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ХАРАКТЕРИСТИКИ ПРОЦЕССА ГЕНЕРАЦИИ ВОДОРОДА С 
ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ СВС-РЕАКЦИЙ 

 
Проведено имитационное моделирование процессов генерации 
водорода из смеси AlH3 и LiAlH4 с использованием самораспрост-
раняющегося высокотемпературного синтеза интерметаллидов. 
Получены регрессионные модели массового содержания водорода 
и адиабатической температуры процесса выделения водорода 
данным способом 
 
Постановка проблемы. Эффективность использования си-

стем хранения и подачи (СХП) водорода на основе самораспрост-
раняющегося высокотемпературного синтеза (СВС) интерметал-
лидов определяется не только свойствами исходных компонентов, 
которые используются для формирования водородсодержащей 
смеси, но и технологическими параметрами процесса, а также 
уровнем пожаровзрывоопасности (ПВО) таких систем. Безуслов-
ным преимуществом такого способа хранения и подачи (СХП) во-
дорода является тот факт, что данная система в режиме хранения 
разгружена от давления и, как следствие, представляет меньшую 
угрозу по сравнению с другими методами. Однако процесс генера-
ции водорода в таких системах сопровождается значительным по-
вышением температуры и давления, что может повлечь за собой 
возникновение пожаровзрывоопасной ситуации Основными хара-
ктеристиками данного процесса являются массовое содержание 
водорода и адиабатическая температура, которые служат одними 
из определяющих параметров при выборе той или иной СХП. В то 
время, как для большинства СХП данные параметры известны, 
для СХП на основе СВС они остаются малоизученными. 

Анализ последних исследований и публикаций. На се-
годняшний день известны работы, которые посвящены получению 
водорода из гидридов при синтезе интерметаллидов методом СВС, 
который протекает за счет использования внутренней энергии ис-
ходных реагентов [1,2]. При этом водородсодержащий состав фор-
мируют из гидрида металла и металла или из двух различных ги-
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дридов, металлы которых имеют значительное химическое сродст-
во, и способны образовывать между собой химические соединения 
– интерметаллиды, в результате чего выделяется количество теп-
лоты, достаточное для разрыва связи металл-водород и выделения 
последнего из гидрида. 

Однако из публикаций не ясно, какие исходные компоненты 
обеспечивают наибольший массовый выход водорода при минима-
льных энергетических затратах. Также остаются не выясненными 
вопросы, связанные с ПВО таких систем, обусловленной термоди-
намическими параметрами процесса выделения водорода. 

Постановка задачи и ее решение. С целью практического 
использования данного метода необходимо выяснить, какие же 
исходные компоненты должны использоваться при формировании 
водородсодержащей смеси для организации наиболее приемлемо-
го процесса получения водорода, как по критерию минимума по-
требляемой энергии, так и по критерию минимальной пожаровз-
рывобезопасности всей СХП. Как показал предварительно прове-
денный термодинамический анализ [2], в качестве одного из исхо-
дных компонентов целесообразно использовать AlH3. Другим ис-
ходным компонентом может выступать соединение LiAlH4, которое 
по результатам термодинамического расчёта позволяет организо-
вывать реакцию СВС при нормальных начальных условиях. Про-
ведём имитационное моделирование процесса выделения водоро-
да с использованием такого гидрида, протекающего согласно реа-
кции 

 
 LiAlH4+2AlH3→LiAl+2Al+5H2. (1) 

 
Имитационное моделирование процессов получения водоро-

да на основе СВС интерметаллидов проводилось с помощью мно-
гоцелевого программного комплекса «АСТРА-4», предназначенно-
го для определения характеристик равновесия, а также фазового и 
химического состава произвольных систем и разработанного Тру-
совым Б.Г. в Московском государственном техническом универси-
тете им. Н.Э. Баумана [3]. 

Для получения аналитических зависимостей, описывающих, 
в частности, температуру процесса генерирования и количество 
выделяемого водорода в зависимости от физико-химических 
свойств используемых компонентов, целесообразно совместно с 
комплексом «АСТРА-4» использовать теорию планирования экспе-
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римента [4-6]. Анализируя предварительно проведенные расчеты 
и полученные экспериментальные данные, характеризующие 
процесс образования интерметаллических соединений, можно от-
метить, что определяющими характеристиками, влияющими на 
процесс генерации водорода, могут быть: начальная температура 
процесса Тн=X1=(300÷600) К, давление в системе Р=Х2=(1÷5) МПа, 
соотношение компонентов, участвующих в реакции генерации, в 
частности, соотношение гидридов металлов, участвующих в про-
цессе СВС, п=AlH3/LiAlH4=Х3=0,5÷5. 

Интервал варьирования X1 выбран, исходя из условий про-
текания соответствующих реакций образования интерметаллидов 
методом СВС и допустимых энергозатрат на процесс генерации 
водорода [7]. 

Интервал варьирования Х2 выбран, исходя из требований и 
возможных условий работы генератора водорода. 

Интервал варьирования Х3 выбран, исходя из результатов 
термодинамического анализа и условий протекания процесса ге-
нерации. Нижний предел п выбирается из условий необходимости 
получения водорода в результате реакции (организовывать про-
цесс генерации по соотношениям ниже стехиометрических, не це-
лесообразно), а верхний предел ограничивается суммарным теп-
ловым эффектом, определяющим возможность процесса получе-
ния водорода данным методом. Другими словами, количество и 
соотношение используемых в реакции гидридов ограничивается 
количеством теплоты, выделяемой в результате образования ин-
терметаллида и достаточной для организации процесса разложе-
ния гидридов. 

Кодированные переменные х1, х2, х3 определялись соответст-
венно 
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В общем случае в качестве математической модели целесооб-

разно использовать зависимость вида 
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где аi, аii, аij – параметры (коэффициенты) модели. 

Определение коэффициентов регрессионной модели (5) осу-
ществляется в соответствии с выражениями [4-6] 
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где приняты обозначения 
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В этих выражениях N – число вычислительных эксперимен-

тов; α – звездное плечо; k –  число факторов. 
Для построения математической модели процесса использо-

вался ротатабельный центрально-композиционный план, матрица 
которого представлена в табл. 1-2. В этой же таблице приведены 
значения функций отклика ур1,ур2, полученные путем имитацион-
ного моделирования. Здесь ур1 – содержание водорода, моль/кг; 
ур2 – адиабатическая температура реакции, К. 
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Таблица 1 – Ядро плана матрицы ротатабельного центрально-
композиционного плана 

 
 Ядро плана 

x1 1 1 1 1 -1 -1 -1 -1 
x2 1 1 -1 -1 1 1 -1 -1 
x3 1 -1 1 -1 1 -1 1 -1 
yр1 43,1 48,2 44,56 48,2 42,9 48,2 43,08 47,7 
yм1 47,71 43,39 48,19 44,54 48,33 43,02 48,02 43,37 
yр2 732 937 708 600 469 860 469 853 
yм2 816,91 886,61 689,52 599,22 467,66 876,36 517,27 765,97 

 
Таблица 2 – Центр плана и звёздные точки матрицы ротатабе-

льного центрально-композиционного плана 
 

 Центр 
плана 

Звёздные точки 

x1 0 α -α 0 0 0 0 α 
x2 0 0 0 α -α 0 0 0 
x3 0 0 0 0 0 α -α 0 
yр1 47,79 47,7 47,79 48,07 48,19 43,5 42,5 47,7 
yм1 48,18 47,75 47,42 47,52 48,03 48,41 42,97 47,75 
yр2 450 756 613 683 450 450 450 756 
yм2 441,26 742,82 631,92 641,62 497,12 356,12 549,62 742,82 

Примечание: α – звёздное плечо, α=1,2154 
 
Статистическая значимость параметров модели определя-

лась следующим образом. Параметр, например, аi – является ста-
тистически значимым, если выполняется условие 

 
 ,95,0

2
maxzaa aкрi σ=>  (10) 

 
где σ2a max – максимальное значение дисперсии параметров модели 
(10); z0,95 – 95%-ная точка нормального распределения (z0,95= 1,46) 
[6]. 

Для проверки адекватности модели использовалось условие 
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где утi – значение функции отклика, полученное с помощью ре-
грессионной модели; σу2 – дисперсия воспроизводимости, опреде-
ляемая по формуле 
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Здесь σ2a0 – дисперсия параметра а0;  
В соответствии с полученными значениями коэффициентов, 

регрессионная модель, характеризующая выход водорода в зави-
симости от факторов x1, x2, x3, будет определяться выражением 
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Анализ выражения (13) показывает, что на выход водорода 

наиболее существенное влияние оказывает соотношение гидридов, 
участвующих в процессе СВС. Наименьшее влияние на выход во-
дорода оказывает изменение давления в системе. 

Зависимость адиабатической температуры генерации водо-
рода от начальной температуры, давления в системе и соотноше-
ния компонентов в виде регрессионной модели, полученной по ре-
зультатам имитационного моделирования, может быть представ-
лена следующим образом 
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Из анализа зависимости (14) следует, что наибольшее влия-

ние на адиабатическую температуру процесса оказывает началь-
ная температура процесса, а наименьшее – изменение давления в 
системе. 

На рис. 1-4 приведены зависимости количества выделяемого 
водорода и адиабатической температуры процесса генерации от 
начальной температуры процесса, давления в системе и соотно-
шения гидридов. 

Характер зависимостей, характеризующих процесс выхода 
водорода и адиабатической температуры процесса, свидетельству-
ет о том, что только для случая зависимости выхода водорода от 
начальной температуры, давления в системе и соотношения ком-



Проблеми надзвичайних ситуацій 
 

Характеристики процесса генерации водорода с использованием СВС-реакций 
159 

понентов в ней возможно решение задачи параметрической опти-
мизации. 

 

 
 
Рис. 1 – Зависимость выхода водорода от начальной температу-

ры и давления в системе 
 

 
 
Рис. 2 – Зависимость выхода водорода от соотношения гидридов 

и давления в системе 
 

 
 
Рис. 3 – Зависимость адиабатической температуры процесса ге-

нерации водорода от начальной температуры и давления в системе 
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Рис. 4 – Зависимость адиабатической температуры процесса ге-

нерации водорода от соотношения гидридов и давления в системе 
 
Решение этой задачи целесообразно осуществлять методом 

Филлипса, что сводится к нахождению корней системы уравнений 
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Корнями системы уравнений (15) являются: x1= 0,02, 

19,02 −=x , x3=0,67. Таким образом максимальное значение выхода 
водорода обеспечивается при следующих значениях параметров 
системы: Tн≈453 К, Р≈2,62 МПа, n≈4,26, при этом Tад≈509 К. 

Выводы. Представлены результаты имитационного модели-
рования процесса выделения водорода в СХП с использованием 
СВС интерметаллидов из смеси AlH3 и LiAlH4. Получены регрес-
сионные модели массового содержания водорода и адиабатической 
температуры реакции при выделении водорода данным способом, 
а также определены оптимальные значения начальной темпера-
туры и давления для получения водорода данным способом. Ре-
зультаты имитационного моделирования представляют интерес 
для определения технологических параметров использования 
СВС в СХП водорода, которые определяют уровень ПВО данных 
систем. 
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