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摘� � � 要: 对某航空发动机主燃烧室简化模型进行了基于正庚烷( n�C7H16 )详细反应机理的燃烧流场数值

模拟.在二维贴体坐标系下, 计算过程采用了 k��双方程模型来预估湍流特性, 用 EDC( eddy dissipat ion con�

cept)湍流燃烧模型预估反应速率, 用 PSR ( perfectly stir red reactor )模型的方法处理复杂化学反应项,得出了

基于详细反应机理的温度场、组分浓度场, 验证了机理文件中反应的某些组分与特定自由基之间的关系, 对

比了总包反应 EBU�SRK ( eddy break up�simplified reaction kinetics)的温度场, 结果基本相符.
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Abstract: The paper pr esented a numer ical simulation of turbulent f low in a r educed

aero�engine combustor model w ith the detailed chemical kinet ic mechanisms of n�C7H 16 . Un�
der the tw o�dimensional body�fit ted g rid, the turbulent characterist ics w er e est imated by k��
equat ions, the react ing r ate w as est imated by eddy dissipation concept ( EDC) model. In the

paper the reacting model w as perfect ly stirred r eacto r ( PSR) , the concentrat ions of the majo r

components and thermal f low results w ere go tten, and the relationship betw een some certain

components validated the feasibility. The results of the EDC model basically agr ee w ith the

one�step reactions w ith EBU�SRK ( eddy break up�simplif ied r eaction kinet ics) model.
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� � 随着航空业的迅速发展, 燃烧温度和强度在

大幅提高,计算高温反应时精确性要求相应变高;

另外积碳现象, 燃烧中间组分对火焰结构及火焰

稳定性的影响,燃烧污染物形成机理等等都迫切

需要对目前的燃烧数值模拟方法中应用详细反应

机理.因此深入研究详细反应机理在航空发动机
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燃烧流场计算中的应用是具有重要意义的,也是

未来燃烧计算的发展方向之一.

航空煤油组分复杂且牌号众多,对其详细反

应机理的研究还不多见,且尚未发现有成熟可用

的机理文件. 在 2005 年的第 20 届 ICDERS( In�
ternat ional Colloquium on the Dynamics of Ex�
plosions and React iv e Sy stems)会议中, Dean A J

等人研究指出航空煤油( Jet A )目前已经分析出

来的组分只有 50%, 但也有 167 种之多. 2007年

第 21届 ICDERS 会议中, St relkova M I 等人提

出对航空煤油( Jet A)的研究的一种简化方案是:

9�1% hexane( C6H 14 ) + 18� 2% benzene( C6H 6 ) +

72� 7% decane( C10H 24 ) (以上比例为质量分数) ,

但这些组分的详细反应机理尚未成熟, 暂无法

应用.

而正庚烷由于十六烷值与柴油( C13H 23 )相

当,所以是柴油的相似燃料,其反应机理常用于车

用活塞发动机燃烧计算研究中,比较成熟,目前应

用良好.正庚烷与我国航空器目前普遍采用的 3

号航空煤油从热值来看, 航空煤油( 3# )与正庚烷

的单位体积热量比为 1� 06 ~ 1� 13, 两者基本相
当,用正庚烷来初步模拟航空煤油的温度场是可

行的.本文应用单一燃料成分的反应机理文件,探

索出一种基于详细反应机理的航空发动机燃烧流

场计算的方法, 以便于在航空煤油的详细反应机

理研究成熟之后可以快速开展起来.

1 � 气相控制方程及离散后的混合
差分格式

� � 二维任意曲线坐标系下的控制方程的通用形

式可表示为
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r J
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其中

∃= x 2
∀+ y 2

∀; � %= x �x ∀+ y �y ∀;

&= x 2
�+ y2� ; � J = x �y ∀- x ∀y �.

 分别代表速度分量 u, v, w ,湍流动能 k, 湍流耗

散率 �,焓 H ,修正压力 p�和组分 y m 等变量; U和
V 分别为直角坐标下流速 u 和 v 的逆变分量, 仅

在对流项中出现; # 为扩散系数; S  为源项. 当

 表示某一特定量时, # 和 S  对此特定量有特

定的意义和表达式, 详细内容见文献[ 1]中相关

内容.

本文在交错网格下, 采用混合差分,全隐式格

式对方程(1)进行离散[ 1]
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2 � 二维贴体网格及初边值条件

考虑到复杂反应的计算量太大,目前使用的网

格数为 35  30,见图 1. 本文研究的航空发动机燃

烧室尺寸为 120mm  50mm,燃烧类型采用预混湍

流燃烧,旋流器入口处余气系数设定为 ∃= 1� 33,压
强 p= 2MPa,入口速度 U= 24m/ s, V= - 5� 6m/ s,

总温 T = 757K. 用壁面函数 [ 2]计算近壁区流动,

而与之参照的 EBU�SRK( eddy break up�simpli�
fied reaction kinet ics)模型的燃料为航空煤油其

平均分子式为 C12H 24 .

图 1 � 燃烧室网格图

Fig. 1 � Grid of combust or
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3 � EDC�DRK( eddy dissipation
concept�detailed reaction

kinetics)模型

� � EDC 模型是 1981 年和 1989 年由 Magnus�
sen提出的涡团耗散概念模型[ 1, 3] . 该模型出发点

是化学反应由两个区组成:一,是在湍流微细结构

( f ine str uctures)中分子间很容易碰撞, 发生化学

反应,此时化学反应受化学动力控制; 二, 是在微

细结构的周围较大涡团区域内, 含有不同成分的

涡团必须混合后才能进行化学反应, 混合所需时

间比化学反应时间长,因此受混合速率控制.

在 EDC 模型中湍流微细结构质量分数为

&
*
,其大小可按下式计算

[ 4]
:

&* = 9� 67 (�
k

3/ 4

( 3)

其中 (为运动黏度; k 为湍流动能; �为湍流耗

散率.

对于那些反应较快的化学反应
[ 5]

&
*
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k
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( 4)

而微细结构的特征时间尺度是用来描述混合

所需的时间,其大小可按下式计算[ 1] :

)* = 0� 41 (
�

1/ 2

(5)

在微细结构中组分质量和焓的控制方程为
[ 1]
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其中 y
*
m 为微细结构中 m 组分的质量分数, y m 为

整个控制体中m 组分的质量分数, ∗
*
m 为微细结构

中m组分的净生成率 ( mo l/ ( m
3 # s) ) ,Mm 为m组

分的摩尔质量, 其中 y
*
m 的计算由 PSR( perfectly

st irred reactor) 模型 [ 6] 的求解. 组分 m的湍流化

学反应速率的计算方法为 [ 4]

Rm =
&*

1 - &* )*
( y

*
m - y m) ( 8)

在 EDC模型中,每个单元体可以认为是一个

部分充分搅拌的反应器,其反应特征时间为 ),其

单元体积为 V 单元 , 进口温度为本计算单元温度

T , 根据体积和特征时间可以获得质量流率 m;根

据组分守恒式( 6)和能量平衡式( 7) , 采用牛顿迭

代和时间积分方法可以求解最终的组分 y
*
m 和温

度T
*
.微细结构中化学反应速率在 Chemkin 4� 0

帮助文件( Chemkin_Theory. pdf)中如下式:

∗m = ∀
I

i = 1

( v∃mi- v�mi ) kfi %
M

m= 1

[ X m] v�mi-

kri %
M

m= 1
[ X m ] v�mi (9)

式中 kfi 和 k ri 分别为第 i 个反应的正向和逆向反

应系数; X m 为第m 类组分的物质的量浓度. kfi

和 kri 由 Arrhenius公式计算

ki = A iT
%
i exp -

E i
RT

( 10)

其中 A i , %i 和 E i 分别为第 i 个反应的指前因子、

温度指数和活化能. 对应于每一个基元反应的

A i , %i 和E i 值可以从机理解析后的连接文件中直

接获取.

4 � 详细反应机理文件说明

本机理是 Curran H J, Seiser H , P itsch H ,

Seshadri K 和 Pitz W J等人于 2004年5月 19日

发布的,包含了 544个组分和2 446个基元反应.

该机理文件可在 ht tp: / / www�cm ls. llnl. g ov/ ?

ur l= science_and_technolog y�chemist ry�combus�
tion�nc7h16网址处下载.其详细反应原理说明见

参考文献[ 7] , 主要反应过程如图 2所示.

图 2� 正庚烷详细反应机理的流程简图

F ig. 2� Scheme o f n� heptane ox idat ion reactions
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5 � 计算方法及程序流程

问题的求解必须包括以下模块:机理文件的

解析得到连接文件, 基本程序框架提供各种流场

参数, 调用 Chemkin 子程序库处理组分流场参

数, PSR模块处理 ∋t 时间之后微细结构中各种

组分质量分数的变化.其中常用的 Chemkin子程

序库中 API 函数有: CKLEN, CKINIT , CK�
INDX, CKSYMS, CKCPBS, CKHBMS, CK�
RHOY, CKWYP等等.具体机理文件解析及函数

使用方法见 Chemkin 4� 0 帮助文件 ( Chemkin_

API. pdf ) .本文计算流程简图如图 3所示.

图 3 � 计算流程简图

Fig� 3 � Scheme of the pro gr am

6 � 计算结果及分析

图 4与图 5是单步反应与复杂反应计算所得

温度场结果的对比, 其整体温度场分布相似并分

布比较合理, 前者得到的中后段中心区温度

1850K左右, 而后者得到的 1 750K 左右,由于单

步反应认为燃烧热会完全释放且航空煤油的热值

高于正庚烷, 因而温度比后者偏高是合理的. 另

外,基于复杂反应计算的温度场在稳定火焰的回

流区内出现了一定的温度梯度, 而 EBU�SRK 模

型计算的温度场中的温度分布比较均一.由于是

预混燃烧,所以剧烈的放热区域在旋流器的出口

附近,而回流区内的能量来自于反应区炽热气体

对周围气体的热传导、热对流以及热辐射,所以周

围气体应低于火焰中心温度. 本文计算的是非稳

态结果,所以在火焰的发展阶段图 4 和图 5的计

算结果基本符合实际燃烧情况.

由于 EBU�SRK模型中没有详细中间组分计

算,图 6~ 图 9 均为 EDC�DRK 模型 t= 12ms时

的质量分数等值线图.此时的流场、温度场和组分

场等已基本建立且计算累积误差没有扩大.由于

无法用实验手段获得真实流场的组分分布,下面

根据详细反应机理所揭示的反应过程, 以及反应

方程分析本算法的可行性.

从图 6和图 7我们可以分析出以下特点:

1) CO 和 OH 均仅存在于反应区. OH 是传

播整个链式反应的重要活性物质, 它的生成与消
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耗都是在自由基池中进行,在高温反应区内迅速

生成也迅速消失.而 CO是蓝焰反应的主要产物.

2) 图6中 CO的分布也与图 2中热焰反应阶

段吻合很好.另外 CO 的形成区域是在 OH 自由

基存在区域的内部,这映证了 OH 自由基存在于

蓝焰与热焰反应两个阶段而 CO只是蓝焰反应阶

段的产物.

3) 在外环主燃孔( I= 8, 9)附近 OH 自由基

明显增加. 随着反应的进行, 自由基池中产生了

H,而主燃孔处补入了大量的 O 2 , 在足够的温度

下,反应 H + O 2 &OH 得以进行. 在热焰反应阶

段 CO氧化成 CO2 最重要的基元反应是 CO+

OH &CO2 + H ,所以 OH 是促使 CO氧化最重要

的自由基.因此图 6中 CO并没有向外环主燃孔

扩散.

根据反应原理, 蓝焰反应阶段的 OH 主要来

源于 H2O2 , 基元反应 H 2O 2 ( + M ) = OH +

OH( + M )的活化能较高,并且是吸热反应, 因而

温度较低的条件下反应不易进行, 所以在混气浓

度较稀或燃烧反应温度较低的条件下不能生成

OH. 因此可以看出在图 8中 H 2O 2 的存在区域比

OH 存在区域大. H 2O 2 的生成也需要 O2 , 因此

H 2O2 也向外环主燃孔处扩散.

图 9是主燃孔截面上的 OH/ CO质量分数与

温度 T 之间的关系图. 可以看出以下几个特点:

1) OH 质量分数要比 CO 高很多, 这是由于

燃烧室的温度很高, CO很快被 OH 进一步氧化,

而高温正好利于 OH 的生成.

2) CO 的质量分数随温度升高的增加值远没

有 OH 变化明显,也说明了 OH 的生存依赖于高

温条件.

图 9 � I= 8 截面温度 T 对 OH / CO 组分的影响

F ig. 9� Effect of t emperatur e on OH / CO ( I= 8)

7 � 总 � 结

本文利用 EDC 模型及 Chemkin 程序包中

PSR模块处理基于详细反应机理下的湍流燃烧

流场的数值仿真, 计算结果温度分布与 EBU�
SRK方法相近. 通过详细反应机理可以获得很多

中间组分的质量分数分布,这些中间组分与机理

文件提示的反应过程一致,证明了本方法的可行

性与可靠性,为基于详细反应机理的燃烧数值模

拟计算提供了一条较为快速可靠的方法.并且从

相关文献中可知烃类燃料的燃烧机理中很多相同

反应过程,基于正庚烷的计算结果对基于航空煤

油的计算也有一定的参考价值.
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