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Аннотация. Описаны достижения и существующие проблемы в области числен-
ного моделирования химических процессов в межзвездной и межгалактической сре-
дах. Особое внимание уделено вопросам совместного моделирования неравновесной 
химической кинетики и газовой динамики. Представлена реализация метода самосо-
гласованного моделирования динамических и химических процессов в межзвездной 
среде. 
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Введение 

Большое количество информации о межзвездной и межгалактической средах мы извлека-
ем из наблюдений ионного и молекулярного состава газа [1; 31]. Разнообразие химических со-
единений в этих средах свидетельствует о том, что межзвездная и межгалактическая среды яв-
ляются химически реагирующими. Процессы в химически реагирующих газовых течениях, во-
обще говоря, исследуются во многих областях физики и техники (подробное описание можно 
найти в классической монографии Я.Б. Зельдовича и Ю.П. Райзера [4]). Взаимодействие газо-
вых потоков и сопутствующие химические процессы в реагирующих течениях совместно опи-
сываются сложной системой нелинейных дифференциальных уравнений в частных производ-
ных. В статье представлен краткий обзор некоторых проблем в области численного моделиро-
вания химических процессов в межзвездной и межгалактической средах и вопросов совместно-
го решения уравнений химической кинетики и газовой динамики. 

1. Методы решения уравнений химической кинетики 

Уравнения химической кинетики описывают локальные процессы в реагирующем течении и 
представляют собой взаимосвязанные нелинейные обыкновенные дифференциальные уравнения 
(далее – ОДУ) первого порядка. В общем виде уравнения химической кинетики могут быть запи-
саны следующим образом: 

= 퐹 − 퐷 푛 , 푖 = 1, … , 푛 , (1) 

где ni – концентрации химических компонентов; Fi и Di – скорости образования и разрушения i-го 
компонента, зависящие от температуры газа.  

Для решения систем ОДУ разработано множество методов [5]. Поскольку решение урав-
нений химической кинетики является наиболее трудоемкой частью процесса моделирования 
реагирующего течения, необходимы эффективные и точные алгоритмы для решения уравнений 
(1). Химические процессы обычно протекают в широком диапазоне временных масштабов, и 
система уравнений химической кинетики оказывается жесткой (напомним, что система являет-
ся математически жесткой, когда матрица Якоби имеет собственные значения, различающиеся 
во много раз), что является основной вычислительной проблемой решения ОДУ. Для решения 
уравнений могут применяться как явные, так и неявные методы. Наиболее эффективными и 
часто используемыми методами решения жестких ОДУ являются обобщения метода Бурлиша-
Штера [33], например, полунеявный экстраполяционный метод Бейдера-Дьюфлхарда, и мето-
ды, использующие формулы обратного дифференцирования [5]. Последние представляют со-
бой линейные многошаговые методы, порядок которых равен числу шагов. Метод первого по-
рядка является обратным методом Эйлера. Часто именно этот метод используют для решения 
уравнений кинетики [8], поскольку он достаточно быстрый и обладает устойчивостью. Отме-
тим, что из-за жесткости уравнений классические одношаговые (например, методы Рунге-
Кутта) и многошаговые (например, методы Адамса) практически неприменимы для решения 
задач химической кинетики. 

При выборе эффективного и точного метода решения уравнений химической кинетики 
нужно обратить внимание на следующие моменты. Во-первых, программная реализация чис-
ленного метода должна включать адаптацию шага интегрирования в зависимости от локально-
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го поведения решения. Изменение шага должно соответствовать требуемой точности решения. 
Даже если метод является абсолютно устойчивым, при большом шаге результаты могут иметь 
большие ошибки. Возможно, лучше использовать менее устойчивый метод, поскольку при 
большом шаге он может оказаться неустойчивым, что укажет на то, что размер шага велик. Во-
вторых, если выбран метод, требующий вычисления матрицы Якоби, нужно учитывать, что 
вычисление якобиана довольно затратная процедура. И последнее, при совместном решении 
уравнений химической кинетики и газовой динамики равновесный режим практически никогда 
не достигается. Флуктуации температуры, плотности неизбежно приводят к отклонениям от 
равновесия и потере точности. 

Реализация того или иного метода решения систем жестких ОДУ часто оказывается до-
вольно сложной и требует значительных усилий. Поэтому для решения систем жестких ОДУ 
создано много удобных пакетов интегрирования, например, LSODAR [22], DVODE [11], часть 
методов, описанных в книге [33], также пригодна для этих задач. 

Часто в химических реакциях выделяется или расходуется энергия, более того внутренняя 
энергия газа может значительно меняться за счет динамических процессов, поэтому вместе с 
системой уравнений (1) необходимо решать уравнение для температуры. Это обстоятельство 
существенно усложняет задачу, поскольку скорость охлаждения зависит от концентраций хи-
мических компонентов, которые в свою очередь быстро меняются с температурой. Однако, ко-
гда каждый из химических компонентов находится в локальном термодинамическом равнове-
сии, скорости охлаждения могут быть определены как функции температуры и задача значи-
тельно упрощается. В этом случае уравнение для температуры может быть решено отдельно с 
помощью итерационного метода, в частности методом Ньютона. 

Наконец, отметим, что результат решения уравнений химической кинетики в первую оче-
редь зависит от данных скоростей химических реакций. Выбор скоростей реакций должен осу-
ществляться довольно тщательно. Также необходимо проводить тесты для выяснения зависимо-
сти решения от включенных в модель реакций. Для компонентов, образование и разрушение ко-
торых осуществляется в результате быстрых реакций, достаточно решать уравнение равновесия. 

2. Молекулы H2 и CO в межзвездной среде 

Значительную часть информации о звездообразовании в галактиках мы получаем из на-
блюдений молекулярной составляющей газа [1]. Именно молекулы водорода и оксида углерода 
служат индикатором областей зарождения звезд – молекулярных облаков – и показателем об-
щего темпа звездообразования в галактиках. Поэтому важно выяснить какие физические усло-
вия способствуют образованию и разрушению молекул, насколько точно можно использовать 
молекулы в качестве индикаторов звездообразования. 

Образование звезд определяется способностью газа быстро охлаждаться [35]. В ранней 
Вселенной основным агентом охлаждения являлся молекулярный водород [36]. Именно обра-
зование молекул водорода в необходимой концентрации привело к рождению первых звезд 
[40]. В работах [7; 16] представлены анализ химических реакций образования молекул водоро-
да и их минимальный набор для моделирования эволюции первичного газа. В газе с первичным 
химическим составом образование молекул водорода наиболее эффективно происходит в реак-
циях между атомами водорода и ионами H− и H2

+, а при высокой плотности становятся сущест-
венными трехчастичные реакции [32]. В обогащенном тяжелыми элементами газе добавляется 
процесс образования молекул на пылинках, который является наиболее существенным в ло-
кальной межзвездной среде (МЗС) [23]. 

Молекулы оксида углерода CO обнаружены в различных условиях в нашей Галактике [13] 
и в других галактиках [29]. Наряду с молекулами водорода они играют существенную роль в 
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охлаждении газа и звездообразовании и являются индикатором областей звездообразования. 
Вращательные переходы в молекулах CO эффективно способствуют перекачке тепловой энер-
гии в инфракрасное и миллиметровое излучение, которое может свободно покидать молеку-
лярные облака. Из-за исключительно важной роли этих молекул в тепловой эволюции газа и 
многочисленных наблюдений облаков и галактик в линиях CO нам необходимо хорошо пони-
мать кинетику образования и разрушения молекул. 

Из-за большого числа химических компонентов (например, минимальная модель, описан-
ная в работе [30], включает 26 химических компонентов, а полная – 50) исследования кинетики 
CO в МЗС, в основном, проводились для лагранжевого элемента газа и в одномерном подходах. 
В работах [23; 28] достаточно детально исследованы процессы в газе молекулярных облаков и 
за фронтами ударных волн (многочисленность работ в этом направлении не позволяет осветить 
этот вопрос в полном объеме в столь короткой заметке, здесь приведены наиболее известные 
работы). Изучение широкого диапазона внешних условий требует увеличения числа реагентов, 
либо указания диапазона физических параметров газа, при которых данная модель химической 
кинетики оказывается применимой. Отметим, что оказывается возможной некоторая адаптация 
универсальной модели химической кинетики к конкретной задаче, то есть выделение наиболее 
существенных реагентов и реакций [44]. В частности, в работе [17] было проведено сравнение 
основных химических моделей кинетики молекул СО, исследованы пределы применимости той 
или иной модели. Указано, что в простых схемах, предложенных в работах [26; 27], эволюция 
основных химических реагентов, молекул H2 и СО, близка к той, которая получается в модели 
кинетики, учитывающей 32 компонента и более 300 реакций. Конечно, область физических ус-
ловий, при которых эти модели дают приемлемые результаты, ограничена, но использование 
модели [26] оказывается вполне допустимо при моделировании перехода от атомарного разре-
женного к плотному молекулярному газу, то есть позволяет адекватно прослеживать эволюцию 
образования молекулярных облаков. 

Ограниченность одномерного описания динамики газа и наблюдательные подтверждения 
сложных турбулентных течений в МЗС [37] привели к необходимости исследования роли хи-
мической эволюции газа в динамике молекулярных облаков с помощью многомерных газоди-
намических моделей. Впервые в работе [27] была изучена динамическая и химическая эволю-
ция молекулярных облаков в рамках трехмерного моделирования, включая простейшую хими-
ческую кинетику CO и перенос ультрафиолетового излучения. Прогресс в понимании химиче-
ской структуры молекулярных облаков связан с выяснением взаимовлияния химических и ди-
намических процессов [18]. Формирование молекулярных облаков, флуктуации молекулярного 
состава и металличности МЗС в значительной мере определяется турбулентными движениями 
газа [37], поэтому именно самосогласованные химико-динамические модели МЗС помогут кор-
ректной интерпретации наблюдений. 

Значительное влияние на результаты химических моделей оказывает точность атомных 
данных. По мере получения более точных значений скоростей реакций необходимо проводить 
новые детальные расчеты химической кинетики газа. Приведем один из примеров. Как было 
упомянуто выше, охлаждение в линиях молекулярного водорода играет основную роль при 
формировании первых звезд, поэтому желательно знать функцию охлаждения как можно точ-
нее. Однако долгое время существовал огромный, около порядка, разброс в определении ско-
рости охлаждения [10; 16; 23]. Это проводило к неточности оценки массы первых звезд и, сле-
довательно, их взаимодействия с окружающим газом. 
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3. Ионный состав межгалактической среды 

Температура газа в межгалактической среде варьируется от нескольких десятков тысяч до 
миллионов градусов, следовательно, межгалактическая среда (далее – МГС) – это преимущест-
венно высокоионизованная плазма. Элементный состав МГС определяется процессами звездо-
образования в галактиках и механизмами выноса тяжелых элементов из галактик. Отметим, что 
для вычисления скорости охлаждения межгалактического газа необязательно производить рас-
чет ионного состава всех химических элементов, поскольку основной вклад вносят только H, 
He, C, N, O, Ne, Mg, Si, S и Fe, что связано с обилием химических элементов в МГС. 

Ионный состав МГС зависит от физических условий (температуры, плотности, спектра ио-
низующего излучения) и эволюции газа. В расчетах ионного состава часто предполагается, что 
плазма находится в столкновительном равновесии (то есть свойства определяются только столк-
новениями электронов, ионов и нейтральных атомов). Вычисления свойств такой плазмы произ-
водились в большом количестве работ, например [12; 34; 39]. Однако ясно, что из-за широкого 
диапазона физических условий и динамических процессов, газ в МГС находится в состоянии да-
леком от равновесного. В эволюционирующем газе ионный состав и скорости охлаждения значи-
тельно (иногда в несколько раз) отличаются от равновесных значений [6; 20; 24; 39; 43]. Более 
того, ионизующее излучение от галактик и квазаров может существенно менять ионный состав и 
скорость охлаждения газа как равновесной, так и неравновесной плазмы [43; 45]. 

Вообще говоря, применимость равновесного или неравновесного подхода зависит от фи-
зических условий в газе и его динамики. Однако из-за большого числа необходимых в самосо-
гласованном расчете ионных состояний в численном моделировании, как правило, используют-
ся равновесные модели фотоионизации тяжелых элементов [14]. По этой же причине модели 
фотоионизации применяют для определения свойств абсорбционных систем в спектрах кваза-
ров [38]. Широкое использование равновесных моделей обусловлено доступностью хороших 
программ для расчета, например, MAPPINGS [39], CLOUDY [15], и существенными трудно-
стями учета неравновесных моделей в газовой динамике. Следует отметить, что значительные 
отличия равновесного и неравновесного ионного состава могут приводить к некорректным за-
ключениям о физических условиях в газе при интерпретации наблюдательных данных [20; 42; 
43]. Очевидно, что получение ограничений на физические условия в газе возможно только при 
корректном описании состояний ионизации тяжелых элементов и соотношений между их кон-
центрациями, которые, в общем случае, зависят от эволюции газа. В этом можно убедиться на 
примере холодной фазы межгалактической среды. Наблюдения последних лет уверенно указы-
вают на наличие в межгалактической среде изолированных, компактных, обогащенных тяже-
лыми элементами областей, которые представляют собой достаточно плотные и холодные кон-
денсации с металличностью, различающейся на порядки [38]. Очевидно, что эти структуры (а 
следовательно их ионный состав) не могут находиться в равновесном состоянии. Похожий ха-
рактер крайне неоднородного в широком интервале масштабов пространственного распределе-
ния тяжелых элементов получается в численном моделировании обогащения межгалактической 
среды [2], которое подтверждает, что образующиеся газовые структуры далеки от равновесного 
состояния. По этим причинам в последнее время чаще разрабатываются газодинамические мо-
дели, включающие неравновесные модели фотоионизации [9]. 

Замечания о влиянии точности атомных данных в молекулярной кинетике в равной степе-
ни относятся и к моделированию ионного состава плазмы. Так новые данные о скоростях ра-
диационной и диэлектронной рекомбинаций позволили уточнить ионный состав газа в столк-
новительном равновесии [12]. 
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4. Химическая кинетика и газовая динамика 

Взаимовлияние химических и динамических процессов может быть исследовано только в 
самосогласованных химико-динамических моделях. Уравнения для моделирования газовых 
течений с химическими реакциями представляют собой нестационарные уравнения для плот-
ности газа, плотностей химических компонентов, скорости и энергии [4; 5]. 

В частности уравнения сохранения массы химических компонентов можно записать в виде: 

= −∇(휌 푣) − ∇ 휌 푣 , + 퐹 − 퐷 푛 ,  (2) 

где ρi = Aimpni, Ai, vd,i – плотность, атомный вес и диффузионная скорость i-го компонента.  
При условии малой диффузии отдельных компонентов (푣 ≫  푣 , ) уравнение сохранения 

массы i-го компонента можно рассматривать отдельно как перенос пассивного компонента 
(первое слагаемое) и химические превращения компонента (два последних слагаемых). Таким 
образом, для переноса каждого из химических компонентов записывается отдельное уравнение 
непрерывности и отдельно решается система уравнений химической кинетики (1). Уравнения 
переноса (адвекции) химических компонентов решаются в строгом соответствии с выбранной 
численной схемой для переноса плотности газа. Некоторые методы решения уравнений кине-
тики описаны в параграфе 2. При этом нужно учитывать тот факт, что характерные времена 
химических и связанных с ними тепловых процессов могут быть значительно короче газодина-
мического времени (времени Куранта). Поэтому для устойчивости шаг по времени должен 
быть меньше минимального из этих времен. Однако химические времена могут быть в десятки 
тысяч раз короче динамических и в таком случае решить задачу в разумные сроки невозможно. 
Поэтому чаще применяют следующий подход [8]. В пределах глобального шага по времени, 
который выбирается из условия Куранта и изменения энергии за счет охлаждения и нагрева, 
для каждой ячейки пространства выделяется несколько подшагов по времени. В зависимости от 
эффективности химических процессов в заданной области пространства число подшагов будет 
разным. Характерное время подшага должно быть выбрано из условия скорости изменения ха-
рактерного химического компонента. В основном в этом качестве принимается время измене-
ния степени ионизации газа, то есть 푡  ∼  휖(푛 /푛̇ ), где ϵ < 1. Описанный подход обладает 
достаточной устойчивостью и значительно сокращает время счета. 

5. Химико-динамические процессы в атомарном и молекулярном межзвездном газе 

Приведенные выше рекомендации были успешно использованы при разработке и реализа-
ции параллельного кода AstroChemHydro, предназначенного для моделирования химической, 
тепловой и динамической эволюции межзвездной среды [3]. В данном коде численное решение 
уравнений, описывающих течения смеси химически реагирующих газов, строится с использо-
ванием явной конечно-объемной схемы годуновского типа, имеющей второй порядок по вре-
мени и третий по пространству на гладких участках течений. Реализованная схема неубывания 
полной вариации (TVD) относится к классу монотонных противопоточных схем (MUSCL) [21; 
25]. Для вычисления потоков величин через границы дискретных ячеек в целях экономии ис-
пользуется приближенный метод Хартена-Лакса-ван Леера с учетом контактного разрыва 
(HLLC), хорошо зарекомендовавший себя на решении целого ряда тестовых задач [41]. Для мо-
делирования процессов в гигантских молекулярных облаках (далее – ГМО) авторами была 
произведена существенная переработка химического модуля. В настоящий момент в коде 
AstroChemHydro возможно использование двух различных химических моделей формирования 
CO в межзвездной среде: модели NL97 [27] и NL99 [26]. Эти модели позволяют проследить 
эволюцию основных химических реагентов в гигантских молекулярных облаках: H2, C+ и С (в 
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NL99). Конечно, модели являются сильно редуцированными, но их точность вполне достаточна 
для изучения образования молекулярных облаков [17]. Несомненным преимуществом этих мо-
делей является простота реализации и высокая скорость счета. 

Для демонстрации возможностей разработанного кода приведем результаты двумерного 
компьютерного моделирования турбулентой межзвездной среды. Нами были рассмотрены мо-
дели с высоким пространственным разрешением 512 × 512 и 1024 × 1024 ячеек. В численных 
моделях использовались периодические граничные условия в расчетной области размером 
20 × 20 пк. В начальный момент времени газ предполагался однородным с плотностью 300 см−3 
и температурой 100 К. Для генерации поля турбулентных скоростей мы использовали алго-
ритм, описанный в работе [19]. 

На рисунках 1a и 1b приведены распределения плотности газа и обилия молекулярного 
водорода в момент времени 8 млн лет для модели с сеточным разрешением 512 × 512 ячеек. На 
рисунке 1a изображено пространственное распределение логарифма безразмерной плотности 

휌 = 휌/휌 , где 휌 =  1.67 ∙  10  г/см3. Проведенные расчеты показывают, что 1) существует 
корреляция между пространственным распределением H2 и CO; 2) 70 % атомарного водорода 
переходят в молекулярный к моменту времени 4 млн лет; 3) приблизительно 62 % ионов С+ пе-
реходят в CO. 

а      b 
Рис. 1. Пространственные распределения логарифма плотности (рис. 1a, слева) и логарифма обилия H2 

(рис. 1b, слева) в момент времени 8 млн лет 

В заключение отметим, что проблемы численного моделирования межзвездного и межга-
лактического газа не ограничиваются учетом химических процессов. Известно, что межзвезд-
ное и межгалактическое вещество сильно турбулентно, в газе присутствуют магнитные поля, 
пылевые частицы, оказывающие существенное динамическое и химическое влияние на его эво-
люцию, звезды и галактики излучают большое количество ионизующих квантов. Учет этих 
процессов требует создания самосогласованных моделей и новых подходов. 
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