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РАЗРАБОТКA АВТОМАТИЗИРОВАННОЙСИСТЕМЫ НАУЧНЫХ И ИНЖЕНЕРНЫХРАСЧЕТОВ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ,ОПТИЧЕСКИХ И ТРАНСПОРТНЫХ СВОЙСТВГАЗОВО-ПЛАЗМЕННЫХ АКТИВНЫХ СРЕДИ КОНСТРУКЦИОННЫХ МАТЕРИАЛОВЭНЕРГЕТИЧЕСКИХ УСТАНОВОК
Приведены результаты исследований и разработок программ-ных компонент, тематических баз и банков данных создаваемойавтоматизированной системы научных и инженерных расчетов
(АСНИР ТОТ–МГТУ “ Термодинамика, оптика, транспорт”) тер-модинамических, оптических и транспортных свойств плазмообра-зующих элементов конструкционных материалов (металлов, ди-электриков, полупроводников) и газово-плазменных активных средразличных химического и ионизационного составов в широких диапа-зонах температур, плотностей и энергии квантов. Описаны струк-тура комплекса АСНИР создаваемых программных компонент, со-пряженных баз и банков данных, а также результаты численногомоделирования и сравнительного анализа рассчитываемых харак-теристик с экспериментальными данными.

Современный этап исследований и разработок энергетических уста-новок с концентрированным потоком энергии — плазменных и фотон-ных лучевых энергетических и технологических устройств и систем
— характеризуется активным применением физических и математиче-ских методов их анализа и инженерной многопараметрической опти-мизации, развитым математическим моделированием и элементамиСАПР. При этом радиационно–плазмодинамические, тепло- и электро-физические процессы в газово-плазменных средах и твердотельныхструктурах энергоустановок описываются уравнениями радиационноймагнитной газодинамики, твердотельной электроники, интенсивногопереноса фотонов и заряженных частиц, которые (уравнения) численнорешаются на сверхскоростных ЭВМ с привлечением высоких вычисли-тельных технологий. Для оптимального применения этих методов не-обходим предварительный анализ термодинамических, транспортных,оптических свойств рабочих веществ и активных сред: проводимости,теплопроводности, вязкости, коэффициентов диффузии частиц раз-личных сортов, пробегов фотонов, частотных зависимостей коэффи-циентов поглощения/отражения, эмиссионных/абсорбционных спек-тров, коэффициентов обмена энергией между компонентами смесей
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рабочих веществ, всего набора термодинамических функций и харак-теристик. Несмотря на многолетнюю историю исследований, объемнадежных данных по термодинамическим, оптическим и переноснымсвойствам плазмы ограничен [1–10]. Достаточно подробные сведенияо термодинамических, транспортных и оптических свойствах полу-чены лишь для плазмы воздуха и его компонентов [1–4] в узком диа-пазоне параметров (Т , ρ, hν); такие данные известны для некоторыхгазов, диэлектриков и металлов [3–9]. Значительное число теоретиче-ских работ посвящено лишь проблеме создания широкодиапазонныхуравнений состояния вещества и определению термодинамическихсвойств веществ в экстремальных условиях [11, 12],что делает созда-ние программных компонент автоматизированной системы научных иинженерных расчетов (АСНИР) и тематических баз и банков данныхактуальным.Целью описываемых исследований и разработок является созда-ние АСНИР термодинамических, оптических и транспортных свойствгазово-плазменных активных сред различного химического и иониза-ционного состава, плазмообразующих элементов конструкционных ма-териалов энергетических установок в широких диапазонах температур
Т ∼ 5·103 . . . 5·106 К, плотностей ρ ∼ 10−4 . . . 102 кг/м3 и энергии кван-тов hν ∼ 10−1 . . . 104 эВ); далее приведены примеры программной ре-ализации комплекса и создания соответствующих баз и банков данныхпо термодинамическим, оптическим и транспортным свойствам плаз-мы инертных газов (Ar, Xe, He, Ne, Kr),всех элементов полимерногоряда (C, H, F, N, O, Si)и наиболее употребляемых плазмообразующихвеществ конструкционных материалов и активных сред энергетиче-ских установок.Основные принципы построения АСНИР ТОТ. Знание термо-динамических, оптических и транспортных (ТОТ) свойств плазмы, еесложного химического и ионизационного состава в широком диапа-зоне изменения параметров плазмы в сильных радиационных поляхнеобходимо для многочисленных сопряженных научных и технологи-ческих приложений: широкого спектра задач радиационной, газовойи плазменной динамики, физической и квантовой электроники, взаи-модействия концентрированных потоков энергии с веществом разныхагрегатных состояний и др. [12, 13]. Исходя из реальных потребно-стей численного и физического моделирования и инженерного анализа,наибольший интерес для решения этих задач представляют данные огрупповом/ионизационном составе газово-плазменных активных сред;о термодинамических характеристиках плазмы (давлении, внутреннейэнергии, энтальпии, энтропии) и дифференциальных термодинамиче-

56 ISSN 0236-3941.Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. "Машиностроение". 2003.№ 3



ских функциях (изобарных и изохорных теплоемкостях, эффективномпоказателе адиабаты, скорости звука и др.); об оптических свойствах
(коэффициентах поглощения в дискретном и непрерывном спектрах,интегральных коэффициентах поглощения и характерных интеграль-ных длинах пробега излучения); о переносных (транспортных) свой-ствах плазмы (коэффициентах электро- и теплопроводности, диффу-зии, вязкости и др.).Получение информации по каждому из этих разделов служит само-стоятельной экспериментальной и расчетной задачей, а результат — со-здание соответствующих баз данных, совокупность которых по каждо-му разделу и формирует банки данных. Дополнительное требование ксистеме создания таких банков экспериментальных и теоретическихданных — ее универсальность, так как учесть все используемые ве-щества и соединения, данные о которых могут потребоваться при кон-кретном инженерном анализе широкого спектра плазменных устройстви систем, заранее невозможно.Задача создания АСНИР ТОТ для определения свойств плазмысложного химического и ионизационного состава связана:

— с созданием программных компонент АСНИР для расчета опти-ческих, переносных и термодинамических свойств многокомпонент-ной плазмы в широком диапазоне изменения основных ее параме-тров (температуры, концентрации и энергии квантов). Такая системадолжна удовлетворять следующим требованиям: во–первых, выпол-нять большое число чисто вычислительных операций (учет толькоэлементарных радиационных процессов требует вычисления сеченийи других сопряженных характеристик как минимум ∼ 104 перехо-дов); во-вторых — поддерживать достаточно объемную базу данныхпо квантово-механическим состояниям атомов и ионов (до 103 состоя-ний на каждый ион, десятки тысяч состояний на элемент); в-третьих —быть открытой для дальнейшего развития и модификации, позволять смалыми затратами заменять или добавлять новые физические методи-ки расчета и анализа; в-четвертых — позволять получить результаты сминимальными затратами времени;
— c генерацией энциклопедических банков данных по термоди-намическим, оптическим, переносным свойствам многокомпонентнойплазмы при использовании разрабатываемого комплекса программ.В соответствии с программой исследований термодинамических,оптических и переносных свойств многокомпонентной плазмы, прово-дящихся в МГТУ им. Н.Э. Баумана [5, 6, 8–10],разрабатывается авто-матизированная система научных и инженерных расчетов — АСНИРТОТ. Логика построения и ее структура описываются далее.
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В качестве входных данных для АСНИР ТОТ–МГТУ используютсяплотность, температура (или другие два независимых термодинами-ческих параметра), элементный состав плазмы, а также энергетиче-ские уровни всех атомов и ионов, входящих в смесь. Выходными дан-ными являются зависимости термодинамических функций, элемент-ного/группового состава, оптических и переносных свойств для диа-пазона входных данных, представляемые в удобном для анализа виде.При разработке общей структуры автоматизированной системы на-учных расчетов исходили из того, что она должна совмещать в себебольшое количество чисто вычислительных операций и поддерживатьдостаточно объемные базы данных, а также быть открытой для рас-ширения, что возможно при объектно–ориентированном подходе к по-строению программ.В соответствии с принятым объектно-ориентированным подходомпредмет моделирования — плазма — представлен несколькими уров-нями рассмотрения/детализации: верхний уровень — это “смесь”, каксовокупность составляющих ее химических элементов, характеризуе-мая набором параметров (температурой, плотностью, давлением и т.д.).Следующий уровень — это “элемент” (химический), как совокупностьионов различной кратности, характеризуемый своим набором парамет-ров (атомным номером, массой и т.д.). Далее следуют: “ион” — как со-вокупность возможных энергетических состояний; “состояние”, опи-сываемое конфигурацией электронных оболочек; “оболочка”, характе-ризуемая набором квантовых чисел и количеством электронов. Каждо-му уровню детализации соответствует базовый тип переменной — объ-ект, объединяющий в себе данные и методы их обработки. На основебазовых объектов могут быть порождены объекты-потомки, наследу-ющие необходимые свойства и методы предков, вносящие новые илимодифицирующие старые свойства и методы, что позволяет сделатькомплекс открытым для дальнейшего расширения. Структурная схемакомплекса АСНИР приведена на рис. 1.Все базовые объекты комплекса — это потомки стандартного объ-екта (TObject),что облегчает организацию иерархической структурыданных в виде стандартных коллекций (объект TCollection)и хранениеданных в стандартных потоках. На базе модулей комплекса строитсянабор программ по расчету термодинамических, переносных и опти-ческих свойств смеси из элементов, входящих в соответствующие ба-зы данных. Для этого в программе инициализируется объект заданиемхимического состава, температуры и плотности; затем используютсяметоды этого объекта для расчета того или иного параметра или вы-вода результатов расчета. Например, для расчета суммарного спектра
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Рис. 1. Структурная схема АСНИР ТОТ–МГТУ
поглощения плазмы сложного химического состава необходима следу-ющая информация: парциальный состав плазмы; непрерывный спектрпоглощения; данные по силам осцилляторов и параметрам штарковско-го уширения линий в плазме.Эта информация является входной для расчета суммарного спектра.Так как в объекте “смесь” используется метод, реализующий расчетдискретного спектра, профиля линий и наложение их на непрерывныйспектр, это позволяет за один шаг проводить полномасштабные вычи-сления, имея в качестве входной информации только температуру (эВ),плотность (кг/м3) и базу данных по квантово-механическим состояни-ям атомов и ионов, входящих в смесь. Остальные данные автоматиче-ски рассчитываются и хранятся динамически в виде полей и методовобъектов комплекса.
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О генерации баз и банков данных комплекса АСНИР ТОТ–МГТУ. Базы данных по квантово-механическим состояниям атомови ионов элементов “ ТОТ–состояния”. Интерфейс АСНИР ТОТ с ба-зами данных.Степень наполнения баз данных по энергетическим уровням зави-сит от поставленной задачи. При расчете группового/элементного со-става (определение статистических сумм) достаточно ограничиться де-сятком низковозбужденных состояний; при определении непрерывно-го спектра поглощения можно также ограничиться несколькими низко-возбужденными состояниями, учитывая влияние остальных интеграль-но [13]. Для определения же дискретного спектра непосредственно изданных по энергетическим уровням атомов и ионов необходима бо-лее обширная база данных (более точные методы расчета свойств плаз-мы, с учетом эффектов неидеальности, развитые данные по квантово-механическим состояниям [7, 14]). Таким образом, генерируемые ба-зы данных должны содержать большое количество записей по энерге-тическим уровням каждого иона каждого рассчитываемого элемента.Создание таких баз данных связано с выполнением ряда последова-тельных этапов. Во-первых, обширным библиографическим поискомтребуемой информации (по приближенным оценкам [15] за 40-летнийпериод исследований было опубликовано свыше 3000 оригинальныхработ по исследованию спектров и энергетических уровней атомов иионов). Во-вторых, созданием инфологической основы БД, что под-разумевает наличие требуемой информации в виде данных на бумаж-ном носителе. В-третьих, разработкой и развитием теоретических и чи-сленных методов анализа для неизученного диапазона параметров. В-четвертых, разработкой системы управления базами данных, позволя-ющей оперативно вносить изменения и дополнения в БД с миниму-мом затрат. Информационное представление баз данных в АСНИР ТОТосновано на принятой в спектроскопии систематике уровней атомныхчастиц и методах ее записей и имеет самостоятельное значение, по-скольку может являться обобщением накопленных данных по энерге-тическим уровням атомов и ионов.Даталогическое представление информационной модели предмет-ной области достигается благодаря интерфейсу БД с АСНИР ТОТ.При этом используется иерархическая модель данных, представляю-щая собой древовидную структуру, где каждому уровню детализациипредметной области (плазмы) соответствует “узел” в структуре дан-ных (рис. 2), что позволяет достигнуть независимости программногопродукта от базы данных и наоборот.
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Рис. 2. Иерархическая структура базы данных по квантово–механическим со-стояниям атомов и ионов (“ ТОТ–состояния”) и ее сопряжения с базовыми объ-ектами АСНИР — ТОТ–МГТУ; для элемента 2 показано заполнение полей БДна примере алюминия
В АСНИР ТОТ БД “ТОТ-состояния” используются для расчета па-раметров разрешенных дипольных переходов (сил осцилляторов, длинволн, параметров уширения), сечений фотоионизации электронныхоболочек, расчета статистических сумм и, следовательно, определенияионизационного состава, термодинамических и транспортных свойствмногокомпонентной атомарной плазмы. Базы данных “ТОТ-состояния”
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созданы из обобщенного массива теоретических и экспериментальныхработ и представляют соответствующим образом сформатированныеданные в виде файла для каждого элемента от Н до Р, а также Ar, Mg,
Ti, Cr, Mn, Fe, Ni, Cu, Ge, Kr, Mo, Xe, W.Базы данных организованы ввиде структурированных текстовых файлов, каждый из которых содер-жит форматированную информацию по отдельному элементу. Внутрифайла информация по энергетическим уровням разбита на следующиеблоки: данные для атома (иона) — энергия ионизации основного состо-яния и смещенных термов — возбужденные состояния атома (иона).Данные по возбужденным состояниям содержат информацию по элек-тронным оболочкам, набору квантовых чисел, энергии возбуждения.Степень наполненности БД не менее 100состояний для атома и пер-вых двух ионов (как правило∼ 103) и порядка 10 . . . 100 состояний длямногозарядных ионов. В целом, формат представления данных по энер-гетическим уровням полностью соответствует принятому международ-ному стандарту представления подобной информации [16, 17].Базы данных по термодинамическим свойствам атомарной много-компонентной плазмы сложного химического состава “ ТОТ–термо-динамика”.Базы данных представляют собой набор структурированной инфор-мации в форме таблиц, графиков, а также в текстовом (ASCII) форма-те. Представление информации в текстовом формате наиболее целесо-образно, так как делает БД действительно аппаратно- и программно-независимыми.Базы данных “ТОТ–термодинамика” содержат сведения по иони-зационному составу и термодинамическим свойствам плазмы различ-ных элементов таблицы Менделеева (по давлению, внутренней энер-гии, энтропии, энтальпии, изобарной и изохорной теплоемкостям, по-казателям адиабаты, уравнениям состояния, скорости звука) и их сме-сей как функций от плотности и температур (в диапазонах плотностейот 0,0001до 100кг/м3 и температуры от 5 до 5 · 103 кК) (рис. 3, 4); вдоступных областях диаграммы ρ − Т проведено сравнение предста-вленных расчетных результатов генерируемой базы данных с экспери-ментальными и теоретическими данными [10]. В основу расчета иони-зационного состава и термодинамических функций плазмы положеноуравнение Саха–Эккерта с учетом неидеальности плазмы в приближе-нии Дебая–Хюккеля в большом каноническом ансамбле [7]. Статисти-ческие суммы рассчитывают, используя БД по энергетическим уровняматомов и ионов элементов, входящих в смесь, вводя экспоненциальныйформ-фактор [17]. Ограничениями для использованных методик расче-та служат: вырождение электронной компоненты плазмы при дальней-
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Рис. 3. Ионизационный состав плазмы аргона при плотности 0,1кг/м3

шем увеличении плотности при низких температурах; высокая неиде-альность плазмы (Γ > 1); отклонения от состояния ЛТР, приводящиек невозможности использования уравнения Саха (например, в случае
“коронарного предела”) [2].Базы данных по транспортным свойствам атомарной многоком-понентной плазмы сложного химического состава “ ТОТ–транспорт”.Базы данных “ТОТ–транспорт” содержат сведения о транспортныхсвойствах (электропроводности, полной теплопроводности, электрон-ной, ионной, реактивной теплопроводностях, вязкости) плазмы различ-ных элементов таблицы Менделеева и их смесей как функций от плот-ности и температуры (в диапазонах плотностей от 0,0001до 10кг/м3 итемператур от 5 до 5 · 103 кК) (рис. 5). Генерация БД проведена расчет-ным путем, в доступных областях диаграммы ρ − Т проведено срав-нение результатов с экспериментальными и теоретическими данными
[10]. Базы данных представляют собой набор структурированной ин-формации в форме таблиц, графиков, а также в текстовом (ASCII) фор-мате.Вычисление коэффициентов переноса базируется на принципе раз-дельного описания процессов электронного и ионного переносов [4, 18,
19]. Электронные коэффициенты переноса рассчитываются по форму-лам Фроста [19], ионные коэффициенты переноса вычисляются ме-тодами Чепмена–Энскога [18]: вязкость — методом первого порядка,ионная теплопроводность — методом второго порядка. Потенциалывзаимодействия тяжелых заряженных частиц считаются кулоновски-
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Рис. 4. Термодинамические свойства плазмы магния:а — давление; б — удельная внутренняя энергия; в — удельная энтропия; г — удель-ная изобарная теплоемкость; д — эффективный показатель адиабаты; е — термиче-ское уравнение состояния; цифры в поле графиков означают плотность (кг/м3)
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Рис. 5. Транспортные свойства аргона:а — электропроводность; б — теплоемкость; в — электронная теплоемкость; г —вязкость; цифры в поле графиков означают порядок плотности: например, “2” соот-ветствует 10−2 кг/м3
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ми, экранированными по Дебаю, что методически соответствует учетуплазменной неидеальности с помощью кольцевого приближения [7].Базы данных по длинам волн, силам осцилляторов и параметрамштарковского уширения для разрешенных дипольных переходов ато-мов и ионов “ ТОТ–линии” .Базы данных по параметрам разрешенных оптических (дипольных)переходов (длине волны, силе осцилляторов, параметрам штарковско-го уширения в поглощении) атомов и ионов созданы для большинстваэлементов таблицы Менделеева. Информация представляется в таблич-ном и электронном видах, содержит следующие данные для каждогоразрешенного дипольного перехода: электронную конфигурацию ниж-него состояния; электронную конфигурацию верхнего состояния; спи-новой, орбитальный, полный моменты и четность нижнего состояния;спиновой, орбитальный, полный моменты и четность верхнего состо-яния; энергию нижнего и верхнего состояний (см−1); длину волны пе-рехода (Å); силу осциллятора; параметры штарковского уширения. До-полнительно к БД форматируется подпрограмма перевода приводимыхв таблицах параметров штарковского уширения в полуширину и сдвиглинии при расчете лоренцовского контура в зависимости от температу-ры и плотности плазмы (или концентрации электронов и ионов).Для генерации этих БД используются БД “ТОТ–состояния”. Далееметодом Бейтса–Дамгаард [20] проводится расчет для всех возможныхпереходов между приведенными уровнями (расчет проводится толькодля разрешенных дипольных переходов), и определяются параметрыударного уширения спектральных линий электронами в приведенном
(не зависящем от Т и ρ) виде [10].Базы данных по оптическим свойствам атомарной многокомпо-нентной плазмы сложного химического состава “ ТОТ–оптика” .Базы данных “ТОТ–оптика” включают в себя: экспериментальные итеоретические данные по оптическим свойствам атомарной многоком-понентной слабонеидеальной плазмы различных элементов таблицыМенделеева и их смесей как функции от энергии квантов, плотностии температуры (в диапазонах плотностей 10−4 . . . 102 кг/м3, темпера-тур 5 · 103 . . . 5 · 106 К и энергий квантов 10−1 . . . 103 эВ) в виде сум-марных спектров поглощения, многогруппового осреднения по План-ку и Расселанду, многогруппового осреднения с учетом оптическойтолщины среды, а также коэффициента поглощения в непрерывномспектре (рис. 6). При генерации расчетных БД используются БД поэнергетическим уровням атомов и ионов и по длинам волн, силам ос-цилляторов и параметрам штарковского уширения для разрешенныхдипольных переходов. Расчет проводится при определении парциаль-
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ного вклада в суммарный коэффициент поглощения от элементарныхрадиационных процессов: связанно-связанных, связанно-свободных исвободно-свободных переходов [10, 21]. При этом, расчет свободно-свободных переходов проводится с использованием формул Крамерсас учетом фактора Гаунта [13] (тормозное поглощение). Расчет пар-циального вклада от сечений связанно-свободных переходов разде-ляется на индивидуальный учет сечений фотоионизации основныхнизковозбужденных состояний и внутренних оболочек по оригиналь-ной методике [9]; учет сечений фотоионизации возбужденных состо-яний проводится по методу квантового дефекта [20]; интегральныйучет фотоионизации высоковозбужденных состояний — по формуламБибермана–Нормана с учетом поправки на сдвиг порогов фотоиониза-ции по Инглису–Теллеру [13]. Дискретный спектр коэффициентов по-глощения (линейчатый спектр) рассчитывается с использованием БД
“ТОТ–линии”, профиль линий считается лоренцевским с уширением засчет квадратичного штарк-эффекта (ударное уширение электронами).Основные трудности при решении задач переноса излучения свя-заны с анализом эмиссионных спектров с многочисленными линиями,когда в узком частотном интервале значения коэффициентов поглоще-ния изменяются на несколько порядков многократно, при этом каждаялиния имеет достаточно сложный контур. Дискретный спектр поглоще-ния даже одного элемента содержит порядка 104 . . . 105 линий, на опи-сание профиля каждой из которых требуется от 7 до 102 точек. Суммар-ное число точек в рассчитанной спектральной зависимости коэффици-ента поглощения может превышать 108 (для одной пары значений T и
ρ (n0)). Выходов из этой ситуации — два: первый — создание “замкну-той” программной системы, т.е. системы, которая бы использовала нерезультаты, а сами методы комплекса АСНИР ТОТ (или весь комплекс)в цикле расчетов, что позволит не создавать банки данных по коэффи-циентам поглощения и повысит точность расчетов; второй — исполь-зование приближенных методик аппроксимации спектра излучения.Методика локального усреднения предполагает предварительнуюобработку коэффициента поглощения для замены реального спектраступенчатой моделью, более или менее адекватной первоначальномуспектру. Усредненные коэффициенты поглощения считаются при этомне зависящими от оптической плотности и определяются локальны-ми параметрами состояния (плотностью, температурой, химическимсоставом плазмы). Наиболее часто используется многогрупповое при-ближение, в котором спектры разбиваются на ряд частотных интерва-лов и приближаются кусочно-постоянными функциями [1, 3]. Количе-ство участков спектра, в которых усредняют коэффициент поглощения,
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Рис. 6 (Начало). Оптические свойства кремния:а — суммарный спектр коэффициента поглощения плазмы кремния для разных зна-чений Т и ρ′; б — многогрупповое осреднение спектра поглощения кремния, по Рос-селанду — сплошная, по Планку — штриховая линия

68 ISSN 0236-3941.Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. "Машиностроение". 2003.№ 3



Рис. 6 (Окончание)
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определяется решаемой задачей. В задачах теплообмена излучениемоказывается достаточно спектральную область разбить на несколькоучастков (∼ 2 . . . 10). В задачах, связанных со спектральной диагности-кой газовых потоков, приходится вводить сотни участков усреднения.Примером многогрупповых моделей коэффициента поглощения возду-ха служат табличные данные [1, 3–5]. Такое приближение достаточнохорошо описывает непрерывный спектр, особенно, если границы групппримерно соответствуют местам наиболее сильных скачков коэффици-ентов поглощения. Однако дискретный спектр таким образом передатьне удается: при характерных для линий перепадов коэффициентах по-глощения роль отдельных частотных интервалов в радиационном пе-реносе энергии сильно зависит от параметров поля излучения, харак-терных размеров плазмы и др. Например, в случае малого по размерам,оптически прозрачного плазменного образования основную роль в ра-диационном охлаждении играют центры линий; увеличение размеровплазмы при сохранении ее локальных параметров до достижения боль-шой оптической плотности в центрах линий — приводит к тому, что со-ответствующие спектральные области практически “выключаются” израдиационного теплообмена в силу “запирания” излучения в линиях.При этом на первый план выходит перенос излучения в непрерывномспектре, к которому добавляется вклад от крыльев уширенных линий.При увеличении числа групп до 103 . . . 104 точность описания спектрастановится достаточной для относительно верного отражения радиа-ционного переноса. В этом случае уже можно использовать прямое ин-тегрирование по частоте.Обобщенные методики и тестовые результаты расчетов тер-модинамических, оптических и транспортных свойств плазмыактивных сред и конструкционных материалов энергетическихустановок. Разработанный комплекс методов расчета и программныхкомпонент АСНИР ТОТ позволяет определять: парциальный состав итермодинамические функции; переносные свойства; непрерывные идискретные спектры; групповые и интегральные радиационные харак-теристики атомарной плазмы плазмообразующих элементов широкойноменклатуры и их смесей в широких диапазонах изменения темпе-ратуры (1 . . . 100 эВ и выше), плотности (10−4 . . . 10 кг/м3), энергииквантов (0,1 . . . 1000 эВ) и характерного размера плазменного объема,имея в качестве входной информации только температуру, плотность,элементный состав плазмы и БД по квантово-механическим состоя-ниям атомов и ионов, входящих в смесь. Логика расчетных процедурследующая: после инициализации БД “ТОТ–состояния” определяетсяпарциальный состав, затем в зависимости от выбранного варианта —

70 ISSN 0236-3941.Вестник МГТУ им. Н.Э. Баумана. Сер. "Машиностроение". 2003.№ 3



термодинамические функции, переносные свойства, непрерывный илисуммарный спектры коэффициента поглощения и групповые средниеи интегральные радиационные характеристики.Некоторые результаты массовых расчетов, проведенных для плаз-мы магния, аргона и кремния, представлены на рис. 3–6.Из рисунковвидны ионизационный состав, термодинамические характеристики итранспортные свойства в диапазонах температур 5·103 . . . 5·106 К с ша-гом в логарифмических координатах lg ∆T = 0,3, плотности — от 10−4

до 102 кг/м3 с шагом lg ∆ρ = 1, а также результаты расчета суммарногоспектра поглощения, где профиль линии рассчитывался по 20 точкам,исходя из следующих условий: 1) κ′ν(ν0) > 0,2κ′ν(ν0) — коэффициентпоглощения в центре линии больше 20 %коэффициента поглощения внепрерывном спектре; 2) полная ширина линии определяется условием
κ′ν(ν1) < 0,1κ′νn(νi) и κ′ν(ν2) < 0,1κ′νn(ν2); 3) интервал [ν1 ν2] разбивает-ся на 20 точек с шагом в логарифмических координатах с основаниемлогарифма (ν2 − ν1)/ν1, что позволяет более подробно описывать цен-тральную часть линии. После этого, если выполнено первое условие,производится аддитивное наложение линии на итоговый спектр и дляполучения необходимой дисперсии для каждого иона проводится ча-стотная выборка (прорежение) суммарного спектра.Следует отметить, что параметры спектральных линий, данные попарциальному составу, термодинамическим функциям, транспортнымсвойствам и БД по квантово-механическим состояниям атомов и ио-нов представляют самостоятельный практический интерес. Сравнениедоступных экспериментальных и расчетных данных, проведенное вдиапазоне параметров — плотностей (10−4 . . . 10 кг/м3) и температур
(0,5 . . . 30 эВ) [10] для ряда плазмообразующих элементов (алюминия,аргона, водорода, углерода и др.), показывает их удовлетворитель-ное соответствие, что позволяет осуществить программный комплексАСНИР ТОТ как инструмент надежного экспресс-анализа термодина-мических, оптических и транспортных свойств плазмы активных средэнергетических и технологических установок широкого ряда.
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