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一维爆轰波不稳定性的数值模拟
*

洪 滔,秦承森
(北京应用物理与计算数学研究所,北京 100088)

  摘要:对当量比为1的乙烷与空气的混合气体的一维爆轰不稳定问题进行数值模拟,得
到了不同大小的网格对爆轰不稳定问题数值模拟结果的影响。网格大小Δx由从ZND模型

分析得到的导引长度Lin确定,网格大小从0.2Lin变到0.0025Lin。随着网格变细,没有得到振

幅趋于一致的解,每一种网格尺寸得到的解的振幅都互不相同。当网格大小为Δx=0.01Lin、

0.005Lin时,得到有规则的爆轰激波阵面压力的振荡,振荡的模式是峰值一大一小的振荡。网

格更细时,爆轰波的振荡在计算范围内由一些有规则的振荡和一些较不规则的振荡组成。但

爆轰激波阵面压力振荡的波长最后趋于一致,为91~93mm,与实验得到的胞格长度88mm
很接近。
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1 引 言

  爆轰物理研究带化学反应的超音速可压缩流体动力学过程。爆轰波是一个燃烧驱动的激波,以很

快的速度运动并产生很高的压力。描述爆轰波的数学模型是带反应的欧拉方程,这是一组双曲型的偏

微分方程,描述质量、动量、能量方程和流场内反应物消耗速率。
定常爆轰波容易描述,但实际上稳定的一维爆轰很少见。爆轰波在充满气体的管子中传播过程中

显示出一种网格状的脉冲式的传播方式。这种传播模式由三波点在管壁上形成网格状的图案。这种传

播模式是一个强烈的非线性不稳定过程,但可以看到有规则的胞格结构[1]。三维胞格结构的出现是气

体爆轰的基本性质。由于这个问题的复杂性,爆轰波胞格结构的根本机制还没有完全清楚。数值模拟

爆轰波的三维胞格结构是一项非常艰巨的任务,因为需要非常细的网格,因此现有的数值模拟主要是对

胞格结构的整体结构进行数值模拟。对于一维的平面爆轰波,它显示出与二维、三维数值模拟时相同的

振荡性质。而一维研究可以用足够细的网格对振荡的具体性质进行数值模拟。因此,研究平面一维爆

轰波仍是研究爆轰波的稳定性问题的重要内容之一。研究一维爆轰波的稳定性主要有两部分内容,一
部分是在相关的参数空间中定义稳定边界。这方面较早、较全面的研究是Erpenbeck在20世纪60年

代的工作,其结果在文献[1]中有详细的介绍。1990年Lee和Stewart[2]用简正法(NormalMmode
Approach),通过数值打靶法提供了更直接的计算稳定边界的方法。在研究稳定边界的问题中,所使用

的化学反应模型通常是一步的Arrenhius模型。化学反应对流动的敏感性随活化能的增加而增加。另

一个方面的研究是研究不稳定性的爆轰波的发展和传播,这部分研究的重要手段是直接的数值模拟。
在开始的工作中由于计算工具的限制,计算延续的时间较短。随着计算机能力的提高,可以得到爆轰波

传播到较长时间的结果。
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在一维爆轰稳定性的大部分工作中,化学反应仍使用一步的Arrenhius模型[3~6]。实际上,许多化

学反应不能用一步的Arrenhius模型有效地表示。Short等[7]用三步链式反应模型对爆轰波稳定性问

题进行了研究,对化学反应的控制参数对爆轰波的稳定性的影响进行了研究,还考察了网格大小对数值

结果的影响。但他们所用的化学反应模型是定性的模型。我们用实用的三步化学反应模型描述碳氢化

合物与氧的反应数值模拟一维爆轰稳定性问题。三步化学反应模型比一步的反应更接近实际情况,同
时避免了使用基元反应造成计算量大增。本研究针对网格大小对爆轰波振荡结构影响的问题进行了数

值模拟,得到爆轰激波阵面压力振荡的振幅和波长。

2 物理模型

  数值模拟气体爆轰基于可压、非定常质量、动量、能量守恒方程。质量守恒方程

∂ρ/∂t+∂(ρu)/∂x=0
动量守恒方程

∂(ρu)/∂t+∂(ρu2+p)/∂x=0
能量守恒

∂
∂ [t ρ(e+12u

2 ]) + ∂
∂ [x ρu(e+12u

2)+p ]u =Qc

式中:ρ、u、p、e分别表示密度、速度、压力和内能。Qc表示化学放能项。流场中发生的化学反应表示为

∑
j
ajrxj↔∑

j
bjrxj,当量系数须满足∑

j
(ajr-bjr)Wj=0,Wj 是克分子量。

以下介绍本研究采用的化学反应模型。最简单的化学反应机制是以下的一步反应

CnHm +(n+m/4)O2=nCO2+(m/2)H2O
一步反应机制简单,在数值模拟中使用方便。但由于假定反应产物为CO2、H2O,因此反应释放的能量

被高估了。在碳氢化合物与氧反应的产物中,实际还有CO存在。因此 Westbrook和Dryer使用以下

二步反应机制来描述碳氢化合物与氧的反应

CnHm +(n/2+m/4)O2=nCO+(m/4)H2O
2CO+O 췍췍＝2 2CO2

他们建议还需增加考虑H2 和H2O平衡的反应。本文中增加了以下的反应,对以上的二步反应机制进

行补充,来描述碳氢化合物与氧的反应,而不是采用复杂的基元反应,避免增加过多的化学反应对数值

模拟带来计算量的剧增。
按照2H2 췍췍＝O 2H2+O2 化学反应,碳氢化合物与空气反应时,气体中有7种组分,每一组分的浓

度为Yj(j=1,…,N,N=7),这里j=1为燃料,j=2为O2,j=3为N2,j=4为CO2,j=5为H2O,j=
6为CO,j=7为H2。组分的质量变化方程如下

∂(ρYj)
∂t +∂

(ρYju)
∂x =̇ρcj

ρ̇cj=Wj∑
r

(bjr -ajr)ωr

Qc=∑
r
Qrωr

Qr=∑
j

(ajr -bjr)(Δh0f)j

ωr是每一步化学反应的速率,Qr 是每一步化学反应释放的能量,(Δh0f)j 是j 成分的生成热。本研究燃

料用乙烷C2H6,化学反应率如下

第一个反应[8]

ω1=1.2×1012[C2H6]0.25[O2]1.5e-30/RT
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  第二个反应[9]

ω2f=min(1.0,7.93e-2.48Φ)1.5×1013[CO]1.0[O2]0.25[H2O]0.5e-40/RT

ω2b=4.16×1016[CO2]1.0[O2]-0.25[H2O]0.5e-106.95/RTT-1/2

  第三个反应[9]

ω3f=3.311×1013[H2]0.82[O2]1.42e-38.1/RT

ω3b=6.12×1015[H2]-0.153[O2]0.916[H2O]1.0e-100.6/RTT-1/2

下标f表示正方向的反应,下标b表示逆方向的反应。反应率表达式中括号中的成分代表该组分的克

分子浓度,单位为mol/cm3,活化能的单位为4.186kJ,Φ为CO当量比。
气体的状态方程为

p=ρRT∑
N

j=1

Yj

Wj

图1 初始条件示意图

Fig.1 Schematicmapofinitialcondition

用具有二阶精度的 MacCormack 差分格式加上

FCT方法[10,11]求解可压缩、带化学反应的流体力学

微分方程组,对非定常爆轰波发展进行数值模拟。
这里对乙烷与空气混合物在当量比为Φ=1时

的非定常爆轰波的发展进行数值模拟。初始条件t
=0时,封闭的左端是高温高压并高速运动的气体,
其他部分是将被点火的乙烷和空气的混合物,即0
<x≤Lign时,p=pign,ρ=ρign,u=uign,T=Tign;x>
Lign时,p=p0,ρ=ρ0,T=T0,p=p0,u0=0,这里Lign
=18.4cm,ρign=2kg/m3,uign=800m/s,Tign=
2800K,pign=2.6MPa;ρ0=1.1825kg/m3,p0=
0.1013MPa,T0=298K。初始条件如图1所示。边界条件为:x=0,u=0。

3 数值模拟结果

  我们根据ZND模型分析得到的定常爆轰波的引导长度Lin来确定计算中所用网格的大小。ZND
模型假定爆轰波由CJ速度传播的一维前导激波后跟随着一反应区,被激波压缩和加热的燃料和氧化

剂在反应区中释放能量维持爆轰波前进。在大多数混合物的爆轰波中,反应区包含一较长的压力和温

度保持基本稳定的区域,然后是化学能快速释放、温度迅速上升的区域。根据受冲击的混合物的温度历

史定义引导时间τ[12]。温度历史的特点是较长时间的缓慢变化伴随着点火时的迅速增长。τ定义为激

波到达时与温度增长到它的增加峰值的一半的时间间隔。引导长度定义为Lin=τ(DCJ-v1),DCJ是CJ
速度,v1 是激波后流体速度。计算中网格大小Δx 分别为0.2Lin、0.05Lin、0.025Lin、0.01Lin、0.005Lin
和0.0025Lin。Shelton等人确定乙烷与空气混合物定常爆轰波的引导长度为4.6mm[12]。

图2是网格为0.2Lin时爆轰波的前导激波压力随波阵面的变化曲线。从图中看出爆轰波很快就发

展成稳定的爆轰波,没有出现不稳定的图像。图3是网格为0.05Lin时爆轰波的前导激波压力随波阵面

变化的曲线。初始时从高压段传入一激波,激波逐渐点燃乙烷与空气混合物。开始反应面落后于激波

面,但反应面逐渐加速并追上前导激波,此时激波突然猛烈加速,压力曲线出现第一个压力峰值。这个

结果与文献[13]中对高温高速气流对氢氧和惰性气体的混合气体点火的数值模拟的现象是相似的。由

于这是强爆轰波,波后释放的能量不能支持它,因而逐渐衰减。随后压力曲线出现振荡。在第一个峰值

后,经过一个小的振荡后,后面的振荡的振幅比较接近,再经过两次振荡后,振荡的波长也比较接近。
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图2 网格为0.2Lin时爆轰波的前导激波压力

随波阵面变化的曲线

Fig.2 Pressurehistoryoftheleadingshockfront
ofdetonationasΔx=0.2Lin

图3 格为0.05Lin时爆轰波的前导激波压力

随波阵面变化的曲线

Fig.3 Pressurehistoryoftheleadingshockfront
ofdetonationasΔx=0.05Lin

  图4是网格为0.025Lin时爆轰波的前导激波压力随波阵面传播的变化曲线。在计算的时间范围内

压力曲线很不规则。在经过几个小的振荡后,振荡的振幅和周期都没有明显规律。
图5是网格为0.01Lin时爆轰波的前导激波压力随波阵面传播的变化曲线。图5的压力曲线比图4

有规律。在第一个峰值后经历了几个小的振荡后,随即的振荡模式相同,在一个强振荡后有一个弱的振

荡。强振荡的振幅比弱振荡的振幅大得多,而弱振荡的极小值比强振荡的极小值小。图6是网格为

0.005Lin时的压力曲线,在经历一些小的振荡后,振荡模式与图5的相同。只是具体的振幅和波长不完

全一样。图3中的计算结果由于网格不够细,在两个强振荡之间没有出现小的振荡,只出现一个拐点。

图4 网格为0.025Lin时爆轰波的前导激波压力

随波阵面变化的曲线

Fig.4 Pressurehistoryoftheleadingshockfront
ofdetonationasΔx=0.025Lin

图5 网格为0.01Lin时爆轰波的前导激波压力

随波阵面变化的曲线

Fig.5 Pressurehistoryoftheleadingshockfront
ofdetonationasΔx=0.01Lin

  图7是网格为0.0025Lin时爆轰波的前导激波压力随波阵面传播的变化曲线。图7中的解看起来

与图5与图6中有明显的不同,在开始一些不规则的振荡后,是7个振幅接近的振荡,然后是3个振幅

不同的振荡。以上的结果表明,用不同的网格计算得到的振荡的振幅解有明显的差别,我们没有得到振

幅趋于一致的结果。
表1列出不同的网格计算得到压力振荡曲线的第一个压力极值点的位置xpmax1

及压力pmax1。从表

中结果可以看出,网格大小对这点的位置的确定的影响比压力极值影响小,这点的位置趋于一致。
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图6 网格为0.005Lin时爆轰波的前导激波压力

随波阵面变化的曲线

Fig.6 Pressurehistoryoftheleadingshockfront
ofdetonationasΔx=0.005Lin

图7 网格为0.0025Lin时爆轰波的前导激波压力

随波阵面变化的曲线

Fig.7 Pressurehistoryoftheleadingshockfront
ofdetonationasΔx=0.0025Lin

表1 第一个压力极值点的位置及压力大小

Table1 Positionandvalueofthefirstextremepressure

Δx 0.05Lin 0.025Lin 0.01Lin 0.005Lin 0.0025Lin
xpmax1

/(cm) 12.3 9.8 9.0 8.4 8.1

pmax1/(MPa) 13.1 15.3 18.7 20.7 18.7

  图5、图6、图7中得到的爆轰激波阵面压力振荡的振幅与波长不均匀,这与烷烃类气体与空气混合

物中的爆轰胞格结果比较不规则这种现象是一致的[14]。表2列出不同网格大小数值模拟得到压力振

荡的平均波长,表中所列的图7中振荡的平均波长是后10个的振荡的平均波长。表中的结果表明压力

振荡波长的平均值趋于一致。实验测得的胞格平均长度为88mm[14],表中用0.005Lin和0.0025Lin计
算得到的压力振荡波长与实验得到的胞格平均长度结果较接近。这表明在目前的反应模型下,要较准

确地数值模拟一维爆轰波的非定常振荡,空间步长应小于0.01Lin。振幅与步长的关系还需要进一步的

研究。另外,空间步长的选取是与化学反应时空尺度密切相关的,这是需要进一步深入研究的问题。

表2 不同网格大小数值模拟得到的平均波长

Table2 Averagewavelengthofpressurepulse

Δx 0.05Lin 0.01Lin 0.005Lin 0.0025Lin

Wavelength/(mm) 180 102 91 93

4 结 论

  对乙烷与空气混合气体的一维爆轰波不稳定性问题进行了数值模拟。考察了不同大小的网格对爆

轰不稳定性问题数值模拟结果的影响。由以上的结果可以得到以下一些结论,由不同的步长的解得到

的压力振荡解有明显的区别,振荡的振幅没有趋于一致。当网格为0.005Lin和0.0025Lin时,得到的压

力振荡平均波长趋于一致,并与实验得到的胞格平均长度接近。
总之,这里的工作与以往的工作不同,是用接近实际情况的三步化学反应模型对气体的碳氢化合物

与空气混合物中的一维不稳定爆轰进行数值模拟。但要进一步考察这个问题,还需要对爆轰波在更长

距离上的传播进行数值计算,但由于需要把网格分得很细,需要大量的机时。所以要研究爆轰波不稳定
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性问题,还需要改进计算方法,采用自适应网格,减少计算的网格数。

References:

[1] FickettW,DavisWC.Detonation[M].California:UniversityofCaliforniaPress,1979.230-288.
[2] LeeHI,StewartDS.CalculationofLinearDetonationInstability:One-DimensionalInstabilityofPlaneDetonation

[J].JFluidMech,1990,216:103-132.
[3] FickettW,JacobsonJD,SchottGL.CalculatedPulsatingOne-DimensionalDetonationwithInduction-ZoneKinet-

ics[J].AIAA,1972,10:514-516.
[4] AbouseifGE,ToonyTY.TheoryofUnstableOne-DimensionalDetonations[J].CombustionandFlame,1982,

45:68-94.
[5] BourliouxA,MajdaAJ,RoytburdV.ThereticalandNumericalStructureforUnstableOne-DimensionalDetona-

tions[J].SIAMJApplMaths,1991,51:303-343.
[6] HeL,LeeJHS.DynamicalLimitofOne-DimensionalDetonations[J].PhysFluids,1995,7(5):1151-1158.
[7] ShortM,QuirkJJ.OntheNonlinearStabilityandDetonabilityLimitofaDetonationWaveforaModelThree-Step

Chain-BranchingReaction[J].JFluidMech,1997,339:89-119.
[8] WestbrookCK,DryerFL.SimplifiedReactionMechanismsfortheOxidationofHydrocarbon[J].CombustSci

Technol,1981,27:31-43.
[9] KiehneT M,MatthewsRD,WilsonDE.AnEightStepKineticsMechanismforHighTemperaturePropane

Flames[J].CombustSciTechnol,1987,54:1-23.
[10] BookDL,BorisJP,HainK.Flux-CorrectedTransportⅡ:GeneralizationoftheMethod[J].JComputPhys,

1975,18:248-283.
[11] TakiS,FujiwaraT.NumericalSimulationofTripleShockBehaviorofGaseousDetonation[A].Eighteenth(Inter-

national)SymposiumonCombustion[C].Pittsburgh,PA:TheCombustionInstitute,1981.1671-1681.
[12] TieszenSR,StampsD W,WestbrookCK,etal.GaseousHydrocarbon-AirDetonations[J].CombustFlame,

1991,84:376-390.
[13] LefebvreM H,OranES,KailasanathK,etal.TheInfluenceofHeatCapacityandDiluentonDetonationStructure

[J].CombustFlame,1993,95:207-218.
[14] BullDC,ElsworthJE,ShuffPJ.DetonationCellStructuresinFuel/AirMixtures[J].CombustFlame,1982,45:

7-22.

NumericalSimulationofOne-DimensionalInstabilityofDetonationWave

HONGTao,QINCheng-Sen

(InstituteofAppliedPhysicsandComputationalMathematics,Beijing100088,China)

Abstract:Thenonlinearinstabilityofanone-dimensionaldetonationwavewasnumericallysimulatedin
themixtureofC2H6andairwithequivalenceof1.Theinfluenceofmeshsizeonthenumericalresults
ofpulsatingofshockhistorywasanalyzed.Meshsizeincalculationwasfixedinaccordingtothe
lengthofinductionzoneLin,whichwasdeterminedfromZNDmodeltobe4.6mmforthedetonation
waveinthemixtureofC2H6andair.Asthedecreaseofmeshsize,thesolutionsofpressurehistorydo
nottendtobeidentical.Detonationshockhistorywasveryirregularasthemeshsizewasnotfinee-
nough.Asthemeshsizewas0.01Linand0.005Lin,pulsatingwasregularwiththemodeofperiod-dou-
blingmode.Asthemeshsizewas0.0025Lin,pulsatingconsistedofaseriesofregularoscillationsand
threeirregularoscillationsintherangeofcalculation,butfinallytheaveragewavelengthofoscillations
tendedto91~93mmwhichapproachestothelengthofcellsizeof88mmfromtheexperiments.
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