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气相爆轰波化学反应流场数值模拟

胡宗民杨国伟张德良姜宗林
(中国科学院力学研究所高温气动重点实验室，北京100080)

摘要本文应用基元反麻模型和频散可控耗散格式(DcD)对氢氧爆轰波波后化学反应流场进行了数值模拟．计算中氢

氯混合物的化学反应考虑了8种组分20个反应式。在处理化学反应引起的刚性问题时采用了时间算子分裂的方法。分

析r爆轰波在楔面上反射由马赫反射向正规反射的转变过程。

关键词：爆轰波：相互作用；约束；基元反应模型；DCD格式

1引言

爆轰波是一种前导激波和化学反应耦合能够自持传播的具有强间断性质的物理现象，关于它的传

播特性以及传播过程中与约束的相互作用过程一直是国防、工业安全和基础实验研究中的一项重要课

题。长期以来，这一方面的数值和实验研究已有不少的研究报告，然而由于爆轰波带有复杂的化学反

应，其后的化学反应与流动相互耦合的复杂流场还有许多问题需要探索。

关于爆轰现象的研究起始于一百多年前人们对煤矿瓦斯爆炸原因的探索，而化学工业中频繁发生

的爆炸事故更加引起人们对爆轰研究的关注。当时人'ff]tli难理解究竟是什么原因使可燃气体的燃烧产

生如此巨大的破坏力，为什么伴随爆炸产生的冲击波竟能以五、六倍声速在可燃气体中传播而且不随

着传播距离而衰减?

为了揭示爆轰的物理本质，从二十世纪初开始相继诞生了两个著名的爆轰理论，分别是c～J理论

和zND理论。虽然c-J理论与ZND理论在一定程度上成功描述了爆轰现象的重要性质，给人们直观的

解释，但实际的爆轰波远比以上理论模型复杂得多，在实验中，爆轰波经过烟熏膜留下的痕迹就构成

了爆轰胞格结构，这表明它具有复杂的横波结构和三波对撞过程。目前，描述爆轰波后化学反应机制

的模型主要有三种，其中包括早期的单步反应模型和分别考虑了诱导反应和放热反应的二步反应模

型，以及近年来得到广泛应用的基元反应模型。在应用上述模型进行爆轰波数值模拟时，前两者能够

较好地描述爆轰波的总体结构以及爆速等宏观参数，而且计算量较小，但是应用了化学反简化模型；

而后者则考虑了详细的反应过程。应用基元反应模型模拟爆轰波也存在～些问题和困难，首先是描述

混合物反应过程的基元反应难以准确给出，其次剧烈的化学反应也带来了数值计算的刚性问题，即各

基元反应之间以及反应和流动之间的特征尺度相差悬殊。处理化学反应刚性问题的主要方法有解耦算

法(算子分裂算法)、点隐法和全隐法。

Thomas等人实验研究了气相爆轰波与楔体和弯管等约束的相互作用⋯，分析了爆轰波传播过程中

的横波等细微结构。文献[2]应用烟迹实验技术研究了爆轰波在楔面反射过程由规则反射和马赫反射

的转变过程，比较三波点轨迹角和转变临界角与初始爆轰气体的关系。对于气相爆轰波化学反应流场，

虽然已有大量的实验工作，但是应用基元反应模型进行数值模拟的工作并不多见。本文应用频散可控

耗敝格式(DcD)和氢氧基元反应模型，对氢氧爆轰波波后化学反应流场进行了数值分析。

基金：率文部分工作由国家自然科学基金和中国工程物理研究院联合资助(10276035)。
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2物理和数学模型

2．1物理问题

可燃气体混合物的起爆存在一个燃烧转

爆轰的过程(DDT)，本文利用高温高压点火区

直接点爆可燃混合气体，在较短的时间内迅速

完成DDT过程，形成稳定传播的平面爆轰波。

爆轰波绕射刚性楔面的过程见示意图1，随着

入射爆轰波与楔面的夹角不同，或楔面倾角a

的不同，爆轰波在楔面上的反射类型也会发生

变化，其中有正规反射或马赫反射，而且由马

赫反射到正规反射的转变过程存在P一个临

界角度a。n¨当a<a。。时为马赫反射，而当

00 0)

图1．爆轰波物面反射示意图(a)马赫反射(b)正规反射

(IDW：Incident detonation wave)

“>a。。时为正规反射。反射类型不同，爆轰波在楔面上反射后的流场特性就会有很大的差异。

2．2控制方程

对于预混可燃气体混合物中的气相爆轰波的反应与传播过程，在不考虑组分扩散效应，忽略热传

导和粘性作用的条下，在二维平面坐标系中的Euler方程组为：

a_u+坚+丝：s (1)
at 瓠8y

式中矩阵(，、F、G、S分别为守恒型未知变量、x和Y方向的通量向量和化学反应源项，对于由

ns种反应组分组成预混气体来说，它们为：
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在以上各式中c。(f=1，⋯ns)为第i组分的质量分数，混合气体的总密度为p=∑户。=∑卢c，，p，
『_l i=1

为第i种组分的分密度；m=pu，"=pv，“、v为x和Y方向的速度分量；E为单位体积总能，
肿

E=e+p(u 2+v2)／2，单位体积内能e=肋一P，h=∑C，髓，第i种组分的焓值^，由文献中[4】
i=l

的多项式拟合的方法给出；p为理想混合气体的压力，由道尔顿分压定律和组分气体状态方程给出
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p=艺一只，r，R。为第i种组分的气体常数，T为混合气体温度；w，为第i组分的单位体积的质量生成

率。组分i的无量纲焓值与定N-,-比热关于温度的拟台多项式如下：

寺一％r2+％r11时一一等¨孚71 2+芋r+孚r 4+争 ∞’

主等_L=口l。7．一2+口2，r_+d3j+d4．r+口s，r 2+口6，，3+4 7I，4
(4)

2．3基元化学反应模型

对于氢氧气相爆轰，本文采用8种组分18个基元反应模型描述其化学反应机制，相关组分为：

H2、02、O、H、OH、H02、H202、H20．另外还加入了Ar作为缓冲气体，化学反应式可以统一写为：
。 矿， 。．

善州，节善6肼J 21,nr (5)

式中q，、bj。、Z。分别为第j反应中第i组分作为反应物或产物的化学反应计量系数和元素符号，

％、kbJ分别为正、逆反应速率常数，％由Arrhenius公式给出，勋，可根据反应平衡常数妇，和

正反应速率常数奶求出，其中CJ、"』、Ea，分别为第j反应的指前系数、温度指数和反应活化能，

协=q丁"V exp[-Ea，／RT】 ∞’

由基元反应的质量作用定律可以得到第i组分的单位体积的质量生成率：

彬∑(6，一％){∑“瞳，1I坼n瞳，1-一曲，n瞳．p
』=j Li=I J＼ 卢I i=l ／

ix。】为第i组分的摩尔浓度，丸为第j反应中组分i的三体效应系数。

2．4温度迭代求解

在化学反应流的计算中，温度不能显式地给出，它需要根据能量方程和混合物状态方程联合求解，

由此两方程联立消去压力，可以得到关于各守恒型未知变量和温度的函数关系式(8．1)，因为组分焓值

是温度的超越函数，该方程无法直接求解，需要迭代计算，迭代函数为

嘞，⋯彬一以⋯耵)=善朋．一卜等垮l=l聃r=。 (81)

Ttl ＼斗P ／

牛顿迭代法计算需要迭代函数对温度的偏导数，见(8．1)式，其中白，盖分别为混合物的定压比热和

气体常数，对于理想气体总有cp>R，即F’>0，函数F为温度的单调递增函数，因此温度解是唯

一的，可以应用牛顿迭代算法来求解方程(8．1)。

F，ol’．饵，⋯P。，m，几E，r)=妻n印，一兰n羁=窆印，印。一艺∥，R，=p翰一晨) (8．2)

2．5数值方法

Jiang等在1995年提出的频散可控格式(DcS)[31，该格式应用了Steger．Warming的矢通量分裂技

术，Jiang后来给该格式重新命名为频散可控耗散格式(DCD)，以便与传统的耗散格式加以区别。本
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文把该方法推广到多组分基元反应流的数值模拟。

以下给出在一般曲线坐标系(f，口)下考虑多组分混合物时的Steger-waHIling通量分裂形式。在一

般曲线坐标系(六口)下有疗=v／J，户=戗，+白G)／J，o：h，+rlyG)／J，i：s／J，矩阵五：oP／o疗，
它有ns+3个特征，它们分别为

话，五，，瓦，瓦。乏。，瓦+，}=p，目，⋯，口，日，口～a△，O+aZx}，其中0=uk。+vk，，kx=量／△，ky=毒，／△，

△=、／：；-巧，则通量F的Steger．wanlling矢通量分裂形式为

通量G的分裂计算与户的计算过程类似。

(9)

由于化学反应的时间尺度比流动时间尺度小得多，数值计算时通常出现刚性问题，处理刚性问题

的方法有很多，本文采用时间算子分裂的方法来解决，即把求解流动偏微分方程时采用的由CFL条

件限制的时间步长进一步细分后，作为求解化学反应刚性常微分方程的时间步长，计算化学反应的贡

献，见式(1 Oh具体的做法是先冻结化学反应求得流场参数，然后把化学反应看作一个等容放热过程，

计算各组分的质量变化率，并根据反应前后总能和动能不变来迭代求解温度。

上(△r)=三。，f譬】|羔k。f等)k。，f等1 (·o)

3数值结果与分析

3．1数值方法验证

图2给出了在可燃混合气体2H2+O，+Ao

(P0=16kPa，To=298K)qb爆轰波的直接起爆以

及形成稳定爆轰的过程。在t--6．5 11 s时刻，爆

轰迅速建立，但是还不稳定，爆压缓慢增长，

到t=93．5 p s逐渐趋于一个平稳值，形成稳定

传播的爆轰波。计算得到的爆速D=2257m／s，

E．Schultz&J．Shepherdl4l在一篇关于爆轰模拟

基元反应模型验证的报告中给出爆速

I) m"j¨

㈣么么么 参

图2．爆轰的起爆过程(图中P为无量纲压力)

Dc。=2240m／s，两者是很接近的。这可以在一定程度上说明化学反应模型的准确性。本文还计算了没

有稀释气体的纯氢氧混合气体2H2+02(Po=60kPa,To=298K)的爆速D=2827m／s，而相应的C-J爆速

Dcj=2814m／s，由于爆轰波数值计算的验证非常困难，以上关于爆速的比较可以作为爆轰波计算的粗

略验证。
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豳3绘出了可燃混食气体(2}l扩02+Ar,Po=20kPa)

中擦轰渡在摸髓菠勇|静数值幕l实验纹影静阮较，

其中圈3(a)对应楔角为300的情况，图3(b)对应

楔受先600熬憾涯，藏袭先马赫反射，瑟艇者炎

规则反射。其中，上半部分是实验结采，下半部

分为计算结果，通过比较可以看出，两者吻合较

妊。嘲3《醇孛绘密了鬃轰渡马赫爱齄韵三波赢轨迹

x角。

3。2爆轰波嶷楔嚣葳射阀联

本算例的二维平面计算区域如图4胼示，楔

面角度为a，参考尺度为2ram，计算区域的高度

睫着楔突兹改变穗骰调整，撰建小于4e，诗算

区域商度如图所示为40枷，楔角大于40厢，此

高度改为70僦。计算中所有固壁边界都应用了无

淆移蘩件。采翔了结构纯黏傣瓣格，捂点数为

601xlOl，并在下壁面附近进行了适当的加密处理。

假定在初始融刻整个区域充满可燃气体混合

2H2+02+Ar(Po=16kPa,To=298K)，同时瓷区域最友

端设鬣一高温黼压点火区，此区的压力和温度分别

为Pl。=lsP＆甍。l_ll岛，以便瞬时完成爆燃转爆轰雏

DDT过程，形成稳定传播的瀑轰波。

(a)

圈3．臻轰波楔面厦射数值(下)和实验(上)纹影“1，楔

角(a)30。，(b)60'(混合物：2I”0z+Ar，Po=20kPa)

萄4． 爆轰波梗面反射计算区域(单位2mm)

爆轰波在楔面反射跟激波在楔面的反射过程有

共搜，隧簧楔角豹灌大堍存在一个由马赫爱爨囱蠖爨复越熬转变过鬏。本文应瓣上述纯学夏癌攘囊秘

DCD格式对爆簸波在楔黼反射过程进行了数值模拟，并对不同楔角a(19．3—50)情况下，爆轰波的

反射过程进行了分析和比较。圈5分别给出了楔角a分别为20、30、46和50麸4种情况下的爆

轰竣瓣反莉波结擒，鑫豳孛谤雾结莱可璇蒋遗(a)一(￡)三静涪嚣为警赫爰瓣，三波点豹鞔迹热x楚

着楔角的增大逐渐减小，依次为加．5、6．5和0．9，而(d)为正规戚射。

(a：n=20．x=10．5，Maeh reflection>

(c：a=46，x=0．9，弛ch refieetion)

图5爆轰波楔面上的反射时的压力云图

(2H—02+Ar，PflfkPa，Tf298K)

(d：q=朝。regular reflection)

(n为楔角，x为兰波轨迹岛楔面的夹角)
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图7．爆轰波楔面反射三波点轨迹x角与楔角

斡美琴(混合物：2融&撼r，P。=16kPa,To=298K)

图8．三波点轨迹与初压Po(kPa)的关系

f揍盘8=19_3’

文献[2]应用烟迹实验技术对氢氧混合气体的爆轰波在楔面反射进行了大量的实验，分析了马赫

反射的三波点轨遮，实验结果给出了在混合气体2H。+姨+Ar(P．=16kPa，To=298K)中爆轰波楔甄绕射过

程中由马赫反射囱撬剿反射转变的l晒界角发大约为50到53之间。文献[5]应翔

CCW(Chester—Chisnell一砒dtham)近似理论给出了相成的爆轰波楔面反射转变临界角度范围是46划

50之阉。在图?申给出了爆轰波在楔蟊反懿过程三波点孰迹与楔受戆关系，势辩实验结蓉、计算终

果和理论分析(CCW)的结果进行了比较，结果袭明三者基本一致。爆轰波楔面反射的临界角a“。，对于

本文的初始可燃混合气体，计算结果约为48，与文献[2]、[5]给出的实验和理论分析的结果也基本

～一致，程且麸餮7中还可戳看密，澎嗣基元反应模墅静计算结莱院CCW囊接近实验蓬。

在保持楔角a=19．3不变的条件下，分别计算了初始压力Po=16、20、24和28(kPa)四种情况，

以分辑混食物初始压力对爆轰渡在楔露反射三波点轨避惫x的影响。图8绘出了三波点孰逐角x与翅

始压力的变化关系，其中蜜验结果、CCW理论近似结粜和数值模拟韵结祭。从圈中的三种方法得到的

结果可以看出，初始压力对x角有一些影响，但影响不大；对于相同成分的可燃混合气体来说，三波

点赣迹角燕x圭瑟受撰受控翻。缀多实验8’巍褥裂了类钕戆缝论。

3．3爆轰波楔灏反射过程的多波结构

大羹豹实验袭明实际的瀑轰渡舆有复杂羽横渡结鞫帮三波对撞过程，爆轰波经过翅黧膜片会留下

“菱形”戏“鱼鳞形”的痕迹，这就是爆轰胞格(Detonation Cell)——三波点轨迹。气相爆轰波的

阵蟊缝构由翦导激波与横波梅成，其孛蓠导激波又包撰入射激波和马赫括。入射激波、马赫释和横波

相交于三波点，构成三波缩构，因此，可以说爆轰胞格结构就怒由多个三波结构构成的。在爆轰波的

传播过程中，构成前导激波的入射激波和马赫杆通过三波对撞过程交替转换，构成爆轰胞格的重复性

翻案。

(柏爆轰波骂赫反射实验烟透鼙
‘b)爆轰波礴赫反射数德胞

(c)沿上、下壁面附近贯穿备胞格的压力分布

澎9。爆轰渡辨多渡结擒(淀合耪：器b÷&+矗r，P。=24kPa，To-2981(，揆舞8=19。3)
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图9(b)给出了爆轰波在楔面上反射过程的数值胞格结构，与实验烟迹图9(a)基本一致；9(c)是

张}上下壁面贯穿胞格的极值压力的分布，可以看出在_F壁面附近由于马赫反射的影响，在马赫杆扫过

的区域内，极值压力明显升高，数值胞格结构更加细致，并且与未受马赫杆影响的区域之问存在着明

显的过渡线——三波点轨迹。

4结论

本文应用基元反应模型和频散可控耗散格式(DCD)对可燃混合气体2Hz+02+Ar的爆轰波在楔面上

反射过程的化学反应流场进行了数值模拟并与实验结果进行了比较，得到以下结论：(1)计算结果表

明，随着楔角的增大，爆轰波在楔面上反射由马赫反射向正规反射转变，其转变临界角在48．5左右，

计算结果和理论分析以及实验结果进行了比较，三者基本一致。(2)三波点轨迹x角的大小受爆轰气

体初始压力的影响不大，而主要取决于楔角。(3)本文数值模拟了爆轰波楔面反射的多波结构，计算

结果可以与实验结果进行比较。
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