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气体分子碰撞传能及反应的 D SM C 仿真
‘

陈伟芳 石于中 吴其芬

(国防科技大学航天技术系 长沙 4 1 0 07 3)

执 要 研究了气体分子的非弹性碰撞机理
,

给出了分子内自由度激发
、

反应的几率选

择模式及分子内自由度能量交换模式
。

以钝体驻点线流场为仿真实例
,

比较了 D S M C 仿真

结果与枯性激波层方程计算结果
。

二者在较低高度时的一致表明 D s M c 仿真中采用的模式

是合理的
。
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由 H a w ila n d
、

B ir d[
’〕等人发展的蒙特卡罗直接仿真 (D SM C )方法是迄今为止研究热

化学非平衡稀薄气体流动最为有效的数值方法
。

该法基于分子动力论的原理
,

从本质上

揭示了气体分子运动的原理
。

本文以高超声速钝体绕流驻点线流场为仿真实例
,

研究了
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稀薄流热化学非平衡条件下分子内自由度激发
、

反应的几率选择模式及分子内自由度能

量交换模式
。

1 分子碰撞
、

内自由度激发
、

反应的几率选择模式

(1) 分子碰撞几率选择模式

叮
叮 }

m ax > R (l)

式中 p
。

为分子碰撞几率
, 。g 为分子碰撞截面

a
与分子相对速率 g 的乘积

,

叮 }, 为每个

单元中同一类碰撞的
口g 的最大值

,

R 为区间[ o
,

1〕上均布的随机数
。

(2) 平动能激发几率选择模式

P
‘

一 1 > R (2)

式中 尸
r

为平动能激发几率
。

(3 ) 转动能激发几率选择模式

p 一‘

一

告
一

> “
(3 )

式中 P , ,

为转动能激发几率
。

(4) 振动能激发几率选择模式
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(4 )

式 中 P
。

能
。

几
、

(5 )

为振动能激发几率
, u -

w
、

反 为待定常数
。

, e :

为碰撞分子对能量
, 。。 为双原子分子的离解

z一2

乓一气

双原子分子的离解反应几率选择模式

P d
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式中 p 己

为离解反应几率
,

泞
‘

为碰撞分子对自由度
,

尽
、

必为待定常数
。

(6) 双原子分子与分子的交换反应几率选择模式与(5) 式相同
。

(7) 复合反应的几率选择模式

尽(Ei,
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)
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催化物为单原子分子

月
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式中 P
,

为复合反应几率
,

氛
。 ( 4B )

为络合物 (A B )的内能
,

氛
。

为催化物 Z 的内能
,

尽

为待定常数
。

(6 )

、

必
、

专

2 分子碰撞能量交换模式

按照分子动力论
,

分子各自由度间能量交换 必须遵守能量守恒定律
,

平衡态时各自

由度能量服从 B ol t z m a n n
分布

。

分子能量由平动能
。, 、

转动能
。r 、

振动能 ‘ 以及分子中的

电子能 ‘组成
。

本文仅考虑
。, 、 : 二 、 。。

间的交换
,

并称分子平动能之外的分子能量为分子

内能
,

记为 ‘
, , 。

(l) 平动能与平动能能量交换模式
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在此能量交换模式中
,

仅发生平动能的交换
,

分子内能不变
。

碰撞后每个分子的速度

V 二一 “ +
瓷

g ‘ ,

矶 一 “ 一

瓷‘ (7 )

式中下标
a 、

b 分别表示
a
分子

、

b 分子
,

上标
“‘”

表示碰撞后物理量
。

m 为分子质量
,

枷为

分子
a
与分子 左的简并质量

。

宫~ gn
,

g 为分子间相对速度
。 n 一 (凡

, n , ,

暇) 、为单位矢

且
n 二一。os 仍

, 。 ,

一s in 叭co
s升

, 二 二

= sin 仍s in 朴
。

叭
、

乳 为欧拉角
, 。os 乳 = 从

:

一 1
,

外= 2顽
2 ,

凡
、

凡 为均布随机数
。

G 为碰撞对质介速度
·

协 (2) 平动能与转动熊能量交换模式
丁

、

成= (l 一 F 勺 (气 + ‘)
一

(8 )
-

·

一 ‘一尸 (气 + ,
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(9 )

式中 F’’ 为平衡分布广 (F’) 的抽祥值
,

尹 (,.) 的表达式为
-

红一2
一

2一a

一
O自

一参2
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.
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!
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式中 厂 为伽玛函数
,

息 为分子转动自由度
, 口
为分子作用势幂律指数

。 ,

‘

(3 ) 转动能与转动能能量交换模式

基于统计物理关子两个碰撞的振动转子间能量分配机会均等假设
,

两个碰撞转动振

子间的能量交换模式为

一 R (￡、 + 气。
)

二 ( 1 一 R )( 礼 + 气 )

(1 1 )

(1 2 )

气气

(4 ) 转动能与振动能能量交换模式

根据分子振动能的谱特征
,

将分子内熊局‘用振动能的特征谱量子化
,

得到 。到 Q 总

数为 Q + 1 的能谱
。

对于简单谐振
一

子
,

Q ~ m o d (‘
t

赚冼)o m od ( )为截断取整
,

k 为玻尔兹

曼常数
,

氏 为振动特征温度
。

如果碰撞后分子的振动能均匀分布在 Q + 1 能级上
,

那么碰

撞后分子转动能与振动能分别为
、

式一 m o
d( R (Q + 1) )k 氏 (l 3)

蛛一 (气 + 气 ) 一 式
.

(l 4 )

(5) 平动能与振动能能量交换模式

本文采用式 (8 )
、

(9 )
、

(1 3 )
、

(14 )的组合模式
。

3 D SM 仿真实例与结果分析

以高超声速钝体绕流驻点线流场作为 D SMC 方法仿真实例
。

仿真的钝体球头半径 风

= 0
.

o 6 5 m
,

来流马赫数 M
。 = 2 0

,

壁温 了
’。

= llo oK
,

飞行高度为 7 4 km 及 9 2 km
。

由图 1
、

图 2 给出的驻点线流场的密度分布可以看出
,

随飞行高度增大
,

激波的宽度

相应增大
。

在飞行高度为 92 km 时
,

激波与粘性激波层相互作用尤为明显
,

此时已很难

定义激波
。

由 D SM C 方法仿真结果与采用激波 间断假设的粘性激波层 (V S L ) 数值结果
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让
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的比较看出
,

在飞行高度

较低时二者基本相符 ; 随

着飞行高度的增加
,

二者

结果尤其是在激波附近存

在显著差异
。

这就表明
,

随

飞行高度增加
,

气 体的非

平衡稀薄效应增大
,

激波

间断假设不再成立
。

图 3 给出了钝体绕

流驻点线流场中气体的平

动温度 T
, 、

转动温度 T
r

及振动温度 T
。

的分布
。

由

于气体分子振动的松弛时

间远大于平动与转动的松

弛时间
,

气体内分子的振

动平衡需要更多的分子碰

撞次数
。

因此
,

激波附近的

气体振动温度明显低于气

体平动温度及转动温度
。
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图 4 给出了钝体绕流驻点线流场中 5 个组元 ( N
Z 、

0
2 、

N
、
O

、

N O ) 的浓度分布‘来流

气体分子在激波后温度达到峰值之前就发生 比较显著的离解反应
,

表明在高超声速稀薄
流条件下

,

在激波阵面前就存在严重的化学非平衡效应
,

来流气体分子穿过激波时的冻结

流假设不再成立
。
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