
Введение

В соответствии с программой развития атомно�
го энергопромышленного комплекса России на
2007–2010 гг. и на перспективу до 2015 г., утвер�
жденной правительством Российской Федерации
планируется реализация ускоренного развития
атомного энергопромышленного комплекса для
обеспечения геополитических интересов страны.
Одной из составляющих данной проблемы являют�
ся вопросы, связанные с созданием новых матери�
алов для ядерных установок различного целевого
назначения, а также уже эксплуатируемых матери�
алов, но с использованием нетрадиционных техно�
логий получения.

Примером такой технологии является саморас�
пространяющийся высокотемпературный синтез
(СВС), открытый в 1967 г. в Институте структурной
макрокинетики РАН академиком А.Г. Мержави�
ным и сотрудниками.

В основе метода лежит реакция экзотермиче�
ского взаимодействия двух или нескольких хими�
ческих элементов и соединений, протекающая в
волновом режиме. Процесс осуществляется в тон�
ком слое смеси исходных реагентов после локаль�
ного инициирования реакции и распространяется
по всей системе благодаря теплопередачи от горя�
чих продуктов «не нагретым» исходным веще�
ством.

СВС обладает рядом специфических черт, кото�
рые выгодно отличают его от существующих спосо�
бов получения неорганических соединений. К ним
следует отнести высокие температуры и малые вре�
мена проведения синтеза, относительно малые
внешние энергетические затраты, простота оборудо�
вания, и, что самое главное, возможность управле�
ния процессом синтеза, и, как следствие, получение
материалов с заданным сочетанием свойств [1].

Принципиально для реализации СВС выделяют
способы управления [2]:
1) на стадии подготовки шихты;
2) на стадии проведения процесса, включающее

термический подогрев системы;
3) при охлаждении готовых продуктов, состоящее

в изменении температурного режима охлажде�
ния и типа используемой атмосферы.
Наиболее часто применяемый способ управле�

ния – управление на стадии подготовки исходной
шихты. В этом случае основными параметрами,
влияющими на протекание СВС, являются плот�
ность исходного образца, состав исходной шихты
реагентов, влияющий на энергетический выход со�
вокупности СВС�реакций, температура предвари�
тельного подогрева системы [2].

Создание СВС�материалов различного целево�
го назначения обуславливает большое число рас�
сматриваемых систем. Cинтез должен сопровож�
даться как получением конечного продукта, так и
обеспечиваться определенными условиями его
осуществления. Это подразумевает проведение
большого числа экспериментов, поэтому актуаль�
ной становится задача проведения предваритель�
ного расчетно�теоретического анализа параметров
подготовки исходной шихты компонентов и проте�
кания процесса СВС. Для решения поставленной
задачи необходимо моделирование основных фак�
торов управление самораспространяющегося вы�
сокотемпературного синтеза.

В этом случае требуется провести следующие
этапы: определить принципиальную возможность
синтеза при заданном составе компонентов, и,
если система «горит», провести моделирование
температурных полей в процессе горения при ва�
риации параметров подготовки исходной шихты
компонентов.
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Расчетно!теоретическое определение 
принципиальной возможности проведения СВС

Для определения принципиальной возможно�
сти осуществления СВС проводится расчетно�тео�
ретический анализ, основанный на определении
адиабатических температур горения Tад СВС�мате�
риалов.

Само по себе значение Tад не позволяет судить о
возможности осуществления самораспространяю�
щегося высокотемпературного синтеза, но в соче�
тании с обширными экспериментальными иссле�
дованиями СВС различных классов материалов да�
ет возможность задать критериальные значения
адиабатической температуры [3]:
• Tад<1000 K – горение в системе отсутствует и

синтез не возможен;
• Tад>1000 K – в системе идет реакция горения;
• 1000 K<Tад<2000 K – необходимы дальнейшие

исследования.
Основным условием для определения адиабати�

ческой температуры является равенство энтальпий
исходных веществ H при начальной температуре T0

и конечных продуктов при адиабатической темпе�
ратуре. Оно означает, что все выделившееся при
реакции тепло Q идет на нагрев продуктов горения
и может быть представлено в виде:

(1)

где m – число исходных веществ шихты компоненты.
Процедура расчета адиабатической температу�

ры горения рассматривается на простом примере –
реакции образования одного продукта Zтв,ж из эл�
ементов Xj [4]:

В этом случае (1) можно представить в виде:

где C(T), L – соответственно теплоемкость и тепло�
та плавления продукта, а v – доля жидкой фазы в
продуктах горения.

Основные затруднения, возникающие при на�
хождении C(T) классическим методом, основанным
на аппроксимации данных [4], связаны с отсутствием
достоверных сведений о температурной зависимости
теплоемкости при высоких температурах. Другим, не
менее важным недостатком классического метода,
является то, что он не позволяет связать C(T) с пара�
метрами подготовки исходной шихты компонентов,
необходимыми для определения критериев горения.

Авторами предлагается другая методика по
определению температурной зависимости тепло�
емкости продуктов горения, базирующаяся на
квантовой модели Дебая, которая в отличие от тра�
диционной методики расчета теплоемкостей, по�
зволяет определить адиабатическую температуру
горения как функцию ряда параметров состояния
системы: плотности реакционной системы, массо�
вом соотношении компонентов в шихте исходных
реагентов, начальной температуре процесса.

Согласно квантовой модели Дебая теплоем�
кость можно определить по следующему соотно�
шению:

где – характеристическая темпе�

ратура Дебая, которая в данной модели является
параметром, согласующим данные расчета и экс�
перимента, и которая может быть вычислена по
упругим параметрам вещества; h – постоянная
Планка; k – постоянная Больцмана; N – концен�
трация молекул вещества; n – число химических
элементов соединения; V – объем, занимаемый ве�
ществом; u0 – скорость звука в рассматриваемом
веществе; T – текущая температура вещества;
x=h�/kT – безразмерная переменная, � – частота
колебаний атома в решетке твердого тела.
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Рис 1. Зависимость теплоемкости от температуры для: а) борида вольфрама и б) карбида бора, рассчитанные с помощью мо"
дели Дебая (1) и эмпирическим методом (2)

a



Расчет температурной зависимости теплоемко�
сти с использованием традиционной методики и
методики, основанной на использовании кванто�
вой модели Дебая на примере борида вольфрама и
карбида бора приведен на рис. 1.

Из зависимостей, рис. 1, видно удовлетвори�
тельное согласие значений в области низких и
средних температур. Модель Дебая не имеет огра�
ничений в области высоких значений температуры
и позволяет связать теплоемкость с параметрами
состояния синтезируемого образца. Таким обра�
зом, при определении теплового состояния образ�
цов предпочтительным является использование
модели Дебая для расчета температурной зависи�
мости теплоемкостей.

Моделирование динамики температурных полей
при направленном синтезе

При движении волны горения в объеме образца
происходит трансформация вещества, что приводит
к изменению ряда свойств, таких как плотность, те�
плоемкость, теплопроводность. В связи с этим для
более точного описания процесса горения требует�
ся условно разделить образец на три зоны, для кото�
рых отдельно определять физико�химические свой�
ства шихты компонентов. Сама волна горения
представляет собой узкую зону (ширина зоны горе�
ния составляет менее 1 мм), в которой идет процесс
синтеза с достаточно большим выделением тепло�
вой энергии. Эта энергия идет на поддержание ре�
акции синтеза и нагрев зоны предварительного на�
грева. Следовательно, для моделирования динами�
ки температурных полей требуется решить уравне�
ние теплопроводности следующего вида:

(2)

где a – коэффициент температуропроводности; �–
плотность образца; qV – объемный источник тепло�
выделения.

Уравнение представляет собой краевую задачу со
следующими граничными и начальными условиями:

где � и � – коэффициенты теплопроводности и те�
плоотдачи; � – коэффициент «черноты» поверхно�
сти тела; � – постоянная Стефана�Больцмана; Ts –
температура среды; TГ – температура предвари�
тельного подогрева образца; R и H – радиус и высо�
та исходного образца.

Для моделирования волны горения использова�
лась методика, в основе которой лежит перемеще�
ние слоя с некоторой скоростью во времени, в ко�
тором происходит тепловыделение. Величина те�
пловыделения определяется следующим соотно�
шением:

где W – энергетический выход химической реак�
ции; u – скорость распространения волны; �z –
толщина волны горения.

Представленное уравнение (2) не имеет анали�
тического решения, оно существует лишь для не�
которых частных случаев. Данное уравнение мож�
но решить численными методами на ЭВМ. Вос�
пользуемся методом прогонки, принадлежащего к
конечно�разностным методам решения краевых
задач.

Суть метода состоит в том, что область непре�
рывного изменения аргумента заменяют конечным
(дискретным) множеством точек (узлов), называ�
емым сеткой. Вместо функций непрерывного аргу�
мента рассматривают функции, определенные
только в узлах сетки, – сеточные функции. Произ�
водные, которые входят в дифференциальное ура�
внение и краевые условия, заменяют их разност�
ными аналогами – линейными комбинациями
значений сеточных функций в некоторых узлах
сетки. Краевую задачу заменяют дискретной крае�
вой задачей (разностной схемой), представляющей
собой систему конечного числа линейных и нели�
нейных алгебраических уравнений. Решение раз�
ностной схемы (предполагается, что оно существу�
ет) принимают за приближенное решение краевой
задачи.

В результате экспериментов было выявлено, что
возможны два случая распространения волны горе�
ния по объему образца: кольцевой и плоский
фронты горения. «Геометрия горения» при иден�
тичных условиях теплообмена на свободных по�
верхностях определяется значением масштабного
параметра H/D, где H – высота образца, мм; D –
диаметр образца, мм.

Было установлено [3], что при:
1. H/D<0,5 реализуется кольцевой фронт волны

горения.
2. H/D>1 реализуется плоский фронт волны горе�

ния.
3. 0,5<H/D<1 нет определенности в «геометрии

горения», горение может инициироваться как
на торцах, так и на боковой поверхности одно�
временно.
Рассмотрим численную реализацию, когда го�

рение инициируется с боковой поверхности и на�
блюдается кольцевой фронт волны горения. Мате�
матически волна горения представляет собой объе�
мный источник тепловыделения. Для численной
реализации кольцевого фронта необходимо ис�
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пользовать неравномерную сетку, когда толщина
фронта горения с каждым шагом по времени уве�
личивается.

В случае H/D>1 применяется схема с плоским
фронтом горения, распространяющимся сверху
вниз. Численная реализация данной схемы заклю�
чается в том, что по высоте весь образец разбивает�
ся на конечное число равных участков, волна горе�
ния распространяется сверху вниз с постоянной
скоростью.

Структурная схема программы по определению
основных факторов управления СВС�процесса
представлена на рис. 2.

Моделирование алгоритма управления само�
распространяющимся высокотемпературным син�
тезом осуществлялось на объектно�ориентирован�
ном языке программирования С++.

Реализация моделирования основных факторов
управления СВС на примере синтеза 
борида вольфрама

Материалом, применяемым в качестве системы
управления и защиты, является борид вольфрама.
Процесс синтеза материалов на основе борида
вольфрама осуществлялся по следующей реакции:

W+B�WB
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Рис. 2. Структурная схема программы по определению основных факторов управления СВС"процесса



На рис. 3 представлены расчетные зависимости
температуры, развиваемой в процессе синтеза, от
плотности исходных образцов в начальный
(рис. 3, а) и конечный (рис. 3, б) момент времени
синтеза для системы на основе борида вольфрама в
рамках вышеописанной модели. Горизонтальной
чертой отмечена температура инициирования ре�
акции горения. Зависимости температуры, пред�
ставленные на рис. 3 получены при следующих
значениях коэффициентов: значение коэффици�
ента теплоотдачи составляет 104 Вт/(м2.К); харак�
терное усредненное значение коэффициента те�
плопроводности для рассматриваемой области
температур составляет 44 Вт/м. Граничные условия
определяют действие конвекции и излучения.

Из представленных распределений следует, что
при малых величинах плотности образцов
1200...2500 кг/м3 температуры, развиваемые в про�
цессе синтеза в начальный момент времени, мень�
ше, чем установленные значения температур ини�
циации процесса СВС в системе вольфрам�бор
(температура инициации реакции синтеза:
1000...1150 К). В конечный момент времени при
указанных значениях плотностей, температура
сравнима и даже превышает температуры, развива�
емые при синтезе образцов с более значительной
плотностью. Кроме того, имеются значительные
перепады по объему образца. В конечный момент
времени наблюдается значительный спад темпера�
туры в зоне остывания, это обусловлено устано�
вленным в ходе расчетов превышением теплопо�
терь над величиной энергии реакции. Таким обра�
зом, можно предположить, что при плотностях си�
стемы WB, лежащих в диапазоне 1200...2500 кг/м3,
СВС протекать не будет.

Начиная с плотностей 5000 кг/м3 изменение
температуры синтеза не значительно, а при увели�
чении плотности с шагом 1000 кг/м3, температура
увеличивалась на 25 К. Следовательно, можно
предположить, что дальнейшее увеличение плот�
ности не приводит к росту температуры процесса, а

значит к изменению фазового состава конечного
продукта и, следовательно, свойств получаемого
материала.

Одним из главных преимуществ метода СВС
является возможность получения материалов с за�
ранее заданными свойствами, т. е. имеется возмож�
ность подбора соединений, обеспечивающих те
или иные требуемые свойства получаемого матери�
ала. Использование представленной численной
модели позволяет нам варьировать параметром
предварительного прессования исходной шихты
компонентов, подбирая тем самым наиболее опти�
мальное значение. По получаемым в ходе расчета
объемным распределениям температур в образце
можно судить о возможном фазовом составе ко�
нечного продукта, и тем самым выбирать опти�
мальные режимы подготовки исходной шихты для
получения продуктов высокой чистоты.

Для подтверждения корректности разработан�
ной модели теплового состояния были проведены
лабораторные эксперименты по определению
влияния плотности образцов на формирование
температурных полей на основании параметров
подготовки исходной шихты компонентов, полу�
ченных расчетно�теоретическим путем. Лабора�
торные эксперименты проводились в атмосфере
воздуха. Для измерения температур использова�
лись вольфрам�рениевые термопары типа ТВР А�1,
данные с которых поступали на самописцы. Термо�
пары впрессовывались на торцах, боковой поверх�
ностях и в центре исходного образца.

На рис. 4 приведена термограмма горения для
системы вольфрам�бор при равных начальных
условиях. Измерения проводились для централь�
ной точки цилиндрического образца. Максималь�
ное отличие экспериментальных и расчетных дан�
ных составляет 12 %, что хорошо согласуется с по�
грешностью проведения расчетов, обусловленной
несовершенством математической модели, ис�
пользуемой при расчетах двухкомпонентных си�
стем.
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Рис. 3. Распределение температуры по высоте образца для различных плотностей предварительного прессования в момент
времени: а) 0,2 и б) 3,8 с после инициирования реакции синтеза борида вольфрама

a



Рис. 4. Экспериментальная и расчетная термограммы СВС
для системы WB

На рис. 5 показана зависимость распределения
температуры от плотности исходной системы бор�
содержащих элементов численного и приборного
экспериментов. Значения температур удовлетвори�
тельно согласуются между собой, что на данном
этапе позволяет говорить о корректности числен�
ной методики и возможности расчета других двух�
компонентных СВС�систем.

Рис. 5. Зависимость максимальной температуры СВС от
плотности в начальный момент времени (0,2 с) после
инициации реакции для системы WB

Сравнивая результаты численного эксперимен�
та с результатами лабораторного эксперимента,
была получена следующая зависимость начальной
температуры от максимальной температуры про�
цесса. На рис. 6 представлена зависимость в на�
чальный момент времени (0,2 с) после инициации
реакции синтеза.

Расхождение экспериментальных и расчетных
результатов составляет 20...25 %, и связано с тем,

что начальная температура оказывает влияние не
только на термодинамические параметры распро�
странения волны горения, прежде всего на коэф�
фициенты, входящие в уравнение теплопроводно�
сти, но и на кинетику, реализующихся химических
реакций, которая в разработанной модели теплово�
го состояния не учитывалась. Другим фактором,
оказывающим влияние на расхождение, является
погрешность приборов, используемых при реги�
страции значений температуры.

Рис. 6. Зависимость максимальной температуры процесса
синтеза от начальной температуры в начальный мо"
мент времени (0,2 с) после инициации реакции для
системы WB

Выводы

1. Разработана математическая модель теплового
состояния двухкомпонентных борсодержащих
СВС�систем с движущимся источником энер�
говыделения, позволяющая определить темпе�
ратуру процесса как функцию основных факто�
ров управления СВС на стадии подготовки
шихты: плотности исходной реакционной си�
стемы, величины энерговыделения и начальной
температуры процесса.

2. В рамках разработанной модели теплового со�
стояния установлены минимальные пределы
значения плотности исходной системы, обеспе�
чивающие реализацию процесса горения в рас�
сматриваемых борсодержащих системах.

3. В сочетании с лабораторными экспериментами
определенно, что при рассмотрении влияния
начальной температуры процесса необходим
учет кинетики химических реакций, реализую�
щихся в исследуемых системах.

4. Удовлетворительное согласие расчетных и экс�
периментальных данных по синтезу борсодер�
жащих материалов позволяет применять разра�
ботанную модель теплового состояния для на�
правленного синтеза других двухкомпонентных
СВС�систем.
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Введение

Одними из возможных источников зажигания
конденсированных веществ являются концентри�
рованные потоки излучения [1]. Известны резуль�
таты теоретических и экспериментальных исследо�
ваний процессов зажигания твердых топлив таки�
ми потоками [1–3]. Закономерности зажигания
жидких конденсированных веществ (например,
типичных жидких топлив) менее изучены. В част�
ности, не решена задача о зажигании жидкого то�
плива в условиях поглощения энергии потоком
продуктов испарения жидкости. Этот фактор мо�
жет играть большую роль при нагреве в условиях
естественной конвекции и излучения. В классиче�
ской теории зажигания [4] подобные факторы не
проанализированы.

Цель данной работы – численное исследование
комплекса взаимосвязанных физико�химических
процессов при нагреве и последующем зажигании
жидкого топлива сфокусированным потоком излу�
чения.

Постановка задачи

Рассматривается система «поток лазерного из�
лучения – смесь паров жидкого топлива с окисли�
телем», рис. 1.

Рис. 1. Схема области решения задачи: 1) парогазовая
смесь; 2) жидкое топливо

Предполагается, что на поверхность типичного
жидкого топлива – керосина непрерывно воздей�
ствует пучок сфокусированного лазерного излуче�
ния мощностью p. Радиус зоны действия излучения
составляет R1. За счет энергии излучения поверх�
ностные слои жидкого топлива прогреваются и
происходит испарение жидкости. Формирующиеся
пары горючего вступают в реакцию с окислителем.
Часть энергии поглощается газовой смесью при
прохождении лазерных лучей. При достижении
критических температур парогазовой смеси и кон�
центрации ее компонентов происходит зажигание.
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ТЕПЛОМАССОПЕРЕНОС ПРИ ЛОКАЛЬНОМ НАГРЕВЕ 
И ЗАЖИГАНИИ ЖИДКОГО ТОПЛИВА СФОКУСИРОВАННЫМ ПОТОКОМ ИЗЛУЧЕНИЯ
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Выполнено численное моделирование комплекса взаимосвязанных процессов тепломассопереноса с фазовыми переходами и хи"
мическими реакциями при нагреве и последующем зажигании типичного жидкого топлива сфокусированным потоком излучения.
Установлены масштабы влияния процесса поглощения энергии парогазовой смесью и жидкостью на характеристики зажигания.
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