
Авиационные двигатели l 2 (11) l 2021 61

УДК 539.91:544.18

Уточнение модели колебательной неравновесности

с использованием однотраекторных молекулярно-

динамических расчетов применительно

к воспламенению синтез-газа за ударной волной

Арсентьев И.В., Шарипов А.С., Луховицкий Б.И.
Центральный институт авиационного моторостроения им. П.И. Баранова, г. Москва

e-mail: assharipov@ciam.ru

С использованием термически неравновесной модели проведено исследование процессов воспламенения

и горения синтез-газа в воздухе за ударной волной. Рассмотрено влияние коэффициента использования

колебательной энергии в химических реакциях на факторы неравновесности реакций и время задержки

воспламенения. Проведен анализ чувствительности, и выявлены ключевые реакции, для которых посред -

ством однотраек торных молекулярно-динамических расчетов в рамках теории функционала электронной

плотности определено энерговыделение в колебательные степени свободы продуктов обратной реакции.

Это позволило уточнить параметры модели колебательной неравновесности, в частности коэффициент

использования колебательной энергии. Показано, что уточнение данного параметра может привести

к изменению рассчитанного времени задержки воспламенения синтез-газа за ударной волной до 7%.
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Refinement of the vibrationally nonequilibrium model

using single-trajectory molecular dynamics calculations

applied to syngas ignition behind a shock wave
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A thermal nonequilibrium model was used to study the processes of ignition and combustion of syngas in air

behind a shock wave. Influence of the vibrational efficiency in chemical reactions on the nonequilibrium factors

of the reactions and the ignition delay length was considered. Sensitivity analysis was carried out and key reac -

tions were identified, for which, using single-trajectory molecular dynamics calculations within the framework

of the density functional theory, the energy release into vibrational degrees of freedom of reverse reaction products

was determined, which made it possible to refine the parameters of the vibrational nonequilibrium model, namely,

the vibrational efficiency. It was shown that the refinement of this parameter can lead to a change in the calculated

syngas ignition delay behind the shock wave by up to 7%.
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Введение

В настоящее время исследователи проявляют повы -

шенный интерес к композитным и синтетическим топ-

ливам [1–4]. В качестве перспективного топлива для

различных энергетических и транспортных систем

рассматривают в том числе синтез-газ [1; 5; 6]. Это тре-

бует изучения характеристик воспламенения и горения

синтез-газа в широком диапазоне начальных усло вий

и соотношения H2/CO, в том числе при вос пламенении

за ударной волной и горении в детонационных волнах

[5; 7; 8].
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В последних случаях течение характеризуется нару-

шением термодинамического равновесия между посту-

пательными и внутренними степенями свободы моле -

кул, т.е. когда внутренняя энергия газа не может быть

описана двумя термодинамическими параметрами, что

существенно влияет на скорость протека ющих в газе

физико-химических процессов. Например, в работах

[9; 10] было показано, что учет задержки установ ления

равновесия колебательных степеней сво боды молекул

за фронтом детонационной волны в водородно-воздуш-

ной смеси приводит к существенному увеличению,

иногда в два раза, рассчитываемого характерного раз -

мера детонационной ячейки. Однако при моделировании

детонационных волн или расчете вре мени индукции

(задержки воспламенения) синтез-газа за падаю щими

и отраженными ударными волнами колебательную

неравновесность обычно не принимают во внима ние.

Тем более учет колебательной неравновесности необхо-

дим при изучении перспективных способов воспламе -

нения синтез-газа, с помощью резо нансного лазерного

излучения или некоторых видов разряда, когда энергия

воздействия тратится в том числе на возбужде ние коле-

бательных степеней свободы реагентов [11; 12].

Наиболее часто применяемые модели для учета

колебательной неравновесности основаны на использо-

вании полуэмпирических параметров, которые могут

быть оценены теоретически или по имеющимся экспе -

риментальным данным. Например, в работе [13] исполь-

зовались экспериментальные данные об энерговыделе -

нии в ходе обратных реакций для определения парамет-

ров a-модели [14], модели Маррона – Тринора [15]

и ее обобщения – модели CVCV (coupled vibration-

chemistry-vibration) [16], а также теоретико-информа-

ционного приближения (ТИП-модели) [17]. В то же

время наиболее точные подходы к учету колебательной

неравновесности основаны на использовании резуль -

татов квазиклассических траекторных расчетов или

даже метода волновых пакетов. Но полученные в таких

рас четах наборы уровневых конс тант скорости, кото -

рые потом могут быть усреднены для использования

в усовершенствованных многотемпературных моделях,

доступны только для отдельных простейших реакций

[18–20]. Однако существуют более простые, как в мето-

дологи ческом, так и в вычислительном плане, одно -

траекторные методы молекулярной динамики [21–25],

которые можно использовать для уточнения параметров

моделей колебатель ной неравновесности и тем самым

повысить точность моделирования воспламенения.

Авторы настоящей работы ставили перед собой

следующие цели: исследовать кинетику воспламене -

ния синтез-газа в неравновесных условиях, а именно

при нагреве в падающей ударной волне; выявить влия -

ние выбора модели колебательной неравновесности

на время задержки воспламенения; выделить ключевые

с точки зрения учета колебательной неравновесности

реакции и определить методами молекулярной дина -

мики долю энергии, выделяющуюся в колебания про-

дуктов (и реагентов в обратных реакциях), чтобы уточ -

нить коэффициенты использования колебательной

энергии в этих процессах.

Описание модели

Моделирование процесса воспламенения синтез-газа

в воздухе проводилось в одномерной постановке для

воспламенения за прямой ударной волной в смесях

различного стехиометрического состава. Параметры

газа непосредственно за фронтом ударной волны опре -

делялись исходя из законов сохранения в предположе-

нии, что химический состав смеси и колебательные

температуры молекул остаются неизменными при пере-

ходе через фронт.

Кинетическая модель воспламенения синтез-газа

была взята из работы [26]. Однако в отличие от [26]

не учитывались реакции с азотсодержащими компонен-

тами, а молекулярный азот рассматривался как хими-

чески инертный разбавитель. Такое допущение верно для

случая не слишком высокой температуры за фронтом,

когда оксиды азота, образующиеся при нагреве воздуха

в ударной волне, не успевают образоваться в достаточ -

ном количестве для того, чтобы повлиять на воспламе-

нение. Всего кинетическая модель включала 44 обрати-

мые реакции со следующими компонентами: O2, O, O3,

H2, H, OH, H2O, HO2, H2O2, CO, CO2, HCO, CH2O.

Учет неравновесного колебательного возбуждения

проводился в модовом приближении, согласно кото -

рому энергия колебательной степени свободы (моды)

молекулы определяется одним параметром – своей

колебательной температурой, при этом неравновесно-

возбужденными считались колебания молекул CO, H2,

O2, OH и N2. Учитывались междумодовые колебатель -

ные V–V¢-обмены, V–T-релаксация, а также взаимное

влияние колебаний и химических реакций. Для опреде-

ления факторов неравновесности химичес ких реакций

и изменения среднего запаса колебательных квант ов

в ходе реакций в качестве базовой была взята разрабо -

танная ранее методология [27], которая успешно приме-

нялась при исследовании процессов за ударными вол -

нами в воздухе [28] и водородно-воздушной смеси [29].

В основе данной методологии лежит предположе -

ние о снижении барьера уровневой химической реакции

на величину колебательной энергии реагентов, находя -

щихся на конкретных колебательных уровнях. То есть

колебательная энергия считается полностью эффектив-

ной в преодолении барьера реакции. Однако данное

предположение для ряда реакций может быть неверно
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[30]. Также в большинстве моделей колебательной не -

равновесности, позволяющих рассчитывать уровневые

константы скорости реакций, вероятность протекания

уровневой реакции может быть выражена в виде

(1)

где E+

a – энергия активации брутто-реакции; EV,r и EV,p –

полные колебательные энергии реагентов и про дуктов,

находящихся на конкретных колебательных уровнях;

kb – постоянная Больцмана. Функция g(EV,r,EV,p,T),

в которой обычно содержатся все подгоночные пара -

метры модели, фактически определяет вклад элементар-

ных реакций с определенных колебательных уров ней

в брутто-реакцию. Также эта функция задает распреде -

ление образующихся в обратной реакции молекул по

колебательным уровням. Таким образом, эксперимен -

тальные или расчетные данные об особенностях энерго-

выделения в колебательные степени свободы молекул

в ходе химических реакций можно использовать для

уточнения полуэмпирических параметров моделей коле-

бательной неравновесности.

Для этой цели в настоящей работе в модель [27] был

введен новый параметр – коэффициент использования

колебательной энергии (a). Ранее данный параметр ис -

пользовался в других моделях и обсуждался, напри мер,

в [14; 30; 31]. Согласно этой постановке, вероятности

протекания уровневых реакций, которые затем усредня-

ются в предположении о больцмановской заселенности

уровней, экспоненциально зависят от барьера реакции

(2)

если max(E+

a,DH + EV,p)-aEV,r>0, и постоянны в обрат-

ном случае. Здесь DH – теплота брутто-реакции.

Обычно коэффициент a считают меньше или рав -

ным единице, однако, согласно исследованию [13], нет

теоретического запрета и на значения a > 1.

Влияние колебательной 
неравновесности

Расчеты течения за фронтом прямой ударной волны

проводились при начальной равновесной температуре

невозмущенного газа T = 300 К, начальном давлении

p0 = 0,1 атм и при числе Маха набегающего потока

M = 3,4…5, что соответствует поступательной тем -

пературе непосредственно за фронтом примерно 

900…1600 K, если определять ее в термически равно -

весной постановке. Был рассмотрен случай смеси

синтез-газа с воздухом при соотношении H2 /CO = 1/1

и разном коэффициенте избытка топлива, j = 0,1…1,0.

Моделирование показало, что в рассмотренных ус -

ловиях замедленное колебательное возбуждение исход-

ных компонентов топливовоздушной смеси, а также

сверхравновесное возбуждение образующихся молекул

OH действительно приводят к увеличению времени

индукции по сравнению с термически равно весным

расчетом.

На рис. 1 показано время индукции стехиометриче-

ской смеси в зависимости от темпера туры за фронтом,

рассчитанное без учета (tind
eq ) и с учетом (tind) терми -

ческой неравновесности по базо вой модели с a = 1.

Влияние неравновесности растет с увеличе нием интен-

сивности ударной волны, и для M = 5 отношение ре -

зультатов расчета достигает tind /tind
eq
= 1,5. При низких

температурах влияние коле бательной неравновесности

становится незаметно, так как в этом случае зона коле -

бательной релаксации и зона актив ного протекания

химических реакций разде ляются, и воспламенение

происходит в термически равновесных условиях.

Аналогичные зависимости влияния колебательной

неравновесности на время индукции от температуры

наблюдаются и в бедных смесях, во всем рассмотрен -

ном диапазоне j.

Анализ чувствительности

Был проведен анализ чувствительности времени ин -

дукции к варьированию коэффициента использования

колебательной энергии для различных реакций. При

этом коэффициент a уменьшался на 10% от значения

a = 1, а чувствительность вычислялась по формуле

(3)

где tind и Dtind – время индукции и его изменение.

Оказалось, что наибольшее изменение времени ин-

дукции происходит при варьировании коэффициента

использования колебательной энергии следующих

реакций:

Рис. 1. Время индукции стехиометрической смеси 

синтез-газ/воздух с учетом (1) и без учета (2) 

колебательной неравновесности и отношение 

результатов расчета (3)



O2(V) +H =O +OH; (R1)

O2(V) +H2(V) =H +HO2; (R2)

H2(V) +HO2 =H +H2O2; (R3)

CO(V) +O2(V) =CO2 +O; (R4)

CO(V) +HO2 =CO2 +OH. (R5)

Параметр e для данных реакций для случая M = 4

и j = 1, полученный в ходе расчетов, показан на рис. 2.

Положительный знак e означает, что при уменьшении

a время индукции также сокращается, так как факторы

неравновесности ключевых реакций при этом слабее

зависят от колебательной температуры реагентов. Самое

заметное влияние на время задержки воспламенения ока-

зывает коэффициент a для реакций (R1), (R2) и (R4).

Это связано с тем, что, с одной стороны, данные ключе-

вые реакции цепного механизма воспламенения обла -

дают заметным барьером, на преодоление которого ока-

зывает влияние колебательная энергия, запасенная в

реагирующих молекулах, а с другой стороны, реагентами

в данных реакциях являются начальные компоненты

смеси, полная релаксация колебаний которых не успе -

вает произойти к моменту начала воспламенения.

Интересно отметить, что фактор неравновесности

еще одной важной реакции:

H2(V) +O =H +OH, (R6)

а вместе с ним и время задержки воспламенения прак -

тически не меняются с изменением a на небольшую

величину при a»1. Это связано с тем, что барьер данной

реакции, E+

a = 4480 K, меньше энергии первого колеба -

тельного уровня водорода, E1=5990 K, а следовательно,

согласно формуле (2), переходы с верхних колебатель -

ных уровней молекулы H2 равновероятны, и эта веро-

ятность не изменяется при уменьшении коэффициента

использования колебательной энергии вплоть до a=0,75.

При дальнейшем уменьшении a величина aE1 стано -

вится меньше энергии активации, и вероят ность пере-

хода с первого уровня начинает экспоненциально падать

с ростом их разницы. При этом вели чина чувствитель -

ности (e) становится существенной. Так, например,

при a = 0,5 для реакции (R6) e = 0,017, что сопоста -

вимо со значением e для реакции (R4).

Результаты молекулярно-динамических
расчетов

Чтобы точно вычислить a для реакций (R1), (R2), (R4)

и (R6), удобно использовать данные о выделении хими-

ческой энергии во внутренние степени свободы молекул

интересующих компонентов в ходе соответствующих

обратных реакций [13]. Преимущество данного подхода

заключается в том, что долю энергии, выделяемую

в колебания продуктов реакции, можно достаточно

надежно определить по излучению в инфракрасном

спектре [32], а также в ходе однотраекторных молеку -

лярно-динамических (МД) расчетов [21; 22].

Для расчета энерговыделения в колебательные

степени свободы продуктов бимолекулярных реакций

(при T = 298 K), а именно средней доли доступной для

выделения химической энергии (< fvib>), идущей в коле-

бания продуктов реакции, были проведены классичес-

кие однотраекторные МД-расчеты из переходного сос -

тояния [22] согласно методологии, описанной подробно

в [24; 25]:

(4)

где ir – суммарное число вращательных степеней сво -

боды молекул реагентов. При этом необходимые силы,

действующие на атомы реагирующей системы, опре -

делялись на каждом временном шаге через градиенты

поверхности потенциальной энергии, вычисляемые

с помощью программного пакета Firefly [33] непосред -

ст венно путем решения стационарного электронного

уравнения Шредингера в рамках подхода Борна –

Оппенгеймера и теории функционала электронной

плотности (ФЭП).

Конкретный квантово-химический уровень теории

для определения градиентов поверхности потенциаль -

ной энергии, а именно вариант теории ФЭП в корре-

ляционно-согласованном базисном наборе Даннинга

aug-cc-pVTZ [34], выбирался для каждой реакционной

системы индивидуально (главным образом на основе

точности воспроизведения значений энергетических

барьеров в прямом и обратном направлениях (E+

a и E-

a)

относительно справочных данных). В частности, для

рассматриваемых реакций использовались следующие

популярные функционалы: revPBE0 [35], BH&HLYP

[36], SOGGA-11X [37] и D-BLYP [38]. Типичные резуль-

таты МД-расчета на примере реакции обратной (R1)

показаны на рис. 3 и рис. 4. Результаты МД-расчетов

величины < fvib> для реакций обратных (R1), (R2), (R4)
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Рис. 2. Чувствительность времени индукции к варьиро -

ванию коэффициента использования колебательной

энергии Da = 10% для реакций (R1)–(R5)
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и (R6), а также использованные для этого версии теории

ФЭП приведены в табл. 1.

Стоит отметить, что однотраекторные расчеты дина-

мики реакции хотя и являются довольно приближен -

ным подходом, поскольку вместо ансамбля траекторий

рассматривается лишь одна (проходящая через переход-

ное состояние), а существенно квантовые эффекты не

учитываются, однако этот методологически простой и

дешевый в вычислительном отношении метод оказался

на удивление эффективным для определения того, как

выделяемая в ходе реакции энергия при низкой темпе -

ратуре распределяется по различным степеням свободы

молекул продуктов [22; 24].

Дополнительно к траекторным МД-расчетам значе-

ния < fvib> при T = 298 K были определены в соответст -

вии с аналитической моделью, предложенной в [25].

Данная модель для оценки доли химической энергии,

выделяющейся в колебательные степени свободы про -

дуктов бимолекулярных реакций, требует задания акти-

вационных барьеров в обоих направлениях и молекуляр-

ных свойств продуктов и реагентов, таких как число

внутренних степеней свободы, атомный состав, стати -

ческая поляризуемость и набор колебательных частот.

Модель теоретически обоснована, при этом в ней долж-

ным образом учтены известные закономерности рас -

пределения химической энергии по степеням свободы

продуктов химических реакций. При ее разработке

использовались надежные данные (как эксперимен -

тальные, так и теоретические) о доле химической энер-

гии, выделяющейся в колебания, для большого коли -

чества бимолекулярных реакций разного типа.

Согласно модели [25], величина <fvib> при T=298 K

может быть определена по выражению

(5)

где leff – некоторый эффективный параметр, характе -

ризующий распределение колебательной энергии в про-

дуктах реакции. Для leff, в свою очередь, было предло -

жено аппроксимационное 11-параметрическое выра-

жение:

(6)

где E-

R и E+

R – значения E-

a и E+

a в сумме с тепловыми

поправками согласно теореме Толмена (средняя полная

энергия, доступная для использования в ходе химичес -

кой реакции по направлению к продуктам и реагентам

соответственно); a-RMF – коэффициент использования

колебательной энергии, оцениваемый путем примене -

ния модели Русанова – Мачерета – Фридмана [31] через

величины E-

R и E+

R; ip и sp – суммарное число враща -

тельных и колебательных степеней свободы молекул

продуктов; mr и mp – приведенная масса реагентов и про-

дуктов; m – масса реакционной системы; mav – средняя

масса атомов в реакционной системе; m1 – масса самого

легкого атома в системе; s – сумма кубических корней

поляризуемости продуктов, деленная на аналогичное

значение для реагентов; wav – среднее геометрическое

Рис. 3. Изменение различных видов энергии реагирующей

системы O2 +H (колебательная энергия молекулы O2, вра -

щательная энергия молекулы O2, поступательная энергия

продуктов и полная кинетическая энергия системы)

Рис. 4. Фазовый портрет реагирующей системы O2 +H
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значение частоты нормальных колебаний молекул про -

дуктов. Как видно, структура этого выражения вклю-

чает либо безразмерные величины, либо безразмерные

комбинации размерных величин.

В работе [25] были рекомендованы следующие зна-

чения параметров модели: p0 = -7,2096; p1 = -0,5845;

p2 = -0,0575; p3 = –0,0084; p4 = 1,6449; p5 = 0,0674;

p6 = 0,0376; p7 = 0,0209; p8 = 0,0197; p9 = 0,1296;

p10 = 0,0271. Было показано, что точность разработан -

ной модели адекватна ввиду значительных погрешнос-

тей в известных данных и достаточна для многих прак -

тических приложений, где есть потребность в быстрой

и незатратной оценке доли энергии, идущей в колеба -

ния, для множества элементарных реакций.

В табл. 1 видно, что во всех выявленных ключевых

реакциях значения < fvib> при низкой температуре отно-

сительно невелики, причем результаты, полученные

в рамках МД-моделирования и с помощью аналитичес-

кой модели [25], достаточно близки между собой.

Уточнение модели колебательной
неравновесности

Значения коэффициента использования колебательной

энергии, полученные по приведенным значениям

< fvib> для рассматриваемых реакций, представлены

в табл. 2. Для реакций, в которых участвуют две нерав -

новесно-возбужденные молекулы, коэффициент a под-

считан для разных компонентов отдельно. Это воз -

можно сделать, так как МД-расчет позволяет выяснить

не только полное энерговыделение в колебания компо -

нентов, но и распределение этой энергии по различ-

ным модам. Так, например, в реакции обратной (R4)

при T = 298 K только 2% выделяющейся в колебания

энергии приходится на возбуждение колебаний CO.

При вычислении a по < fvib>, полученной с помощью

модели [25], распределение энергии между молеку -

лами было взято из результатов МД-расчетов.

Для рассмотренных реакций коэффициент исполь -

зования колебательной энергии в основном близок

к единице. Но, например, для реакции (R4) значение a

для CO составляет 0,65…0,7 – основная доля энерго -

выделения в обратной реакции идет на возбуждение

колебаний O2. Также для реакции обратной (R6) анали -

тическая модель [25], по-видимому, дает завышенное

значение < fvib> из-за характерной особенности данной

реакции, описанной ранее: она имеет барьер ниже, чем

энергия первого колебательного уровня H2. Завышение

< fvib> приводит к значению коэффициента a заметно

больше единицы.

Было проведено моделирование процесса воспла -

менения синтез-газа в воздухе с использованием значе-

ний a, уточненных по результатам МД-расчетов.

На рис. 5 показано сравнение времени индукции бедной

смеси с j = 0,5, найденного по базовой и уточненной

моделям, а также относительное изменение времени

индукции при уточнении коэффициента a для реакций

(R1), (R2), (R4) и (R6).

Табл. 2. Значения a, полученные с использованием 

значений < fvib>, вычисленных в ходе однотраекторных

МД-расчетов в настоящей работе и с помощью 

аналитической модели [25]

Реакция МД Модель [25]

O +OH =O2(V) +H 0,914 0,963

H +HO2 =O2(V) +H2(V)
0,912 (O2)
0,977 (H2)

0,855 (O2)
0,950 (H2)

CO2 +O =CO(V) +O2(V)
0,955 (O2)
0,695 (CO)

0,939 (O2)
0,662 (CO)

H +OH =H2(V) +O 0,886 1,926

Рис. 5. Время индукции бедной (j = 0,5) смеси синтез-

газ/воздух при a = 1 (1), при a, скорректированном 

по данным МД-расчетов (2), и относительное 

изменение времени индукции (3)

Табл. 1. Значения < fvib> при T = 298 K, полученные в ходе однотраекторных МД-расчетов в рамках различных ФЭП и 

с помощью аналитической модели [25]

Реакция < fvib>, МД ФЭП < fvib>, модель [25]

O +OH =O2(V) +H 0,220 revPBE0 [35] 0,327

H +HO2 =O2(V) +H2(V) 0,319
1) BH&HLYP [36] 0,155

CO2 +O =CO(V) +O2(V) 0,194
2) SOGGA-11X [37] 0,141

H +OH =H2(V) +O 0,091 D-BLYP [38] 0,218
1)

26% энергии идет в O2(V); 
2)

98% энергии идет в O2(V).
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Изменение времени индукции здесь оказывается

не таким большим, как при переходе к равновесной

модели. Тем не менее поправка – сокращение времени

задержки воспламенения – достигает 7%. Интересно

отметить, что наибольшее влияние изменение a оказы -

вает в области промежуточных температур (T~1200 K),

особенно интересных для практики. При T < 1000 K

перестает сказываться колебательная неравновесность

как таковая, о чем было сказано выше. В то же время

температурная зависимость факторов неравновесности

химических реакций при уменьшении коэффициента

использования колебательной энергии становится более

слабой (в особенности это проявляется для реакции

(R1)). Поэтому при высоких температурах (T > 1500 K)

уточнение a сказывается слабее.

Также можно заключить, что исходная модель [27],

не содержащая подгоночных параметров и обладаю -

щая большей универсальностью, тем не менее позво-

ляет получить результаты, очень близкие к результа -

там модели, усовершенствованной с использованием 

МД-расчетов.

Заключение

Таким образом, разработана методология уточнения

полуэмпирических параметров моделей колебательной

неравновесности, основанная на использовании вычис-

лительно незатратных однотраекторных молекулярно-

динамических расчетов. Данный подход возможно при-

менять для настройки любых моделей неравновесности,

позволяющих вычислять выделение энергии в колеба -

тельные степени свободы продуктов реакции или сред-

нюю энергию, забираемую из мод реагентов, например

a-модели, моделей Маррона – Тринора, CVCV, 

ТИП-модели.

В частности, на примере воспламенения смеси

синтез-газ/воздух за ударной волной были уточнены

значения коэффициента использования колебательной

энергии для отдельных элементарных процессов, наи -

более важных с точки зрения влияния на период само-

воспламенения.

В рамках принятых допущений (термическая нерав-

новесность предполагалась лишь для двухатомных ком-

понентов) исходная универсальная модель, разработан-

ная авторами ранее, дает относительно небольшую пог-

решность в предсказании времени индукции (в пределах

7%) по сравнению с усовершенствованной путем моле-

кулярно-динамических расчетов моделью. Тем не менее

авторы полагают, что при учете неравновесного колеба-

тельного возбуждения многоатомных молекул, образу -

ющихся в зоне воспла менения (прежде всего H2O, HO2,

CO2 и HCO), учет специфики энерговыделения в отдель-

ных реакциях может оказаться гораздо более важным.

Однако такой анализ требует расширения используемой

термически неравновесной модели на случай трехатом-

ных компонентов, что и станет предметом дальнейших

исследований.

Работа выполнена при поддержке Российского

фонда фундаментальных исследований (грант 

№ 20-38-70014).
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