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气相爆轰波胞格尺度与点火延迟时间关系研究
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摘要 讨论点火延迟时间和爆轰波胞格尺度的内在关系，将点火延迟时间作为特征参量来模拟胞格尺度.分别

对两个总包单步化学反应模型和一个基元反应模型的点火延迟时间进行了数值模拟研究.对于满足当量比的氢

气/空气混合气体，分析了不同初始压力下点火延迟时间随初始温度的变化关系.研究表明：总包单步反应模型

的点火延迟时间不随压力变化，且与初始温度呈线性关系.基元反应模型的点火延迟时间随压力变化，而且存

在理论上的 S型曲线，但是在拐点区域和低温区域与 CHEMKIN计算的结果相差 1∼3个量级.现有模型模拟的

胞格尺度普遍偏小，其相应的点火延迟时间也偏小，胞格尺度与点火延迟时间具有正相关性. 入射激波后的气

体的点火延迟时间与三波点的运动周期一致，是定量化模拟胞格的关键因素.
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引 言

胞格结构在爆轰波的传播中扮演着重要的角

色，对研究爆轰波的非定常传播过程具有重要意

义，也是评价爆轰计算模型化学反应动力学特性的

重要标志 [1-3].爆轰波的胞格尺度是爆轰物理中一个

非常重要的尺度参数，并且被成功的应用于一些维

像的起爆理论和传播过程 [4] . 但是胞格尺度和气体

性质之间的内在物理关系还没有建立.

现有关于爆轰波胞格的研究主要集中在对胞格

尺度定性的规律上，数值模拟结果无法和实验结果

进行定量比较. 现有的化学动力学模型计算得到的

胞格尺度都偏小，究其原因，要么是某些重要的物

理机理被忽略了，要么是化学动力学模型在机理描

述上仍存在问题 [5] . 现有的爆轰计算模型都只能给

出形似的胞格结构.对于胞格的研究，需要更进一步

的定量化界定 [6-7].

作者认为，鉴于爆轰波的实质是燃烧波，而在燃

烧理论中，自点火机制控制火焰的稳定性 [8] .点火延

迟时间在自点火机制中是一个很重要的参数. 绝大

多数燃烧模型都以点火延迟时间为参考标准，以此

来确定模型的可靠性 [8] . 在爆轰波传播的过程中，

点火延迟时间将直接影响爆轰波的波面结构 [5] .

本研究将点火延迟时间作为关键特征参数引入

爆轰胞格的研究中，以点火延迟时间作为特征参数

来模拟胞格尺度. 从化学反应模型的角度出发探索

胞格定量化的关键机理.

1 控制方程和数值方法

控制方程采用二维守恒形式的欧拉方程和有限

速率化学反应模型，忽略黏性项和分子扩散项.点火

延迟时间是通过对等容燃烧过程计算得到的.
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在空间方向上采用三阶的基本无震荡格式离

散，对矢通量进行斯蒂格 --瓦尔明 (Steger--Warming)

分解. 在时间方向上采用三阶龙格 --库塔 (Runge--

Kutta)法. 爆轰气体选择满足化学反应当量比的氢

气与空气的混合气体. 在胞格的数值模拟中，每个

胞格宽度中有 100个网格即可保证数值结果与网格

无关 [9] . 对于初始压力 0.1 MPa、初始温度 300 K、

满足化学当量比的氢气/空气混合气体，实验得到的

胞格宽度为 8 mm[10]. 因此，本研究中，网格长度为

dx = dy = 10µm，可以保证网格无关性. 点火延迟时

间 τ基于温度的变化来定义，为温度变化率 dT/dt最

大点所对应的时间.

2 化学反应模型

本研究中共使用了 3个化学反应模型.模型 1是

传统的总包单步反应模型 [1]，其化学反应速率采用

单步的阿累尼乌斯 (Arrhenius)公式，在该模型中，

混合气体的比热比和气体常数都为常数. 模型 2是

在模型 1的基础上修正的总包单步反应模型 [1]，化

学反应速率仍采用阿累尼乌斯公式的形式，采用变

化的比热比和气体常数，同时引入新的活化能形式.

模型 3是基元反应模型，选取的是 11种组分 20个

化学反应的基元化学反应模型 [11].

3 结果与讨论

3.1 总包单步反应模型点火延迟时间

首先讨论单步反应模型的点火延迟时间特性.

图 1给出了模型 1,2在 1.01 MPa下点火延迟时间随

温度的变化规律，并与 CHEMKIN的计算结果 [12]进

行了比较.

计算中发现，这两个模型的点火延迟时间都仅

随温度变化，而与压力无关，这是由单步反应模型

的控制方程决定的. CHEMKIN计算的点火延迟时间

曲线是 S型曲线,分成 3个部分：高温段、拐点区域

以及低温段. 拐点区域的曲线斜率最大，低温段次

之，高温段最为平缓.模型 1得到的直线斜率更接近

CHEMKIN计算的高温段的斜率，模型 2的斜率则更

接近低温段的斜率.在相同的温度下，模型 2的点火

延迟时间比模型 1要长一个量级还要多，且更接近

CHEMKIN计算的结果.

图 1 模型 1和模型 2的点火延迟时间

Fig. 1 Ignition delay times for model-1 and model-2

3.2 基元反应模型的点火延迟时间

图 2给出的是模型 3计算的在 1.01 MPa下点火

延迟时间随初始温度的变化曲线.基元反应模型可以

得到 CHEMKIN 计算的点火延迟时间 S型曲线. 在

高温段，计算结果比 CHEMKIN 计算的结果略小，

可以认为具有较好的精度.在拐点区域，计算结果比

CHEMKIN 计算的结果小 1∼2个数量级，差别较大.

在低温段，计算结果比CHEMKIN计算的结果大 1∼2

个数量级，这一段二者曲线的斜率是一致的.这一研

究结果表明，不同的基元反应模型计算得到的点火

延迟时间定量上是不同的，相差非常大.

图 2 模型 3的点火延迟时间随温度的变化

Fig. 2 Ignition delay times for model-3

3.3 计算结果与实验结果比较

图 3中给出 0.1 MPa下 3个模型的计算结果与

实验结果 [13]的对比.模型 1的点火延迟时间与实验
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结果相差很大.模型 3在高温段与实验值吻合较好，

在拐点区域和低温段，计算值比实验值要长，且对温

度的变化更为敏感. 模型 2的点火延迟时间曲线最

接近实验结果.

图 3 模型点火延迟时间与实验结果比较

Fig. 3 Comparison of the ignition delay times measured from

experiments and predicted by models

3.4 高压下点火延迟时间的特性

根据经典的 ZND理论，爆轰波面分为诱导区和

反应区，本研究中初始状态为 0.1 MPa, 300 K诱导

区内的气体温度和压力约为 1 400 K和 2.02 MPa.因

此，比较诱导区内气体状态参数下的点火延迟时间

更有意义.

图 4给出不同初始压力下的用 CHEMKIN 计算

点火延迟时间与模型 2的比较. CHEMKIN计算结果

图 4 模型 2的点火延迟时间与 CHEMKIN 计算结果比较

Fig. 4 Comparison of the ignition delay time predicted by CHEMKIN

and model-2

显示，随着初始压力的升高，点火延迟时间随温度的

变化由 S型曲线逐渐变为直线.有研究结果表明，在

1∼10 MPa的压力范围内，压力对点火延迟时间的影

响是可以忽略的 [14]. 由于单步反应模型的点火延迟

时间与压力无关，模型 2计算得到的诱导区内的气体

在 1 400 K的点火延迟时间约为 7µs，而用CHEMKIN

计算在 1.01 MPa, 1 400 K下的点火延迟时间为 1µs，

比模型 2小很多.

3.5 单步反应模型的胞格与点火延迟时间

对于满足当量比氢气/空气混合气体，在压力

0.1 MPa和温度 300 K的初始条件下，实验得到的胞

格宽度大约为 8 mm[5] .该状态下，用模型 1模拟得到

的胞格宽度约为 0.8 mm，仅为实验值的十分之一.而

用模型 2模拟得到的胞格宽度约为 8 mm，跟实验值

一致.模型 2能够较好地模拟爆轰波的胞格大小，关

键在于计算得到的点火延迟时间在关键状态更接近

于实验值.模型 1的点火延迟时间比模型 2小一个量

级，胞格也比模型 2的胞格小一个量级，胞格尺度和

点火延迟时间具有正相关性.

在燃烧过程中，点火延迟时间是一个必要的关

键参数.在爆轰波传播过程中，前导激波压缩混合气

体，使其压力、温度升高达到可燃条件，经过该状态

对应的点火延迟时间，这部分气体开始燃烧.从这个

角度分析，爆轰模型的化学反应的特征时间，对应

的就是经过前导激波压缩后的气体的点火延迟时间.

而单步反应模型的点火延迟时间与压力无关，其化

学反应特征时间对应的是波后气体温度最低的状态

对应的点火延迟时间.在所有的波后气体状态中，三

波点碰撞时距离碰撞位置最远处的激波最弱，也就

是在三波点碰撞时壁面附近的入射激波波后气体的

温度最低. 本研究中这一温度为 1 400 K左右，模型

2相应的点火延迟时间为 τ = 7.72µs.

图 5给出了一对三波点在一个周期内的运动的

4个时刻，每个时刻间隔为 2µs，三波点的运动周期

约为 6µs，图 5(a)中区域 B即为一对碰撞中的三波

点，此刻对应的区域 A 则为最弱激波，波后的气体

温度约为 1 400 K，压力约为 2.02 MPa.该状态下的点

火延迟时间与三波点的运动周期基本相等，亦即三

波点的运动周期与化学反应的特征时间尺度一致.

模型 2能够准确地模拟胞格尺度，说明这一模

型抓住了胞格形成的关键状态，也就是自点火的关

键温度.模型 1得到的胞格偏小，是由于其点火延迟

时间短，在 1 400 K下的点火延迟时间约为 0.5µs.在
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图 5 一对三波点在一个周期内的运动

Fig. 5 Movement within a period of a pair of triple points

模拟爆轰波传播的过程中，诱导区内的气体提前燃

烧，得到的胞格自然要比实际小.

4 结 论

本文对 3个化学反应模型的点火延迟时间进行

了研究.研究结果表明，总包单步反应模型计算的点

火延迟时间得到的是线性曲线，点火延迟时间只随

温度变化而与压力无关. 传统的单步模型的点火延

迟时间比修正后的单步模型的结果要小 1∼3个数量

级. 基元反应模型的点火延迟时间规律在定性上接

近实验结果，但定量上相差很多.修正后的总包单步

模型的结果定量上更接近实验测量结果.

用两个单步反应模型模拟了爆轰波的传播规律

和胞格大小.研究发现，对于初始压力为 0.1 MPa、初

始温度为 300 K、当量比的氢气/空气混合气体，模型

2模拟得到的爆轰波三波点的运动周期刚好是入射

激波波后气体的压力温度所对应的点火延迟时间，

该温度为 1 400 K左右. 此时模拟得到的胞格宽度与

实验值相等. 模型 1相同状态下的点火延迟时间比

模型 2小一个量级，其模拟得到的胞格宽度比实验

值也小一个量级.这表明，点火延迟时间是控制爆轰

波传播的关键参数.
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STUDY ON THE RELATIONSHIP BETWEEN IGNITION DELAY TIME AND GASEOUS

DETONATION CELL SIZE 1)

Zhang Wei2) Liu Yunfeng Jiang Zonglin
(The State Key Laboratory of High Temperature Gasdynamics, Institute of Mechanics, CAS, Beijing100190, China)

Abstract In this paper, the intrinsic relationships between ignition delay times and the detonation cell size are analyzed,

simulated from two one-step chemical kinetic models and one detailed chemical kinetic model. Ignition delay time

for mixtures of hydrogen and air at 0.1 MPa and 1.01 MPa over the temperature range 800 K to 1 500 K is investigated.

The results demonstrate that the ignition delay time for one-step chemical kinetic model is independent of pressure,

and linearly correlated with the initial temperature. The ignition delay time for the detailed chemical kinetic model is

dependent of pressure, and is not linearly correlated with the initial temperature. However, in the inflection zone and the

low temperature zone, the CFD results are 3 orders of magnitude smaller than the theoretical values. The CFD values of

the ignition delay time differ from the theoretical ones by a factor as large as 103. The detonation cell size simulated by all

the chemical models is smaller than the experimental results, and the ignition delay time is proportional to the cell size.

The detonation simulation results show that the longer the ignition delay time, the bigger the detonation cell size. The

period of triple-point is almost equal to the ignition delay time of the gas behind the incident shock wave. Ignition delay

time is a key parameter in detonation initiation and propagation.

Key words detonation, cell, ignition delay time, chemical kinetic mode
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