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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 
 

Актуальность работы. На современном этапе развития промышленности 

перспективным является использование ультрадисперсных частиц в технологи-

ческих процессах. Они занимают важную нишу при производстве различных 

технических устройств, например микропроцессоров и другой электроники. 

Микро- и наночастицы применяются также в медицине и фармацевтической 

промышленности. В ракетно-космической отрасли интерес к ультрадисперсным 

частицам высокоэнергетических материалов связан с разработкой новых видов 

топлив. Включения микро- и наночастиц металлов в состав твердых и гибрид-

ных топлив позволяют повысить их энергетическую эффективность, при этом 

время горения частиц малого размера соизмеримы с временем горения газовых 

смесей. 

При производстве, транспортировке и хранении ультрадисперсных частиц 

особняком стоит вопрос взрыво- и пожаробезопасности. Особую опасность 

представляют скопления и взвеси мелкодисперсной органической или металли-

ческой пыли в ограниченных объемах (помещениях, вентиляционных шахтах, 

закрытых транспортерах). Ударная волна или иной источник воспламенения 

могут привести к возникновению гетерогенной детонации, ее усилению из-за 

многократных отражений волн от стенок. 

Говоря об особенностях использования ультрадисперсных частиц метал-

лов, стоит отметить, что с уменьшением диаметра может происходить измене-

ние их некоторых свойств. Так, для частиц алюминия диаметром менее  

5–3,5 мкм происходит изменение режима горения. При расчетах течений в сме-

сях с частицами размером менее 150 нм необходимо учитывать переход от кон-

тинуального режима обтекания и теплообмена к свободно-молекулярному. Из-

вестно, что для частиц менее 30 нм с уменьшением размера происходит изме-

нение их теплофизических свойств.  

Из вышесказанного следует, что изучение физических процессов в ультра-

дисперсных средах может проводиться с применением различных подходов для 

описания фазовых переходов, горения и детонации. Так, применяя методы мо-

лекулярной динамики, можно получить представление о масштабных эффектах, 

связанных с соизмеримым количеством атомов на поверхности и внутри части-

цы при исследовании фазовых переходов. Также можно получить данные о 

теплофизических свойствах отдельных наночастиц, таких как теплоемкость и 

теплопроводность, отслеживать динамику поведения этих параметров в про-

цессах фазовых переходов. Полученные зависимости можно использовать да-

лее при описании плавления и детонации взвесей частиц в рамках феноменоло-

гических и полуэмпирических подходов, например, при решении задач тепло-

проводности или исследовании плавления частиц нанометрового диапазона на 

основе решения задачи Стефана. Также эти данные можно принимать во вни-

мание при исследовании детонационных процессов в газовзвесях наноразмер-

ных реагирующих частиц (например, алюминия) в рамках двухфазной модели  

Эйлер – Эйлер с учетом фазовых переходов и привлечением полуэмпирических 

моделей для описания реакции горения. 



4 

Целью диссертационной работы является анализ влияния способа опре-

деления теплофизических характеристик частиц металлов нанометровой дис-

персности на результаты расчетов процессов плавления и структуры волн дето-

нации, а также выявление различий в процессах распространения детонации 

взвесей частиц алюминия микронного и нанометрового диапазона размеров ча-

стиц в объемах сложной геометрии. 

Задачи: 

− С помощью методов молекулярной динамики исследовать процессы плав-

ления наночастиц некоторых металлов и их теплофизические свойства.  

– Исследовать влияние способа представления коэффициента теплоемкости 

на результаты расчетов плавления наночастиц некоторых металлов в рам-

ках феноменологических математических моделей. 

– Исследовать влияние способа представления коэффициента теплоемкости 

на результаты расчетов процессов детонационного горения микро- и нано-

частиц алюминия. 

– Методами численного моделирования в механике сплошных сред опреде-

лить характеристики и критические условия распространения гетероген-

ной детонации в смесях микронных или наноразмерных частиц алюминия 

с кислородом в каналах с линейным расширением.  

Научная новизна. В работе применён комплексный подход к исследова-

нию задач плавления и детонации частиц в диапазоне размеров от 10 нм до 

3.5 мкм, объединяющему методы молекулярной динамики и феноменологиче-

ские модели. В диссертации рассматривается вопрос применимости зависимо-

стей теплофизических характеристик от температуры и размера частиц, в част-

ности, полученных методом молекулярной динамики, в расчетах процессов 

плавления и детонации. Также проводится комплексный анализ картин течения 

и критических условий распространения детонации газовзвесей микро- и нано-

частиц алюминия в кислороде в каналах сложной геометрии. 

Научная и практическая значимость. Теоретическая значимость работы 

заключается в том, что полученные методами молекулярной динамики резуль-

таты могут быть использованы для оценочных расчетов времени и температуры 

плавления частиц в диапазоне от 5 до 15 нм с помощью феноменологических 

моделей. Исследование детонационного горения с учетом теплофизических ха-

рактеристик показало слабое влияние расширенной модели зависимости тепло-

емкости от температуры на структуру детонационной волны.  

Практическая значимость работы заключается в том, что использованные 

в ней численные методы могут применяться для исследования детонационных 

течений в ультрадисперсных газовзвесях частиц алюминия, позволяющих 

улучшить понимание физики процессов и данных о критических условиях рас-

пространения гетерогенной детонации в областях сложной геометрии. Полу-

ченные результаты могут применяться для проектирования трактов каналов 
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технических устройств, предполагающих как развитие и распространение дето-

нации, так и ее подавление или предотвращение. 

Личный вклад автора. Диссертант самостоятельно разработал алгоритмы 

для моделирования методами молекулярной динамики плавления частиц ме-

таллов, феноменологических подходов, а также доработал алгоритмы для ис-

следования детонационного горения частиц алюминия в областях сложной гео-

метрии. Автор проводил расчеты с использованием разработанных алгоритмов, 

обработку и анализ результатов, а также участвовал в обсуждении и подготовке 

статей по результатам исследований. 

На защиту выносятся: 

– методика анализа процессов плавления и определения коэффициентов теп-

лоемкости наночастиц металлов в рамках моделирования методами моле-

кулярной динамики; 

– результаты параметрических исследований плавления наночастиц метал-

лов, показавшие зависимость расчётного времени плавления и распределе-

ния температур внутри частиц от способа задания коэффициента теплоем-

кости; 

– результаты параметрических исследований детонации газовзвеси микро- и 

наночастиц алюминия в кислороде стехиометрического состава при варьи-

ровании способа задания коэффициента теплоемкости; 

– результаты численного моделирования процессов распространения гетеро-

генной детонации в стехиометрических взвесях микро- и наноразмерных 

частиц алюминия в кислороде в плоских каналах с линейным расширением 

(картины течения в различных режимах, критерии распространения). 

Достоверность результатов основана на использовании признанных фи-

зических моделей и корректного математического аппарата, подтверждается 

верификацией результатов сопоставлением с данными других авторов и вали-

дацией по экспериментальным данным на каждом этапе исследования. Для 

обоснования точности численных результатов моделирование проводилось на 

различных расчетных сетках с подтверждением повторяемости. 

Апробация работы  

Основные результаты диссертационной работы опубликованы в журналах 

«Физика горения и взрыва», «Физика металлов и металловедение», 

«Челябинский физико-математический журнал». Материалы докладывались на 

российских и международных конференциях, в том числе: на Международной 

конференции по методам аэрофизических исследований ICMAR’2016 (Пермь, 

2016), ICMAR’2018 (Новосибирск, 2018), на XI и XII Всероссийских конферен-

циях молодых ученых «Проблемы механики: теория, эксперимент и новые тех-

нологии» (Новосибирск – Шерегеш, 2017 и 2018), XIV Всероссийском семина-

ре «Динамика многофазных сред» (Новосибирск, 2015), IX Всероссийской 
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научной конференции «Проблемы разработки, изготовления и эксплуатации 

ракетно-космической техники и подготовки инженерных кадров для авиакос-

мической отрасли» (Омск, 2015), 6-й Всероссийской научной конференции с 

международным участием «Механика композиционных материалов и кон-

струкций, сложных и гетерогенных сред» (Москва, 2016), 20 Международной 

конференции по вычислительной механике и современным прикладным про-

граммным системам, ВМСППС'2017 (Алушта, 2017), Международной конфе-

ренции «XIII Забабахинские научные чтения» (Снежинск, 2017), Всероссийской 

конференции с международным участием «Современные проблемы механики 

сплошных сред и физики взрыва» (Новосибирск, 2017), XXV Всероссийской 

конференции с международным участием «Высокоэнергетические процессы в 

механике сплошной среды» (Новосибирск, 2017), 9th International Seminar on 

Flame Structure, (Новосибирск, 2017), 11th International Colloquium on Pulsed and 

Continuous Detonations (Санкт-Петербург, 2018). 

Публикации. По теме диссертации опубликовано 10 печатных работ, 4 из 

которых в изданиях, рекомендованных ВАК. Список публикаций основных ра-

бот представлен в конце автореферата. 

Структура и объем работы. Диссертация состоит из введения, четырех 

глав, заключения, приложения и списка литературы из 127 наименований. Об-

щий объем диссертационной работы составляет 118 страниц, включая 39 иллю-

страций, 6 таблиц и одно приложение. 

 

ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

Во введении обосновывается актуальность темы диссертации, представлен 

литературный обзор по теме диссертационного исследования, формулируется 

цель исследований. Показана научная новизна и практическая значимость рабо-

ты, перечислены положения, выносимые на защиту. 

В первой главе представлены результаты моделирования нагрева и плав-

ления наночастиц металлов (золота, железа и алюминия) на основе использова-

ния методов молекулярной динамики. Целью исследования является получение 

данных о теплофизических параметрах (температуры плавления в зависимости 

от радиуса частиц, теплоемкости, теплопроводности) и сравнение с данными, 

опубликованными в литературе. Полученные результаты далее будут использо-

ваны в феноменологических моделях. 

В п.1.1 описываются основные подходы, которые применяются для иссле-

дования процессов плавления наночастиц металлов методом молекулярной ди-

намики. В разделе приведены основные уравнения и выражения для определе-

ния теплофизических величин. Приводится описание постановки задачи, 

начальные и граничные условия.  

В п.1.2 приводится описание результатов моделирования методами моле-

кулярной динамики и их сравнение с данными других авторов. В п.1.2.1 иссле-

дуется задача нагрева и плавления наночастиц золота радиусом 2–10 нм. 



7 

На рис. 1 представлены расчетные зави-

симости полной энергии частиц от тем-

пературы E(T) (калорические кривые) 

для задачи с периодическими гранич-

ными условиями. Точка плавления 

определялась как точка на кривой E(T) в 

плоскости (E, T), в которой имеет место 

резкое изменение энергии.  Температура 

плавления соответствует значению тем-

пературы T  в этой точке. После скачка, 

сигнализирующего о фазовом переходе, 

зависимость энергии от температуры 

линейна.  

Далее представлены расчетные 

данные для частиц золота в сопоставлении с известными из литературы (вали-

дация модели). Проведены параметрические исследования влияния размера ча-

стиц и скорости их нагрева на поведение калорических кривых. Показано хо-

рошее совпадение результатов моделирования с данными экспериментов по 

плавлению наночастиц золота. Для анализа результатов расчетов была предло-

жена аппроксимирующая зависимость  

0(1 / )m mT T r  ,     (1) 

где Tm0  температура плавления объем-

ного образца, Tm – температура плавле-

ния наночастицы радиусом r, β  коэф-

фициент пропорциональности. 

Полученные зависимости темпера-

туры плавления от радиуса частиц золо-

та хорошо описывают данные экспери-

ментов в пределах разброса (рис. 2). От-

метим, что оба типа данных (аппрокси-

мируются одной кривой типа (1) (прямая 

линия на рис. 2). 

В п.1.2.2 описываются результаты 

расчетов нагрева и плавления наноча-

стиц железа радиусом 1,5–4 нм. Прове-

дено сравнение полученных результатов 

с данными других авторов, показано ка-

чественное и количественное совпаде-

ние по временам плавления наночастиц. Полученная зависимость температуры 

плавления от радиуса частиц описана с помощью формулы (1). Проведено ис-

следование по кристаллизации частиц железа при различной интенсивности 

охлаждения частицы. Наблюдается гистерезис по температуре, то есть точка 

 
Рис. 1. Калорическая кривая для куби-

ческой частицы с размером 3 нм. 

 
Рис. 2. Зависимость температуры плав-

ления от радиуса частицы для частиц 

                            золота.  

■ – результаты расчетов, □ – данные экс-

периментов, линия – аппроксимация 

                   вида (1) с β = 0,467. 
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фазового перехода при кристаллизации отличается от точки фазового перехода 

при плавлении. В п. 1.2.3 описаны результаты моделирования плавления частиц 

алюминия размером 1–4 нм, а также проведена аппроксимация зависимости 

температуры плавления от радиуса частицы на основе формулы (1).  

Сравнение коэффициентов пропорциональности β для металлов, рассмот-

ренных выше, и некоторых других металлов представлено в п. 1.2.4. Установ-

лено, что для металлов с объёмно-центрированной решеткой (железа, вольфра-

ма, хрома и молибдена) и некоторых металлов с гранецентрированной решет-

кой (золота, никеля и меди) для оценочных расчетов можно использовать еди-

ный коэффициент пропорциональности β = 0,4 (рис. 3). 

 
а 

 
б 

Рис. 3. Зависимость коэффициента β от относительной атомной массы.  

а  металлы с гранецентрированной решеткой,  б  металлы с объёмно-центрированной 

решеткой. 
 

В п. 1.3 приводится способ определения и аппроксимационная формула 

для коэффициентов теплоемкости железа, золота и алюминия. Определение 

теплоёмкости наночастиц приведено в п. 1.3.1 и заключается в дифференциро-

вании функции по температуре, выражающей зависимость полной энергии ча-

стиц от температуры. После чего полученная зависимость аппроксимировалась 

с использованием формулы  

2

*exp( ( ) )pС T T      .    (2) 

Значения коэффициентов α, β, γ и T* для различных размеров частиц железа 

приведены в табл. 1. Сравнение с данными других авторов показало, что ре-

зультаты качественно совпадают. Некоторые количественные различия обу-

словлены использованием различным потенциалов взаимодействия.  

В п. 1.3.2 приводится описание аппроксимирующих зависимостей тепло-

емкости от температуры для наночастиц золота, железа и алюминия размером 

27 нм, а также для объемных образцов этих же металлов. Полученные аппрок-
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симационные формулы будут использованы для расчета процесса плавления 

частиц с помощью феноменологического подхода. 

Во второй главе рассмотрены задачи о нагреве и плавлении частиц метал-

лов, помещенных в высокотемпературное поле, в рамках феноменологического 

подхода с применением полученных в Главе 1 данных о теплофизических ха-

рактеристиках наночастиц. Также будут рассмотрены задачи детонационного 

горения нанодисперсных и микродисперсных взвесей частиц алюминия при 

различных аппроксимациях коэффициента теплоемкости. Целью исследований 

является анализ процессов нагрева, плавления и детонационного горения ча-

стиц металлов с применением различных подходов и определение влияния спо-

собов представления теплофизических характеристик на результаты моделиро-

вания. 

В п. 2.1 приводится литературный обзор работ, касающихся применения 

феноменологического подхода к описанию плавления наночастиц, а также ра-

бот, указывающих на перспективы применения наноразмерных частиц алюми-

ния в качестве добавок к рабочим смесям в детонационных двигателях.  

В п. 2.2 описывается плавление наночастиц с использованием задачи Сте-

фана и анализируется применение различных способов задания теплоемкости 

при описании плавления с помощью феноменологического подхода. В п. 2.2.1 

описывается феноменологическая математическая модель, а также аппрокси-

мирующие модели теплоемкости, которые исследуются в данном разделе. Рас-

сматриваются следующие модели теплоёмкости: зависимость cp(T) для нанома-

териалов, полученная из аппроксимации молекулярно-динамических расчетов 

по формуле (2); зависимость cp(T) для объемного материала, полученная в 

п. 1.3.2; описание с помощью постоянного значения теплоемкости при T = 300 K. 

В п. 2.2.2 описываются термограммы плавления – зависимости температу-

ры от пространственной переменной на различные моменты времени t (отне-

сенные к характерному времени 
2

0 0p pt c r  , где 0pr   начальный радиус ча-

стицы). На рис. 4,а представлены термограммы для расчета плавления частиц 

золота (п. 2.2.2.1) для модели задания теплоемкости постоянным значением 

cp(300). Сплошной линией показано распределение температур в жидкой фазе, а 

штриховой – внутри твердого ядра. Также нанесена зависимость температуры 

Таблица 1. Значения коэффициентов в формуле (2) для частиц железа 
 

Радиус, r нм , эВ/(атом·К) , 

эВ/(атом·К) 
, 1/К

2 T
*
, К 

1,5 

42.8 10  

31.22 10  42.83 10  1527 

2 31.75 10  43.96 10  1609 

3 31.78 10  44.21 10  1685 

4 31.99 10  43.94 10  1707 

 



10 

плавления от размера ядра  mT T r   функция типа (1), определенная для 

каждого типа частиц в Главе 1. Границей фазового перехода определена точка в 

пространстве  , , 0 , 300 1415r T r L T    , в которой имеет место пересече-

ние кривой плавления  mT T r  и термограммы  , iT T r t  в некоторый мо-

мент времени it . На момент времени t = 0,7 в жидкой фазе находится часть ча-

стицы (точка пересечения M1, рис. 4,а). Постепенно частица прогревается и 

происходит движение границы фазового перехода вглубь. На рис. 4,а показан 

ряд термограмм плавления, а также выделены точки пересечения термограмм с 

кривой плавления  mT T r . В соответствии с механизмом плавления нанораз-

мерных объектов, по мере продвижения этой границы внутрь твердого ядра, 

температура границы плавления понижается. Точка касания с функцией  mT r  

указывает на полное проплавление частицы, которое происходит за время t = 

3,3. 

Полученные точки пересечения (Mi) наносятся на кривую положения 

фронта плавления в зависимости от времени (рис. 4,б). На рис. 4,б представле-

ны кривые положения фронта плавления с течением времен для различных мо-

делей представления теплоемкости. Видно, что при использовании различных 

моделей теплоемкости время плавления определяется практически одинаковым 

и составляет около t = 3,5. При этом траектории движения также близки между 

собой. 

 
а 

 

б 

Рис. 4. Термограммы плавления частицы золота.  

а  распределение температур в частице в зависимости от времени: сплошные линии – тем-

пературы в расплаве, штриховые – температуры внутри твердого ядра, пунктирная линия – 

зависимость температуры плавления от размера ядра  mT T r ; б  положение фронта плав-

ления в зависимости от времени для частиц золота: сплошная линия – cp= const, штрихпунк-

тирная линия – cp(T) для объемного материала, пунктирные линии – cp(T) аппроксимация  

                                                            cp(T) для наночастиц (2). 
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В п. 2.2.2.2 и п. 2.2.2.3 описывается плавление частиц железа и алюминия. 

Значения времен плавления для наночастиц золота, железа и алюминия приве-

дены в таблице 2. В целом, из полученных результатов следует, что использо-

вание различных подходов для описания коэффициента теплоемкости сказыва-

ется на определении времени плавления и распределении температур внутри 

частиц следующим образом: не влияет на частицы золота, слабо влияет на  ча-

стицы алюминия и в значительной степени влияет на частицы железа, где из-за 

большого различия значений теплоемкости объемного материала и наночастиц 

(данные получены методами молекулярной динамики), время плавления разли-

чается практически в два раза. 

В п. 2.3 рассматривается исследование влияния зависимости теплоемкости 

частиц от температуры на структуру волны гетерогенной детонации. В качестве 

модели рассматриваются взвеси частиц алюминия в кислороде стехиометриче-

ского состава. В п. 2.3.1 приводятся обоснования данных исследований, свя-

занных с гипотезой о том, что высокоскоростном нагреве частиц происходит 

термическое расширение ядра алюминиевой частицы, это и приводит к рас-

трескиванию оксидной пленки. Таким образом, для субмикронных и нанораз-

мерных частиц (d < 5 мкм) происходит снижение температуры воспламенения 

до температуры плавления частиц алюминия. 

В п. 2.3.2 приводится описание используемой в данном исследовании мате-

матической модели, основанной на модели детонации Зельдовича  Неймана  

Дюринга. Согласно ей, структура детонации состоит из лидирующего скачка в 

газовой фазе и примыкающей зоны тепловой, скоростной и химической релак-

сации, в которой также происходят процессы плавления и испарения алюми-

ния. В п. 2.3.3 описываются модели теплоемкости частиц алюминия, которые 

используются для описания структуры детонационной волны. Учет нанораз-

мерных эффектов в описании коэффициента теплоемкости здесь не представля-

ется целесообразным, т.к. рассматривается диапазон частиц больше 30 нм.  

Для описания теплоемкости используются значения cp = 880 Дж/кг∙К и 

1176 Дж/кг∙К и функциональной зависимости cp(T) для объемного образца, ко-

торая была предложена в п. 1.3.2. Представлены результаты расчетов численно-

го моделирования для частиц 50 нм (п. 2.3.4.1), 100 нм (п. 2.3.4.2) и 1 мкм 

Таблица 2. Времена плавления различных металлов при использовании трех моделей  

теплоемкости 

Материал,  

радиус частиц 

cp(T) для 

наночастиц 

cp(T) для объемного 

материала 
cp=const 

Железо, 6 нм 8,5 4,9 3,8 

Золото, 6 нм 3,8 3,7 3,3 

Алюминий, 6 нм 3,5 3,0 2,5 
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(п. 2.3.4.3). На рис. 5 представлено 

распределение температуры и скоро-

сти за фронтом детонационной волны 

в газовзвеси частиц диаметром 50 нм. 

Начальный рост температур газа для 

всех моделей теплоемкости проходит 

по схожему сценарию, температуры 

растут примерно до 2100 К, после чего 

их значения начинают падать до до-

стижения температурного равновесия 

для частиц и газа. Практически совпа-

дают пиковые значения давления и 

распределения других параметров за 

фронтом волны. Температурное равно-

весие достигается при cp(T) объемного 

материала и cp = 1176 Дж/кг∙К (красная 

и синяя кривые) примерно при одной и 

той же температуре ниже 1200 К. Раз-

личия проявляются лишь в определении равновесного состояния по температу-

ре при cp= 880 Дж/кг∙К (черная кривая), которое достигается при 1400 К. При 

этом время достижения температурного и скоростного равновесия одинаково и 

составляет t = 6∙10
6

 мс, вне зависимости от используемой модели теплоемко-

сти. Из анализа полученных результатов следует, что использование различных 

способов представления теплоёмкости в целом оказывает незначительное влия-

ние на результаты расчетов в рамках представленной выше модели детонаци-

онного горения частиц алюминия. Различия имеются лишь на узких участках 

структуры детонационной волны и не превышают 5%. 

Исходя из вышеизложенного, использование константы при описании теп-

лоемкости для данной модели позволяет вполне адекватно описывать процесс 

нагрева, воспламенения и горения частиц в детонационных процессах. Пред-

ставленные далее результаты получены при cp = 880 Дж/кг∙К. 

В главе 3 исследуется влияние дисперсности взвеси от микронного и до 

субмикронного, нанометрового диапазона размеров частиц алюминия на харак-

теристики и условия распространения детонации в каналах с расширением. 

В п. 3.1 проведен литературный обзор существующих работ по исследованию 

гетерогенной и газовой детонации в каналах различной геометрии. Также опи-

саны особенности распространения детонации в микронных и субмикронных 

взвесях частиц диаметром менее 10 мкм.  

В п. 3.2 описывается математическая модель, которая используется в ходе 

расчетов. Основные уравнения, описывающие законы сохранения массы, им-

пульса и энергии, а также замыкающие соотношения и механизмы взаимодей-

ствия для каждой из фаз представлены в п. 3.2.1. В п. 3.2.2 приводятся уравне-

 
Рис. 5. Параметры достижения скорост-

ного и теплового равновесия системы. 

Сплошная линия – газ, пунктирная линия – 

частицы, cp = 880 Дж/кг∙К – черные кривые, 

cp(T) для объемного материала – красные 

кривые, cp = 1176 Дж/кг∙К – синие кривые). 
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ния для описания процессов горения ча-

стиц. Отмечены различия в кинетике го-

рения частиц микронного и субмикрон-

ного (нанометрового) размера частиц, 

обусловленные переходом от диффузи-

онного режима, при котором время горе-

ния частиц алюминия пропорционально 

квадрату диаметра частицы (tb~d
2
), к ки-

нетическому режиму горения, при котором время горения пропорционально 

диаметру в степени 0,3 (tb~d
0,3

). В п. 3.2.3 описывается постановка задачи: рас-

сматривается плоский канал, соединенный с областью с линейным расширени-

ем. Предполагается, что все пространство канала заполнено газовзвесью частиц 

алюминия. В качестве начальных данных рассматривается плоская самопод-

держивающаяся детонационная волна, фронт которой находится в узкой части 

канала в точке L1 (рис. 6). Точка L2 отвечает углу расширения α, к которому 

примыкает наклонная стенка. Длина расчетной области L, ширина узкой части 

канала H.  

Наклонная стенка считалась прямой линией. Для удобства реализации гра-

ничных условий сетка организована таким образом, что ее узлы находятся на 

стенке, при этом соотношение между продольным и поперечным размерами 

расчетной ячейки зависит от угла наклона. Граничные условия на наклонной 

стенке канала задаются в соответствии с условиями непротекания и теплоизо-

лированности. В расчетах варьировались ширина канала H, угол наклона стен-

ки α и диаметр частиц d. Численная технология основана на использовании 

TVD-схемы Хартена – Лакса для газа и схемы Джентри – Мартина – Дэйли для 

частиц. 

В п. 3.2.4 приводится сравнение результатов расчетов на сетках с различ-

ным размером расчетной ячейки, которое показало обоснованность использо-

вания сетки с шагом 0,0002 м в основных расчетах.  

В п. 3.3 приведены результаты исследований течения детонации в каналах 

с линейным расширением для микронных частиц диаметром в диапазоне от 3,5 

до 1 мкм. В п. 3.3.1 представлены результаты расчетов, в которых получены и 

проанализированы основные режимы распространения детонации, приведено 

описание характерных черт волновых картин в различных режимах распро-

странения и срыва детонации в микродисперсных взвесях частиц алюминия. 

В п. 3.3.1.1 описывается закритический режим, при котором не происходит 

срыва распространения детонации. В закритическом режиме происходит обра-

зование поперечных волн, в результате чего происходит переход от плоской де-

тонационной волны к ячеистой детонации. На рис. 7,а представлена картина 

численного шлирен-изображения, где видно распространение нескольких попе-

речных волн по лидирующему фронту детонационной волны. В п. 3.3.1.2 рас-

сматривается критический режим распространения детонации. В таком режиме 

 

Рис. 6. Расчетная схема геометрии  

канала. 
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происходит частичный срыв детонации с последующим восстановлением. На 

рис. 7,б представлена картина численного шлирен-изображения для данного 

режима, где в плоскости симметрии происходит частичное отделение фронта 

горения от ударного фронта. В дальнейшем происходит реинициирование де-

тонации в поперечной волне. В п. 3.3.1.3 приведено описание докритического 

режима. В этом режиме происходит срыв детонации и разделение фронта горе-

ния и фронта ударной волны, что наблюдается на рис. 7,в. С течением времени 

расстояние между ударным фронтом и фронтом горения только увеличивается.  

В п. 3.3.2 представлены и проанализированы карты режимов распростра-

нения детонации в плоскости параметров: угол расширения, критическая ши-

рина канала.  

На рис. 8 приведена карта режи-

мов течения для частиц диаметром 

3,5 мкм. На участках α < 30 и 

60 < α < 90 зависимость между кри-

тической шириной канала и углом 

расширения линейна. В диапазоне 

значений угла расширения (4060) 

существует нелинейность во всех рас-

смотренных случаях. Приведено объ-

яснение такого поведения, связанное 

с перестроением картины течения для 

углов расширения α > 60º, где не об-

разуется маховская конфигурация на 

всю ширину канала, как это, в частно-

сти, наблюдается при α = 45 

(рис. 6,в,  x = 0,14 м).   

В п. 3.4 описываются результаты расчетов исследования распространения 

гетерогенной детонации в каналах с линейным расширением для субмикрон-

ных частиц диаметром 200–400 нм. В п. 3.4.1 описываются основные режимы 

распространения детонации в каналах с линейным расширением. В п. 3.4.1.1  

Рис. 8.  Карта режимов течения для ча-

стиц 3,5 мкм. 

звездочки  срыв детонации, темные  кри-

тический режим, сплошные линии  анали-

тические критерии. 

   
а б в 

Рис. 7. Шлирен-изображение режимов распространения гетерогенной детонации. 

а  закритический режим H = 0,05 м, d = 2 мкм, α = 45;  б  критический режим  

  d = 2 мкм, H = 0,01 м, α = 45º;  в  докритический режим d = 3,5 мкм, H = 0,01, α = 45º. 
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приведен анализ картин течения при докритическом режиме течения, особен-

ностью которого для субмикронных частиц является развитие неустойчивости 

Рихтмайера  Мешкова на фронте горения при срыве детонационного горения 

(рис. 9,а). В п. 3.4.1.2 описывается режим развития детонации в критическом 

режиме, когда существует достаточно сильная поперечная волна, ре-

инициирующая детонацию на лидирующем фронте (рис. 9,б). При дальнейшем 

распространении по каналу на лидирующем фронте также могут образовы-

ваться вторичные поперечные волны и локальные зоны, где происходит срыв 

и восстановление течения в детонационном режиме. В п. 3.4.1.3 описывается 

режим, который наиболее близок к закритическому режиму, который наблю-

дался для микронных частиц, он достигается при достаточно узких углах 

расширения α = 15 (рис. 9,в), когда на картинах максимального давления 

( max ( , ) max[ ( , , )]p x y p x y t ) наблюдается 

локальные срывы детонации (синие и го-

лубые зоны) и реинициирование в попе-

речных волнах.   

В п. 3.4.2 представлены карты режи-

мов течения в плоскости параметров: угол 

расширения – ширина канала для частиц 

200 нм (рис. 10) и 400 нм.  

В диапазоне α < 30 зависимость 

между критической шириной канала и уг-

лом расширения линейна. В области 35 – 

50 присутствует нелинейная область, ана-

логично тому, что описано в п. 3.3.2 для 

микронных частиц. Однако в области 

α > 50 критическая ширина канала не за-

   
а б в 

Рис. 9. Режимы распространения гетерогенной детонации. 

а  докритический режим, шлирен-изображение  H = 0,02 м, α = 45º, d = 200 нм,  б  крити-

ческий режим, шлирен-изображение H = 0,06 м, α=45º, d = 200 нм, в – закритический ре-

жим, картины максимального давления ( max ( , ) max[ ( , , )]p x y p x y t ) H = 0,02 м, α = 15º,  

                                                            d = 200 нм, t = 0,23 мс. 

 

 
 

 
Рис. 10. Карта режимов течения для 

частиц 200 нм. 

Квадраты  срыв детонации, звездочки  

критический режим, сплошные линии  

            аналитические критерии. 
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висит от угла наклона стенки, что характерно для газовой детонации. Таким 

образом, субмикронные взвеси частиц алюминия показывают промежуточные 

свойства между гетерогенной детонацией микронных частиц (присутствует не-

линейная область в диапазоне углов расширения 35–50) и газовой детонацией 

(при угле наклона больше 50 критическая ширина не зависит от угла расшире-

ния). 

В заключении сформулированы основные выводы диссертации. 

1. Разработан алгоритм расчета плавления и кристаллизации наночастиц 

металлов (золота, железа и алюминия) на основе методов молекулярной дина-

мики. Предложен способ определения коэффициентов теплоемкости наноча-

стиц на основе анализа калорических кривых. Определены аппроксимационные 

зависимости коэффициентов теплоемкости наночастиц и объемного материала 

от температуры, пригодные для дальнейшего использования в феноменологи-

ческих моделях. Для наночастиц железа радиусом от 1,5 до 4 нм данные согла-

суются с имеющимися в литературе и полученными по альтернативной мето-

дике. 

2. В феноменологическом моделировании процессов плавления установле-

но, что использование различных коэффициентов теплоемкости (объемного ма-

териала либо зависящего от размера наночастиц) не влияет на расчетные вре-

мена плавления и распределение температур внутри наночастиц алюминия и 

золота. Для наночастиц железа времена плавления различаются практически в 

2 раза, распределение температур значительно отклоняется от линейной функ-

ции. Дано физическое обоснование этому результату, связанное с существен-

ными различиями теплоемкости наночастиц и объемного материала железа. 

3. В феноменологическом моделировании детонационного горения микро- и 

наночастиц алюминия в рамках полуэмпирической модели приведенной кине-

тики эффект зависимости теплоемкости от температуры во временах задержки 

воспламенения и структурах детонации не выявлен, различия наблюдаются на 

узких участках структуры детонационной волны и не превышают 5%, различия 

в равновесных значениях температур менее 2%, а максимальные различия дав-

лений отмечаются в химическом пике (до 5 атм). Это позволило для дальней-

ших расчетов принять модель с постоянным значением теплоемкости. 

4. Методами численного моделирования двумерных течений детонации в 

газовзвесях частиц алюминия в рамках кинетики, учитывающей переходной 

характер режима горения от диффузионного к кинетическому, исследованы 

процессы распространения детонации в расширяющихся каналах. Определены 

характеристики волновых картин основных режимов: докритического, крити-

ческого и закритического. Выявлены их существенные различия в микронных 

(23,5 мкм) и субмикронных (200–400 нм) взвесях, обусловленные как разни-

цей соотношений зон тепловой, скоростной релаксации и горения, так и разли-

чиями в кинетических механизмах горения частиц алюминия микрометрового и 

нанометрового размера. 
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5. Установлено влияние геометрических параметров: ширины канала, угла 

расширения, размера частиц на режимы распространения детонации в расши-

ряющихся каналах. Для взвесей микроразмерных частиц (2–3,5 мкм) выявлено, 

что при малом угле расширения (до 30) и больших углах расширения (от 60 

до 90) зависимость критической ширины от угла расширения является линей-

ной. Для среднего диапазона углов расширения (от 40 до 50) критическая ши-

рина канала значительно превышает теоретические оценки. Для взвесей частиц 

нанометрового диапазона размерности (200–400 нм) установлена промежуточ-

ная зависимость между газовой детонацией и гетерогенной детонацией мик-

ронных частиц: линейная до угла расширения в 35, немонотонная в диапазоне 

от 35 до 50 и не зависящая от угла при α > 50.  
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