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На основании физических представлений и результатов тепловой теории горения проведен ка-
чественный анализ и математическое моделирование трансформации стационарных распреде-
лений температуры по длине адиабатического реактора в условиях периодических возмущений
скорости движения реагирующего вещества в реакторе и его температуры на входе в реактор.
Установлено, что при определенных значениях амплитуды и частоты гармонических возмуще-
ний скорости течения реагентов удается повысить тепловую устойчивость процесса (увеличить
предвзрывной разогрев).
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Характерной особенностью экзотермиче-
ских процессов в химических реакторах яв-
ляется существование областей высокой пара-
метрической чувствительности: в определен-
ных условиях небольшое изменение значений
определяющих параметров приводит к резко-
му изменению температуры в реакторе. С точ-
ки зрения безопасности работы реактора ин-
терес представляет исследование вопроса мно-
жественности стационарных режимов химиче-
ского реактора, а также изучение нестационар-
ных явлений и задачи стабилизации неустойчи-
вых режимов [1–4]. Авторы [3] исследовали мо-
дель [2] и получили параметрическую зависи-
мость для определения границ области множе-
ственности стационарных состояний, при этом,
как отметили сами авторы, зависимость хоро-
шо описывает границы области множественно-
сти лишь при малых значениях критерия Пек-
ле (Pe � 10). В работе [4] получены условия, ко-
торые позволяют выбирать параметрические
колебания давления, обеспечивающие устой-
чивость реактора идеального смешения. Ис-
кусственно создаваемые нестационарные усло-
вия работы аппаратов химической технологии
позволяют интенсифицировать тепло- и массо-
обменные процессы [5–7], повысить селектив-
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ность и степень превращения [8–11]. Автора-
ми [12] исследовано влияние различных пара-
метров (концентрации реагента, периода вы-
нужденных колебаний, температуры катализа-
тора) на увеличение эффективности процесса
и показано, что проведение процесса в неста-
ционарных условиях существенно увеличивает
выход целевого продукта. В [13] рассмотрена
оптимизация процесса гидрирования бензола и
установлена принципиальная возможность уве-
личения в несколько раз конверсии бензола в
циклическом режиме по сравнению со стацио-
нарным. Особо следует отметить монографии
[14–16], в которых имеется обширная библио-
графия по данному вопросу.

При проведении активированных экзотер-
мических процессов даже малые возмущения
способны вызвать переход из низкотемператур-
ного режима процесса в высокотемпературный
фронтальный режим и обратно. Целью данной
работы являлось исследование условий смены
тепловых режимов экзотермической реакции в
системе с распределенными параметрами в за-
висимости от амплитуды и периода гармониче-
ских колебаний скорости движения и входной
температуры реагента.

Рассмотрим трансформацию тепловых ре-
жимов гомогенной экзотермической реакции в
адиабатическом реакторе (в отсутствие тепло-
потерь через его боковые стенки) при гармони-
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ческом изменении параметров в реакторе: ско-
рости потока и температуры реагентов на вхо-
де в реактор. Математическое описание иссле-
дуемого процесса при определенных допущени-
ях сводится к следующей системе уравнений,
записанных в безразмерных переменных [2]:
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где Da, Le, Pe — параметры Дамкелера, Льюи-
са, Пекле; A1, ω1 — амплитуда и частота воз-
мущений скорости потока реагентов; A2, ω2 —

амплитуда и частота возмущений температу-
ры реагентов на входе в реактор; a — коэф-
фициент температуропроводности; D — коэф-
фициент диффузии; T , T0 — текущая и на-
чальная температура; L — длина реактора;
E, R, Q — энергия активации, универсальная
газовая постоянная, тепловой эффект реакции;
k0 — предэкспоненциальный множитель; n —
порядок реакции; C, C0 — текущая и начальная
концентрация вещества; uf — линейная ско-
рость потока; ρ, cp — плотность и теплоем-
кость при постоянном давлении; θ, θen — без-
размерная температура внутри реактора и на
его входе; t, τ — размерное и безразмерное вре-
мя; x, ξ — размерная и безразмерная продоль-
ные координаты; η — конверсия (глубина пре-
вращения).

Алгоритм численного решения данной си-
стемы уравнений основан на использовании ли-
нейной неявной двухслойной разностной схе-
мы. Аппроксимация строится на подвижной,
неравномерной, адаптирующейся к решению
разностной сетке [17]. Порядок аппроксимации
первый, схема безусловно-устойчивая. Полу-
ченные линейные разностные уравнения реша-
лись методом прогонки. Для повышения точ-
ности расчета на каждом временном слое при-
менялся итерационный процесс. В зависимости
от градиентов вычисляемых значений и дина-
мики изменения температурных и концентра-
ционных профилей по длине реактора в про-
цессе численного счета происходило дробление
или укрупнение ранее измельченного шага по
пространству. При измельчении шага приме-
нялась неравномерная сетка и использовалось
условие, что соседние значения могут отли-
чаться друг от друга не более чем в два раза,
а максимальное значение при укрупнении шага
не превышает значения начального равномер-
ного разбиения по пространству.

Следует отметить, что в данной работе
рассматривались значения параметров β и γ
существенно меньше единицы, что соответ-
ствует химическим реакциям с большими зна-
чениями энергии активации и теплового эф-
фекта, а также невырожденным условиям теп-
лового взрыва, а именно: β � 0.05, γ � 0.07
[18].

Ранее при анализе стационарных тепло-
вых режимов работы адиабатического реакто-
ра вытеснения [19] было показано, что в плос-
кости координат Pe–Da можно выделить шесть
областей (рис. 1), отличающихся количеством
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Рис. 1. Области существования тепловых ре-
жимов экзотермической реакции в адиабати-
ческом реакторе вытеснения:
γ = 0.07, β = 0.05, n = 1, Le = 1; I, II — обла-
сти существования неединственности стационар-
ных состояний процесса; III–VI — области, кото-
рым соответствует единственный стационарный
режим: III — режим горения, IV — промежуточ-
ный, V — индукционный, VI — режим продува;
кривые 1–5 — линии бифуркации областей I–VI

и типом устойчивых стационарных тепловых
режимов (рис. 2). Две из них— I и II — являют-
ся областями существования неединственности
стационарных режимов, в которых в зависи-
мости только от начальных условий возможны
два типа стационарного распределения темпе-
ратуры по длине реактора (рис. 2, кривые 1–3).

Вначале рассмотрим влияние периодиче-
ского изменения скорости потока реагентов
(ϕ(τ) = 1 + A1 sin(ω1τ), ψ(τ) ≡ 1). Из струк-
туры безразмерных параметров Pe и Da сле-
дует, что совокупности последовательно меня-
ющихся значений скорости потока (uf ) мож-
но поставить в соответствие кривую в плоско-
сти Pe–Da, имеющую форму гиперболы. Дли-
на и положение этой кривой на плоскости Pe–
Da определяются амплитудой скорости пото-
ка реагентов и начальными (невозмущенны-
ми) значениями параметров Pe и Da. В тех
случаях, когда амплитуда изменения скорости
достаточно велика и рассматриваемая кривая
проходит через несколько областей плоскости
Pe–Da, каждому отрезку этой кривой будут со-
ответствовать различные типы стационарных
продольных профилей температуры и, соответ-
ственно, глубины превращения. Следователь-
но, при достаточно медленном (квазистацио-
нарном) изменении скорости потока реагентов

Рис. 2. Характерные распределения темпера-
туры по длине реактора, соответствующие об-
ластям I–VI, представленным на рис. 1:

I — Pe = 20, Da = 0.05, кривые: 1 — θ0 = 0, η0 = 0,
2 — θ0 = 10, η0 = 0.8; II — Pe = 55, Da = 0.075,
кривые: 1 — θ0 = 0, η0 = 0, 3 — θ0 = 10, η0 =
0.8; III — Pe = 20, Da = 0.1, θ0 = 0, η0 = 0; IV —
Pe = 70, Da = 0.1, θ0 = 0, η0 = 0; V — Pe = 200,
Da = 0.1, θ0 = 0, η0 = 0; VI — Pe = 70, Da = 0.04,
θ0 = 0, η0 = 0

данная кривая (будем называть ее траекторией
состояний) позволит априори проследить по-
следовательность чередования тепловых режи-
мов работы реактора, характеризуемых соот-
ветствующими распределениями температуры
и концентрации по длине реактора.

Поясним вышесказанное на примере. Для
этого выберем на плоскости Pe–Da точку с ко-
ординатами Pe = 60, Da = 0.1 (см. рис. 1, точ-
ка B) и зададим амплитуду возмущений A =
0.5. Будем считать, что частота возмущений
достаточно мала и процессы в реакторе успе-
вают подстроиться к изменению скорости по-
тока.

Выбранным значениям Pe, Da соответ-
ствует кривая ABCDE. Точка B соответству-
ет стационарному (невозмущенному) состоя-
нию системы, отрезок BCDE — положитель-
ной полуволне возмущений, BA — отрицатель-
ной полуволне.

Рассмотрим чередование тепловых режи-
мов в течение одного периода возмущений. По
мере возрастания скорости потока (первая чет-
верть периода) зона интенсивной химической
реакции (фронт горения) будет двигаться по
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реактору в направлении движения вещества, и
при значениях Pe и Da, соответствующих точ-
ке D, лежащей на кривой 1 рис. 1, фронт ре-
акции выйдет из реактора. То есть промежу-
точный режим сменится режимом продува. В
течение второй четверти периода смена теп-
ловых режимов будет происходить в обратном
порядке, но переход из режима продува в про-
межуточный произойдет уже не в точке D, а в
точке C, лежащей на кривой 2 рис. 1 и являю-
щейся границей между областью неединствен-
ности II и областью существования единствен-
ного промежуточного режима IV. Отрицатель-
ной полуволне возмущений соответствует про-
текание реакции в режиме горения (отрезок
BA, область III). Аналогичным образом мож-
но проследить чередование тепловых режимов
для любой пары значений параметров Pe, Da
при выбранной амплитуде квазистационарных
периодических возмущений.

Для того чтобы выяснить, при каких ча-
стотах возмущений процессы внутри реактора
успевают подстроиться к изменению скорости
потока реагентов, а при каких эти возмущения
как бы не проникают в реактор, были прове-
дены численные исследования математической
модели (1)–(5).

На рис. 3,а представлены результаты чис-
ленного исследования амплитуды перемещений
максимума функции источника тепловыделе-
ния (Aξ) в зависимости от частоты возмуще-
ний, а на рис. 3,б показано изменение коор-
динаты максимума источника (ξm) во време-
ни при различных частотах изменения скоро-
сти течения реагентов в реакторе (в данном
случае ψ(τ) ≡ 1). Из рис. 3 следует, что при
низких частотах возмущений происходит чере-
дование тепловых режимов в полном соответ-
ствии с вышепроведенным качественным ана-
лизом; зона интенсивной химической реакции
проходит весь реактор в прямом и обратном на-
правлениях, периодически выходя из реактора.
По мере увеличения частоты пульсаций ско-
рости реагентов амплитуда перемещений зоны
реакции уменьшается, и при ω1 � 10 колебания
скорости потока реагентов практически не ока-
зывают влияния на местоположение этой зоны
(рис. 3,а, участок за точкой D).

Интервал частот ω1, которому соответ-
ствует квазистационарный режим возмуще-
ний, существенно зависит от местоположения
и длины траектории состояний или, что то
же самое, от невозмущенных (стационарных)

Рис. 3. Амплитуда колебаний максимума
функции источника тепловыделения Aξ в за-
висимости от частоты возмущений ω1 (а, со-
ответствует условиям траектории состояний
ABCDE на рис. 1). Изменение координаты
фронта реакции ξm во времени при ω1 = 0.8,
2.0, 10 (б, значения ω1 соответствуют точкам
B, C, D):

γ = 0.07, β = 0.05, n = 1, Le = 1

значений параметров Pe, Da и амплитуды на-
кладываемых возмущений. Это объясняется
тем, что каждый тепловой режим (продува,
горения, промежуточный, индукционный) име-
ет свое характерное время установления (см.
рис. 2). Поэтому если траектория состояний
проходит через несколько областей плоскости
Pe–Da, то период возмущений должен превы-
шать время установления самого медленного из
них. Другими словами, для того чтобы при за-
данной траектории состояний оценить часто-
ту возмущений, отвечающих квазистационар-
ному режиму управления, необходимо предва-
рительно вычислить период индукции и время
сгорания вещества в реакторе: L/(|ub − uf |),
где ub — скорость распространения зоны ин-
тенсивной химической реакции (скорость горе-
ния). Наибольшее из этих времен должно сов-
падать с полупериодом квазистационарного ре-
жима управления.

Результаты численного исследования ма-
тематической модели показывают (см. рис. 3),
что возмущения, накладываемые на скорость
потока реагентов при достаточно высоких ча-
стотах, не проникают в реактор, что соответ-
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ствует, согласно [8], скользящему (slide) режи-
му периодического управления.

Как было показано в [19], в адиабати-
ческом реакторе вытеснения конечной длины
критическое условие самовоспламенения, т. е.
условие перехода экзотермической реакции из
низкотемпературного (кинетического) режима
в высокотемпературный (диффузионный), вы-
текает из равенства времени пребывания веще-
ства в реакторе (τr) и адиабатического периода
индукции теплового взрыва (τi). При этом ве-
личина предвзрывного реакционного разогре-
ва, достигаемого на выходе из реактора, мала
(θmax ≈ 1).

Простые физические соображения под-
сказывают, что если производить периодиче-
ские возмущения скорости потока реагентов,
то можно повысить величину предвзрывного
разогрева и тем самым увеличить произво-
дительность процессов, для которых переход
в высокотемпературный (диффузионный) ре-
жим крайне нежелателен по тем или иным
причинам, например из-за образования побоч-
ных токсичных или взрывоопасных продуктов,
уменьшения выхода целевого продукта и т. п.

Поясним вышесказанное на конкретном
примере. Для этого на диаграмме Pe–Da (см.
рис. 1) выберем точку L с координатами Pe =
20, Da = 0.06. Напомним, что эта точка со-
ответствует области существования неедин-
ственности стационарных тепловых режимов.
Причем высокотемпературный режим (в дан-
ном случае это режим горения) может быть ре-
ализован только путем искусственного иниции-
рования реакции в начальный момент времени
(τi > τr, но ub > uf ).

Будем накладывать гармонические возму-
щения на скорость подачи реагентов в реак-
тор. При этом амплитуду накладываемых воз-
мущений зададим равной A1 = 0.3. При ква-
зистационарном режиме управления первона-
чально выбранная точка L будет описывать
кривую KLM, часть которой принадлежит об-
ласти III. Напомним, что этой области соот-
ветствует единственный стационарный режим
протекания реакции (режим горения), который
устанавливается через стадию самовоспламе-
нения (τi < τr, но ub > uf ). Следовательно, при
синусоидальном квазистационарном изменении
скорости подачи реагентов в течение второго
полупериода накладываемых возмущений про-
изойдет самовоспламенение, после чего в реак-
торе установится колебательный режим горе-

Рис. 4. Максимальная температура на выходе
из реактора в зависимости от частоты возму-
щений (γ = 0.07, β = 0.05, n = 1, Le = 1, A2 =
0.3)

ния с периодом колебаний фронта реакции, со-
ответствующим периоду возмущений.

В другом предельном случае, когда часто-
та пульсаций скорости потока настолько вели-
ка, что процессы в реакторе не успевают от-
реагировать на изменение скорости (скользя-
щий режим управления), будут иметь место
(так же, как и при отсутствии возмущений)
неединственность стационарных состояний и
малые предвзрывные разогревы (рис. 4). Из ре-
зультатов, представленных на рис. 4, видно,
что с уменьшением частоты возмущений ско-
рости потока время пребывания системы в об-
ласти III (соответствующее отрицательной по-
луволне возмущений) оказывается недостаточ-
ным для того, чтобы произошло самовоспла-
менение, но поскольку в эти отрезки времени
выполняется условие τi < τr, то температу-
ра в конце реактора, соответствующая режи-
му продува, может достигать значений, суще-
ственно превышающих характерную величину
предвзрывного разогрева (RT 0/E) [20].

Для того чтобы проанализировать ди-
намику перестройки тепловых режимов при
квазистационарном гармоническом изменении
температуры реагентов во впускной трубе
(ψ(τ) = A2 sin(ω2τ), ϕ(τ) ≡ 1), выберем на
плоскости Pe–Da (рис. 5) некоторую точку, на-
пример точку O, и зададим амплитуду возму-
щений входной температуры A2 = 0.03. Траек-
торией состояния в этом случае будет прямая
MON, параллельная оси Da, что также следует
из структуры параметров Pe и Da.

В рассматриваемом случае параметриче-
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Рис. 5. Трансформация областей существова-
ния различных тепловых режимов при ква-
зистационарных гармонических изменениях
температуры реагентов на входе в реактор
(γ = 0.07, β = 0.05, n = 1, Le = 1, A2 = 0.03)

ские соотношения, описывающие границы об-
ластей с различными тепловыми режимами,
представляют собой зависимости вида Pe =
f(Da, γ,β,n, Le, . . . ) [19], т. е. являются функ-
циями начальной (входной) температуры. Сле-
довательно, изменение температуры на входе в
реактор должно отразиться на положении гра-
ниц. А именно, увеличение входной температу-
ры приведет к перемещению точки, характери-
зующей состояние процесса вправо вдоль тра-
ектории состояний. Также вправо смещаются и
границы областей (см. рис. 5). В рассматрива-
емом случае максимуму волны гармонических
возмущений входной температуры реагента со-
ответствуют точка N на траектории состоя-
ний и положение границ областей существо-
вания различных тепловых режимов, указан-
ное штриховыми линиями.Минимальному зна-
чению волны возмущения отвечают точка M
и границы областей, отмеченные штрихпунк-
тирной линией. Что касается порядка транс-
формации тепловых режимов при квазистаци-
онарном изменении входной температуры, то
этот процесс можно априори рассмотреть, ис-
пользуя аналитические выражения для границ
областей существования различных тепловых
режимов [19].

Таким образом, с позиций теории горения
исследовано влияние гармонических возмуще-
ний скорости потока и входной температуры
на условия смены тепловых режимов реакто-
ра. Последовательность смены тепловых режи-

мов зависит от амплитуды изменения скоро-
сти потока реагентов и начальных (невозму-
щенных) значений параметров Pe, Da. Увели-
чение частоты пульсаций приводит к уменьше-
нию амплитуды перемещений зоны интенсив-
ной химической реакции; при достаточно высо-
ких значениях частоты смена тепловых режи-
мов не успевает произойти. Частота пульсаций
скорости потока, при которой возможна смена
тепловых режимов, определяется по наиболее
длительному времени установления этих режи-
мов. Определенные промежуточные значения
частоты пульсаций позволяют увеличить мак-
симальную температуру в реакторе по срав-
нению с низкотемпературным режимом в об-
ласти, соответствующей выполнению условий,
когда время пребывания вещества в реакторе
больше периода индукции, но при этом време-
ни полупериода возмущений недостаточно для
перехода в высокотемпературный режим.
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