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气相爆轰波胞格结构数值研究
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摘 要 本文采用我们提出的改进的 算法和新的考虑组分的二阶段化学反应模型对爆轰波的传播

和反射过程进行了数值模拟
。

考虑组分的二阶段化学反应模型中的组分数据是由基元化学反应模型计算

求得的
。

得到的爆轰波胞格结构与实验结果的胞格结构十分吻合
。

而且数值结果能够准确地反映马赫反

射前后胞格结构的变化
。

因此
,

将我们改进的 算法运用到爆轰波传播和反射问题等的化学反应流

动问题中是可行的
。

关镇词 算法 爆轰波 胞格结构 数值模拟 马赫反射 基元反应

引言

非定常爆轰传播和马赫反射过程是十分复杂的现象
,

对它们的研究也已经有相当长的历史
。

上世

纪 年代末 年代初
,

发现了爆轰波胞格结构
。

但是
,

关于爆轰波马赫反射问题直到上世纪 年

代才引起学者的关注
,

成为研究的热点
。

长期以来
,

有关爆轰波传播和马赫反射的研究土要是通过实

验手段进行研究 从 年代开始
,

随着计算机技术的进一步发展
,

对于爆轰波的数值模拟开始发展

起来
。

然而
,

至今爆轰波胞格结构机理仍然没有完全解决
。

从上世纪 年代年代开始
,

国内对爆轰

波胞格结构机理展开了研究
。

中科院力学所的张德 良
一

和姜宗林
,

中国科技大学的郭长铭
一

和徐

胜利‘ 等
,

在气相爆轰方面做了很多有价值的实验和数值模拟方面的工作
。

对带有化学反应的爆轰波胞格结构计算是非常困难的
,

必须对物理模型和化学反应模型进行简

化
。

日前普遍使用的化学反应模型为 模型
。

模型假设由非常薄的前导冲击波和具有一定厚

度的后续化学反应区组成
,

并且前导冲击波和化学反应区以相同的有限化学反应速率在可燃气体中传

播
。

目前 模型土要有三种 一阶段化学反应模型
、

二阶段化学反应模型和基元化学反应模型
。

一阶段化学反应模型过于简单
,

而基元化学反应模型计算准确但计算量太大
,

二阶段化学反应模型是

实际应用中最常用的一种 模型
。

二阶段化学反应模型是一种简化的 化学反应历程的模型
。

这种模型将复杂的反应过程简化

为两个阶段 诱导阶段和放热阶段
。

早期的二阶段化学反应模型 没有考虑化学组分在反应前后的变

化
,

计算中某些气体动力学参数 例如温度 常常是错误的
。

为弥补这一缺陷
,

等人提

出了一种考虑化学反应前后化学组分的变化
,

多个组分二阶段化学反应模型
,

这种方法需要以基元化

学反应模型为基础来求得各组分在爆轰过程的变化
。

目前采用这种新的二阶段化学反应模型来计算和

研究爆轰波胞格结构的报告不多
。

年代以来
,

高精度算法得到迅速发展
,

时一空守恒元解元算法 ’
,

, ’ 一

肠
,

就是一种全新概念的高精度算法
。

这种算法无

论从概念上还是从格式的构造方法上
,

都与传统的数值方法有很大的不同
。

大量的数值实践表明

算法在流体力学中应用是成功的
。

但由于原 算法的网格结构较为复杂
,

导致推导出来的

格式也较为复杂
,

严重影响了 格式的应用和发展
。

为此
,

国内外学者对 格式进

行不同的改进 , ,
,

并取得了一定的进展
。

近年来 格式在计算流体力学中己经得到广泛应用
】,

但是在化学反应流动中应用并不多见
,

目前尚未见到在爆轰波传播和马赫反射方面的应用
。

本文采用我们提出的 改进算法
,

结合基元反应模型求得考虑化学组分的二阶段模型需
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要的数据
,

进而使用考虑组分的二阶段化学反应模型对爆轰波传播和马赫反射过程进行了数值模拟
,

并将计算得到的爆轰波胞格结构及实验的胞格结构进行了对比
。

、

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
,

基元反应模型的基本方程组均为

丝 丝 翌
一

食 叙 即

在二阶段化学反应模型中

二维笛卡儿坐标系中二阶段化学反应模型和

洲 尹

户创

户口

砂

户脚

浏 夕

户口

砂

尸性、

一一

了、、

一一

四川

‘、
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其中
、 “ 、 , 、

分别是密度
、 二 方向的速度分量

、

方向的速度分量
、

压强
,

丸和吟为二阶

段化学反应模型中诱导反应进行速率和化学反应进行速率
,

为单位体积的总能

一 , 弓
, , ,

乙

为混合气体比始
。

在基元反应模型中

几 吼

‘

一一

犷

⋯
、

一一

其中 为组分数 二 ⋯⋯
,

为第 种组分的质量分数 混合气体的总密度为

月吕 月

八 艺风 八 为第‘种组分的分密度 一 , , 分别为 和 方向的速度
滚 于二

分量 为单位体积总能
,

表达式同 混合气体比烩 艺 人
,

第 ‘种组分的烩值人由文献
二

给出 为混合气体的压力
,

由道尔顿分压定律和组分气体的状态方程给出
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。一

艺解厂

其中 ‘为第 种组分的气体常数
,

为混合气体的温度 叭为第 种组分的单位体积的质量生成率
。

、

温度的求解

本文采用考虑组分的二阶段化学反应模型 ”】。 在求解温度时需要考虑化学反应前后化学组分
,

因

此必须首先采用基元化学反应模型来计算化学反应前后化学组分
。

设可燃混合气体第 种组分的摩尔

质量为狱 凡 眼为普适气体常数
。

第 种组分的焙值 , 和定压比热电 由文献 中的多项式拟合的方法得到

粤
一 。‘

。 气
一 , 、, 尸 。 气尸

式

一
一 , , 一 , 、‘

粤 粤
,

粤
,

粤
‘

粤
乙 件 〕

上盯

其中 几和八
‘ ,

⋯⋯
,

为多项式系数
,

可以查表获得 】
。

比焙和比热的关系

权· 气

可燃混合气体的绝热指数和比热

二
一

伽 一

艺 以

联合单位体积总能公式 和状态方程 可以推出关于温度 的函数

卜喀。
一

〔
‘ 一

号
’

一
一

今
, 一

在化学反应源项的计算过程中
,

通过求解非线性方程 式得到温度
。

本文采用 迭代法
,

迭代

公式如下

, 甲
‘ ”‘ , 一 ‘ ”

了瓦下

其中 义兀
一

艺 电
一 尺 一 一 ,

当兀 , 一兀和 兀 一 兀 同时达

到某个小值 本文为 礴 时停止迭代
。
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、

方法的改进

自从 年 提出 曰 算法以来 ’ ,

曰 算法在计算流体力学中得到广泛应用 我们

在原有的 眺 算法基础上
,

提出了一种新的改进的 眺 算法 ’
。

在我们改进的 眺 算法中我

们直接采用四个守恒元来求解 方程组
,

改进后的 曰 算法易于直接求解激波间断
,

并具有单

元结构简单
、

清晰
,

编程方便
、

计算时间少和便于向三维问题推广的特点
。

图 给出了 提出

算法中的解元和守恒元的结构
,

而图 给出了我们改进的 算法的解元和守恒元结构
。

一一

曦曦
刀刀 、
’’

一
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‘‘

一一之之
‘‘ 、、

、、卜一一 一一

砂砂

解元 守恒元

图 提出的 曰 算法的解元和守恒元网格结构

, ,

石石州厂厂

厂厂厂
‘ ,,

一

了了了
,,,,,,, , ·

厂厂,,

月
, · ’ ‘

刀刀

分

丫丫
洲洲

⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯
碑碑 户户

,, 尸 ,

解元 守恒元

图 本文提出的 曰 算法的解元和守恒元网格结构

、

效值模拟结果及分析

本文采用基元反应模型得到的数据运用考虑化学组分二阶段化学反应模型和改进的 曰 算法

对 和 可燃混合物的爆轰波传播和马赫反射进行了数值计算
。

和 可燃混合物中
,

质量分数分别为 和
。

我们采用 组分 加 化学反应模型
,

模型参数如表 所示
。

作为算法的检验
,

我们首先计算爆轰波在一维管道中传播问题
。

管道左端设一点火区域为 五个

网格点
,

在点火区域加高温高压条件
,

分别使用 和
,

其中 和 二 分别表示

为反应气体的初始压力和温度
。

管道四周壁面采用固壁边界条件
。

数值模拟得到的爆速为 ,
。

计算得到的在化学反应达到平衡时
、 、 、 、 、 、

和 的质量分数分别为
, , , , , ,

和
。

这和在相同的条件下文献【 的计算结果十分接近
,

说明我们的计算模型和算法是可

行的
。

计算给出了爆轰波传播胞格结构
。

三波对撞过程和爆轰波传播数值胞格结构如图 所示
,

爆轰波

马赫反射的数值胞格如图 所示
。

图 和图 分别表示实验所得到的爆轰波传播和马赫反射胞格结构
。
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通过分别与相应的实验结果的比较
,

可以看出数值计算得到的胞格结构和实验结果十分吻合
,

能够准

确地反映了马赫反射前后胞格结构的变化
。

这表明我们采用考虑组分的二阶段化学反应模型和改进的

算法能够精确地数值模拟爆轰波胞格结构
。

表 玩十氏 组分 反应模型参数 单位
, 凡 ,

基基基元反应式式 月 基元反应式式 刀 肠

幻亡 少少
一

除 一

一 一

、

护护
一

十 尹 尹
一 片 汁

一

厂 降 厂 洲

尹 沂 护护

十 幻 料 尹 心

, 十 砂 护护
一 十

三体效应系数 一 一。一 ,

一了 。
二 ,

列 一 一。石 一 一

其它为 一。一 一
。

图 考虑化学组分二阶段化学反应模型得到的爆轰波绕 度楔块时数值模拟结果
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图 爆轰波在 度楔面上反射时得到的实验结果

结论

本文应用基元反应模型和考虑化学组分二阶段化学反应模型以及改进的 算法对可燃混合

气体 十 的爆轰波在直通道传播和在楔面上反射过程进行了数值模拟
,

并将计算结果与实验结果

进行了比较
。

可以得到以下结论 我们首次采用考虑化学组分二阶段化学反应模型和改进的

方法计算爆轰波传播和马赫反射是成功的
,

它能够准确模拟爆轰波横波效应和三波对撞过程
,

能够准

确地反映马赫反射前后胞格结构的变化
,

所得到的胞格结构和实验结果十分吻合
。

我们首次把改

进的 算法推广爆轰波传播和马赫反射计算中
,

计算实践表明改进的 曰 算法能直接求解间

断
,

具有单元结构简单
、

清晰和编程方便
、

计算时间少和计算精度高的优点
。
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