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THERMOS Toolkit: Комплекс программ и банк данных для вычисления свойств равновесной и неравновесной плазмы
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THERMOS Toolkit [1] был разработан в Институте прикладной математики им. М.В. Келдыша РАН, в него входят банк атомных данных и комплекс программ, разработанных для расчёта термодинамических и радиационных свойств плазмы в широком диапазоне температур и плотностей.
Комплекс включает в себя коды для численного моделирования прозрачной и оптически плотной плазмы. Свойства плазмы в локальном термодинамическом равновесии (LTE) вычисляются с использованием модели самосогласованной поля Хартри-Фока-Слэтера или статистики Саха-Больцмана с атомной базой данных. Для неравновесных случаев решается система уравнений поуровневой кинетики в квазистационарном приближении для фиксированного поля излучения с использованием модели столкновительно-излучательного равновесия (CRE) на основе атомных баз данных.
Процесс расчёта баз атомных данных основан на нерелятивистской модели, дополненной процедурой построения базы данных RDCA (Reduced Detailed Configuration Accounting) [2]. Уточнение положений и сил спектральных линий проводится с использованием данных из детальных атомных кодов, таких как RCG [3], FAC [4] или по доступным экспериментальным данным. В дополнение к этому была разработана специальная методика для усреднения атомных данных на заданной сетке по энергии фотонов – Radiative Unresolved Spectra Atomic Model или RUSAM [5], [6], которая направлена на сокращение времени расчётов с незначительным снижением точности.
Для учёта эффектов неравновесности плазмы в первом приближении можно использовать таблицы радиационных и термодинамических свойств вычисляются для двух предельных случаев – прозрачного и оптически плотного плазменного слоя. Данные таблицы совместно с интерполяцией по обобщённому escape-фактору [7] могут быть использованы в расчётах по кодам радиационной газовой динамики. Данный метод интерполяции довольно эффективен и даёт разумные результаты для широкого круга задач.
THERMOS Toolkit принимает участие в международных семинарах по сравнению кодов для расчёта свойств неравновесной плазмы [8], а полученные с его помощью результаты хорошо согласуются с другими достаточно известными во всем мире кодами.
Работа выполнена при поддержке гранта РНФ №14-11-00699.
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