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Разработана математическая модель физико-химических процессов при турбулентном течении смесей 
алканов с картоновыми числами 0 < C < 9 в обогреваемых каналах. Для описания процесса турбулентного 
переноса использованы уравнения Навье−Стокса, а для описания термического разложения углеводородов 
применялся детальный кинетический механизм. Приведено подробное описание разработанной модели и ре-
зультатов ее верификации на основе экспериментальных данных. В представленной работе модель использо-
вана для численного исследования сопряженного теплообмена в плоском обогреваемом канале системы охла-
ждения перспективных прямоточных авиационных двигателей на эндотермических углеводородных топливах. 
Выполнена двухкритериальная оптимизация исходного состава эндотермического углеводородного топлива 
для получения максимальных эндотермического эффекта и энергосодержания получаемой горючей смеси 
углеводородов, далее подаваемой в камеру сгорания двигателя. Ограничениями при оптимизации являются 
максимально допустимая температура стенок обогреваемого канала (условие термопрочности конструкции) и 
максимально допустимая степень разложения углеводородной смеси, при превышении которой начинается 
интенсивное образование твердых отложений на омываемых стенках канала. 
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Введение 

В настоящее время во многих индустриально развитых странах ведутся широкие 
исследования по созданию прямоточного воздушно-реактивного двигателя (ПВРД) для 
высокоскоростного летательного аппарата (ВЛА) с атмосферной зоной эксплуатации [1−3]. 

                                                 
* Работа выполнена при финансовой поддержке РНФ (соглашение № 15-11-30012 от 08.07.2015 по теме: «Су-
перкомпьютерное моделирование физико-химических процессов в высокоскоростном прямоточном воздушно-
реактивном двигателе гиперзвукового летательного аппарата на твердых топливах»). 
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ПВРД включается, когда ВЛА уже набрал достаточно высокую скорость. Поскольку 
высота полета ВЛА составляет несколько десятков километров, сопротивление атмо-
сферного воздуха является достаточно низким и задача ПВРД заключается лишь 
в компенсации аэродинамических потерь. Использование атмосферного воздуха в каче-
стве окислителя, а также малый расход топлива позволяют обеспечить продолжитель-
ную работу ПВРД и, следовательно, увеличить дальность полета ВЛА по сравнению 
с другими типами двигательных установок. Перспектива существенного увеличения 
дальности полета ВЛА привлекает широкое внимание исследователей к ПРВД. Наибо-
лее известные в этой области работы представлены публикациями [4−6]. Чаще всего 
в качестве топлива для перспективного ВЛА рассматриваются различные углеводород-
ные соединения и их смеси. 

Структурная схема ПРВД показана на рис. 1. Углеводородное топливо из некото-
рого источника подается в систему охлаждения камеры сгорания ПВРД. Воздух при по-
мощи воздухозаборника отбирается из атмосферы, смешивается с углеводородным топ-
ливом (УВТ), и получившаяся смесь сгорает в камере сгорания. Продукты сгорания, 
проходя через сопло ПВРД, истекают в атмосферу, создавая тягу двигателя. 

Для создания ПВРД необходимо решить ряд научно-технических проблем, наибо-
лее значимыми из которых являются: 

⎯ организация стабильного горения топлива в высокоскоростном воздушном 
               потоке; 

⎯ тепловая защита теплонапряженных элементов ПВРД. 
Эти проблемы тесно взаимосвязаны друг с другом и их решение имеет комплекс-

ный характер. 
Весьма важным обстоятельством является способ хранения топлива на борту ВЛА: 

в криогенном состоянии, в сверхкритическом состоянии или в твердом виде. С точки 
зрения тепловой защиты ВЛА более предпочтительным является хранение топлива 
в криогенном состоянии, что существенно расширяет физический хладоресурс топлива. 
Однако использование криогенных топлив связано с технологическими трудностями ⎯ 
усложнением системы подачи и подготовки топлива. Аналогичная ситуация возникает и 
со сверхкритическом УВТ. Поэтому с точки зрения снижения эксплуатационных издер-
жек наиболее предпочтительно хранение УВТ в твердом виде на борту ВЛА. К недос-
таткам хранения УВТ в твердом виде следует отнести необходимость газификации УВТ 
и достаточно высокую температуру продуктов газификации (400−500 °С), что снижает 
физический хладоресурс топлива. Другими словами, снижение эксплуатационных из-
держек существенно усложняет разработку ПВРД для ВЛА. Уже первые оценочные рас-
четы показали, что удельная плотность теплового потока в стенку камеры сгорания 

ПВРД соизмерима с тепловой нагрузкой 
на стенки камеры сгорания жидкостного 
ракетного двигателя. Самым теплона-
пряженным участком является крити-
ческое сечение сопла ( crx ), где удельная 
плотность теплового потока qmax дости-
гает величин 0,8−2,2 МВт/м2 (рис. 1) в за-
висимости от конструкции камеры сгора-
ния, вида топлива и назначения ВЛА. 

 

Рис. 1. Структурная схема ПРВД 
и распределение тепловой нагрузки: 
максимальный поток тепла qmax  

от камеры сгорания в систему охлаждения 
в области критического сечения сопла. 
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В настоящее время одним из перспективных подходов к созданию ПВРД считается 
использование эндотермических углеводородных топлив (ЭУВТ), которые при интен-
сивном нагреве могут разлагаться на более простые углеводородные соединения, при-
чем этот процесс протекает с поглощением тепла, т.е. является эндотермическим. С на-
чала 70-х годов прошлого столетия исследования, посвященные проблеме выбора такого 
топлива и изучения его характеристик [7], проводятся как экспериментально, так и рас-
четным образом. Ввиду большого количества материалов по этой теме отметим обзор-
ные работы [8−10], исследования, посвященные выбору топлива [11, 12], и моногра-
фии [13, 14]. Проводимые исследования, конечно, не могут быть полностью освещены 
в приведенных работах, однако эти работы содержат значительное количество ссылок и 
могут служить отправной точкой для дальнейшего анализа. 

Преимуществами ЭУВТ является не только дополнительная охлаждающая способ-
ность за счет эндотермического эффекта, но и более высокая реакционная способность 
продуктов разложения. ЭУВТ поступает в систему охлаждения камеры сгорания 
ПВРД (см. рис. 1). Сначала охлаждение камеры происходит за счет физического хладо-
ресурса, т.е. прогрева ЭУВТ до некоторой критической температуры Tcr. Затем ЭУВТ 
начинает разлагаться на более простые углеводороды и радикалы, поглощая при этом 
тепло из камеры сгорания (химический хладоресурс). Далее продукты разложения по-
ступают в камеру сгорания, где вследствие высокой реакционной способности окисля-
ются атмосферным кислородом. 

Cхема ВЛА на твердом топливе с использованием предварительно подготовленной 
горючей смеси углеводородов в качестве охладителя теплонапряженных элементов ка-
меры сгорания аппарата была предложена в работе [15], где теоретически исследовалась 
подсистема предложенной схемы, состоящая из системы охлаждения и идеализирован-
ной камеры сгорания, показанных на рис. 1. Также были получены некоторые результа-
ты моделирования процессов разложения топлива и сопряженного теплообмена в систе-
ме охлаждения ПВРД рассматриваемой схемы ВЛА [16, 17]. Однако оценить интеграль-
ные характеристики ВЛА возможно лишь при совместном рассмотрении физико-
химических процессов, протекающих в системе охлаждения и камере сгорания. 

Исследованию фундаментальных и прикладных задач организации процесса горе-
ния в камере сгорания летательного аппарата посвящено огромное количество работ. 
В настоящей работе в целях сохранения общности и получения предварительных оценок 
эффективности процесса горения считается, что окисление топливной смеси, поступаю-
щей из системы охлаждения в камеру сгорания, происходит без тепловых потерь, коэф-
фициент избытка воздуха α ≈ 1. Получаемая таким образом величина удельного импуль-
са является оценкой сверху для используемой углеводородной смеси и может быть скор-
ректирована при уточнении условий в камере сгорания. 

Процесс термического разложения реального углеводородного топлива, содержа-
щего десятки компонент, основные из которых алканы, циклоалканы, олефины и арома-
тические углеводороды, представляет собой сложный многостадийный гетерофазный 
процесс [18]. При этом наибольшим эндотермическим эффектом при разложении угле-
водородов в отсутствии кислорода обладают элементарные реакции отрыва атома водо-
рода от сравнительно коротких молекул алканов с формированием алкил-радикалов. 
Подобные реакции протекают на начальной стадии разложения исходного углеводород-
ного соединения, обратные же экзотермические реакции рекомбинации протекают на 
более поздних стадиях процесса разложения. 

Целью представленной работы является построение и верификация математиче-
ской модели процесса разложения сложной углеводородной смеси в турбулентном потоке 
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в плоском канале, а также изучение характеристик эндотермического эффекта, потенци-
ально возможного к реализации в условиях системы охлаждения ПВРД с использовани-
ем модельного многокомпонентного углеводородного топлива с учетом энергосодержа-
ния результирующей горючей смеси. 

Статья структурирована следующим образом. Во введении обоснована актуаль-
ность задачи о моделировании физико-химических процессов в системе охлаждения ка-
меры сгорания ПВРД и описаны условия эксплуатации двигателя. В разделе 1 приведено 
математическое описание протекающих физических процессов (конвективно-диффу-
зионного переноса на основе полных уравнений Навье−Стокса) и химического разложе-
ния УВТ на основе детального кинетического механизма. Раздел 2 посвящен верифика-
ции разработанной математической модели, а в разделе 3 представлены результаты оп-
тимизации состава эндотермического УВТ для получения максимального эндотермиче-
ского эффекта и энергосодержания получаемой горючей смеси углеводородов. 

1. Математическая модель физико-химических процессов 
     в системе охлаждения 

Расчетная область ограничена плоским каналом с большим значением соотноше-
ния L/D, где L ⎯ длина канала, а D ⎯ поперечный размер (рис. 2). Для расчетов исполь-
зован канал с L/D = 35, а в верификационных расчетах ⎯ канал с L/D = 34,5. 

Математическая модель течения реагирующей смеси углеводородов включает ста-
ционарные уравнения неразрывности компонент, импульса и энергии в плоском при-
ближении: 
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где ρ ⎯ плотность, u ⎯ скорость, p ⎯ статическое давление, T ⎯ температура смеси,  
µ, µt ⎯ динамические молекулярная и турбулентная вязкости, Yi ⎯ массовая концентрация 
i-го компонента, δij ⎯ символ Кронекера, k ⎯ кинетическая энергия турбулентных 
пульсаций, h ⎯ энтальпия, E = h − p/ρ + u2/2 ⎯ удельная полная энергия жидкого объема, 
λm ⎯ коэффициент молекулярной теплопроводности смеси; cp, m ⎯ теплоемкость при 

 
 

Рис. 2. Расчетная область. 
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постоянном давлении смеси, Prt = 0,8 ⎯ турбулентное число Прандтля, Mj ⎯ молярный 
вес j-го компонента, N ⎯ общее количество компонент в смеси. Для тензора вязких на-
пряжений (τij )eff  использовано следующее выражение: 

( ) ( )eff t t
2( ) ,
3

ji k
ij ij

j i k

uu u
x x x

τ µ µ µ µ δ
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 представлен с учетом термодиффузии как 
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в последнем соотношении Dm, i и DT, i ⎯ коэффициенты массовой и термической диффу-
зии компонент смеси соответственно, Sct = 0,7 ⎯ турбулентное число Шмидта. Источ-
никовый член в уравнениях (1) и (3) Sk, связанный с протеканием химических реакций, 
учитывает параметры турбулентности в соответствии с обобщенной моделью диссипа-
ции вихря [19, 20]. При использовании данного подхода предполагается, что химические 
реакции происходят в так называемых «мелкомасштабных» структурах, линейный мас-

штаб которых определяется соотношением ( )0,75* 2C kξξ νε= , где Сξ ⎯ константа, ν ⎯ 

кинематическая вязкость, ε ⎯ скорость изотропной диссипация турбулентности. Эле-

ментарная реакция при этом протекает в течение времени ( )0,5* Cττ ν ε=  в реакторе 

идеального смешения объема ξ*3 с начальными условиями, полученными локально 
в ячейке расчетной области и при постоянном объеме в течение времени τ*. Скорости 
реакций определяются в соответствии с используемым кинетическим механизмом. Тогда 
источниковый член в уравнении переноса для массовой доли компонента i смеси (1) и 
энергии (3) имеет вид: 
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Для замыкания уравнений (1)−(3) использовались модель турбулентности и урав-
нение состояния Пенга−Робинсона для сверхкритической жидкости. Коэффициенты пе-
реноса для индивидуальных компонент смеси (молекулярной вязкости, теплопроводно-
сти и диффузии) рассчитывались на основе кинетической теории по известной структуре 
молекул компонент смеси. Для получения коэффициентов переноса для смеси применя-
лось осреднение.  

В твердом теле (т.е. в конструкции системы охлаждения) использовалось уравне-
ние теплопроводности в виде 

0,s
i j

T
x x

λ
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                                                     (4) 

причем коэффициент теплопроводности λs считался постоянным. Граничные условия 
для системы (1)−(4), дополненной уравнениями переноса энергии турбулентных пульса-
ций и диссипации, а также уравнением состояния, задавались на входе и выходе канала 
системы охлаждения (рис. 2), на внутренних и внешних поверхностях твердых стенок. 
На входе использовались условия Дирихле для давления p0, температуры T0, параметров 
турбулентности k, ε, массовых концентраций Yi компонент смеси, вектора скорости. 
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На выходе из канала ⎯ мягкие граничные условия (однородные условия Неймана). 
На стенке, помимо условий прилипания и непротекания для компонент скорости, при-
менялось условие гладкости теплового потока 

,s m
j js f

T T
x x

λ λ
⎡ ⎤ ⎡ ⎤∂ ∂

=⎢ ⎥ ⎢ ⎥
∂ ∂⎢ ⎥ ⎢ ⎥⎣ ⎦ ⎣ ⎦

 

на внешней границе твердого тела не граничащей с жидкостью использовались адиаба-
тические условия.  

Сформулированная краевая задача позволяет рассчитать турбулентный перенос 
смеси углеводородных веществ в канале и составляет «физическую» часть разработан-
ной математической модели.  

Для численного решения системы (1)−(4), дополненной уравнениями переноса для 
турбулентных характеристик реагирующего течения, использовался конечно-объемный 
подход, реализованный на базе солвера reactingFoam в открытом пакете библиотек 
OpenFOAM v.2.3 [21]. Для решения прямой кинетической задачи и расчета коэффициентов 
переноса в многокомпонентном приближении использовался открытый пакет Cantera [22]. 
Все расчеты были проведены на кластере ИПХФ РАН с использованием 50 4-ядерных 
узлов с процессорами Intel Xeon 5356 и сетевой файловой системой. Для диспетчериза-
ции выполняемых расчетов на кластере и организации очереди заданий и оптимизаци-
онной процедуры, основанной на совместном использовании OpenFOAM и Cantera, был 
разработан отдельный Python модуль. 

Кинетический механизм химических реакций 

Определяющим элементом математической модели реагирующего течения являет-
ся используемый реакционный механизм. Кинетический механизм термического разло-
жения углеводородов имеет разветвленную радикально-цепную структуру с преоблада-
нием реакций дегидрирования, расщепления и отрыва атомов водорода с образованием 
алкильных радикалов и алкенов. Наибольшую универсальность и точность для описания 
процессов разложения предоставляют детальные кинетические механизмы, содержащие 
полный набор элементарных реакций для широкого диапазона условий. Слабой сторо-
ной таких механизмов является недостаточная обоснованность параметров некоторых 
элементарных реакций, а также их вычислительная трудоемкость. Подобные механизмы 
постоянно уточняются при помощи расчетов и экспериментальных исследований. В на-
стоящей работе использован детальный кинетический механизм, построенный на основе 
механизмов, предложенных в работах [23] и [24], а также механизма «ТераСуг» [18], 
развитого во ВНИИОС. Он включает для гексадекана 2102 компонент и 8056 элемен-
тарных реакций и позволяет описывать низко- и высокотемпературное окисление и раз-
ложение алканов вплоть до гексадекана. В применении к конкретной системе охлажде-
ния (СО) использовалась бескислородная часть полученного реакционного механизма, 
что позволило существенно сократить количество компонент (до 196), в число которых 
были включены структурные изомеры тяжелых алканов, и количество элементарных 
реакций (до 1058). Механизм состоит из следующих классов реакций. 

1. Реакции высокотемпературного мономолекулярного разложения алкана и обрат-
ные им реакции рекомбинации и диспропорционирования. Типичным примером такой 
реакции в прямом направлении является гомолитическое разложение пентана с образо-
ванием алкил радикалов этана и пропана: 

3 2 2 3 23 2 2 3CH CHCH CH СН  CH СН С( .Н) СН→ +  

2. Реакции замещения или отрыва атома водорода от молекулы алкана или алкена. 
В зависимости от положения атомов водорода в молекуле алкана эти реакции могут 
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существенно отличаться по энергии активации, в результате чего образуются радикалы 
с различным положением валентного электрона. Общая схема для реакций этого класса: 

RH R H.→ +&  
3. Реакции присоединения алкил-радикала к молекуле алкена. Важной реакцией 

этого класса является присоединение метил-радикала к этену: 

2 23 3 2 2CH СН  CCH CH H CH .+ →  
4. Реакции распада алкил- и алкенил-радикалов по связи, находящейся в β-поло-

жении к атому углерода с валентным электроном. Примером таких реакций может быть 
распад радикалов производных бутана: 

3

2 3

3 2 2 2

2 2 2

2 3 + ,CH CH CH CH СН СНСН СН
CH CHCH +CH С СН HН СН C .→

→
 

5. Реакции изомеризации радикалов, связанные с внутримолекулярным переходом 
атома водорода и протекающие через промежуточные циклические активированные 
комплексы. Пример для радикалов пентена: 

2 2 2 2 2 222  CH CHCH CH CH CH CH CH CH CH.→  

Иллюстрацией всех вышеописанных классов реакций может служить упрощенная схема 
разложения н-пентана в условиях СО при температурах T < 1100 K и сверхкритических 
давлениях, приведенная на рис. 3 в виде связного графа. Ребрам графа на схеме соответ-
ствуют реакции, узлам ⎯ химические компоненты реакционного механизма. Схема по-
лучена на основе решения прямой кинетической задачи с использованием детального 

 
 

Рис. 3. Схематическое представление кинетики процесса пиролиза н-пентана 
в условиях системы охлаждения. 
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бескислородного механизма для времен пребывания н-пентана в СО t ≈ 0,1 c. Экзотер-
мическим реакциям на схеме соответствует светлый цвет ребер, эндотермическим ⎯ 
темный. Толщина ребер графа на схеме пропорциональна потоку массы от исходного 
компонента. Из-за недостатка места на схеме отображено около 10 % всех протекающих 
в этих условиях химических превращений, представленных в виде ребер. 

2. Сравнение с экспериментальными данными 

Для верификации модели течения реагирующей смеси алканов были использованы 
данные экспериментов в реакторных условиях [25] и при течении в круглом канале [26]. 
Было проведено сравнение результатов расчетов по выбранной схеме детального хими-
ческого механизма с экспериментальными данными [25, 26] по выходу основных про-
дуктов.  

В работе [25] авторы приводят данные по экспериментальному исследованию про-
цесса пиролиза н-декана, полученные в принстонском атмосферном проточном реакто-
ре, представляющем собой цилиндрический кварцевый канал с обогреваемыми секция-
ми и системой подготовки реагирующей смеси. Подробное описание экспериментальной 
установки и средств диагностики представлены в работах [27, 28]. Экспериментальные 
данные включают в себя значения концентраций н-декана и его продуктов для экспери-
ментов с пиролизом и окислением н-декана в различные моменты времени. Данные по 
условиям эксперимента для процессов пиролиза и окисления приведены в табл. 1. Вери-
фикационные расчеты с использованием данных [25] были проведены для прямой кине-
тической задачи 

, 1...196,k
k

dX
k

dt
ω= =&  

здесь Xk ⎯ мольная доля k-го компонента, kω&  ⎯ мольная скорость образования компо-
нента k в сечении за счет протекания гомогенных реакций. Для определения источнико-
вого члена в правой части уравнения неразрывности для индивидуального компонента 
применялся кинетический механизм реакции в виде 

, pr

1 1
,

L L
kf kr

l l ll
l l

S Sν ν
= =

←⎯⎯→∑ ∑  

где pr ,l lν ν  ⎯ стехиометрические коэффициенты реактантов и продуктов реакции соот-

ветственно (стехиометрические коэффициенты прямой и обратной реакций), Sl ⎯ сим-
вол компонента, kf, kr ⎯ константы скоростей прямой и обратной реакций соответст-
венно. Подобные соотношения можно представить для каждой элементарной реакции 
в системе. Тогда kω&  имеет вид 

( ) [ ] [ ]
prp r

l
1 1 1

,l l
K KI

k l i k i k
i k k

kf X kr Xν νω ν ν
= = =

⎡ ⎤⎛ ⎞
= − −⎢ ⎥⎜ ⎟⎜ ⎟⎢ ⎥⎝ ⎠⎣ ⎦
∑ ∏ ∏&  

здесь i ⎯ номер реакции с участием компонента k, I ⎯- общее число таких реакций,  
Xk ⎯ мольная концентрация компонента k в реакции i, K ⎯ общее число реактантов или 

Таблица  1  
Условия проведения эксперимента [25] 

Тип процесса Смесь на входе 
(вещества) Концентрация н-декана, млн−1 Начальная 

температура, K 
Давление, 

атм 

Пиролиз nC10H22 + N2 1456 1060 1 

Окисление nC10H22 + O2+N2 1452 (O2 + N2 в стехиометрии) 1019 1 
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продуктов реакции. Выражение в квадратных скобках ⎯ скорость образования выбран-
ного компонента k в i-ой реакции, выражение в больших круглых скобках характеризует 
степень завершенности реакции. 

Основными выходными продуктами при термическом разложении н-декана в про-
точном реакторе являются этилен и пропилен, а также метан, этан и ацетилен. Сравне-
ние результатов расчетов и измеренных концентраций н-декана и основных продуктов 
разложения показаны на рис. 4: пиролизу соответствует рис. 4а, окислению ⎯ рис. 4b. 
Основными продуктами окисления являются этилен, монооксид углерода, бутилен-1, 
пропилен, метан, гексен-1 и этан. Из рис. 4 видно, что результаты расчетов, проведенных 
на основе выбранного детального механизма пиролиза н-декана, хорошо совпадают 
с данными эксперимента. Расхождение в концентрациях основных веществ не превы-
шает 10 %. Что касается процесса окисления н-декана, на рис. 4 видно, что расчетная 
концентрация CO возрастает раньше, чем это следует из экспериментальных данных. 
Последнее связано, как отмечают и авторы работ [23, 25], с неточностью определения 
параметров реакций взаимодействия C3H5 и HO2. 

Для верификации используемой математической модели течения с учетом процес-
сов конвективного переноса и диффузии было проведено сравнение расчетных данных 
с результатами экспериментов [26] в обогреваемом канале. Экспериментальная установ-
ка [26] представляла собой стальной секционный цилиндр, размещенный внутри обогре-
вателя и препарированный на внешней поверхности набором термпопар. Диагностика 
осуществлялась посредством газохроматографического и масс-спектрометрического 
анализа. Данные по режимным параметрам ⎯ температуре, массовому расходу и давле-
нию ⎯ измерялись посредством термопар, контроллера расхода и датчиков давления. 
В качестве рабочего тела в экспериментах использовалась смесь н-декана и гелия. Там же 
были приведены данные по профилям температур и составу смеси на выходе для трех 
объемных расходов через реактор ⎯ 0,3, 0,5, 0,7 мл/мин, и пяти давлений в выходном 
сечении реактора ⎯ P = 3,45, 5,17, 7,93, 9,31, 11,38 МПа. Подробное описание установки 
и методики проведения эксперимента могут быть найдены в работе [26]. 

Сравнение расчетных и экспериментальных данных в долях выходных продуктов 
для алканов и алкенов из ряда C1−C5 в выходном сечении канала приведено на рис. 5а, 
для ряда C5−C9 ⎯ на рис. 5b. Данные приведены для давления P = 5,17 МПа и объемного 
расхода н-декана на входе в канал 0,5 мл/мин. Темным цветом показаны эксперимен-
тальные данные, светлым ⎯ расчетные. Экспериментальные данные приведены в осред-
ненном по расходу виде для трех режимов проведения эксперимента: G = 0,3, 0,5, 0,7 мл/мин, 

 
 

Рис. 4. Сравнение расчетных и экспериментальных профилей компонент C2H (1), C3H6 (2), 
C2H6 (3), C10H22 (4) в условиях проточного реактора для пиролиза (а) и для окисления (b). 
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доверительные интервалы для полученных средних значений на рис. 5 отмечены черными 
вертикальными отрезками. Доверительные интервалы указывают погрешность получен-
ных экспериментальных данных [26]. Из рисунка видно, что расчетные и эксперимен-
тальные данные хорошо согласуются по концентрациям нормальных алканов, но хуже 
совпадают для алкенов. Для алкенов и их изомеров в расчете наблюдаются заниженные 
значения концентраций, что, скорее всего, связано со сложностью разделения изомеров 
в эксперименте (использовался хроматографический анализ), и, таким образом, с изме-
рением концентраций не индивидуальных изомеров, а их композиций. 

Таким образом, данные по основным характеристикам процесса термического раз-
ложения сложных углеводородов, полученные с помощью разработанной математиче-
ской модели, показывают хорошее соответствие имеющимся экспериментальным дан-
ным как в реакторных условиях без учета конвективного переноса и диффузии, так и 
в условиях канального течения с подводом тепла. 

 
3. Результаты и обсуждение 
 

3.1. Равновесные концентрации веществ в системе охлаждения. 
      Эндотермический эффект 

В системе охлаждения протекают процессы термического разложения и неполного 
окисления при недостатке окислителя ⎯ молекулярного кислорода (обычно массовая 
доля растворенного в топливе кислорода не превышает 3−5 %). В камере сгорания (КС) 
протекают в основном быстрые окислительные процессы при избытке воздуха. В случае 
эндотермического топлива после его прохождения через СО в КС поступает и вступает 
в окислительные реакции неизвестная заранее смесь более легких, чем исходный угле-
водород, продуктов разложения исходного топлива. 

Время достижения равновесия процессов термического разложения исходного топ-
лива в СО можно оценить, используя описанную выше кинетическую схему. Это время 
является критическим параметром, который определяет не только газодинамическую 
структуру течения, но и характеристики теплообмена во всей СО. Для эффективного 
использования эндотермических реакций с радикалами ⎯ продуктами разложения исход-
ного углеводородного топлива, время пребывания в системе смеси должно быть суще-
ственно меньшим необходимого для выхода на химическое равновесие. Это связано с тем, 
что основные эндотермические реакции, как было упомянуто выше, протекают на стадии 
ветвления цепей и интенсивного образования радикалов, эта стадия соответствует второ-
му этапу классического механизма Райса−Герцфельда. В качестве иллюстрации на рис. 6 
для условий реактора идеального смешения при T = 900 K, P = 50 атм проведено сравнение 

 
 

Рис. 5. Сравнение расчетных и экспериментальных массовых долей 
индивидуальных компонент на выходе из канала для ряда C1−C5 (а) и для ряда C6−C9 (b). 
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качественного поведения по времени 
интегрального теплового эффекта при 
разложении предельных углеводоро-
дов из ряда С2−С5. Тепловой эффект 
реагирующей системы Q(t) в изотер-
мических условиях может служить 
одной из возможных оценок химиче-
ского хладоресурса используемого то-
плива. Таким образом, суммарное ко-
личество теплоты QΣ, которое способ-
на поглотить (QΣ < 0) или выделить  
(QΣ > 0) система, может быть опреде-

лено с помощью выражения 
0

0

( ) ,
t

Q Q t dtΣ = ∫  здесь t0 > 0 ⎯ первый по счету момент вре-

мени, соответствующий Q(t) = 0, на рис. 6  t0 соответствует значению абсциссы при пер-
вом пересечении с ней графиков, QΣ ⎯ площадь под графиками на интервале (0, t0). Мо-
дуль величины QΣ для рассматриваемых условий приведен в табл. 2. Как видно из таб-
лицы, для модельных условий без учета конвективных и диффузионных процессов 
бóльший эндотермический эффект принадлежит н-бутану, второе место из рассмотрен-
ных алканов занимает н-пентан, на третьем и четвертом местах ⎯ пропан и этан соот-
ветственно. 

Таким образом, в реакторных условиях с точки зрения эндотермического эффекта 
предпочтительно из чистых веществ использовать бутан и пентан, однако учет конвек-
тивных и диффузионных процессов меняет ситуацию. На рис. 7 приведены поля темпе-
ратур в плоском канале СО для рассмотренных выше индивидуальных алканов ряда 
С2 − С5. Геометрия канала показала на рис. 2, граничное условие на верхней стенке соот-
ветствовало тепловому потоку в 70 кВт/м2, скорость на входе в канал принималась рав-
ной 1 м/с, давление P = 50 атм. 

Из рис. 6 видно, что наилучшим 
из рассмотренных индивидуальных 
веществ при течении в канале является 
н-пентан, однако, учитывая возмож-
ность взаимодействия радикалов, 
можно предположить еще большее 
увеличение эндотермического эффекта 
при использовании в СО не индиви-
дуального вещества, а смеси алканов. 

Таблица  2  
Суммарная поглощенная за счет разложения теплота QΣ 

для чистых веществ С2Н6, С3Н8, С4Н10,С5Н12 при T = 900 K, P = 50 атм 

Соединение С2Н6 С3Н8 С4Н10 С5Н12 

Q, МДж/(м2с) 1,663 2,901 14,712 9,438 

 

Рис. 6. Сравнение эндотермического 
эффекта этана, пропана, бутана и пентана. 

 

Рис. 7. Поля температур в канале 
для алканов ряда C3−C5. 
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В связи с этим в следующем разделе рассматривается задача получения наибольшего 
эндотермического эффекта при подаче в СО смеси нормальных алканов из ряда C1−C8. 
Следует упомянуть, что глубокое разложение исходного углеводорода ведет к образованию 
нежелательных последствий в виде твердых отложений на внутренних поверхностях 
канала, различные способы борьбы с этим явлением описаны в работах [14, 29]. 

3.2. Оптимизация химического состава газовой смеси, 
       поступающей в систему охлаждения 

Основным результатом, полученным с помощью представленной выше модели фи-
зико-химических процессов, протекающих в системе СО−КС, явилась разработка метода 
оптимизации состава исходного топлива при условии оценки импульса тяги из термоди-
намических принципов, т.е. оценки сверху, без конкретизации параметров камеры сго-
рания. В настоящей работе использован следующий принцип оптимизации газовой смеси, 
поступающей в СО из системы генерации УВТ: достижения максимальной тяги при вы-
полнении условия неразрушения конструкции, т.е. при условии непревышения темпера-
туры стенки системы охлаждения критического значения. 

Рассмотрим следующую задачу оптимизации: 

1
out 1 2min ( ), sup ( , ) , , ,

Y X
T Y I X Y Y S X S−⎧ ⎫ ∈ ∈⎨ ⎬
⎩ ⎭

                               (5) 

где Y ⎯ вектор массовых концентраций компонент смеси на входе в СО, S1 ⎯ множест-
во допустимых значений для массовых концентраций на входе в СО, out 1( ) ( )T Y H Y=  ⎯ 
первая целевая функция, представляющая собой среднюю по массе температуру смеси 
на выходе из канала СО, X ⎯ вектор параметров задачи, не связанных с концентрациями 
на входе в СО, при этом данные параметры не являются варьируемыми и к ним относят-
ся все необходимые для корректной постановки задачи решения системы (1)−(4), а так-
же аналогичные параметры, связанные с камерой сгорания, таким образом, вектор X со-
стоит из режимных и геометрических характеристик системы охлаждения и камеры сго-
рания. Пусть ( , )I X Y  ⎯ удельный импульс, потенциально достижимый в рассматри-
ваемой системе СО−КС при фиксированном векторе X, тогда при использовании равно-
весных оценок для температуры пламени и отсутствии потерь энергии в КС имеем 

1
2sup ( , ) ( )

X
I X Y H Y− =  ⎯ верхняя грань множества ( , )I X Y  и вторая целевая функция. 

Из определения массовых концентраций также следуют ограничения на компоненты 
вектора Y: 

1
0, 1,

N

i i
i

Y Y
=

≥ =∑                                                          (6) 

кроме этого в рассматриваемой задаче в качестве возможных компонент смеси на входе 
рассматривались только вещества из класса алканов с ограничениями на карбоновое 
число 0 < C < 9. Таким образом, вектор Y состоит из 8 элементов, соответствующих кон-
центрациям веществ из ряда метан−октан. Будем искать такие решения Y 

* задачи (5) 
с ограничениями (6), для которых выполняется условие 

1( *) ( ), 1, 2, ,i iH Y H Y i Y S≤ = ∈  

будем называть такие решения оптимальными по Парето. В качестве первой серии опти-
мизационных расчетов рассматривались алканы с карбоновыми числами C от 1 до 8. 
Результаты оптимизационных расчетов в осях, соответствующих двум целевым функциям ⎯ 
удельному импульсу и средней по массе температуре смеси на выходе из канала СО, 
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приведены на рис. 8. Смысл полученно-
го результата можно продемонстриро-
вать на следующем примере. Если вы-
брать в качестве критической темпера-
туры T4

crit, при которой конструкция 
СО−КС не разрушается, например, 
1305 K, то максимально достижимый 
при этом удельный импульс будет ра-
вен 1890 м/с. 

Заключение 

Разработана математическая модель системы охлаждения и связанной с ней каме-
ры сгорания высокоскоростного летательного аппарата. Модель описывает турбулент-
ное течение реагирующей смеси углеводородов в плоском канале (системе охлаждения) 
с интенсивным подводом тепла через стенку. Предложена кинетическая схема процесса 
пиролиза углеводородов в системе охлаждения. На основе модели проведено численное 
исследование процессов сопряженного теплообмена и пиролиза углеводородной смеси 
в модельной системе охлаждения ВЛА. Результаты расчетов в условиях реактора и рас-
четов реагирующего течения в круглом канале верифицированы по данным эксперимен-
тов. На основе разработанной математической модели турбулентного реагирующего 
течения смеси углеводородов в плоском канале с использованием детального кинетиче-
ского механизма проведена оптимизация исходной смеси алканов с ограничениями, где 
в качестве целевых функций выбраны средняя по сечению температура смеси на выходе 
из модельной системы охлаждения и максимальный удельный импульс горючей смеси 
продуктов разложения. Построено множество оптимальных решений по Парето и пока-
зано, что смеси, соответствующие оптимальным решениям содержат значительное ко-
личество алканов с карбоновыми числами C = 4, 5. 
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