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氢氧爆轰波在变截面扩张管道中传播的数值模拟
Ξ

孙宇峰 ,张德良 ,胡宗民 ,姜宗林
(中国科学院力学研究所高温气动重点实验室 ,北京 100080)

　　摘要 :采用二阶精度频散控制耗散格式 (DCD)和 8组分 20个方程的基元反应模型 ,对轴对称变截面管

道中氢氧爆轰波传播进行数值模拟。结果表明 ,爆轰波传播至突变截面扩张管道时 ,由于稀疏波的作用可能

会使爆轰波局部熄爆甚至完全熄爆 ,对于某些敏感度高的反应气体爆轰波可以二次起爆。而在渐变截面扩张

管道爆轰波相对不易熄爆。
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1　引　言

　　爆轰波在管道中的传播一直是国防、工业生产和安全中十分关注的问题 ,针对其机理性研究国内外

已经有一些实验结果和数值模拟工作[1～3 ]。随着人们对爆轰波反应机制认识的加深和计算机计算能

力的加强 ,爆轰波的数值模拟也从早期的采用单步反应和两步反应模型 ,发展到基元反应模型。由于基

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的现象。但是基元反应计算中也

存在着一些困难 ,如基元反应式的确定及其反应参数的准确性、计算中的刚性问题、计算量大、计算时间

太长等。

　　本文中应用频散可控格式[4～6 ]和 8组分 20个反应的基元反应模型计算了爆轰波在二维轴对称突

扩截面管和渐扩截面管中的传播过程 ,根据爆轰波反应区和前导激波的分离和耦合机理 ,讨论了爆轰波

在绕射扩张截面时发生局部熄爆和二次起爆的现象 ,并分析了可燃混合气体的敏感度对熄爆和二次起

爆现象的影响。

2　物理化学模型与计算格式

2. 1　物理问题

图 1 计算区域示意图

Fig. 1 The computational domain

　　爆轰波在突扩截面管内的传播问题见图 1 ,直径 d 为

20mm、长为 40mm的爆轰管尾部连接一个直径 D 为 60mm、

长为 100mm的扩容腔 ,爆轰管和扩容腔内充满可燃气体氢2
氧或氢2空气混合物。不考虑可燃气体的 DD T过程 ,利用高

温高压点火区直接引爆可燃混合气体 ,在爆轰管内很快形成

一稳定传播的平面爆轰波。在扩容腔入口 ,由于截面突然变

大 ,爆轰波在拐角绕射 ,平面波阵面逐渐演变为球面波阵面。

2. 2　控制方程

　　对于多组分气相爆轰波的反应与传播过程 ,在不考虑扩散效应 ,忽略热传导和粘性作用的条件下二

维平面坐标系的 Euler方程组为
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2. 3　基元化学反应模型

　　对于氢氧气相爆轰 ,采用 8种组分 20个基元反应模型描述其化学反应机制 ,相关组分为 H2、O2、O、

H、OH、HO2、H2O2、H2O ,其化学反应式可以统一写为

∑
8
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式中 : aji 、bji 、χi分别为第 j反应中第 i组分作为反应物或产物的化学计量数和元素符号 , kf j 、kb j分

别为正、逆反应速率常数 , kf j由Arrhenius公式 kf j = A j T n
jexp [ - Ea j/ R T ]给出 ,式中以 mol、s、cm、g、K

为基本单位 , A j 、n j 、Ea j分别为第 j 个反应的 Arrhenius公式中的指前系数、温度指数和反应活化能 ,

基元化学反应的基本参数见表 1。kb j一般根据反应平衡常数 ke j和 kf j求出 , ke j可以由热力学数据计算

得到。由基元反应的质量作用定律可以得到第 i 组分单位体积的质量生成率
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式中 : W i 、[ X i ]分别为第 i组分的摩尔质量 (g/ mol)和摩尔浓度 (mol/ cm2) ,λji为第 j反应中组分 i的

三体 (M)效应系数。
表 1 氢氧气相爆轰 20个基元反应模型

Table 1 H2/ O2reaction model

j 基元反应式 A j nj Ea j / kJ

1 H2 + O2 = 2OH 1. 70×1013 0 199. 720

2 OH + H2 = H2O + H 1. 17×109 1. 3 15. 165

3 O + OH = O2 + H 4. 00×1014 - 0. 5 0

4 O + H2 = OH + H 5. 06×104 2. 7 26. 292

5 H + O2 + M = HO2 + M 3. 61×1017 - 0. 7 0

6 OH + HO2 = H2O + O2 7. 50×1012 0 0

7 H + HO2 = 2OH 1. 40×1014 0 4. 485

8 O + HO2 = O2 + OH 1. 40×1013 0 4. 485

9 2OH = O + H2O 6. 00×108 1. 3 0

10 H + H + M = H2 + M 1. 00×1018 - 1. 0 0

11 H + H + H2 = H2 + H2 9. 20×1016 - 0. 6 0

12 H + H + H2O = H2 + H2O 6. 00×1013 - 1. 3 0

13 H + OH + M = H2O + M 1. 60×1023 - 2. 0 0

14 H + O + M = OH + M 6. 20×1016 - 0. 6 0

15 O + O + M = O2 + M 1. 89×1013 0 - 7. 474

16 H + HO2 = H2 + O2 1. 25×1013 0 0

17 HO2 + HO2 = H2O2 + O2 2. 00×1012 0 0

18 H2O2 + M = 2OH + M 1. 30×1017 0 190. 190

19 H2O2 + H = HO2 + H2 1. 60×1012 0 15. 884

20 H2O2 + OH = H2O + HO2 1. 00×1013 0 7. 524
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2. 4 　数值方法

　　Z. L . J iang等在 1995 年提出了频散控制耗散格式[4 ] ,并应用单步化学反应进行了爆轰波数值计

算[5～6 ] ,该格式基于 Steger和 Warming的矢通量分裂技术 ,具有格式构造简单、激波分辨率高、计算量

小等优点。

化学反应的时间尺度比流动时间尺度小得多 ,故采用算子分裂的方法来解决微分方程的刚性问题 ,

可以把求解对流偏微分方程的时间步长进一步细分后 ,作为求积化学反应刚性常微分方程的时间步长。

2. 5 　初边值条件

　　对 3种不同的混合气体进行了计算。它们的初始条件为 : (1) 2H2 + O2 , p 0= 60kPa , T 0= 298 K; (2)

4H2 + O2 + 4N2 , p 0= 60kPa , T 0= 298 K; (3) 4H2 + O2 + 4N2 , p 0= 40kPa , T 0= 298 K。点火区为高温高压

区 ,给定温度为 10 T 0、压力为 30 p 0。边界条件为 :所有壁面均采用无催化、滑移刚壁条件 ,轴对称中心

线采用对称条件。其中加入 N2或 Ar作为稀释气体可以使气体的敏感度降低 ,但提高初始压力 p 0又可

以提高混合气体的敏感度。

3　数值验证

　　图 2为可燃混合气体 (2H2 + O2 + Ar , p 0= 20kPa , T 0= 298 K) 中爆轰波在楔面反射的数值结果和

实验纹影的比较 ,图 2 (a)对应楔角 30°,为马赫反射 , 图 2 (b)对应楔角 60°,为规则反射。图的上半部分

是实验结果[2 ] ,下半部分是计算结果。通过比较可以看出 ,两者吻合较好。图 2 (a)中给出了爆轰波马

赫反射的三波点轨迹χ角。结果表明数值计算结果和实验结果吻合很好 ,计算程序的可靠性很好。

图 2 爆轰波楔面反射数值 (下)和实验纹影 (上)

Fig. 2 Numerical (lower part) and experimental (upper part) schlieren

of detonation reflection over wedge angles

4　数值结果及讨论

4. 1　不同敏感度爆轰气体数值结果

　　爆轰气体的组份不同 ,起爆敏感度也不同 ,纯氢氧爆轰气体一旦起爆很难熄爆 ,但若充入氮气加以

稀释 ,气体敏感度下降 ,此时爆轰在一定的条件下有可能熄爆。下面针对不同敏感度气体的爆轰波在突

扩张管道中的传播进行比较。

4. 1. 1　算例 1

　　图 3给出了爆轰波传播过程的压力、密度分布 (初始条件为 :2H2 + O2 , p 0= 60kPa , T 0= 298 K) ,每

幅图中上半部为压力分布图 ,下半部分为氢气的密度分布图。当爆轰波刚刚进入扩容腔时产生绕射 ,前
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导激波和化学反应区有瞬间分离 (图 3 (a) ) ;由于此时的爆轰气体为纯氢氧混合气 ,敏感度较高 ,经过短

暂调整迅速恢复耦合 (图 3 (b) ) ;爆轰波在向下游传播过程中逐渐变成球面波 ,碰到扩容腔的侧壁发生

规则反射 (图 3 (c) ) ;随着爆轰波的继续传播 ,规则反射演变为马赫反射 (图 3 (d) ) 。在整个传播过程中

爆轰波没有熄灭。

图 3 爆轰波传播过程程压力 (上)和密度 (下)分布

Fig. 3 Pressure (upper part) and density(lower part) distribution in the cavity ring

4. 1. 2　算例 2

　　算例 2 计算了氢气与空气混合气体的爆轰过程 (初始条件 : 2H2 + O2 + 4N2 , p 0= 60kPa , T 0=

298 K) ,当爆轰波进入扩容腔 (图 4 (a) ) ,绕射作用使温度和压力下降 ,由于加入氮气作为稀释气体 ,爆轰

气体敏感度下降 ,在局部温度和压力下降剧烈的地区 ,波后的反应气体不能起爆 ,致使局部前导激波和

反应区分离 ,图 4 (b)的氢气密度图中左下角白色区域即为经过前导激波压缩但未能起爆的氢气高密度

区。对照图 4 (c)上半部压力图和下半部氢气密度图看出 ,前导激波在侧壁面上发生反射 ,产生向上游

传播的反射波 ,反射波扫过的区域温度压力升高 ,使波后原未反应的气体二次起爆 ,白色氢气高密度区

不断缩小 ,同时前导激波和反应区保持耦合地向下游传播 ,最终原波后由于熄爆而未反应的氢气在二次

爆轰中耗尽 (图 4 (d) ) 。

图 4 爆轰波传播过程程压力 (上)和密度 (下)分布

Fig. 4 Pressure (upper part) and density(lower part) distribution in the cavity ring
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4. 1. 3　算例 3

　　算例 3将算例 2中爆轰混合气体的初始压力降至 40kPa (初始条件 :2H2 + O2 + 4N2 , p 0= 40kPa , T

0= 298 K)来进一步降低爆轰气体的敏感度。爆轰波传播至扩容腔内出现局部熄爆 ,随着时间推移 ,熄爆

区域从弧形波肩部区域向波头区域扩展 (图 5 (b) 、图 5 (c) ) ,最终导致整个前导激波和反应区完全解耦 ,

爆轰波完全退化为爆燃波 (图 5d) 。即使前导激波在壁面上发生反射 ,压力温度有所升高 ,由于爆轰气

体敏感度低 ,也未能使波后气体再次起爆。

图 5 爆轰波传播过程压力 (上)和密度 (下)分布

Fig. 5 Pressure (upper part) and density(lower part) distribution in the cavity ring

4. 2　渐变扩张管道数值结果

　　以上结果都是爆轰波在突变截面管道中传播的情况 ,但在工业防护以及在脉冲爆轰发动机的尾喷

管设计中会遇到爆轰波在渐变扩张管道中传播的问题 ,而不同外形的几何约束对爆轰这样对温度和压

力很敏感的物理现象必有重要影响。图 6为爆轰波在扩张角为 45o 管道中传播的压力和密度图 (初始

条件 :2H2 + O2 + 4N2 , p 0= 40kPa , T 0= 298 K) ,与算例 3对比看出 ,在突变扩张管中爆轰波完全熄爆 (图

5)而在渐变扩张管中爆轰波却依然自持向下游传播 (图 6) ,这说明在渐变扩张管中由于膨胀使温度压

力下降不如在突变扩张管中剧烈 ,不足使爆轰熄灭 ,但估计在 45°～90°存在一个能使爆轰波传播熄灭的

临界扩张角。

图 6 爆轰波传播过程压力 (上)和密度 (下)分布

Fig. 6 Pressure (upper part) and density(lower part) distribution in the cavity ring
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5　结 束 语

　　采用了文献[ 4 ]中提出的数值格式对爆轰波在变截面扩张管道中的传播进行了数值模拟 ,还比较了

不同敏感度可燃混合气体的爆轰波在截面突变和渐变扩张管道中的传播过程。爆轰气体的敏感度对爆

轰波绕射中发生的熄爆和二次起爆现象起重要作用 ,同时扩张管道的几何形状对于爆轰波能否自持传

播也有影响。数值模拟结果和实验结果符合很好。这能够加深对爆轰波在变截面管道内传播特性和相

关物理现象的理解 ,对工业灾害的预防及脉冲爆轰发动机燃烧室的设计有一定的参考价值。
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Numerical simulation of hydrogen2oxygen detonation wave propagation

in an expansion chamber

SUN Yu2feng
Ξ

, ZHAN G De2liang , HU Zong2min , J IAN G Zong2lin
( Instit ute of Mechanics , Chi nese A cademy of Science , Beiji ng 100080 , Chi na)

Abstract : Propagation of hydrogen2oxygen detonation wave in an abruptly expanding chamber and a gradu2
ally expanding chamber was simulated by solving the axisymmetrical Euler equations. The dispersion2 con2
t rol dissipation scheme (DCD) and a detailed chemical reaction kinetics model with 8 sections 20 reactions

were adopted. Numerical results indicate that in some cases detonation wave may quench when detonation

wave front diff racts at the entrance of expanding chamber due to the extreme declination of temperature and

pressure. The reinitiation was found in some cases depending on the sensitivity of detonation gas. Compari2
son shows that detonation wave is more inclined to quench when propagating in an abruptly expanding

chamber than in a gradually expanding chamber.

Key words : mechanics of explosion ; propagation of detonation ; DCD ; expanding chamber ; sensitivity
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