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С использованием методов статистической физики построена модель термодинамики реагирую-
щей смеси разреженных газов и взвеси конденсированных компонентов.Для определения деталь-
ного равновесного химического состава рассматривался NV T -ансамбль и численно находил-
ся минимум свободной энергии смеси из возможных компонентов. Для определения энтальпии
и свободной энергии химических соединений использовались табличные данные компонентов.
Разработан алгоритм, позволяющий определять параметры детонации Чепмена — Жуге для
широкого круга горючих смесей. Проведено тестирование модели путем сравнения расчетных
и экспериментальных скоростей детонации. Показано хорошее соответствие для смесей с из-
бытком кислорода. Для составов, формирующих значительное количество конденсированного
углерода, получено удовлетворительное соответствие по скоростям детонации.
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ВВЕДЕНИЕ

Для решения задач механики течения в
условиях взрыва горючих газов необходимо
уравнение состояния, учитывающее формиро-
вание равновесного химического состава рас-
сматриваемых компонентов. Как отмечалось в
[1] и будет показано в данной работе, пред-
положение равновесного состояния внутри мо-
лекулы и установление химического равнове-
сия между компонентами хорошо количествен-
но описывают широкий круг задач горения,
ударных и детонационных волн в газах.

Для построения уравнения состояния раз-
реженных газов со слабым взаимодействием
молекул в рассматриваемой смеси можно ис-
пользовать иерархию моделей:
1) построение термодинамики отдельных моле-
кул с учетом внутренних степеней свободы;
2) определение равновесного химического со-
става и построение уравнения состояния смеси
реагирующих компонентов;
3) решение газодинамических задач с учетом
реального уравнения состояния.

Решение первой проблемы — сложная,
кропотливая научная задача построения и ка-
либровки квантово-механической модели мо-
лекулы и создание термодинамической базы
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данных. Можно выделить несколько центров,
разрабатывающих независимые термодинами-
ческие «ядра»: Россия — многотомное изда-
ние «Термодинамические свойства индивиду-
альных веществ» под редакцией В. П. Глуш-
ко [2, 3] и его современное развитие — ба-
за данных ИВТАНТЕРМО [4, 5]; в США —
Национальный институт стандартов [6]; ре-
зультат коллаборации Канады и Германии —
база термодинамических данных и программ
FactSage [7].

Для определения равновесного химическо-
го состава эффективным подходом является
поиск экстремума соответствующего термоди-
намического потенциала, например свободной
энергии. При этом возникает проблема устой-
чивости алгоритма: равновесные концентрации
рассматриваемых компонентов смеси могут от-
личаться на много порядков, а предсказать ос-
новной состав не всегда возможно. Так или
иначе эту проблему удается решить и реализо-
вать устойчивый численный алгоритм, позво-
ляющий относительно быстро определять па-
раметры равновесного уравнения состояния.

Для применения разработанного уравне-
ния состояния при решении газодинамических
задач необходимо эффективно объединить опи-
санные выше части, сохранив скорость вы-
числений, точность и удобство использования
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программного комплекса. Одним из приме-
ров удачной реализации является программ-
ный комплекс Американского аэрокосмическо-
го агентства [8, 9], позволяющий решать слож-
ные задачи горения, ударных и детонационных
волн.

Отдельную сложную задачу составляет
учет формирования и исчезновения конденси-
рованных фаз, например углерода, воды, ме-
таллов и их оксидов. В отличие от газов, фор-
мирование равновесного химического состава
происходит медленнее и энергетика формиру-
ющихся мелких частиц может отличаться от
данных сплошного материала. Тем не менее
корректный учет энергетики конденсированной
фазы является важной научной и технологиче-
ской задачей.

Построению и тестированию модели урав-
нения состояния реагирующих газов с возмож-
ностью формирования конденсированной фазы
углерода посвящена данная работа.

1. МОДЕЛЬ ТЕРМОДИНАМИКИ
РЕАГИРУЮЩИХ ГАЗОВ

1.1. Термодинамика одного химического
компонента

Рассмотрим натуральный логарифм ста-
тистической суммы ln(Z) газа невзаимодей-
ствующих неразличимых молекул (больцма-
новский идеальный газ):

ln(Z) = ln
∑
n

exp

(
− En

kT

)
,

где суммирование ведется по всем энергети-
ческим состояниям системы En, k — посто-
янная Больцмана, T — температура. Исполь-
зуя неразличимость частиц, заменим сумму по
всем состояниям системы из N частиц суммой
по энергетическим состояниям одной молекулы
εk:

ln(Z) = ln

{
1

N !

[∑
k

exp

(
− εk

kT

)]N}

или для большого числа N —

ln(Z) = N ln

[
e

N

∑
k

exp

(
− εk

kT

)]
.

Энергию молекулы можно записать в виде

εk =
p2x + p2y + p2z

2m
+ ε′k + ε0,

где первое слагаемое — энергия поступатель-
ного движения (px, py, pz — компоненты им-
пульса, m — масса молекулы), ε′k — энергии
внутренних степеней свободы, а ε0 — энергия
формирования молекулы из базовых химиче-
ских компонентов при нуле Кельвина.

Частично заменяя сумму на интеграл по
фазовому объему, получаем следующее выра-
жение:

ln(Z) =

= N ln

{
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(
− ε0
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)
exp

[
V

N

(
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2π�2

)3/2]
×

×
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,

где V — объем системы, � — постоянная План-
ка. Введем давление p0 = 101 325 Па, соот-
ветствующее условиям стандартного состоя-
ния газов согласно [2], и перепишем выражение
через давление p:

ln(Z) = N

{
− ε0

kT
+ 1 + ln

[
kT

p0

(
mkT

2π�2

)3/2

×

×
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)]
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(
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p

)}
.

Используя подход работы [2], заменим среднее
слагаемое на затабулированную функцию, за-
висящую только от температуры f(T ):

ln(Z) = N

[
− ε0

kT
+ 1 + f(T ) + ln

(
p0
p

)]
,

или представленную в переменных (T, V,N):

ln(Z) =

= N

[
− ε0

kT
+ 1 + f(T ) + ln

(
p0V

NkT

)]
. (1)

Выражение для статистической суммы (1)
является ключевым. Все остальные термодина-
мические параметры химического компонента
выражаются через него.

Выразим свободную энергию F , внутрен-
нюю энергию E и энтальпию H через ln(Z)
[10]:
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F (T, V,N) = −kT ln(Z),

E(T, V,N) = kT 2
(
∂ ln(Z)

∂T

)
V
,

H(T, V,N) = kT

[(
∂ ln(Z)

∂ ln(V )

)
T
+

(
∂ ln(Z)

∂ ln(T )

)
V

]
,

или через затабулированную функцию f(T ):
для газов

F (T, V, ν) =

= ν

[
e0 −RT

(
1 + f(T ) + ln

(
p0V

νRT

))]
,

e(T ) = e0 +RT 2∂f(T )

∂T
−RT,

h(T, p) = e0 +RT 2∂f(T )

∂T
,

где e и h — внутренняя энергия и энтальпия
на моль вещества, e0 — энергия формирования
одного моля молекул из атомов при нуле Кель-
вина;

для конденсированных компонентов:

F (T, V, ν) = ν[e0 −RT (1 + f(T ))],

e(T ) = e0 +RT 2∂f(T )

∂T
− p0μ

ρ0
,

h(T, p) = e0 +RT 2∂f(T )

∂T
+

(p − p0)μ

ρ0
,

где μ — молярная масса компонента, ρ0 — его
неизменная плотность.

В качестве примера на рис. 1–3 приведены
зависимости внутренней энергии E и теплоем-
кости cv/R ряда компонентов.

Атом гелия представляет собой хороший
пример системы без внутренних степеней сво-
боды, в широком диапазоне температур его
теплоемкость полностью определяется тремя
поступательными степенями свободы и состав-
ляет 3/2R (рис. 1).

Молекула азота N2 имеет много внутрен-
них степеней свободы, и ее зависимость тепло-
емкости от температуры гораздо сложнее: при
T � 500 К основной вклад дают три посту-
пательные и две вращательные степени сво-
боды (cv = 5/2R), при больших температурах
размораживаются колебания (cv = 7/2R), при

Рис. 1. Зависимости внутренней энергии (а) и
теплоемкости (б) от температуры одного моля
атомов гелия

T > 10 000 К появляются возбужденные элек-
тронные состояния (рис. 2).

Затабулированная зависимость внутрен-
ней энергии от температуры позволяет описать
сложную зависимость теплоемкости от темпе-
ратуры и фазовый переход плавления для гра-
фита (рис. 3).

Для определения термодинамических ха-
рактеристик индивидуальных компонентов ис-
пользовались следующие источники: для ба-
зовых, относительно несложных молекул —
многотомный справочник под редакцией В. П.
Глушко [2], пополненный томами V и VI [3],
в том числе его электронная версия [4, 5]; для
длинных углеводородов — данные из [11]. Со-
временным местом, где активно аккумулиру-
ются термодинамические данные, является На-
циональный институт стандартов США [6].
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Рис. 2. Зависимости внутренней энергии (а) и
теплоемкости (б) от температуры одного моля
молекул азота

Несмотря на разные стандарты представ-
ления термодинамических данных, для вычис-
лений удалось использовать результаты раз-
ных литературных источников. Реализован-
ный алгоритм позволяет в однообразном подхо-
де количественно описать термодинамические
характеристики как газовых, так и конденси-
рованных компонентов.

1.2. Термодинамика смеси
с замороженным химическим составом

Рассмотрим смесь известного химическо-
го состава из νi молей перемешанных газооб-
разных компонентов и взвеси конденсирован-
ных компонентов. Предполагая равновесие по
температуре и давлению между компонента-
ми, определим необходимые параметры. Масса
смеси M =

∑
i νiμi, где суммирование прово-

Рис. 3. Зависимости внутренней энергии (а) и
теплоемкости (б) от температуры одного моля
графита

дится по всем компонентам. Полная плотность
ρ = M/V . Объем, занимаемый газовыми ком-
понентами, Vg = V − ∑

i νiμi/ρ0, где сумми-
рование проводится по конденсированным ком-
понентам. Полное давление всех газовых ком-
понентов p =

∑
i νiRT/Vg, где суммирование

ведется по всем газовым компонентам.
Через представленные выше соотношения

выразим полную свободную энергию и приве-
денные на массу внутреннюю энергию и эн-
тальпию:

F (T, V, ν1 . . . νk) =
∑
i

Fi(T, Vg, νi),

E(T, ν1 . . . νk) =
∑
i

νiei(T )/M,

H(T, p, ν1 . . . νk) =
∑
i

νihi(T, p)/M.
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В качестве базовых параметров для зада-
ния состояния смеси выберем химический со-
став, плотность и температуру.Описанный ал-
горитм позволяет численно определить давле-
ние, внутреннюю энергию на единицу массы
и частные производные по базовым парамет-
рам:

E(T, ρ, ν1 . . . νk), p(T, ρ, ν1 . . . νk), (2)

(
∂E

∂T

)
ρ
,

(
∂E

∂ρ

)
T
,

(
∂p

∂T

)
ρ
,

(
∂p

∂ρ

)
T
. (3)

Все остальные термодинамические параметры
вычисляются по следующим соотношениям:

cv =

(
∂E

∂T

)
ρ
, (4)

cp =

(
∂E

∂T

)
ρ
+

+

[
p

ρ2
−

(
∂E

∂ρ

)
T

](
∂p

∂T

)
ρ

/(
∂p

∂ρ

)
T
, (5)

csound =

(
∂p

∂ρ

)1/2

S
=

[(
∂p

∂ρ

)
T

cp
cv

]1/2
, (6)

γ =

(
∂p

∂ρ

)
S

ρ

p
=

(
∂p

∂ρ

)
T

cp
cv

ρ

p
, (7)

где cv и cp — теплоемкость на единицу мас-
сы при постоянных объеме и давлении соответ-
ственно, csound — скорость звука, γ — показа-
тель адиабаты.

1.3. Термодинамика реагирующей смеси

Для описания алгоритма поиска равновес-
ного химического состава рассмотрим систему,
в которой возможна одна прямая реакция дис-
социации молекулы азота N2 на два атома азо-
та N (N2 → 2N) и одна обратная реакция син-
теза молекулы N2 из двух атомов N (2N → N2).

При фиксированных температуре, объеме
и полном количестве молей атомов азота ν0
термодинамическому равновесию соответству-
ет минимум свободной энергии смеси:

F (T, V, νN2 , νN) =

= FN2(T, V, νN2) + FN(T, V, νN) = min,

νN + 2νN2 = ν0.

Для поиска минимума потенциала ис-
пользовался численный алгоритм итеративно-
го улучшения химического состава. Из усло-
вий баланса количеств компонентов выбирал-
ся начальный химический состав (количество
молей νN2 и νN): или произвольный, или ис-
ходя из хорошего начального приближения от
предыдущих вычислений. По выбранному со-
ставу вычислялось текущее значение F0. Про-
водилось варьирование состава вдоль прямой
реакции: ν′N2

= νN2 − δ, ν′N = νN + 2δ, где
δ — уменьшение количества молей N2. Для из-
мененного состава вычислялось пробное значе-
ние F ′ = F (N ′

N2
, N ′

N), и, если оно оказывалось
меньше текущего, пробный состав принимал-
ся в качестве текущего и повторялось варьиро-
вание состава вдоль прямой реакции. В про-
тивном случае проводилось варьирование со-
става вдоль обратной реакции: ν′N2

= νN2 + δ,

ν′N = νN − 2δ. Для измененного состава вычис-
лялось пробное значение F ′ = F (ν′N2

, ν′N), и, ес-
ли оно было меньше текущего, пробный состав
принимался в качестве текущего и повторялось
варьирование состава вдоль обратной реакции.
Если ни прямая реакция, ни обратная не сни-
жали значения потенциала, шаг δ уменьшался
и процедура повторялась.

Таким образом, на любой стадии алго-
ритма имелось приближенное решение, кото-
рое улучшалось до необходимой точности. Ха-
рактерная относительная точность вычисления
состава 10−6. Этого вполне достаточно для
устойчивой работы всего алгоритма вычис-
ления термодинамических параметров и для
определения газодинамических характеристик
моделируемого течения.

Описанный выше алгоритм устойчиво ра-
ботает с газовыми и конденсированными фаза-
ми в широком диапазоне температур, позволя-
ет сквозным образом формировать и удалять
конденсированные компоненты. На рис. 4 при-
ведены равновесные химические составы смеси
2H + O (вода) при температуре 300, 3 000 К.

По аналогичному алгоритму реализована
«реакция» формирования равновесных фаз па-
ров и конденсированных компонентов. Напри-
мер, в смеси есть конденсированный углерод
Ccond и газообразный Cgas . Между ними воз-
можен обмен атомами, который можно пред-
ставить в виде реакции 1Ccond ↔ 1Cgas . Ми-
нимизируя свободную энергию смеси, можно
найти равновесное соотношение между фазами
(рис. 5).
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Рис. 4. Пример расчета равновесного химиче-
ского состава смеси 2H + O (вода) при тем-
пературе 300 (а) и 3 000 К (б) (плотность
1.0 кг/м3)

Для определения необходимых термодина-
мических величин использовались соотноше-
ния (2)–(7), но при этом химический состав
принимался равновесным.

В расчетах тестировались две модели уче-
та конденсированной фазы углерода: Cc — с
возможностью формирования равновесной кон-
денсированной фазы углерода, Cg — с запре-
том формирования конденсированного углеро-
да. Из рис. 5 видно, что давление насыщенных
паров углерода мало́ во всем диапазоне темпе-
ратур, реализующихся при детонации горючих
газов. Пары углерода термодинамически очень
невыгодны, и, как будет показано ниже, запрет
формирования конденсированной фазы не при-
водит к существенному увеличению газообраз-
ного углерода. Его избыток соединяется с водо-
родом, при этом формируются простые углево-
дороды (CH4, C2H2).

На рис. 5 и далее в качестве концентрации

Рис. 5. Зависимость давления насыщенных
паров углерода от температуры

газообразного углерода принималась суммар-
ная концентрация полимеров углерода: C, C2,
C3, C4 и C5.

2. ПАРАМЕТРЫ ДЕТОНАЦИОННЫХ ТЕЧЕНИЙ

2.1. Построение ударной адиабаты

Для построения ударной адиабаты числен-
но решалось нелинейное уравнение Гюгонио

E2 − E1 − p2 + p1
2

(
1

ρ1
− 1

ρ2

)
= 0.

При заданных начальных параметрах смеси
(E1, p1 и ρ1) интенсивность волны фиксирова-
лась заданием температуры T2. В уравнении
Гюгонио остается один неизвестный параметр
ρ2, который находился численно [12].

Примеры ударных адиабат для заморо-
женного (pfr ) и равновесного (peq) составов
смеси 2H2 + O2 в координатах давление —
удельный объем представлены на рис. 6,а.

2.2. Построение детонационной адиабаты

Для определения параметров детонации
Чепмена — Жуге численно строилась ударная
адиабата реагирующей смеси горючих газов.
На ней находилась точка с условием D = u+ c,
где D — скорость фронта волны, u — массовая
скорость вещества за фронтом, c — равновес-
ная скорость звука.

Пример соответствующих адиабат для
смеси 2H2 + O2 в координатах скорость фрон-
та — удельный объем представлен на рис. 6,б.
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Рис. 6. Пример расчета замороженной и реа-
гирующей ударных адиабат смеси 2H2 + O2

при начальных условиях T0 = 300 К, p0 =
105 Па. Зависимости давлений (а) и скоростей
(б) от удельного объема

Видно, что для определения точки Чепмена —
Жуге на ударной адиабате может быть исполь-
зован любой критерий: точка касания прямой
Михельсона и детонационной адиабаты, мини-
мальная скорость фронта волны D и условие
D = u + c. В данной работе для простоты ре-
ализации численного алгоритма использовался
последний критерий для определения парамет-
ров детонации.

2.3. Сравнение с экспериментом

Для тестирования модели было проведено
сравнение рассчитанных и экспериментальных
скоростей детонации смесей α молей топлива и

Рис. 7. Параметры детонации Чепмена —
Жуге смеси на основе H2:

а — скорость волны и температура, б — химиче-
ский состав

1− α молей окислителяO2. Начальные условия
для всех составов: температура смеси 298.15 К,
давление 105 Па.

На всех представленных рисунках линии
соответствуют расчету по модели: Cc — с воз-
можностью формирования равновесных паров
углерода и конденсированной фазы, Cg — с за-
претом формирования конденсированной фазы
углерода; точками отмечены эксперименталь-
ные данные.

Смеси на основе H2 (водород) (рис. 7). Рас-
четы скорости детонационной волны хорошо
соответствуют экспериментальным измерени-
ям в широком диапазоне концентраций топли-
ва, за исключением концентрационных преде-
лов.

Смеси на основе CH4 (метан) (рис. 8). Рас-
четы скорости детонационной волны хорошо
соответствуют экспериментальным измерени-
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Рис. 8. Скорость детонации смеси на основе CH4

Рис. 9. Скорость детонации Чепмена — Жуге
смеси на основе C2H2:

1–3 — смеси с кислородом, 4, 5 — с воздухом

Рис. 10. Химический состав в точке Чепмена — Жуге для смеси на основе C2H2:

а — модель Cc, б — модель Cg

ям в широком диапазоне концентраций топли-
ва, за исключением концентрационных преде-
лов. В области существования детонационных
режимов равновесные пары углерода и конден-
сированная фаза не образуются.

Смеси на основе C2H2 (ацетилен) (рис. 9).
При доле топлива в смеси более 0.5 выделя-
ется существенное количество конденсирован-
ного углерода (рис. 10,а). При запрете фор-
мирования конденсированной фазы пары уг-
лерода термодинамически невыгодны. Продук-
ты реакции состоят из исходного ацетилена
(рис. 10,б).

Ацетилен уверенно детонирует при значи-
тельном недостатке кислорода. Для смесей на
его основе удается провести хорошее тестиро-
вание моделей с формированием равновесного
конденсированного углерода и с запретом фор-
мирования. Обе модели не дают точного со-
ответствия эксперименту и задают лишь рам-
ки детонационных параметров. Модель с за-
претом формирования конденсированного угле-
рода несколько лучше описывает эксперимен-
тальные данные.

Формулировка более комплексной модели,
учитывающей частичную конденсацию углеро-
да, улучшит описание экспериментальных дан-
ных по ацетилену, но это представляется преж-
девременным. Фактически только смеси аце-
тилена детонируют в условиях формирования
значительного количества конденсированного
углерода. Для других горючих газов концен-
трационные пределы детонации не позволяют
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Рис. 11. Скорость детонации смеси на основе
этилена

Рис. 12. Скорость детонации смеси на основе
C3H6

исследовать активное формирование конденси-
рованного углерода.

Смеси на основе C2H4 (этилен) (рис. 11).
При доле топлива в смеси более 0.5 выделяет-
ся существенное количество конденсированно-
го углерода. При запрете формирования кон-
денсированной фазы пары углерода термодина-
мически невыгодны. В продуктах реакции фор-
мируется много ацетилена и метана. Модель
с запретом формирования конденсированного
углерода несколько лучше описывает зависи-
мость скорости детонации от доли топлива в
исходной смеси.

Смеси на основе C3H6 (пропилен)
(рис. 12). При доле топлива в смеси более
0.4 выделяется существенное количество
конденсированного углерода. При запрете
формирования конденсированной фазы пары

Рис. 13. Скорость детонации смеси на основе
C3H8

Рис. 14. Скорость детонации смеси на основе
C4H10

Рис. 15. Скорость детонации смеси на основе
C5H12
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Рис. 16. Параметры детонации Чепмена — Жуге смеси на основе C2N2:

а — скорость волны, б — температура, в, г — химический состав, расчет по модели Cc (в), по модели
Cg (г)

углерода термодинамически невыгодны. В про-
дуктах реакции формируется много ацетилена
и метана. Модель с запретом формирования
конденсированного углерода несколько лучше
описывает зависимость скорости детонации от
доли топлива в исходной смеси.

Смеси на основе C3H8 (пропан) (рис. 13). В
области концентрационных пределов доля кон-
денсированного углерода в продуктах детона-
ции мала. Нельзя отдать предпочтение какой-
либо модели.

Смеси на основе C4H10 (н-бутан) (рис. 14).
В области концентрационных пределов доля
конденсированного углерода в продуктах де-
тонации мала. Нельзя отдать предпочтение
какой-либо модели.

Смеси на основе C5H12 (пентан) (рис. 15).
В области концентрационных пределов доля
конденсированного углерода в продуктах де-
тонации мала. Нельзя отдать предпочтение
какой-либо модели.

Смеси на основе C2N2 (дициан) (рис. 16).
В составе смеси отсутствует водород. Это при-
водит к рекордным температурам детонации,
до 6 000 К, и отсутствию химических соедине-
ний, способных связать газообразный углерод.
Даже при таких условиях доля газообразного
углерода невелика и составляет менее 5 % от
всего углерода в смеси.

В силу отмеченных особенностей детона-
ционные характеристики горючей смеси на ос-
нове дициана могли бы прояснить механизм
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конденсации углерода в продуктах взрыва.
К сожалению, неполное соответствие моделей
и эксперимента не дает возможности отдать
предпочтение какой-либо модели.

3. ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

С использованием методов статистиче-
ской физики построена модель уравнения со-
стояния реагирующей смеси разреженных га-
зов и газовзвеси конденсированных компонен-
тов. Для определения детального равновесно-
го химического состава рассматриваетсяNV T -
ансамбль и численно находится минимум сво-
бодной энергии смеси из всех возможных ком-
понентов. Зная химический состав, давление
можно вычислить по уравнению состояния иде-
ального газа, а внутреннюю энергию— по таб-
личным зависимостям, зависящим только от
температуры.

На основе описанного алгоритма раз-
работан программный комплекс в виде
библиотеки на языке программирова-
ния C++ и утилит с веб-интерфейсом
(http://ancient.hydro.nsc.ru/chem), позволяю-
щим проводить онлайн-расчеты термодина-
мических параметров реагирующих газов и
ряда простых газодинамических течений, в
том числе детонационных волн.

Возможности программного комплекса.
•Вычисление равновесного химического

состава смеси газов на основе элементов He,
Ne, Ar, Kr, Xe, H, C, N, O, Al, Si, S, Fe в ши-
роком диапазоне температур, для ряда компо-
нентов — в промежутке 200÷ 20 000 K.

•Вычисление ряда термодинамических
параметров при заданных температуре и плот-
ности смеси: равновесный химический состав,
давление, энтальпия, внутренняя энергия, теп-
лоемкость, показатель адиабаты равновесный
и замороженный.

•Решение уравнения Гюгонио и постро-
ение равновесных и замороженных ударных
адиабат.

•Определение термодинамических пара-
метров горения при v = const.

•Определение параметров стационарных
детонационных волн.

•Учтена возможность формирования кон-
денсированных фаз C, H2O, S, SiO2, Si, Fe, FeO,
Fe2O3, Fe3O4, FeS, FeS2, Al, Al2O3.

Проведено тестирование алгоритма путем
сравнения рассчитанных и эксперименталь-
ных скоростей детонации для широкого набора

топливокислородных смесей (H2, CH4, C2H2,
C2H4, C3H6, C4H10, C5H12, C2N2). Показано
хорошее согласие при избытке кислорода и от-
сутствии в продуктах взрыва конденсирован-
ного углерода.

Для большинства углеводородных топлив
концентрационный предел не позволяет рас-
сматривать стационарные детонационные ре-
жимы со значительным выделением конден-
сированного углерода. Исключение составили
смеси на основе ацетилена, устойчиво детони-
рующие при недостатке кислорода, для кото-
рых обе модели плохо описывают эксперимен-
тальные данные. Для лучшего описания требу-
ется комбинированная модель с учетом частич-
ного формирования конденсированной фазы уг-
лерода и дополнительные экспериментальные
данные.

Имеющиеся экспериментальные данные
лучше описываются моделью с запретом фор-
мирования конденсированного углерода.
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