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Проблема. Моделирование химических реакций в газах имеет широкую область практических приложений. Например, для проектирования новых видов водородных ракетных двигателей с повышенной тягой нужны достоверные данные по кинетике реакций водород-кислородного горения. При этом нужнo нaпиcaть дocтaтoчнo пoлную cиcтeму химичecких peaкций. Она должна учитывaть вce cущecтвeнныe реакции. С другой стороны, желательно, чтобы число учитываемых компонент и реакций было как можно меньшим. Это снижает трудоемкость расчетов. Традиционно для отбора существенных реакций используют подходы, основанные на методе Монте-Карло. Однако их надежность порой оказывается недостаточной. 

Отбор реакций. В данной работе для отбора существенных реакций предложена следующая процедура. Выбирается максимально полная система реакций и проводятся расчеты кинетики реакций в заданном диапазоне температур и давлений. Полученные временные профили концентраций принимаются за эталонные. Далее исключается одна из реакций, и расчет повторяется. Если полученные временные профили концентраций мало отличаются от эталонных (в пределах погрешности 7-10% экспериментального измерения концентраций), то данной реакцией можно пренебречь. В противном случае ее необходимо оставить. Далее исключается следующая реакция и т.д. Система реакций считается окончательной, когда ни одну из оставшихся реакций нельзя отбросить.

Описанный подход имеет следующие преимущества:

1) Редуцированная система реакций дает те же практические результаты, что и оригинальная система. 
2) Предложенная процедура менее трудоемка по сравнению с известными методами. 
Эта процедура была реализована для системы 48 реакций водород-кислородного горения с участием 9 компонент O2, H2, O, H, OH, HO2, H2O2, H2O, O3, взятой из работы [1]. Были рассмотрены температуры T~3 кК и давления p~150 атм, характерные для сопла реактивного двигателя. Показано, что указанную систему реакций можно редуцировать до 10 реакций. Такое сокращение числа учитываемых реакций и компонент значительно снижает трудоемкость расчетов задачи химической кинетики. 

Литература
[1]. Белов А. А., Калиткин Н. Н., Кузьмина Л. В. Моделирование химической кинетики в газах // Математическое моделирование. — 2016. — Т. 28, № 8. — С. 46–64.

