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摘 要
:
由于爆轰驱动激波风洞进行高温燃气实验存在的优势

,

提出了一种通过采用吉布斯自由能法求解热化学

平衡态计算气体组分来达到爆轰驱动激波风洞状态调试的方法
,

该方法无需考虑物质间的化学反应类型和相应的

平衡常数
,

大大减小计算量
;

并且将该方法引用到双爆轰的理论计算中
,

求解不同 N Z 含量的初始燃气状态的 CJ

爆轰和过爆轰对双爆轰总温
、

总压的影响
: N Z 含量越高

,

总温
、

总压越小
:
过爆轰爆速越大

,

总温
、

总压越大
。

并通过在一定总温和总压(PO= sbar. T O= 40 00K )下 H Z
、

C ZH Z
、

H Z+ C ZH Z 和当量 比 0 2 在不同N Z 含量下的爆轰起始

需求计算
,

得到了 H Z+ C ZH Z 混合气体的状态变化较小
,

容易在实验中进行调控
,

为实验状态调试提供理论基础
。

关健词
:
吉布斯自由能法

、

双爆轰
、

过爆轰
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0 弓l 言

在高超等实验中燃气可采用空气与燃料燃烧生

成
,

但在高超声速吸气条件下
,

由于来流总温相当

高 (T0 多 3 0 0OK)
,

将空气加热到如此高的温度
,

不

仅耗资巨大
,

而且存在相当大的技术难度
。

例如采

用电弧加热
,

加热后的空气污染程度比较高
:
用激

波管技术加热空气
,

其实验持续时间太短
;
若采用

当前广泛应用的燃烧补氧方法产生燃气
,

不仅其总

温难 以满足要求
,

而且燃气组分与要求相差过大
,

不能采用
。

上述种种不足
,

使得高超等方 向的研究

难以在温度上得到突破
。

在爆轰驱动激波风洞 日益发展的基础上
,

俞鸿

儒
{’1

提 出用双爆轰法产生燃气的方法
,

具体原理如

图 1
。

与前面几种方法相比
,

双爆轰技术的优势非

常明显
,

不仅所产生燃气的组分
、

温度和压力满足

要求
,

而且装置结构简单
,

实验费用低廉
。

因此为

很好的进行组分对比的燃气研究方法
。

双爆轰主要分为两种驱动情况
:

正常爆轰 (CJ

爆轰 ) 和过爆轰
。

对于正常爆轰数值计算需要有爆

轰模型的存在
,

国内外主要的爆轰模型有
:

20 世纪

初 Cha p m a n 和Jo u g u e t提 出的CJ模型和2 0世纪4 0年代

V O n Ne u m a n n和Do r in g等提出的zND模型
。

本文根据

双爆轰的特点以及模型的简单化需求
,

对正常爆轰

计算采用CJ 爆轰模型
。
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守恒关系对系统的 Gibb S 函数进行最小化过程

,

该

方法通过计算拉格朗日乘子
,

来达到计算某温度和

压强下平衡态物质的组成的过程
。

混合气体吉布斯函数
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图 1 双爆轰驱动产生燃气原理图
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既然要计算爆轰
,

那么对化学平衡组分的计算

就必不可少
,

在国内外化学平衡组分计算主要分为
:

化学平衡常数法和吉布斯自由能法
。

化学平衡常数

法通过确定处于平衡态的产物之间的反应类型来计

算产物的摩尔分数和物性
,

如果产物的种类不是很

多
,

这种方法还是简单易行的
。

但是
,

在计算之前
,

必须首先凭经验在与产物相关的成千上百种反应中

确立几种反应 以便计算
,

同时还必须获得这些反应

的反应常数
,

这种人为的选取过程不可避免地引人

了误差 当反应条件诸如温度和压力发生变化时
,

产

物之问的平衡关系也不可避免地发生了变化
,

如果

反应类型仍与以前相同
,

将会引人更大的误差
。

而

吉布斯自由能法采用最小自由能函数的概念
,

通过

迭代求解得到
,

无须人为选取化学反应来计算反应

过程量
,

而是通过直接计算初始和最终量的与过程

无关的方法
,

因此计算将更为精确
,

具有更大的优

越性
。

本文是在双爆轰的基础
_ _

匕运用吉布斯 自由能法

「2〕来计算热化学平衡态时爆轰的产物组成和热物

性
,

通过双爆轰的机理对需求状态参数进行数值计

算
,

分析不同需求下的状态调试方向和变化趋势
,

以获得合理的初始温度
、

压力和气体组成
,

为实验

状态调试提供理论基础
。
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其中G尸为

气体的摩尔量
,

温度
;
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i 气体的单位摩尔自由能
,

x ,

为 i

R 为摩尔气体常量
,

T 为混合气体

根据化学反应元素守恒原理可 以得到
:

艺aij xi 一
气

= 0

其中
: a 夕为 i 物质中 j 元素的含量

,

乓为 j

元素总含量
;

根据自由能最小原理我们可以得到
:

f(x,
,
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1 吉布斯自由能法

吉布斯自由能法就是利用拉格朗日乘子与原子

其中兄,
,

勒 /孙
,

为求解参量
。

求解出未知量后代入下式就能够得到该温度下

的物质的组成

戈 = 一
八+ 戈{戮 /勒

+

艺凡气}



由于 自定义初始组成的不确定性
,

需要通过多

次迭代才能求解出合理的物质组成
。

(3 )

2 双爆轰计算分析

2
.

1 爆轰分析

对于CJ 爆轰
‘闷’
或过爆轰的计算可以采用基本的

激波关系来处理
,

其方程组为
:

p0 (D 一 u 。

)= pl (D 一 u l

)

尸
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(
x , ,
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其 中 D 为爆轰波速度
,

当 为 CJ 爆轰 时

D= Dc, 封三i牙二万西
,

Q为化学反应的释放能
,

当

为过爆轰时采用指定的爆速
,

一般 D 之
Dc;

,

其中

下标 O表示波前气体
,

1 表示波后气体
。

对于 CJ爆轰
,

一般 u 。 = 0
,

D 一 u , = a , ,
a l
为

波后气体声速
。

代入可以得到
:

P5 气
= Pl (气 一 u ,

)

p , 十 P5 气
, = p , + 八 (气 一 。l

)
,

气+ 0. 5帐
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.
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,

兀)界

玖为爆轰波通过壁面后的反射波的波速
,

下标

5 表示反射后的气体
。
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同理假设反射后温度
,

结合吉布斯自由能法
,

迭代求解密度比关系
,

使得气
=
气为止

,

得到的状

态即为波后气体状态
。

在对公式(2)和 (3) 的迭代计算中始终存在温度

和压力的变化
,

这也说明计算过程始终存在组分的

藕合
; 而通过公式 (2) 和 (3) 可以看出

,

两者之间存

在中间状态 1 : 由此可知求解所需要的污染气体的

燃气状态必须是三者之间相互藕合计算的结果
。

因

此该计算是一个上面三个方程 (方程组)的迭代求解

过程
。

气 = c ,

(
x . ,

⋯
, x , ,

不)不

对于过爆轰状态
: u 。

、

D 为已知
,

代入方程即

可以求解
。

在已知初始组分下
,

我们只要合理假设波后温

度
,

结合吉布斯 自由能法
,

迭代求解密度比关系
,

使得八
=
气为止

,

得到的状态即为波后气体状态
。

2
.

2 反射分析

波后气体通过求解该爆轰波的固壁反射
}5〕
过程

就得到所需污染燃气状态
,

具体关系为
:

3 计算结果分析

3
.

1 平衡态物质组分分析

以下结果是采用 HZ
,

CZHZ 以及 02 混合为例
,

使用吉布斯 自由能法
,

产物由 02
、

C02
、

CO
、

OH
·

HZO
、

O
、

H
、

HZ 组成
。

从图 2 中可以看到温度较低

时
‘ ,

有 H 和 O元素的混合气体 Z0 0 0K 低温下主要是

以 HZO 的形式存在
,

而随着温度增加
,

H20 百分比

逐渐减少
,

HZ 和 0 2 的百分比增加
,

在 3 2 0 0K 左右

时达到最大
,

然后都解离成 H和 O ; 而有 C 和 O 存

在的混合气体
,

在 Z0 0 0K 以下主要 以 C02 存在
,

随

着温度增加
,

CO
、

0 2 百分比会逐渐增加
,

在 3 10 0K

左右达到最大
,

温度继续增加
,

CO 的百分比会稍微

减小并最终达到平衡
。

实际上由于元素守恒
,

C0 的



含量会在 4600K左右达到最大
,

而 H和 0 的含量在

500 0K左右达到最大
。

关
,

因此在状态调试时
,

可以根据需求温度来得到

N2 含量
,

根据 P5 的关系比来获得初始压力
。
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2 双爆轰分析

对于双爆轰状态
,

我们感兴趣的是 cJ 爆轰状态

时 PS与 T5
,

而在状态调试时
,

是根据不同的 N2 含

量来进行调试
,

因此假设初始压力为 1 bar
,

初始温

度为 3OOK
,

可以获得如图 3 所示结果
。

从图 3 可以

看到
,

NZ 含量越高
,

T5 与 P5 的值越小
,

而 P5 基本

上与初始压力成正比
,

而 T5 与初始压力基本上无

e ) 2 H2扣 2H2阅
.

5 02+
n N2

图 3 NZ 含t 与 cJ 双艰轰 P5 与 T5 分析

F ig 3 PS a n d T S fo r CJ d o u b le d以o n at io n 俪th d iffe
r e n t N Z eont ent

双爆轰的另一状态是过爆轰状态
,

这种状态主

要是用于对于无污染气体状态的调试
,

这种状态调

试主要是调整爆轰波速度
,

来达到更高的能量状态
。

图 4 就是根据不同爆轰波速度情况下的初始温度为

3OOK
,

初始压力为 lb ar 时双爆轰 P5 与 T5 状态调试

曲线
,

从图中可以看出
,

H2 爆轰时 N2 含量越高
,

相同爆轰波速度下 T5 与 P5 越高
; CZHZ 的在小于

2SO0 m / s
的爆速下 N2 含量越高

,

T5 越低
,

这可能是



由于 CZHZ 的CJ爆速较高
,

可能存在 T5 的某个拐点
,

因此会导致不同 N2 含量 T5 在某一爆速下相同
; 同

时根据图 4 可以看出相同初始状态下爆速越高
,

T5

与 PS 越大
。

呈现近似正比关系
,

我们可 以按照 3
.

2

的关系来求得所需状态的初始值
。
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的混合气体进行数值计算
,

计算结果如图 5
,

从图

中可以看出
,

N2 含量增加
,

其爆速需求减小
,

针

对 H2 的状态
,

爆速的减小幅度较大
,

而 CZHZ 的减

小幅度很小
;
从图中 P1 曲线可以看出

,

HZ 状态下

NZ 含量越高
,

P1 需求也大
,

但增加幅度很小
,

而

CZHZ 的 PI 变化趋势相反
,

NZ 含量越高
,

PI 需求越

小
,

变化幅度也比 H2 大 而从图中可以看出 HZ十CZHZ

可认为是上述两种的混合体
,

因此 P1 和爆速变化都

很小
,

更加容易操作和状态变化调试
。

: 昌
”

a ) 2 H2+() 2+ 2 N2 / 3
.

7 62 N2

, ~ ~ ~ ~ ~ - r ~ ~ . 一~ - 沪~

4 5

一
吧

了he N艺「刃匕

a ) 2H2+ 0 2+ n NZ

:
奋

.击

. p s
一

2扣 2咋月CS桩

. 外 2刃卜 2嵘

今 乃+ 2 幻二
一份‘既另 :

, 下5呼2 5优
一Zp仁

.

守
占 口

.

一
!

�一一

‘IT es, .曰l日l司JJ

,一�l
‘

ee日
J
J注l
‘工Lee,

ee
曰ee闷l叫

就汉识城以狱袱发左

(卜‘�)峨几

润
’ 一

b ) CZHZ+ 2
.

5 02 + 2N2/ 9
.

4 0 5N2

: 。

⋯
一一 P卜3

_

5工
. , ! , 7 N二

~

冲一 P卜3五O之, ZN:

T扣e N之叮长匕

b ) CZHZ + 2
.

5 02 + n NZ

1言

~
二3尔

叫
全, ‘

,.勺引甲:州
份卜�乳于筑

.,

.
吧.,
t
目,

-吮�工X�几一

八J‘二�公几

e ) 2H2+ CZHZ + 3
‘

50 2+ 2 N2/ 1 1
.

17 N2

图 4 不同燎轰波速度下双爆轰P5 与 T5 分析

F1 9 4 PS a n d T S fo r d o u b le d e to n a t io n w 一th

d 一ffe
re n r D e to n a t一o n v e lo e 一ty

3
.

3 已知需求总压和总温下的双爆轰初始状态

分析

在下面 的分析 中
,

根据需求我们选用 PS= sbar
,

T S= 4 0 0 0K作为需求状态
,

针对 HZ
、

CZHZ 以及 HZ+ CZHZ
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本文采用的吉布斯自由能法来计算热化学平衡

态的污染气体组分
,

并且将其运用到双爆轰实验状

态调试以及实验气流的选取上
,

能够对实验状态调

试提供合理的调整方向
,

降低实验难度
。

因此该计

算对试验状态选取和调试有指导作用
。
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