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驻定斜爆轰波并行数值模拟
*

代淑兰,许厚谦
(南京理工大学动力工程学院,江苏 南京 210094)

  摘要:采用多组分化学反应Euler方程组对驻定在高速飞行弹丸上的斜爆轰波流场进行了数值模拟。

计算中分别采用TVD格式和基元反应模型,并基于并行编程模型 MPI(messagepassinginterface)实现了非

结构网格上的并行计算,对流项和化学反应项用时间分裂法进行处理。计算结果表明并行计算能有效地提高

计算速度,扩展计算规模,为进一步研究超驱爆轰推进技术奠定基础。
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1 引 言

  驻定斜爆轰推进技术是一项新概念尖端技术,有重要的工程应用前景[1]。20世纪80和90年代许

多学者对此问题进行了实验研究或数值模拟[2]。在对驻定在高速飞行弹丸上的斜爆轰波流场数值模拟

中,采用基元反应化学模型能更准确地模拟爆轰波流场结构,但在求解流动守恒方程组时就要考虑所含

组分各自的变化情况,方程组的求解远比单一成分时复杂得多。而无固定结构的非结构网格虽然对复

杂边界具有较强的描述能力,但必须占用更大的内存来存储网格单元和节点之间的关联信息,在数值计

算时需要更多的CPU时间。在爆轰波数值模拟过程中,由于化学反应计算时间长和非结构网格占有

资源大,因而单机资源不足和计算效率低的问题很突出。并行计算是提高计算效率、节省计算时间和缩

小单机计算规模的有效手段[3],是解决这些困难的关键,因而受到了极大关注。
本文中采用多台PC机组成的集群并行系统中,基于非结构网格和分区并行算法,在 MPI平台上

采用信息传递的并行编程模型,对求解多组分化学反应流动守恒方程组开发单程序多数据流(SPMD)
形式的并行程序,对已有的驻定在飞行弹丸上的斜爆轰实验现象进行数值模拟。

2 二维非定常化学反应流控制方程

  采用基元反应的二维Euler方程组描述爆轰化学反应过程,不考虑热流项
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式中:ρi为i组分的质量密度;ρ,u和v 分别是混合物密度、水平速度分量和垂直速度分量;N 为参与有

限 速率反应的组分数目,E为单位体积总能量;̇wi为化学反应引起组分i的质量生成速率,S(U)表示轴
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向流动,当计算平面流动时S(U)为零。总能量E 与压力p 的关系式

E=∑
N

i=1
ρihi-p+12ρ

(u2+v2)

式中:hi为组分i的焓。

  对于具有NR个基元反应的某反应当量表达式可以写为
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ij分别为第i个基元反应中第j个组分反应物和生成物的当量反应系数。

  化学反应速率可以由Arrhenius公式给出
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式中:Kfi为第i个反应的正反应速率常数,Ai为碰撞频率,Ei为活化能,Ru为通用气体常数,T 为温度。
相应的逆反应速率常数表达式为Kbi=Kfi/Kc,Kc为第i个基元反应的平衡常数。

  某组分j通过反应,其质量变化率
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下标r表示第j个化学反应造成的密度改变。

  对于甲烷和空气混合物有很多种化学反应模型,采用13组分19步反应步模型[4]如表1所示。
表113组分19步反应步模型

Table1Reactionmodelof13frationsand19steps

步骤 反应方程 步骤 反应方程

1 CH4+ M=CH3+ H + M 11 CHO+ OH =CO2+ H2
2 CH4+ H =CH3+ H2 12 CHO+ M =CO+ H + M
3 CH4+ OH =CH3+ H2O 13 CO+ OH =CO2+ H
4 CH4+ O=CH3+ OH 14 H + O2= OH + O
5 CH3+ O=CH2O+ H 15 O+ H2= OH + H
6 CH3+ O2=CH2O+ OH 16 H2+ OH = H + H2O
7 CH2O+ M =CO+ H2+ M 17 OH + OH = O+ H2O
8 CH2O+ OH =CHO+ H2O 18 H2+ M = H + H + M
9 CH2O+ O=CHO+ OH 19 H2O+ M = OH + H + M
10 CH2O+ H=CHO+ H2

3 数值求解

3.1 数值方法

  采用节点和网格同步生成的阵面推进法生成二维非结构网格,而且可以根据不同的空间尺度来控

制网格密度的大小。阵面推进法生成的网格一般都具有较高的质量,可适用于弹丸复杂外形边界。

  对二维多组分化学反应流控制方程组,取三角形控制体V,并对式(1)两边在V 上积分得
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  再由Green公式得

Ac
∂U
∂t+∮∂V

P·ndl=Ac(S(U)+W(U)) (5)

式中:U=1Ac∫V
Udxdy是U 在控制体V 上的平均值,Ac是控制体V 的有向面积,n=(nx,ny)是控制体

V 边界∂V 上的单位外法向向量,P=(F,G)为通量向量。

  在控制体上用高斯公式将式(5)进行积分转换
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∂U
∂t=-1Ac

∑
3

i=1

(fiΔyi-giΔxi)+(S(U)+W(U) (6)

式中:fi,gi分别是三角形第i条边上的水平数值通量和垂直数值通量,用TVD格式求解。Δxi,Δyi是

第i条边的坐标改变量。式(4)两边进行时间积分就能得到原方程组的数值解。

3.2 并行计算方法

  采用并行计算方法的原理:将整个流动区域分割成N 个子区域分配给N 台处理器计算,把子区域

的初始流场参数、几何参数(网格坐标、标识号)分别装载入各子区域对应的处理器内存中,在每一台处

理器中启动计算进程。由各处理器完成子区域的计算并采用 MPI信息传递在边界完成数据交换(各处

理器间的信息传递),并按需要进行写盘等其他操作。这种分区计算方法较为自然地解决了整个流场任

务划分的问题,它通过将区域划分成小块并将算法分别作用到每一块上来实现并行。而在并行计算时

负载平衡、计算量与通信量之比是影响并行计算性能的关键因素。

  将计算网格空间分块,平均分配到各台处理器可以保证负载平衡。为了保证并行计算得到与串行

计算相同的结果,在分区网格的交界面两边各引入一层边界单元(通信点),相邻子区域之间仅需要传递

通信点的参数。为了尽可能减少处理器之间的通信量,在分区时要尽可能减少相邻网格块之间的通信

单元的数量。随着网格分块数量的增多,单元的有效网格数(即不含通信单元的网格数)与总网格数(有
效网格+通信网格)之比将随之下降。该比值越小则通信量越大,当通信量大到一定的程度,计算机系

统将把大量的CPU时间用于通信,这样并行也就失去了意义。用非结构网格来离散流场计算区域时

不像结构网格存在特定的行和列,而是将分区边界两边的待传输参数的网格作为通信点,也可以将这些

通信点看作是相关宽度为1的两行(列)。以分三个区域计算为例,图1是区域相接处的示意图,粗实线

表示分区边界和计算域边界,标记为0、1、2的三角形分别代表子区域0、1、2中需要传输参数的网格。
在每步计算完成后,计算机之间发送或接收相邻区域通信点的物理参数,实时更新边界网格数据,协同

地求解同一问题。

图1 流场分区及通信点分布

Fig.1Distributionofcomputingregionandelementsofcommunication

3.3 数值算例及分析

  采用上述的非结构网格和并行算法对在甲烷和空气(1CH4+2O2+7.52N2)的混合物中高速飞行

的弹丸诱导的驻定斜爆轰波流场进行了数值模拟,部分结果如图2~5所示。锥角为60°(以1990m/s
的速度飞入预混CH4-Air时弹丸头部斜激波比较弱,不能点燃波后的混合气体,只能形成驻定斜激波,
如图2所示。锥角为120°(的弹丸以1848m/s的速度飞入预混气体中能形成脱体的爆轰波结构,弹丸

前方的脱体爆轰波已完全呈弧形,如图3所示。由图2和图3可以看出本文的计算结果与爆轰的实验

照片基本吻合。

  并行系统的加速比,是指一个给定的应用并行程序的执行速度相对于串行程序的执行速度快了多

少倍。对于60°的弹丸流场在3台P4微机组成的集群并行系统中加速比为2.608,计算时间仅为原串

行程序的38.34%(计算效率为86.93%)。在相同条件下120°的弹丸流场计算中加速比为2.735,计算
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时间仅为原串行程序的36.56%(计算效率为91.17%)。加速比有了明显的变化是由于发生化学反应

的网格数的增加,迭代计算占用的CPU时间比数据传输占用的CPU时间增长幅度大,通信过程在并

行计算中的比重相应减小,并行程序的计算效率得以提高。使用并行程序对实验弹丸的斜爆轰流场进

行数值模拟时计算效率有很大的提高,而且可以采用更小尺度的网格对计算区域进行离散,从而提高激

波、爆轰波间断解的分辨率,而扩大的问题又分配给并行系统中的多台微机,充分体现了并行计算的优

点。文中计算采用的是Euler方程能量方程中虽不考虑热流项和粘性项,对流场放热和脱体激波的计

算会存在一定的误差,但对并行系统的加速比影响不大。

图2 锥角为60°,弹丸速度为1990m/s时,(a)密度计算结果与实验结果的比较以及(b)温度计算结果

Fig.2(a)Experimentalphotoandcalculateddensitycontour(flood)and(b)calculatedtemperaturecontour(flooded)

incasethatconeangleis60°,projectilespeedis1990m/s

图3 锥角为120°,弹丸速度为1848m/s密度计算结果与实验结果的比较以及温度计算结果

Fig.3(a)Experimentalphotoandcalculateddensitycontour(flood)and(b)calculatedtemperaturecontour(flooded)

incasethatconeangleis120°,projectilespeedis1848m/s

4 结 论

  基于集群并行系统的SPMD模式并行算法,在对实验弹丸诱导的斜爆轰波流场数值模拟中,扩大

了计算规模,有效地提高了计算速度,获得了很好的加速比,而且实时的数据传输也保证了并行计算结

果与串行程序的一致性。说明本文中采用的并行算法是复杂流场数值模拟计算一条有效的途径。
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Numericalsimulationofstandingobliquedetonationwave
usingparallelcomputationmethod

DAIShu-lan*,XUHou-qian
(PowerEngineeringSchool,NanjingUniversityofscience& Technology,

Nanjing210094,Jiangsu,China)

Abstract:TVDformatandelementaryreactionmodelareappliedtothestudyofnumericalsimulation
forphenomenaofchemicalnon-equilibriumobliquedetonationwavestandingonaprojectile.Aparal-
lelarithmeticbasedonMPIparallelenvironmentonPC-Clustersystemfortheobliquedetonation
waveflowfieldisdiscussed.Theresultsofparallelcomputationindicatethattheparallelcomputation
ispracticalandefficientforsimulatingthestandingobliquedetonationwaves.
Keywords:mechanicsofexplosion;parallelcomputation;elementaryreaction;detonationwave;

TVDformat;unstructuredgrid
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