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Аннотация Ключевые слова 
На основе модели течения пятикомпонентной воз-
душной смеси за фронтом одномерной ударной вол-
ны проведен расчет потока с температурой на скачке 
до 7000 K с учетом переменного состава, поступа-
тельной и колебательной температуры и давления 
в релаксационной зоне. Заселенность колебатель-
ных уровней кислорода и азота подчиняется распре-
делению Больцмана с одной общей колебательной 
температурой. Влияние температурной неравновес-
ности на скорость протекания химических реакций 
учитывается введением фактора неравновесности 
при константе скорости реакции, который зависит от 
колебательной и поступательной температуры. Про-
ведено сравнение расчета диссоциации за скачком 
с литературными данными при наличии температур-
ной неравновесности в потоке чистого кислорода 
за ударной волной с двумя разными интенсивностя-
ми. Продемонстрировано хорошее совпадение коле-
бательной температуры с экспериментом и расчета-
ми, основанными на экспериментальных значениях 
колебательной температуры и мольно-массовых кон-
центраций. Выполнен расчет термодинамически не-
равновесной диссоциации воздуха за ударной волной 
в сравнении с равновесной диссоциацией и расчета-
ми, проведенными другими авторами. Показано по-
степенное сближение рассчитанных и полученных 
в литературе значений концентраций по мере удале-
ния от скачка. Перечислены причины расхождения 
результатов расчета с имеющимися в литературе 
данными 
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Введение. Развитие современной аэрокосмической техники тесно связа-
но с созданием теплозащитных покрытий для космических летательных 
аппаратов [1]. Теплостойкость материалов в основном изучается экспе-
риментально. В ИПМех РАН такие исследования проводятся на двух 
уникальных научных установках (УНУ) — индукционных плазмотронах 
ВГУ-3 (1000 кВт) и ВГУ-4 (100 кВт), позволяющих проводить испытания 
на термостойкость с температурой в канале индуктора 10 000 и 8000 K 
[2]. Однако не все характеристики теплового воздействия поддаются 
прямым измерениям. Например, на плазмотронах нельзя непосредствен-
но измерить такое важное свойство материала, как каталитичность [3],  
а измерение столь высоких значений температуры возможно только 
спектро-метрическими термометрами, которые имеют невысокую точ-
ность [4]. Поэтому с развитием вычислительной техники все более мощ-
ным инструментом, дополняющим эксперимент, становится математиче-
ское моделирование. 

Одними из ключевых свойств потока, проявляющихся при исследо-
ваниях на плазмотроне при достаточно низких давлениях, являются хими-
ческая [5] и температурная неравновесность плазмы [6]. Характерное время 
температурной неравновесности обратно пропорционально давлению, по-
этому в разреженных условиях оно может быть сравнимо со временем хи-
мических реакций. При разработке вычислительных моделей необходимо 
совместное решение уравнений химической кинетики и баланса колеба-
тельной части внутренней энергии. Простейшей задачей, которая может 
быть использована для верификации расчетного модуля, является нахожде-
ние характеристик потока за ударной волной с наличием температурной  
и химической неравновесности. В эксперименте такая задача возникает при 
исследовании обтеканий тел со сверхзвуковыми скоростями с наличием 
скачков уплотнения либо при использовании ударных труб. При темпера-
туре на фронте ударной волны до 7000 K (например, для условий полета  
с гиперзвуковой скоростью в верхних слоях атмосферы на высотах более  
20 км) расчеты можно проводить без учета ионизации. 

В настоящей работе приведены результаты верификационных расче-
тов, демонстрирующие адекватность работы вычислительного модуля, 
разрабатываемого для моделирования неравновесных течений газов 
применительно к плазмотронам ВГУ-3 и ВГУ-4 ИПМех РАН.  

Цель работы — отработка численных моделей кинетики при нали-
чии температурной неравновесности. Рассмотрено одномерное течение, 
характеристики которого находятся из законов сохранения, представ-
ленных в эволюционной форме для лагранжевой частицы за фронтом 
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ударной волны, что позволяет проводить расчеты, не используя числен-
ное решение уравнений Эйлера. 

Математическая модель. Воздух —  пятикомпонентная смесь газов N2, 
O2, NO, N, O, наблюдающаяся до температуры 7000 K, пока не начнется 
процесс ионизации. Рассматривались ударные волны при M < 11 и давлении 
перед фронтом 1…2 мм рт. ст. Эти параметры соответствуют высоте  
40…60 км. При таких значениях давления газ представляет собой сплошную 
среду, поскольку T < 7000 K, в работе не учитывались ионизация и излуче-
ние. Прекурсорные эффекты становятся существенными при ионизации 
газа и появлении электронной теплопроводности. Эти эффекты будут изу-
чены в дальнейшей работе, где планируется использование модели ионизо-
ванного газа.  

Рассмотрим стационарное одномерное течение за ударной волной, па-
раметры газа за скачком удовлетворяют законам сохранения [7]: 
 ;u M   (1) 

 
2
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и уравнению состояния 
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где 0 0M u  — массовый расход через поверхность разрыва; R  — уни-
версальная газовая постоянная; iY  — массовые доли; i  — молярная 
масса компонента. Для определения давления, температуры и состава га-
за в релаксационной зоне представим уравнения (1)−(3) в эволюционной 
форме, применив их к газовой (лагранжевой) частице, движущейся по 
потоку от фронта ударной волны. Координата лагранжевой частицы 
описывается кинематическим уравнением 

 .dx M
dt

 (5) 

Продифференцируем закон сохранения импульса (2) и уравнение со-
стояния (4) по времени, а также учтем, что изменение массовых долей 
компонентов определяется протеканием химических реакций [8]: 

 .i idY W
dt

 (6) 
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Здесь iW  — скорость химической реакции. Исключая / ,d dt  получаем 
закон изменения давления 
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Введем колебательную составляющую внутренней энергии :ve  
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где vT  — колебательная температура; i  — характеристическая темпера-
тура 2 2N O3354 K, 2240 K .  

Скорость изменения колебательной составляющей внутренней энер-
гии представлена скоростью обмена между колебательной и поступа-
тельной модами для молекул N2 и O2 с окружающим газом (формула 
Ландау — Теллера) [9]. Влиянием диссоциации на скорость колебатель-
ной релаксации пренебрегаем, поскольку при такой температуре ее вклад 
составляет менее 1 % [10]: 
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где 0
vie T  — равновесная колебательная энергия (8), вычисленная при 

поступательной температуре. 
Время релаксации определяется как 

 1 .j

i ijj

X
 

Здесь ij  — время релаксации при столкновении между партнерами i  и ,j  
рассчитываемое полуэмпирически по экспериментальным данным [11, 12], 
j  пробегает все атомы и молекулы-партнеры при столкновении с i-й моле-

кулой, 2 2N , O .i  Дифференцируя уравнение энергии (3), закон сохране-
ния импульса (2) и исключая скорость, получаем уравнение для энтальпии 

 0.dh dp
dt dt

 

Удельная энтальпия в неравновесном случае имеет вид 
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Здесь равновесные значения удельной энтальпии ih T  и теплоемкости 
при постоянном давлении pic T  для компонент взяты из [13]. Колеба-
тельная неравновесность учитывается вычитанием равновесной колеба-
тельной энергии 0 ,vie  полученной из (8) при поступательной температуре 

,T  и прибавлением неравновесной ,vie  рассчитанной из (8) по колеба-
тельной температуре .vT  

Введем обозначения ,v
v

dec
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пишем уравнение, описывающее изменение поступательной температуры 
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Скорость химической реакции для i-го вещества имеет вид 
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где i  — стехиометрический коэффициент; rk  — константа скорости ре-
акции; ic  — мольная концентрация. В работе использовалась кинетиче-
ская схема с 17 реакциями [14], кинетические константы для скорости 
прямой /( )aforw n E RTrk AT e  и обратной /forw eqrearr r ck k K  реакций 
принимались в соответствии с данными, приведенными в [14] (таблица). 
Константа равновесия ,eq

cK  выраженная через концентрации, вычисля-
ется с использованием термодинамических таблиц [8] для удельной эн-
тальпии и энтропии [15] 0(р   1 атм): 

 0 .
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Термодинамические данные для удельной энтальпии iH  и удельной 
энтропии iS  взяты из [15]. Диссоциация происходит с колебательных 
уровней и при их недостаточной заселенности константы скорости для ре-
акций распада колеблющейся молекулы оказываются меньше равновесных. 



Численное моделирование течения термически и химически неравновесного воздуха…

ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. Естественные науки. 2021. № 3 99 

При температуре ударной волны за фронтом, превышающей в 2–3 раза ха-
рактеристическую колебательную температуру 2N 3354 K, 2O  

2238  K, время колебательной релаксации становится сравнимым со вре-
менем диссоциации. Это делает необходимым рассмотрение процесса дис-
социации в рамках двухтемпературной химической модели, в которой кон-
станта скорости прямой реакции в (11) зависит от T  и :vT  

 /( ), .aforw v n E RTrk Z T T AT e  (12) 

Фактор неравновесности , vZ T T  зависит от , vT T  и содержит ха-
рактеристическую температуру  и два параметра 0, 9,  / 3.aU E  Со-
гласно [10, 13], 
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Кинетическая схема для воздуха [14]
 

Номер реакции Реакция A n Ea
 

1 O2 + N = 2O + N 3,6·1018 

−1 59 500 
2 O2 + NO = 2O + NO
3 O2 + O = 2O + O 9,0·1019

4 O2 + O2 = 2O + O2 3,24·1019

5 O2+N2 = 2O+N2 7,2·1018

6 N2 + O = 2N + O
1,9·1017 −0,5

113 000 
7 N2 + NO = 2N + NO
8 N2 + O2 = 2N + O2 

9 N2 + N = 2N + N 4,085·1022 −1,5
10 N2 + N2 = 2N + N2 4,7·1017 −0,5
11 NO + O2 = N + O + O2 3,9·1020 

−1,5 75 500 
12 NO + N2 = N + O + N2 

13 NO + O = N + O + O

7,8·1021 14 NO + N = N + O + N
15 NO + NO = N + O + NO
16 NO + O = O2 + N 1 19 700 
17 N2 + O = NO + N 7,0·1013 0 38 000 
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Следовательно, для нахождения характеристик лагранжевой части-
цы, движущейся за скачком, задача сводится к решению системы обык-
новенных дифференциальных уравнений (4)–(7), (9), (10). Начальные 
значения массовых концентраций принимаются равными значениям пе-
ред скачком 0,i iY Y  колебательная энергия вычисляется из (8) при по-
ступательной температуре перед скачком. Начальными условиями для 
(5), (7), (10) служат параметры на скачке ,p  u  и .T  Их можно получить 
в явной форме, зная число Маха набегающего потока [7]. Поскольку сра-
зу за фронтом ударной волны колебательные степени свободы еще не 

возбуждены [9], теплоемкость 
11

elN
i

p
ii

Yc R  постоянна, для двухатом-

ных газов ( 1, 4  и энтальпия )ph c T  запишем: 
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Уравнения для колебательной энергии, поступательной температуры 
и давления решаются совместно с уравнениями химической кинетики 
как жесткая система дифференциальных уравнений. Используется реша-
тель VODE [16], основанный на методах Адамса — Мултона с перемен-
ными коэффициентами и BDF-методе с возможностью численного вы-
числения якобиана. 

Результаты. Для верификации вычислительного модуля проведены 
расчеты ударной волны в молекулярном кислороде O2 и сравнение колеба-
тельной температуры с экспериментальными данными [17] при температу-
ре на скачке 5300 и 6470 K. Кинетическая схема включает в себя две реакции 
№ 3 и 4 (см. таблицу) с рекомендованными в [17] постоянными. Константа 
скорости термически равновесной диссоциации кислорода в столкновениях 
O2−O2 для двух температурных интервалов описывается соотношениями 

0,3
59380/15
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3,1
27 59380/

2 2 2238/O O 3, 87 10 ,
1

forw Tr T
Tk e
e

  6000.T  

Константа скорости диссоциации кислорода при взаимодействии  
с атомом кислорода 2 2 2O O 3, 5 O O .forw forw

r rk k  
Фактор неравновесности , vZ T T  рассчитывался по модели Кузне-

цова [13, 17], применимой при низкотемпературной диссоциации. 
Важный момент — выбор модели для времени колебательной релак-

сации, входящего в соотношение Ландау — Теллера (9). Для этого време-
ни используется полуэмпирическое соотношение [9] 

 
2 1/3

1 3exp
,

CC T C T
p

 

в котором константы 1,C  2 ,C  3C  подбираются из условия наилучшей ап-
проксимации экспериментальных данных в заданном интервале значе-
ний температуры. 

Расчет времени колебательной релаксации в (9) состоит из двух ти-
пов столкновений: 1) 2 2O O ;  2) 2O O.  Проведено сравнение нескольких 
известных моделей с экспериментальными данными, результаты которо-
го приведены на рис. 1. Данные по столкновениям O2–O2 взяты из [11, 
17−20], для O2–O — из [21, 22]. Для условий задачи, рассматриваемой  
в работе, предложенные зависимости [16] подходят наилучшим образом. 
Сильнее всего отклоняется от экспериментальных данных кривая, по-
строенная по модели, сформулированной для высоких значений темпе-
ратуры и при наличии ионизации [23]. 

Зависимости, предложенные в [12, 17] (кривая 1 на рис. 1, а и б), 
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проходят ближе всего к экспериментальным точкам. 
Сравнение колебательной температуры с экспериментом и расчетами 

из [12, 17] при двух режимах ударной волны приведено на рис. 2:  
1) температура на скачке 0 5300T  K, скорость перед скачком 

0 3070u  м/с, давление перед скачком 0 2p  торр;  
2) 0 6470T  K, 0 3400u  м/с и 0 1p  торр. Время берется в лабора-

торной системе координат 0/ ,t x u  где x определяется из уравнения (5). 
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Рис. 1. Время релаксации 2 2O Op  (а) и 2O Op  (б): 
кривые соответствуют аппроксимационным формулам, взятым из работ [17] (1),  
[11] (2), [23] (3); экспериментальные точки — из [18] (4), [19] (5), [11] (6), [20] (7), 

[21] (8), [22] (9) 
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Рис. 2. Экспериментальные и рассчитанные профили колебательной 
температуры 0 5300T  K, 0 3070u  м/с, 0 2p  торр, M = 9,3 (а)  

и 0 6470T K, 0 3400u  м/с , 0 1p  торр, M = 10,3 (б): 
1 — расчет; 2 — расчет из [17]; 3 — поступательная температура в однотемпературном 

приближении; 4 — поступательная температура; 5 — эксперимент 
 
Результаты расчетов хорошо совпадают с экспериментальными дан-

ными [12]. На участке от начального значения температуры до макси-
мального, когда различие поступательной и колебательной температуры 
существенно, наблюдается полное совпадение. По характеру изменения 
поступательной температуры в одно- и двухтемпературном приближе-
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ниях можно судить о влиянии термической неравновесности на протека-
ние химических реакций. Кривая поступательной температуры при 
наличии термической неравновесности до момента установления равно-
весия с колебательной температурой более пологая относительно равно-
весной поступательной температуры. Это объясняется замедлением про-
текания реакций вследствие неполной заселенности при температурной 
неравновесности верхних колебательных уровней, с которых и происхо-
дит диссоциация. В модели это уменьшение скорости прямой реакции 
учитывается умножением константы скорости прямой реакции на фак-
тор неравновесности (12), существенно меньший единицы. Исходя из 
данных, представленных на рис. 1, следует, что с увеличением интенсив-
ности ударной волны уменьшается время колебательной релаксации и, 
согласно данным на рис. 2, уменьшается зона релаксации за скачком. 

Выше рассмотрен случай, когда изначально газ содержит единственный 
компонент — молекулярный кислород. Проведем теперь верификацию рас-
четов, выполненных для газовой смеси (воздуха) путем сравнения с расче-
тами, приведенными в [24], где получено распределение мольных концен-
траций за ударной волной при разных числах Маха в предположении тем-
пературной и химической неравновесности. Воздух рассматривается как 
смесь идеальных газов  2O( 0, 21153,X 2N 0,78847).X   Начальные условия 
перед ударной волной 0( 300T  K, 0 133p  Па, 0 3420u  м/с) соответству-
ют числу Маха M 9, 84.  Рассчитанные мольные концентрации ic  приве-
дены на рис. 3. 

В момент времени 610t  с, соответствующий левой границе оси 
абсцисс, концентрации промежуточных веществ N, O, NO значительно 
отличаются от концентраций, приведенных в [24]. Вероятная причина 
этого состоит в различном подходе к расчету термически и химически 
неравновесных течений. Возбуждение колебаний в [24] описывается ре-
акциями возбуждения, заселенность возбужденных колебательных уров-
ней соответствует распределению Больцмана при поступательной темпе-
ратуре. В принятой здесь модели заселенность колебательных уровней 
описывается распределением Больцмана с промежуточной колебатель-
ной температурой. 

Ниже по потоку кривые сближаются и при установлении равновесия 
практически совпадают. Это свидетельствует о влиянии температурной 
неравновесности, модель которой не была описана в [24], на скорость 
протекания реакций, которая при установлении дает одинаковые резуль-
таты с кинетической схемой, взятой из [14]. 
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Рис. 3. Распределение мольных 

концентраций за ударной волной  
М = 9,84: 

1 — расчет по текущей модели с кинети-
ческой схемой [14]; 2 — результаты  

из [24]; 3 — расчет при температурном 
равновесии 

Заключение. Проведенные в работе численные расчеты одномерного 
термически и химически неравновесного течения за ударной волной под-
твердили адекватность работы вычислительного модуля, осуществляюще-
го решение уравнений химической кинетики с учетом температурной 
неравновесности. Выполнена верификация работы модуля и валидация 
используемых моделей путем сравнения с литературными эксперимен-
тальными и расчетными данными для ударной волны в чистом кислороде. 
Сравнительный расчет течения за воздушной ударной волной также пока-
зал удовлетворительное совпадение с расчетами, выполненными другими 
авторами, с учетом различий в используемых моделях. Дальнейшее разви-
тие вычислительной модели будет включать в себя учет ионизации газа, 
что необходимо для расчета ударных волн с температурой за скачком бо-



А.И. Брызгалов 

106 ISSN 1812-3368. Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. Естественные науки. 2021. № 3 

лее 7000 K, а также для моделирования течения в индукционном плазмот-
роне ВГУ-3 при наличии сильной неравновесности плазмы. Одномерная 
постановка задачи является традиционной для исследования газодинами-
ческих течений [23, 24], поскольку она является научным инструментом 
при упрощенном описании течения. Анализ имеющихся эксперименталь-
ных данных, полученных в ударной трубе, также проводится на основе од-
номерного решения. Далее будет реализована возможность описания 
неодномерных течений применительно к плазмотрону. 
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Abstract Keywords 
We used the model of a five-component air mixture flow 
behind the front of a one-dimensional shock wave 
to compute the flow parameters for shock front tempera-
tures of up to 7000 K, taking into account the variable 
composition, translational and vibrational temperatures 
and pressure in the relaxation zone. Vibrational level 
population in oxygen and nitrogen obeys the Boltzmann 
distribution with one common vibrational temperature. 
We consider the effect that temperature nonequilibrium 
has on the chemical reaction rate by introducing 
a nonequilibrium factor to the reaction rate constant, 
said factor depending on the vibrational and translational 
temperatures. We compared our calculation results for 
dissociation behind the shock front to the published data 
concerning temperature nonequilibrium in a pure oxy-
gen flow behind a shock wave front for two different 
intensities of the latter. The comparison shows a good 
agreement between the vibrational temperature, experi-
mental data and calculations based on the experimental 
values of vibrational temperature and molality. We com-
puted the parameters of thermodynamically nonequilib-
rium dissociation in the air behind the shock wave front, 
comparing them to those of equilibrium dissociation 

Dissociation, nonequilibri-
um, vibrational temperature, 
shock wave, relaxation 
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and calculation results previously published by others. 
The study demonstrates that the molality values comput-
ed converge gradually with those found in published data 
as the distance from the shock front increases. We list the 
reasons for the discrepancy between our calculation 
results and previously published data
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