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Изучены распределения пар частиц по относительным скоростям во фронте ударной волны для случая

малой добавки Хе в Не. Оказалось, что величины распределений по относительным скоростям для пар

атомов Хе значительно (вплоть до 109) превышают их равновесные значения за волной в узкой зоне фронта

при больших скоростях в области относительно малых (равных 2) чисел Маха ударной волны. Величины

распределений пар из атомов Не и Хе по относительным скоростям таким свойством не обладают.
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Введение

Изучение поступательной неравновесности, а именно

распределений пар частиц по относительным скоростям

(g) во фронте ударной волны очень важно для понима-

ния пороговых физико-химических процессов иницииру-

емых ударной волной. В [1] сделана попытка обобщения

имеющихся в этой области результатов, полученных

методом Монте-Карло нестационарного статистического

моделирования (ММКНСМ) (или direct simulation Monte

Carlo (DSMC) в англоязычной литературе). В [2] ка-

чественно были подтверждены результаты [1]. Причем

представленные в [2] результаты были получены путем

численного решения уравнения Больцмана.

Можно рассматривать в качестве меры неравновесно-

сти максимальные (обнаруженные при моделировании

в различных точках фронта) для данного числа Маха

ударной волны (M) величины превышений парных рас-

пределений частиц по g соответствующего равновесного

распределения по g за волной (MGD). Необходимо

подчеркнуть, что величина превышения определяется

как отношение этих значений распределений. Суммируя

ранее полученные результаты, следует отметить, что

при достаточно малом содержании примеси для рас-

пределений по g , в случае пар, состоящих из одной

частицы легкого газа и одной частицы тяжелой примеси

(GLH), величины MGD меньше, чем для случая пар,

состоящих только из частиц тяжелой примеси (GHH).
Кроме того, при уменьшении концентрации тяжелой

примеси значения MGD стремятся к предельным значе-

ниям. Последнее очевидно в силу того, что в предельном

случае тяжелые частицы перестают сталкиваться между

собой.

Ниже представлены результаты моделирования для

двух случаев малой добавки Хе в Не при различных

значениях M . Приведенные ниже результаты несколько

неожиданны, так как свидетельствуют о существовании

сильной поступательной неравновесности при относи-

тельно малых числах М ударной волны.

Методика моделирования

Расчеты были проведены ММКНСМ [6]. Кратко про-

цедура моделирования состоит в следующем. В первый

момент времени модельные частицы, представляющие

газовую смесь, имеют в соответствии с начальными

условиями заданные скорости и распределены по ячей-

кам размера 1x , на которые разбито исследуемое про-

странство координат. Полагается, что столкновения пар-

ные и с определенной вероятностью происходят только

между частицами, находящимися в одной ячейке.

Процесс эволюции рассматриваемой системы за ин-

тервал времени 1t расщепляется на два этапа: 1) только

перемещение частиц с неизменными скоростями в про-

межутке времени 1t; 2) только изменение скоростей

частиц в результате их столкновений в этом же про-

межутке времени при их фиксированных положениях.

Данный метод моделирования позволяет получать ре-

шение уравнения Больцмана, избегая очень трудоемкого

решения последнего и предоставляя наиболее полную

и достоверную информацию. Кроме того, метод не

имеет принципиальных ограничений по ширине спектра

энергий столкновений, однако с ростом энергий рас-

сматриваемых реакций резко возрастает вычислительная

сложность задачи. Лишь относительно недавно развитие

вычислительной техники предоставило возможность су-

щественно продвинуться в область больших энергий.
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Рассматривалось одномерное пространство координат

и трехмерное пространство скоростей. Иными словами,

отслеживалось только движение частиц вдоль потока.

А при моделировании столкновений частиц рассмат-

ривались все три составляющие их скоростей. Рас-

сматривалась смесь Не и тяжелого компонента Хе.

Атомы рассматривались как абсолютно упругие твердые

сферы. Среднее число частиц в ячейке перед фрон-

том N = 12 000. Полагалось, что значения параметров

потока на границах отрезка моделирования перед и

за ударной волной равновесные. Был реализован мел-

козернистый параллелизм [6] на восьми процессорах

ЭВМ МВС100К Межведомственного суперкомпьютер-

ного центра.

Отношение масс атомов Не и Хе, как широко принято,

полагалось 1 : 33, а диаметров 1 : 2.25 [7]. Последнее

отношение получено из измерения взаимной диффузии

рассматриваемых газов. Необходимо отметить, что в [8]
были экспериментально измерены профили концентра-

ций в смеси 97%Не+ 3%Хе при M = 3.89. Приве-

денное выше отношение диаметров атомов Не и Хе

не позволяет воспроизвести эти профили не только в

наших, но и в расчетах ряда других исследователей.

При этом следует отметить, что полученные в [4,9–11]
профили хорошо согласуются между собой, несмот-

ря на то что расчеты были выполнены различными

методами. Но в эти расчеты были заложены модели

абсолютно жестких и упругих сфер. И все эти упо-

мянутые расчеты дают гораздо меньшую сепарацию

компонентов во фронте. От результатов расчетов, при-

веденных выше, отличаются результаты представленные

в [2], которые были получены на основе численного

решения уравнения Больцмана с использованием по-

тенциала Леннард−Джонса. Приведенные в [2] профили
концентраций в смеси 97%Не+ 3%Хе при M = 3.89

хорошо совпадают с измеренными в [8]. Это насто-

раживает, так как в [4,11] представлено сравнение

профилей концентраций в смеси 97.3%Не+ 2.7%Ar

(аналогично малая примесь тяжелого газа в легком)
при M = 2.07, полученных в результате численного

моделирования, с экспериментальными [12]. Причем

из данных [4,11] следует, что лучшее соответствие с

экспериментом было получено для модели абсолютно

жестких и упругих сфер, а модель точечных центров от-

талкивания давала более пологий профиль Ar (большую

сепарацию компонентов во фронте). В [2] сравнение

с экспериментом для смеси Не−Ar было выполнено

только для смесей с содержанием Ar 11.5% и выше

для M ≈ 1.6 по-прежнему с использованием потенци-

ала Леннард−Джонса. А для таких смесей можно ис-

пользовать как модель абсолютно жестких и упругих

сфер, так и модель точечных центров отталкивания

или полагать одинаковые параметры взаимодействия

атомов как для Не, так и для Ar и получать неплохое

соответствие с экспериментом [4,11]. В [2] не было

проведено сравнение с результатами опытов [12]. Так
что вопрос остается открытым. К сожалению, никто из

других экспериментаторов не померил профили компо-

нентов в условиях эксперимента [8] или близких к этим

условиям.

Результаты моделирования

В таблице приведены величины MGD для GLH и GHH .

Результаты представлены для различных M и для объ-

емных концентраций Хе 1 и 0.5%.

Имеет место сильное увеличение (на 4 порядка)
максимального MGD для GHH при уменьшении кон-

центрации Хе с 1 до 0.5%. При этом максимум MGD

наблюдается при более низком M (M = 2). Следует

отметить, что если в [8] приведены правильные профили

концентраций, то расчеты с диаметрами атомов, приво-

дящими к этим профилям, дадут еще большие значения

MGD [1].
Ниже представлены в качестве иллюстрации резуль-

таты, полученные для M = 2 при концентрации Хе

0.5%. На рис. 1 показаны профили относительных кон-

центраций n0
i = (ni − ni1)/(ni2 − ni1) и относительных

кинетических температур T 0
i = (Ti − T1)/(T2 − T1). Здесь

индексы 1 и 2 относятся к параметрам газа перед

и за ударной волной. Расстояние x нормировано на

среднюю длину свободного пробега в смеси перед

волной λ, во всех расчетах 1x = 0.15λ. Следует отме-

тить, что профили n0
i и T 0

i , полученные при концен-

трации Хе 1%, практически совпадают с профилями

при 0.5%.

Значения MGD

M 1.8 2 2.5 3 5 7

1%
GLH − 200 100 10 20 10

GHH − 40 6000 2000 2 · 105 4 · 104

0.5%
GLH 10 6 20 − − −

GHH 100 109 8 · 106 − − −
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Рис. 1. Относительные профили концентраций и температур

компонентов: 1 — n0
He, 2 — n0

Xe, 3 — T 0
He, 4 — T 0

Xe.
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Рис. 2. Распределения GLH по g во фронте ударной волны

(пояснение в тексте).
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Рис. 3. Распределения GHH по g во фронте ударной волны

(пояснение в тексте).

Кроме того, на рис. 2 представлены GLH : - - - —

равновесное за фронтом, ∇ — при x = −11.42, � — при

x = −3.08, ◦ — при x = −0.08, 1 — при x = 1.42, ♦ —

при x = 2.92, × — при x = 4.42, + — при x = 17.32.

И на рис. 3 представлены GHH : - - - — равновесное за

фронтом: + — при x = −11.42, × — при x = 1.42, ◦ —

при x = −0.2.92, 1 — при x = 4.42, ♦ — при x = 5.92,

� — при x = 17.32. Величины g нормированы на a ,
где a — скорость звука в потоке перед фронтом. Эти

распределения нормированы так, что интегралы от них

по g/a равны единице. Представление о точности значе-

ний данных распределений можно получить из [1]. При

высоких g на хвостах распределений это примерно 50%.

Как видно, во время пересечения газом фронта рас-

пределения GLH не сильно превышают даже в обла-

сти высоких g равновесные значения GLH за волной.

Напротив, величины GHH значительно (вплоть до 109)
превышают их равновесные значения за волной в узкой

зоне фронта при больших g . Но моделирование показа-

ло, как и следовало ожидать, очень малую вероятность

молекулярных столкновений тяжелого компонента с

тяжелым. Следовательно, высокоэнергетические хвосты

GHH образуются во фронте главным образом в резуль-

тате столкновений атомов тяжелого компонента Хе с

атомами Не.

Заключение

Оказалось, что величины GHH значительно (вплоть
до 109) превышают их равновесные значения за волной

в узкой зоне фронта при больших g . Это довольно

неожиданный результат. При реализации таких столкно-

вений с высокой энергией относительного движения не

исключено сильное возбуждение внутренних степеней

свободы Не или Хе и даже их ионизация.

Автор благодарен О.Н. Терновой за помощь в обра-

ботке результатов.
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