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　　摘要 : 采用简化二阶段化学反应模型和改进的高精度时空守恒方法 (CE/ SE)对二维可燃气体 DDT过程

和爆轰波在楔面上的马赫反射进行了数值模拟 ,计算和实验结果的比较令人满意。
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1　引　言

　　自然界中含能物质存在两种燃烧方式 :爆燃和爆轰。爆燃是燃烧进行最快的一种特殊方式。在一

定条件下 ,爆燃可以转变成爆轰 ,爆轰也可能衰减为爆燃。形成爆轰后 ,流场中会产生胞格结构 ,爆轰波

在传播过程中遇到障碍物时会发生马赫反射 ,在马赫反射前后的胞格结构会发生明显变化 ,因此爆轰波

胞格结构和马赫反射使流动变得十分复杂 ,无论是实验研究还是数值模拟都十分困难。

60年代人们从实验中已发现了爆轰波胞格结构。长期以来 ,众多学者对爆轰波胞格结构和传播规

律进行了研究。研究主要通过实验手段进行 ,已取得了一定的进展 ,许多问题已从实验上得到解决 ,但

是 ,对爆轰波胞格结构形成的机理在认识上至今仍未取得实质性突破 ,至于爆轰波和障碍物相互作用的

研究只是近年来才刚刚开始 ,目前 ,这一课题已引起国内外学者注意 ,深入的研究正在进行中。

80年代以来随着计算流体力学的迅猛发展 ,爆轰波胞格结构的数值模拟也得到了发展 ,可以通过

各种物理和数学模型来进行。然而 ,关于爆轰波马赫反射的数值模拟仍处于起步阶段 ,目前 ,很少见到

有关这方面的研究进展的报导。

综上所述 ,可以看出 ,关于爆轰波胞格结构和马赫反射问题 ,无论是实验研究还是数值模拟都有待

更深入的研究。这是一个具有挑战性的课题 ,在工程应用和科学研究上具有很重要的价值。

带有化学反应的流动可以采用不同的数学模型来描述 ,作为第一步 ,采用简化的二阶段化学反应模

型。为了提高数值模拟精度 ,我们采用了一种全新的时空守恒方法 (CE/ SE) 。首先对时空守恒方法进

行改进 ,然后用来数值模拟氢氧混合可燃气体的爆轰波胞格结构和马赫反射 ,计算和实验结果的比较令

人满意。这一突破为以后深入研究爆轰波胞格结构和马赫反射创造了良好的基础。最后 ,我们对计算

结果作了初步分析 ,得到一些有用的结论。

2　物理问题与数学模型

如图 1所示 ,考虑一管状容器 ,内部充满着静态的可燃气体混合物 ,当在管状容器的左端点火后 ,可

燃气体被点燃 ,并形成一燃烧波。当燃烧波在管内传播时引起波后可燃气体发生化学反应 ,释放大量能

量 ,使燃烧波不断加速 ,最后形成爆轰波。这就是典型的 DDT过程[1 ]。在横向扰动的作用下爆轰波会

形成复杂的胞格结构 (见图 2) 。
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图 1　激波管内 DDT模型示意图

( d = 0. 04m , l0 = 0. 5m ,L = 5. 6m)

Fig. 1　Scheme of DDT model in shock tube

图 2　典型爆轰波的胞格结构

Fig. 2　Typical cellar structure of detonation wave

　　燃烧过程中具有复杂的化学反应 ,二阶段化学反应模型是一种简化的描述化学反应过程的模型 ,它

将复杂的基元反应过程简化为两个阶段 :诱导阶段和放热阶段。诱导阶段是使气体活化的阶段 ,在这个

阶段中 ,没有任何的热量放出 ,只是生成各种活化的原子基团。诱导阶段完成后 ,化学反应进入放热阶

段 ,放热阶段生成最终的反应产物和放出大量的热量[2 ]。在诱导阶段中 ,我们用无量纲量α(α∈[1 ,0 ])

来表示诱导反应进行的程度 ,称为诱导进行度。α的物理意义为 :未活化的物质占所有物质的比例。诱

导反应没有发生时α= 1 ,随着诱导反应的进行 ,α逐渐减小 ,到诱导反应结束时 (即反应气体已全部活

化) ,α的值变为 0。为表示诱导反应进行的快慢 ,定义诱导反应进行的速度 (α的变化速度)

ωα = - kαρexp ( - Eα/ RT) (1)

式中 : kα为诱导反应速率常数 ,ρ, T , R分别为参加反应的可燃气体的密度 ,温度和气体常数 , Eα为诱导

反应的活化能。

图 3　二阶段化学反应模型示意图

Fig. 3　Scheme of two2step chemical reaction model

　　同样 ,在放热阶段用无量纲

变量β(β∈[1 ,0 ])来表示放热反

应进行的程度 ,称为反应进行度。

β的物理意义为 :反应物占所有

物质的比例。放热反应没有发生

时 (即混合气体中全部为反应

物) ,β= 1 ,当反应物全部转化为

生成物时 ,β= 0。β变化的速率

用ωβ来表示 ,对应于不同的简化

模型 ,ωβ具有不同的形式。

二阶段化学反应模型所描述

的过程可以用图 3表示 :在反应没发生时 ,α,β的值均为 1 ;反应开始后 ,首先进行诱导反应 ,α以速率

ωα从 1减小至 0 ,β仍为 1 ;当α= 0时 ,诱导阶段完成 ,反应进入放热阶段 ,β以速率ωβ从 1开始减小 ,直

至反应达到平衡。

3　控制方程和初边值条件

根据上述物理模型 ,在笛卡尔坐标系中 ,若不考虑输运过程 ,可得到二维非定常无量纲的控制方程

5 U/ 5 t + 5 F ( U) / 5 x + 5 G ( U) / 5 y = S ( U) (2)

U =

ρ
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ρ为气体密度 , u、v为 Euler坐标系中水平、竖直方向速度 , e为内能 , p为压力。

根据上面的物理模型 ,边界条件采用固壁 ,即无穿透条件

x = 0 , L :　u = v = 0 ,5 T/ 5 x = 0 ,5ρ/ 5 x = 0

y = 0 , d :　u = v = 0 ,5 T/ 5 y = 0 ,5ρ/ 5 y = 0
(3)

　　初始时刻 ,我们在 0 < x < l0段即点火区 (如图 1所示)点火 ,产生一段高温气体 ,形成激波来驱动反

应进行 ,即

t = 0 :　0 < x < l0 ,0 < y < d : T = rT0 ,ρ =ρ0

　　　　l0 < x < L ,0 < y < d : T = T0 ,ρ =ρ0

(4)

式中 : T0为初温 , rT为点火温度 , r是与ρ0 的长度有关的系数。点火区必须保持有足够的能量 ,为此 ,

在本计算过程中 r值一般取 40≤r≤50之间。在点火区 ,α= 0 ,β= 1。

为了在数值模拟中得到清晰的胞格结构 ,必须在点火区前方设置一个很小的人工扰动区 (约

0102L) ,以便产生横向扰动 ,扰动是通过改变ρβ值来实现的。要引发稳定的爆轰波 ,除了点火区前方的

扰动区和点火区外 ,其他部分 ,α= 1 ,β= 1。

4　数值方法简介

1995年 ,美国NASA Lewis研究中心的 S. C. Chang提出了一种全新的数值方法———时间2空间守恒元
和解元方法 (the method of space2time conservation element and solution element) ,一般称为时空守恒方法或

CE/ SE方法[3 ]。这种方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不同 ,它

将时间和空间完全统一起来同等对待 ,并从守恒律积分型方程出发 ,通过设立守恒元和解元 ,使格式局

部和全局都严格保证其物理意义上的守恒律 ;其次 ,它将流场变量及其对空间的偏导数都作为独立变量

同时进行求解 ,而且它不但可以求解连续流场 ,还可以求解间断、不光滑流场。

时空守恒方法首先构造了解元 ( soluiton element ,简称为 SE)和守恒元 (conservation element ,简称为

CE) 。解元是指某个网格点附近的影响区域 ,在这个区域内的参变量和流通量向量分布可以表示为该

网格点上的参变量和流通量向量的某种简单的光滑函数 ,如可以用该网格点上的参变量和流通量向量

进行 Taylor展开得到。守恒元是指满足守恒律的区域 ,在这个区域内质量、动量、能量均满足守恒律 ,其

概念类似于有限体积法中的控制体 ,不过是整个时空域上的控制体。

基于以上特点 ,时空守恒方法具有以下优点 :①结构简单 ,局部性好 ,便于边界处理 ;②方法简单 ,通

用性好 ,计算量小 ,便于推广到多维情形 ;③计算结果精度高 ,激波分辨率高 ; ④除了利用简单的台劳展

开外 ,无需任何其他的数值逼近技术 ,也不需要任何单调性限制或特征技术。

5　二维 Euler方程的时空守恒格式

在笛卡尔坐标系下 ,二维 Euler方程的无量纲形式为

5 Q/ 5 t + 5 E/ 5 x + 5 F/ 5 y = 0 (5)

　　令 x1 = x、x2 = y、x3 = t 为三维 Euclid空间 E3 的坐标。在 E3 空间中运用 Gauss散度定理 ,可将微

分形式的 Euler方程 (5)写成如下的积分形式

∮
S ( V)

H·d s = 0 (6)

　　式中 : S ( V)为 E3空间中任一区域 V 的边界 ,d s = dσ·n ,dσ为 S ( V)上的微元表面的面积 , n 为指

向 S ( V)外侧的单位法向量 , H为 E3空间中的流通量向量。

通过 E3 空间中积分形式的 Euler方程 (6) ,空间和时间被紧密地结合起来 ,并被同等地看成是 E3

空间中的坐标。方程 (6)是构造二维 CE/ SE格式的基础。

在 E3空间中 ,设所有网格点的集合为Ω,对每一个网格点 P′∈Ω ,构造解元 SE( P′)如图 4所示 ,解

元 SE( P′)由相交于网格点 P′的三个相互垂直的平面及其邻域组成 ,这三个平面分别垂直于 x、y、t 坐
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标轴。在任意一个解元上 ,以解元的网格点为基点 ,用 Taylor展开式来表示物理量的分布。对图 4所示

的解元 SE( P′) ,在其上任意一点 ( x , y , t)处 ,参变量 Q可用 Taylor展开式近似表示为

Q (δx ,δy ,δt) P′= QP′+ ( Qx) P′δx + ( Qy) P′δy + ( Qt) P′δt (7)

其中 :δx = x - xP′,δy = y - y P′,δt = t - t P′。

将流通量 E、F在解元 SE( P′)上的分布用 Tayolr展开式分别表示为

E(δx ,δy ,δt) P′= EP′+ ( Ex) P′δx + ( Ey) P′δy + ( Et) P′δt (8)

F(δx ,δy ,δt) P′= FP′+ ( Fx) P′δx + ( Fy) P′δy + ( Ft) P′δt (9)

式中 : QP′、( Qx) P′、( Qy) P′作为未知量 ,同时进行求解 ,其余各量均可从 QP′、( Qx) P′、( Qy) P′中导出。

图 4　二维 CE/ SE格式的解元 SE( P′)

Fig. 4　Solution element SE( P′) of 2D CE/ SE method

图 5　二维 CE/ SE格式的守恒元 CE( P′)

Fig. 5　Conservation element CE( P′) of 2D CE/ SE method

　　如图 5所示 ,假设在守恒元 CE( P′)上 ,积分形式的 Euler方程 (6)成立 ,即

∮
　

S [CE( P′) ]

H·d s = ∮
　

ACEGA′C′E′G′

H·d s = 0 (10)

积分上式得

∫
　

A′C′E′G′

H·d s =ΔxΔy ·Q (0 ,0 ,0) =ΔxΔy 1 QP′ (11)

∫
　

ACEG

H·d s = -
ΔxΔy

4
�Q (12)

∫
　

AGG′A′+ CEE′C′

H·d s = -
ΔyΔt

4
�E (13)

∫
　

ACC′A′+ GEE′G′

H·d s = -
ΔxΔt

4
�F (14)

式中 :

�Q = Q
Δx

4
,
Δy

4
,0

A
+ Q -
Δx

4
,
Δy

4
,0

C
+ Q -
Δx

4
, -
Δy

4
,0

E
+ Q
Δx

4
, -
Δy

4
,0

G
(15)

�E = E 0 ,
Δy

4
,
Δt

4 A
- E 0 ,
Δy

4
,
Δt

4 C
- E 0 , -

Δy
4

,
Δt

4 E
+ E 0 , -

Δy
4

,
Δt

4 G
　　　 (16)

�F = F
Δx

4
,0 ,
Δt

4 A
+ F -
Δx

4
,0 ,
Δt

4 C
- F -
Δx

4
,0 ,
Δt

4 E
- F
Δx

4
,0 ,
Δt

4 G
　　　　 (17)

将式 (11)～ (14)相加 ,可得出参变量 QP′的方程
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QP′= Q
-

/ 4 +Δt ·E
-

/ (4Δx) +Δt F
-

/ (4Δy) (18)

　　对于参变量的导数 ( Qx) P′、( Qy) P′在守恒元 CE( P′)内 ,假定在点 A′、C′、E′、G′处的参变量连续 ,即

QA′= Q 0 ,0 ,
Δt

2 A
= Q -
Δx

2
, -
Δy

2
,0

P′
= QP′-
Δx

2
( Qx) P′-
Δy

2
( Qy) P′ (19)

QC′= Q 0 ,0 ,
Δt

2 C
= Q +
Δx

2
, -
Δy

2
,0

P′
= QP′+
Δx

2
( Qx) P′-
Δy

2
( Qy) P′ (20)

QE′= Q 0 ,0 ,
Δt

2 E
= Q +
Δx

2
, +
Δy

2
,0

P′
= QP′+
Δx

2
( Qx) P′+
Δy

2
( Qy) P′ (21)

QG′= Q 0 ,0 ,
Δt

2 G
= Q -
Δx

2
, +
Δy

2
,0

P′
= QP′-
Δx

2
( Qx) P′+
Δy

2
( Qy) P′ (22)

　　对式 (19)～ (22)作以下运算

( Qx)
-
P′= -

1
Δx

Q 0 ,0 ,
Δt

2 A
+ Q 0 ,0 ,
Δt

2 G
- 2 QP′ (23)

( Qx) +
P′= +

1
Δx

Q 0 ,0 ,
Δt

2 C
+ Q 0 ,0 ,
Δt

2 E
- 2 QP′ (24)

( Qy)
-
P′= -

1
Δy

Q 0 ,0 ,
Δt

2 A
+ Q 0 ,0 ,
Δt

2 C
- 2 QP′ (25)

( Qy) +
P′= +

1
Δy

Q 0 ,0 ,
Δt

2 E
+ Q 0 ,0 ,
Δt

2 G
- 2 QP′ (26)

　　分别对式 (23)和 (24)的 ( Qx) -
P′、( Qx) +

P′,以及式 (25) 、(26)中的 ( Qy) -
P′、( Qy) +

P′作加权平均 ,即可得出

参变量的导数 ( Qx) P′、( Qy) P′的方程

( Qx) P′= W[ ( Qx) -
P′, ( Qx) +

P′,α] (27)

( Qy) P′= W[ ( Qy) -
P′, ( Qy) +

P′,α] (28)

W[ x , y ,α] =
(| x |
α

y +| y |
α

x) / (| x |
α

+| y |
α)

0
　　

(| x |
α

+| y |
α ≠0)

(| x |
α

+| y |
α

= 0)
(29)

　　二维 CE/ SE格式的稳定性条件为

( c + u2 + v2) ·Δt/ min (Δx ,Δy) ≤1 (30)

式中 : c = γp/ρ为当地音速。

6　计算结果的验证

用简化的二阶段化学反应模型和改进的高精度时空守恒方法 ,对氢氧混合可燃气体 (2H2 + O2 + Ar ,

p0 = 16kPa)的二维 DDT过程及爆轰波在楔面上的马赫反射 (楔角为 1913°)进行了数值模拟 ,计算结果列

在图 6和图 7中。计算结果和实验结果[4 ]的比较 ,结果如下 :

结果表明

(1) 计算结果显示 :可燃气体被点燃后 ,燃烧波不断加速 ,最后得到一个稳定的爆轰波和清晰的胞

格结构。爆轰波的胞格形状呈现鱼鳞状 ,胞格尺寸与初压有关 ,本计算中初压为 16kPa ,胞格尺寸约为

12mm ,与实验结果[4 ]吻合较好。因此 ,采用时空守恒方法数值模拟氢氧混合可燃气体的 DDT过程是成

功的。

(2) 燃烧加速过程与 rT0中的 r有关。r越大 ,加速过程越短。为了尽快得到稳定的爆轰波和清晰

的胞格结构 ,在本计算中 r取 40～50是合适的。

(3) 从计算结果可以看出 :当稳定的爆轰波向右传播时 ,爆轰波在楔面上发生马赫反射 ,在楔面顶

点附近 ,马赫反射前后有一条明显的分界线。分界线和楔面之间有一个夹角 ,分界线两侧 ,即马赫反射

前后 ,胞格形状和尺寸发生明显变化 ,马赫反射后胞格尺寸减小 ,这一计算结果和实验现象相吻合。由
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此表明 ,时空守恒方法的精度完全满足数值模拟爆轰波在楔面上马赫反射的要求。

图 6　氢氧可燃气体 (2H2 + O2 + Ar ,初压 16kPa)的 DDT过程数值模拟和实验结果比较

Fig. 6　Comparison of numerical results with experimental data for DDT process of

H22O2 combustible gas(2H2 + O2 + Ar ,initial pressure 16kPa)

图 7　爆轰波在楔面上马赫反射 (楔角为 19. 3°)数值模拟和实验结果比较

Fig. 7　Comparison of numerical results with experimental data for Mach reflection of

A detonation wave on a wedge (wedge angle 19. 3°)

　　(4) 数值模拟表明 :爆轰波胞格结构尺寸与分界线和楔面之间夹角是与初压及楔角有关的。初压

为 16kPa时 ,得到的爆轰波胞格结构和分界线最清晰。楔角越大 ,分界线和楔面之间夹角越小 ,爆轰波

胞格尺寸越小。在本计算中初压为 16kPa ,楔角为 1913°,马赫反射后的爆轰波胞格尺寸约为马赫反射前
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的 40 % ,这一计算结果和实验结果也基本吻合。当楔角大于 35°时 ,分界线和楔面之间夹角变得非常

小 ,波胞格尺寸就变得模糊不清。

(5) 这是首次采用时空守恒方法成功模拟带有化学反应的流动 ,特别是模拟了复杂的爆轰波胞格

结构和马赫反射 ,结果表明 ,时空守恒方法能够在数值模拟化学反应流方面得到广泛应用。
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Numerical Simulation of Cellar Structures and

Mach Reflection of Gaseous Detonation Waves

ZHANG De2liang1 ,XIE Wei1 ,GUO Chang2ming2 ,HU Xiang2yu1

(1. LHT Institute of Mechanics Chinese Academy of Sciences , Beijing 100080 , China ;

2. University of Science and Technology of China , Hefei 230027 , Anhui , China)

Abstract :In this paper the Deflagration to Detonation Transition (DDT) process of combustible gases and Mach Re2
flection of a detonation wave on a wedge have been numerically simulated with a simplfied two2step model (ZND) of

chemical reaction and the improved method of space2time conservation element and solution element (CE/ SE) . The

computational results were primarily analyzed. The numerical results were compared with experimental results. Com2
pared results are satisfactory. This is the first time to apply the CE/ SE method to the chemical reaction flow ,espe2
cially to the simulation of the DDT process of combustible gases and the Mach reflection of detonation waves.

Key words :DDT process ;detonation wave ;cellar structure ;CE/ SE method ;mach reflection
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