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Three-dimensional numerical simulation is performed to solve the behavior of a hydrogen-air detonation in a rectangular tube. The numerical 
method is a second-order modified Harten-Yee TVD upwind scheme for convective term and a fractional step method for time integration. A 
detailed reaction model is applied for the reaction of hydrogen-air. The results show that a typical geometric shape for the detonation front is 
obtained at various time steps and that it is significantly dependent on the shape of unreacted gas pocket behind the detonation front.  

 
１．序論 
デトネーション（爆轟波）とは，衝撃波が先行し，衝撃波に
誘起された燃焼波が反応性混合気体中を伝播する現象であ
る．このデトネーションに関する研究は，約 120 年も前から
行われてきた．そして現在，デトネーション研究の方向性と
して，大きく二つに分けることができる．一つめは，デトネ
ーションの基本特性に関するより詳細なメカニズムの解明，
特に，まだ明確な説明のなされていない自走デトネーション
の詳細な伝播機構，デフラグレーション（亜音速で伝播する
燃焼波）からデトネーションへの遷移，セル構造の不規則性
発生要因といった問題が挙げられる．二つめは，超音速飛行
物体の推進源（パルスデトネーションエンジン（PDE））に
デトネーションを応用する研究である（１）．これらのアプリ
ケーションに主に使用されると考えられている燃料の一つ
は，反応速度の速い水素である．それらのモデル化の際に，
水素―空気デトネーションの基本特性評価は非常に重要な
要素である． 
デトネーションに関する研究は，その現象の高速性や多次

元性によって，実験による計測に限界が生じているため，近
年では，計算機性能の向上に伴い，数値解析による研究が盛
んになっている（２）（３）．窒素希釈を受ける水素／空気混合気
の詳細化学反応モデルは，様々な研究者により提案されてい
る．その一例を挙げると，Baulch(4)，Petersen(5)，Hishida(6)，
などがある．しかし，詳細化学反応モデルを数値流体解析に
適応した場合，デトネーションのセルサイズが小さくなって
しまうという問題点がある．三次元構造に着目した研究とし
ては，今までにStrehlow(7)，Takai(8)，Hanana(9),Williams(10),Tsuboi 
(11) 挙げられる．短形管内のデトネーションに関しては，大
きく二つのデトネーション伝播機構が存在することが実験
的に明らかになりつつある．しかし，その詳細な構造はまだ
十分に明らかになっておらず，実験でこれを解明することは
困難である． 
 本研究では，菱田と林(6)により構築された 9 化学種 19 素反
応モデル（Nagoya model）を使用した短形管内のデトネー
ションの三次元数値シュミレーションを行い、同モデルを用
いた二次元数値シュミレーションの結果と比較し、伝播構造
の差異について検討した． 
 
２．支配方程式及び数値計算法 
本解析で用いた支配方程式は，三次元圧縮性オイラー方程

式と各化学種の質量保存式であり，以下の簡略化を行った; 
1)考慮する化学種は，反応種として H2,  O2, O, H, OH, HO2, 
H2O2, H2O，不活性種としてN2の計 9種である; 2)各化学種

の定圧比熱は温度の関数であり，各化学種は理想気体の状態
方程式に従う;3)体積粘性，Soret 効果，Dufour 効果，及び

圧力勾配拡散は無視される．さらに，特定の化学種のみに誤
差が集中されるのを避ける為に全体の質量保存式と各化学
種の保存式を合わせて解く．以上より導出される支配方程式
は以下の形式で表される． 
 

ここで，保存量ベクトル U，対流項 E，F，G，拡散項 Eｂ，
Fd，Gd,生成項 S は以下ように表される． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
化学反応には，9化学種 19 段階の前進‐後退，反応からな

る詳細化学反応モデル(Nagoya model)を用い前進反応速度
定数は修正 Arrhnius 式から求められ，後退反応速度定数は前
進反応速度定数と JANAF table から得られる濃度平衡定数か
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ら計算される．また，この Nagoya model の特徴として，1000K
付近の中温度領域を含む900K～2500Kの温度領域で有効であ
ることや，着火遅れ時間の決定に重要な反応である H + O2= 
O + OH の反応速度が，他のモデルより速いなどの特徴があ
る．各項の離散化については，対流項には Harten-Yee 
non-MUSCL modified-flux TVD-upwind scheme，時間積分には
二次元精度の時間分割法，生成項には Point Implicit Method
を用いた．初期条件としてまず図 1に示すような高温・高圧
の駆動気体と低温・定圧の試験気体の領域に分け，仮想の隔
膜を形成した状態で一次元計算を行う．この事は，ランキ
ン・ユゴニオを用いた初期条件の与え方に比べ，波面前後で
の比熱比を別々に扱うため，衝撃波背後でのエネルギー状態
をより実現象に近い形で与えられる．つまり，波面後方での
エネルギーの過剰な投与を防ぎ，デトネーション波がオーバ
ードライブになる現象を押さえる．  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
平面波に内部構造（三次元構造）を持たせるための初期擾

乱の与え方として，波面背後に未燃領域を与え，初期状態を
形成し，一次元の結果を用いて長方形管内の三次元計算を行
った．未燃焼領域の与え方は，図 2に示すように波面背後に
正方形に与える方法や，管の伝播方向に対して，対角線上に
与える方法など，いろいろ与え方を変えて数値解析を行った．
下記の図は共に伝播方向からみた図となっており，伝播方向
に格子点数 10 点の幅を持っている．赤い部分が未燃焼領域
となっています． 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
計算格子は等間隔直線直交格子を用い，格子幅は，5μｍ

とし H２の半反応距離（167.3μｍ）の約 1/33 とした．格子
点数は 401×101×101 であり，管の断面は 0.5ｍｍ×0.5ｍｍ
である．境界条件として壁面を断熱，滑り，非触媒性壁と
し，伝播方向の境界にデトネーション波が達したところ
でデトネーション波面より前に格子を再形成して計算を
再び開始する方法を用いた．また，全ての初期条件は，
圧力 1atm,温度 298.15K,当量比1.0 の水素‐空気混合気
を用いる． 
 
３．結果ならびに考察 
図 3 に未燃焼領域を正方形で与えた，短形管内の圧力分布

の一例を示す．図中，灰色の面はデトネーションの波面を示
す．N＝2140 では，波面後方の高圧領域が上下左右方向に計
4 領域存在している．また，デトネーションの波面はほぼ球
状になっている．N=2360 では，デトネーションが４隅から
中心へ収束する途中の様子であり，波面背後の高圧領域は対

角線上に４つ存在している．N=2580 では，三重点が４隅に
収束する直前の様子を示している．N=2800 では，三重点が
短形管中心に収束しつつある様子である．  
図４に未燃焼領域を対角線上に与えた，短形管内の圧力分

布の一例を示す．N=2150 では，中心にある波面が管中央に
収束しつつある様子を示している．波面の上下左右 4 箇所に
高圧部が確認できる．N=2350 では，波面が膨張している様
子である．隣あう波面がぶつかっている部分に高圧部が存在
するのがわかる．N=2800 で膨張し新たな波面ができる瞬間
の様子である．管中央と 4 隅に高圧部が存在している．以上
の結果をみると，未燃焼領域を正方形で与えた場合と対角線
上に与えた場合とでは，波面の伝播の形状が異なっているこ
とがわかる． 
以上のように，まだ計算結果を十分に検討する余地はある

ものの，デトネーションの波面は極めて幾何的な形状を示し
ていることが分かる． 
図 5 に二次元の数値解析の結果を示す．格子幅 5μｍ，格

子点数は 401×101 である．三重点が二点確認できる． 
 図 6 に，未燃焼領域を正方形で与えた，短形管の側壁及び
下面の最大圧力履歴を示す．この結果から，デトネーション
のセルが管内を生成と消滅を繰り返して伝播していること
が示されている．この原因としては三次元の伝播構造モード
がいくつか重なっていることが考えられる． 
 図 7 に，未燃焼領域を対角線上に与えた，短形管の側壁及
び下面の最大圧力履歴を示す．正方形で与えた結果とは異な
り，セルの消滅は見られなかった．したがって，未燃焼領域
の与え方により，波面の伝播の形状が異なり壁面での煤膜結
果に影響がでていることがわかる． 
 図 8 に，格子幅 5μｍ，格子点数 401×101二次元数値シ
ミュレーションの最大圧力履歴を示す．酸水素混合気を
用いたデトネーションに特有な不規則なセル構造が見ら
れず，均一なセル構造になってしまっている． 
 図 9 に，管幅の格子幅を 10μｍにし三次元数値解析の結果
を示す．従って，管の断面は 1mm×1ｍｍである．この結果
から，水素‐空気デトネーション特有の不規則な波面構造は
見られず，一定の波面構造になってしまっている．しかしな
がら，現在では計算機の性能により管幅 1ｍｍサイズのシミ
ュレーションしかできないが，今後計算機の性能の向上に伴
い，実験と同じ管幅でシミュレーションが行われれば，非常
に興味深いものになると思われる． 
 
４．結論 
 短形管内を伝播する水素―空気デトネーションを対象と
して，詳細反応モデルを使用する三次元シュミレーションを
実施した.その結果,二次元の結果では平面的な結果しか得ら
れなかったの対し，三次元シミュレーションにより実験では
得ることができない伝播時における波面の前面及び背面の
詳細な構造を把握することが可能となった .またデトネーシ
ョンの波面が様々な幾何的な形状をしていることが明らか
になった.  
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Fig.3  Pressure space isosurfaces and contours in a rectangular 
tube at various iterations. Unburned gas pocket is square 
type. The red space isosurface is pressure of 60atm, 
yellow of 45atm, lime green of 40atm, and grey of 3atm. 
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Fig.8  The maximum pressure history in the two-dimensional 
simulation. 

30atm 70atm 

Fig.6 The maximum pressure history  on the bottom wall and 
the sidewall in the three-dimensional simulation. 
Unburned gas pocket is square type. 
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Fig.4  Pressure space isosurfaces and contours in a rectangular 
tube at various iterations. Unburned gas pocket is 
diagonal type.The red space isosurface is pressure of 
60atm, yellow of 45atm, lime green of 40atm, and grey 
of 3atm. 

Fig.5  The pressure history in the two-dimensional simulation. 
Grid size is 401×101. 

Fig.9  Pressure space isosurfaces and contours in a rectangular 
tube at various iterations. Unburned gas pocket is 
diagonal type. The lime green space isosurface is 
pressure of 40atm, and grey of 3atm. 
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Fig.7 The maximum pressure history  on the bottom wall and 
the sidewall in the three-dimensional simulation. 
Unburned gas pocket is diagonal type. 

 



 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 


