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ВАЛИДАЦИЯ ДЕТАЛЬНЫХ КИНЕТИЧЕСКИХ МЕХАНИЗМОВ

ПРИ ЧИСЛЕННОМ МОДЕЛИРОВАНИИ САМОВОСПЛАМЕНЕНИЯ

И ПИРОЛИЗА ПРОПЕНА В УДАРНЫХ ВОЛНАХ∗

А. Э. Козаченко1, Г. Л. Агафонов2, А. С. Бетев3, А. М. Тереза4, С. П. Медведев5

Аннотация: Исследована возможность использования детальных кинетических механизмов (ДКМ) для
численного моделирования самовоспламенения и пиролиза пропена (C3H6) за отраженными ударными
волнами. Рассматривались четыре ДКМ, представленные в литературе. Расчетные значения задер-
жек самовоспламенения τ сравнивались с измеренными для смесей пропена с аргоном и кислородом
и с воздухом в диапазоне коэффициента избытка горючего φ от 0,5 до 2,0 при температурах 1000–1760 К
и давлениях 2–40 атм. При численном моделировании пиролиза рассчитывались временные профили
концентрации атомов Н в смесях пропена с аргоном для начальных концентраций пропена 2–30 ppm при
давлениях 0,3–4,7 атм. Удалось достаточно точно предсказать значения τ , но ни один из используемых
ДКМ не позволил даже удовлетворительно воспроизвести экспериментальные данные по пиролизу С3Н6.
Анализ показал, что для улучшения описания пиролиза пропена необходимо уточнять значения констант
скорости распада С3Н6 и радикала aС3Н5 с учетом их зависимости от давления.
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