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值班甲烷ö空气射流火焰的
小火焰模型模拟
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摘要: 将小火焰模型和假定的 PD F 方法相结合,模拟甲烷湍流射流扩散火焰,稳态火焰面结构由层流小火焰

数据库得到,采用详细化学反应机理描述甲烷的氧化和NO 以及碳烟的生成,数值模拟结果和实验数据吻合

较好,说明小火焰模型可以较准确地计算出扩散湍流火焰中的燃烧过程。
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FlameletM odel ing of a P ilotM ethaneöA ir Jet Flame
HOU L ing2yun, ZHON G Bei2jing, J IAN G Chang2qing

(Schoo l of A erospace, T singhua U niversity,Beijing 100084, Ch ina)

Abstract: A m ethane turbulen t non2p rem ixed flam e has been sim ulated num erically by the

com bination of lam inar flam elet model and p resum ed p robability density function (PD F). Steady

flam elet structure w as obtained from lam inar flam elet library. U sing the detailed chem ical k inetics

m echan ism , the ox idation of m ethane and the generation of PA H and NO w ere described. Com 2
pared to the experim en tal data, it is show n that the num erical results agree w ell w ith the experi2
m ent and indicate that flam elet model app roach is able to p redict the m ajo r p roperties of the tur2
bulen t non2p rem ixed flam e.

Key words: aerospace p ropulsion system ; flam elet model; turbulen t non2p rem ixed flam e;

detailed chem ical k im etics m echan ism

　　在能源、动力、航空和航天等工程领域,经常

遇到的实际燃烧过程几乎全部都是湍流燃烧过

程。在湍流燃烧中,湍流流动过程和化学反应过程

有强烈的相互关联和相互影响。湍流通过强化混

合而影响着时平均化学反应速率,同时化学反应

放热过程又影响着湍流,如何定量地来描述和确

定这种相互作用是湍流燃烧研究的一个重要内

容。

目前的湍流计算方法主要采用以下3种方法:

直接数值模拟 (DN S)、大涡模拟 (L ES)、雷诺平均

(RAN S)。对于湍流燃烧,由于反应区具有和 Kol2
mogorov尺度一样小的量级,因此无论L ES 还是

RAN S,均需要燃烧模型来封闭流动方程。现有的

湍流燃烧模型基本分三类: 湍流控制模型、PD F

输运模型和小火焰模型,前面两种方法当在求解

详细化学反应动力学问题时,每步基元反应都必

须与流场耦合,从而使得运算量非常巨大,不容易

使用在工程运算中。

Peters在对层流扩散火焰研究的基础上提出

了小火焰模型[1 ]。这种模型把湍流反应区定义为



小火焰焰心的集合,湍流流动使其扩展,而当地局

部地保持它们的层流小火焰的结构,从而可以建

立微团内各个物理量间的瞬时关系式,再用 PD F

对层流小火焰统计平均求得反应区的物理参数的

时均值。这种模型的优点是可以当考虑详细化学

反应动力学过程和分子输运过程时,能够将流场

计算和化学反应项分离开,从而大大的减少了计

算量,并且很容易确定火焰面的位置,能够解决在

一定火焰拉伸率下的非平衡反应过程。本文将小

火焰模型和假定的 PD F 方法相结合,以美国 San2

dia 国家实验室的射流扩散火焰[2 ]为算例进行了

数值模拟,与他们的实验数据进行对比,以验证该

模型。

1　物理和数学模型

1. 1　基本方程

　　化学反应流动的基本控制方程由下列质量方

程、动量方程、能量方程构成:
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　　湍流模型采用如下标准的双方程 k2Ε模型:
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　　扩散燃烧中的燃油和氧化剂的混合由如下的混合分数的时均值 Z� 和混合分数的脉动值 Z�″2方程来
求解:
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其中:

Schm idt数:

S cZ� = S cZ�″2 = 017

　　标量耗散率:

ςλ = cς
Επ

kυ
Z�″2　,　cς = 210

1. 2　小火焰方程和数据库

　　小火焰结构一般通过一个一维扩散反应来描

述,即小火焰方程。假定L ew is等于1,忽略压力随

时间的变化和忽略辐射热损失的影响,层流扩散

火焰的组分和能量方程作C rocco 坐标变换,可以

得到非稳态的层流扩散小火焰方程:
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其中 Y i 是组分 i的质量分数, Ξαi 是单位体积第 i

种组分的生成速率, Z 为混合物分数, ς 是标量耗
散率,即:

ς = f (Z ) =

as

Π exp{- 2[erf- 1 (2Z ) 2 ]} (10)

其中: as是火焰拉伸率, erf- 1为补余误差函数的反

函数。

甲烷ö空气燃烧和NO 的反应机理主要取自

GR I2M ECH 2. 11,多环芳烃的反应机理大多取自

文献[ 3 ],并参考文献[ 4 ]作了适当的修改,计算中

采用的详细化学反应机理包括118种化学组分,

648个基元反应。
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1. 3　湍流平均参变量的求解

　　基于小火焰模型的核心思想,即湍流最小尺

度涡不会进入火焰结构的内层,也就是局部保持

层流小火焰结构,这样湍流参量在火焰中脉动性

质一般是不知道的,是一个随机量,我们可以运用

概率密度函数 P (Z )来描述这个脉动性质。由于

任意一个湍流标量瞬时值 Υ是守恒标量瞬时值 Z

的单值函数: Υ= Υ(Z )。如果 P (Z )已知,则任意一

个湍流标量的时均值都可以由下列定义求出:
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　　这里我们选取的概率密度函数为Beta 函数,

由方程 (6)和 (7)求解的 Z
�, Z

�″2和瞬态混合分数 Z

来确定:

P� (Z , x , t) =
Z Α- 1 (1 - Z ) Β- 1

∫
1

0
Z Α- 1 (1 - Z ) Β- 1dZ

其中:

Α= Z
� Z� (1 - Z

�)

Z�″2
- 1

Β = (1 - Z�)
Z
� (1 - Z

�)

Z�″2
- 1

1. 4　数值求解方法

　　详细化学反应机理由Chem k in 软件引入,模

拟具有复杂化学反应的层流火焰,给出流动参数、

温度、密度和各组分浓度的分布等,通过自编程序

生成表列的层流小火焰数据库。然后采用 S IM 2
PL E 算法求解质量、动量、混合分数时均值和脉

动值方程、能量方程以及双方程湍流方程,调用预

先生成好的层流小火焰数据库,采用简化 PD F 方

法求解平均参变量。

2　计算结果与分析

2. 1　冷态丙烷湍流射流

　　以无反应丙烷湍流扩散射流[5 ]的实验数据为

依据,验证数值模拟的可靠性,其燃烧器的结构如

图1所示,图中 R i= 216 mm , R o= 150 mm。其初始

条件为: 入口1的中心射流为燃气 (C3H 8 )射流,

U in, 1= 53 m ös, T in, 1= 294 K; 入口2的外围同轴射

流为空气流, U in, 2 = 912 m ös, T in, 2 = 294 K。计算

域取为: 从 x öd = 0到 x öd = 38416, 从 röd = 0到

röd = 2818, 其中 d 为燃气射流喷嘴的直径 (d =

512 mm )。其网格采用202×602的均分网格。

图1　丙烷冷态湍流扩散射流计算结构示意图

F ig. 1　Geom etry of nonp rem ixed and nonreacting

p ropane2jet flow

图2　平均混合分数和混合分数脉动的计算

和试验值对比 (x öd = 4)

F ig. 2　P redicted and m easured radial p rofiles of

m ean and fluctuating m ix ture

fraction at x öd = 4

图2为在轴向 x öd = 4处的平均混合分数 Z�和
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混合分数脉动 Z�″2的计算与试验数据对比,其平均

混合分数计算与试验值吻合较好,从混合分数脉

动值可知在 röd = 015附近最大,即此处混合最剧

烈。

2. 2　热态甲烷湍流扩散火焰

2. 2. 1　物理模型

　　以有反应值班甲烷湍流扩散火焰[6 ]的实验数

据为依据,验证数值模拟的可靠性,其燃烧器的结

构如图3所示,图中 R 1= 316 mm , R 2= 911 mm ,

R 3= 150 mm。其初始条件为: 入口1的中心射流

为燃料射流, 由25◊ 的甲烷和75◊ 的空气组成,

R e= 22 400, U in, 1= 4916 m ös, T in, 1= 294 K;入口2

的值班燃烧器由C2H 2、H 2、空气、CO 和N 2组成,

U in, 2= 1114 m ös, T in, 2= 1 880 K; 入口3的外围同

轴射流为空气流, U in, 3 = 019 m ös, T in, 3 = 291 K。

计算域取为:从 x öd = 0到 x öd = 100,从 röd = 0到

röd = 20,其中 d 为燃气射流喷嘴的直径 (d = 712

mm )。其网格采用94×67的非均匀网格。

图3　甲烷热态湍流扩散火焰计算结果示意图

F ig. 3　Geom etry of p ilo ted m ethaneöair jet flam es

2. 2. 2　层流小火焰数据库

　　为对热态甲烷湍流射流进行数值模拟,首先

需要生成一个层流扩散小火焰数据库。图4为生成

该数据库所采用的对撞火焰示意图,其入口条件

采用上述物理模型的条件,即燃料入口为25%的

甲烷和75%的空气组成,温度为294 K; 氧化剂入

口为空气,温度为291 K。图5给出了如图4所示甲

烷对撞层流火焰中温度、主要组分的摩尔分数在

混合分数空间中的分布曲线,其中直线为计算值,

符号为实验值[7 ] ,计算与实验结果数据符合很好,

这说明由此建立的层流小火焰数据库是合理的。

另外从图中可看出当量混合物分数 Z st = 01352,

在 Z = Z st位置附近,温度和产物的摩尔分数均达

到最大值,说明层流扩散火焰面的位置位于当量

混合比附近。Z < Z st的区域 CH 4摩尔分数为0, 即

反应物甲烷几乎耗尽,不完全燃烧产物CO 的摩

尔分数在略大于当量比附近也达到最大。

图4　对撞火焰示意图

F ig. 4　Geom etry of the opposed2flow diffuse flam e

图5　层流扩散火焰温度和主要组分随混合分数

变化曲线

F ig. 5　P redicted and m easured p lo t of temperature

and species m ass fractions fo r

lam inar diffusion flam e

2. 2. 3　湍流平均参变量的计算结果

　　在湍流流场计算中,耦合各守恒方程,求解出

Farve 平均和脉动的混合分数, 通过层流小火焰

数据库,采用假设 PD F 方法求解出温度和各组分

质量分数的时均值。

图6为在轴向 x öd = 715位置时,轴向速度、
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图6　轴向速度、温度、混合物分数均值和脉动值的径向分布 (x öd = 7. 5)

F ig. 6　P redicted and m easured radial p rofiles of ax ial velocity, temperature

and m ean and fluctuating m ix ture fraction

图7　各组分质量分数的径向分布 (x öd = 7. 5)

F ig. 7　P redicted and m easured radial p rofiles of species m ass fraction

温度、混合物分数均值和脉动值的径向分布。直线

代表计算值,符号代表实验值[5 ] ,计算结果和实验

结果吻合较好。

图7为在轴向 x öd = 715位置时,各组分质量

分数的径向分布。对于反应物 CH 4、O 2, 生成物

CO 2、中间产物 CO 和自由基OH , 均给出了比较

好的模拟结果,而对于NO 排放的模拟偏大,这是

因为NO 是一种慢速反应的产物,生成速率很小,

难以适应流场的快速变化以及温度的变化。

图8为多环芳烃 (A 1- A 4)质量分数的径向分
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布,其中A 1为苯,A 2为萘,A 3为蒽,A 4为芘。

图8　多环芳烃质量分数的径向分布 (x öd = 7. 5)

F ig. 8　P redicted radial p rofiles of po lycyclic arom atic

hydrocarbon m ass fraction

各多环芳烃的绝对量的关系为: A 1> A 2> A 3>

A 4,其峰值出现在 röd = 1附近,即高温缺氧处。

3　结　论

　　采用层流小火焰模型和假定的 PD F 方法来

模拟湍流扩散火焰, Farve 平均的N 2S 方程与标

准的 k2Ε模型来模拟平均流场。以冷态丙烷湍流
射流和热态甲烷湍流扩散火焰为例,计算了燃料ö
空气射流扩散的平均混合分数和混合分数脉动、

流场的分布和污染物的分布,计算与实验结果

吻合较好。
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