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Физико-математическое моделирование поведения горючих газовых смесей под 

ударно-волновой нагрузкой является важной проблемой в теоретическом и практическом 

аспекте. Проблема обеспечения взрыво - и пожаробезопасности позволяют рассматри-

вать процессы горения газовых смесей как актуальную задачу механики неравновесных 

сред. В настоящее время водород считается одним из важных сырьевых ресурсов буду-

щего. Это требует более точного представления о характеристиках его воспламенения и 

горения, а так же о способах управления этими процессами. Важную роль при этом игра-

ет адекватность моделей воспламенения и горения водорода, в частности, соответствие 

результатов расчета по определенным кинетическим схемам и данным экспериментов по 

времени задержки воспламенения в зависимости от начальных параметров. 

В настоящей работе представлены результаты верификации численных исследова-

ний воспламенения и горения водородосодержащих смесей и экспериментальных дан-

ных. Приведены обоснования использования некоторых кинетических моделей для опи-

сания воспламенения и горения газовой водородовоздушной смеси. В работе использо-

вались три детальных кинетических механизма с 16, 38 и 50 реакциями [1-3].  

На первом этапе рассматривалась ударная труба, заполненная смесью водорода, 

кислорода и аргона/азота [4]. По смеси распространяется ударная волна (УВ). При неко-

торых значениях числа Маха УВ параметры смеси могут превысить критические значе-

ния и произойдет воспламенение. 

В одномерной постановке динамика смеси описывается уравнениями неравновес-

ной динамики: 

  

  (1) 

  

где  – полная энергия, , , ,  – плотность, скорость, давление и внутрен-

няя энергия смеси соответственно. Внутренняя энергия реакционноспособной смеси 

определяется из соотношения  

 

где ,  – удельные теплоемкости смеси при постоянном давлении и постоянном объе-

ме, ,  – относительная массовая концентрация компонента ,  – эн-
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тальпия образования компонента ,  – количество компонентов смеси,  = 298.15 K. 

Система уравнений неравновесной динамики, дополненная уравнением состояния 

  (2) 

и кинетическими уравнениями детальной химической кинетики 

 (3) 

позволяет после постановки соответствующей начально-краевой задачи рассчитать кар-

тину распространения УВ в канале, наполненном данной рабочей смесью. Здесь ,  – 

молекулярные массы компонентов ,  смеси;  – универсальная газовая постоянная;  

– порядок r-й реакции; ,  – стехиометрические коэффициенты, переменные со 

штрихом – относятся к продуктам реакции r; ,  – скорости прямой и обратной реак-

ции, соответственно. Математическую модель (1)-(3) будем называть нестационарной. 

На рис.1 приведены данные расчетов по кинетическим схем [1-2] и эксперимен-

тальных данных [5-8] по зависимости времени задержки воспламенения смеси, разбав-

ленной аргоном и азотом от температуры - Т. Критерием определения времени задержки 

воспламенения выбран максимум скорости изменения радикала OH. 

 
водород-кислород-аргон 

  
водород-кислород-азот 

  
Рис.1 Времена задержки воспламенения для смесей водород-кислород-аргон/азот 

----- 16 реакций, ····· 38 реакций,                                50реакций 

а б 

в г 
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В эксперименте [5], данные которого приведены на рис.1,а, смесь содержала 1% H2, 

1% O2 и 98% Ar при начальном давлении p = 1.6 atm. Видно, что расчетные кривые для 

кинетических схем из 50 реакций проходят по экспериментальным данным, а получен-

ные по двум другим кинетическим схемам лежат выше. 

На рис.1,б, смесь содержит 1% H2, 2% O2 и 97% Ar при заданном давлении p = 1 

atm. Результаты по кинетическим схемам с 38 и 50 реакциями проходят по эксперимен-

тальным данным [6], а результаты по 16 реакциям лежат выше. 

В эксперименте [7] представленном на рис.1,в, смесь состояла из 29,59% 

H2+14,79% O2+55,62% N2 при начальном давлении p = 3 atm. На графике видно, что 

кривая расчетов для 16 реакций проходит по верхней границе экспериментальных дан-

ных, а расчетные кривые для 38 и 50 реакций по нижней границе. 

На рис.1,г, представлены экспериментальные данные [8] со стехиометрической сме-

сью H2 + air при заданном давлении p = 0.5 atm соответственно. На графике, представ-

ленном на рис.2, е видно, что расчетные кривые для кинетических схем с 38 и 50 реакци-

ями проходят по экспериментальным точкам. Кривая расчета с 16 реакциями проходит 

выше. 

На втором этапе расчет проводился с помощью коммерческого пакета ANSYS CFD 

Fluent на основе полных осредненных по Фавру уравнений Навье-Стокса, дополненных 

k- SST моделью турбулентности. Было проведено тестирование расчетов для кинетиче-

ских схем на экспериментальных данных [9] о воспламенении струи водорода. 

Рассматривались процессы смешения и самовоспламенения водородо-воздушной 

смеси, подаваемой соосно из конического сопла в сверхзвуковой поток. Начальные дан-

ные представлены в таблице. 
Таблица 1. Начальные данные 

 

Число Маха, М 

Водородная струя Свободный поток 

2.00 1.90 

Температура, Tst, K 251 1495 

Скорость, u, м/с 2432 1510 

Давление, Pst, МПа 0.1 0.1 

Массовая концентрация: 
H2 

O2 

N2 
H2O 

 
1.000 

0 

0 
0 

 
0 

0.241 

0.478 
0.281 

На рис.2 приведена геометрия расчетной области. Диаметр сечения сопла для пода-

чи свободного потока D = 0.0653 м, диаметр трубки для подачи струи водорода 

dj = 0.009525 м, толщина стенки трубки 0.0015 м. Рассматривались три конических 

сверхзвуковых сопла для числа Маха M = 2 с разным углом расширения β = 4
o
, 4.5

o
 и 5

o
. 

Во внешнем потоке ставились стандартные атмосферные граничные условия: 

P0 = 101325 Па, T0 = 300 К, массовая концентрация O2 ~ 21 %. На стенке трубки и стенке 

форсунки ставилось условие адиабатической стенки. 

 
Рис.2 Геометрия расчетной области с коническим соплом 
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На рис.3,а,б, показаны графики массовой концентрации H2O в сечениях x/dj = 15.5, 

27.9. Расчетные данные качественно совпадают с экспериментальными. Однако вблизи 

оси симметрии расчеты имеют количественное рассогласование с экспериментом. В 

частности, значения массовой концентрации H2O в расчете ниже экспериментальных 

точек, особенно вблизи оси симметрии. Пики концентраций смешены по радиусу вверх. 

На рис.3,в,г, представлены графики распределения полного давления в сечениях 

x/dj = 13.8, 26.2. На графиках видно образование трех зон: вблизи оси симметрии, в слое 

смешения и горения, выше слоя смешения. В первой зоне, расчетные кривые для 

β = 4
о
, 4.5

о
, 5

о
 проходят по нижней границе экспериментальных точек, а кривая без учета 

коничности течения выше. Во второй зоне, наблюдается расхождение экстремумов рас-

четных кривых с коническим соплом и без него. Графики проходят ниже точек экспери-

ментов. В третьей зоне кривая расчета с углом расширения сопла β = 4.5
o
 проходит выше 

экспериментальных точек, остальные кривые проходят по нижней границе. 

 
x/dj = 15.5 x/dj = 27.9 

  
x/dj = 13.8 x/dj = 26.2 

  
Рис.3 а, б) массовая концентрация H2O, в,г) распределение полного давления 

 

Выводы. Численный анализ кинетических схем горения водорода показал, что схе-

ма с 38 реакциями состоящая из восьми компонент [3] наилучшим образом описывает 

взятые для численных исследований экспериментальные данные. Такой же результат был 

получен и в [11]. 

Исследования проведены при поддержке гранта РНФ №16-19-00010. 
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