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Введение. Впервые численное моделирование трехмерной динамики газового потока 

пиролиза этана и пропана в программном пакете ANSYS Fluent с использованием 

компактной кинетической модели проведено в работах [1; 3]. Но результаты численных 

расчетов и экспериментальные исследования по конверсии пропана хорошо согласуются не 

при всех температурах проведения реакции. С целью адекватного описания процесса 

динамики химически активного газа при любых температурах нами начата разработка 

отечественного программного комплекса, который позволит изучить пиролиз легких 

углеводородов в условиях, труднореализуемых экспериментально. Такие процессы носят 

сложный нелинейный характер и описываются системой уравнений Навье-Стокса, 

дополненной уравнениями неразрывности для каждой компоненты газа. 

В настоящей статье построена математическая модель для расчета газодинамических 

параметров брутто-реакции пиролиза этана. 

1. Математическая модель. Математическая модель представляет собой уравнения 

неразрывности, сохранения импульса, сохранения энергии, дополненные уравнениями 

неразрывности для каждой компоненты газа [4; 5]: 
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Уравнение состояния смеси идеальных газов имеет вид: 

 ( / )p RT Y Mj wj
j

   (2) 

Начальные условия задают состояние рассматриваемого объекта в начальный момент 

времени:  ,
0

,
0
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Граничные условия задают состояние газа на границе рассматриваемой области. Это 

могут быть условия свободного втекания или вытекания, непротекания.  

Здесь   – плотность газа 3( / )кг м , v  – скорость газа ( / )м с , p  – давление ( )Па , E  – 

полная энергия в единице объема 3( / )Дж м , 
ref

T

T
h c dTpjj    – энтальпия ( / )Дж кг , cpj

 – 

удельная теплоемкость вещества j
 
 ( / ( ))Дж K кг , 

h j
S R jh Mj wj

   – нагрев (охлаждение) в 

результате химической реакции и внешних воздействий 3( / ( ))Дж c м , Yi  – локальная 

массовая доля вещества i , ˆ

1

N
R M Riri wi

r
 


 – объемная скорость образования вещества i  

3( / ( ))кг c м , R̂ir  – молярный коэффициент Аррениуса образования (расхода) вещества i  в 

ходе реакции r  3(1/ ( ))c м , M wi  – молекулярная масса вещества i  (кг), R  – универсальная 

газовая постоянная ( / ( ))Дж моль К , T  – температура ( )K . 

В уравнениях неразрывности для каждой компоненты газа величина Ji  – вектор 

плотности потока массы i –ой компоненты смеси. В задачах, где бародиффузией и 

термодиффузией можно пренебречь, он определяется следующим выражением [5, 6]:  

 J D Yj im j   .  (3) 

Здесь Dim  – коэффициент диффузии вещества i  в вещество j  2( / )м с , для 

нахождения которого широко используется следующая формула [2]: 
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Здесь X
k

 – мольная концентрация k -ой компоненты газа, D
ik

 – бинарный коэффициент 

диффузии для i -го и k -го компонента 2( / )м с : 
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D  – интеграл диффузионных столкновений [4]: 

1,06036 0,1930 1,03587 1,76474
,

* * * *
exp(0,47635 ) exp(1,52996 ) exp(3,89411 )0,1651

* ; , параметры Леннарда-Джонса [5]
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Вектор плотности потока энергии q  для многокомпонентной смеси определяется 

выражением [5; 6]: 

 .q T h D Yi im j
i

      (5) 

Здесь   – коэффициент теплопроводности смеси: 
1

N
Xi i

i
  


 

Зависимость коэффициента теплопроводности от температуры потока можно 

определить по формуле Сазерленда: 
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где 0i
  – коэффициент теплопроводности при температуре 

0
T , T

S
 – постоянная Сазерленда. 

Для каждого компонента смеси энтальпия hi  рассчитывается по следующей формуле: 

 0( ) .

0

T
h C T dT hpii i

T
   (7) 
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Здесь 0hi  – энтальпия образования i -ой компоненты при температуре 
0

T , ( )C Tpi  – 

удельная теплоемкость i -ой компоненты при постоянном давлении, для вычисления которых 

используется полиномиальная аппроксимация [4]. 

2. Разностная схема. Будем рассматривать двумерную постановку задачи. В 

векторной форме уравнения Навье-Стокса, дополненные уравнениями неразрывности для 

компонент, можно представить в виде: 
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Здесь 
(1) (2)( ) ( ( ), ( ))TF U F U F U  – конвективные члены в системе (1), 

(1) (2)( ) ( ( ), ( ))TH U H U H U  – диффузионные члены в системе (1), Q  – источник. 
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Для построения разностной схемы введем дискретную сетку, равномерную по 

каждому направлению. Для аппроксимации системы уравнений газовой динамики 

используем следующую разностную схему: 
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Здесь ,2/1




 jiU  


 2/1ijU  – “левые” и” правые” значения вектора U  на грани между i  и 

1i  ячейками и j  и 1j  ячейками соответственно. Алгоритм вычисления этих значений с 

высоким порядком точности предложен в [8]. 

3. Модель химической реакции пиролиза этана. Расчет газодинамических 

параметров будем проводить на примере брутто-реакции пиролиза этана. В таблице 

приведена схема реакции, предэкспоненциальный множитель Ai
 и энергия активации Ei

 

для каждой стадии: 

Таблица 1 

 Схема реакции 

Стадия ,1/A ci  , / ( )E Дж кг мольi   

2 6 2 4 2C H C H H   1,08Е+16 2,5Е+08 

2 22 6 2 4 4C H C H CH   3,16Е+16 2,7Е+08 

Последовательность химических превращений и соответствующие кинетические 

уравнения для реакции запишем следующим образом: 

Таблица 2 

Кинетические уравнения 

1 2 3A A A   
1 1 1w k С  

2 21 2 4A A A   2
2 2 1w k С  

 

Здесь 
3

,  ,  , ,
1 2 6 2 2 4 42 4

A C H A C H A H A CH       
      

    /С Y Mi i wi  , k j  – константа 

скорости j –ой прямой стадии, размерности: [1/ ], [ / ( )].
1 2

k c k л моль с    

Зависимость константы скорости стадии от температуры выражается из уравнения 

Аррениуса [9]: 
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Объемную скорость образования вещества i  определяем из соотношения:
 

.
1

N
R M wir ri wi

r
 


Здесь ir  – стехиометрические коэффициенты компонента i  в реакции r  

Для такого механизма пиролиза этана нагрев или охлаждение в результате 

химических реакций рассчитывается следующим образом [4]: 

0 0 00

2 6 2 4 2 4( ).
22 6 2 4 4,, , ,

22 6 2 4 4

h h hhC H C H H CH
S R R R RHC H C H CHh M M M Mw Hw C H w C H w CH

      

Заключение. В работе построена математическая модель для решения задач газовой 

динамики с учетом химических реакций. Модель предназначена для описания двумерной 

динамики реагирующего газа с учетом теплообменных и диффузионных процессов, а также 

химических реакций пиролиза этана.  
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