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摘　要: 基于一个简化的单步不可逆燃烧动力学模型, 对时间发展二维可压化学反应平面混合流场, 实现了

高精度迎风紧致有限差分直接数值模拟。研究了化学反应放热与流体混合运动间的耦合作用, 分析了前者对

可压混合层厚度、拟序结构及产物生成率等方面的影响。
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Abstract: A direct num erical sim u lat ion of tw o2dim ensional tempo rally develop ing comp ressib le m ix ing layer

w ith chem ical react ion has been p resen ted. A h igh2o rder upw ind compact schem e developed by the second and

the th ird au tho rs is imp lem en ted. T he chem istry dynam ics is in troduced w ith a simp lified global, single2step ,

irreversib le com bustion model. T he in teract ion of heat release and flu id dynam ics is studied. T he effects of

the lat ter on the m ix ing grow th, the coheren t structu re and the rate of p roduct fo rm ed in the m ix ing layer are

analyzed.
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　　可压化学反应混合流动研究一直为人们所关

注[ 1 ]。紧致差分格式在可压混合层直接数值模拟

中已被广为采用。Fu 和M a 近年提出了计及流场

中波的传播特性的 5 阶迎风紧致差分格式[ 2 ]。本

文将该算法用于化学反应流动。

1　数值模型

1. 1　控制方程

对于可压化学反应混合流动, Cartesian 坐

标系下, 无量纲守恒型控制方程的张量形式为
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其中: 方程 (1d) 省去了组元扩散过程中伴随的热

扩散和压力扩散影响; 符号 Θ, p , E , Λ和 f ∆ 分

别为混合气体的密度、压力、单位质量总能、分

子粘性系数和组元的质量分数; Σij是粘性应力张

量; q i 是热通量; R eyno lds 数 R e= Θ3
1 U
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f 是正反应率常数; 放热参数 Β= ∃H
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f 是反应热。以上关系式中下标 1 表示

氧化物量; 上标3 表示有量纲值。混合气体状态

方程满足 D alton 分压定律, 分子粘性系数由

Su therland 公式给出。

1. 2　化学动力学模型

考虑由燃料 (F ) 和氧化物 (O ) 直接生成产物

(P)的整体双元单步不可逆化学反应过程

v FF + vOO
k f

v PP + hea t

其中: v F , vO , v P 是化学计量系数, 本文均取作 1。

进一步认为反应生成率不受温度的影响[ 3 ] , 只是

反应物浓度的函数, 于是由质量作用原理, 得反

应生成率源项无量纲形式
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wα= ΘF ΘO

这里: ΘF , ΘO 分别是燃料和氧化物的质量浓度,

它们对应文献[3 ]低速反应流计算中的摩尔浓度。

1. 3　差分格式

以 x 方向为例。记 f 为控制方程组 (1) 中 x

方向的对流通量, 其 Jacob ian 矩阵A 的特征值为

Κ, 则 f 有 Steger2W arm ing 矢通量特征分裂形式

f = f + + f - , f ±= A ± U

其中: U 是变元通量, 特征矩阵A
±的特征值为

Κ±。由文献[2 ], f 的一阶导数 f
′的 5 阶迎风紧致

格式为

f ±:
3
2

f ′
i + f ′

iº 1 =
1

24∃x
(º f i±2 ±

12f i+ 1 ± 36f i º 44f iº 1 º 3f iº 2) (2)

同样, 记 g 为式 (1) 中 x 方向输运通量, 由文献

[4 ], g 的一阶导数 g′的 6 阶对称紧致Co lla tz 差

分格式为

1
3

g′
i- 1 + g′

i +
1
3

g′
i+ 1 =

1
36∃x

(g i+ 2 +

28g i+ 1 - 2g i - 28g i- 1 + g i- 2) (3)

其中: g 包含的一阶导数项也由类似于式 (3) 的格

式离散计算。式 (2)、式 (3)各自独立地构成一个关

于一阶导数变量的带状线性方程组, 易于求解。y

方向对流通量和输运通量的计算与式 (2)、式 (3)

相似。

方程组 (1) 的空间半离散形式沿时间方向以

W ray [ 5 ] 给出的三步三阶紧致存储显式 R unge2
Ku tta 算法推进求解。计算是在每个方向一维坐

标变换后的曲线坐标系下进行的。可以证明, 只

要坐标变换是单调上升的, 则变换前后对流通量

的迎风性质不变, 且彼此数值上仅差一个网格变

换导数。

1. 4　定解条件

本文研究二维时间发展模式化学反应混合流

动。取上下流质分别为纯的等比热比非预混氧化

物和燃料, 二者来流压力和来流温度相同, 来流

速度大小相等而方向相反。初始平均场的压力相

同。平均流向速度呈双曲正切分布。平均温度分

布由Bu sem ann2C rocco 能量积分关系式确定。由

文献[3 ], 初始产物质量分数取 0, 反应物质量分

数设作正规误差函数分布。初始扰动场由文献[6 ]

二维可压粘性线性稳定性分析得到的给定对流

M ach 数M c 和R e 下最不稳定扰动模态的流向波

数和特征函数确定。特征函数以流向速度特征函

数归一化。特别地, 对初始反应物浓度不加扰动。

2　计算结果及分析

时间发展可压化学反应混合流场是一个典型

的扩散火焰混合燃烧问题。这里主要讨论化学反

应放热的影响。取M c= 0. 6, 它略大于二维情况

下混合层表现强压缩性的分界M ach 数 (M c=

0. 5) , 而且该M ach 数下混合层主导扰动由二维

向三维转化。以D a I= 5 近似有限速率化学反应,

该D am koh ler 数下, 问题具有较弱的化学反应源

项刚性, 适于显式求解。放热参数 Β取不同值以

区别不同的化学反应放热量。其余参数维持不变,

且 R e= 400, P r= 0. 75, S c= 1, P e= 400。

2. 1　混合层结构等值线

本计算不形成涡的对并和小尺度生成, 仅分

析至涡的卷起阶段。以下考虑 t= 20 时刻, 不计

算例之间时间历程差异。图 1 是无放热 (Β= 0)和

图 1　展向涡量等值线

不同放热量 (Β= 1, 4) 计算所得等涡量线对比。可

以 看 出, 初 始 扰 动 引 起 的 混 合 层 Kelvin2
H elm ho ltz 不稳定增长放大而形成大尺度涡的卷

起结构。受放热效应作用, 随 Β增大, 涡的卷起

滞后且涡层变薄, 涡心被拉长, 从而混合层的质

量卷吸能力减弱, 当放热量足够大时 (Β= 4) , 强

应变率使辫子区消失, 涡卷已不明显。该趋势类

似于文献 [7 ]所分析的高对流M ach 数下压缩性

与放热效应间的耦合作用, 混合层将不再以大尺

度结构从上下两侧卷吸流质完成氧化物和燃料的

混合, 代之以氧化物和燃料先分别同产物混合再

扩散至另一方的两步过程, 混合效率及产物生成

浓度随之降低。数据分析显示, 混合层中涡量的

最大值也随 Β的增大而减小, 因计算初始涡量场

均相同, 故该现象同放热量直接相关。此外, 因

所取化学反应生成率不依赖于温度, 且设组元分

子量和扩散系数相同, 则当 Β= 0 时, 流动混合

特性不受化学反应的影响, 其大尺度涡结构和无

反应冻结混合层相同。图 2 是上层氧化物质量分

数 f O 等值线对比, 从中同样可以看出涡卷及其
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图 2　氧化物质量分数等值线

尺度所受的放热抑制作用。如果选定一条等值线

近似氧化物和燃料的接触火焰面, 则随 Β增大,

该火焰面的面积变小, 导致产物总生成率下降,

该结论同文献[3 ]的计算和相应实验定性一致。图

中等值线的密集程度反映了氧化物质量分数的变

化梯度, 放热量较小时, 氧化物和燃料的一步与

两步混合反应过程程度间无显著差别, 当 Β= 4

时, 氧化物几乎未受扰动地扩散至反应层而受两

步混合反应主控。图 3 是产物摩尔分数等值线,

与图 1 对应, 放热缩小了生成产物范围, 其中粗

线表示产物摩尔分数大于 0. 5 的范围, 该范围也

随 Β 的增大而减小, 最后离开辫子区, 缩至涡

心。另外, 数据分析发现相应产物摩尔分数最大

值也随之减小。与图 2 一致, 这同样表明放热减

小了产物总生成率, 且化学反应逐渐以类似于辫

子区中由薄产物层分隔的两步扩散反应过程为

主, 表现为那里的化学反应产物生成率最高。

图 3　产物摩尔分数等值线

2. 2　混合层平均特性

混合层平均特性沿 x 方向得到, 其中平均流

向速度 uθ 采用 Favre 加权平均。以 y 方向上下层

uθ 达到自由流值所处的位置差表示混合层厚度

∆uθ, 图 4 是 ∆uθ 随时间 t 的变化曲线。与图 1 的分

析一致, 在混合层后期发展阶段, 放热抑制了涡

卷的形成, 放热 ∆uθ 值明显低于无放热结果, 而且

对于无约束混合层, 放热引起的 ∆uθ 下降使得对

应 uθ 梯度变大, 无明显拐点。在混合层早期发展

阶段, 即 Kelvin2H elm ho ltz 不稳定形成期, 混合

层尚未形成较强的涡量场, 热膨胀作用占主导,

故此时放热 ∆uθ 值较高。下面依然考虑 t= 20 时

刻。图 5 表明化学反应放热使混合层平均温度上

升, 而且同无放热计算相比, 其上升区域趋于减

小, 即以 Tϖ 表征的混合层厚度也与 uθ 类似, 随 Β

图 4　混合层平均速度厚度变化

图 5　平均温度

增大而明显减小。文献[3 ]的低M ach 数近似不可

压计算则显示这种减小并不突出, 显然此差异源

于二者压缩性的不同。涡强度随 Β的增大而减小

还可由平均密度 Θ曲线反映出来, 表现为混合层

涡卷吸能力的下降使混合层中央密度也下降。图

图 6　平均反应生成率

6 是平均化学反应生成率wα-

随 y 的变化曲线, 放

热使对应曲线包络面积减小, 即如 2. 1 节的分

析, 总的化学反应生成率变小。此外, 图中中央

和外缘的两个峰值表明涡心和辫子区的反应较

强, 且后者更强, 这也是上节的分析结论。放热

使化学反应生成率下降所引起的产物浓度的下降

可从比较图 7 中平均产物摩尔浓度曲线的包络面

积看出, 其中极值点与图 6 的极值点对应, 该对

应基本上有高产物浓度对应低化学反应速率的关

系, Β= 4 情形因未形成高浓度辫子区 (图 3) 而使

中心处 C p 低于外缘值。对于可压化学反应混合

层, 图 8 平均分子粘性系数 Λ的曲线表明放热提

高了混合层流动的粘性, 减小了其局部R eyno lds

数, 这意味着化学反应放热使可压混合层流动产
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图 7　平均产物摩尔浓度

图 8　平均粘性系数

生稳定化趋势, 同相应涡结构的减弱相一致。当

然, 同边界层流动不同, 当 R eyno lds 数足够大

时, 混合层的动力学特性并不强烈地依赖于

R eyno lds 数, 化学反应放热对其稳定性的影响也

会相对较弱。

2. 3　混合层涡动力特性分析

考虑二维可压涡量方程

D Ξz

D t
= {- Ξz ¨ õ u} +

1
Θ2 ¨ Θ× ¨ p + S vis

(4)

其中: 右端第一项是膨胀项; 第二项是斜压项;

S vis是粘性扩散项。图 9 是计算所得的膨胀项等值

图 9　膨胀项等值线 (Β= 4)

线 (Β= 4) , 粗线代表正值, 细线代表负值。可压

条件下, 混合层中存在的速度散度场、密度和压

力梯度场是使涡量沿流线不守恒的主要因素。其

中放热引起的混合层热膨胀通过式 (4) 的膨胀项

使混合层涡量发生改变。由图 9, 膨胀项等值线正

负相间使混合层被拉伸, 这既增加了涡的拉伸面

积, 降低了混合层的厚度, 又因涡面环量守恒,

导致混合层的涡量减小。当 Β= 4 时, 狭长的膨胀

项等值线于涡心处完全变负, 连同外缘的正膨胀

项一起将涡量向外输运, 表现为涡结构的丧失。

另一方面, 分析表明斜压项等值线近似同图 9 的

膨胀项等值线正负性相同, 从而随 Β的增加, 斜

压项和膨胀项对混合层产生相同的拉伸作用。由

计算数据看出, 斜压项值域与膨胀项值域十分接

近, 因此它也是化学反应混合层一个重要的涡变

化源, 而且其数值和符号的变化趋势上比膨胀项

更复杂。可见, 化学反应放热形成的不同运动学

变量散度场和热力学变量梯度场决定了可压化学

反应混合层涡结构之间的差异, 这种差异最终影

响了混合层中燃料和氧化物的混合效率及产物生

成率。
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