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基于基元反应模型的 H2-O2-N2 爆轰数值模拟
∗

宁建国，李　健 ，王　成，赵　慧

(北京理工大学爆炸科学与技术国家重点实验室，北京　10008 1)

　　摘要：采用 1 2 组分、23 个化学反应的基元化学反应模型，用 5 阶加权本质无震荡格式

(WENO)、3 阶 TVD Runge-Kutta 格式，对 H 2-O2-N2 混合气体胞格爆轰进行了数值模拟。
研究了一维 ZND 爆轰、自维持爆轰的详细结构以及三波点附近的流动结构。计算结果表明：
由横波的压力可以显著促进二维爆轰波波阵面的形成；横波的运动生成三波点，三波点造成了

爆轰的自维持传播。

　　关键词：爆轰；加权本质无震荡格式；三波点；基元化学反应模型
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1　引　言

　　气相爆轰由于流体动力学和化学反应的高度耦合，其很多相关的现象很难理解。爆轰是激波诱导

的燃烧波，由前导的激波和紧跟的化学反应区组成。在自维持爆轰中，激波和反应区以 CJ 速度向前传

播，并符合 Chapman-Jouguet 理论[1]。目前，普遍认为 ZND 模型能够正确地描述一维爆轰结构。对于

多维的情况，由于胞格结构和三波点的存在，ZND 模型已不再适用[2-3]。
气相爆轰的数值模拟，存在数值计算格式和物理模型两方面的难点。近年来 Harten[2]、Shu[3-5]等

人提出了各种高精度格式，使得强间断的处理格式得到了很大的发展。而在物理模型方面，简单的化学

反应模型[6-8]对于真实情况下的气相爆轰过程，特别是三波结构和爆轰胞格，不是很适用。基元化学反

应模型能够更好地描述爆轰波的特性，但是方程源项存在刚性，处理刚性问题的方法主要有 Time-
Spliting算法、点隐法和全隐法。随着计算机性能的迅速提高，人们已经开始应用基元反应来模拟爆轰

过程，对氢氧混合气体的爆轰进行深入的研究[9-10]。
本研究采用 1 2 组分、23 个化学反应的基元化学反应模型，应用化学动力学计算方法、加权本质无

震荡差分格式(WENO)和温度的处理方法，对一维和二维情况下的氢氧爆轰波进行数值模拟，并将得

到的结果与已有的计算结果进行对比。

2　计算模型

2.1　控制方程

　　对于多组分气相爆轰波反应的研究，采用二维平面坐标系的 Euler 方程组。计算的混合气体为符

合化学当量比的氢气 H 2、氧气 O2，外加氮气 N2 作为稀释气体。假设气体为热力学理想气体[1 1]，无粘

性，忽略热传导和扩散，控制方程和相关的热力学方程为

U t ＋[F(U)]x ＋[G(U)]y ＝ S(U) (1)
其中矩阵U、F、G、S 分别为守恒型变量、x 和 y 方向的通量向量和化学反应源项，具体形式如下
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式中：E 为总能量密度，ωi 为气体组分 i 的化学反应生成率，N 为组分数，h 为比焓，h i 为第 i 种组分的

比焓，R 为普适气体常数，R i 为气体组分 i 的气体常数。

2.2　基元化学反应模型

　　采用 1 2 组分、23 种基元化学反应模型(表 1)对氢-氧气体爆轰波进行计算，具体的化学反应和计算

所需的参数如表 1 所示，表 1 中 A k、nk 为指前因子，E ak为化学反应的活化能。其化学反应的一般形式

可以写为以下形式

∑
N

i＝ 1
ν′ikχi⇔∑

N

i＝ 1
ν″ikχi (5)

式中：ν′ik、ν″ik 分别表示正向和逆向反应各组分的化学计量系数；χi 为反应中的化学组分。各个化学组分

的反应生成率由基元化学反应的动力学模型给出
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式中：Cχi ＝ρi/W i 为第 i 组分的摩尔浓度，W i 为第 i 种组分的摩尔质量，αik 为第三体效应系数，K f，k、

K b，k 分别为正、逆化学反应的反应常数。
表 1　化学反应和反应参数

Table 1　Chemical reactions and parameters

No. Reaction equations Ak nk E ak/(kJ) No. Reaction equations Ak nk E ak/(kJ)

1 H 2＋O2＝2OH 1.70×10 1 3 0.0 47.780 1 3 H＋OH＋M＝H 2O＋M 1.60×10 2 2 －2.0 0.000

2 OH＋H 2＝H 2O＋H 1.1 7×10 9 1.3 3.62 6 1 4 H＋O＋M＝OH＋M 6.20×10 1 6 －0.6 0.000

3 O＋OH＝O2＋H 4.00×10 1 4 －0.5 0.000 1 5 O＋O＋M＝O2＋M 1.89×10 1 3 0.0 －1.788

4 O＋H 2＝OH＋H 5.06×10 4 2.7 6.290 1 6 H＋HO2＝H 2＋O2 1.25×10 1 3 0.0 0.000

5 H＋O2＋M＝HO2＋M 3.6 1×10 1 7 －0.7 0.000 1 7 HO2＋HO2＝H 2O2＋O2 2.00×10 1 2 0.0 0.000

6 OH＋HO2＝H 2O＋O2 7.50×10 1 2 0.0 0.000 1 8 H2O2＋M＝OH＋OH＋M 1.30×10 1 7 0.0 45.500

7 H＋HO2＝2OH 1.40×10 1 4 0.0 1.073 1 9 H 2O2＋H＝HO2＋H 2 1.60×10 1 2 0.0 3.800

8 O＋HO2＝O2＋OH 1.40×10 1 3 0.0 1.073 20 H 2O2＋OH＝H 2O＋HO2 1.00×10 1 3 0.0 1.800

9 2OH＝O＋H 2O 6.00×10 8 1.3 0.000 2 1 O＋N2＝NO＋N 1.40×10 1 4 0.0 7 5.800

1 0 H＋H＋M＝H 2＋M 1.00×10 1 8 －1.0 0.000 22 N＋O2＝NO＋O 6.40×10 9 1.0 6.280

1 1 H＋H＋H 2＝H 2＋H 2 9.20×10 1 6 －0.6 0.000 23 OH＋N＝NO＋H 4.00×10 1 3 0.0 0.000

1 2 H＋H＋H2O＝H2＋H2O 6.00×10 1 9 －1.2 0.000

2.3　数值方法

　　采用 Steger-Warming 矢通量分裂的方法[12]对物理通量 F、G 进行分解，按照分裂后的物理通量构
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造迎风型差分格式，其方程为
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半离散守恒格式为
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式中：F
■±
i±1/2，j、G

■±
i，j±1/2 是 x、y 方向上的数值半通量，通过 WENO 格式，根据模板扩展和迎风思想可以构

造各个方向上的数值半通量。
对时间方向采用三阶 TVD Runge-Kutta 格式进行离散。采用 CHEMKIN 程序包[1 3]积分化学反

应方程组，CHEMKIN 为单步格式 ，能较好地处理刚性问题。

3　数值模拟结果分析

3.1　等容爆炸

　　在等容爆炸过程中，混合气体的体积和密度均保持不变，计算得到的混合气体等容爆炸的结果如

图 1所示。

　　(a)Mole fraction　　　　　　　　　　　　　　　(b)Temperature and pressure

图 1　等容爆炸时气体的摩尔分数、温度和压力随时间的变化曲线

Fig.1　Gas mole fraction，temperature and pressure versus time curve for constant volume explosion

3.2　一维 ZND 爆轰

　　图 2 给出了计算得到的 ZND 爆轰波压力和粒子速度的空间分布图。从图 2 中可以看出，前导激波

和紧跟其后的化学反应区构成爆轰波阵面，然后是稀疏波区，计算结果与 CJ 模型的自相似解符合得很

好。本研究计算出的稳态爆轰波的速度为 1 9 7 6.5 m/s，与文献[14]给出的理想 CJ 爆速相差不大；CJ
爆轰压力为 1.5 1 MPa，前导激波的 von-Neumann 峰值压力为 2.77 MPa。

图 3 是计算得到的一维爆轰波直接起爆并形成稳态爆轰波的压力分布图。初始条件为：一段高温

高压区，区域内的混合气体发生剧烈的化学反应，形成很高的压力，同时克服左壁面的稀疏作用，逐渐形

成爆轰。由于爆轰是在冲击波后的区域产生的，首先形成的是过驱爆轰(强爆轰)，其爆速大于 CJ 爆

速，因此爆轰波很快追赶上冲击波，其后爆压逐渐下降并形成稳定的 CJ 爆轰。

3.3　胞格结构

　　爆轰波的波阵面结构复杂，如图 4 所示，它包括爆轰波传播方向的入射激波和垂直于爆轰传播方向

的横向激波，而前导激波由入射激波和马赫杆组成。入射激波、马赫干和横波三者交汇于三波点，三波

点的运动变化规律即为所谓的胞格结构(Cellular Structure)。
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　　　(a)Pressure　　　　　　　　　　　　　　　　　　(b)Particle velocity

图 2　一维 ZND 爆轰波的压力和粒子速度分布

Fig.2　Pressure and particle velocity distribution of one-dimensional ZND detonation

图 3　计算得到的一维爆轰波传播的压力分布曲线

Fig.3　Pressure profiles in simulations of
one-dimensional detonation wave propagation

图 4　爆轰波三波结构(A 为三波点)

Fig.4　Structure of triple wave structure
(A－Triple wave point)

气相爆轰波在向前传播的过程中，爆轰波阵面的各区域不断交替表现为入射激波和马赫杆，这种形

式是通过相邻三波点的对撞实现的。如图 5 所示，当爆轰波在从图 5(a)的位置运动到图 5(f)位置的过

程中，入射激波不断衰减，其相邻的两个马赫杆不断逼近，然后相撞(如图 5 中的 A 点)。相撞后，在对

撞 点出现新的马赫杆，速度也突然增加。另一方面，与入射激波相邻的马赫杆不断扩张，冲击压力也不

(a)　　 　(b)　　 　(c)　　 　(d)　　 　(e)　 　　(f)　　 　(g)　　 　(h)　　 　(i)　　　　(j)

图 5　胞格演化过程

Fig.5　Evolvement of cellular structure
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断衰减(沿图 5 中长箭头方向)。在三波点对撞、产生新的马赫杆的同时，原先的马赫杆衰减为入射冲击

波，完成一次从马赫杆到入射激波的交替。
从图 6(a)可以看出，在前导激波和化学反应阵面之间存在反应诱导区，即图 6 中前导激波后的浅

颜色区域。马赫杆后的化学反应与入射激波后的不一样。前者的诱导时间短；而后者和入射激波直接

是解耦的，特别是在胞格的末段，由于入射激波的不断衰减，入射激波后的化学反应诱导时间更长并且

诱导区域更宽。这种情况在温度分布图上表现为入射激波后的化学反应阵面比马赫杆后的反应阵面滞

后很多。

　　　　(a)Temperature　　　　　　　　　　　(b)Density　　　　　　　　(c)Transverse velocity

图 6　爆轰波波阵面结构

Fig.6　Structure of detonation wave front

4　结　论

　　应用 1 2 组分、23 个化学反应的基元化学反应模型，对一维和二维情况下的氢氧爆轰波进行了数值

模拟，并将得到的结果与已有的计算结果进行对比，证明所采用的化学动力学计算方法、WENO 差分格

式和温度的处理方法是有效并可行的，得到了以下结论。
(1)采用基元反应模型，反应物的分解、生成物的形成以及一系列的链分支反应的机理和作用过

程明晰，能量释放过程不依赖于经验参数。可见，基元化学反应模型更加适合于研究各种爆炸过程

问题。
(2)数值模拟能够描述爆轰波阵面的横波结构和三波对撞过程，得到了完整的胞格结构，其特点是

波阵面由马赫杆和入射激波交替构成，马赫杆的爆轰状态是超驱的，而入射激波是欠驱的。
(3)横波的压力可以显著促进二维爆轰波波阵面的形成。横波的运动生成三波点，三波点造成了

爆轰的自维持传播。
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A Numerical Simulation of H2-O2-N2 Gaseous Detonation Based on
Detailed Chemical Reaction Model

NING Jian-Guo，LI Jian，WANG Cheng，ZHAO Hui

(State Key Laboratory of Exp losion Science and Technology，

Beij ing Institute of Technology，Beij ing 1 0008 1，China)

Abstract：Numerical simulation has been performed to study the cellular detonation wave in a mixture
using a detailed chemical reaction model with 1 2 species and 23 elementary reactions and a fifth-order
weighted essentially non-oscillatory (WENO)scheme with a third-order TVD Runge-Kutta time step-
ping method.We study one-dimensional ZND detonation，the detailed structure of self-sustained deto-
nation and flow structure around a triple point.The simulation results suggest that two-dimensional
detonation wave front formations are greatly enhanced by the presence of transverse waves.The mo-
tion of transverse waves generates triple points，which cause the detonation propagation to become
self-sustained.
Key words：detonation；weighted essentially non-oscillatory (WENO)；triple point；detailed chemical re-
action model
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