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可压缩流大涡模拟耦合概率密度函数方法中的滤波压力模型


张　林，梁剑寒，王　翼，孙明波
（国防科技大学 空天科学学院，湖南 长沙　４１００７３）

摘　要：亚格子组分－温度关联项显著影响反应流大涡模拟精度。利用概率密度函数方法中概率等效的
特点，发展一种新的滤波压力模型，可以良好封闭亚格子组分－温度关联项。介绍概率密度函数及其耦合求解
方法，在已有模型基础上推导建立新的滤波压力模型，并在三维超声速氢气／空气时间发展反应混合层中对不同
的滤波压力模型进行数值测试。结果表明，与传统的滤波压力模型相比，新的滤波压力模型可以明显改善反应

混合层的模拟准确度。特别地，基于新的滤波压力模型，大涡模拟耦合概率密度函数方法可以较好地模拟链式
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反应中间微小组分如超氧化氢基等，有望更有效地再现自点火等复杂现象。
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　　以超燃冲压发动机为动力的吸气式高超声速
飞行器同时在军用和民用方面展现巨大潜力，多

年来受到广泛关注［１－５］。当前，超燃冲压发动机

正在向宽域、高性能、强鲁棒性的方向发展，其中

的宽域湍流燃烧过程极为复杂，存在来流条件变

化大、燃烧模式复杂、稳焰方式多样等特点，湍

流－化学反应相互作用强烈，需持续开展探索。
随着计算流体力学和计算燃烧学的发展，数值

模拟逐渐成为理解认识宽域湍流燃烧过程不可或

缺的重要手段。当前，大涡模拟（ｌａｒｇｅｅｄｄｙ
ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，ＬＥＳ）已广泛用于高速湍流燃烧模拟［６］。

虽取得了巨大成功，但仍然有一些问题尚待明确，

特别是部分亚格子模型的封闭。其中，最为重要的

模型之一就是湍流燃烧模型，通常用于封闭滤波的

化学反应源项。概率密度函数（ｐｒｏｂａｂｉｌｉｔｙｄｅｎｓｉｔｙ
ｆｕｎｃｔｉｏｎ，ＰＤＦ）方法的基础为随机假设［７］，即假设湍

流流场中的物理量为随机变量。从随机方法出发，

无论过程多么复杂，所有的单点单时刻过程均严格

封闭。因此，湍流 －化学反应相互作用（即滤波
的化学反应源项）可以由 ＰＤＦ方法精确封闭。为
了提高ＰＤＦ方法的鲁棒性，通常将其与ＬＥＳ耦合
求解，称之为 ＬＥＳＰＤＦ方法，该方法在湍流反应
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流中得到广泛应用［８－１６］。

ＬＥＳＰＤＦ方法发展于低速流，为了将其拓展
至高速流，众多学者做出了大量杰出工作。Ｈｓｕ
等［１７］基于焓的控制方程，在 ＰＤＦ能量方程中引
入了平均压力的物质导数项，使得 ＰＤＦ可以考虑
高速流中的可压缩效应。然而，该方法并未考虑

黏性耗散。为了处理超声速流场中广泛存在的间

断，Ｍｂｕｓ等［１８］在ＰＤＦ能量方程的计算中引入了
ＲａｎｋｉｎｅＨｕｇｏｎｉｏｔ关系式。在 Ｂａｎａｅｉｚａｄｅｈ等［１１］

的工作中，可压缩效应和黏性耗散效应基于 ＬＥＳ
场计算，然后通过插值的形式反馈给 ＰＤＦ粒子。
后来，学者们提出了能量 －压力 －速度 －标量联
合ＰＤＦ［１９－２０］以及速度 －标量 －压力 ＰＤＦ［２１］方
法。尽管理论上更加完备，但却需要封闭额外的

条件滤波项，这些条件滤波项封闭极其困难，而已

有的模型大多缺乏充分的验证。

在传统ＬＥＳ中，滤波压力通常基于理想气体
状态方程，由滤波的组分、温度、密度直接得到，并

未考虑亚格子组分 －温度关联项（本文也称为亚
格子压力）。由于该项建模极为困难，已有大涡

模拟中大都忽略了它。研究［２２］表明，忽略亚格子

组分－温度关联项在燃烧释热较强时将带来显著
误差。而对于ＬＥＳＰＤＦ方法，由于ＰＤＦ粒子信息
更加全面，有望更好封闭滤波压力。Ｇｅｒｌｉｎｇｅｒ［２３］

提出了一种新方法，平均压力通过名义粒子上的

瞬时参数值直接计算。考虑到 ＰＤＦ系综平均场
包含统计噪声，直接反馈给 ＬＥＳ可能引入数值误
差，甚至引起数值不稳定，因此采用移动时间平均

方法以减小统计噪声，但该处理仅适用于统计定

常流［２３］。在ＬＥＳＰＤＦ方法用于非定常高速流动
燃烧问题的模拟时，滤波压力模型对于该方法的

数值解质量、湍流 －化学反应相互作用过程的模
拟精度、耦合方法鲁棒性等具有显著影响，因此迫

切需要发展高分辨率的滤波压力模型。

为了适用于非定常强释热条件下的可压缩流

模拟，基于 ＬＥＳＰＤＦ方法，提出了一种新的滤波
压力模型，充分利用 ＬＥＳ和 ＰＤＦ各自优势，并在
考虑亚格子组分－温度关联项的同时降低统计噪
声的影响。在三维超声速氢气／空气时间发展反
应混合层中进行了数值测试，并与直接数值模拟

（ｄｉｒｅｃｔｎｕｍｅｒｉｃａｌｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ，ＤＮＳ）结果进行对比，
验证新模型的优势。

１　ＬＥＳＰＤＦ方法

１．１　标量ＰＤＦ输运方程

为了改善间断流场中的 ＰＤＦ能量精度及
ＬＥＳＰＤＦ耦合求解精度，采用文献［２４］的一致守

恒型ＰＤＦ方法。
对于气相多组分可压缩流，混合物总能的能

量方程可以表述为

ρｅｔ
ｔ
＋
ρｕｉｅｔ
ｘｉ

＝－
ｑｉ
ｘｉ
＋
τｉｊｕｉ
ｘｊ
－
ｐｕｉ
ｘｉ

（１）

式（１）满足爱因斯坦求和约定（单个式子中成对
出现的下标为哑标，表示求和，与具体的哑标字母

无关，如ｕｉｕｉ＝ｕｊｕｊ＝ｕ１ｕ１＋ｕ２ｕ２＋ｕ３ｕ３）。其中，ρ
为密度，ｕｉ为速度分量，τｉｊ为黏性应力张量分量，ｐ
为压力，ｔ为时间，ｘｉ、ｘｊ均为坐标分量，ｅｔ为混合
物的总能，ｑｉ为能量通量项，由式（２）确定。

ｑｉ＝－λ
Ｔ
ｘｉ
－ρ∑

Ｎｓｐ

α＝１
ｈαＤα

Ｙα
ｘｉ

（２）

其中，λ为导热系数，Ｔ为温度，Ｎｓｐ为混合物包含
的组分数模，ｈα、Ｄα和Ｙα分别为组分α的焓、分子
扩散系数和质量分数。经过简单变化，混合物总

能的能量方程可以改写为

ρｅｔ
ｔ
＋
ρｕｉｅｔ
ｘｉ

＝ 
ｘｉ

μ
Ｐｒ
ｅｔ
ｘ( )
ｉ

－
ｐｕｉ
ｘｉ
＋
τｉｊｕｉ
ｘｊ

－

∑
Ｎｓｐ

α＝１


ｘｉ

μ
Ｐｒ－ρＤ( )α ｈαＹαｘ[ ]

ｉ

－


ｘｉ

μ
Ｐｒ

ｘｉ

１
２ｕｊｕｊ( )[ ]－ＲＴ （３）

式中：μ为分子黏性系数；Ｐｒ为普朗特数，即分子黏性
系数与热扩散系数之比；Ｒ为气体常数。上述能量方
程和各组分的质量方程可以写成统一的形式，称为

标量（含组分质量分数和总能）守恒方程，即

ρα
ｔ
＋
ραｕｉ
ｘｉ

＝－
Ｊαｉ
ｘｉ
＋ρＳα （４）

其中，α表示标量，Ｊ
α
ｉ和Ｓα分别表示标量通量和

标量源项，分别由式（５）～（６）计算。

Ｊαｉ ＝ρＤ（α）
α
ｘｉ
＝ μ
Ｓｃ（α）

α
ｘｉ

（５）

Ｓα ＝
ωα／ρ α＝１，…，Ｎｓｐ
ωＴ
ρ
＋１
ρ
Ｓｈｓ α＝Ｎｓｐ＋{ １

（６）

其中：Ｓｃ（α）为组分施密特数，即黏性系数与分子扩
散系数之比，下标中包含括号与不含括号的意义相

同，旨在区分该下标不进行爱因斯坦求和；ωα表示
组分质量生成率；ωＴ表示燃烧释热，Ｓｈｓ表示可压缩
效应和黏性耗散效应源项，其计算公式为

Ｓｈｓ＝－
ｐｕｉ
ｘｉ
＋
τｉｊｕｉ
ｘｊ

－


ｘｉ

μ
Ｐｒ

ｘｉ

１
２ｕｊｕｊ( )[ ]－ＲＴ －

∑
Ｎｓｐ

α＝１


ｘｉ

μ
Ｐｒ－ρＤ( )α ｈαＹαｘ[ ]

ｉ

（７）

基于标量守恒方程（４），结合 ＰＤＦ的基本性
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质［２５］，可以推导得到精确的标量ＰＤＦ输运方程为

ｔ
ＦＬ＋


ｘｉ
［珘ｕｉＦＬ］＝


ψα

－〈１
ρ

ｘｉρ

Ｄ（α）
α
ｘ( )
ｉ

ψ〉ｌＦＬ[ ] －

ψα
［〈Ｓα ψ〉ｌＦＬ］－


ｘｉ
［（〈ｕｉψ〉ｌ－珘ｕｉ）ＦＬ］ （８）

其中，ＦＬ表示标量ＰＤＦ，α表示标量，ψα表示α对
应的状态空间变量，ψ表示ψα组成的状态空间矢量，
“～”表示密度加权空间滤波，〈·ψ〉ｌ表示条件滤波。

参考常用的封闭模型［２６］，模化的标量ＰＤＦ输
运方程为


ｔ
ＦＬ＋


ｘｉ
［珘ｕｉＦＬ］＝


ｘｉ 珋ρ

（珚Ｄ＋Ｄｔ）
（ＦＬ／珋ρ）
ｘ[ ]
ｉ

＋

∑
Ｎｓｐ＋１

α＝１


ψα
［Ωｍ（ψα－

～
α）ＦＬ］－

∑
Ｎｓｐ＋１

α＝１


ψα
［Ｓα（ψ，珋ｐ，珘ｕ

２
ｉ）ＦＬ］ （９）

其中，变量上方的“－”表示空间滤波，Ｄ为平均
分析扩散系数，Ｄｔ为湍流扩散系数，Ωｍ为混合频
率，能量方程中可压缩效应和黏性耗散效应的影

响隐含在标量源项Ｓα中。

１．２　ＬＥＳＰＤＦ耦合求解

ＰＤＦ方程的模化过程和粒子求解格式等详细
信息，可以参考文献［１１，２３－２４，２６］。简单起见，

这里不再赘述。由于粒子方法为随机方法，包含统

计噪声，在求解过程中将随着时间的累积带来较大

误差，甚至引起计算发散。为了提高数值解质量，

通常将拉格朗日粒子ＰＤＦ方法与欧拉网格ＬＥＳ方
法相结合，采用耦合方法求解。一般认为，ＬＥＳ
ＰＤＦ耦合方法及其求解过程对数值结果有重要影
响，其核心在于充分利用粒子方法对单点非线性过

程高精度模拟的优势，同时尽可能规避或减小随机

方法统计噪声带来的误差。

在不可压缩流中，为了解决 ＰＤＦ直接反馈粒
子质量密度带来的数值不稳定问题，一般通过额外

求解变量（如比体积、焓、等效温度等）的输运方

程，此时粒子的影响以该输运方程源项的形式来体

现。本文在此基础上，发展了适用于可压缩流的

ＬＥＳＰＤＦ耦合方法：ＬＥＳ求解滤波的质量、动量、能
量以及组分输运方程，而ＰＤＦ求解标量（即组分和
能量）的输运、混合和反应。两种求解器冗余求解

组分和能量，该冗余量一方面可以评估ＬＥＳ与ＰＤＦ
的一致性，也可用于改善数值解质量。ＰＤＦ将化学
反应源项信息传递给ＬＥＳ，ＬＥＳ则将滤波速度、密
度、扩散系数、可压缩效应和黏性耗散效应等信息

传递给ＰＤＦ用于粒子迭代求解。由于ＰＤＦ反馈给
ＬＥＳ的唯一纽带为组分源项，该量为单点过程，不
包含时空导数信息，同时 ＬＥＳ有限差分求解器对
于反应源项具备较好的适应性，因此该求解方法可

以改善ＬＥＳＰＤＦ耦合计算的鲁棒性。详细的迭代
耦合求解过程如图１所示。前期研究结果显示，该
耦合方法具备良好的数值稳定性。

图１　ＬＥＳＰＤＦ耦合求解示意图
Ｆｉｇ．１　ＳｃｈｅｍａｔｉｃｏｆＬＥＳＰＤＦｃｏｕｐｌｉｎｇｐｒｏｃｅｄｕｒｅ

·３１·
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２　滤波压力模型

２．１　ＬＥＳ滤波压力模型

多组分理想气体的压力为

ｐ＝ρＲｕＴ∑
Ｎｓｐ

α＝１

Ｙα
Ｍα

（１０）

式中，Ｒｕ表示通用气体常数，Ｍα表示组分的分子
质量。

对式（１０）进行空间滤波处理，可以得到

珋ｐ＝ρＲｕＴ∑
Ｎｓｐ

α＝１

Ｙα
Ｍα

＝珋ρＲｕ∑
Ｎｓｐ

α＝１

Ｙ
～
αＴ
～

Ｍα
＋∑

Ｎｓｐ

α＝１

Ｙα槇Ｔ－Ｙ
～
αＴ
～

Ｍ( )
α

（１１）

式中，括号中的第二项称之为亚格子组分 －温
度关联项。一般认为，当燃烧释热较弱时，该项

的影响较小，可以忽略；当燃烧释热较强时，其

影响将变得显著，忽略该项将带来明显误差［２２］。

但由于封闭困难，通常 ＬＥＳ中均对其进行了忽
略，即模化为

珋ｐ≈ 珋ρＲｕ∑
Ｎｓｐ

α＝１

Ｙ
～
αＴ
～

Ｍα
＝ｐ^ＬＥＳ （１２）

其中，^ｐＬＥＳ称之为ＬＥＳ可解压力。为了方便对比，
本文将该模型称之为压力模型１。

２．２　ＰＤＦ滤波压力模型

对于 拉 格 朗 日 粒 子 ＰＤＦ方 法， 近 期
Ｇｅｒｌｉｎｇｅｒ［２３］提出采用如下模型计算滤波压力

　珋ｐ≈ 珋ρＲｕ
∑
Ｎｐ

ｎ＝１
ｍ（ｎ）Ｔ（ｎ）∑

Ｎｓｐ

α＝１

Ｙ（ｎ）α
Ｍ( )
α

∑
Ｎｐ

ｎ＝１
ｍ（ｎ）

＝珋ｐＰＤＦ （１３）

式中，珋ｐＰＤＦ表示ＰＤＦ滤波压力，上标（ｎ）表示系综
域内第 ｎ个粒子的参数，ｍ表示粒子质量。类似
地，本文将该模型称之为压力模型２。由于实际
计算中粒子数量有限，ＰＤＦ滤波压力通过拉格朗
日随机粒子求解时包含统计噪声，引入了随机误

差。若该结果直接反馈给 ＬＥＳ进行迭代计算，可
能会降低数值解质量，甚至可能导致计算发散。

２．３　ＬＥＳＰＤＦ滤波压力新模型

考虑ＰＤＦ可解压力，定义为

ｐ^ＰＤＦ 珋ρＲｕＴ
～ｗ∑

Ｎｓｐ

α＝１

Ｙ
～ｗ
α

Ｍα
（１４）

其中，上标 ｗ表示 ＰＤＦ进行系综统计得到的结
果，即


～ｗ ＝∑

Ｎｐ

ｎ＝１
（ｍ（ｎ）（ｎ））∑

Ｎｐ

ｎ＝１
ｍ（ｎ） （１５）

将式（１５）代入方程（１３），则 ＰＤＦ平均压力
可以改写为

珋ｐＰＤＦ ＝珋ρＲｕ∑
Ｎｓｐ

α＝１

槇ＴＹｗα
Ｍα

（１６）

考虑到 ＰＤＦ可以有效地完整表征单点物理
过程，即 ＰＤＦ系综得到的 ＰＤＦ滤波压力和 ＰＤＦ
可解压力的相互关系与流体物理本身是相符的。

因此，假设ＬＥＳ部分和ＰＤＦ部分的滤波压力和可
解压力之间保持尺度相似，即

珋ｐＬＥＳ
ｐ^ＬＥＳ
＝
珋ｐＰＤＦ
ｐ^ＰＤＦ

（１７）

因此，ＬＥＳＰＤＦ方法中的滤波压力可以采用
ＬＥＳ滤波压力来模化，即

珋ｐＬＥＳＰＤＦ＝珋ｐＬＥＳ＝珋ｐＰＤＦ
ｐ^ＬＥＳ
ｐ^ＰＤＦ

（１８）

式（１８）即所提出的 ＬＥＳＰＤＦ滤波压力新模
型，为方便对比称之为压力模型３。可以看出，该
滤波压力模型包含了传统的 ＬＥＳ可解压力。借
助ＬＥＳ可解压力的数值稳定性，可以有效改善数
值计算的鲁棒性。此外，还考虑了 ＰＤＦ滤波压力
中包含的亚格子组分 －温度关联项信息，当燃烧
释热较强时仍具有良好分辨率。

３　算例验证

３．１　算例及计算条件设置

为了验证本文提出的滤波压力模型，采用超

声速氢气／空气反应时间发展混合层算例进行测
试。该算例构型及边界条件相对简单，计算量小，

又包含诸如激波、大梯度、湍流－化学反应相互作
用等超声速燃烧流场典型特征，被广泛用于 ＰＤＦ
方法和模型的验证。

时间混合层包含上下两组平行流相向运动，

如图２所示。初始时刻的速度满足双曲正切剖
面。给定初始条件，在周期边界条件的作用下，混

合层会逐渐失稳转捩，逐步发展为充分发展的湍

流。为加速转捩过程的进行，通常需要在平均速

度剖面上添加一个小的初始扰动。本文采用给定

湍流能谱的带宽扰动方式，采用各向同性湍流能

谱生成初始扰动速度信息。该初始能谱具有如下

形式

Ｅ（ｋ）＝ ｋ
ｋ( )
０

４

ｅｘｐ －２ｋ
２

ｋ( )２
０

（１９）

其中，ｋ为波数，ｋ０为能谱密度最大时对应的波
数。式（１９）为一维能谱，计算中采用的三维能谱
密度为

·４１·
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　Ｅ（ｋ１，ｋ２，ｋ３）＝
１
４πｋ２

Ｅ（ｋ）＝ ｋ
２

４ｋ４０π
ｅ－２ｋ２／ｋ

２
０ （２０）

其中，ｋ＝ ｋ２１＋ｋ
２
２＋ｋ槡

２
３。三维能谱向初始速度场

的转换可以参考文献［２７］。

图２　时间混合层及边界条件示意图
Ｆｉｇ．２　Ｓｃｈｅｍａｔｉｃｏｆｔｈｅｔｅｍｐｏｒａｌｌｙｅｖｏｌｖｉｎｇ
ｍｉｘｉｎｇｌａｙｅｒａｎｄｂｏｕｎｄａｒｙｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

初始的湍流强度取自由来流速度即参考速度

的１０％。这种弱可压缩扰动可以有效抑制可压
缩转捩，降低计算耗费。ｋ０的取值满足流向计算
域的网格，具有约４８个峰值波长，于是

ｋ０＝ｉｎｔ
Ｎｘ( )４８ ＋１ （２１）

其中，Ｎｘ表示流向计算网格点数，ｉｎｔ（）表示取整
函数。为了将速度脉动限定在混合层中心附近的

有限区域内，在基于式（２１）获得的扰动速度再乘
以一个沿着ｙ方向的指数衰减函数获得最终的扰
动速度。该衰减函数表达式为

ｅｘｐ［－（ｙ／δｂ）
２］ （２２）

式中，δｂ为扰动的限制宽度。
为了模拟超声速氢气／空气化学反应，采用

Ｃｏｎａｉｒｅ等［２８］的９组分２１步简化反应机理。时间
混合层计算参数的设置如表１所示。为保持文章
简洁并突出重点，其他计算参数和计算条件的详

细设置（如ＬＥＳ数值格式、亚格子模型、ＰＤＦ相关
模型及求解格式等），可以参考文献［２７］。为了
进行对比验证，采用 ＤＮＳ、基于均匀搅拌反应器
（ｗｅｌｌｓｔｉｒｒｅｄｒｅａｃｔｏｒ，ＷＳＲ）模型的大涡模拟（ＬＥＳ
ＷＳＲ）以及具有不同滤波压力模型的 ＬＥＳＰＤＦ分
别对该算例进行计算，并对结果进行对比分析。

３．２　结果与讨论

为验证本文的数值格式，采用 ＤＮＳ模拟了
Ｍａｈｌｅ等［２９］的氮气／氧气超声速惰性时间混合
层，对流马赫数为 １１。需要强调的是，Ｍａｈｌｅ
等［２９］的计算设置并不详尽，部分详细参数尚未可

表１　超声速反应混合层初始化参数
Ｔａｂ．１　Ｉｎｉｔｉａｌｐａｒａｍｅｔｅｒｓｆｏｒｓｕｐｅｒｓｏｎｉｃｒｅａｃｔｉｖｅｍｉｘｉｎｇｌａｙｅｒ

参数
燃料流

（上层流体）

氧化剂流

（下层

流体）

压力／Ｐａ ９４２３２．２５ ９４２３２．２５

温度／Ｋ ５００ １５００

密度／（ｋｇ／ｍ３） ０．３４ ０．２０３

速度／（ｍ／ｓ） ９５０．３ ９５０．３

声速／（ｍ／ｓ） ６２２．４ ７９２．４

马赫数 １．５３ １．２０

组分

质量分数

ＹＯ２ ０．０ ０．２７８

ＹＨ２ ０．０６７ ０．０

ＹＨ２Ｏ ０．０ ０．１７

ＹＨ ０．０ ５．６０×１０－７

ＹＯ ０．０ １．５５×１０－４

ＹＯＨ ０．０ １．８３×１０－３

ＹＨＯ２ ０．０ ５．１０×１０－６

ＹＨ２Ｏ２ ０．０ ２．５０×１０－７

ＹＮ２ ０．９３３ ０．５５２

图３　无反应时间混合层动量厚度变化对比
Ｆｉｇ．３　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｍｏｍｅｎｔｕｍｔｈｉｃｋｎｅｓｓｃｈａｎｇｅｏｆ

ｔｈｅｎｏｎｒｅａｃｔｉｖｅｔｅｍｐｏｒａｌｍｉｘｉｎｇｌａｙｅｒ

知。尽管如此，本文计算所得的混合层动量厚度

δｍ随时间的变化与 Ｍａｈｌｅ等的结果很吻合，如
图３所示。这表明当前方法及数值格式对超声速
流场捕捉良好，ＤＮＳ结果具备可信度，可以作为
基准结果评估 ＬＥＳＰＤＦ的滤波压力模型。需要
强调的是，以下所有结果均为无量纲结果。本文

无量纲处理中，长度、密度、速度、温度的单位为基

准单位，其他单位由以上基准单位组合得到。除

长度单位采用１ｍｍ进行无量纲处理外，其他所

·５１·
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有参数均采用氧化剂流（即下层流体）的参数及

其组合结果进行无量纲化处理。

需要强调的是，在 ＬＥＳＰＤＦ方法用于超声
速反应流时间混合层计算时，对于滤波压力模

型２，由于直接反馈的ＰＤＦ滤波压力包含统计噪
声，同时本文实际计算中选取的粒子数目有限

（每个网格２０～５０个粒子），统计噪声在 ＬＥＳ方
程的求解中不断累积，最终造成计算发散。要

提高该模型的鲁棒性，可以采用更多的粒子，但

粒子数目的增加会显著提高该方法的计算量；

同时，根据统计理论［２５］，有限样本的统计值相较

于真实值的误差与样本数量的二分之一次方成

反比，因此提高样本数量即粒子数目的方法成

效并不显著。兼顾以上两点，本文不再讨论更

多的粒子数目下该模型的鲁棒性。此外，参考

Ｇｅｒｌｉｎｇｅｒ［２３］的讨论，此时 ＰＤＦ滤波压力由粒子
瞬时参数经系综平均获得，需要配合采用移动

时间平均方法等以减小统计噪声，但目前这些

处理仅适用于统计定常流，而发展适用于非定

常流的降噪方法并非本文的主要关切。鉴于以

上两方面的考虑，在后面结果的展示中，不再展

示压力模型２的结果。
不同模型得到的混合层动量厚度随时间动态

增长情况如图 ４所示。其中，ＦＤＮＳ表示基于
ＤＮＳ数据进行滤波处理得到的结果，ＬＥＳＰＤＦＰ１
表示采用基于压力模型１的 ＬＥＳＰＤＦ方法计算
结果，ＬＥＳＰＤＦＰ３表示采用基于压力模型 ３的
ＬＥＳＰＤＦ方法计算结果。总的来说，采用压力模
型３后，ＬＥＳＰＤＦ对于湍流燃烧释热过程的捕捉
相比于ＷＳＲ模型以及传统的压力模型１更加精
确，混合层动量厚度增长与 ＤＮＳ结果吻合更好。
在混合层发展初始阶段（无量纲时间０～１６０时间
段），由于燃料和氧化剂尚未充分混合，同时有

限的混合气受高温作用时间较短，整体反应十

分微弱，燃烧释热基本可以忽略，此时不同 ＬＥＳ
方法得到的动量厚度基本保持一致。值得注意

的是，ＬＥＳ得到的动量厚度与 ＤＮＳ存在一定误
差，原因在于初始化时给定初始能谱的波数不

同，使得初始湍流分布存在一定差别，再加上网

格分辨率大不相同，从而使得 ＬＥＳ和 ＤＮＳ的混
合层初始发展过程显著不同。随着混合层的继

续发展，燃料与高温氧化剂得到初步的混合，链

式反应开始变得重要，燃烧释热的影响开始凸

显。此后（无量纲时间 ｔ＝１６０时刻后）ＷＳＲ模
型和 ＰＤＦ模型得到的混合层厚度发展便不再一
致。大约在无量纲时间 ｔ＝４００时，混合层开始

进入自相似的充分发展阶段，此时整体化学反

应更加剧烈，燃烧释热引起的条件亚格子项的

作用开始凸显，从而导致不同滤波压力模型的

ＬＥＳＰＤＦ方法计算所得的混合层厚度增长开始
出现明显不同。

图４　不同方法计算得到的动量厚度
Ｆｉｇ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｍｏｍｅｎｔｕｍｔｈｉｃｋｎｅｓｓｃａｌｃｕｌａｔｅｄｂｙ

ｄｉｆｆｅｒｅｎｔｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｍｅｔｈｏｄｓ

图５给出了无量纲时间 ｔ＝８００时刻的涡量
等值面，并分别采用以可解压力进行无量纲的亚

格子压力以及无量纲燃烧释热率进行着色。可以

看出，燃烧放热反应主要在氧化剂一侧进行，同时

燃烧释热的增强会使得亚格子组分－温度关联项

（ａ）亚格子压力
（ａ）Ｓｕｂｇｒｉｄｐｒｅｓｓｕｒｅ

的影响增加。尽管相比于可解压力小２～３个量
级，但由于每步迭代都会产生作用，通过时间累积

效应对整体反应流场带来较大影响，如混合层动

量厚度所示。

为了进行定量对比，本文选取充分发展阶段

无量纲时间ｔ＝８００时刻的结果进行统计，不同方
法所得的平均结果如图６所示。平均处理沿着周
期性边界方向（ｘ和ｚ方向），具体来说，就是针对
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（ｂ）无量纲释热率
（ｂ）Ｎｏｎｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｈｅａｔｒｅｌｅａｓｅｒａｔｅ

图５　无量纲涡量 ω ＝０．１等值面
Ｆｉｇ．５　Ｎｏｎｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌｖｏｒｔｉｃｉｔｙｉｓｏｓｕｒｆａｃｅ ω ＝０．１

每个无量纲ｙ值，计算该ｙ值平行于ｘｏｚ平面的参
数平均值。可以看出，在充分发展湍流阶段，湍流

脉动十分强烈，湍流 －化学反应相互作用不能忽

（ａ）温度分布
（ａ）Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

（ｂ）氢氧基分布
（ｂ）ＯＨｒａｄｉｃａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

（ｃ）氢自由基分布
（ｃ）Ｈｙｄｒｏｇｅｎｒａｄｉｃａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

（ｄ）超氧化氢基分布
（ｄ）Ｈｙｄｒｏｐｅｒｏｘｙｌｒａｄｉｃａｌｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

（ｅ）过氧化氢分布
（ｅ）Ｈｙｄｒｏｇｅｎｐｅｒｏｘｉｄｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ

图６　充分发展阶段（ｔ＝８００时刻）统计结果对比
Ｆｉｇ．６　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌｒｅｓｕｌｔｓａｔ
ｆｕｌｌｄｅｖｅｌｏｐｍｅｎｔｓｔａｇｅ（ｔ＝８００）
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略，ＷＳＲ模型由于忽略了湍流－化学反应相互作
用带来了较大误差，特别是在高温的氧化剂一侧。

混合层靠氧化剂一侧温度较高，此时自点火效应

变得显著。数值计算中一般采用超氧化氢基

（ＨＯ２）作为自点火过程的标识。可以看出，在氧
化剂一侧，混合气在高温作用下，生成ＨＯ２的相关
关链式反应以较快速度进行，使得 ＨＯ２快速累积
并达到峰值。即使是在燃料流一侧，ＷＳＲ模型得
到的ＨＯ２也存在明显偏差。总体来说，ＬＥＳＷＳＲ
方法由于忽略了亚格子尺度湍流－化学反应的相
互作用，不能准确地描述包含自点火特征的湍流

燃烧过程。

如前文所述，有限样本的统计值相较于真实

值的误差与样本数量的二分之一次方成反比，因

此提高粒子数目，预期可以同时改善匹配压力模

型１和压力模型 ３的 ＬＥＳＰＤＦ方法计算结果。
但由于压力模型１采用的压力实际为 ＬＥＳ可解
压力，本身不直接受粒子数目的影响，而是通过流

场演化间接作用，因此粒子数目对于模型的改进

主要体现为粒子化学反应计算本身及流场发展。

而对于压力模型３，粒子数目的增加还同时直接
改善压力本身的计算结果，实现双向正反馈耦合。

因此可以认为，增加粒子数目，压力模型３的改善
可能会比压力模型１更加明显。由于粒子数目的
影响并非关注的重点，同时针对本算例，本文采用

的粒子数目可以获得较好的结果及不同模型的对

比效果，也满足当前ＰＤＦ方法中的通用粒子数目
设置，额外考虑计算量，不再对不同粒子数目开展

进一步计算分析。

图７　ｔ＝５４０时刻统计结果
Ｆｉｇ．７　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｏｆｓｔａｔｉｓｔｉｃａｌｒｅｓｕｌｔｓａｔｔ＝５４０

为了探索不同滤波压力模型的时间累积误

差，在充分发展阶段的较早时刻（ｔ＝５４０），也对时
均流场进行了统计，对比如图７所示。可以看出，
压力模型３在中心峰值之外出现了另一小的峰

值，这主要是由于压力模型３中仍包含一定程度
的统计噪声。同时，相比于压力模型 １，压力模
型３的改善效果并不十分明显，这主要是由于流
动进入充分发展阶段的时间还比较短，亚格子组

分－温度关联项相对可解压力较小，需要经过长
时间的积累才能展现优势。

４　结论

面向超声速反应流 ＬＥＳＰＤＦ，发展了一种新
的滤波压力模型。该模型综合了有限差分 ＬＥＳ
和拉格朗日粒子ＰＤＦ的优势，可以合理充分考虑
亚格子组分－温度关联项，同时避免了直接使用
ＰＤＦ滤波压力带来的严重统计噪声问题，具备较
好的数值稳定性。从 ＰＤＦ与流体保持概率等效
的基本特征出发，ＬＥＳ和 ＰＤＦ中亚格子压力与可
解压力的比值理论上具有一致性，基于此对 ＬＥＳ
中的亚格子压力项进行建模。在三维超声速氢

气／空气时间发展反应混合层中进行了数值测试，
分别采用不同压力模型的 ＬＥＳＰＤＦ和 ＬＥＳＷＳＲ
以及 ＤＮＳ对该算例进行模拟并对结果进行对比
分析。研究显示，相比于传统的压力封闭模型，新

发展的滤波压力模型可以明显改善 ＬＥＳＰＤＦ方
法的计算精度。相比于传统的ＬＥＳＷＳＲ方法，基
于新滤波压力模型的 ＬＥＳＰＤＦ方法可以较好地
捕捉时间发展反应混合层中亚格子尺度强烈的湍

流－化学反应相互作用和亚格子尺度的分子／湍
流混合、扩散。特别地，ＬＥＳＰＤＦ方法可以较好
地模拟链式反应过程中的中间微小组分如过氧化

氢的反应变化过程，可以更有效地模拟如自点火

等复杂的高速湍流燃烧过程中的典型现象。
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