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反应流模拟中的应用
刘　晨 , 王江峰 , 伍贻兆

(南京航空航天大学 航空宇航学院 , 南京 210016)

摘　　　要 : 对预处理修正的 AUSM + (advection upwind splitting method + )格式进行了详细讨论 ,并将其

应用于全速域范围内的化学反应流场数值模拟.基于多组分 Navier2Stokes方程 ,结合控制方程时间导数项的

预处理 ,采用预处理修正的 AUSM +格式发展了一种模拟全速域范围内化学反应流场的有效算法.验证算例

包括超声速、亚声速以及极低速情形的化学反应流场 ,计算结果表明基于预处理 AUSM +格式发展的算法能

够有效地用于全速域范围内化学反应流动问题的模拟.
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Application of preconditioned AUSM + scheme on numerical

simulation of reacting flows at all speeds
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Abstract : Preconditioned AU SM + (advection upwind split ting met hod + ) scheme was

discussed in details and was applied to numerical simulation of multi2component chemical re2
acting flows at all speeds. Based on multi2component Navier2Stokes equations wit h time2de2
rivative p reconditioning , an effective algorit hm for simulating t he reacting flows over a wide

range of Mach numbers was developed using the preconditioned AU SM + scheme. Numerical

experiment s , including supersonic flow , subsonic flow and low speed flow , show that t he al2
gorit hm can be applied efficiently to the reacting flows at all speeds.
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　　近年来随着 CFD ( comp utational fluid dy2
namics)技术的发展 ,对化学反应流模拟的研究也

得到了广泛的重视和发展.基于密度的时间推进

方法已经得到了高度的发展 :高效率的隐式格式、

高精度的迎风分裂格式以及高鲁棒性的全耦合技

术.这些技术在应用于超声速、高超声速范围内的

反应流问题时表现出很好的模拟能力[122 ] .然而很

多反应流问题发生在低速情形 ,比如工业炉、内燃

机、涡轮发动机、火焰等等.对于这些低速问题 ,常

规的基于密度的方法由于系统的刚性问题使得计

算效率急剧恶化.基于上述原因 ,通常这些低速化

学反应流问题都是采用基于压强的方法进行计

算 ,这样就避免了低速时的收敛困难问题.

然而很多实际问题都是高速/低速的混合问
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题 ,比如航空发动机、火箭基组合循环飞行器

( RBCC) ,在这些流动中某些区域流动速度较低 ,

而其他区域流速较高 ,甚至存在激波 ,于是需要发

展一种适用于全速域范围的统一算法.近年来 ,预

处理方法 (p recondition)作为一种有效的统一算

法得到了普遍的重视和发展[ 325 ] .预处理方法通过

在原方程时间导数项乘以一个预处理矩阵来改变

方程的特征值矩阵 ,减小了方程在低速时的条件

数 ,从而很好地解决了系统的刚性问题.

另外考虑到很多实际工程问题流场的复杂

性 ,有必要发展基于非结构网格的高效数值求解

方法.本文采用预处理修正的 AU SM + (advec2
tion upwind split ting met hod + )格式结合 Weiss2
Smith预处理方法[5 ]发展了一种基于非结构网格

的全速域化学反应流场模拟算法 ,并利用该算法

模拟了超声速、亚声速和极低速情形的化学反应

流场.模拟结果表明本文发展的算法可以成功地

用于模拟全速域范围内的化学反应流场.

1　控制方程

控制方程是预处理的多组元 Navier2Stokes

方程组 ,其守恒形式如下 :
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式中 W是守恒通量 ; Ek 和 Ek
v 分别表示无黏及黏

性通量 ; H和 Hv 分别表示无黏及黏性轴对称交

叉源项 ;ε为控制因子 ,ε = 0 为二维控制方程 ,

ε= 1为轴对称控制方程 ; S为化学反应源项 ; s为

组元个数 ; x k ( k = 1 ,2)为两个坐标分量 ; uk ( k =

1 ,2)为速度分量 ;τ为黏性应力 ;ω·i为组元 i 的化

学反应质量生成率.组元 i的比定压热容、焓值、

质量扩散系数以及化学反应质量生成率ω·i 由

Chem Kin库函数获得.热流率及单位体积总能分

别表示为
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式中κ为导热系数 ; p是压强 ;ρi 和 h i 分别为组

元 i 的密度及焓值 ,ρ= ∑ρi ; D im是组元 i在混

合气体中的质量扩散系数 ;质量分数 ci =
ρi

ρ .

预处理矩阵采用 Weiss2Smit h 矩阵[ 5 ] ,在多

组元情形其具体形式如下 :
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式中 l =γ - 1 ;

ρh = ∑
i

ρiφi +
1
l
ρa2 = et + p ;

φi = ( u2 + v2 ) -
1
l
βi ;

βi =
5 p

5ρi

=γR i T - (γ - 1) hi -
1
2

( u2 + v2 ) ;

ε= min[ max ( Ma2 , Ma2
∞) ,1 ] ;

Φ =
1
ρa2

1
ε - 1

其中γ为质量热容之比 , a表示声速.

对于涉及湍流的算例 ,文中采用常用的 k2ε
双方程湍流模型 ,模型具体形式参考文献[3 ] .

文中 H2 / O2 化学反应模拟采用 Shang[6 ]的

7组元 7反应机制 , CH4 / O2 化 学 反 应 采 用

Smooke[7 ]的 15组元 42反应机制.

2　数值方法

2. 1　预处理修正的 AUSM +格式

预处理修正的 AU SM +格式的具体形式为

F
c

1/ 2 = (ρu) 1/ 2

Y i

u

v

h L/ R

+

0

p1/ 2

0

0

(5)

其中下标 1
2
表示单元交界面 ; L , R 分别表示

左右单元 .如果质量通量 (ρu) 1/ 2 大于零 ,向量

( Y i 　u　v　h) T 取 L ;若小于零则取 R.

　　参数 (ρu) 1/ 2 和 p1/ 2 可表示为交界面预处理

马赫数[8 ]的多项式形式.预处理马赫数定义为
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a
～
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(6)

其中数值声速 a
～

1/ 2 定义如下 :

a
～
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式中
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2
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其中 Ma
2

1/ 2和ε1/ 2均取为左右单元的代数平均值.

于是交界面马赫数 MaL/ R 由下式给出
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于是预处理修正后的 AU SM +格式中 p1/ 2

和 (ρu) 1/ 2 的计算公式为
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其中
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式中 M和 P的下标表示多项式的阶数.

2 . 2　数值离散及边界条件

控制方程离散采用基于非结构网格的有限体

积方法.空间离散采用预处理修正的 AU SM +迎

风分裂格式 ,时间推进采用 5 步 Runge2Kutta 方

法 ,并采用当地时间步长方法加速收敛.为了解决

化学反应源项导致的刚性问题 ,采用化学反应特

征时间的方法[9 ] .

计算初场由来流条件给出.物面条件为 : ①无

滑移条件V = 0 ; ②非催化壁条件
5 ρi /ρ

5 n
= 0 , n

表示物面法向.对称边界上应用对称条件.远场边
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界在低速情形采用文献[10 ]建议的简化边界 ,即

入流 :ρib =ρi∞ ; ub = u∞ ; vb = v∞ ; pb = pint

出流 :ρib =ρiint ; ub = uint ; vb = vint ; pb = p∞

其中下标 ∞和 int 分别表示来流值和内场值 ,而

当速度较大时则采用基于黎曼不变量的无反射特

征边界条件.

3　数值算例

3. 1　Evans超声速扩散燃烧算例

该算例用来检验算法在超声速情形下模拟化

学反应流问题的能力.该算例是 Evans等所做的

同轴射流试验 ,外部射流是马赫数 1. 9的空气 ,内

部射流是马赫数 2. 0 的氢气冷流.表 1 给出了具

体的试验条件.

表 1　Evans等的试验模拟条件

Table 1　Simulation conditions for experiment of Evans

试验模拟条件 燃料 氧化剂

Y/ mm 0～3. 26 4. 76～12. 0

T/ K 251 1 495

M a 2. 0 1. 9

p/ Pa 100 000 100 000

YO2 0 0. 241

YN2 0 0. 478

Y H2 1. 0 0

Y H2 O 0 0. 281

图 1给出了计算得到的温度分布 ,图中显示

出喷口下游火焰的结构 ,结果表明气流在离开喷

嘴后自动点火进行燃烧 ,火焰结构在喷嘴下游保

持稳定.图 2给出了在喷嘴下游两个不同的流向

位置计算得到的 H2 ,O2 , H2 O 和 N2 的质量分数

分布与试验值的比较.结果表明计算得到的反应

阵面与对称轴的距离比试验结果稍大 ,而计算得

到的反应区域范围则要小于试验结果 ,这与文献

[11 ]一致 ,分析认为可能是由于忽略了湍流脉动

对化学反应的影响所导致的.

图 1　Evans算例中的温度分布图

Fig. 1　Temperature contour of Evans

图 2　Evans算例中的截面组元质量分数分布

Fig. 2　Species mass f raction profiles of Evans

3. 2　Chang扩散燃烧算例

该算例用来检验算法模拟低亚声速情形下化

学反应流问题的能力.该算例是 Chang等所做的

带化学反应的自由剪切流试验 ,来流上层为燃料 ,

下层为氧化剂 ,中间为点火塞 ,表 2给出了具体的

试验条件.

表 2　Chang等的试验模拟条件

Table 2　Simulation conditions for experiment of Chang

试验模拟条件 氧化剂 点火塞 燃料

Y/ mm - 80～0 0～1 1～80

T/ K 811 1 250 367

U/ (m/ s) 390 140 140

p/ Pa 100 000 100 000 100 000

YO2 0. 21 0. 21 0

YN2 0. 79 0. 777 0. 960 6

Y H2 0 0. 013 0. 039 4

图 3给出了计算得到的温度分布 ,从图中可

以明显看出 ,上层氧化剂和下层燃料在中间高温
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点火塞的影响下 ,在两层交接面发生了化学反应 ,

并随着向下流的延伸 ,反应区域也相应变大.图 4

给出了沿 X方向不同截面上的轴向速度分布 ,并

与试验数据进行了对比.从图中可以看出在上游

区域轴向速度梯度较大 ,数值计算结果与试验值

吻合得很好 ;随着流动向下游方向的发展 ,反应区

域逐渐扩大 ,轴向速度梯度也相对减小 ,计算结果

与试验结果出现了一定的偏差 ,分析认为这是由

于物理现象本身的不稳定导致的[11 ] ,而传统的时

间平均方法难以正确描述这种现象.

3. 3　Mitchell扩散火焰算例

为了检验本文发展的算法在极低速情形下模

拟化学反应流问题的能力 ,这里模拟了 Mitchell

等所做的甲烷/空气轴对称层流扩散火焰试

验[12 ] ,该试验中包含了两股同轴射流 ,外部射流

是速度为 9. 88 cm/ s 的空气射流 ,内部射流是速

度为4. 5 cm/ s的甲烷射流.表 3 给出了具体的试

验条件.

试验中发现火焰温度峰值为 2 000 K.图 5给

出了计算得到的温度分布图 ,其中温度峰值为

表 3　Mitchell等的试验模拟条件

Table 3　Simulation conditions for experiment of Mitchell

试验模拟条件 燃料 氧化剂

Y/ mm 0～6. 35 6. 35～25. 4

T/ K 300 300

U/ (cm/ s) 4. 5 9. 88

p/ Pa 100 000 100 000

YO2 0 0. 21

YN2 0 0. 79

YCH4 1. 0 0

2 093 K ,该结果与试验值吻合得较好.图 6给出了

喷嘴下游1. 2 cm处截面上计算得到的温度径向分

布与试验值的比较.从图中可以看出计算结果与

试验值分布的形状和峰值吻合得都较好 ,但在火

焰核心区域计算得到的温度明显要高于试验值 ,

而且核心区域的范围也要大于试验值 ,分析认为

应该是由于计算时忽略了辐射因素的影响.

图 7给出了 1. 2 cm截面处各组元的摩尔分

数分布 ,各种组元的摩尔分数分布与试验值吻合

得都较好.从该图中可以看出甲烷向燃烧区域扩
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散 ,并且迅速燃烧消耗掉 ;CO2 ,CO的径向分布范

围要大于试验结果 ,这与图 6 中计算得到的火焰

核心区域偏大是一致的 ,应该是由于计算时忽略

了辐射因素的影响所导致的 ;而 CO 的存在表明

在火焰核心区域中甲烷的燃烧并不完全.

图 7　Mitchell算例中的截面组元摩尔分数分布

Fig. 7　Species mole f raction profiles of Mitchell

4　结　论

本文对预处理修正的 AU SM +格式进行了

细致讨论 ,并结合 Weiss2Smit h 预处理方法发展

了一种用于模拟全速域范围内的化学反应流问题

的算法.文中分别针对超声速、亚声速和极低速情

形下的化学反应流场与试验结果进行了对比验

证.结果表明 ,本文发展的算法可以有效地应用于

全速域范围内的化学反应流问题的数值模拟 ,该

算法不仅能够很好地模拟高速情形的化学反应流

场 ,而且对于低速化学反应流场的模拟也可以保

持相当的数值精度和收敛效率.
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