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动态存储方法在气相爆轰波数值模拟中的应用
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  摘要:为减少反应流计算花费的时间,采用动态存储建立热力学数据表(Insituadaptivetabulation,

ISAT)的方法来取代反应流计算中化学反应的直接积分(Directintegral,DI),并针对气相 H2/O2爆轰波的传

播过程进行了数值模拟。采用两种不同的ISAT误差放大判据对一维爆轰波的压力、温度及组分变化进行了

计算,并和DI的结果进行了比较以考察其计算精度。此外,还探讨了ISAT方法的效率。计算结果表明,和

DI方法相比,在爆轰波传播计算中ISAT方法计算误差小于3%,化学反应计算速度提高了8倍。
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1 引 言

  爆轰波是化学反应诱导的激波,在气相爆轰波传播过程的计算中,需要求解真实的化学反应过程,
这会涉及包含多组分和多基元反应的详细化学反应机理的处理和计算。由于各组分的反应时间尺度相

差可达10个数量级,组分方程的求解存在严重刚性现象,故计算量很大。另外,为精确捕捉爆轰波的结

构,还需要细化计算网格的尺寸,这又增加了化学反应的计算量。为减少气相爆轰波计算中化学反应所

消耗的CPU时间,同时不失去计算应有的精度,必须对化学反应的计算过程作适当处理。

  传统方法中一般采用局部化学平衡假设和准稳态假设的方法简化反应机理[1-4],由于该方法可以降

低反应自由度的维数,使化学反应过程的计算得以简化,因而得到了广泛的应用。然而,这类简化机理

的获得依赖于所考虑的物理问题,缺乏通用性,而且在预测痕量物质(如小浓度的自由基)时往往严重失

真甚至无法预测,故受到了一定程度的限制。另一类方法是通过改进化学反应的算法来减少计算时间。

J.Y.Chen等[5]采用了静态存储的方法将可能的反应速率计算结果预先存入一个查找表(Look-upta-
ble,LUT)中,实际计算时通过查找相近数据并进行插值的方法获得计算结果,这样可以避免大量重复

的积分过程,然而当反应自由度维数较高时,LUT表的存储量极大,这不仅增加了查表的时间,同时还

对计算机存储提出了更高的要求。针对上述建表方法的不足,S.B.Pope[6]提出了一种动态存储的建表

方法(Insituadaptivetabulation,ISAT),即在计算过程中动态地建立与化学反应速率相关的数据表,
表中数据仅覆盖实际计算所需的结果,从而避免了存储量高的缺点。该方法的优越性在零维均匀湍流

反应器[6-7]和湍流射流火焰[8-9]的计算中得到了很好的体现。

  爆轰波稳定传播过程中,其反应体系中的热力学状态相对稳定,预期计算过程中动态表内的热力学

数据能够覆盖大多数热力学状态。因此,本文中尝试将基于动态存储的ISAT的方法应用于气相爆轰

波结构及其传播过程的计算中,并对该方法在这类问题中的计算精度和计算效率进行分析。

2 动态存储的ISAT方法

  令反应体系中包含K个热力学状态标量φk(组分浓度和温度),则反应流计算中的一个时间步长内,
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图1 一个时间步长内动态建表流程图

Fig.1FlowchartofISATatonetimestep

这些标量的变化(即化学反应过程)可通过直接积分反应速率

方程来得到,此过程称为直接积分(Directintegral,DI)。在

ISAT方法中,计算初始时刻首先建立空数据表(Buildup),将
标量φk和直接积分得到的标量变化量Δφk存入该表中,计算

过程中,对任一标量φ′k,在表中查找满足误差范围内的φk,
此过程称为查找(Search),如果查到,则用φk+ Δφk作为φ′k

的计算结果,此过程称为取回(Retrieval);如果未查到,则以

φ′k为初始值执行直接积分的过程,并将得到的Δφ′k与最接近

的Δφk进行比较,若有

Max
K
(|Δφk-Δφ′k|/|φk|)<ε (1)

则增加φk的误差范围,使φ′k落在φk的误差范围内,并仍以φk

+Δφk作为φ′k的计算结果取回,此过程成为放大(Enlarge);
若式(1)不满足,将φ′k、Δφ′k以及误差范围的信息作为一组数据放入表中以备后续计算查找,此过程称

为插入(Insert),同时以φ′k+Δφ′k作为φ′k的计算结果取回。对上述动态存储数据进行建表的过程如图

1所示。在数据表的建立过程中使用了平衡二叉树的数据结构形式,树中每个节点存储了包含初始标

量、标量变化量以及标量误差范围等一组信息。随着计算的进行和数据组的插入,节点以二叉树方式不

断生长,同时生长的节点必要时需进行旋转以保证每个节点的左右子节点的层数相差不超过1,这样使

二叉树在生长的同时保证左右平衡。对于包含N 个节点的平衡二叉树,对满足要求的数据组搜索的次

数将不超过log2N,这样可以快速查得所需的数据。

3 一维爆轰波的计算结果与讨论

  为简化应用的问题,计算中采用了一维带化学反应的多组分Euler方程,其中,使用了 H2/O2基元

反应机理[10],该机理包含18个基元反应和9种组分,其原始的惰性组分Ar被N2所替代。采用时间分

离算法求解控制方程,其中对化学反应源项可以采用DI或ISAT的方法求解。为考察动态存储技术的

效果,采用两种数据插入放大判据(ε=10-3和ε=10-2,见式(1))的ISAT方法和DI方法对上述爆轰

波传播过程进行了计算。计算过程中使用了等当量比的H2和O2预混气,其初始值p0=100kPa,T0=
298K。计算区域长度l0=0.3m,左端为刚性固壁边界条件,右端为零梯度出口边界条件。采用左端

(封闭端)Δx=5mm的高温点火区域形成爆轰。所有计算使用的网格尺寸均为0.1mm。

3.1 计算精度

  图2为直接积分(DI)和两种不同放大判据的动态建表(ISAT)计算的爆轰波压力和温度曲线。根

据DI计算结果获得的爆轰波爆速与CJ爆速之比D/DCJ=1.07,表明了本文计算的准确性。这些结果

图2 不同时刻爆轰波的压力图和温度图

Fig.2Pressureandtemperatureprofilesofdetonationwave
atthedifferenttimes

比较表明ISAT方法计算的结果与

DI结果吻合得很好。表1给出了

计算的3个不同时刻,爆轰波峰值

压力(VonNeumann 尖 峰)以 及

ISAT方法与 DI比较的相对误差

εr,该结果也表明,ISAT技术能够

很好地计算爆轰波的传播过程,两
种放大判据下计算的峰值压力较

DI计 算 结 果 的 相 对 误 差 均 小 于

3%,其 中 较 小 的 放 大 判 据(ε=
10-3)计算的相对误差小于0.3%,
表明更严格限制表中已有数据的误
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表1 不同时刻计算的VonNeumann峰压力值以及相对误差

Table2ComputedVonNeumannpressuresandrelativeerrors
atthedifferenttimes

t/t0

(p/p0)max

DI
ISAT

ε=10-3 ε=10-2

εr
ISAT

ε=10-3 ε=10-2

0.05 25.028 25.032 25.163 1.6×10-4 5.4×10-3

0.25 25.044 25.036 24.435 3.2×10-4 2.4×10-2

0.45 25.066 25.013 24.344 2.1×10-3 2.9×10-2

差范围会提高计算精度。

  为检验组分浓度计算精度,
图3给出了两种自由基(OH 和

HO2)的浓度分布,计算结果在

爆轰波阵面附近(275~279mm)
进行了放大。可以看出,即使将

计算结果放大,两种ISAT方法

计算的组分浓度和DI计算结果

也吻合得很好,这进一步说明了

ISAT方法的精确性。

图3 自由基组分浓度分布图(t/t0=0.45)

Fig.3Massfractiondistributionsofradicals(t/t0=0.45)

3.2 计算效率

  计算效率是检验ISAT方法

的又一重要指标。由于反应流计

算中实际存在的热力学状态在计

算过程中可以通过建表和查找的

过程获得,因此可避免大量而又

费时的积分运算,从而缩短计算

所 需 的 CPU 时 间。图 4 为

ISAT方法和 DI积分方法计算

所累 积 消 耗 的 CPU 时 间 以 及

ISAT方法提高计算速度倍数rt
的变化曲线。可以看出,随着计

算的进行,ISAT方法所消耗的CPU时间较DI方法明显缩短,计算到约4500步时,两种ISAT方法消

耗的CPU时间大体相当,但却均小于DI方法消耗CPU时间近一个数量级。从rt曲线可以看出,ISAT
方法在约4500步时可以提速8倍,因而表明了动态存储技术在爆轰波计算中的强大优越性。

  为进一步考察ISAT方法的效率,图5给出了两种误差放大判据下rn和nrec的变化曲线,其中rn代

表ISAT方法中DI次数占整个操作次数(DI次数和查表次数之和)的比例,表征了ISAT方法中数据

查找效率;nrec代表表中记录数据的累积次数,表征了ISAT方法的存储量大小。由图5可知,在计算初

始阶段,rn呈现快速增长的趋势,达到最大值后又快速下降。这表明,计算初始阶段主要以数据表的建

立和增长为主,这是由于一方面初始表中数据较少,难以覆盖计算所需的热力学状态区域,因此要通过

DI的方法向表中添加数据,另一方面,由于计算初始过程中存在高温点火过程向爆轰的过渡,此时体系

热力学状态变化较大,因而也需要DI过程以提供所需的数据。随着爆轰波的形成与稳定传播,rn逐渐

下降,这表明表中数据逐渐覆盖计算所需热力学状态区域,DI过程减少,查表过程增加,到4500步左右

时,ISAT中DI次数接近10%,表明此时计算主要以查表过程为主。值得注意的是,计算过程中ε=
10-2时的rt变化始终小于ε=10-3时rt的变化,这说明加宽放大误差的范围,查表成功的次数增多,DI
操作次数减少。nrec的变化过程表明,随着计算的进行,表的存储量逐渐增加,然而,更大的误差放大判

据(ε=10-2)由于减少了DI以及将DI计算结果添入表内的次数,因而可以减少数据表的存储量。根据

3.1节的分析,由于ε=10-2对应的结果仍和DI的结果吻合得很好,因此适当增加ε可以从计算精度和

计算效率上满足实际需要。

  图6给出了两种误差放大判据下每计算步长内发现节点的个数增量(Δnfind)、记录(插入)到表中的

节点个数增量(Δnrec)以及节点误差放大的个数增量(Δnenlarge)的变化规律。图6(a)表明从表中读取数

据的次数随计算的进行呈线性增加的趋势,且两种误差放大判据下的差别并不大。然而,图6(b)和6
(c)的结果却表明,不同的误差放大判据所导致的节点记录个数和节点放大个数却有着不同的变化趋
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势:图6(b)中,当节点误差放大判据较小时(ε=10-3),记录个数呈迅速上升然后缓慢下降的变化趋势,
这说明在计算初始阶段,有更多的不能满足误差放大要求的积分过程被记录到数据表中,而节点误差放

大判据较大时(ε=10-2),能够满足误差放大要求的积分过程相对较多,其记录到数据表中的数据相对

较少,故呈现了记录个数逐渐增加的趋势。图6(c)表明,到计算接近4500步时,每计算步的节点误差

放大次数,ε=10-3对应的平均约为15次,而ε=10-2对应的约为35次,这也反映了不同节点误差判据

对节点操作过程的影响。

图4 化学反应消耗时间和rt的变化

Fig.4VariationsofCPUtimebychemicalreactionsandrt

图5rn和nrec的变化

Fig.5Variationsofrnandnrec

图6 不同误差放大判据下ISAT方法中的发现、记录和放大的节点个数增量的变化

Fig.6Variationsofincrementsoffind,recordandenlargementinISATfordifferentε

4 结论和展望

  本文中成功地将简化化学反应计算量的ISAT方法应用于一维爆轰波问题的计算,从计算精度和

计算效率两个方面考察了该方法的效果。结果表明,ISAT方法在确保计算精度的条件下,可以大大节

约计算化学反应的CPU时间。此外,ISAT方法不依赖于物理问题,具有很好的移植性。上述优点为

更复杂的化学反应流,尤其是涉及爆轰现象的高速反应流问题的数值模拟提供了可能。

  研究还表明,ISAT的效率和精度受误差放大判据的影响,合理给定误差放大判据在不降低计算精

度的情况下可以进一步节约计算的存储量。然而,对于二维或三维问题,当计算量显著增加时,ISAT
数据表也会急剧增加并突破计算机内存限制,因此可以采用多次建表的方法解决存储量问题。
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Anapplicationofinsituadaptivetabulationmethod
innumericalsimulationofgaseousdetonation
DONGGang1*,FANBao-chun1,ZHUMin-ming2,CHENYi-liang2

(1.KeyLaboratoryofTransientPhysics,NanjingUniversityofScienceandTechnology,

Nanjing210094,Jiangsu,China;

2.DepartmentofThermalScienceandEnergyEngineering,UniversityofScience
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Abstract:ToreducetheCPUtimecostbyreactiveflowcalculations,thedirectintegral(DI)ofchem-
icalreactionsisreplacedbyaninsituadaptivetabulation(ISAT)method.TheISATmethodwith
twoenlargementcriterionsofcalculatederrorisusedtonumericallysimulatethegaseousdetonation
processforH2/O2 mixture.Thecalculatedpressure,temperatureandmassfractionsofspeciesby
ISATarecomparedwiththosebyDItoverifytheaccuracyoftheISAT.ThecomputedCPUtimeand
find,enlargementandrecordprocessofdatainISAT,whichrepresentthecalculatedefficiencyof
ISAT,arediscussed.ComparedwiththosebyDImethod,thecalculatederrorsbyISATmethodare
nomorethan3%andthecalculatedefficiencyofISATisimproved8times.Itisconcludedthatthe
ISATmethodshowstheadvantageinthecalculationsofdetonationwavepropagation.
Keywords:mechanicsofexplosion;accuracyandefficiencyofchemicalreactions;ISAT;detonation
wave;directintegral;numericalsimulation
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