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摘 要：将反应扩散流形（REDIM）技术与动态火焰增厚（DTF）模型结合起来，构建了一种新的

湍流预混燃烧模型。用该模型对PRECCINSTA燃烧器全局当量比分别为0.75和0.83的两种贫燃预混旋转

火焰开展大涡模拟计算，将计算结果与原DTF模型计算结果以及实验结果进行对比研究，着重分析了速

度、温度以及CO2质量分数的径向分布情况。研究表明：新模型的计算结果与实验结果吻合良好，由于

新模型求解的组分输运方程数目减少，计算效率比原DTF模型约提高15%；理论上，新模型可推广应用

于部分预混火焰的计算，只要采用合适的REDIM化学反应表格，如二维的REDIM表格。
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and REDIM Method and Its Validation
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Abstract：The reaction-diffusion manifold（REDIM）technique is utilized in combination with the dynami⁃
cally thickened-flame（DTF）model，which forms a new turbulent premixed combustion model. Then the new
model was used to calculate two lean premixed swirling flames in PRECCINSTA combustor via large eddy simula⁃
tion，with equivalence ratios 0.75 and 0.83，respectively. The radial profiles of velocity，temperature and CO2
mass fraction were analyzed and compared with the results from original DTF model and the experimental data.
The results are in good overall agreement with the corresponding experiment. Since less species transport equa⁃
tions are solved in REDIM-DTF model，the computational efficiency of it is about 15% higher than the original
DTF model. In theory，the new model can also be applied to simulate partially premixed flames，as long as an ap⁃
propriate REDIM chemistry look-up table is used，e.g. two-dimensional REDIM table.
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1 引 言

燃烧室是航空航天发动机的重要组成部分之

一，采用数值模拟方法对燃烧室内的各种燃烧现象

进行研究已经成为推动燃烧技术发展的一个重要手

段，能够大大缩短燃烧室的研制周期［1］。大涡模拟

（LES）技术能够通过合适的亚网格燃烧模型来预测

不稳定性、熄火、再点火及其它不稳定现象，在过去

几年中作为燃烧模拟工具已经越来越重要［2］。西北

工业大学的周瑜等［3］在自有 CFD平台上采用动态亚

网格湍流模型对一种径向双旋流环形燃烧室的单个

头部构型冷态流场进行了大涡模拟，探索真实航空

发动机燃烧室内流场结构。南京航空航天大学的颜

应文等［4］在三维任意曲线坐标系下，采用欧拉-拉格

朗日两相大涡模拟方法对模型燃烧室气液两相瞬态

喷雾燃烧过程进行大涡模拟并行计算研究。北京航

空航天大学的王方等［5］为验证所采用的代数二阶矩

亚网格（ASOM-SGS）燃烧模型的合理性，用该燃烧模

型对文献中测量的钝体后方丙烷-空气预混燃烧进

行了大涡模拟计算。随着计算机性能的不断提升，

LES将被越来越多地用于燃烧行业的设计阶段中。

然而，目前依旧面临着一些问题。在湍流燃烧的大

涡模拟中，一个充分考虑化学反应动力的合适的亚

网格燃烧模型是必需的。例如，甲烷和空气燃烧的

详细化学反应机理 GRI-Mech 3.0涉及 53种组分及

325个反应［6］，直接利用这种详细的反应机理虽然能

够精确地描述火焰的状态，但计算工作量十分巨大。

如何解决湍流计算与详细化学反应机理耦合的问题

至关重要，因此有必要发展一种能够在降低计算量

的同时又能保持较高计算精度的合适的亚网格燃烧

模型。

目前，已经形成多种用于燃烧化学的机理简化

方法。在固有低维流形（Intrinsic Low-Dimensional
Manifold，ILDM）方法［7］的基础上，Bykov和 Maas教授

提出了一种新的机理简化方法：反应扩散流形［8-9］

（Reaction-Diffusion Manifold，REDIM）技术。该方法

在简化机理的同时充分考虑了分子的扩散过程，克

服了 ILDM方法的诸多不足之处，解决了化学反应与

分子输运过程的耦合问题。因此，既适用于快速的

燃烧反应，也适用于扩散过程控制化学反应进程的

慢速的燃烧反应。使用 REDIM方法来简化反应机

理，获得低维流形，可以产生不同维数的简化坐标

系。通过这些简化坐标系及生成的热力学查询表，

可以确定反应的其他变量，包括反应的速率。一般

来说，求解反应速率的方程式都是高度非线性化的，

通过查询列表来确定反应速率是非常可行的，可以

避免求解复杂的方程式。

REDIM方法可以与动态火焰增厚（Dynamically
Thickened-Flame，DTF）模型结合起来。DTF模型是

一种广泛采用的燃烧模型［10］，适用于预混、扩散及部

分预混三种燃烧模式的计算，通过修改化学反应速

率指前因子常数和扩散系数，人为增加火焰厚度［11］，

使得火焰面可被 LES计算网格求解。该模型的计算

结果对网格精度的影响不甚敏感，具有一定的网格

独立性。但是，DTF模型需要求解组分输运方程，其

中的反应源项需通过 Arrhenius公式计算。为了控制

计算工作量，DTF模型通常仅考虑极少数步的简化反

应机理。

通过 DTF模型来描述控制体内各热力学变量的

分布情况，再结合 REDIM方法简化反应机理获得的

低维化学反应列表，可以有效解决详细化学反应机

理与湍流计算的耦合问题。本文首次基于 DTF和

REDIM技术构建了一种新的用于大涡模拟的湍流预

混 燃 烧 模 型 ，并 用 该 模 型 对 PRECCINSTA 燃 烧

器［12-13］全局当量比 ϕ = 0.75和 ϕ = 0.83的两种旋转预

混火焰展开计算，将计算获得的结果与原 DTF模型

以及实验结果进行对比研究，以验证新模型 REDIM-
DTF的性能。

2 亚网格燃烧模型及数值方法

2.1 动态火焰增厚（DTF）模型

在湍流火焰的 LES计算中，火焰反应区通常要

小于网格单元的最小尺寸，这给计算模拟带来很大

的影响。针对这一问题，Butler等［14］提出了火焰增厚

模型，通过修改化学反应速率指前因子常数和扩散

系数，人为增加火焰厚度，使得火焰面可被 LES网格

计算求解，如图 1所示。图中 δ0L 为层流火焰厚度，S0L
为层流火焰传播速度，δ1L为火焰增厚模型中求解得到

的火焰厚度，ST 为湍流火焰传播速度，参数间的关

系为

δ1L = Fδ0L , ST = ES0L （1）
火焰增厚模型是在热扩散系数之前乘以增厚因

子 F，相应的火焰厚度也就增厚了 F倍，使得计算网

格能够捕捉到火焰面上的信息，也就是让火焰面可

以被更多的网格所覆盖。为了保持火焰的传播速度

不变，反应速率就需要减小 F倍。但是，增厚因子 F

的存在会使 Damköhler数减小，人为增加火焰的厚度
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会影响火焰燃烧与湍流运动之间的相互作用，小尺

度的涡流不再能够使火焰锋面褶皱。为了解决亚网

格模型中增厚效应的影响，Colin等引入一个褶皱效

能函数 E［15］，重新获得一个准确的湍流火焰燃烧

状态，由此火焰增厚模型中需要求解的组分输运方

程为

∂ρY k
∂t + ∂ρY kuj∂xj =
∂
∂xj ( ρD k EF

∂Y k
∂xj ) +

E
F
ω̇ k ( Y l ,T )

（2）

F ( )n = nΔx/δ0L （3）
式中 E为效能函数，F为增厚因子，Y为组分的物

质浓度，ω̇为反应速率，D为扩散系数，T为温度。其

中 E和 F值均是实时变化的，是时间和空间的函数，

在每一次的时间步中两者的数值都需要进行更新。

F值可以通过式（3）确定，其中 Δx为局部网格尺寸。

通过调整增厚因子 F，可以使得增厚火焰锋面被 n个

网格所求解。n值通常位于 5～10内，基于课题组前

期的研究结果［11-12，16］，并且为了与原 DTF模型的计算

相对应，在此取 n为 5。从式（1）可知，火焰增厚模型

中求解得到的火焰厚度是层流火焰厚度的 F倍，而湍

流火焰传播速度是层流火焰传播速度的 E倍。

Fig. 1 Contrast before and after flame front artificial

thickening

文献［17］在火焰增厚模型的基础上提出了动态

火焰增厚模型的概念，介绍了一个动态地调整 F值的

过程，在远离火焰面的地方 F值为 1，即不需要对火

焰面进行增厚，而靠近火焰面的地方 F值则会相应增

大，从而能够获得一个实际的输运系数。本研究中

这个动态调整的过程通过式（4）完成。

F dyn = 1 + ( )F ( )n - 1 tanh ( )10Q a /Q a,max （4）
式中 F ( )n 可以通过式（3）计算获得，tanh为双

曲正切函数，Q a 是式（5）反应（I）的当地反应速率；

Q a,max为 Q a的最大值，可以通过对相应的一维层流火

焰模拟计算获得［16］。倘若相应地调整式（4）中的常

数 10，该动态过程也可以通过式（5）反应（II）的当地

反应速率 Q b进行计算。

在前期的研究工作中，本研究组采用 DTF模型

与 2sCM2两步机理相结合的方法，对相同的 PREC⁃
CINSTA火焰进行了计算，结果与实验值吻合良好［11］。

2sCM2 机 理 是 常 用 的 甲 烷/空 气 两 步 反 应 机

理［18］。该机理只考虑六种组分（CH4，CO2，CO，O2，N2，
H2O）及两步反应

( I ) CH4 + 1.5O2 → CO + 2H2 O
( II ) CO + 0.5O2 ↔ CO2

（5）
式中（I）为不可逆反应，描述了 CH4的氧化过程；

（II）为可逆反应，描述了 CO和 CO2之间的相互转化。

2sCM2机理充分考虑了中间产物 CO，能够对

CO2和 CO之间的平衡状态有一个很好的预测。该机

理曾被用来计算层流预混合火焰，计算结果表明，在

当量比为 0.5～1.0内，对层流火焰厚度、速度和火焰

温度的预测与详细机理的结果非常吻合［18］。

然而，采用该方法需要求解多个组分输运方程，

计算工作量大，如果使用更详细步数的简化反应机

理，计算量会更大。本文构建的 REDIM-DTF模型只

需求解一个 CO2质量分数的输运方程，方程中的其他

变量值如 ω̇，ρ 等都可以从一个一维 REDIM表中插值

获得，有效减少了计算量。

2.2 反应-扩散流形（REDIM）技术

为了简化详细化学反应机理，减少计算量，Maas
等提出了 ILDM方法［7］。 ILDM方法在简化机理时假

设系统是空间均匀场，并且化学反应源项占据主导

地位。该方法完全忽视了分子扩散过程对反应进程

的影响，因此不能很好地模拟对流和扩散过程控制

化学反应进程的慢速的燃烧反应，例如湍流预混火

焰的预热区。

针对 ILDM 方法的诸多不足和缺陷，Bykov 和
Maas在 ILDM方法的基础上新近发展了一种机理简

化方法：REDIM方法［8-9］。使用 REDIM方法生成低维

流形时，摈弃了 ILDM方法的假设，充分考虑了分子

输运过程与化学反应的耦合过程。REDIM方法是建

立在求解热力学-动力学空间中低维流形进化方程

的基础上［8-9，19］

∂ψ
∂t = ( )1 - ψθψ

+
θ { }F ( )ψ - d

ρ
χ × ψθθ × χ （6）

式中热化学状态矢量 ψ用来描述热力学-动力

学空间，是一个或多个简化坐标系的函数，简化坐标

系矢量为 θ，ρ表示密度，χ表示 θ的空间梯度矢量，
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F ( )ψ 表示化学反应源项矢量，ψθ 表示 ψ在 θ处的偏

微 分 矩 阵 ，ψ+
θ 表 示 ψθ 的 Moore - Penrose 广 义 逆 矩

阵［9］，ψθθ 表示 Hessian矩阵，d 表示分子扩散系数，符

号“×”是两个具有三阶张量的矢量乘法的缩写。

为了生成 REDIM列表，必须先确定空间梯度值

χ，详细的方法可以参考文献［8-9］。对于一维的 RE⁃
DIM查询表，初始的空间梯度值可以通过详细的化学

机理对一维层流火焰进行模拟来确定。当然，可以

使用迭代过程来更新并最小化梯度初始估计的影

响［9］。本文中，梯度估计值是通过计算一个层流火焰

来获取的。

从理论上讲，REDIM方法可以使用任意维数的

简化坐标系。本文所计算的火焰是完全预混甲烷/空
气燃烧火焰，当量比是恒定的并且没有出现局部熄

火的现象，因此采用一维简化坐标系是足够的，即采

用一个参变量表示的热力学查询表。其参变量是

CO2的质量分数，通过 CO2质量分数可以描述化学反

应的进度。其他组分，如 CH4，CO，O2，H2O，N2的质量

分数，以及密度，CO2的生成速率等都可以通过插值

热力学查询表来确定。图 2是 ϕ=0.75时所使用的一

维 REDIM查询表中给出的密度、CO2的生成速率随

CO2质量分数的变化关系。需要指出的是：该化学反

应表格也可以采用其它组分的质量分数来作为简化

坐标，比如H2O。

Fig. 2 Other variables associated with the CO2 mass

fraction for case ϕ=0.75

在对湍流火焰进行 LES计算时，不能直接调用

此一维查询列表。因为 REDIM方法生成的低维流形

是用简化方法表示的热力学-动力学空间内的火焰

结构，需要采用合适的方法将低维流形与湍流场耦

合起来。本文将 REDIM方法与 DTF模型结合起来，

使用 REDIM方法简化甲烷/空气详细反应机理 GRI-
Mech 3.0获得以 CO2质量分数为参变量的一维简化

流形，再通过 DTF模型求解如式（7）所示的 CO2质量

分数输运方程来描述控制体内 CO2质量分数的分布

情况，然后通过式（8）所示的形式插值一维 REDIM查

询表来确定反应的其他变量值，其中 Φ表示反应过

程中除 CO2质量分数外的其他热化学变量，从而构建

了一种新的 REDIM-DTF亚网格燃烧模型，使得整个

计算过程中的守恒控制方程简化为连续性方程、动

量方程以及 CO2质量分数输运方程，与原先 DTF模型

中需要通过 Arrhenius公式来对组分输运方程中的化

学源项进行封闭不同，在 REDIM-DTF模型中，CO2质
量分数输运方程中的反应源项可以直接通过插值

REDIM表来获取，有效降低了计算成本。

∂ρYCO2∂t + ∂ρYCO2uj∂xj =
∂
∂xj ( ρD EF

∂YCO2∂xj ) + E
F
ω̇REDIM
CO2 ( YCO2 )

（7）

Φ = ΦREDIM ( YCO2 ) （8）
2.3 数值方法

本文所有的模拟计算都是在自有有限体积 LE⁃
SOCC2C程序［20］下完成的。LESOCC2C程序求解的

是无量纲低马赫数可压缩 N-S方程，空间域的离散

采用二阶中心差分法，时间域上的离散则采用三阶

龙格-库塔（Runge-Kutta）法，Favre过滤动量方程中

的亚网格雷诺应力通过变密度动力 Smagorinsky 模

型来确定［21］，亚网格标量通量通过梯度扩散模型来

计 算 ，利 用 分 块 的 结 构 化 网 格 通 过 MPI（Message
Passing Interface）技术实现多核心的并行计算。

3 燃烧器结构与计算设定

为了验证构建的 REDIM-DTF新模型，用该模型

对 PRECCINSTA燃烧器［12-13］旋转预混火焰开展 LES
计算。Meier已经对该燃烧器展开了详细的实验研

究［22］，为在实际条件下验证各种 LES模型，获得了丰

富的基准数据。PRECCINSTA燃烧器是一个燃气轮

机模型燃烧器，其几何结构如图 3所示，包括一个集

气室，一个带有 12个通道的径向旋流器，一个长方体

燃烧室还有一个圆柱形排气尾管。这里使用的参考

长度是锥形通道出口直径 D=27.85mm，如图 3所示。

甲烷通过小孔进入旋流器，与来流的干燥空气迅速

混合，在进入燃烧室前已经充分混合。

本文计算的 PRECCINSTA火焰是全局当量比为

ϕ=0.75和 ϕ=0.83两种贫燃预混旋转火焰，两种火焰

的进口压力均为 0.1MPa，入流速度为 11m/s，雷诺数

Re=30522。对于 ϕ=0.75的情况，初始温度为 320K，
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而对于 ϕ=0.83的情况，初始温度为 325K。从详细的

实验数据分析得出，本文所计算的两种火焰（ϕ=0.75
和 0.83）均不会出现热声不稳定现象，因此本文求解

的是低马赫数 N-S方程。由于方程中消除了声波的

影响，本文没有将集气室以及排气尾管外部的环境

纳入计算域。

Fig. 3 Schematic diagram of PRECCINSTA burner（mm）

在模拟计算中，对于壁面，本文使用了无滑移绝

热的边界条件。在进口处施加一个无波动的均匀速

度场，来与实验状态的流速相匹配。在气流通道中，

湍流逐步形成并达到充分发展状态，计算域的出口

位于排气尾管的末端，在这里施加了一个对流出口

边界条件。

计算所用的网格为分块贴体结构网格，覆盖了

整个锥形进气通道和燃烧室。整个计算域被分成

423块，网格单元总数为 380万，如图 4所示，文献

［23］通过详细的网格分辨率研究表明本计算中网格

的划分是合理的。

Fig. 4 Schematic diagram of meshing in computational

domain with thicker solid lines showing the block boundaries

4 计算结果与分析

对于 ϕ=0.75的情况，轴向和径向的平均速度以

及对应的均方根波动在不同轴向位置处的分布情况

如图 5和 6所示。为了方便比较计算结果及实验值，

以锥形通道出口处混合气的整体速度 U b=20m/s对速

度变量进行无量纲化。计算结果与实验数据总体上

吻合较好。图 5（a）中轴向平均速度峰值的位置显示

了一个扩张的火焰面，可以清楚地看到，在流场的中

部存在着一个较大的速度小于 0的区域，这就是中央

回 流 区（Central Recirculation Zone，CRZ）。 在 x=
1.5mm处存在着两个剪切层，一个位于环形射流与周

围流体之间，另一个位于射流与中央回流区之间。

越往下游，剪切层的强度变得越弱，与此同时新鲜的

反应物不断地被消耗。图 5（b）显示的轴向速度均方

根波动值与实验结果同样吻合良好，剪切层的位置

大体上预测得都比较准确。在靠近锥形通道出口的

位置，由于存在着较大的速度梯度，峰值的大小要低

于实验结果，因此在该部位要划分更细的网格来进

行处理。

图 6（a）中 LES计算得到的平均径向速度再一次

与实验值吻合良好。从图中可以看出，径向速度的

梯度较小，峰值的位置及大小还有分布情况都预测

得非常准确。在中央回流区的地方，有一块比较平

缓的区域。这里的平均径向速度和速度梯度均接近

于 0，表明在计算过程中没有出现不稳定的涡核进

动［24］（Precessing Vortex Core，PVC）的现象。图 6（b）
中，均方根波动的峰值位置都预测地比较合理，即使

在最初的两个轴向位置处（x为 1.5mm和 5mm）都很

好地预测到径向分布中出现的双峰，这对正确预测

初始的混合过程和火焰在中心体上的固定位置非常

重要。在轴向位置 x=15mm之前，峰值的大小都略微

小于实验的结果，但是继续往下游，又和实验值吻合

得很好。

对于 ϕ=0.83的情况，温度和 CO2质量分数的时

间平均值以及对应的均方根波动在不同轴向位置处

的径向分布情况如图 7和图 8所示。图 7（a）和（b）分

别展示了温度的均值和均方根波动在径向的分布情

况。从图中可以看出，LES计算的结果与实验值总体

上比较吻合。越往下游区域，更多的新鲜反应物被

消耗，火焰锋面的两侧也越来越接近。相应地，平均

温度的最小值也随着 x的增加而增大。在 x>40mm的

地方，燃烧基本上都停止了，因此平均温度的径向分

布曲线也变得更加平缓，这对于图 8（a）所示的 CO2质
量分数的径向分布情况以及 H2O质量分数（未示出）

的分布情况同样吻合。从 x为 15mm和 20mm处峰值
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变化的位置可以看出，实验测得的火焰锥面要更宽。

在 x≤15mm的外部区域，LES预测得到的温度值要比

实验结果高大约 400K。这是因为在模拟计算时，假

设壁面处是绝热的，忽略了热量散失到外部环境中

的情况。

在图 7（b）中展示的温度均方根波动的径向分布

图显示，在上游区域，峰值较窄，预测的大小要稍高于

实验值。而往下游区域，LES预测得到的温度均方根

波动值要低于实验测量的结果，如 x≥40mm的区域。

通过观察 LES的动画，发现 x≥40mm处很少有火焰面

存在，基本上处于焰后区域，因此温度的波动很小。

图 8（a）显示了 CO2平均质量分数的径向分布情

况，CO2是焰后区域出现的主要组分。可以看出，LES

的计算结果与实验结果吻合良好。对于图 8（b）所示

的 CO2质量分数均方根波动的分布情况，考虑到正确

捕获这个数量比较困难，可以认为 LES的结果与实

验值的总体吻合程度是令人满意的。

通过上述的对比分析可以看出：由 REDIM-DTF
新模型与原 DTF模型计算得到的结果均与实验值吻

合良好，都能够很好地描述湍流预混火焰的燃烧状

态，对峰值的大小和位置的预测也都比较准确，与实

验结果十分贴近，两者的计算结果差距很小，几乎可

以忽略不计。由于用新模型计算的统计平均时间较

短，再加上实验测量过程中的一些误差，在某些变量

的均方根波动值预测方面结果不是很理想，后面本

研究组将做进一步的研究分析。

Fig. 5 Radial profiles of mean and RMS fluctuations of axial velocity for case ϕ=0.75

Fig. 6 Radial profiles of mean and RMS fluctuations of radial velocity for case ϕ=0.75
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5 结 论

通过本文研究，得到如下结论：

（1）由 REDIM-DTF新模型计算得到的速度、温

度以及 CO2质量分数的变化趋势与实验测得的结果

总体上吻合良好，并且与原 DTF模型计算得到的结

果十分接近，说明用该模型来计算湍流预混火焰是

完全可行的。

（2）由于 REDIM-DTF新模型只需求解一个 CO2
质量分数输运方程，而原 DTF模型要求解更多的组

分输运方程，因而 REDIM-DTF新模型的计算效率有

较大提升，有效降低了计算成本。

（3）理论上，REDIM-DTF新模型可以很容易推

广应用到更复杂的火焰状态计算，比如富燃料火焰

（ϕ>1）及部分预混合火焰等，当然这需要更多维的

REDIM表格。
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