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高温高速稀薄流的 DSMC算法与
流场传热分析

王保国, 李学东, 刘淑艳
(北京理工大学 宇航学院, 北京 100081)

摘    要: 在非结构网格下,研究了热力学碰撞传能的 6 种方式和化学反应的 8 种类型, 详细给出了上述

碰撞传能和化学反应碰撞类型的子程序计算框图.在可变硬球( VHS)分子模型、Borgnakke2Larsen 唯象模型、

Bird 的化学反应几率模型以及壁面 CLL( Cercignani2Lampis2Lord)反射模型的基础上, 用 Fort ran 语言编制了

能够模拟内能松弛、热力学非平衡和化学非平衡的稀薄气体 DSMC( direct simulation Monte2Car lo)源程序, 在

地球大气层和火星大气层中完成了 Ba llute减速装置的 8个工况计算(其中 Knudsen 数从 0. 05 变到 30. 0, 飞

行Mach 数从 26. 3 变到 11. 2) ,并与 NASA Langley 研究中心 2007 年发表的计算结果作了比较, 本文的结果

令人满意. 另外,这里用 | T - T v | / T 去分析热力学非平衡,用 DamkÊhler 数去分析化学反应非平衡, 用 St an2

ton 数去分析飞行器壁面的传热效果,所有这些分析对高温部件的热防护设计十分有益.
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Abstr act: This paper studied 6 kinds of energy transfer of thermodynamic collision and

8 types of chemical react ion on unst ructur ed grids. Subrout ine flow charts of the energy

tr ansfer and chemical r eact ion collision ment ioned above were proposed in detail. Based on

variable hard sphere ( VHS) model, Borgnakke2Larsen phenomenological model, chemical

reaction model of Bird and Cercignani2Lampis2Lor d ( CLL) gas sur face interact ion model, a

rarefied gas direct simulation Monte2Carlo (DSMC) code was produced using Fort ran, enab2

ling to simulate r elaxat ion of internal energies, thermodynamic nonequilibrium and chemical

reaction nonequilibrium. The computat ion of towed ballute applicat ions of 8 cases was com2

pleted in the Ear th. s and Mars. atmosphere, in which Knudsen number changes from 0. 05

to 30. 0, flight Mach number changes fr om 26. 3 to 11. 2. T he results were compared with

the computat ion published by James N. Moss from NASA Langley Research Center in 2007,

showing satisfactor y agreement. In addit ion, this paper analyzed thermodynamic nonequilib2

r ium, chemical react ion nonequilibrium and heat transfer efficiency of vehicle wall, by using | T -

Tv | / T, DamkÊhler number and Stanton number, respect ively. The analysis is beneficial to thermal
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protect ion design of high temperature assemblies.

Key words: thermodynamic nonequilibrium; chemical react ion nonequilibrium;

high temper ature heat transfer analysis;

DSMC ( direct simulat ion Monte2Car lo) algorithm; unst ructured grid

  现代航空航天动力装置的姿态控制以及飞行

器的热防护技术对气动热力学环境提出了越来越

严格的要求[ 1] , 尤其是近年来高空变轨技术的飞

速发展
[ 2]
,需要较准确地确定稀薄气体环境中飞

行器的气动力与气动热的分布, 因此近年来稀薄

气体动力学的计算引起了国内外学者们的普遍重

视.多年来稀薄气体动力学的求解发展了许多有

效的方法, 例如 Bhatnagar2Gross2Krook ( BGK)

法
[ 324]
、矩方法

[ 5]
以及 Monte2Carlo 法

[ 6]
等, 其中

以 Bird 提出与发展的直 接模拟蒙特卡罗

(DSMC)方法应用最为广泛. DSMC方法直接模

拟流动的物理过程, 与 Boltzmann 方法相比, 它更

能够较方便的处理高温环境下气体的热力学非平

衡与化学非平衡现象.

在 DSMC方法中,网格主要是用于对流场宏

观量进行抽样统计以及对可能的碰撞对进行选

取,因此合理的网格分布对完成流场的计算有重

要作用. 目前, 网格的划分有两类:一类为结构网

格(例如文献[ 629]等) , 另一类为非结构网格 (例

如文献[ 10]等) .对于复杂外形的流场计算采取非

结构网格要比结构网格更为有效. 当前,非结构网

格的生成技术主要有两种:一种是 Delaunay 方

法,另一种是阵面推进法,两种方法各有长处而且

在流场计算中都有广泛的应用
[ 11]

. 相对国外, 国

内在非结构网格的生成技术方面开展的较少. 在

高温、高空环境下,流场的热力学状态十分复杂,

热力学非平衡现象普遍存在, 再加上高温下分子

碰撞将发生各种复杂的化学反应, 因此如何有效

的用数值方法模拟出流场中存在的热力学非平衡

与化学非平衡现象便成为稀薄气体动力学计算的

主攻方向
[ 12]

.

本文以非结构三角形网格为例,较详细的研

究了在非结构网格下流场的热力学非平衡与化学

反应非平衡的数值计算,详细的研究了地球大气

环境下高温高超声速流场内 5 组元 17 基元反应

的机理以及火星大气环境下高温高超声速流场内

8组元 44基元反应机理的计算. 编制了具有自主

知识产权的适用于高超声速稀薄气体热力学非平

衡态和化学反应的非结构 DSMC源程序, 并完成

了 35个典型工况的计算(因篇幅所限, 本文只给

出部分算例的计算结果) ,初步验证了本文算法的

合理性.

1  基本算法、关键步骤与程序框图

1. 1  非结构网格的生成以及模拟分子的追踪

办法

  对于非结构网格的生成, 本文采用了阵面推

进方法( advancing front method) , 以平面问题为

例,对计算域进行非结构三角形剖分,得到了计算

区域内三角网格的节点和网格坐标[ 13214] .

在 DSMC方法中,如何正确并快速的追踪到

模拟分子的运动轨迹, 是决定流场模拟算法可行

性的关键.与结构网格相比,非结构网格无法以给

定的坐标去确定该坐标所在网格的编号.为解决

这个困难,本文应用一组二维数组来预先设置流

场中网格2网格、网格2壁面相互位置, 从而减少了

模拟分子运动过程中追踪模拟分子的计算量, 并

能迅速判断模拟分子是否和壁面发生碰撞.从而

减少分子运动过程中追踪模拟分子的计算量.

图 1和图 2分别给出了非结构网格中模拟分

子运动子程序的框图和描述分子在网格中运动轨

迹的示意图.可以看出本文在对于分子运动轨迹

的追踪采用了如下 3个步骤:

1) 首先确定模拟分子的起始位置 P 1 以及所

在网格¹ 的编号.在无碰撞的假设下,采取匀速直

线运动求出模拟分子以各自速度在 $ t 时间内运

动的距离, 确定模拟分子新的位置 P 2 . 判断点 P 2

是否在原始网格 ¹ 内, 如果在原网格内则存储模

拟分子新的坐标并追踪下一个模拟分子.

2) 若模拟分子新位置 P 2 不在原始网格 ¹

内,则从设定数组中读取原始网格所有相邻网格

( º 2�lx )的编号,在这些相邻网格中找出模拟分子

的新位置 P 2所对应的网格.判断原始网格和新位

置P 2所在网格是否与壁面(包括流场边界壁面和

物体壁面)共线,若无共线则存储模拟分子新的坐

标和所在网格编号, 并追踪下一个模拟分子.

3) 若所在网格有边在壁面上,则需要判断分

子是否与壁面发生碰撞. 假设已知网格有边 AB

在壁面上,连接模拟分子原始位置 P 1 和新位置
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P 2 .通过几何算法判断共边 AB 和线段 P 1P 2 是

否有交点,若无交点则存储模拟分子新的坐标以

及所在网格编号,并追踪下一个模拟分子.若有交

点则模拟分子和壁面发生碰撞, 这时可调用模拟

分子与壁面碰撞的子程序进行模拟分子碰撞的处

理.然后从碰撞点出发, 模拟分子继续完成 $ t剩

余时间的运动, 并找到新的位置 P 2 , 而后存储模

拟分子新的坐标和所在网格的编号, 并追踪下一

个模拟分子.

图 1  非结构网格中模拟分子运动的子程序框图

Fig. 1  Subroutine flowchart of simulation molecule. s

movement in unst ruct ur ed grid

1. 2  来流参数的设定

  计算不同工况下大气的组分, 计算时应考虑

飞行高度、大气层的种类(本文分别考虑了两种大

气层:一种为地球大气层,另一种为火星大气层) .

模拟分子采用了变径硬球模型( VHS) , 模拟分子

与壁面的碰撞分别采用了漫反射碰撞模型和

CLL(Cercignani2Lampis2Lord)反射模型.壁面采

图 2  模拟分子在网格中的运动轨迹示意图

Fig. 2  Simulation molecule. s movement in gr id

用 CLL 模型后,使得模拟分子在壁面很好地满足

了互易性定理.假定流场左边界和上下边界属于

流动区域,进入边界的分子的热运动速度分量按

Maxwell速度分布函数产生,而后再迭加各方向

的宏观速度便得到进入计算区域模拟分子的各速

度分量.对于新进入流场的模拟分子,则认为均匀

随机分布在来流边界的网格面上, 其运动时间为

$ t # Rf ,这里 R f为随机数.

当分子运动到右出口边界,由于流场中沿 X

方向的速度远远超过热运动速度, 所以可以认为

右边界基本上没有模拟分子从外部进入计算边

界,将该边界处理为/真空0边界.

1. 3  热力学碰撞传能的 6种类型及 8种化学

反应类型

  气体分子之间的热力学碰撞传能, 通常包括

6种类型,即分子平动能与分子平动能之间的能

量交换(简称为 T2T 传能, 也就是通常说的弹性

碰撞传能)、分子平动能与分子转动能之间的能量

交换(简称为 T2R 传能, 即分子转动弹性碰撞)、

分子转动能与分子转动能之间的能量交换(简称

为 R2R传能, 注意它仅发生在双原子分子之间)、

分子振动能与分子振动能之间的能量交换(简称

为 V2V 传能, 注意当 T< 4 000K 时 V2V 传能决

定了气体分子振动能的松弛过程)、分子平动能与

分子振动能之间的能量交换(简称为 T2V 传能,

注意当 T> 4000K时 T2V 传能决定了气体分子

振动能的松弛过程)以及转动能与分子振动能之

间的能量交换(简称为 R2V 传能, 注意在 R2V 传
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能过程中,碰撞分子各自由度上的平动能保持着

守恒性质) .

图 3给出了热力学碰撞传能的子程序框图.

图中 Rf 为随机数, P c, P r 与 P v 分别代表碰撞几

率、转动能松弛几率与振动能松弛几率. 应当指

出,热力学碰撞传能是一类不改变碰撞分子组分

也不改变碰撞分子结构的二元碰撞, 然而当碰撞

分子的热力学总能量大于化学反应活化能E a 时,

便可能发生化学反应碰撞.一旦这类碰撞发生,它

使得参与碰撞的分子成分或者分子结构发生了改

变,这里不妨以高超声速飞行器再入大气层为例

扼要说明常见的 8种化学反应的碰撞类型: ¹ 离

解反应; º 单原子的复合反应; » 交换原子反应

(又称置换反应) ; ¼ 单原子的缔合电离反应; ½ 离

子与电子之间发生的离解式复合反应; ¾ 由电子

所激发的电离反应; ¿ 离子与电子间发生的三体

复合反应; À 电荷交换反应.显然, 在 DSMC方法

中如果要细致的描述上述 8类化学反应的碰撞过

程,则图 4给出了这时化学反应的子程序框图,图

中 Rf 为随机数, P c 为碰撞几率, P re, P di , P ex , P ri,

P ei与 P exe 分别代表有关化学反应的抽样几率

函数.

图 3  热力学碰撞传能的子程序框图

Fig. 3 Subroutine flowchart of thermodynamic collision energy transfer

  在本文的计算中,模拟分子碰撞后的平动能、

转动能和振动能分配采用了 Borgnakke2Larsen

的唯象模型[ 15] . 因此在 DSMC 计算中弹性碰撞

次数、转动非弹性碰撞次数与振动非弹性碰撞次

数之比为 1 - 1
Z r

- 1
Zv

B
1
Z r

B
1
Zv

, 这里 Z r

为转动松弛碰撞数, Zv 为振动松弛碰撞数,通常

可取 Z r = 5 ,而 Zv 采用了 Bird在文献[ 16]给出

的表达式,即

Zv = (C1 / T X) exp( C2T - 1 / 3) (1)

式中 C1和 C2是根据气体的不同组分所对应的常

数, X为黏性指数, T 是分子碰撞的有效温度.在

上述计算中,对于非弹性碰撞中能量的分配采取

了平动能 E t 和振动能 Ev 以及转动能 E r 分别进

行分配的办法. 当振动能被激发, 令 Ecv = R fEcc ,

式中 Rf 是 0~ 1的随机数.而振动能的最大值占

总能量的概率

Pmax = 1- Ecv
E t + Ev

3
2
- X

12

(2)

上式中 X12 是气体黏性系数的温度幂指数. 若

Rf< P max ,则碰撞后的振动能 E
*
v = Ev , 否则重新

选择随机数 Rf ,直到满足 R f< P max为止.

当转动能被激发,碰撞后的转动能

E
*
r = (1 - Rf

5
2

- X
12 ) ( E t + E r) (3)

对于化学反应,采用了 Bird 的化学反应几率模型

(又称化学反应的位阻因子法) .在这种模型中,碰

撞分子发生化学反应的几率由化学反应速率推

出,在本文的计算中,考虑了飞行器再入的两种大

气层中的化学反应, 一种是再入地球大气层时所

发生的 5组元 17基元反应,另一种是再入火星大

气层时所发生的 8组元 44基元反应.对于地球大

气,化学反应机制选取如表 1所示的 5组元(N2 ,

O2 , NO, N 和 O)、17基元反应模型,其中M 为反

应碰撞单元.

表 1  地球大气层中所发生的化学反应机制

Table 1 Ear th atmosphere r eaction

化学反应 反应碰撞单元M

1 N2+ M \ N+ N+ M N2 , O2, NO, N, O

2 O2+ M \ O+ O+ M N2 , O2, NO, N, O

3 NO+ M \ N+ O+ M N2 , O2, NO, N, O

4 NO+ O\ N+ O2 无

5 N2+ O \ NO+ N 无
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图 4 化学反应碰撞过程的子程序框图

F ig. 4  Subroutine flowchar t of chemical r eact ion

当组分 A的分子与组分 B的分子碰撞时,以

一定的几率发生化学反应, 通常引入反应截面 Rr

与总碰撞截面 Rt 之比来代表由于碰撞所导致的

化学反应发生的几率.借助于 Bird 的唯象化学反

应模型,这时
Rr
Rt
的表达式为

Rr
Rt

=
EaP1/ 2 Tb

r ef

2Rref( kT ref) b- 1+ X
AB

# F+ 5
2

- XAB

# F+ b+ 3
2

#

mr

2kT ref

1/ 2
( Ec - E a)

b+ F+ 1
2

EF+ 3
2
- X

ABc

( 4)

式中 E为对称因子,对于不同类分子则取 E= 1 ,

对同类分子则取 E= 2 . F为内自由度的平均值,

XAB是气体黏性系数的温度幂指数, Ea和 Ec 分别

代表活化能与碰撞的总能量, mr 代表折合质量,

#( * )为 Gamma函数, a 和b 分别是化学反应速

率公式中的常数,这里表达式为

k(T ) = aT bexp(- Ea / kT ) (5)

式中 Ea为活化能, k( T) 为化学反应速率.注意式

( 5)等号右边的 k代表 Boltzmann常数;图 5给出

了本文给出的一种简化处理热力学传能与化学反
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应碰撞过程的子程序框图并用它完成了一些工况

下的流场计算, 获得了一些可喜的结果.

图 5 一种简化的处理两类碰撞的子程序框图

Fig. 5  A simplified subroutine flowchart of

chemical r eact ion

2  典型算例计算及传热学分析

2. 1  Ballute减速问题

  Ballute减速装置是目前飞行器进入目标星

球飞行轨道的一种新型气动制动技术的关键装

置
[ 2]
,该装置由探测器与环形气球组成,由图 6给

出了进入火星轨道探测器(Mars Pathfinder)与环

形气球的示意图,该气球总体直径 D = 52. 0m ,

气球圆环截面直径 Dcs = 13. 0m ,探测器尾部和

环形气球中心距离是 28. 46m.图 7仅给出了火星

探测器的结构尺寸图,详细几何数据见文献[ 17] .

图 6 探测器和环形气球示意图

F ig. 6  Schematic of a toroidal ballute towed behind

a spacecr aft

图 7  探测器结构图

F ig. 7 Spacecr aft configuration

2. 2  在地球大气层运动时 5种工况的数值计算

  表 2给出了距离地球表面 110 km到 200 km

时来流分子的自由程 K] 、数密度 n ] 、温度 T ] 、各

组分气体所占比例和气球特征长度(这里取为气

球圆环截面直径Dcs )所对应的 Knudsen数,为方

便讨论分析,这里来流速度统一取 8. 55 km/ s,本

文计算了表 2中所给出的 5种工况的稀薄流场.

5种工况下流场平动2转动温度 T 的分布如

图 8( a)至图 8( e)所示,温度最高值出现在探测器

和气球的头部驻点区域内,并且随着海拔高度的

增加,峰值逐渐由 26 000K 降低到 17 000K.探测

器头部与气球头部各自的脱体激波间相互作用使

得在探测器的尾部后方存在着一个高温区,该区

域的温度值均在 12000K 以上.

由探测器与气球头部温度等值线的分布可以

看出,在稀薄大气空间内,随着海拔高度的上升,
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表 2  距离地面不同高度的自由来流参数

Table 2  Free stream conditions

高度/ km K] / m n ] / m3 T ] / K XO2
XN2 XO Kn Ma

200 389. 9 8. 9996@1015 1026 0. 0315 0. 4548 0. 513 8 30. 0 11. 2

140 20. 76 9. 3526@1016 625 0. 0618 0. 6517 0. 286 5 1. 60 15. 8

120 3. 03 5. 2128@1017 368 0. 0845 0. 7327 0. 182 8 0. 23 21. 2

115 1. 59 9. 8565@1017 305 0. 0978 0. 7539 0. 148 3 0. 12 23. 4

110 0. 64 2. 1246@1018 247 0. 1232 0. 7704 0. 106 4 0. 05 26. 3
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图 8  地球大气中 5 种工况时的温度等值线的分布图

Fig. 8 T ranslational temperature contours

in the Ear th. s atmosphere

Knudsen 数由 0. 05 增大到 30, 激波层的厚度也

有显著增加. 在 110 km 处, 由于 Knudsen 数较

小,气体分子间的碰撞频率较大,从而导致温度的

等值线分布的较密, 激波层厚度较小;在海拔高度

200 km处,此时 Knudsen 数为 30, 这时大气已经

极其稀薄,分子间的碰撞频率很低,激波本身的厚

度已非常大,等值线的分布十分稀疏,温度的变化

梯度很小.

由图 9可知, 4种工况下气球头部驻点区域

内平动2转动温度 T 的值相比探测器头部驻点区

域的值较大.在同一工况下,气球头部的驻点区域

中| T - Tv | / T 的值较小,表明热力学非平衡态现

象较弱,这是由于气球头部的驻点区域中,气体密

度要大得多,分子碰撞频率较大,使得 T v的数值

与 T 较为接近. 另外, 相比之下探测器头部驻点

区域内| T - T v | / T 的值大于气球头部区域的值,

表明该处热力学非平衡态现象比气球的头部要

强, 这是由于气体密度较小, 分子的碰撞频率较

低,使得分子的热振动较弱, 振动温度 T v的值较

低的缘故.

从图 9可以看出,随着海拔高度的上升,整个

流场区域内气体的分子平均自由程增大,分子间

的碰撞频率减小,使得分子的热激发程度降低,分

子的振动温度 Tv 很小, 从而导致全流场内分子

的振动温度均远小于平动2转动温度,即| T - Tv | /

T 的值很大,流场内热力学非平衡态的剧烈程度

和区域都逐渐增大, 在海拔 140 km处,绝大部分

流场内| T - T v | / T 的值已达到 0. 9.

图 10分别给出了距地面不同高度时环形气

球表面热流密度沿表面圆周长 s的分布图, 将本

文得到的高度为 110 km和 120km时两种工况的

的数值结果与文献[ 17]比较, 两者吻合较好.从本

文图 10所给出的 5种工况来看,气球表面热流密

度开始随着 s的增大逐渐增大,在驻点处达到最

大值.过了驻点后热流密度又逐渐降低,在气球后

部热流密度值很小. 受稀薄程度的影响较大,随着

高度的变化,热流密度峰值从海拔高度 110km处

的 8406W/ m
2
降低到 200 km处的 98W/ m

2
.
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图 9  在地球大气层中 4 种工况时流场 | T - T v | / T 等值线的分布图

F ig. 9 | T- T v| /T contours in the Earth. s atmosphere

图 10  在地球大气层中 5 种工况时气球表面热流密度沿圆周 s分布图

F ig. 10  Wall heat tr ansfer rate distr ibution along s in the Ear th. s atmosphere
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  图 11给出了上述5种工况时计算出的 Stan2

ton数[ 18221]沿壁面的分布, 显然这时的分布与热

流密度的分布很类似, 气球表面 Stanton 数开始

随着 s的增大逐渐增大,在驻点处达到最大值.

过了驻点后 Stanton 数又逐渐降低, 在气球后部

Stanton数很小. 受稀薄程度的影响较大, 随着高

度的增加, 来流密度减小, Stanton 数逐渐增大,

Stanton数的峰值从 0. 285增大到 0. 839.

图 11 在地球大气层中 5 种工况时沿气球表面 Stanton 数分布图

F ig. 11  Stanton number distr ibution along s in the Ear th. s atmosphere

  将壁面气热流密度的模拟结果无量纲化, 得

到壁面热流系数 Ch

Ch =
q

1
2
Q] U3

]

(6)

式中 q是热流密度, Q] 和 U ] 分别是自由来流的

密度和速度.

表3给出了相同来流速度8. 55km/ s,不同高

度(即 110~ 200 km范围)时,环形气球表面的气

球壁面热流密度与热流系数的峰值. 从表 3可以

看出,壁面热流密度和热流系数受稀薄程度的影

响较大, 随着高度的变化, 热流密度峰值从

8406W/ m2降低到 98 W/ m2 与其相对应的热流

系数峰值从 0. 280变化到 0. 961. 并将本文的数

值结果与文献 [ 17]的结果相比, 显然两者基本

一致.

表 3 不同高度的气球表面热流密度、热流系数的峰值

Table 3  Heating results for wall of ballute

高度/ km q/ (W/m2 ) Ch

110
本文

Moss

8 406

9 300

0. 280

0. 310

120
本文

Moss

4 705

4 400

0. 628

0. 622

140
本文

Moss

1 013

1 020

0. 841

0. 847

200
本文

Moss

98

100

0. 961

0. 975

图12( a)给出了110km高空时沿气球头部驻

点线组分的摩尔百分比的分布图. 从上图可以看

出,激波后接近壁面的位置,由于气体分子密度增
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图 12  在地球大气层中 4 种工况时气体各组分沿气球

头部驻点线的摩尔百分比分布图

F ig. 12 Species mass fractions a long the stagnat ion

st reamline of ballute in the

Earth. s atmosphere

大,碰撞数目增大,气体分子化学反应最强烈.越

靠近壁面,分子碰撞频率会逐渐增加,由于离解反

应、置换反应和复合反应的发生,可以看出氮气与

氧气组分逐渐降低, 而氮原子和氧原子逐渐升高.

值得注意的是,靠近壁面这时因冷壁效应导致了

氮气与氧气组分略有升高,氮原子与氧原子略有

降低.图 12 中给出了距离地面高度为 110, 115,

120 km和 140 km这 4种工况时不同组分气体中

所占的摩尔百分比, 从图中可以看出整个流场的

化学反应的变化过程.

从图 12可以看出, 随着高度从 110 km增加

到 140 km,气体稀薄程度增加, N2 和 O2 分子的

分解趋势减弱,这表明流场中的化学反应程度降

低.当飞行高度达到 140 km 时, N2 和 O2 分子基

本上没离解反应发生, 流场化学反应已经变的很

微弱.所以可以得出飞行器表面的化学反应程度

随着高度的增加而减弱,当气体稀薄程度接近于

自由分子区时,化学反应对流场的影响将十分有

限.这主要是因为随着来流密度减少导致分子的

碰撞频率减小,由于分子间化学反应发生主要是

通过分子碰撞来实现的,因此上述过程所对应的

气体的化学反应程度减弱.

为了更有效的定量描述流场中的化学非平衡

态,引进 DamkÊhler 数(它是流动特征时间与化

学反应特征松弛时间的比) , 并用符号 Dm 来表

示.对于同一反应, Dm 数越大, 则流场中的化学

反应越强烈. 对于 N2 分子来讲,它在流场中的化

学反应的程度用 Dm( N2 )来表示, 其表达式为

Dm (N2) = (L/ U ] ) kf , N
2 QN2 / MN

2 (7)

式中 L是气球特征长度, U] 是来流速度, kf ,N
2
, QN

2

和MN
2
分别是 N2 分子分解的速率、密度和分子

质量.

图 13给出了流场中 N2 分子离解反应时所

对应的 Dm 数的分布图. 从图 13( a)中给出的流场

Dm 数等值线的分布图可以看出, 等值线主要集

中在气球头部区域, 这表明在气球头部局域化学

反应较显著,相比来讲,探测器头部的化学反应较

弱,因此图 13( b) ~ ( d)便仅给出气球部分的 Dm

数等值线的分布图. 在距离地面 4种工况(即高度

分别为 110, 115, 120 km和 140 km)时, Dm 数的

最大值分别为 4. 2 @10- 2 , 6. 5 @10- 4 , 2. 0 @

10- 6 , 4. 5@10- 9 , 可见随着来流稀薄程度的增加,

Dm 数值降低很快, 这说明流场内的化学反应程

度减弱.当高度达 140 km时,化学反应已基本不

发生,这与前面的分析是一致的.

1213



航  空  动  力  学  报 第 25 卷

图 13  在地球大气层中 4 种工况时流场中 N2 分子离解反应对应的 Dm 数等值线的分布图

F ig. 13  Dm number cont ours in the Ear th. s atmosphere

  表 4给出了本文在完成上述 5种工况计算时

所选用的 N s 和 N t 等值,这里N s 为额定取样数,

表 4  程序中的所选用的部分参数以及计算所占用的

CPU时间

Table 4 Parameter s and CPU times of computation

高度/ km N s N t 机时/ h

110 100 250 67

115 100 250 32

120 100 250 18

140 100 300 9

200 100 500 5

N t 为总循环数.表 4中的/机时0表示完成计算所

占用的 CPU 时间(本计算是在双 CPU, Intel( R)

Xeon(TM)双核处理器, 主频 2. 66H z, 内存 2G

的计算机上进行的) .

2. 3  在火星大气层运动时 3种不同工况时的

数值计算

  火星是人类未来星际探索的重要目标之一.

火星大气与地球大气相比,它要稀薄的多,而且大

气中 95%是 CO2 .表 5给出了距离火星表面 100

km到 130km高度处来流分子的自由程 K] 、数密

度 n ] 、各组分气体所占比例以及对应气球特征长

度(取气球直径 Dcs )的Knudsen数.为方便分析,
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这里将来流速度统一取 8. 55km/ s.

表 5 火星大气环境时不同高度处的来流参数

Table 5 Free str eam conditions

高度/ km K] / m n ] / m- 3 XCO2
XN2 Kn

130 44. 3 1. 61@1016 0. 954 0. 046 3. 41

110 2. 83 2. 52@1017 0. 954 0. 046 0. 22

100 0. 74 9. 60@1017 0. 954 0. 046 0. 057

Ballute装置在火星大气层中运动时, 在探测

器的头部和环形气球的迎风面头部都将产生激

波,激波后气体温度升高并将发生化学反应, 其反

应模型可用包含 C, O, N, N2 , CO, CO2 , NO和 O2

在内的8组元 44个基元反应的模型来描述. 令M

为反应碰撞单元 (这里 M 为 C, O, N, N2 , CO,

CO2 , NO和 O2 的任意一个) .表 6给出了在火星

大气层作高超声速飞行时所发生化学反应的

模型.

为了比较 Ballute 装置在地球与火星两种大

气层中的运动, 本文又对火星大气层进行了数值

计算,图 14给出了距离火星表面 100 km和距离

地球表面 110km的温度等值线,两者的自由来流

速度相同(都取为8. 55km/ s) ,这时两者的 Knud2

sen数较为接近.从计算结果上可以看出,火星大

气层的气球前缘附近的激波层厚度明显大于地球

大气层的结果. 对于火星大气层,其温度峰值达到

了 30000K,而对于地球大气层为 26 000K,显然

两者具有很明显的差异.之所以这样是由于分子

自由程的计算采用了硬球模型

K=
1

2Pd
2
n

(8)

可以看出,在相同的分子自由程时,数密度 n和分

子直径d 的平方成反比. 火星大气的主要组分是

CO2 的分子直径 d = 5. 62 @10- 10m,而地球大气

的主要组分 N2 分子(分子直径 d= 4. 17 @10- 10

m)和 O2 分子(分子直径 d= 4. 07 @10- 10m)相比

CO2 的分子直径要小, 对应的数密度就相对较

大.所以在相同的 Knudsen 数下, 火星大气相比

地球大气更加稀薄. 另外,流场的平动温度的计算

公式

T = m cc2

3k
(9)

式中 m是分子质量, cc2 是网格内分子相对速度

的平方, k是 Boltzmann 常数. 由( 9)式可以看出

平动温度 T 和分子质量成正比. 火星大气的主要

组分是 CO2 的分子质量( m= 7. 31 @10- 26kg) ,大

于地球大气的主要组分 N2 分子 ( m= 4. 65 @

10- 26kg)和 O2 分子( m= 4. 65 @10 - 26kg)的分子

质量, 所以相同来流速度和相同 Knudsen 数情况

下 ,火星大气工况下的总温要比地球大气的高.

图 15给出了来流速度统一取 8. 55 km/ s, 距

离火星表面 110 km和 130km高度时的计算得到

的探测器和环形气球的温度分布图. 从该图中可

以看出其分布特性与地球大气环境中的数值模拟

结果相类似,随着距离火星表面高度的增加(当从

100 km变到 130 km时) , 大气稀薄程度增加, 对

应的 Knudsen数从 0. 057增加到 3. 41. 另外, 从

100 km和 110km工况时的温度图可以发现激波

表 6 火星大气层中所发生的化学反应机制模型

Table 6 Marsp atmosphere r eaction

化学反应 反应碰撞单元

1 CO2+ M \ CO+ O+ M M= N2 , O2 , NO, CO2 , CO , N, O, C

2 CO+ M \ C+ O+ M M= N2 , O2, NO, CO2 , CO, N, O, C

3 N2+ M \ N+ N+ M M= N2 , O2, NO, CO2 , CO, N, O, C

4 O2+ M \ O+ O+ M M= N2 , O2, NO, CO2 , CO, N, O, C

5 NO+ M \ N+ O+ M M= N2 , O2, CO, N, O, C, NO, CO2

6 NO+ O\ N+ O2 无

7 N2+ O\ NO+ N 无

8 CO+ O\ C+ O2 无

9 CO2+ O \ CO+ O2 无

1215



航  空  动  力  学  报 第 25 卷

图 14 距离火星表面 100km和距离地球表面 110 km处的温度等值线分布图

F ig. 14  Translat ional t emperat ur e contours in the Mars. ( 100km) and Earth. s ( 110 km) atmosphere

图 15 Ballute 装置在距离火星表面 110km和 130 km高度处的温度分布图

Fig. 15 T ranslational temperature contours in the Mar s. atmosphere

相互作用的物理现象, 这种现象是由于探测器的

激波和环形气球的激波相互作用的结果,因此在

探测器尾部区域和环形气球间的区域内存在着一

个很明显的高温区, 其最高温度为 21 600K.而在

距离火星表面 130 km, 稀薄程度接近自由分子

区,探测器与气球的头部激波厚度增大,而且相应

温度的峰值也降低了(见图 15) .

图 16给出了火星大气环境中, 3个不同高度

时的环形气球表面的热流系数沿壁面的分布图.

从中可以看出随着高度的降低, 热流系数受稀薄

程度的影响较大,其热流系数峰值从 0. 45增加到

0. 91.

图 16  在火星大气层中 3 个高度处沿环形气球壁面的

热流系数分布图

F ig. 16  Wall heat tr ansfer coefficient dist ribution

along s in the Mars. atmosphere
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图 17( a)给出了距离火星表面 110 km 高度

处,气体不同组分分子沿驻点线的摩尔百分比的

分布图.可以看出, 由于 CO2 分子的离解温度远

远低于 N2的分解温度, 所以 CO2 的离解率远远

大于 N2 的值.另外, 火星大气中的主要反应生成

物是 O, N 和 CO, 从图中可以看出作为 CO2 分解

的生成物 O 和 CO 在流场中的摩尔分数基本相

同,这是表明 CO的离解温度很高, 导致了 CO的

图 17  在火星大气层中 3 种工况时气体各组分沿气球

头部驻点线的摩尔百分比分布图

F ig. 17  Species mass f ractions distribution along t he

stagnation st reamline of ballute

in the Mar s. atmosphere

离解率很低.可以看出上述情况与地球大气中流

场的化学反应趋势基本上是一致的, CO2 与 N2

的气组分越靠近壁面越低,而 O, N 和 CO 逐渐升

高.此外,当靠近壁面时,由于冷壁效应的存在导

致了 CO2与 N2组分略有升高, O, N 和 CO略有

降低.

对比图 17 中的 3种工况时气体的各组分分

子沿驻点线的摩尔百分比分布图还可以看出, 在

距离火星表面 100 km 高度处 CO2 的分解率最

高, CO2 所占的摩尔百分比从由来流的 95%下降

到了接近壁面附近的 15% ,流场中的化学反应很

强烈;在距离火星表面 110 km CO2 从由来流的

95%下降到了接近壁面附近的 85% ,距离火星表

面130km CO2 的摩尔百分比基本不发生变化,流

场中化学反应效果并不明显. 由图 17 还可以看

出,在火星大气中所发生的化学反应与地球大气

中的反应有共同之处, 那就是它们都是随着来流

密度减少,分子的碰撞频率减小,因此对应的气体

化学反应程度减弱.

图 18 给出了火星大气层中高度分别为 100

km和 110km 这 2 种工况时流场的| T - T v | / T

值的等值线分布图. 由图中可以看出,这里| T- Tv

| / T 值的等值线分布图与地球大气层中相应的结

果类似,都是在同一工况下,气球头部的驻点区域

中| T - Tv | / T 的值较小,表明热力学非平衡态现

象较弱. 另外, 相比之下探测器头部驻点区域内

| T - T v | / T 的值大于气球头部区域的值, 表明该

处热力学非平衡态现象比气球的头部要强. 此外,

由 18图( a)可知, | T - Tv | / T 值从 0. 1 变化到

01 7;图 18( b)可知, | T - Tv | / T 值从 0. 5 变化到

0. 9. 还需说明的是, 对于 130km高度的工况时流

场的| T- T v | / T 值的等值线分布图, 由于它与图

18( b)相类似,这里因篇幅所限不再给出.

图 19给出了上述 3种工况时的 Stanton 数

沿壁面的分布图,很显然这里的分布与图 11在地

球大气层的结果相类似, 其规律都是气球表面

Stanton数开始随着 s的增大逐渐增大,在驻点处

达到最大值.过了驻点后 Stanton数又逐渐降低,

在气球后部 Stanton 数很小. 受稀薄程度的影响

较大,随着高度的增加, 来流密度减小, Stanton

数逐渐增大. Stanton 数的峰值从 0. 451 增大到

0. 932.

表 7给出了在火星大气环境下完成上述 3种

工况计算时所选取的 N s 与 N t 值, 以及完成计算

所需用的计算时间. 该计算也是在双 CPU, Intel
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图 18 在火星大气层中 2种工况时流场| T- Tv| /T 等值线的分布图

Fig. 18  | T- Tv| /T contours in the Mars. atmosphere

图 19  在火星大气层中 3种工况时沿气球表面 Stant on 数的分布图

F ig. 19  Stant on number distribution along s in the Mars. atmosphere

表 7 程序中的部分参数和计算时间

Table 7 Parameter s and CPU times of computation

高度/ km N s N t 机时/ h

100 100 250 55

110 100 250 28

130 100 300 10

(R) Xeon(TM)双核处理器,主频 2. 66H z,内存

2G的计算机上进行的.

3  结  论

  1) 本文详细讨论了稀薄气体流场计算的

DSMC算法,给出了热力学碰撞传能的 6种方式

和化学反应的 8种碰撞过程, 详细给出了相关的

计算子程序框图. 在非结构网格下, 在可变硬球

(VHS)分子模型、Borgnakke2Lar sen 唯象模型、

Bird的化学反应几率模型以及壁面 CLL 反射模

型的基础上, 用 Fort ran 语言编制了具有自主知

识产权的能够模拟内能松弛、热力学非平衡和化

学非平衡的稀薄气体 DSMC源程序,在地球大气

层和火星大气层中完成了 8种工况的数值模拟计

算,并与美国 NASA Langley研究中心Moss J N

2007年发表的计算[ 17]做了比较, 结果令人满意,

从而初步显示了所编程序的可行性与有效性.

2) 以 Ballute减速装置(其中包括探测器与

环形气球)为典型算例,完成了在两种大气环境下

的数值计算: ¹ 在地球大气环境(高度从 110 km
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到 200 km, Knudsen 数从 0. 05 变到 30. 0, 飞行

Mach数从 26. 3 变到 11. 2)时 5 种飞行工况的

DSMC计算; º 在火星大气环境(高度从 100 km

到 130 km, Knudsen 数从 0. 057变到 3. 41, 来流

速度为 8. 55 km/ s)时 3种飞行工况的 DSMC计

算.分别得到了 8种工况下壁面热流密度和 Stan2

ton数的分布, 这对飞行器的热防护以及 Ballute

气动制动装置的热防护设计提供了有效的分析

工具.

图 20  在火星大气层中 3 种工况时流场中 N2 分子离解

反应时对应的 DamkÊ her 数分布图

Fig. 20 Dm number contours in the Mars. atmosphere

3) 在高温稀薄流场的热力学分析与传热学

分析方面,注意了用 | T - Tv | / T 去分析热力学

非平衡,用 DamkÊhler 数去分析化学反应的非平

衡,用壁面的 Stanton 数分布
[ 18219]

去分析壁面的

传热效果,显然这些分析对高温部件的热防护分

析与设计提供了坚实的理论分析基础. 另外以图

20为例,该图给出流场中 N2 分子离解反应时对

应的 Dm 数的分布图。从图 20所给的 Dm 数等值

线的分布图可以看出,这里的结果与图 13地球大

气层中的结果有相似之处,即等值线都主要集中

在气球头部区域, 这表明在气球头部局域化学反

应较显著。在图 20中, 3种工况(即飞行高度分

别为 100, 110, 130 km)时, Dm 数的最大值分别为

7. 5@10
- 4
, 2. 6@10

- 4
, 2. 0@10

- 7
.从这些结果可

以看出,随着来流稀薄程度的增加, Dm 数的值降

低很快,这说明随着高度的增大流场内的化学反

应程度逐渐变弱。显然, 用 Dm 数去分析化学反

应的非平衡程度是十分有益的.
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