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Аннотация: В работе разработан алгоритм на основе явно-итерационной схе-
мы ЛИ-М интегрирования диссипативных членов для математической модели
дозвукового течения многокомпонентных реагирующих газовых потоков, в ос-
нову которой положены уравнения Навье-Стокса. Модель построена с учетом
взаимной диффузии газов, их вязкости, теплопроводности и химических реак-
ций. Вычислительный алгоритм в силу высокой жесткости системы базируется
на принципе расщепления по физическим процессам: различные методы решения
использованы для интегрирования уравнений химической кинетики, конвектив-
ных потоков, диссипативных членов и давления. Сравнительный анализ показал
эффективность разработанного алгоритма по сравнению с алгоритмом, основан-
ным на интегро-интерполяционном методе, в котором диссипативные члены рас-
считываются по схеме с центральными разностями.
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В настоящее время актуальным вопросом является разработка кодов для иссле-
дования промышленных химических процессов. Существующие комплексы громозд-
ки и дорогостоящи, кроме того, в настоящей геополитической ситуации использо-
вание иностранного программного обеспечения зачастую невозможно. Разрабаты-
ваемые коды должны отвечать определенным требованиям: для проведения серий-
ных расчетов результат должен быть получен за короткое время, для практической
значимости вычисления должны отвечать заданной точности, при этом программа
должна удовлетворять ограничениям по объему и занимаемой памяти. Для выпол-
нения требований в основу программы должен быть положен эффективный вычис-
лительный алгоритм. Известной проблемой численного моделирования химических
процессов является потребность в учёте разномасштабных явлений в рамках одной
модели, что приводит к необходимости решения жёстких систем уравнений. Быст-
родействие алгоритма может быть достигнуто за счет использования специализи-
рованных методов расчета для каждой части математической модели, отвечающей
различным физическим процессам. Подобный подход носит название «принцип рас-
щепления по физическим процессам» [1].

Настоящая работа посвящена построению вычислительного алгоритма для мо-
делирования многокомпонентных дозвуковых газодинамических потоков с учётом
диффузии, вязкости, теплопроводности и химических реакций. Вычислительный ал-
горитм построен на основе расщепления по физическим процессам: различные ме-
тоды решения использованы для интегрирования уравнений химической кинетики,
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конвективных потоков, диссипативных членов и давления. В качестве объекта ис-
следования выбран процесс высокотемпературной конверсии метана с радикально-
цепными реакциями и учетом энергопоглощения вследствие эндотермического ха-
рактера реакций [2].

Для интегрирования уравнений химической кинетики применен трехстадийный
метод Рунге-Кутты пятого порядка точности, известный также как метод РАДО [3].
Этот метод хорошо зарекомендовал себя для решения систем уравнений, описываю-
щих детализированные химические превращения [3]. Расчет процессов конвективного
переноса проведен с использованием потоков Русанова [5].

Наибольшие затруднения с точки зрения вычислительного алгоритма вызывают
расчеты, связанные с диссипативными процессами. Диссипативные члены и динами-
ка давления рассчитаны с использованием метода локальных итераций, основанного
на явном итерационном процессе с параметрами, отвечающими корням многочленов
Чебышева [6]. Вычисления проводятся в три этапа: отдельно вычисляются диффу-
зионные потоки, вязкость и процессы теплопроводности. На последнем этапе осу-
ществлен перерасчет вектора скорости, связанный с динамической составляющей
давления.

Для оценки эффективности алгоритма было проведено сравнение нового разра-
ботанного алгоритма с построенным на основе интегро-интерполяционного метода,
в котором диссипативные потоки вычисляются по схеме с центральными разностя-
ми [7]. Сравнительный анализ показал значительное ускорение расчетов. Это связано
со снятием ограничения на шаг интегрирования диссипативных процессов.

Помимо очевидного преимущества во времени расчета предлагаемый подход об-
ладает еще одним достоинством – в силу использования явной схемы алгоритм доста-
точно просто адаптировать под распределенные вычисления, что несомненно будет
востребовано при решении трехмерных задач.

Полученный результат свидетельствует о правомерности применения предложен-
ного подхода для задач моделирования дозвуковых реагирующих газовых потоков,
в том числе и с учетом дополнительных источников энергии, например, лазерного
излучения.
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scheme to the modeling of subsonic reacting gas flows
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Abstract: The paper develops an algorithm based on the explicit iterative scheme of
the Li-M integration of dissipative terms for a mathematical model of the subsonic
multicomponent reacting gas flow. It is based on the Navier-Stokes equations. The
model is constructed taking into account the mutual diffusion of gases, their viscosity,
thermal conductivity and chemical reactions. The computational algorithm is based on
the principle of splitting by physical processes due to the high stiffness of the system:
various solution methods are used to integrate the equations of chemical kinetics,
convective flows, dissipative terms and pressure. Comparative analysis has shown the
effectiveness of the developed algorithm in comparison with the algorithm based on the
integro-interpolation method, in which the dissipative terms are calculated according
to the scheme with central differences.

Keywords: mathematical modeling, Navier-Stokes equations, splitting by physical
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