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非结构网格催化壁面的隐式处理方法 *
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摘 要：为了解决格点型非结构有限体积法隐式处理完全催化壁面时边界上出现非物理解的情况，

提出了壁面边界隐式矩阵“松弛”处理方法，使得格点型非结构有限体积法可以用于高超声速非平衡条

件下气动热的预测。提出了考虑等温壁面和辐射平衡壁面下，处理完全催化壁面的“松弛”方法，并给

出了边界控制体上隐式矩阵的具体形式。针对高超声速化学非平衡流动，使用非结构网格对典型的圆柱

绕流以及球头绕流问题进行模拟，并与结构网格计算结果进行比较分析。验证了所提出的强制边界条件

的“松弛”格式可以正确模拟完全催化壁面边界条件。在此基础上，针对不同质量分数配比的自由来流

进行计算，分析壁面处组元的质量分数以及热流，计算结果显示即使在自由来流中两个组元质量分数各

占50%的情况下，被“松弛”的组元质量方程的残差仍然能够到10-8量级，壁面上热流计算正确并且组

元质量分数与自由来流保持一致。这表明本文方法在自由来流中质量分数最大组元不占优的情况下仍然

有效。
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for Catalytic Surface
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Abstract：In order to solve the nonphysical phenomenon when the unstructured finite volume solver based
on cell- vertex scheme is employed for fully catalytic surface，the‘relaxation’method for implicit matrix on
boundary is developed. Thus，the unstructured finite volume solver based on cell-vertex scheme can be used to
predict aero-heating for hypersonic nonequilibrium. The strong implicit scheme with‘relaxation’considering ful⁃
ly catalytic surface under isothermal and radiative equilibrium wall is developed and the implicit matrix for the
control volume on boundary is given. This scheme based on unstructured grid is implemented for the simulation of
hypersonic chemical nonequilibrium flows around a cylinder and a sphere. Numerical results are obtained and
compared with that of structured grid solver. It indicates that the‘relaxation’scheme for strong boundary condi⁃
tion can simulate fully catalytic surface accurately. Furthermore，the simulation for different mass fraction compo⁃
sitions of freestream is performed and the mass fraction and heat flux on the wall are analyzed. The results show
that the residual order of mass conservation equation for the‘relaxation’species can reach 10-8 and the mass frac⁃
tion on the wall is the same to that of freestream even if the mass fraction of two species both equal to 50%. It
shows that the developed method is still effective when the maximum mass fraction species does not dominate.
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1 引 言

高超声速飞行器所处的环境，空气密度低、飞行

速度高，周围的空气经过激波强烈压缩而急剧升温，

空气中的氧分子与氮分子发生离解、电离等复杂的

化学反应，此时，量热气体与平衡气体已经不再适

用，需要使用考虑化学反应的非平衡气体模型进行

模拟。高超声速热环境的准确预测对于飞行器的设

计起到了至关重要的作用［1］。目前进行高超声速气

动热预测的方法主要三类：（1）纯工程方法；（2）纯数

值方法；（3）基于 Prandtl边界层理论的边界层外无粘

外流解与边界层内工程方法相结合的方法［2～4］。针

对连续流区域气动热的计算，纯数值方法是通过求

解 Navier-Stokes 方程来实现的，高超声速气动热的

数值模拟一直是 CFD（Computational Fluid Dynamics）
研究的难点［5～7］。

目前对高超声速飞行器进行气动热环境预测的

CFD程序主要是基于有限体积法。在实际工程计算

中，应用广泛的是多块结构网格程序，国外程序主要

包括 NASA Langly 研究中心开发的 LAURA［8］，NASA
Ames 研究所开发的 DPLP［9］；在国内，主要是中国空

气动力研究与发展中心的董维中、高铁锁、李海燕

等［10～12］、国防科技大学的李桦、潘沙、柳军等［13，14］都开

发了相应的程序，并对气动热环境计算当中存在的

数值离散格式、物理模型，边界条件等问题进行了相

应的研究。对于复杂外形飞行器，相比较于结构网

格，非结构网格在网格前处理、并行计算以及网格自

适应等［15～17］方面更具优势，但是目前针对高超声速

气动热环境进行预测的非结构的程序很少，比较成

熟的是 NASA Langly 研究中心开发的 FUN3D［18］程

序。在国内，南京航空航天大学的王江峰，伍贻兆，

余奇华［19，20］采用空间上为 Jameson格式、时间推进上

为五步 Runge-Kutta 显式格式的格心型非结构网格

有限体积法对高超声速化学非平衡流以及热化学非

平衡流开展了流场计算以及并行效率的研究。因而

进一步研究非结构网格技术在高超声速气动热预测

中的应用，以及开发相应的程序是很有必要的。

格心型与格点型格式是有限体积法构造控制体

的两种方法，两种方法各有特点（优劣仍没有确定结

论）［21，22］。格心型非结构有限体积法计算时所需的

内存空间和时间约为格点型格式的两倍［23］。对于考

虑化学反应的气动热环境模拟，计算量很大，本文选

用格点型非结构网格对高超声速化学非平衡流动

进行模拟。相对于格心型格式，格点型格式要面临

物理边界处理的问题，当控制体仅有一半左右留在

边界上时，格心型网格的边界处理的误差储存于网

格的中心，而格点型网格的边界处理产生的误差寄

存于顶点上，也即将会直接在边界上产生新的离散

误差。

对于高超声速化学非平衡粘性流体的定常计

算，化学反应源项会带来刚性以及稳定型问题［13，24～26］，

为此，本文选择隐式时间推进方法进行计算。对于

格点型非结构网格，边界处理一直是棘手处理的问

题，尤其是边界需要隐式处理的时候，不能像格心型

那样使用虚网格技术进行处理，为了进行隐式强制

处理边界条件，需要对隐式矩阵进行特殊处理。因

此，对非结构格点型有限体积法中催化壁面隐式处

理的研究很有必要。

本文针对格点型格式在隐式处理完全催化壁面

上存在的问题，提出了强制边界条件矩阵的“松弛”

形式，使得边界上满足完全催化的强制条件而不出

现非物理解。基于此方法，开发了非结构网格格点

型有限体积法的程序。在此基础上，分别计算了高

超声速圆柱在等温壁与辐射平衡壁条件下完全催化

壁面下的热流，并且与结构网格计算结果进行了比

较分析，证明了本文提出的“松弛”方法是可行的、有

效的。

2 控制方程及物理模型

2.1 控制方程

高超声速连续流的主要控制方程为考虑化学非

平衡的三维可压缩 Navier-Stokes 方程，其守恒型积

分形式具体可以写为［23］

∭∂q
∂t dΩ + ∬( )g - h dσ = ∭ω̇dΩ （1）

式中 Ω 为控制体，dσ 为控制体单元面；q 是守

恒变量，g 和 h 分别为对流通量与粘性通量，ω̇ 为源

项，其表达式为
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式中 ω̇s 为组分 s的质量生成率，ρs 为组分 s的密

度，ρ 为混合气体的密度，u,v,w 分别为 x,y,z 三个方

向上的速度分量，E 为单位质量单位体积内的总能

量，U 为控制体面上的法向速度，p 为压强，H 为单

位质量单位体积内的总焓，τij 表示应力张量的 9 个

分量，nx,ny,nz 表示控制体面上法向矢量的三个分量，

其它变量的表达式如下所示

Φx,s = ρDs

∂ys∂x （5）
Φy,s = ρDs

∂ys∂y （6）
Φz,s = ρDs

∂ys∂z （7）
Θx = uτxx + vτxy +wτxz +η∂T∂x + ρ∑

s = 1

Ns

hsDs

∂ys∂x （8）

Θy = uτyx + vτyy +wτyz +η∂T∂y + ρ∑
s = 1

Ns

hsDs

∂ys∂y （9）

Θz = uτzx + vτzy +wτzz +η∂T∂z + ρ∑
s = 1

Ns

hsDs

∂ys∂z （10）
在式（5）～（10）中，ys 表示组分 s的摩尔分数，T

表示混合气体的温度，η 是空气混合物热传导系数，

Ds 是组分 s的摩尔扩散系数，hs 是单位质量组分 s的

静焓。

2.2 热力学关系

本文所考虑的多组分混合气体可以认为是有多

种单一组分热完全气体组成的，混合气体的焓值以

及组分焓值根据以下式子进行计算

hs( )T = R
Ms

æ

è
ç
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ø
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k = 1

5 As
kT

k

k
+ As

6 （11）

h =∑
i = 1

Ns

hs( )T （12）
式（11）当中的拟合系数可以在文献［27］中找到。

2.3 输运系数

为了使得 Navier-Stokes 方程能够封闭，需要计

算混合气体的输运系数（粘性系数、热传导系数和扩

散系数）。考虑包含多组分的非平衡反应的影响，含

混气体中的输运过程与量热完全气体有所不同。本

文计算方法与文献［24，27］中计算方法是一致的。

2.4 化学反应源项

对于式（4）中单位体积组分 s的质量生成率 ω̇s ，

使用有限速率模型的计算公式为

ω̇s =Ms∑
r = 1

Nr

( )βs,r -αs,r ( )R f,r -Rb,r （13）
式中 Nr 表示基元反应的总个数，αs,r, βs,r 分别表

示组分 s在第 r个反应中反应物与生成物的化学计量

数，R f,r, Rb,r 表示第 r个反应中的正反应生成率与逆

反应生成率，表达式为

R f,r = k f,r∏
s = 1
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è
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Rb,r = kb,r∏
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（15）
式中 k f,r,kb,r 分别表示正反应速率与逆反应速

率。本文计算采用 5 组分（N,N2,O,O2,NO）化学反应

模型，基元反应的具体描述以及反应速率的计算详

见文献［27］。

3 数值离散

3.1 计算格式

本文使用格点型非结构网格算法求解 Navier-
Stokes 方 程 ，控 制 体 如 图 1 中 的 虚 线 所 示（如

ABCDEF）。数据结构采用的是基于边的数据结构，

在计算对流通量的时候只需要对所有的边（如图 1中

蓝色虚线所示）进行循环即可。

Fig. 1 Schematic of control volume for unstructured grid

（in 2D）

对流项采用具有二阶精度的迎风型 STVD格式［16］，

具体见式（16）～（26）所示，式子中的下标 L，R 表示

的是控制面两侧，图中蓝色虚线所表示的控制面

（AB）上的通量的计算时使用的 qR ，qL 即是节点 1、3
上的守恒变量值。粘性项梯度采用 Green-Gauss 公
式进行计算，熵修正函数使用的是 Harten-Yee［28］型

修正方法。
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由于模拟的是定常流动，为了避免对组分生成

源项采用显式求解时带来的刚性问题，本文采用隐

式求解方法，源项采用点隐进行处理。使用基于线

性欧拉向后时间差分的时间推进方式［18］，每一时间

步上的线性方程组如式（25）所示，使用 Gauss-Seidel
迭代求解该线性方程组。式（25）与（26）中的 Rhs 表

示的是控制体上的通量，V 表示的是控制体 Ω 的体

积，I 是单位阵，Δt 为时间步长；式（26）中的 [ ]D n
与

[ ]O n
表示 [ ]A n

矩阵中的对角部分与非对角部分。

g = 12[ ]gL + gR -R ||Λ ( )dq͂ - dq͂ lim （16）
dq͂ =R-1( )qR - qL （17）

dq͂ lim = 2φ( )pL,pR Ψ （18）
Ψ =minmodæ

è
ö
ø

dq͂L,dq͂R,dq͂, 14 ( )dq͂L + dq͂R （19）
dq͂M =R-1[ ]ds∙∇qM （20）

ds = ( )xL - xR i + ( )yL - yR j + ( )zL - zR k （21）
φ( )pL,pR = 12[ ]1 - cos( )pratπ （22）

φ̂ =maxæ
è
ç

ö
ø
÷

pL
pR

, pR
pL

（23）

prat = miné
ë
ê

ù

û
ú1,maxæ

è
ç

ö
ø
÷0, φ̂max - φ̂

φ̂max - φ̂min
（24）

[ ]A n{ }Δq n = -{ }Rhs
n

（25）
[ ]A n = [ ]D n + [ ]O n = VΔt I +

∂{ }Rhs
n

∂q （26）
3.2 边界处理

本文所研究的范围设置在连续流领域，因而固

体壁面上采用无滑移壁面。在不考虑烧蚀与固体热

传导的情况下，常常给定等温壁或辐射平衡壁面，分

别见式（27），（28）所示

T = Tw （27）
qw = εσT 4

w （28）
同样地，对于组元连续方程，在壁面处需要给出

边界条件，文献［16，24］中的描述，一般给定的是完

全催化壁面、非催化壁面还有有限催化壁面。本文

着重考虑的是完全催化壁面边界条件的施加。在文

献［15，16，24］中，完全催化壁面定义的是在表面处

各个组元的质量分数与自由来流一致，即

ciw = ci∞ （29）
式中 ci = ρi

ρ
表示的是组元 i的质量分数。

对于格心型有限体积法，式（27）～（29）提出来

的壁面边界条件可以通过虚网格技术来实现；对于

格点型有限体积法，在边界上只有半个控制体，很多

时候是将边界点当作内点处理，同时也没有做隐式

处理［29］。图 2中由红色线条与绿色线条围成的多边

形（M1 - M2 - M3 - M4 - M5）即为边界节点 Pb 所在的

控制体。

本文使用隐式时间推进方式，由于 Pb 不是内部

节点，在边界上需要对落在半个控制体上的点 Pb 进

行特殊处理以达到边界强制的目的。换句话说，就

是需要对式（26）中的 [ ]A n
进行特殊处理，对于内部

点，一般情况下 [ ]O n ≠0 ，但是对于边界点，[ ]O n = 0 。

格点型格式下，根据文献［18］中对于量热气体，等温

壁面的隐式强制处理方式如式（30）所示。式（30）表

示的是 Δu =Δv =Δw =ΔT = 0 ，其中 D11 ，D12 ，D13 ，

D14 ，D15 表示的是式（26）中 [ ]D n
的元素，其计算方法

与内点一致。换句话说，式（30）是式（25）的特殊形

式，边界初始化后，无滑移等温壁面的条件在边界上

每个点都满足。对于化学非平衡气体，等温壁面上

需要同时满足式（27），（29）两个式子；边界初始化后

为了使得在迭代过程中边界上满足式（29），需要在

每 个 时 间 步 上 组 元 的 质 量 分 数 的 增 量 为 0，即

Δci = 0 ，进而推导出组元质量增量的关系，如式（31）
所示。将式（31）写成矩阵形式，并结合式（30）中关

于动量方程以及能量方程的约束条件，可以得到边

界上强制隐式方程形式，见式（32）。

Fig. 2 Schematic of control volume on boundary
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（32）

对于边界上的节点，式（32）表示壁面节点上每

个时间步上线性方程组，也就是式（25）在等温、完全
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催化壁上的具体体现。可以清楚地看出，对于边界

节 点 而 言 ，在 每 个 时 间 步 上 都 准 确 满 足

Δρi =Δρu =Δρv =Δρw =ΔT = 0 。这个结果与真实物

理情况是相悖的，因为壁面处的密度跟压强是与来

流不同的，并且在时间推进过程中是不断变化的。

得到这种非物理现象的原因在于式（32）当中的 [ ]A n

是非奇异的，并且右端项为零向量，因此，无论内点

如何计算，边界上的点都是不满足物理现象的。为

了使得点隐格式的强制方式能够有效使用，需要对

式（32）进行特殊处理一下。

因为所有组元的质量分数满足以下式子

∑
s = 1

Ns

cs = 1 （33）
即所有组元的质量分数之和为 1，故式（32）中对

组元质量分数的约束是过约束，这样就造成了计算

得到的组元质量是非物理的，换句话说，式（32）是壁

面边界条件式（29）成立的充分但是不必要条件。为

此，需要将式（19）中多余的约束去掉，物理条件的约

束是 Ns 个，而式（32），（33）两个式子表示的是 Ns + 1
个约束条件，因此，需要将式（32）中对于 Δρi 的约束

去掉一个。对于式（32）中的第 j个组分方程的强制

条件进行“松弛”，具体形式见式（34）所示，其中，

j = max
i = 1

Ns

( )ci∞ 。

式（34）与（32）两个式子不同之处在于对第 j个

组元方程的边界上的条件不是强制的，其中，Dj ，

Du ，Dv ，Dw ，De 表示的是式（26）中 [ ]D n
的元素，其

计算方法与内点一致，Rhsj 表示的是第 j个组元的组

分扩散方程计算得到的残差，其具体做法与式（30）
当中连续方程的处理是一致的。经过“松弛”处理后

的式（34）既能够满足无滑移、等温度壁面，同时也能

满 足 Ns - 1 组 分 的 质 量 分 数 满 足 式（29）；由 于 式

（33），在最后收敛的时候，对于第 j个组分也是满足

式（29）的。
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（34）

对于辐射平衡壁面条件的施加，可以类比于等

温壁，能量方程项的强制施加可以保留式（34）的形

式，在每个时间步上满足 ΔTn + 1 = 0 ，只需要在计算时，

依据壁面热流给出壁面温度

Tnew = qn
w

εσ

4
（35）

Tn + 1 = δTnew + ( )1 - δ Tn （36）
式中 ε是表面材料辐射系数，本文中给定 ε = 0.89 ；

σ 是 Stefan-Boltzmann 常数，σ = 5.67 × 10-8W/( )m2∙K4 ；

δ 为迭代松弛因子，一般情况下取 δ = 0.01。

4 算例验证与讨论

基于上一节中的理论方法，开发了非结构有限

体积法程序 UNFLOW。为了验证本文所提出处理完

全催化壁面边界条件的方法是可行的，计算半径为

1m 的圆柱的化学非平衡绕流，得到壁面热流与壁面

上的各个组元的质量分数，将得到的结果与结构化

网格程序 AHEAT 的计算结果进行对比。AHEAT 是

可以求解量热气体、平衡气体、化学非平衡以及热化

学非平衡气体的结构化网格程序，之前的文章中已

经对其正确性进行了验证［30，31］。所以在本文中选用

AHEAT计算的结果进行对比验证。

4.1 等温条件下圆柱扰流问题

高超声速飞行器的翼前缘、舵面等受热严重的

区域可以近似为圆柱面，为了更为简捷地验证方法

的正确性，选择半径为 1m 的圆柱，在 H = 53 km 高空

处的来流条件（T∞ = 265.0K ，p∞ = 53.0 Pa）下，速度为

V∞ = 4230m/s ，攻角为 0° 时的气动热环境的预测。在

该 条 件 下 ，空 气 发 生 化 学 反 应 ，选 择 五 组 分

（N, N2, O, O2, NO）进行计算，壁面边界条件为等温壁

Tw = 343K ，完全催化壁。自由来流中各个组元的质

量分数见表 1所示。

首先，使用结构网格程序 AHEAT 进行计算，分

别采用热平衡（单温）与热非平衡（双温）条件进行计

算。计算热流时壁面法向网格尺寸的选择有不同的

方法［13，32，33］，为了使得计算得到的壁面热流可靠准

确，选择文献［13］中所述准则，本文中所有算例的壁

面处网格雷诺数均保持在 2～6；在验证网格无关性

的基础上（网格无关性过程在此不列出）选择环向网

格为 79，垂直于壁面方向的网格为 78的网格进行计

算，需要指出的是，采用的网格在对称方向上的网格

数为 1，计算网格见图 3所示。

计算结果见图 4 所示，图中“Structured，1-T”表
示的是结构网格程序 AHEAT 采用热平衡（单温）计

算的结果；而“Structured，2-T”表示的是结构网格程

序 AHEAT 采用热非平衡（双温）计算的结果。为方

便起见，本文曲线图中“1-T”表示计算采用单温模型

进行计算，而“2-T”表示计算采用双温模型进行计



256 推 进 技 术 2018年

算。可以看出，采用单温与双温计算得到的壁面热

流是一致的，说明圆柱所处流场中的热非平衡很不

明显，可以使用热平衡（单温）方程进行计算。

Table 1 Mass fraction of species for freestream

Species name
N
O
N2

O2

NO

Mass fraction
6.217×10-20

7.758×10-9

0.766
0.233

4.981×10-5

使用本文所提出的施加边界条件的方法进行计

算，采用的网格见图 5所示。需要说明的是，非结构

所采用的网格与结构网格的区别仅仅是网格类型不

同，非结构网格在对称方向上有一层网格，非结构网

格全部为四面体，节点坐标是完全一致的。结构与

非结构使用单温进行计算的温度场云图见图 6 所

示。图 4 中，“Unstructured，1-T”表示的是非结构程

序 UNFLOW 采用热平衡（单温）计算的结果，从图中

可以看出，除了在 x = 0 处的热流峰值有较小差别外，

其他各处的热流值与结构网格计算结果是相吻合

的。本文对完全催化边界条件进行强制时，采用的

方法是对自由来流当中质量分数最大组分的方程进

行“松弛”处理的，对于收敛后的结果，壁面处的组分

质量分数是否与自由来流一致主要取决于质量分数

最大的 N2，图 7 给出了壁面上 N2的质量分数以及 N2

所在组分扩散方程的残差沿壁面的分布。可以清楚

地看出，壁面处 N2的质量分数与来流的是吻合的，N2

所在组分扩散方程的残差虽然不像其他组分那样强

制为 0，但是在迭代计算后，它的残差也达到了 10-8量

级，说明了该方程也收敛了。

（a）Mesh on symmetry plane

（b）Mesh on the wall

Fig. 5 Unstructured grid for cylinder

Fig. 6 Temperature contour for isothermal wall

Fig. 7 Distribution of mass fraction of N2 and residual

along solid wall

4.2 辐射平衡条件下圆柱扰流问题

本节算例采用与上一节同样的网格、工况，不同

之处在于壁面不是等温壁面，而是辐射平衡壁面。

分别使用结构网格程序 AHEAT 和非结构网格程序

UNFLOW 进行计算。结构网格程序 AHEAT 分别采

用热平衡（单温）与热非平衡（双温）计算。在图 8中

可以清楚地看出，壁面温度与热流在单温与双温条

件下的结果是一致的，说明在该工况下，热力学是平

Fig. 3 Structured grid for cylinder（symmetry plane）

Fig. 4 Heat flux results for isothermal wall
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衡的，可以采用单温进行模拟热环境。

非结构网格下采用单温五组分进行计算，结构

网格与非结构网格计算得到的温度云图如图 9所示，

从图中可以看出，非结构网格计算得到的温度场与

结构网格所得到的结果吻合很好。与结构网格计算

得到的壁面热流和温度进行比较，从图 8 中可以看

出，吻合得很好，说明本文提出的方法可以有效地处

理辐射平衡壁面下的完全催化壁面条件。同样地，

可以绘出壁面上 N2的质量分数还有 N2组分方程的残

差曲线，见图 10所示。

Fig. 8 Heat flux results for radiative equilibrium wall

Fig. 9 Temperature contour for radiative equilibrium wall

Fig. 10 Distribution of mass fraction of N2 and residual

along solid wall for radiative equilibrium wall

4.3 等温条件下球头扰流问题

本节算例选择高超声速飞行器中典型部位——

球 头 进 行 计 算 ，球 头 半 径 为 R = 1m 。 来 流 速 度

V∞ = 5 km /s ，密度为 ρ∞ = 0.001kg/m3 ，温度 T∞ = 200K ，

攻角为 0°。该条件下，空气发生化学反应，选择五组

分（N, N2, O, O2, NO）进行计算，壁面边界条件为等温

壁 Tw = 500K ，完全催化壁。自由来流中各个组元的

质量分数见表 1所示。

选择轴对称网格进行计算，将二维平面网格沿

对称轴旋转 4.5°后得到计算所用网格。AHEAT所使

用的结构网格如图 11所示，该网格环向网格量为 64，
垂直于壁面方向的网格量为 100，垂直于轴对称方向

的网格量为 1；UNFLOW 所使用的网格是将 AHEAT
使用的网格分割为四面体，如图 12所示。

Fig. 11 Structured grid for sphere（symmetry plane）

Fig. 12 Unstructured grid for sphere（symmetry plane）

分别使用 AHEAT与 UNFLOW 进行计算，得到的

温度云图如图 13所示，可以看出，UNFLOW计算得到

的温度场与 AHEAT 计算得到的温度场是相吻合

的。图 14给出了球头壁面上热流的计算结果，从图

中可以清楚地看出，二者计算得到的热流相差很小，

UNFLOW 计算得到的热流是可信的。与前两节类
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似，图 15给出壁面上各个组元的质量分数以及各个

组元方程的收敛残差。因为表 1中质量分数最大的

是 N2，最后计算得到的 N2的质量分数与表 1中一致，

并且可以看出 N2的组元方程的残差达到了 10-8量级，

表明该方程也收敛了。

Fig. 13 Temperature contour of sphere for different grids

Fig. 14 Heat flux results of sphere for different grids

Fig. 15 Distribution of mass fraction of N2 and residual

along solid wall for sphere under isothermal wall

4.4 讨 论

通过上一节的讨论可以看出，本文所提出的边

界处理方法对高超声速化学非平衡流动下考虑完全

催化壁面条件的热流计算是准确的，壁面处经过“松

弛”的组元的质量分数也满足边界条件。3.1与 3.2中

的自由来流的组元质量分数都如表 1中所示，N2的质

量分数最大，其值达到了 0.766，远远大于其他组分的

质量分数之和，通过对 N2的组元方程在壁面处的隐

式矩阵进行“松弛”处理，计算得到的壁面组元的质

量分数满足边界条件，并且热流与结构网格程序计

算得到的热流是相吻合的。

如果自由来流中质量分数最大的组元并没有像

表 1那样具有明显的质量“占优”，本文提出的“松弛”

处理方法是否还能够有效，为了验证自由来流组元

质量分数的组成对本文所提方法是否敏感，通过改

变自由来流中组元的质量分数来观察壁面处理情况

是否能够正确有效，具体算例的自由来流的组元组

成见表 2所示。

表 2中三个算例的条件与 4.2中算例相比，除了

来流的组元成分组成不一样以外，其它条件均一

致。这三个算例中 N，O，NO 的质量分数保持不变

的，通过改变 N2与 O2 的质量分数，来检测最大质量分

数组元所占比重是否影响计算结果。逐渐增大 N2的

质量分数，使其与比重最大的 O2的质量分数相差逐

步减小，直至最后二者的质量分数均为 0.50。
需要关注的是组分在壁面上是否能够满足完全

催化壁的条件，图 16 中绘出了表 2 中各个工况下的

壁面处各个组元的质量分数的分布以及三个工况中

被“松弛”的组元连续性方程的残差。从图中可以清

Table 2 Mass fraction of freestream species for different

cases

Species name
N
O
N2

O2

NO

Case 1
6.217×10-20

7.758×10-9

0.450
0.550

4.981×10-5

Case 2
6.217×10-20

7.758×10-9

0.499
0.501

4.981×10-5

Case 3
6.217×10-20

7.758×10-9

0.500
0.500

4.981×10-5

Fig. 16 Distribution of mass fraction and residual along

solid wall for different cases
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楚地看出，在前两位组元质量分数相差很小甚至相

等的情况下，壁面边界条件仍然能够充分保证，并且

经“松弛”处理的组元方程能够收敛。同时，从图 17
中可以看出，对于完全催化壁面，在保证壁面质量分

数与来流条件一致的情况下，壁面的热流与温度是

一定的。

Fig. 17 Heat flux and temperature at surface for different

cases

5 结 论

本文提出了一种边界上隐式矩阵的“松弛”方

法，用以处理高超声速化学非平衡流动中的完全催

化壁面条件。在此基础上使用基于格点型非结构有

限体积法对圆柱、球头在高超声速下化学非平衡流

动进行了模拟，通过对比分析，得到以下结论：

（1）针对高超声速化学非平衡流，本文提出的

“松弛”方法可以正确地表征等温与辐射平衡条件下

的完全催化壁面，并且计算得到的壁面热流是合理、

准确的。

（2）通过改变来流中组元的质量分数来测试本

文提出的强制隐式矩阵对来流组元质量分数是否敏

感。数值实验表明，本文提出的边界处理方法对来

流中比重最大组元的质量分数是否“占优”并不敏

感。即使在两个组元质量分数各占 50%的情况下，

边界“松弛”处理方法也可以准确处理，不会造成算

法的失效。
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