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激波与火焰相互作用的化学动力学模拟
`
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南京理工大学动力工程学院

,
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摘要 利用改进 的 v an L ee
: 格式

,

通过求解带化 学反应的 E ul e : 方程
,

对 c氏 / q / N : 混合气中

激波与火焰相互作用过程进行了二维数值模拟
,

其中使用 了 c执 / 0 2 / N : 的化学动力 学反应机理描

述化学反应过程
.

计算结果与实验结果进行 了比较
,

定性上符合得较好
.

讨论 了不同激波 M ac h 数

和不同初始组分对激波导致火焰失稳 的影响
,

结果表 明激波 M ac h 数的增加或初始 混合气中 C风

和 q 的增加会促进火焰的变形
、

膨胀
、

乃 至爆轰
.

从化学反应速率的角度揭 示高反应活性的混合

气能够加速反应体 系的反应速率
,

促使火焰在变形的同时
,

加快燃烧过程并向爆轰状态转变
.

关键词 激波 火焰 失稳 化学反应速率

许多燃烧系统中都会发生激波与火焰 的相互作

用
,

例如超燃发动机 中产 生的激波 会改变燃烧特

性
.

在工业灾害中 (如瓦斯爆炸和建筑物火灾 中 )
,

激波作用于火焰会进一步加快燃烧速度
,

甚至产生

燃烧向爆轰转披 ( d e f l a g r a t i o n d e t o n a t i o n t r a n s i t io n ,

D D )T 的现象
.

由于激波与火焰的相互作用会改变整

个燃烧过程
,

因而引起人们的广泛关注
.

M ar ks et in[
’ ]首先通过实验观察了激波与火焰的

相互作用
,

实验表 明火焰在激波的作用下会发生变

形
,

系统 的放热 率 明显 增加 ; 近期 T ho m a s
的实

验 2[] 则进一步表 明
,

在反射激波的作用下
,

球形火

焰的燃烧速度会加快
,

并导致爆轰的产生
.

除实验

研究外
,

国外学者针对这些现象进行了大量的数值

研究
,

R co n e
等 〔3 〕首先模拟了惰性低密度高温球与

激波的相互作用
,

该研究没有考虑系统的燃烧放热

而主要探讨激波与火焰相 互作 用所导致 的涡的形

成 ; T o n
等 〔4 〕则进一步考虑 了相互作用的化学反应

过程
,

并 讨论 了反 应放 热对 涡 的影 响
.

K h o k hl vo

等 〔5 一 7 〕采用数值计算 的方法详细研 究了 q H Z /姚 /

N : 混合物的火焰与激波的相互作用过程
,

并指 出

iR hc t m ye r 一 M es hk vo 不稳定是导致火焰 失稳变形 的

主要原因
,

而且失稳火焰 中压力波动会形成所谓 的

热点 ( ho t S
op t)

,

从而引发 D D T 过程的发生
.

上述

数值研究没有或采用了简单的化学反应模型
,

因而

不能考虑到真实的化学反应过程对火焰失稳变形乃

至 D D T 现象的影响
.

总体来讲
,

激波与火焰的相互

作用是一个比较复杂的过程
,

对激波导致火焰的失

稳过程的影响因素还需要作仔细的研究
.

不同于上述研究
,

本文的研究对象为 C氏 / 0 2 /

N : 混合气
,

采用了更接近实际的 C H 4 /姚 / N : 化学

反应动力学机理来数值模拟激波与火焰相互作用的

过程
,

其中考虑 了不 同激波 M ac h 数和不同初始组

分等参数变化对火焰失稳及 D D T 过程的影响
.

由于

考虑了更接近实际的化学反应
,

因而可从化学反应

动力学的 角度对激波导致 火焰 失稳 的规律 进行分

析
.

1 数学模型

为模拟激波与火焰的相互作用过程
,

本文使用

了带有化学反应的二维可压缩流动的 E ul e : 方程
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为防止 tS e ge 卜 w
a

mr in g通量矢分裂格式在滞止

点和跨音速点出现导数间断
,

本文采用了 V an L ee r

通量矢分裂格式 ( V L S )
,

并利用冻结绝热指数和 引

进生成焙
,

从而将其推广至化学反应流动
,

以矢通

量 F 为例
,
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式中 p 为密度
,

p 为压力
,

向的速度分量
,

姚 为组分 k

“ 和 v
分别为 X 和 Y 方

的质量分数 ( k 二

K )
,

E 为单位体积的总内能 E 二 ( `
: 十

u Z +

1
,

2

互一 、 _

/ P
,

其中总的比内能
。 , = vC T 十 名姚成

,

混合物定容 比

热 C
。 一 名姚 c 、 ,

c 、 为组分 k 的定容比热
,

成为

组分 k 的生成焙
,

组分的这些热力学数据来 自文献

「7]
.

山、
为组分 k 质量为单位的化学反应速率

,

可

表达为
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其中 ,
i
` ,

城
`
分别表示第 ` 个基元反应中第 k 种物质

正
、

逆反应计量系数 ; 〔瓜 〕为第 k 种物质的摩尔分

数 ; k f、 ,

k 、 `
分别表示第 i 个基元反应的正

、

逆反应

速率常数
,

它们遵循 户叮 h e n iu s
形式

.

为了避免不同过程特征时间的差异而引起的方

程刚性
,

本文采用分裂格式
,

将化学反应项与对流

项分开处理
.

化学反应项采用基于 C凌a r
算法的隐式

方法求解以消除反应刚性的影响
.

对流项采用矢通

量分裂格式 ( n u x s
iln itt gn )

,

该格式根据特征值的正

负号
,

将矢通量 F 和 G 分裂成两部分
,

即 F = F
十

其中 y 为冻结绝热指数 ;

xM
= “ / a , a

为 当地声

速
.

为描述真实的 C风 氧化反应过程
,

本文使用 了

作者构造的 C风 / q / N :
反应的半详细动力学机理

,

它由 19 个基元反应和 14 种组分构成 8[]
,

该机理反

映了甲烷氧化成 C OZ 的反应途径
:

C氏一 C玩一 C H Z O 一卜 H C O净co
+ 玩一 c q ( 5)

此外
,

活性自由基 O H
,

H 和 O 作为链传播物质始

终贯穿于反应过程中
.
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2计算结果与讨论

设无限长管内充满 C H今 / q/ N :
混合物

,

初始

... . . ...

l ...

一一

CCCCC

.......

状态为环境状态
.

采用无量纲单位 又二 x / L 和 乎二

Y / L ( L 为特征长度 )
,

则激波坐标中的计算域如图

1 所示
,

X = O 和 X = 2 0 分别为流场进 口和 出 口边

界条件
,

丁二 一 8 和 丁 = 8 分别采用绝热刚性的固壁

边界条件
.

计算初始的激波 阵面位于 又 = 8 处
,

又 < 8 为

波前状态
,

激波前中心位于 X = 6
,

Y = 0 处 r/ L =

2 的火团在瞬 间完全燃烧
.

计算考虑 了不 同入射激

波 M ac h 数以及不同的初始 C H 4 /姚 / N : 配比 (质量

分数比 )的变化
,

以考察这些计算初始参数对激波

与火焰相互作用的影响
.

图 1 计算初始区域示意图

2
.

1 计算结果与试验结果的比较

为验证数值计算的有效性
,

采用 自制的卧式燃

烧管对激波与火焰相互作用过程进行了实验研 究
,

实验装置的测试段见图 2
.
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图 2 实验测试段示意图

初始 C氏 / q / N : 混合物以一定配比在预混器

预混 24 h 以上
,

使用时通过配气系统经进气阀灌入

真空状态的试验段 内
.

流场显示 由 Y A
一

1 6 ( C
.

C ar nz

& H
.

S c h ar id n) 多闪光高速照相机拍摄
.

两个压力测

a() 实脸结果 b( ) 计算结果

图 3 相同时刻下
,

实验结果与计算结果的对比
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点分布在试验段上壁
,

两相距 25 m m
.

测压高速数

据采集处 理 系统 由 ik st le r Zn B 型 压 电传感 器
、

k i s t l e r 2 l l B 型放大器
、

J V 5 2 0 0 瞬态记录仪组成
.

根

据两点压力 P
一

t 数据计算进入试验段的激 波 M ac h

数
.

图 3 为同一无量纲时刻下
,

相 同条件下实验结

果与数值计算结果的对 比
.

其 中无量纲时间定义为
t 二 at o/ L

,
t 为真 实 时 刻 ( s )

, 。 。
为 初 始声速

( m
·

s
一

` )
,

L 为特征长度 ( m )
.

图 3 ( b) 的计算结果中
,

明暗背景代表了温度变化 (越明表示温度越 高
,

以

此可反映 出火焰的形状 )
,

线条代表了压力等值线

(左端的密集区表示激波 )
.

由此可以看出
,

在激波

穿过火球之后的与实验结果大致相同的位置时
,

计

算的球形火焰的变形显示出扁的弯曲的
“

哑铃形
” ,

这与相同条件下实验拍摄的球形火焰的变化定性地

一致 (图 3( a) )
,

从而表 明了计算的合理性
.

2
.

2 不同初始参数的计算结果与讨论

图 4 给出了相 同的无量纲时刻 ( t 二 2
.

83 )
,

不

同 M ac h 数下的温度和压力 的二维变化
,

其 中
,

明

暗背景以及等值线的含义与图 3 ( b) 中的相 同
.

可以

看出在初始组分不变的条件下
,

激波 M ac h 数越大
,

火焰越趋向于两 头大 中间细 的弯 曲
“

哑铃形
” ,

即

火焰变形越明显
,

且火焰随激波 M ac h 数 的增加有

不断膨 胀的趋 势
.

压力 等值线结果 显示
,

在所 有

M ac h 数的计算条件下
,

激波穿过火焰后
,

入 射激

波在火焰 附近 发生分叉
,

形 成 又 波
,

这一现象 在

T ho m a s
等的实验结果 2[] 中可以得到证实

.

随着激波

M ac h 数的增加
,

波后及火焰相应位置处 的压 力有

所增大
.

图 5 则给出了相同无量纲时刻 (丁= 2
.

8 3)
,

3 种不同初始 C氏 / q / N Z
配 比下的温度和压力的二

维变化
,

其中这些配 比为 Y 叭
: Y 飞 : Y N Z 一 0

·

02
:

0
.

0 8 : 0
.

9 0
,

0
.

0 3 : 0
.

1 2 : 0
.

8 5 和 0
.

0 4 : 0
.

1 6 : 0
.

8 0

(质量分数比 )
,

即当量 比均为 1
,

但燃料和氧化剂

( C氏 和 0 2 )占整个混合气的比例不断增加
.

可 以看

出
,

在相同初始激波 M ac h 数的条件下
,

初始组分

配比对计算结果有很大的影响
:

当 C氏 和 q 的含

量较低时
,

入射激波使得火焰变成很细的弯曲
“

哑

铃形
”

(图 5( a ) ) ; 当 C氏 和 q 的含量进一步增加

时
,

火 焰则 有 所膨 胀
,

但仍 为弯曲的
“

哑铃形
”

(图 5( b” ; 当 C执 和 q 的含量增加至 Y c氏 : Y 飞 :

. . . 麟撇翼瓢{{l鞭
T 1

.

0 2
.

0 3
.

0 4
.

0 5
.

0 6汉

图 4 不同激波 M ac h 数时
,

压力 (等值线 )和

温度 (阴影图 )的变化

t = 2
·

83, Y叭
: Y=oz Y、 = O

·

03
: 。

·

12 : 0
·

85

( a ) M
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.

5 ; ( b ) M
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.
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介
2一 0 04
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,

火焰 则急剧膨胀 (图 5

( C ) )
,

同时压力等值线也表明其激波与火焰相互作

用后所导致的波 系结构也较为复杂
,

其波后及火焰

相应位置处的压力也有所增加
,

这些现象表 明激波

在反应活性强的介质中会诱导火焰向爆轰的状态发

展
.

图 4 和 5 的计算结果表明
,

初始混合气 的配

比
,

即反应活性的大小
,

对激波导致火焰变形要 比

激波初始 M ac h 数的影响来得大
.

图 6 给出了与图 5

相同条件下
,

轴线位置处不同初始混合气配 比时
,

反应物 C氏
、

主产物 C O Z 、

副产物 C ( ) 及 自由基 O H

浓度的变化关系
.

可 以看 出
,

当初始 C H礴 和 q 浓

度较低时
,

C氏 的消耗相对较少
,

而 C O Z
的生成也

较少
,

副产物 C O 已经产生
,

而 O H 则没有 明显生

成
,

表明此时体系内的反应活性较弱 (见 图 6 ( a ) ) ;

随着初始 C H ; 和 q 浓度的增加
,

在火焰 内 c氏 明

显消耗
,

C O Z
生成量增加

,

C O 在火焰迎 风面 (右

边 )和背风面 (左边 )有一峰值产生
,

在火焰内部也

有峰值产生
,

O H 也有 明显产生
,

并显示 了与 C O

相似的规律 (图 6 ( b ) ) ; 当初始 C H闷和 q 浓度进一

步增大时
,

C践 消耗则明显加宽
,

C O Z 的生成量及

范围进一步增加
,

表明了反应更加剧烈并开始向爆

轰的状态发展
,

同时 C O 和 O H 也有所增加
,

且在

火焰内的峰值更靠近迎风面一侧 (图 6 ( C ) )
,

上述结

果说明
,

燃料和氧化剂比例的增加会提高体系的反

应活性
,

因而使得火焰在入射激波的作用下
,

在不

断向弯曲的
“

哑铃形
”

变形的同时不断膨胀
,

并开

始向爆轰过程过渡
.

由于 C H闷/ q / N :
体系中

,

本文使用 的基 元反

应 c o 十 O H =

co
: 十 H 是 C执 氧化过程中的速率决

定步骤 0[]
,

C 0 2
的生成量越大

,

则表明反应放热越

多
,

反应进行得越剧烈
,

因此考察 C O Z
的生成速率

山co
Z

(其表达式见 ( 2 )式 )可以揭示不同反应活性的

混合气对激波导致火焰变形的作用
.

图 7 ( a )和 ( b)

分别显示了不同 M ac h 数和不同初始混合气组分下
,

c q 生成速率的变化
,

可 以看出
,

C O Z 生成速率的

两个峰值分别出现在火焰与未燃混合气的迎风与背

风的交界面上
,

表明在这些交界面上化学反应迅速

发生
.

图 7( a) 表明
,

在背风面 (左边峰值 )
,

C q 的

生成速 率随 M ac h数的增加有所增 加
,

表 明在该侧

T 1
.

0

图 5

2
`

0 3
,

0 4乃 5 0 6
.

0 7乃 8乃

不同初始组分时
.

压力 (等值线 )和

温度 (阴影图 )的变化

百一 2
·

8 3
,

风
一 2

·

0
,

Y叭
: Y飞 : Y 、 为 (

a ) o
·

0 2 : o
·

0 8 : o
·

9 0 ;

( b ) 0
.

0 3 : 0
.

1 2
:
0

.

8 5 ; (
e

) 0
.

0 4 : 0
.

16
:

0
.

8 0
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图 6 不同初始组分时
,

Y 二 0( 轴线 )处的组分质 t 分数变化
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M
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·
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·
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·
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图 7 Y = 0 (轴线 )处 co
: 生成速率的变化

( a) 不同 M ac h数
; ( b) 不同初始组分

的化学反应有所增强 ; 在迎风面 (右边峰值 )
,

除了

M ac h 数较小 (从
= 1

.

5) 的情况 以外
,

c q 的生成

速率变化 不 明显
,

表 明这 一侧化 学 反 应 受激波

M ac h 数影 响不 大
.

而图 7 ( b) 的计算结果则显示
,

不同初始混合气配 比下
,

C q 的生成速率有显著差

异
,

其中当 Y cH
; : Y气 : Y N , 一 0

·

04
: .0 16 : 0

.

80 时
,

火焰背风面的 C ( ) 2
的生成速率比其他两种配比下的

要大一个数量及以上
,

表 明在该处
,

其化学反应十

分剧烈
,

这是导致燃烧向爆轰过渡的主要原因
,

而

迎风面其叽 的生成速率比 Y叭
: Y o Z : Y 、 一 0

·

03
:

0
.

12 : 0
.

85 的要 小
,

表明在该处其 化学反应稍 弱
,

而 Y cH
. : Y吼 : Y N Z 一 0

·

0 2 : 0
·

0 8 : 0
·

90 时只显示了一

个较小的 C q 生成速率峰
,

说明此时的化学反应最

弱
,

反应活性不强
.

3 结论

( l) 利用带化学反应 的 E ul e r
方 程

,

采用改进

的 V an L ee r 矢通量分裂格式
,

对激波与火焰相互作

用的过程进行了二维数值模拟
,

计算结果与相同条

件下的实验结果进行了对比
,

定性上的一致表明了

计算的合理性
.

( 2) 数值研究 了不 同激波 M ac h 数和不同初始

C氏 / q / N : 混合气组分对激波诱导 火焰失稳 的影

响
.

结果表明
,

球形火焰在激波的作用下变成弯曲

的
“

哑铃形
” ,

其中
,

激波 M ac h 数的增加
,

使得这

一趋 势更加 明显
,

火焰 也略有膨胀
,

而初始组分

中
,

C风 和 q 浓度 的增 加
,

则 使火球膨胀加快
,

并导致爆轰的形成
.

(3 ) 化学 反应 浓度和 C q 生成速率的研究表

明
,

反应活性强的初始混合气
,

其化学反应进行的

更为深入和迅速
,

这是导致火焰在激波作用下变形

的过程中
,

不断膨胀并导致爆轰形成的主要原因
.
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