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Предложен метод имитационного моделирования температуры гранулы с вну-
тренним тепловыделением, погруженной в среду со случайными флуктуациями
температуры. Метод основан на решении системы обыкновенных дифферен-
циальных стохастических уравнений, представляющей флуктуации темпера-
туры среды случайным процессом с конечным временем затухания автокорре-
ляционной функции. Проведено тестирование метода на основе сопоставления
с точными аналитическими результатами. Показано, что поведение темпера-
туры гранулы с внутренним тепловыделением в случайной среде качественно
отличается от результатов, получаемых в рамках детерминированного подхо-
да. Рассчитаны времена ожидания теплового взрыва в среде с флуктуациями
температуры при различных режимных параметрах.
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A method is proposed for simulating the temperature of a granule with internal heat
release that is immersed in a medium with random temperature fluctuations. The
method is based on solving the system of stochastic ordinary differential equations
that presents the medium temperature fluctuations as a random process with the finite
time of the autocorrelation function decay. The method testing is conducted on the
basis of comparing the test data with exact analytical results. It is shown that the
behavior of temperature of the granule with internal heat release in a random medium
differs qualitatively from the results obtained within the deterministic approach. The
time that elapses before the heat explosion in a medium with temperature fluctuations
is calculated for different regime parameters.
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Введение. Постановка задачи. Как правило, каталитические про-
цессы синтеза сопровождаются выделением теплоты. Практический
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пример — синтез тяжелых углеводородов в процессе синтеза Фише-
ра – Тропша [1]. Синтез искусственной нефти позволяет решить эколо-
гические проблемы, связанные с утилизацией попутного жирного газа
на нефтяных месторождениях, вовлечь в экономическую деятельность
труднодоступные месторождения природного газа, обеспечить эконо-
мическую независимость стран от импорта углеводородного сырья.

В Технологическом институте сверхтвердых и новых углеродных
материалов (ФГБНУ ТИСНУМ, Троицк) разрабатывается промыш-
ленный реактор на 5 000м3/ч синтез-газа с проектной мощностью
до 500 кг/ч стабилизированных жидких углеводородов. В реакторе с
неподвижным слоем гранулированного катализатора синтез происхо-
дит внутри пористых гранул и сопровождается выделением большого
количества теплоты. Теплота экзотермической реакции отводится из
объема гранулы к границе, с которой отводится за счет теплоотдачи
в жидкие продукты синтеза. Превышение мощности тепловыделения
над мощностью теплоотвода с поверхности приводит к неконтролиру-
емому увеличению температуры — тепловому взрыву. Потеря тепло-
вой стабильности гранул катализатора может вызвать тепловой взрыв
всего реактора. В связи с этим исследование границ и условий нача-
ла теплового взрыва — актуальная задача, определяющая стабильные
технологические режимы работы установок синтеза.

Условия, приводящие к потере тепловой стабильности в детерми-
нированных условиях, достаточно хорошо изучены [1–6]. Существует
критическая температура, превышение которой вызывает существен-
ное увеличение температуры гранулы. Ситуация качественно меняет-
ся, когда температура среды является случайной величиной. В этом
случае всегда с ненулевой вероятностью существует флуктуация тем-
пературы, значение которой превысит критическое значение, что мо-
жет вызвать потерю тепловой стабильности. Исследованию влияния
случайного шума на поведение систем с резким изменением состо-
яний посвящены, например, работы [7–11]. Результаты настоящего
исследования также могут быть использованы при расчетах условий
воспламенения дисперсного топлива в авиационных и ракетных дви-
гателях, в энергетике, для оценок вероятности возникновения взрыва
при хранении и транспортировке дисперсных горючих материалов.

Влияние шума на взрывное поведение систем рассмотрено в ра-
ботах [9–16] в рамках аппарата функции плотности вероятности. Это
требует использования современных методов случайных процессов и
функционального анализа и позволяет получить результаты, имеющие
практическое значение. Однако метод функции плотности вероятности
абстрагируется от некоторых важных деталей химической кинетики,
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например, сложно включить детальную кинетическую схему процесса
синтеза, а также внутреннюю структуру каталитической гранулы.

В этой ситуации следует использовать методы прямого численного
моделирования динамики изменения температуры на основе решения
стохастических обыкновенных дифференциальных уравнений [1–19].
Классический подход, развиваемый в методах имитационного модели-
рования, основан на уравнении Ланжевена [20], где случайным источ-
ником является процесс Гаусса с дельта-коррелированной во времени
автокорреляционной функцией (белый шум).

Известно, что белый шум — абстракция, энергия этого процесса
бесконечна и процесс недифференцируем [21]. Для генерации случай-
ного процесса с конечным временем затухания автокорреляционной
функции используется прием, основанный на решении системы сто-
хастических дифференциальных уравнений [17–19]. С помощью такой
технологии можно моделировать случайные процессы с широкой гам-
мой автокорреляционных функций.

В настоящей работе предложен метод численного моделирова-
ния случайной температуры гранулы с внутренним тепловыделением
в среде с флуктуациями температуры, имеющими конечное время
затухания автокорреляционной функции. Этот метод позволяет изу-
чить особенности процесса потери тепловой устойчивости и может
быть применен в дальнейшем для моделирования стохастического
поведения как температуры, так и концентраций реагентов внутри
гранулы с учетом детальной кинетики синтеза. Проведено тестирова-
ние предложенного метода на примере динамики случайных систем,
осредненные параметры которых имеют аналитическое описание.
Проиллюстрированы различные сценарии поведения температуры
частицы в стохастической среде. Представлены результаты расче-
тов среднего времени ожидания теплового взрыва. Сформулированы
задачи дальнейших исследований.

Уравнения для температуры частицы с внутренним тепловы-
делением. Диаграмма Семенова. Рассмотрим сферическую частицу
радиусом dp, м, находящуюся в жидкой среде с температурой Θf , K.
Внутри частицы протекают экзотермические химические реакции с
тепловым эффектом Q, Дж/моль. Скорость химической реакции зада-
ем по закону Аррениуса с энергией активации E, Дж/моль. Теплота
с поверхности частицы отводится в жидкость за счет теплоотдачи, по
закону Ньютона, коэффициент теплоотдачи α, Вт/(м2∙K). Уравнение
для средней температуры частицы Θp имеет вид

mpcp
dΘp
dt
= αSp (Θf −Θp) + VpQAe

−
E
R◦Θp ,
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где mp — масса частицы, кг; Sp = πd2p — площадь поверхности части-
цы, м2; Vp = πd3p/6 — объем сферической частицы, м3; A — предэкс-
поненциальный множитель, моль/(м3∙с); R◦ — универсальная газовая
постоянная, Дж/(моль∙K); cp — теплоемкость материала частицы.

Уравнение для температуры частицы можно переписать в релакса-
ционном виде

dΘp
dt
=
Θf −Θp

τΘ
+
QA

ρpcp
e
−
E
R◦Θp . (1)

Здесь τΘ = dpcp/αp — время тепловой релаксации частицы, т.е. харак-
терное время, за которое температура частицы достигает постоянной
температуры жидкой среды.

Уравнение (1) приводим к безразмерному виду. Выбираем соответ-
ствующие масштабы. Поскольку далее исследуется влияние флуктуа-
ций температуры несущей фазы, температура жидкой фазы задается
как

Θf (t) = 〈Θf〉+ θf (t) ,

где осредненная температура 〈Θf〉 не зависит от времени и однород-
на в пространстве; угловые скобки обозначают осреднение по мно-
жеству случайных “траекторий” в пространстве температур — осред-
нение по ансамблю. Флуктуации температуры среды θf заданы так,
что 〈θf〉 = 0. В качестве временно́го масштаба выбран интегральный
временно́й масштаб TE затухания автокорреляционной функции тем-
пературы среды. Определение этого масштаба будет приведено далее.
Масштаб температуры — осредненная температура несущей среды.
Для выбранных масштабов уравнение (1) принимает вид

dΓp
dτ
=
(1 + γf )− Γp

ΩΘ
+Q∗e

−
E∗

Γp , (2)

где τ = t/TE — безразмерное время; Γp = Θp/ 〈Θf〉 — безразмер-
ная температура частицы; ΩΘ = τΘ/TE — параметр тепловой инерции
частицы; γf = θf/ 〈Θf〉 — безразмерные флуктуации температуры не-
сущей среды; E∗ = E/R◦ 〈Θf〉 — безразмерная энергия активации;
Q∗ = QA/ (ρpcp 〈Θf〉) — безразмерная мощность тепловыделений.

Согласно уравнению (2), температура частицы изменяется в ре-
зультате двух механизмов: 1) теплоотдачи с поверхности (первое сла-
гаемое в правой части уравнения); 2) тепловыделения (второе слагае-
мое в правой части уравнения).

На основе анализа диаграммы Семенова покажем существование
критической температуры, бесконечно малое превышение, которой
приводит к неконтролируемому увеличению температуры частицы —
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тепловому взрыву. Анализ диаграммы Семенова выполним для стаци-
онарной температуры несущей среды γf = 0. Находим стационарные
температуры частицы

dΓp
dτ
= 0,

Γp − 1
ΩΘ

= Q∗e
−
E∗

Γp .

Вводим безразмерные мощность теплоотдачи W ∗
Ω = (Γp − 1) /ΩΘ и

мощность тепловыделения W ∗
Q = Q

∗ exp (−E∗/Γp). На рис. 1 предста-
влены функции, описывающие безразмерные тепловыделения и тепло-
отдачу. Видно, что существует область с тремя стационарными темпе-
ратурами частицы, ограниченная касательными, положение которых
определяется значениями параметра тепловой релаксации частицы.

На касательных c и b (см. рис. 1) гранула возвращается в стацио-
нарное состояние с низкой или высокой температурой соответственно.
В целях изучения типа стационарных температур было проведено чи-
сленное интегрирование нелинейного уравнения (2) без учета флукту-
аций температуры среды. Динамику изменения температуры гранулы,
если начальная температура близка к значению второго корня на диа-
грамме Семенова (см. рис. 1), иллюстрирует рис. 2. Видно, что беско-
нечно малое превышение температуры ΓII приводит к потере тепловой
стабильности, температура гранулы стремится к высокой температуре
ΓIII. Если начальная температура меньше значения ΓII на малую вели-
чину, то температура гранулы переходит в область низких температур
ΓI, близких к температуре среды. С позиции прогнозирования нача-
ла теплового взрыва температуру ΓII можно полагать критической:
Γcr = ΓII.

Рис. 1. Диаграмма Семенова

Рис. 2. Диаграмма изменения температу-
ры гранулы с начальной температурой,
близкой к значению второго корня, взя-
того с диаграммы Семенова:
1 — ΓI = 1,02885; 2 — ΓII = 2,39015; 3 —
ΓIII = 18,98075
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Автокорреляционные функции флуктуаций температуры. Точ-
ные результаты. В этом разделе будут получены точные результаты,
с которыми сопоставим данные прямого численного моделирования
стохастического процесса флуктуаций температуры частицы. Точные
решения существуют для линейных уравнений. Рассмотрим уравнение
для флуктуаций температуры гранулы (1) без источника химической
реакции

dθp (t)

dt
=
θf (t)− θp (t)

τΘ
. (3)

Здесь предполагается, что средние значения флуктуаций температур
гранулы и среды 〈θp (t)〉 = 〈θf (t)〉 = 0. Уравнение (3) — уравнение
релаксационного типа. Для t � τΘ начальное значение температуры
гранулы “забудется” и не будет вносить вклад в динамику изменения
температуры. Флуктуации температуры гранулы будут определяться
только параметрами среды, поэтому для сокращения записи начальное
значение температуры гранулы примем равным нулю. Случайный про-
цесс θf (t) — статистически стационарный случайный процесс Гаусса
с корреляционной функцией

〈θf (t
′) θf (t

′′)〉 =
〈
θ2f
〉
Ψf (t

′ − t′′) . (4)

Используя метод спектрального анализа случайных процессов [20,
21], находим из уравнений (3) и (4) корреляции и интенсивность флук-
туаций температуры гранулы для различных видов автокорреляцион-
ной функции флуктуаций температуры среды Ψf (t).

Случайные флуктуации температуры среды представим в виде
спектрального разложения по частотам

θf (t) =
1

2π

∫
e−iωtdσ (ω) , (5)

где dσ (ω) — случайная мера в пространстве частот.
Подставив выражение для спектрального разложения (5) в формулу

(4), получим

〈θf (t
′) θf (t

′′)〉 =
1

(2π)2

∫∫
eiω

′t′+iω′′t′′ 〈dσ (ω′) dσ (ω′′)〉 . (6)

Из условия статистической стационарности случайного процесса
(4) вытекает функциональный вид коррелятора случайной меры в про-
странстве частот:

〈dσ (ω′) dσ (ω′′)〉 = 2π
〈
θ2f
〉
ψf (ω

′) δ (ω′ + ω′′) . (7)

Здесь δ (ω) — дельта-функция Дирака; ψf (ω) — спектр случайного
процесса θf (t).
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Подставив формулу (7) в выражение (6), запишем связь между
автокорреляционной функцией и ее спектром

〈θf (t
′) θf (t

′′)〉 =
〈
θ2f
〉
Ψf (t

′ − t′′) =

=

〈
θ2f
〉

2π

∞∫

−∞

dω′′ψf (ω
′′)

∞∫

−∞

dω′eiω
′t′+iω′′t′′δ (ω′ + ω′′) =

=

〈
θ2f
〉

2π

∞∫

−∞

e−iω(t
′−t′′)ψf (ω) dω;

Ψf (t) =
1

2π

∞∫

−∞

e−iωtψf (ω) dω. (8)

При t′ = t′′ из формулы (8) определим условие нормировки спектра

1

2π

∞∫

−∞

ψf (ω) dω = 1. (9)

Процедура нахождения спектра по автокорреляционной функции
следует из формулы (8):

ψf (ω) =

∞∫

−∞

eiωsΨf (s) ds. (10)

На основе спектрального представления (5) получим условие диф-
ференцируемости случайного процесса: процесс дифференцируем,
если существует величина

〈
(dθf/dt)

2〉 [21]. Рассмотрим более общую
корреляцию
〈
dθf (t

′)

dt

dθf (t
′′)

dt

〉

= −
1

(2π)2

∫∫
ω′ω′′eiω

′t′+iω′′t′′ 〈dσ (ω′) dσ (ω′′)〉 .

Для раскрытия корреляции случайных мер используем функцио-
нальный вид (7), тогда

〈
dθf (t

′)

dt

dθf (t
′′)

dt

〉

=−
1

2π

∞∫

−∞

dω′′ω′′ψf (ω
′′)

∞∫

−∞

dω′ω′eiω
′t′+iω′′t′′δ(ω′+ω′′) =

=

〈
θ2f
〉

2π

∞∫

−∞

e−iω(t
′−t′′)ω2ψf (ω) dω. (11)
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В соответствии с формулой (11) существование производной слу-
чайного процесса связано со сходимостью интеграла

∞∫

−∞

ω2ψf (ω) dω.

Из формул (8) и (11) также следует представление для среднего ква-
драта производной случайного процесса через автокорреляционную
функцию 〈(dθf

dt

)2〉

= −
〈
θ2f
〉 d2Ψf (t)

dt2

∣
∣
∣
∣
t=0

.

Решение уравнения (3) с нулевым начальным условием имеет вид

θp (t) =
1

τΘ

t∫

0

e
−
t−s
τΘ θf (s) ds.

Двухвременна́я корреляция флуктуаций температуры гранулы равна

〈θp(t
′)θp(t

′′)〉=
1

τΘ

t′∫

0

ds′e
−
t′−s′

τΘ
1

τΘ

t′′∫

0

ds′′e
−
t′′−s′′

τΘ 〈θf (s
′)θf (s

′′)〉 . (12)

Корреляцию флуктуаций температуры среды в формуле (12) пред-
ставляем в спектральном виде (8):

〈θp (t
′) θp (t

′′)〉 =

=

〈
θ2f
〉

τΘ

t′∫

0

ds′e
−
t′−s′

τΘ
1

τΘ

t′′∫

0

ds′′e
−
t′′−s′′

τΘ
1

2π

∞∫

−∞

dωe−iω(s
′−s′′)ψf (ω) . (13)

Интегралы в формуле (13) вычисляются в предположении t� τΘ:

e
−
t′

τΘ

τΘ

t′∫

0

e
s′

τΘ
(1−iωτΘ)ds′ =

1

1− iωτΘ

(

e−iωt
′
− e

−
t′

τΘ

)

=
e−iωt

′

1− iωτΘ
;

e
−
t′′

τΘ

τΘ

t′′∫

0

e
s′′

τΘ
(1+iωτΘ)ds′′ =

1

1 + iωτΘ

(

eiωt
′′
− e

−
t′′

τΘ

)

=
eiωt

′′

1 + iωτΘ
.

Подставим эти формулы в выражение (13) и найдем связь между
спектром флуктуаций температуры среды и корреляционной функцией
флуктуаций температуры гранулы

〈θp (t
′) θp (t

′′)〉 =

〈
θ2f
〉

2π

∞∫

−∞

e−iω(t
′−t′′) ψf (ω)

1 + (ωτΘ)
2dω. (14)
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Согласно формуле (14), для времени бо́льшего, чем время тепловой
релаксации гранулы, флуктуации температуры также являются стати-
стически стационарным случайным процессом. Из формулы (14) мож-
но получить выражения для автокорреляционной функции и квадрата
дисперсии флуктуаций температуры гранулы:

〈
θ2p
〉
Ψp (t) =

〈
θ2f
〉

2π

∞∫

−∞

e−iωt
ψf (ω)

1 + (ωτΘ)
2dω; (15)

〈
θ2p
〉
=

〈
θ2f
〉

2π

∞∫

−∞

ψf (ω)

1 + (ωτΘ)
2dω.

Рассмотрим два частных случая автокорреляционной функции
флуктуаций температуры среды. Случайный процесс θf (t) — дельта-
коррелированный во времени случайный процесс. Автокорреляционная
функция (4) имеет вид

〈θf (t
′) θf (t

′′)〉 =
〈
θ2f
〉
Ψf (t

′ − t′′) =
〈
θ2f
〉
2τ◦δ (t

′ − t′′) , (16)

где τ◦ — временно́й микромасштаб.
Интегральный временной масштаб автокорреляционной функции

(16) равен
∞∫

0

Ψf (s) ds = 2τ◦

∞∫

0

δ (s) ds = τ◦.

Спектр дельта-коррелированного случайного процесса получим из
формул (10) и (16)

ψf (ω) = 2τ◦

∞∫

−∞

eiωsδ (s) ds = 2τ◦. (17)

В соответствии с формулами (9) и (17) энергия белого шума бес-
конечна. Подставив спектр дельта-коррелированного процесса (17) в
формулу (15), получим выражение для корреляции флуктуаций тем-
пературы гранулы

〈
θ2p
〉
Ψp (t) =

〈
θ2f
〉

2π

∞∫

−∞

e−iωt
2τ◦

1 + (ωτΘ)
2dω =

〈
θ2f
〉 τ◦
τΘ
e
−
t
τΘ . (18)

Интеграл в формуле (18) вычисляется методами теории вычетов.
Из формулы (18) следуют выражения для квадрата дисперсии и для
автокорреляционной функции флуктуаций температуры гранулы

〈
θ2p
〉
=
τ◦

τp

〈
θ2f
〉
�
〈
θ2f
〉
; Ψp (t) = e

−
t
τΘ . (19)
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Согласно формуле (19), дисперсия флуктуаций температуры грану-
лы меньше, чем среды. Интегральный временно́й масштаб автокорре-
ляционной функции Ψp (t) совпадает со временем тепловой релакса-
ции частицы. Таким образом, уравнение (3), когда источником флук-
туаций является белый шум, привело к статистически стационарному
случайному процессу с экспоненциально спадающей автокорреляци-
онной функции с конечным временем затухания.

Рассмотрим случай, когда θf (t) — случайный процесс с экспонен-
циально спадающей автокорреляционной функцией

Ψf (t) = e
−
t
TE . (20)

Спектр этого случайного процесса

ψf (ω) =

∞∫

−∞

e
iωt− |t|

TE dt =
2TE

1 + (ωTE)
2 . (21)

Этот спектр (см. (11)) соответствует случайному процессу с конеч-
ной энергией, но недифференцируемому. Из формул (15) и (21) полу-
чим выражение для корреляции флуктуаций температуры гранулы

〈
θ2p
〉
Ψp (t) =

〈
θ2f
〉

2π

∞∫

−∞

2TEe
−iωt

[
1 + (ωτΘ)

2] [1 + (ωTE)
2]dω.

Отметим, что этот случайный процесс является уже дифференцируе-
мым. Интеграл вычисляется методами теории вычетов

〈
θ2p
〉
Ψp (t) =

〈
θ2f
〉 e
−
t
TE − (τΘ/TE) e

−
t
τΘ

1− (τΘ/TE)
2 . (22)

При t = 0 из выражения (22) следует формула для интенсивности
флуктуаций температуры гранулы

〈
θ2p
〉
=

〈
θ2f
〉

1 + (τΘ/TE)
. (23)

Видно, что можно выделить два типа гранул. Первый тип — мелкие
гранулы, время тепловой релаксации которых существенно меньше
интегрального временно́го масштаба флуктуаций температуры среды:
τΘ � TE . В этом случае квадраты дисперсий флуктуаций температуры
гранулы и среды близки:

〈
θ2p
〉
≈
〈
θ2f
〉
. Второй тип — крупные грану-

лы, время тепловой релаксации которых существенно больше, чем
интегральный временно́й масштаб: τΘ � TE . Интенсивность флукту-
аций температуры гранулы мала:

〈
θ2p
〉
≈ (TE/τΘ)

〈
θ2f
〉
. С учетом фор-

мул (22) и (23) следует выражение для автокорреляционной функции
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флуктуаций температуры гранулы

Ψp (t) =
e
−
t
TE − (τΘ/TE) e

−
t
τΘ

1− (τΘ/TE)
. (24)

Интегральный временно́й масштаб флуктуаций температуры гра-
нулы составляет

TΘ =

∞∫

0

Ψp (t) dt = TE + τΘ. (25)

В соответствии с формулами (24) и (25) гранулы с малой инерцией
τΘ � T хорошо вовлекаются во флуктуации среды и их осредненные
параметры близки к характеристикам среды:

Ψp (t) ≈ e−
t
T ; TΘ ≈ TE.

Гранулы с большой тепловой инерцией τΘ � TE образуют случай-
ный процесс с автокорреляционной функцией и временны́м масшта-
бом, отличающимся от параметров среды,

Ψp (t) ≈ e
−
t
τΘ ; TΘ ≈ τΘ. (26)

Полученные точные результаты используются для тестирования
численного алгоритма имитационного моделирования температуры
гранулы в случайном поле.

Система стохастических уравнений. Тестирование алгоритма.
С учетом изложенного выше, моделирование случайного процесса с
конечным временем затухания автокорреляционной функции возмож-
но только на основе численного решения системы стохастических
обыкновенных дифференциальных уравнений.

Рассмотрим систему уравнений, описывающих генерацию флукту-
аций температуры в среде с конечным временем затухания автокорре-
ляционной функции и в грануле с учетом тепловыделения:

dγf (τ)

dτ
= η(τ)−γf (τ);

dΓp(t)

dτ
=
(1 + γf (t))− Γp(t)

ΩΘ
+Q∗e

−
E∗

Γp(t) , (27)

где η (t) — начальный источник флуктуаций, являющийся случайным
процессом Гаусса с автокорреляционной функцией

〈η (t′) η (t′′)〉 = 2τ◦
〈
η2
〉
δ (t′ − t′′) .

При записи первого уравнения системы (27) учитывается, что вре-
менно́й масштаб совпадает с временны́м интегральным масштабом
TE . Интегрирование системы уравнений (27) осуществляется явным
методом Эйлера [18]:
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γ
(n+1)
f = γ

(n+1)
f +Δτ

{
η(n) − γ(n)f

}
;

Γ(n+1)p = Γ(n)p +Δτ

{
(1 + γ

(n+1)
f )− Γ(n)p
ΩΘ

+Q∗e
−
E∗

Γ
(n)
p

}

.
(28)

Здесь n — номер шага по времени; случайное приращение источ-
ника флуктуаций моделируется как Δτη(n) = ξ(n)

√
2 〈η2〉 τ◦Δτ , где

ξ(n) — случайная реализация нормированного процесса Гаусса (бе-
лого шума) с нулевым средним значением и единичной дисперсией.
Шаг по времени в уравнениях (28) выбирается достаточно малым:
Δτ = 10−2min (1,ΩΘ). Сбор информации для получения осреднен-
ных параметров начинается со времени τ > 102max (1,ΩΘ).

Согласно уравнениям (27) и (28), при отсутствии тепловыделения
результаты аналитического исследования и результаты, полученные
путем осреднения численных реализаций системы (28), должны быть
близки.

Влияние тепловой инерции гранул на характер флуктуаций темпе-
ратуры без тепловыделения иллюстрирует рис. 3. Увеличение тепло-
вой инерции приводит к снижению амплитуды флуктуаций и к их
более гладкому поведению.

На рис. 4 показано сопоставление результатов по относитель-
ной дисперсии флуктуаций температуры гранулы, полученных путем
осреднения данных имитационного моделирования системы (28) и по
аналитической формуле (23). Увеличение тепловой инерции понижает
интенсивность флуктуаций температуры гранул.

Автокорреляционные функции флуктуаций температуры части-
цы представлены на рис. 5. Результаты численного моделирования
удовлетворительно согласуются с точными данными, определенными

Рис. 3. Пример случайного поведения температуры среды и частиц при Ωθ = 1Ωθ = 1Ωθ = 1
(a) и 3 (б) для γpγpγp (1) и γfγfγf (2)
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Рис. 4. Отношение дисперсий флуктуа-
ций температуры гранулы и среды по
результатам моделирования (1) и полу-
ченные по формуле (23) (2)

методом спектрального анализа
случайных процессов. Возраста-
ние тепловой инерции гранулы
увеличивает область затухания
автокорреляционной функции.

Сопоставление точных анали-
тических результатов и данных
численного эксперимента позво-
ляет утверждать об адекватности
предложенного в работе числен-
ного алгоритма моделирования,
основанного на решении системы
стохастических уравнений (28).

Моделирование теплового
взрыва. Среднее время ожи-
дания взрыва. В этом разделе
приведены результаты, иллюстрирующие различные сценарии по-
ведения температуры частицы с внутренним тепловыделением во
флуктуирующей среде. Изменение актуальной температуры гранулы
с тепловыделением показано на рис. 6, где Γf = 1 + γf (t) — акту-
альная температура среды. Флуктуации скорости химической реакции
вносят заметный вклад в случайную температуру гранулы. Начальная
температура гранулы меньше, чем критическое значение, соответству-
ющее второму корню ΓII, взятому с диаграммы Семенова. Случайный
процесс с ненулевой вероятностью может выйти за любой уровень.
По истечении некоторого случайного времени актуальная температу-
ра частицы превысит критическое значение Γcr = ΓII и произойдет

Рис. 5. Автокорреляционные функции флуктуаций температуры гранулы
(1) и среды (2) по результатам численного моделирования (◦◦◦, ΔΔΔ, OOO, ��� ), и
полученные по формулам (24) и (20) (кривые); штриховой линией показана
корреляционная функция (26)
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Рис. 6. Изменения актуальных температур среды Γf (1) и гранулы Γp (2) до
теплового взрыва (

〈
γ2p
〉◦〈
γ2p
〉◦〈
γ2p
〉◦

— квадрат дисперсии флуктуаций температуры среды
без учета тепловыделения) при ΩΘ = 2

потеря тепловой устойчивости. Этот сценарий проиллюстрирован на
рис. 7.

Время ожидания теплового взрыва определяем как среднее время
первого пересечения случайными флуктуациями температуры гранулы
критического уровня Γcr, среднее время ожидания теплового взрыва
τcr в зависимости от начальной температуры гранулы Γ◦p, с которой
она подается во флуктуирующую среду, показано на рис. 8. По мере
приближения начальной температуры гранулы к критической среднее
время потери тепловой устойчивости резко сокращается. Критическая
температура зависит от параметра тепловой инерции гранулы.

Заключение. Разработана процедура численного моделирования
случайной температуры гранулы с внутренним тепловыделением

Рис. 7. Пример возникновения теплового взрыва для γfγfγf (1), γpγpγp (2) и ΓIIΓIIΓII (3)
при ΩΘ = 4
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Рис. 8. Зависимость среднего времени ожидания теплового взрыва при Ωθ = 1Ωθ = 1Ωθ = 1
(1), 1,5 (2) и 2 (3)

в жидкой среде с флуктуациями температуры. Интенсивность те-
пловыделения описывается законом Аррениуса.

Для флуктуаций температуры среды предложена процедура чи-
сленной генерации случайного процесса Гаусса с экспоненциально
затухающей автокорреляционной функцией. Автокорреляционные
функции и дисперсии флуктуаций температуры гранулы без тепловы-
деления, полученные методом имитационного моделирования, сопо-
ставляются с точными формулами, найденными путем спектрального
анализа случайных процессов.

Представлен анализ влияния флуктуаций температуры среды на
процесс возникновения теплового взрыва. Проиллюстрирована дина-
мика теплового взрыва для различных значений параметра тепловой
инерции начальной температуры частицы, уровня дисперсий темпе-
ратуры среды, мощности тепловыделений и энергии активации. На
основе осреднения данных имитационного моделирования установле-
на зависимость среднего времени ожидания начала теплового взрыва.
Обнаружен эффект стохастического дрейфа температуры частицы с
внутренним тепловыделением к ее критическому значению.

Направление дальнейших исследований в области численного мо-
делирования связано с привлечением в разработанный метод реальных
кинетических схем процесса синтеза Фишера – Тропша на кобальто-
вых катализаторах, а также исследования, посвященного учету пере-
межаемости, характеризуемой логарифмически нормальным законом
распределения случайной температуры среды.

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского фонда
фундаментальных исследований (проект 11-08-00645-а).
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