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气相爆轰波数值模拟中化学反应模型研究
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　　摘要 :基于改进的时2空守恒元解元算法对气相爆轰波数值模拟中 3 种常用化学反应模型

(二步模型 ,基元反应模型和 Sichel 的二步模型) 进行了考察。对平面爆轰波和具有胞格结构

的爆轰波进行了数值模拟 ,并对数值结果进行了比较和讨论。结果表明 :3 种化学反应模型得

到的爆轰参数准确性有所差异 ,但得到的胞格结构均能和实验结果较好吻合。3 种化学反应

模型在爆轰波数值模拟中各有优缺点 ,应视具体问题决定使用哪种化学反应模型。
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1 　引　言

　　气相爆轰波传播是一个十分复杂的现象 ,长期以来人们主要通过实验手段对爆轰波进行研究。从

20 世纪 80 年代以来 ,随着计算方法和计算机技术的进一步发展 ,爆轰的数值模拟也迅速发展起来。采

用数值方法研究爆轰问题时主要要处理好两方面的问题 :一是处理好爆轰波的强间断 ,主要体现在采用的

数值格式上 ;二是处理好爆轰波中化学反应和能量释放的过程 ,主要体现在采用适当的化学反应模型上。

随着各种高分辨率格式 (例如 TVD ( Total Variation Diminishing)格式[1 ] 、CE/ SE( The Space2Time

Conservation Element and Solution Element Met hod)格式[223 ]等)的出现 ,第一方面的问题已经得到很

好的解决。目前 ,在解决爆轰波问题时较常用的化学反应模型有 C2J 模型 ,一步、二步模型 ,基元反应模

型和 Sichel 的二步模型。其中 C2J 模型有解析解 ,一步模型和二步模型只是相差一个诱导反应。因此 ,

二步模型 ,基元反应模型和 Sichel 的二步模型是数值模拟中常用的 3 种化学反应模型。二步模型能抓

住爆轰波传播过程的主要特征 ,并且不需要很大的计算量。2002 年 ,Sichel [4 ] 等提出了一种新的二步模

型 ,我们称之为 Sichel 的二步模型。该模型考虑气体组分变化 ,弥补了原二步模型只考虑单位质量气体

反应热 Q 的释放这一缺陷 ,使得二步模型的计算精度大幅度提高。基元反应模型真实地反映了爆轰反

应过程 ,能够更好地发现和解释爆轰现象。虽然这 3 种化学反应模型已经在爆轰波数值模拟中得到广

泛应用 ,但对于这 3 种模型间的差别缺少定量和全面的比较。

本研究将基于改进的 CE/ SE 算法对气相爆轰波数值模拟中上述 3 种常用化学反应模型进行考察。

使用这 3 种化学反应模型对平面爆轰波和具有胞格结构的爆轰波进行了数值模拟。通过对爆轰参数、

计算要求、胞格结构尺寸等方面的比较 ,讨论了 3 种化学反应模型的优缺点。
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2 　化学反应模型

2. 1 　二步模型
　　二步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。诱导进行度α(0 ≤α≤1 ,α= 1

表示还未进行诱导反应 ,α= 0 表示诱导反应完成) 和反应进行度β(0 ≤β≤1 ,β= 1 表示还未进行化学反

应 ,β= 0 表示化学反应完成) 的变化速率ωα、ωβ常采用二级可逆反应形式[ 5 ]

ωα = - kαρexp -
Eα

R T

ωβ =

0 　　(α > 0)

ω+
β +ω-

β = - kβp2 β2 exp -
Eβ

R T
- (1 - β) 2 exp -

Eβ + Q
R T

　　(α≤0)

(1)

式中 : kα、kβ分别为诱导反应和放热反应速率常数 ;ρ、T、p 和 R 分别为参加反应的可燃气体的密度、温

度、压力和气体常数 ; Eα为诱导反应的活化能 ; Eβ和 Eβ + Q 分别表示正、逆向化学反应活化能 , p 为混

合气体压强 , Q 为单位质量气体的反应热。参数选取参考文献[ 6 ]。

2. 2 　基元反应模型
　　基元反应模型能够真实地反映爆轰反应过程。不同的基元反应所采用的组分、方程数目各不相同 ,

例如本研究采用 8 组分 20 基元反应模型 (如表 1 所示) 描述 H2 + O2 爆轰的化学反应机制。组分为

H2 、O2 、H、O、O H、HO2 、H2 O 和 H2 O2 。化学反应统一写为

∑
ns

i = 1
vki′X i ∴∑

ns

i = 1
vki″X i (2)

式中 : ns ( ns = 8)为组分数 ; k = 1 , ⋯, nr , nr ( nr = 20)为基元反应数 ; X i 表示组分 ; vki′和 v ki″分别为正向和

逆向反应的各组分化学计量系数。

表 1 　H2 + O2 8 组分 20 反应模型

Table 1 　Detailed chemical reaction model of hydrogen2oxygen mixture ( Unit :mol ,s ,cm , K,J)

No. Reaction A n Eα No. Reaction A n Eα

1 H2 + O2 = 2O H 1. 70 ×1013 0. 0 200 055 11 H + H + H2 = H2 + H2 9. 20 ×1016 - 0. 6 0

2 O H + H2 = H2O + H 1. 17 ×109 1. 3 15 182 12 H + H + H2O = H2 + H2O 6. 00 ×1019 - 1. 3 0

3 O + O H = O2 + H 4. 00 ×1014 - 0. 5 0 13 H + O H + M = H2O + M 1. 60 ×1023 - 2. 0 0

4 O + H2 = O H + H 5. 06 ×104 2. 7 26 336 14 H + O + M = O H + M 6. 20 ×1016 - 0. 6 0

5 H + O2 + M = HO2 + M 3. 61 ×1017 - 0. 7 0 15 O + O + M = O2 + M 1. 89 ×1013 0. 0 - 7 486

6 O H + HO2 = H2O + O2 7. 50 ×1012 0. 0 0 16 H + HO2 = H2 + O2 1. 25 ×1013 0. 0 0

7 H + HO2 = 2O H 1. 40 ×1014 0. 0 4 493 17 HO2 + HO2 = H2O2 + O2 2. 00 ×1012 0. 0 0

8 O + HO2 = O2 + O H 1. 40 ×1013 0. 0 4 493 18 H2O2 + M = 2O H + M 1. 30 ×1017 0. 0 190 509

9 2O H = O + H2O 6. 00 ×108 1. 3 0 19 H2O2 + H = HO2 + H2 1. 60 ×1012 0. 0 15 910

10 H + H + M = H2 + M 1. 00 ×1018 - 1. 0 0 20 H2O2 + O H = H2O + HO2 1. 00 ×1013 0. 0 7 537

　　Note : The third2body effect coefficient : (5) CH2 O = 18. 6 , CH2 = 2. 86 ;

(10) CH2 O = 0 , CH2 = 0 ;

(13) CH2 O = 5. 0 ;

(14) CH2 O = 5. 0 ;others C = 1. 0.

第 i 种组分的密度生成率为

Ûωi = W i ∑
nr

k = 1

( vki″- vki′) RP , k (3)
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式中 : RP , k为第 k 个可逆化学反应的进行速率 ;W i 为第 i 种组分的分子量。

2. 3 　Sichel 的二步模型[ 4]

　　在 Sichel 的二步模型中 ,ωα和ωβ的形式为

Ûωα =
p

3 R0 T
·exp 351171 5 -

8 53016
T

- 7122 ×10 - 11 p2 ·exp 21 205
T

Ûωβ =
0

(1 - β) ·a ·exp ( - b/ T) + c
　　

α > 0

α≤0

(4)

式中 : p 为压强 ,单位是 0. 1 MPa ; T 为温度 ,单位是 K; R0 ( R0 = 8. 314 J / (mol ·K) )是普适气体常数 ;本

文中 a = 1 . 20 ×108 , b = 8 ×103 , c = 0。

Sichel 的二步模型中假设各种组分质量分数以相同的速率变化 ,即用β表示各组分的反应进行度。

各组分浓度 Y i = ( Y P , i - YR , i )β+ YR , i ,其中 YR , i为初始反应物中各组分的质量分数 ,Y P , i为反应达到平衡

后产物中各组分的质量分数。YR , i和 Y P , i采用基元反应的计算结果。

3 　控制方程和数值方法

3. 1 　控制方程
　　采用 Euler 方程描述爆轰化学反应过程 ,在二维笛卡儿坐标系中控制方程为

5Q
5 t

+
5 E
5 x

+
5 F
5 y

= S (5)

对二步模型 :Q = (ρ,ρu ,ρv , E ,ρα,ρβ) , E = (ρu ,ρu2 + p ,ρuv , ( E + p) u ,ραu ,ρβu) , F = (ρv ,ρuv ,ρv2 + p ,

( E + p) v ,ραv ,ρβv) , S = (0 , 0 , 0 , 0 ,ωα ,ωβ) ;对基元反应模型 : Q = (ρCi ,ρu ,ρv , E) , E = (ρuCi ,ρu2 + p ,

ρuv , ( E + p) u) , F = (ρv Ci ,ρuv ,ρv2 + p , ( E + p) v) , S = (ωi ,0 ,0 ,0) 。其中 :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 ; Ci ( i = 1 , ⋯, ns ) 为第 i 种组分的质量分数 ,ωi 为第 i 种组分的单

位体积的质量生成率。E 为单位体积的总能。

在二步模型中不考虑化学组分 ,只考虑了单位质量混合气体的反应热 Q 的释放 ,其单位体积的总

能 E 形式如下

E =
p

γ - 1
+
ρ( u2 + v2 )

2
+ρβQ (6)

式中 :γ为气体的绝热指数。在基元反应模型和 Sichel 的二步模型中 ,单位体积的总能 E形式如下

E =ρh - p +
ρ
2

( u2 + v2 ) (7)

式中 :焓 h 通过热化学关系式 h = h(ρi , T) [7 ]求得。3 种模型均采用理想气体状态方程 , p =ρR T。

3. 2 　CE/ SE方法的改进
　　自从 1995 年 Chang 提出 CE/ SE 算法以来[8 ] ,CE/ SE 算法在计算流体力学中得到广泛应用。但是

在应用中我们发现 CE/ SE 方法也存在一些问题 ,例如单元结构复杂、程序编写复杂和很难向三维推广

等。为此 ,在原 CE/ SE 算法基础上 ,我们提出了一种改进的 CE/ SE 算法[9 ] 。在改进的 CE/ SE 算法中

直接采用 4 个守恒元来求解 Euler 方程组 ,虽然这样做需要增加一个守恒元 ,但是它可以简单、清晰和

直接地求解具有激波间断的流场。这种改进后的 CE/ SE 算法具有编程方便、计算时间少和便于向三维

推广的特点。

图 1 给出了 Chang 提出 CE/ SE 算法中的解元和守恒元的网格结构 ,而图 2 给出了我们改进的

CE/ SE算法的解元和守恒元的网格结构。
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　　　　　　(a) Mash st ructure 　　　　　　　(b) Solution element SE( G) 　　(c) Conservation element CE( G)

图 1 　Chang 提出的 CE/ SE 算法的解元和守恒元网格结构 [8 ]

Fig. 1 　Mesh const ruction of the original CE/ SE method by Chang[8 ]

　　　　(a) Mash st ructure 　　　　　　(b) Solution element SE( P′) 　　　(c) Conservation element CE( P′) 　　

图 2 　改进的 CE/ SE 算法的解元和守恒元网格结构

Fig. 2 　Mesh const ruction of the improved CE/ SE method

4 　数值结果及分析

　　本计算模型的初始状态为在封闭的直管道内充满 H22O2 (2 ∶1) 混合气体。初始压力和温度为

0. 1 MPa和 298 K。在管道左端点火区加一个高温高压的初始条件。图 3 给出了 3 种模型得到压力分

布图 ,3 种模型均能得到典型的爆轰波压力分布图。表 2 给出了 3 种模型模拟平面爆轰波所得到的爆

轰参数。通过比较可以发现 : (1) 3 种模型得到的爆速均能很好地和实验相吻合 ,相对误差均小于 3 % ;

(2) 二步模型得到的温度有较大误差 ,Sichel 的二步模型相对误差为 12. 7 % ,但较二步模型相对误差减

少 18. 5 % ,基元反应模型相对误差在 5 %以内 ; (3) Sichel 的二步模型和基元反应模型得到 C2J 压力均

较准确 ,二步模型有一定的误差。总的来看基元反应模型较为准确 ,Sichel 的二步模型次之 ,二步模型

最差。但相同条件下 ,二步、Sichel 的二步和基元反应模型耗费计算时间比大约为 1. 0 ∶2. 5 ∶3. 2 ,使用

的内存比约为 1. 0 ∶1. 4 ∶3. 1。

　　(a) Two2step chemical model 　　(b) New two2step chemical model 　　(c) Detailed chemical reaction model

图 3 　3 种化学反应模型得到的压力分布图 (网格数 1 000)

Fig. 3 　Pressure profiles obtained from the three chemical reaction models (1 000 meshes)
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表 2 　3 种模型得到的爆轰参数(网格数 1 000)

Table 2 　Properties of detonations from the three chemical reaction models( 1 000 meshes)

Method Detonation velocity/ (m/ s) Temperature/ ( K) C2J pressure/ (MPa)

Experiment [13 ] 2 825 3 583 1. 860

C2J theory[13〗] 2 853 - 1. 859

Two2step chemical model 2 784 2 466 1. 255

New two2step chemical model 2 908 4 037 1. 870

Detailed chemical reaction model 2 826 3 421 1. 860

我们还使用改进的 CE/ SE 算法和 3 种化学反应模型对具有胞格结构的爆轰波进行了数值模拟。

图 4 给出了采用二步模型、基元反应模型和 Sichel 的二步模型得到的部分数值胞格结构。为了得到胞

格结构 ,形成爆轰后在波阵面上加入了人工扰动。图 5 为烟熏金属片记录下来的爆轰波胞格结构[10 ] 。

通过对比发现这 3 种模型得到的数值胞格能够很好地和实验结果吻合。为了定量比较 3 种模型得到的

胞格结构 ,表 3 给出了 3 种模型得到的胞格尺寸 ,同时给出了实验结果。通过比较可以发现 ,这 3 种化

学反应模型得到的爆轰波胞格结构均能较好地和实验结果吻合。

　　(a) Two2step chemical model 　　(b) New two2step chemical model 　　(c) Detailed chemical reaction model 　

图 4 　3 种化学反应模型得到的胞格结构 (网格数 250 ×200)

Fig. 4 　Cellular patterns by the three chemical reaction models (250 ×200 meshes)

表 3 　3 种模型得到的胞格尺寸

Table 3 　Cell parameters from the three chemical reaction models

Method
Cell width/ Cell

length ( d/ l)

Exit angle

α/ (°)

Entrance angle

β/ (°)

Angle of t ransverse

wave traceω/ (°)

Experiment 0. 5～0. 6 5～10 32～40 ≈30

Two2step chemical model 0. 59 9. 2 33. 0 30. 5

New two2step chemical model 0. 60 11. 2 31. 5 29. 0

Detailed chemical reaction model 0. 51 9. 5 38. 2 28. 5

图 5 　实验得到的胞格结构

Fig. 5 　Cellular patterns obtained by experiments

应该注意到 ,二步模型编程简单 ,计算时间短 ,

对电脑要求较低 ,但得到的数值结果能够反映爆轰

波的基本性质。特别是 Sichel 的二步模型的提出 ,

使计算得到的爆轰参数的精度得到很大提高 ,但计

算量也相应增加。基元反应模型虽然编程复杂 ,计

算时间较长 ,但得到的爆轰参数最为准确 ,且能得到

组分的分布和变化情况。Sichel 的二步模型虽然也

能得到组分的分布和变化情况 ,但是根据反应进行

度β得到的 ,和二步模型没有本质区别 ,不能正确反
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应爆轰波阵面内的组分情况 ,只是计算得到的爆轰参数较为准确。图 6 给出了基元反应模型得到的爆

轰波阵面附近 H2 、H 和 H2 O 的摩尔浓度分布图 ,这是两种二步模型所不能得到的。因此 ,基元反应模

型以其计算准确和能够真实反映化学反应过程在爆轰机理研究方面[11 ] 起着这不可替代的作用。而二

步模型以其要求较低和能够反映爆轰主要特性在工程应用[12 ]中被广泛使用。

上述讨论 ,尤其是计算时间和所需内存是针对 H22O2 爆轰 ,当化学组分增多时 ,使用基元反应模型

所需的计算时间和内存还要相应地增加 ,而两种二步模型基本不变。因此对于复杂组分气体 (例如汽油

蒸汽)爆轰问题 ,两种二步模型较有优势 ,其中 Sichel 的二步模型的优势更为明显。

(a) Contours of the molarity of H2 　　(b) Contours of the molarity of H 　　(c) Contours of the molarity of H2 O

图 6 　组分摩尔浓度分布图 (网格数 120 ×120)

Fig. 6 　Contours of molarities (120 ×120 meshes)

5 　结　论

　　基于改进的 CE/ SE 算法对气相爆轰数值模拟中 3 种常用化学反应模型 (二步模型 ,基元反应模型

和 Sichel 的二步模型)进行了考察。分别使用这 3 种模型对平面爆轰波和具有胞格结构的爆轰波进行

了数值模拟。通过对爆轰参数、计算要求、胞格结构尺寸等方面的比较和讨论 ,可以得到以下结论 :

(1) 3 种化学反应模型均能得到准确的爆轰速度和胞格结构 ;

(2) 二步模型能够定性反映爆轰波的基本特性 ,而且要求较低 ,因此在一般工程应用和定性数值模

拟中有广泛的发展空间 ;

(3) 基元反应模型得到的气动参数准确 ,能够准确模拟爆轰波传播过程中的细节 ,故机理性研究应

采用基元反应模型 ,对于精度要求较高的应用问题 ,也应使用基元反应模型 ;

(4) Sichel 的二步模型提高了二步模型的计算精度 ,计算量也有所增加 ,但对于复杂组分气体爆

轰 ,Sichel 的二步模型有着明显优势和广泛应用前景。
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Study on Chemical Reaction Models

in Gaseous Detonation Numerical Simulation

WAN G Gang1 ,ZHAN G De2Liang2 ,L IU Kai2Xin1

(1 . L T CS and De p artment of Mechanics & A eros p ace Engi neeri ng ,

Col lege of Engi neeri ng , Peki n g U ni versi t y , B ei j i n g 100871 , Chi na;

2 . I nst i t ute of Mechanics , Chi nese A cadem y of S ciences , B ei j i ng 100080 , Chi na)

Abstract :Three common chemical reaction models in gaseous detonation numerical simulation have

been st udied in t his work based on an improved space2time conservation element and solution element

met hod. Planar and cellular detonations have been simulated and t he numerical result s have been com2
pared and discussed. We found t hat all t he cellular pat terns simulated by the t hree chemical reaction

models could agree well wit h the experimental result s ,t hough t he accuracies of detonation parameters

calculated by the t hree chemical reaction models were rat her different . The t hree chemical reaction

models have respective advantage and disadvantage. Adopting which chemical reaction model should

consider t he specified p roblems.

Key words :CE/ SE method ;detonation wave ;cellular pattern ;numerical simulation
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