потенциала взаимодействия. Существуют об-
ласти значений этих параметров, в которых при 
росте плотности линия Z = 1 перестает быть пря-
мой, и другие области, в которых она таковой 
остается. Поэтому для каждой конкретной си-
стемы эту прямолинейность следует проверять 
отдельно, и, если она выполняется, тогда можно 
использовать соотношения (1)–(4). 

ЛИНИЯ Z = 1 И БИНОДАЛЬ ИНДИЯ

Приведем основные параметры ин-
дия. Его плотность при нормальных услови-
ях ρ0  =  7.31  г/  см3. Он обладает сравнительно 
низкой температурой плавления Tm = 429.55 К. 
Близкими по значениям Tm обладают и изучав-
шиеся ранее галлий и висмут [21, 22], но у ин-
дия не наблюдается «обратного» плавления при 
этих условиях, как у Ga и Bi. Плотность жидко-
го индия при Tm меньше плотности кристалла: 
7.02  г/  см3 и 7.16 г/см3 [44]. Температура кипе-
ния при одной атмосфере у индия 2345 К [45]. 
Приблизительно до этой температуры в обла-
сти жидкости имеются многочисленные данные 
измерений, которые позволяют построить для 
жидкости достаточно точное уравнение состоя-
ния [46]. Также в этой области измерена и линия 
плавление–кристаллизация [47–49], но без дан-
ных о плотности жидкости на этой линии. Такое 

обилие данных позволило построить EAM для 
индия [50], который используется в настоящей 
работе для расчета положения линии Z = 1 в об-
ласти жидкости. 

Параметры моделирования были ранее по-
добраны для других металлов [20–22], и они по-
дошли и для индия. Использовалось моделиро-
вание методом Монте-Карло в каноническом 
ансамбле [8]. Он позволяет рассчитать давление 
как функцию от температуры. Поэтому если за-
фиксировать температуру и менять плотность, 
то можно найти точку, в которой достигается ра-
венство Z = 1. Для настоящих расчетов исполь-
зовались N = 1000–2000 частиц, случайно раз-
мещенных в кубической ячейке с длиной ребра 
L = (N/n)1/3 (n = ρ/ma). Первые 300 конфигура-
ций Монте-Карло использовались для достиже-
ния равновесия в системе, а следующие 700 кон-
фигураций – для осреднения. Одна конфигура-
ция состоит из смещения всех N частиц. Радиус 
обрезания парной части EAM брался как макси-
мально возможный, т.е. L/2. При расстояниях, 
больших L/2, использовалось стандартное усло-
вие равенства парной корреляционной функции 
единице [8].

В [50] область применимости потенциала 
ограничивалась Т ≤ Tup = 3000 К. Расчеты про-
водились вплоть до Т = 4000 К, но при Т > Tup 
начинали наблюдаться отклонения линии Z = 1 
от прямолинейной зависимости (рис. 2). В диа-
пазоне Tm ≤ Т ≤ Tup метод наименьших квадра-
тов показал, что точки, рассчитанные с этим 
EAM, отклоняются от прямолинейной зависи-
мости не более чем на 1%, аналогично случаю 
висмута  [22]. Это позволило экстраполировать 
такую линейную зависимость к осям коорди-
нат (пунктирная линия на рис. 2) и найти зна-
чения бойлевских параметров: TB = 12961 К и 
ρB  =  7.2  г/  см3. Заметим, что ρB ≈ ρ0, как и для 
многих других веществ и не только металлов 
[19, 24]. 

Для применения уравнения (4) далее нуж-
но определиться с низкотемпературными дан-
ными, по которым проводится минимизация. 
Это прежде всего давление насыщенных паров 
Psat(T), измеренное для многих металлов, вклю-
чая индий, до температуры кипения, т.е. при 
P ≤ 1 атм, Т ≤ 2345 К [45]. Используя уравнение 
состояния одноатомного идеального газа, спра-
ведливое при этих условиях, из P(T) можно лег-
ко пересчитать плотность на газовой ветви би-
нодали как ρG(Т) = Psat(T)ma / (kBT). В качестве 
же ρL(Т) использовались референтные данные 
[51] по объемному расширению жидкого индия, 
полученные при P ~ 1 атм и в диапазоне темпе-
ратур Tm ≤ Т ≤ 1100 К. В силу малой сжимаемости 
любой жидкости, включая и металлы, такие дан-
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Таблица 2. Линия плавления–кристаллизации индия 
и данные измерений P, T, ρсryst [47] при Т ≤ 639.5 К и 
[48] при Т > 639.5 К 

T, К P, ГПа rсryst, г/см3 rliq, г/см3

429.55 0.0001 7.160 7.050
470.4 1.0 7.363 7.078
519.9 2.0 7.544 7.210
564.6 3.0 7.700 7.329
604.8 4.0 7.836 7.449
639.5 5.0 7.983 7.548
650.0 7.15 8.040 7.804
680.0 9.09 8.140 7.994
740.0 11.08 8.320 8.174
750.0 11.81 8.360 8.236

Примечание. ρliq – расчет (cryst – кристалл, liq – жидкость).

ные вполне могут рассматриваться как лежащие 
на жидкой ветви бинодали [3]. Они представле-
ны на рис. 2 символами 5.

Далее применялось уравнение (4) и вычисля-
лись плотности на газовой и жидкой ветвях би-
нодали при Т ≤ 1100 К. Для этого варьировались 
значения q и Тс в (4) и находились оптимальные 
значения этих параметров, для которых разни-
ца между рассчитанными и измеренными плот-
ностями была наименьшей. Формулы для та-
кой минимизации приведены в [20]. Критиче-
ская плотность определялась далее из соотно-
шения (3). Таким образом, определены все не-
обходимые параметры, т.е. бойлевские, крити-
ческие и q. Это позволяет построить по уравне-
нию (4) бинодаль во всем диапазоне температур. 
Результаты представлены на рис. 2, где бинодаль 
показана в диапазоне от тройной точки (практи-
чески совпадающей с точкой плавления при Tm 
= 429.55 К) до критической. Параметр q = 4.96 
и, соответственно, Q = 227.78 кДж/моль, а спра-
вочная теплота парообразования при P = 1 атм 
Q = 231.8 кДж/моль [45]. Критическое давление 
оценивалось по соотношению Тиммерманса (2). 
Координаты КТ, полученные в этой работе, вме-
сте с оценками других авторов представлены в 
табл. 1. 

Оценки [53] и [17] представляют собой наи-
большие и наименьшие значения по всем трем 
координатам КТ табл. 1. При этом фактор сжи-
маемости в [53] тоже наибольший и соответству-
ет скорее ртути, чем остальным металлам. В то 
же время Zс, по оценкам, находится приблизи-
тельно на одном уровне значений, более близ-
ких щелочным металлам [7], где Zс ~ 0.2. В целом 
же оценка координат критической точки близка 
к ранее полученным из [18, 52]. Отметим также, 
что зависимость Psat(T) из [45], хорошо описыва-
ется соотношением 

Psat(T) = exp(23.98998 – 28253.13116 / T),    (5)

[P]  = Пa, [T ] = К до Т = 2345 К. Если экстра-
полировать ее к полученной Tс = 5528 К, то это 
даст Pс = 1.581 кбар, что с учетом общего разбро-
са значений Pс в табл. 1 неплохо согласуется с 
оценкой в данной работе. Поэтому зависимость 
для Psat(T) можно использовать для оценки дав-
ления насыщения и при Т > 2345 К.

На рис. 2 представлены также линии плавле-
ния и кристаллизации по данным измерений [47, 
48]. В обеих работах, как уже говорилось выше, 
приводятся давление, температура и плотность 
кристаллической фазы, но нет плотности жид-
кой фазы. Причем не удалось обнаружить эту ве-
личину и в любых других опубликованных иссле-
дованиях, за исключением, конечно, точки плав-
ления при Tm = 429.55 К. Поэтому здесь рассчита-
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Рис. 2. Фазовая диаграмма индия: 1 – бинодаль, рас-
считанная по (4); 2 – критическая точка; 3 – ли-
ния Z = 1, рассчитанная в данной работе с потен- 
циалом [50]; 4 – линейная подгонка по точкам пре- 
дыдущей линии для определения ρB и ТB; 5 – плот-
ность жидкого индия при P ~ 1 атм по данным из-
мерений [51]; 6 – плотность твердой фазы на линии 
плавления по данным измерений [48, 49]; 7 – плот-
ность жидкой фазы на линии плавления, рассчитан-
ная в настоящей работе. 

Таблица 1. Оценки координат критической точки ин-
дия по данным разных авторов

Tс, К rс, г/см3 Pс, кБар Zс Источник

4377 0.33 0.301 0.28 [17]
6420 1.84 2.430 0.28 [18]
4520 2.00 [52]
7000 2.088 4.00 0.39 [53]
5528 1.753 1.708 0.24 Данная работа
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на плотность жидкости с помощью того же EAM 
[50], т.е. по измеренным P и Т. При Т = Tm этот 
потенциал дает величину 7.05 г/см3, хорошо со-
гласующуюся с экспериментальным значением 
7.02 г/см3. Остальные же точки представлены на 
рис. 2 в виде символов 7. В табл. 2 приведены дан-
ные измерений [47, 48] и настоящих расчетов. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

На основе соотношений подобия для линии 
единичного фактора сжимаемости (Z = 1) по-
строена бинодаль жидкость–газ для индия. Для 
этого использовалось ранее разработанное ин-
терполяционное уравнение, которое учитыва-
ет асимптотическое поведение бинодали, зада-
ваемое теорией скэйлинга, уравнением Клапей-
рона–Клаузиуса и законами подобия, связанны-
ми с линией Z = 1. Параметры линии определя-
лись путем численного моделирования методом 
погруженного атома. Координаты критической 
точки тоже были оценены и оказались близки к 
одной из ранее существовавших оценок, как и 
значение Zc. Кроме того, с тем же потенциалом 
были рассчитаны и плотности жидкости на ли-
нии кристаллизации в зависимости от темпера-
туры, данные по которой ранее отсутствовали в 
литературе. 
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ВВЕДЕНИЕ

Описание термодинамических свойств мате-
риалов в условиях высокой концентрации энер-
гии необходимо при построении численных мо-
делей динамики интенсивных импульсных про-
цессов [1–3]. В таких процессах, как взаимодей-
ствие лазерного излучения [4–10] или потоков 
частиц высокой плотности мощности с конден-
сированным веществом [11–16], электрический 
взрыв проводников при быстром нагреве мощ-
ным импульсом тока [17–21], высокоскоростное 
соударение тел [22–26], реализуются состояния 
среды в широком диапазоне давлений и темпе-
ратур. Уравнения состояния материалов требу-
ются в моделировании возникающих при этом 
физических явлений для замыкания системы 
уравнений движения [27–30].

Интерес к описанию поведения тугоплавких 
металлов (в частности, гафния [2, 27, 31–41] и 
циркония [2, 27, 36, 42–55]) и их смесей с раз-
ными компонентами [56–62] при высоких дав-
лениях и температурах обусловлен их широким 
применением в качестве элементов конструк-
ций, несущих интенсивные силовые и тепловые 
нагрузки. 

В настоящей работе предлагается простая мо-
дель термодинамики металлов в широкой обла-
сти изменения плотностей и температур, на ее 
основе строятся уравнения состояния гафния и 
циркония, а также проводятся расчеты термоди-
намических характеристик сплава гафний–цир-
коний при ударно-волновом воздействии.

УРАВНЕНИЯ СОСТОЯНИЯ МЕТАЛЛОВ

Термическое и калорическое уравнения со-
стояния металлов задаются в виде сумм

P(V,T) = Pc(V ) + Pa(V,T) + Pe(V,T), 	 (1)

E(V,T) = Ec(V ) + Ea(V,T) + Ee(V,T),	 (2)

где P – давление, E – удельная внутренняя энер-
гия, V – удельный объем, T – температура. Пер-
вые слагаемые в правых частях (1) и (2) – зави-
симости давления и внутренней энергии при ну-
левой температуре (T  =  0) от V, вторые и тре-
тьи – тепловой вклад ионов и электронов соот-
ветственно.

Давление и внутренняя энергия при T  =  0 
задаются в виде функций от удельного объема 
(аналогично [9, 22, 40, 55, 63, 64]):
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 	 (3)

 	 (4)

где ς = V0c /V; V0c и B0c – удельный объем и модуль 
объемного сжатия при T = 0 и ς = 1; m и n – пара-
метры (константы). 

Тепловой вклад ионов определяется в квази-
гармоническом приближении [27, 65]

 	 (5)

 	 (6)

где σ = V0/V; V0  – удельный объем при нор-
мальных условиях (T0 = 293 К, P0 = 0.1 МПа); 
Ta =  0.1  К; R  – удельная газовая постоянная, 
R = RA/M, RA – универсальная газовая постоян-
ная; M – молярная масса. Зависимости для ха-
рактеристической температуры θ и ее произво-
дной γ = dlnθ/dlnσ в (5) и (6) формулируются 
аналогично [66–69]:

	 (7)

 	 (8)

где γ0, δn и σm – константы; θ0 = 1 кК.
Тепловой вклад электронов задается в форме 

[68, 69]

 	 (9)

 	 (10)

где βe0 и γe0 – константы.
Расчетные ударные адиабаты гафния и цир-

кония представлены на рисунке в сопоставле-
нии с имеющимися результатами измерений 
ударной сжимаемости образцов этих металлов 
[31, 33, 43, 44]. Ударные адиабаты металлов рас-
считывались путем решения системы уравне-
ний состояния (1)–(10) и уравнения сохранения 
энергии при ударном сжатии [1]

 	 (11)

Константы уравнений состояния для гафния и цир-
кония

Параметр Гафний Цирконий
M, г/моль 178.49 91.224
V0, см3/г 0.073746 0.1506

V0c, см3/г 0.072953 0.149501

B0c, ГПа 109.656 91.9603

m 0.33 0.53

n 0.3 0.55
γ0 2.1 1.25

δn 16 16

σm 0.9 0.9

βe0 0.01205 0.0067

γe0 0.43 0.45
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Давление в зависимости от удельного объема при 
ударном сжатии гафния, циркония и их сплава: 
сплошные линии – результаты расчетов по представ-
ленным уравнениям состояния для образцов гаф-
ния с ρ00 = 13.16 (H1) и 12.89 г/см3 (H2), циркония 
с ρ00 = 6.51 г/см3 (H3) и их сплава с ρ00 = 12.83 г/ см3 
(H4); маркеры  – экспериментальные данные (I1  – 
[31]; I2, I4 – [33]; I3 – [43]; I5 – [44]; I6 – [58]); вол-
нистые линии – примерное положение нижних гра-
ниц областей β-фаз гафния и циркония на ударных 
адиабатах.

где E, P и V – характеристики состояния образ-
ца за фронтом ударной волны; E0, P0 и V00 – пе-
ред ним.

Анализ рисунка свидетельствует о хорошем 
согласии расчетных кривых с эксперименталь-
ными точками выше 77 (для гафния) и 34  ГПа 
(для циркония), соответствующими областям 
объемно-центрированной кубической кри-
сталлической β-фазы и расплава металлов при 
ударно-волновом воздействии.
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Константы уравнений состояния (1)–(10) 
гафния и циркония, приведенные в таблице, вы-
браны из условия оптимального описания име-
ющихся для этих металлов экспериментальных 
данных при высоких давлениях.

УРАВНЕНИЕ СОСТОЯНИЯ 
СПЛАВА ГАФНИЙ–ЦИРКОНИЙ

Термодинамические характеристики сплава 
(смеси) можно найти на основе предположения 
о равенстве температур и давлений в его компо-
нентах [29, 59, 61, 62, 70]. При этом удельный 
термодинамический потенциал (энергия Гиббса)  
сплава определяется в виде суммы 

 	 (12)

где αi  – массовая доля i-го компонента, 
Gi  –  удельный термодинамический потенци-
ал i-го компонента, N  – число компонентов. 
Тогда энтропия S = –(∂G/∂T)P, удельный объ-
ем V = (∂G/∂P)T и удельная внутренняя энергия 
E = G + TS – PV для сплава получаются из (12) 
также в виде сумм:

 

 	 (13)

 	 (14)

где величины с индексами i соответствуют i-му 
компоненту смеси.

При заданном давлении P температура T и 
удельный объем V (13) ударно-сжатого спла-
ва определяются путем решения системы из 
термических уравнений состояния компонен-
тов Pi(Vi,T) = P и уравнения сохранения энер-
гии (11), в котором E задается уравнением (14) и 
калорическими уравнениями состояния компо-
нентов Ei = Ei(Vi,T).

Ударная адиабата образцов сплава гафния 
(αHf  = 0.98) и циркония (αZr = 0.02) с исходной 
плотностью ρ00 = 12.83 г/см3 (V00 = 1/ρ00), рассчи-
танная в рамках представленного подхода, приве-
дена на рисунке в сопоставлении с эксперимен-
тальными данными [58]. Этот рисунок иллюстри-
рует хорошее согласие результатов расчета с име-
ющимися ударно-волновыми данными для спла-
ва гафний–цирконий при высоких давлениях.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Полученные уравнения состояния гафния и 
циркония хорошо согласуются с имеющими-

ся данными ударно-волновых экспериментов 
при высоких давлениях и температурах. Предло-
женная модель термодинамического потенциа-
ла сплава позволяет на основе этих уравнений со-
стояния компонентов адекватно описать поведе-
ние сплава гафний–цирконий при ударном сжа-
тии. Разработанные уравнения состояния метал-
лов и их сплава могут быть использованы при 
численном моделировании динамики различных 
процессов при высоких плотностях энергии.

Исследование выполнено при финансовой 
поддержке Российского научного фонда (грант  
№ 19-19-00713, https://rscf.ru/project/19-19-00713/).
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ВВЕДЕНИЕ

Сплавы, изготовленные на основе системы 
никель–ванадий (NiV), длительное время ис-
пользуются в различных отраслях промышлен-
ности. Физические свойства этих материалов в 
значительной степени изучены, однако имею-
щиеся результаты, как правило, относятся к тем 
сплавам, которые нашли практическое приме-
нение. В последнее время проведен анализ вы-
сокотемпературных теплофизических характе-
ристик всего спектра материалов NiV [1]. Тем не 
менее некоторые проблемы остались за рамками 
статьи [1]. В частности, вызывает интерес изуче-
ние влияния процесса закалки–отжига на кине-
тические свойства этих сплавов. Отжиговые яв-
ления, как известно, могут значительно изме-
нять кинетические характеристики веществ. Ис-
следование влияния отжига на свойства матери-
алов важно как с чисто научной, так и с приклад-
ной точек зрения. В настоящей работе анализи-
руется влияние закалки–отжига на температу-
ропроводность и удельное электрическое сопро-
тивление сплавов NiV. 

ХАРАКТЕРИСТИКА ОБРАЗЦОВ  
И МЕТОДОВ ИЗМЕРЕНИЯ

Система NiV обладает сложной диаграммой 
состояний [2]. По краям концентрационного 
диапазона сплавы представляют собой твердые 
растворы, а в центральной области образуются 
разнообразные промежуточные фазы: Ni8V, Ni3V, 
Ni2V и NiV3. Кроме того, в центральной области 
фазовой диаграммы образуется σ-фаза – соеди-
нение со сложной структурой, претерпевающей 
фазовый переход в окрестности 1000 К.

В настоящей работе, так же как и в [1], иссле-
дован 21 образец системы NiV. Концентрации 
компонентов выбраны такими, чтобы образцы 
представляли собой и твердые растворы, и все 
промежуточные фазы. Кроме того, исследованы 
чистые Ni и V.

Сплавы для проведения исследований были 
изготовлены в отделе прецизионных сплавов и 
монокристаллов в Институте физики металлов 
УрО РАН. Выплавление проводилось в вакуум-
ной дуговой печи с нерасходуемым вольфрамо-
вым электродом в инертной атмосфере из чи-
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стых исходных компонентов: ванадия марки 
ВЭЛ-1 (99.95 вес. %) и никеля Н-0 (99.98 вес. %). 
Изготовленные образцы находились в закален-
ном состоянии. Отжиг образцов проводился в 
течение 8 ч путем медленного нагрева до 1400–
1500  К, двухчасовой изотермической выдерж-
ки при этих температурах и затем медленного 
охлаждения до комнатной температуры.

В настоящей работе представлены результаты 
исследований удельного электрического сопро-
тивления ρ и температуропроводности a. Изме-
рения ρ проведены четырехзондовым методом 
при постоянном токе [3] в интервале от 300  К 
до температуры плавления. Температуропровод-
ность измерена методом температурных волн 
[4, 5] в интервале температур от 750 К до темпе-
ратуры плавления. Расширенные неопределен-
ности измерения ρ и a составляют 3% (довери-
тельные вероятности равны 0.95, коэффициен-
ты охвата – 2). Поправки на тепловое расшире-
ние образцов при нагреве не учитывались. Тем-
пературы образцов в вакуумных камерах изме-
нялись с помощью электрических печей сопро-
тивления.

РЕЗУЛЬТАТЫ ЭКСПЕРИМЕНТОВ

Измеренные значения удельного электриче-
ского сопротивления и температуропроводно-
сти показали, что процесс закалки–отжига по-
разному влияет на свойства материалов различ-
ного состава. Свойства твердых растворов в пре-
делах погрешностей измерения оказались оди-
наковыми в закаленном и отожженном состоя-
ниях. Эти значения такие же, как в [1].

В областях концентраций, соответствующих 
промежуточным фазам, измеренные характери-
стики отожженных и неотожженных образцов 
имели различные значения. Из всех отмеченных 

выше промежуточных фаз наиболее заметные 
отличия проявились в сплавах, имеющих соста-
вы вблизи фаз Ni3V, Ni2V и NiV3. 

На рис. 1 показаны температурные зависимо-
сти температуропроводности и удельного элек-
трического сопротивления сплава Ni3V. Можно 
отметить, что качественно форма политерм для 
закаленного и отожженного образцов совпада-
ют. Температурный ход зависимостей является 
типичным для переходных металлов. Различие 
носит количественный и достаточно заметный 
характер. В частности, для комнатной темпера-
туры отжиг снижает величину ρ вдвое. В окрест-
ности температуры TC = 1320 К происходит фа-
зовое превращение – вещество переходит в со-
стояние твердого раствора. Данный переход не 
сопровождается гистерезисом свойств. В состо-
янии твердого раствора (выше температуры пре-
вращения) изученные свойства сплава для зака-
ленного и отожженного образцов совпадают. 

Для сплава Ni2V ход политерм изменился ра-
дикально (рис. 2). В низкотемпературной обла-
сти исследованного диапазона температуропро-
водность неотожженного образца обнаружива-
ет заметный рост. Значение a неотожженного 
образца при 700 К оказывается примерно вдвое 
меньше, чем для отожженного образца. 

Отжиг сплава происходит в окрестности тем-
пературы 1130 К. При дальнейшем нагреве свой-
ства закаленных и отожженных образцов в пре-
делах погрешности совпадают. В окрестности 
TC =  1230 К происходит превращение промежу-
точной фазы Ni2V в состояние твердого раствора.

Удельное электросопротивление неотожжен-
ного образца Ni2V при нагреве от комнатных 
температур до ~900 К практически не изменя-
ется, имея высокое значение. Затем в интерва-
ле температур 900–1200 К политерма испыты-
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Рис. 1. Температуропроводность (а) и удельное электросопротивление (б) сплава Ni3V (Ni–25 ат. % V): 1 – неотож-
женный образец, нагрев; 2 – охлаждение; 3 – отожженный образец, нагрев.
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вает резкое снижении примерно на 30%, а да-
лее происходит подъем практически до прежне-
го значения. При этом отжиг образца и дальней-
ший нагрев приводят к появлению иной зависи-
мости: в высокотемпературной области ρ снижа-
ется (рис. 2б). 

При комнатной температуре удельное элек-
тросопротивление неотожженного образца при-
мерно в пять раз превышает ρ отожженного. 
Выше 1230 К происходит структурное превраще-
ние – сплав Ni2V переходит в неупорядоченную 
фазу (твердый раствор). Превращение характе-
ризуется гистерезисом примерно 30 К (рис.  2). 
Это свидетельствует о том, что данный переход 
является переходом первого рода [6]. 

Третья группа материалов, в свойствах кото-
рых заметны отжиговые эффекты, соответствует 
упорядоченной фазе NiV3. Рассматриваемые ки-
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Рис. 2. Температуропроводность (а) и удельное электросопротивление (б) сплава Ni2V (Ni–33 ат. % V): 1 – неотож-
женный образец, нагрев; 2 – охлаждение; 3 – отожженный образец, нагрев.

нетические характеристики ее представлены на 
рис. 3. По мере нагрева в окрестности темпера-
туры 1200 К происходит фазовый переход в но-
вое состояние, точная характеристика которого 
не установлена. При температурах выше 1500 К 
начинаются процессы предплавления. Поведе-
ние свойств данного вещества соответствует в 
целом поведению свойств переходных металлов, 
однако главной особенностью является то, что 
проводимость закаленного образца оказывается 
выше, чем отожженного. 

ОБСУЖДЕНИЕ  
ПОЛУЧЕННЫХ РЕЗУЛЬТАТОВ

Кинетические свойства промежуточных фаз 
сплавов NiV обнаруживают ряд особенностей, 
часть из которых вписывается в общую теорию 
явлений переноса в переходных металлах [7–9], 
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Рис. 3. Температуропроводность (а) и удельное электросопротивление (б) сплава NiV3 (Ni–76 ат. % V): 1 – неотож-
женный образец, нагрев; 2 – охлаждение; 3 – отожженный образец, нагрев.
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а часть – нет. Прежде всего, отметим тот факт, 
что сопротивление закаленных образцов Ni3V 
и Ni2V оказывается больше, чем отожженных. 
В основном причина этого связана с высоко-
температурным структурным беспорядком, от-
ражающимся на энергетической структуре кол-
лективизированных электронов [10]. Структура 
рассматриваемых фаз в отожженном состоянии 
достаточно сложна [2, 11–14]. Структурные де-
формации, возникающие при закалке, уменьша-
ют длину свободного пробега носителей заряда и 
энергии, приводя к росту рассеяния. 

Важно отметить, что при рассматриваемых 
температурах перенос заряда и энергии в данных 
сплавах осуществляется электронами. Действи-
тельно, опираясь на закон Видемана–Фран-
ца [7, 8], можно рассчитать электронную ком-
поненту теплопроводности (рис. 4). При прове-
дении расчетов, как и в работе [1], использова-
лись данные о теплоемкости, полученные мето-
дом температурных волн (относительные вели-
чины) и методом дифференциального термиче-
ского анализа (ДТА) на приборе «Netzsch STA 
449 C Jupiter» (абсолютные значения для при-
вязки результатов относительных измерений). 
Плотность сплава оценивалась расчетным путем 
по аддитивному правилу.

Как следует из рис. 4, вклад решетки неве-
лик (не более 15%). Следовательно, структур-
ный беспорядок увеличивает в основном рассея-
ние электронов. Рассматриваемые температуры 
превышают дебаевские [15], поэтому при анали-
зе процессов рассеяния используются высоко-
температурные приближения соответствующих 
моделей. Естественно, в данной ситуации целе-
сообразно проводить анализ удельного электро-
сопротивления. 

Электрическое сопротивление в рассматри-
ваемых сплавах создается двумя механизмами 
рассеяния: примесным и фононным. Примес-
ное сопротивление обусловлено статическими 
дефектами, рассеяние на которых осуществля-
ется упруго. Соответствующий вклад не зависит 
от температуры [7, 8]. 

Фононное сопротивление имеет явную тем-
пературную зависимость [7, 8]. Теория и экспе-
римент показывают, что длина свободного про-
бега носителей уменьшается при нагреве, вслед-
ствие чего удельное электросопротивление при 
высоких температурах становится пропорцио-
нально температуре T [7]. 

Кроме того, в переходных металлах важный 
вклад в усиление рассеяния вносят процессы, 
при которых электроны из s-состояний попада-
ют в d-состояния. За счет них возрастает величи-
на сопротивления и изменяется вид температур-
ной зависимости. Наиболее просто учесть эти 
процессы можно в модели Мотта [7, 10]. Анали-
тически роль данных процессов можно описать, 
если ввести множитель, увеличивающий сопро-
тивление проводника в Nd(η)/Ns(η) раз, где Nd(η) 
и Ns(η) – плотности состояний d- и s-электронов 
при энергии, равной химическому потенциалу η 
[1, 7, 10]. Величины плотностей состояний зави-
сят от многих факторов, в частности от темпера-
туры, изменения взаимного расстояния между 
структурными элементами вещества и др. Таким 
образом, в целом температурная зависимость 
фононного сопротивления должна описываться 
соотношением 

ρ ~ TNd(η)/Ns(η).

Множитель Nd(η)/Ns(η) следует учитывать и 
при примесном рассеянии. Однако из-за того, 
что примесное рассеяние в чистых металлах 
мало, эту поправку обычно не рассматривают. 
В сплавах она может оказаться заметной. 

Политермы ρ(T ) для закаленного и отожжен-
ного сплавов Ni3V имеют явную температур-
ную зависимость (см. рис. 1б). Следовательно, 
основной причиной рассеяния электронов яв-
ляются фононы. Характер взаимодействия но-
сителей заряда и фононов в процессе разупоря-
дочения (перехода в состояние твердого раство-
ра) качественно остается прежним, параметры 
фононного спектра при разупорядочении изме-
няются не сильно [16]. 

Роль примесного рассеяния сводится к тому, 
что к фононному сопротивлению добавляется 
постоянный вклад, из-за чего политерма ρ(T ) 
закаленного сплава смещается в область боль-
ших значений. При нагреве, начиная с темпера-
туры примерно 1000 К, происходит отжиг образ-
ца, и вклад от рассеяния на статических дефек-
тах постепенно снижается до нуля (см.  рис.  1). 
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Рис. 4. Теплопроводность сплава Ni2V (Ni–33 ат. % V)  
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Фононный вклад, тем не менее, является основ-
ным. Положительная (в целом) кривизна по-
литерм объясняется возрастанием величины 
Nd(η)/Ns(η) при нагреве. Это свидетельствует о 
том, что уровень химического потенциала кол-
лективизированных электронов приходится на 
минимум плотности состояния d-электронов 
[1], вследствие чего при нагревании отношение 
Nd(η)/Ns(η) увеличивается [10]. Удельное элек-
тросопротивление сплава при комнатных темпе-
ратурах невелико, что также является следстви-
ем того, что химический потенциал соответству-
ет минимуму Nd(η).

В состоянии твердого раствора в сплаве Ni3V 
происходит снижение величины сопротивления 
при повышении температуры (рис. 1б). Данное 
явление указывает на то, что разупорядочение 
существенно отражается на параметрах энерге-
тического спектра электронов. Химический по-
тенциал перестает соответствовать минимуму 
плотности состояний d-электронов. Анализ по-
казывает [10], что в данной ситуации отноше-
ние Nd(η)/Ns(η) уменьшается с ростом темпе-
ратуры [17]. На значительные изменения плот-
ности состояний при переходе порядок–беспо-
рядок (T = 1320 К) указывает и яркая аномалия 
температуропроводности (см. рис. 1а). 

В отношении сплава Ni2V ситуация оказы-
вается иной (рис. 2б). Она не соответствует об-
щим представлениям о кинетических свойствах 
переходных металлов. Независящая от темпе-
ратуры величина удельного электросопротив-
ления сплава свидетельствует о стабильности 
рассеяния. Величина ρ существенно превыша-
ет значения этого параметра для чистых Ni и V. 
Вид температурной зависимости позволяет сде-
лать вывод о том, что фононный вклад не прояв-
ляет себя. Можно предположить, что структур-
ный беспорядок в закаленном образце настоль-
ко уменьшил длину свободного пробега элек-
тронов, что колебания решетки не оказывают на 
нее влияния [7, 8, 18]. При повышении темпе-
ратуры по мере протекания отжиговых процес-
сов структурный беспорядок снижается и посте-
пенно «включается» фононный вклад. Вслед-
ствие этого ρ сначала уменьшается до значе-
ния, соответствующего отожженному образцу, 
а затем возрастает, как и в отожженном образце 
(рис. 2б). В состоянии твердого раствора ρ сни-
жается по той же причине, что и в сплаве Ni3V.

В сплаве NiV3 рассеяние носителей заряда и 
энергии происходит под действием фононов, 
вследствие чего политермы имеют явные темпе-
ратурные зависимости (см. рис. 3). По мере на-
грева при температуре примерно 1173 К происхо-
дит переход от фазы NiV3 к фазе, не получившей 
определенного обозначения [2, 11, 19]. Свойства 

сплава в высокотемпературной фазе оказывают-
ся такими, что температуропроводность уста-
навливается на уровне (6.5–6.7) × 10–6 м2/с. Дан-
ная величина соответствует значению в закален-
ном состоянии (см. рис. 3а). При  дальнейшем 
нагреве происходит возрастание a и замедление 
роста ρ (см. рис. 3б). Процессы предплавления 
(выше 1550 К) приводят к снижению a и ρ. 

Отмеченные обстоятельства позволяют счи-
тать, что плотность состояний тяжелых элек-
тронов в высокотемпературной фазе снижается 
по сравнению с фазой NiV3. Процесс закалива-
ния, происходящий достаточно быстро, фикси-
рует данное состояние, обеспечивая сравнитель-
но высокую проводимость закаленного сплава. 
Особенности этого процесса требуют дальней-
шего изучения. 

Теперь исследуем влияние отжига на всю 
группу сплавов. Учитывая, что и тепловой и 
электрический перенос обеспечиваются в основ-
ном электронами, рассмотрим концентрацион-
ные зависимости удельного электросопротивле-
ния (рис. 5). Наиболее отчетливо влияние зака-
ливания образцов проявляется вблизи комнат-
ной температуры (300 К). В областях существо-
вания твердых растворов эффект закаливания не 
заметен. Следовательно, твердые растворы NiV 
закалке не подвержены.

В области существования σ-фазы (вблизи 
67 ат. % V) эффект закаливания также не проя-
вился. Возможно, это связано с большим струк-
турным беспорядком, свойственным σ-фазе. 
Из-за этого процесс закалки оказался несуще-
ственным и не уменьшил длину свободного про-
бега носителей [8, 18]. Как показал экспери-
мент, удельное электросопротивление сплава 
Ni–62 ат. % V аномально велико и имеет посто-
янное значение в интервале температур от ком-
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Рис. 5. Концентрационные зависимости удельного 
электросопротивления сплавов системы NiV: 1 – не-
отожженные образцы, 300 K; 2  – отожженные об-
разцы, 300 K; 3 – 1500 K.
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натных до 1000 К [1]. Все это указывает на то, что 
причиной рассеяния электронов в данном спла-
ве являются не фононы, а статические дефекты.

Наиболее значительные отклонения свойств 
закаленных образцов от отожженных наблюда-
ются для концентраций, при которых образуют-
ся промежуточные фазы Ni3V, Ni2V и NiV3, рас-
смотренные выше.

Концентрационная зависимость удельного 
электросопротивления при 1500 К приобретает 
вид, характерный для твердых растворов [1, 7]. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Процессы закалки–отжига по-разному влия-
ют на сплавы NiV различного состава. Твердые 
растворы и σ-фаза влиянию данных процессов 
не подвержены. Наиболее заметны изменения 
кинетических характеристик для сплавов Ni2V, 
в меньшей степени  – для сплавов Ni3V и NiV3. 
Проводимость сплавов обеспечивается элек-
тронным механизмом и ограничена рассеянием 
электронов на примесях (структурных неодно-
родностях) и фононах. Процесс закаливания об-
разцов привел к тому, что в сплавах Ni2V основ-
ным процессом, определяющим ρ, стало рассе-
яние на примесях. Этот же механизм рассеяния 
определяет и сопротивление σ-фазы. В осталь-
ных случаях основным является фононный ме-
ханизм рассеяния электронов в закаленных и 
отожженных образцах. 
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Проведено экспериментальное и численное исследование аномальной интенсификации лами-
нарного отрывного течения и теплообмена в канале с двумя рядами из 26 плотно расположен-
ных канавок под углом наклона ±135° при равномерном потоке на входе и изменении чисел Re 
от 1000 до 5500. Обоснованы локальное ускорение потока с достижением максимальной скорости 
порядка 1.8 и утончение пристеночного слоя с ростом продольной скорости, доходящей до вели-
чины 1.4 на расстоянии y = 0.005 от стенки при Re = 2500, над входными сферическими сегмен-
тами канавок. Установлена корреляция ускорения и аномальной интенсификации ламинарного 
отрывного течения и теплообмена. Отмечено, что при Re = 2500 минимальная величина относи-
тельного отрицательного трения доходит до –7, а относительная теплоотдача от структурирован-
ного участка канала при Re = 5500 достигает 4.6.

DOI: 10.31857/S0040364424040073

ВВЕДЕНИЕ

Интенсификация ламинарного теплообме-
на имеет важное значение для систем охлаж-
дения объектов микроэлектроники, таких как 
микрочипы компьютеров [1] и энергетических 
устройств, например воздушных конденсаторов 
[2]. В качестве инструментов интенсификации 
часто выступают мультимасштабные элементы 
дискретной шероховатости: упорядоченные вы-
ступы [3] и впадины [4]. Как правило, выступы, 
в частности оребрение или обвальцовка [3], спо-
собны обеспечить высокую тепловую эффектив-
ность структурированных поверхностей, одна-
ко при этом потери полного давления в каналах 
и трубах увеличиваются преобладающими тем-
пами. Нанесение впадин, лунок, канавок [4] на 
стенки проточных трактов позволяет кардиналь-
но уменьшить гидравлические потери в них по 
сравнению со случаем нанесения выступов, но 
теплоотдача от структурированных стенок ока-

зывается заметно меньше при использовании 
луночных технологий [5]. 

Сферические лунки получили широкое рас-
пространение для интенсификации турбулент-
ного теплообмена около облуненных поверхно-
стей [4, 5] и гораздо реже применяются для ин-
тенсификации ламинарных течений и теплооб-
мена в микроканалах [6, 7]. 

При поиске несимметричных форм лунок, 
позволяющих повысить тепловую эффектив-
ность структурированных поверхностей микро-
каналов, внимание получили поперечные оваль-
ные лунки при шахматном расположении [8], 
поперечные канавки и невысокие ребра [9]. Так-
же следует отметить комбинированные системы 
дискретной шероховатости, сочетающие сфери-
ческие лунки и типичные вихревые генераторы 
флюгерного типа [10]. 

Овальные лунки умеренного углубления, на-
клоненные под углом 45° [11], позволили не толь-
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ко стабилизировать ориентированные под углом 
к потоку возникающие в сферических лунках 
смерчеобразные вихревые структуры, но и ин-
тенсифицировать вторичное закрученное тече-
ние с приближением максимальной поперечной 
скорости к характерной скорости внешнего по-
тока. Как следствие, относительная теплоотдача 
от участка плоской стенки с единичной наклон-
ной овальной лункой оказывается значительно 
выше, чем от участка с эквивалентной по пло-
щади пятна сферической лункой [12]. Интенси-
фикация теплообмена в узких мини- и микро-
каналах с редко расположенными однорядны-
ми овальными лунками на нагретой стенке ис-
следовалась на стабилизованном [13] и началь-
ном [14, 15] гидродинамических участках для 
воздушного и масляного теплоносителей. Сле-
дует отметить, что во всех представленных рабо-
тах рассматривались овальные лунки умеренно-
го удлинения с длиной цилиндрической вставки 
λ порядка 0.5–1 в долях ширины лунки. 

Переход к овально-траншейным лункам 
(ОТЛ) произошел с увеличением λ свыше 1.5–2, 
когда длина траншейной части стала преоблада-
ющей в сравнении с шириной лунки. С ростом λ 
в ОТЛ происходят перестройка течения, связан-
ная с сокращением длины зоны возвратных то-
ков во входной части и возрастанием их интен-
сивности, и интенсификация закрученного по-
тока. Причем максимальная величина попереч-
ной скорости имеет максимум порядка 0.85 при 
λ ≈ 5. На стабилизированном гидродинамиче-
ском участке турбулентного потока (Re = 104) в 
канале с однорядными редко расположенными 
(с шагом 8) ОТЛ при изменении угла наклона от 
1° до 89° открыта аномальная интенсификация 
отрывного турбулентного течения воздуха в ОТЛ 
[16]. При угле наклона 60° максимальная абсо-
лютная величина отрицательного трения в сре-
динном продольном сечении ОТЛ более чем в 
2.5 раза превосходит трение в плоскопараллель-
ном канале. В [17–19] рассмотрено ламинарное 
течение воздуха (при Re = 103) в узком канале с 
однорядными наклоненными под углом 45° ОТЛ 
с варьированием глубины лунки в пределах от 0 
до 0.39 высоты канала. Открыто явление полуто-
ракратного увеличения максимальной скорости 
потока в ядре потока в структурированном ка-
нале в зоне над входной частью наклонных ОТЛ 
по сравнению с максимумом скорости в плоско-
параллельном аналоге при глубинах ОТЛ свыше 
0.25. При анализе ламинарного воздушного те-
чения (Re = 103) и теплообмена на начальном ги-
дродинамическом участке канала с 31 одноряд-
ной наклонной ОТЛ при условиях симметрии на 
боковых границах участка аномальная интенси-
фикация отрывного течения в ОТЛ наблюдается 

при их плотном расположении [20]. Показано, 
что по мере удаления от входа минимальная ве-
личина относительного отрицательного трения 
в характерном продольном сечении канала, про-
ходящем через центр сечения стыковки входно-
го сферического сегмента и траншейной части 
ОТЛ, достигает –4. Раскрыт физический меха-
низм явления аномальной интенсификации от-
рывного течения и теплообмена, связанный с 
образованием экстраординарного перепада дав-
ления между близко расположенными зонами 
торможения входящего в ОТЛ потока и низкого 
отрицательного давления в ядре смерчеобразно-
го вихря, возникающего во входном полусфери-
ческом сегменте лунки [21].

Данная статья акцентирует внимание на ано-
мальной интенсификации ламинарного отрыв-
ного течения и теплообмена (АИЛОТТ) на на-
чальном гидродинамическом участке в узком 
микроканале с двухрядными ОТЛ – канавками, 
плотно расположенными под углом наклона к 
ламинарному потоку ±135° на нагретой изотер-
мической стенке при размещении входных сфе-
рических сегментов вблизи боковых адиабати-
ческих стенок. Локальное ускорение потока в 
ядре канала над входными сегментами канавок 
и его замедление в середине канала обосновы-
вается экспериментально и численно при чис-
ле Рейнольдса 103. Устанавливается корреляция  
АИЛОТТ и ускорения потока в канале, прогрес-
сирующих с ростом Re от 103 до 5 × 103.

ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ,  
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ  

И РАСЧЕТНЫЕ МЕТОДЫ РЕШЕНИЯ

В экспериментальной установке рабочим те-
лом являлся воздух, движение которого создава-
лось многоступенчатой воздуходувкой, работа-
ющей на всасывание. Необходимая средняя ско-
рость течения задавалась набором калиброван-
ных на государственном эталоне ГЭТ 118 сопел 
при критическом режиме истечения.

Исследования выполнены в оптически про-
зрачном канале высотой 0.01 м, шириной 0.1 м 
и длиной 0.8 м (рис. 1а). Нижняя стенка кана-
ла представляла собой вкладыш из поликарбо-
ната, на поверхности которого отфрезерованы 
наклонные канавки. Геометрия поверхности по-
казана на рис. 1б. Количество канавок в одном 
ряду – 26.

Для измерения полей скорости течения ис-
пользовался двумерный оптический метод smoke 
image velocimetry (SIV) [22]. Световой нож в экс-
периментах создавался непрерывным DPSS-
лазером KLM-532h с выходной мощностью 5 Вт 
и ориентировался параллельно стенке с канав-
ками. Фокусировка светового ножа осущест-
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влялась таким образом, что толщина светового 
ножа в области съемки не превышала 0.0005 м. 
Дальнейшее уменьшение толщины слоя, в ко-
тором снимается движение трассеров, осущест-
влялось объективом скоростной видеокамеры за 
счет уменьшения глубины резкости.

Съемка течения осуществлялась скоростной 
камерой Fastec HiSpec при частоте 4000 кадр/с. 
Такие настройки камеры не позволяли охватить 
всю канавку и прилегающие к ней области. По-
этому съемка поля течения в одной измеритель-
ной плоскости осуществлялась последователь-
но в нескольких окнах. Для точного позициони-
рования лазера и камеры использовалось преци-
зионное трехкоординатное устройство (мини-
мальный шаг смещения оборудования по каж-
дой оси – 12.5 мкм).

Измерения были выполнены в окрестно-
сти 22-й канавки от входа при числе Рейноль-
дса, рассчитанном по среднемассовой скоро-
сти и высоте канала, Re = 1000. Указанные па-
раметры приняты в качестве характерных мас-
штабов обезразмеривания. Измерительные пло-
скости располагались на расстояниях от стенки 
с канавками y = 0.02, 0.05, 0.08, 0.13, 0.23, 0.33, 
0.43, 0.53, 0.63 и 0.73. Размер исходных фраг-
ментов при программной обработке кадров со-
ставлял 16 × 16 пкс2. Масштабный коэффициент 
был равен 12 пкс/мм. Количество обрабатывае-
мых пар кадров в каждом измерении составля-
ло 10000 штук. Ко всем результатам измерений 
применялась процедура тестирования на пред-
мет выпадающих векторов и коррекции осцил-
лограмм скорости на основе получаемых стати-
стических характеристик для фиксированной 
точки пространства.

Трассерами при измерениях служили мелкие 
капли (средний диаметр – 2 мкм) из смеси воды 
и глицерина с плавучестью, близкой к нулевой. 
Для создания трассеров использовался генера-
тор тумана Safex. Влияние струи из генератора ту-
мана на условия на входе в канал нивелировалось 
камерой подготовки тумана. Камера подготовки 
тумана представляла собой короб объемом 1.4 м3 
со стенками из продуваемой ткани. Генератор ту-
мана устанавливался внутри камеры вдалеке от 
входного сечения канала и направлялся в проти-
воположную к каналу сторону. Кроме того, такой 
подход позволял создавать равномерный засев 
трассеров как по пространству, так и по времени. 

В цифровом аналоге экспериментально-
го стенда (рис. 1в) рассматривается узкий пло-
скопараллельный канал, на нижнюю стенку ко-
торого нанесены два ряда из 26 последователь-
ных плотно расположенных канавок глубиной 
0.25 под углом наклона ±135° к набегающему ла-
минарному потоку воздуха [21]. На входе в ка-
нал низкоскоростной воздушный поток равно-
мерный. Ширина и длина канала составляют 
10 и 78.75. Длина входного и выходного участ-
ков канала с плоскими стенками – 5 и 5.75 со-
ответственно. Протяженность структуриро-
ванного участка с двухрядными канавками на 
рис. 2в, закрашенного зеленым цветом, состав-
ляет 68, а его ширина равна 8. Центр декарто-
вых координат – продольной x, вертикальной y 
и поперечной z, располагается в середине вход-
ного поперечного сечения участка с канавками.  
U, V, W – декартовы составляющие скорости ла-
минарного течения.

Двухрядные канавки шириной 1, состоящие 
из двух половин сферической лунки глубиной 

(а) (б) (в)

(г)

Рис. 1. Экспериментальный стенд КазНЦ РАН (а), структурированная поверхность канала с указанием размеров в 
мм (б), цифровой аналог (в) и с расчетной сеткой (г).
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0.25 и соединяющей их цилиндрической тран-
шеи длиной 3.5 [21], ориентированы таким об-
разом (угол наклона – ±135°), чтобы их входные 
сферические сегменты располагались в окрест-
ности боковых стенок канала. Шаг между цен-
трами канавок в плотном пакете выбран равным 
2.5 (подобно см. [23]). Радиус скругления кро-
мок канавок принимается равным 0.025.

Стационарное ламинарное течение несжи-
маемой жидкости в канале со структурирован-
ной стенкой описывается системой стационар-
ных уравнений Навье–Стокса. Во входном се-
чении канала задается соответствующий экспе-
риментальным условиям равномерный поток, 
т.е. U = 1, V = W = 0. В выходном сечении вы-
полняются мягкие граничные условия (условия 
продолжения решения). На стенках канала зада-
ется условие прилипания. Верхняя стенка рас-
сматривается при комнатной температуре 20°С 
(293 К), которая выбирается в качестве харак-
терной – безразмерная Т = 1. Нижняя стенка ка-
нала с канавками поддерживается при постоян-
ной температуре 30°С (303 К), т.е. безразмерная 
температура Т = 1.034. Боковые стенки канала 
теплоизолированные. 

Многоблочная сетка (рис. 1г) состоит из раз-
номасштабных фрагментов [24]. Декартовая сет-
ка MG предназначена для отображения каналь-
ного потока с равномерным профилем продоль-
ной составляющей скорости на входном участ-
ке. Ее сеточные линии сгущаются по мере при-
ближения к стенкам. Максимальные шаги сет-
ки в продольном и поперечном направлениях 
составляют 0.15, в вертикальном – 0.05. Присте-
ночные шаги равны 2.5 × 10-4. Сетка MG содер-
жит порядка 4.2 млн расчетных ячеек. В каналь-
ную сетку MG встраивается пристеночная сет-
ка MR, покрывающая структурированный уча-
сток размером 68 × 8, с высотой 0.2. Сетка MR 
согласуется с криволинейной поверхностью на-
гретой структурированной стенки с двухрядны-
ми наклонными канавками при вертикальном 
сгущении сеточных линий к стенке и предна-
значена для детального отображения пристеноч-
ного отрывного течения. Шаги сетки в продоль-
ном и поперечном направлениях равны 0.1. Сет-
ка MG содержит порядка 1.6 млн расчетных яче-
ек. Каждая из 52 наклонных канавок накрыва-
ется кромочной криволинейной сеткой О-типа c 
шагом по окружной координате вдоль криволи-
нейной кромки порядка 0.05 и сгущением сеточ-
ных линий по нормали к кромкам до шага, рав-
ного 0.03. В итоге многоблочная сетка содержит 
10.8 млн расчетных ячеек. 

Система стационарных уравнений Навье–
Стокса (NS) для описания движения низкоско-
ростной воздушной среды и уравнение энергии 

решаются с помощью факторизованного мето-
да конечного объема второго порядка аппрок-
симации [24]. Решение тепловой задачи не вли-
яет на решение динамической задачи, посколь-
ку физические свойства теплоносителя не ме-
няются. Разработанная многоблочная вычис-
лительная технология (MBT) базируется на 
использовании разномасштабных структури-
рованных сеток с перекрытием, согласован-
ных с геометрией канала. Параметры в двух ря-
дах приграничных ячеек каждой из перекры-
вающихся сеток определяются линейной ин-
терполяцией [24]. Установлено, что такой под-
ход эквивалентен применению адаптивных не-
структурированных сеток и не требует чрезмер-
ных вычислительных ресурсов. Его преимуще-
ство состоит в обеспечении надлежащей точно-
сти прогнозов без измельчения сеток, так как 
этот метод автоматически разрешает все зна-
чимые гидродинамические и теплофизические 
особенности. Вполне очевидно, что пересчеты 
с сетки на сетку с помощью линейной интерпо-
ляции являются источником ошибок. Однако 
тестовые расчеты стационарного циркуляцион-
ного течения в каверне с подвижной крышкой 
при Re = 1000 [24] показали приемлемую точ-
ность численных прогнозов. 
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Рис. 2. Сравнение расчетных прогнозов (сплошные 
линии) и экспериментальных замеров (точки) про-
филей продольной составляющей скорости U в цен-
трах переходных сечений от траншейной части в 
центрах входного (R) и выходного (L) сферических 
сегментов, а также в центре 22-й канавки (С); штри-
ховая линия – профиль скорости полностью разви-
того потока в плоскопараллельном канале; на встав-
ке – векторное поле продольной составляющей ско-
рости U в сечении у = 0.05 при Re = 1000.
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Характерной чертой развитого конечно-
объемного алгоритма представляется базирую-
щаяся на концепции расщепления по физиче-
ским процессам процедура коррекции давления 
SIMPLEC [25] с монотонизацией по Рхи–Чоу 
для центрированного расчетного шаблона [26, 
27]. При линеаризации уравнений конвектив-
ные члены в их неявной части записываются по 
схеме против потока с односторонними разно-
стями, что приводит к существенному повыше-
нию устойчивости вычислительной процедуры. 
С целью снижения влияния искусственной диф-
фузии при расчете отрывных течений конвек-
тивные члены в явной части исходных уравне-
ний количества движения и энергии аппрокси-
мируются с помощью одномерной квадратичной 
противопоточной схемы Леонарда [28]. Реше-
ние алгебраических уравнений выполняется ме-
тодом сопряженных градиентов BiCGSTAB [29] 
с предусловливателем. Разработанный Деми-
довым алгебраический многосеточный ускори-
тель AMG из библиотеки (amgcl) [30] применя-
ется в блоке коррекции давления и ILU0-метод 
используется для других переменных. Основан-
ный на MBT специализированный расчетный 
код VP2/3 (скорость–давление, 2D/3D) являет-
ся базовым в данном численном исследовании и 
реализуется на многоядерных вычислительных 
системах подобно таким кодам, как, например, 
OpenFOAM.

Проведенные методом SIV [22] замеры полей 
скорости в окрестности 22-й канавки (цветная 
картина приведена на рис. 2) удовлетворитель-
но согласуются с численными решениями урав-
нений Навье–Стокса, полученными с помощью 
пакета VP2/3 [24]. Измеренные профили скоро-
сти U(y) в трех характерных точках L, C, R канав-
ки при Re = 1000 показывают значительное пре-
обладание U в пристеночных зонах канала, до-
ходящей до величин порядка 1.7 (при у = 0.3) по 
сравнению с приосевой областью, где U снижа-
ется до 1.1 (у = 0.65). Обращает на себя внима-
ние утончение и интенсификация пристеночно-
го течения над входной частью 22-й канавки с 
достижением U на уровне у, близком к нулю, ве-
личины 1.4. В середине канавки и над выходной 
ее частью на этом уровне U оказываются значи-
тельно ниже по величине и составляют 0.65 и 0.4. 

АНАЛИЗ РЕЗУЛЬТАТОВ

На рис. 3–10 и в таблице представлены неко-
торые из полученных результатов. 

В качестве базовой расчетной сетки выбрана 
многоблочная сетка, содержащая 10.8 млн яче-
ек. В таблице приведены результаты анализа се-
точной сходимости при сравнении численных 
прогнозов интегральных и экстремальных ло-

(а)

(б)

(в)

(г)

(д)

(е)

(ж)

x

z

y

U:  

Рис. 3. Сравнение рассчитанных профилей про-
дольной составляющей скорости U в ядре каналь-
ного потока в середине 22-й канавки (точка С) при  
х = 55.5 для различных чисел Рейнольдса: (а) – Re = 
= 1000, (б) – 1500, (в) – 2000, (г) – 2500, (д) – 3500, 
(е) – 4500, (ж) – 5500.

кальных характеристик течения и теплообмена, 
полученных на трех различных сетках с количе-
ством ячеек 9, 10.8 и 11.1 млн. Сетки отличают-
ся высотой прилегающей к канавкам области, 
которая выбирается равной 0.1, 0.2 (базовая) и 
0.3. Относительные величины тепловой эффек-
тивности Numm/Nummpl и гидравлических потерь 
ζ / ζpl выбраны в качестве интегральных характе-
ристик, а –Umin и Wmax – в качестве экстремаль-
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(а) (б)

Влияние общего количества расчетных ячеек N на интегральные и локальные экстремальные характеристики

N, млн ячеек Numm /Nummpl ζ / ζpl –Umin Wmax

9.0 2.7 2.02 –0.500 1.158
10.8 2.59 1.95 –0.463 1.095
11.1 2.53 1.94 –0.458 1.033
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Рис. 4. Влияние Re на продольные распределения относительного трения f / fpl (а)–(г) и перепада статического дав-
ления P–Ppl (д), (е) в сечении z = –3.245, представленные на различных участках канала: 1 – Re = 1000, 2 – 1500, 
3 – 2000, 4 – 2500.
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ных локальных параметров. Сходимость по сет-
кам удовлетворительная, и в дальнейшем параме-
трические расчеты проводятся на базовой сетке. 

Равномерный поток, входящий в плоскопа-
раллельный длинный канал, по мере удаления 
от входного сечения ускоряется и трансформи-
руется в сдвиговый поток с нарастающими пе-
риферийными максимумами скорости U(z, y) в 
окрестности боковых стенок канала над входны-
ми участками наклонных канавок. В [21] проде-
монстрировано удовлетворительное согласие из-
меренных и рассчитанных профилей U(z) в сре-
динном сечении 22-й канавки на высоте y = 0.4 
при Re = 1000. На рис. 3 показано влияние чис-
ла Re на профили скорости U(z, y) в срединных 
сечениях 22-й канавки при х = 55.5. Симметрич-
ный характер ламинарного течения в ядре кана-
ла сохраняется с ростом Re от 1000 до 5500. Как 
уже отмечалось при анализе профилей U(y) для 
Re = 1000 на рис. 2, максимум U располагается 
над входной частью 22-й канавки, а в приосе-
вой зоне наблюдается провал U. Пиковые зоны  
U(z, y) простираются на довольно продолжи-
тельные участки в окрестностях боковых стенок 
канала. Минимум U(z, y) локализуется вблизи 
структурированной стенки в районе централь-
ной оси канала. С ростом Re наблюдается посте-
пенное поджатие пиковых зон U с приближени-
ем максимумов к боковым стенкам канала. Од-
новременно приосевая зона ядра канального по-
тока становится все более неоднородной, а при 
высоких Re в окрестности центральной оси у 
стенки формируются два локальных минимума. 

Аномальное отрывное течение и теплообмен 
в узком канале со структурированной нагретой 
стенкой с ростом Re характеризуются много-
кратным увеличением экстремальных величин 
относительного трения f/fpl, перепадов статиче-
ского давления P–Ppl, относительной теплоотда-
чи Nu/Nupl в продольных сечениях канала, про-
ходящих через центр стыковки сферического 
сегмента и траншейной части (z = –3.245). Па-
раметры с индексами pl определяются в точках 
на нагретой стенке плоскопараллельного канала 
с координатами (x, z), соответствующими точ-
кам на структурированной поверхности. 

Подобно численному исследованию [20], 
по мере удаления от начала структурированно-
го участка канала отрывное течение на входных 
участках наклонных канавок быстро интенсифи-
цируется, причем с ростом Re наблюдается уси-
ление интенсификации возвратных токов (рис. 
4а–4г). При Re = 1000 минимальное относитель-
ное трение в донной части канавок уменьшается 
от –1 до –2, а при Re = 2500 – от –2 до –7. При Re 
= 2500 максимальные величины f/fpl на наветрен-
ных кромках канавок увеличиваются от 4 до 28, 

а в промежутках между канавками уровень отно-
сительного трения растет от 1.5 до 6. 

Аномальная интенсификация отрывного те-
чения в наклонных канавках, как известно [31], 
связана с экстраординарным перепадом дав-
ления поперек них в месте перехода от сфери-
ческого сегмента к траншейной части канав-
ки. Особо следует подчеркнуть, что формиро-
вание зон отрицательного статического давле-
ния в сферическом сегменте обусловлено гене-
рацией интенсивных смерчеобразных вихревых 
структур. По мере удаления от входного сечения 
в начале структурированного участка канала пе-
репады давления в канавках (рис. 4е, 4ж) быстро 
нарастают на первых восьми канавках, причем 
максимум P–Ppl при Re = 2500 на наветренном 
склоне восьмой канавки оказывается порядка 
0.3, а минимум на дне – –0.13. На удаленных от 
входа в канал канавках перепады давления ста-
билизируются.

Зависимости U(x) на разных удалениях от 
нижней стенки канала в продольном сечении 
при z = –3.245 и Re = 1000 (рис. 5а) имеют осцил-
лирующий характер с нарастающими быстрым 
темпом в начале структурированного участ-
ка экстремальными величинами по мере удале-
ния наклонных канавок от входа и уменьшением 
амплитуды колебаний с ростом у, особенно бы-
стрым при у > 0.05. При у = 0.005 амплитуда ко-
лебаний U возрастает от 0.4 до 0.8 от первой до 
26-й канавки, а при у = 0.05 она составляет от 0.2 
до 0.3. При у > 0.1 амплитуды значительно сни-
жаются и не слишком изменяются вдоль канала, 
находясь в диапазоне 0.03–0.1. 

Следует отметить, что минимумы U соответ-
ствуют плоским участкам между последователь-
но расположенными канавками, а максимумы 
U наблюдаются над серединами канавок. Наи-
большая интенсификация течения в ядре потока 
по сравнению со скоростью на входе происходит 
при y = 0.4: Umax достигает величин порядка 1.7. 
При у > 0.4 Umax постепенно снижается, прибли-
жаясь к 0.3 при у = 0.95.

С ростом Re до 2500 (рис. 5б) происходит зна-
чительное увеличение амплитуды колебаний U 
и локальных максимумов U над канавками на 
расстояниях y от 0.005 до 0.1, причем при у = 0.1 
Umax достигает 1.75, т.е. превосходит максимум U 
при у = 0.4 для Re = 1000. Локальные максимумы 
U(x) при у = 0.4 оказываются меньше, чем для 
Re = 1000. Также интересно отметить рост U(x) 
при у = 0.95 по мере развития течения во второй 
половине канала.

И наконец, для Re = 5500 (рис. 5в) наблюда-
ется существенная трансформация течения во 
второй половине канала, связанная с довольно 
резким уменьшением локальных максимумов U. 
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Рис. 6. Влияние Re на ускорение потока в канале при сравнении продольных распределений U-компоненты ско-
рости при у = 0.005 в сечении с координатой точки R (см. рис. 3), z = -3.245 (а)–(в) и поперечных распределений в 
районе 22-й канавки при x = 55.5 и y = 0.4 (г): 1 – Re = 1000, 2 – 1500, 3 – 2000, 4 – 2500, 5 – 3500, 6 – 4500, 7 – 5500.
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Наибольшие величины Umax отмечаются при 
у = 0.1, причем на выходе из канала они падают 
почти до 1 с 1.4 в середине канала. При у = 0.95 
U(y) заметно подрастает во второй половине ка-
нала, приближаясь к величине 0.9. 

На рис. 6 показано влияние Re на распределе-
ния U(x) вблизи стенки на высоте у = 0.005 в про-
дольном сечении канала z = -3.245 и на профили 
U(z) в середине 22-й канавки (х = 55.5) на высоте 
у = 0.4. Осцилляции продольной составляющей 
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Рис. 5. Распределения скорости U в продольном сечении канала z = –3.245, иллюстрирующие локальное ускоре-
ние потока в ядре по мере отхода от входного сечения и проходящего через центры сечений стыковки сферических 
сегментов и цилиндрических траншей R, при Re = 1000 (а), 2500 (б), 5500 (в) и различных у: 1 – y = 0.005, 2 – 015, 
3 – 0.025, 4 – 0.05, 5 – 0.1, 6 – 0.4, 7 – 0.6, 8 – 0.95.
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скорости с нарастанием локальных максимумов 
над канавками по мере удаления от входа в канал 
сохраняются на всех трех рассмотренных участ-
ках канала (рис. 6а–6в). На первом ближайшем 
к входу участке наблюдается интенсификация 
ламинарного потока в пристеночном слое ка-
нала над входами в канавки, причем локальные 
максимумы монотонно возрастают с ростом Re.  
Например, для Re = 5500 к шестой канавке 
Umax увеличивается с 0.7 до 1. На втором сред-
нем участке канала протяженностью от 30 до 45 
происходит трансформация потока с незначи-
тельным снижением локальных максимумов по 
мере роста Re свыше 2500 (кривые 4). При этом 
Umax для Re = 2500 достигает к концу участка ве-
личины 1.4. На третьем, ближайшем к выхо-
ду из канала участке протяженностью от 50 до 
65 наблюдаются наибольшие величины макси-
мумов U(x) для Re = 2500 порядка 1.45, а также 
усиливается отмеченное выше снижение Umax с 
ростом Re. Для Re = 5500 к концу участка Umax 
уменьшается до 1.

Трансформация профиля скорости U(z) по-
перек канала в районе 22-й канавки на высо-
те у = 0.4 (рис. 6г) демонстрирует влияние Re на 
профиль продольной скорости в ядре каналь-
ного потока. Равномерный поток на входе в ка-
нал по мере приближения к его концу приоб-
ретает сдвиговый характер с двумя максимума-
ми скорости вблизи боковых стенок и миниму-
мом в срединной плоскости. Как уже отмечалось 
при анализе рис. 3, с ростом числа Рейнольдса 
профиль скорости U(z, y) в поперечном сечении 
22-й канавки изменяется в центральной приосе-
вой части канала. Распределения U(z) на высоте 
у = 0.4 сохраняют симметрию по координате z, 
но при возрастании Re приобретают локальные 
максимумы и минимумы (начиная с Re = 1500). 
При Re < 2500 образуются два максимума и два 
минимума, а для Re > 3500 их число удваивается. 
Пристеночные максимумы до Re = 2500 остают-
ся неизменными (порядка 1.7), а в дальнейшем 
несколько снижаются до 1.6. Протяженность 
этих максимумов по мере роста Re уменьшает-
ся, однако в диапазоне Re от 3500 до 5500 про-
исходит их стабилизация. Короткая зона мини-
мальной (порядка 0.5) скорости U в центре кана-
ла практически от числа Re не зависит. 

Интенсификация отрывного ламинарного 
течения в канале со структурированной стен-
кой с ростом Re иллюстрируется поведением 
экстремальных величин декартовых составля-
ющих скорости потока в канале Umax, возврат-
ных токов в верховьях канавок (–Umin), восхо-
дящих Vmax и нисходящих (–Vmin) потоков во 
входных частях канавок, вторичных закручен-
ных потоков Wmax, формирующихся внутри ка-

навок (рис. 7). По мере увеличения Re до 2500 
Umax остается почти неизменным на уровне 1.85, 
а в дальнейшем постепенно уменьшается до 1.7 
для Re = 5500. Абсолютная скорость возвратных 
токов (–Umin) монотонно увеличивается от 0.2 до 
0.73 с ростом Re от 1000 до 4000. При последую-
щем повышении Re –Umin несколько снижается 
до уровня 0.67. Максимальная скорость вторич-
ного течения в канавках Wmax довольно быстро и 
почти линейно возрастает от 0.75 до 1.25 в про-
межутке Re от 1000 до 2500. С дальнейшим ро-
стом Re Wmax несколько снижается и остается на 
уровне 1.2. Максимальная скорость восходящих 
потоков Vmax в канавках растет практически оди-
наково с –Umin для Re от 1000 до 2500 и достигает 
0.55. С дальнейшим увеличением Re Vmax изме-
няется незначительно и сохраняется на уровне 
0.5. Максимальные абсолютные величины нис-
ходящих потоков в канавках растут с повышени-
ем Re в промежутке от 1000 до 2500 с меньшим 
темпом, чем Vmax, достигая значения 0.43 при 
Re = 2500. С дальнейшим увеличением Re –Vmin 
нисходящих токов не превышает 0.4.

Локальное число Нуссельта на структуриро-
ванной нагретой стенке определяется по нор-
мальному градиенту температуры, отнесенно-
му к разнице между температурой стенки и сред-
немассовой температурой в сечении канала, со-
гласно описанной в [32] методике. Циклическое 
увеличение относительной теплоотдачи Nu/Nupl 
по длине канала в продольном сечении вход-
ных участков канавок при z = –3.245 значитель-
но усиливается по мере роста Re (на рис. 8 пока-
заны кривые 1–4 для Re = 1000–2500). Макси-
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Рис. 7. Влияние числа Рейнольдса на экстремаль-
ные величины продольной, вертикальной и транс-
версальной составляющих скорости: 1  – Umax,  
2 – (– Umin), 3 – Vmax, 4 – ( –Vmin), 5 – Wmax.
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мумы относительной теплоотдачи на наветрен-
ных кромках канавок быстро увеличиваются и 
приближаются к стабилизации в конце канала. 
Для Re = 2500 (Nu/Nupl)max возрастают от 4 до 28. 
Внутри канавок на подветренных сторонах на-
блюдается резкий провал Nu/Nupl до уровня, не 
превышающего 0.3 в конце канала. В промежут-
ках между канавками относительная теплоотда-
ча уменьшается, но ее средний уровень растет по 
длине канала, достигая величин порядка 7 для 
Re = 2500.

Распределения проинтегрированных по по-
перечным и продольным полосам относитель-
ных чисел Нуссельта Num / Numpl характеризу-
ют удельную тепловую эффективность структу-
рированных энергоэффективных поверхностей 
узкого канала (рис. 9). По длине канала она на-
растает от канавки к канавке по мере удаления 
от входа в канал. Минимумы Num / Numpl прихо-
дятся на проекции подветренных склонов ка-
навок, а максимумы  – на наветренные скло-
ны и промежутки между канавками. Осцилля-
ции Num / Numpl(х) возрастают по длине кана-
ла для чисел Рейнольдса от 1000 до 2000. С вы-
ходом Re на 2500 после 18-й канавки наблюда-
ется стабилизация максимумов Num / Numpl на 
уровне 6 с последующим снижением после 22-й 
канавки до 5.25 в конце канала. Распределения 
Num / Numpl по поперечной координате z харак-
теризуются двумя максимумами в окрестностях 
боковых стенок канала, величины которых су-
щественно возрастают с увеличением Re. Так, 
(Num / Numpl) max растет почти вдвое при измене-
нии Re от 1000 до 2500, приближаясь к 6. Мини-
мальная удельная тепловая эффективность на-
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Рис. 9. Зависимости осредненных по поперечным 
полосам чисел Нуссельта Num / Numpl(x) (а), постро-
енные в различных масштабах, и осредненных по 
продольным полосам чисел Нуссельта Num / Numpl(z) 
(б) при удалении от входного сечения с увеличением 
Re: 1 – Re = 1000, 2 – 1500, 3 – 2000, 4 – 2500.
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канала и увеличение относительных гидравлических 
потерь ζ / ζpl (2) в канале.
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блюдается в середине канала, причем с ростом 
Re она выходит на уровень 1.

Проинтегрированные по поверхности 
структурированного участка канала кривые 
Numm / Nummpl определяют тепловую эффектив-
ность энергоэффективной стенки, а относи-
тельные коэффициенты гидравлических потерь 
ζ / ζpl, рассчитанные по методике [32], связаны с 
перепадом полного давления (рис. 10). Обе про-
гнозируемые характеристики отличаются воз-
растанием по закону, близкому к квадратично-
му, с ростом Re в диапазоне до Re = 3000 и по 
линейному закону для Re свыше 3000. Наблю-
дается преобладающий рост Numm / Nummpl(Re) 
по сравнению с ζ / ζpl(Re). Трехкратное увеличе-
ние Numm / Nummpl при Re = 2500 сопровождается 
2.4-кратным повышением ζ / ζpl. При Re = 5500 
Numm / Nummpl достигает наибольшего значе-
ния 4.6 при ζ / ζ pl = 3.5.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Экспериментально обосновано явление ло-
кального ускорения ламинарного потока с мак-
симумом продольной скорости в сдвиговом тече-
нии порядка 1.8 над входной частью канавок. Из-
меренные методом SIV профили U(y) в трех точ-
ках 22-й наклонной канавки в узком канале с 26 
двухрядными канавками на стенке хорошо согла-
суются с численными прогнозами на основе ре-
шения уравнений Навье–Стокса при Re = 1000. 
Установлена связь локального ускорения потока 
в ядре канала с аномальной интенсификацией от-
рывного ламинарного течения в двухрядных ка-
навках с ростом числа Рейнольдса от 1000 до 2500. 
При Re = 2500 в продольном сечении входных ча-
стей удаленных от входа канавок f / fpl снижается 
до –7, а Umax в сдвиговых слоях над канавками (на 
высоте у = 0.005) достигает 1.45. Относительная 
теплоотдача от структурированного участка ка-
нала при Re = 5500 достигает 4.6 при 3.5-кратном 
росте относительных гидравлических потерь.

Исследования выполнены при финансовой 
поддержке РНФ (гранты № 22-19-00056 (тести-
рование) и № 23-19-00083 (расчеты)). 
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Предложен метод решения задачи о теплообмене при пульсирующем квазистационарном тече-
нии в канале, основанный на использовании результатов расчета для стационарного течения. 
Данный подход применим при невысокой относительной частоте колебаний (для чисел Вомерс-
ли меньше единицы). Решение системы стационарных уравнений движения, неразрывности и 
энергии на начальном участке плоского канала проведено методом конечных разностей с помо-
щью итерационной неявной безусловно устойчивой схемы. Рассмотрены два способа вычисле-
ния среднего по периоду колебаний числа Нуссельта. Предложено разделить период колебаний 
на две части, в первой из которых жидкость движется от входа в канал к его выходу (прямое тече-
ние), а во второй части периода – в противоположном направлении (обратное течение), что це-
лесообразно при использовании результатов расчета в практических приложениях. Показано, что 
увеличение теплоотдачи при наложении пульсаций расхода на ламинарное течение наблюдает-
ся лишь при больших значениях амплитуды колебания средней по сечению скорости, превыша-
ющих единицу. Исследовано влияние на число Нуссельта режимных параметров – безразмерной 
длины канала и числа Прандтля. Получено, что для относительно коротких каналов осредненные 
по длине и периоду колебаний числа Нуссельта могут до полутора раз превышать эти величины 
при стационарном течении. Показано, что результаты расчетов теплообмена при граничных усло-
виях первого и второго рода близки друг к другу.

DOI: 10.31857/S0040364424040089

ВВЕДЕНИЕ

Интенсификация теплообмена в различных 
теплообменных устройствах, в которых осу-
ществляется ламинарное течение теплоносите-
лей, является важной прикладной задачей [1]. 
Начиная с середины прошлого века, в экспе-
риментальных и расчетно-теоретических рабо-
тах рассматривалась возможность повышения 
теплоотдачи с помощью наложения на течение 
пульсаций расхода. Например, в эксперимен-
тах [2], проведенных для миниканала теплоот-
вода, получено, что при относительной ампли-
туде колебаний расхода А = 2.5 теплоотдача уве-
личивается на 40%. Расчетные исследования те-
плообмена при пульсирующем ламинарном те-
чении в каналах до сравнительно недавнего вре-
мени проводились лишь для амплитуд колеба-

ний средней по сечению скорости, не превыша-
ющих единицу. 

В работах [3, 4] разработана разностная схема 
для решения системы уравнений движения, не-
разрывности и энергии при пульсирующем те-
чении в прямоугольных каналах с A > 1. Пока-
зано, что только для A > 1 наблюдается увеличе-
ние средней по периоду колебаний теплоотда-
чи по сравнению с теплоотдачей при стационар-
ном течении. Проведена классификация режи-
мов пульсирующего течения по безразмерной ча-

стоте колебаний  – числу Вомерсли  

(dГ – гидравлический диаметр, ω – круговая ча-
стота колебаний, ν  – кинематический коэффи-
циент вязкости). Закономерности пульсирую-
щего течения и теплообмена качественно и ко-
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личественно различаются в разных областях ча-
стот  – квазистационарном режиме при Wo < 1, 
WoТ < 1 ( ), высокочастотном режиме 
при Wo >> 1, WoТ >> 1 и промежуточном режиме.  
В [4] на основании результатов численного и ана-
литического решений для граничных условий на 
стенках канала первого и второго рода сделан вы-
вод, что в высокочастотном режиме среднее по 
периоду колебаний число Нуссельта может воз-
растать по сравнению с его значением при стаци-
онарном течении до 20% (при А = 3).

Расчеты в [3, 4] проведены для развитого (ги-
дродинамически стабилизированного) течения. 
При постановке задачи предполагалось, что на 
выходе из канала теплообмен является стабили-
зированным. Это допущение выполняется лишь 
для относительно длинных труб. Для коротких 
каналов, используемых в различных техниче-
ских устройствах, например рассмотренных в [1], 
следует использовать другую постановку задачи. 
В [5, 6] на выходе из канала и на его входе зада-
вались равномерные профили скорости и темпе-
ратуры, при этом безразмерная длина канала яв-
ляется дополнительным режимным параметром.

Для труб конечной длины пульсации расхода 
оказывают наибольшее влияние на теплообмен, 
если отношение длины канала к длине тепловой 
волны, обратно пропорциональной квадрату чис-
ла Вомерсли, минимально, т.е. при относитель-
но низких частотах. Поэтому целесообразным яв-
ляется исследование, в первую очередь, теплооб-
мена при пульсирующем течении в квазистацио-
нарном режиме. В [5, 6] предложен способ расче-
та гидродинамических и тепловых величин на на-
чальном гидродинамическом участке при пуль-
сирующем течении на основе данных для стаци-
онарного течения. Расчеты проведены для пло-
ского канала. Плоский канал является предель-
ным случаем прямоугольного (щелевого) канала 
с малым отношением длин его сторон. Такие ка-
налы используются, например, в перспективных 
теплообменных аппаратах [1]. 

Гидродинамика и теплообмен на начальном 
участке плоского канала исследованы еще в про-
шлом веке. Однако использовать данные, пред-
ставленные, например, на рисунках в работах 
[7–9], для расчета гидродинамических и тепло-
вых величин при пульсирующем квазистацио-
нарном течении не представляется возможным, 
поскольку для такого расчета требуются данные, 
обладающие большой точностью. Поэтому ре-
шение системы стационарных уравнений дви-
жения, неразрывности и энергии на начальном 
участке плоского канала проведено с помощью 
разработанной конечно-разностной схемы.

В представленной работе изучены не толь-
ко осредненные по периоду колебаний гидро-

динамические и тепловые характеристики тече-
ния. Для амплитуд колебаний средней по сече-
нию скорости, превышающих единицу, предло-
жено разделить период колебаний на две части, 
в одной из которых поток в среднем движется от 
входа в канал к его выходу (прямое течение), в 
другой части осуществляется обратное течение. 
Осредненные по этим частям периода величи-
ны в большей степени, чем осредненные по все-
му периоду, могут быть пригодны для расчета не-
которых теплопередающих устройств, в частно-
сти теплообменных аппаратов.

Проведено сравнение результатов расчета 
для граничного условия второго рода с результа-
тами, полученными ранее в [5] для граничного 
условия первого рода.

ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ

При получении гидродинамических величин 
для квазистационарного течения по данным для 
стационарного течения используется понятие 
квазистационарного режима. В этом режиме ха-
рактеристики течения в каждый момент време-
ни определяются их зависимостями при стаци-
онарном течении, соответствующими значению 
числа Рейнольдса в этот момент. Для пульсиру-
ющего течения число Рейнольдса и средняя по 
сечению скорость меняются во времени по пе-
риодическому закону. В данной работе приняты 
следующие зависимости: 

Ret = Re(1 + A cos ωt), <U> = 1+ A cos ωt, 

где Re – среднее во времени число Рейнольдса, 
, u  – продольная составляющая век-

тора скорости,   – сред-

няя по сечению и времени скорость, y  – рас-
стояние от стенки канала, h  – ширина канала, 
A – амплитуда колебаний, ω – круговая частота 
колебаний, t – время.

В квазистационарном режиме для гидроди-
намических и тепловых величин должны выпол-
няться следующие соотношения:

,

,

,

T = Ts (X / <U >, Y), ∆T = ∆Ts (X / <U >),

Nu(X, ωt) = Nus (X / <U >).

Здесь X = x / (hPe) и Y = y / h   – безразмер-
ные продольная и поперечная координаты, 
Pe = RePr – число Пекле; Po и Poτ – числа Пу-
азейля для коэффициентов гидравлического со-
противления и сопротивления трения; Т – тем-
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пература, ∆Т – температурный напор (разность 
температур стенки и средней массовой темпера-
туры жидкости), Nu – число Нуссельта; индек-
сом s обозначены величины для стационарного 
течения.

Числа Пуазейля Poτ и Po являются коэффи-
циентами пропорциональности в зависимости 
от числа Рейнольдса коэффициентов сопротив-

ления трения  (   – 

касательное напряжение на стенке) и гидравли-

ческого сопротивления . Число 

 – это безразмерное касательное на-

пряжение на стенке, число  – без-

размерный градиент давления. При ламинарном 
течении ξτ = Poτ / Re, ξ p = Po / Re. Для стационар-
ного развитого течения в плоском канале Poτ

∞ = 
Po∞ = 24.

Число Нуссельта определяется следую-
щим образом: Nu = (qw / ∆T)h / λ (qw  – плот-
ность теплового потока на стенке). Для гранич-
ных условий второго рода на стенках канала  
Nu(X, ωt) ~ 1/∆T(X, ωt). При стабилизированном 
теплообмене в плоском канале Nu∞ = 4.12.

При расчетах со значениями амплитуд коле-
баний средней по сечению скорости, превыша-
ющими единицу A > 1, в некоторой части пери-
ода возникает обратное течение среднего пото-
ка жидкости: < U > < 0. В этом случае при вычис-
лении U, Po, Poτ, T, ∆Т, Nu в приведенных выше 
соотношениях X надо заменить на X – L, где  
L = l / (hPe), l – длина трубы.

Гидродинамические и тепловые величины 
для стационарного течения жидкости с постоян-
ными свойствами находились из решения систе-
мы уравнений движения, неразрывности и энер-
гии, записанных в приближении узкого канала. 
В безразмерном виде эти уравнения записыва-
ются как

	 (1)

	  (2)

 	  (3)

Здесь   – безразмерная попереч-

ная составляющая скорости,  – без-

размерная температура,T0   – температура жид-
кости на входе в канал. 

Граничные условия имеют следующий вид. На 
входе X = 0 задаются равномерные профили про-
дольной скорости и температуры: U = ϑ = 1, V = 0. 
На стенке задается условие прилипания и непро-
ницаемости, а также тепловое граничное усло-
вие второго рода qw = const при Y = 0: U = V = 0, 
∂ϑ / ∂Y  = 1. На оси канала Y = 0.5 выполняется 
условие симметрии ∂U / ∂Y = ∂ϑ / ∂Y = 0.

Решение гидродинамической задачи зависит 
от Y, x/(hRe). Решение уравнения энергии зави-
сит от Y, Х = x/(hPe) и режимного параметра – 
числа Прандтля Pr.

В результате расчетов получены следую-
щие величины для стационарного течения: 
Us (X, Y ), Pos (X ), ϑs (X, Y ). По профилям скоро-
сти и температуры рассчитывались число Пуа-
зейля для сопротивления трения Poτ(Х), безраз-
мерная средняя массовая температура жидкости 

, безразмерный тем-

пературный напор ∆ϑs (X ) = ϑw – ϑbs, число Нус-
сельта Nus (X ) = 1 / ∆ϑs. Проверялись балансы 
импульса и энергии. Должны выполняться сле-
дующие соотношения, которые можно получить 
при интегрировании по сечению канала уравне-
ний движения и энергии:

ξp = ξc + ξτ, ϑb = ϑbI,

где  – коэффициент сопротив-

ления, обусловленный конвективными членами 
в уравнении движения; ϑbI = X  – безразмерная 
балансовая температура жидкости.

Расчеты проведены методом конечных раз-
ностей. Для решения уравнения движения (1) и 
энергии (3) использовалась итерационная неяв-
ная схема первого порядка по X и второго поряд-
ка по Y (схема Самарского). На каждом слое по X 
решение находилось прогонкой, которая в дан-
ном случае всегда устойчива и монотонна. Гра-
диент давления вычислялся методом расщепле-
ния. Поперечная составляющая скорости V рас-
считывалась из решения уравнения неразрывно-
сти (2). Шаг по Х увеличивался в геометрической 
прогрессии, по Y принято равномерное разбие-
ние. Были подобраны оптимальные шаги сет-
ки, обеспечивающие погрешность решения ме-
нее 5 % вблизи входа в канал и менее 1 % вбли-
зи участка стабилизации течения и теплообме-
на. Контролировались сходимость итераций и 
балансы импульса, энергии и массы. Небалансы 
не превышали нескольких процентов. 

Верификация численной схемы проведена 
путем сравнения результатов расчетов с имею-
щимися данными для стационарного развиваю-
щегося течения по гидродинамическим [7] и те-
пловым [8, 9] характеристикам.
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Сравнение результатов расчетов для квази-
стационарного течения с экспериментальными 
данными не представляется возможным в связи 
с отсутствием последних.

РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ

Безразмерными режимными параметрами, от 
которых зависят результаты расчетов, являют-
ся следующие величины: амплитуда колебаний 
средней по сечению скорости А, число Прандтля 
Pr , безразмерная длина канала L. В расчетах эти 
параметры изменялись в диапазонах: А = 0.5–5, 
Pr = 0.7–7, L = 0.025–1.

Нижний предел значений безразмерной дли-
ны канала соответствует значениям, осущест-
вляющимся на практике, например, при тече-
нии жидкости с Pr = 1–7, Re = 50–1000 в щеле-
вом микроканале теплоотвода высотой 1 мм и 
длиной 5 см.

В приближении узкого канала для стационар-
ного течения числа Нуссельта и Пуазейля при 
Х  = 0, Po → ∞, Poτ → ∞, Nu → ∞. Для получе-
ния физически обоснованного решения задачи 
и конечных значений указанных величин при 
Х = 0 (и при Х = L для обратного течения) про-
ведена экстраполяция, что в некоторой степе-
ни соответствует более точному решению зада-
чи на основе полных уравнений Навье–Стокса и 
энергии, в которых учитывается аксиальный пе-
ренос импульса и энергии.

Процессы теплообмена во многом определя-
ются гидродинамикой потока. В частности, ста-
билизация теплообмена может наступить толь-

ко на расстояниях от входа в канал, превыша-
ющих расстояния, на которых происходит ста-
билизация профиля скорости и коэффициентов 
сопротивления трения. Были уточнены данные 
о длинах начального гидродинамического участ-
ка при стационарном течении в плоском кана-
ле. В расчетах получено, что коэффициент со-
противления трения на 3% отличается от свое-
го стабилизированного значения на расстояниях 
от входа , коэффициент гидрав-
лического сопротивления стабилизируется на 
больших расстояниях – . Как по-
казано в [6], перестройка равномерного на вхо-
де профиля скорости начинается вблизи стенки, 
а в центральной части канала изменение скоро-
сти происходит на более значительных расстоя-
ниях от входа. Хотя сопротивление трения уже 
стабилизировано, остается заметным вклад в ги-
дравлическое сопротивление конвективных чле-
нов уравнения движения.

Для квазистационарного течения гидродина-
мическая стабилизация прямого и обратного те-
чений достигается лишь на расстояниях от вхо-
да, превышающих максимальную длину началь-
ного гидродинамического участка lmax, которая 
зависит от максимального числа Рейнольдса для 
этих течений. В [6] получено, что отношение lmax 
к длине участка стабилизации стационарного те-
чения возрастает с увеличением амплитуды ко-
лебаний. Для обратного течения указанное от-
ношение зависит также и от длины канала.

На рис. 1 представлены результаты расчетов 
чисел Пуазейля Po, Poτ в зависимости от рассто-
яния от входа в канал для разных длин канала 
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Рис. 1. Изменение числа Пуазейля вдоль канала при L = 0.025 (а) и 1 (б): 1 –  / Pos, 2 – / Pos, 3 – / Pos,  
4 – Pos /Po∞, 5 – Poτ
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при А = 5. Числа Пуазейля, осредненные по пе-
риоду колебаний, средние по времени для пря-
мого и обратного течений, превышают свои зна-
чения при стационарном течении, особенно для 
коротких каналов. Для длинных труб наблюда-
ется стабилизация указанных величин на участ-
ке вблизи конца канала. Для относительно ко-
ротких труб гидродинамическая стабилизация 
пульсирующего течения отсутствует, Po > Poτ 
благодаря вкладу в гидравлическое сопротивле-
ние конвективных членов в уравнении движе-
ния. Отмеченные эффекты можно объяснить, 
рассмотрев представленные в [6] изменения 
вдоль канала чисел Пуазейля в разные моменты 
времени. Следует отметить, что даже при значе-
ниях амплитуды колебаний средней по сечению 
скорости A < 1 осредненные по периоду колеба-
ний числа Пуазейля выше, чем их значения при 
стационарном течении, что объясняется расши-
рением области гидродинамической стабилиза-
ции пульсирующего течения.

Осредненные по периоду колебаний числа 
Пуазейля приближенно можно описать следую-
щими соотношениями: 

Для прямого течения на входе в канал при 
Х = 0 

в момент времени ωt = arccos(1 /A) поток жид-
кости меняет свое направление. При A >> 1 
ωt0 = π /2 и pd = 0.64A + 1; для А = 5 ωt0 = 1.77, pd 
= 3.76, что соответствует результатам, показан-
ным на рис. 1.

Для обратного течения при X = L 

При A >> 1 p r = 0.64A – 1; для А = 5, p r = 2.58. 
Таким образом, в конце канала значения отно-
шений 

сильно возрастают, что видно на рис. 1.
В практических приложениях важно вы-

числить увеличение мощности, требуемой для 
прокачки жидкости через канал определенной 
длины при пульсирующем течении. Указанная 

мощность пропорциональна перепаду давления 
р, который можно выразить, используя число 
Эйлера 

Для стационарного течения за пределами на-
чального гидродинамического участка 

На рис. 2 средние по времени числа Эйлера 
сравниваются с числом Эйлера при стационар-
ном течении. Видно, что даже при А = 1 наблю-
дается заметное увеличение перепада давления, 
необходимого для обеспечения пульсирующего 
течения в канале.

Для получения данных, пригодных для рас-
чета теплообмена при квазистационарном пуль-
сирующем течении, методом конечных разно-
стей проведено решение задачи о теплообме-
не при стационарном развивающемся течении 
в плоском канале. Установлена зависимость 
для длины начального термического участ-
ка, о которой ранее имелись лишь приближен-
ные сведения. Для Рr = 0.7–10 число Нуссель-
та на 3% отличается от Nu∞ = 4.12 при l / hRe =  
= 0.054(1 + 0.044Pr –3.6).

Результаты расчета теплообмена при пуль-
сирующем течении представлены на рис. 3–5. 
Среднее по времени число Нуссельта определя-
ется двумя способами, каждый из которых мож-
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Рис. 2. Зависимость числа Эйлера от длины канала: 

1 –  / Eus, 2 – / Eus, 3 – / Eus, 4 – Eus / Po∞; 
I – A = 1, II – 5.
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но использовать при расчете для тех или иных 
технических устройств:

Расчеты показали, что при А ≤ 1 не наблюда-
ется увеличения средних по времени чисел Нус-
сельта по сравнению с их стационарными зна-
чениями, что подтверждается имеющимися ис-
следованиями. При А > 1 с увеличением ампли-
туды колебаний число Нуссельта возрастает, но 
увеличивается и мощность на прокачку жидко-
сти через канал (перепад давления). Поэтому це-

лесообразно ограничить амплитуду колебаний 
значениями, при которых теплоотдача замет-
но возрастает, а перепад давления остается не 
слишком высоким. В проведенных расчетах ука-
занное значение А было выбрано равным 5.

На рис. 3 показаны изменения вдоль кана-
ла средних по времени чисел Нуссельта для 
разных длин канала и чисел Прандтля. В от-
личие от чисел Пуазейля, на входе в канал для 
прямого течения и на выходе из канала для об-
ратного течения числа Нуссельта во все мо-
менты времени остаются равными их стацио-
нарным значениям при Х =  0. Поэтому увели-
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Рис. 3. Изменение числа Нуссельта вдоль канала: (а) – L = 0.025, Pr = 0.7; (б) – 0.025, 7; (в) – 1, 0.7; (г) – 1, 7;  

1 –  / Nus, 2 –  / Nus, 3 –  / Nus, 4 – Nus / Nu∞; I –  / Nus, II –  / Nus.
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чение теплоотдачи при пульсирующем тече-
нии всегда будет меньше, чем увеличение ги-
дравлического сопротивления. Для обратно-
го течения в конце канала значения отношения  

 возрастают, 
но в меньшей степени, чем подобные отноше-
ния чисел Пуазейля на рис. 1. Для осредненных 
по периоду колебаний чисел Нуссельта справед-
ливы следующие соотношения: 

Результаты расчетов, как и полученные в [5] 
результаты для граничного условия первого рода, 
свидетельствуют об увеличении средних по вре-
мени чисел Нуссельта по сравнению с их значе-
ниями при стационарном течении, которое бо-
лее существенно для относительно коротких ка-
налов. Влияние числа Прандтля на относитель-
ное увеличение чисел Нуссельта незначительно. 
В отличие от [5], значения  несколько пре-
вышают значения , а максимум на зависи-
мостях  для коротких каналов смещен 
к входу в канал. Эти отличия объясняются тем, 
что для граничного условия первого рода по вре-
мени осредняется и температурный напор ∆T, и 
плотность теплового потока на стенке, а для гра-
ничного условия второго рода – только ∆T.

Отмеченные особенности теплообмена при 
пульсирующем течении можно объяснить, рас-
смотрев представленные на рис. 4 изменения 
вдоль канала чисел Нуссельта в разные моменты 
времени. В фазах ωt = 0, ωt = π значения Nu(X, 
ωt) выше своих стационарных значений. При 
ωt = π / 2 Nu(X, ωt) = Nus(X ). В фазе ωt = ωt0 по-
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Рис. 4. Изменение числа Нуссельта во времени при  
L = 0.025, Pr = 0.7: 1  – Nud / Nu∞ при ωt = 0;  
2 – Nud / Nu∞, Nus/Nu∞ при ωt = π/2; 3 – Nud/Nu∞ 
при ωt ≈ ωt0; 4 – Nur/Nu∞ при ωt ≈ ωt0; 5 – Nur/Nu∞ 
при ωt = π.

ток жидкости меняет свое направление, поэто-
му при всех Х (кроме Х = 0 для прямого течения 
и Х = L для обратного течения) Nud = Nur = Nu∞; 
отношения Nud / Nus(X ) = Nur / Nus(X ) < 1, если 
отсутствует стабилизация стационарного те-
плообмена. Для обратного течения вблизи вхо-
да в канал уменьшение указанных отношений, 
осредненных по времени, видно на рис. 3.

На рис. 5 показаны средние по времени и 
длине канала числа Нуссельта в зависимости от 
длины канала при амплитуде колебаний сред-
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Рис. 5. Зависимость среднего по времени и по длине канала числа Нуссельта от длины канала при Pr = 0.7 (а) и 7 (б): 

1 – <   > / < Nus>, 2 – <   > / < Nus>, 3 – <   > / < Nus>, 4 – < Nus > / Nu∞; I – <   > / < Nus >, II – <   > / < Nus > .
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ней по сечению скорости А = 5. Наблюдается 
увеличение средних чисел Нуссельта по срав-
нению со случаем стационарного течения, осо-
бенно для коротких каналов. В меньшей степе-
ни отмеченный эффект проявляется для обрат-
ного течения. При относительно невысоких ам-
плитудах колебаний указанного увеличения чи-
сел Нуссельта не происходит. Например, при 
А = 1 <  > / <Nus> = 1, < > / <Nus> = 0.93. 
С ростом числа Прандтля несколько замедляет-
ся уменьшение отношений чисел Нуссельта к их 
стационарным значениям по мере увеличения 
длины канала.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Рассчитаны тепловые и гидродинамические 
характеристики пульсирующего развивающего-
ся течения в плоском канале в квазистационар-
ном режиме на основе разработанного алгорит-
ма, предполагающего использование данных по 
этим характеристикам при стационарном тече-
нии. Уточнены длины начальных участков при 
развивающемся стационарном течении в пло-
ском канале. Отличие менее, чем на 3% от сво-
их стабилизированных значений, наблюдается 
для коэффициента сопротивления трения при 
l / hRe  > 0.051, для коэффициента гидравличе-
ского сопротивления – при l / hRe > 0.072, числа 
Нуссельта – при l / hPe > 0.06.

Расчеты подтвердили, что увеличение сред-
них во времени чисел Нуссельта по сравнению с 
его величиной при стационарном течении мож-
но ожидать только при значении относительной 
амплитуды колебаний средней по сечению ско-
рости, превышающем единицу. При этом в бо-
лее значительной степени возрастают гидравли-
ческие потери. Наибольшее влияние на тепло-
обмен наложений пульсаций расхода на лами-
нарное течение наблюдается в квазистационар-
ном режиме и для относительно коротких труб, 
которые применяются в микроканальных тепло-
обменных устройствах. 

Известно, что для теплообменных аппара-
тов (ТА) оптимальным является равенство ко-
эффициентов теплоотдачи со стороны обоих те-
плоносителей. Если один из них находится в со-
стоянии насыщения (при кипении или конден-
сации) и обладает большим коэффициентом те-

плоотдачи, то повысить коэффициент теплоот-
дачи со стороны другого теплоносителя можно, 
наложив на его течение низкочастотные пуль-
сации расхода с большими амплитудами. Таким 
образом, путем специальной организации дви-
жения теплоносителей в ТА можно повысить его 
энергетическую эффективность. При этом не-
обходимо внести изменения в методику расчета 
подобных ТА.

Работа выполнена при поддержке РНФ (про-
ект № 23-29-00128).
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С помощью комбинированного RANS/ILES(i)-метода проведены расчеты модельного сверхзвуко-
вого воздухозаборника смешанного сжатия. Расчеты проводились на блочно-структурированной 
сетке, содержащей 9 × 106 ячеек, при различных уровнях турбулентности набегающего потока и 
дросселирования воздухозаборника. Турбулентность задавалась путем добавления на входной 
границе однородного изотропного поля пульсаций скорости, сгенерированного с помощью мето-
да синтетических вихрей. Для различных параметров турбулентности набегающего потока полу-
чены зависимости от коэффициента расхода осредненных в выходном сечении воздухозаборни-
ка коэффициента сохранения полного давления, статического давления, интенсивностей пульса-
ций давления и скорости, а также других параметров течения. Проанализировано влияние мас-
штабов турбулентных вихрей на структуру мгновенного и осредненного полей скорости в кана-
ле воздухозаборника. 

DOI: 10.31857/S0040364424040096

ВВЕДЕНИЕ

Полет самолетов происходит в условиях ат-
мосферной турбулентности. Возможны также си-
туации, когда они пересекают следы или реактив-
ные струи от пролетевших ранее летательных ап-
паратов. Попадание турбулентных вихрей в воз-
духозаборник (ВЗ) самолета может существенно 
повлиять на его работу, увеличить турбулентные 
пульсации на входе в двигатель, в частности пуль-
сации давления, а также вызвать отрыв потока 
либо привести к помпажу ВЗ. Экспериментально 
создать набегающий поток с заданными параме-
трами турбулентности очень сложно и затратно, а 
в случае больших скоростей, скорее всего, невоз-
можно. Выходом может быть расчетное исследо-
вание таких течений. Известно, что при числен-
ном моделировании течений с лидирующей ро-
лью турбулентных эффектов предпочтительнее 
использовать вихреразрешающие подходы, кото-
рые позволяют явным образом описать нестаци-
онарный характер течения, обусловленный тур-

булентными вихрями, и получить пульсации всех 
параметров течения. Кроме того, они позволяют 
использовать «синтетическую» турбулентность, 
которая имитирует турбулентность набегающе-
го потока. С помощью методов RANS нельзя ре-
шить указанные задачи. 

С учетом того, что в настоящее время активно 
ведутся работы над проектами сверхзвуковых пас-
сажирских самолетов, исследование влияния тур-
булентности набегающего потока на работу сверх-
звукового ВЗ в особенности актуально. В настоя-
щей работе для решения данной задачи использу-
ется комбинированный RANS/ILES(i)-метод вы-
сокого разрешения [1], который ранее успешно 
применялся для расчета турбулентных течений в 
широком диапазоне скоростей, включая сверхзву-
ковые. Анализ доступной литературы показал, что 
в силу сложности задачи число публикаций, в ко-
торых представлены результаты расчетов течений 
в сверхзвуковых ВЗ вихреразрешающими метода-
ми, невелико. Некоторые из них приведены в об-
зорах литературы в статьях [1, 2].
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Работ, в которых численно исследовано вли-
яние турбулентности набегающего потока на те-
чение в сверхзвуковых ВЗ, в литературе, доступ-
ной авторам настоящей статьи, найти не уда-
лось. Однако есть публикации, в которых экс-
периментально или с помощью методов RANS 
исследуется влияние турбулентности набегаю-
щего потока на работу дозвуковых ВЗ и различ-
ных диффузоров. Так, например, в [3] проведе-
ны численные и экспериментальные исследо-
вания влияния уровня турбулентности на входе 
на неоднородность потока на выходе из серпан-
тинного дозвукового воздухозаборного устрой-
ства. Экспериментальная часть работы показа-
ла заметное влияние турбулентности в набега-
ющем потоке на пространственное распределе-
ние параметров в выходном сечении ВЗ. Было 
выявлено значительное влияние турбулентности 
на локальные значения коэффициента сохра-
нения полного давления в выходном сечении. 
При этом результаты численного моделирова-
ния с помощью RANS не показали зафиксиро-
ванных экспериментально эффектов. Аналогич-
ные исследования для дозвукового воздухоза-
борного устройства с S-образным каналом про-
ведены в работе [4]. В ней экспериментально и 
с помощью численного моделирования методом 
RANS установлено, что турбулентность в набе-
гающем потоке приводит к росту потерь полно-
го давления в ВЗ и уменьшению неравномерно-
сти поля полного давления в его выходном сече-
нии. В [5] экспериментально исследовано влия-
ние турбулентности набегающего потока на ра-
боту двумерного диффузора с плоскими стен-
ками при различных углах раскрытия. Показа-
но, что увеличение интенсивности турбулентно-
сти набегающего потока приводит к росту коэф-
фициента восстановления статического давле-
ния в диффузоре, а также к уменьшению зоны 
отрыва. Таким образом, в случае дозвуковых ВЗ 
и диффузоров турбулентность набегающего по-
тока является достаточно существенным факто-
ром, влияющем на их характеристики. Это так-
же означает, что уровень турбулентных пульса-
ций на входе в дозвуковой диффузор сверхзву-
кового ВЗ будет оказывать существенное влия-
ние на характеристики последнего.

Также имеются публикации, в которых иссле-
дуется влияние различных возмущений в набега-
ющем потоке на работу сверхзвукового ВЗ. Так, 
в [6] с помощью метода [1] и его усовершенство-
ванного варианта [7] показано, что даже отно-
сительно небольшая неоднородность темпера-
туры набегающего потока может оказывать су-
щественное влияние на течение в сверхзвуковом 
ВЗ. Можно предположить, опираясь на резуль-
таты, полученные для дозвуковых ВЗ, что турбу-

лентные пульсации сверхзвукового набегающе-
го потока будут оказывать заметное влияние на 
течение в сверхзвуковом ВЗ. Это делает иссле-
дование влияния турбулентности набегающего 
потока на течение в указанных ВЗ практически 
значимой задачей. Однако учет турбулентного 
контента набегающего потока потребует расчет-
ной сетки с мелкими ячейками, необходимыми 
для его разрешения, в области внешнего тече-
ния. Избежать чрезмерного измельчения сетки 
позволит использование методов высокого раз-
решения, к которым относится и RANS/ILES(i)-
метод [1]. 

Настоящая статья является второй частью ра-
боты [8], в которой исследованы диссипативные 
свойства разностной схемы, использованной в 
[1] на примере моделирования распада однород-
ной изотропной турбулентности – часто исполь-
зуемой задачи для тестирования численных ме-
тодов. Исследование проведено в широком ди-
апазоне скоростей. Результаты, полученные с 
помощью метода [1], сопоставлены с результа-
тами метода LES, реализованного в коммерче-
ском программном комплексе ANSYS CFX. Те-
стирование показало, что схема, используемая в 
RANS/ILES(i)-методе, имеет относительно не-
высокий уровень численной диффузии, кото-
рый снижается с увеличением числа Маха. Вы-
явлено важное для практики достоинство этой 
схемы: возможность расчета с высокой точно-
стью сверхзвуковых течений со скачками уплот-
нения без какой-либо модификации или допол-
нительной настройки метода. Все это делает ме-
тод RANS/ILES(i) [1] хорошим кандидатом для 
исследования до- и сверхзвуковых течений при 
наличии турбулентной компоненты в набегаю-
щем потоке. 

В настоящей статье с помощью метода [1] ис-
следовано влияние характеристик турбулентно-
сти набегающего потока на течение в модельном 
сверхзвуковом ВЗ смешанного сжатия с прямоу-
гольным сечением при разном дросселировании. 
Получены дроссельные характеристики ВЗ при 
различных уровнях турбулентности набегающего 
потока, исследовано влияние масштабов турбу-
лентности на структуру мгновенного и осреднен-
ного полей скорости в канале ВЗ, а также на уро-
вень пульсаций давления и скорости в ВЗ.

ГЕОМЕТРИЯ ВЗ, РАСЧЕТНАЯ СЕТКА,  
ГРАНИЧНЫЕ УСЛОВИЯ  

И ПАРАМЕТРЫ РАСЧЕТОВ

Геометрия ВЗ соответствовала исследован-
ной экспериментально в работе [9]. Ее общий 
вид представлен на рис. 1. Расчеты с помощью 
вихреразрешающих методов весьма затратны с 
вычислительной точки зрения и требуют сеток 
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с мелкими ячейками. При этом наиболее мел-
кие ячейки используются внутри ВЗ. Во внеш-
нем потоке сетка может иметь достаточно круп-
ные ячейки. В [2, 6] расчеты настоящим мето-
дом проводились для ВЗ [9] на сетках, содержа-
щих (1.8–4.5) × 106 ячеек для стационарного на-
бегающего потока. Было получено удовлетвори-
тельное совпадение с экспериментом по пара-
метрам течения и турбулентности на выходе из 
ВЗ. В рассматриваемой в настоящей статье за-
даче набегающий поток нестационарный и со-
держит вихревые структуры относительно не-
большого размера. Размеры ячеек в набегаю-
щем потоке выбирались таким образом, чтобы 
они позволяли разрешить вихри заданных раз-
меров. Количество ячеек по ширине канала ВЗ 
составило 66, по высоте – 98, а по длине, считая 
от начала поверхности торможения – 460. Чис-
ло ячеек в продольном направлении между вхо-
дом в расчетную область и началом поверхности 
торможения равнялось 40, по высоте  – 180, по 
ширине – 154. Общее количество ячеек блочно-
структурированной сетки составило 9.6 × 106. 
Число Маха набегающего потока равнялось 1.8, 
число Рейнольдса, вычисленное по высоте H 
входа в ВЗ (0.1 м), составило 2.9 × 106. 

На рис. 2 представлена расчетная сетка в се-
чении Z = 0. Цифрами обозначены границы 
расчетной области. В большинстве случаев в 
задачах газо- и гидродинамики затруднитель-
но в точности воспроизвести условия потока на 
границе. По этой причине часто используются 
упрощенные граничные условия, а сами грани-
цы располагаются на достаточном удалении от 
исследуемого объекта, чтобы возмущения, ко-
торые могут возникать при упрощенной поста-
новке граничных условий, не влияли на тече-
ние около объекта исследования. В тех случаях, 
когда это возможно, около границ использует-
ся сетка с крупными ячейками, которые сни-
жают возмущения из-за схемной диффузии. В 
описываемых далее расчетах были использова-
ны следующие граничные условия. На границах 
1, 2 задавались статические температура и дав-
ление набегающего потока, а также скорость с 
добавлением искусственных пульсаций, сгене-
рированных с помощью метода синтетических 
вихрей (SEM) [10]. Уровень турбулентности ва-
рьировался путем изменения интенсивности 
турбулентности It и линейного масштаба Lt. По-
становка граничных условий на верхней грани-
це 2 в случае турбулентного потока представля-
ет определенную сложность. Эта граница не яв-
ляется сверхзвуковой: нормальная компонента 
скорости через нее дозвуковая. Была использо-
вана упрощенная постановка граничных усло-
вий, соответствующая сверхзвуковому набега-

ющему потоку. В данном случае фиксация всех 
параметров формально вызывает переопреде-
ленность граничных условий. Однако в мето-
де Роу это не приводит к драматическим для 
решения последствиям, поскольку потоки на 
гранях расчетных ячеек вычисляются с учетом 
знаков характеристических скоростей. Кроме 
того, верхняя граница расчетной области рас-
полагается на достаточно большой высоте, по-
этому до нее не доходят возмущения от обтека-
ния ВЗ: скачки уплотнения выходят через пра-
вую границу расчетной области. В свою оче-
редь возмущения потока, которые могут быть 
вызваны упрощенными граничными условия-
ми, также не оказывают влияния на течение в 
ВЗ. На границах 3, 4 предполагалось сверхзву-
ковое истечение, и параметры течения экстра-
полировались изнутри расчетной области. На 
твердых стенках в зависимости от значения Y + 
в центре ячейки у стенки использовалось гра-
ничное условия прилипания, или «закон стен-
ки». На границе 5 (выход из сопла системы сли-
ва) задавалось статическое давление набегаю-
щего потока. Дросселирование ВЗ осуществля-
лось за счет сужения канала на участке между 
границей 4 и сечением выхода из ВЗ. Степень 
сужения определялась на основе одномерной 
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Z

Рис. 1. Общий вид ВЗ: черная линия – сечение Z = 0.
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Рис. 2. Расчетная сетка в сечении Z = 0: вертикаль-
ная черная линия – сечение выхода из ВЗ, в котором 
рассчитывались осредненные параметры.
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модели сопла Лаваля [11]. Площади входа и вы-
хода в рамках этой модели полагались равны-
ми значениям площадей соответствующих по-
перечных сечений канала. На этапе задания 
граничных условий дроссельная характеристи-
ка ВЗ еще неизвестна, поэтому параметры тор-
можения на входе в одномерную модель сопла 
принимались равными параметрам торможе-
ния набегающего потока. В качестве параметра 
для регулирования степени сужения сопла была 
выбрана безразмерная плотность тока qном(λ) в 
сечении входа в сопло, соответствующем в рас-
сматриваемой постановке задачи сечению вы-
хода из ВЗ. Данная безразмерная физическая 
величина вводится в теории одномерного те-
чения сжимаемого газа [11] ( с. 237) как функ-
ция от приведенной скорости λ и коэффициен-
та адиабаты γ, позволяющая определять расход 
в заданном сечении площадью F по параметрам 
торможения p* и T * [11] (с. 238): 

Для выражения расхода эта функция также 
удобна тем, что ее максимальное значение рав-
но единице и достигается при скорости λ = 1. В 
качестве числового параметра, определяюще-
го степень дросселирования ВЗ, величина q(λ) 
выбрана по следующим двум причинам. Во-
первых, она монотонно изменяется вдоль дрос-
сельной характеристики ВЗ: от меньших значе-
ний в дроссельных режимах, к большим – в ре-
жимах с малым дросселированием. Во-вторых, 
выход из ВЗ в тракте двигателя соответствует 
входу в компрессор, а q(λ) на входе в компрес-
сор, как доказывается в теории подобия, явля-
ется одним из двух параметров, наряду с приве-
денной скоростью λu, определенной по окруж-
ной скорости  u, постоянство которых обеспе-
чивает подобие режимов течения в компрессо-
ре [12]. Поэтому данный параметр также являет-
ся одним из определяющих режим работы ком-

прессора, который мог бы находиться за рассма-
триваемым ВЗ.

Расчеты были проведены в диапазоне номи-
нальных значений безразмерной плотности тока 
qном(λ) от 0.5 до 0.7 при различных значениях It 
и Lt турбулентности набегающего потока. Зна-
чения, при которых было проведено моделиро-
вание течения в ВЗ, представлены в табл. 1. Там 
же приведены значения периода осреднения 
Tоср параметров течения: его величина выбира-
лась приблизительно пропорционально величи-
не Lt. Принципы выбора значений параметров 
турбулентности изложены в следующем разде-
ле. Диапазон значений qном(λ) позволил охва-
тить широкий спектр режимов работы ВЗ. При 
невозмущенном набегающем потоке значения 
qном(λ) ≤ 0.56 соответствуют дроссельным режи-
мам работы (горизонтальная ветвь дроссельной 
характеристики), qном(λ) = 0.56 соответствует 
рабочему режиму (угловая точка дроссельной), 
qном(λ) > 0.56 – режимам с малым дросселирова-
нием (вертикальная ветвь дроссельной характе-
ристики). Значения qном(λ) приведены в табл. 2.

 
ВЫБОР ПАРАМЕТРОВ ТУРБУЛЕНТНОСТИ 

НАБЕГАЮЩЕГО ПОТОКА

Турбулентность набегающего потока рассма-
тривается как однородная изотропная турбу-
лентность, которая имеет линейный масштаб 
порядка или меньше высоты входа в ВЗ H = 0.1 м. 
Мотивация для выбора именно такого типа тур-
булентности и диапазона линейных масштабов 
состоит в следующем. 

Наиболее вероятный вид турбулентности, с 
которым летательный аппарат может встретить-
ся во время полета  – это атмосферная турбу-
лентность. Эта турбулентность содержит вихри, 
линейный масштаб которых может существенно 
превышать размер входа в ВЗ. Например, в [13] 
приведены результаты ряда измерений спектров 
скорости во время сильного шторма. В некото-
рых измерениях величина линейного масштаба 
превышает величину в 1 км. Учет масштабов та-
кой величины при моделировании течения в ВЗ 
с помощью вихреразрешающих методов доста-
точно затруднителен. Кроме того, неоднородно-
сти такого масштаба мало влияют на работу ВЗ, 
размер которого на 2–3 порядка меньше.

В ряде работ, посвященных изучению влия-
ния турбулентности набегающего потока на об-
текание аэродинамического профиля, предлага-
ется рассматривать влияние крупных и мелких 

Таблица 1. Параметры турбулентности набегающего  
потока

Тип набегающего  
потока 

It, % Lt, м Tоср, с

1 0.0 _ 0.1
2 5.0 0.3 1.3
3 5.0 0.01 0.1

Таблица 2. Значения безразмерной плотности тока

№ режима 1 2 3 4 5 6 7 8 9
qном(λ) 0.50 0.51 0.52 0.54 0.56 0.58 0.62 0.66 0.70
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вихрей на характеристики профиля по отдельно-
сти. Например, в [14] исследуется влияние мел-
комасштабной атмосферной турбулентности на 
ламинарно-турбулентный переход при обтека-
нии аэродинамического профиля. Утверждает-
ся, что крупномасштабная часть естественной 
атмосферной турбулентности влияет на процесс 
обтекания профиля за счет случайных колеба-
ний угла атаки, а мелкомасштабная  – за счет 
проникновения возмущений непосредственно 
в пограничный слой. Соответственно, предлага-
ется при численных исследованиях изучать дан-
ные эффекты по отдельности. В [15] при помо-
щи гибридного RANS/LES-метода исследуется 
влияние турбулентности набегающего потока на 
отрыв ламинарного пограничного слоя при раз-
личных значениях интенсивности и линейного 
масштаба. По результатам расчетов авторы [15] 
также делают вывод о различии механизмов вли-
яния крупных и мелких вихрей на течение око-
ло профиля. Очевидно, подобный эффект дол-
жен наблюдаться и в случае взаимодействия тур-
булентности в набегающем потоке с течением в 
канале ВЗ.

Принципиальную разницу по влиянию 
крупных и мелких масштабов на работу ВЗ 
можно проиллюстрировать следующим обра-
зом. Представим ВЗ, находящийся в возму-
щенном потоке, в котором преобладают вихри 
масштаба L, порядка высоты входа в ВЗ L ~ H.  
В таком случае поле параметров течения на вхо-
де будет обладать пространственной неравно-
мерностью, а временной масштаб возмущений 
в набегающем потоке при достаточно большой 
скорости набегающего потока будет сопоста-
вим с временными масштабами течения внутри 
канала ВЗ. При непрерывном увеличении L и 
постоянной скорости набегающего потока про-
странственная неравномерность на входе бу-
дет уменьшаться, а временной масштаб возму-
щений расти. В конце концов, при L >> H про-
странственная неравномерность практически 
исчезнет, а временной масштаб возрастет на-
столько, что течение в ВЗ станет квазистацио-
нарным, т.е. в каждый данный момент време-
ни течение в канале ВЗ будет соответствовать 
тому состоянию (в пределах границы устойчи-
вой работы или вне ее), которое оно бы имело 
при фиксации во времени текущих параметров 
набегающего потока. Следовательно, эффект 
от наличия крупных возмущений в набегаю-
щем потоке вполне возможно изучить отдель-
но, используя при этом отличные от применя-
ющихся в настоящей работе методы, например, 
RANS или URANS для расчета режимов рабо-
ты ВЗ, когда течение в нем практически лише-
но отрывов и близко к стационарному. 

Для выбора линейного масштаба турбулент-
ности набегающего потока требуется количе-
ственная оценка границ интервала мелких мас-
штабов. Нижняя граница, очевидно, соответству-
ет масштабу Колмогорова, который для атмос-
ферной турбулентности имеет величину поряд-
ка 1 мм [16]. В настоящей работе исследуется мо-
дельный ВЗ, который существенно меньше в раз-
мерах, чем ВЗ того же типа, используемые в пас-
сажирских самолетах. Примем в качестве величи-
ны масштабного коэффициента 0.1. В таком слу-
чае для рассматриваемой модельной задачи ниж-
няя граница интервала мелких масштабов соста-
вит 0.1 мм. Точно оценить верхнюю границу Lгр 
довольно затруднительно, однако можно оце-
нить интервал значений, в котором она находит-
ся. Если значение масштаба возмущений выходит 
за верхнюю границу, то течение становится, как 
упоминалось выше, квазистационарным. В этом 
случае, во-первых, поле параметров течения на 
входе в ВЗ должно быть близко к равномерно-
му. Это накладывает ограничение на соотноше-
ние масштаба возмущений Lгр и высоты входа в 
ВЗ H – Lгр >> H, т.е. Lгр больше, по крайней мере, 
10H. Во-вторых, в случае квазистационарного ре-
жима временной масштаб возмущений в набега-
ющем потоке tгр должен быть много больше вре-
менного масштаба tВЗ наиболее крупных вихрей 
в канале ВЗ, т.е. можно принять, что tгр > 10tВЗ. 
В-третьих, верхняя граница временного масшта-
ба мелких возмущений не должна существенно 
превышать временной масштаб наиболее низко-
частотных возмущений, которые могут возникать 
внутри канала сверхзвукового ВЗ  – помпажных 
колебаний. Будем полагать, что временной мас-
штаб tгр

 находится в пределах 2/fпомп, где fпомп – ча-
стота помпажа. 

Основываясь на приведенных соотношени-
ях, можно оценить положение границы Lгр меж-
ду крупными и мелкими возмущениями для рас-
сматриваемых в настоящей задаче ВЗ и параме-
тров набегающего потока. При использованных 
в расчетах значениях режимных параметров и 
числе Маха набегающего потока 1.8 скорость на-
бегающего потока составляет 480 м/с. Величину 
временного масштаба можно оценить по гипо-
тезе Тейлора как отношение величины линей-
ного масштаба к скорости потока. В качестве ха-
рактерной скорости для течения внутри канала 
ВЗ была взята средняя скорость в выходном се-
чении в режиме, близком к расчетному. Ее вели-
чина составляет около 125 м/с при величине без-
размерной плотности тока в выходном сечении 
qном(λ) = 0.58. В качестве линейного масштаба 
для течения в канале взята высота выходного се-
чения ВЗ, которая равна 0.1 м. В [2] проведено 
моделирование нестационарных режимов рабо-
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ты рассматриваемого ВЗ. Примем значение ча-
стоты помпажа fпомп равным установленному по 
результатам указанного исследования  – 16 Гц. 
При описанных допущениях оценки величины 
Lгр составят соответственно Lгр > 1 м, Lгр > 4 м, 
Lгр < 60 м.

В настоящей работе линейные масштабы тур-
булентности набегающего потока выбраны в 
диапазоне, удовлетворяющем всем вышепри-
веденным условиям: от 0.1 мм до 1 м. В рамках 
этого диапазона можно выделить два характер-
ных интервала: L < H и L > H. В каждом из дан-
ных интервалов было выбрано по одному значе-
нию L: L = H/10 = 0.01 м и L = 3H = 0.3 м. Не-
большое количество исследованных значений 
линейных масштабов обусловлено существен-
ной продолжительностью нестационарных рас-
четов характеристик ВЗ в особенности при отно-
сительно больших значениях L. Первое из при-
веденных значений выбиралось таким образом, 
чтобы оно, с одной стороны, существенно пре-
восходило значение колмогоровского масштаба, 
с другой, было существенно меньше высоты вхо-
да H. Ограничением для выбора второго значе-
ния была лишь продолжительность расчета, ко-
торая увеличивалась практически пропорцио-
нально увеличению L. В следующих разделах на-
стоящей работы для удобства термином «мелко-
масштабная» обозначается турбулентность с ли-
нейным масштабов L << H, а «крупномасштаб-
ная» – турбулентность с L ~ H или L > H.

Известно [17], что всю совокупность линей-
ных масштабов вихрей, присутствующих в турбу-
лентном течении, можно разделить на три интер-
вала: энергонесущий, инерционный и диссипа-
тивный. В энергонесущем интервале содержатся 
наиболее крупные вихри. Эти вихри анизотроп-
ны и подвержены влиянию осредненного течения 
и граничных условий. Они определяют основные 
особенности течения. Вихри в остальных интер-
валах изотропны. Измерения спектров скорости 
во время сильного шторма, проведенные в рабо-
те [13], показывают, что вихри с линейным раз-
мером около 1–1.5 км находятся в инерционном 
интервале. Следовательно, в случае атмосферной 
турбулентности вихри выбранных в настоящей 
работе масштабов можно рассматривать как изо-
тропные. С анизотропными турбулентными вих-
рями таких масштабов летательный аппарат мо-
жет столкнуться при пересечении следа другого 
летательного аппарата. Однако вероятность на-
ступления такого события довольно низка.

РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ

При представлении результатов расчетов ско-
рости как осредненная, так и мгновенная, отне-
сены к скорости набегающего потока, а интен-

сивности пульсаций скорости и давления отне-
сены соответственно к скорости и давлению на-
бегающего потока.

Вначале представлены режимы течения в ВЗ 
с малым дросселированием, соответствующие 
вертикальной ветви дроссельной характеристи-
ки, когда замыкающий скачок уплотнения захо-
дит достаточно далеко в диффузор. На рис. 3 по-
казаны мгновенные поля скорости в сечении ВЗ 
Z = 0 для qном(λ) = 0.70 при параметрах набегаю-
щего потока из табл. 1. Течение при крупномас-
штабной турбулентности сильно зависит от вре-
мени, поэтому поле скорости показано в два раз-
личных момента времени. Анализ мгновенных 
полей скорости выявил следующее. При крупно-
масштабной турбулентности в набегающем по-
токе из-за сопоставимости размера вихря с вы-
сотой входа в ВЗ средние по площади значения 
параметров потока перед ВЗ совершают аперио-
дические колебания относительно большой ам-
плитуды. В результате воздействие крупномас-
штабной турбулентности на работу ВЗ в значи-
тельной степени сводится к непостоянству чис-
ла Маха на входе. При малом дросселировании 
внутри ВЗ торможение потока происходит в си-
стеме косых скачков уплотнения и замыкающем 
прямом скачке уплотнения (рис. 3а–3в). Изме-
нение М набегающего потока под действием 
крупномасштабной турбулентности приводит к 
изменению длины и структуры системы скачков 
уплотнения, в которых происходит торможение 
потока в канале ВЗ (рис. 3б, 3в). Мелкомасштаб-
ная турбулентность искривляет фронты скачков 
уплотнения перед входом в ВЗ (рис. 4), причем 
этот процесс носит нестационарный характер. 

Интересно проявляется влияние крупномас-
штабной турбулентности на течение в ВЗ в важ-
ном для практических приложений рабочем ре-
жиме при qном(λ) = 0.56 (рис. 5). Влияние круп-
номасштабной турбулентности проявляется в 
изменении числа Маха перед входом в ВЗ. В том 
случае, когда дросселирование ВЗ соответству-
ет рабочему режиму, в разные моменты времени 
может реализоваться как режим с малым дрос-
селированием (рис. 5а), так и дроссельный ре-
жим – рис. 5б. 

На рис. 6 показаны поля осредненной про-
дольной скорости для рабочего режима с 
qном(λ) = 0.56. В случае невозмущенного потока 
(рис.  6а) скачки уплотнения тонкие с резкими 
градиентами, что свидетельствует о том, что те-
чение имеет стационарный характер. При круп-
номасштабной турбулентности скачки неста-
ционарные, углы их наклона, положение самих 
скачков непрерывно меняются. То же относит-
ся и к точке, в которой сходятся косые скачки 
перед входом в ВЗ. Это приводит к «размазы-
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Рис. 3. Влияние турбулентности набегающего потока на мгновенные поля продольной скорости в сечении Z = 0  
в режиме с малым дросселированием: (а) – невозмущенный поток; (б), (в) – крупномасштабная турбулентность  
в различные моменты времени; (г) – мелкомасштабная турбулентность.

Рис. 4. Влияние мелкомасштабной турбулентности набегающего потока на мгновенные поля продольной скорости 
в сечении Z = 0 в режиме с малым дросселированием: (а) – невозмущенный поток, (б) – мелкомасштабная турбу-
лентность.

Рис. 5. Поля мгновенной продольной скорости в сечении Z = 0 в различные моменты времени в режиме рабо-
ты, близком к рабочему, при крупномасштабной турбулентности в набегающем потоке: (а) – замыкающий скачок 
уплотнения внутри канала, (б) – вне канала.
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ванию» скачков на осредненном поле скорости 
(рис. 6б). Кроме того, косые скачки уплотнения 
«расфокусируются» и не приходят в одну точку. 
Следствием этого является уменьшение расхо-
да через ВЗ, поскольку линия тока, приходящая 
на кромку обечайки, проходит ниже. Мелкомас-
штабная турбулентность приводит к небольшим 
локальным искривлениям скачков на мгновен-
ном поле скорости (рис. 4), однако заметного их 
«размазывания» не возникает (рис. 6в).

Турбулентные пульсации в набегающем по-
токе способствуют повышению устойчивости и 
симметрии течения. Это хорошо видно на рис. 7, 
где представлены поля осредненной скорости в 
выходном сечении ВЗ для режима с малым дрос-
селированием. В случае невозмущенного потока 
отрыв несимметричный и в основном локализо-
ван в левом верхнем углу сечения. Наличие тур-
булентной составляющей в набегающем потоке 
приводит к тому, что течение становится симме-
тричным относительно плоскости Z = 0. В слу-
чае крупномасштабной турбулентности отрыв 
расположен в нижних углах. Турбулентные вих-
ри мелкомасштабной турбулентности усилива-
ют смешение в диффузоре ВЗ, в результате по-
ток становится более равномерным и отрыв рас-
пределен по всей ширине диффузора. При боль-
шем дросселировании турбулентность во внеш-
нем потоке слабо влияла на поле скорости в се-
чении выхода из ВЗ.

На рис. 8 показано влияние турбулентности 
набегающего потока на уровень пульсаций про-
дольной скорости в ВЗ в дроссельном режиме 
при qном(λ) = 0.52. Уровень пульсаций того или 
иного параметра течения определен как корень 
из среднеквадратического значения величины 
пульсаций этого параметра. В случае невозму-
щенного набегающего потока течение в диффу-
зоре ВЗ практически стационарное, и уровень 
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Рис. 6. Влияние параметров турбулентности набе-
гающего потока на осредненные поля продольной 
скорости при Z = 0 в рабочем режиме: (а) – невозму-
щенный поток, (б) – крупномасштабная турбулент-
ность, (в) – мелкомасштабная турбулентность.

Рис. 7. Влияние турбулентности набегающего потока на осредненные по времени поля продольной скорости, в вы-
ходном сечении ВЗ в режиме с малым дросселированием: (а) – невозмущенный поток, (б) и (в) – крупномасштаб-
ная и мелкомасштабная турбулентности.
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пульсаций скорости невелик (рис. 8а). Скачки 
уплотнения также стационарны. При крупно-
масштабной турбулентности картина резко ме-
няется – рис. 8б. Косые скачки уплотнения пе-
ред входом в ВЗ становятся нестационарными. 
Наибольший уровень пульсаций наблюдает-
ся при их слиянии в один скачок большой ин-
тенсивности, который также меняет свое поло-
жение по времени. Внутри диффузора ВЗ наи-
больший уровень пульсаций наблюдается в той 
его части, где находится система скачков уплот-
нения – также нестационарная. Причем макси-
мум наблюдается в конце щели системы слива 
пограничного слоя. Это свидетельствует о том, 
что прямой скачок уплотнения основную часть 
времени находится в этом сечении. При мелко-
масштабной турбулентности амплитуда коле-
баний скачков уплотнения существенно мень-
ше (рис. 8в), однако уровень пульсаций близок к 
тому, который наблюдался в случае крупномас-
штабной турбулентности.

В рабочем режиме картина течения близка к 
показанной на рис. 8. Иной характер пульсаций 
скорости наблюдается в режиме с малым дрос-
селированием при qном(λ) = 0.7. В этом случае в 
диффузоре ВЗ торможение потока происходит в 
системе косых скачков уплотнения, которая за-
мыкается прямым скачком, расположенным да-
леко по потоку за щелью для слива погранично-
го слоя. При невозмущенном набегающем по-
токе (рис. 9а) до замыкающего скачка уплотне-
ния в диффузоре ВЗ течение близко к стацио-
нарному. За прямым скачком в области отрыва 
около верхней стенки ВЗ наблюдается высокий 
уровень пульсаций скорости, что свидетельству-
ет о том, что размеры отрывной зоны меняются 
во времени, а течение в ней имеет выраженный 
турбулентный характер. Это видно и на рис. 3а. 
Отрывная зона заметно уменьшает проходное 
сечение канала ВЗ, он становится конфузорным. 
В результате происходит повторный разгон по-
тока до сверхзвуковых скоростей и последующее 
его торможение в скачках уплотнения (рис. 9а). 

Случай крупномасштабной турбулентно-
сти представлен на рис. 9б. Здесь картина тече-
ния перед входом в ВЗ напоминает картину, по-
казанную на рис. 8б: скачки уплотнения меня-
ют свое положение по времени вследствие изме-
нения числа Маха в набегающем потоке. Внутри 
диффузора ВЗ до замыкающего скачка уплот-
нения уровень пульсаций скорости небольшой. 
Наибольшая интенсивность пульсаций скоро-
сти наблюдается в отрывной зоне на нижней 
стенке диффузора за прямым скачком уплотне-
ния, положение которого значительно меняется 
во времени. В ядре потока также достаточно вы-
сокий уровень пульсаций скорости, обусловлен-
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Рис. 8. Влияние турбулентности набегающего по-
тока на поля пульсаций продольной скорости в се-
чении Z = 0 в дроссельном режиме: (а) – невозму-
щенный поток, (б) – крупномасштабная турбулент-
ность, (в) – мелкомасштабная турбулентность.

ный выраженным нестационарным характером 
течения во всем диффузоре. 

Мелкомасштабная турбулентность в набега-
ющем потоке (рис. 9в) не оказывает существен-
ного влияния на уровень пульсаций скорости 
до замыкающего скачка уплотнения. Она при-
водит к колебаниям замыкающего скачка, что 
провоцирует отрыв пограничного слоя на ниж-
ней стенке диффузора вниз по потоку от него. 
В  слое смешения, отделяющем отрывную об-
ласть от ядра потока, возникают пульсации ско-
рости большой интенсивности. На рис. 9в также 
видно, что отрывная зона делает канал ВЗ кон-
фузорным, поток вновь разгоняется до сверх-
звуковой скорости и далее тормозится в прямом 
скачке уплотнения.

На рис. 10 показаны дроссельные характери-
стики ВЗ при разных параметрах турбулентно-



553

ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР	 том 62  	  № 4	 2024

АНАЛИЗ RANS/ILES(i)-МЕТОДОМ

сти набегающего потока. Три линии на графике 
соответствуют трем исследованным типам на-
бегающего потока. Каждая линия состоит из де-
вяти точек, соответствующих различным значе-
ниям qном(λ) из табл. 2: горизонтальный участок 
характеристики отвечает меньшим значени-
ям qном(λ), а вертикальный – большим. На ри-
сунке также представлены экспериментальные 
данные из работы [9] для этого ВЗ. Видно, что 
при невозмущенном набегающем потоке уро-
вень потерь полного давления и максималь-
ный коэффициент расхода, полученные в рас-
чете, хорошо совпадают с результатами экспе-
римента. На всех представленных рисунках ко-
эффициент расхода рассчитывается как отно-
шение среднего по времени значения расхода в 
выходном сечении ВЗ к величине расхода, рас-
считанному по площади входного сечения ВЗ 
и средним по времени параметрам набегающе-
го потока. Одним из важных параметров, опре-
деляющих эффективность работы ВЗ, являет-
ся коэффициент сохранения полного давления 
в его выходном сечении σвых. Его значение на 
представленных графиках рассчитано как от-
ношение величин среднего по времени полно-
го давления, полученных осреднением по пло-
щадям, соответственно, выходного сечения ВЗ 
и сечения входа в расчетную область. При мел-
комасштабной турбулентности σвых уменьшает-
ся по сравнению с его значениями при невоз-
мущенном набегающем потоке приблизитель-
но на 1–2% во всех режимах работы. В крупно-
масштабной турбулентности он уменьшается 
приблизительно на 3–4% в дроссельных режи-
мах работы и на 2–3% при малом дросселирова-
нии. Кроме того, в этом случае положение точ-
ки критического режима на дроссельной харак-
теристике смещается в сторону больших значе-
ний qном(λ): при мелкомасштабной турбулент-
ности и невозмущенном потоке критический 
режим расположен около точки, соответствую-
щей qном(λ) = 0.56, в то время как при крупно-
масштабной – при qном(λ) = 0.58.

На рис. 10 видно, что турбулентность в набе-
гающем потоке в исследованном диапазоне дрос-
селирования приводит и к уменьшению расхо-
да через ВЗ. Причем при мелкомасштабной тур-
булентности коэффициент расхода при фикси-
рованном qном(λ) в режимах с малым дроссели-
рованием уменьшается относительно значений 
при невозмущенном потоке на 0.4–0.7% и на 
0.5–0.9% в дроссельных режимах, а при крупно-
масштабной  – соответственно на 0.3–1.7% и на 
2.1–2.5%. Это связано с тем, что влияние турбу-
лентных пульсаций в набегающем потоке особен-
но ярко проявляется при крупномасштабной тур-
булентности: изменяется число Маха перед вхо-
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Рис. 9. Влияние турбулентности набегающего пото-
ка на поля пульсаций продольной скорости в сече-
нии Z = 0 при малом дросселировании: (а) – невоз-
мущенный поток, (б)  – крупномасштабная турбу-
лентность, (в) – мелкомасштабная турбулентность.
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Рис. 10. Влияние турбулентности набегающего по-
тока на дроссельную характеристику ВЗ: 1  – не-
возмущенный поток, 2  – мелкомасштабная турбу-
лентность, 3  – крупномасштабная турбулентность, 
4 – эксперимент [9].
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дом в ВЗ, что приводит к изменению углов накло-
на скачков (см. рис. 3б). В результате среднее по 
времени положение линии тока, приходящей на 
кромку обечайки ВЗ, в турбулентном потоке ока-
зывается ниже, чем при невозмущенном потоке. 

Причину уменьшения σвых можно понять, 
проанализировав рис. 11а–11в. На них пред-
ставлены осредненные по времени поля коэф-
фициента сохранения полного давления при 
различных уровнях турбулентности набегаю-
щего потока на дроссельном режиме течения 
(qном(λ) = 0.52) в сечении Z = 0. Выбор для рас-
смотрения дроссельного режима связан с тем, 
что в этих режимах наблюдается наиболее силь-
ный рост потерь полного давления. Наиболь-
ший уровень потерь полного давления в систе-
ме скачков уплотнения достигается над точкой 
слияния косых скачков в один большой интен-
сивности. При невозмущенном набегающем по-
токе область с наибольшим уровнем потерь пол-
ного давления расположена в основном над обе-
чайкой ВЗ. При крупномасштабной турбулент-
ности скачки на входе в ВЗ нестационарные, 
положение точки слияния косых скачков коле-
блется. В результате в некоторые моменты вре-
мени область с наибольшими потерями давле-
ниями опускается заметно ниже обечайки и воз-
дух с низким уровнем полного давления попада-
ет в канал. Вследствие этого средние значения 
коэффициента сохранения полного давления в 
канале ВЗ, в особенности у верхней стенки, при 
крупномасштабной турбулентности оказывают-
ся меньше, чем при мелкомасштабной. В резуль-
тате величина коэффициента сохранения пол-
ного давления в выходном сечении ВЗ при круп-
номасштабной турбулентности уменьшается на 
3–4% (рис. 10) по сравнению с σвых при невоз-
мущенном набегающем потоке. При мелкомас-
штабной турбулентности (рис. 11в) наблюдается 
иная картина. Потери возрастают главным обра-
зом в скачках уплотнения. Это связано с их ло-
кальной деформацией и изменением числа Маха 
при прохождении через них турбулентных вих-
рей, а также с более ранним слиянием косых 
скачков в один скачок. В итоге уменьшение ко-
эффициента сохранения полного давления со-
ставляет 1–2% (рис. 10).

Для практических задач важно знать уровни 
пульсаций скорости и статического давления на 
выходе из ВЗ при разном дросселировании. Вли-
яние турбулентности на эти параметры представ-
лено на рис. 12. Видно, что в режимах с малым 
дросселированием уровень пульсаций скорости 
довольно высок – до 12% (рис. 12а). При увели-
чении дросселирования он снижается и в дрос-
сельных режимах составляет 2–2.5% при невоз-
мущенном потоке и при мелкомасштабной тур-
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Рис. 11. Влияние турбулентности набегающего по-
тока на поля осредненного по времени коэффици-
ента сохранения полного давления в сечении Z = 0  
в дроссельном режиме работы ВЗ: (а)  – невозму-
щенный поток, (б) и (в) – крупномасштабная и мел-
комасштабная турбулентности.

булентности. В случае крупномасштабной турбу-
лентности уровень пульсаций в дроссельных ре-
жимах существенно выше – 6%.

Пульсации статического давления, показан-
ные на рис. 12б, для невозмущенного потока и 
потока с мелкомасштабной турбулентностью ка-
чественно ведут себя так же, как пульсации про-
дольной скорости. В дроссельных режимах их 
уровень не превышает 7%. Иная картина наблю-
дается при крупномасштабной турбулентности 
в набегающем потоке. При увеличении дроссе-
лирования уровень пульсаций давления растет. 
В рабочем режиме он достигает 30%, а в дроссель-
ных режимах – 40% от статического давления на-
бегающего потока. Это обусловлено тем, что в 
этом случае режим течения в ВЗ становится близ-
ким к помпажному.
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Подтверждением этому служит рис. 13. На нем 
показаны поля интегрального уровня пульсаций 
давления (OASPL = 20lg(p'rms /p0), где p'rms – корень 
из среднеквадратического значения пульсаций 
статического давления, p0 = 2 × 10–5 Па) в дрос-
сельном режиме для всех уровней турбулентности 
набегающего потока. При невозмущенном пото-
ке (рис. 13а) пульсации достигают максимально-
го уровня в 165 дБ внутри канала ВЗ за щелью для 
слива пограничного слоя. В  области выхода из 
ВЗ уровень пульсаций падает и составляет око-
ло 160 дБ у стенок и 145 дБ в ядре потока. В слу-
чае крупномасштабной турбулентности на вход-
ной границе расчетной области статическое дав-
ление остается постоянным, а задаются только 
пульсации скорости. Поэтому пульсации давле-
ния возрастают при удалении от входной грани-
цы расчетной области и перед системой скачков 
уплотнения достигают уровня в 165 дБ (рис. 13б), 
что соответствует максимальному уровню при 
невозмущенном потоке. Наибольший их уро-
вень наблюдается при слиянии косых скачков в 
один большой интенсивности, а также в диффу-
зоре ВЗ за щелью для слива пограничного слоя. 
Здесь их уровень составляет около 185 дБ, что со-
ответствует помпажному уровню пульсаций [18]. 
В других частях канала ВЗ, а именно перед щелью 
для слива погранслоя и в области сечения выхода 
из ВЗ, уровень пульсаций давления также выше, 
чем в набегающем потоке, и составляет около 177 
дБ. При мелкомасштабной турбулентности уро-
вень пульсаций давления в набегающем потоке 
перед системой косых скачков примерно на 5 дБ 
ниже, чем в предыдущем случае. Вследствие того, 
что скачки уплотнения почти стационарны при 
прохождении через них турбулентных вихрей,  
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лентность, (в) – мелкомасштабная турбулентность.
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повышение пульсаций также невелико (рис. 13в). 
За щелью для слива пограничного слоя уровень 
пульсаций давления в ядре потока начинает убы-
вать по длине канала. В итоге уровень пульсаций 
давления на выходе из диффузора ВЗ составляет 
около 160 дБ. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

С помощью комбинированного RANS/
ILES(i)-метода высокого разрешения исследо-
вано влияние турбулентности набегающего по-
тока на работу модельного сверхзвукового ВЗ 
при числе Маха набегающего потока M = 1.8. 
Исследование проведено при различных степе-
нях дросселирования и при трех уровнях турбу-
лентности набегающего потока: невозмущенном 
потоке, потоке с крупномасштабной турбулент-
ностью (Lt /H = 3) и потоке с мелкомасштабной 
турбулентностью (Lt /H = 0.1). Изучено влияние 
турбулентности в набегающем потоке на тече-
ние в канале в ВЗ, интегральные характеристи-
ки в его выходном сечении, а также на уровень 
пульсаций давления и скорости в ВЗ при различ-
ных степенях дросселирования.

Получено, что турбулентность в набегающем 
потоке во всех исследованных режимах работы 
ВЗ приводит к уменьшению расхода в сравне-
нии с невозмущенным потоком. При этом круп-
номасштабная турбулентность ведет к больше-
му уменьшению расхода, чем мелкомасштабная 
той же интенсивности. При крупномасштабной 
турбулентности коэффициент расхода при фик-
сированном qном(λ) в режимах с низким дроссе-
лированием уменьшается относительно значе-
ний при невозмущенном потоке на 0.3–1.7% и 
на 2.1–2.5% в дроссельных режимах, а при мел-
комасштабной  – соответственно на 0.4–0.7% и 
на 0.5–0.9%. Уменьшение расхода вызвано из-
менением углов наклонов косых скачков уплот-
нения перед входом в ВЗ, в результате чего сред-
нее по времени положение линии тока, прихо-
дящей на кромку обечайки, оказывается ниже, 
чем при невозмущенном потоке. 

Установлено, что увеличение потерь полно-
го давления в выходном сечении ВЗ при крупно-
масштабной турбулентности в набегающем по-
токе происходит главным образом в результате 
колебаний мгновенного положения точки сли-
яния косых скачков уплотнения в общий ска-
чок уплотнения большой интенсивности и попа-
дания потока с большими потерями в канал ВЗ. 
В  случае мелкомасштабной турбулентности уве-
личение потерь полного давления в выходном се-
чении ВЗ обусловлено ростом потерь давления в 
скачках уплотнения. Коэффициент сохранения 
полного давления в выходном сечении при мел-
комасштабной турбулентности уменьшается по 

сравнению с его значениями при невозмущен-
ном набегающем потоке на 1–2% во всех режи-
мах работы, а при крупномасштабной турбулент-
ности – на 3–4% в дроссельных режимах работы 
и на 2–3% в режимах с малым дросселированием.

Значительное влияние турбулентность в на-
бегающем потоке оказывает на пульсационные 
параметры течения. При крупномасштабной 
турбулентности в дроссельных режимах работы 
суммарный уровень пульсаций давления в вы-
ходном сечении ВЗ составляет около 35–42% от 
величины статического давления в набегающем 
потоке, при мелкомасштабной – около 6–8%, в 
то время как при невозмущенном потоке – по-
рядка 2%. Уменьшение степени дросселирова-
ния как при невозмущенном потоке, так и при 
мелкомасштабной турбулентности приводит к 
росту уровня пульсаций давления на выходе из 
диффузора ВЗ до 15–17%. При крупномасштаб-
ной турбулентности пульсации давления ведут 
себя иначе: с уменьшением степени дросселиро-
вания их уровень в выходном сечении ВЗ умень-
шается до 25–30%.
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растекания и собирания второй капли проходят не на поверхности модели, а на поверхности пер-
вой капли, и сопровождаются повторным растеканием первой капли и ее повторным собирани-
ем. В случае пониженных температур капли (Td = 7–9 °C) и поверхности (TW = –3...+0.5 °C) про-
цесс собирания первой капли отсутствовал, а процесс растекания второй капли отличался от рас-
текания первой капли. Полученные результаты призваны улучшить понимание механизма взаи-
модействия между каплей и поверхностью в процессе ударного замораживания и совершенство-
вать технологии защиты от обледенения.

DOI: 10.31857/S0040364424040105

падающих и отраженных капель, конфигурацию 
(морфологию) растекающейся капли и многое 
другое.

Численные и экспериментальные результа-
ты [7] показывают, что капля в процессе удара 
c охлажденной поверхностью растекается и со-
бирается медленнее, чем при взаимодействии с 
поверхностью, имеющей температуру окружа-
ющей среды. Это приводит к эффекту сниже-
ния максимального диаметра растекания капли. 
Кроме того, в процессе ударного замораживания 
переохлажденной капли на холодной гидрофоб-
ной поверхности идентифицированы три раз-
личных сценария: полный отскок, частичный 
отскок и полная адгезия. Предложена унифици-
рованная карта возможных сценариев отскока и 
адгезии в зависимости от числа Вебера, степени 
переохлаждения и угла смачивания для ударно 
замерзающего поведения капли. 

Проведенные исследования посвящены, как 
правило, процессу соударения капли с плоской 
холодной стенкой. К настоящему времени име-
ется несколько исследований удара капель с на-

ВВЕДЕНИЕ

Явления соударения переохлажденной капли 
воды с холодной поверхностью широко распро-
странены в природных и технических процессах. 
Примером может служить процесс обледенения 
самолета [1, 2], вызываемый ударами и замер-
занием переохлажденных капель воды на кры-
ле, фюзеляже и воздухозаборнике, значительно 
снижающий подъемную силу и увеличивающий 
лобовое сопротивление. Аналогичным образом 
обледенение ветряных турбин или воздушных 
линий электропередачи в энергетическом секто-
ре может привести к различным проблемам [3].

Для математического моделирования газока-
пельных потоков необходим учет многочислен-
ных физических процессов, информация о каж-
дом из которых влияет на достоверность моде-
ли [4–6]. Помимо собственно изучения тепло- и 
массообмена поверхности с газокапельным по-
током большое значение приобретает изучение 
отдельных единичных процессов и актов. Среди 
таких процессов можно выделить: акт столкно-
вения отдельной капли и стенки, столкновение 
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клонной холодной стенкой. В [8] изучено воз-
действие капли на супергидрофобную холодную 
стенку при разных углах удара и выявлен доми-
нирующий фактор противообледенительной за-
щиты. В [9] найдено, что время контакта и вы-
сота отскока капель, ударяющихся о холодную 
стенку, уменьшаются с увеличением угла удара. 
Показано, что за счет тангенциальной составля-
ющей силы тяжести ширина капли перед отско-
ком увеличивается, а ее растяжение, наоборот, 
уменьшается. В [10] изучен отскок высокотем-
пературных капель оксида алюминия при уда-
ре о холодную наклонную стенку твердотоплив-
ного ракетного двигателя. Обнаружено, что по 
мере увеличения угла от 10 ° до 45 ° наблюдают-
ся три типа морфологии отскакивающих капель: 
режим «острых углов», режим одиночного «хво-
ста» и режим «сердце». С уменьшением разме-
ра капли два первых режима исчезают. Найдено, 
что с увеличением угла падения безразмерное 
время контакта капли, получаемое нормирова-
нием на отношение диаметра капли к ее скоро-
сти, уменьшается. Также установлена зависи-
мость между безразмерным временем контакта и 
нормальным числом Вебера капли.

Анализ работ показывает, что к настоящему 
времени отсутствуют исследования, в которых 
изучены особенности последовательного осаж-
дения одиночных капель на поверхность.

Целью настоящей работы является анализ не-
которых особенностей гравитационного осаж-
дения одной или двух водяных капель на модель 
с полусферическим торцем при различных тем-
пературах.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ УСТАНОВКА

Исследования проводились на эксперимен-
тальной установке, схема которой представле-
на на рис. 1. В качестве рабочего участка (моде-
ли) использовался цилиндр 1 диаметром 20 мм и 
длиной 35 мм с передней кромкой в форме полу-
сферы из дюрали Д16Т. 

Температура капель воды варьировалась в ди-
апазоне 7–27 °С, температура поверхности моде-
ли – от –3 до 27 °С. Температура в комнате со-
ставляла 25–27 °С. Требуемая температура моде-
ли достигалась с помощью охлаждения в тепло-
обменном аппарате 2 по типу радиатора для си-
лового диода с использованием в качестве те-
плоносителя этиленгликоля. Теплоноситель 
сбрасывал отводимое от модели тепло во втором 
контуре, представляющем собой специально из-
готовленную холодильную установку. 

Капли дистиллированной воды диаметром   
dd = 3.0–3.1 мм создавались с помощью специ-
ального генератора капель 3, расположенного 
на расстоянии 100 мм от критической точки мо-

дели. Варьирование температуры капли и рас-
стояния между генератором капель и критиче-
ской точкой модели позволяет изменять числа 
Вебера и Рейнольдса в следующих диапазонах:  
We = 35–140 и Re = 2000–5000.

Время между генерацией первой и второй ка-
пель выбиралось таким образом, чтобы оно за-
ведомо превышало время «полного цикла» (мо-
мент удара, растекание, собирание, колеба-
ния и др.) взаимодействия первой капли с по-
верхностью (это время в рассматриваемых слу-
чаях лежит в диапазоне 10–100 мс). Для описы-
ваемых экспериментов указанное время состав-
ляло 200–1000 мс. Необходимо отметить, если 
это время будет меньше (или сравнимо) времени 
взаимодействия первой капли (такие случаи не-
редки на практике), то процесс осаждения вто-
рой капли изменится и это требует дополнитель-
ного изучения.

Измерения температуры модели и воды в ге-
нераторе капель производились с помощью 
хромель-копелевой термопары. 

В двух взаимно перпендикулярных поверх-
ностях проводилась синхронизированная ско-
ростная видеосъемка взаимодействия капель 
с поверхностью рабочего участка на видеока-
меры ВидеоСпринт/C/G4 и ВидеоСпринт/G2 
4 с частотой 2 кГц и временем экспозиции 500 
мкс, что позволяло получать наиболее полную 
информацию о процессе. Синхронизация ка-
мер осуществлялась с помощью импульса, соз-
даваемого генератором марки Г6-53. Подсветка 

Рис. 1. Схема экспериментальной установки:  
1 – модель, 2 – контур охлаждения рабочего участка,  
3 – генератор капель, 4 – скоростные видеокаме-
ры, 5 – фонари подсветки.

1 4

2

5

3
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ВАРАКСИН и др.

для улучшения качества видеосъемок произво-
дилась двумя мощными светодиодными фона-
рями Fenix  TK20R 5 с максимальной яркостью 
1000 люмен.

ВОЗМОЖНОСТИ СКОРОСТНОЙ  
ВИДЕОСЪЕМКИ И РЕЗУЛЬТАТЫ

Визуализация особенностей взаимодействия 
капель с поверхностью тела осуществлялась пу-
тем видеосъемки. Покадровый анализ видеоза-
писей позволяет получать обширную информа-
цию о кинематических, геометрических и вре-
менных параметрах, определяющих процесс 
взаимодействия капель с поверхностью моде-
ли и между собой. К таковым относятся: 1) ско-
рость движения падающих капель, 2) диаметр 
падающих капель, 3) скорость растекания кап-
ли, 4)  максимальный диаметр при растекании, 
5) скорость собирания капли, 6) максимальная 
высота капли после собирания, 7) деформация 
(изменение морфологии) капли при ее взаимо-
действии с поверхностью тела и с последующи-
ми каплями, 8) время растекания капли, 9) вре-
мя собирания капли, 10) время осцилляций по-
верхности капель после завершения процесса 
взаимодействия и др.

Были выполнены эксперименты на предмет 
установления особенностей гравитационного 
осаждения капель на поверхность модели и вза-
имодействия первой и второй капель при раз-
личных температурах. Осаждение капель осу-
ществлялось в непосредственной близости от 
критической точки модели, что препятствовало 
их стеканию с поверхности модели вследствие 
действия силы тяжести. В силу кратковремен-
ности изучаемых процессов предполагалось, что 
испарение капли в процессе ее движения и вза-
имодействия с поверхностью модели пренебре-
жимо мало. Анализируемые ниже данные полу-
чены при близких значениях чисел Вебера We и 
Рейнольдса Re.

Взаимодействие капель с поверхностью моде-
ли и между собой (случай комнатной температу-
ры). На рис. 2 приведены 10 выборочных кадров 
видеозаписи, иллюстрирующие процесс после-
довательного соударения двух капель с моделью. 

Рис. 2а соответствует моменту касания пер-
вой капли (dd1 = 3.0 мм) поверхности модели 
(τ1  = 0). Далее начинается процесс растекания 
капли, при котором часть ее кинетической энер-
гии переходит в потенциальную энергию по-
верхностного натяжения. Процесс интенсивно-
го растекания капли показан на рис. 2б. Уже че-
рез τ1 = 1 мс диаметр растекания капли составля-
ет dd1 = 6.4 мм. Далее процесс растекания капли 
замедляется и формируется характерный ободок 
по ее периметру (рис. 2в), внутренний фронт ко-

торого впоследствии начинает распространять-
ся к центру капли. Процесс растекания капли за-
вершается через τ1 = 7 мс после касания поверх-
ности. Максимальный диаметр растекания кап-
ли составляет dd1max = 7.8 мм. Затем начинается 
процесс собирания капли, сопровождающий-
ся характерным волновым процессом на ее по-
верхности и последующим уменьшением диа-
метра растекания (рис. 2г). На рис. 2д приведен 
момент окончания процесса собирания капли 
(dd1f = 4.8 мм), при котором заканчивается коле-
бательный процесс на ее поверхности.

На рис. 2е показан момент касания второй 
капли (dd2 = 3.0 мм) поверхности первой капли 
(τ2 = 0). Время между касанием поверхности мо-
дели первой капли и прилетом второй капли со-
ставляло 552 мс. Процесс растекания и после-
дующего собирания второй капли носит каче-
ственно отличный характер. 

Так, процесс интенсивного растекания вто-
рой капли происходит не на поверхности моде-
ли, а на первой осевшей капле (рис. 2ж). Переда-
ча импульса от второй капли к первой приводит 
к повторному растеканию первой капли на по-
верхности модели. Процесс растекания второй 
капли на поверхности первой происходит с на-
рушением осевой симметрии. По-видимому, это 
связано с тем, что соударение капель не являет-
ся строго центральным (рис. 2е). В процессе рас-

Рис. 2. Иллюстрация процесса последовательно-
го соударения двух капель с поверхностью мо-
дели с полусферическим торцем (dd = 3.0 мм,  
Vd = 1.3 м/с, We = 70, Re = 4300, Td = 25°С, TW = 27°С):  
(а) – τ1 = 0, (б) – 1 мс, (в) – 3.5, (г) – 7, (д) – 31.5, 
(е) – τ2 = 0, (ж) – 2, (з) – 3, (и) – 9.5, (к) – 67.5.

(а)

(б)

(в)

(г)
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текания второй капли также формируется харак-
терный ободок по ее периметру (рис. 2з), стека-
ющий по поверхности первой капли и распро-
страняющийся за ее границу. Следствием этого 
является большое значение максимального ди-
аметра растекания двух капель dd2max = 9.4 мм 
(рис. 2и). Затем начинается процесс собирания 
двух капель, также сопровождающийся харак-
терным волновым процессом и последующим 
уменьшением диаметра растекания. На рис. 2к 
приведен момент окончания процесса собира-
ния двух капель (dd2f = 6.2 мм). Отметим, что в 
отличие от случая собирания одной капли коле-
бательный процесс продолжается значительно 
дольше (сотни миллисекунд) после процесса со-
бирания двух капель.

Взаимодействие капель с поверхностью моде-
ли и между собой (случай пониженных темпера-
тур). На рис. 3 приведены 10 выборочных кадров 
видеозаписи, иллюстрирующие процесс после-
довательного соударения двух капель с моделью. 

На рис. 3а показан момент касания первой 
капли (dd1 = 3.0 мм) поверхности модели (τ1 = 0). 
Далее начинается растекание капли, интенсив-
ная фаза которого приведена на рис. 3б. Уже че-
рез τ1 = 1 мс диаметр растекания капли состав-
ляет dd1 = 5.8 мм, что достаточно близко к пер-
вому рассмотренному случаю. Далее растекание 
капли замедляется и формируется, как и в слу-
чае теплой капли, характерный ободок по ее пе-

риметру (рис. 3в), внутренний фронт которого 
впоследствии начинает распространяться к цен-
тру капли. Процесс растекания капли заверша-
ется через τ1 = 6.5 мс после касания поверхно-
сти. Максимальный диаметр капли составляет 
dd1max = 9.4 мм.

Отметим, что полученные данные по харак-
терным временам растекания первой капли и 
максимальному диаметру ее растекания хорошо 
согласуются с данными работы [7] для близких 
экспериментальных условий (капля воды, ее ди-
аметр, скорость соударения с поверхностью).

Дальнейшее поведение капли происходило 
по совершенно иному (по сравнению с первым 
случаем) сценарию. В экспериментах наблюдал-
ся волновой процесс распространения внутрен-
него фронта ободка к центру растекшейся капли 
(рис. 3г), но при этом процесс собирания капли 
абсолютно отсутствовал (рис. 3д). По-видимому, 
дальнейшее расхолаживание капли при расте-
кании по охлажденной поверхности приводит 
к ослаблению приповерхностных межмолеку-
лярных связей и делает невозможным процесс 
ее собирания. Вероятно, что в процессе растека-
ния охлажденной капли происходит ее отверде-
вание, вследствие чего капля «вмораживается» в 
поверхность. Указанные предположения требу-
ют дополнительного изучения и проведения не-
обходимых оценок.

На рис. 3е показан момент касания второй 
капли (dd2 = 3.0 мм) поверхности первой капли 
(τ2 = 0). Время между касанием поверхности мо-
дели первой капли и прилетом второй капли со-
ставляло 281 мс. 

Растекание второй капли происходит не-
сколько отличным образом. Это связано, по-
видимому, с тем, что оно происходит не на по-
верхности модели, а на поверхности первой кап-
ли. Интенсивная фаза растекания второй капли 
показана на рис. 3ж. Уже через τ2 = 1 мс диаметр 
растекания второй капли составляет dd2 = 6.5 мм, 
что достаточно близко к значению для первой 
капли. Далее процесс растекания второй капли 
замедляется и формируется, как и в случае пер-
вой капли, характерный ободок по ее периме-
тру (рис. 3з), внешний фронт которого начинает 
впоследствии стекать с первой капли (рис. 3и). 
Стекание ободка второй капли сопровождается 
его деформированием и приводит к формиро-
ванию отличной от окружности формы периме-
тра растекшейся капли. Растекание второй кап-
ли завершается через τ2 = 4.5 мс, а ее максималь-
ный диаметр составляет dd2max = 11.7 мм.

Отметим, что процесс собирания второй кап-
ли также отсутствовал. На рис. 3к приведен мо-
мент окончательного завершения волнового 
процесса на поверхности.

Рис. 3. Иллюстрация процесса последовательно-
го соударения двух капель с поверхностью мо-
дели с полусферическим торцем (dd = 3.0 мм,  
Vd = 1.3 м/с, We = 68, Re = 2600, Td = 7°С, TW = –0.7°С):  
(а) – τ1 = 0, (б) – 1 мс, (в) – 4, (г) – 6.5, (д) – 10.5, 
(е) – τ2 = 0, (ж) – 1, (з) – 3, (и) – 4.5, (к) – 32.5.

(а)
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(в)

(г)

(д)
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Продемонстрирована возможность деталь-
ного анализа кинематических, геометрических 
и временных характеристик процесса последо-
вательного осаждения одной и двух капель на 
модель с использованием скоростной видеосъ-
емки.

В случае комнатных температур капли и по-
верхности модели процессы растекания и соби-
рания второй капли происходят отличным об-
разом от соответствующих процессов для пер-
вой капли. Эти различия предопределяются тем, 
что растекание и собирание второй капли про-
ходят не на поверхности модели, а на поверхно-
сти первой капли и сопровождаются повторным 
растеканием первой капли и ее повторным соби-
ранием.

В случае пониженных температур капли и по-
верхности процесс собирания первой капли от-
сутствовал. Что касается второй капли, то ее рас-
текание также отличалось от растекания первой 
капли. Как и в случае комнатной температуры, 
это различие обусловливается тем обстоятель-
ством, что растекание второй капли происхо-
дит не на поверхности модели, а на поверхности 
первой капли.

Обнаруженные в экспериментах различия в 
процессах осаждения первой и последующих ка-
пель должны учитываться в имеющихся и пер-
спективных математических моделях многочис-
ленных процессов (в том числе и обледенения), 
сопровождающих обтекание тел газокапельны-
ми потоками.

Работа выполнена за счет гранта Российского 
научного фонда № 23-19-00734.

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ

1.	 Cao Y., Wu Z., Su Y., Xu Z. Aircraft Flight Characte-
ristics in Icing Conditions // Prog. Aerosp. Sci. 2015. 
V. 74. P. 62.

2.	 Zhang X., Wu X.M., Min J.C. Aircraft Icing Model 
Considering Both Rime Ice Property Variability and 
Runback Water Effect // Int. J. Heat Mass Transfer. 
2017. V. 104. P. 510.

3.	 Dalili N., Edrisy A., Carriveau R. A Review of Surface 
Engineering Issues Critical to Wind Turbine Perfor- 
mance // Renew. Sustain. Energy Rev. 2009. V. 13. P. 428.

4.	 Вараксин А.Ю. Двухфазные потоки с твердыми 
частицами, каплями и пузырями: проблемы и ре-
зультаты исследований (обзор) // ТВТ. 2020. Т. 58. 
№ 4. С. 646.

5.	 Вараксин А.Ю. Двухфазный пограничный слой с 
твердыми частицами // ТВТ. 2020. Т. 58. № 5. С. 789.

6.	 Вараксин А.Ю. Гидрогазодинамика и теплофизи-
ка двухфазных потоков с твердыми частицами, 
каплями и пузырями (обзор) // ТВТ. 2023. Т. 61. 
№ 6. С. 926.

7.	 Chang S., Qi H., Zhou S., Yang Y. Experimental 
Study on Freezing Characteristics of Water Droplets 
on Cold Surfaces // Int. J. Heat Mass Transfer. 2022. 
V. 194. 123108.

8.	 Ding B., Wang H., Zhu X., Chen R., Liao Q. Water 
Droplet Impact on Superhydrophobic Surfaces with 
Various Inclinations and Supercooling Degrees // Int. 
J. Heat Mass Transfer. 2019. V. 138. P. 844.

9.	 Wang X., Tang Z., Xu B. Anti-freezing Characteristics 
of Water Droplet Impinging the Superhydrophobic 
Surface: an Experimental and Predictive Study // 
Appl. Surf. Sci. 2021. V. 566. 150717.

10.	 Zhu G., Li J., Li Z., Li K., Hu B., Yan O. Experimental 
Study on the Rebound Characteristics of High Tem-
perature Alumina Droplets Impacting on an Inclined 
Cold Water // Acta Astronautica. 2022. V. 198. P. 1.



563

ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР, 2024, том 62, № 4, с. 563–578

УДК 535.341

СПЕКТРАЛЬНАЯ ЗАВИСИМОСТЬ ОПТИЧЕСКОЙ ПЛОТНОСТИ СРЕДЫ 
В УФ И ВИДИМОЙ ОБЛАСТЯХ ПРИ ОБРАЗОВАНИИ САЖИ  

И ПОЛИАРОМАТИЧЕСКИХ УГЛЕВОДОРОДОВ  
ПРИ ПИРОЛИЗЕ УГЛЕВОДОРОДОВ

© 2024 г.    А. В. Еремин1, В. Н. Золотаренко1, 2, М. Р. Коршунова1, Е. Ю. Михеева1, *
1ФГБУН Объединенный институт высоких температур РАН, Москва, Россия 

2Московский физико-технический институт, Россия

*E-mail: mikheyeva@ihed.ras.ru
Поступила в редакцию 12.12.2023 г.  

После доработки 15.02.2024 г. 
Принята к публикации 23.04.2024 г.

В работе измерены температурные зависимости оптической плотности, отражающей образование 
полиароматических углеводородов и конденсированных частиц сажи при ударно-волновом пи-
ролизе смесей метана, этилена, ацетилена и бензола с аргоном, на длинах волн 313, 405 и 633 нм в 
диапазонах температур 1500–2600 К и давлений 3.5–6.4 бар. Произведена оценка вклада конден-
сированной фазы в поглощение на длинах волн 313 и 405 нм. Определены температурные зоны 
наиболее интенсивного формирования полиароматических углеводородов и сажи при пироли-
зе исследуемых смесей. Наибольший выход полиароматических углеводородов и сажи наблюдал-
ся при пиролизе бензола, наименьший – при пиролизе метана и этилена. Отмечено, что макси-
мум выхода полиароматических углеводородов и сажи в случае пиролиза ацетилена существенно 
сдвинут по температуре относительно других углеводородов, что свидетельствует об отличии ки-
нетического механизма сажеобразования в случае пиролиза ацетилена. 
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ВВЕДЕНИЕ

Исследование физико-химических законо-
мерностей образования полиароматических угле-
водородов (ПАУ) и сажи важно с точки зрения 
их отрицательного влияния на окружающую сре-
ду [1–3] и здоровье человека [4, 5]. С другой сто-
роны, сажа как продукт используется в промыш-
ленности [6, 7], особый интерес представляют ча-
стицы, образующиеся из ацетилена [8, 9].

По современным представлениям ПАУ  – 
основные предшественники сажи [10, 11]. Обра-
зование конденсированных сажевых частиц про-
исходит вследствие физико-химического взаи-
модействия тяжелых молекул полициклических 
ароматических углеводородов. Альтернативным 
кинетическим путем, ведущим к образованию 
частиц сажи, является полимеризация молекул 
полиинов C2nH2 [12, 13]. Однако этот путь обра-
зования зародышей сажи редко включается в со-
временные кинетические механизмы. Разраба-
тываются кинетические модели, включающие в 

себя механизмы роста и «слипания» ПАУ в ча-
стицы сажи [14]. Качественные и количествен-
ные измерения ПАУ имеют важное значение для 
улучшения понимания кинетики образования 
сажи при пиролизе и горении углеводородов. 
В  литературе идет дискуссия о том, ПАУ како-
го размера являются предшественниками кон-
денсированных частиц [11, 15]. Наличие кон-
кретных ПАУ в газовой фазе не гарантирует их 
участия в процессе нуклеации частиц сажи. ПАУ 
могут участвовать не только в нуклеации, но и в 
конденсации или поверхностном росте ультра-
малых углеродных наночастиц. Эксперимен-
тальное наблюдение ПАУ на поверхности ма-
леньких частиц методами микроскопии свиде-
тельствует об их участии в нуклеации и конден-
сации [16]. Таким образом, измерение и иденти-
фикация ПАУ как в газовой фазе, предшеству-
ющей образованию конденсированных частиц, 
так и в газовой фазе в присутствии конденсиро-
ванных частиц представляют важный фундамен-
тальный и прикладной интерес. 
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Популярными методами регистрации ПАУ 
в пламенах являются лазерно-индуцированная 
флюоресценция (ЛИФ) [17–19] и масс-
спектрометрия [20–22]. Регистрация ПАУ ЛИФ 
проводилась и в условиях пиролиза углеводоро-
дов в ударной трубе [23–25]. Однако измерения 
ЛИФ в условиях присутствия конденсирован-
ной фазы практически невозможны ввиду силь-
ного теплового излучения наночастиц [24]. В ра-
боте [26] предложена методика регистрации про-
межуточных соединений в пламени по спектрам 
поглощения в УФ и видимой областях спектра. 
Согласно литературным данным, собранным в 
[26], максимальная длина волны поглощения 
различных ПАУ зависит от их размера. Обзор 
литературных данных [26, 27] свидетельствует 
об определенной тенденции, согласно которой 
максимальная длина волны излучения, при ко-
торой та или иная молекула ПАУ способна по-
глотить это излучение, растет с увеличением 
числа атомов углерода в ее составе (рис. 1). Так, 
коротковолновое излучение от 200 до 300 нм по-
глощают легкие молекулы ПАУ (C10H8, C12H10). 
Например, для пирена (C16H10) поглощение 
можно наблюдать уже до длины волны около 
350–370 нм. С повышением количества бензоль-
ных колец, а значит, и атомов углерода в молеку-
лах ПАУ способны поглощать все более длинно-
волновое излучение. Таким образом, можно от-
слеживать эволюцию ПАУ, измеряя поглощение 
на различных длинах волн. Пунктирными вер-
тикальными линиями на рис. 1 отмечены длины 
волн λ, использованные для диагностики в дан-
ной работе.

Сечение поглощения на длинах волн в УФ и 
видимом диапазонах спектра у углеродных на-
ночастиц существенно превышает значения для 
газовых крупных молекул и зависит как от раз-
мера наночастиц, так и от их структуры [26, 28, 
29]. Однако вклад газовых компонентов может 
оказаться значительным даже в присутствии 
конденсированной фазы [30]. Особенно суще-
ствен в УФ-области коэффициент поглощения у 
«молодых» зарождающихся частиц сажи [30–33] 
и у частиц, содержащих большую долю органи-
ческого углерода [34–39]. Органический углерод 
(nano organic carbon, или OC) в соответствии с 
терминологией, уточненной в [40], – это малень-
кие частицы размером 1–6 нм с малым значени-
ем [C]/[H] = 1.4–2.5, которые существенно по-
глощают в УФ и хуже в видимой и ИК-областях. 
С точки зрения спектральной зависимости ко-
эффициента поглощения эти частицы противо-
положны более крупным и «взрослым», которые 
хорошо поглощают в видимой и ИК-областях 
и значительно хуже в УФ. Однако в литерату-
ре можно найти сведения о том, что OC может 

присутствовать и на поверхности «взрослых» ча-
стиц. Например, в работе [37] измерена спек-
тральная зависимость аэрозольных частиц с раз-
ным содержанием OC. Чем больше доля OC, тем 
значительнее возрастает коэффициент погло-
щения в УФ. В [35] показано, что коэффициент 
поглощения на длине волны 633 нм возрастает 
с уменьшением количества OC в составе саже-
вых частиц.

Метод экстинкции, основанный на зако-
не Ламберта–Бугера–Бэра, является обще-
принятым для диагностики объемной доли ча-
стиц сажи или оптической плотности среды 
[41]. Исторически для регистрации поглощения 
конденсированной фазой использовалась дли-
на волны 633 нм, соответствующая излучению 
HeNe-лазера. В таком случае исключается воз-
можный вклад в поглощение от газофазных ком-
понентов – легких углеводородов и ПАУ (рис. 1). 
Ранее были получены колоколообразные темпе-
ратурные зависимости для оптической плотно-
сти, выхода сажи, объемной доли частиц от тем-
пературы при сжигании и пиролизе различных 
углеводородов [42–52].

Исследуя образование ПАУ и сажи при пи-
ролизе разных углеводородов, можно выяснить, 
каким образом влияют различные межатомные 
связи в молекуле (ароматичность, двойная и 
тройная связи атомов углерода в линейных мо-
лекулах) на кинетику образования ПАУ и сажи 
и, если влияют, то как именно. В данной рабо-
те поставлена задача экспериментально иссле-
довать оптическую плотность среды в процессе 
ударно-волнового пиролиза различных углево-
дородов в ультрафиолетовой и видимой областях 
спектра с получением зависимости оптической 
плотности от температуры на нескольких длинах 
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Рис. 1. Зависимость спектров поглощения молекул 
ПАУ от числа атомов углерода в их составе [26, 27].
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волн, что позволит судить о преобладающих сое-
динениях в тот или иной момент процесса саже-
образования. Эти измерения представляют важ-
ную информацию для валидации и улучшения 
существующих кинетических моделей образова-
ния ПАУ и сажи.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ  
И РАСЧЕТНЫЕ МЕТОДЫ

Ударная труба. Эксперименты проводились за 
отраженными ударными волнами (ОУВ) в удар-
ной трубе стандартной конструкции. Параметры 
за ОУВ рассчитывались по одномерной газоди-
намической теории без учета протекания хими-
ческих реакций по измерениям скорости пада-
ющей ударной волны (ПУВ). Скорость ПУВ из-
мерялась с помощью пьезоэлектрических дат-
чиков давления PCB113B26. Погрешность из-
мерения скорости ПУВ приводила к погреш-
ности определения температуры в ±25  К. Был 
исследован пиролиз различных углеводоро-
дов – метана, этилена, ацетилена и бензола, раз-
бавленных аргоном. Количество углеводоро-
да в смеси варьировалось в диапазоне 0.25–5%.  
Составы исследованных смесей и диапазоны па-
раметров за ОУВ представлены в таблице, где 
T5 – температура за ОУВ, P5 – давление за ОУВ, 
P5exp_av – среднее давление за ОУВ в серии экспе-
риментов, [C] – концентрация атомов углерода, 
[C] exp_av – средняя концентрация атомов углеро-
да в серии. Смеси приготавливались манометри-
ческим способом в смесевом баллоне 10 л и вы-
держивались не менее суток перед проведением 
экспериментов.

Выход сажи может быть существенно не оди-
наков среди рассмотренных углеводородов. 
По оценкам работы [45], выход в бензоле может 
быть около 80–90% даже при давлении мень-
ше 2 бар. Выход в метане и этилене может быть 
меньше более чем на порядок. Поэтому, если 
проводить эксперименты с одинаковым коли-
чеством атомов углерода во всех смесях, полу-
чится либо очень маленькая величина погло-
щения в случае метана и этилена, либо насыще-
ние сигнала экстинкции в случае бензола. Осо-
бенно усложняется ситуация при переходе к бо-
лее коротким длинам волн. Кроме того, необхо-

димо учитывать особенности проведения экспе-
римента в ударной трубе: при увеличении доли 
молекулярных соединений в смеси условия в те-
чение эксперимента начинают существенно от-
личаться от приближения нульмерного газоди-
намического реактора. Поэтому, в частности, в 
случае метана пришлось ограничиться 5% и уве-
личить давление, чтобы получить минимальные 
сигналы поглощения на 633 нм. В связи с этими 
обстоятельствами было принято решение вы-
брать разное количество атомов углерода в исхо-
дных смесях различных углеводородов. По дан-
ным таблицы видно, что концентрации атомов 
углерода в смесях метана и ацетилена близки, 
немного больше в случае этилена и существенно 
меньше в случае бензола.

Двухканальная экстинкция. На рис. 2 пред-
ставлена схема экспериментальной диагности-
ки. Был реализован двухканальный метод экс-
тинкции, позволяющий определять временные 
профили оптической плотности на различных 
длинах волн в течение времени ударно-трубного 
эксперимента (~1–1.5 мс). Два канала исполь-
зовались для обеспечения измерений на раз-
ных длинах волн в одном эксперименте. В каче-
стве источника излучения в первом канале ис-
пользовалась газоразрядная лампа c лазерной 
накачкой ISTEQ 150/XWS-65UV, во втором ка-
нале – HeNe или диодный лазер на длинах волн 
633 и 405 нм соответственно, а в качестве детек-

Составы исследуемых смесей и экспериментальные параметры

Состав T5, К P5, бар P5exp_av, бар [C], моль/м3 [C]exp_av, моль/м3

5% CH4 + 95% Ar 1847–2484 5.79–7.69 6.4 1.29–2.81 1.87

5% C2H4 + 95% Ar 1910–2540 3.12–4.0 3.5 1.4–5.04 2.12

3% C2H2 + 97% Ar 1671–2418 3.62–4.65 4.1 0.95–2.87 1.53

0.25% C6H6 + 99.75% Ar 1545–2160 3.96–4.56 4.3 0.29–0.78 0.43

Рис. 2. Схема экспериментальной установки для ди-
агностики.

Фотодиод
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Линза

Светофильтр

Светофильтр
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Датчики
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диодный лазр (405 нм)
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торов  – Si-фотодиоды с узкополосными свето-
фильтрами Thorlabs DET10A/M. В качестве диа-
гностических длин волн использовались 313, 405 
и 633 нм.

На рис. 3 представлены характерные экспе-
риментальные сигналы экстинкции. По изме-
рению экстинкции определялась относительная 
оптическая плотность среды D(t) по следующе-
му соотношению:

	  (1)

где I(t) интенсивность излучения, прошедше-
го через среду; l0 интенсивность падающего из-
лучения; l длина оптического пути, равная вну-
треннему диаметру ударной трубы. Нормировка 
на концентрацию атомов углерода производи-
лась для того, чтобы проводить сравнения в сме-
сях, содержащих различное начальное количе-
ство атомов углерода.

Кинетическое моделирование. Численное мо-
делирование проводилось в программе Open-
SMOKE++ [53] с использованием кинетиче-
ской модели группы CRECK для роста ПАУ и 
конденсированных углеродных наночастиц при 
пиролизе и окислении широкого спектра угле-
водородных топлив [54–56]. Кинетическая схе-
ма включала реальные газофазные частицы ПАУ 
размером до 4–5 колец (до 18 атомов углерода) 
и псевдочастицы, описывающие ПАУ и угле-
родные наночастицы размером 20 и более ато-
мов углерода, называемые BINi. BIN  – означа-
ет «ящик», аналогия авторов, подчеркивающая 
«псевдо» свойства частицы, в которых количе-
ство атомов углерода удваивается с порядковым 
номером BINi: например, BIN1 – 20 атомов угле-
рода, BIN4 – 160, BIN25 ~108 (соответствует раз-
меру частиц ~0.2 мкм). В соответствии с описа-
нием механизма первые четыре псевдочасти-
цы BIN1–BIN4 – это крупные газофазные ПАУ 
(до 160 атомов углерода в молекуле), BIN5 – это 
твердая углеродная псевдочастица с характер-
ным размером около 2 нм, BIN5–BIN12 – отдель-
ные сферические частицы, BIN13–BIN25 – агре-
гаты частиц BIN12. Расчет проводился в нуль-
мерном реакторе постоянного объема. Для ана-
лиза температурных зависимостей расчетного 
выхода отдельных газовых компонентов, а так-
же общего выхода ПАУ или сажи в данной рабо-
те применялось соотношение

	  (2)

где Wi – мольная доля i-го компонента; ci  – ко-
личество атомов углерода в молекуле i-го ком-
понента; W0 – мольная доля углеводорода в ис-

ходной смеси; c0  – количество атомов углеро-
да в молекуле исходного углеводорода в смеси; 
n – число компонентов, учитываемое при расче-
те выхода тех или иных соединений. Для оцен-
ки общего выхода ПАУ или другими словами – 
доли от общего количества углерода, запасен-
ной в молекулах ПАУ, проводилось суммирова-
ние количества компонентов с количеством ато-
мов углерода в молекуле от 8 штук, имеющих ци-
клическую структуру, а также псевдочастиц от 
BIN1 до BIN4. Для оценки выхода конденсиро-
ванной фазы или наночастиц углерода проводи-
лось суммирование по компонентам от BIN5 до 
BIN25.

РЕЗУЛЬТАТЫ

На рис. 4 представлены полученные темпера-
турные зависимости оптической плотности на 
разных длинах волн при пиролизе исследован-
ных углеводородов: метана, этилена, ацетилена, 
бензола. Экспериментальные условия ограниче-
ны температурой T5 ≈ 2600 К, так как при более 
высоких температурах за фронтом ПУВ начина-
ются реакции пиролиза и изменение параметров 
газовой смеси, что приводит к отличию параме-
тров за ОУВ от начальных, указанных в табли-
це. Во всех смесях наблюдаются хорошо извест-
ные колоколообразные зависимости [41]. Изме-
рения на длине волны 633 нм согласуются с ана-
логичными измерениями для метана [50], этиле-
на [46, 49, 50, 52], ацетилена [47, 49, 50], бензо-
ла [45, 48, 51]. На длинах волн 405 и 313 нм зави-
симость от температуры аналогичная наблюдае-
мой на 633 нм – колоколообразная. При пиро-
лизе ацетилена оптическая плотность на 313 нм 
после достижения максимального значения при 
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Рис. 3. Экспериментальные сигналы экстинкции, 
полученные на длинах волн 405 (1) и 313 (2) нм в 
смеси 0.25% C6H6 + 99.75% Ar при T5 = 1757 К.
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Рис. 4. Температурные зависимости оптической плотности при пиролизе смесей 5% CH4 + 95% Ar (а),  
5% C2H4 + 95% Ar (б), 3% C2H2 + 97% Ar (в), 0.25% C6H6 + 99.75% Ar (г) в момент времени 1 мс на разных длинах 
волн: 1 – 633 нм, 2 – 405, 3 – 313.
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Рис. 5. Расчетное изменение температуры относительно начальной температуры за ОУВ при пиролизе смесей:  
(а)  – 5% CH4 + 95% Ar, давление  – 6.3 бар; (б)  – 5% C2H4 + 95% Ar, 3.5; (в)  – 3% C2H2 + 97% Ar, 4.1;  
(г) – 0.25% C6H6 + 99.75% Ar, 4.3 бар; 1 – к моменту времени расчета 0.65 мс, 2 – 1, 3 – 1.5.
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Т5 ~ 1900 К с дальнейшим увеличением темпера-
туры остается примерно на том же уровне (кру-
жочки на рис. 4в). По сравнению со всеми рас-
смотренными в данной работе углеводородами 
при пиролизе бензола (рис. 4г) наблюдаются са-
мые большие значения оптической плотности 
на всех длинах волн и небольшой сдвиг макси-
мального значения по температуре с увеличени-
ем длины волны.

В работах [48, 51, 52, 57] показано, что при 
пиролизе углеводородов вследствие протекания 
химических реакций даже в случае сильного раз-
бавления аргоном возможно значительное па-
дение температуры – на сотни градусов относи-
тельно условий за ОУВ. Эти тепловые эффекты 
могут вызывать смещение максимумов колоко-
лообразных зависимостей в ходе пиролиза угле-
водородов при изменении концентрации в на-
чальной смеси или при переходе от одного угле-
водорода к другому. В работах [51, 52] показа-
но, что экспериментально наблюдаемое падение 
температуры хорошо предсказывается расчета-
ми по современным кинетическим механизмам. 
Поэтому в данной работе проведены кинетиче-
ские расчеты для оценки изменений реальной 
температуры в течение времени эксперимента 
и измерений оптической плотности. На рис.  5 
представлены результаты расчетов отклонения 
расчетной температуры TCALC от начальной за 
ОУВ T5 для трех времен: 0.65, 1 и 1.5 мс. Разные 
моменты времени рассматривались для оценки 
того, насколько отличается текущая температу-
ра реагирующей газовой смеси от начальной T5 
в течение времени эксперимента. Во всех смесях 
наблюдается уменьшение температуры относи-
тельно Т5. Незначительное отклонение темпера-
туры от T5 можно отметить для смеси 3% C2H2 + 
97% Ar, что хорошо согласуется с измерениями в 
[47]. Наибольшее падение температуры наблю-
дается в смесях 5% CH4 + Ar и 5% C2H4 + Ar – до 
500 градусов при высоких температурах, что со-
гласуется с измерениями для этилена в [52]. Рас-
четы для разных времен 0.65, 1 и 1.5 мс не пока-
зывают существенных различий по температуре. 
Это свидетельствует о том, что наиболее суще-
ственное теплопоглощение происходит доста-
точно быстро (до 0.65 мс) за счет начальных ре-
акций распада исходного углеводорода.

На рис. 6 представлены расчетные зависи-
мости выхода сажи от начальной температуры, 
определенные путем суммирования по компо-
нентам от BIN5 до BIN25 по соотношению (2). 
Результаты расчетов представлены на моменты 
времени 1, 1.5 и 5 мс. Выход сажи на момент рас-
чета 1 мс (рис. 6а) максимален по расчету у мета-
на и этилена, далее бензол и минимальный вы-
ход у смеси с ацетиленом. С увеличением вре-
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Рис. 6. Расчетные зависимости выхода сажи от на-
чальной температуры на момент времени 1 (а),  
1.5 (б) и 5 мс (в) для различных смесей: 1 – 5% CH4 +  
+ 95% Ar, 2  – 5% C2H4 + 95% Ar, 3  – 3% C2H2 + 
97% Ar, 4 – 0.25% C6H6 + 99.75%Ar.

мени расчета выход сажи при пиролизе бензола 
возрастает относительно других рассмотренных 
углеводородов (рис. 6б, 6в). Сразу можно отме-
тить, что экспериментальные наблюдения пря-
мо противоположны результатам расчета: мак-
симальная оптическая плотность на 633 нм на 
момент измерений 1 мс наблюдалась при пиро-
лизе бензола, а минимальная при пиролизе ме-
тана и этилена (см. рис.4). 
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Расчетный выход ПАУ также имеет колоколо-
образную зависимость от температуры (рис.  7). 
Выход ПАУ максимальный при пиролизе бензо-
ла, что находится в согласии с эксперименталь-
ными данными на длинах волн 313 и 405 нм. Су-
щественной разницы между относительными вы-
ходами ПАУ при пиролизе разных углеводородов 
на разные моменты времени расчета (1 и 1.5 мс) 
не наблюдается. Наибольший выход ПАУ мож-
но отметить для бензола, далее метан и этилен (в 
5–6 раз меньше) и совсем небольшое значение в 
случае ацетилена. Таким образом, тенденции вы-
хода ПАУ и выхода конденсированной фазы по 
расчету не одинаковые. В случае конденсирован-
ной фазы время расчета влияет на тенденцию вы-
хода сажи (см. рис. 5): на 1-й мс для бензола в 3 
раза меньше, чем для метана и этилена, а на 5-й 
мс одинаковые значения для бензола и метана и в 
1.5 раза меньше для этилена. 

Расчетный выход ПАУ в случае пиролиза аце-
тилена существенно мал как по сравнению с ре-
зультатами расчетов для других углеводородов, 
так и относительно результатов экспериментов. 

Случай ацетилена можно выделить отдельно: и 
для выхода ПАУ, и для выхода сажи расчетные 
значения на порядок величины меньше, чем для 
остальных углеводородов. Таким образом, мож-
но сделать вывод, что расчетная модель хуже 
всего описывает сажеобразование при пироли-
зе ацетилена.

Можно отметить, что максимум выхода ПАУ 
наблюдается при меньших температурах, чем 
максимум выхода конденсированной фазы для 
всех рассмотренных углеводородов. Таким обра-
зом, расчетные колоколообразные зависимости 
для ПАУ сдвинуты в сторону меньших темпера-
тур относительно таких зависимостей для сажи. 
В то же время экспериментально наблюдаемые 
колоколообразные зависимости на разных дли-
нах волн имеют сдвиг только в случае пироли-
за бензола и этот сдвиг наблюдается в пределах 
100 К (см. рис. 4г), что существенно меньше, чем 
в случае расчетов.

На рис. 8 представлены результаты расчетов 
следующих промежуточных соединений: бензо-
ла (C6H6), ацетилена (C2H2), диацетилена (C4H2) 
и триацетилена (C6H2). Для выхода бензола на-
блюдается колоколообразная зависимость от 
температуры за исключением смеси, где бензол 
был исходным углеводородом (рис. 8a). Резуль-
таты расчетов по выходу ацетилена, диацетилена 
и триацетилена показали увеличение количества 
этих компонентов с увеличением температуры. 
Наиболее существенное количество углерода по 
результатам расчетов запасается в этих трех ком-
понентах при высоких температурах при пиро-
лизе бензола и ацетилена. Это свидетельствует 
в пользу присутствия полиинового пути обра-
зования зародышей сажевых частиц. Отсутствие 
данного пути сажеобразования в использован-
ном кинетическом механизме может быть при-
чиной несогласия полученных эксперименталь-
ных и расчетных данных по оптической плотно-
сти и выходу сажи в ацетилене и бензоле. 

ОБСУЖДЕНИЕ

Температурная зависимость оптической плот-
ности. На рис. 9 представлены результаты из-
мерения оптической плотности на длине вол-
ны 633 нм в зависимости от начальной темпера-
туры за ОУВ T5 и расчетной температуры в мо-
мент времени 1 мс TCALC. В последнем вариан-
те максимумы зависимостей оказываются при 
одной температуре T ≈ 1775 К для разных угле-
водородов: метана, этилена и бензола. Мак-
симум оптической плотности на 633 нм в слу-
чае ацетилена существенно сдвинут по темпе-
ратуре ~ 1950 К. Хорошо известно, что оптиче-
ская плотность на 633 нм пропорциональна вы-
ходу сажи [41]. Таким образом, отличие темпе-
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Рис. 7. Расчетные зависимости выхода ПАУ от на-
чальной температуры на момент времени 1 (а)  
и 1.5 мс (б) для различных смесей: 1  – 5% CH4 + 
+ 95% Ar, 2 – 5% C2H4 + 95% Ar, 3 – 3% C2H2 + 97% Ar,  
4 – 0.25% C6H6 + 99.75%Ar.
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Рис. 9. Экспериментальные зависимости оптической плотности на длине волны 633 нм в зависимости от началь-
ной температуры за ОУВ Т5 (а) и расчетной температуры TCALC (б) на момент измерения 1 мс для различных смесей: 
1 – 0.25% C6H6 + 99.75%Ar, 2 – 3% C2H2 + 97% Ar, 3 – 5% CH4 + 95% Ar, 4 – 5% C2H4 + 95% Ar.

ратурной зависимости оптической плотности 
на 633 нм при пиролизе ацетилена от остальных 
углеводородов свидетельствует о том, что кине-
тический механизм образования конденсиро-
ванной фазы при пиролизе ацетилена может от-
личаться от механизма сажеобразования при пи-
ролизе других углеводородов, в частности мета-
на, этилена и бензола. Максимальное значение 

оптической плотности наблюдается для бензола, 
для ацетилена примерно в 2 раза меньше, а для 
метана и этилена еще в 2 раза меньше. Это может 
быть связано с ароматической структурой бензо-
ла, вследствие чего ПАУ и сажевые частицы спо-
собны формироваться более быстро и интенсив-
но, чем при пиролизе углеводородов с линейны-
ми структурами.



571

ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР	 том 62  	  № 4	 2024

СПЕКТРАЛЬНАЯ ЗАВИСИМОСТЬ ОПТИЧЕСКОЙ ПЛОТНОСТИ СРЕДЫ

Наблюдаемую при пиролизе углеводоро-
дов колоколообразную температурную зависи-
мость выхода сажи можно объяснить следующи-
ми рассуждениями. Левая ветвь «колокола» со-
ответствует увеличению степени распада исхо-
дного углеводорода при повышении температу-
ры, что приводит к наличию в среде большего 
количества углерода в виде радикалов – «строи-
тельного материала», способного затем конден-
сироваться. Правую ветвь и уменьшение оптиче-
ской плотности на 633 нм при высоких темпера-
турах можно объяснить уменьшением размеров 
диагностируемых частиц и изменением их опти-
ческих свойств [55], вследствие чего маленькие 
частицы перестают поглощать излучение в види-
мой части спектра. Механизм снижения макси-
мального размера частиц при повышении тем-
пературы в свою очередь можно объяснить дву-
мя способами. Первый  – сдвиг равновесия хи-
мических реакций образования ПАУ в сторо-
ну диссоциации при повышении температуры. 
Второй – при более высоких температурах реак-
ции формирования зародышей сажи/ПАУ про-
текают быстрее, вследствие чего на начальных 
этапах образуется больше зародышей, из-за чего 
«материала», которым являются углеродсодер-
жащие молекулы, для дальнейшего поверхност-
ного роста частиц остается меньше и их средний 
размер оказывается меньше, чем при более низ-
ких температурах. Отметим, что снижение опти-
ческой плотности в УФ-области спектра у пра-
вой ветви «колокола» при пиролизе углеводоро-
дов (рис. 4) обнаружено впервые в данной рабо-
те. Этот факт противоречит упомянутой выше 
гипотезе образования большого количества бо-
лее мелких углеродных наночастиц и ПАУ, про-
зрачных в видимом диапазоне спектра. Как об-
суждалось выше, такие ультрамелкие частицы 
имеют существенное поглощение в УФ-области 
и не могли бы обусловить снижение оптической 
плотности в правой ветви «колокола», наблюда-
емое в данных экспериментах (рис. 4). Из это-
го следует, что при высоких температурах, где 
наблюдается правая ветвь  – спад «колокола», 
углерод остается в газовой фазе, причем в суще-
ственно небольших молекулярных соединениях, 
прозрачных в области 313 и 405 нм.

Зависимость коэффициента экстинкции угле-
родных наночастиц от длины волны. При измере-
ниях экстинкции на коротких длинах волн 313 
и 405 нм вклад частиц сажи может быть значи-
тельным по сравнению с ПАУ. Чтобы понять, 
насколько существенно поглощение на этих 
длинах волн различными ПАУ, необходимо оце-
нить величину ослабления сигнала формирую-
щимися углеродными наночастицами. Судя по 
собранным литературным данным в работе [24] 

(см. также рис. 1), спектр поглощения молекул 
ПАУ не включает в себя длину волны 633 нм. 
Поэтому измерения, проведенные на данной 
длине волны, можно использовать для оценки 
вклада наночастиц в экстинкцию на других дли-
нах волн. Опишем методику, по которой произ-
водилась оценка поглощения наночастиц на ди-
агностических длинах волн 313 и 405 нм по из-
мерениям на 633 нм. Расчет основывается на за-
коне Ламберта–Бугера–Бэра в форме

	 (3)

где I  – интенсивность излучения, прошедше-
го через среду; I0  – интенсивность падающе-
го излучения; Kext – коэффициент экстинкции; 
l – длина оптического пути, равная внутренне-
му диаметру ударной трубы. Коэффициент экс-
тинкции равен сумме коэффициентов поглоще-
ния газовых компонентов и коэффициента экс-
тинкции углеродных наночастиц. Коэффициент 
экстинкции для сажи равен сумме коэффици-
ентов поглощения и рассеяния. В случае частиц 
малых размеров измерения попадают в предел 
Рэлея (d << λ), и коэффициент экстинкции пол-
ностью определяется коэффициентом поглоще-
ния. Коэффициент поглощения для углеродных 
наночастиц в приближении Рэлея [33]

 	 (4)

где E(m)  – функция коэффициента преломле-
ния углеродных наночастиц, N  – концентра-
ция углеродных наночастиц, d – диаметр нано-
частиц. Тогда из соотношений (1), (3) и (4) мож-
но получить отношение оптических плотностей 
на разных длинах волн:

.	 (5)

Для определения коэффициента экстинк-
ции на более коротких длинах волн относитель-
но 633 нм необходимо знать зависимость функ-
ции показателя преломления E(m, λ) от длины 
волны. Значение этой функции имеет некото-
рую неопределенность в зависимости от размера 
и структуры углеродных наночастиц [30, 59]. За-
висимость (5), полученная для отношения опти-
ческих плотностей по литературным данным 
[30, 37, 59], представлена на рис. 10. Зависимость 
коэффициента преломления от длины волны 
была найдена с помощью линейной интерпо-
ляции и экстраполяции по литературным дан-
ным [59]. В работах [59, 60] проведены измерения 
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E(m, λ) на длине волны 1064 нм и эксперимен-
тально найдено отношение E(m, 532)/E(m, 1064) 
на длинах волн 532 и 1064 нм для частиц, сфор-
мировавшихся при условиях, аналогичных усло-
виям проведенных в данной работе экспери-
ментов: ударно-волновом пиролизе ацетилена и 
этилена. Однако справедливость экстраполяции 
данных, полученных в диапазоне 532–1064 нм, 
на область 300–400  нм неочевидна. В работах 
[30, 37] в отличие от [59, 60] проведены измере-
ния коэффициента поглощения в УФ-видимой 
области спектра. Данные [60] для пламени эти-
лена совпадают с результатами [30] в том, что 
на низких высотах пламени, где формируют-
ся молодые мелкие частицы, сильнее выраже-
на зависимость E(m) от длины волны в диапазо-
не 500–1000 нм. Тогда как для частиц на боль-
ших высотах пламени (более крупные частицы) 
E(m, λ) имеет практически постоянное значе-
ние. В [30] определено значение E(m, λ) для ча-
стиц, сформировавшихся в пламени этилена на 
разных высотах, для диапазона длин волн 230–
850 нм. В этой работе отмечено, что наблюдают-
ся сильное падение значения E(m, λ) в диапазо-
не от 250 до 300 нм и гораздо более пологое паде-
ние E(m, λ) в диапазоне от 400 до 800 нм. Данный 
факт свидетельствует о невозможности экстра-
поляции данных, полученных для 532–1064 нм, 
в область 300–400 нм. Еще один примечатель-
ный факт состоит в том, что значения отноше-
ния оптических плотностей для длин волн коро-
че 633 нм для частиц, образованных в пламени 

ацетилена и при пиролизе ацетилена в отличие 
от этилена, лежат ниже зависимости ~1/λ  [59]. 
Но эти значения получены также экстраполяци-
ей данных, полученных на 532 и 1064 нм, в УФ-
область, что является спорным подходом. К со-
жалению, других данных, полученных для зна-
чений E(m, λ) или коэффициента поглощения 
для углеродных наночастиц, образованных при 
пиролизе или горении ацетилена, в литературе 
не нашлось. В работе [37] исследованы оптиче-
ские свойства углеродных аэрозолей, содержа-
щих разное количество органического углерода 
OC в составе частиц. С увеличением OC в соста-
ве аэрозолей существенно увеличивается их по-
глощательная способность в УФ-области спек-
тра. Эти данные также представлены на рис. 10.

Другой подход для описания спектральной 
зависимости коэффициента поглощения угле-
родных наночастиц, который можно встретить 
в литературе, связан с введением коэффициен-
та дисперсии α [29–31, 33, 38, 39]:

Kabs_s = cλ–α, 	 (6)

где c – константа. В рамках такого подхода от-
ношение оптической плотности на разных дли-
нах волн можно найти по следующему соотно-
шению:

	  (7)

Коэффициент дисперсии, характеризую-
щий спектральную зависимость коэффициен-
та поглощения, может существенно отличать-
ся от единицы в случае молодых частиц малень-
кого размера [29, 30, 38]. На рис. 10 построены 
кривые, соответствующие трем значениям ко-
эффициента дисперсии: 1, 1.5 и 2. Таким обра-
зом, можно сделать вывод, что основной массив 
литературных данных о прямых измерениях экс-
тинкции частиц сажи в УФ-области лежит в ди-
апазоне между значениями коэффициента дис-
персии 1 и 2.

Спектральная зависимость оптической плотно-
сти при разных температурах пиролиза углеводо-
родов. На рис. 11–14 представлены спектраль-
ные зависимости оптической плотности газовой 
среды, содержащей конденсированную фазу, 
образовавшуюся при пиролизе метана, этиле-
на, ацетилена или бензола к моменту 1 мс при 
разных температурах за ОУВ. Температуры для 
представления результатов выбраны в соответ-
ствии с положением «колокола» в той или иной 
смеси: на левой ветви, в районе максимума и на 
правой ветви (см. рис. 4). Экспериментальные 
данные показаны точками на рис. 11–14. Кри-

Рис. 10. Зависимости отношения оптических плот-
ностей от длины волны для среды, содержащей 
углеродные наночастицы: 1  – 633/λ; 2  – 633/λ1.5;  
3 – 633/ λ2; 4 – пиролиз этилена [59]; 5 – пиролиз 
ацетилена [59]; 6 – пламя этилена 8 мм [30]; 7 – пла-
мя этилена 10 [30]; 8 – пламя этилена14 [30]; 9 – пла-
мя этилена 10 [60]; 10  – пламя этилена13–15 [60]; 
11 – пламя этилена 17–20 [60]; 12 – пламя ацетилена 
5 [59]; 13 – пламя ацетилена 10 [59]; 14 – пламя аце-
тилена 20 [59]; 15 – аэрозоль c OC 4% [37]; 16 – аэ-
розоль с ОС 87% [37]; 17 – пламя этилена 8 мм [37].
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правой ветви результаты измерения оптической 
плотности на длинах волн 313 и 405 нм лежат на 
зависимости ~λ–2 в пределах погрешности опре-
деления оптической плотности на 633 нм (рис. 
11б, 11в, 12б, 12в). Данную величину коэффи-
циента поглощения излучения на длинах волн 
313 и 405  нм средой, содержащей конденсиро-
ванные частицы, можно отнести к поглощению 
только частицами, если принять гипотезу суще-

Рис. 11. Спектральные зависимости оптической 
плотности среды при пиролизе смеси 5% CH4 + 95% 
Ar при разных температурах: (а) – T5 = 1975 К, 1 мс;  
(б)  – 2150, 1; (в)  – 2325, 0.8; 1  – эксперимент,  
2 – 1/λ, 3 – 1/λ2, 4 – 1/λ3.

Рис. 12. Спектральные зависимости оптической 
плотности среды при пиролизе смеси 5% C2H4 + 95% 
Ar при разных температурах: (а) – T5 = 2100 К, 1 мс;  
(б)  – 2250, 1; (в)  – 2400, 0.8; 1  – эксперимент,  
2 – 1/λ, 3 – 1/λ2, 4 – 1/λ3.
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вые рассчитаны по соотношению (7) в диапа-
зоне 300–633 нм со значениями коэффициента 
дисперсии 1 и 2 или 1, 2 и 3. Для каждого значе-
ния коэффициента дисперсии представлены за-
штрихованные области, отражающие диапазон 
экспериментальных погрешностей определения 
оптической плотности на длине волны 633 нм. 

В случае пиролиза метана и этилена при тем-
пературах в районе максимума «колокола» и на 
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Рис. 13. Спектральные зависимости оптической плотности среды при пиролизе смеси 3% C2H2 + 97% Ar при разных  
температурах: (а) – T5 = 1800 К, 1 мс; (б) – 1925–1950, 1; (в) – T5 = 2100, 1; (г) – 2200, 1; 1 – эксперимент, 2 – 1/λ, 3 – 1/λ2.

Рис. 14. Спектральные зависимости оптической плотности среды при пиролизе смеси 0.25% C6H6 + 99.75% Ar при 
разных температурах: (а) -T5 = 1725 К, 1 мс; (б) – 1800, 1; (в) – 1950, 1; (г) – 2025, 1; 1 – эксперимент, 2 – 1/λ, 3 – 1/λ2.
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ственного изменения их оптических свойств в 
УФ-области. Это предположение подтверждает-
ся измерениями экстинкции в пламени на низ-
ких высотах в [30]. Стоит отметить, что в упомя-
нутой работе отдельно проводились измерения 
поглощения излучения газовыми компонента-
ми, при этом вклад газовых молекул на длинах 
волн выше 300 нм оказался незначителен. При 
более низких температурах (рис. 11а и 12а), со-
ответствующих левой ветви «колокола» (непол-
ному разложению исходного углеводорода), из-
мерения оптической плотности на длинах волн 
313 и 405 нм лежат на зависимости ~λ–3. Данное 
существенное отклонение от классической за-
висимости ~λ–1 сложно отнести только на счет 
изменения оптических свойств наночастиц. По 
всей видимости, в данной области условий на-
ряду с конденсированной фазой значительный 
вклад в поглощение вносят различные ПАУ. 
Другим предположением может быть то, что ча-
стицы, формирующиеся в условиях левой ветви 
«колокола», содержат существенное количество 
органического углерода и по структуре суще-
ственно отличаются от частиц, формирующих-
ся в районе максимума «колокола» или на пра-
вой его ветви. Данные гипотезы требуют даль-
нейших исследований.

Для условий пиролиза ацетилена результа-
ты представлены при четырех температурах: 
1800  К, соответствующей левой ветви «колоко-
ла», 1925–1950 К – максимум «колоколов», 2100, 
2200 К – правая ветвь. В случае пиролиза ацети-
лена при низкой температуре (левая ветвь зави-
симости) измерения оптической плотности на 
длинах волн 313 и 405 нм соответствуют функ-
ции ~λ–2 (рис. 13а), в районе максимума – между 
λ–1 и λ–2. С дальнейшим увеличением темпера-
туры (правая ветвь) измеренные значения опти-
ческой плотности на длине волны 405 нм снова 
описываются функцией ~λ–2, а на длине волны 
313 нм – существенно выше. Есть предположе-
ние, что при высоких температурах существен-
ный вклад в поглощение на длине волны 313 нм 
вносят полииновые молекулы [61]. Данную ги-
потезу подтверждают кинетические расчеты (см. 
рис. 8), показывающие большой выход мелких 
полииновых молекул при высоких температу-
рах при пиролизе ацетилена. Нужно отметить, 
что используемая кинетическая схема включа-
ет только соединения C4H2, C6H2 и C8H2, но не 
учитывает более крупных полииновых моле-
кул. В недавней работе [62] также отмечен суще-
ственный вклад полиинов в процесс сажеобра-
зования при пиролизе ацетилена.

В случае пиролиза бензола наблюдается сдвиг 
максимумов колоколообразных кривых в зави-
симости от длины волны (рис. 4г). Температу-

ра за ОУВ, при которой наблюдается максимум 
оптической плотности на длине волны 633 нм, 
лежит в диапазоне 1800–1825 К, 405 нм – 1750–
1825 К, 313 нм  – 1725–1750 К. Для пироли-
за бензола результаты спектральной зависимо-
сти оптической плотности представлены при че-
тырех температурах: 1725 К соответствует левой 
ветви колоколообразной зависимости на 633 нм 
и максимуму на 313 нм, 1800 К – максимум при 
633 и 405 нм, 1950 и 2025 К – правая ветвь «ко-
локолов» при всех длинах волн. При Т5 ≈ 1725 К 
значения оптической плотности на длинах волн 
313 и 405 нм лежат выше зависимости ~λ–2, при 
Т5 ≈ 1800 К на 405 нм – ~λ–2, на 313 нм – меж-
ду λ–1 и λ–2. При Т5 ≈ 1950 К значения оптиче-
ской плотности на длинах волн 313 и 405 нм со-
ответствуют ~λ–2, при Т5 ≈ 2025 К на 405 нм ~λ–2, 
на 313 нм – существенно выше зависимости λ–2. 
Из этих наблюдений можно сделать вывод, что 
при температуре Т5 ≈ 1725 К присутствует вклад в 
сигнал экстинкции на длинах волн 313 и 405 нм 
за счет поглощения излучения молекулами ПАУ. 
При Т5 ≈ 2025 К на длине волны 313 нм возмож-
но участие молекул полиинов в поглощении по 
аналогии с ацетиленом, что также подтвержда-
ется кинетическим расчетом (рис. 8).

Можно отметить, что при более низких тем-
пературах в районе левой ветви роста оптиче-
ской плотности при пиролизе метана, этилена 
и бензола в сигнал экстинкции на длинах волн 
313 и 405 нм вклад в поглощение вносят моле-
кулы ПАУ. При высоких температурах возможно 
поглощение на длине волны 313 нм за счет по-
лиинов, что характерно для пиролиза ацетиле-
на и в меньшей степени для пиролиза бензола. 
В остальном температурном диапазоне оптиче-
скую плотность на 313 и 405 нм можно отнести 
на счет поглощения углеродными наночастица-
ми с учетом значительного увеличения их коэф-
фициента дисперсии в УФ-области.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В работе измерены температурные зависи-
мости оптической плотности среды в видимой 
и УФ-области спектра в процессе формирова-
нии ПАУ и конденсированных углеродных на-
ночастиц (сажи) при пиролизе метана, этиле-
на, ацетилена и бензола. Во всех углеводородах, 
за исключением ацетилена, на всех длинах волн 
наблюдались колоколообразные зависимости. 
Наибольшее значение оптической плотности на 
всех длинах волн достигается при пиролизе бен-
зола, наименьшее – при пиролизе метана и эти-
лена. 

Левая ветвь колоколообразной зависимости, 
соответствующая росту оптической плотности с 
увеличением температуры, определяется увели-
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чением степени распада исходных углеводоро-
дов, что хорошо описывается кинетическим мо-
делированием. При этом правая ветвь зависимо-
сти, отражающая падение оптической плотности 
при повышении температуры, вызывала дискус-
сии в литературе. Измерения экстинкции в УФ-
области, впервые проведенные в данной работе, 
показали, что в этих условиях все большая часть 
углерода остается в небольших газовых соедине-
ниях, прозрачных в этой области спектра (313 и 
405 нм). 

В отличие от других углеводородов, при пи-
ролизе ацетилена не происходит уменьшения 
оптической плотности среды в УФ-области спек-
тра после достижения максимума (в районе 1950 
К). Это, по-видимому, свидетельствует о нали-
чии особого кинетического пути процесса саже-
образования в ацетилене, связанного с образова-
нием большого количества полииновых молекул, 
оптически активных в этой области спектра. 

Работа выполнена при финансовой поддерж-
ке  проекта Российского научного фонда № 23-
19-00407.
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В работе впервые исследованы закономерности синтеза керамики ZrC0.5 из гранулированной сме-
си в спутном потоке аргона. В предварительных экспериментах без продува аргоном показано, 
что примесный газ не влияет на скорость горения смесей Zr + 0.5C, а передачу горения от грану-
лы к грануле обеспечивает движение расплава циркония. В спутном потоке аргона обнаружен но-
вый режим горения гранулированных смесей, характеризующийся высокой скоростью распро-
странения фронта горения и сопровождающийся уменьшением как продольного, так и попереч-
ного размеров сгоревшего образца с образованием так называемого фингера. Совокупность на-
блюдаемых явлений можно объяснить в предположении, что из-за значительной усадки образца в 
продольном направлении проницаемость продуктов уменьшается, что препятствует фильтрации 
аргона через продукты, направляя поток газа к боковой поверхности цилиндрического реактора в 
образующийся фингер. Увеличение потока газа в узком канале вдоль боковой поверхности реак-
тора в свою очередь вызывает увеличение видимой скорости и повышение температуры горения 
смеси на периферии образца. Проведенные эксперименты и расчеты показывают, что уменьше-
ние размеров образца в продольном направлении обеспечивается перепадом давления фильтру-
ющегося газа, а в поперечном сечении – действием сил поверхностного натяжения из-за гради-
ента температуры. 

DOI: 10.31857/S0040364424040124

ВВЕДЕНИЕ

Производство ультравысокотемпературной 
керамики представляет собой быстро развива-
ющийся сегмент промышленности с широким 
спектром применений в аэрокосмической, обо-
ронной, энергетической и машиностроительной 
отраслях. Одними из самых перспективных ком-
позитных материалов считаются карбонитрид 
циркония ZrC0.5N0.5 и покрытия на его основе 
благодаря уникальному сочетанию высоких зна-
чений температуры плавления, твердости, пла-
стичности, коррозионной стойкости, износо-
стойкости и электропроводности, а также низ-
кому сечению захвата нейтронов и стойкости 
при облучении [1–7]. 

Для получения карбонитрида циркония 
ZrCxN1–x, как правило, применяется двухстадий-

ная технология [8]. На первом этапе осущест-
вляется операция восстановления–карбидиза-
ции, заключающаяся во взаимодействии оксида 
ZrO2 с углеродом с образованием карбида ZrC, 
затем проводится азотирование полученного по-
лупродукта. В некоторых случаях ZrCxN1–x изго-
тавливается из порошка чистого циркония, спе-
каемого в присутствии углерода (графит, сажа) 
в атмосфере азота [9]. Одним из методов полу-
чения порошков карбонитрида циркония явля-
ется самораспространяющийся высокотемпера-
турный синтез (СВС) благодаря относительной 
простоте процесса и оборудования, а также эко-
номии энергии и времени изготовления [8, 9]. 
Опыт синтеза металлокерамики на основе ти-
тана показал преимущества использования гра-
нулированных смесей [10–14]. Синтез из грану-
лированных смесей обеспечивал стабилизацию 
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параметров горения для масштабирования про-
цесса [10, 15], а продукты горения представляли 
собой слабо спеченные гранулы размера, близ-
кого к исходным, которые легко дробились до 
микронных размеров [12]. С учетом аналогии в 
строении внешних электронных оболочек и хи-
мической активности Ti и Zr авторы предполо-
жили возможность получения порошка карбо-
нитрида циркония из гранулированных смесей.

Для понимания механизма синтеза карбони-
трида циркония методом СВС в проточном ре-
акторе требуется разделить влияние реакции 
взаимодействия циркония с азотом и эффекты, 
вызванные тепломассопереносом за счет пото-
ка газа. Влияние тепломассопереноса на про-
цесс синтеза позволяет получить исследования 
по горению смеси Zr + 0.5С в потоке инертно-
го газа, например аргона. Исходя из вышеизло-
женного, сформулируем следующие цели насто-
ящей работы:

– экспериментально установить макрокине-
тические закономерности горения гранулиро-
ванных смесей Zr + 0.5C в потоке аргона;

– проанализировать полученные результаты 
с помощью известных теоретических моделей 
распространения фронта горения в гранулиро-
ванных смесях.

МАТЕРИАЛЫ И МЕТОДИКА  
ПРОВЕДЕНИЯ ЭКСПЕРИМЕНТОВ

В работе использовались цирконий мар-
ки ПЦРК-1 (содержание частиц размером 
<14 мкм – 50 мас. %, <38 мкм – 90 мас. %), сажа 
П-803 (1–2 мкм), аргон технический (99.993%).

Методика приготовления гранулированной 
смеси состава Zr + 0.5C выглядит следующим 
образом. Предварительно исходная порошковая 
смесь перемешивается в смесителе гравитаци-
онного типа в течение 4 ч, а затем смешивается с 
4%-ным раствором поливинилбутираля (ПВБ) в 
этиловом спирте.

Полученная масса протиралась через лабо-
раторное сито с ячейкой 1.6 мм. Затем сфор-
мированные гранулы высушивались на возду-
хе в течение 10–12 ч и рассеивались на вибро-
сите для получения гранул необходимых разме-
ров. Содержание ПВБ в сухой смеси не превы-
шало 1 мас. %. В работе использовались гранулы 
фракции 0.6–1.6 мм, а в отдельных эксперимен-
тах для определения скорости горения вещества 
гранул – фракции 0.4–0.8 и 1.4–2 мм. При рас-
четах за характерный размер гранул D принима-
лось среднее арифметическое значение границ 
фракции: 1.1, 0.6, 1.7 мм соответственно. Экс-
перименты по изучению закономерностей го-
рения проводились на оригинальной установке 
(рис. 1). 

Эксперименты выполнялись по следующей 
схеме: исследуемая смесь 11 засыпалась в реак-
тор  – вертикально установленную прозрачную 
кварцевую трубку (внешний диаметр  – 20 мм, 
высота  – 90 мм, толщина стенок  – 2 мм)  – на 
подложку из металлической сетки с минераль-
ной ватой (основа Al2O3) 12. Для экспериментов 
в потоке аргона переключатель 9 устанавливал-
ся в положение II, после чего из баллона 1 че-
рез газовый редуктор осуществлялась подача ар-
гона с фиксированным расходом или давлением. 
Тепловой импульс от вольфрамовой спирали 10 
инициировал процесс горения на верхнем тор-
це образца. Компьютер 14 посредством АЦП ре-
гистрировал данные от датчиков 3–8 и светодио-
дов, информирующих о положении переключа-
теля подачи газа 9. Для исключения усадки не-
сгоревшей части засыпки и получения стабиль-
ных результатов перед каждым экспериментом 
образец продувался потоком аргона при перепа-
де давления 1 атм. Процесс горения записывался 
на цифровую видеокамеру 13 SONY FDR AX-700 
(скорость съемки  – 100–250 кадр/с). Средняя 
скорость видимого фронта горения определя-
лась при покадровой обработке видеозаписей по 
данным трех-четырех экспериментов. Отклоне-
ние экспериментальных данных от их средних 
значений не превышало 10%. 

Для определения влияния примесных газов 
(ПГ) на скорость горения эксперименты прово-
дились двумя различными способами (рис. 2): в 

Рис. 1. Схема экспериментальной установки: 1  – 
баллон с аргоном; 2 – баллон с азотом; 3, 4 – датчи-
ки расхода аргона и азота на входе; 5 – датчики рас-
хода на выходе из реактора; 6, 7 – датчики давления 
газа на входе в реактор; 8 – датчик давления газа на 
выходе из реактора; 9 – переключатель газа (I – азот, 
II – аргон, III – подача перекрыта); 10 – вольфрамо-
вая спираль; 11 – шихта; 12 – подложка; 13 – циф-
ровая видеокамера; 14 – компьютер для записи дан-
ных с датчиков и видеокамеры.
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спутном режиме фильтрации ПГ и при отводе 
ПГ через боковую поверхность образца. Сравне-
ние значений скоростей, полученных в этих экс-
периментах, позволяет количественно опреде-
лить влияние ПГ на процесс горения. Для отво-
да ПГ через боковую поверхность образца гра-
нулированная смесь помещалась внутрь вставки 
из металлической сетки, которая создавала зазор 
размером примерно 1.5 мм между стенкой квар-
цевой трубки и шихтой (рис. 2б). Такая органи-
зация процесса сжигания обеспечивает нивели-
рование влияния конвективного теплопереноса 
потоком газа на скорость распространения вол-
ны горения [14]. 

Распределение по размеру используемых по-
рошковых материалов определялось на лазер-
ном анализаторе Microsizer-201C. Рентгенофа-
зовый анализ продуктов синтеза выполнялся 
на дифрактометре ДРОН-3М с использовани-
ем монохроматического CuKα-излучения. Диф-
рактограммы были получены в режиме ступен-
чатого сканирования в диапазоне углов 20°–80°. 
Результаты анализировались по базе данных 
PDF-2. Адиабатическая температура горения 
смесей рассчитывалась с использованием про-
граммного комплекса THERMO1.

РЕЗУЛЬТАТЫ ЭКСПЕРИМЕНТОВ 
 И ОБСУЖДЕНИЕ

Определение влияния примесных газов  
на скорость горения

Известно, что примесные газы, адсорбиро-
ванные или растворенные в порошках исходных 
компонентов, а также продукты разложения ПВБ 
могут оказывать существенное влияние на ско-
рость распространения фронта горения по гра-
нулированным СВС-смесям [15, 16]. Для выяс-
нения степени влияния ПГ на скорость горения 
были проведены эксперименты по горению гра-
нулированной смеси Zr + 0.5C фракции 1.1  мм 
без внешнего потока газа. Эти предварительные 
эксперименты проводились двумя различными 

1 http://www.ism.ac.ru/

способами: в спутном режиме фильтрации ПГ и 
при отводе ПГ через боковую поверхность образ-
ца. Эксперименты показали, что как при нали-
чии, так и в отсутствие вставки из металлической 
сетки скорость горения оказалась одинаковой и 
составляла U0 = 22 мм/с. Таким образом, нали-
чие или отсутствие конвективного теплопереноса 
потоком примесного газа не оказывает заметного 
влияния на скорость горения шихты, что позво-
ляет им пренебречь при анализе эксперименталь-
ных результатов.

 
Анализ горения гранулированных  
смесей Zr + 0.5C в потоке аргона

Скорости горения гранулированных смесей 
Zr + 0.5C в зависимости от объемного расхо-
да аргона приведены на рис. 3. Видно, что при 
расходах Ar больше 300 л/ч происходит сильный 
рост скоростей горения. В интервале расхода ар-
гона 0–1650 л/ч скорость горения возросла бо-
лее чем в два раза – с 22 до 47 мм/с. 

Ранее для анализа процесса горения грану-
лированных смесей использовались две модели: 
кондуктивная и конвективная [13]. Проверим, 
какая из этих моделей может объяснить экспе-
риментальную зависимость (рис. 3, кривая  1) 
скорости горения системы Zr + 0.5C от потока 
аргона. 

Механизмы горения гранулированных смесей. 
Из [11–13] известно, что механизмы горения 
гранулированных смесей на масштабе образца 
и отдельной гранулы отличаются. На масштабе 
образца гранулы являются физически выделен-
ными реакционными ячейками, внутри которых 
горение смеси подобно горению порошкового 
образца. На масштабе гранулы горение реакци-
онной смеси является конвективным за счет те-
чения расплава, так как нивелировано влияние 
примесного газовыделения [17]. Ниже кондук-
тивным называется режим горения гранулиро-
ванных образцов, при котором воспламенение 
следующей гранулы происходит после полно-

Рис. 2. Внешний вид исходной гранулированной 
шихты (a) в кварцевой трубке и в кварцевой трубке 
со вставкой из металлической сетки (б). 

(a) (б)
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Рис. 3. Скорости горения гранулированной смеси  
Zr + 0.5C в потоке аргона: 1 – эксперимент, 2 – рас-
четы по ТФГ.
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го сгорания предыдущей вследствие кондуктив-
ной теплопередачи между гранулами. В рамках 
теории фильтрационного горения (ТФГ) основ-
ным механизмом увеличения скорости горения 
смесей в спутном потоке инертного газа являет-
ся перенос тепла от сгоревших продуктов в зону 
горения.

В другом режиме, характеризующемся бо-
лее высокой видимой скоростью фронта горе-
ния по сравнению с кондуктивным, волна вос-
пламенения гранулированной смеси пото-
ком газа распространяется по поверхности гра-
нул [13,  14,  18]. Горячий газ воспламеняет сле-
дующую гранулу раньше, чем происходит пол-
ное сгорание предыдущей. Такой режим горения 
гранулированных образцов называется конвек-
тивным.

Анализ экспериментальных результатов в рам-
ках ТФГ (кондуктивный механизм). В работе [19] 
по исследованию процессов горения гранули-
рованных смесей Ti + хС в потоке аргона рост 
скорости горения был объяснен в рамках ТФГ 
[20]. Проверим возможность аналогичного объ-
яснения экспериментальных данных для смеси 
Zr  +  0.5C в спутном потоке аргона. В соответ-
ствии с ТФГ, зависимость скорости горения Uf  
от расхода газа можно представить в виде [19]

Uf = U0 + cgGg / (csρs),	 (1)

где U0  – скорость горения в отсутствие пото-
ка газа (U0 = 22 мм/с), cg – теплоемкость аргона, 
Gg – удельный массовый расход газа, cs – тепло-
емкость исходной смеси, ρs  – насыпная плот-
ность исходной гранулированной шихты. 

При расчетах использованы значения пара-
метров cg = 520 Дж/(кг К), ρs = 1.6 × 103 кг/ м3 
(н.у.) Удельная теплоемкость смеси Zr + 0.5C 
вычислена по удельной теплоемкости состав-
ляющих компонентов c(C) = 720 [21], c(Zr)  =  
= 274 Дж/ (кг К) [22]: cs = 317 Дж/(кг К). Значе-
ния Gg определяются по измеренному объемно-
му расходу аргона Q

Gg = Qρg / S, 	 (2)

где ρg = 1.78 кг/м3  – плотность аргона (н.у.),  
S = 2 см2  – площадь сечения кварцевой труб-
ки. Результаты вычислений Uf по формуле (1) 
(оценка сверху) показаны на рис. 3 (кривая 2). 
Видно, что в рамках ТФГ невозможно объяс-
нить наблюдаемый рост скорости горения при 
Q > 300 л/ч. Поэтому для объяснения экспери-
ментальных результатов при спутном потоке ар-
гона с Q > 300 л/ч используем подход, основан-
ный на конвективной модели горения [13].

Анализ экспериментальных результатов в рам-
ках модели конвективного горения. Проверим, 
возможна ли в исследуемых смесях реализация 
конвективного режима горения. Необходимым 

условием для этого является выполнение нера-
венства [13]

D /U << th(D), 	 (3)

где D/U  – время прохождения волны воспла-
менения по поверхности гранулы при скорости 
фронта U, th(D)  – время тепловой релаксации 
гранулы

th(D) = D 2 / 4ac, 	 (4)

где ac – коэффициент температуропроводности 
вещества гранул. Расчет по (4) для D =  1.1  мм, 
ac = 10–6 м2/с [23] дает th = 0.3 с, в то время как в 
потоке с 450 л/ч D /U = 0.04 с, при 1200 л/ч – 0.03 с 
и при 1650 л/ч – 0.02 с. Значит, для Q > 300 л/ч 
условие (3) выполняется и конвективный режим 
горения возможен. Для его реализации необхо-
димо, чтобы скорость горения в конвективном 
режиме Uconv была больше, чем дают расчеты Uf 
по ТФГ при одинаковом расходе газа. 

В стационарной волне конвективного горе-
ния имеет место следующее уравнение теплово-
го баланса, связывающее скорость горения Uconv 
и удельный расход газа Gg [13]:

(Tg – Tig)Ggcg = (Tig – T0)Uconvρscs6H0/D,	 (5)

где Tg – температура горячего газа; T0 – началь-
ная температура гранулированной смеси; Tig  – 
температура воспламенения; H0 – глубина слоя, 
который необходимо довести до температуры 
воспламенения потоком горячего газа; 6H0 /D – 
доля прогретого объема сферической гранулы 
размером D. Значение H0 находится по выраже-
нию

H0 = aс /Uin, 	 (6)
где Uin – скорость горения вещества внутри гра-
нулы. После подстановки в (5) выражений для Gg 
и H0 (2) и (6), получаем

Тогда выражение для Uconv имеет вид

	 (7)

При расчете Uconv по (7) использованы следу-
ющие значения параметров: Тg = 2400 К (адиаба-
тическая температура горения смеси), T0 = 300 К. 
За Тig принималась температура плавления цир-
кония [20]: Тig = 2125 К. Значения cg, cs, ρs, S те 
же, что при расчетах по формулам (1), (2).

Для определения Uin по методике рабо-
ты [13] были проведены дополнительные экс-
перименты по горению смесей Zr + 0.5C без 
потока газа из гранул двух фракций с D = 0.6 
и 1.7 мм. Эксперименты показали, что ско-
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рость горения U0 не зависела от размера гра-
нул и была равна 22 мм/с, как и для фракции 
гранул с D = 1.1 мм. Считая, что полное вре-
мя сгорания гранулы D /U складывается из вре-
мени сгорания вещества гранулы D / Uin и вре-
мени передачи горения от гранулы к грануле tig: 

D / U = D / Uin + tig,

получаем выражение, связывающее Uin и tig со 
скоростью горения гранулированной смеси U 
[13]: 

U = Uin /(1 + Uintig/D).		  (8)

Из (8) следует, что для выполнения равенства 
скоростей горения при разном размере гранул 
второй член в круглых скобках должен равнять-
ся нулю, следовательно, tig ≈ 0 с, а скорость горе-
ния вещества гранул Uin = U = 22 мм/с.

По-видимому, для данной гранулированной 
смеси реализуется такой механизм передачи го-
рения между гранулами, когда расплав цирко-
ния перетекает из сгоревшей гранулы в несго-
ревшую и поджигает ее. В соответствии с [24] 
движущая сила растекания определяется разно-
стью энергии адгезии, зависящей от теплового 
эффекта химической реакции, и когезии. Пред-
положим, что при горении Zr + 0.5C (по анало-
гии со смесью Ti + 0.5C [10]) происходят после-
довательные превращения

2Zr(тв) + С(тв)  I→ ZrC(тв) + Zr(ж)	
(9)

ZrC(тв) + Zr(ж) I I→ ZrC0.5(тв).	

В пользу предположения о таком стадийном 
превращении в волне горения свидетельствует 
значительная усадка сгоревших образцов в про-
дольном направлении даже при небольшом пе-
репаде давления аргона. Это указывает на низ-
кую вязкость продуктов непосредственно после 
протекания реакции, т.е. на большое количество 
расплава. 

В соответствии с (9), сразу после прохож-
дения фронта горения по грануле реализуется 
только стадия I, поэтому существует достаточно 
жидкой фазы в виде расплава циркония, кото-
рый в точках контакта может перетекать из сго-
ревшей гранулы в несгоревшую и, взаимодей-
ствуя с находящимся там углеродом, запускать 
фронт реакции. В соответствии с [24], движу-
щую силу растекания обеспечивает экзотерми-
ческая реакция карбидообразования. 

Зная Uin, можно по (7) рассчитать Uconv. Для са-
мого большого расхода аргона, использованного 
в экспериментах, Q = 1650 л/ч, Uconv = 2.5 мм/с. 
Значение экспериментальной скорости горения 
для этого расхода аргона U = 47 мм/с более чем 
на порядок превышает полученную оценку, сле-
довательно, расчеты по формуле (7) не объясня-

ют наблюдаемые скорости горения во всем диа-
пазоне расходов газа.

Таким образом, экспериментальные значе-
ния скорости горения гранулированной смеси 
Zr + 0.5C в потоке аргона с Q > 300 л/ч не уда-
ется описать в рамках кондуктивного или кон-
вективного механизма распространения плоско-
го фронта волны горения в однородном потоке 
инертного газа.

Влияние усадки образца на процесс  
фильтрации газа и структуру волны горения
При изучении продуктов горения была обна-

ружена усадка образцов как по длине, так и по 
диаметру при расходах газа Q > 300 л/ч. Вели-
чина усадки по длине варьировалась от 15% до 
35% от исходной длины образца и была пропор-
циональна величине расхода аргона. Анализ ви-
деозаписей процесса горения показал, что усад-
ка образцов по длине происходит за фронтом го-
рения. Значение усадки по диаметру образцов в 
диапазоне расходов аргона 300 ≤ Q ≤ 1650 было 
примерно одинаковым и составляло около 10%.

Локализация участка образца, где происхо-
дит падение давления. Считая, что усадка по ди-
аметру происходит в процессе горения, можно 
предположить, что основная часть потока ар-
гона будет фильтроваться через образовавший-
ся зазор между горячими продуктами синтеза и 
стенками кварцевой трубки (рис. 4), так как там 
образуется область с меньшим гидравлическим 
сопротивлением. Тогда перепад давления на сго-
ревшей части шихты должен быть незначитель-
ным. Для проверки этого предположения были 
определены перепады давления аргона на исхо-
дном ∆P и горящем ∆Pc образце при различных 
расходах газа. 

В связи с наличием в реакторе фильтра 12, 
предохраняющего датчики от загрязнения 
(см.  рис.  1), величина ∆P определялась в два 

Рис. 4. Фотография гранулированной шихты на гра-
нице с кварцевой трубкой: 1  – гранулированная 
шихта с D = 1.1 мм, 2 – стенка кварцевой трубки.

1 2
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этапа как разница в разности показаний датчи-
ков 6 и 8 в потоке аргона с шихтой и без ших-
ты. На первом шаге в экспериментальную уста-
новку помещалась кварцевая трубка с под-
ложкой 12, но без шихты 11. Затем переклю-
чатель 9 переводился в положение II (подача 
Ar) и при значениях давления P1 ≈ 1.5 и 2 атм 
(датчик  6) фиксировались показания давле-
ния P2 (датчик  8) и расхода газа Q (датчик 5). 
На  следующем шаге кварцевая трубка снима-
лась с установки, в нее насыпалась шихта с вы-
сотой засыпки 43 мм, после чего она устанав-
ливалась обратно. Также проводился продув 
аргоном при давлениях P1 ≈ 1.5 и 2 атм. Пере-
пад давления в исходной шихте ∆P, определен-
ный как разница перепадов давления (значений  
P1 – P2) при наличии и в отсутствие шихты, не 
превышал 0.021 атм (таблица), что ниже точно-
сти используемых датчиков давления 0.03 атм. 
Это означает, что падение давления на исхо-
дной шихте крайне мало и в дальнейших расче-
тах им можно пренебречь.

Значения расхода и давления аргона в экспериментах 
по определению перепада давлений на гранулирован-
ной шихте 

P1, атм Условия P1 – P2, атм Q, л/ч

1.48 без шихты 0.178 753
с шихтой 0.183 735

1.95 без шихты 0.357 1256
с шихтой 0.378 1230

Оказалось, что в процессе горения перепад 
давлений на образце значительно увеличивает-
ся. На рис. 5 приведен экспериментально опре-
деленный диапазон изменения перепада давле-
ний ∆Pc = (Pc1 – Pc2) – (P1 – P2) на горящем об-
разце при различных расходах аргона, где Pc1, 
Pc2  – показания датчиков 6, 8 в процессе горе-
ния. Поскольку перепад давлений на исходной 
шихте фактически отсутствует, можно считать, 

что в процессе горения ∆Pc полностью локали-
зован на сгоревшей и горящей частях шихты. 
Именно локализация такого значительного пе-
репада давлений (до 0.7–0.8 атм) на горячих про-
дуктах приводит к их усадке. 

Если бы зазор между шихтой и стенками квар-
цевой трубки образовался в процессе горения, 
то в соответствии со сделанными выше предпо-
ложениями перепад давления на сгоревшей ча-
сти шихты должен быть незначительным. Одна-
ко эксперименты показали, что в процессе го-
рения ∆Pc полностью локализован на сгоревшей 
и горящей частях шихты. Поэтому можно допу-
стить, что зазор образуется после прохождения 
фронта горения. Следует учесть, что видеосъ-
емка горения позволяет определить только ско-
рость горения поверхностного слоя, но не дает 
ответа на вопрос, когда образуется зазор. 

Для определения перепада давления на горя-
щем образце при наличии зазора между образ-
цом и кварцевой трубкой были дополнительно 
проведены эксперименты с гранулированной 
смесью Zr + 0.5C, помещенной во вставку из ме-
таллической сетки (см. рис. 2б). Величина зазора 
между стенкой кварцевой трубки и шихтой была 
примерно 1.5 мм. Эксперименты проводились 
в спутном потоке аргона с расходом 1000 л/ч. 
Скорость горения составила 22 мм/с и была рав-
на скорости горения в отсутствие потока газа, а 
перепад давлений аргона ∆Pc оказался равным 
0.25 атм (ср. с данными таблицы). Таким обра-
зом, даже при наличии зазора между образцом и 
кварцевой трубкой в процессе горения фиксиру-
ется существенный перепад давлений. 

Полученные результаты можно объяснить, 
учитывая особенности движения жидкости или 
газа в узком зазоре [25, 26]. Действительно, ско-
рость движения газа v в узком зазоре описывает-
ся законом Дарси, т.е. пропорциональна гради-
енту давления

v = –(h2/12μ)(∂p/∂x).	 (10)
Здесь v – скорость потока газа над поверхно-

стью слоя порошка, h – половина толщины зазо-
ра, μ – динамическая вязкость, p – давление газа 
в зазоре, x – координата. Как следует из (10), при 
небольшой ширине зазора перепад давлений в 
горящем образце может быть значительным. Та-
ким образом, можно сделать вывод, что образо-
вание зазора в процессе горения не противоре-
чит наблюдаемому значительному перепаду дав-
ления на сгоревшей части шихты.

Механизм распространения волны горения с 
учетом неоднородности потока газа. Основываясь 
на полученных результатах, можно предложить 
следующий механизм распространения волны 
горения в гранулированных смесях Zr + 0.5C в 
спутном потоке аргона. В исходной засыпке на 
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∆Pc, атм

Q, л/ч

0.8
0.7
0.6
0.5
0.4
0.3
0.2
0.1

0

Рис. 5. Зависимость диапазона перепада давлений 
∆Pc на горячих продуктах синтеза в процессе горе-
ния при различных расходах аргона.
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границе между гранулированной шихтой и глад-
кой стенкой кварцевой трубки созданы более 
благоприятные условия для течения газа, чем в 
центре смеси (см. рис. 4), так как в пригранич-
ной зоне изменяется характер укладки гранул и 
могут образовываться небольшие пустоты. 

После начала горения смеси в сгоревшей ча-
сти шихты сильно возрастает сопротивление те-
чению газа из-за усадки конденсированных про-
дуктов. Следовательно, основной поток газа 
фильтруется вдоль стенок кварцевой трубки. 
В соответствии с ТФГ [27], это приводит к росту 
температуры и скорости горения гранул в при-
поверхностном слое и созданию градиента тем-
ператур, направленного от края шихты к ее цен-
тру. Из-за наличия довольно большого количе-
ства жидкой фазы под действием сил поверх-
ностного натяжения гранулы втягиваются в на-
правлении более низкой температуры  – к цен-
тру образца [28], что приводит к формирова-
нию зазора между шихтой и стенками кварцевой 
трубки и образованию так называемого финге-
ра (рис. 6). Основываясь на вышесказанном, бу-
дем считать, что вдоль стенок кварцевой трубки 
распространяется видимый быстрый фронт го-
рения, который инициирует реакцию в соседних 
слоях гранул и распространение фронта реакции 
к центру образца. Схематично процесс горения 
гранулированных смесей в потоке аргона на гра-
нице контакта шихты и кварцевой трубки пред-
ставлен на рис. 6.

Ситуация, когда при спутной фильтрации га-
зового компонента вместо плоского фронта воз-
никают пальцеобразные структуры (fingering 
instabilities, фингеры), исследовалась теоретиче-
ски и экспериментально в работах [29–31]. В [29] 
показано, что необходимым условием образова-
ния фингера является увеличение проницаемо-
сти продуктов взаимодействия окислителя, со-
держащегося в газе, с элементами пористой сре-
ды по сравнению с исходным пористым веще-
ством. Расчеты, проведенные в [30], показали, 
что характеристики фингера, возникающего при 
потере устойчивости плоского фронта, значи-
тельно отличаются от предсказанных в [29]. Экс-
перименты по горению опилок в плоском канале 
в спутном потоке воздуха [31] показали, что при 
малой ширине канала фингер распространяется 
вдоль стенки, в противном случае «носик» фин-
гера может двигаться вдоль осевой линии. 

В настоящей работе удалось обнаружить об-
разование фингера для гранулированной смеси 
Zr + 0.5C в потоке аргона, которое не анализи-
ровалось теоретически и не изучалось экспери-
ментально. Главное отличие от полученных ра-
нее результатов [29–31] состоит в том, что в экс-
периментах использовался инертный газ, а рас-
пространение фронта горения происходило за 
счет реакции Zr–C. Появление градиента темпе-
ратур, направленного от края шихты к ее центру, 
и соответствующего ему градиента сил поверх-
ностного натяжения обеспечивает неоднород-
ное изменение проницаемости пористой среды 
в ходе горения.

Расчет скорости и температуры горения с уче-
том неоднородности потока газа. Пусть в процес-
се горения весь поток аргона протекает через об-
разовавшийся вдоль стенок кварцевой трубки 
зазор, тогда по формулам (1) и (8) можно оце-
нить скорости горения при образовании финге-
ра. В соответствии с результатами эксперимента 
зазор составляет примерно 10% от внутреннего 
диаметра трубки Dq = 16 мм, т.е. 0.8 мм (что близ-
ко к среднему размеру гранулы 1.1 мм), а  пло-
щадь сечения зазора Sx = 0.382 см2. 

Для конвективного режима горения, ис-
пользуя значение Sx в (7) вместо S, даже при 
максимальном потоке газа 1650 л/ч получаем 
Uconv  =  13.2 мм/с. Значит, эта модель не объяс-
няет полученную в экспериментах скорость го-
рения при данном расходе газа, равную 47 мм/с. 

Для фильтрационного режима горения ре-
зультаты расчета скорости горения по форму-
лам (1), (2) с использованием значения Sx вме-
сто S показаны на рис. 7. Расчеты проводились 
для спутного потока аргона с Q > 300 л/ч. 

Таким образом, именно результаты расчетов 
по ТФГ (рис. 7, линия 2) позволяют объяснить 

Рис. 6. Схематическое представление процесса горе-
ния гранулированных смесей в потоке аргона с обра-
зованием фингера: 1 – сгоревшие гранулы, 2 – сго-
ревшие гранулы в приповерхностном слое, 3 – горя-
щие гранулы в центре образца, 4 – горящие гранулы 
в приповерхностном слое, 5 – исходная гранулиро-
ванная смесь; стрелки – направление движения газа 
в реакторе.
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экспериментальные данные и понять причину 
значительного роста скорости горения при уве-
личении расхода газа. 

Согласно ТФГ, увеличение удельного расхода 
инертного газа через пористую среду приводит к 
росту не только скорости горения, но и темпера-
туры в зоне реакции Tf . Согласно [27], Tf  опре-
деляется выражением (оценка сверху)

	   (11)

где q – тепловой эффект реакции, U – экспе-
риментальная скорость горения, T0 – темпера-
тура исходного вещества. Значения остальных 
параметров те же, что при расчетах по форму-
лам (1), (2). 

Адиабатическая температура горения сме-
си Zr + 0.5C при T0 = 300 К составляет ~2400 К. 
Следовательно, отношение q/cs = 2100 К. Если 
весь поток газа идет через зазор, для расхода ар-
гона 800 л/ч U = 34 мм/с (рис. 7), формула (11) 
дает Tf = 3400 К (оценка сверху), что на 1000 К 

превышает температуру в отсутствие спутного 
потока газа.

Следовательно, при протекании аргона че-
рез зазор в поверхностном слое гранул дости-
гается более высокая температура, чем в слоях, 
расположенных ближе к центру засыпки. Поэ-
тому создается градиент температур в радиаль-
ном направлении, приводящий к градиенту по-
верхностного натяжения [28], который и обеспе-
чивает втягивание поверхностного слоя гранул 
внутрь образца.

Таким образом, проведенные расчеты позво-
ляют непротиворечиво объяснить наблюдаемый 
рост скорости горения при увеличении расхода 
газа, что подтверждает предложенный механизм 
распространения фронта реакции.

Результаты рентгенофазового 
анализа продуктов

Рентгенограммы продуктов горения приведе-
ны на рис. 8. Видно, что наличие или отсутствие 
потока аргона, неоднородности потока спутного 
газа, неустойчивости фронта горения и фингера 
не оказывают влияния на фазовый состав про-
дуктов синтеза.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Установлено, что примесное газовыделение 
не влияет на скорость горения гранулированных 
смесей Zr + 0.5C. 

Определена зависимость скорости горения 
гранулированной смеси от расхода аргона.

Показано, что теория фильтрационного горе-
ния и модель конвективного горения гранулиро-
ванной шихты для плоского фронта не описыва-
ют полученные экспериментальные данные.

Экспериментально измерена зависимость 
падения давления аргона на исходном и горя-
щем образцах от расхода газа и показано, что 
в процессе горения изменение давления газа 
полностью локализовано на сгоревшей и го-
рящей частях шихты даже при наличии зазора 
между образцом и стенками реактора (кварце-
вой трубки).

Экспериментально выявлен новый режим го-
рения гранулированной смеси системы Zr – 0.5C 
в потоке аргона, характеризующийся усадкой об-
разца в продольном и поперечном направлениях.

Предложен механизм распространения вол-
ны горения в системе Zr + 0.5C в потоке инерт-
ного газа, учитывающий неоднородность про-
ницаемости гранулированной шихты и образо-
вание фингера в пристеночной области. 

В рамках предложенного механизма экспери-
ментальные скорости горения описываются тео-
рией фильтрационного горения.
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Рис. 7. Зависимость скорости горения гранулиро-
ванной смеси Zr + 0.5C в потоке аргона от объемно-
го расхода газа: 1 – эксперимент; 2, 3 – расчеты при 
фильтрации газа через зазор площадью Sx: 2 – по (1), 
(2); 3 – по (8).
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Рис. 8. Рентгенограммы продуктов синтеза гранули-
рованной смеси Zr + 0.5C без потока газа (1) и в по-
токе аргона с 1000 л/ч (2).
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ВВЕДЕНИЕ

Эксплуатационные затраты гражданской ави-
ации, как и других видов транспорта, опреде-
ляются, главным образом, затратами на топли-
во, поэтому повышение топливной эффектив-
ности воздушных судов всегда рассматривалось 
как одно из наиболее приоритетных направле-
ний развития авиационной техники гражданско-
го назначения. В последние годы необходимость 
повышения топливной эффективности диктует-
ся не только соображениями конкурентоспособ-
ности, но и теми тенденциями, которые сформи-
ровались в природоохранной деятельности в свя-
зи с потребностями декарбонизации воздушного 
транспорта. В качестве одного из механизмов де-
карбонизации, наряду с применением углерод-
нейтральных альтернативных топлив, рассма-
тривается сокращение объемов потребляемого 
топлива за счет совершенствования авиацион-
ных технологий, улучшения системы организа-
ции воздушного движения и опережающего раз-
вития инфраструктуры [1, 2]. Применительно к 
традиционным газотурбинным двигателям (ГТД) 
на углеводородных топливах совершенствова-
ние авиационных технологий позволит, как ожи-

дается, поднять степень сжатия в рабочем цикле 
ГТД до  50–80 и достичь температур газа перед 
турбиной выше 2000 К. Это обеспечит при одно-
временном повышении степени двухконтурно-
сти ГТД уменьшение удельного расхода топли-
ва приблизительно на 15–30% [3, 4]. Безусловно, 
разработка авиационных ГТД с подобным уров-
нем параметров рабочего цикла является весь-
ма сложной не только инженерной, но и научно-
технической задачей. Ее решение потребует с вы-
сокой степенью вероятности и совершенствова-
ния технологий малоэмиссионного сжигания то-
плива, так как c увеличением температуры выше 
1900  К в продуктах горения начинается экспо-
ненциальный рост концентрации окислов азо-
та [5]. Следует отметить, что в авиационном га-
зотурбинном двигателе-демонстраторе UltraFan 
компании Rolls-Royce с температурой газов перед 
турбиной выше 2000 К, который в настоящее вре-
мя проходит всесторонние испытания, примене-
на усовершенствованная технология малоэмис-
сионного сжигания топлива ALECSys (advanced 
low emissions combustion system), позволившая, 
несмотря на увеличенную температуру газа пе-
ред турбиной, сократить эмиссию NOx на 40% по 
сравнению с ГТД Trent 700 [6].
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Развитие технологий малоэмиссионного 
сжигания топлива актуально и для ГТД силовых 
установок сверхзвуковых гражданских самоле-
тов (СГС). Учитывая особую опасность окислов 
азота для озонового слоя, перспективные планы 
развития авиационной техники, принятые в ве-
дущих промышленно-развитых странах, преду-
сматривают жесткие ограничения на эмиссию 
NOx при крейсерском режиме. Так в стратегиче-
ском плане реализации НАСА для СГС бизнес-
класса, которые планируются к вводу в эксплу-
атацию до 2035  г., установлена норма эмиссии 
NOx при крейсерском режиме 10 г на 1 кг топлива 
[7]. Для СГС, которые будут вводиться в эксплу-
атацию после 2035 г., норма эмиссии снижена до 
5 г на 1 кг топлива [7]. Необходимо также учиты-
вать, что самолеты сверхзвуковой гражданской 
авиации должны соответствовать нормам ИКАО 
по выбросам вредных веществ в стандартном 
сверхзвуковом взлетно-посадочном цикле [8]. 
Причем ограничение эмиссии NOx при крейсер-
ском режиме и выполнение норм ИКАО на вы-
бросы NOx в стандартном взлетно-посадочном 
цикле может вызвать трудности, как это следует, 
например, из результатов расчетного анализа ха-
рактеристик СГС бизнес-класса, выполненного 
в Технологическом институте Джорджии (США) 
по заданию фонда AIAA [9]. 

При отработке новых технических решений 
в области малоэмиссионного сжигания топлива 
в настоящее время широко применяются циф-
ровые эксперименты или имитационное моде-
лирование [10]. Опыт показывает, что органи-
зация эффективного малоэмиссионного сжи-
гания всегда связана с анализом большого чис-
ла различных вариантов конструкций элементов 
горелочных устройств, включая проведение со-
ответствующих стендовых испытаний. Резуль-
таты имитационного моделирования дают воз-
можность еще до проведения стендовых испы-
таний получить представление об эффективно-
сти выбранного варианта конструкции горелоч-
ного устройства, что значительно сокращает и 
время, и затраты. Например, в работах компа-
нии General electric по совершенствованию тех-
нологии малоэмиссионного сжигания топли-
ва в камерах сгорания типа TAPS путем увели-
чения доли воздуха, проходящего через фрон-
товое устройство, стендовым испытаниям экс-
периментальной секции камеры сгорания пред-
шествовало всестороннее имитационное моде-
лирование, результаты которого позволили вы-
брать оптимальные варианты конструкции за-
вихрителя воздуха и топливного инжектора 
основной ступени камеры сгорания [11]. 

Центральным элементом цифровых моделей 
рабочего процесса в камерах сгорания ГТД явля-

ется суррогат авиационного топлива – углеводо-
родная композиция, имитирующая те или иные 
физико-химические свойства авиационного то-
плива. Однокомпонентные или двухкомпонент-
ные суррогаты первых поколений были ориен-
тированы главным образом на описание време-
ни задержки воспламенения и скорости лами-
нарного пламени в газообразных топливовоз-
душных смесях [12–15]. К новому поколению 
суррогатов предъявляются повышенные тре-
бования по соответствию физико-химическим 
свойствам авиационных коммерческих топлив. 
Современные суррогаты должны включать в 
себя углеводороды основных классов, характер-
ных для реактивного топлива, и воспроизводить 
с достаточной степенью точности ряд базовых 
характеристик топлива, среди которых обыч-
но выделяются отношение [H]/[С], молекуляр-
ная масса, цетановое число и пороговый индекс 
сажеобразования [16–22]. Важнейшей среди пе-
речисленных характеристик является отноше-
ние [H]/[С]. Оно определяет, с одной стороны, 
эмиссию CO2, которая начиная с 2017 г. норми-
руется ИКАО [23], а с другой – адиабатическую 
температуру продуктов сгорания1 [21] – характе-
ристику горения, в значительной степени вли-
яющую на образование NOx. Поэтому при раз-
работке суррогатов стремятся, чтобы величина 
[H]/[С] была близка к тем значениям, которые 
характерны для реальных топлив. 

К настоящему времени понятие суррогата 
приобрело более широкий смысл и подразумева-
ет модельные композиции, которые воспроизво-
дят не только характеристики горения, но и дру-
гие химические свойства, а также физические ха-
рактеристики реальных топлив. Для задач ими-
тационного моделирования малоэмиссионно-
го горения в перспективных камерах сгорания 
ГТД интерес представляют в первую очередь ком-
плексные суррогаты – суррогаты, воспроизводя-
щие как характеристики горения, так и некото-
рые физические свойства авиационных топлив. 
Среди последних особое значение разработчи-
ками суррогатов придается описанию дистилля-
ционной кривой авиационного топлива. Связано 
это с тем, что дистилляционная кривая рассма-
тривается как комплексный показатель летучести 
топлива [18, 21, 24]. Как известно, испарение ка-
пель распыленного топлива определяется двумя 
основными факторами: летучестью топлива, от 
которой зависит концентрация и газовый состав 
паров над поверхностью капли, и переносом па-
ров от поверхности капли в межкапельный объ-
ем или к фронту пламени, если реализуется ре-
жим парофазного горения капель и вокруг капель 

1 При заданной величине энтальпии топлива.
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формируется фронт пламени2. Таким образом, 
скорость испарения распыленного топлива, со-
став топливовоздушной смеси, формирующейся 
в межкапельном объеме, а также скорость паро-
фазного горения капель в значительной мере за-
висят от летучести. При организации малоэмис-
сионного сжигания важно не допустить воспла-
менения топливных паров в межкапельном объ-
еме, где соотношение воздух/топливо близко к 
стехиометрическому, поскольку при горении сте-
хиометрической смеси образование окислов азо-
та происходит с большими скоростями. В лите-
ратуре предлагаются специализированные сур-
рогаты, предназначенные для описания летуче-
сти авиационных топлив. Эти суррогаты хорошо 
воспроизводят дистилляционную кривую, одна-
ко они, как правило, громоздки. Например, сур-
рогат, предложенный в [24], состоит из 24 компо-
нентов. Суррогаты подобной размерности про-
блематично использовать в цифровых экспери-
ментах с камерами сгорания, в которых, поми-
мо подготовки топливовоздушных смесей, моде-
лируется и горение. Опыт имитационного моде-
лирования показывает, что число компонентов в 
суррогате целесообразно ограничить до 4–6 [25]. 
В противном случае проведение численных экс-
периментов связано с чрезвычайно высокими 
вычислительными затратами. 

Разработка суррогатов актуальна и для син-
тетических устойчивых3 авиационных топлив 
(САТ), применение которых рассматривается в 
качестве основного механизма декарбонизации 
авиации [26]. В настоящее время доля САТ в об-
щем мировом объеме топлива, потребляемого 
коммерческой авиацией, остается незначитель-
ной. Однако, как ожидается, уже в ближайшем 
будущем доля САТ в общем мировом объеме по-
требления авиатоплива будет быстро возрастать. 
В октябре 2021 г. на 77-й ассамблее Международ-
ной ассоциации воздушного транспорта веду-
щие мировые авиакомпании дали прогнозы по 
использованию САТ: 2% от мировой потребно-
сти в авиатопливе в 2025 г., 5.2% в 2030, 60% к се-
редине 21-го века [27]. Данный прогноз во мно-
гом основывается на том, что замещение тра-
диционных нефтяных топлив альтернативными 
топливами будет регулироваться администра-
тивными мерами и поддерживаться соответству-
ющими законодательными инициативами. Так, 
ставки компенсационных платежей по проце-
дуре CORSIA4 предполагается определять с уче-

2 При высокой относительной скорости фронт пламени мо-
жет сноситься вслед за каплей.
3 Отвечающих тренду на устойчивое развитие.
4 Программа компенсации и сокращения выбросов диокси-
да углерода для международной авиации.

том использования эксплуатантами воздушных 
судов синтетических топлив [28]. Причем чем 
больше доля потребляемого авиаперевозчиком 
низкоуглеродного синтетического топлива и чем 
меньше показатель эмиссии CO2 топлива с уче-
том оценки его полного жизненного цикла, тем 
меньше размер компенсационных обязательств 
[28, 29]. В настоящее время синтетические то-
плива применяются в смесях c традиционны-
ми нефтяными топливами. Однако достигнуть 
углеродной нейтральности воздушного транс-
порта, смешивая САТ с нефтяными топливами, 
нельзя, поэтому такое смешение рассматривает-
ся лишь как промежуточный шаг в декарбониза-
ции авиации. Достижение углеродной нейтраль-
ности воздушного транспорта связывается с ис-
пользованием 100% углерод-нейтральных САТ. 
Поэтому в последнее время активно ведутся ра-
боты по адаптации авиационных ГТД к исполь-
зованию 100% САТ-топлив. В первой полови-
не 2023  г.  ведущими производителями авиаци-
онных газотурбинных двигателей были проведе-
ны испытания ГТД на 100%-ных САТ-топливах 
[26], а в конце 2023  г. состоялся первый транс-
атлантический перелет авиалайнера B-787 ком-
пании Virgin Atlantic на 100%-ном САТ-топливе, 
изготовленном из растительного сырья. Необхо-
димость адаптации ГТД к использованию 100%-
ного САТ-топлива обусловлена в первую оче-
редь проблемой негативного воздействия САТ 
на уплотнения, герметики и эластомеры [26]. 
Кроме того, САТ-топлива могут отличаться от 
традиционных нефтяных топлив и по характе-
ристикам горения, что важно учитывать при та-
ких режимах работы ГТД, как, например, высот-
ный запуск [26]. Поэтому характеристики горе-
ния САТ всесторонне исследуются и изучаются, 
в частности, в рамках национальной программы 
США по исследованию и совершенствованию 
углеводородных реактивных топлив NJFCP [30]. 
Составной частью данных исследований являет-
ся разработка суррогатов САТ-топлив и кинети-
ческих моделей их воспламенения и горения в 
смесях с воздухом [30].

Теоретические основы расчета дистилляции 
авиационных и других углеводородных топлив 
были развиты в работах исследователей из На-
ционального института стандартов и техноло-
гий (NIST) [31–34]. В этих работах дистилляция 
рассматривалась как ступенчатый процесс от-
бора пара от топлива, которое подвергается сту-
пенчатому подогреву. При этом предполагалось, 
что система пар–жидкость в течение всего про-
цесса находится в состоянии парожидкостного 
равновесия. Каждая порция пара конденсирует-
ся и целиком поступает в дистиллят, т.е. обрат-
ный поток пара к топливу отсутствует. Для рас-
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чета термодинамических свойств паровой и 
жидкой фаз в [31–34] привлекалось уравнение 
состояния Спана–Вагнера, которое относится к 
уравнениям состояния на основе энергии Гельм- 
гольца [31]. В [35] была создана методика под-
бора компонентного составов суррогатов, ба-
зирующая на регрессионном анализе, с помо-
щью которой были разработаны многокомпо-
нентные суррогаты, описывающие дистилляци-
онную кривую САТ-топлив с ошибкой не боль-
ше 0.1%. К сожалению, уравнения состояния, 
построенные с использованием формализма 
на основе энергии Гельмгольца, требуют боль-
шого числа различных констант, характеризу-
ющих свойства индивидуальных компонентов, 
что затрудняет применение данной модели для 
расчета дистилляционных кривых. В то же вре-
мя при использовании кубических уравнений 
состояния требуются только данные о крити-
ческой точке, факторе ацентричности компо-
нентов и коэффициентах парного взаимодей-
ствия. В связи с этим, хотя кубические уравне-
ния и считаются менее точными5, они, тем не 
менее, применяются для расчета дистилляции 
топлив (см., например, [37, 38]). Следует отме-
тить, что и в [35], наряду с уравнением состоя-
ния Спана–Вагнера, применялось кубическое 
уравнение ввиду недостатка данных для отдель-
ных компонентов. Наиболее широкое примене-
ние в задачах моделирования углеводородных 
систем в настоящее время находит кубическое 
уравнение состояния Пенга–Робинсона [39]. 
Именно это уравнение, а также его модифика-
ции являются базовыми в таких программных 
пакетах, как Aspen HYSYS, DWSIM [40, 41] или 
UniSim Design компании Honeywell [42]. Цель 
настоящей работы – моделирование фракцион-
ной разгонки суррогатов нового поколения ави-
ационных коммерческих топлив типа Jet A с по-
мощью уравнения состояния Пенга–Робинсона 
и сопоставление полученных результатов с дан-
ными экспериментов. 

МАТЕМАТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ 
 ДИСТИЛЛЯЦИИ  

АВИАЦИОННОГО ТОПЛИВА

В соответствии с процедурой стандар-
та ASTM  D86 разгонка авиационного топли-
ва и других нефтепродуктов осуществляется пу-
тем нагрева образца определенного объема при 
атмосферном давлении в колбе c образовани-
ем паров, последующей конденсацией паров в 
трубке-конденсаторе и отводом жидкофазного 
дистиллята в мерную емкость [43]. По мере раз-
гонки строится кривая дистилляции  –  зависи-

5 Обсуждение этого вопроса можно найти в [36].

мость температуры образца в колбе от объемно-
го процента дистиллята. В теоретических моде-
лях дистилляции авиационного топлива процесс 
разгонки, следуя работам [31–34], рассматрива-
ется как ступенчатый, состоящий из последо-
вательности одинаковых элементарных шагов. 
На каждом элементарном шаге из системы, на-
ходящейся в точке начала кипения, отбирает-
ся определенный объем паровой фазы. После 
чего определяется новый состав образца в кол-
бе и осуществляется его подогрев до темпера-
туры кипения, отвечающей новому составу об-
разца, обогащенному более тяжелыми компо-
нентами. В настоящем исследовании применен 
похожий алгоритм, отличающийся от описан-
ного тем, что в нем на каждом шаге отбору пара 
предшествует небольшое повышение темпера-
туры6. Такой алгоритм, во-первых, соответству-
ет реальной картине дистилляции  –  образова-
ние паров всегда происходит в результате нагре-
ва, а не наоборот. Во-вторых, в таком алгорит-
ме естественным образом решается вопрос о ко-
личестве отбираемого пара, поскольку в состоя-
нии парожидкостного равновесия заданной тем-
пературе сырья соответствует строго определен-
ное количество паров. Данный подход приводит 
к системе дифференциальных уравнений пер-
вого порядка для числа моль i-го компонента в 
дистилляте, которое рассматривается как функ-
ция от температуры нагрева образца (см. Прило-
жение 1):

	 (1)

Здесь M – число индивидуальных компонен-
тов в образце, nv,i – число моль i-го компонента в 
дистилляте при температуре образца T, nv, j – чис-
ло моль j-го компонента в дистилляте при тем-
пературе образца T, nj – число моль j-го компо-
нента в образце при температуре T, Tb – темпе-
ратура начала кипения образца исходного соста-
ва, yi – мольная концентрация i-го компонента в 
паровой фазе, V – мольная концентрация паров, 

 – производная справа от произведения Vyi 
по температуре для образца заданного состава 
при температуре начала его кипения. Система из 
M уравнений (1) для всех компонентов смеси яв-
ляется замкнутой, и для нее может быть решена 
задача с начальными условиями

nv,i(Tb) = 0, i = 1 – M.
Система (1) может быть решена только чис-

ленно, поскольку определение характеристик 
состояния паровой фазы на каждом элемен-
тарном шаге требует решения задачи о паро-

6 Алгоритм данного типа был применен в [44] для расчета 
дистилляции бензинов.
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жидкостном равновесии в многокомпонентной 
углеводородной системе. Аппроксимируя про-
изводные в (1) конечными разностями «вперед», 
получаем систему алгебраических уравнений 
для расчета nv,i:

nv,i(T + ∆T ) = nv,i (T )+

+(yi(T + ∆T )V (T + ∆T ) – 	 (2)

– yi(T )V (T )) . 

Перед нагревом системы до температуры 
T + ∆T она находится в точке начала кипения, от-
вечающей текущему составу образца, и поэтому 
не содержит паров (см. Приложение 1). Следова-
тельно, V(T ) = 0 и уравнение (2) упрощается:

nv,i(T + ∆T ) = nv,i (T )+

+yi(T + ∆T )V (T + ∆T ) .  
(3)

Алгоритм расчета дистилляции, базирую-
щийся на формуле (3), состоит из последова-
тельности шагов, на каждом из которых темпе-
ратура системы повышается на ∆T. На отдельно 
взятом шаге определяется состав и мольная доля 
паров путем решения задачи о парожидкостном 
равновесии при температуре T + ∆T. После этого 
по формуле (3) рассчитываются числа моль ком-
понентов в дистилляте. Зная состав дистиллята 
в молях, легко найти текущий объем дистилля-
та через парциальные мольные объемы компо-
нентов. Процесс продолжается до тех пор, пока 
неравенство nv,i < ni(Tb) справедливо хотя бы для 
одного из компонентов. Начальная температура 
образца принимается равной Tb.

Рассмотренный алгоритм предусматрива-
ет решение задачи о парожидкостном равнове-
сии на каждом элементарном шаге. К настоя-
щему времени литература по проблемам расче-
та равновесий в многофазных реагирующих и 
инертных средах насчитывает уже несколько со-
тен или даже тысяч наименований. Такой инте-
рес к проблемам расчета равновесий в много-
фазных средах объясняется тем, что моделиро-
вание многих процессов нефтегазопереработки 
связано с решением задачи о парожидкостном 
равновесии в разных ее вариантах. Для систем, 
которые описываются аналитическими уравне-
ниями состояния, такими как, например, урав-
нение Пенга–Робинсона или уравнение Редли-
ха–Квонга, известно несколько методов расчета 
парожидкостного равновесия. Основные среди 
них – это методы вложенных циклов, миними-
зации энергии Гиббса, Ньютона [45–50]. В  на-
стоящей работе для моделирования дистилля-
ции авиационного топлива использовалась ком-
бинация методов вложенных циклов и метода 
Ньютона.

Равновесное состояние химически нейтраль-
ной газожидкостной смеси из M индивидуаль-
ных веществ при заданных температуре Т и дав-
лении P описывается мольными концентраци-
ями компонентов в паровой фазе yi , i = 1 – M, 
мольными концентрациями компонентов в 
жидкой фазе xi, мольной концентрацией паров 
в системе V и мольной концентрацией жидкой 
фазы L. Значения перечисленных физических 
величин в состоянии равновесия определяют-
ся из решения системы алгебраических уравне-
ний размерности 2M  +  2, выражающих равен-
ство фугитивностей компонентов в паровой и 
жидкой фазах и баланс количества вещества [47]

		  (4)

Здесь fi,V , fi,L – фугитивности i-го компонента 
в паровой и жидкой фазах; zi – мольная концен-
трация i-го компонента в системе. 

В методе вложенных циклов система (4) пре-
образуется к виду

		  (5)

Здесь Ki – константа равновесия i-го компо-
нента, которая определяется как отношение ко-
эффициентов фугитивностей i-го компонента в 
жидкой и паровой фазах [47]

		  (6)

где φi,L , φi,V  – коэффициенты фугитивности i-го 
компонента в жидкой и паровой фазах.

Решение системы нелинейных уравнений 
(5) методом вложенных циклов осуществляет-
ся следующим образом. Выбирается началь-
ное приближение к константам Ki и итерацион-
но решается третье уравнение системы (5) отно-
сительно мольной концентрации паровой фазы. 
Данное уравнение, получившее название урав-
нения Речфорда–Райса, обычно решается мето-
дом Ньютона с применением специальных ме-
тодов локализации корня ввиду разрыва функ-
ции Речфорда–Райса в точках –1/(Ki  – 1). За-
тем с помощью первых двух уравнений систе-
мы (5) уточняется состав паровой и жидкой фаз, 
вычисляются факторы сжимаемости паровой и 
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САВЕЛЬЕВ и др.

жидкой фаз, определяются новые значения ко-
эффициентов фугитивности и проверяется кри-
терий останова [47]:

где ε = 10–13  – допустимая невязка. Если крите-
рий останова выполнен, то итерационный про-
цесс завершается, иначе уточняются констан-
ты равновесия Ki по формуле (6) и выполняет-
ся следующая итерация. Алгоритм метода вклю-
чает в себя два итерационных процесса, вложен-
ных друг в друга: во внутреннем решается урав-
нение Речфорда–Райса, во внешнем уточняется 
состав паровой и жидкой фаз. 

Для расчета коэффициентов фугитивности 
компонентов требуются факторы сжимаемости 
фаз Z = Pv /R0T, где v  –  мольный объем. Фак-
торы сжимаемости паровой ZV и жидкой ZL фаз 
определяются по уравнению состояния Пенга–
Робинсона для смеси [39]

	 (7)

c учетом правил смешивания Ван-дер-Ваальса 
для паровой фазы

и для жидкой фазы

.

Здесь kij – коэффициент парного взаимодей-
ствия компонентов i и j, а коэффициенты ai, bi, αi 
определяются формулами [39, 47]

,

Ωa = 0.457235, Ωb = 0.077796 ,

κi = 0.37464 + 1.54266ωi – 0.26992ω2
i ,

где Pc,i – критическое давление i-го компонента, 
Tc,i – критическая температура i-го компонента, 
ωi – фактор ацентричности Питцера. 

Коэффициенты фугитивности i-го компо-
нента в паровой и жидкой фазах рассчитывают-
ся по формулам [39, 47]

 	 (8)

	 (9)

Следует отметить, что в литературе по вопро-
сам парожидкостного равновесия весьма про-
блематично найти вывод формул (8) и (9) для ко-
эффициентов фугитивности. Авторы уравнения 
состояния (7) – Д. Пенг и Д. Робинсон – в своей 
работе [39] приводят формулы (8), (9) в конеч-
ном виде, но не поясняют, как именно эти фор-
мулы были получены. В настоящей работе фор-
мулы (8) и (9) получены на основании изотерми-
ческих поправок к энергии Гельмгольца. Соот-
ветствующие выкладки приведены в Приложе-
нии 2. 

Метод вложенных циклов сравнительно 
прост, но в нем не гарантируется сходимость ни 
внутренних, ни внешних итераций. Опыт расче-
тов показал, что при моделировании дистилля-
ции авиационного топлива сходимость метода 
вложенных циклов может быть затруднена при 
высоких температурах, когда в образце остают-
ся компоненты с малой летучестью. В ряде слу-
чаев метод вложенных циклов просто расходил-
ся. В связи с этим дополнительно к методу вло-
женных циклов для расчетов парожидкостно-
го равновесия привлекался метод Ньютона. При 
расчете парожидкостного равновесия методом 
Ньютона система (4) заменяется эквивалентной 
системой уравнений [48] 

ln fi,L (y1, ..., yk–1, yk+1, ..., yM, V ) – 

– ln fi,V (y1, ..., yk–1, yk+1, ..., yM, V ) = 0

относительно M неизвестных: V, yi ,  i  =  1  –  M, 
i  ≠  k. Мольные концентрации компонентов в 
жидкой фазе, от которых зависят фугитивно-
сти fi,L , мольная концентрация k-го компонента 
в паровой фазе yk и мольная концентрация жид-
кой фазы L исключаются из числа неизвестных 
и вычисляются на каждой ньютоновской итера-
ции по формулам [48]
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Номер компонента k, мольная концентрация 
которого в паровой фазе исключается из числа 
независимых переменных, в настоящей модели 
определяется как номер компонента с наиболь-
шей мольной концентрацией в системе: k = j, 
zj = max(z1, z2, ..., zM).

Естественно, cходимость метода Ньютона, 
как и метода вложенных циклов, не гарантиро-
вана, однако существуют глобально сходящие-
ся модификации метода Ньютона, которые по-
зволяют значительно расширить область схо-
димости метода Ньютона. Здесь использовался 
глобально сходящийся квазиньютоновский ме-
тод доверительной области [51], в котором ре-
шение системы нелинейных уравнений F (x) = 0, 
(F – вектор-функция) сводится к задаче о безу-
словной минимизации для скалярной функции 
G (x) = FT (x)F (x). В отличие от большинства дру-
гих глобально сходящихся методов, таких, на-
пример, как метод линейного поиска, в которых 
поиск решения на новой итерации осуществля-
ется строго вдоль ньютоновского направления7, 
в методе доверительной области на каждой ите-
рации решается задача о минимизации квадра-
тичной локальной модели функции в пределах 
доверительной области радиусом δ, причем ра-
диус доверительной области на каждой итера-
ции не превышает длину ньютоновского шага 
[51]. Направление спуска на итерации, найден-
ное из условия минимизации квадратичной ло-
кальной модели функции, может не совпадать с 
ньютоновским. Начальный размер доверитель-
ной области δ выбирается равным расстоянию 
от начального приближения к точке Коши, ко-
торая определяется как точка минимума квадра-
тичной модели на первой итерации [51]. На по-
следующих итерациях размер доверительной об-
ласти увеличивается, если функция G(x) умень-
шается, стремясь вблизи решения к ньютонов-
скому шагу. Известно два основных подхода, ре-
ализующих эту стратегию: 1) «криволинейный 
шаг» и 2) «шаг с двойным изломом» [51]. В на-
стоящей работе использовался второй подход. 
Данный глобально сходящийся квазиньютонов-
ский метод ранее был с успехом применен при 
разработке в ЦИАМ программного обеспече-

7 Методы такого типа применяются, например, при моде-
лировании химических равновесий [52].

ния CHEMIХ, предназначенного для моделиро-
вания химических равновесий в сложных реаги-
рующих многофазных системах, аналогичного 
известным компьютерным программам АСТРА 
и ТЕРРА. Подробное описание метода довери-
тельной области, включая библиотеку алгорит-
мов, можно найти в [51].

Для расчета кривой дистилляции по описан-
ной методике необходимо знать температуру Tb 
начала кипения исходной смеси. Алгоритм рас-
чета этой температуры схож с алгоритмом вло-
женных циклов за тем исключением, что со-
став жидкой фазы в нем известен и отсутствует 
внутренний цикл, связанный с решением урав-
нения Рэчфорда–Райса. На каждой итерации 
уточняются состав паровой фазы и температура 
системы [47]. 

Отдельной самостоятельной проблемой при 
расчетах парожидкостных равновесий являет-
ся выбор коэффициентов парного взаимодей-
ствия kij. Основным источником данных о ве-
личине этих коэффициентов являются резуль-
таты обработки экспериментальных данных о 
фазовых диаграммах соответствующих бинар-
ных систем. Однако таким путем удается опре-
делить коэффициенты kij лишь для ограничен-
ного числа пар компонентов. В связи с этим в 
практических расчетах используются эмпири-
ческие корреляции для kij. В настоящей рабо-
те для пар неполярных углеводородов применя-
лась корреляция Праусница [53], для остальных 
пар использовались корреляции [54], в которых 
kij  для углеводородов разных типов связывает-
ся с критическими мольными объемами углево-
дородов и фактором ацентричности их молекул. 
Эти корреляции используются и в базе данных 
NIST Refprop. Кроме того, источником данных 
о коэффициентах kij и теплофизических свой-
ствах отдельных компонентов в настоящей ра-
боте были и базы данных программного обеспе-
чения (ПО) DWSIM [41], и Aspen HYSYS [40].

ТЕСТИРОВАНИЕ МАТЕМАТИЧЕСКОЙ  
МОДЕЛИ ДИСТИЛЛЯЦИИ  

АВИАЦИОННОГО ТОПЛИВА

Описанные выше алгоритмы реализованы в 
виде расчетного модуля VLEsolve в системе ком-
пьютерной математики Maple. Данный модуль, 
помимо процедуры расчета дистилляционной 
кривой, содержит встроенную базу термодина-
мических данных и набор функций и процедур 
для расчета парожидкостных равновесий в мно-
гокомпонентных системах, в том числе проце-
дуры решения задачи VLE методом вложенных 
циклов и глобально сходящимся квазиньюто-
новским методом доверительной области, про-
цедуру анализа термодинамической стабильно-
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сти двухфазного состояния, а также расчет дав-
ления и температуры начала кипения.

Для верификации модуля привлекалось ПО 
DWSIM [41]. Поскольку ядром описанного 
выше алгоритма является решение VLE-задачи, 
прежде всего тестировалась корректность реше-
ния именно этой задачи. Было выполнено более 
сотни расчетов парожидкостного равновесия в 
различных углеводородных системах, резуль-
таты которых сопоставлялись с DWSIM. Учи-
тывая, что результаты расчетов парожидкост-
ных равновесий весьма чувствительны к вели-
чине коэффициентов парного взаимодействия, 
при сопоставлении с DWSIM все коэффициен-
ты парного взаимодействия заимствовались из 
базы данных ПО DWSIM. Решения задачи VLE, 
полученные с помощью модуля VLEsolve, оказа-
лись весьма близкими к решениям ПО DWSIM8. 
В качестве примера в табл. 1 приведены резуль-
таты расчета парожидкостного равновесия при 
частичном ожижении природного газа Вуктыль-
ского нефтегазоконденсатного месторожде-
ния при температуре –50°С и давлении 60  атм. 
Еще один пример приведен в табл. 2, в которой 
показаны результаты расчета парожидкостного 
равновесия при частичном ожижении сланцево-
го газа, полученного на месторождении Antrim в 
штате Мичиган (США) при температуре –98°С 
и давлении 40 атм. Состав газа: CH4  –  57.3%, 
C2H6 – 4.9%, C3H8 – 1.9%, CO2 – 0%, N2 – 35.9% 
[55]. Можно видеть, что для сланцевого газа ха-
рактерно высокое содержание азота. Из-за это-
го ожижение данных газов требует более глубо-
кого охлаждения по сравнению с обычным при-
родным газом. 

Важной частью алгоритма является так-
же расчет линии кипения углеводородного сы-
рья. В табл. 3 приведены результаты расчета тем-
ператур начала кипения природного газа Вук-
тыльского месторождения с помощью модуля 
VLEsolve и ПО DWSIM. Видно, что результаты 
расчетов хорошо согласуются. На рис. 1 показа-
на полученная экспериментально в [56] зависи-
мость давления начала кипения от температуры 
для природного газа следующего состава: CH4 – 
82.86%, C2H6  – 4.01%, C3H8  – 1.74%, nC4H10  – 
0.55%, iC4H10 – 0.30%, nC5H12 – 0.19%, iC5H12 – 
0.10%, CO2 – 1.32%, N2 – 8.84%. Расчет, как мож-
но видеть, неплохо воспроизводит результаты 
эксперимента. На рис. 2 приведена зависимость 
температуры начала кипения бинарной смеси 
н-декан (nC10H22) + тетрадекан (nC14H30) от мас-
совой концентрации тетрадекана при давлении 
83 кПа из [36]. Модель дает очень близкие к экс-

8 Естественно, расчеты в ПО DWSIM выполнялись c ис-
пользованием уравнения состояния Пенга–Робинсона.

перименту значения температуры начала кипе-
ния, отличающиеся от экспериментальных дан-
ных не более чем на 1°С, что соответствует отно-
сительной ошибке меньше 1%.

Для проверки собственно алгоритма расче-
та дистилляции привлекались, во-первых, дан-

Таблица 1. Парожидкостное равновесие при частич-
ном ожижении природного газа Вуктыльского место-
рождения (республика Коми, Россия)

Мольная доля 
паров V

VLEsolve DWSIM* DWSIM**
0.839173 0.838511 0.839643

Паровая фаза
CH4 0.857467 0.857317 0.857539
C2H6 0.066886 0.066876 0.066880
C3H8 0.013090 0.013148 0.013075
nC4H10 0.001116 0.001179 0.001103
iC4H10 0.001331 0.001386 0.001318
nC5H12 0.000161 0.000235 0.000161
iC5H12 0.000176 0.000250 0.000176
CO2 0.002734 0.002683 0.002739
N2 0.057033 0.056921 0.057007
Жидкая фаза
CH4 0.612061 0.613848 0.610980
C2H6 0.198169 0.197679 0.198579
C3H8 0.105793 0.105112 0.106144
nC4H10 0.023397 0.022982 0.023531
iC4H10 0.022276 0.021906 0.022407
nC5H12 0.008481 0.008064 0.008510
iC5H12 0.008405 0.007987 0.008429
CO2 0.004384 0.004644 0.004363
N2 0.017029 0.017775 0.017053

* Метод минимизации Гиббса 
** Метод вложенных циклов.

Таблица 2. Парожидкостное равновесие при ча-
стичном ожижении сланцевого газа месторождения 
Antrim (штат Мичиган, США)

Мольная доля 
паров V

VLEsolve DWSIM* DWSIM**
0.759176 0.75782 0.75778

Паровая фаза
CH4 0.553473 0.553279 0.55326
C2H6 0.012437 0.012344 0.01234
C3H8 0.001029 0.001017 0.00101
N2 0.433059 0.433357 0.43337
Жидкая фаза
CH4 0.634557 0.634579 0.634600
C2H6 0.164259 0.163690 0.163671
C3H8 0.075651 0.075265 0.075253
N2 0.125532 0.126300 0.126311
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ные о разгонке бинарной системы н-декан + те-
традекан из работ [31, 57], а во-вторых, данные 
о фракционной разгонке авиационного синте-
тического топлива S-8. На рис. 3 показана кри-
вая разгонки смеси 75% nC10H22 + 25%  nC14H30 
при давлении 83 кПа9. Видно, что при темпера-
турах начала кипения топлива полученная кри-
вая удовлетворительно согласуется с результа-
тами эксперимента. В то же время по мере раз-
гонки расхождение между расчетной и экспери-
ментальной кривыми дистилляции сильно воз-
растает. С  такого рода расхождением впервые 
столкнулись авторы [31]. Причиной этого рас-
хождения является несоответствие идеализиро-
ванной схемы, принятой в расчетных моделях, 
реальной картине дистилляции в той части, ко-
торая касается конденсации паров. В расчетных 
моделях предполагается, что отбираемая пор-
ция пара мгновенно конденсируется и поступа-
ет в дистиллят. В действительности же требует-
ся некоторое время для того, чтобы пары могли 
сконденсироваться в трубке-конденсаторе. В те-
чение этого времени  – времени задержки кон-
денсации  – температура образца успевает по-
выситься, так как к образцу непрерывно подво-

9 Эксперименты в работах [31, 57] выполнялись в г. Боулдер 
(Калифорния, США) на высоте 1650 м над уровнем моря.

Таблица 3. Температура начала кипения (в К) природного газа Вуктыльского месторождения при разных дав-
лениях

P, атм 0.09 0.29 0.67 1.37 2.52 10.37 15.06 25.44 29.45
VLEsolve 73.15 83.15 93.15 103.15 113.15 143.15 153.15 169.29 174.35
DWSIM 73.19 83.2 93.18 103.20 113.20 143.17 153.18 169.31 174.37
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Рис. 1. Зависимость давления начала кипения при-
родного газа от температуры: 1 – расчет, 2 – экспе-
римент [56].

Рис. 2. Зависимость температуры начала кипения 
смеси nC10H22 + nC14H30 при давлении 83 кПа от мас-
совой концентрации nC14H30: 1 – расчет, 2 – экспе-
римент [36].

Рис. 3. Кривая разгонки смеси 75%  nC10H22 + 
25%  nС14H30 при давлении 83  кПа: штриховая ли-
ния  – результаты  расчета без учета запаздывания 
конденсации, сплошная линия – с учетом запазды-
вания конденсации, 1 – эксперимент [31], 2 – [57].

дится тепло. Строгий расчет дистилляции с уче-
том задержки конденсации проблематичен, по-
скольку кинетика многокомпонентной конден-
сации в трубке конденсатора изучена все еще не-
достаточно хорошо. В то же время, как показано 
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в [31], для учета эффекта задержки конденсации 
нет необходимости прибегать к сложным моде-
лям многокомпонентной конденсации, доста-
точно сдвинуть расчетную кривую дистилляции 
вправо вдоль оси объемной доли дистиллята на 
10–13%. На рис. 3 сплошная (расчетная) кривая, 
сдвинутая вправо на 10%, хорошо воспроизводит 
данные экспериментов [31, 57]. На рис. 4, 5 пока-
заны кривые дистилляции смеси 50% nC10H22 + 
+ 50%  nC14H30 при давлении 83  кПа (рис.  4) и 
70 кПа (рис. 5), также сдвинутые вправо на 10%. 
Эти кривые неплохо согласуются с результата-
ми экспериментов. Кривые разгонки, которые 
получаются расчетом по описанной методике, 
должны проверяться на сходимость по величине 
шага интегрирования ∆T. Представленные кри-
вые разгонки, а также кривые разгонки топлив, 
описанные в следующем разделе, получены для 
шага интегрирования 0.25 К. Анализ показал, 
что дальнейшее уменьшение шага интегрирова-
ния не приводило к сколько-нибудь заметному 
изменению решения. 

Наконец, модель была протестирована на 
дистилляционной кривой авиационного син-
тетического топлива S-8. Семикомпонентный 
суррогат для топлива S-8 был разработан в [31]. 
Его  состав приведен в табл. 4. Данный сурро-
гат является специализированным суррогатом, 
предназначенным для описания дистилляции 
авиационного топлива S-8. Максимальное от-
клонение от экспериментальных данных (в на-
чале и в конце процесса) не превышает 5 К, что 
соответствует относительной ошибке не более 
1% (рис. 6). 
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Рис. 4. Кривая разгонки смеси 50%  nC10H22 + 
+ 50%  nС14H30 при давлении 83  кПа: 1  –  расчет, 
2 – эксперимент [31].

Рис. 5. Кривая разгонки смеси 50%  nC10H22 + 
+ 50%  nС14H30 при давлении 70  кПа: 1  –  расчет, 
2 – эксперимент [31].

Рис. 6. Кривая разгонки синтетического авиаци-
онного топлива S-8: кривая  –  результаты расчета 
для суррогата топлива S-8, разработанного в [31]; 
1 – эксперимент [31], 2 – [58].

Таблица 4. Состав суррогата топлива S-8 

Компонент Мольная доля
н-нонан 0.03
2.6-диметилоктан 0.28
3-метилдекан 0.34
н-тридекан 0.13
н-тетрадекан 0.20
н-пентадекан 0.015
н-гексадекан 0.005
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РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ  
ФРАКЦИОННОЙ РАЗГОНКИ  

СУРРОГАТОВ АВИАЦИОННЫХ ТОПЛИВ  
И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Разработанная модель применена для расчет-
ного исследования фракционной разгонки сур-
рогатов коммерческих нефтяных топлив Jet A и 
RP-3. В табл. 5 приведены составы девяти сурро-
гатов топлива Jet A (в мол. долях), отобранных для 
моделирования фракционной разгонки. Это сур-
рогаты, у которых отношение [H]/[C] близко к 
1.95–1.96, что соответствует авиационному то-
пливу Jet A [16, 18]. Конечно, суррогатами, пере-
численными в табл. 5, не исчерпывается вся со-
вокупность суррогатов, предложенных в литера-
туре, даже без учета суррогатов первых поколе-
ний. Однако здесь отобраны лишь те суррогаты, 
которые, во-первых, соответствуют топливу Jet A 
по отношению [H]/[C] и, во-вторых, содержат не 
более шести компонентов. Принималась во вни-
мание и доступность данных о критической точ-
ке компонентов и факторе ацентричности их мо-
лекул. По этой причине некоторые из многоком-
понентных суррогатов, предложенных в послед-
нее время, остались за рамками настоящего ис-
следования. Например, суррогаты на основе те-
традекана c [H]/ [C] < 1.9 [63] или девятикомпо-
нентный суррогат Драйера из [61]. Отметим, что 
состав суррогата Sr1 (табл. 5) в мол. долях полу-
чен пересчетом состава данного суррогата, выра-
женного в работе [59] в массовых долях. Это же 
касается и суррогата Sr7, состав которого в рабо-
те [18] приведен в объемных долях жидких ком-
понентов. Для всех суррогатов в табл. 5 представ-
лены значения [H]/[C]. Кроме того, для отдель-
ных суррогатов в табл. 5 приведены величины 

порогового индекса сажеобразования (ИСП) и 
цетанового числа (ЦЧ). Для суррогатов, которым 
их разработчики дали наименования (например, 
суррогат UM1), в настоящей работе применяют-
ся эти наименования. Для остальных суррогатов 
используются обозначения SrN, где N  –  номер 
суррогата, присвоенный в данной работе. В чис-
ло отобранных суррогатов входят и два суррога-
та на основе н-декана, предложенных в [59, 60]. 
Эти два ранних суррогата не являются комплекс-
ными и предназначены только для имитации ха-
рактеристик горения авиационного топлива. Тем 
не менее они выбраны для анализа, чтобы оце-
нить, насколько адекватно суррогаты на основе 
н-декана способны имитировать фракционную 
разгонку авиационного топлива. 

Как уже было отмечено выше, коэффициен-
ты парного взаимодействия в разработанной мо-
дели вычисляются в зависимости от дипольных 
моментов компонентов либо с помощью корре-
ляции Праусница [53], либо с помощью корре-
ляций, предложенных в [54]. В табл. 6 приведе-
ны литературные данные о дипольных моментах 
компонентов из табл. 5. Для изоцетана С16H34 
данные о дипольном моменте в литературе най-
ти не удалось. Для определения дипольного мо-
мента молекулы изоцетана выполнена оптими-
зация геометрии данной молекулы средствами 
программного пакета Firefly QC c помощью ме-
тода DFT с применением функционала B3LYP 
с последующим расчетом дипольного момента. 
Применимость функционала B3LYP для расче-
та дипольных моментов молекул была рассмо-
трена в [68]. Выбор метода DFT/B3LYP обуслов-
лен прежде всего тем, что с точки зрения соот-
ношения вычислительных затрат и точности 

Таблица 5. Суррогаты топлива Jet A, отобранные для моделирования фракционной разгонки 

Суррогат Sr1 Sr2 Sr4 Sr5 MURI Sr8 Sr6 Sr7 UM1
н-декан 0.298 0.349
н-додекан 0.361 0.389 0.404 0.490 0.387 0.3844
н-гексадекан 0.365
Изооктан 0.168 0.354 0.333 0.313 0.295 0.310 0.210
Изоцетан 0.110 0.1484
Метилциклогексан 0.316 0.2336
Декалин 0.289*
Толуол 0.219 0.297 0.214 0.2336
н-пропилбензол 0.289 0.177 0.228
1.3.5-триметилбензол 0.016 0.121 0.073 0.325 0.30
[H]/[C] 1.96 1.955 1.95 1.96 1.96 1.947 1.96 1.92 1.967
ИСП 15.37 21.1 21.7 21.4 25.5 23.8
ЦЧ 44.7 43.28 47.1 47.1 47.1 50.6 50 47.2 46.8
Источник [59] [60] [16] [16] [16] [61] [61] [18] [62]

* 60% транс- + 40% цис-.



600

ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР	 том 62  	  № 4	 2024

САВЕЛЬЕВ и др.

вычислений данный метод близок к оптималь-
ному. В табл. 7 приведены значения дипольно-
го момента, полученные с разными базисными 
наборами. Расчеты с разными базисными набо-
рами дают приблизительно одну и ту же вели-
чину дипольного момента ~0.1 Д10. Таким обра-
зом, среди перечисленных в табл. 5 компонен-
тов сколько-нибудь заметными дипольными 
моментами обладают только молекулы толуола 
и н-пропилбензола. Поэтому при вычислении 
коэффициентов парного взаимодействия для 
всех пар компонентов, не содержащих толуол и 
н-пропилбензол, применялась корреляция [53]. 
Для всех остальных пар использовались корре-
ляции [54]. 

На рис. 7 приведены кривые разгонки выбран-
ных суррогатов, рассчитанные по описанной 
выше методике, в сравнении с данными о дис-
тилляции топлива Jet  A Юго-Западного иссле-
довательского института США (SwRI), нефтега-
зового агентства AF Petroleum Agency и данны-
ми, осредненными по разным литературным ис-
точникам, заимствованными из [69]. Сравни-
вая рис. 7 и 6, можно видеть, что ни один из сур-
рогатов не воспроизводит экспериментальные 
данные с той точностью, с которой рассмотрен-
ный выше суррогат топлива S-8 воспроизводит 
кривую дистилляции топлива S-8. Как и ожида-
лось, наихудший результат, с точки зрения соот-
ветствия экспериментальным данным, показали 
суррогаты на основе н-декана. Суррогаты Sr1 и 
Sr2 выкипают уже при температуре ~170 °С, что 
соответствует температуре кипения н-декана. 
Температура конца кипения топлива Jet A поч-
ти на 100 °С выше. По характеристикам разгон-
ки суррогаты Sr1 и Sr2 ближе к автомобильному 
бензину зимних марок, чем к авиационному то-
пливу. Кривые разгонки суррогатов MURI, Sr4 
и Sr5 близки, что объясняется схожестью соста-
вов этих суррогатов (см.  табл.  5). В них основ-
ным компонентом является н-додекан, поэто-
му они кипят при более высоких температу-
рах по сравнению с суррогатами Sr1 и Sr2. При 
еще более высоких температурах выкипает сур-
рогат Sr8 (рис. 7). За счет большого содержания 
в нем н-гексадекана значительная часть сурро-
гата Sr8 выкипает при температуре, близкой к 
280°С. Однако данные для суррогата Sr8, как и 
для MURI, Sr4, Sr5, Sr1 и Sr2, не согласуются с 
кривой разгонки даже качественно. На  кривой 
разгонки авиатоплива Jet A можно выделить три 
характерные области дистилляции, следующие 
друг за другом c возрастанием температуры: об-
ласть слабой отгонки, область интенсивной от-
гонки и затем при 240–270 °С вновь область сла-

10 1 Д (дебай) = 3.33564 × 10-30 Кл м.

Таблица 6. Дипольные моменты компонентов сурро-
гатов

Суррогат p, Д Источник
н-декан 0 [47]
н-додекан 0 [47]
н-гексадекан 0 [47]
Изооктан 0 [64]
Изоцетан 0.1*
Метилциклогексан 0.069 [65]
Транс-декалин 0 [66]
Цис-декалин 0 [66]
Толуол 0.4 [47]
н-пропилбензол 0.3–0.45 [67]
1,3,5-триметилбензол 0.047 [65]

* Расчет с применением теории DFT.

Таблица 7. Дипольные моменты молекулы изоцетана

Уровень теории p, Д
B3LYP/6-31G(d,p) 0.1074
B3LYP/6-31+G* 0.1072
B3LYP/6-31G+(d,p) 0.1076
B3LYP/6-31G(2d,p) 0.1071
B3LYP/6-311G 0.1123
B3LYP/6-311G* 0.1102
B3LYP/6-311G(d,p) 0.1
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Рис. 7. Кривые разгонки суррогатов реактивного то-
плива Jet A (табл.  5) в сравнении с литературными 
данными: 1 – данные SwRI, 2 – AF Petroleum Agency, 
3 – осредненные данные [66].

бой отгонки. В то же время, как видно из дис-
тилляционных кривых суррогатов Sr1, Sr2, Sr4, 
Sr5, Sr8 и MURI, интенсивность их разгонки с 
ростом температуры сначала уменьшается, а за-
тем возрастает, что качественно противоречит 
характеру разгонки авиационного топлив Jet A.  
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Результаты для суррогата UM1 согласуются с 
данными экспериментов лишь в области от-
гонки дистиллята выше 70%. Суррогат Драйе-
ра Sr6 неплохо воспроизводит данные по дис-
тилляции в области отгонки от 0 до 50%. В наи-
лучшем и качественном, и количественном со-
гласии с экспериментальными данными нахо-
дится суррогат Sr7, разработанный под руковод-
ством А. Виоли и Д. Ким (штат Мичиган, США). 
На рис. 8 кривая разгонки суррогата Sr7 показа-
на для удобства восприятия отдельно от других 
суррогатов. Погрешность кривой разгонки этого 
суррогата относительно данных Юго-Западного 
исследовательского института США составля-
ет 6% при 10% отгона, 2.5% при 50% и 7% при 
90%. Конечно, эти погрешности более высокие 
по сравнению с погрешностями специализиро-
ванных суррогатов, предназначенных для опи-
сания дистилляционной кривой топлива Jet A. 
Однако Sr7 – это комплексный универсальный 
суррогат, который описывает в том числе и ха-
рактеристики горения топлива Jet A [18]. В част-
ности, данный суррогат воспроизводит экспери-
ментальные данные о задержке воспламенения 
паров топлива Jet A в стехиометрических и бед-
ных смесях при давлении 20 атм как в высоко-
температурной, так и в низкотемпературной об-
ластях воспламенения, а также в области обрат-
ной температурной зависимости (область ИСП) 
[18]. Кроме того, данный суррогат неплохо вос-
производит такие физические свойства, как 
плотность топлива Jet A, его вязкость и удельную 
теплоемкость [18]. Поэтому на текущий момент 
пятикомпонентный суррогат Sr7 можно выде-
лить как суррогат, описывающий с приемлемой 
точностью наиболее широкий спектр свойств 
реактивного топлива Jet A. Вместе с тем нельзя 
не отметить, что среди рассмотренных суррога-
тов Sr7 хуже остальных воспроизводит отноше-
ние [H]/[C] (см. табл. 5). Кроме того, высокое 
содержание транс- и цис-декалина в суррога-
те Sr7 не вполне соответствует составу реальных 
коммерческих топлив, которые содержат поли-
циклические углеводороды в существенно мень-
ших количествах [70]. Суррогат Sr7 тестировал-
ся на данных по времени воспламенения толь-
ко при давлениях 20 и 40 атм [18]. Причем для 
давления 40 атм (что соответствует уровню дав-
лений в камерах сгорания современных ГТД во 
взлетном режиме) приемлемое согласие с экспе-
риментальными данными было получено толь-
ко для высокотемпературной области воспла-
менения. Наконец, суррогат Sr7 не тестировал-
ся на данных по времени задержки воспламене-
ния при небольших давлениях, хотя такие дан-
ные в литературе есть. Это важно с точки зрения 
моделирования высотного запуска ГТД с оборо-
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Рис. 8. Кривая разгонки суррогата Sr7 в сравнении с 
литературными данными о разгонке топлива Jet A, 
1 – данные SwRI, 2 – данные AF Petroleum Agency, 
3 – осредненные данные [66]. 

тов авторотации, когда давление в камере сгора-
ния не превышает атмосферного. 

Помимо суррогатов топлива Jet A, было прове-
дено моделирование фракционной разгонки двух 
суррогатов авиационного топлива RP-3. В  по-
следнее время в литературе появляется много ра-
бот, посвященных разработке суррогатов данно-
го вида топлива (см., например, [19, 21, 71, 72]). 
Согласно справочным материалам [73], топливо 
RP-3 представляет собой производящийся в КНР 
аналог коммерческого авиационного топли-
ва Jet  A-1. Здесь отобраны два суррогата топли-
ва RP-3 для моделирования фракционной раз-
гонки. Их составы в мольных долях компонентов 
и [H]/[C] приведены в табл. 8. Для топлива RP-3 
характерно несколько увеличенное по сравнению 
с топливом Jet  A значение [H]/ [C]  =  2.08 [72]. 
На рис. 9 показаны кривые разгонки выбранных 
суррогатов, рассчитанные по описанной методи-
ке, в сравнении с данными о дистилляции топлива 
RP-3 из [74]. Для сравнения на рис. 9 приведены 
данные о разгонке топлива Jet A Юго-Западного 
исследовательского института США. Можно ви-
деть, что топливо RP-3 выкипает при более низ-
ких температурах, т.е. оно более «легкое» по срав-
нению с топливом Jet A. На рис. 9 также показа-

Таблица 8. Суррогаты топлива RP3  

Суррогат JI-3 Sr9
н-декан 0.591 0.498
Изоцетан 0.070 0.216
Декалин 0.189
Толуол 0.150 0.286
[H]/[C] 2.04 1.98
Источник [21] [19]
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ны данные о дистилляции топлива Jet A-1, про-
изведенного на одном из нефтеперерабатываю-
щих заводов ФРГ [75]. Данные о дистилляции то-
плив RP-3 и Jet A-1 близки друг к другу, что есте-
ственно, так как топливо RP-3 является анало-
гом Jet  A-1. Суррогат JI-3 неплохо воспроизво-
дит дистилляционную кривую топлива RP-3 до 
величины процента отгона ~70%. Суррогат JI-3, 
как и Sr7, относится к комплексным суррогатам, 
предназначенным для описания как физических 
свойств топлива RP-3 – плотности, вязкости, по-
верхностного натяжения, теплоемкости, тепло-
проводности, теплоты парообразования, так и 
характеристик горения RP-3: времени задержки 
воспламенения и скорости ламинарного пламени 
[21]. Поэтому можно рекомендовать данный сур-
рогат для численных экспериментов с малоэмис-
сионными камерами сгорания, работающими на 
топливе RP-3, а также Jet A-1, если суррогат RP-3 
воспроизводит характеристики горения этого то-
плива. Однако нужно учесть, что при тестирова-
нии суррогата JI-3 на экспериментальных данных 
по временам задержки воспламенения удовлетво-
рительные результаты были получены только для 
высокотемпературного воспламенения. В обла-
сти ИСП суррогат JI-3 показывает завышенное 
время задержки воспламенения в несколько раз 
[21]. Причем для области ИСП был рассмотрен 
только один эксперимент. Что же касается низ-
котемпературной области воспламенения, то для 
нее тестирование суррогата JI-3 вообще не про-
водилось. Результаты для суррогата Sr9 по срав-
нению с JI-3 гораздо хуже согласуются с экспери-
ментальными данными. 

Ожидаемый переход авиации на использова-
ние синтетических устойчивых топлив стимули-
ровал разработку суррогатов для таких топлив. 

К сожалению, задача разработки суррогатов для 
САТ значительно осложняется тем, что уже сей-
час по стандарту ASTM D7566 сертифицирова-
но девять разных классов САТ-топлив11 [76], а с 
учетом топлив совместного производства FT и 
HEFA, сертифицированных по стандарту ASTM 
D1655 [77], число классов таких топлив увели-
чивается до 11. Дополнительным фактором, за-
трудняющим разработку суррогатов САТ, явля-
ется также и то, что даже в одном классе свой-
ства топлив могут различаться в зависимости от 
особенностей технологии их производства [26]. 
Одно из синтетических топлив, свойства кото-
рого к настоящему моменту изучены наиболее 
подробно, является Syntroleum S-8, относяще-
еся к классу FT-SPK. Поэтому именно данно-
му топливу при разработке суррогатов альтер-
нативных топлив уделяется повышенное вни-
мание. В предыдущем разделе был рассмотрен 
пример специализированного суррогата топли-
ва S-8, предназначенного для описания его дис-
тилляции (см. табл. 4). Для топлива S-8 предла-
гаются также и комплексные суррогаты, предна-
значенные для описания как характеристик го-
рения, так и его физических свойств. Комплекс-
ный суррогат топлива S-8 был предложен в [18]. 
С помощью разработанной математической мо-
дели проведено моделирование фракционной 
разгонки данного суррогата. Состав этого сурро-
гата приведен в табл. 9 (суррогат Sr10). Как и в 
случае с суррогатом Sr7, состав этого суррогата 
был получен пересчетом из состава, выраженно-
го в [18] в объемных долях жидких компонентов. 
Для топлив FT-SPK и в целом для САТ-топлив 
характерно увеличенное содержание водоро-
да, из-за чего [H]/[C] в топливе S-8 достига-
ет, согласно данным [78], значения 2.17. Сур-
рогат Sr10 неплохо воспроизводит это отноше-
ние. Кроме суррогата Sr10, рассмотрены допол-
нительно еще два суррогата топлива S-8: Sr11 из 
[78] и Sr12 из [79]. Подчеркнем, что эти суррога-
ты не относятся к комплексным и предназначе-
ны только для описания характеристик горения 
топлива S-8. На рис. 10 показаны кривые раз-
гонки суррогатов Sr10–Sr12 в сравнении с экс-
периментальными данными [31, 58]. Посколь-
ку экспериментальные данные были получены 
при давлении 83  кПа, то расчеты выполнялись 
для этого давления. Если сравнить дистилляци-
онную кривую топлива S-8 с дистилляционны-
ми кривыми топлив Jet A и Jet A-1, то можно ви-
деть, что топливо S-8 является менее летучим по 
сравнению с Jet A и особенно с Jet A-1. Это свя-
зано, по-видимому, с отсутствием в топливе S-8 
ароматических углеводородов, которые кипят 

11 Имеются в виду смеси САТ с нефтяным топливом.
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Рис. 9. Кривые разгонки суррогатов реактивного то-
плива RP-3 в сравнении с литературными данными 
о разгонке топлив: 1 – Jet A, 2 – RP-3, 3 – Jet A-1.
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при сравнительно низких температурах. Как и 
можно было ожидать, дистилляционные кривые 
суррогатов Sr11 и Sr12 далеки от дистилляцион-
ной кривой топлива S-8. Суррогат Sr10 описы-
вает дистилляционную кривую топлива S-8 го-
раздо лучше. В области объемного процента от-
гона 0–30% его погрешность не превышает 0.01. 
Правее этой области суррогат Sr10 показывает 
заниженную температуру кипения не более чем 
на 5–7%. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Современные суррогаты авиационных ком-
мерческих топлив ориентированы на описание 
как химических, так и физических свойств то-
плив. Важное место среди последних занима-
ет дистилляционная кривая, являющаяся ком-
плексным показателем летучести авиационно-
го топлива. Для расчета дистилляционной кри-
вой суррогатов углеводородных авиационных 
топлив разработана математическая модель, ба-
зирующаяся на кубическом уравнении состо-
яния Пенга–Робинсона. Дистилляция в моде-

ли рассматривается как многошаговый процесс 
подогрева сырья с последующим отбором паро-
вой фазы. На каждом шаге решается элементар-
ная задача о парожидкостном равновесии ком-
бинированным методом, сочетающим в себе ме-
тод вложенных циклов и квазиньютоновский 
глобально-сходящийся метод доверительной об-
ласти. Выполнена верификация модели с при-
менением сертифицированного программно-
го обеспечения, предназначенного для модели-
рования углеводородных систем и проведено те-
стирование модели на доступных эксперимен-
тальных данных. С применением разработан-
ной модели выполнено моделирование фракци-
онной разгонки девяти современных суррога-
тов авиационного топлива Jet A и двух суррога-
тов топлива RP-3 c ограниченным числом ком-
понентов. Выделены комплексные суррогаты, в 
наибольшей степени согласующиеся с экспери-
ментальными данными. Кроме того, отмечены 
перспективные суррогаты, на основе которых в 
будущем могут быть построены более совершен-
ные комплексные суррогаты топлив типа Jet A. 
Также проведено моделирование фракционной 
разгонки трех суррогатов топлива S-8, относя-
щегося к САТ-топливам класса FT-SPK. 

Работа выполнена при поддержке РНФ (про-
ект № 24-29-00152).

Авторы выражают благодарность Тито-
вой  Н.С., Луховицкому Б.И., Шарипову А.С.,  
а также Палкину В.А. за консультации и полез-
ное обсуждение.

ПРИЛОЖЕНИЕ 1

Система уравнений для расчета дистилляции. 
Пусть имеется жидкофазная углеводородная 
смесь, содержащая M компонентов. Состав сме-
си задан числами моль компонентов  и мольны-
ми концентрациями компонентов zi. Смесь на-
гревается при постоянном давлении. В опре-
деленный момент температура смеси достига-
ет температуры начала кипения Tb, после чего 
в системе начинается образование паров. Пусть 
при дальнейшем нагреве температура систе-
мы повышается на ∆T. В состоянии с темпера-
турой T1 = Tb + ∆T (состояние 1) образуется не-
которое малое количество паров с мольной до-
лей V (1). Поскольку пары отгоняются, то число 
молей i-го компонента, которое поступает в дис-
тиллят при температуре T1, равно

	 (10)

где ≡ nj, ,  i = 1–M –  мольные концентра-
ции компонентов в паровой фазе в состоянии 1. 
Произведение V (1) в (10) является гладкой 
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Рис. 10. Кривые разгонки суррогатов авиационного 
топлива S-8 в сравнении с данными экспериментов: 
1 – эксперимент [31], 2 – [58].

Таблица 9. Суррогаты САТ-топлива S-8

Суррогат Sr10 Sr11 Sr12
н-декан 0.4234 0.25 0.60
н-додекан 0.3073 0.43
Изооктан 0.0384 0.32 0.40
Изоцетан 0.2309
Бензол 0.001
Толуол 0.001
[H]/[C] 2.173 2.195 2.219
ЦЧ 61.1 61
Источник [18] [78] [79]
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функцией от температуры. Выразив V (1) в (10) 
через приращение температуры ∆T с помощью 
формулы 

где  – производная «справа» от произведе-

ния мольной доли паров на мольную концентра-
цию i-го компонента в паровой фазе по темпера-
туре, получаем 

	 (11)

Отгон паров осуществляется путем постепен-
ного уменьшения числа молей паровой фазы с 
уменьшением ее объема. При этом равновесие 
между фазами сохраняется, сохраняются и хи-
мические составы, а также число молей жидкой 
фазы. При полном удалении паров система пе-
реходит в состояние, в котором мольные кон-
центрации компонентов в системе становятся 
равными мольным концентрациям компонен-
тов в жидкой фазе xi

(1), i = 1 – M. Действительно, 
в состоянии равновесия мольные концентрации 
zi и xi связаны между собой соотношением 

zi = xi (1 + V(ki – 1)).	 (12)

Так как при отгоне паров температура и дав-
ление системы, а также химический состав фаз 
не меняются, то константы равновесия в (12) 
остаются неизменными, и поэтому при V → 0 из 
(12) следует zi → xi. 

Легко видеть, что состояние жидкой фазы по-
сле отгона паров является состоянием начала 
кипения жидкости с числом молей компонентов 
ni

(2), определяемым формулой

Действительно, так как отгон паров не влияет 
на константы равновесия, то после отгона оста-
ется справедливым соотношение 

,

которым в чисто жидкофазных системах опре-
деляется точка начала кипения при заданном 
давлении. Но тогда при повышении температу-
ры системы на ∆T приращение числа молей i-го 
компонента в дистилляте определяется форму-
лой, аналогичной формуле (11):

Отсюда следует, что при возрастании темпе-
ратуры образца на  N∆T в дистиллят перейдет 
число молей i-го компонента, равное сумме

или при ∆T → 0 интегралу

	 (13)

Здесь  – производная справа от произве-
дения Vyi по T при температуре системы T.

Дифференцируя (13) по температуре, полу-
чаем уравнение для изменения числа молей i-го 
компонента в отгоне

	 (14)

С учетом nj (T ) = nj (Tb) – nv,j (T )  из (14) следует 

ПРИЛОЖЕНИЕ 2

Вывод формулы для коэффициента фугитивно-
сти компонента смеси. Пусть имеется гомогенная 
смесь, содержащая M индивидуальных компо-
нентов. Состав смеси задан числами молей ком-
понентов ni, i = 1–M. Коэффициент фугитивно-
сти i-го компонента φi = fi /Pyi связан с изотерми-
ческой поправкой к свободной энергии ∆FT вы-
ражением

	 (15)

Для гомогенной смеси данная поправка опре-
деляется формулой

	 (16)

где   –  общее число молей в системе, 
Z – фактор сжимаемости, V – объем.

Подставив (16) в (15), получаем

	 (17)

Введем обозначение I для интеграла в правой 
части (17)

.	 (18)
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Выразив в (18) давление из уравнения Пен-
га–Робинсона, имеем

     (19)

где I1 и I2 обозначают первый и второй инте-
гралы в (19). Рассмотрим интеграл I1. C учетом 

 имеем

и, следовательно, 

Рассмотрим интеграл 

	 (20)

Представив подынтегральное выражение в 
(20) в виде

получаем из (20)

Итак, интеграл I определятся выражением

	 (21)

C учетом (21) из (17) следует

          (22)

Согласно правилам дифференцирования 
сложной функции:

	 (23)

Подстановка (23) в (22) дает

	 (24)

Введем обозначение D для производной в 
правой части (24) и представим ее в виде суммы 
двух слагаемых D1 и D2

Производная в D1 

тогда 

	 (25)

Из уравнения состояния Пенга–Робинсона 
следует

с учетом чего выражение для D1 можно записать 
в более компактном виде

В соответствии с правилами смешения Ван-
дер-Ваальса имеем
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	 (26)

Принимая во внимание (26), для произво-
дной в D2 можно записать

Таким образом,

	 (27)

С учетом (25) и (27) получаем из (24) после 
неcложных преобразований

	 (28)

Введя обозначение  и учитывая

			 

,

имеем из (28)

Это выражение после несложных преобразо-
ваний приводится к виду

где  и aij = (ajαjaiαi)
0.5(1 – kij).
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На основе данных научных центров и результатов долгосрочных научных проектов проанализи-
рованы тепловое состояние Земли и глобальные процессы, протекающие в атмосфере и на по-
верхности. Анализ выполнен в форме числовых оценок, и на их основе построена физическая 
картина глобальных процессов с участием углерода и углекислого газа. Показано, что парнико-
вый эффект за счет антропогенного углекислого газа, инжектируемого в атмосферу, не является 
главной причиной наблюдаемого в последние десятилетия роста глобальной температуры, кото-
рый в свою очередь мал по сравнению с изменениями в прошлом. Рост концентрации углекисло-
го газа в атмосфере при ее современных значениях не влияет на здоровье человека, но увеличива-
ет эффективность фотосинтеза, так что урожаи сельскохозяйственных культур за индустриальный 
период выросли в полтора раза. Истощение ресурсов ископаемых газа и нефти в этом веке дела-
ет актуальной задачу производства синтетического жидкого и газообразного топлива из угля. По-
казано, что замена метана как топлива водородом наряду с низкой эффективностью ведет также к 
большим рискам при массовом использовании. 

DOI: 10.31857/S0040364424040147

ВВЕДЕНИЕ

Под углеродной энергетикой понимается 
производство энергии в результате сжигания го-
рючих полезных ископаемых, т.е. угля, нефти и 
газа. Это наиболее дешевая энергия, и поэтому 
на ее долю в настоящее время приходится око-
ло 80% производимой энергии [1]. Однако вклад 
углеродной энергетики в производство мировой 
энергии уменьшается со временем. Более того, 
величина производимой энергии для каждого 
типа углеродной энергетики достигает максиму-
ма и далее ее мощность убывает. Так, максимум 
производства энергии за счет сжигания угля до-
стиг максимума в 2013 г., для нефти он ожидает-
ся в 2025 г., а для газа – в 2035 г. [2]. 

При этом энергия, производимая или расхо-
дуемая в течение года, увеличилась с 2.3×1018  Дж 
в 1971 г. до 6.6×1018 Дж в 2019 г., т.е. она росла со 
скоростью 2% в год [3]. Это соответствует ско-
рости роста добычи горючих полезных ископа-
емых – удвоению скорости добычи примерно за 
40 лет. Отметим, что скорость роста населения в 
последние десятилетия составляла 1.5% в год [4], 
т.е.  энергия на душу населения увеличивалась в 
это время. 

Одной из основных особенностей современ-
ной энергетики является быстрый рост так на-
зываемой возобновляемой энергетики, вклю-
чающей использование энергии Солнца и ве-
тра. Появление и развитие новых видов энергии 
естественно и в процессе существования циви-
лизации происходило неоднократно. Однако  
возобновляемая энергетика развивается неви-
данными темпами, так что производство энер-
гии с использованием ветра увеличивалось с 
2012 по 2021 гг. со скоростью 12% в год, а ско-
рость роста солнечной энергетики составляла в 
этот период 16% в год [5]. Тем не менее вклад 
возобновляемой энергетики в полное произ-
водство энергии пока невелик. В частности, 
71% электрической энергии, произведенной в 
2022 г., обеспечила углеродная энергетика, тог-
да как вклад возобновляемых видов энергии со-
ставил 12% (4.5% – солнечная и 7.5% – ветро-
вая) [6].

Данные цифры характеризуют современ-
ное состояние и развитие современной ми-
ровой энергетики. Основным видом являет-
ся углеродная энергетика, которая, по прогно-
зам, даже в 2050 г. обеспечит 43% производимой 

НОВАЯ ЭНЕРГЕТИКА И СОВРЕМЕННЫЕ ТЕХНОЛОГИИ
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энергии [2]. Поскольку возобновляемая энер-
гетика работает только в подходящую погоду, 
она должна совмещаться с углеродной энерге-
тикой. По сути дела, в углеродной энергетике 
используется химическая энергия, находящая-
ся в недрах Земли и полученная из солнечной 
энергии в прошлом.

Продуктом углеродной энергетики является 
углекислый газ, образуемый при сжигании ис-
копаемых топлив. В результате этого процес-
са за время жизни нескольких поколений кон-
центрация углекислого газа в атмосфере замет-
но увеличивается. Это приводит к интенсифи-
кации процесса фотосинтеза, процесса превра-
щения углекислого газа в биомассу под дей-
ствием солнечного излучения, поскольку опти-
мальные условия для этого процесса отвечают 
существенно более высокому содержанию угле-
кислого газа в атмосферном воздухе. Наряду с 
этим, рост концентрации углекислого газа в ат-
мосфере вызывает опасения, так как при этом 
меняются оптические свойства атмосферы в 
инфракрасной области спектра, что приводит к 
усилению парникового эффекта на Земле и уве-
личению глобальной температуры. Далее под-
робно проанализируются эти проблемы. 

Отношение к развитию углеродной энер-
гетики, которое пропагандируется средства-
ми массовой информации, убеждает население 
в опасности углеродной энергетики, посколь-
ку ее продуктом является углекислый газ, рост 
концентрации которого в атмосфере способ-
ствует потеплению на планете, наблюдаемому в 
последние десятилетия. Одной из целей данной 
статьи является опровержение этого утвержде-
ния на основе достоверной цифровой инфор-
мации, полученной в ряде научных центров и 
при выполнении международных научных про-
грамм. Так, предметом данной статьи являет-
ся круг проблем, связанных с влиянием выбро-
сов углекислого газа в атмосферу на окружаю-
щую среду и условия существования человека. 
Кроме того, рассматриваются другие проблемы 
углеродной энергетики в плане развития совре-
менной энергетики.

ЭВОЛЮЦИЯ  
УГЛЕРОДНОЙ ЭНЕРГЕТИКИ

Сначала, основываясь на данных информаци-
онного центра «Our World in Data» [7], представим 
современное состояние углеродной энергетики 
и ее эволюцию в прошедшую четверть 21-го  в.  
Наряду с сжиганием горючих ископаемых, к 
углеродной энергетике относится сжигание 
других органических соединений, в частности 
дров и мусора. Последнее дает вклад менее 3% 
в суммарное расходование глобальной энергии.  

Поэтому для простоты далее пренебрегаем этой 
частью и под углеродной энергетикой будем по-
нимать выделение энергии при сжигании горю-
чих полезных ископаемых, т.е. угля, нефти, газа. 

На рис. 1 даются значения выработанной в 
течение года глобальной энергии, которая про-
суммирована по всем видам или относится к 
углеродной энергетике. Суммарная мощность 
мировой индустрии составляет 2.0×1013 Вт, что 
на четыре порядка величины меньше мощно-
сти 1.7×1017 Вт солнечного излучения в види-
мой области спектра, которое попадает в атмос-
феру Земли. 

Рис. 2 содержит значения энергии, произве-
денной для каждого вида углеродной энергети-
ки. При этом нефть является основным источ-
ником энергии для транспорта, который вклю-
чает железнодорожные, водные, автомобиль-
ные и авиаперевозки, причем для каждого из 
них используется определенный продукт пе-
реработки нефти. Отметим провалы на рис. 1, 
2, отвечающие кризису 2008 г., а также периоду 
эпидемии ковида-19 в 2019–2020 гг. 

При экспоненциальной зависимости от вре-
мени для вырабатываемой энергии и сохране-

Рис. 1. Годовое мировое производство энергии:  
1  – суммарное, 2  – в результате сжигания горючих 
полезных ископаемых [7]. 

Рис. 2. Годовое мировое производство энергии за 
счет горючих полезных ископаемых [7]: 1 – нефть, 
2 – уголь, 3 – газ.
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нии представленных выше значений суммар-
ной и парциальных энергий, выработанных ин-
дустрией в 2000 и 2022 гг., время удвоения для 
суммарной вырабатываемой энергии составит 
49 лет, время удвоения за счет угля или газа  – 
31 год, а время удвоения производимой энергии 
за счет сжигания нефти – 73 года.

На рис. 3 приводится доля энергии, выра-
батываемой в рамках глобальной углеродной 
энергетики, по отношению к суммарной про-
изводимой и расходуемой энергии. Углеродная 
энергетика вносит наибольший вклад в произ-
водство энергии и останется основным видом 
производства энергии в течение долгого вре-
мени. Доля энергии, производимой в рамках 
углеродной энергетики с использованием пере-
численных топлив, представлена на рис. 4. Та-
ким образом, вклады в углеродную энергетику 
со стороны нефти, угля, газа сравнимы, однако 
указанная последовательность ископаемых то-
плив сохраняется в течение рассматриваемого 
диапазона времени. 

Отметим ограниченную точность используе-
мой информации. Например, согласно данным 
[8], доля ископаемого топлива в производстве 
мировой энергии составляет 82%. Тем не менее 
представленные выше графики по энергетике 

мировой индустрии основаны на тщательном 
анализе данных, используемых далее. 

Из совокупности представленных зависимо-
стей следует, что рассмотренные параметры, от-
носящиеся к углеродной энергетике, мало ме-
нялись за последние десятилетия. В рамках 
углеродной энергетики вырабатывается около 
80% мировой энергии, и эта доля будет падать 
со временем. Тем не менее в 21-м в. углеродная 
энергетика будет играть важную, если не опре-
деляющую, роль в производстве энергии. 

УГЛЕКИСЛЫЙ ГАЗ В АТМОСФЕРЕ

Продуктом углеродной энергетики являет-
ся углекислый газ, который выбрасывается в 
атмо-сферу и влияет на условия жизни чело-
века. В  природе существует равновесие между 
углекислым газом атмосферы и углеродом био-
сферы, которую в основном составляют расте-
ния на поверхности Земли и водоросли в оке-
анах. В  результате дыхания и гниения расте-
ний происходит окисление углерода, который 
в виде углекислого газа попадает в атмосферу. 
Обратным является процесс фотосинтеза, в ре-
зультате которого углерод из углекислого газа 
атмосферы переходит в биосферу. 

Осреднение относящимся к углеродному рав-
новесию данных с учетом результатов углерод-
ного проекта [9–11] показывает, что в биосфере 
находится примерно 1240 млрд т углерода, а в ат-
мосфере в составе углекислого газа присутству-
ет 790  млрд т углерода [12]. В результате фото-
синтеза 210 млрд т углерода в год переходит из 
атмосферы в биосферу. Точность этих данных 
оценивается в 20%. Отсюда, в частности, следу-
ет, что, время нахождения молекулы углекислого 
газа в атмосфере составляет 4 года [13].

Доставая горючее топливо из недр Земли 
и включая его в равновесие между поверхно-
стью Земли и атмосферой, человек увеличива-
ет общую массу углерода, участвующего в рас-
сматриваемом равновесии. Учитывая, что еже-
годная добыча горючих полезных ископаемых 
составляет примерно 10 млрд т, получаем, что 
естественный поток углерода в атмосферу пре-
вышает антропогенный примерно в 20 раз [14]. 
Однако за время с начала индустриального пе-
риода (примерно 300 лет) это привело к увели-
чению биомассы и концентрации углекислого 
газа в атмосфере в 1.5  раза. Численные значе-
ния параметров рассматриваемого равновесия 
с источниками представлены далее.

Рассмотрим рост концентрации углекислого 
газа в атмосфере согласно измерениям. Наибо-
лее точные и надежные измерения концентра-
ции углекислого газа в атмосфере производятся 
в обсерватории Мауна Лоа (Гавайи, США) [15]. 

Рис. 3. Доля углеродной энергетики в производстве 
суммарной энергии [7]. 

Рис. 4. Доля разных горючих полезных ископаемых 
в производстве энергии в рамках углеродной энерге-
тики [7]: 1 – нефть, 2 – уголь, 3 – газ.
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Эта обсерватория находится на плоскогорье на 
высоте 3400 м и вдали от источников и поглоти-
телей углекислого газа, что обеспечивает высо-
кую точность измерений, которые проводятся 
с 1959 г. На рис. 5 представлена эволюция кон-
центрации молекул углекислого газа в атмосфе-
ре в единицах ppm (1 ppm означает одну моле-
кулу углекислого газа на миллион молекул воз-
духа). Наблюдаемые на этом рисунке сезонные 
осцилляции концентрации молекул углекисло-
го газа в атмосфере отражают сезонный харак-
тер фотосинтеза, который в большей степени 
происходит в Северном полушарии. 

За время измерений изменилась не толь-
ко сама концентрация с 316 ppm в 1959 г. до 
420  ppm в 2023 г., но и ее ежегодный прирост. 
Значения этого прироста представлены на 
рис.  6. Как следует из представленных данных 

измерений, проведенных в обсерватории Мау-
на Лоа, за время с начала индустриального пе-
риода концентрация атмосферного углекисло-
го газа увеличилась примерно в полтора раза. 
Если исключить сезонные флуктуации, ско-
рость изменения концентрации молекул угле-
кислого газа в атмосфере, согласно данным 
рис. 6, в настоящее время аппроксимируется в 
среднем зависимостями (ppm/год)

Из них, в частности, следует, что при совре-
менной скорости увеличения концентрации 
углекислого газа в атмосфере время, за которое 
эта концентрация удвоится, составляет при-
мерно 130 лет. 

К измерениям концентрации углекислого 
газа в атмосфере добавим результаты анализа 
потоков углерода между сушей, океанами и ат-
мосферой от начала индустриального периода 
до настоящего времени, который проводится в 
рамках глобального углеродного проекта [9] на 
протяжении почти десяти лет. При этом масса 
углерода измеряется в единицах Гт C, или 1015 г 
углерода. Для атмосферы Земли связь между 
единицами измерения такая: 1 ppm = 2.124 Гт C. 

Отметим, что здесь рассматривается угле-
родное равновесие между атмосферой, сушей 
и океанами в масштабах времен, составляю-
щих десятки и сотни лет. За эти времена угле-
род, находящийся в виде горючих ископаемых 
в недрах Земли, или углекислый газ, образую-
щий химическую связь с почвой, не участвуют 

Рис. 5. Выраженная в ppm концентрация молекул углекислого газа в атмосфере Земли согласно мониторингу, вы-
полняемому в обсерватории Мануа Лоа, с осреднением за месяц и за год в течение всего времени существования об-
серватории (а) и за последние пять лет (б) [16].

(а) (б)

Рис. 6. Годовой рост концентрации молекул углекис-
лого газа в атмосфере в настоящее время [17]. 
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в этом равновесии. Поэтому суммарная масса 
углерода, находящегося в биомассе на суше и в 
океанах, а также в составе атмосферного угле-
кислого газа, сохраняется. Рис. 7 показывает 
долю углерода, который содержится в атмос-
ферном углекислом газе. Поскольку углерод-
ное равновесие поддерживается процессом фо-
тосинтеза, который в свою очередь зависит от 
покрытия поверхности Земли лесами, эта доля 
может уменьшаться со временем из-за вырубки 
лесов, определяющих массу переработанного 
углекислого газа в результате фотосинтеза, но 
увеличивается с ростом концентрации углекис-
лого газа в атмосфере. 

Сопоставим данные глобального углеродно-
го проекта и измерения концентрации углекис-
лого газа в атмосфере. В 2021 г. выбросы угле-
кислого газа в атмосферу главным образом в 
результате сжигания горючего топлива и в ма-
лой степени в процессе производства цемента 
составляют 10.9 ± 0.8 Гт C. При этом увеличе-
ние массы углерода в атмосфере в составе ат-
мосферного углекислого газа в течение 2021 г. 
составило 5.2 ± 0.2 Гт C, что соответствует уве-
личению концентрации углекислого газа в ат-
мосфере на 2.5 ± 0.1 ppm [16]. Сопоставление 
разных способов определения параметров угле-
родного равновесия показывает их точность. 
Отсюда следует, в частности, что в атмосфере 
остается 48 ± 5% инжектируемого в атмосферу 
углекислого газа. 

Полученное значение доли углерода, кото-
рый остается в атмосфере после выброса в нее 
углекислого газа, в пределах ошибки соответ-
ствует данным рис. 7. При этом непосредствен-
ное измерение концентрации углекислого газа 

в атмосфере включает сезонные флуктуации 
этой величины, тогда как баланс массы углеро-
да дает ее перераспределение между атмосфе-
рой, сушей и океанами. При определении доли 
углерода, который остается в атмосфере после 
инжекции углекислого газа в атмосферу, пред-
полагалось, что время изменения выбрасыва-
емой массы углерода в атмосферу велико по 
сравнению со временем нахождения пробной 
молекулы углекислого газа в атмосфере. 

В результате проведенного анализа получа-
ется, что рост концентрации углекислого газа 
в атмосфере имеет антропогенную природу и 
в основном определяется сжиганием ископа-
емого топлива в рамках углеродной энергети-
ки. Это топливо берется из недр Земли и далее 
включается в равновесие углерода между атмо-
сферой, сушей и океанами. 

РОСТ ГЛОБАЛЬНОЙ ТЕМПЕРАТУРЫ  
СО ВРЕМЕНЕМ

Средства массовой информации убеждают 
население, что главной опасностью в будущем 
является потепление на планете. Это препод-
носится как результат деятельности углеродной 
энергетики, связанной со сжиганием ископае-
мого топлива, которое приводит к росту концен-
трации углекислого газа в атмосфере. Поэтому 
дополнительный углекислый газ вызывает уси-
ление парникового эффекта атмосферы и повы-
шение температуры на поверхности Земли. 

В дополнение к этому парижское соглаше-
ние 2015 года по климату [18] объявляет крити-
ческим увеличение на 2oC глобальной темпера-
туры, т.е. осредненной по времени и Земному 
шару. Ниже показана ложность этих утвержде-
ний, поскольку они противоречат многолетним 
палеонтологическим исследованиям. Действи-
тельно, за время более 2 млрд лет, в течение ко-
торого средняя температура Земли находилась 
в коридоре 20oC [19], а амплитуда колебания 
температуры в ледниковых циклах в последние 
миллион лет равна примерно 12oC [20, 21]. 

При анализе эволюции глобальной темпера-
туры в настоящее время ориентируются на ре-
зультаты института космических исследова-
ний НАСА [22], в котором был разработан алго-
ритм анализа эволюции глобальной температу-
ры путем сравнения не самих глобальных тем-
ператур, а разности температур в данной гео-
графической точке в данный момент времени, 
но в разные годы, для чего используются изме-
рения нескольких тысяч метеостанций, а также 
спутников в последние десятилетия [23]. Такой 
алгоритм позволяет снизить флуктуации в из-
менении глобальной температуры с градусов до 
примерно 0.2oC. 

Рис. 7. Доля углерода, который после извлечения из 
недр Земли в виде горючих ископаемых переходит в 
углекислый газ атмосферы с последующим перехо-
дом в атмосферу и биомассу; выбросы углекислого 
газа в атмосферу относятся к соответствующему де-
сятилетию и к 2018 г. [10, 11]. 
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Это позволило определить эволюцию гло-
бальной температуры за последние полтора 
века, которая представлена на международной 
панели изменения климата [24, 25]. Далее этот 
подход использовался другими организация-
ми, которые получили близкие результаты для 
эволюции глобальной температуры. Эволюция 
глобальной температуры в течение указанно-
го периода имеет немонотонный характер и не 
коррелирует с ростом концентрации углекисло-
го газа в атмосфере. Отсюда следует вывод, что 
изменения, связанные с атмосферным углекис-
лым газом, не являются главным фактором в 
эволюции глобальной температуры. 

Убирая флуктуации в эволюции глобаль-
ной температуры, установленной в результате 
осреднения данных метеостанций и спутников, 
получаем эволюцию глобальной температуры, 
представленную на рис. 8. Изменение характе-
ра теплового состояния нашей планеты произо-
шло в 1980-х гг. 

Оставив в стороне дискуссию о причине об-
наруженного изменения, отметим, что из дан-
ных по эволюции глобальной температуры по-
сле 1980-х гг. имеем 

 мК/год,	 (1)

где ∆T  – изменение глобальной температуры. 
Такая скорость роста глобальной температуры 
соответствует ее повышению на 1oC примерно 
за 60 лет. При этом со второй половины 19-го в. 
глобальная температура увеличилась примерно 
на 1oC, согласно обработке данных метеостан-
ций. Как видно, происходящие изменения гло-
бальной температуры не представляют опасно-
сти для ближайших поколений. 

Хотя использование глобальной температу-
ры как параметра, описывающего тепловое со-

стояние Земли, является грубым, оно позволяет 
проанализировать качественный характер свя-
занных с ним изменений. Более точным будет 
описание теплового состояния Земли, разде-
ленной на океаны и сушу, а также Северное и 
Южное полушария. 

Анализируя данные табл. 1, находим, что 
наибольшее потепление земной поверхности 
происходит на суше в Северном полушарии, где 
находится основная часть производства и реа-
лизуется наиболее эффективный фотосинтез. 
Это является косвенным свидетельством того, 
что данные изменения происходят в результате 
деятельности человека, меняющей излучатель-
ные параметры поверхности Земли в инфра-
красной области спектра, а также влияющей на 
характер фотосинтеза.

Среднее отношение увеличений средних 
температур над сушей и над океанами как в Се-
верном, так и в Южном полушариях составляет 

Рис. 8. Упрощенный характер эволюции глобальной 
температуры в последние десятилетия в результате 
исключения флуктуаций [12]. 

Таблица 1. Изменение глобальной температуры (в o C) по отношению к средней температуре Земли в 20-м в. 
[26–28]

Регион Время Суша Океан Суша + океан
Северное полушарие май 2018 г. 1.27 0.69 0.91

май 2019 г. 1.25 0.81 0.93
январь–декабрь 2021 г. 1.54 0.89 1.09
январь–июль 2022 г. 1.54 0.81 1.09

Южное полушарие май 2018 г. 1.06 0.54 0.62
май 2019 г. 1.13 0.69 0.77
январь–декабрь 2021 г. 0.86 0.54 0.59
январь–июль 2022 г. 0.88 0.57 0.62

Оба полушария май 2018 г. 1.21 0.60 0.77
май 2019 г. 1.16 0.73 0.85
январь–декабрь 2021 г. 1.35 0.65 0.84
январь–июль 2022 г. 1.36 0.67 0.86
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1.7 ± 0.2. Это противоречит концепции, озвучи-
ваемой мировым сообществом, согласно кото-
рой наблюдаемый рост глобальной температу-
ры определяется парниковым эффектом за счет 
роста концентрации атмосферного углекислого 
газа. Характерное время перемешивания угле-
кислого газа в пределах Северного или Юж-
ного полушарий равно примерно неделе, тог-
да как типичное время нахождения молекулы 
углекислого газа в атмосфере составляет четыре 
года. Поэтому, если бы накопление углекислого 
газа в атмосфере было причиной наблюдаемого 
роста глобальной температуры, это изменение 
температуры было бы одинаковым для суши и 
океанов. 

ПАРНИКОВЫЙ ЭФФЕКТ  
В АТМОСФЕРЕ

Парниковый эффект атмосферы реально 
означает участие теплового излучения атмос-
феры в энергетическом балансе Земли и ее ат-
мосферы, причем одним из парниковых ком-
понентов, создающих направленное на поверх-
ность Земли излучение в инфракрасной обла-
сти спектра, является углекислый газ. Соответ-
ственно, увеличение концентрации атмосфер-
ного углекислого газа приводит к изменению 
теплового баланса Земли и увеличению ее тем-
пературы. Целью данной работы является вы-
яснение связи между повышением глобальной 
температуры и ростом концентрации углекис-
лого газа в атмосфере численно, поскольку, со-
гласно средствам массовой информации, на-
блюдаемый рост глобальной температуры свя-
зан с выбросами углекислого газа как продукта 
углеродной энергетики. 

Особенность излучения молекул атмосферы 
состоит в том, что при атмосферном давлении 
спектр излучения, создаваемого молекулами, 
состоит из отдельных уширенных спектраль-
ных линий, причем ширина этих спектральных 
линий меньше, чем разность частот для сосед-
них линий. Соответственно, спектр излучения 
атмосферы представляет собой совокупность 
большого числа отдельных спектральных линий, 
причем оптическая толщина атмосферы в цен-
трах соседних линий в десятки и сотни раз пре-
вышает оптическую толщину при частотах, на-
ходящихся между соседними линиями. Поэто-
му при расчете потоков излучения атмосферы 
используется модель «линия за линией» [29, 30], 
в рамках которой вычисления производятся на 
каждой частоте отдельно, что позволяет учесть 
особенности спектра эмиссии атмосферы. 

В процессе излучения атмосферы поддер-
живается термодинамическое равновесие меж-
ду состояниями молекул и полем излучения. 

Это равновесие определяется относительно вы-
соким давлением воздуха в атмосфере и боль-
шими временами излучательных переходов для 
возбужденных колебательных и вращательных 
состояний молекул. При этих условиях возбуж-
денные молекулы, образуемые при поглощении 
фотонов, распадаются далее в результате стол-
кновений с молекулами воздуха, тогда как фо-
тоны, составляющие поток излучения атмосфе-
ры, возникают в результате излучения возбуж-
денных молекул, образуемых при столкновени-
ях. Термодинамическое равновесие существен-
но упрощает анализ рассматриваемого процес-
са, поскольку температура излучения, испуска-
емого из заданной области пространства, равна 
ее локальной температуре. 

Поскольку радиус Земли на три порядка ве-
личины превышает толщину слоя атмосферы, 
ответственного за ее эмиссию, то излучающий 
слой можно рассматривать как плоский сла-
бо неоднородный (по температуре) слой возду-
ха. Слабая неоднородность позволяет привести 
поток излучения из слабо неоднородного слоя 
газа к потоку излучения из слоя с постоянной 
температурой по высоте путем введения эф-
фективной температуры излучения Tω для каж-
дой частоты излучения ω. 

Учет этих особенностей теплового излуче-
ния атмосферы и данных по излучательным па-
раметрам парниковых молекул, содержащих-
ся в банке данных HITRAN [31–33], позволя-
ет рассчитать потоки молекулярного излучения 
из атмосферы на поверхность Земли на основе 
численных методов. В такой расчет необходи-
мо заложить плотности и их высотные профили 
для парниковых молекулярных компонентов, а 
также высотный профиль температуры. Потоки 
излучения из атмосферы на поверхность Земли 
для атмосферы с осредненными параметрами 
представлены в табл. 2. 

Основными парниковыми компонентами 
атмосферы, которые определяют излучение ре-
альной атмосферы, являются молекулы воды 
и углекислого газа, а также микрокапли воды, 
которые образуют облака. Дополнительными 
парниковыми компонентами являются CH4, 
N2O,  O3. Высотные профили молекулярных 
компонентов могут быть определены в рамках 
модели стандартной атмосферы [34] или зада-
ны при специальных условиях. Однако соответ-
ствующая информация для облаков, которые 
состоят из микрокапель воды среднего размера  
(6–10 мкм), отсутствует. 

Микрокапли воды являются эффективными 
излучателями в инфракрасной области спек-
тра. Облака при этом образуются случайным 
образом, относительно быстро перемещаются 
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в атмосфере и имеют ограниченное время жиз-
ни, что затрудняет расчет потоков излучения  
атмосферы. В случае стандартной атмосферы 
[24] некоторую информацию об излучении об-
лаков можно получить, сравнивая проинтегри-
рованный по частотам поток излучения атмос-
феры на поверхность Земли, который создает-
ся парниковыми молекулами и рассчитан, как 
это описано выше, а также измеренный поток 
теплового излучения на поверхность Земли как 
элемент энергетического баланса Земли. 

В рамках рассмотренных проблем реали-
стичной моделью, описывающей тепловое из-
лучение атмосферы и учитывающей участие в 
этом облаков, является модель плотного обла-
ка, для которой облака расположены в атмос-
фере, начиная с некоторой высоты, выше ко-
торой атмосфера становится оптически плот-
ной. Значение этой высоты атмосферы следу-
ет из суммарного потока излучения атмосферы 
на поверхность Земли, но эти потоки несколь-
ко различаются для разных источников энерге-
тического баланса планеты. Это приводит к по-
грешностям в рассчитанных потоках излучения 
атмосферы. 

Алгоритм расчета параметров излучения ат-
мосферы для модели стандартной атмосферы 
[34] был разработан в [35, 36], а в [37] была соз-
дана профессиональная программа для расчета 
теплового излучения атмосферы в рамках моде-
ли плотного облака, где потоки излучения ат-
мосферы, как парциальные, так и суммарные, 
определяются введенными в программу па-
раметрами парниковых компонентов. Если в 
[36] использовалось около тысячи молекуляр-
ных излучательных переходов, в компьютер-
ную программу [37], разработанную Д.А. Жиля-
евым, включено более десяти тысяч спектраль-
ных линий. Упрощение линейчатой структуры 
излучения атмосферы во многих климатиче-
ских моделях может привести к принципиаль-
ным ошибкам. 

Проанализируем рост глобальной темпера-
туры в результате увеличения концентрации 

углекислого газа в атмосфере. Считая, что рост 
глобальной температуры коррелирует с ростом 
концентрации углекислого газа в атмосфере, 
находим на основании формулы (1) увеличение 
глобальной температуры ∆T (в °С) при удвое-
нии концентрации углекислого газа:

∆T = 2.1 ± 0.4.		  (2)
Изменение глобальной температуры про-

порционально изменению потока излучения из 
атмосферы на поверхность Земли. Расчет пар-
никового эффекта для реальной атмосферы, т.е. 
увеличения глобальной температуры, при удво-
ении концентрации углекислого газа в стан-
дартной атмосфере в соответствии с рассмо-
тренным выше алгоритмом дает [36, 37] 

∆T = 0.6 ± 0.3.		  (3)
Сравнение формул (2) и (3) показывает, что 

вклад парникового эффекта в изменение гло-
бальной температуры за счет увеличения кон-
центрации углекислого газа в атмосфере со-
ставляет примерно 30%. Из этого следует, что 
выбросы углекислого газа в атмосферу не явля-
ются основной причиной наблюдаемого роста 
глобальной температуры, что показывает лож-
ность точки зрения, транслируемой средствами 
массовой информации.

В результате получаем, что парниковый эф-
фект за счет роста концентрации углекислого 
газа в атмосфере не является основным факто-
ром потепления планеты, тогда как климатиче-
ские модели ведут к другим выводам. Статисти-
ческое осреднение результатов расчетов в рам-
ках климатических моделей, представленных 
на международной панели изменения климата, 
приводят к следующему изменению глобаль-
ной температуры при удвоении концентрации 
молекул углекислого газа в атмосферном возду-
хе [24]: 

∆T = 3.0 ± 1.5.		  (4)
Это значение превышает даже наблюдае-

мое повышение температуры (2), хотя в преде-
лах погрешностей данные значения совпадают. 
Именно на ошибочном результате (4) основана 

Таблица 2. Потоки излучения, которые создаются указанными оптически активными компонентами атмосфе-
ры и поглощается поверхностью Земли, а также вклад этих компонентов в поток излучения, формируемый ат-
мосферой [35, 36]

Компонент Концентрация Поток, Вт/м2 Доля, %
Молекулы H2O 1.7% 214 64
Облака – 61 18
Молекулы CO2 416 ppm 56 17
Молекулы CH4 1.9 ppm 1.6 0.5
Молекулы N2O 0.25 ppm 1.2 0.4
Молекулы O3 25 ppb 0.5 0.1
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официальная точка зрения на вопрос, согласно 
которому наблюдаемый рост глобальной тем-
пературы определяется ростом концентрации 
углекислого газа в атмосфере, продуктом угле-
родной энергетики. 

Рассмотрим причину данной ошибки кли-
матических моделей. Основу климатических 
моделей составляют сложные компьютерные 
программы, в которые включено много факто-
ров, и излучение атмосферы является одним из 
них. Для простоты в этих моделях предполага-
ется наличие только одного парникового ком-
понента  – углекислого газа, изменение кон-
центрации которого определяет состояние ат-
мосферы. Однако такое упрощение является 
нарушением закона Кирхгофа [38] для много-
компонентного газа [39, 40], согласно которому 
излучатель одновременно является и поглоти-
телем. В случае однокомпонентной атмосферы 
изменение потока излучения из нее определя-
ется введенными в нее молекулами излучающе-
го газа, тогда как в многокомпонентной атмос-
фере введенные в газ молекулы ведут также к 
уменьшению потоков излучения, создаваемых 
другими компонентами в результате поглоще-
ния введенных в атмосферу молекул. 

Проведем анализ для атмосферного воздуха, 
основными парниковыми компонентами ко-
торого являются молекулы воды и углекислого 
газа, а также облака. Введем изменения пото-
ков в данной области спектра в виде ∆Jω(CO2), 
∆Jω(Н2О), ∆Jω(облака), которые представля-
ют собой увеличение потока излучения, созда-
ваемого молекулами CO2, а также уменьшение 
потоков излучения, создаваемых молекулами 
воды и облаками на данной частоте в результате 
изменения концентрации молекул углекислого 
газа. Очевидно, изменение суммарного потока 
излучения ∆Jω на данной частоте удовлетворя-
ет закону сохранения 

∆Jω = ∆Jω(CO2) – ∆Jω(Н2О) – ∆Jω(облака),

которое справедливо как для парциальных по-
токов на определенной частоте, так и для про-
интегрированных по частотам потоков излуче-
ния. Ошибка климатических моделей при опре-
делении связи между изменениями концентра-
ции атмосферного углекислого газа и глобаль-
ной температуры следует из замены суммарно-
го по компонентам изменения потока излуче-
ния ∆Jω создаваемым молекулами углекислого 
газа ∆Jω(CO2). 

Данное предположение климатических мо-
делей справедливо, если спектры поглощения 
парниковых компонентов не пересекаются. 
Для реальной атмосферы это не выполняется, и 
ошибка климатических моделей составляет, со-

гласно модели плотного облака и с использова-
нием излучательных параметров молекул, взя-
тых из банка HITRAN [32]:

	 (5)

где ∆J – изменение суммарного потока излуче-
ния атмосферы, проинтегрированного по ча-

(а)

(б)

(в)

Рис. 9. Отношение парциального потока излуче-
ния ∆Jω(CO2), создаваемого молекулами углекис-
лого газа, к суммарному потоку излучения: (а) – об-
ласть нижней полосы поглощения молекул углекис-
лого газа; (б), (в) – полосы частот поглощения, ис-
пользуемые в лазерах на углекислом газе.
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стотам; ∆J(CO2) – соответствующее изменение 
потока излучения, создаваемого молекулами 
углекислого газа. 

В дополнение к этому на рис. 9 приводятся 
отношения изменения парциального отноше-
ния потоков, которое вводится согласно фор-
муле

для нижней полосы поглощения в области ча-
стот 580–780 см–1, дающей вклад около 98% 
в поток излучения, создаваемый молекулами 
углекислого газа, а также полос излучения, ис-
пользуемых в лазерах на углекислом газе. 

Среднее значение рассматриваемого пара-
метра по нижней полосе поглощения составля-
ет η = 5.6 (рис. 9), тогда как средние значения 
по нижней и верхней лазерным полосам погло-
щения равны соответственно 3.3 и 3.2. Осредне-
ние по трем полосам поглощения дает η = 5.0, 
что совпадает с результатом по формуле (5). Та-
ким образом, из совокупности приведенных 
данных следует, что полученное в рамках кли-
матических моделей изменение потока излу-
чения атмосферы как и изменение глобальной 
температуры в результате роста концентрации 
углекислого газа в атмосфере, завышается при-
мерно в пять раз [41, 42]. 

УГЛЕРОД В ЖИЗНЕДЕЯТЕЛЬНОСТИ  
ЧЕЛОВЕКА

Наряду с изменением теплового баланса 
Земли рост концентрации углекислого газа в 
атмосфере может привести к изменению усло-
вий жизни человечества. Рассмотрим сначала 
действие этого изменения на здоровье челове-
ка при современных масштабах процесса. Дей-
ствительно, образуемый в организме углекис-
лый газ выносится из организма в результате 
дыхания. В процессе дыхания выдыхаемый воз-
дух обычного человека в среднем содержит 5% 
углекислого газа. В период полного покоя че-
ловека объем выдыхаемого воздуха для обыч-
ного человека составляет приблизительно 0.5 л 
на один выдох при скорости дыхания 12 раз в 
минуту [43]. В результате скорость вентиляции 
легких составляет 6 л воздуха в минуту, а ско-
рость выработки углекислого газа одним чело-
веком оценивается в 0.3 л/ мин при атмосфер-
ном давлении.

Оценим влияние изменения концентрации 
углекислого газа в атмосфере на дыхание чело-
века на основании простого реального приме-
ра. Пусть человек находится в помещении пло-
щадью 10 м2 и высотой 3 м. Воздух этой комна-
ты содержит в среднем около 10 л CO2 при ат-

мосферном давлении. Присутствие одного че-
ловека в этом помещении приводит к увеличе-
нию количества углекислого газа в 1.5 раза че-
рез 20 мин, если помещение не проветривается. 

Очевидно, в реальной жизни человек может 
не заметить такого изменения количества угле-
кислого газа в помещении. Этот пример пока-
зывает, что произошедшее за период индустри-
ализации изменение концентрации углекисло-
го газа в атмосфере в полтора раза не только не 
влияет на здоровье человека, но человек не за-
мечает этого. Другими словами, наблюдаемый в 
обозримый период рост концентрации углекис-
лого газа в атмосфере не представляет опасно-
сти для человека. 

Однако процесс фотосинтеза чувствителен 
к изменению концентрации углекислого газа 
при современных значениях этой величины. 
Поскольку процесс фотосинтеза обеспечива-
ет планету продуктами питания, а оптимальные 
условия для фотосинтеза реализуются при зна-
чительно более высоких концентрациях атмос-
ферного углекислого газа по сравнению с со-
временными значениями, производство сель-
скохозяйственных продуктов питания увели-
чивается с современным ростом концентрации 
атмосферного углекислого газа. Рассмотрим 
эту проблему подробнее и оценим возможно-
сти Земли как источника производства продо-
вольствия. 

В конце 18-го в. Мальтус [44] выполнил се-
рьезный анализ обеспечения населения про-
дуктами питания. Используя статистическую 
информацию для ряда европейских стран, он 
установил, что население растет экспоненци-
ально с течением времени, в то время как со-
бранный урожай растет линейно. Следователь-
но, на определенном этапе развития человече-
ства произведенное продовольствие не сможет 
прокормить население, что может привести к 
катастрофе. 

Однако во второй половине 20-го в. возник-
ла другая ситуация, главным образом, в связи 
с так называемой «зеленой» революцией, ко-
торая привела к существенному росту урожаев, 
и проблема перенаселения планеты потеряла 
свою остроту. Это в большой степени связано с 
использованием удобрений, разных для разных 
культур. В табл. 3 приводятся данные о миро-
вых урожаях основных зерновых культур в на-
чале «зеленой» революции и в настоящее время.

Согласно данным табл. 3, суммарный урожай 
зерновых продуктов вырос в 3.4 раза за прошед-
шие 60 лет, а население Земного шара с 1961 по 
2022 гг. увеличилось с 3.21×109 до 7.98×109 чело-
век [5], т.е. в 2.4 раза. Как видно, рост количе-
ства продуктов питания за данный период вре-
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мени происходил эффективнее, чем рост насе-
ления, т.е. в ближайшее время недостаток пищи 
не угрожает населению планеты. Однако часть 
этого роста связана с увеличением концентра-
ции углекислого газа в атмосфере, которая за 
рассматриваемое время составила 1.4 раза. Если 
считать, что рост массы сельскохозяйственных 
культур при прочих равных условиях пропорци-
онален росту концентрации углекислого газа в 
атмосфере и исключить из увеличения урожаев 
фактор, связанный с ростом концентрации угле-
кислого газа, получим, что связанное с «зеле-
ной» революцией увеличение урожая за указан-
ное время составит 2.4 раза, т.е. «зеленая» рево-
люция только компенсирует рост населения. 

Рассмотрим возможности нашей планеты 
для обеспечения населения продуктами пи-
тания. Исходим из энергетических потребно-
стей человека в соответствии с данными ООН 
(UN Food and Agriculture Organization), соглас-
но которым среднее ежедневное потребление 
пищи, приходящееся на одного человека, нахо-
дится в интервале между 2500 и 3500 ккал/сут 
[47], а внутри этого интервала зависит от кон-
кретной страны. 

Для оценки будем ориентироваться на сред-
нюю величину 3000 ккал/сут и глюкозу в ка-
честве продукта питания, что равно пример-
но 320 г углерода в составе глюкозы. Величина 
3000  ккал/сут соответствует мощности 140 Вт, 
и поскольку глобальная мощность фотосинте-
за составляет 2×1014 Вт, фотосинтез в принципе 
может обеспечить энергией порядка 1×1012 че-
ловек, что на два порядка величины превыша-
ет современное население Земли. Ясно, что эта 
оценка завышена, поскольку наряду с расти-
тельной пищей человек потребляет животную 
пищу, которая энергетически в несколько раз 
дороже растительной. Тем не менее эта оценка 
показывает, что в настоящее время фотосинтез 
используется для производства продуктов пита-
ния неэффективно, а проблема перенаселения 
планеты не является актуальной. 

Отметим также, что мощность, необходимая 
для поддержания жизнедеятельности человече-
ства (3000 ккал/сут для 8×109 человек), немно-
гим превышает 1×1012 Вт. Сравнивая эту вели-

чину с вырабатываемой в результате индустри-
альной энергетики (около 2×1013 Вт), имеем, 
что мощность сельскохозяйственного произ-
водства на порядок величины ниже мощности 
промышленной энергетики. 

Сделаем еще одну оценку, учитывая, что че-
ловек перерабатывает 320 г углерода в день, 
а человечество – примерно 0.9 млрд т углерода 
в год, превращая его в углекислый газ. Исполь-
зуемая масса углерода для углеродной энерге-
тики немногим превышает 10 млрд т углеро-
да в год. Отсюда следует, что вклад в увеличе-
ние концентрации атмосферного углекислого 
газа за счет жизнедеятельности людей немно-
гим меньше 10%. 

ОСОБЕННОСТИ РАЗВИТИЯ  
УГЛЕРОДНОЙ ЭНЕРГЕТИКИ

Структура энергетики меняется со временем 
естественным образом. В настоящее время наи-
более быстрыми темпами развивается возоб-
новляемая энергетика, в которой используется 
энергия Солнца и ветра. Сейчас ее вклад в про-
изводство энергии невелик, и главный недоста-
ток этого вида энергетики связан с невозмож-
ностью регулировать производимую энергию. 
Поэтому можно ожидать, что до конца 21-го в. 
углеродная энергетика сохранит ведущие пози-
ции. 

Рассмотрим некоторые проблемы углерод-
ной энергетики, важные для ее развития в бли-
жайшем будущем. В средствах массовой ин-
формации широко обсуждается необходимость 
замены углеродной энергетики водородной, 
что означает замену ископаемого топлива водо-
родом. Тогда в атмосферу не попадает углекис-
лый газ, продукт углеродной энергетики. Так-
же водородная энергетика, подобно углеродной 
энергетике, позволяет регулировать выходные 
параметры интенсивно развивающейся возоб-
новляемой энергетики. Не останавливаясь на 
малой эффективности водородной энергетики, 
рассмотрим риски, связанные с использовани-
ем водорода в больших масштабах. 

Действительно, водородная энергетика не 
подходит для массового использования, по-
скольку опасно хранить водород в больших ко-
личествах. Продемонстрируем это на осно-
ве опыта, полученного разными странами при 
эксплуатации дирижаблей на водороде около 
ста лет назад. Типичный дирижабль имеет дли-
ну примерно 100 м и поперечные размеры в не-
сколько десятков метров, причем почти весь 
объем дирижабля заполнен водородом. Обыч-
но несколько лет эксплуатации дирижаблей 
кончались их взрывами. На рис. 10 представ-
лен взрыв дирижабля «Гинденбург». Этот дири-

Таблица 3. Суммарные урожаи основных зерновых 
культур на всей Земле в млн т [45, 46]

Культура 1961 г. 2022 г.
Кукуруза 205 1251
Рис 285 5031
Пшеница 222 784
Ячмень 72 150

сумма 784 2688
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жабль [49, 50], гордость Третьего рейха, был по-
строен в 1934 г. и совершил 65 полетов за вре-
мя своего существования между разными стра-
нами и континентами. Взрыв произошел в про-
цессе его остановки в Нью-Йорке 6 мая 1937 г. 

Другой пример хранения водорода при его 
массовом использовании относится к ракет-
ным двигателям [51]. Одним из видов топли-
ва для второй и третьей ступеней баллистиче-
ской ракеты является смесь жидких водорода 
и кислорода. Для хранения данной смеси тре-
буются специальные материалы и строгое вы-
полнение определенных требований при обра-
щении с ней. Нарушение этих требований при-
вело к взрыву на Байконуре 24 октября 1960 г. 
[52]. Этот взрыв и вызванный им пожар приве-
ли к гибели 78 человек. 

Одной из главных проблем углеродной энер-
гетики является исчерпание горючих полезных 
ископаемых. Согласно данным [7], запасы ис-
копаемых топлив – газа, нефти и угля – состав-
ляют соответственно 115, 230 и 560 Гт C. Конеч-
но, история показывает, что спустя время будут 
разведаны новые запасы горючих ископаемых. 
Однако на наших глазах источники добычи по-
лезных ископаемых перемещаются в трудно-
доступные места. При этих условиях возника-
ет проблема изготовления жидкого и газообраз-
ного синтетического топлива из угля.

С такой проблемой столкнулась Германия в 
первой половине 20-го в. При этом первая тех-
нология, пригодная для массового использо-
вания, была предложена в 1913 г. нобелевским 
лауреатом Ф. Бергиусом, в которой каменный 
или бурый уголь смешиваются со специальны-
ми добавками, включающими катализаторы. 
Подготовленную суспензию смешивают с во-
дородом, который получается из нагретой сме-
си воды и угля, а далее смесь подается в хими-
ческий реактор, где температура составляет  
450–485oC, а давление достигает 500–700 атм. 

Получаемая синтетическая сырая нефть пред-
ставляла собой смесь нефти, дизельного то-
плива, топливных газов и других компонентов. 
В  последующем синтетическая нефть разделя-
лась на тяжелые масла, бензин и горючие газы.

Альтернативная технология производства 
синтетического топлива была реализована в 
процессе Фишера–Тропша в 1926 г. [53]. Пер-
вой стадией этого процесса является обработ-
ка горячего измельченного угля (как каменно-
го, так и бурого) перегретым водяным паром, 
что приводит к образованию синтез-газа [54] 
в виде смеси CO и H2. Синтез-газ может быть 
преобразован далее в жидкое топливо в резуль-
тате смешивания с различными сырыми вида-
ми топлива. Эта технология позволяет получать 
различные виды топлива, среди которых особое 
место занимал синтетический бензин. Совер-
шенствование и модификация данной техно-
логии использовалась на промышленных пред-
приятиях при производстве различных синте-
тических видов топлива.

В Германии технология производства синте-
тического топлива получила практическое при-
менение в 1944–1945 гг., когда во время войны 
страна оказалась отрезанной от районов добы-
чи нефти в Румынии, тогда как другие развитые 
страны имели возможность получать более де-
шевое ископаемое топливо. В 1944 г. на 25 заво-
дах было произведено около 6 млн т синтетиче-
ского топлива, и для этой цели было использо-
вано 60 млн т угля.

Впоследствии были разработаны различные 
технологии для производства синтетических 
топлив из различных органических веществ, 
включая спирты, опилки, органические отхо-
ды. Однако стоимость производимого синте-
тического топлива была всегда выше, чем стои-
мость ископаемого топлива. В то же время сто-
имость ископаемого топлива со временем рас-
тет, что может изменить отношение к синтети-
ческому топливу. 

Частичный переход на получаемое из угля 
синтетическое топливо практически проис-
ходит на угольных тепловых электростанци-
ях, где используется диспергированный уголь, 
помещенный в перегретый водяной пар [55]. 
В паровом котле создаются сверхкритические 
температура и давление, достигающие 600°C и 
320 атм соответственно. КПД таких электро-
станций превышает 40%. Таким образом, про-
исходит постепенный переход на новую тех-
нологию производства энергии, при которой 
природный газ заменяется пылеугольным то-
пливом. Но в отличие от тепловых электро-
станций на натуральном газе в этом случае не-
обходима очистка продуктов сгорания от вред-

Рис. 10. Взрыв дирижабля «Гинденбург» в Нью-Йорке [48].
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ных примесей, в число которых не входит угле-
кислый газ.

Таким образом, современное развитие угле-
родной энергетики связано с рядом проблем, 
как естественных, так и надуманных. Тем не ме-
нее углеродная энергетика сохранит свое доми-
нирующее положение до конца 21-го в. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
В последние десятилетия выполняются дол-

госрочные научные программы, посвящен-
ные измерению и анализу параметров глобаль-
ных процессов, протекающих между атмосфе-
рой и поверхностью Земли. Наряду с более глу-
боким пониманием глобальных процессов это 
дает возможность проанализировать роль ин-
дустриальной деятельности человека в про-
исходящих на Земле изменениях. В настоя-
щей статье использовались данные ряда на-
учных центров и долгосрочных научных про-
грамм для анализа энергетических глобальных 
процессов и эволюции теплового состояния 
Земли под действием углеродной энергетики. 

Однако современный объем углеродной 
энергетики и связанные с этим большие потоки 
средств являются привлекательными для раз-
работки международных мошеннических схем, 
а средства массовой информации в интересах 
определенных финансовых групп создают ис-
каженное представление о некоторых аспек-
тах энергетики. Не рассматривая гуманитар-
ные, финансовые и политические аспекты про-
блемы, в работе представлены анализ и оценки, 
позволяющие надежно проанализировать важ-
ные аспекты углеродной энергетики. 

Из проведенного анализа следует, что на-
блюдаемый рост концентрации атмосферного 
углекислого газа носит антропогенный харак-
тер и определяется сжиганием горючих иско-
паемых в рамках углеродной энергетики. Часть 
инжектируемого углекислого газа остается в 
атмосфере и дает вклад примерно 30% в рост 
глобальной температуры. Поэтому инжектиру-
емый в атмосферу углекислый газ не является 
главной причиной наблюдаемого потепления 
планеты. 

Хотя вклад антропогенного углекислого газа 
в потоки углерода между поверхностью Зем-
ли и атмосферой невелик и составляет пример-
но 5% от естественных потоков, за время инду-
стриального периода (примерно 300 лет) масса 
углерода в атмосфере и биомассе на поверхно-
сти Земли увеличилась в полтора раза. При со-
временном содержании углекислого газа в ат-
мосфере это увеличение не влияет на здоровье 
человека, но ведет к возрастанию урожаев сель-
скохозяйственных культур примерно в полто-

ра раза и, таким образом, обеспечивает пищей 
увеличивающееся население планеты. 

Углеродная энергетика, видимо, сохранит 
свое лидирующее положение в мировой энер-
гетике в 21-м в., так что проведенный выше 
численный анализ проблем, связанных с эво-
люцией углеродной энергетики, может быть 
полезен при планировании ее развития. К со-
жалению, средства массовой информации дают 
ложное представление о будущем углеродной 
энергетики, считая ее опасной для человече-
ства. Проведенный выше анализ вскрывает 
принципиальные ошибки, на которых основан 
этот вывод. 

Отметим, что углеродная энергетика нахо-
дится под сильным давлением со стороны меж-
дународных финансовых кругов, что позволило 
существенно снизить цену горючих полезных 
ископаемых, делая невыгодным по сравнению 
с ними использование синтетического топлива 
и органических отходов. Для обоснования это-
го давления привлекается ложная концепция 
парникового эффекта за счет накопления угле-
кислого газа в атмосфере. Хорошо организо-
ванная цензура в средствах массовой информа-
ции большинства энергетических стран, вклю-
чая Россию, поддерживает эту ложную концеп-
цию и не допускает ее обсуждения. 

В то же время существует ряд научных цен-
тров, главным образом под эгидой НАСА, ре-
зультатом исследования которых является на-
учная истина. При этом целью данной рабо-
ты является не дискуссия о парниковой приро-
де наблюдаемого роста глобальной температу-
ры, а объединение результатов отдельных науч-
ных центров в детальную физическую картину, 
лежащую в основе развития углеродной энерге-
тики. 
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Представлены результаты экспериментальных исследований генерации свободных носителей в 
легированном кремнии n- и р-типа при воздействии переднего фронта терагерцевого импульса 
пикосекундной длительности с амплитудой электрического поля до 20 МВ/см. Эксперименталь-
но показано, что коэффициент пропускания пробного фемтосекундного лазерного импульса при 
увеличении напряженности поля от 10 до 20 МВ/см во время действия первого периода терагер-
цевого импульса одинаков для образцов кремния с различным типом легирования. Проведено 
численное моделирование динамики заполнения носителями зоны проводимости в кремнии n- и 
р-типа. Показано, что в ходе увеличения напряженности поля до ~10 МВ/см, когда концентрация 
электрон-дырочных пар становится соизмеримой с концентрацией примесных электронов (ды-
рок), доминирует электронная (n-тип) или дырочная (р-тип) ударная ионизация, что необходимо 
учитывать при расчетах.

DOI: 10.31857/S0040364424040156

ВВЕДЕНИЕ

Исследования динамики генерации свобод-
ных носителей заряда в полупроводниках при 
воздействии терагерцевых (ТГц) импульсов не 
перестают быть актуальными и востребованны-
ми в области разработки новых электронных и 
оптоэлектронных устройств, управление кото-
рыми осуществляется в пикосекундном времен-
ном диапазоне.

В ряде работ [1–5] исследовались процес-
сы в полупроводниках под действием ТГц-
импульсов, обусловленные междолинным рас-
сеянием электронов, ударной ионизацией и 
межзонным туннелированием. Значения напря-
женности электрического поля ТГц-импульсов в 
этих работах ограничивались ~1 МВ/см. Более 
высокие значения поля достигались за счет ло-
кального усиления с помощью метаматериалов. 
В [1,2] исследовалось увеличение концентрации 

свободных носителей заряда в кремнии под дей-
ствием ТГц-импульсов с напряженностью элек-
трического поля 3.6 МВ/см.Усиление поля с 0.5 
до 3.6 МВ/см осуществлялось на нанострукту-
рах, нанесенных на поверхность кремния. Пока-
зано, что при воздействии ТГц-импульсом кон-
центрация свободных носителей увеличивает-
ся более чем на семь порядков, а скорость ио-
низации значительно уменьшается с увеличени-
ем начальной концентрации носителей. Иссле-
дования междолинной и внутридолинной ди-
намики «горячих» свободных электронов в по-
лупроводниках Ge, Si и GaAs были выполнены 
в [3]. Пиковые значения напряженности поля, 
используемые в экспериментах, не превышали 
150 кВ/см. Под действием ТГц-импульса элек-
троны достигали энергии порядка 1 эВ, что по-
зволяло большой части электронов претерпе-
вать междолинное рассеяние. В [4] было проде-
монстрировано увеличение концентрации но-
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ОВЧИННИКОВ и др.

сителей на три порядка в GaAs при воздействии 
ТГц-импульсом с напряженностью электриче-
ского поля ~1 МВ/ см. ТГц-импульсы с напря-
женностью электрического поля до 12 МВ/см, 
усиленные с помощью метаматериалов в [5], по-
зволили за счет механизмов туннелирования и 
ударной ионизации создать в GaAs электронно-
дырочную плазму с плотностью выше 1019 см-3.

Достижения в области генерации ТГц-
импульсов с высокой напряженностью электри-
ческого поля в десятки МВ/см [6–11] позволи-
ли проводить экспериментальные исследова-
ния нелинейных процессов в различных матери-
алах без привлечения сложных технологических 
процессов, связанных с изготовлением метама-
териалов. В [12] наблюдалось резкое увеличение 
коэффициента пропускания кремния n-типа 
(~ 90 раз) в терагерцевом спектральном диапазо-
не при воздействии ТГц-импульсом с напряжен-
ностью электрического поля до 3.1 МВ/ см. По-
казано, что под действием ТГц-импульса про-
исходит междолинное рассеяние свободных но-
сителей и с увеличением напряженности поля 
уменьшается время рассеяния. При увеличе-
нии напряженности электрического поля до 
20 МВ/ см наблюдалось формирование однопе-
риодного ТГц-импульса за счет генерации тон-
кого ионизированного слоя [13]. Исследования 
нелинейного показателя преломления третье-
го порядка в кремнии были выполнены при воз-
действии ТГц-импульсами с интенсивностью бо-
лее 26 ГВт/см2, генерация которых осуществля-
лась с помощью терагерцевого источника, рабо-
тающего на основе лазерно-плазменного взаи-
модействия [14]. Для демонстрации возможно-
стей мощных ТГц-источников были проведены 
эксперименты по нелинейному поглощению в 
легированном кремнии ТГц-импульсов с напря-
женностью электрического поля до 3.2 [6] и до 
2 МВ/см [15].

В данной работе представлены результаты 
экспериментальных исследований и численно-
го моделирования динамики генерации свобод-
ных носителей в образцах кремния с различной 
степенью и типом легирования при воздействии 
ТГц-импульсами с напряженностью электриче-
ского поля до ~20 МВ/см. Экспериментальные 
исследования проводились методом накачка–
зондирование.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ СХЕМА  
И РЕЗУЛЬТАТЫ

Генерация ТГц-импульсов осуществлялась в 
нелинейном органическом кристалле DSTMS 
(4-N,N-диметиламино-4'-N'-метил-стильбазо-
лий 2,4,6-триметилбензолсульфонат) методом 
оптического выпрямления при накачке фем-

тосекундной лазерной системой с длиной вол-
ны излучения 1240 нм [16] и высокой конвер-
сионной эффективностью [7, 17]. Для прове-
дения экспериментов использовался кристалл 
DSTMS диаметром 8 мм и толщиной 440±5 мкм. 
Энергия импульса достигала 120 мкДж, а мак-
симальная напряженность электрического поля 
при фокусировке в пятно диаметром ~ 170 мкм 
(по уровню 1/е) составляла ~20 МВ/см. Времен-
ная форма ТГц-импульса, измеренная методом 
электрооптического детектирования в кристал-
ле фосфида галлия GaP (110) толщиной 200 мкм, 
представлена на рис. 1. Измеренная временная 
форма использовалась при проведении числен-
ного моделирования.

Исследования динамики генерации свобод-
ных носителей в кремниевых образцах при воз-
действии ТГц-импульсом проводились в схе-
ме накачка–зондирование, в которой в качестве 
накачки использовался ТГц-импульс, а в каче-
стве зондирующего излучения  – фемтосекунд-
ный лазерный импульс с длиной волны 1240 нм 
и длительностью 100 фс. Подробное описание 
экспериментальной схемы представлено в рабо-
тах [18, 19].

В качестве экспериментальных образцов ис-
пользовались полированные с двух сторон пла-
стины кремния. Характеристики используемых 
образцов кремния представлены в таблице.

Параметры экспериментальных образцов

Тип 
легирова-

ния

Концен-
трация 

примеси, 
см–3

Концентрация 
электронов  

в зоне прово-
димости, см–3

Толщина 
пластины, 

мкм

n-тип 1017 1017 245
p-тип 1016 104 235
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Рис. 1. Временная форма ТГц-импульса.
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Применение схемы встречной геометрии не-
обходимо для проведения исследований при 
сильных полях ТГц-импульса, когда высокая 
концентрация носителей в зоне проводимости 
кремния влияет на отражение и пропускание те-
рагерцевых импульсов и схема попутного рас-
пространения терагерцевого и зондирующего 
импульсов становится неприменимой.

В предложенной экспериментальной схеме 
временная задержка, равная нулю, соответству-
ет моменту времени, когда ТГц и зондирующий 
импульсы встречаются на входной (для ТГц-
импульса) поверхности образца. Такая синхро-
низация осуществляется с помощью эффекта ге-
нерации второй гармоники пробного импульса в 
присутствии электрического поля ТГц-импульса 
в поверхностном слое кремния [20]. При изме-
нении временной задержки уменьшается длина 
оптического пути ТГц-импульса, и ТГц и зонди-
рующий импульсы встречаются не на поверхно-
сти, а внутри образца на глубине ∆l от входной 
поверхности, которая определяется следующим 
выражением:

∆l = c∆t / (nω + nТГц).

Здесь ∆t – время задержки; с – скорость света; 
nω, nТГц  – показатели преломления кремния на 
длине волны зондирующего и ТГц-импульсов.

Рассмотрим, как происходит заполнение зоны 
проводимости кремния при установленном вре-
мени задержки 300 фс. ТГц и зондирующий им-
пульсы движутся навстречу друг другу. ТГц-
импульс начинает движение с поверхности об-
разца, а зондирующий – навстречу с глубины об-

разца   мкм от поверхности, с кото-

рой входит ТГц-импульс. Так как показатель пре-
ломления не испытывает значительной диспер-
сии в спектральных диапазонах зондирующего и 
ТГц-импульсов, то групповая скорость совпада-
ет с фазовой. При температуре 300 К изменение 
показателя преломления кремния в диапазоне 
1–3 ТГц составляет 0.002 [21]. В спектральном ди-
апазоне зондирующего импульса с центральной 
длиной волны 1240 нм и шириной спектра 30 нм 
изменение показателя преломления кремния  – 
0.01 [22]. При временной задержке 300 фс и по-
казателях преломления nω = 3.51, nТГц = 3.56 им-
пульсы встретятся на расстоянии ~13 мкм от по-
верхности. При этом зона проводимости первой 
половины слоя кремния (относительно входной 
поверхности для ТГц-импульса) к моменту встре-
чи будет заполнена электронами, полученными в 
результате ударной ионизации под действием ча-
сти ТГц-импульса, длительностью ~150 фс. Кон-
центрация электронов в зоне проводимости, соз-
данная этой частью ТГц-импульса сохраняется в 

течение времени > 10–6 с. При дальнейшем дви-
жении зондирующего и ТГц-импульсов зондиру-
ющий импульс начинает поглощаться в первой 
половине слоя кремния, которая дополнитель-
но заполняется электронами проводимости под 
действием второй части ТГц-импульса длитель-
ностью ~150 фс. Таким образом, в слое пластины 
кремния ~13 мкм зондирующий импульс погло-
щается электронами, созданными за время дей-
ствия ТГц-импульса 300 фс.

На рис. 2 представлены экспериментальные 
результаты измерения зависимости коэффици-
ента пропускания кремниевых пластин на дли-
не волны излучения зондирующего импульса 
1240 нм в зависимости от временной задержки 
между зондирующим и нагревающим (ТГц) им-
пульсами. Нулевое значение временной задерж-
ки соответствует входу ТГц-импульса в образец.

Несмотря на значительную разницу в началь-
ной концентрации электронов в зоне проводи-
мости для кремниевых образцов p- и n-типа, ко-
эффициенты пропускания зондирующего из-
лучения в зависимости от времени практиче-
ски совпадают (рис. 2). Изменение коэффици-
ента пропускания экспериментальных образцов 
с увеличением временной задержки между ТГц 
и зондирующим импульсами определяется ве-
личиной концентрации электронов в зоне про-
водимости, генерация которых происходит под 
действием ТГц-импульса, а также увеличением 
толщины слоя кремния, в котором происходит 
генерация свободных носителей.

Для анализа полученных временных зависи-
мостей, изображенных на рис. 2, проведено чис-
ленное моделирование процесса генерации сво-
бодных носителей в кремнии с различным ти-
пом легирования.
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Рис. 2. Зависимости коэффициента пропускания 
образцов кремния с различными степенью и типом 
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ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

В работе проводился расчет концентрации 
свободных носителей в результате ударной ио-
низации под действием поля терагерцевого им-
пульса при его прохождении через образец. 
Предложена простая модель, которая учитывает 
ударную ионизацию как электронов, так и ды-
рок, которые влияют друг на друга. Один элек-
трон (дырка) может участвовать в нескольких 
актах ударной ионизации, в итоге концентрация 
электронов (дырок) к концу действия импульса 
может многократно увеличиться.

Динамика концентрации электронов иссле-
довалась в тонком приповерхностном слое при 
входе импульса в пластину, так как именно в 
этой области наблюдается максимальный рост 
концентрации носителей. При дальнейшем про-
хождении терагерцевого импульса вглубь пла-
стины его амплитуда уменьшается из-за погло-
щения ионизованными свободными носителя-
ми в предшествующих слоях, и концентрация 
свободных носителей в более глубоких слоях не 
достигает настолько высоких значений, кото-
рые существенным образом влияют на измене-
ние оптических констант кремния.

Численный расчет проводился на основе си-
стемы модифицированных кинетических урав-
нений Больцмана

	 (1)

Данная система уравнений решалась отно-
сительно функций распределения fe(p,t) и fh(p,t)  
для электронов и дырок соответственно, где t – 
время, а p – квазиимпульс.

Здесь ε(t)  – известный из эксперимента 
временной профиль терагерцевого импульса 
(рис. 1), e – заряд электрона, γe(p) и γh(p)  – ско-
рости ударной ионизации для электронов и ды-
рок соответственно, ϕe(p) и ϕh(p)  – начальные 
функции распределения свободных электронов 
и дырок в зоне проводимости и валентной зоне.

При вычислении скорости ударной иониза-
ции для электронов использовалась модифици-
рованная формула Келдыша [23]

γe(p) = Ceθ (Ee(p) – Eth(e)) (Ee(p) – Eth(e))
a(e),

γh(p) = Chθ (Eh(p) – Eth(h)) (Eh(p) – Eth(h))
a(h).

Здесь Ce и Ch  – численные коэффициенты; 
Eth(e) и Eth(h)– пороговые значения энергии удар-
ной ионизации для электронов и дырок; a(e) и 
a(h) – численные параметры, учитывающие вли-
яние лежащих выше энергетических зон; Ee(p) и 
Eh(p)  – дисперсионные кривые для электронов 
в зоне проводимости и дырок в валентной зоне 
в кремнии.

В соответствии с данными работы [23], ис-
пользовались следующие численные значения 
параметров для электронов: 

Ce = 36 × 1010 c-1 эВ–a(e), а(e) = 3.683, 
Eth(e) = 0.8 эВ.

Параметры для скорости ионизации дырок 
были близкими к значениям, полученным в ра-
боте [24]:

Ch = 1.4 × 1012 c-1 эВ–3.4, Eth(h) = 1.49 эВ, 
а(h) = 3.4.

Первое слагаемое в правых частях уравнений 
(1) вида – γ(p)f(p,t) учитывает изменение функ-
ции распределения электронов (дырок) прово-
димости, участвующих в процессе ударной ио-
низации и передающих энергию другим носите-
лям. Вторые слагаемые вида 2ϕ(p) ∫ γ(p' )f(p', t)dp' 
в правых частях уравнений учитывают рост чис-
ла электронов в окрестности дна зоны проводи-
мости (дырок в окрестности потолка валентной 
зоны) в результате ударной ионизации. Вид сла-
гаемых обусловлен тем, что в модели для про-
стоты считается, что горячий свободный носи-
тель после передачи энергии другому носителю 
«падает» в окрестность экстремума соответству-
ющей энергетической зоны. Аналогично счита-
ется, что носитель, «выбитый» горячим носите-
лем в результате акта ударной ионизации, также 
попадает в экстремум соответствующей энерге-
тической зоны. Именно это учитывает множи-
тель  2 во вторых слагаемых в системе уравне-
ний (1). Таким образом, полное число электро-
нов (дырок), появившихся у дна зоны проводи-
мости (у потолка валентной зоны), пропорцио-
нально полному числу горячих электронов (ды-
рок) проводимости ∫γ(p' )f(p', t)dp', принявших 
участие в ударной ионизации за малый проме-
жуток времени (t – dt, t). Третьи слагаемые в пра-
вых частях уравнений учитывают тот факт, что в 
результате одного акта ударной ионизации уве-
личивается на единицу число свободных но-
сителей противоположного знака: в результате 
акта электронной ударной ионизации в валент-
ной зоне появляется новая свободная дырка, 
а в результате акта дырочной ударной иониза-
ции в зоне проводимости появляется один сво-
бодный электрон. Начальные значения функ-
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ций распределения выбирались такими, чтобы 
начальные концентрации носителей соответ-
ствовали начальным концентрациям носителей 
в образцах кремния, использовавшихся в экспе-
рименте. Также в расчете учитывается, что чис-
ло появившихся в зоне проводимости в резуль-
тате ударной ионизации электронов равно числу 
появившихся в валентной зоне дырок. Это усло-
вие можно считать граничным условием, кото-
рое приводит к однозначному решению приве-
денной выше системы уравнений.

При расчете вводилась сетка по времени с 
шагом ∆t = 0.005 пс, а также сетка в пространстве 
квазиимпульсов с шагом ∆p = 6 × 10–27 (кг м)/с.

На рис. 3 представлены результаты расчета 
зависимостей концентраций электронов и ды-
рок при прохождении первого периода терагер-
цевого импульса через приповерхностный слой 
пластины кремния 0.5 мкм. Графики представ-
лены в логарифмическом масштабе по концен-
трации. Расчеты проводились для двух случаев: 
кремния n-типа для начальных концентраций 
носителей Ne0 = 1017 см–3, Nh0 = 103 см–3 (рис. 3а) 
и кремния p-типа при начальных концентра-
циях Ne0 = 104 см–3, Nh0 = 1016 см–3 (рис. 3б) для 
ТГц-импульса с максимальной напряженностью 
поля ~20 МВ/см.

Представленные на рис 3 зависимости обла-
дают рядом особенностей. Хорошо заметно, что, 
несмотря на значительное различие начальных 
концентраций электронов и дырок для разных 
типов кремния, они постепенно выравнивают-
ся (с точностью до разницы начальных концен-
траций, которая сохраняется в процессе умень-
шения концентраций носителей; эта разница за-
тем становится пренебрежимо малой по срав-
нению с абсолютными значениями концентра-

ций). Относительное выравнивание концен-
траций электронов и дырок происходит через 
0.15–0.20 пс после начала воздействия терагер-
цевого импульса. Увеличение концентраций но-
сителей каждого типа, как указывалось в опи-
сании моделей, обусловлено как электронной, 
так и дырочной ударной ионизацией. Это при-
водит к тому, что определяющим фактором ско-
рости роста концентраций являются не скоро-
сти ударной ионизации γe(p) и γh(p), а собствен-
но концентрации носителей. Таким образом, 
быстрый рост числа свободных дырок в слу-
чае n-кремния на временном интервале до вы-
равнивания концентраций свободных носите-
лей обусловлен высокой концентрацией сво-
бодных электронов, которые в процессе удар-
ной ионизации «выбивают» все новые дырки в 
валентной зоне. Аналогично для p-кремния: рез-
кий рост изначально небольшого числа свобод-
ных электронов обусловлен высокой концентра-
цией дырок, участвующих в ударной ионизации. 
Это приводит к тому, что полная концентрация 
носителей к моменту времени 0.3 пс составля-
ет ~1020 см–3 в кремнии n-типа и ~2 × 1019 см–3 
в кремнии p-типа. При расчетах не учитывалось 
уменьшение концентрации свободных носите-
лей за счет процесса оже-рекомбинации, так как 
оценка постоянной времени оже-рекомбинации 
при концентрациях ~1020 см–3 составляет десят-
ки пикосекунд (в зависимости от коэффициен-
та оже-рекомбинации), что значительно больше 
исследуемого временного интервала.

Несмотря на то, что данные численного мо-
делирования демонстрируют большую разни-
цу в концентрации свободных носителей в по-
верхностном слое кремния p- и n-типа, полу-
ченные результаты не исключают одинаково-
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го поведения экспериментальных зависимостей 
пропускания для двух типов кремния. Посколь-
ку поглощение зондирующего излучения обу-
словлено главным образом поглощением сво-
бодных носителей заряда, то величина поглоще-
ния, а значит, и пропускания, обусловлена в пер-
вую очередь концентрацией свободных носите-
лей заряда.

Рассмотрим экспериментальную зависимость 
коэффициента пропускания кремния p-типа в 
момент времени 0.3 пс. Коэффициент пропуска-
ния составляет величину 0.91. Как было показа-
но выше, при описании экспериментальной ме-
тодики поглощение пробного импульса в этом 
случае происходит в слое кремния ~13 мкм. По-
казатель поглощения определен по закону Буге-
ра в предположении однородного распределе-
ния по глубине и составил 64 см–1, а оценка кон-
центрации свободных носителей проводилась 
с помощью модели Друде и составила величи-
ну ~7 × 1018 см–3. При этом основное поглоще-
ние, как было показано в работе [20], определя-
ется слоем 2.5 мкм, на который воздействовало 
электрическое поле с максимальной напряжен-
ностью вблизи амплитуды первого полупериода. 
В этом случае концентрация в слое 2.5 мкм до-
стигает ~3 × 1019 см–3, что хорошо коррелирует с 
расчетными значениями.

Для кремния n-типа получается аналогичная 
величина среднего значения концентрации сво-
бодных носителей, как и для p-типа, так как ко-
эффициенты пропускания в момент времени 
0.3  пс для обоих образцов практически совпа-
дают. Необходимо отметить, что в исходном со-
стоянии образцы кремния n- и p-типа сильно 
отличаются начальным показателем поглоще-
ния ТГц-излучения. Если кремний p-типа не по-
глощает ТГц-излучение, то для кремния n-типа 
показатель поглощения составляет величину 
360 см–1 [13]. Вследствие того, что напряженность 
электрического поля сильно уменьшается в глу-
бине образца, градиент концентрации по глуби-
не в кремнии n-типа значительно больше, чем в 
образце p-типа. Таким образом, при одинаковом 
среднем значении концентрации свободных но-
сителей в слое кремния толщиной ~2.5 мкм в по-
верхностном слое кремния n-типа концентрация 
должна быть больше, чем в кремнии p-типа, что 
показывает численное моделирование.

Авторы предполагают, что эксперименталь-
ные результаты равного пропускания для обоих 
типов легированного кремния при воздействии 
сильных (от 10 до 20 МВ/см) полей терагерцево-
го импульса можно объяснить доминированием 
при заполнении зоны проводимости одного из 
процессов ударной ионизации, а именно, элек-
тронной ударной ионизацией.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Проведены экспериментальные исследова-
ния и численное моделирование динамики ге-
нерации свободных носителей в кремниевых 
образцах с различной степенью и типом леги-
рования при воздействии терагерцевыми им-
пульсами с максимальной напряженностью 
электрического поля 20 МВ/см. Эксперимен-
тально показано, что коэффициент пропуска-
ния зондирующего излучения с длиной волны 
1240 нм, определяемый концентрацией элек-
тронов в зоне проводимости, изменяется оди-
наково у различных образцов кремния, несмо-
тря на значительную разницу в начальной кон-
центрации.

Численный расчет, выполненный на осно-
ве системы модифицированных кинетических 
уравнений Больцмана, показал, что для объясне-
ния полученных экспериментальных зависимо-
стей необходимо учитывать дырочную ударную 
ионизацию. Она существенно влияет на генера-
цию свободных носителей в кремнии p-типа на 
временном интервале, пока концентрация элек-
тронов в зоне проводимости не превышает кон-
центрации примесных дырок, а также распреде-
ления концентрации вдоль направления распро-
странения ТГц-импульса.

Предполагается, что равное пропускание для 
обоих типов легированного кремния при воздей-
ствии сильных (от 10 до 20 МВ/см) полей тера-
герцевого импульса можно объяснить домини-
рованием при заполнении зоны проводимости 
одного из процессов ударной ионизации – элек-
тронной ударной ионизацией.

Экспериментальные исследования вы-
полнены на уникальной тераваттной хром-
форстеритовой лазерной системе (УНУ «ЛТФК») 
в центре коллективного пользования «Лазерный 
фемтосекундный комплекс» ОИВТ РАН в рам-
ках научной программы Национального центра 
физики и математики (проект «Физика высоких 
плотностей энергии») и при поддержке Мини-
стерства науки и высшего образования РФ (гос-
задание № 075-00270-24-00). Численное моде-
лирование проведено при поддержке Россий-
ского научного фонда (грант №22-12-00334).

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ

1.	 Tarekegne A.T., Iwaszczuk K., Zalkovskij M., Strikw-
erda A.C., Jepsen P.U. Impact Ionization in High Re-
sistivity Silicon Induced by an Intense Terahertz Field 
Enhanced by an Antenna Array // New J. Phys. 2015. 
V. 17. № 4. P. 043002.

2.	 Tarekegne A.T., Hirori H., Tanaka K., Iwaszczuk K., 
Jepsen P.U. Impact Ionization Dynamics in Silicon 
by MV/cm THz Fields // New J. Phys. 2017. V. 19. 
№ 12. P. 123018.



631

ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР	 том 62  	  № 4	 2024

ДИНАМИКА ГЕНЕРАЦИИ СВОБОДНЫХ НОСИТЕЛЕЙ В КРЕМНИИ

3.	 Hebling J., Hoffmann M.C., Hwang H.Y., Yeh K.-L., 
Nelson K.A. Observation of Nonequilibrium Car-
rier Distribution in Ge, Si, and GaAs by Terahertz 
Pump–Terahertz Probe Measurements // Phys. Rev. 
B. 2010. V. 81. № 3. P. 035201.

4.	 Hirori H., Shinokita K., Shirai M., Tani S., Kadoya Y., 
Tanaka K. Extraordinary Carrier Multiplication Gat-
ed by a Picosecond Electric Field Pulse // Nat. Com-
mun. 2011. V. 2. № 1. P. 594.

5.	 Lange C., Maag T., Hohenleutner M., Baierl  S., 
Schubert O., Edwards E.R.J., Bougeard D., Woltersdorf 
G., Huber R. Extremely Nonperturbative Nonlineari-
ties in GaAs Driven by Atomically Strong Terahertz 
Fields in Gold Metamaterials // Phys. Rev. Lett. 2014. 
V. 113. № 22. P. 227401.

6.	 Zhang B., Ma Z., Ma J., Wu X., Ouyang C., Kong D., 
Hong T., Wang X., Yang P., Chen L., Li Y., Zhang J.  
1.4-mJ High Energy Terahertz Radiation from Lithi-
um Niobates // Laser Photon. Rev. 2021. V. 15. № 3. 
P. 2000295.

7.	 Vicario C., Ovchinnikov A.V., Ashitkov S.I., Agranat 
M.B., Fortov V.E., Hauri C.P. Generation of 0.9-mJ 
THz Pulses in DSTMS Pumped by a Cr:Mg2SiO4 La-
ser // Opt. Lett. 2014. V. 39. № 23.

8.	 Shalaby M., Hauri C.P. Demonstration of a Low-
frequency Three-dimensional Terahertz Bullet with 
Extreme Brightness // Nat. Commun. 2015. V. 6. 
№ 5976. P. 5976.

9.	 Ovchinnikov A.V., Chefonov O.V., Agranat M.B., 
Fortov V.E., Jazbinsek M., Hauri C.P. Generation of 
Strong-field Spectrally Tunable Terahertz Pulses // 
Opt. Express. 2020. V. 28. № 23. P. 33921.

10.	 Митрофанов А.В., Рожко М.В., Назаров  М.М., 
Якушкин Н.В., Воронин А.А., Федотов А.Б., 
Сидоров-Бирюков Д.А. Генерация терагерцового 
излучения релятивистскими лазерными импуль-
сами на поверхности толстых твердотельных ми-
шеней и тонких фольг // Письма в ЖЭТФ. 2024. 
Т. 119. № 3–4. С. 166.

11.	 Румянцев Б.В., Пушкин А.В., Сулейманова Д.З., 
Жидовцев Н.А., Потемкин Ф.В. Генерация пере-
страиваемого мощного малопериодного терагер-
цового излучения в органических кристаллах при 
накачке мультигигаваттными чирпированными 
лазерными импульсами ближнего ИК-диапазона 
на длине волны 1.24 мкм // Письма в ЖЭТФ. 
2023. Т. 117. № 7–8(4). С. 571.

12.	 Chefonov O.V., Ovchinnikov A.V., Romashevskiy S.A., 
Chai X., Ozaki T., Savel’ev A.B., Agranat M.B., For-
tov V.E. Giant Self-induced Transparency of Intense 
Few-cycle Terahertz Pulses in n-doped Silicon // Opt. 
Lett. 2017. V. 42. № 23. P. 4889.

13.	 Chefonov O.V., Ovchinnikov A.V., Agranat M.B., For-
tov V.E., Efimenko E.S., Stepanov A.N., Savel’ev A.B. 
Nonlinear Ttransfer of an Intense Few-cycle Tera-

hertz Pulse Through Opaque n-doped Si // Phys. Rev. 
B. 2018. V. 98. № 16. P. 165206.

14.	 Woldegeorgis A., Kurihara T., Beleites B., Bossert J., 
Grosse R., Paulus G.G., Ronneberger F., Gopal A. THz 
Induced Nonlinear Effects in Materials at Intensities 
above 26 GW/cm2 // J. Infrared, Millimeter, Tera-
hertz Waves. 2018. V. 39. № 7. P. 667.

15.	 Dey I., Jana K., Fedorov V.Y., Koulouklidis A.D., 
Mondal A., Shaikh M., Sarkar D., Lad A.D., Tzortz-
akis S., Couairon A., Kumar G.R. Highly Efficient 
Broadband Terahertz Generation from Ultrashort La-
ser Filamentation in Liquids // Nat. Commun. 2017. 
V. 8. № 1. P. 1.

16.	 Агранат М.Б., Ашитков С.И., Иванов А.А., Ко-
нященко А.В., Овчинников А.В., Фортов В.Е. Те-
раваттная фемтосекундная лазерная система 
на хром-форстерите // Квантовая электроника. 
2004. Т. 34. № 6. С. 506.

17.	 Vicario C., Jazbinsek M., Ovchinnikov A.V., Che-
fonov  O.V., Ashitkov S.I., Agranat M.B., Hauri C.P. 
High Efficiency THz Generation in DSTMS, DAST, 
and OH1 Pumped by Cr:Forsterite Laser // Opt. Ex-
press. 2015. V. 23. № 4. P. 4573.

18.	 Овчинников А.В., Чефонов О.В., Агранат М.Б. Ге-
нерация второй оптической гармоники в крем-
нии при воздействии терагерцевого импуль-
са с высокой напряженностью электрического 
поля // ТВТ. 2022. Т. 60. № 5. С. 666.

19.	 Ovchinnikov A.V., Chefonov O.V., Agranat M.B., Ku-
dryavtsev A.V., Mishina E.D., Yurkevich A.A. Free-
carrier Generation Dynamics Induced by Ultrashort 
Intense Terahertz Pulses in Silicon // Opt. Express. 
2021. V. 29. № 16. P. 26093.

20.	 Agranat M.B., Ovchinnikov A.V., Chefonov O.V. Ioni-
zation of a Silicon Surface Layer Induced by a High-
Intensity Subpicosecond Electric Field // J. Infrared, 
Millimeter, Terahertz Waves. 2024. V. 45. P. 383.

21.	 Randall C.M., Rawcliffe R.D. Refractive Indices of 
Germanium, Silicon, and Fused Quartz in the Far In-
frared // Appl. Opt. 1967. V. 6. № 11. P. 1889.

22.	 Schinke C., Christian Peest P., Schmidt J., Brendel R., 
Bothe K., Vogt M.R., Kröger I., Winter S., Schirmacher 
A., Lim S., Nguyen H.T., Macdonald D. Uncertainty 
Analysis for the Coefficient of Band-to-band Absorp-
tion of Crystalline Silicon // AIP Adv. 2015. V. 5. № 6. 
P. 067168.

23.	 Redmer R., Madureira J.R., Fitzer N., Goodnick S.M., 
Schattke W., Schöll E. Field Effect on the Impact 
Ionization Rate in Semiconductors // J. Appl. Phys. 
2000. V. 87. № 2. P. 781.

24.	 Kunikiyo T., Takenaka M., Morifuji M., Taniguchi K., 
Hamaguchi C. A Model of Impact Ionization Due to 
the Primary Hole in Silicon for a Full Band Monte 
Carlo Simulation // J. Appl. Phys. 1996. V. 79. № 10. 
P. 7718.



632

ТЕПЛОФИЗИКА ВЫСОКИХ ТЕМПЕРАТУР, 2024, том 62, № 4, с. 632–636

КРАТКИЕ СООБЩЕНИЯ

УДК 533.6

ПОДАВЛЕНИЕ ВОЛН НЕУСТОЙЧИВОСТИ  
В СТОХАСТИЧЕСКИ ВОЗБУЖДЕННОЙ ТУРБУЛЕНТНОЙ  

НИЗКОСКОРОСТНОЙ СТРУЕ  
С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ УПРЕЖДАЮЩЕГО УПРАВЛЕНИЯ1

© 2024 г. И. А. Моралев1, *, А. Я. Котвицкий1, О. П. Бычков2

1 Объединенный институт высоких температур РАН, Москва, Россия  
2 Центральный аэрогидродинамический институт им. Н.Е. Жуковского, г. Жуковский, Россия

*E-mail: morler@mail.ru
Поступило в редакцию 28.06.2024 г. 

После доработки 12.08.2024 г. 
Принято к публикации 08.10.2024 г.

Впервые продемонстрирована возможность упреждающего управления когерентными структу-
рами (волнами неустойчивости) в низкоскоростной стохастически возбужденной турбулентной 
струе при числах Маха M = 0.11 и Рейнольдса Re = 1.2 × 105. Управляющие возмущения вводились 
в струю с помощью плазменного актуатора на основе барьерного разряда, размещенного на кром-
ке сопла. Возбуждение струи осуществлялось естественными широкополосными возмущениями. 
Сигнал для управления был получен с помощью термоанемометра, установленного внутри сопла. 
Получено снижение пульсаций скорости, ассоциированных с волнами неустойчивости, на 2 дБ 
по всей длине струи в области чисел Струхаля 0.2 ≤ Sh ≤ 2. Показано, что подавление возмущений 
приводит к некоторому уменьшению толщины сдвигового слоя на границе струи.

DOI: 10.31857/S0040364424040161

1 По материалам XXIII Международного совещания по 
магнитоплазменной аэродинамике, Москва, 23–25 апреля 
2024 г.

ВВЕДЕНИЕ

Волны неустойчивости (ВН)  – это крупные 
когерентные структуры, возбуждаемые в турбу-
лентной струе в результате развития неустойчи-
вости Кельвина–Гельмгольца [1]. В затоплен-
ных дозвуковых струях волны неустойчивости 
сами по себе не приводят к существенному из-
лучению звука. Однако в некоторых случаях ВН 
могут быть источниками акустического шума, 
регистрируемого в дальнем поле [2, 3], и, соот-
ветственно, вносить свой вклад в общий акусти-
ческий шум самолета. Такая ситуация реализу-
ется для сверхзвуковых струй [3] и сильно на-
гретых струй, когда фазовая скорость возмуще-
ний превышает скорость звука во внешнем по-
токе. Кроме того, в случае, когда в ближнем поле 
струи расположена рассеивающая поверхность 
(например, отклоненный закрылок [2]), проис-
ходит переизлучение энергии гидродинамиче-

ских пульсаций из ближнего поля в акустиче-
ские возмущения. Наличие когерентных струк-
тур на начальном участке дозвуковой струи де-
лает ее чувствительной к различного рода пе-
риодическим воздействиям. Так, известно [4], 
что дополнительное возбуждение возмущений 
при числах Струхаля Sh = 0.3–0.6 способствует 
уменьшению дальнобойности струи за счет ро-
ста турбулентной вязкости. При этом высоко-
частотное возбуждение (Sh > 2) приводит к уве-
личению толщины сдвигового слоя струи на на-
чальном участке, уменьшению инкрементов на-
растания для длинноволновых возмущений и, 
как следствие, к росту длины потенциального 
участка струи [4, 5].

С точки зрения теории управления, сдвиго-
вый слой турбулентной струи является устой-
чивой системой, обеспечивающей усиление мо-
дальных возмущений (волн неустойчивости), 
а также различных немодальных структур, та-
ких как моды Орра и полосчатые структуры 
[6]. При этом в области потенциального участ-
ка струи (течение безвихревое) именно пакеты 
волн неустойчивости вносят основной вклад в 
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гидродинамические пульсации давления на не-
большом удалении от струи (в ближнем поле). 
В естественных условиях эти возмущения мо-
гут быть вызваны рассеянием нестационар-
ных возмущений на кромке сопла либо возни-
кать в результате распределенной восприимчи-
вости сдвигового слоя к мелкомасштабным тур-
булентным пульсациям и акустическим волнам. 
В конвективно-неустойчивых системах возмож-
но противофазное подавление волн с помощью 
возмущений, вводимых актуатором. Эффектив-
ность возбуждения искусственных волн неу-
стойчивости максимальна, когда оно реализует-
ся непосредственно у кромки сопла, в высоко-
скоростной части течения. Для плазменных ак-
туаторов на основе барьерного разряда показа-
но в [7, 8], что при достаточно высокой скоро-
сти истечения основной механизм воздействия 
связан с тепловыделением в разряде, которое 
приводит к колебаниям давления у кромки соп-
ла и далее формирует в асимптотической обла-
сти волну неустойчивости.

Противофазное управление волнами неу-
стойчивости в турбулентной струе было реали-
зовано в работах [2, 9]. Сигнал управления был 
получен с микрофона ближнего поля, в качестве 
актуатора использован высокочастотный диэ-
лектрический барьерный разряд, организован-
ный на кромке сопла. Показано, что существу-
ет возможность подавления как искусственных, 
так и естественных волн неустойчивости в узком 
диапазоне частот. 

В описанных выше работах микрофон распо-
лагался по потоку от точки воздействия, т.е. дан-
ная система является системой с обратной свя-
зью (сигнал распространяется от выхода ко вхо-
ду). При подавлении выходного сигнала устой-
чивой системы с помощью обратной связи су-
ществует известное ограничение на интеграль-
ное снижение мощности выхода, известное так-
же как теорема Боде [10]. Можно сказать, что 
возможность предсказания фазы случайного 
сигнала определяется шириной его спектра. 

В реальных авиационных приложениях струи 
редко бывают невозбужденными. Крупномас-
штабные пульсации скорости на выходе из соп-
ла могут создаваться акустическими возмущени-
ями, приходящими из камеры сгорания, от ло-
паток вентилятора и т.д. Это означает, что в та-
ких струях возможно получение информации о 
возмущениях против потока от кромки сопла, 
и для таких струй имеет смысл задача упрежда-
ющего управления волнами неустойчивости, ко-
торая может быть реализована в широкой поло-
се частот независимо от спектра усиления воз-
мущений в струе. Реализации такого подхода и 
посвящена данная работа.

ОПИСАНИЕ ЭКСПЕРИМЕНТА

Экспериментальные исследования прово-
дились в лаборатории 21.3 в ОИВТ РАН. Схема 
эксперимента показана на рис. 1а. Турбулент-
ная струя со скоростью U = 40 м/с формирова-
лась на выходе из круглого конического соп-
ла диаметром D = 45 мм при комнатной темпе-
ратуре воздуха и давлении порядка 1 атм. Со-
ответствующее число Рейнольдса составляло 
Re = 1.2 × 105. Воздух подавался от нагнетающе-
го вентилятора, из-за чего струя оказывалась до-
статочно возбужденной; пульсации продольной 
скорости составляли порядка 1.5% от скорости 
струи, в то время как в невозбужденных струях 
это значение измеряется долями процента. Из-
мерения парой термоанемометров показали, что 
существенная часть этого сигнала (около 50% по 
мощности) скоррелирована по сечению струи. 
Измерения пульсаций выполнялись с помо-
щью термоанемометров постоянной температу-
ры Dantec c размером чувствительного элемента 
5 × 1000 мкм2 при коэффициенте перегрева чув-
ствительного элемента 0.8 (показаны зелеными 
прямоугольниками на рис. 1а).

Электродная система была сформирована 
на кромке сопла методом холодного газодина-
мического напыления. Кромка алюминиевого 
сопла была покрыта корундом 1 толщиной 0.5 
мм, на его поверхности был сформирован ко-
ронирующий электрод 2 для формирования ба-
рьерного разряда (рис. 1б, 1в). Нижняя кром-
ка коронирующего электрода располагалась на 
расстоянии 3 мм от кромки сопла, верхняя от-
стояла от нее более чем на 15 мм. Напряжение 
прикладывалось между коронирующим элек-
тродом и металлическим основанием 3. Раз-
ряд питался переменным напряжением часто-
той 150  кГц и амплитудой до 8  кВ, формируе-
мым на выходе генератора с выходным резо-
нансным фильтром. Средняя мощность, вло-
женная в разряд, не превышала 100 Вт. Моду-
ляция разряда достигалась отстройкой частоты 
возбуждения от резонанса, величина отстройки 
пропорциональна сигналу управления.

Принципиальная схема системы управления 
приведена на рис.  1а. Струя, как объект управ-
ления, может быть в данном случае представле-
на как комбинация двух подсистем P0 и P1, соот-
ветствующих распространению возмущений от 
первого термоанемометра до кромки сопла и от 
кромки до второго датчика. Цилиндрическая си-
стема координат (R, X, ϕ) связана с центром вы-
ходного сечения сопла. Обратная связь реали-
зована по сигналу первого термоанемометра y1, 
расположенного в ядре струи в точке X/D = –0.1, 
R/D = 0.1 (рис. 1а). Предполагается, что этот 
сигнал линейно связан с возмущением w, при-
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РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

На рис. 2а показаны спектры пульсаций про-
дольной компоненты скорости u' на разном уда-
лении от сопла в контрольном эксперименте и 
при оптимальном управлении. Видно, что на 
срезе сопла наблюдается широкополосный мак-
симум в полосе до 1 кГц, соответствующий воз-
мущениям, приходящим из форкамеры (в то 
время как спектр невозбужденной струи имеет 
плоскую форму). По потоку этот максимум по-
падает в область 0.1 < Sh < 2, соответствующую 
усилению пакетов волн неустойчивости в турбу-
лентной струе. 

Видно, что при подавлении волнами неустой-
чивости естественных возмущений, иниции-
рованных на кромке сопла разрядом, происхо-
дит снижение величины пульсаций в максимуме 
примерно на 37% по мощности, что соответству-
ет 2 дБ. На рис. 2б показаны кривые нарастания 

(а)

(б) (в)

Рис. 1. Схема эксперимента и принципиальная схе-
ма системы управления (а); конструкция плазмен-
ного актуатора (б): 1  – керамическое напыление, 
2 – внутренний электрод (основание), 3 – корони-
рующий электрод; (в) – фотография сопла с разря-
дом на кромке.

ходящим на кромку сопла из форкамеры. Вход-
ной сигнал задерживался, инвертировался с по-
мощью цифрового сигнального процессора мо-
дуля LCard E14-440D (С на рис. 1а) и подавал-
ся на вход модуляции источника высокочастот-
ного напряжения, управляя напряжением раз-
ряда (сигнал u). Пульсации в ближнем поле ре-
гистрировались с использованием второго тер-
моанемометра y2, устанавливаемого на оси струи 
на различном удалении от сопла. При таком рас-
положении датчик регистрирует только осесим-
метричные пакеты волн неустойчивости (с ази-
мутальным числом m = 0). Подстройка системы 
производилась вручную варьированием задерж-
ки сигнала и коэффициента пропорционально-
сти между амплитудой напряжения разряда u и 
сигналом y1. Наконец, в сигнале второго термо-
анемометра присутствует добавленное возмуще-
ние v1, не коррелированное с исходными волна-
ми неустойчивости w. Эта добавка ограничива-
ет возможность подавления сигнала на больших 
расстояниях от сопла.
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Рис. 2. Спектры, измеренные термоанемометром 
на оси струи (а): 1  – в сечении X/D = 0.5, 2  – 1.5, 
3 – 2.5, 4 – 3; (б) – кривые нарастания суммарных 
пульсаций продольной скорости в полосе 10–2000Гц 
(0.2 ≤ Sh ≤ 2): штриховая кривая – контрольные из-
мерения, сплошная – с управлением. 
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Рис. 3. Профили скорости (а) в положении X/D = 
= 2 (1), пульсаций в полной полосе частот (2) и в по-
лосе Sh = 3–9 (3); (б) – разность профилей скорости 
(1) и высокочастотных пульсаций (2) при управле-
нии и без него; (в) – спектры пульсаций в положе-
нии X/D = 2: 1 – R/D = 0, 2 – 0.5, 3 – 1, 4 – 1.5; штри-
ховая кривая  – контрольные измерения, сплош-
ная – с управлением.

суммарных пульсаций продольной скорости, по 
которым можно оценить величину снижения 
мощности пульсаций на оси струи на различных 
расстояниях от кромки сопла. Снижение вели-
чины пульсаций наблюдается во всей простран-
ственной области доминирования линейных ги-
дродинамических возмущений, что позволяет 
говорить об управлении крупномасштабными 
структурами, сходящими с кромки сопла. 

Были исследованы профили средней ско-
рости и пульсаций скорости в сдвиговом слое 
струи (рис. 3а, 3в). Можно отметить, что низко-
частотное снижение пульсаций продольной ско-
рости наблюдается не только на оси струи, но и 
во всем потенциальном ядре, сдвиговом слое и 
ближнем поле вне струи. При этом полученное 
снижение сосредоточено в низкочастотной об-
ласти спектра и не затрагивает область мелко-
масштабной турбулентности. Обнаружено, что 
подавление естественной волны неустойчивости 
в данных условиях приводит также к небольшо-
му уменьшению толщины сдвигового слоя, что 
видно на профилях как средней скорости, так 
и высокочастотных пульсаций (рис.  3б). Оцен-
ка по уровню 25–75% скорости струи показыва-
ет уменьшение толщины сдвигового слоя на 5%. 
Предполагается, что данный эффект обуслов-
лен ослаблением кинематического переноса на 
больших масштабах, которое вызвано снижени-
ем амплитуды волн неустойчивости.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Таким образом, для стохастически возбуж-
денных турбулентных струй при доминирова-
нии в сдвиговом слое возмущений, зарождаю-
щихся на кромке сопла, возможно использова-
ние упреждающего управления для снижения 
амплитуды волн неустойчивости в широкой по-
лосе частот. Такая возможность обусловлена вы-
сокой когерентностью пульсаций скорости на 
срезе сопла и порождаемых в струе волновых па-
кетов. Подавление волн неустойчивости приво-
дит к уменьшению толщины сдвигового слоя и, 
предположительно, к некоторому увеличению 
дальнобойности струи.

Работа выполнена в рамках госзадания ОИВТ 
РАН № 075-00270-24-00.
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ВВЕДЕНИЕ

Распространение волн в сложных слоистых 
средах является активным предметом иссле-
дования. Особый интерес представляет слои-
стая среда, содержащая пузырьковую жидкость 
[1–9]. Связано это как с природными процесса-
ми, например, в придонных слоях, содержащих 
газовые пузырьки в морях, озерах, либо вбли-
зи поверхности [1, 2], так и с технологическими 
процессами [8,  9]. В работе [8] приведено опи-
сание конструкции и характеристик комбини-
рованной панели, состоящей из двух стекол или 
пластин поликарбонатов, пространство между 
которыми заполнено пузырьковой жидкостью 
для защиты информации одновременно по аку-
стическому, оптическому и электромагнитно-
му техническим каналам. В [9] приведено опи-
сание методики использования контрастных ве-
ществ (покрытые оболочкой пузырьки) для по-
вышения качества ультразвуковых изображе-
ний внутренних органов человека. В этом слу-
чае имеет место пятислойная среда: кровь с ин-
капсулированными пузырьками внутри капил-
ляра, окруженного биологической тканью.На 
основании этого в [10] экспериментальным пу-
тем изучено отражение акустической волны от 
многослойной среды «вода – акриловая пласти-

на – пузырьковая жидкость – акриловая пласти-
на – вода». Проиллюстрировано влияние объем-
ного содержания пузырьков на зависимость ко-
эффициента отражения от частоты возмущений.

С основными подходами к исследованию 
акустики пузырьковых жидкостей можно озна-
комиться в известных монографиях [11, 12], а с 
некоторыми публикациями – в обзорах [13–15].

В настоящей работе представлена математи-
ческая модель отражения и прохождения аку-
стической волны через многослойную среду, со-
держащую вязкоупругую жидкость с покрытыми 
оболочкой пузырьками газа.

ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ

Для анализа взаимодействия акустического 
сигнала с многослойным объектом использует-
ся следующая методика расчета. Согласно [16], 
результатом отражения и прохождения плоской 
монохроматической волны exp[i(ωt – Kx)] через 
многослойный объект являются плоские волны 
R exp[i(ωt – Kx)] и T exp[i(ωt – Kx)], где R и T – со-
ответственно коэффициенты отражения и про-
хождения волны, которые определяются через 
импедансы слоев Zj и входные импедансы границ 
слоев Zj

in. Для многослойного объекта, состояще-
го из n слоев, коэффициенты R и T имеют вид [16]
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	 (1)

	 (2)

где dj, Kj – толщина и волновое число j-го слоя; 
w – частота возмущений. Для однородного слоя 
волновое число определяется как Kj = w/Cj, где 
Cj – скорость звука в j-м слое. В одном из сло-
ев рассматривается наличие пузырьковой жид-
кости, т.е. неоднородная и поглощающая среда, 
поэтому используется зависимость комплекс-
ного волнового числа от частоты возмущений. 
Определяется она следующим образом. Запи-
сывается модифицированное уравнение Релея–
Ламба для инкапсулированного пузырька в вяз-
коупругой жидкости [17]

	 (3)

, .

Здесь R1  – радиус пузырька газа; R2 – ради-
ус пузырька вместе с оболочкой; p  – давление; 
r  – радиальная координата; ρ  – плотность; s1, 
s2  – коэффициенты поверхностного натяжения 
на границе газ–оболочка и оболочка–несущая 
жидкость; trr  – нормальное напряжение; индекс 
s относится к оболочке пузырька, g – к газу, l – 
к несущей жидкости. Для учета вязкоупругости 
оболочки и несущей жидкости принята реологи-
ческая модель Кельвина–Фойгта. В этом случае 
напряжение с деформацией связано следующим 
соотношением:

,

где G – модуль сдвига, μ – вязкость. В перемен-
ных задачи данное соотношение переписывает-
ся в виде

,

.
	 (4)

Здесь R10 – начальный радиус пузырька газа, 
R20 – начальный радиус инкапсулированного пу-
зырька. Выражения (4) подставляются в уравне-

ние (3) и далее это уравнение линеаризуется с 
помощью R1 = R10 + R'1, R2 = R20 + R'2 с учетом 
условия несжимаемости оболочки R 210R'1 = R 220R'2. 
В итоге получаем

, δ = δs + δl,	 (5)

, ,

В работе [18] решена задача теплообмена 
между газом, упругой оболочкой пузырька и не-
сущей жидкостью. Показано, что можно не учи-
тывать теплоотдачу между жидкостью и оболоч-
кой, а учитывать напрямую между жидкостью 
и газом, как для обычных пузырьковых жидко-
стей. Таким образом, линеаризованное уравне-
ние энергии можно записать в виде [5, 18]

   (6)

	

Здесь κ  – коэффициент температуропро-
водности, γ  – показатель адиабаты. Решения 
уравнений (5), (6) ищутся в виде бегущих волн 
R'1 = ∆R exp(iωt), p'g = ∆pg exp(iωt), где DR и Dpg – 
амплитуды волн. Данные амплитуды подстав-
ляются в волновое уравнение для пузырьковой 
жидкости [19]

где Cl  – скорость звука в несущей жидкости, N – 
функция распределения пузырьков по размерам. 
После несложных преобразований определяет-
ся зависимость комплексного волнового числа 
от частоты возмущений в простейшем моноди-
сперсном случае

	 (7)

, δ = δs + δl + δа + δt, ,
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, , ,

R20 = R10 + rs, .	 (8)

Здесь α – объемное содержание включений, 
rs – толщина оболочки, w0 – резонансная часто-
та инкапсулированных пузырьков.

РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЕТОВ

В соответствии с экспериментальной работой 
[10] рассмотрим отражение и прохождение аку-
стической волны через пузырьковую жидкость, 
находящуюся между двумя акриловыми пласти-
нами. Акриловые пластины находятся в воде. 
Толщина пузырькового слоя равна 4 см, толщи-
на акриловых пластин  – 3 мм, радиус пузырь-
ков воздуха – 1 мм. Давление смеси – 0.1 МПа, 
температура – 288 К, плотность акриловых пла-
стин  – 1300  кг/м3, скорость звука  – 3000 м/с. 
Расчеты проведены по формулам (1), (2) и (7). 
На  рис. 1 представлено влияние оболочки пу-
зырьков и упругости несущей жидкости на зави-
симости коэффициентов отражения и прохож-
дения от частоты возмущений. Во-первых, вид-
но, что в области резонансной частоты пузырь-
ков наблюдаются максимум коэффициента отра-
жения и минимум коэффициента прохождения. 
При данной частоте пузырьковый слой практи-
чески полностью отражает падающую акустиче-
скую волну. Во-вторых, наличие упругости несу-
щей жидкости и оболочки пузырьков приводит к 
уменьшению коэффициента отражения и увели-
чению коэффициента прохождения при частотах 
f < f2, где f2  – резонансная частота инкапсулиро-

ванных пузырьков в упругой жидкости, рассчи-
тываемая по формуле (8). Это связано с тем, что 
оболочка пузырьков замедляет их радиальные ко-
лебания, и тем самым происходит меньшее рас-
сеяние акустической волны. В-третьих, заметен 
сдвиг максимума коэффициента отражения и ми-
нимума коэффициента прохождения вправо, что 
связано с увеличением резонансной частоты по-
крытых пузырьков, см. формулу (8). В-четвертых, 
при частотах f < f1 для кривой 1 и f < f2 для кривой 
2 появляются несколько локальных экстремумов, 
что связано с соотношением между длиной аку-
стической волны и толщиной пузырькового слоя. 
В  [20] установлено, что минимальные значения 
коэффициента отражения достигаются, когда

, n = 1, 2, …,	 (9)

а максимальные значения  – при ,  

n = 0, 1, …, где d – толщина слоя, λ – длина волны.
К примеру, первый минимум кривой 1 

на рис. 1а наблюдается при частоте f = 1700 Гц, 
а второй – при f = 2500 Гц. Согласно соотноше-
нию  (9), длины волн для этих двух частот со-
ставляют 0.08 и 0.04 м соответственно. Таким 
образом, можно определить значения скоро-
сти звука, как произведение длины волны на ча-
стоту возмущений: C = 136 м/с при f = 1700 Гц 
и C = 100 м/с при f = 2500 Гц. Эти же значения 
можно получить по соотношению (7) и форму-
ле C = 2p f / (ReK*). Аналогичным образом опре-
деляются и максимумы коэффициента отраже-
ния. Экстремумы кривых, которые наблюдают-
ся при частотах f > f2, связаны с наличием двух 
акриловых пластин в жидкости. В этом случае 
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Рис. 1. Зависимости коэффициентов отражения (а) и прохождения (б) от частоты возмущений: 1 – слой воды с пу-
зырьками воздуха, 2 – слой упругой жидкости с покрытыми латексной оболочкой пузырьками воздуха; rs = 10–4  м, 
R1 = 10–3 м, Gs = Gl = 106 Па, α = 0.005.
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явное определение выражений экстремумов за-
труднено в связи со сложностью задачи.

На рис. 2 приведено сравнение зависимости 
коэффициента отражения от частоты возмуще-
ний с экспериментальными данными [10]. Мож-
но заключить, что минимумы коэффициента от-
ражения связаны с наличием двух акриловых 
пластин. При этом при наличии пузырьков в слое 
минимальные значения увеличиваются, что так-
же подтверждается экспериментальными данны-
ми. В целом наблюдается удовлетворительное со-
ответствие теории и эксперимента.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

На основе проведенных результатов расчетов 
показано, что наличие упругости несущей жид-
кости и оболочки пузырьков приводит:

– к уменьшению коэффициента отражения 
и увеличению коэффициента прохождения при 
частотах, меньших резонансной частоты инкап-
сулированных пузырьков;

– к сдвигу максимума коэффициента отраже-
ния и минимума коэффициента прохождения в 
сторону большей частоты возмущений.

В частном случае найдено удовлетворительное 
соответствие результатов теоретических расчетов 
с известными экспериментальными данными.
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Рис. 2. Сравнение коэффициента отражения с экс-
периментальными данными [10] (1 ): 2 – нет пузырь-
ков, 3 – при наличии пузырьков в слое; α = 0.0005, 
R1 = 10–3 м, rs = Gs = Gl = 0.


