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[摘　要 ] 　利用有限速率的基元反应模型对一维过驱动爆轰波的形成过程进行数值模拟. 研究表明 , 在上游高

温、高压、高速来流作用下首先会形成一道强激波 , 其波面方存在诱导区和放热区 , 然后诱导区和放热区界面

会在来流扰动的作用下发生失稳 , 经过复杂的波系运动过程形成过驱动爆轰波. 通过对不同初始条件下界面失

稳过程的模拟和分析 , 研究了混合气体的组元、温度 , 来流的压力、温度、速度对过驱动爆轰波形成的影响.
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0　引言
气相爆轰波运动是一个伴有化学反应能量释放的、自持的波传播过程 ,涉及到激波和燃烧的耦合作用 ,

其形成和传播机理非常复杂.在激波和燃烧的耦合过程中 ,由于化学反应速率对温度的指数依赖关系 ,爆轰

波往往是不稳定的 ,从而会形成各种复杂的波系结构和波动力学过程.为了描述燃烧反应的效果 ,在爆轰波

的数值模拟中通常采用的化学反应模型有分步反应模型 (如一步反应模型、两步反应模型、三步反应模型)和

基元反应模型.分步反应模型分别对化学反应进行了不同程度的简化 ,其共同特点是假定化学反应是不可

逆、局部平衡的 ,通过引入化学反应度的概念将化学反应线性化.近年来逐渐得到广泛应用的基元反应模型

是将整个化学反应分为若干可逆反应 ,通过各个反应的叠加求得组元和混合气体的变化 ,进而得到放热量.

基元反应模型将化学反应表述为有限速率的可逆反应 ,因此能够模拟爆轰化学反应区真实的非平衡流动过

程 ,其结果能够更真实地反应爆轰的物理本质.

化学反应诱发的流动不稳定性是爆轰动力学最基础的问题之一 ,一维爆轰波是研究爆轰波起爆和传播

问题的基础. He和Lee
[1 ]用一步反应模型研究了活塞驱动的爆轰波的稳定性问题 ,发现随着活化能的提高 ,

爆轰波逐渐变得不稳定 ,活化能存在两个临界值.较小的临界值使爆轰波由稳定发展到周期振荡 ,较大的临

界值使爆轰波振荡周期变成无穷大 ,从而不能通过自点火实现自持传播. Sharpe 和 Falle[2 ]用一步反应模型模

拟了高分辨率网格下理想化的 CJ 爆轰临界状态下的不稳定性 ,发现对于较高的活化能 ,爆轰波熄灭的同时

会在波后产生未反应气团 ,从而诱发重新点火的动力学过程. Daimon和Matsuo
[3 ]用一步反应模型研究了过爆

轰的动力学问题 ,对较低过爆轰度下出现的 4种振荡进行了分析 ,并通过网格加密得到了唯一的重新起爆

点. Short和 Quirk
[4 ]利用三步反应模型研究了爆轰波的非线性不稳定性和爆轰的临界条件 ,通过增加离解反

应的特征温度得到爆轰的单模和双模振荡 ,但进一步增加特征温度则会导致爆轰波的熄灭. Short 等[5 ]用三

步反应模型研究了两种脉动爆轰波的不稳定性 ,发现前导激波和复合反应面之间存在着复杂的有限振幅的

低频波 ,可能引起波面的规则脉动 ,同时复合反应面在爆轰波发生熄爆后 ,有可能加速形成新的爆轰波面并

迅速衰减 ,从而引起波面的不规则脉动. Ng和Lee
[6 ]用三步反应模型研究了利用冲击波实现直接起爆产生 CJ

爆轰波的问题 ,发现随着起爆能量的差异 ,出现了亚临界、临界和超临界 3种情况 ,研究爆轰波的不稳定性在

起爆过程中的作用 ,并发现柱面和球面的曲率对爆轰波的不稳定性有促进作用 ,从而对直接起爆过程造成影

响.

以前的研究者主要通过分步反应模型研究过驱动爆轰的传播和起爆问题.由于化学反应模型的局限性 ,

简化的分步反应模型无法准确地模拟化学反应区的发展变化过程 ,而且结果受模型中各个经验常数的影响.
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特别是研究一些特殊的问题如病态爆轰[7 ]
,往往需要对模型做特殊处理 ,增加了人为的不确定性.本文利用

基元反应模型对一维过驱动爆轰波进行了数值模拟 ,主要研究过驱动爆轰波的直接起爆过程.模拟结果表

明 :在给定一定强度的高温、高压、高速气流的驱动作用下 ,能够迅速地形成过驱动爆轰波.通过对过驱动爆

轰波的形成过程及影响因素的讨论 ,分析了基元反应模型下过驱动爆轰波的动力学特性.

1　数值方法
控制方程选用一维多组分欧拉方程组 ,其守恒形式可表示为
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式中ρi ( i = 1 ,⋯, n)为第 i 组分的质量分数 ,混合气体的总密度为ρ= ∑
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n
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ρi hiΠρ ,第 i 种组分的焓值 hi 由多项式

拟合的方法给出 ; p为理想混合气体的压力 ,由道尔顿分压定律和组分气体状态方程得出 , p = ∑
n

i = 1

ρi Ri T , Ri

为第 i种组分的气体常数 , T为混合气体温度 ; Ûωi 为第 i组分的单位体积的质量生成率.

本文采用频散可控耗散格式 (DCD) [8 ]捕捉激波间断 ,这是一类基于修正方程频散项、控制构造并满足熵

条件的 TVD格式 ,具有空间二阶精度.通过二阶 Runge2Kutta 方法对半离散方程进行积分 ,时间达到二阶精

度.对于爆轰波的化学反应 ,选用了 9种组分 ( H2 ,O2 ,O ,H ,OH ,HO2 ,H2O2 ,H2O ,Ar) ,19个化学反应的基元模

型 ,采用 Chemkin程序包处理化学反应[9 ]
,并采用时间分裂算法处理刚性问题.该程序被用于对多种爆轰波

形成和传播问题 ,取得了不错的结果[10 - 12 ]
.初始条件选定为静止标准状态下 (101 325 Pa , 298 K)的摩尔比为

H2∶O2∶Ar = 2∶1∶7的预混可燃气体 ,左端入口为 3 MPa ,3 000 K,1 500 m·s- 1的高温高压高速气流 ,组分为

2H2O + 7Ar.边界条件为来流入口速度不变 ,压力和密度通过两点线性向外插值得到 ,右端的边界条件为自

由出口边界.计算网格密度非常重要 ,如果网格密度不够 ,可能导致错误的结果.经过多次试验 ,选取 2 000网

格Π毫米.网格加密 1倍时 ,计算结果没有产生明显差异.计算结果分别采用 1 MPa ,1μm ,1μs对压力、长度和

时间进行无量纲化.

2　过驱动爆轰波形成过程分析
在 3 MPa和 3 000 K的点火条件下 ,左端入口气流速度为 1 500 m·s - 1的过驱动爆轰波起爆过程如图 1所

示.在运动的高温高压区作用下 ,首先在前导波面后方形成了一个大约为 314 MPa 的近似压力平台 ,同时温

度曲线出现了两个阶跃 ,从波前的 298 K分别变为 2 400 K和 3 100 K(图 1 (a) ) .这种结构与经典的 CJ 爆轰波

的结构模型相似 ,温度较低的平台区通常称为诱导区 ,其后较高的区域称为放热区 ,得益于化学反应的放热 ,

所以温度有较大的提升.由于入口处固定的来流速度大于放热区末端粒子的速度 ,因此来流不断扰动前方的

化学反应区 ,成为过驱动爆轰形成的动力.在高速来流作用下 ,诱导区和放热区长度逐渐增加 ,在到达某个临

界点后两者的界面会发生失稳 ,导致压力和温度升高.由于化学反应对温度的变化非常敏感 ,温度的升高导

致界面前方化学反应放热率的增加 ,从而反过来诱导温度进一步升高 (图 1 (b) ) .在这种正反馈机制作用下 ,

诱导区长度持续减小 ,同时诱导区末端界面附近形成的压力最大值点向前导激波面移动 ,逐渐形成过驱动爆

轰波 (图 1 (c) , (d) ) .图 1所示的过驱动爆轰波和经典的 CJ 爆轰波相比有几个特点 :激波较强 ,诱导区温度
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图 1　点火区参数为 3 MPa和 3 000 K,来流速度 1 500 m·s - 1的过驱动爆轰波起爆过程

Fig. 1　Initiation of a overdriven detonation at 3 MPa , 3 000 K and 1 500 m·s - 1

高 ,诱导区和放热区没有明显界限 ;在过驱动爆轰很强的激波压缩作用下 ,波后气体温度达到较高的值 ,化学

反应紧贴波面后方 ,伴有大量离子生成 ,因此波后温度有一个较短的降低区 ;压力最大值点仍然是 Neumann

尖点 ,但是波后的压力迅速下降 ,形成一个较长的等压区 ,而不存在 Taylor稀疏波.

爆轰波起爆过程中诱导区和放热区界面失稳是诱发过驱动爆轰的关键 ,其失稳的临界状态压力曲线如

图 2所示.从图 2 (a)可见 ,在点火区高温高压作用下形成的压力平台并不是光滑的 ,而是存在着高频的压力

波动.可以发现 ,在诱导区波动的振幅较大 ,在放热区振幅较小 ,且随着与界面距离的增大而减小.理论上这

种高频的波动可能来源于两个因素 :①上游高速来流诱导的扰动 ; ②化学反应对温度的敏感性导致的扰动.

由于在诱导区内温度基本没有变化而波动较强 ,因此可以推断 ,因素①是压力波动主要的诱发因素.由于左

端入口处的高速来流在放热区末端存在推动作用 ,因此会对其前方的流动产生扰动 ,并通过小扰动波的形式

向前传播.失稳前的爆轰波放热区密度较小而诱导区密度较大 ,因此来流的扰动在通过接触面时会发生变

化 ,导致诱导区的压力波动振幅较大.随着爆轰波的传播 ,诱导区长度增加 ,同时驱动力的扰动不断从波后向

前传播 ,形成新的压力波动.如果驱动力的扰动比较强 ,新的压力波动以较高的频率产生 ,而放热区和诱导区

界面速度较小 ,放热区长度的增加较慢 ,就会导致放热区压力波波数的增加 ,从而导致压力波通过界面时 ,其

振幅被进一步放大.由于化学反应对温度的高度敏感性 ,如果放热区的波数足够大 ,界面附近的压力波就会

导致温度和压力升高 ,从而使爆轰波达到临界状态 ,失稳后逐渐过渡到稳定的过驱动爆轰状态.

图 3为过驱动爆轰波形成过程中压力最大值随时间的变化曲线 ,其中实框内是虚框内曲线的局部放大

图.可以看到 ,在起爆的初始阶段 ,压力存在较小的过冲 ,然后形成持续时间很短的较稳定的爆轰波 ,其压力

最大值约为 314 MPa.在高速气流的驱动作用下爆轰波失稳 ,压力最大值点从波面上的 Neumann尖点向后跃

迁到诱导区和放热区的界面处.在向前传播的过程中 ,压力最大值迅速上升同时向波面移动 ,最后形成新的

Neumann尖点.两个点重合后 ,最大压力值在原有速度冲击作用下仍然继续上升 ,由于化学反应放热不足以

维持如此高的波面压力 ,经过一段时间后压力下降.压力的下降并不是无限制的 ,而是受到上游来流的限制.

在化学反应放热和上游来流驱动的双重制约作用下 ,Neumann压力经过短暂的振荡之后趋向于定值 ,从而形

成定常的过驱动爆轰.但是对压力波型的局部放大可以看到 ,宏观上定常的过爆轰仍然存在高频小幅振荡 ,

这是由于化学反应对温度的敏感性引起的 ,在一定的条件下可能放大 ,从而诱发过驱动爆轰的种种复杂的动

力学行为.

06 计　　算　　物　　理 第 25卷　



图 2　过驱动爆轰波失稳的临界状态压力曲线

Fig. 2　Pressure of an overdriven detonation near critical instability

图 3　过驱动爆轰波在起爆过程中

压力最大值随时间的变化

Fig. 3 Maximum pressure as a function of time

during initiation of an overdriven detonation

3　过驱动爆轰起爆的控制因素
对于高速来流驱动形成的过驱动爆轰波 ,其起爆过程由过驱动因素的强度即来流的速度和气体的性质

决定 ,同时来流的温度和压力对起爆同样有着较大的影响.下面分别讨论这 3种因素对起爆过程的影响.

311　混合气体温度和组元的影响

由于化学反应对温度非常敏感 ,因此混合气体的温度变化必然对过驱动爆轰波的起爆过程有较大的影

响.图 4显示了压力和组元不变的条件下 ,混合气体的温度分别变为 248 K和 498 K时 ,相同压力和起爆条件

下临界状态的温度和压力分布.通过比较可以发现 ,高温气体相对于低温气体 ,其失稳前的压力值较小 ,放热

区温度较低而诱导区温度较高 ,同时更早达到临界点 ,发生向过驱动爆轰的转变.这是由于混合气体温度的

提高直接导致了波后诱导区温度的提高 ,而在提高温度的同时保持了压力不变 ,混合气体的密度减小 ,因而

放热量减小 ,导致高温混合气体的化学反应区温度较低而诱导区温度较高 ,因此这种流动结构很不稳定 ,比

低温混合气体更容易达到临界状态从而发生失稳.

图 4　过驱动爆轰波起爆过程受混合气体温度的影响

Fig. 4　Influence of premixed gas temperature on initiation of overdriven detonation

在相同的温度和压力下 ,不同组元的过驱动爆轰起爆过程也不相同 ,如图 5所示.随着 Ar体积分数的增

加 ,由于其为单原子分子 ,绝热系数较大 ,因而诱导区温度有很大的提高 ,进而导致了放热区温度和波后压力

的提高.因此在达临界状态之前 ,Ar 的体积分数越大则波后相应位置的温度和压力越高.值得注意的是 ,

2H2∶O2∶7Ar发生临界转变的时候 ,诱导区的长度大约为 40.前文的讨论表明 ,上游来流诱导的压力波动是发

生临界变化导致界面失稳的原因 ,对于 Ar体积分数较小的情况 ,由于随着 Ar体积分数的增加 ,诱导区的温

度升高 ,因此系统变得不稳定 ,容易形成过驱动爆轰 ,因此诱导区的长度减小 ;对于 Ar的体积分数较大的情

况 ,由于随着 Ar的体积分数的增加 ,诱导区的温度升高较小 ,而放热量以很快的速度减小 ,相当于混合气体

的活化能提高 ,因此系统变得比较稳定 ,不容易形成过驱动爆轰 ,诱导区的长度增加.

312　来流压力和温度的影响

在混合气体组元和温度压力不变的情况下 ,改变点火区的压力和温度 ,分别得到了起爆临界状态的压力
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图 5　过驱动爆轰波起爆过程受混合气体组元的影响

Fig. 5　Influence of premixed gas component on initiation of overdriven detonation

和温度分布 ,如图 6和图 7所示.从图 6可以看到 ,如果点火区的压力较高 ,则诱导区的温度会有明显的提

升 ,如点火压力为 2 MPa时 ,诱导区的温度大约为 2 000 K,而点火压力为 4 MPa 时 ,诱导区的温度升高到约

2 700 K.同时放热区的温度相差不大 ,高压点火产生的放热区温度反而较低.对于波后压力 ,高压点火波后压

力较高 ,但是由于波前气体的状态相同 ,导致 2 MPa时 ,波后压力大于点火压力 ,4 MPa时 ,波后压力小于点火

压力 ,即波后压力之差小于点火压力之差.由于诱导区的温度和压力较高 ,因此高压点火区可以有效的缩短

临界状态的诱导区长度 ,较早的达到临界转变点.从图 7可以看到 ,在相同压力下 ,提高点火区温度 ,诱导区

的温度变化不大 ,但是可以使放热区的温度迅速升高 ,同时波后压力基本保持不变.由于点火温度的变化对

诱导区压力和温度影响不大 ,因此临界状态的诱导区长度基本不受点火温度的影响而保持不变.综上所述 ,

点火压力的变化主要影响诱导区温度和失稳前的波后压力 ,而点火温度的变化主要影响放热区温度 ,因此点

火压力升高可以有效地缩短发生临界转变的时间 ,更容易发生向过爆轰的转变 ,而点火温度对临界状态影响

较小.

图 6　过驱动爆轰波起爆过程受点火区压力的影响

Fig. 6　Influence of ignition pressure on initiation of overdriven detonation

图 7　过驱动爆轰波起爆过程受点火区温度的影响

Fig. 7　Influence of ignition temperature on initiation of overdriven detonation
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图 8　不同强度的过驱动爆轰波在起爆过程中

的压力最大值随时间的变化

Fig. 8　Maximum pressure as a function of time

during initiation of overdriven

detonations at different velocities

313　来流速度的影响

因为过驱动爆轰波是通过入口的高速气流实现起爆

并达到稳定传播的 ,因此 ,对于一定的混合气体 ,来流速

度决定了最终稳定的过驱动爆轰波的强度 ,不同的来流

速度 ,可以得到不同强度的过驱动爆轰波.图 8显示了不

同的入口速度下过驱动爆轰波起爆过程中压力最大值随

时间的变化 ,其中入口速度为3 000 m·s - 1和2 000 m·s - 1两

种情况下 ,爆轰波已经基本达到稳定状态 ,入口速度为

1 500 m·s - 1的情况是图 3的一部分.通过比较可以发现 ,

入口速度越大 ,过驱动爆轰波的稳态压力越大 ,同时越容

易达到稳定状态.分析表明 ,起爆初期会形成相对稳定的

阶段 ,然后在扰动下失稳趋向于过驱动爆轰.因此 ,可以

推断 ,随着来流入口速度的增大 ,在诱导区产生压力波动

的振幅越大 ,爆轰波越容易失稳.图 8的计算结果证明了

我们的分析 ,可以看到 ,对入口速度 3 000 m·s - 1的情况 ,失稳导致压力明显增大所对应的时间为 0101 ;对入口

速度 2 000 m·s - 1的情况 ,失稳导致压力明显增大所对应的时间为 0104 ;对入口速度 1 500 m·s- 1的情况 ,失稳

导致压力明显增大所对应的时间为 01121较高的来流入口速度会导致初始的爆轰波更不稳定 ,但是有利于

较快的形成过驱动爆轰波.比较图 8和图 3可以看到 ,来流入口速度为3 000 m·s - 1时 ,亚稳态爆轰波失稳后

压力先上升 ,然后下降 ,在下降的过程中逐渐趋向于稳态值 ;而来流入口速度为1 500 m·s - 1时 ,亚稳态爆轰波

失稳后不仅有压力上升和下降的过程 ,而且在下降过程之后还存在一个上升的过程 ,在这个过程中趋向于稳

态值.因此可以说过驱动爆轰波的强度越小越难以形成过驱动爆轰波.

4　结论
本文研究了上游高速来流作用下一维过驱动爆轰波的形成过程 ,通过对爆轰波结构发展变化和不同初

始条件下形成过程的分析讨论 ,得出以下几点主要结论 :

1)在高速来流的驱动下 ,首先形成强激波及其后方的诱导区和放热区 ,然后诱导区和放热区的界面发生

失稳 ,逐渐发展成过驱动爆轰波 ;

2)诱导区和放热区界面失稳的原因是上游高速来流形成的高频压力波动 ,在放热反应的正反馈作用下 ,

失稳界面附近会形成压力和温度峰值 ,并逐渐传播到前导波面上 ;

3)界面失稳和过驱动爆轰波形成受到很多因素的影响 ,总体来说 ,较高的气体初始温度、来流速度和压

力 ,以及合适的 Ar比有利于过驱动爆轰波的形成.
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Numerical Investigation of One2dimensional Overdriven Detonation Initiation

TENG Honghui ,　J IANG Zonglin

(LHD , Institute of Mechanics , Chinese Academy of Sciences , Beijing　100080 , China)

Abstract :　One2dimensional overdriven detonation initiation is investigated numerically within a finite rate detailed chemical reaction model.

Numerical results exhibit that due to upstream inflow at high temperature , pressure and velocity , a leading shock followed by induction and

heat2release zones appears. Because of inflow disturbances , the interface between induction and heat2release zones becomes unstable and

overdriven detonation waves are generated. With simulation of unstable interfaces with different gas species , temperatures , inflow pressures and

velocities , overdriven detonation initiation process is analyzed and illustrated.
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