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气气相爆轰波传播过程中的自点火效应
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  摘要:基于基元反应模型和单步反应模型,对直管道中H2-air混合气体中爆轰波的传播过程进行了数值

模拟,揭示了气相爆轰波传播过程中的自点火效应。利用数值模拟方法计算了不同爆轰模型的点火延迟时

间,并得到了爆轰波三波点的传播过程以及所形成胞格结构的尺寸。结果表明,胞格宽度与点火延迟时间成

正比;爆轰波诱导区内气体的点火延迟时间与三波点的运动周期基本一致。进一步对结果分析可知,爆轰波

的自维持传播取决于点火延迟时间(表征化学反应的特征时间)和三波点的运动周期(表征流动的特征时间)
的匹配;当二者相匹配时,经过前导激波压缩后形成的高温高压爆轰气体,在短时间内实现了自点火,同时释

放出大量的能量推动了爆轰波的前进,即爆轰波的稳定自维持传播依靠其自点火机制。
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  爆轰波是一种以高超声速传播的燃烧波。经过前导激波压缩的可燃气体,在非常短的时间和距离

内完成自点火过程,通过化学反应释放大量的热,推动爆轰波继续前行,完成爆轰波的自维持传播。因

此,爆轰波研究中最本质、最基础的研究是关于爆轰波自维持传播机理的研究[1-5]。

  现有研究多从爆轰波复杂的波系结构以及激波动力学角度出发,定性分析爆轰波传播过程中不同

物理因素的作用。V.N.Gamezo等[6]采用单步反应模型对爆轰波进行数值模拟,研究指出,波后未反

应区域的爆炸推动了爆轰波的前进,其形成取决于活化能,而横波的相互碰撞使得中间部分的未反应区

域燃烧更快。G.J.Sharpe[7]研究了爆轰波传播过程中横波的发展和运动情况,使用不同的网格分辨率

分析横波的碰撞以及波后未反应袋中燃烧速率对网格的敏感度,研究指出,在分析爆轰波的波系结构

时,除高效优化的网格以外,还要处理好反应中的时间、空间尺度之间的匹配关系,尤其在化学反应时间

很短的情况,准确捕捉波面结构更为重要。J.Y.Choi等[8]总结了不同的化学反应模型对爆轰波胞格的

影响,讨论了边界条件、计算域长度、时间步长、网格尺度等因素对胞格宽度数值模拟结果的影响,并且

定性分析了活化能和反应的指前系数对稳定与不稳定爆轰波传播的影响。

  爆轰波的传播涉及到非线性与多尺度的三维复杂流动过程。实验中,通过烟熏法以及瞬态流场捕

捉技术可以得到三维爆轰波面传播所留下的鱼鳞状胞格结构。爆轰波传播过程中,前导激波由多个间

隔排列的马赫杆、入射激波和横波组成。马赫杆、入射激波和横波相交于三波点,并形成三波结构,三波

点的运动轨迹即为胞格结构。爆轰现象包含复杂的激波动力学与化学反应过程,胞格结构是这一过程

的外在表现,最能够反映爆轰波传播的重要特征[9]。近年来,已经利用理论、实验以及数值模拟方法开

展了大量关于胞格结构的研究工作。实验研究是通过爆轰波在激波管中的传播,通过不同的测量仪器

和手段记录三波点的轨迹以及瞬时的波系结构;数值模拟和理论分析则多是考虑多种因素,如活化能、
指前系数、边界条件以及网格尺度等,对胞格大小的定性影响。对于胞格的定量化研究,现有理论均从

反应区长度入手,将ZND模型理论计算所得半反应区长度与实验测得的胞格大小做线性拟合,针对特

定配比的反应物得到特定的拟合公式。反应区的特征长度能和胞格的大小联系在一起,其中一定存在

重要的物理机理。但是,拟合公式却没有普适性,不能说明线性关系存在的原因。
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  现有理论表明,爆轰波传播过程的主要机制在于非线性波与化学反应带的耦合[10-12]。燃烧理论中,
在高温热化学环境下,自点火机制扮演着重要的角色[13]。火焰的稳定性主要由化学反应模型控制[13]。
本研究从胞格的大小出发,通过对不同化学反应模型的数值模拟结果的比较,分析自点火机制在爆轰波

传播过程中的作用,讨论非线性波与化学反应带的关键耦合参数,从爆轰波传播过程中的耦合机理出

发,探讨其中的关键物理机制,指出影响胞格大小的关键因素及其根本原因。

1 控制方程与模型

  爆轰波在二维无限长的直管道中传播,上、下边界满足反射壁面边界条件,计算域见图1。左侧为

高温高压点火区,爆轰波从左向右传播;初始爆轰气体为满足化学当量比的 H2-air混合气体,初始压力

p0=0.1MPa,初始温度T0=300K,当量比ϕ=1.0。为保证爆轰波传播足够长的时间,在数值模拟过

程中,保证声速点以及稀疏波完整的前提下,计算区域在计算过程中不断右移,使得计算区域足够大,即
爆轰波能够在足够长的管道中传播直至达到稳定状态。由于流场中含有化学反应,流动方程组需要与

化学反应动力学模型耦合起来数值求解,计算过程中的“刚性问题”和计算效率问题都会影响到计算所

需的计算机内存和CPU时间,本研究在程序中加入并行计算OpenMP(OpenMultiprocessing),在保证

网格尺度和网格数目的前提下,使得计算效率大大提高。每个数值算例中的爆轰波的总传播时间都在

毫秒量级,以保证胞格尺度统计的可靠性。

图1 计算模型示意图

Fig.1Schematicillustrationoftheproblemconsidered

  控制方程为二维Euler方程组,忽略了爆轰波传播过程中的扩散效应、粘性效应和热传导过程。化

学反应采用一个修正的总包单步反应模型[12,14]和一个共包含9组元、19个反应的基元反应模型[15]。
式(1)~(7)为单步反应模型控制方程,基元反应模型的详细反应参数参见文献[15]。
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式中:p、ρ、u、v、e、γ、q和Z 分别表示压力、密度、轴向速度、横向速度、比内能、比热比、混合气体的比放

热量和化学反应进行度参数;源项中的ω̇ 表示爆轰产物的质量生成率;在化学反应速率的阿伦尼乌斯

(Arrhenius)公式中,K、T、Ea 和R 分别为指前系数、温度、活化能和气体常数;式(5)~(7)中的下标

“U”代表反应物,下标“B”代表生成物。单步反应模型的参数取值如表1所示。

表1 单步反应模型的参数取值

Table1Parametersofone-stepreactionmodel

ZU ZB γU γB RU/(J·kg-1·K-1) RB/(J·kg-1·K-1)Ea/(J·kg-1) K/s-1 q/(J·kg-1)

1.0 0 1.40 1.24 398.5 368.9 4.794×106 7.5×106 3.5×106

  在数值模拟中,在空间方向上采用三阶的ENO格式离散,对矢通量进行了Steger-Warming分解。
在时间方向上采用三阶TVDRunge-Kutta法。在下面的结果与讨论中,首先研究两个模型的点火延迟

时间,然后对二维爆轰波的胞格结构进行模拟。通过对三波点的形成与发展以及自点火过程的分析,给
出激波动力学和化学反应耦合的关键机理。

2 结果与讨论

2.1 点火延迟时间

  作为自点火过程中的重要参数,点火延迟时间表征了化学反应的特征时间,是化学反应模型的重要

参数。点火延迟时间的定义有多种方法,本文基于温度变化来定义点火延迟时间:对于特定的化学反应

模型,利用等容燃烧所得温度T 随时间t的变化曲线,定义最大温度变化率 dT/d( )t max 所对应的时间

为点火延迟时间。对于稳定传播的爆轰波,诱导区内的气体热力学状态对自点火过程更为重要。准确

预测与诱导区内气体温度T* 和压力p* 相对应的点火延迟时间对爆轰波的数值模拟是至关重要的。
根据一维ZND模型,对于H2-air爆轰波,当初始压力p0=0.1MPa和初始温度T0=300K时,对应的

诱导区内的气体温度和压力分别为T*=1544.1K和p*=2.77MPa。但是,在二维爆轰波的数值模拟

中,爆轰波面更为复杂,波后诱导区内的气体状态分布是不均匀的,T*和p*分别在1300~1500K和

1.5~3.0MPa范围内变化。

  图2给出了总包单步反应模型(model-1)和基元反应模型(model-2)预测的初始压力为0.1MPa下

的点火延迟时间随温度的变化情况,同时还给出了部分实验结果作为对比。可以看出,在对数坐标下,
在1000~1500K(对应的横坐标取值范围为10.0~6.6K-1)的高温下,爆轰模型预测的点火延迟时间

随温度近似呈线性变化,实验结果也基本反映了该规律。点火延迟时间与温度成反比,温度越高,点火

图2 模型和实验预测的点火延迟时间对比

Fig.2Comparisonofignitiondelaytimespredicted
bytwomodelsandtheexperimentaldata

延迟时间越短。相同温度下,两个模型计算得到的

点火延迟时间并不相同。两个模型预测的点火延迟

时间曲线斜率不同,在T=1200K (横坐标取值为

8.3)左右相交。在1300~1500K的温度范围内

(对应的横坐标取值范围为7.7~6.6K-1),同一温

度下,利用 model-2计算得到的点火延迟时间比

model-1要长,并且温度越高,差别越大,但是两者

的差值在18ms以内。曲线的斜率表示点火延迟时

间对温度的敏感程度,斜率越大,意味着点火延迟时

间对温度变化越敏感。需要说明的是,model-1的

计算结果是与压力无关的,即改变初始压力,对利用

model-1计算得到的点火延迟时间没有影响。这是

单步反应模型的重要特性,也是利用这类模型进行

爆轰波数值研究时需要注意的事项。
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  与单步反应模型不同的是,基元反应模型的点火延迟时间是与压力相关的。图3给出了不同压力

下利用 Model-2计算得到的点火延迟时间,并将其与model-1的预测结果作比较。首先,比较在初始压

力为0.1、1.0和2.0MPa时model-2预测的点火延迟时间可知:在1200~1500K的高温段(对应的横

坐标取值范围为8.3~6.6),随着压力的增加,相同温度下的点火延迟时间逐渐减小,并且与压力基本

呈线性反比变化,这是基元反应模型的重要特性。以T=1300K(横坐标取值为7.7)为例,model-1预

测的点火延迟时间(tig)为19.82ms,且该数值不随压力变化。但是,对于 model-2,当压力为0.1MPa
时,tig=30.90ms;当压力为1.0MPa时,tig=3.00 ms;当压力为2.0MPa时,tig=1.00ms。压力越

高,model-2预测的点火延迟时间就越短,相比于 model-1预测结果,两者的差值可以达到一个数量级

甚至更大。高温高压下的实验结果比较缺乏,因此无法与实验结果进行比较。

  对于初始压力0.1MPa、初始温度300K、满足化学当量比的 H2-air爆轰波,诱导区内温度和压力

分别在1300~1500K和1.5~3.0MPa范围内,研究这一范围内的点火延迟时间更为重要。图4比较

了初始压力为1.0MPa时不同模型预测的点火延迟时间(除model-1和model-2的计算结果外,其他结

果参见文献[16-17])。可以看出,对于基元反应模型来说,点火延迟时间在不同的温度区间对温度的敏

感性是不同的,不同的反应模型在相同温度下的点火延迟时间都不相同,其差异甚至在一个数量级以

上。在1300~1500K的范围内,model-1的点火延迟时间比其他基元反应模型的结果都要长。

图3 不同压力下 model-1和 model-2的点火延迟时间

Fig.3Comparisonofignitiondelaytimespredicted
bymodel-1andmodel-2atdifferentpressures

图4 不同化学反应模型预测的点火延迟时间

Fig.4Comparisonofignitiondelaytimespredicted
bydifferentchemicalreactionmodels

2.2 三波点的运动

  利用model-1和model-2两个爆轰模型分别模拟了H2-air混合气体中稳定传播的爆轰波及其胞格

结构。为使数值模拟结果具有可靠性,在不同网格分辨率和计算域大小的条件下开展了研究。网格尺

度满足Δx=Δy,其取值为10或20μm;计算域宽度(w)取值为2、3、4、8或16mm。计算区域足够长,
以避免出口边界对爆轰波面的影响。爆轰波的数值模拟中,首先采用直接点火的方式,形成过驱爆轰

波,过驱爆轰波逐渐衰减为稳定传播的CJ爆轰波。当爆轰波传播足够长的时间,三波点个数不再发生

改变时,爆轰波即达到稳定传播的状态。本文对爆轰波传播过程的分析均针对达到稳定传播状态的爆

轰波。

  图5给出了利用model-1模拟所得稳定传播的爆轰波的流场压力分布,观察图5可得爆轰波波面

三波点的个数:当w=4mm 时,波面上存在一个三波点;当w=8mm时,有一对三波点;当w 增加到

16mm时,有两对三波点。3种情况下,平均每8mm的计算宽度,波面有一对三波点的存在,说明计算

结果与网格数以及网格分辨率均无关,计算结果可靠。

  一对三波点从一次碰撞开始到下一次碰撞为止,完成一个运动周期。经过两个运动周期的一对三

波点,其运动轨迹形成一个完整的胞格。对于稳定传播的爆轰波,三波点运动周期是固定不变的。图6
给出利用model-1模拟所得稳定传播的爆轰波三波点的运动情况,以计算域为w=8mm为例说明了一
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对三波点在一个周期内的运动规律,其中每两幅图之间的时间间隔是2μs。从图6中可以看出,一对三

波点完成一个完整胞格需耗时6μs,因此这一对三波点的运动周期则约为3μs。在诱导区内的气体的

平均压力为1.9MPa,平均温度为1500K左右。在该状态下,单步反应模型 model-1预测的点火延迟

时间为3.46μs(见图2)。由此可见,三波点的运动周期与诱导区内气体对应的点火延迟时间一致,其
他算例也给出了同样的结论。

图5 采用 model-1数值模拟二维爆轰波传播,流场的压力等值线

Fig.5Instantaneouscontoursofpressureforatwo-dimensionaldetonationpropagationsimulatedbymodel-1

图6 采用 model-1数值模拟的一对三波点的压力等值线分布

Fig.6 Movementoftriple-wavepointsshownwiththepressurecontourmapsinthe
numericalsimulationbymodel-1

  图7给出了利用model-2模拟所得稳定传播的爆轰波的流场压力分布图。当w=2mm时,波面上

存在2对三波点;当w=3mm时,为3对三波点;当w 增加到4mm时;波面上则有4对三波点。3种

情况下,平均每1mm的计算宽度,波面有一对三波点的存在,保证了计算结果的网格无关性。

  图8为利用model-2模拟所得稳定传播的爆轰波三波点的运动情况。在计算域为w=3mm的情

况下,得到了3对三波点,其中每两幅图之间的时间间隔是0.1μs。从图8中可以看出,一对三波点运

动完成半个胞格用时0.9μs,即这一对三波点的运动周期约为0.9μs。而在1.9MPa、1500K时,基元

反应模型model-2预测的点火延迟时间为0.94μs(见图2)。由此可见,三波点的运动周期与诱导区内

气体对应的点火延迟时间一致。其他算例也给出了同样的结论。
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图7 采用 model-2数值模拟二维爆轰波传播,流场的压力等值线

Fig.7Instantaneouscontoursofpressureforatwo-dimensionaldetonationpropagationsimulatedbymodel-2

图8 采用 model-2数值模拟的一对三波点运动的胞格结构

Fig.8 Movementoftriple-wavepointsshownwiththecellularstructuresimulatedbymodel-2

2.3 胞格结构

  对于稳定传播的爆轰波的胞格结构,胞格尺度是指所有胞格的平均宽度。图9为利用 model-1模

拟得到的稳定的胞格结构。当w=4mm时,垂直于爆轰波的传播方向上形成了半个胞格;当w=8mm
时,形成1个胞格;当w=16mm时,形成2个胞格。所有3种计算条件下,平均胞格尺度均为8mm,即
计算结果的网格无关。实验测得的胞格尺度在8~15mm之间[18],因此利用 model-1模拟得到的胞格

尺度与实验值完全一致。图10给出了利用 model-2模拟得到的稳定胞格结构。从图10中可以看出:
在w=2mm的计算域中,垂直于爆轰波传播方向得到2个完整的胞格;当w=3mm时,得到3个胞

格;当w=4mm时,胞格数增加到4个。胞格宽度同样与网格无关,利用model-2数值模拟得到的平均

胞格宽度为1mm,是model-1和实验所得胞格宽度的1/8。

  通过以上分析可知,在诱导区温度为1300~1500K、压力为1.5~3.0MPa的范围内,model-1给

出的点火延迟时间比model-2的结果要长,并且采用model-1计算得到的胞格比 model-2的胞格更宽,
说明点火延迟时间和胞格宽度成正比。另外,利用 model-1所得点火延迟时间的斜率比 model-2要大

(见图2),其对应的自点火过程对温度变化就更为敏感;在相同的温度和压力变化下,斜率大的点火延

迟时间变化范围更大,波面上各点的点火延迟时间相差也比较大,自点火过程相对更加不稳定,胞格更

不规则。
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图9 采用 model-1数值模拟二维 H2-air爆轰波的胞格结构

Fig.9Cellularstructuresforatwo-dimensionalH2-airdetonationsimulatedbymodel-1

图10 采用 model-2数值模拟二维 H2-air爆轰波的胞格结构

Fig.10Cellularstructuresforatwo-dimensionalH2-airdetonationsimulatedbymodel-2

  现有模型预测的胞格尺度都比实验值至少小两倍[19],主要原因在于高温高压下的点火机制上存在

问题。现在化学反应模型的参数设置是根据层流火焰速度与点火延迟时间的实验数据来确定的,而实

验中不仅缺乏低温的结果,在高温高压的实验结果也是微乎其微,使得模型在预测高温高压下的点火机

制时,有某些重要的物理机制被忽略或表达有误。当然,研究中使用的单步反应模型之所以能够准确的

模拟胞格结构,主要在于该模型能够准确模拟当量比的 H2-air混合气体在1.9MPa和1500K下的点

火延迟时间。实际上,model-1的点火延迟时间与压力无关,其胞格宽度也与压力无关,无论在什么初

始压力条件下,模拟得到的胞格大小都是不变的,这一点与物理规律不符,需要引起注意。

  上述研究结果表明,爆轰波波后诱导区的气体的压力、温度对应的点火延迟时间与三波点的运动周

期一致。运动周期反映的是爆轰波的动力学特性,而点火延迟时间反映的是爆轰波的化学反应动力学

特性,二者是通过同一个时间尺度耦合在一起的。从爆轰波传播的物理机制来看,首先,前导激波压缩

混合气体,使其压力和温度升高达到可燃条件,经过该状态对应的点火延迟时间后,这部分气体开始燃

烧,完成自点火过程。自点火中释放的大量的热量,推动爆轰波继续向前,完成激波和燃烧的耦合。这

两个特征时间尺度的匹配就尤为重要。如果点火延迟时间过长,那么化学反应的能量释放太慢,就无法

维持爆轰波的自维持传播;如果点火延迟时间过短,又会导致在三波点到达之前,不应该燃烧的气体提

前燃烧,产生新的三波点,那么得到的胞格数量就会变多,胞格尺寸就会变小。只有二者相互匹配,才能

够得到稳定的胞格结构,同时保证激波和化学反应带的耦合。前导激波压缩过的爆轰气体可以实现自

点火,自点火过程释放的能量得以推动爆轰波继续传播,这就是气相爆轰波流动与化学反应的耦合机

理。对于化学反应模型来说,为了准确地模拟爆轰波的传播过程,就要保证模型能够准确模拟关键状态

下的点火延迟时间,再现自点火过程,并确保化学反应动力学和气体动力学的特征时间尺度完全匹配。
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3 结 论

  基于二维欧拉方程数值研究的爆轰波,采用基元反应模型和单步反应模型描述化学反应过程,对不

同模型的点火延迟时间进行比较,同时统计了爆轰波在稳定传播的状态下,两个模型得到的胞格的宽度

以及三波点的运动周期,研究结果表明:(1)爆轰波的胞格宽度与点火延迟时间成正比;(2)化学反应带

中诱导区内气体对应的点火延迟时间等于三波点的运动周期,点火延迟时间是非线性波的特征时间,三
波点的运动周期是化学反应带的特征时间,爆轰波传播过程中,非线性波和化学反应带通过特征时间这

一关键参数耦合在一起,爆轰波依靠爆轰气体的自点火过程得以自维持传播。
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Auto-ignitioneffectingaseousdetonationpropagation

ZhangWei,LiuYunfeng,TengHonghui,JiangZonglin
(StateKeyLaboratoryofHighTemperatureGasDynamics,InstituteofMechanics,

ChineseAcademyofSciences,Beijing100190,China)

Abstract:Inthispaper,theauto-ignitionmechanisminthegaseousdetonationpropagationofthestoi-
chiometricH2-airdetonablemixtureinastraighttubewasnumericallystudiedusinganoverallone-
stepchemicalreactionmodelandadetailedchemicalreactionmodelbasedonthetwo-dimensionalEul-
erequations.Meanwhile,theignitiondelaytimespredictedbydifferentmodelsunderdifferentpres-
suresandatdifferenttemperatureswerecomparedandthepropagationprocessoftriple-shockpoints
andthecellsizeswereinvestigated.Theresultsdemonstratedthatthecellsizesareproportionalto
theignitiondelaytimes,andtheignitiondelaytimeintheinductionzoneisconsistentwiththeaver-
agemovementperiodofthetriple-shockpoints.Theleadingshockcompressesthedetonablegasand
thenboththetemperatureandthepressureofthegasrise.Thegaswithhightemperatureandpres-
suresoonfinishestheprocessofauto-ignition,andalotofheatisreleasedduringtheignitiontomain-
tainthedetonationpropagation,whichmeanstheauto-ignitionmechanismensurestheself-sustained
detonationpropagation.Theignitiondelaytimeisconsideredasachemicaltimescalecharacterizing
thechemicalreaction.Theperiodofthemovementofthetriple-shockpointsisacharacteristictime
scaleofshockdynamics.Thecouplingofthesetwotimescalesisaprincipalmechanismingaseous
detonationpropagation.
Keywords:cellulardetonation;auto-ignition;ignitiondelaytime;triple-shockpoints
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