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Статья содержит результаты численного моделирования высокотемпературного горения гексано-
гептановой смеси в кислородо-озонной атмосфере при повышенном содержании активных частиц.  
В качестве дополнительной стимуляции пламени используются: а) скачок концентрации возбужден-
ных атомов кислорода; б) скачок скорости расщепления углерод-углеродных связей без рассмотрения 
природы возникновения данных эффектов. Получены поля параметров, свидетельствующие о возник-
новении нестационарного горения и интенсификации процесса образования гидроксильных радикалов 
при определенных условиях горения. 
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Введение и постановка задачи 

 
Исследование высокотемпературных пламен со 

сложной кинетической схемой и аномальным со-
держанием возбужденных частиц, помимо поиска 
путей оптимизации их практического использования 
и изучения возможностей стимуляции пламени для 
улучшения характеристик устройств, в качестве 
первоочередных задач включает наработку большой 
фундаментальной базы знаний о физико-хими-
ческих процессах в зоне стимуляции и ее непосред-
ственной окрестности [1]. Данный аспект особенно 
важен с учетом того, что непосредственные практи-
ческие эксперименты с замерами в зоне горения 
зачастую затруднены вследствие высокой темпера-
туры, больших градиентов концентраций (и, во мно-
гих случаях, частоты их изменения), короткого вре-
мени существования некоторых характерных реа-
гентов и их слабой различимости.  

Поскольку природа формирования определен-
ных возмущающих факторов в стимулированном 
пламени в настоящее время изучена сравнительно 
слабо и может существенно различаться при раз-
личных условиях горения, актуальной задачей явля-
ется численное моделирование стимулированных 
пламен с увеличенным содержанием характерных 
компонент и/или повышенной скоростью детерми-
нирующих реакций без глобального моделирования 
всей зоны горения, что существенно снижает требо-
вания к вычислительным мощностям. Важным ог-
раничивающим фактором при этом является соблю-
дение ограничений, накладываемых природой горе-
ния на связанные с возмущающими факторами ре-
акции и реагенты, во избежание возникновения 

нефизических процессов и составов смеси. В на-
стоящей работе рассматриваются традиционные для 
стимулированных пламен [1, 2, 3] возбуждения пла-
мени за счет: а) увеличения концентрации возбуж-
денных атомов кислорода, весьма характерных как 
для ствола разрядов различного типа, так и для зоны 
вторичной ионизации, а также для некоторых случа-
ев термического горения с аномальным сдвигом 
распределения частиц по энергоуровням; б) прирос-
та скорости расщепления предельных углерод-
углеродных связей по сравнению с нормальным 
термическим горением, что свойственно зонам на-
чального горения с высоким содержанием активных 
возбужденных частиц, ионов, электронов. В качест-
ве объекта исследования выбрано горение гексано-
гептановой смеси в смеси состава 80% О2 + 20% О3, 
поскольку высокая концентрация озона позволяет 
моделировать скачок возбужденного атомарного 
кислорода без дополнительной проверки спектра 
возбужденных частиц, что было бы неизбежно при 
строго электрохимической природе возмущения 
вследствие высокой энергии свободных электронов 
разряда для обеспечения требуемых уровней возбу-
ждения – и, как следствие, большого количества 
побочных возбужденных частиц. 
 
Математическая модель и кинетическая 

схема процесса 
 
 В качестве математической модели использу-

ется система уравнений Навье – Стокса для реаги-
рующей среды с различимыми веществами в раз-
личном энергетическом состоянии [4, 5], что необ-
ходимо для корректной записи диффузионного чле-
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на уравнения неразрывности Dj : 
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где второе слагаемое соответствует термодиффузи-
онному переносу массы. 

Поскольку исследование предполагает модели-
рование процессов с высокой детализацией распре-
деления частиц по уровням возбуждения, то для 
определения мгновенной скорости m-ой реакции  
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используются две различные формы записи кон-
станты скорости в форме Аррениуса. Для реакций с 
прогнозно-нормальным распределением участвую-
щих реагентов по уровням возбуждения как функ-
ции температуры, применяется традиционная форма 
с корректирующим степенным коэффициентом [6]: 

 
                            m mb E RT

m mk A T e .                   (3) 
 
В реакциях, для которых ожидается аномаль-

ное смещение реагентов и значимое количество 
реагентов в возбужденном состоянии, в особенности 
– для реакций с участием возбужденного О, исполь-
зуются собственные константы для всего спектра 
состояний без температурной коррекции: 
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где аррениусов коэффициент скорости '
mA  и энер-

гия активации '
mE  определены для каждого состоя-

ния как единственного [7]. 
Фильтрация кинетической схемы выполняется 

по коэффициентам чувствительности путем реше-
ния системы уравнения для всего генерального ба-
ланса [6, 8]:  
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причем критерий значимости для реакций, сопря-
женных с возмущающими факторами, ужесточен в 5 
раз по сравнению с общим фильтром. 

В численном эксперименте с увеличенной кон-
центрацией возбужденного О, помимо внешнего 
возмущения, учитываются электрохимические реак-
ции производства – расходования возбужденных 
частиц, свойственные процессам с повышенным 
содержанием атомарного кислорода вблизи разряда: 
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При исследовании влияния скачка скорости 

расщепления связей С – С использовалось увеличе-
ние скоростей следующих реакций: 

 
              7 3 X 416,15,14 16,15,14 XC H C H C H   ,    (13) 

                  7 2 5 X16,15,14 3,4,5C H C H C H  ,         (14) 

                   7 7 X16,15,14 1,2,3C H CH C H  ,          (15) 

              6 3 X 314,13,12 14,13,12 XC H C H C H   ,     (16) 

                  6 2 4 X14,13,12 3,4,5C H C H C H  ,         (17) 

                   6 5 X14,13,12 1,2,3C H CH C H  ,          (18) 

                     5 X 2 34,5 X 4,5C H C H C H   ,          (19) 

                       5 X 42,3 X 2,3C H CH C H   ,          (20) 

                      4 X 2 24,5 X 4,5C H C H C H   ,          (21) 

                       4 X 32,3 X 2,3C H CH C H   ,          (22) 

                       3 X 22,3 X 2,3C H CH C H   ,          (23) 

 
при этом, разумеется, в (13) – (23) отсутствуют со-
единения с кратными связями С – С – только рас-
щепленные алкильные радикалы с 1 и более отсут-
ствующим водородным атомом. 
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Скачок концентрации возбужденного 
атомарного кислорода 

 
Атомарный кислород даже в S0-состоянии яв-

ляется сильнейшим окислителем для углеводородов 
и продуктов их распада, а с повышением уровня 
возбуждения его реакционная способность значи-
тельно повышается. Таким образом, стимуляция 
пламени возбужденным О при практически любых 
условиях гарантированно приводит к увеличению 
скорости горения и температуры пламени. Интерес 
представляют, в первую очередь, изменения в кине-
тическом механизме горения (на данном этапе ис-
следований – кислородно-озонового, т.к. присутст-
вие атмосферного азота существенно усложняет 
кинетическую схему и может приводить к формиро-
ванию локальных экстремумов воздействий различ-
ного типа) и связь количественных характеристик 
пламени с профилем стимуляции – дополнительной 
долей возбужденного кислорода и типами возбуж-
денных атомов. 

На рис. 1 – 4 представлены результаты модели-
рования различных параметров горения при варьи-
руемых характеристиках стимуляции и температуре 
зоны стимуляции. Под относительной интенсивно-
стью реакций возбужденных частиц в данном слу-
чае понимается доля реакций с участием возбуж-
денных частиц от общего количества реакций в 
единицу времени. 

 

 
 

Рис. 1. Относительный прирост температуры 
 

Как видно из рис. 2, до определенных значений 
дополнительных концентраций возбужденного О 
(определяемых температурой зоны горения) процесс 
горения остается стационарным. Затем происходит 
развитие нестационарного процесса, заключающе-
гося в колебаниях полей температуры и концентра-
ций контрольных веществ (гидроксилов, атомарного 
кислорода, озона и молекул воды) с амплитудой до 

10% (Т) и 65% (концентрации, максимальные значе-
ния амплитуды колебаний – О3).  

 

 
 

Рис.2. Частота пульсаций температуры 

 
 

Рис. 3. Относительная интенсивность реакций  
возбужденных частиц 

 

 
 

Рис. 4. Молярная доля ОН 
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Наиболее интересным эффектом следует признать 
разнородность проявляющейся нестационарности 
при различных температурах зоны горения – так, 
при 1800К и 2000К наблюдается максимум частоты 
колебаний при дополнительной доле возбужденного 
кислорода 0,275 – 0,285, в то время как при 1650 К в 
исследуемом диапазоне имеет место практически 
монотонный рост T . Также важное значение имеет 
выявленная разнородность воздействия возмущений 
на молярную долю ОН (см. рис. 4), причем для 
Т=2000К при значительном приросте О(3Р, 1D) на-
блюдается увеличение OH  выше базовых значе-
ний. 

 
Скачок скорости расщепления  

углеродных связей 
 

Несмотря на то, что скорость расщепления свя-
зей С – С при гетерогенном горении средних и тя-
желых углеводородов слишком высока для того, 
чтобы служить скоростьопределяющей стадией 
процесса, дополнительное увеличение данной вели-
чины приводит к росту концентраций легких ал-
кильных радикалов в зоне основного горения, что 
может способствовать изменению параметров и 
кинетической схемы. В частности, снижение про-
странственной затрудненности атаки на водородные 
атомы по мере уменьшения углеродного числа мо-
жет способствовать увеличению концентраций во-
дородсодержащих молекул и радикалов ОН, НО2, 
Н2О, СНО и некоторых других, играющих важную 
роль в механизмах окисления.  

На рис. 5 – 6 представлены результаты модели-
рования процессов, протекающих в первичной зоне 
горения при увеличении скорости разрушения свя-
зей С – С по алгоритму (13) – (23) на 50%. В качест-
ве варьируемого параметра выбрана остаточная 
молярная доля углеводородов (включая радикалы) в 
моделируемой зоне. Распределение реагентов по 
уровням возбуждения, в отличие от предыдущего 
численного эксперимента, принято нормальным, 
константы скорости рассчитаны по (3). 

Как видно из сравнения рис. 6 и 4, даже мини-
мальная стимуляция смеси возбужденным кислоро-
дом приводит к гораздо большему производству 
гидроксильных радикалов, чем прирост скорости 
расщепления углеродных связей. Вместе с тем сле-
дует отметить, что для низких температур при сти-
муляции О(3Р, 1D) очевидно конкурирующие реак-
ции существенно преобладают над реакциями обра-
зования ОН, что выражается в падении молярной 
доли ОН (рис. 4) и при воздушном горении пред-
ставляет опасность увеличения эмиссии NO. Напро-
тив, рост скорости расщепления С – С ведет к уве-

личению доли гидроксилов в смеси (в особенности в 
относительно богатых зонах, см. рис. 6) и, таким 
образом, является предпочтительным способом 
стимуляции при низких температурах пламени. 

 

 
 

Рис. 5. Относительное изменение скорости горения 
 

 
 

Рис. 6. Молярная доля ОН 
 

Для дальнейшего развития теории и практиче-
ского применения стимулированного горения необ-
ходимо проведение последующих численных экспе-
риментов по изучению влияния стимуляции описан-
ных типов на структуру пламени, а также разработ-
ка практических способов достижения возмущаю-
щих воздействий с заданными параметрами. 
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МАТЕМАТИЧНЕ МОДЕЛЮВАННЯ ГОРІННЯ ГЕТЕРОГЕННОЇ СУМІШІ  
ПРИ ДОДАТКОВІЙ СТИМУЛЯЦІЇ 

Д. А. Долматов, М. Хаджіванд 
Стаття містить результати чисельного моделювання високотемпературного горіння гексано-гептанової 

суміші у киснево-озоновій атмосфері при підвищеному вмісті активних часток. В якості додаткової стиму-
ляції полум’я використано: а) стрибок концентрації збуджених атомів кисню; б) стрибок швидкості розщеп-
лення вуглець-вуглецевих зв’язків без уточнення причин виникнення згаданих ефектів. Отримано поля па-
раметрів, що свідчать про виникнення нестаціонарного горіння та інтенсифікації процесу утворення гідрок-
сильних радикалів за певних умов. 

Ключові слова: збуджена частинка, стрибок концентрації, швидкість реакції, механізм окислення, не-
стаціонарне горіння. 

 
 
SINGLE HYDROCARBON DROP COMBUSTION IN THE PRESENCE OF STATIONARY ARC 

D. A. Dolmatov, M. Hajivand  
The article contains the results of the numerical modeling of hexane – heptanes mixture high temperature oxy-

gen – ozone combustion in presence of additional active particles. There were used two different flame stimulation 
methods: excited atomic oxygen concentration jump and increased carbon-carbon bond dissociation reaction rate; 
without determination of stimulation processes’ sources. The parameters’ fields were received, the transient com-
bustion process and hydroxyl creation intensification appearance were discovered. 

Key words: excited particle, concentration jump, reaction rate, oxidation mechanism, transient combustion. 
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