
　第 27 卷　第 3 期 空 气 动 力 学 学 报 Vol. 27 , No . 3 　
　2009 年 06 月 ACTA AERODYNAMICA SINICA J un. ,2009 　

文章编号 : 025821825 (2009) 0320363206

对数值模拟气相爆轰中二阶段化学反应模型再研究
3

王 　刚1 ,张德良2 ,刘凯欣1

(1. 北京大学工学院力学与空天技术系湍流与复杂系统国家重点实验室 , 北京 　100871 ;

2. 中国科学院力学研究所 , 北京 　100080)

摘 　要 :采用改进的高精度时2空守恒元解元算法 ( the space2time conservation element and solution element meth2
od ,CE/ SE method)和考虑组分的二阶段化学反应模型 ( Sichel 的二步模型) 对气相爆轰问题的数值模拟进行了分

析。分析发现采用 Sichel 的二步模型得到的数值结果虽然比早期二阶段化学反应模型 (旧二步模型) 更接近实验

值 ,但是仍然不能得到爆轰过程准确气体动力学参数。为此通过修改组分的质量分数分布形式对 Sichel 的二步模

型进行了改造 ,然后采用新的二步模型对平面爆轰波进行了数值模拟。数值结果表明采用新的二步模型计算得到

气体动力学参数更接近于实验值和基元反应模型的计算值 ,在计算精度上有较大提高。
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0 　引　言
　　爆轰波形成与传播是航天工程、武器研制和爆轰
物理中十分重要和复杂基本课题[1 ] 。长期以来 ,爆轰
波形成与传播的研究主要是通过实验手段进行的[ 2 ] 。
随着计算机科学和计算流体力学的发展 ,爆轰波形成
与传播的数值模拟成为可能。在数值模拟爆轰问题
时主要要处理好两方面的问题 ,一是如何高精度捕捉
爆轰波强间断 ,二是如何处理爆轰过程中化学反应和
能量释放。随着各种高精度数值算法的出现 ,高精度
捕捉爆轰波强间断已基本解决。而第二个问题的关
键是建立真实、正确的化学反应模型。多年来数值模
拟爆轰过程的化学反应模型已基本建立 ,并得到广泛
应用 ,它们是 :C2J (Chap man2Jouquet)模型、二阶段化
学反应模型 (二步模型)和基元反应模型。
　　一般说来采用基元反应模型来计算爆轰过程能
得到比较准确和精细的结果 ,但是采用基元反应模型
往往对计算机要求较高 ,计算存储量很大 ,计算时间
也很长 ;二步模型虽然计算结果比基元反应模型的结
果要粗一些 ,但是在总体上它能够反映爆轰过程的主
要特征和现象 ,而它对计算机要求较低 ,计算量较小 ,
这对工程应用有很大的优势。因此二阶段化学反应
模型无论在爆轰物理基础研究还是爆轰波工程应用

上都具有一定的价值 ,仍然受到学者的关注。
　　二步模型基于爆轰波阵面的 ZND ( Zeldovich2
von Neumann2Doring)模型 ,它将复杂的反应过程简
化两个阶段 :诱导阶段和放热阶段。一开始二步模型
在爆轰问题中得到广泛应用 ,但是随着研究和应用的
深入 ,发现由于计算中只考虑了化学热能的释放 ,没
有考虑化学组分反应前后的变化 ,这会导致某些气体
动力学参数的计算错误。
　　为弥补这一缺陷 ,2002 年 Sichel 等提出了一种
考虑组分的二步模型 ,我们称为 Sichel 的二步模
型[3 ] 。Sichel 等验证了该模型的化学反应诱导时间
能够与基元反应模型较好吻合 ,因此 Sichel 的二步模
型在爆轰点火问题的数值模拟中得到应用[4 ] ,但是该
模型是否能够准确地反映爆轰波传播特性并没有得
到验证。我们通过分析 ,修改组分的质量分数分布形
式对 Sichel 的二步模型进行了改造 ,然后采用新的二
步模型对平面爆轰波进行了数值模拟 ,并对计算结果
进行分析、验证和讨论。
　　本文采用改进的高精度 CE/ SE 算法和新的二步
模型对爆轰波传播问题进行分析、验证和讨论。数值
结果表明采用新的二步模型计算得到气体动力学参
数更接近于基元反应模型的计算值 ,在计算精度上有
较大提高。
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1 　化学反应模型及数值方法

1. 1 　Sichel 的二步模型

　　二步模型中的诱导进行度α和反应进行度β由

各自的变化速率ωα、ωβ决定 ,其中α和β的初值为 1 ,

反应完成后的值为 0。在 Sichel 的二步模型中ωα 和

ωβ形式为 :

ωα =
P

3 R0 T
×

exp 35. 1715 -
8530. 6

T
- 7. 22 ×10- 11 P 2 exp

21205
T

ωβ =
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其中 : P 为压强 ,单位是大气压 (at m) ; T 为温度 ,单

位是 K; R0 (8. 314J ·mol - 1 ·K- 1 ) 为普适气体常数 ;

a、b、c 为常数。

　　在 Sichel 的二步模型中假设各种组分质量分数

随着反应进行度β以相同的速率变化 ,即各组分的质

量分数按照β线性分布。各组份浓度 Y i = ( Y Ri -

Y Pi )β+ Y Pi ,其中 Y Ri 为初始反应物中各组分的质量

分数 , Y Pi为反应达到平衡后产物中各组分的质量分

数。Y Ri和 Y Pi可采用基元反应的计算结果。

1 . 2 　控制方程

　　不考虑扩散效应、忽略热传导和粘性作用的条件

下 ,使用 Euler 方程组来描述气相爆轰波的反应和传

播过程 :
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ρ、u、v、p 分别是密度、x 方向的速度分量、y 方向的速

度分量、压强。E为单位体积的总能 ,具体形式如下 :

E =ρh - p +
ρ
2

( u2 + v2 ) (3)

其中比焓 h通过 h = h(ρi , T)求得[5 ] ,ρi 为第 i 个组分的

分密度;压力 p通过理想气体状态方程 p =ρR T 求得。

1 . 3 　改进的高精度 CE/ SE 算法

　　自从 1995 年 Chang 提出 CE/ SE 方算法以

来[6 ] ,CE/ SE 算法在计算流体力学中得到广泛应用

和发展。但是在应用中我们发现 CE/ SE 方算法也存

在单元结构复杂、程序编写复杂和很难向三维推广等

问题。为此 ,我们首先对 CE/ SE算法的网格设置做了

大的改进[7 ] 推导出一种实用的二维二阶精度 CE/ SE

算法的差分格式[829 ] 。这种改进后的高精度 CE/ SE 算

法具有守恒性好、算法简单、编程方便、计算精度高、计

算效率和计算效果好、便于向三维问题推广的特点。

图 1 为改进的 CE/ SE 算法的解元和守恒元结构。

(a) 解元

(b) 守恒元

图 1 　本文提出的 CE/ SE 方法的解元和守恒元网格结构

Fig. 1 　Grid st ructure of solution element and

conservation element in t his paper
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2 　Sichel 的二步模型的数值结果及
分析

　　使用改进的高精度 CE/ SE 算法和 Sichel 的二步

模型对平面爆轰进行数值模拟。物理问题为一长

0104m 的直管道 ,管道内充满均匀混合的氢气和氧

气 (V H2 ∶V O2 = 2 ∶1) ,初始压力为 1at m ,初始温度为

298 K ,边界采用固壁 ,点火条件为左端区域加高温高

压。不同时刻的压力分布见图 2 ,为典型的爆轰波压

力分布。

图 2 　不同时刻的压力分布图

Fig. 2 　Pressure profile at different times

　　为了考察 Sichel 的二步模型的准确性 ,表 1 给出

了计算得到的爆轰速度、温度、von Neumann 尖峰压

力和 C2J 压力 ,同时在表中也给出了 C2J 理论值、实

验值[ 10 ] 和其它化学反应模型 (旧二步模型和基元反

应模型)得到的数值结果。通过比较可以发现 ,各种

化学反应模型对爆轰速度的计算结果均比较理想 ,相

对误差均在 3 %以内。但是 ,压力和温度的计算准度

差别很大。采用旧二步模型得到的计算结果相对误

差最大 ,采用 Sichel 的二步模型得到的温度和 C2J 压

力的相对误差分别减少 19 %和 30 %。可见 Sichel 的

二步模型较旧二步模型计算准度是有较大幅度提高。

　　然而 ,在与基元反应模型计算结果进行比较时 ,

我们发现 ,采用 Sichel 的二步模型计算得到的物理参

数均比采用基元反应模型得到的物理参数值要大。

图 3 给出了这两种模型在 10μs 时 O2 的质量分数分

布。可以看出 ,由于爆速不同导致的分布位置略有差

异 ,但是二者的分布形式是基本吻合的。Sichel 的二

步模型得到的 H2 和 H2 O 的质量分数分布与 O2 的

类似 ,也是一条单调曲线 ,且也能够和基元反应模型

的结果基本吻合。进一步研究发现 ,在 H2 2O2 爆轰

中 ,大部分组分的质量分数 (例如 H、O、O H、HO2 和

H2 O2 )并不是按照反应进行度β线性分布的 ,而是在

前导激波后有一个突跃 ,而后缓慢减少。图 4 给出了

两种模型的 H 质量分数分布。因此 , Sichel 的二步

模型中对组分变化过程的假设是有待改善的。另外

我们还发现在 Sichel 的二步模型中 ,化学反应是在一

个较短的有限区域完全进行 ,而基元反应模型证明实

际有效反应区长度要长得多。以上两个原因可能是

导致采用 Sichel 的二步模型计算得到的压力和温度

较实际和基元反应模型要高的原因。

图 3 　O2 质量分数分布

Fig. 3 　Mass f raction profile of O2

图 4 　H 质量分数分布

Fig. 4 　Mass f raction profile of H

3 　Sichel 的二步模型的改进及应用

3. 1 　改进方法

　　根据上面的分析可以看出 ,Sichel 的二步模型存

在两个缺陷 : (1) 化学反应区域较短 ,这是二步模型

的普遍问题 ,要通过改进反应速率ωβ的形式来完善 ,

563第 3 期 　　　　　　　　　　　　王 　刚等 :对数值模拟气相爆轰中二阶段化学反应模型再研究



但大量数值结果表明 ,现有的反应速率形式能够满足

工程需要 ,即使旧二步模型得到的爆速也是相当准确

的 ; (2) 组分质量分数分布过于简单 ,这可能是引起

Sichel 的二步模型计算误差的一个主要原因 ,为此我

们通过修改组分质量分数分布形式对 Sichel 的二步

模型进行改进。

表 1 　实验值 ,C2J 理论值和四种模型结果

Table 1 　Results by experiments , C2J theory

and four chemical reaction models

爆速

/ m ·s - 1

温度

/ K

von Neumann

尖峰的压力/ at m

C2J 压力

/ at m

实验 2825 3583 27. 1 18. 6

C2J 理论值 2853 2 34. 16 18. 59

旧二步模型 2784 2466 28. 5 12. 55

Sichel 的二步模型 2908 4037 35. 1 19. 03

基元反应模型 2826 3421 31. 4 18. 60

新的二步模型 2845 3726 34. 5 18. 77

　　在放热阶段 ,对每个组分定义一个中间状态 ,在

中间状态组分质量分数达到最大值 Y Mi ,爆轰波阵面

内质量分数没有达到最大值的那些组分就取任意一

点作为中间状态 ,或者不设中间状态。各种组分的中

间状态应与反应进行度β对应 ,得到中间反应进行度

βMi 。在βMi的两边 ,组分分别按照β线性分布 ,即 :

Y i = ( YRi - YMi ) (β- βMi ) / (1 - βMi ) + YMi ,

　　　βMi ΦβΦ 1

Y i = ( Y Mi - Y Pi )β/βMi + Y Pi ,

　　　0 ΦβΦβMi

(4)

　　在 H22O2 爆轰中 , H、O、O H、HO2 和 H2 O2 这五

种组分在爆轰波阵面内质量分数会迅速升高并达到

一个最大值 ,随后迅速减少 ,然后逐渐达到一个平衡

值。而 H2 、O2 、H2 O 这三种组分质量分数变化是单

调的 ,本文取另外五种组分的中间状态位置的平均值

作为这三种组分的中间状态。

3 . 2 　数值结果及分析

　　采用改进的高精度 CE/ SE 算法和新的二步模型

对相同初始条件下的平面爆轰波传播问题进行数值

模拟。计算得到的爆轰速度 ,温度 ,尖峰压力和 C2J
压力如表 1 所示 ,可见新的二步模型的数值结果较没

有改进前能够更好地和实验吻合。图 3 和图 4 还分

别给出了新的二步模型得到的 O2 、H 质量分数的分

布状况。可以发现 ,由于中间状态的引入 , H 的质量

分数的分布形式能够和基元反应模型得到的 H 质量

分数的分布较好地相吻合 (O、O H、HO2 和 H2 O2 这

四种组分的情况也类似) ,并且没有影响 O2 ( H2 和

H2 O)的分布形式。这也是新的二步模型得到的爆轰

参数能较为准确的原因。由于爆轰速度较准确 ,各个

组分质量分数的分布位置也能和基元反应模型基本

吻合。

　　虽然本文只是在中间反应度βMi的两边组分仍然

随β线性分布 ,但得到的数值结果准确性却得到很大

提高。以βMi为分界线 ,组分随β的分布采用不同的

更准确的形式也会提高二步模型的准确性。本文使

用的 H22O2 爆轰中 ,每种组分只需要一个中间状态。

但对于较复杂的化学反应过程 ,可能需要确定多个中

间状态 ,这也就对应多个中间反应进行度 ,组分在各

个中间反应进行度之间随β线性 (或其它形式) 分布。

值得一提的是这种新的二步模型较 Sichel 的二步模

型没有增加计算量和存储量。

3 . 3 　爆轰波马赫反射

　　爆轰波在楔面上反射问题是研究爆轰波传播过

程中复杂波系的基础 ,本文使用新的二步模型和改进

的高精度 CE/ SE 算法对爆轰波的马赫反射问题进行

数值模拟。图 5 为得到的数值结果 ,能够和图 6 所示

的实验结果[ 2 ] 基本吻合。例如爆轰波胞格长宽比为

0. 5 ,而实验结果为 0. 5～0. 6 ,胞格的其它几何尺寸

也能和实验结果较好吻合 ;三波点迹线夹角为 1113°

左右 ,实验结果为 11. 5°～13. 0°[ 2 ] 。

图 5 　爆轰波马赫反射得到的数值胞格结构 (19. 3°,600 ×200)

Fig. 5 　Numerical result of Mach reflection of

detonation wave (19. 3°,600 ×200)

　　新的二步模型能够对爆轰波的胞格结构及其变

化过程进行准确模拟。通过观察可以发现爆轰波在

楔面上反射具有以下现象 : (1) 三波点轨迹不是一条

直线 ; (2) 反射后的胞格尺寸 ,即三波点轨迹和楔面

之间部分的胞格尺寸明显变小 ,且形状不规则 ; (3)

三波点轨迹上方的一层胞格形状也产生变化。现象

(1)的主要原因是爆轰波中的横波结构对反射波产生

扰动 ,导致三波点轨迹不是一条直线。对于相同的楔

面角度 ,实际计算中还发现 ,爆轰波胞格结构的不同
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部位和楔面首先作用将产生不同位置的三波点轨迹 ,

这点和实验结果是一致的。现象 (2)主要是由于爆轰

波和楔面作用发生马赫反射 ,马赫杆后的压力和密度

提高 ,导致胞格尺寸变小。现象 (3) 是由于三波点和

马赫杆在传播过程中没有影响到三波点轨迹以上的

流场 ,即三波点轨迹上方一层胞格的上半部分没有受

到反射波的影响 ,但下半部分受到三波点和马赫杆影

响 ,导致胞格变形。

图 6 　实验得到的胞格结构 [2 ] (19. 3°)

Fig. 6 　Experiment result of Mach reflection of

detonation wave [2 ] (19. 3°)

4 　结　论

　　本文使用改进的高精度 CE/ SE 算法对 Sichel 的

二步模型在气相爆轰数值模拟中的应用进行了验证

和讨论。通过分析 ,发现了 Sichel 的二步模型存在的

问题 ,提出了一种新的二步模型 ,在此模型中假定在

放热阶段中的组分有一个中间状态 ,并改变组分分布

形式。通过对平面爆轰波的数值模拟和分析 ,说明了

采用该模型计算得到的物理参数比采用旧二步模型、

Sichel 的二步模型得到的物理参数更接近于实验值

和基元反应模型值 (例如温度) 。新的二步模型并没

有增加计算量和存储量 ,但模型准确度得到很大提

高。最后采用新的二步模型对爆轰波马赫反射进行

了数值模拟 ,并对爆轰波在楔面上马赫反射的主要现

象进行了分析 ,计算结果和实验能够较好吻合 ,说明

了新的二步模型能够较准确地模拟爆轰波胞格结构

和爆轰波马赫反射问题。
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Re2study on the t wo2step chemical reaction model in numerical

simulation of gaseous detonation

WAN G Gang1 , ZHAN G De2liang2 , L IU Kai2xin1

(1 . L T CS and Department of Mechanics and A erospace Engineering , Col lege of Engineering , Peking Universit y , Bei j ing 　100871 , China;

2 . I nst it ute of Mechanics , Chinese A cadem y of Sciences , Bei j i ng 　100080 , China)

　　Abstract :Numerical simulations of t he gaseous detonations are performed by using t he extended CE/ SE

met hod (t he space2time Conservation Element and Solution Element met hod) with high2order accuracy and

t he two2step chemical reaction model with species (Sichel’s two2step chemical reaction model) . The analysis

result s show t hat Sichel’s two2step chemical reaction model also can’t obtain t he exact gasdynamics parame2
ters , t hought it is more accurate than t he original two2step chemical reaction model . The Sichel’s two2step

chemical reaction model is improved by modifying the dist ribution of component s’mass f ractions. A planar

detonation problem is simulated by t he new two2step chemical reaction model . Gasdynamics parameters ob2
tained using t he new two2step chemical reaction model agree well wit h t he experimental result s and the nu2
merical result s of t he detailed chemical reaction model . The comp utational accuracy using t he new two2step

chemical reaction model is evidently improved.

　　Key words :CE/ SE met hod ; detonation wave ; two2step chemical reaction model ; numerical simulation
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