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Методом численного моделирования проведен анализ влияния размера элементарной ячейки на
скорость горения донорно-акцепторной системы. Размер ячейки определяет фрагментацию вол-
ны горения. При проведении расчетов обнаружено, что с увеличением размера элементарной
ячейки средняя скорость горения образца уменьшается. Найдены пределы горения ячеистой
системы при внешнем теплоотводе с поверхности образца: увеличение размера элементарной
ячейки способствует расширению пределов горения образца. Показана принципиальная возмож-
ность реализации синтеза в режиме химической печки для ячеистого формирования структуры
реагирующей системы.
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ВВЕДЕНИЕ

Теоретическое исследование формирова-
ния макроструктуры продуктов в волне гете-
рогенного горения безгазовых систем — важ-
ная составляющая проблемы целенаправленно-
го синтеза материалов в режиме горения. Син-
тез в режиме горения неорганических матери-
алов или СВС относится к гетерогенному ти-
пу протекания экзотермических реакций. Тем
не менее большинство теоретических пред-
ставлений о протекании высокотемпературно-
го синтеза основано на гомогенном приближе-
нии. Аналитический обзор современных гете-
рогенных моделей горения СВС-систем приве-
ден в [1], результаты моделирования были со-
поставлены с известными экспериментальны-
ми данными. Двумерная модель горения гете-
рогенной системы топливо — инертный ком-
понент, представленная в виде совокупности
квадратных ячеек одного размера с равномер-
ным и стохастическим распределением топли-
ва по ячейкам, предложена в [2]. Скорость ре-
акции описывалась ступенчатой зависимостью
от температуры. Теплофизические параметры
всех ячеек выбирались постоянными. Теплооб-
мен между ячейками задавался по закону Нью-
тона, что предполагало наличие воздушного
зазора на границах ячеек. Дальнейшее разви-
тие модели для стохастической пространствен-
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ной структуры проведено в [3], где исследо-
вались концентрационный и тепловой преде-
лы распространения волны горения. Отмече-
на существенная роль флуктуаций простран-
ственного распределения реагентов на преде-
ле распространения волны горения, и на осно-
ве перколяционной теории предложено объяс-
нение поведения системы в критических усло-
виях. Влияние размеров частиц-ячеек на пе-
реход горения от квазигомогенного к гетеро-
генному эстафетному режиму рассматривалось
для системы топливо — инертный компонент
в [4]. Экспериментальное исследование мик-
роструктуры перехода из стационарного (ква-
зигомогенного) в сцинтилляционный (эстафет-
ный) режим горения с увеличением размера ча-
стиц шихты Ni—Al проведено в [5].

В сложных СВС-системах возможно од-
новременное протекание нескольких термиче-
ски сопряженных реакций, отличающихся как
кинетикой, так и тепловыми эффектами, —
сильно- и слабоэкзотермические реакции. Ре-
акции первого типа А. Г.Мержанов предложил
называть донорными, а второго— акцепторны-
ми. Возможность и эффективность регулирова-
ния температуры синтеза с помощью термиче-
ски сопряженных реакций для слоевой системы
рассматривались в [6]. Способ формирования
шихты реакционных компонентов в виде сло-
евой композиции, позволяющий синтезировать
материал для низкоэкзотермической или эндо-
термической смеси, называют химической печ-
кой. В настоящей работе предложена и числен-
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но исследована двумерная дискретная модель
горения безгазовой смеси, состоящей из реак-
ционных ячеек двух типов: донорной и акцеп-
торной.

МОДЕЛЬ ГОРЕНИЯ

Внутри ячейки предполагалось равномер-
ное распределение реагирующих компонентов.
В качестве аналога таких ячеек можно рас-
сматривать частицы гранулированных смесей.
Соотношение объемов донорных и акцептор-
ных ячеек фиксировано и во всех вычислени-
ях принималось равным 1 : 1, что связано с
выбранным в модели пространственным рас-
пределением ячеек. Все ячейки имеют квадрат-
ную форму и один размер, который задает мас-
штаб гетерогенности системы, являющийся од-
ним из основных параметров задачи. На гра-
ницах между ячейками задаются сопряженные
граничные условия теплообмена. Скорость эк-
зотермической реакции определяется аррени-
усовской зависимостью от температуры. Рас-
сматриваются как регулярные системы, с рав-
номерным распределением ячеек, так и нере-
гулярные, со случайным распределением эле-
ментов. Примем ряд допущений, позволяющих
упростить математическую постановку зада-
чи.

1. Химические превращения в ячейках не
изменяют их объема и описываются односта-
дийными реакциями первого порядка. Гетеро-
генное взаимодействие на контактных грани-
цах между ячейками исключается.

2. Плотность, теплоемкость, теплопровод-
ность донорной (акцепторной) смеси и продук-
тов ее горения равны.

3. Теплопередача в ячейках и между ячей-
ками осуществляется теплопроводностью. Лу-
чистый теплоперенос не учитывается.

Заметим, что предположение об отсут-
ствии гетерогенного взаимодействия между
ячейками разного сорта может быть реализова-
но на практике, например, посредством введе-
ния термически тонких инертных тугоплавких
прослоек. Подобный прием использовался в [7]
для синтеза боридов алюминия в пакете слоев
с защитными прослойками.

Представление о регулярной и нерегуляр-
ной системах дает рис. 1. Характерной осо-
бенностью нерегулярной системы является об-
разование кластеров из частиц одного сорта.
На практике такая локальная концентрация ча-
стиц одного сорта маловероятна, так как в экс-

Рис. 1. Схема образца с регулярным (а) и
нерегулярным (б) распределениями ячеек в
объеме

периментах стараются добиваться равномер-
ного перемешивания компонентов шихты.

Математическая модель горения донорно-
акцепторной смеси включает в себя безразмер-
ные уравнения теплопроводности и химической
кинетики:
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Все ячейки имеют форму квадрата со стороной
d = ξi − ξi−1 или d = ψj − ψj−1. Характерный
размер ячейки d определяет масштаб гетеро-
генности системы. Взаимодействие реагентов
донорной и акцепторной смесей происходит в
соответствии с кинетическим законом реакции
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первого порядка — ϕ(η) = 1 − η. Масштаб-
ные переменные определяются составом донор-
ной ячейки. Параметры с подстрочным индек-
сом i, j определяются в соответствии с типом
ячейки следующим образом: Si,j = 1, Λi,j = 1,
Ωi,j = 1, Γi,j = γd, σi,j = 1 для донорных яче-
ек и Si,j = Sa, Λi,j = Λa, Ωi,j = Ωa, Γi,j = γa,
σi,j = σa для акцепторных. Параметры состава
акцепторных ячеек варьировались.

Приведенная система дополняется гранич-
ными условиями на внешних границах образца
прямоугольной формы и начальными условия-
ми:

τ � τign : θ(0, ψ, τ) = 0,
(4)

τ > τign :
∂θ(0, ψ, τ)

∂ξ
= 0,

∂θ(L,ψ, τ)

∂ξ
= 0;

∂θ(ξ, 0, τ)

∂ψ
− Bi[θ(ξ, 0, τ)− θ0] = 0, (5)

∂θ(ξ, Y, τ)

∂ψ
+ Bi[θ(ξ, Y, τ)− θ0] = 0, (6)

θ(ξ, ψ, 0) = θ0, η(ξ, ψ, 0) = 0, (7)

где i и j — номера ячеек по осям ξ и ψ соот-
ветственно.

В математической постановке задачи (1)–
(7) использовались следующие безразмерные
переменные и параметры:
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.

Здесь L0, Y0 — размеры образца; d0 — размер
ячейки; T — температура; T∗ = T0 +Qd/cd —
масштабная температура, в качестве которой
принята адиабатическая температура горения
донорных ячеек; T0 — температура окружаю-
щей среды и начальная температура образца;
η — глубина превращения; cd, ca, λd, λa, ρd,
ρa — удельные теплоемкости, коэффициенты
теплопроводности, плотности донорной и ак-
цепторной ячеек; Qd, Qa — тепловые эффекты
реакции; t — время; x, y — пространственные
координаты; Kd(T ), Ka(T ) — константы ско-
рости реакции; Ed, Ea — энергии активации;
R — универсальная постоянная; α — коэффи-
циент теплоотдачи от поверхности образца в
окружающую среду; tign — время действия ис-
точника внешнего нагрева.

Для решения уравнения (1) с краевыми
условиями (4)–(7) использовалась экономичная
схема сквозного счета без явного выделения по-
верхности раздела фаз с распределенными ко-
эффициентами теплопроводности и теплоемко-
сти. Обоснование применимости схемы для ре-
шения многомерного квазилинейного уравне-
ния теплопроводности с неограниченным чис-
лом фаз дано в [8]. Численное решение урав-
нения (1) получено методом покоординатно-
го расщепления с использованием неявной схе-
мы. Для аппроксимации тепловых потоков ис-
пользовались центральные разности, а для рас-
чета температурного поля по участкам гра-
ниц между ячейками — эффективные значе-
ния теплофизических параметров: (Si,j)eff =
(1 + Sa)/2, (Λi,j)eff = (1 + Λa)/2, (Ωi,j)eff =
(1 + Ωa)/2. Расчеты выполнены на равномер-
ной сетке с шагом 0.25 по времени и 0.5 по
пространству. Аппроксимационная сходимость
проверялась сгущением узлов расчетной сет-
ки. Аналогичный метод расчета применялся
при исследовании безгазового горения много-
слойной композиции [9]. Погрешность вычис-
ления времени полного горения образца разме-
ров L× Y = 512× 128 с наименьшим размером
ячейки d = 4, что соответствует наибольше-
му количеству элементов системы, не превы-
шала 0.6 %. Время контакта образца с нака-
ленной поверхностью во всех расчетах прини-
малось равным τign = 500.
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РЕЗУЛЬТАТЫ

Одной из целей численного решения урав-
нений (1)–(7) являлось определение средней
скорости горения системы в адиабатических
условиях при Bi = 0 в зависимости от масшта-
ба гетерогенности d (рис. 2). Скорость горе-
ния определяли как отношение линейного раз-
мера системы L к времени полного выгора-
ния всех ячеек в объеме. Масштаб гетероген-
ности d может существенно влиять на ско-
рость горения системы (кривая 2 на рис. 2).
Относительные теплофизические и формально-
кинетические параметры акцепторной смеси
для этой кривой выбраны базовыми для даль-
нейших расчетов. При малом размере ячейки
d = 4 фронт горения однородный, пульсации
температуры незначительны. Горение систем с
крупными ячейками сопровождается сильными
пульсациями температуры вдоль линии фрон-
та (рис. 3), что приводит к снижению скоро-
сти распространения волны горения с увели-
чением масштаба гетерогенности на 30 %. С
ростом масштаба гетерогенности максималь-
ная температура горения донорной ячейки рас-
тет с θmax = 0.15 при d = 4 до θmax = 1.28
при d = 32. Объяснение этого эффекта связа-
но с существенным различием теплопроводя-

Рис. 2. Зависимость скорости горения от мас-
штаба гетерогенности для регулярной (1, 2) и
нерегулярной (3) систем:

1 — σa = 0.5, Λa = 0.8, Sa = 0.6, Ωa = 0.68, θ0 =
−6, Ar = 0.1, L = 512, Y = 128; 2, 3 — σa = 0.92,
Λa = 0.46, Sa = 0.6, Ωa = 0.68, θ0 = −6, Ar = 0.1,
L = 512, Y = 128

щих свойств акцепторных и донорных ячеек. В
классической теории безгазового горения гомо-
генных систем [10] скорость горения в стаци-
онарном режиме, как правило, выше средней
скорости горения в нестационарных режимах.
Возможное (гипотетически) изменение свойств
акцепторных ячеек по отношению к базовому
составу донорных смесей меняет характер за-
висимости U(d) (кривая 1 на рис. 2). Умень-
шение энергии активации (σa = 0.5) и увели-
чение коэффициента теплопроводности (Λa =
0.46) приводят к выравниванию собственных
скоростей горения акцепторной и донорной сме-
сей и нивелируют влияние размера ячейки на
скорость горения гетерогенной системы.

В условиях реального эксперимента горе-
ние системы сопровождается теплообменом с
окружающей средой, и чем меньше толщина
образца Y , тем раньше наступает тепловой по-
рог распространения волны горения. Включе-
ние внешнего теплоотвода позволяет рассчи-
тать критический уровень теплопотерь по па-
раметру Bi в зависимости от размера ячей-
ки. Погасанию соответствует вариант расче-
та, при котором ни одна из ячеек, граничащих
с поверхностью ξ = L, не вступает в реакцию
(рис. 4,б). Размер ячеек при значениях пара-
метров, соответствующих кривой 2 на рис. 2,
слабо влияет на критический уровень внешних
теплопотерь: Bi∗ = 0.25 при d = 4 и Bi∗ =
0.31 при d = 16. Более крупные частицы ак-
цепторной смеси с относительно низкой тепло-
проводностью экранируют внутренние части-
цы донорной смеси от теплоотводящих поверх-
ностей ψ = 0 и ψ = Y , что позволяет частицам-
донорам прореагировать.

В [11] показано, что введение в безгазо-
вый состав цилиндрического элемента с вы-
сокой теплопроводностью позволяет увеличить
скорость горения теплосопряженной системы.
В рамках задачи (1)–(7) выполнена серия рас-
четов U(d) с акцепторными ячейками, изготов-
ленными из инертного материала с высокими
теплопроводящими свойствами: Ωa = 0, Λa =
30, Sa = 1, θ0 = −5.5, Bi = 0. В этом случае ско-
рость горения системы растет на 18 % с увели-
чением масштаба гетерогенности в интервале
4 < d < 32. Возможное объяснение этого эф-
фекта связано с уменьшением площади поверх-
ности межфазных границ с увеличением разме-
ра ячеек. Однако скорость горения однородного
образца топлива без включения инертных теп-
лопроводящих частиц все-таки примерно в два
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Рис. 3. Тепловая и концентрационная структуры фронта волны горения (τ = 2 700) в зависимо-
сти от масштаба гетерогенности (регулярная система):

σa = 0.92, Λa = 0.46, Sa = 0.6, Ωa = 0.68, θ0 = −6, Ar = 0.1, L = 512, Y = 128; 1 — d = 4, 2 — d = 8,
3 — d =16, 1 — d = 32

Рис. 4. Глубина реагирования ячеек вблизи критических условий горения:
σa = 0.92, Λa = 0.46, Sa = 0.6, Ωa = 0.68, θ0 = −6, Ar = 0.1, L = 512, Y = 64, d = 8; а — Bi = 0.3, б –
Bi = 0.32

раза выше, что объясняется выбранным в ис-
ходной постановке задачи высоким (50 %) со-
держанием инертных акцепторных ячеек.

Для задания случайного распределения
частиц по объему использовалась процедура
Random в компиляторе Delphi7. Для каждо-
го набора параметров генерировалось 20 упа-
ковок со случайным распределением акцептор-
ных и донорных ячеек частиц базового состава

по объему и рассчитывалась средняя по чис-
лу генераций скорость горения (кривая 3 на
рис. 2). При случайном распределении ячеек
возможно образование кластеров из слабо ре-
агирующих акцепторных ячеек, перекрываю-
щих образец на всю его ширину Y в случае до-
статочно крупных ячеек. При такой генерации
ячеек резко падает скорость горения при про-
хождении волны горения через кластер. Ско-
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рость горения упорядоченной системы выше,
чем у системы со случайным расположением
элементов в области малых значений масшта-
ба гетерогенности d � 20 (см. рис. 2). При го-
рении системы с крупными ячейками d > 20
влияние флуктуаций пространственного рас-
пределения параметров донорной и акцептор-
ной смесей усиливается, что приводит к по-
явлению максимумов и минимумов на кривой
U(d). Тем не менее размер ячейки становит-
ся сопоставимым с шириной образца, и рассчи-
тываемые значения скорости горения регуляр-
ной и нерегулярной систем будут близки. От-
метим, что в [2] средняя скорость горения ре-
гулярной системы с включением инертных ча-
стиц вдали от концентрационного предела го-
рения в два и более раза выше, чем у разупоря-
доченной (случайной) системы. В [12] числен-
ное моделирование горения смесевого твердого
топлива на основе перхлората аммония показа-
ло, что при случайной пространственной ори-
ентации частиц окислителя скорость горения
образца примерно на 20 % ниже, чем у образ-
ца с регулярно-ориентированной упаковкой ча-
стиц.

ВЫВОДЫ

В результате численного моделирования
безгазового горения СВС-систем с ячеистой
структурой установлена зависимость средней
скорости горения от размера элементарной
ячейки. Характер зависимости определяется
соотношением теплофизических и формально-
кинетических характеристик донорной и ак-
цепторной смесей. Скорость горения системы
со случайным распределением ячеек ниже, чем
у структурно упорядоченной системы при од-
ном и том же соотношении компонентов систе-
мы. Тепловой предел распространения волны
горения слабо зависит от размера ячеек: об-
ласть устойчивого горения в условиях внеш-
него теплоотвода расширяется с увеличением
размера ячеек.
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