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  摘  要: 给出一种计算化学非平衡流动的解耦方法。利用该方法从薄层近似 N-S 方程出发 , 采用

NND2M 差分格式, 数值模拟了H2/ O2 燃烧的超音速绕流场; 计算表明这种方法可以有效地解决刚性问题,

而且与现有的隐式算法相比, 具有公式推导简便, 占用内存少, 计算效率高等优点, 特别适合于多组分和

多反应的情况。
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A New Uncoupled Method for Numerical Simulation of Nonequilibrium flow
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Abstract: An new uncoupled method was introduced to simulate numerically nonequilibrium flow which had the stiffness problem.

The flow phenomenon of H2/ O2 combustion induced by shock was simulated with the method, based on N-S equations and NND2M

scheme. The results indicated that the method was simple and efficient in the application to mult-i component and mult-i reaction flow.
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采用数值模拟方法进行化学非平衡流动的研究存在如下困难: ( 1) 随着组分增加, 控制方程变得

十分庞大, 要求高效率的计算方法; ( 2) 流场中存在多种时间尺度, 在化学反应较强烈的区域, 差别

可以达到几个数量级, 采用数值计算时出现了所谓的 /刚性0 问题, 处理不好导致计算失败; ( 3) 由

于化学反应速率对温度很敏感, 使得流动出现一些空间尺度较小的非线性物理现象, 需要高分辩率的

差分格式。近几年随着TVD和ENO等差分格式提出和计算机条件改善, 困难主要集中于刚性问题。

目前常用的方法是隐式处理, 包括全隐法[ 1]和点隐法[ 2, 3] , 但数值离散工作非常繁杂; 而且如果组分

和化学反应方程式有变化, 公式和程序必需从新研制, 十分不利于软件的工程化要求。

本文通过对早期解耦算法
[ 4]
改造, 提出一种新的化学非平衡流动计算方法; 从薄层近似 N-S 方程

出发, 采用 NND2M差分格式[ 5] , 数值模拟了利用超音速弹丸产生的激波对 H2/ O2 预混气体点火燃烧

形成的流场; 计算表明这种方法可以有效地解决刚性问题, 而且与现有的隐式算法相比, 具有公式推

导简便, 占用内存少, 计算效率高等优点, 对于多组分和多反应的情况效果更为明显。

1  控制方程

包含有 n 种组分的三维非定常守恒型 N-S 方程可以写成:

5 U
5 t +

5( E + Ev )

5x +
5( F + Fv )

5y +
5( G+ Gv )

5z = S (1)

其中 U= ( Q, Qu, Qv , Qw , e, Q1, ,, Qn- 1)
T
, E、F 和 G 是对流项通量, Ev、Fv 和 Gv 是扩散

项通量, 源项 S= (0, ,, 0, R1, ,, on- 1)
T
; 且有E

n

i= 1
Ri= 0和 E

n

i= 1
Qi= Q, 其中 Qi 和 Ri 为第 i 个组分
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的密度和质量生产率。若 e i ( T )、h i ( t ) 和 h
0
i ( T ) 表示 i 个组分的内能、焓和生产焓, 则总内能

e= 015Q ( u2+ v
2
+ w

2
) + E

n

i= 1
Qi [ ei ( T) + h

0
i ( Tr ) ] , 取参考温度 Tr= 298K , 对一温模型有 h i ( T)

= Q
T

TrCpi ( T) dT+ h
0

i ( Tr ) , Cp i是等效定压比热, 根据文献 [ 6] 中 JANNAF 表求得。 i 组分气体常

数R i , 微团状态方程: p= E
n

i
R iQiT。 (1) 式中粘性系数、热传导系数、质量扩散系数及无量纲常数选

取的详细情况见文献 [ 5]。

2  解耦算法简介

记 e
* = e- E

n

i
Qih

0

i ( Tr ) = 015Q ( u2+ v
2+ w 2

) +
p
C- 1

, 从数学形式来看 e
* 和 C等价与完全气

体N-S 方程中的内能和比热比, 通量 U中 e用 e* 代替, 对 (1) 式进行变换, 得到的新方程组与 (1)

式比较, 能量方程中的对流项和扩散项有变化外, 源项也变为 S
* = (0, ,, 0- E Rih

0

i ( Tr ) , R1,

,, on- 1)
T。解耦方法是把原方程分解为源项和齐次方程两部分, 分别进行求解, 写成算子形式:

L ( $t ) = L 1(
$t
2 ) E

M

m= 1
L s (

$t
M
) L1(

$t
2 ) (2)

实际上计算源项算子 L s 时仅仅涉及 U中的一部分通量: U1= ( e
*
, Q1, ,, Qn- 1)

T。引入 C, 齐次

方程部分变成通量为: U2= ( Q, Qu, Qv , Qw , e
*
)
T 和 U3= ( Q1, ,, Qn- 1)

T 两个独立的方程组。

U2 对应方程与完全气体N-S方程形式一样, U3对应方程更为简单。

在早期研究中采用显式算法求解源项算子, 由于存在刚性问题, 需要推进近千步才能稳定的 /赶

上0 运动方程一步。隐式算法的缺点如前所述。为解决这一问题, 本文提出下面这种新的处理办法。

源项方程组第 i 个方程: 5Qi / 5t= Ri , 对 Ri 进行整理得: Ri = - aiQi+ bi , 这里 ai 和 bi 为系数,

作冻结处理。时间方向采用二阶离散:

Q
n+ 1

i = [ Q
n

i (1- ai$t / 2) + bi$t ] / (1+ ai$t ) (3)

这样一来推进步数减少到仅几步, 可以大大提高计算效率。

计算时为了准确描述物体外形, 需要将上式变化到任意系 ( S, F, G, U) 下: 为提高计算效

率, 进行薄层近似处理[ 5]。然后, 采用时间相关法把 L 1分解成如下算子形式:

L 1($S) = LN( $S) LG( $S) LU($S) (4)

LN、LG和LU是一维问题算子, 粘性项用中心差分格式离散, 对流项用NND2M 差分格式[ 5]离散。

本文与以前的解耦算法[ 4]主要不同在于: (1) 引入变量 C处理能量方程, 这样一来 /冻结0 运

动方程求解源项变化时, 保持不变只有速度, 其它物理参数, 如温度压力等, 随着化学反应中组分而

变化; 这种处理方法充分反映了反应特征时间远小于运动特征时间这一现象的本质, 因此具有较强的

物理背景。(2) 源项求解采用半隐方法, 很好的解决了非平衡流动模拟时遇到的刚性问题, 极大的提

高了计算效率。(3) 方程组中组分的增减不需要重新推导离散方程, 应用起来十分方便; 同时可充分

利用求解完全气体N-S方程的程序和经验, 这对缩短软件的研制周期和提高适应性是十分重要的。

3  计算过程简述

对于 n 种组分参与J 个反应, 其化学反应方程式写成一般形式:

E
n

i= 1
CijBi Z E

n

i= 1
C*ij B i  ( j = 1, ,, J ) (5)

其中 Cij和 C*ij 分别为第 i组分在第j 个反应中反应物和生成物的化学计量系数, 采用文献 [ 1] 化学动

力学反应模型, 第 i 组分的质量生成率:

Ri = M i E
J

j = 1
( C*ij - Cij ) Qj (6)
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式中 M i 为 i 组分的摩尔质量分子数数, Qj = kf j F
n

i= 1
X
C
ij
i - kbj F

n

i= 1
X
C
*

ij
i , kfj和 kbj为正反应和逆反应速率常

数, X i= Qi / M i。详细情况参阅文献 [ 1] 和 [ 5]。

考虑到: e i= hi- R iT , 则

e
*
= E

n

i= 1

Qih i ( T) - E
n

i= 1

QiR iT + 015Q( u2+ v
2
+ w

2
) (7)

运动方程算子 (4) 在时间方向推进 $t , 求出新的 U2和 U3, 对上式采用二分法进行迭代, 可以求得

温度 T。由于冻结化学反应时流场内温度随时间变化较小, 一般 3迭代可以满足收敛判据: | Tm+ 1-

T
m | / Tm+ 1 [ 10- 3。这一温度作为求解源项算子的初场, 用 ( 3) 式计算在 $t 时间内化学反应引起的

组分密度和能量变化; 对于下面的算例仅用 M= 4可以保持计算稳定。继续采用上式求 T ; 然后用下

式得到中间变量:

C=
p

E
n

i= 1
Qiei

+ 1 (8)

按照 (2) 式的对称算子形式依此进行迭代求解, 直到满足流场收敛条件。

4  算例及分析

计算的物理模型与文献 [ 3] 和 [ 7] 算例相同: 摩尔组分为 2H2+ O2+ 3176N2 静止的混合气体,

温度 T= 286K, 压力 p= 320mmHg; 球半径 r= 715cm的球 ) 柱组合体弹头, 以 v = 2605m/ s速度飞行。

由于弹头激波点燃预混气体, 提高底部压力, 在一定条件下可以使弹头加速; 这是超级大炮、超燃加

速器等应用背景的基理研究。

选取相对坐标如图 1, 原点设在球心。进口边界固定来流物理参数不变, 出口边界采用零梯度外

推, 物面速度无滑移和绝热条件, 轴线上法向速度为零。模拟的是轴对称问题, 在周向作相应的处

理。

图2~ 图 4是计算得到的沿轴线上物理参数分布, 图中也与目前应用广泛的点隐算法比较, 文献

[ 3] 无粘流计算和文献 [ 7] 粘性流计算, 三者较为一致。本文与文献 [ 7] 采用相同的计算条件 (包

括控制方程、网格、差分格式等方面) 对上述算例计算, 在壁面压力和压力、温度、密度和组分等值

线图方面进行较为细致的比较, 符合较好; 但是达到同样的收敛标准, 本文的计算时间约为文献 [ 7]

的70% .

图 1  计算区域及座标选取

Fig11  Physical model

图 2  轴线上密度分布

Fig12  The density distrubutions on axis
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图 3  轴线上压力分布

Fig13 The pressure distrubutions on axis

图 4  轴线上温度分布

Fig14  The temperature distrubution on axis
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