Изучение химии образования положительных ионов в пламени этилена: эксперимент и численное моделирование
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Пламя представляет собой слабо ионизированную плазму. Понимание химии превращения ионов в пламени имеет решающее значение для развития новых методов диагностики, а также для разработки ионно-чувствительных технологий для управления процессами горения. 
Целью данной работы являлась экспериментальная проверка и усовершенствование представленной в литературе химико-кинетической модели горения предварительно перемешанной этилена/кислорода/аргона, включающей реакции с заряженными частицами. Представленные в литературе кинетические модели с участием заряженных частиц в пламени несовершенны в связи с отсутствием надежных экспериментальных данных, на которых можно провести их проверку. В основе данных механизмов заложены реакции хемиионизации, реакции образования гидроксония, реакции передачи протона и электрона нейтральным частицам. 
В этой работе методом молекулярно-пучковой масс-спектрометрии измерено пространственное распределение положительных ионов (катионная структура) в пламени предварительно перемешанной смеси этилен/кислород/аргон в широком диапазоне коэффициентов избытка горючего ϕ = 0,4÷1,5, стабилизированном на плоской горелке при атмосферном давлении. Проведены численные расчеты катионной структуры этих пламен с применением программного обеспечения Cantera (v.2.5.1) [1]. Для расчётов использован детальный кинетический механизм, включающий реакции с участием заряженных частиц, построенный на основе доступных в литературе моделей и дополненный реакциями для катиона C3H5+. На основе сопоставления данных эксперимента и моделирования было установлено, что механизм корректно описывает относительное содержание ключевых кислородсодержащих катионов (CH5O+, C2H3O+) в пламенах, а также катиона C3H5+, обнаруженного экспериментально в богатом пламени (ϕ=1,5), но значительно недооценивает относительную мольную долю катиона C3H3+, который является ключевым в богатых пламенах. Кроме того, в богатом пламени (ϕ=1,5) было идентифицировано несколько ароматических и циклических катионов с общей формулой CxHy. Полученные данные послужат основой для дальнейшего усовершенствования механизма превращения ионов в богатых пламенах углеводородов.
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