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ÓÄÊ 519.6:544.45ÎÖÅÍÊÀ ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÎÑÒÈ ÏÐÎÃÐÀÌÌ ÐÅØÅÍÈßÆÅÑÒÊÈÕ ÑÈÑÒÅÌ ÄÈÔÔÅÐÅÍÖÈÀËÜÍÛÕ ÓÐÀÂÍÅÍÈÉÏÐÈÌÅÍÈÒÅËÜÍÎ Ê ÇÀÄÀ×ÀÌ ÔÈÇÈÊÈ ÃÎÐÅÍÈßÂ. Ê. Ðÿáèíèí(Þæíî-Óðàëüñêèé ÃÓ, ã. ×åëÿáèíñê)Èññëåäîâàíà ýôôåêòèâíîñòü ïðèìåíåíèÿ òðåõ ïðîãðàìì � èíòåãðàòîðîâ ñèñòåìîáûêíîâåííûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ ìàòåìàòè÷åñêîéæåñòêîñòè. Òàêèå óðàâíåíèÿ âîçíèêàþò ïðè îïèñàíèè êèíåòèêè ðàçâåòâëåííî-öåïíûõðåàêöèé, ñâîéñòâåííûõ äëÿ ïðîöåññîâ ãîðåíèÿ è âçðûâíîãî ïðåâðàùåíèÿ. Òåñòèðîâà-íèå ïðîãðàìì-èíòåãðàòîðîâ âûïîëíåíî íà ïðèìåðå òðåõ ìîäåëüíûõ çàäà÷, õàðàêòåðíûõäëÿ ôèçèêè ãîðåíèÿ ãàçîâ.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå, ãîðåíèå, õèìè÷åñêàÿ êèíåòèêà,æåñòêèå äèôôåðåíöèàëüíûå óðàâíåíèÿ, òåñòèðîâàíèå ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ.ÂâåäåíèåÀêòóàëüíîé ïðîáëåìîé ñîâðåìåííîé âû÷èñëè-òåëüíîé ôèçèêè ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå äåòàëü-íûõ êèíåòè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ õèìè÷åñêèõ ïðî-öåññîâ ïðè ðåøåíèè çàäà÷ ìàêðîêèíåòèêè ïðî-öåññîâ ãîðåíèÿ è õèìè÷åñêîé ãàçîäèíàìèêè. Ïðèýòîì ïðèõîäèòñÿ îïèñûâàòü êîìïëåêñû èç ñîòåíè äàæå òûñÿ÷ (NR) õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ñ ó÷à-ñòèåì äåñÿòêîâ-ñîòåí (NC) ðåàãåíòîâ ñ âêëþ÷å-íèåì â îñíîâíóþ ìîäåëü ñèñòåìû NC îáûêíîâåí-íûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé õèìè÷åñêîéêèíåòèêè, îáëàäàþùåé âûñîêîé ñòåïåíüþ ìàòå-ìàòè÷åñêîé æåñòêîñòè [1, 2]. Âûáîð òåõíîëî-ãèè ðåøåíèÿ ñèñòåìû æåñòêèõ äèôôåðåíöèàëü-íûõ óðàâíåíèé ïðè ðåøåíèè ðàçëè÷íûõ êëàññîâçàäà÷ ìîæåò îïðåäåëÿòüñÿ ñîâåðøåííî ðàçíûìèòðåáîâàíèÿìè.Â äàííîé ðàáîòå èññëåäóåòñÿ ñðàâíèòåëüíàÿýôôåêòèâíîñòü ðÿäà àêòóàëüíûõ æåñòêî óñòîé-÷èâûõ ìåòîäîâ ïðèìåíèòåëüíî ê íàáîðó õàðàê-òåðíûõ òåñòîâûõ çàäà÷. Ñðàâíèâàëèñü ñëåäóþ-ùèå ïðîãðàììû:GEAR � ðàçíîâèäíîñòü ðåàëèçàöèè ýòàëîííî-ãî àëãîðèòìà, îñíîâàííîãî íà ìíîãîøàãî-âîì ìåòîäå Ãèðà ïåðåìåííîãî ïîðÿäêà, ñïå-öèàëüíî àäàïòèðîâàííîãî äëÿ ðåøåíèÿ çà-äà÷ õèìè÷åñêîé êèíåòèêè [2]. Èìååò âåñü-ìà ýôôåêòèâíûé áëîê àäàïòèâíîãî âûáîðàøàãà. Ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü äëÿ âû÷èñ-

ëåíèÿ ìàòðèöû ßêîáè âíåøíþþ ïîëüçîâà-òåëüñêóþ ïðîöåäóðó, õîòÿ èìååò è âñòðî-åííûå ñðåäñòâà äëÿ åå ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà.Îïûò ïðèìåíåíèÿ äàííîé ïðîãðàììû ïîêà-çàë åe âûñîêóþ ýôôåêòèâíîñòü è óñòîé÷è-âîñòü ïðè ðåøåíèè øèðîêîãî êðóãà çàäà÷òåîðèè ãîðåíèÿ. Íåäîñòàòêàìè ÿâëÿþòñÿñðàâíèòåëüíî ìåäëåííûé ðåñòàðò ïðè ìíî-ãîêðàòíîì çàïóñêå è íåîáõîäèìîñòü âû÷èñ-ëåíèÿ ìàòðèöû ßêîáè.CHEMEQ2 � ñðàâíèòåëüíî íîâàÿ ïðîãðàììà,ñïåöèàëüíî îðèåíòèðîâàííàÿ íà ïðèìåíåíèåâ ïðîñòðàíñòâåííûõ çàäà÷àõ âû÷èñëèòåëü-íîé ìåõàíèêè ðåàãèðóþùèõ ñðåä [3, 4]. Ïîäàííûì àâòîðîâ ýòîãî àëãîðèòìà, åãî áûñò-ðîäåéñòâèå â íåñêîëüêî ðàç âûøå, ÷åì ó ìå-òîäà Ãèðà. Äàííûé ìåòîä îñíîâàí íà ïðè-áëèæåííîì àíàëèòè÷åñêîì ðåøåíèè óðàâíå-íèé õèìè÷åñêîé êèíåòèêè. Õîòÿ îí èìå-åò íåâûñîêèé ïîðÿäîê òî÷íîñòè, íî ïðèýòîì ÿâëÿåòñÿ îäíîøàãîâûì, áûñòðî ñòàð-òóþùèì è íå òðåáóåò âû÷èñëåíèÿ ìàòðèöûßêîáè, ÷òî ìîæåò äàòü ñóùåñòâåííûé âûèã-ðûø â áûñòðîäåéñòâèè è ýêîíîìèþ ïàìÿòèïðè ðåøåíèè çàäà÷ ïðîñòðàíñòâåííîé õèìè-÷åñêîé ãàçîäèíàìèêè.METAN1 � ïîëóíåÿâíûé ìåòîä ýêñòðàïîëÿ-öèè [1, 5], çàíèìàþùèé ïðîìåæóòî÷íîå ïî-ëîæåíèå ìåæäó ïðåäûäóùèìè ìåòîäàìè: îí� 39 �



Â. Ê. Ðÿáèíèíîäíîøàãîâûé, íî òðåáóåò âû÷èñëåíèÿ ìàò-ðèöû ßêîáè. ßâíûì íåäîñòàòêîì èìåþ-ùåéñÿ â íàëè÷èè âåðñèè ýòîé ïðîãðàììûÿâëÿåòñÿ íåâîçìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ âíåø-íåé ïîëüçîâàòåëüñêîé ïðîöåäóðû âû÷èñëå-íèÿ ìàòðèöû ßêîáè � èñïîëüçóåòñÿ òîëüêîâñòðîåííûé ÷èñëåííûé ðàñ÷åò.Äëÿ ðåøåíèÿ âñåõ çàäà÷, îïèñàííûõ íèæå, èñ-ïîëüçîâàíà ñèñòåìà ïðîãðàììèðîâàíèÿ CompaqDigital Visual FORTRAN v. 6.6. Âñå ðàñ÷åòû âû-ïîëíåíû íà òðåõ òèïàõ ïðîöåññîðîâ � Pentium 31200MHz, Pentium 4 3000MHz è Core 2 Duo2930MHz, äàëåå îíè îáîçíà÷åíû êàê P3, P4 èC2D ñîîòâåòñòâåííî.Ïðè ïðîãðàììèðîâàíèè ìîäóëåé äëÿ ðàñ÷åòàïðàâûõ ÷àñòåé óðàâíåíèé õèìè÷åñêîé êèíåòè-êè è ìàòðèöû ßêîáè èñïîëüçîâàíà òåõíîëîãèÿïðÿìûõ áåçûíäåêñíûõ âû÷èñëåíèé, ÷òî ïðèâî-äèò ê óâåëè÷åíèþ ðàçìåðà èñïîëíÿåìûõ ìîäó-ëåé, íî ñóùåñòâåííî ïîâûøàåò ñêîðîñòü âû÷èñ-ëåíèé. Èñõîäíûå òåêñòû ñîîòâåòñòâóþùèõ ìî-äóëåé íà Ôîðòðàíå ãåíåðèðóþòñÿ àâòîìàòè÷åñêèñ ïîìîùüþ ñïåöèàëüíî ðàçðàáîòàííîé ïðîãðàì-ìû.Ïðè âûïîëíåíèè òåñòîâ íà áûñòðîäåéñòâèå ïî-äàâëÿþòñÿ âñå çàïèñè â ôàéëû è îáðàùåíèÿ êìîíèòîðó, ò. å. êîíòðîëèðóåòñÿ òîëüêî âðåìÿ âû-ïîëíåíèÿ ñîáñòâåííî ìàòåìàòè÷åñêèõ îïåðàöèé.Òåñòîâàÿ çàäà÷à 1. Íåñòàöèîíàðíûéòåïëîâîé âçðûâ â àäèàáàòè÷åñêîìðåàêòîðåÐàñ÷åò àäèàáàòè÷åñêîãî ïåðèîäà èíäóêöèè tadäëÿ ðåàãèðóþùèõ ñìåñåé ïðîèçâîëüíîãî ñîñòà-âà ïðè çàäàííîé íà÷àëüíîé òåìïåðàòóðå ÿâëÿ-åòñÿ çàäà÷åé, íåîáõîäèìîé äëÿ îöåíêè ïîæàðî-âçðûâîáåçîïàñíîñòè âåùåñòâ è òåõíîëîãè÷åñêèõïðîöåññîâ. Â ÷àñòíîñòè, çíàíèå ïîäîáíîé çàâè-ñèìîñòè tad íåîáõîäèìî äëÿ ñîâðåìåííûõ ìåòî-äîâ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äåòîíàöèîííûõâîëí.Ìîäåëèðóåìàÿ ñèñòåìà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé çà-ìêíóòûé èçîõîðíûé àäèàáàòè÷åñêèé ðåàêòîð �èäåàëüíî òåïëîèçîëèðîâàííóþ åìêîñòü ïîñòîÿí-íîãî îáúåìà, â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè çàïîëíåí-íóþ ñìåñüþ ãàçîîáðàçíûõ âåùåñòâ, ñïîñîáíûõâñòóïàòü â ñèñòåìó ñóììàðíî-ýêçîòåðìè÷åñêèõðåàêöèé [6, 7]. Ñîñòàâ ñìåñè, åå íà÷àëüíàÿ òåì-ïåðàòóðà è äàâëåíèå çàäàþòñÿ. Èç-çà àäèàáàòè÷-íîñòè ðåàêòîðà âûäåëÿþùååñÿ â õîäå ðåàêöèéòåïëî ïðèâîäèò ê ïðîãðåññèðóþùåìó ðàçîãðåâó

ñìåñè, çàêàí÷èâàþùåìóñÿ òåïëîâûì âçðûâîì ÷å-ðåç âðåìÿ tad. Â õîäå ïðîöåññà ìåíÿþòñÿ õèìè-÷åñêèé ñîñòàâ ðåàãèðóþùåé ñìåñè è åå òåìïåðà-òóðà. Äëÿ ðàñ÷åòà òåêóùèõ ñîîòíîøåíèé êîí-öåíòðàöèé, ïàðöèàëüíûõ ïëîòíîñòåé è äàâëåíèéèñïîëüçóþòñÿ ôîðìóëû äëÿ ñìåñè èäåàëüíûõ ãà-çîâ.Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïîäîáíîãî ðåàêòîðàîïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì áàëàíñà ýíåðãèè äëÿîïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðû T ðåàãèðóþùåé ñìåñèè NC óðàâíåíèÿìè äëÿ ìîëüíûõ êîíöåíòðàöèéCj êàæäîãî èç ðåàãåíòîâ:dTdt = NCPj=1��hj (T ) dCjdt �NCPj=1Cj�jcV j (T ) ; (1)dCjdt = NRXi=1 �i;jWi; j = 1; : : : ; NC (2)ïðè íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõt = 0; T = Tí; Cj = Cj;0:Â (1), (2) èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:t � âðåìÿ; hj , cV j, �j � ýíòàëüïèÿ, èçîõîðíàÿòåïëîåìêîñòü è ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà j-ãî êîìïî-íåíòà ñìåñè; �i;j � ñòåõèîìåòðè÷åñêèé êîýôôè-öèåíò j-ãî ðåàãåíòà â i-é ðåàêöèè. Â óðàâíå-íèè (1) òåïëîâûå ýôôåêòû ðåàêöèé ðàññ÷èòû-âàþòñÿ ñ ïîìîùüþ çàêîíà Ãåññà, ÷òî ïîçâîëÿåòâûðàçèòü ìãíîâåííóþ ñêîðîñòü òåïëîâûäåëåíèÿ÷åðåç òåêóùèå ýíòàëüïèè ðåàãåíòîâ. Ñêîðîñòüi-é ðåàêöèè îïðåäåëÿåòñÿ çàêîíîì äåéñòâóþùèõìàññ è ìîäèôèöèðîâàííûì çàêîíîì ÀððåíèóñàWi = NCYj=1C�i;jj kiT bi exp�� EiRT � ; (3)ãäå ki, bi, Ei � êèíåòè÷åñêèå êîíñòàíòû äëÿ ðàñ-÷åòà ñêîðîñòè i-é ðåàêöèè; R � óíèâåðñàëüíàÿãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ.Ðàññ÷èòûâàþòñÿ àäèàáàòè÷åñêèå ïåðèîäû èí-äóêöèè äëÿ ñòåõèîìåòðè÷åñêîé ñìåñè 2Î2+ÑÍ4íà îñíîâå êèíåòèêè [8] (156 ðåàêöèé, 23 àêòèâ-íûõ ðåàãåíòà è îäèí èíåðò N2). Ðåøàåòñÿ ñèñòå-ìà èç 25 äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé (24 êîí-öåíòðàöèè + òåìïåðàòóðà). Ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿîäíèì ïîòîêîì ïîñëåäîâàòåëüíî äëÿ 19 íà÷àëü-íûõ òåìïåðàòóð îò 700 äî 2 500Ê ÷åðåç 100Ê ïðèñòåõèîìåòðè÷åñêîì ñîîòíîøåíèè ìåòàíà è êèñ-ëîðîäà è íà÷àëüíîì äàâëåíèè 1 àòì. Êðèòåðèé� 40 �



Îöåíêà ýôôåêòèâíîñòè ïðîãðàìì ðåøåíèÿ æåñòêèõ ñèñòåì äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé . . .îïðåäåëåíèÿ tad � äîñòèæåíèå ìàêñèìóìà ñêîðî-ñòè òåïëîâûäåëåíèÿ. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïðè-âåäåíû íà ðèñ. 1 è â òàáë. 1, ãäå èñïîëüçóþò-ñÿ ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: " � îòíîñèòåëüíàÿòî÷íîñòü ðåøåíèÿ; itmax � ìàêñèìàëüíîå êîëè-÷åñòâî èòåðàöèé â ïðîãðàììå CHEMEQ2; Nïð:÷,Nÿêîá � êîëè÷åñòâî âû÷èñëåíèé ïðàâûõ ÷àñòåéóðàâíåíèé è ìàòðèöû ßêîáè.Ñ ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ýòî äîñòàòî÷-íî íåñëîæíàÿ çàäà÷à, ïîñêîëüêó â õîäå ðàñ÷å-òà îäíîãî âàðèàíòà òåìïåðàòóðà òîëüêî ðàñòåò,à âû÷èñëåíèÿ ïðåêðàùàþòñÿ çàäîëãî äî çàâåð-øåíèÿ õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé. Îäíàêî ïðèíèçêèõ íà÷àëüíûõ òåìïåðàòóðàõ, êîãäà ïåðèîäèíäóêöèè âåëèê è íà áîëüøåé åãî ÷àñòè èçìåíå-íèÿ èäóò î÷åíü ìåäëåííî è ïðàêòè÷åñêè èçîòåð-ìè÷åñêè, ïîäâåðãàåòñÿ èñïûòàíèþ àëãîðèòì âû-áîðà øàãà, âñòðîåííûé â ïðîãðàììó. Âîçíèêàåò

Ðèñ. 1. Çàâèñèìîñòü àäèàáàòè÷åñêîãî ïåðèîäà èíäóê-öèè îò íà÷àëüíîé òåìïåðàòóðû: � GEAR; Æ �CHEMEQ2; � � METAN1 Òàáëèöà 1Ðåçóëüòàòû ðåøåíèÿ òåñòîâîé çàäà÷è 1GEAR� CHEMEQ2 METAN1��Ïîêàçàòåëü (" = 10�4) (" = 10�2, itmax = 5) (" = 10�4)Âðåìÿ ñ÷åòà íà P3/P4/C2D, ñ 0,75/0,438/0,25 19,36/11,61/6,3 57,22/32,45/17,98Nïð:÷=Nÿêîá 13 199/1 052 389 717 1 084 519�Ðàñ÷åò ìàòðèöû ßêîáè óâåëè÷èâàåò âðåìÿ ñ÷åòà çàäà÷è ïðèìåðíî â 3,1 ðàçà.��Nÿêîá íå êîíòðîëèðîâàëîñü, òàê êàê ÷èñëåííûé ðàñ÷åò âûïîëíÿåòñÿ òîëüêî âíóòðè ïðîãðàììû-ðåøàòåëÿ.

êîíôëèêò ìåæäó æåëàíèåì óâåëè÷èòü øàã ïðèðàñ÷åòå ïî÷òè ñòàöèîíàðíîãî ïðîöåññà è ïðîÿâ-ëÿþùåéñÿ ïðè ýòîì ìàòåìàòè÷åñêîé æåñòêîñòüþçà ñ÷åò áûñòðûõ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé. Êàê ïîêà-çûâàåò îïûò, äàëåêî íå âñå ïðîãðàììû óñïåøíîñïðàâëÿþòñÿ ñ ýòîé ïðîáëåìîé.Âñå òðè ïðîãðàììû äàëè ïðàêòè÷åñêè èäåí-òè÷íûå çàâèñèìîñòè àäèàáàòè÷åñêîãî ïåðèîäàèíäóêöèè, çà èñêëþ÷åíèåì îäíîé òî÷êè: ïðèTí=1700Ê ïðîãðàììà CHEMEQ2 äàåò çàâûøåí-íîå çíà÷åíèå; ïðè èçìåíåíèè òî÷íîñòè ðàñ÷åòàè itmax ýòîò ðåçóëüòàò ñîõðàíÿåòñÿ. Î÷åâèäíî,àíîìàëüíûé ðåçóëüòàò ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì îñî-áåííîñòè àëãîðèòìà âûáîðà øàãà â ïðîãðàììåCHEMEQ2. Çà èñêëþ÷åíèåì äàííîé âûïàäàþ-ùåé òî÷êè, ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, ïîëó÷åííûå ïîâñåì òðåì ïðîãðàììàì, ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðè-ìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî çàäåðæêå âîñïëàìåíå-íèÿ ìåòàí-êèñëîðîäíûõ ñìåñåé [9, 10].Ñ òî÷êè çðåíèÿ ýôôåêòèâíîñòè àáñîëþòíîëó÷øèé ðåçóëüòàò ïîêàçàëà èñïîëüçóåìàÿ âåðñèÿìåòîäà Ãèðà. Îíà óñïåøíî ñïðàâèëàñü ñî âñåìèðàñ÷åòíûìè ðåæèìàìè ïðè ìèíèìàëüíîì îáúå-ìå ðàñ÷åòîâ. Äëÿ ïðîãðàììû CHEMEQ2 ïîòðå-áîâàëñÿ ïîäáîð ïàðàìåòðà, îïðåäåëÿþùåãî îãðà-íè÷åíèå íà êîëè÷åñòâî óòî÷íÿþùèõ èòåðàöèé; âèòîãå â òàáë. 1 ïðèâåäåí íàèáîëåå áûñòðûé âà-ðèàíò ðàñ÷åòà. Ñàìûé õóäøèé ðåçóëüòàò ïðîäå-ìîíñòðèðîâàëà ïðîãðàììà METAN1: íà óïîìÿ-íóòûõ âûøå íèçêîòåìïåðàòóðíûõ âàðèàíòàõ òå-ðÿëîñü ðåøåíèå. Äëÿ òîãî ÷òîáû åãî ïîëó÷èòü,â âûçûâàþùèé ìîäóëü òåñòîâîé ïðîãðàììû ïðè-øëîñü âñòðîèòü äîâîëüíî ãðóáûé îãðàíè÷èòåëüøàãà, ÷òî è ïðèâåëî ê òàêîìó ïëîõîìó ðåçóëüòà-òó.
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Â. Ê. ÐÿáèíèíÒåñòîâàÿ çàäà÷à 2. Îñöèëëÿöèîííîåãîðåíèå âîäîðîä-êèñëîðîäíîé ñìåñèâ ïðîòî÷íîì ðåàêòîðåèäåàëüíîãî ñìåøåíèÿ [11]Ñõåìà ïðîòî÷íîãî ðåàêòîðà èäåàëüíîãî ñìå-øåíèÿ ïîêàçàíà íà ðèñ. 2. Ïî ñðàâíåíèþ ñ ìî-äåëüþ èç çàäà÷è 1 çäåñü äîáàâëÿþòñÿ òåïëîîá-ìåí ÷åðåç ñòåíêó ñ îêðóæàþùåé ñðåäîé, èìåþ-ùåé òåìïåðàòóðó T0, è îáúåìíûé ïîòîê ðåàãåí-òîâ w, ïîñòóïàþùèõ íà âõîä ñ òåìïåðàòóðîé Tinè çàäàííûìè ìîëüíûìè êîíöåíòðàöèÿìè, Cj;in[6, 7]. Íà âûõîäå èç ðåàêòîðà ýòîò ïîòîê èìå-åò òåìïåðàòóðó T è ñîñòàâ ðåàãèðóþùåé ñìåñèñ Cj . Èäåàëüíîå ñìåøåíèå îáåñïå÷èâàåò îòñóò-ñòâèå ãðàäèåíòîâ òåìïåðàòóðû è êîíöåíòðàöèèâ îáúåìå ðåàêòîðà.Óðàâíåíèÿ èç çàäà÷è 1 äîïîëíÿþòñÿ ñëàãàå-ìûìè äëÿ òåïëî- è ìàññîîáìåíà ñ îêðóæàþùåéñðåäîé:dTdt = NCPj=1�hj (T ) dCjdtNCPj=1Cj�jcV j (T ) � T � T0tq � T � Tintï ; (4)dCjdt = NRXi=1 �i;jWi + Cj;in � Cjtï ; j = 1; : : : ; NC :(5)Èíòåíñèâíîñòè òåïëî- è ìàññîîáìåíà çàäàþòñÿ ââèäå õàðàêòåðíûõ âðåìåí tq è tï òåïëîîáìåíà èïðåáûâàíèÿ âåùåñòâà â ðåàêòîðå (tï åñòü îòíî-øåíèå îáúåìà ðåàêòîðà ê ïîòîêó ðåàãåíòîâ w);ñ÷èòàåì, ÷òî îíè íå ìåíÿþòñÿ â õîäå ïðîöåññà.Ñîîòíîøåíèÿ (4), (5) äîïîëíÿþòñÿ ñîîòíîøåíè-åì (3) äëÿ ñêîðîñòè ðåàêöèé è òàêèìè æå íà÷àëü-íûìè óñëîâèÿìè, êàê â çàäà÷å 1.

Ðèñ. 2. Ñõåìà ðåàêòîðà èäåàëüíîãî ñìåøåíèÿ

Ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïîâåäåíèå ðåàêòîðà èäåàëüíî-ãî ñìåøåíèÿ äëÿ ñòåõèîìåòðè÷åñêîé ñìåñè 2Í2++ Î2 íà îñíîâå êèíåòèêè [12] (44 ðåàêöèè, 8àêòèâíûõ ðåàãåíòîâ è îäèí èíåðò N2). Ðåøà-åòñÿ ñèñòåìà èç 10 äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíå-íèé. Ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ äëÿ ñëó÷àÿ ëèíåéíîãîðîñòà òåìïåðàòóðû îêðóæàþùåé ñðåäû ïî ôîð-ìóëå T0 = (700 + 5t)K; tq = 0;04 c; tï = 4 c.Íà âõîä ðåàêòîðà ïîäàåòñÿ ñòåõèîìåòðè÷åñêàÿñìåñü âîäîðîäà è êèñëîðîäà ïðè òåìïåðàòóðåTin = 700Ê. Ïðè òàêèõ ïàðàìåòðàõ â ðåàêòîðåíàáëþäàåòñÿ ïåðåõîä îò ðåæèìà áåç ãîðåíèÿ êóñòîé÷èâîìó ãîðåíèþ ÷åðåç ñëîæíóþ ïîñëåäîâà-òåëüíîñòü ðåëàêñàöèîííûõ àâòîêîëåáàíèé ñ óáû-âàþùèìè àìïëèòóäîé è ïåðèîäîì (ðèñ. 3) [11].Ðàñ÷åò òàêîãî ïðîöåññà ïðåäñòàâëÿåò ñëîæ-íîñòü äëÿ ëþáîãî èíòåãðàòîðà, òàê êàê ïî-ñëåäîâàòåëüíîñòü âñïûøåê ñ ïîëíûì âûãîðàíè-åì èñõîäíûõ âåùåñòâ è ïîñëåäóþùèõ ïåðèîäîâäåïðåññèè ïðè îáíîâëåíèè ðåàãèðóþùåé ñìåñèïðèâîäèò ê ìíîãîêðàòíîé ïåðåñòðîéêå ñòðóêòó-ðû ñïåêòðà ìàòðèöû ßêîáè è èçìåíåíèþ õàðàê-òåðà æåñòêîñòè ðåøàåìîé çàäà÷è. Ýòî òðåáóåòíàëè÷èÿ "ñèëüíîãî" àëãîðèòìà àäàïòèâíîãî âû-áîðà øàãà è âûñîêîé òî÷íîñòè ðàñ÷åòà.Ðåçóëüòàòû ïðèìåíåíèÿ òåñòèðóåìûõ ïðî-ãðàìì îáîáùåíû â òàáë. 2.È çäåñü íàèëó÷øèå ðåçóëüòàòû ïîêàçàë ìåòîäÃèðà. Åãî àäàïòèâíûå ñâîéñòâà ïîçâîëèëè ïî-

Ðèñ. 3. Ðåëàêñàöèîííûå êîëåáàíèÿ â ðåàêòîðå: à �òåìïåðàòóðà; á � ìîëüíàÿ äîëÿ Í2� 42 �



Îöåíêà ýôôåêòèâíîñòè ïðîãðàìì ðåøåíèÿ æåñòêèõ ñèñòåì äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé . . .Òàáëèöà 2Ðåçóëüòàòû ðåøåíèÿ òåñòîâîé çàäà÷è 2GEAR CHEMEQ2 METAN1�Ïîêàçàòåëü (" = 10�4) (" = 10�4, itmax = 1) (" = 10�4)Âðåìÿ ñ÷åòà íà P3/P4/C2D, ñ 0,593/0,312/0,172 158,6/91,1/51 3,34/2,73/1,05Nïð:÷=Nÿêîá 33 674/5 144 11 271 140 214 444� Nÿêîá íå êîíòðîëèðîâàëîñü, òàê êàê ÷èñëåííûé ðàñ÷åò âûïîëíÿëñÿ òîëüêî âíóòðè ïðîãðàììû-ðåøàòåëÿ.ëó÷èòü ðåøåíèå çà ìèíèìàëüíîå âðåìÿ è ñ ìè-íèìàëüíûì êîëè÷åñòâîì âû÷èñëåíèé ïðàâûõ ÷à-ñòåé è ìàòðèöû ßêîáè. Èíòåãðàòîð METAN1ïîçâîëèë ïîëó÷èòü ïðàêòè÷åñêè òàêîå æå ðåøå-íèå ñ íåñêîëüêî áîëüøèìè çàòðàòàìè. Îäíà-êî ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðè åãî èñïîëüçîâàíèèèçìåíåíèå ïàðàìåòðîâ ðàñ÷åòà (çàäàííîé òî÷íî-ñòè, íà÷àëüíîãî øàãà ïî âðåìåíè) ìîæåò âîîáùåïðèâåñòè ê ïîòåðå ðåøåíèÿ, â òî âðåìÿ êàê ìå-òîä Ãèðà ñ òàêèìè ñèòóàöèÿìè óñïåøíî ñïðàâëÿ-åòñÿ. Ïðèìåíåíèå èíòåãðàòîðà CHEMEQ2 ïðèóêàçàííûõ ïàðàìåòðàõ äàëî ïîõîæåå ðåøåíèå(ñ îòêëîíåíèÿìè â íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ â ïî-ñëåâçðûâíûõ îáëàñòÿõ), î÷åíü ñèëüíî ïðîèãðû-âàÿ â ýôôåêòèâíîñòè. Ïðè ñíèæåíèè òî÷íîñòèCHEMEQ2 äàåò êà÷åñòâåííî ñîâåðøåííî íåïîõî-æèå ðåçóëüòàòû. Ýòî, ïî âñåé âèäèìîñòè, îáúÿñ-íÿåòñÿ åãî èçíà÷àëüíî íèçêèì ïîðÿäêîì òî÷íî-ñòè, íå ïîçâîëÿþùèì îòñëåæèâàòü ñëîæíûé õà-ðàêòåð ìîäåëèðóåìîãî ïðîöåññà.Òåñòîâàÿ çàäà÷à 3. Ìàêðîêèíåòè÷åñêàÿìîäåëü äåôëàãðàöèîííîé âîëíû ãîðåíèÿÊàê îòìå÷åíî â [1], ìîäåëèðîâàíèå ñëîæíûõõèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ êàê ñîñòàâëÿþùåé ïðî-ñòðàíñòâåííûõ çàäà÷ ôèçèêè ãîðåíèÿ è õèìè-÷åñêîé ãàçîäèíàìèêè ñèëüíî îòëè÷àåòñÿ îò ðàç-äåëüíîãî ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé õèìè÷å-ñêîé êèíåòèêè. Â ýòèõ çàäà÷àõ óðàâíåíèÿ õè-ìè÷åñêîé êèíåòèêè äîëæíû áûòü ïðîèíòåãðè-ðîâàíû íà îòíîñèòåëüíî ìàëûõ øàãàõ ïî âðå-ìåíè è âî ìíîãèõ ðàñ÷åòíûõ ÿ÷åéêàõ ñîâìåñò-íî ñ ðàñ÷åòîì äèôôóçèîííûõ è êîíâåêòèâíûõ÷ëåíîâ â óðàâíåíèÿõ. Êðîìå òîãî, òðåáóåìîåáîëüøîå ÷èñëî ðàñ÷åòíûõ ÿ÷ååê, äîñòèãàþùåå âìíîãîìåðíîé îáëàñòè äåñÿòêîâ èëè ñîòåí òûñÿ÷,íå ïîçâîëÿåò õðàíèòü äîïîëíèòåëüíóþ èíôîð-ìàöèþ îáî âñåõ êîìïîíåíòàõ â êàæäîé ÿ÷åéêåìåæäó øàãàìè ïî âðåìåíè. Ñëåäóåò ó÷åñòü è òî,÷òî îøèáêè ïðè ðàñ÷åòå ãàçîâîé äèíàìèêè ðåäêîîêàçûâàþòñÿ ìåíüøå íåñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ, òàê

÷òî ïðè ðàñ÷åòå õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ íå íóæ-íà âûñîêàÿ òî÷íîñòü. Êîíñòàíòû ñêîðîñòåé õè-ìè÷åñêèõ ðåàêöèé, â ëó÷øåì ñëó÷àå, èçâåñòíûíåòî÷íî. Èìåííî ïîýòîìó ïðè ðåøåíèè çàäà÷õèìè÷åñêîé ãàçîäèíàìèêè öåëåñîîáðàçíî ïðèìå-íÿòü îäíîøàãîâûå ñàìîñòàðòóþùèå àëãîðèòìû,èñïîëüçóþùèå âû÷èñëèòåëüíûå ìåòîäû íèçêîãîïîðÿäêà. Ýòèì òðåáîâàíèÿì îòâå÷àåò ïðîãðàì-ìà CHEMEQ2 [3, 4].Äëÿ ïðîâåðêè ïðèìåíèìîñòè èíòåãðàòîðîâ âóñëîâèÿõ ïðîñòðàíñòâåííûõ ðàñ÷åòîâ áûëà âû-áðàíà ìîäåëü ðàñïðîñòðàíåíèÿ îäíîìåðíîãî äå-ôëàãðàöèîííîãî ïëàìåíè, îñíîâàííàÿ íà ìàêðî-êèíåòè÷åñêîì ïîäõîäå [6, 7]. Â ýòîì ñëó÷àå ñëà-ãàåìûå, îïèñûâàþùèå ïðîöåññû ïåðåíîñà, çàäà-þòñÿ íàèáîëåå ôîðìàëüíûì îáðàçîì, ïîçâîëÿÿïðè ýòîì ñîõðàíèòü õèìè÷åñêóþ ÷àñòü çàäà÷è âïîëíîì âèäå.Êàê èçâåñòíî, îñíîâíûì ìåõàíèçìîì ðàñïðî-ñòðàíåíèÿ âîëíû äåôëàãðàöèîííîãî ãîðåíèÿ ÿâ-ëÿåòñÿ ìîëåêóëÿðíûé ïåðåíîñ òåïëà èç çîíû ãî-ðåíèÿ â íåïðîðåàãèðîâàâøåå âåùåñòâî. Â ãàçàõïàðàëëåëüíî âîçìîæíà è ìîëåêóëÿðíàÿ äèôôó-çèÿ õèìè÷åñêè àêòèâíûõ ðåàãåíòîâ. Â èñïîëüçî-âàííîé ìîäåëè äèôôóçèÿ äëÿ ïðîñòîòû íå ó÷è-òûâàåòñÿ. Êðîìå òîãî, íå ó÷òåíà è ñæèìàåìîñòüãàçà. Ìîäåëè ïîäîáíîãî òèïà ïðèìåíÿþòñÿ äëÿìîäåëèðîâàíèÿ òâåðäîïëàìåííîãî ãîðåíèÿ [13],ãäå äèôôóçèÿ è ñæèìàåìîñòü íå ñóùåñòâåííû.Òåì íå ìåíåå äàííàÿ ìîäåëü áûëà ïðèìåíåíàäëÿ îïèñàíèÿ â êà÷åñòâå ìîäåëüíîé çàäà÷è ãà-çîôàçíîãî ïëàìåíè, ïîñêîëüêó ß. Á. Çåëüäîâè-÷åì è Ä. À. Ôðàíê-Êàìåíåöêèì [6, 7] áûëè ïî-ëó÷åíû áàçîâûå ðåçóëüòàòû ïî ñêîðîñòè ãîðåíèÿãàçîâûõ ñìåñåé ñ èñïîëüçîâàíèåì òîëüêî óðàâ-íåíèÿ òåïëîïðîâîäíîñòè. Äëÿ òåñòîâîé çàäà-÷è, â êîòîðîé äîñòàòî÷íî ñîõðàíèòü òîëüêî äî-ìèíèðóþùèå ôèçè÷åñêèå ìåõàíèçìû, ïîëó÷åíèåêîëè÷åñòâåííî òî÷íûõ ðåçóëüòàòîâ � íå ãëàâ-íàÿ öåëü. Ó÷åò äèôôóçèè è òåïëîâîãî ðàñøè-ðåíèÿ ãàçà íîñèò ïîïðàâî÷íûé õàðàêòåð, è òà-êîå óïðîùåíèå ìîäåëè âïîëíå äîïóñòèìî. Â� 43 �



Â. Ê. Ðÿáèíèí÷àñòíîñòè, ìîæíî îòìåòèòü, ÷òî òåïëîâîå ðàñ-øèðåíèå ãàçà â çîíå ïðîãðåâà óâåëè÷èâàåò äëè-íó âîëíû Æòåïë (ðèñ. 4), ãðàäèåíò òåìïåðàòóðûóìåíüøàåòñÿ, ñíèæàÿ òåïëîâîé ïîòîê èç óçêîéçîíû õèìè÷åñêîé ðåàêöèè, ÷òî â ñîîòâåòñòâèè ñòåîðèåé Çåëüäîâè÷à�Ôðàíê-Êàìåíåöêîãî äîëæ-íî ïðèâîäèòü ê óìåíüøåíèþ íîðìàëüíîé ñêî-ðîñòè ãîðåíèÿ. Ïîýòîìó ïðåäëàãàåìàÿ ìîäåëüäîëæíà äåìîíñòðèðîâàòü çàâûøåííóþ ñêîðîñòüðàñïðîñòðàíåíèÿ ôðîíòà ïëàìåíè ïî ñðàâíåíèþñ íàáëþäàåìîé â ýêñïåðèìåíòå.Ñ ó÷åòîì ïðèíÿòûõ äîïóùåíèé óðàâíåíèå áà-ëàíñà ýíåðãèè (1) äîëæíî áûòü äîïîëíåíî ñëà-ãàåìûì, îïèñûâàþùèì ìîëåêóëÿðíóþ òåïëîïå-ðåäà÷ó, ò. å.dTdt = a@2T@x2 + NCPj=1�hj (T ) dCjdtNCPj=1Cj�jcV j (T ) :Óðàâíåíèÿ äëÿ êîíöåíòðàöèé ðåàãåíòîâ àíàëî-ãè÷íû (2).Íà÷àëüíûå óñëîâèÿ: t = 0; T (x) = Tí; Cj (0) == Cj;0.Ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ:T (0; t) = Tign ïðè 0 � t � tign;@T (0; t)@x = 0 ïðè t > tign;@T (L; t)@x = 0 ïðè t > 0:Çäåñü a � êîýôôèöèåíò òåìïåðàòóðîïðîâîäíî-ñòè; L � äëèíà ðàñ÷åòíîé îáëàñòè; Tign è tign �òåìïåðàòóðà è äëèòåëüíîñòü çàæèãàþùåãî èì-ïóëüñà.Ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïðîöåññ ðàñïðîñòðàíåíèÿ äå-ôëàãðàöèîííîé âîëíû ãîðåíèÿ â áëèçêîé ê ñòå-

Ðèñ. 4. Ñòðóêòóðà âîëíû äåôëàãðàöèîííîãî ãîðåíèÿ

õèîìåòðè÷åñêîé ìåòàí-âîçäóøíîé ñìåñè 2Î2 ++ÑÍ4+7N2 íà îñíîâå êèíåòèêè [8] (156 ðåàêöèé,23 àêòèâíûõ ðåàãåíòà è îäèí èíåðò N2). Ðåøàåò-ñÿ ñèñòåìà èç 25 äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé.Èñõîäíàÿ ñìåñü ñ òåìïåðàòóðîé 300Ê ïðè äàâëå-íèè 1 àòì ïîäæèãàåòñÿ ñëåâà íàêàëåííûì òåëîìñ òåìïåðàòóðîé 2 500Ê â òå÷åíèå 0,0005 ñ. Îá-ðàçîâàâøèéñÿ ôðîíò ïëàìåíè äâèæåòñÿ âïðàâîäî ñòîëêíîâåíèÿ ñ ïðîòèâîïîëîæíîé àäèàáàòè-÷åñêîé ãðàíèöåé.Îñíîâíàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ çàäà÷à ðåøàåòñÿñ ïîìîùüþ ïîëóíåÿâíîé ñõåìû ìåòîäîì ïðîãîí-êè. Äëÿ ðàñ÷åòà õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ èñïîëü-çîâàí ïðèíöèï ðàñùåïëåíèÿ ïî ïðîöåññàì [1].Õèìè÷åñêèå ðåàêöèè ðàññ÷èòûâàþòñÿ â àâòîíîì-íîì ïðîãðàììíîì áëîêå, âûçûâàåìîì ïðè ðàñ-÷åòå êàæäîé ÿ÷åéêè. Äëèíà ðàñ÷åòíîé îáëà-ñòè L = 10�3 ì, äëèòåëüíîñòü ðàññ÷èòûâàåìîãîïðîöåññà 0,002 ñ. Ïàðàìåòðû ñåòêè îïðåäåëÿþò-ñÿ èñõîäÿ èç îöåíîê õàðàêòåðíîé øèðèíû çîíûïðîãðåâà patad è õàðàêòåðíîãî âðåìåíè ðåàêöèètad. Ðàñ÷åò âûïîëíÿåòñÿ íà 500 ïðîñòðàíñòâåí-íûõ óçëàõ, ðàñïîëîæåííûõ íà ðàâíîìåðíîé ñåò-êå, çà 2 500 âðåìåííûõ øàãîâ îäèíàêîâîé äëèíû.Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíû ðàññ÷èòàííûå ïðîôèëèòåìïåðàòóðû â ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè, ÷òîäåìîíñòðèðóåò ñòðóêòóðó âîëíû ãîðåíèÿ. Íàðèñ. 6 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè êîîðäèíàòû ôðîí-òà ïëàìåíè è åãî ñêîðîñòè ïðè îïòèìàëüíûõ äëÿïðîãðàìì ïàðàìåòðàõ òî÷íîñòè.Âèäíî, ÷òî âñå òðè ïðîãðàììû äåìîíñòðèðó-þò áëèçêèå (íî íå èäåíòè÷íûå) ðåçóëüòàòû. Íà-áëþäàþòñÿ íåáîëüøèå êîëåáàíèÿ ñêîðîñòè ãîðå-íèÿ. Îòìåòèì, ÷òî ïðè ýòîì äëÿ ïðîãðàììûGEAR ïîòðåáîâàëîñü çàäàòü äîâîëüíî âûñîêóþòî÷íîñòü " = 10�6. Ïðè óìåíüøåíèè çàäàííîéòî÷íîñòè ðàñ÷åòà äî " = 10�4 ðåøåíèå ìåòî-äîì Ãèðà íà÷èíàåò îòêëîíÿòüñÿ îò ðåøåíèé ïîCHEMEQ2 è METAN1 (ðèñ. 7) � íàáëþäàåòñÿáîëåå âûñîêàÿ ñêîðîñòü ôðîíòà ïëàìåíè, à êîëå-áàíèÿ ñêîðîñòè ïî÷òè èñ÷åçàþò. Ïðè äàëüíåé-øåì óìåíüøåíèè òî÷íîñòè ðåøåíèÿ åùå ñèëüíååðàñõîäÿòñÿ.Íåñìîòðÿ íà ïðèíÿòûå äîïóùåíèÿ ïðè ôîðìó-ëèðîâêå çàäà÷è, ðàññ÷èòàííàÿ òåìïåðàòóðà ïðî-äóêòîâ ãîðåíèÿ Ò=2 190Ê ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðè-ìåíòàëüíûìè äàííûìè (2 180�2 240Ê) [14]. Ñêî-ðîñòü æå ôðîíòà ïëàìåíè 0,45�0,5ì/ñ, êàê èïðåäïîëàãàëîñü, îêàçàëàñü íåñêîëüêî âûøå ýêñ-ïåðèìåíòàëüíî îïðåäåëåííîé íîðìàëüíîé ñêîðî-ñòè ãîðåíèÿ (0,28�0,4ì/ñ) [10, 14, 15].Â òàáë. 3 îáîáùåíû ðåçóëüòàòû, ïîçâîëÿþùèåïîëó÷èòü ïðåäñòàâëåíèå îá ýôôåêòèâíîñòè òå-� 44 �



Îöåíêà ýôôåêòèâíîñòè ïðîãðàìì ðåøåíèÿ æåñòêèõ ñèñòåì äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé . . .

Ðèñ. 5. Ïðîôèëè òåìïåðàòóðû â âîëíå ãîðåíèÿ â ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè

Ðèñ. 6. Çàâèñèìîñòè êîîðäèíàòû ôðîíòà ïëàìåíè è åãî ñêîðîñòè ïðè îïòèìàëüíûõ äëÿ ïðîãðàìì ïà-ðàìåòðàõ òî÷íîñòè: � GEAR, " = 10�6; � � � � CHEMEQ2, " = 10�2; � METAN1," = 10�4 � 45 �



Â. Ê. Ðÿáèíèí

Ðèñ. 7. Çàâèñèìîñòè êîîðäèíàòû ôðîíòà ïëàìåíè è åãî ñêîðîñòè ïðè ïîíèæåííîé òî÷íîñòè äëÿ ïðîã-ðàììû GEAR: � GEAR, " = 10�4; � � � � CHEMEQ2, " = 10�2; � METAN1, " = 10�4 Òàáëèöà 3Ðåçóëüòàòû ðåøåíèÿ òåñòîâîé çàäà÷è 3 GEAR� CHEMEQ2 METAN1��Ïîêàçàòåëü (" = 10�6) (" = 10�2, itmax = 1) (" = 10�4)Âðåìÿ ñ÷åòà íà P3/P4/C2D 1 614/1 050/605 737,5/416,4/234,6 3 490/2 022/1 124Nïð:÷=Nÿêîá 24 665 703/4 744 623 14 656 582 65 818 06Ñðåäíåå âðåìÿ îäíîãî îáðàùåíèÿ ê 1,29/0,84/0,485 0,59/0,333/0,188 2,79/1,62/0,899õèì. áëîêó, ìñ� Ðàñ÷åò ÿêîáèàíà óâåëè÷èâàåò âðåìÿ ñ÷åòà çàäà÷è ïðèìåðíî â 3,7 ðàçà; ñíèæåíèå òî÷íîñòè äî " = 10�4 óìåíüøàåòâðåìÿ ñ÷åòà â 1,85 ðàçà.�� Nÿêîá íå êîíòðîëèðîâàëîñü, òàê êàê ÷èñëåííûé ðàñ÷åò âûïîëíÿëñÿ òîëüêî âíóòðè ïðîãðàììû-ðåøàòåëÿ.ñòèðóåìûõ ïðîãðàìì. Çäåñü íàèëó÷øèì îáðàçîìïðîÿâèë ñåáÿ èíòåãðàòîð CHEMEQ2. Îí ïîç-âîëèë ïîëó÷èòü ðåøåíèå çà ìèíèìàëüíîå âðåìÿïðè çàäàííîé òî÷íîñòè " = 10�2. Ïðîãðàììà,îñíîâàííàÿ íà ìåòîäå Ãèðà, â äàííîì ñëó÷àå ïî-êàçàëà âäâîå õóäøèå ðåçóëüòàòû. Îòìåòèì, ÷òîïðè ñíèæåíèè òî÷íîñòè ðàñ÷åòà äî " = 10�4 ýô-ôåêòèâíîñòè GEAR è CHEMEQ2 ñòàíîâÿòñÿ ñî-ïîñòàâèìûìè, õîòÿ ïðè ýòîì, êàê îòìå÷åíî âû-
øå, ïîÿâëÿþòñÿ êà÷åñòâåííûå îòëè÷èÿ â ðåøå-íèè äàííîé çàäà÷è. Åñëè ó÷åñòü, ÷òî èíòåãðà-òîð CHEMEQ2 íå òðåáóåò ìîäóëÿ âû÷èñëåíèÿìàòðèöû ßêîáè, ÷òî âåñüìà îáëåã÷àåò ïðîöåññðàçðàáîòêè ïðîãðàìì, âûãîäû åãî ïðèìåíåíèÿñòàíîâÿòñÿ î÷åâèäíûìè. Ïðîãðàììà METAN1 èçäåñü îêàçàëàñü íà ïîñëåäíåì ìåñòå, õîòÿ è íå ñòàêèì îòðûâîì, êàê â ïðåäûäóùèõ çàäà÷àõ.� 46 �



Îöåíêà ýôôåêòèâíîñòè ïðîãðàìì ðåøåíèÿ æåñòêèõ ñèñòåì äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé . . .Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ðåøåíèå ýòîé æåçàäà÷è ñ îäíîé ýôôåêòèâíîé ðåàêöèåé áåç ïðè-ìåíåíèÿ âíåøíåãî èíòåãðàòîðà áûëî ïîëó÷åíîíà Ð3 ìåíåå ÷åì çà îäíó ñåêóíäó. Ïðè ýòîì ïî-ëó÷åííûå òåìïåðàòóðà ïðîäóêòîâ ãîðåíèÿ è ñêî-ðîñòü ôðîíòà áûëè áëèçêè ê ïðèâåäåííûì âûøåçíà÷åíèÿì, íî ïðîôèëü òåìïåðàòóðû â ôðîíòåïëàìåíè áûë áîëåå êðóòûì, à êîëåáàíèÿ ñêîðî-ñòè ïëàìåíè îòñóòñòâîâàëè.ÂûâîäûÏðîãðàììà, îñíîâàííàÿ íà ìåòîäå Ãèðà, õîðî-øî ñåáÿ çàðåêîìåíäîâàëà ïðè ðåøåíèè âñåõ çà-äà÷. Äëÿ çàäà÷ íåèçîòåðìè÷åñêîé õèìè÷åñêîéêèíåòèêè îíà ëèäèðóåò ñ îãðîìíûì îòðûâîì, íîïðè ðåøåíèè ïðîñòðàíñòâåííîé çàäà÷è íåñêîëü-êî ïðîèãðûâàåò CHEMEQ2.Ïðîãðàììà CHEMEQ2 íåýôôåêòèâíà ïðè ðå-øåíèè çàäà÷ íåèçîòåðìè÷åñêîé õèìè÷åñêîé êè-íåòèêè. Íàïðîòèâ, ïðè ðåøåíèè ïðîñòðàíñòâåí-íîé çàäà÷è åå èñïîëüçîâàíèå äàëî ëó÷øèå ðå-çóëüòàòû.Ïî ïðîãðàììå METAN1 âåçäå ïîëó÷åíû ïî-ñðåäñòâåííûå ðåçóëüòàòû, ïðè ýòîì îíà î÷åíü"êàïðèçíà" è íåóñòîé÷èâà. Ïðè ðåøåíèè êàæ-äîé çàäà÷è ïîòðåáîâàëîñü ïðèëîæèòü çàìåòíûåóñèëèÿ ïî ïîäáîðó ïàðàìåòðîâ ïðîãðàììû, ïðèêîòîðûõ íå òåðÿåòñÿ ðåøåíèå.Âî âñåõ ñëó÷àÿõ èçìåíåíèå òèïà ïðîöåññîðàíå îòðàçèëîñü íà ïàðàìåòðàõ ðàñ÷åòà � êîëè÷å-ñòâà ðàñ÷åòîâ ïðàâûõ ÷àñòåé óðàâíåíèé è ìàò-ðèöû ßêîáè îñòàëèñü îäíèìè è òåìè æå, êàê è÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû. Èçìåíèëîñü ëèøü âðåìÿðàñ÷åòà, îïðåäåëÿåìîå áûñòðîäåéñòâèåì ïðîöåñ-ñîðà, ïðè÷åì ñîîòíîøåíèå âðåìåí ñ÷åòà äëÿ âñåõçàäà÷ îêàçàëîñü îäèíàêîâûì.Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ïðîãðàì-ìû ðàçâèòèÿÞæíî-Óðàëüñêîãî ãîñóäàðñòâåííî-ãî óíèâåðñèòåòà (Íàöèîíàëüíûé èññëåäîâàòåëü-ñêèé óíèâåðñèòåò).Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Îðàí Ý., Áîðèñ Äæ. ×èñëåííîå ìîäåëèðî-âàíèå ðåàãèðóþùèõ ïîòîêîâ. Ì.: Ìèð, 1990.2. Ïîëàê Ë. Ñ., Ãîëüäåíáåðã Ì. ß., ËåâèöêèéÀ. À. Âû÷èñëèòåëüíûå ìåòîäû â õèìè÷å-ñêîé êèíåòèêå. Ì.: Íàóêà, 1984.

3. Oran E., Boris J. Numerical Simulation ofReactive Flow. Second ed. Cambridge Unive-rsity Press, 2001.4. Mott D. R., Oran E. S. CHEMEQ2: A Solverfor the Sti� Ordinary Di�erential Equationsof Chemical Kinetics. NRL MemorandumReport No. 6400-01-8553, 2001.5. Deu�hard P. A semi-implicit midpoint rulefor sti� systems of ordinary di�erentialequations // Num. Math. 1983. Vol. 41.P. 373�398.6. Çåëüäîâè÷ ß. Á., Áàðåíáëàòò Ã. È., Ëèáðî-âè÷ Á. Á., Ìàõâèëàäçå Ã. Ì. Ìàòåìàòè÷å-ñêàÿ òåîðèÿ ãîðåíèÿ è âçðûâà. Ì.: Íàóêà,1980.7. Ôðàíê-Êàìåíåöêèé Ä. À. Äèôôóçèÿ è òåï-ëîïåðåäà÷à â õèìè÷åñêîé êèíåòèêå. Ì.: Íà-óêà, 1987.8. Âåñòáðóê ×., Óðòüåâ Ï. Ïðèìåíåíèå õèìè-÷åñêîé êèíåòèêè äëÿ îïðåäåëåíèÿ êðèòè÷å-ñêèõ ïàðàìåòðîâ ãàçîâîé äåòîíàöèè // ÔÃÂ.1983. Ò. 19. Âûï. 6. Ñ. 65�76.9. Áîðèñîâ À. À., Äðàãàëîâà Å. Â., ÇàìàíñêèéÂ. Ì. è äð. Ìåõàíèçì è êèíåòèêà ñàìîâîñ-ïëàìåíåíèÿ ìåòàíà // Õèìè÷åñêàÿ ôèçèêà.1982. � 4. Ñ. 536�543.10. Âàðíàòö Þ., Maac Ó., Äèááë Ð. Ãîðåíèå.Ôèçè÷åñêèå è õèìè÷åñêèå àñïåêòû, ìîäåëè-ðîâàíèå, ýêñïåðèìåíòû, îáðàçîâàíèå çàãðÿç-íÿþùèõ âåùåñòâ. Ì.: Ôèçìàòëèò, 2006.11. Âèëþíîâ Â. Í., Ðÿáèíèí Â. Ê. Î ìîäåëèðî-âàíèè êîëåáàòåëüíûõ ðåæèìîâ ãîðåíèÿ âî-äîðîäà è ìåòàíà â ïðîòî÷íîì ðåàêòîðå ñ ïå-ðåìåøèâàíèåì // ÔÃÂ. 1989. Ò. 25. Âûï. 1.Ñ. 16�26.12. Áàáóøîê Â. È., Êðàõòèíîâà Ò. Â., ÁàáêèíÂ. Ñ. Ñòðóêòóðà ïðåäåëà öåïî÷íî-òåïëîâîãîñàìîâîñïëàìåíåíèÿ // Êèíåòèêà è êàòàëèç.1984. Ò. 25. Âûï. 1. Ñ. 5�12.13. Ìåðæàíîâ À. Ã. Òâåðäîïëàìåííîå ãîðåíèå.×åðíîãîëîâêà: ÈÑÌÀÍ, 2000.14. Ìàëüöåâ Â. Ì., Ìàëüöåâ Ì. È., ÊàøïîðîâË. ß. Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè ãîðåíèÿ.Ì.: Õèìèÿ, 1977.15. Èññåðëèí À. Ñ. Îñíîâû ñæèãàíèÿ ãàçîâîãîòîïëèâà. Ë.: Íåäðà, 1987.Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 15.03.12.


