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极端冲击下激波诱导附加电场加速
金属/气体界面的经验模型

张嘉炜，黄生洪
（中国科学技术大学近代力学系材料力学行为和设计重点实验室，安徽 合肥　230026）

摘要：采用基于电子力场势函数的分子动力学方法，模拟了极端冲击压缩（22.50～78.75 km/s）

下 Li/H2 界面的演化过程。计算结果表明，在极端冲击压缩条件下，激波压缩导致物质电离，由

于电子和离子的扩散差异，激波附近出现电荷分离区，进而诱导出现附加电场。通过沿激波传

播方向进行一维电荷统计和理论分析，发现在激波强度一定的情况下，随着激波的运动，电荷分

离区的强度和宽度在整个过程中基本保持恒定，与激波强度正相关；进一步对电荷分布进行积

分，得到由电荷分离引起的附加电场沿冲击波传播方向的变化。统计分析了附加电场影响下金

属 /气体界面附近金属侧物质产生的加速度随时间的变化，发现附加加速过程呈脉冲形态，满足

Rayleigh 模型。通过计算拟合，得到该模型的关键参数与初始冲击加载速度的关系，最终获得

电离诱导附加电场引起界面金属侧物质附加加速度的经验计算公式。

关键词：极端条件；电荷分离；Richtmyer-Meshkov 不稳定性；加速度；电场；分子动力学

中图分类号：O521.2; O357.4                      文献标识码：A

当冲击波通过两种不同物质的界面时，界面扰动在冲击加载作用下会增长演化，即 Richtmyer-
Meshkov（RM）不稳定性 [1]。RM 不稳定性是目前惯性约束核聚变研究的关键基础问题，其挑战主要来

源于极端热动力学条件（压力远大于 100 GPa，温度远高于 104 K） [2-3]。目前，尚未发现针对极端条件的

新 RM 不稳定性理论模型，进行相关实验需要高昂的费用，并且数据测量极为困难，所获数据十分有限。

数值模拟方面，对于温稠密物质及高密度等离子体，常规的流体动力学模拟缺少有效的模型和输

运参数。不过，从原子尺度，采用分子动力学的建模和模拟方法正成为一种有效的技术手段。这类方

法从描述原子或核子的基本相互作用势出发，不要求预设任何宏观模型、本构关系、宏观输运系数等，

通过计算大量原子或核子的运动，直接模拟各种能量密度范围内的物质运动，可以涉及非平衡态、非连

续效应、多组分/多相效应、电离以及与材料混合相关的随机反应等各种复杂物理机制。目前，在极端

热力学条件下材料混合问题的理论研究中已经普遍采用分子动力学方法进行计算[4-8]，特别是基于量子

力学方程的第一性原理分子动力学方法（First Principles Molecular Dynamics，FPMD）[9-19]，且正有计划地

发展大规模分子动力学程序[4]。然而，利用经典势函数的分子动力学模拟受到势函数的限制，一般只能

模拟常规条件下或非电离状态下的 RM 不稳定性；基于密度泛函理论的 QMD（Quantum Molecular
Dynamics）方法可以计算极端条件下的物性参数和状态方程，但是由于计算量巨大，无法直接模拟

RM 不稳定过程。Su 等[20-21]提出将单电子显式处理成波包（Wave Packet，有位置，大小可变）的模型，从

而发展出一种新的具有第一性原理特质的分子动力学方法—电子力场（Electron Force Field，eFF）分
子动力学。近年来，该方法得到不断发展，已经具备处理 106 量级离子和电子及长时间尺度的能力[22]。
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近期本研究团队利用该方法[23-24]，从微观角度开展了不同热动力学条件下（3～30 km/s 高速冲击加

载）金属锂和气态氢材料混合的分子动力学数值模拟，结果发现极端加载条件下 RM 不稳定性的演化

呈现新的特征，即振幅增长的线性段加长以及非线性段振幅增长速度高于无电离效应工况，这一结果

得到了 Nova 实验结果 [25-26]的印证。其机理在于：极端条件下激波压缩导致物质电离，由于电子和离子

扩散存在差异，电子将扩散到激波之前，形成电荷分离区，进而诱导产生附加电场，由附加电场引起的

界面物质附加加速度会显著影响界面演化。为深入理解极端条件下 RM 不稳定性的演化特征，特别是

附加电场对界面物质的加速效应，本研究继续采用 eFF MD 方法，模拟强激波作用下电荷分离情况，对

电荷沿激波和界面运动方向的分布进行统计分析，得到电荷分离区强度和宽度随激波强度变化的规

律，并进一步获得附加电场影响下界面附近金属侧物质产生的加速度，通过拟合，获得附加电场引起的

界面附加加速度的计算模型。

1    方法与模型

1.1    MD 方法

MD 方法的本质是通过牛顿第二定律求解每个原子（或分子）位置、速度、受力等基本物理量随时

间的变化，其控制方程为
 

Fi = −∇iU = −
(
∂

∂xi
i+

∂

∂yi
j+

∂

∂zi
k
)
U (1)

U式中：i 代表粒子编号；Fi 为系统中其他粒子施加在粒子 i 上的力的总和，可以由粒子间的势函数 求梯

度得到。势函数的表达形式为
 

U = U (r1, r2, · · ·, ri, · · ·, rn) (2)

式中：ri 为第 i 个原子的坐标。获得施加在粒子 i 上的力之后，它相应的加速度 ai、速度 vi 以及位置都可

以由下列力学式计算得到
 

Fi = miai

vi = v0
i + ait

ri = r0
i + v0

i t+
1
2

ait2

(3)

式中：mi 为粒子质量，t 为时间。物质其他相关的物理量，如体积、温度、压力等，均可以通过数值统计

方法得到。

1.2    电子力场势函数

在目前的研究中，包含电子力场势函数的模型将原子核处理成点电荷 [20-21]，而将电子处理成满足

高斯分布的波包。整个系统的能量是由原子核位置 R、电子位置 r 和相对距离 s 构成的函数，表达形式

如下
 

U (R,r, s) = ENN (R)+ENe (R,r, s)+Eee (r, s)+EKE (r, s)+Epauli (↑↓, s) (4)
 

ENN =
1

4πε0

∑
i< j

ZiZ j

Ri j
(5)

 

ENe = −
1

4πε0

∑
i, j

Zi

Ri j
erf

 √2Ri j

s j

 (6)

 

Eee =
1

4πε0

∑
i< j

1
ri j

erf

 √
2ri j√

si
2+ s j

2
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EKE =
h2

mε

∑
i

3
2si

2
(8)
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Epauli =
∑
σi=σ j

E(↑↓)i j+
∑
σi,σ j

E(↑↓)i j (9)

ε0 σ Z Ri j ri j

式中：ENN 表示原子核之间的库仑作用力，ENe 表示原子核与电子之间的库仑力，Eee 表示电子之间的库

仑力，这 3 项能量与经典分子动力学下的相一致；EKE 表示电子的动能，Epauli 表示 Pauli 排斥能，这两项

能量反映了量子影响； 和 是经典 Lennard-Jones 势函数下的参量； 表示原子核的带电量； 和 表示

相互作用的距离；mε 为电子质量，h 为普朗克常数。单个电子被处理成满足高斯分布的波包，因而波包

的位置 x 和大小 s 会随时间变化。按照运动和静止体系，其波函数形式为
 

ψ (r) ∝ exp
[
−
(

1
s2
− 2Ps

s
i
h

)
(r− x)2

]
exp

( i
h

Px · r
)

(10)

式中：Px 和 Ps 分别表示高斯波包的平动动量和径向伸缩动量。将（10）式代入时间相关的薛定谔方程，

得到简化 Hamiltonian 的运动方程
 

ẋ =
dx
dt
=

Px

me
(11)

 

Ṗx =
dPx

dt
= −∂V

∂x
(12)

 

ṡ =
ds
dt
=

4
3

Ps

me
(13)

 

Ṗs =
dPs

dt
= −∂V

∂s
(14)

式中：me 为电子质量，V 为系统势能。这些方程说明电子的位置和大小遵循经典分子动力学，并且独立

地随时间变化。因此，eFF 方法可以用来模拟长时间、大空间尺度各种极端条件下材料的非绝热动力

学过程。

1.3    计算模型

如图 1 所示，计算模型的大小为 123.760 nm×3.536 nm×1.768 nm (x×y×z)，由金属 Li 和气体 H2 组

成。Li 和 H2 之间的界面为光滑平面，无初始扰动。于是，冲击压缩过程可近似成一维流动。e−表示电

子，±1 代表电子的自旋方向。

界面冲击激波首先由 Li 区域右侧刚性壁模拟活塞向−x 方向以恒速 vp 冲击压缩产生。当它经过界

面位置时，会形成向左的透射激波和向右的反射激波，电荷分离将在此冲击压缩过程中产生。

2    结果与讨论

2.1    电荷分离

为了清晰地看到电荷分离情况，选取初始压缩速度 vp=22.50 km/s 的工况，如图 2（a）所示。可见，强
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图 1    计算模型

Fig. 1    Computational model
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激波冲击运动过程中，激波压缩产生的高温导致

电离，电离出自由电子和离子。由于激波压缩区

的密度高，电子和离子浓度均高于激波未到达

区。根据等离子体动力学，电子和离子将向低浓

度区域扩散。由于电子质量极小，碰撞截面小，

其扩散速度极高，且未电离原子对其扩散阻力

小，因此电子很快跨越激波，扩散到激波未到达

区；而离子与原子的质量基本相同，且碰撞截面

大，扩散速度低，受其他原子碰撞后扩散阻力大，

无法跨越激波。因此，在激波附近必然出现电子-
离子分离区。一旦出现电子-离子分离区，等离子

体的空间局部中性电场将不复存在，而随着空间

电荷的分布出现局部附加电场。附加电场的建

立将阻止电子进一步向低电荷密度区扩散，直至

达到动态平衡为止，最终形成如图 2（a）所示的台

阶状电荷分布状态。

图 2（b）进一步显示了电荷密度随时间的变

化。可见，电荷分离现象伴随整个激波压缩过

程，且随着激波向前运动而移动。这是因为运动

激波不断压缩导致其所经过区域物质电离，电子

和离子不断扩散，建立附加电场，并形成新的扩

散平衡。可以确定，电荷分离区将伴随运动激

波，以相同的速度运动。

2.2    电荷分离区的强度与宽度

根据图 2 所描述的电荷一维分布曲线，构建

了如图 3（ a）所示的一维电荷分布模型。它由

3 部分构成：区域 I1 电荷量为负，表示电子分布区

域；区域 I3 电荷量为正，表示离子区域；中间的区

域 I2 是从负（电子区域）到正（离子区域）的过渡

区，可近似地看成线性分布，它随着激波不断向

激波运动方向（x 负方向）移动。

过渡区宽度定义为电荷分离区的宽度，过渡

区两端的电荷密度差（q3−q1）定义为电荷分离区
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图 2    vp=22.50 km/s 时电荷密度分布一维统计及其随时间的变化

Fig. 2    1D statistic of charge density distribution for vp=22.50 km/s case and its patterns at different moments
 

(b) Timehistory of the width of the electron-ion separation zone

(c) Timehistory of the intensity of the electron-ion separation zone 

(a) 1D model
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图 3    电荷密度分布一维模型以及电荷分离区宽度和

强度的时间历程 (vp=22.50 km/s)

Fig. 3    1D model of charge density distribution and time
histories of the width and intensity of the electron-ion

separation zone for vp =22.50 km/s
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的强度。图 3（b）和图 3（c）分别显示 vp=22.50 km/s 的工况下电荷分离区宽度和强度随时间变化的曲

线。可以看出，这两个新定义的量在激波运动过程中基本保持恒定，宽度维持在 4.65 nm 左右，强度在 4.55×
108 C/m3 附近波动。这是由于：分离区诱导的附加电场抑制了电子和离子的进一步扩散，达到一种局部

平衡状态。而扩散动力来自于电离强度，当压缩激波强度一定时，其波后温度和压力一定，电离强度趋

于恒定，则扩散动力恒定，因而分离区的强度和宽度必然趋于恒定。

表 1 进一步统计了其他加载速度下电荷分

离区的强度和宽度数据。可见，随着冲击速度的

增加，电荷分离区的宽度和强度持续增加。这是

因为随着冲击速度的增加，激波压缩强度增加，

电离强度增加，分离区宽度和强度自然相应增

加。不过从增加的程度来看，宽度增加程度较

小，而强度增加程度较高，且均呈现非线性增加

特征。

2.3    附加电场对界面附近金属物质的附加加速度模型

2.3.1    附加电场和附加加速度

如前所述，在极端加载条件下，电荷分离会

诱导附加电场的产生。本研究根据模拟结果构

建了如图 3（a）所示的一维电荷分布模型。为验

证该模型的合理性，对模型进行电势积分获得一

维分布的电场，如图 4 中红实线所示。

由于电荷分离，激波前后的物质不再呈中性

状态，而是分别带部分负电和正电。在附加电场

中必然产生加速度，其计算表达式如下
 

a =
ρqE
ρm

(15)

式中：E 为附加电场强度，ρq 和 ρm 分别为单位体

积下的物质带电量和物质密度，可通过分子动力

学模拟结果的统计得到。

同时根据积分获得的一维分布的电场，计算

各处带电物质获得的一维加速度分布，如图 4 中蓝色实线所示。图 4 还给出了根据 eFF MD 模拟结果

一维统计获得的电场分布（红色虚线）和物质加速度分布（蓝色虚线），可见二者基本吻合。说明本研究

建立的一维电荷分布模型基本合理。

2.3.2    金属 /气体界面附近金属物质的加速度模型

由于 RM 不稳定性的主要演化特征表现为界面物质扰动的振幅增长及物质混合，因此在极端条件

下，激波诱导电荷分离导致附加电场的产生，进而引起界面物质的附加加速效应，可能显著影响界面演

化。为深入理解极端条件下 RM 不稳定性的演化特征，特别是附加电场对界面物质的加速效应，对金

属/气体界面附近金属侧物质（Li 和 H2 物质的量之比 0.6～0.9，厚度在 0～2.0 nm区间）的加速度进行跟

踪统计（以激波到达界面位置为统计起点），获得了不同冲击加载速度 vp 下界面附近金属物质的附加加

速度随时间变化曲线，如图 5 所示。图 5 中虚线为根据 eFF MD 模拟结果统计分析获得，由于电子和离

子的动态运动效应，统计值有一定涨幅落差，因此虚线呈现一定的振荡特征。对结果采用 Rayleigh 模

型（（16）式）进行拟合，如图 5 中红实线所示。综合来看，可以获得以下几点认识。

（1）界面附近金属物质获得的加速度呈脉冲形式。当激波刚到达界面位置时，电荷分离区跨越气/固
界面，界面附近金属侧物质处于分离区中心区域，净电荷接近零；尽管此时分离区电场强度较高，但目
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图 4    一维附加电场和附加加速度 (t=2.75 ps，vp=22.50 km/s)
的 eFF MD 统计分析结果和基于 1D 电荷

密度模型的计算结果对比

Fig. 4    Comparison of 1D extra electric field and extra acceleration
of materials between results of eFF MD statistics and 1D charge

density model (t=2.75 ps of vp =22.50 km/s case)

表 1    不同冲击加载速度下分离区的宽度和强度统计

Table 1    Statistics of the width and intensity of the electron-ion
separation zone at different impact velocities

vp/(km·s–1) Width/nm Intensity/(108 C·m–3)

22.50 4.65   4.55

45.00 6.40   6.11

67.50 8.65 10.25
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标区受到的电场力较弱，加速度较低。随着激波往前推进，电荷分离区亦往前推进，分离区的电荷扩散

处于动态平衡，目标区的净电荷逐渐偏正，并迅速向峰值增加；此时目标区受到的电场力开始增强，加

速度迅速向峰值挺近，形成脉冲尖峰。随后，由于激波速度大于界面运动速度，随着激波继续向前推

进，电荷分离区逐渐远离界面；此时目标区还带有较强的正电荷，但该区电场强度迅速衰减，对应的加

速度也迅速衰减，形成完整的加速脉冲效应。

（2）随着冲击加载速度的增加（从 22.50 km/s增加至 78.75 km/s），目标区域的峰值加速度迅速提高

（从 1.7×1017 m/s2 增加至 1.2×1018 m/s2），同时脉冲持续时间逐渐减小（从 1.5 ps 降至 1.0 ps）。这是因为随

着冲击加载速度的提高，压缩程度增强，电离强度增加，电荷分离区强度相应提高，导致峰值加速度提

升；但同时激波运动速度加快，激波跨越界面的时间相应缩短，脉冲持续时间自然有所降低。

（3）需要指出的是，曲线后期呈现较大幅度的振荡，这是因为激波到达左侧边界发生了 Re-shock 现

象，Re-shock 导致电荷分离呈现较大幅度的振荡。不过这一过程不是本研究关注内容，在此不作讨论。

本研究拟合所采用的模型公式为
 

a (t) = amaxe1/2 t
τrise

exp
(
− t2

2τrise

)
(16)
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图 5    不同冲击加载速度 vp 下界面金属侧物质附加加速度的变化历程

Fig. 5    Acceleration time histories of material located at the metal side of the interface at different vp
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式中：amax 和 τrise 分别代表加速度峰值和上升时

间，拟合参数如表 2 所示，拟合曲线如图 6 所示。

从图 6 中可以明显看出 amax 和 τrise 分别随初

始加载速度呈指数上升和指数下降趋势。这反

映了拟合模型的合理性，即峰值加速度及脉冲上

升时间与冲击强度的非线性关系。进一步对两

个参数进行拟合，得到如下表达式
 

amax = 6.233 20×1016× e0.037 44vp (17)
 

τrise = 0.773 69× e−0.020 35vp (18)

将（17）式和（18）式代入 (16) 式，可以获得界面附近金属侧物质受到激波压缩电离诱导形成附加电

场的加速度经验公式
 

a
(
t,vp

)
= 6.233 20×1016× e0.037 44vp+0.5× t

0.773 69× e−0.020 35vp
× exp

(
− t2

1.547 38× e−0.020 35vp

)
(19)

这是在本计算模型条件下冲击加载速度在 20～80 km/s 范围内激波压缩电离诱导附加电场引起的

界面金属侧物质附加加速度的经验模型，揭示了极端加载条件下物质电离引起的附加电场对界面物质

运动影响的基本特征。从积分效应来看，虽然其脉冲时间在皮秒量级，但所导致的界面物质的附加速

度增量可达百千米每秒量级，显然不可忽视。当然，这只是界面物质加速的一方面，其他作用力耦合

后，最终效应取决于综合效果。

3    结　论

采用基于电子力场势函数的分子动力学方法，模拟了极端加载条件下金属/气体 (Li/H2) 平滑界面

运动过程，对激波压缩电离过程及电荷扩散在激波附近诱导的电荷分离效应进行了理论分析和结果统

计，发现了电荷分离诱导附加电场及其对界面物质加速作用的现象，进一步开展了理论建模和经验拟

合分析，获得了电离引起界面附近金属侧物质附加加速度的经验模型，主要获得如下结论：

（1）极端冲击加载下，激波诱导附加电场的基本机理是，极端冲击使材料电离出较轻的电子和较重

的离子，电子和离子的扩散差异导致在激波附近形成电荷分离区并达到动态扩散平衡，诱导出附加电场；

（2）统计分析发现，电荷分离区的宽度和强度在激波运动过程中基本保持稳定，它们仅与初始冲击

加载速度相关，即与激波强度相关，呈非线性关系；

（3）由附加电场引起的界面物质的附加加速效应可能显著影响界面演化，统计分析发现，界面处金

属侧的加速度满足 Rayleigh 模型，呈脉冲形态，揭示了极端加载条件下物质电离引起的附加电场对界

面物质运动影响的基本特征，从积分效应来看，虽然其脉冲时间在皮秒量级，但其影响却不可忽视。
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图 6    Rayleigh 模型的 amax 和 τrise 与 vp 的拟合关系

Fig. 6    Fitted correlations of amax and τrise with vp in Rayleigh model
 

表 2    不同加载速度下 Rayleigh 模型的拟合参数

Table 2    The fitted parameters of Rayleigh model at different vp

vp/(km·s–1) amax/(1017 m·s–2) τrise/ps

22.50   1.7 0.50

33.75   1.9 0.38

45.00   3.5 0.30

56.25   5.3 0.24

67.50   7.5 0.20

78.75 12.0 0.17
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需要指出的是，本研究结果基于微观分子动力学模拟，其尺度在百纳米量级，相关结论尽管揭示了

内在机理，但在一定程度上还受尺度效应的限制。后续工作将进一步加大模拟尺度并开展理论建模，

进而推广到宏观尺度范围，使之更贴合工程实际工况。
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Acceleration Evaluation Model of Metal/Gas Interface by Extra Electric Field
Induced by Shock under Extreme Impacting Conditions

ZHANG Jiawei, HUANG Shenghong

（CAS Key Laboratory of Mechanical Behavior and Design of Materials, Department of Modern Mechanics,

University of Science and Technology of China, Hefei 230026, China）

Abstract:   The  evolution  processes  of  metal/gas  (Li/H2)  interface  at  extreme  impacting  conditions
(22.50–78.75  km/s)  were  numerically  studied  by  molecular  dynamics  (MD)  method  incorporated  with  the
electron force field (eFF) model. It was found that the strong shock compression leads to ionization and the
electron/ion separation is  produced due to  different  diffusivities  of  ions  and electrons.  Then a  strong extra
electric field was established adjacent to shock font. Through 1D statistic along shock propagating direction
from MD results and theoretical analysis, it was found that the electron/ion separation is moving with shock
and the intensity and width of electron/ion separation zone are kept to be constant during shock propagating
process and determined by shock strength. Further integrating the extra electric field and extra acceleration
of metal material adjacent to the interface, the time histories of material acceleration were obtained. It  was
found  that  the  extra  material  acceleration  curves  were  in  accordance  with  Rayleigh  model.  The  key
parameters  were  fitted  based  on  computation  results.  Finally,  an  empirical  extra  acceleration  evaluation
model of metal material on Li/H2 interface under impact velocity range of 20–80 km/s was established.
Keywords:  extreme condition；electron/ion separation；Richtmyer-Meshkov instability；acceleration；
electric field；molecular dynamics
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“反尖端”界面不稳定性数值计算分析

王    涛1,2，汪    兵2，林健宇2，柏劲松2，李    平2，钟    敏2，陶    钢1

（1. 南京理工大学能源与动力工程学院，江苏 南京　210094；

2. 中国工程物理研究院流体物理研究所，四川 绵阳　621999）

摘要：利用可压缩多介质黏性流动和湍流大涡模拟代码（MVFT），在超算平台上对“反尖端”
界面不稳定性及其诱发的湍流混合问题进行了大规模三维数值模拟分析。数值模拟结果清晰地

显示了冲击波加载界面后分解产生的冲击波、稀疏波、压缩波及其在 SF6 气体中的运动和相互作

用，以及波多次加载界面的复杂过程，波和界面的每一次作用都会加速湍流混合区的发展和物

质混合。“反尖端”界面受冲击波加载后发生反相而形成典型的大尺度壁面气泡和中心轴尖钉结

构，该大尺度结构基本确定了湍流混合区的平均几何特征和包络范围而不依赖计算网格。高分

辨率的计算网格下，捕捉到了更精细的小尺度湍涡结构和更强的湍流脉动，显示了湍流混合区

所具有的复杂结构和特征。

关键词：大涡模拟；界面不稳定性；湍流混合；湍涡

中图分类号：O354; O357                      文献标识码：A

不同流体间的扰动界面在冲击波作用下会发生不稳定性增长，称为 Richtmyer-Meshkov（RM）不稳

定性 [1-2]。当 RM 不稳定性发展进入非线性阶段后，扰动界面会发展为“蘑菇”状的尖钉/气泡结构；之后

由于界面两侧切向速度不匹配而产生剪切效应，导致界面上又发生 Kelvin-Helmholtz（KH）不稳定性 [3]，

并诱发更多小尺度涡。KH 不稳定性的出现会破坏“蘑菇”状界面结构的对称性，使之破碎，并加速湍流

混合。流体界面不稳定性和湍流混合涉及许多重要领域，如武器物理、惯性约束聚变、超音速燃烧、天

体物理等，因此具有重大的研究意义。

较早之前，对于 RM 界面不稳定性和湍流混合，研究人员关注的重点是湍流混合区宽度的增长规

律及影响因素[4-16]。随着实验诊断技术、高精度数值算法及并行计算技术的发展，研究重点逐渐深入到

湍流混合的内在机制和统计规律 [17-23]以及以此为基础的湍流混合建模 [24]。然而，由于湍流混合的多尺

度特性，实验中所能获取的流场信息依然十分有限，无法给出足够多的湍流混合区瞬态数据和精细复

杂的混合区流场结构；而数值模拟基本上能够给出所需要的有关湍流混合区流场的所有信息，特别是

借助超大规模的高性能计算，可以在不同尺度上研究湍流混合的物理机制及其演化的统计特性。

Cabot 等[25]就曾在 IBM 的 BlueGene/L 超级计算机上利用 6 万多个核实现了 Rayleigh-Taylor（RT）不稳定

性及湍流混合的近 300 亿网格（3 0723）的超大规模直接数值模拟，研究了湍流混合区增长的标度率问

题和雷诺数效应。

AWE 开展的“反尖端”RM 不稳定性激波管实验中初始的 SF6/空气右界面呈“∨”形，整体上类似于

反的士兵臂章，称为“反尖端”界面。本研究采用自研的可压缩多介质黏性流动和湍流大涡模拟程序

MVFT[6, 21]，对“反尖端”界面不稳定性及湍流混合进行大规模并行数值模拟，在高分辨率的网格下细致

地研究“反尖端”界面不稳定性的发展过程和规律，包括波系作用、湍流混合区结构的演化、湍流混合

区统计量的变化等。
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1    计算方法

可压缩多介质黏性流动和湍流大涡模拟程序 MVFT 所求解的流场控制方程是经过 Favre 滤波后的

可压缩多介质黏性流动 Navier-Stokes 方程组
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式中：下标 i、j 分别代表 x、y、z 3 个方向，遵循张量运算法则； 、 、 、 分别为可解尺度流体的

密度、速度、压强和单位质量总能量；N 为流体种类； 表示第 s 种流体的体积分数（s=  N–1），且

满足 ； 为扩散系数， ， 为流体运动黏性，Sc 为 Schmidt 数； 是单位时

间单位空间的可解尺度能量流， 是可解尺度热传导系数，cp 为比定压热容，Prl 是 Prandtl 数，

为流体温度； 为滤波后产生的亚格子输运项，分别表示亚格子应力张量、热流量和体积分数

输运通量，需要通过亚格子尺度应力模型进行模化处理以使控制方程组封闭，本研究采用 Vreman 亚格

子模型[26]。牛顿流体黏性应力张量 表示为
 

σi j = µl

[
∂ũi
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式中：μl 为流体黏性。气体介质的状态方程采用理想气体状态方程。

具体计算过程为：首先采用算子分裂技术将（1）式描述的物理过程分解为 3 个子过程进行计算，即

整个通量分解为无黏通量、黏性通量和热通量 3 部分。无黏通量的计算采用多介质高精度

PPM（Piecewise Parabolic Method）方法，两步 Lagrange-Remapping 型的 PPM 方法分 4 个步骤进行：（1）物
理量分段抛物插值，（2）近似 Riemann 问题求解，（3）Lagrange 方程组推进求解，（4）将物理量映射到静

止的欧拉网格上。然后在无黏通量的基础上，采用二阶空间中心差分方法和两步 Runge-Kutta 时间推

进方法求解黏性通量、热通量及标量输运通量。

2    结果分析

本研究所采用的模型是英国 AWE 开展的“反尖端”RM 不稳定性激波管实验[27]，计算模型如图 1 所

示，由细金属丝制成的网状支架支撑微米量级的硝化纤维薄膜将实验气体隔开，形成预设的初始界

面。激波管内截面尺寸为 20 cm×10 cm，“反尖端”区气体为 SF6，其宽度为 15 cm，两侧气体是空气，“反

尖端”界面平衡位置距离激波管尾端 20 cm。另

外，在初始界面上设置振幅小于 0.01 cm、波长为

0.5～5 cm的小尺度随机扰动，以模拟支架的扰动

效应。初始入射冲击波马赫数为 1.26。计算域：

(x, y, z)∈[0, 80 cm]×[–10 cm, 10 cm]×[0, 10 cm]。
实验得到的结果十分有限，只是不同时刻混合区

的演化图像及壁面气泡和尖钉位置（距激波管末

端的距离），不足以深入分析界面不稳定性及湍

流混合发展规律。为此，本研究借助大规模数值

模拟，利用 1 024 个 CPU，采用粗（网格大小 1.00 mm）、
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图 1    计算模型和“反尖端”界面

Fig. 1    Computational model and inverse chevron interface
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中（网格大小 0.50 mm）、细（网格大小 0.25 mm）3 种不同分辨率的网格，详细研究“反尖端”界面不稳定

性及湍流混合的演化特性。细网格下的网格总量为 1.024×109。气体初始参数如表 1 所示，其中 γ 为气

体比热比。

冲击波从低阻抗介质（如空气）向高阻抗介质（如 SF6）方向加载物质界面时，会产生一个透射冲击

波和一个反射冲击波；冲击波从高阻抗介质向低阻抗介质方向加载物质界面，会产生一个透射冲击波

和一个反射稀疏波。图 2 给出了以密度显示的“反尖端”计算模型轴线上的一维近似波谱，可以看出复

杂的波与界面以及波与波之间的相互作用，冲击波加载使流场密度增大，稀疏波卸载使流场密度减

小。首先，入射冲击波从左侧加载空气/SF6 左界面，产生一个左行反射冲击波和一个右行透射冲击波；

该右行透射冲击波加载 SF6/空气右界面，在 SF6 气体中产生一个左行反射稀疏波，向右边空气中透射一

个右行冲击波；右边空气中的右行冲击波会从激波管尾端反射回来再次与 SF6/空气右界面作用，向

SF6 中产生一个左行透射冲击波（会在左界面上

发生分解，向 SF6 中反射一个右行稀疏波），并向

右边空气中产生一个右行反射冲击波，该右行反

射冲击波会反复从激波管尾端反射回来加载

SF6/空气右界面，在界面上发生分解；前面第一次

在 SF6/空气右界面上分解向 SF6 中产生的左行反

射稀疏波和空气/SF6 左界面作用后向 SF6 中产生

一个反射压缩波，该压缩波和 SF6/空气右界面作

用分解产生一个左行反射稀疏波，之后在 SF6 左

右界面之间反复分解成压缩波和稀疏波。如图 2
所示，在 SF6 气体区域的胞格结构显示了冲击

波、压缩波、稀疏波、界面之间的复杂相互作用，

使得界面不稳定性发展更复杂，而波和界面的每

一次作用都会促使混合区快速发展[22]。

图 3 给出了“反尖端”界面及流场演化的实验图像和数值模拟结果比较，左列是实验结果，右 3 列

从左至右依次是网格为 1.00、0.50、0.25 mm 时数值模拟的沿展向平均的密度场图像，清晰地显示了波

和界面的相互作用及波系在流场中的相互作用和演化过程。实验和数值模拟二者之间，包括界面的形

状和位置及波阵面的形状和位置均吻合很好。当冲击波与 SF6 区域左右界面作用后，界面上的小尺度

随机扰动开始增长；而且在冲击波与 SF6 区域的右界面作用时，由于冲击波是从高阻抗介质向低阻抗

介质方向加载界面，所以右界面的大尺度“反尖端”界面发生反相，从中心轴处生长出大尺度尖钉，靠近

激波管上下壁处形成大尺度气泡结构，并且尖钉和气泡逐渐长大。对比 3 种不同网格分辨率数值模拟

的展向平均密度场可以看出，界面大尺度结构和波系的演化差别很小，只是在中后期界面小尺度结构

之间有较小的差别，这是由于展向平均抹去了一些细节结构造成的。图 4、图 5 和图 6 分别给出了

2.0、3.0、4.0 ms 时刻不同网格分辨率下以 SF6 体积分数（YSF6）显示的湍流混合区三维图像。图中显示

了复杂的三维湍流混合区演化，包括小尺度气泡/尖钉的长大、变形、融合等；不同分辨率网格计算所得

的湍流混合区图像差别很大，其中高分辨率网格捕捉到了更精细的湍流混合区结构。图 7 给出了大尺

表 1    空气和 SF6 的初始参数

Table 1    Initial properties of air and SF6

Gas ρ/（kg·m–3） p/MPa γ μl/（Pa·s） Diffusion coefficient/（m2·s–1）

SF6 5.97 0.1 1.09 1.474 6×10–5 0.97×10-5

Air 1.18 0.1 1.40 1.852 6×10–5 2.04×10–5
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图 2    用流场密度显示的一维近似波谱图

Fig. 2    1D approximate wave visualized using flow filed density
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度壁面气泡和中心尖钉位置随时间变化的曲线，该位置是相对于激波管尾端的距离，不同颜色曲线表

示不同网格分辨率下的数值计算结果。可以看出，在不同网格分辨率下计算所得的大尺度壁面气泡和

中心尖钉的位置差别较小，这是因为大尺度壁面气泡和尖钉的位置由湍流混合区的包络线确定，而湍

流混合区的包络线主要由大尺度结构决定，湍流混合区大尺度结构的平均特征在不同网格分辨率下的

差别很小；虽然差别较小，但是细网格下的模拟结果与实验结果吻合得更好。

 

(a) 0 ms 

 

(b) 0.5 ms 

 

(c) 1.3 ms 

 

(d) 1.9 ms 

 

(e) 2.2 ms 

 

(f) 2.7 ms 

 

(g) 3.3 ms 

 

(h) 4.0 ms 

图 3    “反尖端”界面演化的实验图像（左列）和以密度显示的数值模拟结果（三维计算的展向平均，

右 3 列从左至右计算网格尺寸依次为 1.00、0.50 和 0.25 mm）比较

Fig. 3    Comparison of experimental (left column) and simulated density images (three right columns
on different grid resolutions) of inverse chevron interface
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(a) 1.00 mm (c) 0.25 mm
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(b) 0.50 mm

图 4    2.0 ms 时刻不同网格分辨率下以 SF6 体积分数显示的湍流混合区三维图像

Fig. 4    3D images of turbulent mixing zone visualized using SF6 volume fraction on different grid resolutions at 2.0 ms
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(b) 0.50 mm

图 5    3.0 ms 时刻不同网格分辨率下以 SF6 体积分数显示的的湍流混合区三维图像

Fig. 5    3D images of turbulent mixing zone visualized using SF6 volume fraction on different grid resolutions at 3.0 ms
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Fig. 6    3D images of turbulent mixing zone visualized using SF6 volume fraction on different grid resolutions at 4.0 ms
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图 8 和图 9 显示了 1.0、2.0、3.0、4.0 ms 时中

心轴上流场密度和 SF6 体积分数在不同网格分辨

率下的分布。图中清晰地显示了冲击波的传播

及其在界面上的分解，以及界面的发展演化，比

如 1.0 ms 时刻的密度分布显示，冲击波加载使流

场密度增大，SF 6 气体中的右行透射冲击波与

SF6/空气界面作用后向 SF6 气体中反射的左行稀

疏 波 的 卸 载 效 应 使 流 场 密 度 减 小 。 在 前 期

（1.0～2.0 ms），不同网格分辨率计算的流场密度

和 SF6 体积分数的分布差别很小，说明混合区流

场湍流发展不充分，小尺度脉动还未完全发展起

来；后期（3.0～4.0 ms）不同网格分辨率的计算结

果差别增大，表明在冲击波的多次复杂加载作用

下混合区流场已经进入完全湍流阶段，更多小尺

度脉动出现，细网格对这些小尺度含能涡结构有

更高的分辨率，而粗网格将大量的小尺度含能涡结构耗散掉。

湍动能和拟涡能可以用来表征流场湍流脉动和湍涡的强度和发展。图 10 和图 11 分别为 1.0、
2.0、3.0、4.0 ms时刻无量纲化的流场湍动能 K 和拟涡能 Ω 在不同网格分辨率下沿冲击波运动方向的分

布，无量纲化速度参数取初始入射冲击波后的流场速度 133.6 m/s，无量纲化长度参数取计算模型宽度

0.1 m。可以看出：随着混合区的发展，小尺度脉动逐渐发展起来；随着网格分辨率的增大，对这些小尺

度脉动的捕捉能力也逐渐提高，捕捉到了更强的湍流脉动和湍涡。所以更小尺寸的网格对流场有更高

的分辨率，可以捕捉到更精细的混合区湍流结构，这对于研究 RM 不稳定性及湍流混合演化的动力学

行为非常重要。
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Fig. 8    Flow density distributions along the centerline at different times
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Fig. 9    SF6 volume fraction distributions along the centerline at different times
 

1.00 mm
0.50 mm
0.25 mm

(a) 1.0 ms

1.00 mm
0.50 mm
0.25 mm

(b) 2.0 ms

1.00 mm
0.50 mm
0.25 mm

(c) 3.0 ms

1.00 mm
0.50 mm
0.25 mm

(d) 4.0 ms

0.01

0.5 0.7 0.80.6

x/m

K

0.03

0.02

0

0.04

0.01

0.5 0.7 0.80.6

x/m

K

0.03

0.02

0

0.04

0.01

0.5 0.7 0.80.6

x/m

K

0.03

0.02

0

0.04

0.01

0.5 0.7 0.80.6

x/m

K

0.03

0.02

0

0.06

0.05

0.04

0.07

图 10    不同时刻无量纲化湍动能沿冲击波运动方向的分布

Fig. 10    Dimensionless turbulent kinetic energy distributions along motion direction of shock wave at different times
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3    结　论

利用可压缩多介质黏性流动和湍流大涡模拟程序 MVFT，对“反尖端”界面不稳定性及其诱发的湍

流混合进行了大规模并行三维数值模拟分析，揭示了界面不稳定性及湍流混合的复杂发展过程和规

律。冲击波和空气/SF6/空气界面作用并发生分解而产生冲击波、稀疏波、压缩波，这些次生波在 SF6 气

体中运动并相互作用，而且多次加载物质界面以及波和界面的每一次作用都会加速湍流混合区的发展

和物质混合。高/低阻抗构型的“反尖端”界面受冲击加载后发生反相而发展为大尺度的壁面气泡和中

心轴尖钉结构，该大尺度气泡和尖钉结构基本确定了湍流混合区的平均几何特征和包络范围而不依赖

计算网格。采用高分辨率的计算网格能够捕捉到更精细的混合区小尺度湍涡结构及更强的湍流脉动，

显示出湍流混合区的复杂结构和特征。
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Computational Analysis of RM Instability with Inverse Chevron Interface

WANG Tao1,2, WANG Bing2, LIN Jianyu2, BAI Jingsong2, LI Ping2, ZHONG Min2, TAO Gang1

（1. School of Energy and Power Engineering, Nanjing University of Science and Technology, Nanjing 210094, China;

2. Institute of Fluid Physics, China Academy of Engineering Physics, Mianyang 621999, China）

Abstract:  By using our in-house large-eddy simulation code, the MVFT (multi-viscous-flow and turbulence),
we  simulated  the  Richtmyer-Meshkov  (RM)  instability  and  turbulent  mixed  with  the  inverse  chevron
interface on a 3D large scale on the HPC (high performance computing) platform. The results revealed the
propagations  of  the  decomposed  shock  wave,  the  rarefaction  wave,  the  compression  wave  and  the
interactions  between  the  waves  and  the  perturbed  interface.  Each  impact  of  on  the  wave  on  the  interface
accelerates  the  evolution  of  the  turbulent  mixing  zone  and  the  materials’  mixing.  The  inverse  chevron
interface inverts its phase after the first transmitted shock wave in the SF6 zone hits it, then two wall bubbles
and a centerline spike with large scale develop gradually. The averaged geometry feature and the envelop of
turbulent  mixing  zone  are  determined  by  the  large-scale  wall  bubbles  and  the  centerline  spike  and  are
independent of the mesh.  But with the higher grid resolution,  more subtle small  scale turbulent eddies and
intense turbulent fluctuations are captured, characterizing the turbulent mixing zone as possessing a complex
structure.
Keywords:  large-eddy simulation；interface instability；turbulent mixing；turbulent eddy
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微观尺度下金属/气体界面 RM 不稳定性
自相似现象的分子动力学模拟

丁    雨，黄生洪
（中国科学技术大学近代力学系材料力学行为和设计重点实验室，安徽 合肥　230026）

摘要：极端冲击加载条件下的 RM (Richtmyer-Meshkov) 不稳定性在惯性约束核聚变领域

有重要的学术价值和工程意义。宏观动力学方法受限于极端条件下的模型和参数准确性而难以

直接应用，微观分子动力学方法则受限于计算量而难以直接模拟宏观尺度现象。为了解 RM 不

稳定性微观与宏观规律之间的联系，采用基于嵌入原子多体势（EAM）的分子动力学方法模拟

铜-氦微观尺度界面在极端冲击加载条件下（活塞冲击加载速度 6～15 km/s）的 RM 不稳定性

现象，对比文献提供的近似条件下宏观模拟结果发现，演化过程在唯象上完全相似。进一步比

较了不同尺度（7.3～145.0 nm）、不同冲击加载速度（11.7～20.6 km/s）、不同初始界面扰动

（扰动振幅与波长之比 0.20～0.05）条件下振幅发展规律，发现在相同冲击动力条件和边界条

件下，RM 不稳定性的振幅增长规律在计算尺度范围内完全自相似，主要参数的变化特征符合理

论预测。尽管理论模型因简化而存在一定偏差，但是微观模拟获得的振幅增长规律与宏观现象

有相似的变化特征。

关键词：RM 不稳定性；极端条件；唯象相似；自相似；分子动力学

中图分类号：O354; O357                      文献标识码：A

激波经过两种不同物质界面时，界面的初始扰动会在激波加载作用下增长演化，导致界面失稳最

终进入湍流混合，这种现象被称为 RMI（Richtmyer-Meshkov Instability）。RMI 是一种多尺度非线性现

象，广泛存在于自然现象和工业装置中，一直是人们关注的基础问题之一[1-2]。近年来，随着惯性约束核

聚变研究的发展，极端冲击加载条件下的 RMI 问题逐渐受到重视，但对相关问题的深入理解和认识仍

面临巨大的挑战[3]。

由于极端条件—高能量密度状态的特殊性，目前在低能量密度范围建立的模型及数值预测方

法，如基于一般热力学条件的流体动力学 Navier-Stokes 方程、本构模型及湍流数值模拟方法等，难以直

接应用到高能量密度范围（如平均自由程、分解、电离及其他现象会导致一般条件下的 Navier-Stokes
方程失效，状态方程、物性及输运系数发生剧烈变化等）。同时，由于实验条件的极端性及诊断技术的

局限性，通过实验观测获得的认识还非常有限（如材料会出现电离现象并伴随强发光，导致基于可见光

的诊断技术受到一定限制等）。综合当前的研究发展趋势和技术现状，从微观原子尺度出发，采用分子

动力学的建模和模拟方法正成为一种有效的技术手段。这类方法从描述原子或核子基本的相互作用

势出发，不要求预设任何宏观模型、本构关系或宏观输运系数等，通过计算大量原子或核子的运动，直

接模拟各种能量密度范围内的物质运动，可以涉及非平衡态、非连续效应、多组分/多相效应、电离以
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及与材料混合相关的随机反应等各种复杂物理机制 [4-13]。不过，由于相互作用势建立在经验或理论近

似（Predefined）基础上，仍需要针对极端条件进行修正或进一步发展。同时，由于多体相互作用的复杂

性以及需要跟踪大量原子运动，受计算量的限制，目前只能应用于较小尺度（微米量级）。经过深入研

究，我们通过对微观尺度的极端/非极端 RMI 现象的模拟 [14]，基本了解了极端冲击条件下电离效应对

RM 界面失稳混合的影响机制，但是由于缺乏对微观状态 RMI 现象的直接观测，其结论的可靠性尚有

待检验。微观分子动力学模拟基于原子尺度的基本相互作用原理，具有直接模拟性质，若能验证其在

不同尺度范围的结果具有自相似性，并进一步取得与宏观尺度理论模型或规律的一致性，将有可能在

RMI 的微观与宏观现象之间通过自相似性规律建立关联，这无疑对验证结论的普适性以及进一步认识

微介观尺度内的 RM 失稳混合机理具有重要意义。

本研究采用分子动力学（Molecular Dynamics，MD）方法模拟微观铜-氦（Cu-He）界面在冲击加载条

件下的 RMI 现象，结合宏观理论模型，对不同微观尺度、不同初始激波速度、不同界面初始扰动等条件

下的 RMI 振幅增长规律及流态的相似性进行研究。

1    模型和方法

图 1 显示了计算模型和基本参数定义。模型为一系列具有正弦界面的 Cu-He 单模结构：原始模型

右侧为 80 个 fcc（Face Centered Cubic）晶格长度的铜，左侧为 200 个晶格长度的氦气，纵向为 40 个晶格

长度，厚度为 4 个晶格长度，初始尺寸（X×Y×Z）约为 137.00 nm×14.50 nm×1.45 nm，界面处初始正弦扰动

h0 与波长 λ 之比 a=h0/λ=0.2，总原子数为 14.7 万。

模拟过程在开源分子动力学代码 Lammps 软件平台上进行。采用嵌入原子多体势（Embedded
Atom Method，EAM）描述金属 Cu 原子间的相互作用。EAM 势函数的主要思想是把晶体的总势能分为

位于晶格点阵上原子核之间相互作用的对势和原子核嵌入到周围电子云背景中的嵌入能，成功弥补了

早期势函数（对势）未考虑多体相互作用的不足。实际构成 EAM 势函数时，靠经验选取对势函数和嵌

入能势函数中的参数，参数的决定标准与同种原子的宏观参数及微观晶格结构相匹配。因此 EAM 势

是与宏观匹配的经验模型，在分子模拟中有着非常广泛的应用 [15-17]。需要说明的是，本研究所计算的

Cu 的 EAM 势函数已在 RMI 的相关研究 [17] 中大量应用，其正确性和可靠性可以保证。He 原子间及

He 原子与 Cu 原子间的势函数采用 L-J（Lennard-Jones）势函数，该势函数是经过大量验证的模拟惰性气

体凝聚态性能的常用势函数。

计算时间步长初设为 5×10–18 s，首先在 NVT 系综下弛豫 1 ps，接着设定 Cu 端右侧刚性壁以恒定速

度向左侧冲击压缩（模拟活塞），压缩速度 Vp 为 6～15 km/s。冲击开始后，Cu 内将产生向左运动的强激

波，待激波到达气/固界面时，将产生 RMI 现象。

冲击压缩过程中，定义入射激波速度为 Wi，界面透射后激波速度为 Wt。如图 1 所示，初始模型中

定义正弦界面 Y 方向上中心处凸起结构为尖钉（Spike），Y 方向两端处凹陷结构为气泡（Bubble）。定义

He

Y

Z X

Bubble

Spike
Wi

Wt

λ

2h0

Cu

P
is
to
n

Vp

Bubble

Spike

图 1    初始 Cu-He 正弦单模界面模型及参数定义

Fig. 1    Initial characteristic parameters of single mode sinusoidal Cu-He interface model
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界面初始 Atwood 数 A－=(ρHe–ρCu)/(ρHe+ρCu)，其中 ρHe 和 ρCu 分别为 He 和 Cu 的初始密度。本研究中，

ρHe=0.281 g/cm3，ρCu=8.93 g/cm3，即 A－=–0.94。定义激波压缩后的 Atwood 数为 A，由波后密度计算。

为比较不同尺度的影响，原始模型在 X×Y 方向扩大相应倍数，Z 向尺度不变（主要观察单模平面内

的 RMI 问题，为此 Z 向尺度基本不变，可以节省原子数量），其中最大的 10 倍模型尺寸（X×Y×Z）为
1370.00 nm×145.00 nm×1.45 nm，其冲击波传播方向尺度已达到微米量级，原子总数 1470 万。

最后，进一步计算了微观尺度下冲击加载速度 Vp、初始正弦扰动与波长比 a 等参数对 RMI 过程的

影响。

2    结果与分析

2.1    RMI 宏观与微观演化过程的唯象相似性

图 2 首先比较了宏观 RMI 与微观 RMI 演化过程的唯象相似性，左侧为 Rikanati 等 [18] 采用宏观流

体力学程序 LEEOR-2D 模拟强激波（马赫数 Ma=15.3）冲击百微米尺度单模界面（λ=100 μm，a=0.1）的
RMI 密度云图，右侧为本研究采用分子动力学模拟的 Vp=6 km/s、λ=14.5 nm、a=0.2 条件下的 RMI 密度

云图。尽管冲击条件和边界条件不完全相同，但是从密度云图上可以直观地看到激波冲击界面后两种

尺度界面的演化过程在唯象上相似：如图 2（a）所示，两种工况中激波刚过界面时，激波从重流体向轻流

体透射，反射稀疏波，由于冲击波较强，初始扰动的相位发生反转，尖钉和气泡位置交错；激波透射一段

时间以后，见图 2（b），与界面作用发生弯曲的激波再次恢复平直，稀疏波向激波相反方向继续传播；从

图 2（c）可以看出，尖钉边缘出现卷起，出现蘑菇头一样的形状，由于尺度较小，右侧微观尺度模拟结果

中边界略显模糊；而在图 2（d）中可以看出，尖钉边缘卷起部分出现不稳定增长，开始进入湍流混合阶

段。通过比较可知，虽然右侧是纳米尺度下的模拟结果，其显示的 RMI 过程与宏观百微米尺度模拟的

RMI 演化过程完全唯象相似。

2.2    不同尺度下 RMI 振幅增长规律的相似性

对于 Vp=6 km/s、a=0.2 的初始模型，提取尖钉和气泡在不同时刻的位置（Xsp 和 Xbu），绘制出图 3。
图 4 则进一步显示了典型时刻的密度分布和原子排布。可以看出：3.3 ps 时激波到达尖钉结构，使尖钉

产生接近线性的增长，并向两侧气泡位置发出斜激波；3.8 ps 时激波到达气泡位置，使气泡处也产生加

速；5.2 ps 时，斜激波也到达气泡处，再次使气泡加速；8.0 ps 时，进入反射激波再作用（Reshock）阶段。

定义振幅 I=(Xbu–Xsp)/2，进一步得出振幅随时间的演化过程，如图 5 所示。3.3 ps 时，激波到达尖钉

结构，进入激波压缩阶段，界面开始相位逆转；3.8 ps 时，压缩阶段结束，进入线性增长阶段，振幅以初始

(a)

(b)

(c)

(d)

图 2    宏观流体动力学模拟的单模 RMI（左）与 MD 模拟的微观结果（右）的唯象相似性

Fig. 2    Macroscopic hydrodynamics and microscopic molecular dynamics simulations of single mode RMI (left)
with similar phenomenological results (right)
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速度 V0 近似线性增长；5.2 ps 时，线性增长阶段结束，进入非线性增长阶段；8.0 ps 时，激波撞击模型左

侧壁面再反射，进入反射激波再作用阶段。

进一步调整波长尺度开展模拟，λ 依次选择 7.3、14.5、29.0、72.5、145.0 nm，Vp 和 a 及模型比例保持

不变，计算模型依次为最小模型的 0.5、1、2、5、10 倍尺度。由计算结果统计出 RMI 演化过程中的主要

参数，见表 1，可以观察到：在 Vp 和 a 不变的条件下，改变模型尺度后，入射激波速度 Wi、透射激波速度
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图 3    气泡/尖钉位置-时间图像

Fig. 3    Displacement-time histories of bubble/spike position
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(b) 3.8 ps

(c) 5.2 ps

(d) 8.0 ps

图 4    微观 RMI 现象典型时刻的密度分布与原子分布

Fig. 4    Density contours and atom arrangements map of RMI simulations by MD at typical time constants
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图 5    RMI 振幅-时间演化图像

Fig. 5    Time histories of RMI amplitude evolution
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Wt、界面运动速度 U、振幅增长线性段初始速度 V0 以及波后 Atwood 数 A 都没有明显差异。需要说明

的是，由于是原子尺度模拟，统计宏观量时受到统计所选取的网格尺度范围内原子数量和运动数据涨

落的影响，会存在一定的差异。为判断结果数据是否具有明显差异，定义 δ=|数值–平均值|/平均值，结

果列于表 1 中。可见，δ 普遍低于 1%，个别达到 3%，说明在初始动力学和边界条件相同的情况下，

RMI 的主要参数是唯一确定的，不同尺度计算结果对参数的影响在统计误差范围之内。

将振幅增长无量纲化：以振幅线性段起点为零点，记为 h，纵轴以 kh=2πh/λ 为无量纲参数，横轴以

τ=kV0t 为无量纲参数，绘制出无量纲振幅增长曲线，如图 6 所示。

根据宏观实验结果和理论，Dimonte 等[19] 给出了 RMI 宏观尺度下的振幅无量纲增长模型，即
 

VDimonte
bu/sp = V0

1+ (1∓ |A|)τ
1+Cbu/spτ+ (1∓ |A|) Fbu/spτ2

(1)

Cbu/sp =
4.5± |A|+ (2∓ |A|)

∣∣∣kh+0
∣∣∣

4
kh+0 = 2πa+ h+0式中： ，Fbu/sp=1±|A|， ， 为波后振幅，a+为波后振幅波长比。根据

（1）式，将表 1 获得的参数代入模型，可以获得按 Dimonte 理论模型预测的振幅增长规律，如图 6 红实线

所示。为了进一步验证不同尺度 RMI 现象在不同无量纲时间段的相似性，选取不同尺度模型分别在无

量纲时间 τ=–0.77，–0.20，0.65，1.59，2.30 时刻的密度分布云图，如图 7 所示。

（1）从最小计算尺度工况（λ=7.3 nm）到最大计算尺度工况（λ=145.0 nm），振幅的无量纲增长规律在

计算时间尺度范围内几乎完全重合，而相同无量纲时刻的界面密度演化形态也几乎无差异。可见，在

相同冲击动力条件和边界条件下，RMI 现象的振幅增长规律在计算尺度范围内是完全自相似的。

（2）微观分子动力学模拟获得的振幅增长规律与 Dimonte 模型的预测结果在整体上是吻合的，主

要差别在 1.5<τ<2.5 阶段，微观分子动力学模拟结果显示的振幅增长略高于 Dimonte 模型预测结果，且

在 τ=1.7 附近显示出明显的非线性拐点。这种差异主要是因为 Dimonte 模型混合了线性和非线性段的

表 1    RMI 不同尺度计算结果的参数统计

Table 1    Computed statistical results of RMI parameters at different scales

λ/nm Wi/(km·s–1) δWi/% Wt/(km·s–1) δWt/% U/(km·s–1) δU/% V0/(km·s–1) δV0/% A δA/%

    7.3 11.5 0.3 18.1 1.4 11.5 1.8 3.16 2.3 –0.83 1.1

  14.5 11.7 2.1 17.6 1.3 11.9 1.5 3.19 1.4 –0.83 1.1

  29.0 11.5 0.3 18.2 2.0 11.7 0.1 3.23 0.1 –0.84 0

  72.5 11.4 0.5 17.7 0.7 12.1 3.2 3.28 1.3 –0.85 1.1

145.0 11.2 2.2 17.6 1.3 11.4 2.7 3.32 2.5 –0.85 1.1
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图 6    不同尺度模型的无量纲振幅-时间曲线

Fig. 6    Non-dimensional amplitude evolution histories of different scale simulations
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经验公式，导致预测曲线比较光滑，没有明确的线性段和非线性段区分。而本模拟结果是通过追踪尖

钉和气泡位置计算而来，较为符合实际流动情况。

（3）总体看来，尽管由于 Dimonte 模型存在一定的预测偏差，但是微观尺度下的 RMI 振幅演化规律

和宏观尺度下的演化规律在所计算的无量纲时间段内存在一致性。

2.3    不同冲击加载速度对微观 RMI 振幅演化规律的影响

既然验证了在相同冲击动力条件和边界条件下 RMI 振幅增长规律在不同尺度条件下是完全相似

的，为进一步明确微观模拟与宏观现象之间的联系，进一步验证在微观条件下改变 RMI 的条件参数，其

振幅演化规律是否与宏观具有相似的变化特征。为此，在保持模型波长（λ=14.5 nm）和振幅波长比

a=0.2 不变的条件下，首先观察冲击加载速度 Vp 对 RMI 主要参数和振幅演化规律的影响。

共计算了冲击加载速度 Vp 分别为 6、9、12、15 km/s 4 种工况，重复 2.2 节中的分析步骤得到

表 2，可见：随着 Vp 的增长，Wi、Wt、U 和 V0 都相应地增长。显然，这符合 RMI 的宏观现象特征，有如下

解释。

（1）随着冲击速度的增加，冲击区驱动压力提高必然导致激波强度增强，Wi 增加；相应地，透射激

波强度增强，Wt 增加；接触界面速度是由界面发生激波反射和透射后达到局部压力平衡后获得的速度，

其大小必然随 Wi 和 Wt 的增加而增加。从比值来看，Wi、Wt、U 基本随 Vp 线性增加。

（2）随着冲击速度的增加，入射激波强度和透射激波强度均有所增加，波后界面两侧密度均有所上

升。在一定范围内，如果上升的比例接近，则波后 A 可能变化不大，这取决于物质的状态方程，从当前

计算结果来看，在计算的冲击范围内波后 A 变化不大。

（3）由于波后 A 变化不大，根据 RMI 线性理论，V0=Vlin=AUa+。由于本工况下初始 a 相同，在强冲击

压缩下，流体被压缩至接近不可压状态，a+=a，且波后 A 变化不大，则 V0 必然随着 U 的增大而近似线性

增大。从表 2 的结果来看，随着冲击动力条件的增加，V0 体现了上述变化。

表 2    不同冲击加载速度下 RMI 参数

Table 2    Parameters of RMI under different Vp

Vp/(km·s–1) Wi/(km·s–1) Wt/(km·s–1) U/(km·s–1) V0/(km·s–1) A

6 11.7 17.6 11.9 3.22 –0.83

9 14.2 24.4 16.6 3.43 –0.84

12 16.5 33.5 21.9 3.57 –0.85

15 20.6 41.7 28.9 3.74 –0.83

14.7
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7.9
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3.3

1.0

Density/(g·cm−3)

τ=−0.77 τ=−0.20 τ=0.65 τ=2.30τ=1.59

7.3 nm

29.0 nm

145.0 nm

图 7    不同尺度、相同无量纲时刻的密度等值图

Fig. 7    Density contours of different scale simulations with the same non-dimensional time constants
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图 8 进一步给出了不同 Vp 条件下，根据模拟结果获得的振幅增长规律与 Dimonte 模型根据 RMI 参
数的预测结果对比。可见：二者在所计算的无量纲时间尺度内较好地吻合；由于波后 A 等参数相近，模

拟结果和 Dimonte 模型预测结果均显示其无量纲振幅增长规律随 Vp 增长变化不大，说明微观尺度下冲

击动力条件改变引起的振幅增长演化与宏观现象有相似的变化特征。

2.4    不同初始振幅波长比对微观 RMI 振幅演化规律的影响

保持波长 λ=14.5 nm 和冲击加载速度 Vp=6 km/s 的条件不变，进一步计算了初始振幅波长比 a 分别

为 0.20、0.10、0.05 工况，重复 2.1 节中的分析步骤得到表 3。从表 3 可以看出：

（1）初始振幅波长比 a 的减小并不会影响激波在界面前、后的传播速度，即 Wi 和 Wt 基本不变，波

后 Atwood 数 A 因冲击动力条件未变而基本一致，U 由于前述参数不变也基本保持不变；

（2）同样，根据 RMI 线性理论，V0=Vlin=AUa+，在强冲击压缩下，流体接近不可压状态，a+=a，可见，

V0 随着 a 相应地线性变化。

图 9（a）进一步给出了不同 Vp 条件下根据模拟结果获得的振幅增长规律与 Dimonte 模型根据

RMI 参数预测结果的对比。可见，二者在所计算的无量纲时间尺度内总体上较好地吻合。并且，由于

波后 A 等参数相近，尽管 V0 和 a 变化较大，Dimonte 模型的预测结果显示其无量纲振幅增长规律随着

a 的减小变化不大。不过，分子动力学模拟结果显示，无量纲振幅增长规律随 a 的减小与 Dimonte 模型

预测结果有一定偏差，这主要是因为 Dimonte 模型对 a 变化预测不敏感所致（如（1）式中与 a 有关的项

只体现在分母中的 Cbu/sp 中，其值的变化对整体变化的影响较小）。而从 Holmes 等 [20] 给出的近似条件

下（Ma=15.3，λ=100 μm, A=–0.584, a 为 0.04～0.25, V0 为 3.29～11.6 km/s）的宏观动力学模拟结果（见

图 9（b））来看，初始振幅波长比的减小在一定程度上引起线性段的降低。从图 9 所示的对比来看，本研

究的微观模拟也反映了上述变化特征，充分反映了微观与宏观 RMI 现象和规律的自相似特征。

表 3    不同初始振幅波长比条件下 RMI 参数

Table 3    Parameters of RMI with different initial amplitude/wave length ratio

a Wi/(km·s–1) Wt/(km·s–1) U/(km·s–1) V0/(km·s–1) A

0.20 11.7 17.6 11.9 3.22 –0.83

0.10 11.7 17.8 11.8 2.00 –0.85

0.05 11.6 18.0 11.6 1.03 –0.84
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图 8    不同冲击加载速度下的无量纲振幅-时间曲线

Fig. 8    Non-dimensional time histories of amplitude evolution under different Vp
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3    结　论

采用分子动力学方法模拟了微观 Cu-He 界面在冲击加载条件下的 RMI 现象，结合宏观理论模型，

对不同微观尺度、不同初始激波速度、不同界面初始扰动等条件下的 RMI 振幅增长规律和流态的相似

性进行研究，获得以下结论：

（1）对比了采用宏观流体力学程序模拟强激波冲击百微米尺度单模界面的 RMI 现象与采用分子

动力学模拟的 10 nm 尺度 RMI 现象，直观观察到激波冲击界面后两种尺度界面的演化过程唯象上

相似；

（2）在相同冲击动力条件和边界条件下，RMI 现象的振幅增长规律在计算尺度范围内完全自相似，

且微观尺度下的 RMI 振幅演化规律和宏观尺度下 Dimonte 模型预测的演化规律存在一致性；

（3）在微观模拟条件下，改变冲击加载条件和初始振幅波长比等 RMI 条件参数，影响 RMI 振幅演

化的主要参数变化特征符合现有理论预测，尽管理论模型预测由于简化存在一定偏差，但是微观模拟

获得的振幅增长规律与宏观现象有相似的变化特征。

总体来看，利用具有直接模拟性质的微观分子动力学手段，初步验证了 RMI 在不同尺度范围的结

果具有自相似性，取得了与宏观尺度的理论模型或规律的一致性，可能通过自相似性规律在 RMI 的微

观与宏观现象之间建立关联，为进一步认识微介观尺度内的 RM 失稳混合机理提供理论依据。
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Interface with Molecular Dynamics Simulation
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University of Science and Technology of China, Hefei 230026, China）

Abstract:   The  Richtmyer-Meshkov  instability  (RMI)  under  extreme  shock  conditions  has  important
academic and engineering significance in the field of inertial confinement fusion (ICF). Present macroscopic
hydrodynamic methods are difficult  to be directly applied to RMI in extreme conditions due to the lack of
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proper models and parameters in such states, while the microscopic results obtained by molecular dynamics
(MD) are also difficult to be applied directly in macroscopic scale simulation due to computational cost. To
understand the connection between macroscopic and microscopic RMI, the RMI evolution on copper-helium
interface at different micro scales under different piston shock conditions (6–15 km/s) was simulated by the
molecular dynamics method based on embedded-atom potential (EAM) models.  Firstly, the RMI evolution
obtained  by  MD  was  compared  with  available  literature  macroscopic  results  under  similar  conditions.
Phenomenological similarity results between macroscopic and microscopic RMI is confirmed. The evolution
histories of initial sinusoidal disturbance (amplitude/wave length ratio 0.20–0.05) at different incident shock
wave  speeds  (11.7–20.6  km/s)  and  different  scales  (7.3–145.0  nm)  from  RMI  simulations  were  further
compared  and  analyzed.  It  is  found  that  all  amplitude  evolution  curves  behave  with  self-similarity  under
same shock and boundary conditions, all main parameters vary in accordance with prediction of theoretical
model. Although there exists some extent of discrepancy, similar amplitude evolution characteristics results
are obtained by microscopic and macroscopic simulations.
Keywords:   Richtmyer-Meshkov  instability；extreme  conditions；phenomenological  similarity；self-
similarity；molecular dynamics
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基于 PPM 的界面压缩方法研究

陈    芳1,2，李    平1，刘    坤1，柏劲松1，林健宇1，季路成2

（1. 中国工程物理研究院流体物理研究所，四川 绵阳　621999；

2. 北京理工大学宇航学院，北京　100081）

摘要：高精度多组分分段抛物线法（Piecewise Parabolic Method，PPM）在对可压缩多相

流问题进行模拟计算时，在不同组分交界面上存在界面扩散。为此，通过引入包含界面压缩和

密度修正的人工界面压缩方法，抑制界面扩散现象。采用一个界面函数表示运动的物质界面，

在多组分质量守恒方程和输运方程中添加考虑人工压缩和人工黏性的压缩源项，并在伪时间内

采用二阶中心差分法和两步 Runge-Kutta 方法进行离散求解，采用 Strang 型分裂格式实现了整

体算法的时间二阶精度。一维与二维数值模拟试验表明，结合人工界面压缩之后的 PPM 能有效

抑制界面上数值扩散问题，在长时间的数值模拟中，人工界面压缩能够将扩散界面厚度维持在

一定网格之内且保持界面形状不改变，尤其对于涉及稀疏波的问题，如激波引起的水中气泡坍

塌，界面压缩效果更为显著。

关键词：分段抛物线法；可压缩多相流；界面压缩；激波捕捉

中图分类号：O359.1                      文献标识码：A

可压缩多相（多介质）流动中激波与界面的相互作用通常会产生许多复杂且重要的现象，例如：

Richtmyer-Meshkov 不稳定性现象[1–2]、流动混合现象[3–4] 等。这些现象具有广泛的应用，如：超声速混合[5]、

超声速燃烧 [6]、激波碎石技术 [7]、水下爆炸 [8]、激波与气泡相互作用 [9] 以及激波与液滴相互作用 [10] 等。

然而，人们对于涉及高密度比和强冲击波的激波与界面相互作用的现象并未完全理解。现有的针对可

压缩多相流动的数值模拟方法也无法完全准确地解释以上现象，因此亟待提高数值方法的计算精度以

研究激波与界面的相互作用。

现有的模拟可压缩多相流动的高精度数值方法有很多，其中，由 Colella 和 Woodward 提出的分段

抛物线方法（Piecewise Parabolic Method，PPM）是一种鲁棒性很好的间断捕捉方法。该方法采用分段抛

物插值，在区域边界上采用双波近似黎曼求解器，能够有效地处理可压缩流动中的间断问题，如激波与

接触间断[11]。在光滑区域，PPM 具有空间三阶精度和时间二阶精度。近年来，人们针对 PPM 进行了一

系列的研究，主要包括数值算法[12] 和实际应用[13–15] 两方面。算法方面，在 PPM 中引入了 5 方程模型[16]，

使其能够模拟具有刚性气体状态方程的多组分流动（Multi-Fluid Flows），随后发展的两步 Lagrange-
Remap 型多组分 PPM（Multi-Fluid PPM，MFPPM）[11] 可以计算具有一般形式状态方程的可压缩多流体问

题 [12]。柏劲松等 [13–15] 基于 MFPPM，采用大涡模拟研究了界面不稳定性问题和湍流混合等问题。但在

这些研究中可以发现，由于数值扩散的存在，不同流体介质间的界面会随着计算时间的增加而变宽，降

低了 MFPPM 的计算精度。此外，采用 MFPPM 计算一些实际不可混溶问题时数值扩散非常大，以致丧
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失其准确性。因此，在准确模拟可压缩流动界面问题中，如何抑制界面的数值扩散是研究的一个重点，

同时这也是扩散界面方法研究的热点之一。

扩散界面方法是现有的研究可压缩多相流动问题的一类重要研究方法。该方法将流体间的界面

视为具有一定厚度的数值混合区域。如何利用合适的热力学状态方程和界面间断条件正确表达混合

区域的特征是研究的一个难点。扩散界面方法常采用质量分数 [17]、体积分数 [18] 或比热 [19] 捕捉界面。

在此类方法中界面的扩散问题可以通过界面的锐化处理进行控制 [20]。目前主要有：THINC 方法 [21–24]、

反扩散方法 [25–27] 和界面压缩方法 [28–30]。其中，Shukla 等 [29–30] 在考虑人工压缩和人工黏性后，提出了包

含界面压缩和密度修正的人工界面压缩（Artificial Interface Compression，AIC）方法，能够在长时间的数

值计算中保持界面宽度在一定计算网格厚度内，同时维持界面形状不变。该方法用界面函数捕捉运动

的物质界面，并限制了界面压缩的范围，能够保证即使发生界面的合并或破碎等拓扑变化时也不会出

现局部极值，能够准确模拟具有大变形的可压缩多相流动问题。

本研究在原 MFPPM 程序中引入 AIC 以实现界面压缩，并由此模拟计算一维和二维的可压缩两流

体流动问题，验证方法的有效性和准确性。

1    控制方程

ϕ 0 ⩽ ϕ ⩽ 1

ϕ ϕ2=1−ϕ
对于两相流动问题，定义单调且光滑的界面函数 来表示流体间的界面， 。在界面两边的

流体中该函数值分别为 0 和 1，也可以将 视为流体 1 的体积分数，则对于流体 2 有 。界面的运

动可以用界面函数的对流方程来表示。

控制方程采用 5 方程守恒模型[12]
 

∂U
∂t
+ L (U) = S (U) , U =



ρ1ϕ

ρ2 (1−ϕ)

ρu
ρe

ϕ


, L (U) =



∇ · (ρ1ϕu)

∇ · [ρ2 (1−ϕ)u
]

∇ · (ρuu)+∇p

∇ · [(ρe+ p)u
]

u · ∇ϕ


, S (U) =



ρ1u0n · ∇ [
εh |∇ϕ| −ϕ (1−ϕ)

]
−ρ2u0n · ∇ [

εh |∇ϕ| −ϕ (1−ϕ)
]

0

0

u0n · ∇ [
εh |∇ϕ| −ϕ (1−ϕ)

]


(1)

ρ1 ρ2 p1 p2 u = (u,v,w)T x y z e u0式中： 、 、 、 分别为两流体的密度和压力， 为 、 和  3 个方向的速度， 为内能， 为常

数。方程组 (1) 描述的是不可混溶、组分间无相互反应的无粘流动，且忽略了表面张力和其他外力的影

响。混合区的密度、压力和总内能分别为 

ρ =
∑

i

ϕiρi, p =
∑

i

piϕi, ρe =
∑

i

ϕiρiei, i = 1,2 (2)

ρi pi ei式中： 、 和 分别表示第 i 个组分的密度、压力和内能。状态方程为 

p = pi (ρi,ρiei) , i = 1,2 (3)

ρt +∇ · (ρu) = 0

当两流体采用理想气体状态方程或刚性气体状态方程时，5 方程模型可简化为连续方程为

的 4 方程模型。该 4 方程模型已被成功应用于分析激波与界面相互作用的研究中[19，29，31]。

值得注意的是，5 方程模型不仅仅可以与本研究中提到的状态方程相结合，还能与其他更复杂甚至列表

式的状态方程联立求解，如文献 [29]。完整的控制方程模型由 (1) 式和 (3) 式给出。

选择如下的界面函数形式 

ϕ =
1
2

[
1± tanh

(
d

2εh

)]
(4)

εh εh =
∆x
2
=
∆y
2
=
∆z
2

d

d = x− x0 d = r− r0 x0 r0

式中： 是与网格尺寸相关的一个小数， 。 表示到初始界面中心位置的符号距离

（ 或 ， 是初始界面的中心， 为气泡的初始半径）。

   第 33 卷 高       压       物       理       学       报 第 5 期      

052302-2



2    数值方法

采用 Strang 型分裂格式实现整体算法的时间二阶精度，具体做法是：先将含有源项的控制方程分

裂为不含源项的对流方程和含源项的压缩方程，采用界面压缩方法对含源项的压缩方程进行计算得到

密度和界面函数，然后采用 PPM 计算不含源项的对流方程，之后交换压缩方程和对流方程的计算顺

序，再进行计算，经过后一个计算得到的变量值就是所需的初始变量在下一时刻的值。 

Un+2 = Cp∆t
xy p∆t

yxCUn (5)

Un n C p∆t
xy p∆t

yx 2∆t

ϕ ρi

式中： 表示在 时刻的原始变量值； 表示在伪时间内的压缩处理； ， 表示两个时间步 内的

PPM 计算，只计算 和 。

2.1    PPM
PPM 是一种高精度计算格式，在光滑区具有空间三阶精度和时间二阶精度，主要计算步骤如下：

(1) 利用分段抛物插值定义密度、速度和压力等物理量；(2) 利用双波近似黎曼求解器，在网格边界上采

用牛顿法获得时间平均的压力和速度；(3) 进行拉氏求解；(4) 将计算结果映射回静止的欧拉网格中。变

量的抛物插值详见文献 [11]。在光滑区域内，PPM 能给出准确解，但在间断上解的精度将下降。

2.2    界面压缩方法

不同的压缩源项对应不同的界面函数方程，本研究采用 

ϕτ1 = n · ∇ [
εh |∇ϕ| −ϕ (1−ϕ)

]
(6)

n n=±1 τ1 = u0t式中： 表示界面法向，一维时， ；  表示伪时间。该压缩源项并不会影响质量守恒性，且其压

缩的有效性也已被证实，详见文献 [29–30]。对应的密度修正方程为 

∂ρi

∂τ2
= H (ϕ) n · [∇ (εhn · ∇ρi)− (1−2ϕ)∇ρi

]
, i = 1,2 (7)

H
[
ϕ)=(ϕ (1−ϕ)

]2采用 函数来限制界面压缩的作用区域。由于界面函数值在计算中的大部分网格区域内

为常数，只在界面附近的小部分区域发生变化，因此限定界面压缩作用区域能够有效地减少计算量。

∇ϕ
ψ

ψ =
ϕα

ϕα+ (1−ϕα)
0 < α < 1 α ψ α = 0.1 0.1 ⩽ ψ ⩽ 0.9

在界面法线方向，界面函数的梯度 变化很快，容易产生大的计算误差，因此，可以采用变化平缓

的替代函数 来计算，使得在近界面附近，界面法向的计算不受界面函数梯度的影响。本研究采用

， 。随着指数 值的增加， 变陡，取 ，则 。

ϕ ρ

在伪时间内采用二阶中心差分方法对界面压缩和密度修正项进行空间离散处理[29]，时间推进采用

两步 Runge-Kutta 方法 [32]。迭代停止的条件是变量 和 的无穷范数分别小于一个小数 10–5 和 10–4。由

于 AIC 采用的是二阶中心差分方法，压缩只作用在界面附近区域内，在远界面处界面函数值保持为

0 或 1，因此 AIC 不会影响远界面处的变量值，从而不会影响 PPM 的精度。

εh ⩾ 0.5h

ε1D
h =0.5h ε2D

h =0.72h

∆x = ∆y = ∆z = h ∆τ1 ⩽ h/2 ∆τ2 ⩽ 2 ·h2

值得注意的是，在高密度比情况下，可能出现局部密度为负的现象，对于压缩项，当 （h 为

网格尺寸）时，能够满足密度为非负。本研究在一维、二维模拟中，分别采用 、 和均匀

网格 。另外， ， ，满足稳定性条件。

3    算例与讨论

本节给出了一些分别采用 MFPPM 以及 MFPPM 结合 AIC 的一维、二维数值试验结果。为了方

便，所有算例都进行无量纲化处理，且都采用均匀结构网格。

3.1    一维纯对流问题

pi = (γi−1)ρiei+ p∞i γ1 = 4.4 γ2 = 1.4 p∞1 = 6×108 p∞2 = 0

首先考虑一个一维纯对流问题，以证明 AIC 在 MFPPM 中的可行性。两流体均采用刚性气体状态

方程 ，其中： ， ， ， 。描述的是一维的水泡（流体 1）被空

气（流体 2）包围，压力均匀分布，速度连续。计算区域长度为 1，计算网格数为 100，采用周期性边界条

件，初始条件为 
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(ρ,u, p) =
{(1,100,1) 0.3 ⩽ x ⩽ 0.7
(0.1,100,1) otherwise

 

ϕ =
1
2

[
1+ tanh

(
x−0.3
2ε1D

h

)]
, 0 ⩽ x ⩽ 0.5 (8)

 

ϕ =
1
2

[
1− tanh

(
x−0.7
2ε1D

h

)]
, 0.5 < x ⩽ 1 (9)

t = 0.12图 1 给出了 时刻的计算结果，其中，“□”和“●”分别代表原 MFPPM 的计算结果（Non-AIC）和

MFPPM 结合 AIC 后的计算结果（AIC）。从图 1 中可以看出，两者都与精确解（黑色直线）符合得较好，

但 AIC 的结果更接近精确解。该算例证明了控制方程以及数值方法的正确性和有效性。

3.2    二维水中气泡塌陷问题

现考虑马赫数为 1.72 的激波诱导水中气

泡塌陷问题，该问题具有广泛的物理研究和实

际应用价值，如激波碎石、爆炸中热点的形成

研究等 [33– 34]。模型示意图如图 2 所示，初始界

面分布为 

ϕ =
1
2

[
1+ tanh

(
r−1
2ε2D

h

)]
(10)

1.2

1.0

0.8

0.6

ρ

0.4

0.2
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100.0
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0.5
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ϕ
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x
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(a) Density (b) Velocity

(c) Pressure (d) Interface function

图 1    一维纯对流问题

Fig. 1    Solution of the one-dimensional advection test
 

Shock

Water

Pre-shock

AirWater

2.5

−2.5
0

0

1 4.375 10
 

图 2    水中气泡坍塌问题示意图 (初始状态)

Fig. 2    Air cavity collapse in water test
(Description of the initial conditions)
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ϕ = 0 ϕ = 1 r0 = 1在气泡中， ；在水中， 。状态方程同上，其参数见表 1，气泡初始半径为 。

800×400

1600×800

y=0

1600×800 y = 0

图 3 给出了不同时刻的界面函数分布，从左至右分别对应 0.010、0.015、0.018 和 0.020 时刻。图 3
中，上、下图分别是有、无经过界面压缩的结果。每幅图片的上、下半部分分别表示 和

 均匀计算网格的结果。从图 3 上、下两幅图的对比可以看出，界面的压缩效果很明显，尤其

在上游界面有稀疏波的地方，在  的轴线上压缩最为显著。MFPPM 结合 AIC 计算得到的计算网格

数为  的结果如图 4 所示。计算结果显示无非物理振荡，且结果关于  对称，与文献 [30，35]
符合较好，验证了 AIC 方法的正确性和有效性。AIC 的界面压缩特征使得界面形状更尖锐。图 3 和图 4 中的

黑实线表示气泡的初始位置。

t = 0.015 ϕ=0.05,0.5,0.95 y = 0

200×100 1600×800

在 时刻，界面函数的等值线（ ）以及沿 的剖面如图 5 所示。其中，左图的

计算网格数是 ，右图是 。可以看出，经过 AIC 后的界面（蓝色）基本捕获在 5 个网格

内。在远界面处 MFPPM 的计算结果与 MFPPM 结合 AIC 的计算结果一致。这说明界面压缩只在接触

间断上有效，在激波和稀疏波附近，退化为 MFPPM。界面函数的分布形状取决于混合区的密度分布，

界面的数值宽度由定义的界面函数确定，这也解释了为何会出现图 5 中的分布形态和界面宽度。此外

还可以看出，粗网格有 AIC 的界面比细网格无 AIC 的界面还要略窄。显而易见，在 MFPPM 中引入

AIC 可在整个计算过程中有效地抑制界面的扩散，且保持界面形状不变。

3.3    二维空气-R22 相互作用问题

该算例是为了模拟计算 Haas 等[36] 的一个实验，关于本算例的研究也有很多，详见文献 [35]。模型

示意图如图 6 所示，入射激波马赫数为 1.22，初始界面分布为 

ϕ =
1
2

[
1+ tanh

(
r−25
2ε2D

h

)]
(11)

0.95
0.77
0.59
0.41
0.23
0.05

800×400 800×400 800×400 800×400

800×400 800×400 800×400 800×400

1600×800 1600×800 1600×800 1600×800

(a) t=0.010 (b) t=0.015 (c) t=0.018 (d) t=0.020
1600×800 1600×800 1600×800

图 3    水中气泡坍塌问题的界面函数分布图

Fig. 3    Air cavity collapse in water test （Mapping of the interface function）
 

表 1    水中气泡塌陷问题中状态方程参数及初始参数

Table 1     Equation of state parameters and the initial time data of an air cavity collapse in water

Material ρ/(kg·m–3) p/Pa u/(m·s–1) v/(m·s–1) γ

Water (Post-shock) 1.325 1.915×104 68.52 0 4.4
Water (Pre-shock) 1 1 0 0 4.4

Air 0.001 1 0 0 1.4
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ϕ = 0 ϕ = 1

r0 = 0.025

在 R22 气柱中， ；在空气中， 。采用理想气体状态方程，初始时刻的参数见表 2，R22 气柱

初始半径为 。流场关于流动方向是对称的，因此只模拟了上半部分流动区域。

∆x/D = ∆y/D = 0.002 97 ∆x ∆y D

上下边界采用反射性边界条件。图 7 显示了不同时刻的 R22 气柱，其中实线为初始时刻气柱的位

置，网格尺寸为 ， 、 和 分别表示 x、y 方向的网格大小及圆柱初始直径。每

0.0100 0.0150 0.0175
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0.0195 0.0200 0.0205

(a)

(d) (e) (f)
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Incident shock

Reflected rarefaction wave

1.40
1.12
0.84
0.57
0.29
0.01

0.95
0.77
0.59
0.41
0.23
0.05

Water jet

Transmitted
bow shock

Secondary jets

∆x = ∆y = 0.006 25图 4    水中气泡塌陷问题的密度（上）与界面函数（下）分布图 ( )

∆x = ∆y = 0.006 25
Fig. 4    Air cavity collapse in water test (Mapping of the density (top half)

and the interface function (bottom half), computed with )
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图 5    轴线上的界面函数分布 (“●” 和“□”分别表示有、无 AIC)

Fig. 5    Profile of the interface function along the axis y = 0 with (●) and without (□) AIC
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幅图的上半部分是有 AIC 的结果，下半部分是

MFPPM 的计算结果。为了看得更清晰，这里

只展示了气柱附近的局部情况。

图 8 给出了不同时刻的数值纹影图。每

幅图的上半部分为有 AIC 的结果，下半部分为

MFPPM 的计算结果，红色实线表示初始时刻

气柱的位置。从图 8 中可以看到入射激波、透

射激波和反射激波。波的相互作用问题已在前人的研究中彻底进行了分析[33, 36]。采用 MFPPM 计算得

到的结果与文献 [35] 中结果符合较好，包括大尺寸结构和界面的演化。另外，两个模拟结果的气柱位

置与结构基本相同，在原 MFPPM 程序的模拟结果中出现了涡对结构扩散，而采用 AIC 后，在整个计算

过程中，即使在高速射流形成后，界面依然保持其厚度。

Shock
Post-shock

AirR22
0.0445

0 0.225 0.275 0.445
−0.0445

Air

Pre-shock

 

图 6    空气-R22 气柱相互作用示意图 (初始状态)

Fig. 6    Air-R22 shock-cylinder interaction test
（Description of the initial conditions）

t=1.0×10−4 t=2.0×10−4 t=2.5×10−4

t=3.0×10−4 t=4.0×10−4 t=4.5×10−4

t=5.0×10−4 t=7.5×10−4 t=10.0×10−4

图 7    不同时刻的界面分布

Fig. 7    Mapping of the interface function at different time
 

表 2    空气-R22 气柱相互作用问题中的状态方程参数及初始参数

Table 2    Equation of state parameters and the initial time data of air-R22 shock-cylinder interaction

Material ρ/(kg·m–3) p/MPa u/(m·s–1) v/(m·s–1) γ

Air (Post-shock) 1.686 0.159 –113.5 0 1.400

Air (Pre-shock) 1.225 0.101 0 0 1.400

R22 3.863 0.101 0 0 1.249
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经 AIC 处理后得到的不同涡对形状以及更好的不规则结构与实验[36] 以及文献模拟结果[35] 吻合较

好，此处不再列出。当激波经过气柱上游界面后，会首先在气柱迎风方向的上游界面附近发展界面不

稳定性，当激波经过气柱之后，界面上会出现卷起。激波经过之后界面的演化和发展情况表明，Kelvin-
Helmholtz 不稳定性引起了界面的变形、翻转和破碎，最后形成湍流混合。

4    结　论

为控制计算可压缩两相流时界面上的数值扩散，在 PPM 中引入了人工界面压缩方法。采用 5 方

程准守恒模型和有压缩源项的人工界面压缩（AIC）实现了对扩散界面的有效处理，采用 Strang 型算子

分裂技术实现了整体格式的时间二阶精度。远界面上，界面函数值为常数（0 或 1），因此空间精度可以

保持为原 PPM 的三阶精度。在 PPM 中引入 AIC 适用于高密度比、强冲击波情形。数值模拟试验表明

该方法能够有效地处理间断，尤其是接触间断。PPM 结合 AIC 能够顺利捕捉不同介质间的界面，在长

时间的数值模拟中，能够控制界面厚度在一定数值网格范围之内，并保持界面形状不发生改变。总的

来说，在 PPM 中引入 AIC 处理，有效地解决了计算中的界面扩散问题，为准确模拟可压缩两相流动提

供了一种思路。其他应用方面以及涉及三维情形的研究还需投入更多精力。

 

Incident shock wave

Transmitted shock wave

Reflected shock wave

u

t=1.0×10−4 t=2.0×10−4

t=2.5×10−4 t=3.0×10−4

t=4.0×10−4 t=4.5×10−4

t=5.0×10−4 t=10.0×10−4

图 8    空气-R22 激波与气柱相互作用的数值纹影图

Fig. 8    Numerical schlieren diagram for the air-R22 shock-cylinder interaction problem
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Interface Compression Technique in PPM

CHEN Fang1,2, LI Ping1, LIU Kun1, BAI Jingsong1, LIN Jianyu1, JI Lucheng2

（1. Institute of Fluid Physics, CAEP, Mianyang 621999, China;

2. School of Aerospace Engineering, Beijing Institute of Technology, Beijing 100081, China）

Abstract:   This  paper  describes  an  artificial  interface  compression  technique  for  the  multi-fluid  piecewise
parabolic method (PPM). The proposed approach enables the simulation of interfaces between compressible
multi-fluid flows with high density ratios and strong shock waves. A compression source term incorporated
both  interface  compression  and  density  correction  is  added  to  the  mass  conservation  equation.  The
compression source term is  solved in pseudo-time steps using the interface compression technique and the
advection part is solved by multi-fluid PPM. The Strang splitting algorithm achieves second-order accuracy
by combining the solutions of the advection operator and the interface compression operator. Numerical tests
on  the  interaction  of  shock  waves  with  interfaces  in  compressible  multi-fluid  flows  reveal  that  multi-fluid
PPM  combined  with  the  artificial  interface  compression  technique  can  effectively  prevent  the  smearing
phenomenon, which is often observed at the contact interface. For long-time simulations, artificial interface
compression with interface sharpening can constrain the thickness of the diffused interface to a few cells and
maintain  the  interface  profile.  This  artificial  interface  compression  technique  works  well  with  multi-fluid
PPM and the effect is obvious. It is a significant step in the accurate simulation of the collapse of air cavities
in water, which involves strong rarefaction waves.
Keywords:  piecewise parabolic method；compressible multi-fluid flows；interface compression；shock
capturing
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