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Проведено двумерное численное исследо-
вание многофронтовой (ячеистой) структуры 
двумерной детонационной волны в стехио-
метрической метано-кислородной смеси при 
нормальных условиях. Разработана модель де-
тонационного горения метана в рамках двух-
стадийного механизма детонационной кинети-
ки (индукционная стадия и стадия основного 
тепловыделения). Предложенная модель ки-
нетики обладает высокой точностью и согла-
сована со вторым началом термодинамики. 
Достоинством модели является ее простота 

и удобство при ее интегрировании в много-
мерные численные газодинамические коды. 
Численно изучены изменения в установив-
шейся двумерной структуре самоподдержива-
ющейся детонационной волны при вариации 
ширины канала в широком диапазоне значе-
ний. Исходя из анализа полученных картин 
течения, размер детонационной ячейки сте-
хиометрической метано- кислородной смеси 
определен равным 0,3÷0,35 см. Эта величина 
находится в хорошем согласии с эксперимен-
тальными данными.

Экспериментальные и теоретические ис-
следования детонации в газах [1,2] показа-
ли, что реальная структура детонационного 
фронта сильно отличается от той, что следует 
из одномерной теории Зельдовича. Течение 
за плоским фронтом детонационной волны 
(ДВ) является неустойчивым. Рост началь-
ных возмущений приводит к тому, что веду-
щий ударный фронт перестаёт быть гладким 
и приобретает сложную, повторяющуюся во 
времени структуру. Основной элемент этой 
структуры − тройная конфигурация, состоя-
щая из ножки Маха (пересжатая ДВ), падаю-
щей волны (затухающая ДВ) и примыкающей 
к ним в тройной точке отражённой (попереч-
ной) волны [1,2]. Траектории тройных точек 
представляют собой два пересекающихся се-
мейства линий, которые образуют сетку из 
ромбовидных ячеек. Эти ячеистые структуры 
фиксируются в эксперименте на следовых от-

печатках [1,2]. Поперечный размер ячейки a0 
является характерным размером неоднород-
ности фронта ДВ. Периодические столкнове-
ния поперечных волн, движущихся по фрон-
ту ДВ во встречных направлениях, приводят 
к воспроизводству всей структуры фронта во 
времени. 

Реагирующие газовые смеси по степени 
правильности ячеистой структуры можно раз-
делить на несколько групп [1,2]: 1) с очень 
регулярной детонационно-ячеистой структу-
рой (все ячейки на следовом отпечатке имеют 
одинаковые размеры и форму); 2) слабо-нере-
гулярная структура (ячейки имеют слегка раз-
личные размеры и форму); 3) слаборегулярная 
структура (как форма, так и размеры всех ячеек 
сильно различаются); 4) нерегулярная струк-
тура (с трудом можно выделить определящую 
форму ячеек, размер определяется формально 
по числу поперечных волн на фронте). 

АННОТАЦИЯ

ВВЕДЕНИЕ
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К первой группе, например, относятся водо-
родно-кислородные смеси с большим разбав-
лением аргоном. К последней группе − углево-
дородо-воздушные смеси. Особенно сильной 
степенью нерегулярности обладают смеси на 
основе метана.

В нашей работе [3] была предложена ап-
проксимационная модель детонационного 
горения метано-воздушной смеси. Было про-
ведено двумерное численное моделирование 

нерегулярной структуры ДВ в данной смеси, 
определен размер детонационной ячейки [4].  

Цель настоящей работы – дальнейшее раз-
витие и верификация приближенной модели 
кинетики химических реакций для описания 
детонационного горения газовых смесей на 
основе метана; численное моделирование не-
регулярной многофронтовой (ячеистой) струк-
туры двумерной ДВ в стехиометрической ме-
тано-кислородной смеси.

Динамика сжимаемой химически реагиру-
ющей среды описывалась двумерными уравне-
ниями Эйлера. 

Химическое превращение вещества в ДВ 
описывалось согласно разработанной нами 
модели горения метана [3] в рамках двухста-
дийного механизма детонационной кинетики 
(индукционная стадия и стадия основного 
тепловыделения), впервые предложенного 
Левиным и Коробейниковым (1969). Величина 
периода индукции в метановых смесях рас-
считывалась по эмпирической формуле [5], 
рекомендованной в [6,7]. Как показано в [6,7], 
использование индукционной кинетики [5] 
дает наиболее точное согласие со всеми из-
вестными экспериментальными данными по 
размеру детонационной ячейки a0 в смесях на 
основе метана при использовании аналитиче-
ской модели детонационной ячейки Васильева 
и Николаева (1976). 

Предлагаемая двустадийная модель кинети-
ки является развитием модели [3], и примени-
ма для описания химических реакции в дето-
национных волнах в метановых смесях вида:

CH4 + a1H2+ a2O2+ a3N2+ a4Ar+ a5H20, a2>1/2.
Сначала рассмотрим период индукции. 

Заменим реальные многостадийные химиче-
ские процессы, проходящие во время его раз-
вития, некоторой брутто-реакцией, которую 
выберем на основании следующих общих со-
ображений.

Примем во внимание, что рост температуры 
(и, соответственно, суммарное тепловыделение 
химических реакций) к моменту окончания пе-
риода индукции невелик. Поэтому брутто-ре-
акцию выберем таким образом, чтобы ее тепло-
вой эффект Qt был много меньше максимально 
возможного теплового эффекта Qmax, соответ-
ствующего полной рекомбинации продуктов ре-
акции с образованием молекул CO2 и H2O. 

Учтем, далее, что во время периода индук-
ции происходят химические реакции, связан-
ные с появлением и ростом количества актив-
ных центров и развалом молекул метана. В 
этой связи будем полагать, что в течении пери-
ода индукции все молекулы метана разлагают-
ся с образованием молекул CO. 

В соответствии с вышесказанным полагаем, 
что за время периода индукции все молекулы 
метана рано или поздно испытают химическое 
превращение вида:

CH4 + O2 → CO + OH + 1.5 H2, 
если a2³1,   (1)
CH4 + a2O2 → CO + (2a2−1)OH + 
(2.5−a2)H2, если 1>a2³0.5  (2)
Если в смеси изначально присутствуют мо-

лекулы H2O, H2, N2, Ar, то полагаем, что они во 
время периода индукции химических превра-
щений не претерпевают. 

Нетрудно показать, что для реакции (1) 
Qt<<Qmax, а для реакции (2) Q t≤0.1Qmax при 
a3³0.8. Таким образом, условие модели о мало-
сти тепловыделения во время периода индук-
ции справедливо при a3³0.8. 

Пусть b – доля молекул метана, не претер-
певших химическое превращение к некоторому 
моменту времени t. Величина b монотонно убы-
вает по мере движения смеси по зоне индукции: 
b=1 при t=0, b=0 в момент окончания периода 
индукции t*. Если величина b известна, то в со-
ответствии с вышеизложенным, химический 
состав газа в течении периода индукции также 
известен, а его термодинамические параметры 
могут быть легко рассчитаны как с помощью со-
ответствующих табличных полиномов, так и по 
приближенным формулам модели [3].

Как правило, скорость химического превра-
щения в конце периода индукции ускоряется. В 
этой связи представляется разумным выбрать 
такую формулу для вычисления b, чтобы она 

ОСНОВНЫЕ УРАВНЕНИЯ И МОДЕЛЬ ХИМИЧЕСКОЙ КИНЕТИКИ
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удовлетворяла указанным граничным услови-
ям, а скорость ее уменьшения росла по мере 
движения смеси в зоне индукции. Например, 
можно воспользоваться формулой:
β = 1 – Y n, n≥1.
Здесь Y – доля периода индукции:

t

i
dttY

0

)( , 

ti – период индукции при постоянных па-
раметрах газа. При t=0 Y=0; при t=t* Y =1. 
Величину ti будем рассчитывать по экспери-
ментальной алгебраической формуле [5].

В зоне основного тепловыделения моляр-
ную массу газа m вычисляем путем интегриро-
вания дифференциального уравнения:
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где r – плотность смеси, T – температура смеси, 
R – универсальная газовая постоянна, E, q , μmin, 
μmax, K+, A – константы модели [3]. Внутренняя 
энергия и показатель адиабаты смеси вычисля-
ются по алгебраическим формулам [3].

Предложенная модель кинетики детонаци-
онного горения метана согласована со вторым 
началом термодинамики, ее константы имеют 
четкий физический смысл и вычисляются по та-
бличным термохимическим параметрам смеси 
до проведения двумерного численного расчета 
структуры ДВ. Определение параметров волны 
Чепмена-Жуге и размеров ячейки ДВ показали 
высокую точность модели. Достоинством дан-
ной кинетики является ее простота и удобство 
при использовании в многомерных численных 
газодинамических кодах. 

Система определяющих уравнений замыка-
лась известным термическим уравнением со-
стояния для идеального газа. 

Численное моделирование было проведено 
для стехиометрической метано-кислородной 
смеси при нормальных начальных условиях в 
двумерном прямоугольном канале высотой H.

На верхней, нижней и левой стенке кана-
ла ставились условия непротекания (условия 
«жесткой стенки»), а на правой границе зада-
валось условие невозмущенного начального 
состояния газа. Детонационная волна иници-
ировалась достаточно сильным источником 
вблизи левого закрытого конца канала, и рас-
пространялась слева направо вдоль оси x. 

Полученная система уравнений совместно с 
дополнительными соотношениями является ги-
перболической системой уравнений законов со-
хранения с релаксационными источниковыми 
членами в правой части, моделирующими термо-
химические превращения в газовой среде. При 
численном решении системы использовалась 
адаптивная подвижная структурированная сетка 
по оси x с локальным сгущением вблизи фронта 
ДВ и общим числом ячеек Nx. По оси у использо-
валась равномерная неподвижная сетка с общим 
числом ячеек Nу.

Численное решение системы уравнений на 
описанной выше двумерной сетке находилось с 
использованием конечно-объемных MUSCL TVD 
схем типа Годунова. Расчет исходных величин для 
решения задачи Римана на гранях контрольно-
го объема по оси x в зоне с равномерной сеткой 
осуществлялся схемой 4-ого порядка точности, а 
в зоне с неравномерной сеткой – модифицирован-
ной для таких сеток согласно схемой 3-ого поряд-
ка. По оси y величины вычислялись с использо-
ванием схемы 4-ого порядка точности.  В насто-
ящей работе использовался новый современный 

алгоритм (solver) приближенного решения задачи 
Римана – solver HLLC (1997). При реализации 
данного алгоритма для решения задачи Римана 
в случае химически реагирующего газа был ис-
пользован «метод релаксации энергии» (1998). 
Данный метод снимает проблему численного ре-
шения распада произвольного разрыва для среды 
со сложным нелинейным уравнением состояния. 

Интегрирование по времени осуществлялось 
со вторым порядком точности путем использо-
вания аддитивных явно-неявных методов Рунге-
Кутта. При этом жесткие источниковые кинети-
ческие члены трактовались неявным образом, а 
гидродинамические потоки – явно. Шаг по време-
ни определялся на каждом временном слое исходя 
из условия устойчивости, в данных вычислени-
ях типичное значение числа Куранта составляло 
CFL=0,3. Ссылки на литературу по примененным 
численным алгоритмам можно найти в [4]. 

Была проведена параллелизация разработан-
ного численного кода с применением техники 
«domain decomposition». В данном исследовании 
основные расчеты были проведены на 256 со-
процессорах. 

ЧИСЛЕННЫЙ МЕТОД
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Результаты моделирования стехиометриче-
ской метано-кислородной смеси показаны на 
рис. 1–5, где приведена численная шлирен-ви-
зуализация поля течения. Градиент плотности 
четко прорисовывает не только форму ведуще-
го ударного фронта ДВ и структуру поперечных 
волн, но и контактные разрывы. Значительные 
изменения плотности в момент истечения пе-
риода индукции, связанные с началом стадии 
основного тепловыделения, отчетливо пока-
зывают двумерную структуру зоны индукции 
ДВ. Координаты по осям x и y на всех рисунках 
приведены в сантиметрах. 

Размер детонационной ячейки для метано-
кислородной смеси определялся по процедуре, 
аналогичной использованной при численном ис-
следовании регулярных ячеистых структур, см. 
[4]. Первоначальная высота канала H выбиралась 
достаточно произвольно, обычно она задавалась 
заведомо превышающей предполагаемый размер 
ячейки a0. В данном исследовании мы начали 
моделирование структуры ДВ с H=0,6 см, рис.1. 
Дальнейшее варьирование в расчетах величины 
H влияло на число поперечных волн, остающих-
ся на фронте ДВ после ее инициирования и выхо-
да на самоподдерживающийся режим Чепмена-
Жуге, тем самым определялся размер ячейки.

На рис.1 изображена структура ДВ в канале 
с высотой H=0,6 см при положении фронта вол-

ны xfr=12 см. Анализ изменения средней скоро-
сти ДВ по мере ее распространения от места 
инициирования показал, что к этому момен-
ту волна вышла уже на стационарный режим 
Чепмена-Жуге. На рисунке мы видим систему 
из четырех основных поперечных волн (ПВ), 
обозначенных как AA, BB, CC, DD. Кроме того 
фронт ДВ имеет также еще целую систему 
вторичных, третичных, и т.д. более мелких по-
перечных волн, различных по своему размеру 
и направлению движения. Эти мелкие попе-
речные волны обозначены на рисунках как aa, 
bb, и т.д., a’a’ и т.д. Анализ полей плотности, 
давления, температуры и численного шлирена 
позволяет однозначным образом определять 
основные поперечные волны на фронте ДВ. В 
представленный момент времени волны AA и 
DD движутся к верхней и нижней стенке кана-
ла, соответственно. Волны BB и CC движутся 
навстречу друг другу, показан момент непо-
средственно перед их столкновением. Наличие 
двух пар ПВ на фронте ДВ указывает, что при 
данной H в канале помещается две детонаци-
онные ячейки. Соответственно размер ячейки 
a0 может быть оценен как 0,3 см исходя из дан-
ного расчета. Анализ изменения средней ско-
рости ДВ по мере ее распространения от места 
инициирования показал, что к моменту xfr=12 
см волна вышла уже на стационарный режим 
Чепмена-Жуге. Расчет проведен при Nx=4000 , 
Ny=4000, и hy=hx= 1,5∙10-4 см. 

На рис. 2 приведена структура течения в канале 
с высотой H=0,3 см при том же положении фронта 
ДВ xfr=12 см. имеются две основные ПВ  AA и BB, 
движущиеся в противоположных направлениях к 
верхней и нижней стенке канала. Видно что ин-
тенсивность и размер основных поперечных волн 
являются неодинаковыми. Исходя из опыта мо-
делирования регулярных ячеистых структур [5] 
можно предположить, что в данном варианте раз-
мер ячейки a0 близок к H=0,3 см, но высота канала 
меньше размера ячейки. Аналогично течению на 
рис. 1 на фронте ДВ присутствуют многочислен-
ные вторичные поперечные волны. Расчет про-
веден при Nx=4000 , Ny=2000, и hy=hx=1,5∙10-4 см, 
т.е. пространственное численное разрешение 
осталось таким же, как на рис. 1.

Для уточнения размера ячейки a0 были про-
ведены дополнительные расчеты при варьиро-
вании величины H. На рис. 3 показан один из 
таких расчетов при H=0,35 см. Здесь мы видим 
пару основных ПВ AA и BB, примерно равных 
по размеру и по интенсивности. Но при этом 
ясно видна довольно интенсивная вторичная 

РЕЗУЛЬТАТЫ МОДЕЛИРОВАНИЯ

Рис.1   Численная шлирен-визуализация 
структуры ДВ в канале H=0,6 см 
при xfr=12 см.
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ПВ, обозначенная как aa. Такого рода волны 
отсутствуют в расчете на рис.2. Наличие на 
фронте зарождающейся новой ПВ свидетель-
ствует о том, что размер канала H незначи-
тельно превышает ожидаемый размер ячейки. 
Расчет проведен при Nx=4000 , Ny=2000.

Для исследования влияния размера вычис-
лительной сетки на численные результаты 
проведен расчет с большим пространствен-

Рис.2  Численная шлирен-визуализация  
структуры ДВ в канале H=0,3 см 
при xfr=12 см.

Рис.3   Численная шлирен-визуализация 
структуры ДВ в канале H=0,35 
см при xfr=12 см.

Рис.4   Численная шлирен-визуализация 
структуры ДВ в канале H=0,35 
см при xfr=12 см. Расчет с повы-
шенным разрешением.

Рис.5   Численная шлирен-визуализация 
структуры ДВ в канале H=0,35 
см при xfr=12 см. Увеличенный 
фрагмент поля течения рис. 4.
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• Результаты проведенных численных 
исследований детонации стехиометрической 
метано-кислородной смеси позволяют сде-
лать следующие основные выводы:

• Разработана приближенная модель 
кинетики детонационного горения метана. 
Простота и высокая точность модели позволя-
ют использовать ее в многомерных численных 
расчетах детонационных течений метано-кис-
лородных и метано-воздушных смесей.

• Проведенное двумерное численное 
моделирование структуры фронта дето-
нации данной смеси показало прекрасное 
совпадение поперечного размера ячейки 
a0.= 0.3−0.35 см с известными эксперимен-
тальными данными.

• Для смеси с реальными теплофизиче-
скими и химическими свойствами в расчетах 
была воспроизведена нерегулярная ячеистая 
структура со всеми основными ее особен-
ностями: хаотическое несогласованное дви-
жение основных поперечных волн; много-
численные вторичные поперечные волны, 
составляющие иерархию уменьшающихся по 
размерам возмущений лидирующего ударно-
го фронта ДВ; области несгоревшей смеси на 
значительном расстоянии за фронтом ДВ. 

•  Результаты моделирования показали на-
личие тонкой (ячеистой) структуры на самой по-
перечной волне. В эксперименте данная тонкая 
структура проявляется в характерном виде траек-
тории поперечной волны на следовом отпечатке. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

ным разрешением при Nx=4000 , Ny=4000, 
hy=hx= 0,875∙10-4 см для H=0,35 см. На рис. 4 
показаны результаты этого расчета. Как вид-
но из сравнения расчетов на рис. 3 и на рис. 
4, на последнем мы видим гораздо более мел-
кие детали течения на фронте ДВ. Помино на-
личия вторичной ПВ aa, наблюдаются также 
многочисленные третичные ПВ, напрмер a’a’. 
Однако число основных ПВ, формирующих 
детонационную ячейку, осталось неизменным. 
Как и в случае рис.3, на фронте имеется пара 
основных ПВ AA и BB.  

На рис. 5 представлен увеличенный фраг-
мент фронта ДВ для варианта расчета с высо-
ким разрешением, см. рис. 4. Данный рисунок 
более подробно показывает структуру веду-
щего ударного фронта ДВ с очень возмущен-
ной и неоднородной зоной индукции за ним, и 
многочисленными изломами самого фронта в 
местах присоединения мелкомасштабных по-
перечных волн. Подобная «тонкая» структура 
лидирующего ударного фронта была впервые 
экспериментально обнаружена в работе [8], и 
успешно воспроизведена в данном исследо-
вании. На рис. 5 также ясно видно, что тре-
тичная поперечная волна a’a’ сама обладает 
многофронтовой структурой с поперечными 
волнами на своем фронте, обозначенными на 
рис. 5 цифрами 1, 2, 3. Подобная многофорон-
товая структура самих поперечных волн была 
впервые открыта в экспериментах [9]. Рис. 5 

показывает, что в данном численном модели-
ровании данная структура фронта ПВ в угле-
водородной смеси воспроизводится адекватно.   

Рис. 1−5 демонстрируют, что в целом удар-
но-волновая структура фронта ДВ носит край-
не нерегулярный характер. Имеются многочис-
ленные, различные по интенсивности и раз-
мерам, вторичные поперечные волны. Кроме 
того, наблюдается значительное количество 
несгоревших кусочков газа на довольно значи-
тельном расстоянии за лидирующим ударным 
фронтом ДВ. Наличие этого набора уменьша-
ющихся мелкомасштабных поперечных волн 
и областей несгоревшей смеси вызывает не-
обходимость поддерживать высокое простран-
ственное разрешение расчетной сетки в зоне 
индукции за лидирующим ударным фронтом. 
Требование высокого пространственного раз-
решения приводит к большому числу расчет-
ных ячеек и к малому разрешенному шагу по 
времени. Это потребовало параллелизации 
численного кода, и проведения расчетов на 
многопроцессорном суперкомпьютере. 

Исходя из анализа полученных числен-
ных результатов, поперечный размер дето-
национной ячейки для стехиометрической 
метано-воздушной смеси определен равным 
a0.= 0.3−0.35 см. Данная величина находится 
в прекрасном согласии с экспериментально 
оцениваемой величиной ячейки для данной 
смеси, см. [2,6,7].
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