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Развиты и разработаны алгоритмы и программы расчета частных производных состава по температуре, необходимых для расчета теплопроводности и теплоемкости продуктов сгорания. При рассмотрении физико-химических процессов горения, протекающих в камере сгорания энергоустановок необходимо учитывать перенос тепла вследствие диссоциации веществ – это подчеркивает актуальность работы. Учет теплоты химических реакций производится введением в расчетные формулы частных производных состава по температуре [1]. 

Предложено два варианта расчета частных производных расчет производится без привязки к конкретной энергоустановке: 1. рассматривается локальное термодинамическое равновесие; 2. частные производные состава по температуре находятся из системы уравнений диссоциации и равенства нулю общего потока веществ как в свободном, так и в связанном состоянии. Преимущество такого подхода в следующем. Если для расчета составляющей коэффициента теплопроводности применить частные производные, найденные из системы уравнений химического равновесия, то в некоторых случаях существует возможность получения результата, не имеющего физического объяснения, т.е. отрицательного значения составляющей коэффициента теплопроводности, учитывающей перенос тепла.

Таким образом, изменение состава по температуре описывается разными значениями частных производных и это оказывает влияние на конечный результат: термодинамические и теплофизические свойства. Вопросам влияния методов расчета на термодинамические и теплофизические параметры, определению границ применимости различных методов расчета, применению альтернативных подходов к вычислению важнейших параметров посвящены проводимые исследования.
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