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Òåñòèðîâàíèå ìåòîäà àäàïòèâíûõ ñåòîêíà ðàñ÷åòàõ îäíîìåðíûõ äåòîíàöèîííûõ âîëí∗È.À. Áåäàðåâ, À.Â. ÔåäîðîâÓ÷ðåæäåíèå �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóêÈíñòèòóò òåîðåòè÷åñêîé è ïðèêëàäíîé ìåõàíèêèèì. Ñ.À. Õðèñòèàíîâè÷à ÑÎ �ÀÍ, Íîâîñèáèðñê, �îññèÿe-mail: bedarev�itam.ns
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.ruÄëÿ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äåòîíàöèè ãàçîâûõ ñìåñåé ïðåäëàãàåòñÿ èñ-ïîëüçîâàòü ìåòîä àäàïòèâíûõ ñåòîê. Àëãîðèòì àäàïòàöèè ïðîâåðÿåòñÿ íà íåñêîëü-êèõ òåñòîâûõ çàäà÷àõ ñ ðàçðûâàìè ïàðàìåòðîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ìå-òîäà àäàïòèâíûõ ñåòîê ñóùåñòâåííî óëó÷øàåò êà÷åñòâî ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ. Ïðèðàñ÷åòàõ äåòîíàöèîííûõ òå÷åíèé, ïðèìåíÿÿ àëãîðèòì, ìîæíî ïðîâîäèòü ðàñ÷å-òû ñ øàãîì ñåòêè, äîñòàòî÷íûì äëÿ ðàçðåøåíèÿ òîíêèõ õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ âäåòîíàöèîííîé âîëíå, à êîëè÷åñòâî óçëîâ ðàñ÷åòíîé ñåòêè îñòàåòñÿ ïðèåìëåìûìñ òî÷êè çðåíèÿ âðåìåíè ðàñ÷åòà.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå, äåòîíàöèÿ, àäàïòèâíûå ñåòêè.ÂâåäåíèåÄëÿ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà èíèöèèðîâàíèÿ è ðàñïðîñòðàíåíèÿ äåòîíà-öèîííîé âîëíû (ÄÂ) â ïîòîêå ðåàãèðóþùåé ñìåñè ãàçîâ (âîäîðîä-êèñëîðîäíàÿ ñìåñü)ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü ìåòîä àäàïòèâíûõ ñåòîê. Êàê èçâåñòíî, èíèöèèðîâàíèå äå-òîíàöèè ìîæåò ïðîèñõîäèòü â ïðîõîäÿùèõ è îòðàæåííûõ óäàðíûõ âîëíàõ. Êðîìå òî-ãî, ÿâëåíèå çàðîæäåíèÿ äåòîíàöèè â îòðàæåííîé óäàðíîé âîëíå èíòåðåñíî òåì, ÷òîçäåñü äåòîíàöèÿ ìîæåò ðàñïðîñòðàíÿòüñÿ ïî êàíàëó íàâñòðå÷ó ñâåðõçâóêîâîìó ïîòîêó.Äàííàÿ ñèòóàöèÿ èìååò çíà÷èòåëüíûé ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ, òàê êàê ðåàëèçóåòñÿ âêàíàëàõ òåõíè÷åñêèõ óñòðîéñòâ. Äëÿ îïèñàíèÿ õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé èñïîëüçîâàíàäåòàëüíàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ñõåìà [1℄, êîòîðàÿ ïðîøëà óñïåøíóþ àïðîáàöèþ íà ïðîáëåìåâîñïëàìåíåíèÿ ñìåñè â ïðîõîäÿùèõ è îòðàæåííûõ óäàðíûõ âîëíàõ â óäàðíûõ òðóáàõ.Îñîáåííîñòÿìè äåòîíàöèîííûõ òå÷åíèé ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî â òå÷åíèè ïðèñóòñòâóþòîáëàñòè ñ áîëüøèìè è ìàëûìè ãðàäèåíòàìè ïàðàìåòðîâ (ïëîòíîñòè, òåìïåðàòóðû, êîí-öåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ è ò. ä.). Ïðè ýòîì ïðîòåêàþò áûñòðûå ïðîöåññû, ñâÿçàííûå ñêèíåòèêîé õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé (âðåìÿ ∼ 10−6 ñ), íà �îíå ñðàâíèòåëüíî ìåäëåííûõãàçîäèíàìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ (âðåìÿ ∼ 10−3 ñ). �àçðåøåíèå ìåëêîìàñøòàáíûõ ïðîöåñ-ñîâ òðåáóåò î÷åíü ïîäðîáíîé ñåòêè. Ïîýòîìó äëÿ ðåàëüíûõ ðàñ÷åòîâ äåòîíàöèîííûõòå÷åíèé, î÷åâèäíî, àêòóàëüíî èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà àäàïòèâíûõ ñåòîê.

∗�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå �îññèéñêîãî �îíäà �óíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé(ãðàíò � 08-01-92010-ÍÍÑ-à), ãðàíòà Ïðåçèäåíòà �Ô ÌÊ-2539.2007.1 è ÀÂÖÏ ��àçâèòèå íàó÷íîãîïîòåíöèàëà âûñøåé øêîëû� íà 2009 ãîä, êîä ïðîåêòà 2.1.1/4674.
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Òåñòèðîâàíèå ìåòîäà àäàïòèâíûõ ñåòîê íà ðàñ÷åòàõ. . . 15Ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ñïîñîáîâ ðåàëèçàöèè ýòîãî ìåòîäà [2℄. Â [3℄ ïðåäëîæåí àëãî-ðèòì àäàïòàöèè ðàñ÷åòíîé ñåòêè ê ãðàäèåíòó ðåøåíèÿ, êîòîðûé ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòüðàñ÷åòû íåñòàöèîíàðíûõ òå÷åíèé äëÿ ìîäåëüíîãî óðàâíåíèÿ ãàçîâîé äèíàìèêè � óðàâ-íåíèÿ Áþðãåðñà. Ýòîò àëãîðèòì áûë ïðîòåñòèðîâàí â [3℄ íà íåïðåðûâíûõ ðåøåíèÿõ ñáîëüøèìè ãðàäèåíòàìè â íåêîòîðûõ îáëàñòÿõ ïðîñòðàíñòâà. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå àë-ãîðèòì îáîáùåí äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ñ ðàçðûâàìè ïàðàìåòðîâ òå÷åíèÿ (óäàðíûå è äå-òîíàöèîííûå âîëíû, êîíòàêòíûå ðàçðûâû) äëÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé ãèïåðáîëè÷åñêîãîòèïà, êîòîðàÿ îïèñûâàåò ãàçîâóþ äèíàìèêó íåðàâíîâåñíîé ñðåäû, ïðåòåðïåâàþùåé õè-ìè÷åñêèå ïðåâðàùåíèÿ. Ïðè ýòîì óïîð áóäåò ñäåëàí â îñíîâíîì íà ÷èñëåííûõ àñïåêòàõïðîáëåìû ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ èçó÷àåìîãî ÿâëåíèÿ.Ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü äåòîíàöèîííîãî òå÷åíèÿÎñíîâíûå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ ñìåñè ãàçîâ. �àññìîòðèì äâèæåíèå ðåàãèðóþ-ùåé ãàçîâîé ñìåñè ïîä äåéñòâèåì èíèöèèðóþùåé óäàðíîé âîëíû, ðàñïðîñòðàíÿþùåéñÿâäîëü êàíàëà. Äèíàìèêà åå êîìïîíåíòîâ îïèñûâàåòñÿ â îäíîìåðíîì íåñòàöèîíàðíîìïðèáëèæåíèè ýéëåðîâà ïîäõîäà çàêîíàìè ñîõðàíåíèÿ ìàññû, èìïóëüñà è ýíåðãèè ñìåñè:
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ξα. (2)Çäåñü Mα, ξα � ìîëåêóëÿðíûé âåñ è îòíîñèòåëüíàÿ ìàññîâàÿ êîíöåíòðàöèÿ ñîîòâåò-ñòâóþùåãî êîìïîíåíòà. Äàííàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé äîëæíà áûòü äîïîëíåíà óðàâíåíè-ÿìè êèíåòèêè íåðàâíîâåñíûõ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, íà ÷åì ìû è îñòàíîâèìñÿ íèæå.Óðàâíåíèÿ êèíåòèêè ãàçî�àçíûõ ðåàêöèé. Äëÿ îïèñàíèÿ êèíåòèêè âîñïëàìå-íåíèÿ è ãîðåíèÿ ðåàãèðóþùèõ êîìïîíåíòîâ ñìåñè � âîäîðîäà è åãî ïðîèçâîäíûõ �èñïîëüçîâàíà äåòàëüíàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ñõåìà [1℄, êîòîðàÿ ó÷èòûâàåò 38 ïðÿìûõ è îá-ðàòíûõ ðåàêöèé äëÿ âîñüìè êîìïîíåíòîâ (H2, O2, H2O, OH, O, H, HO2, H2O2). Â [1℄ïðèâåäåíû êîíñòàíòû ñêîðîñòåé ïðÿìûõ è îáðàòíûõ ðåàêöèé. Â ðàáîòå [4℄ äàííàÿ êè-íåòè÷åñêàÿ ñõåìà ñðàâíèâàëàñü ñ äâóìÿ äðóãèìè è áûëà âåðè�èöèðîâàíà â øèðîêîìäèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ òå÷åíèÿ ïî çàâèñèìîñòÿì âðåìåíè çàäåðæêè âîñïëàìåíåíèÿ îòòåìïåðàòóðû çà �ðîíòîì èíèöèèðóþùåé óäàðíîé âîëíû.



16 È.À. Áåäàðåâ, À.Â. ÔåäîðîâÓðàâíåíèÿ, õàðàêòåðèçóþùèå õèìè÷åñêèå ïðåâðàùåíèÿ, ìîãóò áûòü çàïèñàíû äëÿîòíîñèòåëüíûõ ìàññîâûõ êîíöåíòðàöèé:
dξα

dt
=

1

ρ
Mα

l
∑

r=1

ρmr (ν ′

αr − ναr)



kfr

µ
∏

β=1

(

ξβ

Mβ

)νβr

− kbrρ
m′

r−mr

µ
∏

α=1

(

ξβ

Mβ

)ν′

βr



. (3)Çäåñü mr � ïîðÿäîê r-é ðåàêöèè; l � êîëè÷åñòâî ðåàêöèé; α = 1, . . . , µ, µ � êîëè÷åñòâîêîìïîíåíòîâ ñìåñè; kfr, kbr � ñêîðîñòè ïðÿìûõ è îáðàòíûõ ðåàêöèé; να � ñòåõèîìåò-ðè÷åñêèå êîý��èöèåíòû, øòðèõ îòíîñèòñÿ ê ïðîäóêòàì ðåàêöèè.Òåì ñàìûì ñèñòåìà çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ (1), äîïîëíåííàÿ óðàâíåíèåì ñîñòîÿíèÿ (2)è óðàâíåíèÿìè íåðàâíîâåñíîé êèíåòèêè õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé (3), ÿâëÿåòñÿ çàìêíó-òîé îòíîñèòåëüíî èñêîìûõ äèíàìè÷åñêèõ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ãàçà, à òàê-æå êîíöåíòðàöèé êîìïîíåíòîâ ñìåñè, âîçíèêàþùåé â ðåçóëüòàòå óäàðíî-âîëíîâîãî âîç-äåéñòâèÿ.Î âûáîðå êèíåòè÷åñêîé ñõåìû âîñïëàìåíåíèÿ è ãîðåíèÿ âîäîðîäà â êèñ-ëîðîäå. Ïðåäâàðèòåëüíî îñòàíîâèìñÿ íà çàäà÷å î âîñïëàìåíåíèè ñìåñè ïîä äåéñòâèåìïðîõîäÿùåé óäàðíîé âîëíû è èíòåðïðåòàöèè ðàñ÷åòíûõ äàííûõ. Âàæíûì ìîìåíòîìïðè ýòîì ñòàíîâèòñÿ âûáîð êðèòåðèÿ, ïî êîòîðîìó îïðåäåëÿåòñÿ ìîìåíò âîñïëàìåíå-íèÿ tign. Â êà÷åñòâå êðèòåðèåâ ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ ìàêñèìóì êîíöåíòðàöèè ðàäè-êàëà OH, ìàêñèìóì ðîñòà êîíöåíòðàöèè ðàäèêàëà OH, ìàêñèìóì ðîñòà òåìïåðàòóðû.Ïðåäûäóùèå íàøè ðàñ÷åòû [4℄ ïîêàçàëè, ÷òî ðåçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ tign ðàçëè÷íûìèñïîñîáàìè ìîãóò ñóùåñòâåííî (â 2�3 ðàçà) îòëè÷àòüñÿ äðóã îò äðóãà. Äëÿ âåðè�èêà-öèè ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ïî âðåìåíè çàäåðæêè âîñïëàìåíåíèÿ íàìè áûëè âûáðàíûýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, â êîòîðûõ ÿâíî óêàçûâàëñÿ êðèòåðèé, ïî êîòîðîìó îïðå-äåëÿëñÿ ìîìåíò âîñïëàìåíåíèÿ tign.Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ äàííûõ ïî êèíåòè÷åñêîé ñõåìå [1℄ è ýêñïå-ðèìåíòîâ [5, 6℄ ïî çàâèñèìîñòè âðåìåíè çàäåðæêè âîñïëàìåíåíèÿ (tign) (W 0
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1000 < T < 2500 K è çàíèæàåò tign ïðè T < 1000 K. Î÷åâèäíî, ÷òî â äèàïàçîíå òåìïåðà-òóð T < 1000 K äëÿ ëó÷øåãî ñîîòâåòñòâèÿ ýêñïåðèìåíòó [6℄ íåîáõîäèìà êîððåêòèðîâêàêîíñòàíò ñêîðîñòè.×èñëåííûé ìåòîä. Ïðè ðåøåíèè ñèñòåìû îäíîìåðíûõ íåñòàöèîíàðíûõ óðàâíå-íèé íåðàâíîâåñíîé ãàçîâîé äèíàìèêè (1)�(3) äëÿ àïïðîêñèìàöèè ïî âðåìåíè ïðèìåíåíêîíå÷íî-ðàçíîñòíûé ìåòîä òèïà óíèâåðñàëüíîãî àëãîðèòìà [7℄. Äëÿ ïðîñòðàíñòâåííîéàïïðîêñèìàöèè èñïîëüçîâàíà TVD-ñõåìà òðåòüåãî ïîðÿäêà òî÷íîñòè ñ ðàñùåïëåíèåìâåêòîðà ïîòîêîâ ïî Âàí Ëèðó [8℄. Äåòàëè àëãîðèòìà ïîäðîáíî èçëîæåíû â [9℄.Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ äèíàìè÷åñêèõ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ñìåñè íà
(n + 1)-ì øàãå ïî âðåìåíè ðåøàëàñü çàäà÷à îïðåäåëåíèÿ îòíîñèòåëüíûõ ìàññîâûõ êîí-öåíòðàöèé êîìïîíåíòîâ ñìåñè. Äëÿ ýòîãî íà êàæäîì øàãå ïî âðåìåíè ðåøàëàñü çà-äà÷à Êîøè äëÿ îáûêíîâåííûõ äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé õèìè÷åñêîé êèíåòèêè,çàïèñàííûõ âäîëü òðàåêòîðèé ãàçîâûõ ÷àñòèö. �åàëèçàöèÿ îñóùåñòâëÿëàñü ðåøàòåëåìæåñòêèõ ñèñòåì RADAU5. Äëÿ èíòåðïîëÿöèè çíà÷åíèé îòíîñèòåëüíîé ìàññîâîé êîíöåí-òðàöèè â óçëû ñåòêè èñïîëüçîâàëàñü êóáè÷åñêàÿ ñïëàéí-èíòåðïîëÿöèÿ. Îêàçàëîñü, ÷òîèñïîëüçîâàíèå êóáè÷åñêîãî ñïëàéíà äëÿ èíòåðïîëÿöèè ðàçðûâíûõ ðåøåíèé, âîçíèêà-þùèõ íà êîíòàêòíûõ ðàçðûâàõ, ðàçäåëÿþùèõ ðàçëè÷íûå ãàçû, ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþîñöèëëÿöèé. Ýòè îñöèëëÿöèè óäàëîñü ïîäàâèòü ñ ïîìîùüþ ñãëàæèâàþùåãî �èëüòðà.Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåí ïðèìåð èíòåðïîëÿöèè ðàçðûâíîãî ðåøåíèÿ áåç ïðèìåíåíèÿ (êðè-âàÿ 1) è ñ ïðèìåíåíèåì (êðèâàÿ 2) ñãëàæèâàþùåãî �èëüòðà.Äàííûé ìåòîä íà ðàâíîìåðíûõ ñåòêàõ ïðèâîäèò ê íåîïðàâäàííî áîëüøèì âðåìåíí�ûìçàòðàòàì, ÷òî îáóñëîâëåíî îäíîâðåìåííûì ïðîòåêàíèåì ðàçíîïîðÿäêîâûõ ÿâëåíèé �è-çèêî-õèìè÷åñêîé ïðèðîäû. Ïîýòîìó âïîëíå óìåñòíî ïðèìåíèòü ìåòîä àäàïòèâíûõ ñåòîêñ ïðèâëå÷åíèåì ìåòîäîëîãèè, îïèñàííîé â [3℄. Ïîêàæåì ïåðâîíà÷àëüíî ñóòü ýòîãî ìå-òîäà íà ïðèìåðå íåëèíåéíîãî óðàâíåíèÿ ïåðåíîñà:

∂u

∂t
+ f (u)

∂u

∂x
= 0. (4)Ââåäåì ïîäâèæíóþ ñåòêó {x0, x1, . . . , xn}, â êîòîðîé óçëû óïëîòíÿþòñÿ èëè ðàçðåæà-þòñÿ â çàâèñèìîñòè îò ãðàäèåíòà u. Íàçîâåì x �èçè÷åñêîé, à ξ ðàñ÷åòíîé êîîðäèíàòîé.Óçëû ñåòêè â ïëîñêîñòè ξ ðàñïîëàãàþòñÿ ðàâíîìåðíî. Ïðè ýòîì x = x(ξ, t), ξ ∈ [0, 1],

�èñ. 2. Ïðèìåð èíòåðïîëÿöèè ðàçðûâíîãî ðåøåíèÿ
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x(0, t) = 0, x(1, t) = 1. Ïåðåïèøåì óðàâíåíèå (4) â ðàñ÷åòíîé êîîðäèíàòå ξ ñëåäóþùèìîáðàçîì:

∂u

∂t
−

(

∂x

∂t
− f (u)

)

∂u

∂ξ

∂ξ

∂x
= 0,ãäå ∂x

∂t
=

∂

∂ξ

(

w
∂x

∂ξ

) âûðàæàåò èçìåíåíèå ñåòêè; w � ìîíèòîð, õàðàêòåðèçóþùèé ñòå-ïåíü ñãóùåíèÿ ñåòêè â çàâèñèìîñòè îò ãðàäèåíòà u, w =

√

√

√

√1 + σ

(

∂u

∂ξ

)2; σ � êîý��è-öèåíò, ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî ìîæíî ðåãóëèðîâàòü ñòåïåíü ñæàòèÿ ñåòêè.Òåñòèðîâàíèå àëãîðèòìà àäàïòàöèè ñåòêèÒåñò 1. Íåëèíåéíîå óðàâíåíèå ïåðåíîñà. �àññìîòðèì ïðèìåíåíèå àëãîðèòìà àäàï-òàöèè ê ðåøåíèþ äàííîãî óðàâíåíèÿ. Â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ äàííûõ ( â îòëè÷èå îò [3℄)ïðèìåì ðàçðûâíîå ðàñïðåäåëåíèå â âèäå
u (x, 0) =

{

1,
0,

x ≤ 0.5,
x > 0.5.Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ áåç ñãóùåíèÿ (êðèâàÿ 1) èñî ñãóùåíèåì (êðèâàÿ 2) ñåòêè. Âèäíî, ÷òî áîëåå êà÷åñòâåííûì ïîëó÷àåòñÿ ðåøåíèå ñèñïîëüçîâàíèåì àëãîðèòìà àäàïòàöèè. Îòìåòèì, ÷òî â îáîèõ ðàñ÷åòàõ áðàëîñü 200 óç-ëîâ â ïðîñòðàíñòâåííîì íàïðàâëåíèè. Ýòî çíà÷èò, ÷òî øàã ðàâíîìåðíîé ñåòêè ðàâíÿëñÿ

5 · 10−3, à â ðàñ÷åòå ñ íåðàâíîìåðíîé ñåòêîé ïàðàìåòð σ ïîäáèðàëñÿ òàê, ÷òîáû ìèíè-ìàëüíûé øàã ðàâíÿëñÿ 5 · 10−4. Òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ïðîâåñòè ðàñ÷åò ñ øàãîì 5 · 10−4áåç èñïîëüçîâàíèÿ àëãîðèòìà àäàïòàöèè, ïîòðåáîâàëîñü áû â 10 ðàç áîëüøå óçëîâ.

�èñ. 3. Ñðàâíåíèå ðàñ÷åòîâ, ïîëó÷åííûõ áåç ñãóùåíèÿ (1) è ñî ñãóùåíèåì (2) ñåòêè
σ ∆xmin · 10−4 ∆xmax · 10

−3
N ∆L · 10−30.04 5 5.1 3 2.20.06 4 5.2 3 1.80.08 3.6 5.3 2 1.20.12 3.0 5.3 2 1.00.15 2.65 5.3 2 0.8
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�èñ. 4. Ìèíèìàëüíûé øàã ñåòêè â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà σÂ òàáëèöå ïðèâåäåíû äàííûå ïàðàìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà àëãîðèòìà àäàïòàöèè â çà-âèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà σ. Çäåñü ∆xmin, ∆xmax � ìèíèìàëüíûé è ìàêñèìàëüíûé øàãñîîòâåòñòâåííî; N � ÷èñëî óçëîâ, óêëàäûâàþùèõñÿ íà ðàçðûâ; ∆L � øèðèíà ðàçðûâà.Èç ðèñ. 4 âèäíî, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè ïàðàìåòðà σ ìàêñèìàëüíûé øàã ðàñ÷åòîâ ìå-íÿåòñÿ ñëàáî. Â òî æå âðåìÿ ìèíèìàëüíûé øàã ñ óâåëè÷åíèåì σ óìåíüøàåòñÿ áîëåå çà-ìåòíî, èìåÿ, âîîáùå ãîâîðÿ, òåíäåíöèþ ê ñòàáèëèçàöèè. Êðîìå òîãî, ðîñò ïàðàìåòðà σïðèâîäèò è ê óìåíüøåíèþ øèðèíû âîëíû ïðèìåðíî â 3 ðàçà ïðè çàäàííîì êîëè÷åñòâåóçëîâ. Îòìåòèì, ÷òî çíà÷åíèÿ σ çàâèñÿò îò êîëè÷åñòâà èñïîëüçóåìûõ â ñåòêå óçëîâ.Òåñò 2. Çàäà÷à î ðàñïàäå ïðîèçâîëüíîãî ðàçðûâà. Ïîêàæåì ïðåèìóùåñòâàïðèìåíåíèÿ ìåõàíèçìà àäàïòàöèè íà ïðèìåðå çàäà÷è î ðàñïàäå ïðîèçâîëüíîãî ðàçðû-âà â çàìîðîæåííîé ñìåñè (áåç ó÷åòà õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé). Íà÷àëüíûå äàííûå â ýòîéçàäà÷å âûáèðàëèñü â ñîîòâåòñòâèè ñ èçâåñòíûì òåñòîì Ñîäà:
ρ (x, 0) =

{

1,
0.125,

x ≤ 0,
x > 0,

p (x, 0) =

{

1,
0.1,

x ≤ 0,
x > 0,

u (x, 0) = 0, x ∈ [−2, 2] .Ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèé (1) â êà÷åñòâå âåëè÷èíû, â çàâèñèìîñòè îò ãðàäèåíòà êîòî-ðîé ñãóùàëàñü ñåòêà, âûáèðàëè ïëîòíîñòü. Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíî ðàñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè,ïîëó÷åííîå íà ðàâíîìåðíîé (à) è íåðàâíîìåðíîé (á ) ñåòêàõ ñî 100 óçëàìè â ïðîñòðàí-ñòâåííîì íàïðàâëåíèè. Âèäíî, ÷òî è â ñëó÷àå ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ãàçîâîé äèíàìèêèðåøåíèå, ïîëó÷åííîå ñ èñïîëüçîâàíèåì àëãîðèòìà àäàïòàöèè, ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííîëó÷øå ðàçðåøèòü âîëíîâóþ êàðòèíó òå÷åíèÿ. Ôðîíòû êîíòàêòíîãî ðàçðûâà è óäàðíîéâîëíû ïîëó÷àþòñÿ áîëåå êðóòûìè. Êðîìå òîãî, ÷èòàòåëü ìîæåò óâèäåòü, êàê óçëû ñåòêèðàñòÿãèâàþòñÿ â îáëàñòÿõ ñ ìàëûì èëè îòñóòñòâóþùèì ãðàäèåíòîì è ñãóùàþòñÿ ïðèáîëüøèõ ãðàäèåíòàõ ðåøåíèÿ. Â ýòîì ðàñ÷åòå ïàðàìåòð σ, îòâåòñòâåííûé çà ñòåïåíüñãóùåíèÿ ñåòêè, âûáèðàëñÿ ðàâíûì 0.05. Ïðè òàêîì çíà÷åíèè ïàðàìåòðà σ ìàêñèìàëü-íûé øàã ñåòêè áûë â 10 ðàç áîëüøå ìèíèìàëüíîãî, à ìèíèìàëüíûé øàã àäàïòèâíîéñåòêè (∆xmin = 0.008) áûë ïðèìåðíî â 5 ðàç ìåíüøå, ÷åì â ðàñ÷åòå ñ ðàâíîìåðíîé ñåò-êîé (∆x = 0.04). Ñîîòâåòñòâåííî ðàñ÷åò ñ øàãîì 0.008 áåç ñãóùåíèÿ ñåòêè çàíÿë áû â5 ðàç áîëüøå âðåìåíè, ÷åì ñî ñãóùåíèåì.
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�èñ. 5. �àñïðåäåëåíèå ïëîòíîñòè, ïîëó÷åííîå íà ðàâíîìåðíîé (∆x = 0.04) (à) è àäàïòèâíîé(∆xmin = 0.008) (á ) ñåòêàõ
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�èñ. 6. �àñïðåäåëåíèå óçëîâ â ðàñ÷åòíîé îáëàñòèÍà ðèñ. 6 ïîêàçàíî ðàñïðåäåëåíèå óçëîâ â ðàñ÷åòíîé îáëàñòè ïðè 100 óçëàõ ñåòêèè ïàðàìåòðå σ = 0.05. Ìåíüøèé óãîë íàêëîíà ãðà�èêà ñâèäåòåëüñòâóåò î áîëüøåìêîëè÷åñòâå óçëîâ â ýòîé îáëàñòè. Âèäíî, êàê ñåòêà ñãóùàåòñÿ ê îñîáåííîñòÿì òå÷åíèÿ:óäàðíîé âîëíå (ó÷àñòîê À), êîíòàêòíîìó ðàçðûâó (B) è âîëíå ðàçðåæåíèÿ (C ).Òåñò 3. Âîñïðîèçâåäåíèå ñòàöèîíàðíîãî ðàñïðîñòðàíåíèÿ äåòîíàöèîí-íîé âîëíû. Ïðåäñòàâëÿåòñÿ èíòåðåñíûì ïðîâåñòè ðàñ÷åò ñòàöèîíàðíîãî ðàñïðîñòðà-íåíèÿ ÄÂ ñ ïîìîùüþ íåñòàöèîíàðíîãî ïîäõîäà óðàâíåíèé (1)�(3). Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ýòî-ãî òåñòîâîãî ðåøåíèÿ îáðàòèìñÿ ê çàäà÷å î ñòðóêòóðå ÄÂ, êîòîðóþ ïðèìåì â êà÷åñòâåäàííûõ Êîøè ñ ïîñëåäóþùèì ðàñ÷åòîì â ðàìêàõ íåñòàöèîíàðíîãî ïîäõîäà. Äëÿ ýòîãîðàñ÷èòàåì ñòàöèîíàðíóþ äåòîíàöèîííóþ âîëíó ñ ó÷åòîì êèíåòèêè [1℄. Íà îñíîâå ñè-ñòåìû óðàâíåíèé (1)�(3) ðàññìîòðèì ðåøåíèå òèïà áåãóùåé âîëíû, êîòîðîå ïîçâîëèòîïèñàòü èçâåñòíóþ çàäà÷ó î ñòðóêòóðå âîëíû äåòîíàöèè â ñìåñè ãàçîâ. Êàê îáû÷íî,ìû ïåðåõîäèì â ñîïóòñòâóþùóþ ñèñòåìó êîîðäèíàò, â êîòîðîé çàäà÷à î ñòðóêòóðå äå-òîíàöèîííîé âîëíû ñâîäèòñÿ ê ðåøåíèþ êðàåâîé çàäà÷è íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ äëÿ



Òåñòèðîâàíèå ìåòîäà àäàïòèâíûõ ñåòîê íà ðàñ÷åòàõ. . . 21ñèñòåìû îáûêíîâåííûõ äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ñî ñòàöèîíàðíîé è îñîáîé òî÷-êàìè, ãäå ÷èñëèòåëü è çíàìåíàòåëü îáðàùàþòñÿ â íîëü. Ê îñîáåííîñòÿì äàííîé çàäà÷èíà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ îòíîñèòñÿ è íåîáõîäèìîñòü èíòåãðèðîâàíèÿ íà áåñêîíå÷íîìèíòåðâàëå.Èòàê, ðàññìîòðèì ïðîñòðàíñòâî, çàïîëíåííîå ñìåñüþ êèñëîðîäà è âîäîðîäà. Ïî ñìå-ñè ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ ïëîñêàÿ äåòîíàöèîííàÿ âîëíà çà çàìîðîæåííûì �ðîíòîì óäàðíîéâîëíû, â êîòîðîé âîäîðîä âîñïëàìåíÿåòñÿ è íà÷èíàåò ãîðåòü (ïðèáëèæåíèå Çåëüäîâè-÷à, Íåéìàíà, Äåðèíãà � ÇÍÄ). Óðàâíåíèÿ, îïèñûâàþùèå òå÷åíèå ñìåñè ãàçîâ â ñèñòåìåêîîðäèíàò, ñîïóòñòâóþùåé ÄÂ, èìåþò âèä òðåõ çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ: ìàññû, èìïóëüñàè ýíåðãèè, äîïîëíåííûõ êèíåòè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ (3) è ñîîò-âåòñòâóþùèì Ó�Ñ:
ρu = ρ0u0 = c1,

p + c1u = p0 + c1u0 = c2, (5)
e + p/ρ + u2

/

2 = e0 + p0/ρ0 + u2

0

/

2 = c3.Ïîñðåäñòâîì âûðàæåíèÿ èñêîìûõ �óíêöèé ÷åðåç ìàññîâóþ ñêîðîñòü è îòíîñèòåëüíûåìàññîâûå êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ èçâåñòíûì îáðàçîì ñèñòåìà óðàâíåíèé (3), (4)ìîæåò áûòü ñâåäåíà ê ñèñòåìå µ + 1 îáûêíîâåííûõ äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé �äëÿ îïèñàíèÿ èçìåíåíèé ñêîðîñòè ñìåñè è êèíåòèêè ïðîöåññà:
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 = ωα.Çäåñü Mm è cf � ìîëåêóëÿðíûé âåñ è çàìîðîæåííàÿ ñêîðîñòü çâóêà ñìåñè, R � óíè-âåðñàëüíàÿ ãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ. Âûðàæåíèÿ îñòàëüíûõ ãàçîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ÷åðåç u, ξα â çîíå õèìè÷åñêîé ðåëàêñàöèè íàõîäÿòñÿ èç çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ ìàññû,èìïóëüñà è ýíåðãèè (4).Ñ�îðìóëèðóåì êðàåâóþ çàäà÷ó äëÿ ñèñòåìû (5). Íàéòè ðàçðûâíóþ âåêòîð-�óíê-öèþ Ô(u, ρ, p, e, ξα), êîòîðàÿ óäîâëåòâîðÿåò ñèñòåìå (5) â îáëàñòè (−∞, +∞), è ÷èñëîÌàõà äåòîíàöèîííîé âîëíû � ñîáñòâåííîå ÷èñëî çàäà÷è M0, òàêèå, ÷òî
u̇, ξ̇ → 0, u → ufk, ξα → ξαk < 1 ïðè x → +∞,

u = u0, ξα = ξα0 ïðè x → −∞,â âèäå ðåøåíèÿ ×åïìåíà�Æóãå (CJ) (Mfk < 1, Mek = 1) èëè ðåøåíèÿ òèïà ïåðåñæàòîéäåòîíàöèè (Mek < 1) èëè íåäîñæàòîé äåòîíàöèè (Mek > 1). Çäåñü Mek > 1 � ðàâíîâåñ-íîå ÷èñëî Ìàõà. Èíäåêñ f óêàçûâàåò íà çàìîðîæåííóþ, à èíäåêñ e � íà ðàâíîâåñíóþâåëè÷èíû. Èíäåêñîì k îáîçíà÷àåòñÿ êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå, à èíäåêñîì 0 � ñîñòîÿíèå ïå-ðåä �ðîíòîì ÄÂ.Ïðè x = +0, ò. å. íà çàìîðîæåííîé óäàðíîé âîëíå, ñîñòîÿíèå îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèéñîõðàíåíèÿ ìàññû, èìïóëüñà è ýíåðãèè: u = uf , ρ = ρf , p = pf , e = ef .Ñòàöèîíàðíîå ðåøåíèå äëÿ äåòîíàöèè ×åïìåíà�Æóãå â ñòåõèîìåòðè÷åñêîé ñìå-ñè âîäîðîäà ñ êèñëîðîäîì, ðàçáàâëåííîé íà 50% àðãîíîì, áûëî ïîëó÷åíî íà îñíîâå



22 È.À. Áåäàðåâ, À.Â. Ôåäîðîâ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ äàííîé êðàåâîé çàäà÷è íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ. Â äåòîíàöèîí-íîé òðóáå ïåðåä ÄÂ çàäàâàëèñü, êðîìå òîãî, ñëåäóþùèå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðûñìåñè ãàçîâ: T0 = 297 Ê, p0 = 0.2 àòì. Íå îñòàíàâëèâàÿñü íà �èçè÷åñêîé èíòåðïðåòàöèèïîëó÷åííûõ äàííûõ, ðàññìîòðèì ëèøü ìåòîäè÷åñêèå àñïåêòû èññëåäîâàíèÿ. �åøåíèå,äîñòèãíóòîå ÷èñëåííûì ìåòîäîì ïàêåòîì RADAU5 â ñòàöèîíàðíîé ïîñòàíîâêå, ïðè-íèìàëîñü â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ äàííûõ (çàäà÷à Êîøè) äëÿ íåñòàöèîíàðíîé ìîäåëè.Î ïðàâèëüíîñòè ïîñòðîåíèÿ ÷èñëåííîãî àëãîðèòìà ìîæíî ñóäèòü ïî ñîõðàíåíèþ ñòàöè-îíàðíîñòè ðàñïðîñòðàíåíèÿ ÄÂ âî âðåìåíè. Íà ðèñ. 7 ïîêàçàíî íà÷àëüíîå ïîëîæåíèåÄÂ, ïîëó÷åííîå ïðè ðåøåíèè ñòàöèîíàðíîé çàäà÷è (êðèâàÿ 1), êîòîðîå ñëóæèò äàí-íûìè Êîøè. Çäåñü æå ïðèâåäåíû êðèâûå 2 è 3, ïîçâîëÿþùèå ñîïîñòàâèòü ðàñ÷åòíûåêîíöåíòðàöèè ðàäèêàëà OH, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ íåñòàöèîíàðíîãî ïîäõîäà ïðè îïèñà-íèè ðàñïðîñòðàíåíèÿ ÄÂ áåç èñïîëüçîâàíèÿ (êðèâàÿ 2) è ñ èñïîëüçîâàíèåì (êðèâàÿ 3)àëãîðèòìà àäàïòàöèè ñåòêè. Êàê âèäíî, â ðàñ÷åòàõ áåç ñãóùåíèÿ è ñî ñãóùåíèåì ñåò-êè â íàïðàâëåíèè ïðîñòðàíñòâåííîé êîîðäèíàòû x âçÿòî îäèíàêîâîå êîëè÷åñòâî óçëîâ:
2.5 · 103. Ïàðàìåòð σ â ðàñ÷åòå ñî ñãóùåíèåì áûë ïîäîáðàí òàê, ÷òîáû ìèíèìàëüíûé

�èñ. 7. Ñðàâíåíèå ðàñ÷åòíûõ êîíöåíòðàöèé ðàäèêàëà OHà á
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Òåñòèðîâàíèå ìåòîäà àäàïòèâíûõ ñåòîê íà ðàñ÷åòàõ. . . 23øàã ðàñ÷åòíîé ñåòêè ∆xmin áûë ðàâåí ïðèìåðíî 1 · 10−5. ×òîáû äîáèòüñÿ òàêîãî øàãà âðàñ÷åòå áåç àäàïòàöèè ñåòêè, ïîòðåáîâàëîñü áû âçÿòü â íàïðàâëåíèè ïðîñòðàíñòâåííîéêîîðäèíàòû x ïðèìåðíî 4·104 óçëîâ, ò. å. ïî÷òè â 20 ðàç áîëüøå. Èç ðèñ. 7 âèäíî, ÷òî ðàñ-÷åò áåç àäàïòàöèè ñåòêè íåïðàâèëüíî âîñïðîèçâîäèò ïðî�èëü ñòàöèîíàðíîãî ðåøåíèÿ.Ýòî î÷åâèäíî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî øàã ðàñ÷åòíîé ñåòêè â äàííîì ñëó÷àå íåäîñòàòî÷íîìàë, ÷òîáû ðàçðåøèòü çîíó õèìè÷åñêîé ðåàêöèè.Äàëåå, íà ðèñ. 8, ïîêàçàíî ðåøåíèå çàäà÷è Êîøè äëÿ óðàâíåíèé íåðàâíîâåñíîé ãà-çîâîé äèíàìèêè (3) ñ òàêèìè ïàðàìåòðàìè, êàê ïëîòíîñòü è òåìïåðàòóðà â ðàçëè÷íûåìîìåíòû âðåìåíè. Âèäíî, ÷òî:� ñòàöèîíàðíîñòü ðåøåíèÿ äëÿ äàííûõ ïàðàìåòðîâ ïðàêòè÷åñêè íå íàðóøàåòñÿ;� ñêîðîñòü äâèæåíèÿ äåòîíàöèîííîé âîëíû ×åïìåíà�Æóãå â ðàñ÷åòå ðàâíà ïðè-ìåðíî 2150 ì/ñ, ÷òî ïðèìåðíî íà 2% îòëè÷àåòñÿ îò ñêîðîñòè, èçâåñòíîé èç ýêñïåðèìåíòà[10℄, è íå îòëè÷àåòñÿ îò ÷èñëåííûõ äàííûõ ñòàöèîíàðíîãî ðàñ÷åòà.Ñòðóêòóðà ðåøåíèÿ ïîêàçûâàåò òèïè÷íûå îñîáåííîñòè ÄÂ â ðàìêàõ ïîäõîäà ÇÍÄ:�ðîíò çàìîðîæåííîé óäàðíîé âîëíû, çîíà ïðîòåêàíèÿ íåðàâíîâåñíûõ õèìè÷åñêèõ ðå-àêöèé. Îòìåòèì, ÷òî â ëèòåðàòóðå îïèñûâàåòñÿ ïðîäîëüíàÿ íåóñòîé÷èâîñòü äåòîíàöè-îííîé âîëíû, êîòîðàÿ ïîëó÷àåòñÿ â ìîäåëüíûõ îäíîñòàäèéíûõ è äâóõñòàäèéíûõ êèíå-òè÷åñêèõ çàêîíàõ îêèñëåíèÿ ðåàãèðóþùåãî êîìïîíåíòà [11, 12℄. Äàííûé òèï íåóñòîé÷è-âîñòè èíòåðïðåòèðóåòñÿ êàê îòðàæåíèå ÿ÷åèñòîé ñòðóêòóðû äåòîíàöèè â îäíîìåðíîìíåñòàöèîíàðíîì ïîäõîäå. Îí âîçíèêàåò ïðè íåêîòîðûõ óñëîâèÿõ íà çíà÷åíèå ýíåðãèèàêòèâàöèè è òåïëîïîäâîäà, ïðè ðåøåíèè çàäà÷è îá îñëàáëåíèè ïåðåñæàòîé äåòîíàöè-îííîé âîëíû âîëíîé ðàçðåæåíèÿ. Îêàçàëîñü, ÷òî âîçìîæåí, â çàâèñèìîñòè îò çíà÷åíèÿýíåðãèè àêòèâàöèè, âûõîä êàê íà ðåæèì ×åïìåíà�Æóãå, òàê è íà êîëåáàòåëüíûé àò-òðàêòîð. Îòìåòèì, ÷òî â íàøèõ ðàñ÷åòàõ êîëåáàòåëüíûé õàðàêòåð ïðî�èëåé ðåøåíèÿíå íàáëþäàëñÿ.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû[1℄ Tien J.H., Stalker R.J. Release of 
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