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不同反应机理的火焰面模型模拟射流火焰
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摘　　　  要：    用一维火焰分析并构建火焰面数据库，基于稳态层流火焰面（SLFM）模型分析不同化学反应机

理对火焰面数据库及模拟结果的影响。基于大涡模拟（LES）程序 AECSC(aero engine combustor simulation code)

软件，SLFM模型结合 DRG（direct relation graph）方法简化机理、Smooke机理、GRI 3.0详细机理模拟高雷诺数

甲烷射流 Flame D、E、F火焰，其中 GRI 3.0机理的温度平均值和脉动值与实验数据最接近。相比 LES-概率密

度函数输运方程湍流燃烧（TPDF）模型，LES-SLFM方法计算速度快，整体精度接近 TPDF计算结果。对化学

机理影响火焰面数据库，从而影响模拟时间和精度的原因进行了系统分析。LES-SLFM模型结合详细机理速

度快、精度合适，未来可以进一步用燃烧室算例检验，具有应用的潜力和发展价值。
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Abstract: The effects of different chemical reaction mechanisms on the flame surface database and
simulation  results  based  on  the  steady  laminar  flamelet  model  (SLFM)  were  analyzed  by  using  one-
dimensional flame analysis and constructing a flamelet database. Based on the large eddy simulation (LES)
program AECSC (aero engine combustor simulation code) software, the SLFM model was combined with
DRG  (direct  relation  graph)  method  simplified  mechanism,  Smooke  mechanism,  and  GRI  3.0  detailed
mechanism to simulate Flame D, E, and F jet flames, among which the average temperature and pulsation
values of GRI 3.0 mechanism were the closest to the experimental data. The LES-SLFM model was faster
and had comparable overall accuracy compared with the LES and probability density functional transport
equation  turbulent  combustion  (TPDF)  models.  The  chemical  mechanism  affected  the  flamelet  database
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and  thus  the  time  and  accuracy  of  the  simulation.  The  LES-SLFM  model  combined  with  the  detailed
mechanism was fast and had suitable accuracy, which should be further tested in the combusor simulation,
presenting potential and value for future applications.

Keywords:   high Reynolds number turbulent flames；steady laminar flamelet model；
large eddy simulations；turbulent jet flames；AECSC software

 

航空发动机燃烧室的设计参数越来越高，数

值模拟是有效的研发手段之一。燃烧室内高雷诺

数湍流火焰形态复杂，存在强烈非线性的湍流和

化学反应相互作用，需要精度高、计算快的模型

描述和程序预测湍流燃烧过程。相比雷诺平均方

法（RANS）和直接数值模拟（DNS），大涡模拟（LES）
更适于对精度有要求的工程计算。通过滤波处理，

LES方法直接求解大尺度的湍流运动，对滤波尺

度之下的小尺度湍流运动进行模化处理。在高雷

诺数湍流火焰中，部分化学反应发生在亚网格空

间尺度和湍流脉动时间尺度之内，准确快速对存

在化学反应的亚网格进行建模至关重要。

 能够耦合详细化学反应机理的主流湍流燃

烧模型有概率密度函数类模型[1] 和火焰面类模型

等。概率密度函数类模型有预设概率密度函数模

型和求解输运方程的概率密度函数模型（TPDF）。
一般而言，TPDF模型计算精度高但计算速度慢，

火焰面模型计算精度合理而计算速度快。火焰面

模型的主要理论由 Peters[2] 提出，其中的基础模型

稳态层流火焰面模型（steady laminar flamelet mod-
el，SLFM）认为在湍流燃烧中化学反应的特征时

间尺度远小于湍流脉动的特征时间尺度，反应在

一维薄层的火焰面中进行。流动不影响火焰面的

内部结构，通过对火焰面拉伸和变形来造成影响。

此时湍流火焰被看作是一维层流火焰面的系综[3]。

火焰面模型对比 TPDF模型计算量小的主要

原因在于对燃烧过程的简化。对于 TPDF燃烧模

型，在湍流燃烧过程中需要计算每个组分的输运

方程，此外还要计算概率密度函数，这个过程非

常复杂，往往需要 Monte Carlo等处理方法 [4]。对

于 SLFM模型而言，有关网格中组分和温度的信

息均简化为混合物分数和恰当比下标量耗散率来

表示。此外，稳态层流火焰面模型在计算之前会

先行建立火焰面数据库，化学反应的计算与流动

方程计算解耦，解决了湍流燃烧的刚性问题。因

此火焰面模型在湍流燃烧模拟中应用广泛，而且

有许多改进模型。例如适用于计算预混火焰的

FGM（flamelet generated manifold）模型和 Pierce和

Moin提出的火焰面 /反应进度变量模型 [5]（flame-

let/progress variable method, FPV）。国内也对火焰

面模型从理论分析[6] 到工程应用[7] 开展了多角度

的研究，近年来更有与机器学习结合的探索[8]。

目前，尚无统一普适的化学反应机理，不同的

化学反应机理包含不同的组分和反应步，会对模

拟结果产生直接影响。不同反应机理结合相同的

湍流燃烧模型也能具有不同的计算精度和速度，

不同反应机理对于火焰面模型的影响的研究较少。

Prieler等 [9] 在采用 SLFM结合 17组分 25步反应

以及 17组分 46步反应，对不同氧气浓度的天然

气燃烧室进行了模拟，计算结果表明在氧化剂为

空气时两个机理计算结果相似而氧化剂为纯氧气

时则有较大差别。稳态层流火焰面模型基于由一

维扩散火焰生成的数据库，因此，有必要对不同

反应机理的一维火焰的计算、生成的数据库以及

LES-SLFM模拟结果进行系统研究，对比结合不

同化学反应机理的火焰面模型的表现。

本文使用的 AECSC  （aero  engine  combustor
simulation  code）程序，可以采用 LES耦合 TPDF
模型预测特定工况下钝体火焰的燃烧场[10-11] 和模

型燃烧室内两相湍流燃烧场的部分特征。因此本

文基于 AECSC平台，采用大涡模拟方法耦合稳

态层流火焰面模型开发了 LES-SLFM方法，对

Sandia实验室的经典湍流射流火焰进行模拟。首

先分析一维火焰及数据库的特征；其次对比结合

不同复杂程度化学反应机理火焰面模型的计算精

度与效率，并与 TPDF模拟结果对比；然后将不同

机理的射流火焰的计算结果与一维火焰的计算结

果进行联立对比，分析两者间的异同，为湍流燃

烧理论、模型和程序的发展提供参考和基础。

 1    程序与模型

 1.1   程序简介

AECSC程序源于帝国理工 Jones教授及其团

队[12]，由北京航空航天大学航空发动机数值仿真

研究中心发展，是三维亚声速湍流燃烧数值模拟

程序，采用 Fortran语言模块性编程，有良好的拓

展性。
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本文采用自研程序 Auto Flamelet根据边界条

件，生成 SLFM模型计算前要预先生成的火焰面

数据库。此程序采用 Python编写，用经典开源化

学反应计算模块 Cantera[13] 计算一维扩散火焰，从

而生成火焰面数据库。

 1.2   数值模型

 1.2.1    大涡模拟方法

ψ（x, t）

大涡模拟对 N-S（Navier-Stokes）方程进行空

间滤波，若 是一瞬态流动变量，其滤波变量

定义为

ψ̄（x, t）=
x +∞

−∞
G (x− x′)ψ（x, t）dx′ （1）

AECSC中采用的滤波方法为箱式滤波[14]，引

入了密度加权函数定义 Favre平均为

ψ̃ =
ρψ

ρ̄
（2）

Favre平均后的方程

∂ρ̄

∂t
+
∂ρ̄ũi

∂xi
= 0 （3）

∂ρ̄ũi

∂t
+
∂ρ̄ũiu j

∂x j
= − ∂ρ̄

∂xi
+
∂σ̄i j

∂x j
（4）

σ̄i j ρ̄ũiu j

τi j = ρ̄
(
ũiu j− ũiũ j

)
式中 为分子黏性项， 未知。大尺度流动直

接求解，用动态 Smagorinsky-Lilly模型模化亚网

格应力项 。

 1.2.2    稳态层流火焰面模型

稳态层流火焰面模型采用了火焰面假设，将

湍流扩散火焰看作一系列不同的层流火焰面构成。

程序中采用一维非预混对撞火焰来生成火焰面数

据，一维火焰中一端为燃料入口，一端为氧化剂

入口，如图 1所示。

 
 

Flame

FuelOxidizer

图 1    一维对撞火焰示意图

Fig. 1    Sketch of one-dimensional counterflow flame
 

通过坐标变换[1]，可以将火焰面方程由物理

坐标转换为混合物分数空间的坐标

ρ
∂Yk

∂t
− 1

2
ρχ
∂2Yk

∂Z2
− ω̇k = 0 （5）

ρ
∂T
∂t
− 1

2
ρχ

(
∂2T
∂Z2
+

1
cp
·
∂cp

∂Z
· ∂T
∂Z

)
+

1
cp

n∑
k=1

hkω̇k = 0
（6）

ρ Yk k T cp

k hk k Z

式中 为密度， 是组分 的质量分数， 为温度，

为组分 的比定压热容， 为组分 的焓值。 为混

合物分数，采用 Bilger等 [15] 对碳氢燃料给出的

定义

Z =

2ZC

WC
+

0.5ZH

WH
+

(
ZO,2−ZO

)
WO

2ZC,1

WC
+

0.5ZH,1

WH
+

ZO,2

WO

（7）

Zi i Wi i

Zi,1 Zi Zi,2 Zi

其中 为元素 的质量分数， 为元素 的摩尔质量，

为燃料的 ， 为氧化剂的 。

χ式（5）和式（6）中的 为标量耗散率，代表扩散

时间尺度的倒数，单位为 1/s，定义为

χ = 2D
(
∂Z
∂y

)2

（8）

χ χst

χst

Peters指出 可由恰当比下的标量耗散率

作为参量来表述。所以 可以作为对进行火焰面

拉伸和结构影响的外部变量。

χst

在火焰面数据库生成程序 Auto Flamelet中，

一维对撞火焰采用开源化学模块 Cantera计算，标

量耗散率由燃料和氧化剂入口流量决定。两个入

口的流量由低到高直至熄火，对于特定流量下恰

当比下的标量耗散率 表示为

χst =
as

π
exp

(
−2

[
erf−1 (1−2Zst)

]2
)

（9）

as erf−1

Zst

其中 为流场拉伸率， 为误差函数的反函数，

为化学恰当比下的混合物分数。

T (Z,χst)

在多组不同流量下的一维火焰计算完毕后，

包括温度和组分质量分数在内的标量均可由混合

物分数和恰当比下的标量耗散率来表示。对于温

度有 。

T (Z,χst) T̃
(
Z̃, Z̃n2 , χ̃st

)
ϕ

通过选取预设概率密度函数（presumed prob-
ability density function）来对各个火焰面标量进行

积分处理，将 转换为 ，进而得

到最终的火焰面数据库。对于火焰面数据库内的

某一标量 ：

ϕ̃ =
w ∞

0

w 1

0
ϕ (Z,χst) P (Z,χst)dZdχst （10）

P (Z,χst) Z

χst

对于上式中的概率密度函数 ，假设

与 统计无关，有
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P (Z,χst) = P（Z）P (χst) （11）

χst Z β-PDF

P（Z）

通常假设 为 Delta分布， 为 分布，对

于 ：

P（Z） = Zα−1Z β−1 Γ（α+ β）
Γ（α）Γ（β）

（12）

α = Z̃
[
Z̃（1− Z̃）

Z̃′′2
−1

]
（13）

β =（1− Z̃）
[
Z̃（1− Z̃）

Z̃′′2
−1

]
（14）

Z̃ Z̃′′2

Z̃ Z̃′′2 [0, Z̃（1− Z̃）] Z̃

Z̃′′2

Z̃′′2 ξ =
Z̃（1− Z̃）

Z̃′′2
ξ

[0,1] ϕ̃
(
Z̃, ξ, χ̃st

)
ϕ̃
(
Z̃, Z̃′′2, χ̃st

)

其中 和 为积分过程中指定的参量，对于特定

的 ， 的取值范围为 。直接采用

和 进行数据库的生成会造成数据的浪费，因此

对 进行归一化处理，令 ，此时 的

取值范围为 。火焰面数据库存储为

的 格 式 ， 在 实 际 计 算 过 程 中 再 转 换 为

。

Z实际流场计算中，对于混合物分数 有输运

方程

∂p̄Z̃
∂t
+
∂ρ̄ũiZ̃
∂xi

=
∂

∂xi

[(
µ

Pr
+
µt

Prt

)
∂Z̃
∂xi

]
（15）

µ Pr µt

Prt

Z̃′′2

式中 为流体黏度， 为普朗特数； 为湍流黏度，

为湍流普朗特数。在大涡模拟中，基于亚网格

模型，对于 有

Z̃′′2 =CZ∆
2

∣∣∣∣∣∣ ∂Z̃
∂xi

∣∣∣∣∣∣2 （16）

∆ CZ

χ̃

式中 为滤波宽度， 为模型常量，本文采用

Branley等[16] 给出的 0.1。对于 有

χ̃ =Cχ

µt+µ

ρ̄

∣∣∣∣∣∣ ∂Z̃
∂xi

∣∣∣∣∣∣2 （17）

Cχ式中 为模型常数，本文取 2.0。

 2    程序验证与算例计算

 2.1   火焰面数据库验证

 2.1.1    一维火焰算例验证

对于大部分基于火焰面理论的湍流燃烧模型，

火焰面数据库是决定计算精度的关键。由于在

Auto Flamelet中采用 Cantera计算一维火焰来生

成数据库，因此有必要先行检验 Cantera计算一维

火焰的精度。

一维验证算例选择了 Smooke等进行的非预

混甲烷-空气扩散火焰实验[17]，实验构造如图 2所

示，温度采用热电偶测量，通过气相色谱法分析

组分构成，具体实验设备及方法见文献 [17]。表 1
给出了计算的边界条件。
 
 

Reactants in

Reactants in

Glass
beads

Screens

Flame

Water in

Water out

Water jacket
for cooling

exhaust gases

Suction
exhaust

25.4 mm

Curtain
nitrogen

图 2    甲烷-空气扩散火焰实验简图[17]

Fig. 2    Sketch of the methane-air diffusion flame experiment[17]
 
 

表 1    甲烷-空气扩散火焰边界条件

Table 1    Boundary condition of methane-air diffusion flame

入口类型
单位面积流量/
（kg·m−2·s−1）

组分构成
（体积分数）

温度/K

燃料 0.550 1 100% CH4 300
氧化剂 0.946 7 79% N2，21% O2 300

 
 

计算域长度为 0.014 876 m，初始网格为 100，
开启网格自动优化，分别采用包含了 53组分 325
步的详细化学机理 GRI  3.0[18]、 16组分 35步的

Smooke机理[19] 和 26组分 151步基于 AramoMech-
3.0[20] 机理采用 6种 DRG相关方法简化的甲烷机

理[21]，简记为 DRG机理，此机理在常压和 900～
1 600 K范围内简化。三种机理均能对甲烷燃烧

进行模拟，但是包含的组分和反应步数区别较大，

分别代表了常用的详细机理、骨架机理以及基于

详细机理的简化机理。当流场达到收敛条件时

Cantera停止计算，结果如图 3所示，不同机理的

模拟结果简记为各自的机理名称。
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图 3    一维流场不同机理计算结果对比

Fig. 3    Comparison of one-dimensional flow field computation

result among different reaction mechanisms
 

从图 3计算结果中可以看出在温度分布方面

三种机理几乎完全一致，且与实验值较为接近。

三种机理的主要区别体现在组分的分布上，例如

典型中间产物一氧化碳，最符合实验分布的是

GRI 3.0详细机理，Smooke机理偏低而 DRG机理

偏高。同时三种组分在终产物分布上的区别不大。

总而言之，三种机理计算一维扩散火焰的结果与

实验较为吻合。

在后续的火焰面数据库的计算中将采用上述

三种机理进行计算，分析之间的异同。

 2.1.2    火焰面数据库分析

火焰面数据库的生成依赖于特定算例的边界

条件，因此在数据库生成时采用了 Sandia实验室

的部分预混甲烷射流火焰的边界条件[22]，具体条

件位于表 2。
 
 

表 2    火焰面数据库边界条件

Table 2    Boundary condition of the flamelet library

入口类型
初始流量/
（kg·m−2·s−1）

组分构成
（体积分数）

温度/K

燃料 0.1
25% CH4，

59.25%N2 15.75% O2
291

氧化剂 0.1 79% N2，21% O2 291
 
 

在 Auto Flamelet中，程序先将初始流量对一

维扩散火焰进行计算，并尽可能降低流量来获得

标量耗散率接近零的流场，随后增大流量直到熄

火。对 GRI 3.0机理、Smooke机理和 DRG机理

分别生成对应的数据库。其中各个机理生成的数

据库中标量耗散率与最高温度关系如图 4所示。
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图 4    各机理标量耗散率与最高温度关系

Fig. 4    Relationship between scalar dissipation rate and

maximum temperature of different mechanisms
 

图 4底部的灰色直线代表熄火状态。对于各

个机理来说，当标量耗散率超过临界值时，将会

发生熄火，每个虚线代表了各自的熄火临界点。

从图 4中可以看出 GRI 3.0机理和 DRG机理的标

量耗散率与最高温度的关系几乎完全一致，熄火

临界点也保持一致。Smooke机理的熄火临界点

较为靠前，且最高温度也下降稍慢。DRG机理与

GRI 3.0机理非常相似的原因可能是因为 DRG机
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理是复杂机理的简化机理，在释热方面较为类似。

 2.2   Sandia Flame系列算例计算

 2.2.1    算例简介

Sandia Flames是 Sandia实验室非常成熟的部

分预混射流火焰[22]，具有非预混燃烧的特征，历年

来有许多学者对其进行了深入的研究，燃烧器几

何结构和实验图片如图 5所示。因此采用此系列

算例来进行火焰面模型不同机理的检验。本文选

择的是流速较高的 Flame D、E和 F。
 
 

z (Cartesian z)

FUEL PILOT CO-FLOW

r (Cartesian x)

Sydney burner
geometry

(a) 几何结构 (b) 实验照片

0.25 mm

0.35 mm

18.2 mm

D=7.2 mm

图 5    Sandia Flames 的实验图示[22]

Fig. 5    Sketch of Sandia Flames experiments[22]
 

D = 7.2 mm

该系列火焰边界条件基本相同，主喷口直径

，主要的区别在于中心燃料的射流速

度，进而造成了雷诺数的不同：Flame D的雷诺数

约为 22 400， Flame  E则为 33 600， Flame  F达到

44 800。主要边界条件如表 3所示。
 
 

表 3    Sandia Flames边界条件

Table 3    Boundary condition of Sandia Flames

入口类型 速度/（m/s） 混合物分数 温度/K

中心射流
49.9 （Flame D）
74.4 （Flame E）
99.2 （Flame F）

1 291

值班入口 11.4 0.271 1 888

空气伴流 0.9 0 291
 
 

 2.2.2    计算设置

25D×25D×125D

72×72×420

计算域为 ，即 0.09 m×0.09 m×
0.9 m。网格个数为 ，中心加密，图 6
为网格沿流向的示意图。

计算 Flame  D时分别采用 GRI  3.0、Smooke
简化机理和 DRG机理的稳态层流火焰面模型配

合大涡模拟来进行，作为对比还加入了 Pope采

用 LES-TPDF方法计算的 Flame D的温度分布结

果。Flame  E和 Flame  F采用 SLFM的 GRI  3.0、
Smooke简化机理和 DRG机理来进行计算。所有

算例均采用同一 64核心工作站进行计算。对于

Flame D，物理推进时间约为 0.2 s（约为 11个全程

流动时间），随后开始统计平均量。

 2.2.3    Flame D计算结果

图 7为不同机理 SLFM模型计算的瞬态温度
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图 6    网格示意图

Fig. 6    Sketch of the mesh
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Fig. 7    Comparison of transient temperature

distribution of Flame D
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对比。图中显示每个结果都具有湍流火焰特征，

由于 Flame D的雷诺数较低，各机理结果的局部

熄火现象不明显，主要区别体现在射流入口沿轴

线的低温区长度以及火焰高温区的位置。

图 8分别为各个机理不同轴向高度 z下截面

径向位置 x平均温度与实验值的对比，图中实线

代表平均值，虚线代表脉动值，“PDF” 代表 Pope

采用 LES-TPDF 方法的计算结果。

图 8中各机理下的计算结果与 LES-TPDF参

考结果相似，准确反应了不同截面下温度随径向

位置的变化趋势，但是精度略低于参考结果。图 9

别为不同轴向高度 z下主要组分在径向位置 x的
平均质量分数的对比。
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图 8    Flame D各截面平均温度及温度脉动对比

Fig. 8    Comparisons of mean and RMS temperature profile of

Flame D on different sections

 
组分分布的计算结果与温度分布类似，各个

机理计算的不同截面的组分分布趋势与实验测量

相同，说明在 Flame D的计算中 SLFM配合各机

理均能得出合理的模拟结果。

 2.2.4    Flame E计算结果

图 10为 SLFM不同机理计算 Flame E的瞬时

温度分布。图 11分别为不同轴向高度 z下截面

径向位置 x的平均温度与实验值的对比，实线代

表平均值，虚线代表脉动值。

在 Flame E的计算结果中，SLFM的精度不

如 Flame D；主要的误差来自于较低的高度截面

上，不过温度变化趋势能与实验吻合，不同机理

之间的计算结果存在着一定的区别，但是差异比

Flame D计算结果要小。

 2.2.5    Flame F计算结果

图 12分别为 SLFM不同机理计算 Flame F的

瞬时温度分布。图 13分别为不同轴向高度 z下

截面径向位置 x的平均温度与实验值的对比，图

中实线代表平均值，虚线代表脉动值。

Flame  F的计算结果与 Flame  E相似，但是

Flame F的计算结果与实验的误差更大，特别是
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图 9    Flame D各截面主要组分质量分数对比

Fig. 9    Comparisons of main species’ mass fraction profile of Flame D on different sections
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z/D=3截面上，不过在其他的截面上仍能较好地

反应温度变化趋势，同时各个机理间的计算结果

的差异更加缩小。
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Flame E on different sections
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 3    结果与讨论

 3.1   Sandia Flame D温度场分析

从图 7瞬态温度分布中可以看出，化学机理

的改变对于各个算例的火焰长度影响不大，高温

区域分布和大小都较为一致，这与图 3中一维对

冲火焰的温度分布结果类似。不同机理下温度分

布的差异主要在于温度稍低的区域，例如在 z/D
为 3～7.5截面上 DRG机理和 Smooke机理的火

焰扩散更加明显，同时两种简化机理对比 GRI
3.0详细机理的温度分布都有偏高的情况。定量

来说，SLFM三种机理的计算结果均体现了 Flame
D湍流火焰局部熄火不明显、具有非预混火焰的

特性和火焰面模型的高温区域集中的特点。

靠近入口的截面所有模型与实验结果对比均

吻合较好，这是由于靠近入口的截面主要由来流

的边界条件控制，反应机理的影响有限。主要截

面计算结果与实验值的平均误差如表 4所示。

 
 

表 4    各模型计算 Flame D的平均温度误差

Table 4    Mean error of mean temperature of

different models simulating Flame D %

模型 z/D=1 z/D=3 z/D=7.5 z/D=30 z/D=60 总平均误差

SLFM
（GRI 3.0） 9.98 8.82 9.65 19.1 27.1 17.2

SLFM
（Smooke） 10.7 5.57 38.5 38.9 14.5 25.3

SLFM
（DRG） 9.00 16.0 51.0 39.0 22.0 26.2

TPDF 10.0 6.00 10.0 8.00 15.0 9.80
 
 

从平均误差来看，表现最好的是 TPDF参考

结果，其次是采用 GRI 3.0机理的 SLFM模型，而

余下几个模型似乎表现相当，平均误差都在 25%
左右。在对比了径向上的温度分布后，还需要对

轴向上的温度分布做进一步研究，轴向上的温度

分布对应了火焰长度，各模型的不同轴向高度 z
下中心平均温度对比如图 14所示。

从图 14不难看出，最符合实验结果的是 TP-
DF参考结果，其次是GRI 3.0机理的 SLFM。SLFM
轴向上的高温区分布对比 TPDF参考结果均要偏

下，同时温度随轴向上升较快。这也是由 SLFM
模型将燃烧过程与掺混强烈关联的特点决定的。

综合径向温度分布与轴向温度的分布，对于

本文中采用的各个模型而言，TPDF参考结果的

综合表现最好，与实验值误差最小，其次是 GRI

 

0 0.25 0.50 0.75 1.00 1.25 1.50 1.75 2.00

2500

2000

1500

1000

500

0

T
em

p
er

at
u
re

/K
GRI 3.0

Smooke

DRG

Exp. (mean)

Exp. (RMS)

GRI 3.0

Smooke

DRG

Exp. (mean)

Exp. (RMS)

GRI 3.0

Smooke

DRG

Exp. (mean)

Exp. (RMS)

GRI 3.0

Smooke

DRG

Exp. (mean)

Exp. (RMS)

2500

2000

1500

1000

500

0

T
em

p
er

at
u
re

/K

0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0

2500

2000

1500

1000

500

0

T
em

p
er

at
u
re

/K

0 1 2 3 4 5 6

2500

2000

1500

1000

500

0

T
em

p
er

at
u
re

/K

GRI 3.0

Smooke

DRG

Exp. (mean)

Exp. (RMS)

0 1 2 3 4 5 876

2500

2000

1500

1000

500

0

T
em

p
er

at
u
re

/K

x/D
(a) z/D=1截面

x/D
(b) z/D=3截面

x/D
(c) z/D=7.5截面

x/D
(d) z/D=30截面

x/D
(e) z/D=60截面

图 13    Flame F各截面平均温度及温度脉动对比

Fig. 13    Comparisons of mean and RMS temperature profiles of

Flame F on different sections
 

2474 航    空    动    力    学    报 第 37 卷



3.0详细机理的 SLFM，余下 Smooke机理和 DRG
机理的 SLFM表现相似，精度一般。

 3.2   Sandia Flame D组分分布分析

从主要组分在各个截面上的分布来看，表现

最优的仍然是 GRI 3.0详细机理的 SLFM模型，同

时 Smooke机理和 DRG机理也对主要产物的分

布做了较好的预测。对比图 3三种机理一维火焰

计算结果，发现 GRI 3.0机理和 DRG下 CO质量

分数略高，而 CO2 质量分数略低。由于 SLFM的

数据库基于一维火焰的计算结果，因此一维火焰

的组分质量分数计算结果在 Flame D的计算中均

有体现，而且射流火焰中还有湍流脉动的影响。

例如 z/D=30截面上 CO的分布，即使 DRG机理

在一维火焰中的 CO峰值高于 GRI 3.0机理，但是

在此截面上 DRG机理的 CO质量分数却低于

GRI 3.0机理，原因在于此截面已经远离进口，流

动比化学反应产生了更强的影响。

各机理对主要产物质量分数的预测均与实验

吻合较好。从一维火焰和全部射流火焰的计算结

果分析，化学反应机理对湍流火焰的预测有明显

影响。一般，化学反应机理对低速的射流火焰模

拟结果影响大一些，详细机理的计算结果会好些。

接下来会详细分析这种影响。

 3.3   Flame D计算结果与一维火焰计算结果的异同

χst = 0.15

从前面两节的分析中可以看出在 SLFM模型

的计算结果与先前各机理一维火焰计算结果存在

一定的相似，但是图 3 （a）中各机理一维火焰温度

分布差异非常小，而在图 8中 Flame D温度分布

则差异较大。对于这个现象，需要对火焰面数据

库进行进一步的研究，图 15为 时各机理

混合物分数与温度之间的关系。

在混合物分数高于恰当比时，三种机理的温

度出现了较大的差异，此处的差异对 Flame D中

的温度分布产生了相应的影响。同时注意到三种

机理的最高温度以及对应的混合物分数相似，这

也说明了在 Flame D计算中三种机理在不同截面

上的最高温度的值和出现位置，都很接近的情况。

χst = 150

与标量耗散率较低时各机理之间出现较大差

异不同，图 16为当接近熄火， 时各机理

混合物分数与温度之间的关系。此时三种机理之

间的差异较小。
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χst = 0.15

χst = 12

此外，考虑到 Flame系列算例的火焰面数据

库是由体积分数分别为 25%甲烷 75%空气（燃

料）-空气（氧化剂）的部分预混火焰生成的，与边

界条件为纯甲烷-空气非预混一维火焰存在差异。

因此根据纯甲烷-空气作为边界条件生成了火焰

面数据库，图 17为此数据库 时各机理混

合物分数与温度之间的关系，图 18为接近熄火，

时各机理混合物分数与温度之间的关系。

图 17、图 18中三种机理上的差异要低于

图 15、图 16，说明在不同的边界条件下，此三种

机理之间的差别也会有变化。对于本次一维非预

混火焰算例而言三种机理的计算结果相似，而对

于 Flame系列中的部分预混火焰则存在着一定的

差别。图 19分别为 GRI  3.0机理下 Flame D和
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Flame F瞬时标量耗散率的分布，可见大部分燃烧

区域耗散率较低，对应的火焰面数据库分布更加

接近图 15。另外，AECSC计算 Flame系列算例时

采用大涡模拟方法，其中存在着强烈的非定常湍

流，与 Cantera定常求解一维火焰存在着相当大的

差别。AECSC计算中湍流和化学反应存在着强

烈的非线性关系，SLFM模型依赖的火焰面数据

库若存在着微小的差异，在实际计算中就有可能

产生非常的差别。因此即使 SLFM模型的数据库

完全依赖于一维火焰的计算结果，在湍流火焰计

算中不同机理在一维火焰计算结果中的差异也有

可能被放大。

 3.4   计算效率分析

在讨论分析计算精度之外，本文还对各个模

型的计算速度进行研究。图 20中统计了各个模

型的计算相对速度，以 GRI 3.0机理的 SLFM速度

为基准，其中 TPDF模型采用的是 15步简化机理[23]，

复杂程度和 Smooke机理类似。
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图 20    各模型计算相对时间

Fig. 20    Relative computation time of different models
 

从速度对比中可以发现，在 SLFM模型下即

使是包含 53组分 325步反应的 GRI 3.0详细机理

计算速度并未显著落后于组分和反应更少的

DRG机理和 Smooke机理。这是由于在 SLFM方

法下复杂的化学反应过程并未在实际的流场过程

中进行，无论采用何种机理，流场只需求解混合

物分数 Z的输运方程即可，对于不同机理之间的

速度差异，主要体现在详细机理需要对更多的组

分进行插值计算。对于 TPDF模型而言，由于计

算中需要求解包含所有组分信息的输运方程，对

于组分个数十分敏感。并且在求解化学反应时需

要求解概率密度函数，因此也对机理的复杂程度

敏感。而且 TPDF模型还存在随着反应区域的增

加，计算速度越来越慢的情况，而在 SLFM方法下

计算速度则保持相对恒定。

在 SLFM模型中，各机理的计算速度方面的

差异主要体现在生成火焰面数据库时一维扩散火
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焰的计算。图 21为三种机理在生成火焰面数据

库时计算消耗的相对时间。可以看出，采用详细

机理在生成火焰面数据库时计算速度远低于简化

机理，但是在计算生成数据库消耗的额外的时间

（采用 Smooke机理生成数据库约 3 min，GRI 3.0
机理约为 50 min）远短于在实际 CFD计算所消耗

的时间（SLFM模型计算 Flame D约消耗 1.2 d）。
因此在对于 SLFM模型计算此系列算例而言，采

用详细机理更加合适。
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 3.5   Flame D、E、F模拟结果对比

Sandia Flame D、E、F之间的主要区别在于中

心射流的速度不同，随着中心速度的上升，局部

熄火的现象会越来越明显。对比图 22中采用

GRI 3.0机理的 SLFM，可以发现 Flame E和 Flame
F在火焰根部处的局部熄火均不如实验中的强烈

和明显，这是由于 SLFM对于局部熄火和复燃这

类现象无法做到很好的模拟。
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对比 Flame D、E、F在同一轴向截面上的径

向平均温度可以发现，以 z/D=3截面为例，随着射

流雷诺数的上升，实验数据中火焰逐渐变宽。而

在 SLFM模拟结果中没有得到很好的体现，这是

由于 SLFM自身的局限导致反应过于完全所导致

的。对比图 23中 Jones等采用原版 BOFFIN程序

中 TPDF[24] 模型计算的计算结果，SLFM出现了

较大的偏差，温度偏高，因此在模拟 Flame E和

Flame F时精度有所下降。
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Flame F on z/D=15 section
 

 4    结　论

本文基于 AECSC程序和自研的数据库生成

程序 Auto Flamelet，研发 LES-SLFM模型程序，结

合多种化学反应机理，对三种高雷诺数湍流火焰

模拟，研究化学机理对火焰面数据库及射流火焰

模拟的影响。

通过对不同化学反应机理一维火焰的计算，

表明了反应机理对稳态层流火焰面模型计算精度

具有明显的影响，而对计算速度的影响较小。同

时通过对组分分布的分析发现一维火焰的计算结

果可以对 SLFM计算结果进行一定程度的预测，

从而挑选更加合适的化学反应机理。此外从一维

扩散火焰中提取数据将物理空间上的各个标量

（温度、组分等）分布转换为混合物分数空间上的

方法也得到了一定的验证，说明了自研程序 Auto
Flamelet生成的 SLFM数据库适用于湍流射流火

焰的计算。

就本文算例中的甲烷-空气燃烧算例来看，

GRI 3.0详细机理表现最优，同时计算速度不受太

大影响。GRI 3.0机理的 SLFM模型对比 TPDF
燃烧模型的计算结果，虽然精度稍差，但是计算

时间却可以大大缩短。不过当 SLFM模型采用

Smooke机理和 DRG机理这类简化机理时，精度

损失较为明显，但是计算时间没有明显减少，同

时组分方面的分布总体来说也是 GRI 3.0详细机

理更加精准，因此在大涡模拟下采用详细机理的
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SLFM模型来计算湍流燃烧更为合理。对比不同

的反应机理在一维火焰中的计算与实际三维湍流

火焰的计算结果，证明在采用 SLFM模拟射流火

焰环境下，不同机理的一维火焰计算结果和数据

库之间微小差异可能会在模拟中对三维计算结果

产生明显的差异。

此外，在本文 Flame E和 Flame F的模拟结果

说明 SLFM模型的计算精度还有进一步提高的空

间。基于前人研究基础，可以改进 SLFM模型，例

如火焰面/反应进度变量等模型，再耦合合适的详

细化学反应机理，进行进一步的研究与测试，为

燃烧室研制等服务。
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