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1.  緒言

　ガス爆発は高速な火炎伝播現象であり，それに伴う爆風
圧は周囲に甚大な被害をもたらす．爆発事故の被害は火炎
伝播挙動に大きく影響されるため，爆発リスク評価をする
うえで火炎伝播挙動を詳細に理解することが不可欠である
[1,2]．ガス爆発が起きている時，その火炎面には流体力学
的不安定性や拡散・熱的不安定性，外力不安定性などによ
り乱れが生じている (これらの不安定性については文献
[3,4]などに詳しい)．これらの不安定性により火炎面積が増
大し，見かけの火炎伝播速度も上昇する．このような火炎
伝播速度の上昇を考慮しないでガス爆発の被害を予想しよ
うとすると，爆発被害を過小評価してしまうので注意が必
要である[1]．
　爆発時の火炎伝播挙動を予想するために，数値流体力学 

(computational fluid dynamics または CFD) シミュレーション
がしばしば実施される．これまでの爆発シミュレーション
では，乱流燃焼モデルが用いられることがほとんどであっ
た．これは，爆発のような大規模現象を直接数値計算 (direct 
numerical simulation または DNS) で取り扱うのが困難だっ
たためである．乱流燃焼モデルを用いて爆発シミュレー
ションを行う際は，先述のような不安定性による火炎伝播
速度の上昇を考慮したモデル[5-8]を用いることが重要であ
る (通常の乱流燃焼モデルでは，特に流体力学的不安定性
の効果が考慮されていないことが多い)．
　一方，コンピュータの性能向上や数値計算技術の発展に
伴い，少なくとも比較的小規模な爆発現象に対しては DNS 
計算が実施されるようになると予想される．しかし，多く
の素反応を考慮した詳細化学反応モデルによるシミュレー
ションはまだまだ困難である．大規模詳細反応機構を流体
解析に組み込む場合，化学反応方程式の強い解の硬直性と
化学種移流拡散方程式の増加 (そしてそれに伴う混合輸送
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係数評価) という二つの大きな問題が存在する[9]．したがっ
て，総括一段反応モデルなどの簡易反応モデルを用いた 
DNS が現実的である．
　DNS による爆発シミュレーションを実施すれば先述のよ
うな不安定性による火炎伝播速度の上昇が自然に再現され
ると考えるのは，必ずしも正しくない．詳細化学反応モデ
ルを用いればかなり正確に火炎の不安定性を再現できるか
もしれないが，総括反応モデルを用いる場合はその限りで
はない．通常用いられる総括反応モデルでは，燃焼速度を
正確に再現するように反応速度パラメータが設定されてい
る．例えば，Westbrook and Dryer[10]は広い当量比範囲にお
いて燃焼速度を再現できる反応速度パラメータを提案し
た．彼らの総括反応モデルでは，活性化エネルギーや前指
数因子，反応次数は当量比に依らず一定である．活性化エ
ネルギーをはじめとした反応速度パラメータの当量比依存
性を考慮するときは，ある当量比において空気中の窒素濃
度を変えることにより断熱火炎温度を変化させ，このとき
の燃焼速度変化が実験結果 (あるいは詳細反応モデルによ
る計算結果) と一致するように反応速度パラメータを定め
るという方法[11]がよく用いられる．しかし，このように
燃焼速度のみに着目して反応速度パラメータを定めた総括
反応モデルが火炎の不安定性を正確に再現できるとは考え
られない．火炎の不安定性は燃焼速度のみにより決まるも
のではないためである．
　以上をまとめると，今後実施例が増加すると予想される
総括反応モデルを用いた DNS による爆発シミュレーショ
ンでは，火炎の不安定性を正確に再現できる反応速度パラ
メータを用いることが重要である．つまり，従来の燃焼速
度のみに着目して定められた反応速度パラメータでなく，
爆発シミュレーションに特化したものを用いなければなら
ない．
　本研究では，予混合気の Markstein 数に着目し，正確な 
Markstein 数を再現できる総括一段反応の反応速度パラ
メータについて理論的に検討する．Markstein 数に着目する
理由は以下の二つである．
・ Markstein 数は予混合気の拡散・熱的不安定性の発現やそ
の強度を表すパラメータである

・ 爆発時のように火炎が球状に伝播するとき，火炎半径が
ある値を超えると流体力学的不安定性による伝播速度の
上昇がはじまるが，この臨界火炎半径は Markstein 数に
依存すると考えられる[12,13]
つまり，Markstein 数は爆発時における火炎の不安定性によ
る伝播速度上昇に関する重要なパラメータである．以下で
は，まず理論モデルについて簡単に説明し，理論の妥当性
を検証した後，Markstein 数を再現できる総括一段反応の反
応速度パラメータについて考察する．なお，この論文では，
水素・空気の予混合気に限って検討する．これには二つ理
由があり，一つには，水素・空気混合気はその Markstein 
数が希薄条件で負 (拡散・熱的に不安定)，過濃条件で正 (拡
散・熱的に安定) であるため，拡散・熱的不安定性の性質

が異なる条件に対して検討できるという特徴がある．もう
一つの理由は，次節で説明する理論モデルが水素・空気の 
Markstein 数を正確に予測できないという問題が知られて
おり，更なる検討を要するということである．

2.  理論モデルとその問題点

　ここでは，Markstein 数を理論的に求める方法およびその
問題点について簡単に説明する．Markstein 数を求める理論
モデルとして先駆的なのは Clavin and Williams[14]によるも
ので，このモデルをもとに予混合気の Markstein 数につい
て検討されることも多い (例として，橋本らによる詳細な
検討[15,16]を挙げる)．しかし，Clavin-Williams モデルは燃
焼理論の定石である希薄成分濃度のみに依存する反応速度
を仮定しており，十分に希薄あるいは過濃な条件でしか妥
当でない．このことは Clavin-Williams モデルの価値をいさ
さかも損ねるものではないが，爆発シミュレーションのよ
うに様々な濃度条件で火炎伝播挙動を正確に予測する必要
がある場合は，Clavin-Williams モデルを基にした検討は妥
当ではない．一方，Bechtold and Matalon[17]は燃料および
酸素のそれぞれに対して一次，つまり全体で二次の総括一
段反応を仮定し，活性化エネルギー漸近解析より Markstein 
数 Ma を次式のように表した．

 (1)

ここで，β，Leeff および γ は Zel’dovich 数，有効 Lewis 数お
よび熱膨張の程度を表すパラメータで、それぞれ次のよう
に定義される．

 (2)

 (3)

 (4)

ただし，E は総括反応の活性化エネルギー，Tad は断熱火炎
温度，Tu は未燃気体温度，R は気体定数，σ は燃焼による
気体の膨張比 (σ = ρu/ρb，ρu は未燃気体密度で ρb は既燃気
体密度)，LeE は過剰成分の Lewis 数，LeD は不足成分の 
Lewis 数である．また，式 (4) における Φ  は当量比 f  が 
f > 1 なら  Φ = f，それ以外の燃料希薄条件では Φ = f -1 で
定義される量である (したがって，Φ ≥ 1 である)．なお，
本研究では未燃気体温度を 300 K とした．式 (1) 中の a1 と 
a2 は次式により与えられる．

 (5)

 (6)
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ただし，λ(T/Tu) は T = Tu における値で規格化された熱伝導
率であり，温度依存性しか考慮されていないが温度に対し
ては任意の関数である．本研究では，λ(T/Tu) = (T/Tu)1/2，つ
まり，λ(x) = x1/2 とする．
　Bechtold and Matalon [17]は実験結果との比較により彼ら
のモデルの妥当性を検証した．その結果，プロパン・空気
混合気およびイソオクタン・空気混合気に対しては理論予
測と実験結果がほぼ一致したが，水素・空気混合気に対し
ては両者が大きく異なってしまった．水素・空気混合気に
対して，式 (1) により計算された Markstein 数と実験結果
[18-20]との比較を Fig.1 に示す．なお，式 (1) を評価するた
めに用いたパラメータを Table 1 に示すが，これらの値は 
Bechtold and Matalon が用いたものと同じである．Table 1 中
の拡散係数 Di および熱拡散率 α は未燃気体における値で，
Lewis 数 LeE および LeD を計算するために必要となる．ま
た，実験データは実験的に得られた Markstein 長 L を次式
のように無次元化して求めた．

 (7)

ただし，Su
0 は球状火炎伝播実験[18-20]により外挿的に求め

られた火炎伸長がゼロのときの層流燃焼速度である．α の
値には Table 1 に示したものを用いた．Fig.1 では，当量比
の増加とともに Markstein 数が増加する傾向こそ一致すれ，
Markstein 数の絶対値が一桁異なってしまっている．本研究

では，爆発シミュレーションに特化した簡易反応モデルを
検討する前に，Fig.1 にみられる式 (1) と実験データのずれ
の理由，そして式 (1) の評価方法の改善について検討する．

3.  対向流予混合火炎シミュレーション

　前節の最後に述べたように，本研究ではまず式 (1) の評
価方法を再検討する．このとき，式 (1) による理論予測結
果との比較対象として Fig.1 のように実験データを用いる
と，実験データそのものにばらつきがあるため，比較がや
や困難である．そこで，詳細化学反応モデルを用いた対向
流予混合火炎の数値計算を実施し，その結果得られる 
Markstein 数を式 (1) による理論予測結果と比較することに
する．数値計算には詳細化学反応解析ソフトウェアの 
CHEMKIN を用いた．燃料気体は 1 atm, 300 K の水素・空
気混合気体とし，対向流系のバーナ間距離は 2 cm とした．
詳細化学反応機構には San Diego Mechanism [21]を使用し
た．
　Fig.2 に f = 1.0，バーナ出口流速 U0 = 10 m/s の時の対向
流混合火炎におけるバーナ間の流速分布を示す．このグラ
フより，気体流速は温度上昇に伴う体積膨張によりおよそ 
0.006 m 地点から急激に増加し，図中の A 点を過ぎると再
び減少する．A 点は火炎帯と既燃気体の境界に相当すると
考えることができる．Markstein 数を求めるうえで必要な
データは火炎伸長率と燃焼速度の関係である．火炎伸長率
はバーナ出口から火炎面で急速に気体流速が上昇する地点
までの傾きの絶対値の最大値 κ = |dU/dZ|max と定義した．一
方，燃焼速度の求め方には議論の余地がある．ここでの目
的は式 (1) との比較なので，式 (1) の導出過程と同様に，あ
る位置での流速および密度の積からその位置での質量燃焼
速度を求め，その値を未燃気体密度で除することにより燃
焼速度を求めた．どの位置を基準として燃焼速度を求める
かにより結果が異なるが，式 (1) は火炎帯における既燃側
の端での Markstein 数 (この定義が実験結果との比較に適し
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Table 1　Parameter values used in Fig.1.

Fig.1 Comparison between experimentally-measured and theoretically-
predicted Markstein numbers. For theoretical prediction, the 
parameters listed in Table 1 are used.

Fig.2　Velocity profile of a premixed counterflow system.
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ている[17]) なので，Fig.2 の A 点での流速および密度から
燃焼速度を評価した．この方法で求めた燃焼速度と火炎伸
長率の関係を Fig.3 に示す．火炎伸長率が 10000 1/s 程度以
下と小さい領域では燃焼速度がほぼ直線的に変化するとい
う結果が得られ，この直線の傾きから Markstein 長が求め
られる．本研究では，火炎伸長率が 10000 1/s までの傾き
から Markstein 長を求めた．この値までに消炎する条件で
は消炎までのデータの傾きとした．
　このように求めた Markstein 長を当量比の関数として 
Fig.4 に示す．対向流予混合火炎シミュレーションから得ら
れた Markstein 数が球状火炎伝播実験から求められた結果
とほぼ一致することが確認できた．したがって，以下では，
式 (1) との比較対象として，対向流予混合火炎シミュレー
ションから得られた Markstein 数を用いる．

4.  結果および考察

4.1.  物性値の当量比依存性
　Fig.1 で式 (1) と実験データを比較した際，元論文[17]同
様，熱拡散率 α および拡散係数 Di を一定として取り扱っ
た．通常の炭化水素系燃料の場合，燃焼範囲における燃料
濃度がそれほど大きくないためこれら物性値の当量比依存
性は小さく，一定とする仮定が妥当であることが多い．し
かし，水素・空気系はその限りではない．これは，水素の
熱拡散率や拡散係数が一般的な炭化水素系燃料よりはるか
に大きいことと，水素の燃焼範囲がはるかに広いことが理
由である．例えば，当量比 f = 1 の水素・空気混合気にお
ける水素の体積分率は約 30 % である．また，層流燃焼速
度がほぼ最大になる f = 1.8 における水素の体積分率は 40 
% を超える．したがって，混合気の熱拡散率や拡散係数の
当量比依存性を考慮した比較を試みた．熱拡散率の場合，
まず各成分の熱拡散率をそれぞれの Lennard-Jones パラ
メータを用いて計算し，混合気における値は低圧における
混合則[22]を用いて計算した．拡散係数 DF および DO も同
様に求めた．
　Fig.5 に式 (1) と詳細化学反応計算結果の比較を示す．な
お，Fig.5 で式 (1) を評価した際，活性化エネルギーは 
Table 1 と同様，20.0 kcal/mol とした．Fig.1 と Fig.5 を比べ
ると，熱拡散率および拡散係数の当量比依存性を考慮する
ことにより，特に燃料過濃の条件で Markstein 数の実験値
が大幅に小さくなることがわかる．これは，先述のように
当量比が大きくなると水素濃度が上昇し，未燃混合気の熱
拡散率が増加するので，式 (7) で表される Markstein 数が小
さくなるためである．
　以上の検討より，物性値の当量比依存性を考慮すれば，
水素・空気系に対しても Bechtold-Matalon モデルの 
Markstein 数予測結果が詳細化学反応計算結果と大きく異
ならないことを確認できた．そこで，以下では，Bechtold-
Matalon モデルと詳細化学反応計算の比較をもとに，爆発
シミュレーションに特化した総括一段反応モデルについて

Fig.3 Computed burning velocity as a function of flame stretch rate. 
Top: f = 0.3-1.5, bottom: f = 2.0-5.0.

Fig.4 Comparison between experimentally-measured and numerically-
computed Markstein lengths.
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検討する．

4.2.  総括一段反応の活性化エネルギー
　Fig.5 では，総括活性化エネルギーを 20 kcal/mol に固定
して式 (1) を評価した．このとき，f  1 と f  3 の領域で
は式 (1) の予測結果と詳細化学反応計算の結果がそれほど
違わないが，1  f  3 では式 (1) が Markstein 数を過小予
測している．これは，総括活性化エネルギーを 20 kcal/mol 
一定としたためである．そこで，総括活性化エネルギーの
当量比依存性を検討する．初めに，一定と仮定する総括活
性化エネルギーの値を変化させ得られた結果を Fig.6 に示
す．このグラフより，総括活性化エネルギーを増加させる
と，当量比が小さいときの Markstein 数は減少し，当量比
が大きいときは増加することがわかる．この結果より，詳
細化学反応計算により得られた Markstein 数を総括一段反
応を用いて再現するためには，総括活性化エネルギーの当
量比依存性を考慮する必要があることがわかる．

4.3.  総括活性化エネルギーの当量比依存性
　ここでは，総括活性化エネルギーの当量比依存性を検討
する．まず，1 節でも触れた，窒素濃度変化により断熱火
炎温度を変化させ，燃焼速度の温度依存性から総括活性化
エネルギーを求める方法[11]を試みた．この方法は，活性
化エネルギー漸近解析により得られる燃焼速度の解析解を
基にし，指数関数項以外の温度依存性を無視して次式によ
り活性化エネルギーを求めるものである．

 (8)

ここで，f 0 は質量燃焼速度であり，層流燃焼速度 Su
0 と未

燃気体の密度 ρu の積で表される．層流燃焼速度および断
熱火炎温度 Tad は San Diego Mechanism [21]を用いた詳細化
学反応計算により求めた．Fig.7 に断熱火炎温度変化に対す
る f 0 の応答を示す．それぞれの計算結果の傾きから総括
活性化エネルギーを求めた．
　次に，式 (1) の Markstein 数予測結果が詳細化学反応計算
による結果と一致するようにパラメータフィッティングし
て総括活性化エネルギーを求めた．確認のため，パラメー
タフィッティングして求めた総括活性化エネルギーを用い
て式 (1) を再評価した結果を Fig.8 に示す．この図より，活
性化エネルギーを当量比ごとに変化させることで式 (1) に
よる Markstein 数が詳細化学反応計算の結果とほぼ一致さ
せられることが確認できる．ただし，f = 1 付近では式 (1) 
の値が活性化エネルギーにほとんど依存しないため，両者
を完全に一致させるのは困難である．これは，f = 1 のとき
に式 (4) で定義される有効 Lewis 数 Leeff が Zel’dovich 数 β 
(つまり活性化エネルギー) に依存しなくなること，そして，
Leeff が比較的 1 に近いことが原因である．100 kcal/mol 以
上の総括活性化エネルギーを考えれば両者の一致も可能だ
が，現実的な値とも思えないため，f = 1 付近での総括活性
化エネルギーについては今後の検討課題とし，この領域に
おける式 (1) の値は Fig.8 に含めなかった．なお，比較のた

Fig.5 Markstein number predicted by Eq. (1) using thermal diffusivity 
and diffusion coefficient that depend on equivalence ratio.

Fig.6 Activation-energy dependence of Markstein number of one-step 
global chemistry.

Fig.7　Response of mass burning rate to adiabatic flame temperature.
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め，燃焼速度の温度依存性から求めた総括活性化エネル
ギーを用いて式 (1) を評価した結果も Fig.8 に示す．燃焼速
度基準で求めた総括活性化エネルギーでは詳細化学反応計
算で得られた Markstein 数を再現できないことがわかる．
　以上の二つの方法で求めた総括活性化エネルギーを 
Fig.9 に示す．まず f > 1 では，どちらの方法で求めた活性
化エネルギーも当量比の増加とともに減少する．しかし，
絶対値を比較すると，Markstein 数を基準に求めた総括活性
化エネルギーのほうが最大で 2 倍程度大きい．一方 f < 1 
では，Markstein 数基準の総括活性化エネルギーは当量比の
増加とともに上昇するのに対し，燃焼速度の温度依存性か
ら求めたそれは極小値を持つような分布となった．以上よ
り，異なる方法で求めた総括活性化エネルギーは値がかな
り異なることがわかった．これは当然のことであり，あら
ゆる燃焼挙動が詳細化学反応計算と一致するような総括反

応を構築することはもとより不可能である．したがって，
総括反応モデルを用いた DNS を実施する際は，目的に応
じた反応速度パラメータを選択しなければならない．混合
気の Markstein 数が結果に大きな影響を及ぼすような爆発
シミュレーションの場合は，今回検討したような Markstein 
数を再現できる反応速度パラメータを用いることが重要で
ある．ただし，このような反応速度パラメータを用いると，
今度は雰囲気中の窒素濃度が変化したときの燃焼速度応答
性を正確に予測できなくなるので注意が必要である．雰囲
気中の窒素濃度が変化する可能性がある場合は，異なる窒
素濃度に対して総括活性化エネルギーをあらかじめ求めて
おく必要がある．このように，総括反応モデルを用いた 
DNS による爆発シミュレーションを精度よく実施するため
には，爆発現象に特化した反応速度パラメータのデータ
ベースをあらかじめ構築しておく必要がある．

5.  結言

　ガス爆発は高速な火炎伝播現象であり，火炎面の燃焼不
安定性により見かけの火炎伝播速度が大きく上昇する．ガ
ス爆発事故の被害は火炎伝播速度に大きく影響を受けるた
め，爆発事故のリスク評価の際には不安定性による火炎の
加速を正確に評価する必要がある．特に，総括反応モデル
を用いた DNS による爆発シミュレーションでリスク評価
する場合，火炎の不安定性を正確に表現できる総括反応モ
デルを採用しなければならない．
　本研究では，このような不安定性を表す重要なパラメー
タとして，Markstein 数に着目し，詳細化学反応計算により
求めた Markstein 数を総括反応モデルが再現できるかにつ
いて理論的に検討した．まず，水素・空気系の Markstein 
数を理論的に予測する際には，混合気の物性値の当量比依
存性を考慮しなければならないことを明らかにした．これ
は，通常の炭化水素系燃料とは対照的な結果である．次に，
総括反応モデルの Markstein 数を予測するときに，総括活
性化エネルギーを当量比に依らず一定とすると，詳細化学
反応計算の結果を再現できないことを確認した．つまり，
総括反応モデルにより爆発シミュレーションを実施する場
合は，総括活性化エネルギーの当量比依存性を考慮しなけ
ればならない．そのために，各当量比において空気中の窒
素濃度を変化させた詳細化学反応計算を実施し，燃焼速度
の断熱火炎温度依存性から総括活性化エネルギーを求め
た．しかし，この方法で得られた総括活性化エネルギーを
用いて Markstein 数を理論予測したところ，詳細化学反応
計算の結果とは一致しなかった．そこで，理論解析値が詳
細化学反応計算の結果に一致するようパラメータフィッ
ティングを行い，総括活性化エネルギーを求めた．これら
二つの方法で求めた総括活性化エネルギーにはかなりの違
いがみられた．
　Markstein 数を再現できる総括反応モデルを用いれば，不
安定性による火炎の加速を正確に再現できる爆発シミュ

Fig.8 Markstein numbers obtained by detailed-chemistry simulation 
(open circle), Eq. (1) using global activation energy computed 
by fitting Markstein number (solid line), and Eq. (1) using global 
activation energy computed from the temperature dependence of 
mass burning rate (dashed line).

Fig.9 Dependence of global activation energy on equivalence ratio. 
Activation energy is derived from the Bechtold-Matalon theory, 
(1), and from the response of mass burning rate to adiabatic flame 
temperature, (2).
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レーションが可能だと期待される．一方，このモデルでは
燃焼速度の断熱火炎温度依存性を再現できないため，閉囲
空間における爆発で圧力上昇に伴う温度上昇が顕著に表れ
る場合などは精度が低下する．例えば，不安定性による火
炎伝播の加速度評価に 10 % の誤差が生じると，発生する
爆風圧評価にも 10 % の誤差が生じる．このような誤差を
避けるためには，各温度における反応速度パラメータをあ
らかじめデータベース化しておくことが重要であり，この
ようなデータベース構築は今後の課題である．
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