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CE/SE方方法在多管爆轰流场并行计算中的应用
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  摘要:应用改进的CE/SE方法和并行分区技术,针对二维非结构网格,发展了一套求解化学反应流场的

并行程序。采用带扩张-收敛喷管的多管脉冲爆轰发动机模型,把计算域分成若干子域进行并行求解。采用

H2和O2的8组分34基元化学反应模型,对恰当化学当量比混合的氢气和氧气在单爆轰管内的起爆和向多

管传播的过程进行了数值模拟。计算结果表明:CE/SE方法能很好地捕捉爆轰流场的精细结构,结果与相关

文献符合良好;单管产生的爆轰波对旁通爆轰管的流场结构有很大的影响,能引爆其中的可燃气体。
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1 引 言

  时空守恒元和解元方法(space-timeconservationelementandsolutionelement,CE/SE)是S.C.
Chang[1]在1995年提出来的。CE/SE是一种全新的数值求解方法,它把时间和空间统一处理,通过设

立守恒元和解元,使格式在局部和全局都能严格保证其物理意义上的守恒。由于具有格式简单、精度

高、能比较好地捕捉流场间断解等优点,CE/SE方法在近几年得到了很大的发展和完善,在航空航天的

多组分化学反应流动等方面得到了很广泛的应用。

  对CE/SE方法在化学反应方面的应用研究较多,均采用一步不可逆化学反应模型。MAFu-hua
等[2]对单管多循环脉冲爆轰发动机的爆轰流场和性能进行了计算和评估,HEHao等[3]计算了二维、三
维爆轰胞格的形状;K.-S.Lm等[4]采用有限速率化学反应模型对 H2/O2/AR混合气体的爆轰过程进

行了模拟。在我国开展了一些在CE/SE的应用上的工作[5],解决的问题较简单,翁春生等[6]采用一步

不可逆化学反应对直管的非定常爆轰过程进行了模拟;陈永刚等[7]采用 H2/O2的8组分24基元反应

对一维氢氧爆轰波传播过程进行了数值计算。
基元反应对化学反应过程进行模拟需要很大的计算量,同时非结构网格与结构网格相比具有更大

的灵活性。本文中,基于二维的非结构网格,采用改进的CE/SE方法、并行分区技术和 H2/O2的8组

分34基元化学反应模型,在计算机集群上对多管脉冲爆轰发动机的单管点火和爆轰流场的传播过程进

行数值模拟。

2 控制方程

  忽略粘性,非定常带化学反应的控制方程组可以用向量的形式表示为

∂U
∂t+∂E∂x+∂F∂y=S (1)

式中:U 是守恒变量,E和F 是无粘通量,S是化学反应源项。分别定义为
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ẇNS

æ

è

ç
ç
ç
ç
ç
ç
ç
ç
çç

ö

ø

÷
÷
÷
÷
÷
÷
÷
÷
÷÷

0
0
0

式中:u和v分别是直角坐标系下两个方向的速度分量,ρk 和 ẇk 分别是第k种组分的密度和质量生成

率。混合物的总密度可以表示为

ρ=∑
NS

k=1
ρk (2)

假设每种组分的质量分数用Yk 表示,焓用hk 表示,则单位体积内的总能量

ρE=ρh-p+ρ(u2+v2)/2=ρ∑
NS

k=1
Ykhk-p+ρ(u2+v2)/2 (3)

某一组分在温度T时的焓hTk 又可以表示为

hT
k =hT0k +∫

T

T0
cp(t)dt (4)

式中:T0 为参考温度,等压比热cp 一般又可以写成温度的四次多项式形式。压强可以由理想气体状态

方程给出

p=ρRT=ρRu(∑
NS

k=1
Yk/wk)T (5)

式中:wk 是各组分的摩尔质量,Ru 是通用气体常数 。一般取Ru=8.31441J/(mol·K)。

3 数值方法

  CE/SE方法的基本原理和方法在文献[1-3,5-7]中已有详细阐述,以下对刚性化学反应源项的求

解、并行分区和并行边界的处理等方面作具体说明。

3.1 化学反应模型和源项的处理

  有限速率化学反应模型的一般形式为

∑
NS

i=1
v′

ijMi⇆
kfj

kbj
∑
NS

i=1
v″

ijMi (6)

由质量作用定律可得,第i种组分的反应生成速率为

ẇi=wi∑
NR

i=1

(v″
ij -v′

ij)(kfj∏
NS

l=1
nv′ijl -kbj∏

NS

l=1
nv″ijl ) (7)

式中:NR 是基元反应的总数目,NS 是反应物的总数目,kfj和kbj是第j个基元反应的正、逆反应速率常

数,kfj可以由Arrhenius定律得到

kfj=AfTnexp(-Ea/RuT) (8)
式中:Af为指前因子,n为温度指数,Ea 为活化能,T 为温度。kbj可以由化学反应平衡常数keq求出

kbj=kfj/keq (9)
由于化学反应的特征时间远小于流场的特征时间,为了解决化学反应所造成的方程的刚性问题,可

利用分裂的方法,把求解过程分成两个步骤:第一步,不考虑化学反应源项,求出流场在某一时刻的解,
得到各组分的质量分数。方程(3)含有组分焓项,它是关于温度的非线性方程,可以通过牛顿迭代法求

解,再由气体状态方程(5)计算出压强。第二步,把第一步的结果作为初始值,计算由于化学反应作用,
流场在一个时间步长后的解。
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对于第一步采用改进的CE/SE方法直接求解,对于第二步中源项计算采用变系数常微分方程求解

器DVODE[8],调用CHEMKINⅡ[9]计算各组分的热力学特性和反应物生成率,最终得到各组分的质量

分数、温度和压强。

3.2 并行分区和并行边界的处理

  由于采用基元反应对化学反应过程进行模拟,求解的方程数目大大增加,带来的计算量也相应的增

加。采用并行方法来缩短计算时间,利用 METIS[10]来完成计算域上非结构网格的分区。使用 METIS
时,只需要在整个计算域生成非结构网格,不需要在流场中间引入人工边界,因此能保证流场网格的光

滑性。此外,METIS能较好地实现各处理器之间的负载均衡,同时减少处理器之间的数据传递,从而提

高并行效率。
首先在整个二维计算区域上生成非结构网格,把每个网格单元所包含的节点信息提取出来,然后再

由用户指定所要划分子域的个数,根据这些信息 METIS就可以划分出每个网格所在的子域,进而把网

格划分成单独的子网格块,在计算时每个处理器计算单独的网格块。使用 METIS划分时,各子域的网

格在物理上可以是连续的,也可以是非连续的,这并不会影响计算结果和计算精度。网格数量相当是进

行子域划分的标准,因此,从图1可以看出,由于网格疏密不同,划分后的各子域的形状、大小不尽相同。
图1所示的算例划分为18个子域。

物理边界的处理方法和通常方法相同,对于 METIS网格划分所产生的内边界,即并行边界,可以

通过引入虚拟网格的方法来解决。区域1的虚拟网格与区域2的内网格重叠,区域2的虚拟网格与区

域1的内网格重叠。因此,虚拟网格的值由其所对应的内网格单元得到,此过程不需要任何的插值或近

似,只需要相邻处理器之间的数据传递。处理器之间的通信采用 MPI(messagepassinginterface),使
用 MPI_SEND和 MPI_RECV函数实现数据的传递和接收。图2为边界单元处理方法的算例示意图。

图1 计算域和子域的划分

Fig.1Computationaldomainand
sub-domaindecomposition

图2 边界单元示意图

Fig.2Illustrationofboundarycells

4 问题描述和算例分析

4.1 问题描述

  采用的计算模型与文献[11]相同,如图3所示,直管长68mm,高10mm,两段直管之间的间隔为

管高的一半。两个直管共用一个喷管,喉道高度为10mm,喉道与直管开口端的水平距离是17mm,喷
管总长42mm,其入口和出口的高度均为27mm,外流场是90mm×160mm 的矩形区域。采用 ME-
TIS把流场划分成12个子域,图4给出了各子域与平均网格数的比较,最大网格数量为5542,最小为

5154,偏离平均值5381不到3%。计算中采用的时间步长是25ns,模拟流场时间为250μs。
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初始流场的压强和温度分别是0.101MPa和300K,上面的直管、喷管段和外流场填充的气体是氧

气,下面的直管填充的是按恰当化学当量比混合的氢气和氧气,下面直管的封闭端是宽为8mm的点火

区,充填的是压强为3.039MPa、温度为3000K的水蒸气。文中的计算都是针对初始循环而言的,不
涉及到多循环流场的相互影响及多循环过程之间的衔接。

图3 多管PDE的计算模型

Fig.3Computationalmodelofmulti-tubePDE

图4 各子域网格数量的比较

Fig.4Sub-zonesgridnumbercomparison

4.2 算例分析

图5 不同时刻的压力分布

Fig.5Pressuredistributionatdifferenttime

  受到高温高压点火区的作用,强爆轰波在起爆

后瞬间建立。由于点火采用的是 H2O,没有化学反

应发生,因此点火区的温度和压强没有出现急剧升

高的现象,一直是缓慢减小的。形成的强爆轰波以

大于稳定自持爆轰波的速度向开口端传播,此时流

动可以看成是准一维的,图5给出了不同时刻爆轰

管中心线压力的比较。在t=5μs以后,爆轰波的

压力峰值就基本稳定,为约1.844MPa,此时封闭端

的高温高压区还存在。在t=15μs,封闭端的压力

已下降到0.608MPa,在t=21μs左右爆轰波传出

直管部分,此时爆轰波的速度为约2.8517km/s,
与理论推导得到的CJ速度2.836km/s相差不到

1%。
图6给出了不同时刻的流场压力云图,从图中可以清楚地看到爆轰波发展、传播的全过程。当t=

10μs时,爆轰波传播了直管长度的一半,当t=25μs时,爆轰波已经进入收敛段,由于 H2消耗殆尽,爆
轰波蜕化成激波,由于下壁面限制,激波面发生弯曲,壁面的压强也升高到3.2MPa。在上直角壁面处

产生Prandtl-Meyer波,使激波后的压强迅速下降,并产生向上的速度分量,一部分气体经过喉道进入

外流场,另一部分气体进入上面直管,在两管之间壁面的后方产生一个旋涡,涡心的位置为约(7cm,

0),压强为0.419MPa。当t=50μs时,激波已经传入上面直管,流场压力最大值也下降到1.9MPa;此
时喷管中的激波已传出喉道,向外传播的激波和喷管上壁面反射的激波相互作用,使流场变得更加复

杂,流场呈现出很强的不对称性。当t=110μs时,激波刚好到达上管的封闭端壁面处,激波后的压力

为约0.669MPa,封闭端的压力瞬间由0.101MPa升高到3.26MPa,然后反射激波向右传播,传播过

程中压强逐渐被削减。当t=200μs时,流动已传播到远场边界处。从图中可以看出,爆轰波流过下面

直管所需的时间为约21μs,而进入上面直管的激波流过整个管道的时间却需要75μs,可见爆轰波的速

度和激波的传播速度相差很大。
图7~8给出了上、下直管封闭端面中心点的压强随时间的变化曲线,与文献[11]总体上吻合很好,

只是在图8中t=200μs以后的时间内本文得到的压力偏低。图7中存在一个约0.608MPa的平台压
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图6 不同时刻流场的压力云图

Fig.6Pressurecontoursofflowfieldatdifferenttime

图7 下面直管封闭端的压力随时间的变化

Fig.7Pressurecurveonthelowerclosedendwall

图8 上面直管封闭端的压力随时间的变化

Fig.8Pressurecurveontheupperclosedendwall
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力,在喷管处产生的膨胀波到达封闭端壁面后,压力缓慢减小。在t=110μs以前,下面直管中产生的

激波还没有到达上管的封闭端面,壁面压力始终保持在0.101MPa,然后突然升高到与下管初始点火压

图9 单管点火和双管同时点火时下

管封闭端壁面压力比较

Fig.9Theclose-end-wallpressurecomparison
betweentwotubeandsingletubeignition

强相当的3.26MPa,此压强完全可以引爆管内的未

燃气体(假设已填充新鲜可燃物),可见此激波的强

度很大,不过由于激波快速向右移动,此压强衰减得

很快,经过90μs已经下降到0.304MPa。
为了研究两管同时点火情况下流场之间的相互

影响,还对两管同时起爆的流场进行了数值模拟。
由于双管同时点火时,上下直管内的流场完全一样,
图9只对下管封闭端面中心点压力和单管点火的情

况进行了比较。在t=82μs以前,上下管流场之间

的相互影响暂未传播到封闭端面,所以压力完全相

同。在t=35μs时,在喷管的收敛段产生反射激

波,反射波在t=82μs时到达封闭端面,使压强有

一个较大的跃升(约1.6MPa),但下降速度很快,不
过此后过程的压力一直比单管点火时要高一些。

5 结 论

  首先对CE/SE方法中化学反应源项的处理、并行分区方法和并行边界的处理等做了详细介绍,采
用 METIS把计算流场划分成网格数量相当的12个子域,然后利用改进的CE/SE方法和 H2/O2的8
组分34基元化学反应模型,对二维多管脉冲爆轰发动机的单管起爆和传播过程进行了数值模拟,得到

了精细的流场结构,发现单管爆轰对旁通爆轰管内的流场有很大的影响,它可使未起爆的管内封闭端压

力升高到点火所需的状态。文中的结果与相关文献符合良好,可为多管脉冲爆轰发动机的流场分析和

设计提供一定的参考数据。因此,本文的并行CE/SE方法对爆轰流场的数值模拟是成功的,并且并行

分区技术也能较好地实现处理器之间的负载均衡。
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LIUJian-wen1,2,3,ZHAOShu-miao1,2,3,ZHONGCheng-wen1,2*,HANWang-chao1,2
(1.NationalKeyLaboratoryofAerodynamicsDesignandResearch,NorthwesternPolytechnical

University,Xi’an710072,Shaanxi,China;

2.CenterforHighPerformanceComputing,NorthwesternPolytechnicalUniversity,

Xi’an710072,Shaanxi,China;

3.The31stResearchInstitute,ChinaAerospaceScienceandIndustryCorporation,

Beijing100074,China)

Abstract:Aparallelcomputationprogramforreactiveflowwasdevelopedbasedontwo-dimensional
unstructuredgridbyadoptingthemodifiedCE/SE(space-timeconservationelementandsolutionele-
ment)methodandparalleldomaindecompositiontechnology.Thecomputationaldomainwasdecom-
posedintoseveralsub-domainsandtheparallelcomputationwasconductedbyintroducingthemulti-
tubePDE(pulseddetonationengine)withconvergent-divergentnozzle.Theprocessesofignitionin
singletubeandpropagationinmulti-tubeweresimulatedforH2andO2understoichiometricratiocon-
ditionsbyusingthe8-species,34-elementaryreactionmodel.Computedresultsdemonstratethefol-
lowings:(1)theCE/SEmethodcancapturethecomplicateddetonationflowstructures,andthecon-
clusioninthispaperagreeswellwiththatintheliterature;(2)detonationwavesgeneratedinsingle
tubehavesignificantinfluencesonflowfieldstructuresofside-tubesandcanignitethefreshreactant
inthem.
Keywords:mechanicsofexplosion;detonationflowfieldstructure;CE/SE;detonation;paralleldo-
maindecomposition;elementaryreaction;numericalsimulation
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