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ВВЕДЕНИЕ 

Продукты сгорания композитных топлив пред-
ставляют сложную многокомпонентную систему. 
Расчёт свойств и состава такой системы является 
интересной и важной задачей. Подобные исследо-
вания могут помочь спрогнозировать ход реакций 
при фазовых и химических превращениях. При по-

мощи модернизированной программы ТЕТРАН [1], 
были получены концентрации компонентов про-
дуктов сгорания специальных композитных топлив 
и адиабатические температуры сгорания, а так же 
кинематическая и динамическая вязкости при раз-
личных условиях. 

МЕТОДИКА И АЛГОРИТМ  

Рассматривается система, состоящая из n ком-
понентов. Текущий индекс номера компонента из 
набора n  обозначим через )3,2,1( nii K= , теку-
щие индексы номера фазы из набора r  обозначим 

βγ ,  )3,2,1,( rK=βγ . Из набора всех компо-
нентов n  можно выделить k  линейно независимых 
компонентов. Текущий индекс линейно независи-
мых компонентов из набора k  обозначим через 

)3,2,1( kjj K= . Состав любой из i  компонент 
может быть выражен через линейно независимые 
компоненты j  с помощью совокупности стехио-
метрических коэффициентов 

ijΦ . Из этих стехио-

метрических коэффициентов можно образовать 

прямоугольную матрицу ijΦ . Если обозначить 

химический символ как γ
iA , то 
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где ( )jA β – базисные компоненты ( )βj , каким-то 
образом распределённые по r  фазам. 

Рассматривается случай, когда независимыми 
переменными выбраны V  и T . В этом случае ус-
ловием химического равновесия является минимум 
свободной энергии ( )TVF , . Согласно теореме Дю-
гема, при заданных исходных массах всех компо-
нент, минимизация свободной энергии состоит в 
выборе из всех возможных состояний системы при 

constTV =, , отличающихся распределением ком-
понент по фазам, различной степенью завершённо-
сти химических реакций, одного состояния, кото-
рое является термодинамически равновесным. Ус-
ловие Дюгема можно записать в виде: 
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где β0
jC  – исходное число молей независимой 

компоненты j  в фазе β . 
Минимизация ( )TVF ,  осуществляется по ме-

тоду Лагранжа. Функция Лагранжа записывается в 
виде: 
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где jλ  – неопределённые множители Лагранжа. 

Функция Лагранжа минимизируется по перемен-

ным jiN λγ ,  и, учитывая, что свободная энергия 

может быть записана как ∑∑=
α

α
i

iFF , получаются 

уравнения химической термодинамики  

0=∑ Φ−
j

ijji
αμαμ .  
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Преобразуя их с использованием выражений 
для химических потенциалов газовых компонентов 

( )TiixRTpRTi
11lnln1 χμ ++= , химических по-

тенциалов чистых веществ )()( TTSTH −=μ  и хи-
мических потенциалов идеальных растворов ве-

ществ ( ) ixRTpTi
id
i ln,0 +=μμ , получаем уравне-

ния: 
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константа равновесия реакции разложения компо-
нента γ  по всем преобладающим компонентам 

( )βj , ( ) ( ) ( )TiTSTiHTi
γγγχ −= . Помимо этого в 

систему входит условие нормировки ∑=
i

iNN γγ . 

Для перехода к другой паре независимых пере-
менных, необходимо заменить в уравнениях давле-
ние в соответствии с выражением: 
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Таким образом, для нахождения составов про-
дуктов сгорания твёрдых топлив используется сис-
тема уравнений химической термодинамики гете-

рогенных систем для чисел молей γ
iN  всех компо-

нент, имеющая вид: 
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Типы конденсированных фаз задаются предва-
рительно, и число их определяется правилом фаз 
Гиббса rkw −+= 2 . Система нелинейных алгеб-
раических уравнений в результате преобразований 
сводится к системе итерационных линейных урав-
нений относительно логарифмических поправок 
для чисел молей линейно независимых компонент, 
число которых равно числу различных атомов в 
системе, и полных чисел молей различных конден-
сированных фаз. Число этих уравнений заметно 

меньше полного числа уравнений химической тер-
модинамики. Алгоритм решения системы линей-
ных итерационных уравнений универсальный от-
носительно изменения количества или состава кон-
денсированных фаз. Расчет ведется, начиная от 
высоких температур, где в качестве начальных 
приближений задаются концентрации атомов сис-
темы. С целью улучшения сходимости процесса 
итераций сначала проводится расчет при заданных 
балластных концентрациях конденсированных фаз. 
Полученные концентрации далее при окончатель-
ном решении итерационных уравнений использу-
ются в качестве начальных приближений. При этом 
концентрации балластных фаз полагаются равными 
малым величинам. Расчёт ведется одновременно 
для двух пар независимых параметров: TV ,  и 

TP, . В случае возникновения проблем со сходи-
мостью процесса по одной из пар переменных про-
грамма автоматически продолжает считать и выда-
вать правильные результаты только по переменным 

TV ,  или TP, ; после нескольких шагов по темпе-
ратуре «плохая точка» обходится и далее произво-
дится расчет снова по двум парам переменных. 
Программа обеспечена базой термодинамических 
данных индивидуальных веществ образующихся в 
результате различных реакций более чем для 3000 
веществ. 

 Адиабатическая температура рассчитывалась из 
уравнения [2]: 
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Явления переноса газовой фазы в большинстве 
случаев удовлетворительно описываются теорией 
Чепмена-Энскога, развитой в физической кинетике 
газов для нейтрального газа [3]. Позднее эта теория 
получила развитие в работах [4], [5]. 

Для многокомпонентной смеси выражение для 
коэффициента вязкости может быть записано в ви-
де: 
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РЕЗУЛЬТАТЫ РАСЧЁТОВ 

В качестве исходных данных рассматривался 
атомарный состав специального композитного топ-
лива, предоставленный ЦИАМ им. Баранова [6]. 

Для сравнения с экспериментальными данными 
были также рассчитаны плотность, динамическая и 
кинематическая вязкости для чистого азота и воз-
духа. 

На рис.1 приведены результаты расчёта дина-
мической вязкости для чистого азота и сравнение 
их с известными данными. 

Максимальная погрешность расчёта динамиче-
ской вязкости составляет 3,5 %, что является при-
емлемой величиной. 

Максимальная погрешность расчёта кинемати-
ческой вязкости составляет 2%. Так же были рас-
считаны свойства переноса и для других чистых 
газов: водорода, кислорода и двуокиси углерода. 

На рис.3 и рис.4 представлено сравнение ре-
зультатов расчёта динамической и кинематической 

вязкости для воздуха с известными эксперимен-
тальными данными [7]. Оно дает хорошую точ-
ность результатов. 

Максимальная погрешность расчёта динамиче-
ской вязкости составляет 3% 

Максимальная погрешность расчёта кинемати-
ческой вязкости составляет 1,4 % 

Также были рассчитаны состав и теплофизиче-
ские свойства продуктов сгорания различных твер-
дых топлив, в том числе специальных композитных 

топлив. В данной работе представлены результаты 
для топлива, состав которого: ν(O)=15.1475, 
ν(H)=44.9395, ν(Cl)=1.7449, ν(N)=9.8755, 
ν(C)=24.2763, ν(B)=14.0237, ν(Al)=0.2526, 
ν(Mg)=1.5054, ν(Fe)=0.4582. Рассматривалось его 
сжигание в воздухе при трёх различных значениях 
коэффициента избытка окислителя: α=0, α=0.2 и 
α=0.8 т.к. при них достигается максимальное зна-
чение адиабатической температуры сгорания 

Рис.1 Коэффициент динамической вязкости 
азота. 1 – Экспериментальные дан-
ные, 2 – результат расчёта 

Рис.2 Коэффициент кинематической вязко-
сти азота. 1 – Экспериментальные 
данные, 2 – результат расчёта 

Рис.3 Коэффициент динамической вязкости 
воздуха. 1 – Результат расчёта, 2 – 
экспериментальные данные 

Рис.4 Коэффициент кинематической вязко-
сти воздуха. 1 – Результат расчёта, 2 
– экспериментальные данные 
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топлива. Данные по составу и термодинамическим 
свойствам получены в диапазоне температур 300-
4000 К, свойства переноса рассчитаны в диапазоне 
300-2500 К. Заниженный верхний предел расчёта 
свойств переноса вызван недостатком данных по 
интегралам столкновения основных компонент 
продуктов сгорания, хотя такого значения явно не-
достаточно для полной картины т.к. температура 
сгорания топлива ≈ 2700-2800 К. Однако, в этом 
диапазоне можно качественно проследить измене-

ние вязкости и плотности газовой фазы продуктов 
сгорания композитного топлива в зависимости от T 
и провести оценочные расчёты для более высоких 
температур. 

На рис.5 приведены результаты расчёта плотно-
сти в зависимости от температуры для нескольких 
различных давлений при α=0. 

На рис.6 приведены результаты расчёта кинема-
тической вязкости в зависимости от температуры 
для нескольких различных давлений при α=0. 
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Рис.5 Плотность газовой фазы продуктов 
сгорания композитного топлива при 
различных давлениях: 1 – 1 атм, 2 – 3 
атм, 3 – 5 атм, 4 – 10 атм, 5 – 15 атм. 

Рис.6 Коэффициент кинематической вязко-
сти газовой фазы продуктов сгорания 
композитного топлива при различных 
давлениях: 1 – 1 атм, 2 – 3 атм, 3 – 5 
атм, 4 – 10 атм, 5 – 15 атм. 


