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Моделирование химической кинетики в газовой динамике  возможно на разных уровнях описания. Существуют три основных приближения – одно-температурное, двух-температурное, и поуровневое. В каждом из этих подходов ключевым элементом является константа скорости химической реакции. Обширные экспериментальные результаты, полученные к настоящему моменту, позволяют с хорошей точностью определить одно-температурную константу скорости k(T) только для температур меньших 10000K. Особый интерес представляют двух-температурные k(T,Tv) и поуровневые kvw(T) константы скорости, которые необходимы при решении задач термически неравновесной химической кинетики. Для их определения строят различные теоретические модели. Большинство из них содержат различные подгоночные параметры, которые должны определяться из экспериментальных или других результатов.


В рамках системы АВОГАДРО (http://www.avogadro.edu.ru/) разработан вычислительный комплекс “MD Trajectory”, который предназначен для моделирования элементарных химических реакций (диссоциация, обменная реакция, процессы колебательной релаксации) методом классических траекторий. Основной целью расчетов является получение константы скорости для всех уровней описания. “MD Trajectory” позволяет получать не только одно- или двух-температурные, но также  и поуровневые константы скорости для широкого температурного диапазона. Финальная версия “MD Trajectory” будет доступна на Web-сайте http://www.dynamics.edu.ru/MDTrajectory/ как свободно распространяемый программный продукт.


В настоящее время создается облегченная учебная версия вычислительного комплекса “MD Trajectory”. В нее будут включены дополнительные анимационные элементы, которые позволят наглядно продемонстрировать картину протекания химической реакции. На базе учебной версии планируется создание лабораторного практикума, который также будет представлен на Web-сайте http://www.dynamics.edu.ru/. Предполагается развернуть постоянно пополняемую базу данных по поверхностям потенциальной энергии, на основе имеющихся литературных данных. Web-сайт реализуется на основе лицензионных продуктов компании Microsoft: Windows 2000, Internet Information Server и SQL Server 2000.


Проект http://www.dynamics.edu.ru/ является открытым для участия в нем всех заинтересованных лиц.

