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В данной работе представлены некоторые результаты трехмерного числительного 

моделирования процессов, возникающих в химически реагирующей водородно-воздушной 

смеси совершенных газов после отражения и фокусировки падающей ударной волны 

от клинообразной вставки. В зависимости от интенсивности набегающей на вставку ударной 

волны выявлено несколько различных сценариев возникающих процессов и определены 

условия возникновения детонации. Также представлено тестирование результатов численного 

моделирования путем сравнения с экспериментальными данными. 

Ключевые слова: вычислительное моделирование, горение, детонация, химическая 
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The article presents some results of three-dimensional numerical simulations of processes in 

chemically reacting hydrogen-air mixture of ideal gases after reflecting and focusing of a shock 

wave against a wedge. Depending on the intensity of the shock wave, several different scenarios of 

emerging processes are obtained, and the conditions for detonation onset are determined. Compari-

sons of numerical simulations results with experimental data are also presented.  
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Процессы горения широко распространены в современных двигательных установках. 

В газовых смесях существует два режима горения: дефлаграция и детонация. Если первый тип 

является основой для большинства существующих двигателей, то второй процесс считается 

разрушительным за счет существенно больших скоростей распространения пламени, более 

высокой температуры и давления и, как следствие, больших нагрузок на систему. В то же 

время данный режим термодинамически более эффективный, чем классическое «медленное» 

или дефлаграционное горение. Если учесть, что в настоящее время классические двигательные 

установки достигли предела своей эффективности, то использование детонационного режима 

для работы новых двигательных установок представляется весьма перспективным 

направлением их развития [1–3]. 

На текущий момент существует несколько типов детонационных двигателей. Одним 

из видов таких систем являются импульсные детонационные двигатели. Другой тип – 

это двигатели с вращающейся детонационной волной. И в том, и в другом случае важной 
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задачей при конструировании этих систем является моделирование нестационарных 

переходов между двумя режимами горения [4–13]. Использование компьютерного 

моделирования позволяет существенно упростить задачи разработки и оптимизации 

конструкции для повышения эффективности таких двигательных устройств, а также 

определения оптимальных режимов их работы. 

В данной работе производится изучение инициирования детонации на малых 

расстояниях относительно слабым инициатором посредством фокусировки ударных волн и 

кумуляции энергии при отражении внутри клина. Теоретические исследования и результаты 

численного моделирования сравниваются с экспериментальными данными, полученными 

в ударной трубе. При проведении исследований в качестве топлива был взят водород, 

так как, с одной стороны, это перспективное топливо, которое при сгорании выделяет 

меньше вредных веществ, чем углеводород [14, 15], а с другой стороны, химическая 

кинетика горения водородно-воздушной смеси хорошо изучена [16–21]. Результаты такого 

рода работ могут быть использованы для повышения эффективности работы импульсных 

детонационных двигателей. Численное моделирование рассматриваемых процессов 

в большинстве случаев требует значительных вычислительных ресурсов. Использование 

параллельных вычислительных технологий и новых расчетных схем позволит сделать 

моделирование более точным и менее ресурсоемким [22–28]. 

Для моделирования процессов, протекающих в многокомпонентной горючей газовой 

смеси, с учетом химических реакций и явлений переноса в турбулентном режиме 

используется следующая система уравнений баланса массы каждого компонента, импульса и 

энергии [4]: 
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где k  – плотность k -го компонента; 
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 – плотность газовой смеси; 

u  – вектор скорости; 

p  – давление газа (шаровая часть тензора напряжений); 

τ  – дивиаторная часть тензора напряжений; 

K  – турбулентная энергия; 

k  – интенсивность образования компонента k в химических реакциях; 

E  – полная внутренняя энергия единицы объема газа; 

h  – энтальпия единицы массы смеси effD ; 

eff , eff  – коэффициенты переноса. 

Более подробно используемая модель описана в [33]. 

Для моделирования процессов турбулентности может быть использована 

двухпараметрическая ка-омега модель Уилкокса [29]. В этом случае вводятся два 

дополнительных уравнения для описания динамики дополнительных переменных K – 

кинетической энергии турбулентных пульсаций на единицу массы и ω – интенсивности 

убывания (диссипации) турбулентной энергии: 
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где µ – молекулярная вязкость газовой смеси; 

µT – турбулентная (или вихревая) вязкость; 

 :TP  τ u  – производство турбулентности; 

T
τ  – турбулентная составляющая девиатора тензора напряжений. 

В расчетах использовались следующие значения параметров модели: 5,0*  , 

95 , 403 , 09,0*  . 

Вычисление безразмерных термодинамических функций: теплоемкости, энтальпии и 

энтропии компонента – внутри некоторого температурного интервала осуществлялось с 

помощью аппроксимационных полиномов [14, 15] и специальной базы данных с 

полиномиальными коэффициентами для двух температурных интервалов [16]. Вне 

температурных интервалов для расчета термодинамических функций использовалась 

гипотеза постоянной теплоемкости. Использование данной гипотезы оправдано тем, что 

теплоемкость газа, как правило, достаточно слабо отклоняется от постоянного значения на 

сравнительно большом интервале температур. 

Рассмотренный кинетический механизм собран на основе механизма Мааса и 

Поупа [21, 22] и содержит в себе следующие компоненты: {H2O,OH,H,O,HO2,H2O2,O2,H2,N2}. 

Коэффициент прямой скорости каждой реакции в данном механизме аппроксимируется 

расширенной формулой Аррениуса. Коэффициент скорости обратной реакции вычислялся на 

основе коэффициента химического равновесия. Схожая кинетика использовалась в работе [30]. 

Однако в данном исследовании часть реакций была заменена на реакции из [31, 32], 

и значения некоторых констант механизма были скорректированы. Используемый механизм 

подробно представлен в [33]. Все реакции в нем обратимы. Если использовать лишь механизм 

Мааса и Поупа, то в случае, когда в эксперименте был переход горения в детонацию, 

ни возгорания, ни детонации не происходит. Меняя только предэкспоненциальный множитель 

в критической реакции размножения радикалов O2 + H = OH + O, можно получить лишь 

прямое инициирование детонации при фокусировке ударных волн, но не горение 

с последующим переходом в детонацию. Поэтому часть обменных реакций размножения 

радикалов и реакций с получением конечного продукта, как указанная, так и три других: H2 + 

+ OH = H2O + H, OH + OH = H2O + O и HO2 + H = H2 + O2, – были взяты из более современного 

механизма – диссертации Hegheş [31]. Последняя из этих реакций фактически запускает 

механизм накопления радикалов, когда идет в обратном направлении (ее преимущественное 

направление при низких температурах). Кроме того, была добавлена реакция из еще более 

современного механизма Hong [32]: H + O + M = OH + M, несколько уменьшающая 

количество свободных радикалов и позволяющая ускорить выход на конечный продукт. 

С таким гибридным механизмом и одновременно с увеличением скорости самой первой из 

упомянутых реакций за счет увеличения предэкспоненциального множителя удалось добиться 

горения за отраженной ударной волной без дальнейшего перехода к детонации в течение 

сравнительно долгого времени. В дальнейшем переход происходил на близком к эксперименту 

расстоянии от закрытого конца системы. 

В работе были рассмотрены две различные численные схемы сквозного счета. Явная 

схема 2-го порядка точности по пространству и времени на основе MUSCL-интерполяции 

переменных на грань при расчете конвективных потоков [24–26]. Для выбора направления 

интерполяции и для интерполяции давления применялся метод AUSMP [27]. Схема 
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реализована на регулярной сетке из одинаковых кубиков. Алгоритм был написан на языке 

программирования C++. Вторая схема представляет собой явную схему 3-го порядка 

точности по пространству и 2-го по времени на основе схемы Курганова – Леви [28], которая 

использует CWENO реконструкцию переменных на гранях. Расчет также проводится на 

кубической сетке. Программа реализована с помощью языка Фортран. Исходный код данных 

схем был распараллелен с использованием технологии OpenMP. 

Постановка задачи. Для проверки работоспособности разработанного численного 

кода путем сравнения с экспериментальными данными было проведено моделирование 

процессов, протекающих в измерительной секции ударной трубы. Для этого рассматривалась 

следующая задача. Была взята цилиндрическая труба диаметром 76 мм и длиной 720 мм 

(рис. 1), заполненная покоящейся стехиометрической водородно-воздушной смесью 

с молярными долями компонент 
2 2 2H O N: : 2 :1:3.76C C C  , температурой T0 и давлением P0. 

В конце трубы устанавливалась вставка с клинообразной полостью и углом при вершине 

θ = 900. Далее задавалась прямая ударная волна, набегающая на вставку. Волна двигалась 

со скоростью D и параметрами вещества за фронтом T, P и Vx.  

 

 
 

Рис. 1. Схема рассматриваемой задачи. Сечение, проведенное вдоль центра цилиндрической трубы 

параллельно боковой грани клинообразной вставки 

 

В табл. 1 представлены рассмотренные значения начальных параметров, а также 

теоретически рассчитанные параметры детонации Чепмена – Жуге для указанных значений: 

температура (TCH), давление (PCH) за фронтом отраженной детонационной волны и скорость 

ее распространения (VCH). Все выбранные начальные параметры соответствуют данным 

экспериментов. Далее рассматривались процессы, протекающие в результате отражения и 

фокусировки ударных волн. 

 

Таблица 1  

Начальные условия для рассмотренных случаев 
 

№ 1 2 3 

T0, K 294 293 295 

P0, бар 0,28 0,37 0,12 

T, К 593 421 559 

P, бар 1,85 1,13 0,66 

vx, м/с 672 362 617 

D, м/с 969 675 915 

VCH, м/с 1 933 1 942 1 908 

PCH, бар 14,47 12,36 5,35 

TCH, K 2 978 2 913 2 879 

 

Сравнение с физическим экспериментом. На рис. 2 представлена эволюция 

давления при отражении от внутренней поверхности клина для случая № 1 из табл. 1 и 

профили давления на центральной оси. Прямая 6 соответствует уровню давления за волной 
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детонации Чепмена – Жуге. Как видно из графиков, расчетная схема дает достаточное 

разрешение, выделяя пик Неймана и постепенный выход на режим Чепмена – Жуге.  

 

 

 

 

 

 
 

Рис. 2. Графики давления, рассчитанного на сетке в 1 мм для клинообразной вставки (случай № 1): 

вверху – сечение плоскостью Oxy по центру трубы в области вставки для моментов времени 100, 200, 300, 400 

и 500 мкс; внизу – давление на оси Ox по центру системы для этих же моментов времени (кривые 1, 2, 3, 4 и 5 

соответственно); прямая 6 – давление Чепмена – Жуге 
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На рис. 3 представлена схема измерительной секции ударной трубы, в которой 

проводились эксперименты по изучению фокусировки отраженных ударных волн. Геометрия 

данной измерительной секции и использовалась при проведении численного моделирования. 

В вычислительных экспериментах рассматривались значения газодинамических величин 

в точках, которые соответствуют положению изображенных на чертеже высокочастотных 

датчиков давления. 

 

 
 

Рис. 3. Чертеж измерительной секции для экспериментов по исследованию фокусировки в водородно-

воздушных смесях: цифрами 1–6 обозначены высокочастотные датчики давления: в нижней части трубы 

расположены ионизационные датчики. Все расстояния представлены в миллиметрах 

 

Методика проведения экспериментов детально изложена в [34, 35]. Было рассмотрено 

несколько способов определения скорости детонационной волны при численном 

моделировании. В первом способе оценивалась разница во времени между подходом 

детонационной волны к крайне правому датчику (№ 6, рис. 3), расположенному в вершине 

вставки, и достижением ею каждого из остальных пяти датчиков. При этом считалось, 

что датчики расположены на одной прямой по оси x, что уменьшало реальное расстояние 

между датчиками. Во втором способе, в отличие от первого, использовалось действительное 

расстояние между датчиками, с учетом того, что центральный датчик смещен относительно 

других по оси y. В третьем способе использовалась разница во времени между подходом 

детонационной волной к соседним датчикам, начиная с шестого датчика (т. е. между 6-м и 5-м, 

5-м и 4-м и т. д.), также использовались реальные расстояния между датчиками. 

 

 
 

Рис. 4. На рисунке представлено давление (в барах) в контрольных точках (датчиках 1-6, нумерация 

снизу-вверх соответственно) в зависимости от времени (мс): экспериментальные данные (цифра 1, 

штрихпунктирная линия), численная схема 1 (цифра 2, штриховая линия) и численная схема 2 (цифра 3, 

непрерывная линия) для случая № 1 



 

 

Вестник кибернетики. 2018. № 4 (32) 

91 

На рис. 4 представлены осциллограммы давлений, полученные из экспериментов 

в ударной трубе по отражению ударной волны от закрытого торца с клинообразной вставкой 

для всех шести датчиков, и приведены диаграммы давление-время, полученные 

из численных экспериментов с использованием схем 1 и 2 для случая № 1. Также для 

данного случая представлен (рис. 5) график сравнения скорости распространения 

детонационной волны для эксперимента, двух численных схем и теоретическое значение 

скорости детонации Чепмена – Жуге. Во второй схеме были отключены турбулентные 

эффекты и учет вязких сил, в связи с этим скорость волны для нее стремится к скорости 

Чепмена – Жуге. Результат первой схемы, учитывающей все эффекты, превосходит 

теоретическое значение и практически совпадает с экспериментальными данными.  

 

 
 

Рис. 5. Скорость распространения волны: эксперимент (штрихпунктирная с маркером-звездой);  

численная схема 1 (пунктирная с маркером-квадратом); численная схема 2 (непрерывная с маркером-кружком) 

и теоретическая скорость детонации Чепмена – Жуге (штриховая). Слева – случай № 1;  

по центру – случай № 2; справа – случай № 3 

 

Для случая № 2 в численном эксперименте было получено отражение падающей 

ударной волны и распространения по области в обратном направлении отраженной ударной 

волны большей интенсивности. Данные по скорости этой волны, полученные с помощью 

схем № 1 и 2, практически совпадают c экспериментом (рис. 5, по центру). Для случая № 3 

в численном эксперименте (схема № 2) при использовании измененного кинетического 

механизма [33] были получены отражение и фокусировка падающей ударной волны 

и воспламенение горючей смеси с образованием отстающей зоны горения. В определенный 

момент между датчиками № 3 и 4 произошел ПГД – переход горения в детонацию. 

По области к торцу трубы пошла возникшая детонационная волна, а в сторону вставки – 

волна ретонации. Как было отмечено ранее, использование классического механизма не дает 

ни горения за отраженной волной, ни детонации. 

 

  
 

Рис. 6. Положение фронта ударной и детонационной волн (синие кривые) для случая № 3 и давление 

в контрольных точках (красные кривые) для результатов численного моделирования (слева) 

и физического эксперимента (справа) 

 

Если рассмотреть траекторию отраженной ударной волны, которая в дальнейшем 

взаимодействует с детонационной волной (рис. 6), то можно заметить, что в численном 
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моделировании переход к детонации возникает в зоне напротив 4-го датчика. 

В эксперименте же переход происходит немного позже, между 3-м и 4-м датчиками. 

Несмотря на это, отличие в месте возникновения детонации не превосходит 10 см, 

и на графике сравнения скорости распространения волн для этого случая (рис. 5, правый) 

результаты численного моделирования довольно близки с результатами эксперимента. 

Выводы. В работе было проведено вычислительное моделирование процесса 

инициирования детонации путем фокусировки ударной волны внутри клина. Была проведена 

валидация разработанной трехмерной математической модели химически реагирующей 

газовой смеси на примере водородно-воздушной смеси путем сравнения с данными, 

полученными в ходе экспериментов в ударной трубе. Эти результаты позволили внести 

изменения в механизм химической кинетики с целью лучшего соответствия 

экспериментальным данным. 

В зависимости от интенсивности падающей ударной волны было выделено несколько 

сценариев развития процесса: отражение ударной волны, формирование детонационной 

волны при отражении и фокусировке, отражение ударной волны с отстающей зоной горения 

и промежуточные переходные режимы. 

В ходе сравнения результатов вычислительного и физического экспериментов для 

падающих ударных волн различной интенсивности было получено, что при относительно 

слабых ударных волнах для случая, когда зажигание за ударной волной не происходит, 

разница между численными и экспериментальными данными не превышает 2 %. В то время 

как для падающих ударных волн высокой интенсивности, приводящих к воспламенению 

после отражения и фокусировки, разница скоростей составляет около 4,0 %. При переходных 

режимах рассматриваемое отличие становится значительным. При этом место 

возникновения перехода определяется с точностью нескольких процентов относительно 

длины всей рассматриваемой области. 

Было получено, что расчетная и экспериментальная скорости отраженной волны 

превосходят теоретическую скорость детонации Чепмена – Жуге. Причина заключается в том, 

что данная скорость направлена в сторону, противоположную движению потока, а из-за наличия 

вязких сил и распространении детонационной волны по уже турбулизированной смеси 

как в эксперименте, так и в численной модели поток вблизи стенок замедляется, 

что способствует увеличению скорости детонационной волны и обгону волной ее центральной 

части. Таким образом, определенная средняя скорость детонации может быть выше, 

чем теоретическое значение скорости детонации Чепмена – Жуге. При отсутствии вязких сил 

в численной модели скорость детонации практически совпадает с теоретической. 
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