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氢气-空气混合物中瞬态爆轰过程的
二维数值模拟

*

董 刚,范宝春,谢 波
(南京理工大学动力工程学院,江苏南京 210094)

  摘要:对高温火团引发的氢气-空气混合气的瞬态爆轰过程进行了二维数值模拟,考虑了

H2-O2-N2 的详细化学反应动力学机理,该机理包含了19个基元反应和9种组分。采用分裂
格式处理带化学反应的Euler方程,其中使用全耦合的TVD格式求解流场,使用基于Gear算
法的微分方程解法器求解化学反应过程。计算结果表明:在 H2∶O2∶N2=0.4∶0.4∶0.2
(摩尔比)的混合气中,高温气团初始温度为T/T0=5.3时可诱导爆轰,爆轰波以2300m/s的
速度传播,同时爆轰波阵面在管壁会形成反射波。还对计算的爆轰波后组分的浓度和温度进

行了讨论,为理解爆轰波后结构提供信息。
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1 引 言

  可燃混合气可以通过高温火团诱导爆轰,这一过程不仅对了解和防治爆炸灾害的发生,而且对于在

脉冲爆轰发动机(PulseDetonationEngine,PDE)中的应用,都具有重要的理论价值和实际意义。数值

研究表明[1~3],初始高温火团在燃烧过程中导致组分和温度梯度,会使燃烧加速,在适当的条件下导致

爆轰波的形成。已经进行的理论研究主要集中在一维问题,考虑的化学反应主要是单步或两步反应。
因此,复杂反应系统中高温火团诱导的瞬态爆轰过程仍是一个值得研究的问题。

本研究以氢气-空气可燃混合气为研究对象,考虑复杂的反应系统,对其高温火团诱导的瞬态爆轰

过程进行了二维数值模拟。其中使用了氢气-空气的详细化学反应动力学机理,包含了19步基元反应

和9种组分,对计算结果进行了讨论和分析。

2 数学模型

2.1 基本方程
  本研究采用二维的、带化学反应的Euler方程
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式中:Yk 为组分k的质量分数,̇ωk 为组分k 的化学反应速率,ρ为密度,p为压力,u和v 分别为x 和y
方向的速度分量,E 为单位体积的总内能,它包含热能、化学能和动能,即

E=ρ∫cVdT+∑ρkh0
k +12ρ

(u2+v2) (3)

式中:cV 为混合物的定容比热,表达为cV=∑cVkYk;h0k 为组分k 的生成焓;T 为温度。组分k的定容比

热和生成焓由下式计算

cVk
췍R =A1+A2T+A3T2+A4T3+A5T4-1 (4)

h0k
췍RT =A1+ A2

2T+ A3

3T2+ A4

4T3+ A5

5T4+ A6

T
(5)

式中:췍R=R/Mk,R为普适气体常数,Mk 为组分k的分子量,相关常数An(n=1~6)由热力学数据表查

得[4]。

2.2 数值计算方法

  本研究考虑的系统包含了两个特征时间,即气相流动特征时间τA =L/c0(其中L为管长,c0 为初始

声速)和化学反应特征时间τch,k=RTexp(RT/Ek)/(QATβkEk),其中Q=QC/CT,QC为反应热。由于两

者的值相差较大,给数值计算带来了困难,因此本研究采用分裂格式进行求解

Un+1=LΔt/2
fx LΔt/2

fy LΔt
cLΔt/2

fy LΔt/2
fx Un (6)

式中:Un 和Un+1分别为第n和第n+1个时间步的解,Δt为时间步长。LΔt/2
fx 和LΔt/2

fy 分别为对流项在x
和y 方向半个时间步长的算子,为了提高捕捉激波的精度,采用全耦合TVD格式,其中x方向的右特

征矩阵为
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特征根λx 和Riemann不变量αx 分别为
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y方向的右特征矩阵
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特征根λy 和Riemann不变量αy 分别为
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式中:H=(E+p)/ρ为总焓,c2=∑Ykpρk+(H-u
2-v2)pE 为冻结声速,ρk=ρYk,pρk=∂p/∂ρk,pE=

∂p/∂E。
(7)式中LΔt

c 为一个时间步长的化学反应的算子,对于多组分化学反应动力学系统,由于不同物质

的反应特征时间相差很大,导致复杂反应系统出现刚性(Stiffness),因此我们采用基于 Gear算法的

LSODE程序[5]求解化学反应过程。

2.3 边界条件

  在x方向的封闭端为绝热刚性壁面,∂T/∂x=0,u=v=0;在x 方向的开口端为出口边界条件,

T/T0=1,p/p0=1,∂u/∂x=0,∂v/∂y=0。在y方向,管的上下端均为绝热刚性管壁,因而有∂T/∂y=0,

u=v=0。此外,在壁面附近采用一阶Roe格式加入数值粘性,以考虑绝热壁面的无滑移条件,边界的组

分浓度和其它参数由考虑化学反应的特征线方程和相容方程来决定。

3 氢气-空气反应动力学机理

  对氢气-空气混合气,我们使用含19个基元反应和9种组分的化学反应机理,见表1。

表1 氢气-空气的19步化学反应机理

Table1 19stepchemicalreactionmechanismforhydrogen-air     (kJ-mol-s)

No. Elementreactions
Pre-exponentfactor

Afi

Temperatureexponent

βfi

ActivationEnergy
Efi

1 H+O2=O+OH 0.510×1017 -0.82 69.0
2 H2+O=H+OH 0.180×1011 1.0 36.9
3 H2+OH=H2O+H 0.120×1010 1.3 15.2
4 2OH=H2O+O 0.600×109 1.3 0.0
5 H+OH+M=H2O+M(1) 0.750×1024 -2.6 0.0
6 O2+M=2O+M 0.190×1012 0.5 400.0
7 H2+M=2H+M(2) 0.220×1013 0.5 387.1
8 H2+O2=2OH 0.170×1014 0.0 200.0
9 H+O2+M=HO2+M(3) 0.210×1019 -1.0 0.0
10 H+2O2=HO2+O2 0.670×1020 -1.42 0.0
11 H+O2+N2=HO2+N2 0.670×1020 -1.42 0.0
12 HO2+H=H2+O2 0.250×1014 0.0 2.9
13 HO2+H=2OH 0.250×1015 0.0 7.9
14 HO2+O=OH+O2 0.480×1014 0.0 4.2
15 HO2+OH=H2O+O2 0.500×1014 0.0 4.2
16 2HO2=H2O2+O2 0.200×1013 0.0 0.0
17 H2O2+M=2OH+M 0.120×1018 0.0 190.2
18 H2O2+H=HO2+H2 0.170×1013 0.0 15.7
19 H2O2+OH=H2O+HO2 0.100×1014 0.0 7.5

  Note:(1)Enhancedthirdbodycoefficient:H2O=20.0;(2)Enhancedthirdbodycoefficient:H=2.0,H2=3.0, 
    H2O=6.0;(3)Enhancedthirdbodycoefficient:H2O=21.0,O2=0.0,H2=3.3,CO=2.1,N2=0.0.
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  在化学反应的计算中,组分k的净生成速率ω̇k(参见(2)式)可表达如下

ω̇k=∑
I

i=
(

1
γ″

ki-γ′ ) (ki kfi∏
K

k=1
Χγ′kik -kbi∏

K

k=1
Χγ″ki )k (9)

式中,γ′
ki、γ″

ki分别表示第i个基元反应中第k种物质正、逆反应计量系数;Χk 为组分k 的摩尔分数,它与

质量分数的转换为Χk=Yk췍W/Wk(췍W 为混合物平均分子量,Wk为组分k 的分子量);kfi、kbi分别表示第i
个基元反应的正、逆反应速率常数,它们遵循Arrhenius形式

kfi=AfiTβfiexp(-Efi/RT) (10)
其中Afi表示第i个正反应的指前因子;βfi表示第i个正反应的温度指数;Efi表示第i个正反应的活化

能,见表1。

4 结果与讨论

  考虑一端封闭、一端开口的二维绝热刚性管道,其长度X/L=1,直径Y/L=0.1,见图1。管道内为

H2-O2-N2 混合气,其初始组成为 H2∶O2∶N2=0.4∶0.4∶0.2(摩尔比)。在管道的封闭端(X/L=
0),有一T/T0=5.3的初始高温气团,该气团位于封闭端0<X/L<0.05,0<Y/L<0.1再加上R=0.1
的1/4圆弧所包含的区域(图1中阴影部分)。管内其它区域温度T/T0=1,全管压力p/p0=1。在计

算初始时刻(t=0,无量纲时间,下同),该气团开始燃烧。

图1 计算区域示意图

Fig.1 Schematicofthecomputationaldomain

  图2给出了不同时刻,在Y/L=0.05的位置上,反应物 H2、氧化剂O2、主产物 H2O和自由基OH
的组分摩尔分数变化。可以看出,当t≤0.0034的时候(曲线0、1),H2 已从初始(t=0)的0.4消耗至

0.035左右,O2 则从0.4消耗至0.2左右;同时主产物H2O则增值0.36,自由基OH也增加到0.1,这
表明,在很短的时间内燃烧过程已经发生。当该过程进行到t≤0.0093时(曲线2、曲线3),这些组分的

摩尔分数变化不大,火团内的燃烧过程较为稳定。当t=0.0109时(曲线4),H2 和O2 浓度在火团与未

燃物的交界面上有明显的消耗,而H2O和OH在该位置的生成出现了峰值,该时刻浓度曲线的位置也

明显右移,说明受化学反应控制的燃烧过程继续进行并开始加速。当0.0156≤t≤0.036时(曲线5~曲

线8),尽管H2 的消耗不再明显,但O2 仍在不断消耗且消耗范围在原火团内不断扩大,H2O的形成也

显示了相同的规律,自由基OH随燃烧的进行也不断消耗,但在已燃气与未燃气交界处产生尖峰,其它

中间产物和自由基的变化规律与OH相似,限于篇幅这里不再讨论。这一时段的组分浓度变化表明,
火团内部中间产物和自由基还在发生反应,促使燃烧进一步完成,此区域处于膨胀过程;而已燃气与未

燃气的交界处,新的燃烧开始发生,由于膨胀区类似于活塞的作用,使得从膨胀区边缘到此交界处的区

域为压缩过程,它逐步加快了燃烧前峰右移的速度,最终导致爆轰波的出现。为说明这一现象的出现,
图3给出了Y/L=0.05的位置上,不同时刻压力的变化曲线,在t≤0.0068时(曲线0、曲线1、曲线2),
压力没有明显上升;当t=0.0093时,在火团与未然气交界处,有一p/p0=4的压力峰,当t=0.109时,
该压力峰上升为p/p0=11,这表明爆轰波开始形成;当t≥0.0156以后,压力峰继续上升并维持在p/p0
=13左右,且爆轰波阵面右移加快,逐渐形成定常的爆轰波传播。图4计算的爆速随时间的变化曲线

也表明,高温火团诱导的爆轰波在t=0.02以内形成,以后以2300m/s的速度传播。作者利用Gordon
和 Mcbride程序[6]计算的在相同条件下的C-J爆速为2145m/s,与本文计算结果比较符合。

34 第1期         董 刚等:氢气-空气混合物中瞬态爆轰过程的二维数值模拟



0.t=0;1.t=0.0034;2.t=0.0068;3.t=0.0093;4.t=0.0109;5.t=0.0156;6.t=0.0203;7.t=0.0282;8.t=0.0360

图2 不同时刻的组分摩尔分数曲线(Y/L=0.05)

Fig.2 Speciesmolefractioncurvesatthedifferenttime(Y/L=0.05)

图3 不同时刻的压力曲线(Y/L=0.05)
(曲线标号意义同图2)

Fig.3 Pressurecurvesatthedifferenttime(Y/L=0.05)
(NumbersincurvesaresameasFig.2)

图4 爆轰波速度随时间的

变化曲线

Fig.4 Detonationvelocitycurve
alongwiththetime
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  图5给出的不同时刻的压力等值线显示了爆轰波传播过程。初始时刻高温气体圆弧表面与管道上

壁相切,接触点角度为0°;而圆弧表面与管道下壁法向相接,接触点角度为90°。当燃烧发生后,反应

放出的热量在绝热管壁处积累使得该处的燃烧加速[7],其中管道上壁的传播速度高于管道下壁的传播

速度,当形成定常的爆轰波后,整个爆轰波阵面相对于原来的高温气团曲率变小。其中在管道上壁爆轰

波相对于壁面形成一定角度,从而发生规则反射,反射波反射至管道下壁后又形成二次规则反射,如此

反复向波后传播。爆轰波阵面与管道下壁的壁面亦形成一定角度并形成反射波,但其强度弱于前者。
本文中计算的这一结果与文献[8]的计算结果是相似的。此外,图5的结果还显示,在爆轰波的传播过

程中,反射波结构也不断地向前移动。

图5 不同时刻的压力二维等值线

Fig.5 Pressurecontoursatthedifferenttime

  图6给出了t=0.123时,在Y/L=0.05的位置上,稳定爆轰波后组分摩尔分数和温度的分布。其

中波后的无量纲温度在9~11之间(初始无量纲温度为5.3),在爆轰波阵面处为10.5;生成的主产物

H2O的摩尔浓度在0.4以上,其中在X/L=0.1处,其摩尔浓度峰值达到0.55;而O2 摩尔浓度维持在

0.13~0.2,H2 的摩尔浓度维持在0~0.04之间。燃烧产物中的重要自由基摩尔浓度由大到小的顺序

为OH>O>H,这三种自由基的浓度维持在0.004~0.1之间。

图6 Y/L=0.05处,组分浓度和温度在x方向的分布(t=0.123)

Fig.6 SpeciesmolefractionsandtemperaturecurvesatY/L=0.05(t=0.123)
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5 结 论

  采用分裂格式处理带化学反应的二维Euler方程,求解氢气-空气混合气的瞬态爆轰过程,其中流
场采用全耦合的二维TVD格式求解,化学反应采用Gear算法求解。使用了氢气-空气的详细化学反应
动力学机理,该机理包含了19个基元反应和9种组分。计算结果表明,在本文给定的条件下,高温气团
开始燃烧后,受反应动力学的控制,燃烧不断深入,燃烧速度加快并最终导致爆轰的形成,随后的爆轰波
以2300m/s的爆速向前传播。定常传播的爆轰波阵面在管壁处可发生正规反射,形成反射波及二次反
射波,这种结构可随着爆轰波的传播而前移。对瞬态爆轰过程的理解有助于深入研究脉冲爆轰推进的
原理,从而为脉冲爆轰发动机的开发研制提供理论依据。此外,在本文中采用多组分化学反应动力学方
法可以计算爆轰波后的组分浓度和温度分布,为了解其内部结构提供信息。
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Two-DimensionalSimulationofTransientDetonationProcess
forH2-O2-N2 Mixture

DONGGang,FANBao-Chun,XIEBo

(InstituteofPowerEngineering,NanjingUniversityofScience
andTechnology,Nanjing210094,China)

Abstract:Bysolvingthetwo-dimensionalEulerequationscoupledwiththechemistry,anumericalsimulation
oftransientdetonationprocessinducedbyflameforH2-O2-N2mixturewasperformed,andadetailedchemical
mechanismforH2-O2-N2system,whichincluded19elementreactionsand9species,wasinvolved.Asplitting
operatormethodwasusedtotreatseparatelythehydrodynamicalprocessandchemicalprocessinthedetona-
tionsimulation.TheTVDschemewasusedtocapturethedetonationwaveandtheGearalgorithmwasused
tosolvethechemicalreaction.Thecalculatedresultsshowthatcombustionrateofflamecanbeaccelerated
andleadtotheoccurrenceofdetonationwhentheinitialmolefractionratioofthemixtureisH2∶O2∶N2=
0.4∶0.4∶0.2andtheinitialnondimensionaltemperatureisT/T0=5.3,thedetonationwavecanbepropa-
gatedsteadilywiththedetonationvelocityof2300m/s.Thereflectionofthedetonationwavecanbeob-
served.Inaddition,thevariationsofspeciesconcentrationsandtemperaturebehindthedetonationwavewere
alsodiscussedinordertounderstandtheinherentstructurebehindthedetonationwave.
Keywords:detonationwave;chemicalreactionmechanism;numericalsimulation
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