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松弛方法在计算凝聚炸药爆轰问题中的应用
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  摘要:利用松弛近似,将非线性的凝聚炸药爆轰控制方程转化为线性的松弛方程组,并采用五阶 WENO
格式和五阶线性多步显隐格式对线性松弛方程组进行空间方向和时间方向的离散,由此建立具有高精度和

高分辨率性质的计算凝聚炸药爆轰的松弛方法。建立的松弛方法可以避免求解Riemann问题及计算非线性

通量的Jacobi矩阵,同时无需分裂处理反应源项。通过对凝聚炸药的平面一维定常爆轰波结构及球面一维聚

心、散心爆轰起爆和传播过程的数值模拟,验证了所建立的松弛方法能够很好地计算凝聚炸药爆轰问题。
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  目前工程应用最广泛的计算凝聚炸药爆轰问题的数值方法是Lagrange方法[1],它存在如下主要问

题:(1)通常采用交错离散网格,总能量不守恒;(2)爆轰波在人为黏性捕捉过程中往往被抹平,且人为黏

性系数靠经验确定;(3)时间和空间方向均仅有一阶精度,且难以推广到高阶精度;(4)使用细密离散网

格时,网格容易扭曲从而导致计算失效。随着爆轰物理精密化要求,对爆轰细致流动图像与规律需要更

深入地了解。高精度、高分辨率的Euler方法,由于能够较好地克服Lagrange方法的缺点,因此在计算

凝聚炸药爆轰问题时得到越来越多的关注。国外应用的一些典型Euler方法有如下主要特点[2-5]:使用

二阶Godunov型离散格式;采用简单形式状态方程和化学反应模型;运用反应率源项分裂格式等。
凝聚炸药爆轰的控制方程是带强刚性化学反应源项和复杂形式状态方程的非线性的双曲型守恒系

统。强刚性化学反应源项和复杂形式状态方程这两个特点给运用高精度、高分辨率格式进行数值计算

带来极大困难。
对强刚性源项的处理,不管是否采用分裂格式,都可能计算出错误的强间断传播速度。H.C.Yee

等分析指出[6-7],计算出错误的强间断传播速度来源于流动控制方程中对流项离散格式的数值耗散过

大,从而引起虚假的化学反应。因此,正确捕捉爆轰波传播速度需采用数值耗散小的高分辨离散格式。
目前,大多数高分辨离散格式都是基于完全气体等简单形式状态方程而采用Riemann求解器进行的。
凝聚炸药爆轰过程中的未反应固体炸药和爆轰气体产物经常使用JWL形式、BKW 形式、Davis形式、

HOM形式等各种复杂形式状态方程,甚至使用SESAME数据库等形式,并且化学反应混合区通常在

压力平衡和温度平衡的假设下进行温度迭代运算处理[8],这样,采用基于Riemann求解器的高分辨格

式来离散凝聚炸药爆轰控制方程是困难的。并且,为了更好地捕捉爆轰强间断,除了空间项的离散需要

高分辨率,时间项的离散也需要高分辨率。从目前典型成果看[9],无分裂的显隐格式是较好的处理方

式:对流项离散采用高精度显式格式,刚性源项离散采用高精度隐式格式。
近年来正在发展的松弛方法是数值求解双曲型守恒系统的一种有力方法,其主要思想是利用松弛

近似,将非线性的双曲型守恒系统转化为线性的双曲型松弛方程组,当松弛率趋近于零并满足一定的限

制条件后,松弛方程组的解趋近于原守恒系统的解[10-13]。松弛方法的优点是可以直接采用一些简单、高
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效的高分辨率数值格式,勿需求解Riemann问题及计算非线性通量的Jacobi矩阵,因此它特别适合Ri-
emann问题复杂或难以求解的双曲型守恒律方程。本文中将松弛方法应用于一维空间的凝聚炸药爆

轰问题的数值计算。通过对凝聚炸药PBX9404的平面一维定常爆轰波结构及球面一维聚心、散心爆轰

起爆和传播过程的数值模拟,验证所建立的松弛方法能够很好地计算凝聚炸药爆轰问题。

1 凝聚炸药爆轰控制方程

  凝聚炸药爆轰在欧拉坐标下的一维化学反应流动方程为:

∂u
∂t+∂f

(u)
∂r =s(u) (1)

式中:

u=[ρrN,ρvrN,ρErN,ρλrN]T

f(u)=[ρvrN,(ρv2+p)rN,(ρE+p)vrN,ρvλrN]T

s(u)=[0,NrN-1p,0,ρrNR(ρ,p,λ)]

ì

î

í

ï
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其中N 为几何因子(N=0表示平面,N=1表示柱面,N=2表示球面),R 为化学反应率,本文中取三

项式Ignition-Growth化学反应率[8]:

R=I(η1-1-a)n (1-λ)y +G1(1-λ)y1λx1pz1 +G2(1-λ)y2λx2pz2

  对凝聚炸药,化学反应率源项中包含有很大的数(如PBX9404炸药,I=7.43×1011、G1=3.1、G2=
400.0),因此源项被认为是强刚性的。

本文中凝聚炸药爆轰的未反应固体炸药和爆轰气体产物采用JWL形式状态方程。在化学反应混

合区采用压力平衡和温度平衡的假设下,混合区的状态可以表示(下标s表示固相、g表示气相)为:

V=(1-λ)Vs+λVg

e=(1-λ)es+λeg-λq

ps=Asexp(-R1sVs)+Bsexp(-R2sVs)+ωsCVs

Vs
T

pg=Agexp(-R1gVg)+Bgexp(-R2gVg)+ωgCVg

Vg
T

es= As

ρ0R1s
exp(-R1sVs)+ Bs

ρ0R2s
exp(-R2sVs)+CVs

ρ0
T

eg= Ag

ρ0R1g
exp(-R1gVg)+ Bg

ρ0R2g
exp(-R2gVg)+CVg

ρ0
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式中:V=ρ0/ρ为相对体积,e为单位质量的内能,q为化学反应释放的单位热量。

2 松弛方程组的建立

  利用松弛近似,将凝聚炸药爆轰控制方程式(1)转化为如下松弛方程组:

∂u
∂t+∂w∂r=s(u)

∂w
∂t+A2∂u∂r=f(u)-w

ì

î

í

ï
ï

ï
ï ε

(2)

式中:w是中间变量,A=diag[a1,a2,a3,a4]是元素为正的对角矩阵,0<ε≤1是松弛率。
如此,将非线性的双曲型守恒系统(1)转化为线性的双曲型松弛方程组(2),这样可以利用松弛方程

组(2)的线性特征场构造简单、高效的高分辨率数值格式。文献[10-11]中分析指出,在满足 -ak ≤
∂f(u)/∂u≤ak(k=1,2,3,4)条件下,如果松弛率ε→0,则式(2)的解趋于式(1)的解:w→f(u)。

下面简单分析松弛率在数值离散格式中的角色[12]。
由于w趋近于f(u),可对w使用Chapman-Enskog级数展开,有:
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w=f(u)+εf1(u)+ε2f2(u)+… (3)
将该展开式代入到式(2)中,保留ε的一阶项并消去w,可得:
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  从式(4)可以看出,引入松弛率相当于引入了数值耗散。

3 松弛方程组的离散求解

  为方便求解,将式(2)进行对角化运算,有:

∂(w-Au)
∂t -A∂

(w-Au)
∂r =f(u)-w

ε -As(u)

∂(w+Au)
∂t +A∂

(w+Au)
∂r =f(u)-w

ε +As(u
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  可以看出,方程组(5)具有常系数线性性质,其特征线为dr/dt=±A,特征线上的Riemann不变量

为:w±Au。
考虑空间网格均匀的有限差分离散,式(5)的半离散表达式为:
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i
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式中:u~=w-Au,w~=w+Au。
方程组(6)中的空间离散项u~i±1/2 和w~i±1/2 可以采用五阶精度的修正 WENO格式,其主要离散表达

式为[14]:

u~i+1/2=w1u~(1)i+1/2+w2u~(2)i+1/2+w1u~(2)i+1/2,   u~(1)i+1/2=13u
~
i-2-76u

~
i-1+116u

~
i,

u~(2)i+1/2=-16u
~
i-1+56u

~
i+13u

~
i+1,   u~(3)i+1/2=13u

~
i+56u

~
i+1-16u

~
i+2,

wk=α*
k/∑

3

l=1
α*

l ,   α*
k =gkw(JS)

k ,   w(JS)
k =αk/∑

3

l=1
αl,

gk(w)=w(w-
k+w-2

k -3w-
kw+w2)

w-2
k +w(1-2w-

k)
,   αk= w-

k

(δ+βk)2
。

方程组(6)进行时间离散时,可写成如下常微分方程组形式:

dq
dt=F(q)+S(q) (7)

式中:q=[u~,w~]T,F(q)表示式(6)中对流项的离散,S(q)表示式(6)中源项的离散。
采用保持总变差有界(TVB)和单调性质的五阶精度线性多步显隐格式[9]来求解式(7):

qn =135534096qn-1-381218192qn-2+73152048qn-3-61614096qn-4+22648192qn-5+

10306951
5898240ΔtFn-1-136564972949120ΔtFn-2+1249949245760ΔtFn-3-

7937687
2949120ΔtFn-4-33873615898240ΔtFn-5+40078192ΔtSn -41182495898240ΔtSn-1+

768703
2949120ΔtSn-2+47849245760ΔtSn-3- 725087

2949120ΔtSn-4+ 502321
5898240ΔtSn-5 (8)

  线性多步显隐格式的起步值采用三阶精度的显隐格式Runge-Kutta方法确定。
至此,获得凝聚炸药爆轰流动控制方程式(1)在空间和时间方向均具有五阶离散精度的数值格式。

可以看出来,爆轰控制方程式在离散过程中没有进行Riemann问题求解。
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4 典型算例分析

  以凝聚炸药PBX9404为例,考察其平面一维定常爆轰波结构及球面一维聚心、散心爆轰起爆和传

播性能。选取炸药尺度为4.0cm,以CJ条件起爆。PBX9404炸药的未反应物JWL状态方程主要参数

为(g-cm-μs制):As=69.69、Bs=-1.727、R1s=7.8、R2s=3.9、ws=0.8578、ρ0=1.842;爆轰气体产

物JWL状态方程主要参数为:Ag=8.524、Bg=0.1802、R1g=4.55、R2g=1.30、wg=0.38、q=0.102;
相应的Ignition-Growth化学反应率参数可见文献[8]。PBX9404炸药的VonNeumann尖峰值为:pN

=0.563,VN=0.6075,uN=0.347;相应的CJ条件为:pCJ=0.370,VCJ=0.7403,uCJ=0.229,DCJ=
0.8809。数值模拟时松弛率取为ε=10-7。

4.1 PBX9404炸药平面一维定常爆轰波结构

  平面炸药左端起爆,计算获得爆轰达到定常状态时化学反应区内的压力p、速度v、相对比容V、反
应道λ分布,如图1所示,所用离散网格为Δr=1/1000、1/2000、1/5000、1/10000cm;同时获得爆轰

CJ速度和压力VonNeumann尖峰值随网格大小变化关系,如图2所示。从计算结果看出,计算出的爆

轰前导冲击波间断附近没有出现非物理振荡;随网格变小时数值解逐渐趋近精确解;PBX9404炸药反

应区宽度约为0.01cm(相应反应区内网格数目为10、20、50、100),当采用Δr=1/5000cm或更小的离

散网格尺度(即反应区内的网格数目至少达到50个)时,计算获得的数值解与精确解符合良好。图1中

同时给出Δr=1/5000cm网格尺度下二阶MUSCL[13]格式的计算结果,可以看出本文的五阶精度格式

结果更接近精确解。
数值模拟给出Δr=1/5000cm条件下炸药爆轰起爆过程几个典型时刻的压力和速度变化趋势,如

图3所示,图中每条曲线对应的时刻为t=0.05、0.1、0.2、0.4、0.8、1.2、1.6、2.0、2.4、2.8、3.2、3.6、

4.0μs。可以看出,起爆约0.2μs后爆轰基本达到定常状态。

图1PBX9404炸药化学反应区内物理量分布

Fig.1DistrubitionsofphysicalvariablesinchemicalreactionzoneofPBX9404
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图2PBX9404炸药CJ爆速和VonNeumann压力与离散网格尺度的关系

Fig.2RelationsoftheCJvelocityandVonNeumannpressuretothemeshsizesinPBX9404

图3PBX9404炸药平面爆轰波传播过程中压力和速度分布变化趋势

Fig.3DistributionsofpressureandvelocityofplanardetonationwaveinPBX9404

4.2 PBX9404炸药球面一维聚心爆轰的起爆和传播

  炸药聚心爆轰波在传播过程中将逐渐出现超压爆轰现象,不正确的计算方法往往会获得反常的双

波结构[1]。球状炸药外端起爆,计算获得炸药爆轰波传播过程几个典型时刻的压力和速度变化趋势,如
图4所示,图中每条曲线对应的时刻为t=0.05、0.1、0.2、0.4、0.8、1.2、1.6、2.0、2.4、2.8、3.2、3.6、

4.0μs,所用离散网格为Δr=1/5000cm。可以看出,随着半径减小爆轰波压力和速度增大;爆轰波传

播约0.8μs后出现超压爆轰现象。

图4PBX9404炸药球面聚心爆轰波传播过程中压力和速度分布变化趋势

Fig.4DistributionsofpressureandvelocityofsphericallyconvergentdetonationwaveinPBX9404
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4.3 PBX9404炸药球面一维散心爆轰的起爆和传播

  炸药散心爆轰波在传播过程中前导冲击波阵面后面的物理量会急剧下降,差的计算方法不能正确

处理发散几何因素的影响会导致爆轰波熄火[1]。球状炸药在中心区域起爆,计算获得炸药爆轰波传播

过程几个典型时刻的压力和速度变化趋势,如图5所示,图中每条曲线对应的时刻为t=0.05、0.1、0.2、

0.4、0.8、1.2、1.6、2.0、2.4、2.8、3.2、3.6、4.0μs,所用离散网格为Δr=1/5000cm。从图中可以看出:
炸药爆轰波的压力和速度均随波面半径的增加而增加;爆轰波传播2.8μs后压力值变化不明显,散心

爆轰的最大压力尖峰值约为0.551、最大速度尖峰值约为0.342,均低于相应的平面一维爆轰的压力和

速度尖峰值。

图5PBX9404炸药球面散心爆轰波传播过程中压力和速度分布变化趋势

Fig.5DistributionsofpressureandvelocityofsphericallydivergentdetonationwaveinPBX9404

5 结 论

  (1)将松弛方法应用于计算凝聚炸药的爆轰问题,采用五阶 WENO格式和五阶线性多步显隐格式

对爆轰松弛方程组进行空间离散和时间离散,避免了由于复杂状态方程引起的求解Riemann问题及计

算非线性通量的Jacobi矩阵的困难。
(2)通过对PBX9404炸药的平面一维定常爆轰波结构及球面一维聚心、散心爆轰波传播过程的数

值模拟,验证了所建立的松弛方法能够很好地计算凝聚炸药爆轰的主要特征,同时可以看出给出的离散

格式具有高精度和高分辨率的性质。
(3)下一步的工作是将建立的松弛方法推广到二维空间下的凝聚炸药爆轰问题。
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Applicationofrelaxationmethodforcalculatingdetonation
incondensedexplosives

ChenQiu-yang1,YuMing2
(1.GraduateSchool,ChineseAcademyofEngineeringPhysics,Beijing100088,China;

2.KeyLaboratoryforComputationalPhysics,InstituteofAppliedPhysics
andComputationalMathematics,Beijing100094,China)

Abstract:Basedonthetheoryofrelaxationapproximation,thenonlineargoverningequationsofdeto-
nationincondensedexplosivesaretransformedintolinearrelaxationsystems,whichcaneasilyadopt
simpleandeffectivehighresolutionscheme.Afifth-orderWENOreconstructionschemeinspatial
discretizationandafifth-orderIMEXschemeoflinearmultistepmethodswithmonotonicityandTVB
intimediscrtiezationareutilized,whereitcanleaveoutsolvingRiemannproblemandcomputingthe
Jacobianmatrixofthenonlinearflux,andmakeitunnecessarytosplitthestiffsourcetermresulting
fromthechemicalreaction.Thedevelopedmethodisappliedtosimulatingthesteadystructureofone-
dimensionalplanardetonationwaveandunsteadyinitiationandpropagationofone-dimensionalspheri-
callyconvergentanddivergentdetonationwaveincondensedexplosivesPBX9404,withtheresults
demonstratingtheexcellentperformanceofthepresentmethod.
Keywords:mechanicsofexplosion;relaxationmethod;highresolutionscheme;condensedexplo-
sives;detonationwave
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