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摘 要：针对反应机理对湍流预混值班火焰稳燃的影响，使用大涡模拟 （LES） 耦合输运概率密度

（PDF） 方法模拟了湍流射流火焰的燃烧流场。化学反应过程采用被广泛应用的 SMOOKE（16组分，46
步） 和DRM22（22组分，104步） 机理，概率密度输运的确定采用欧拉随机场来实现。计算结果表明，

LES/PDF模型可以准确地模拟该类火焰的速度分布，火焰褶皱等结构。反应机理的点火延迟时间的准确

与否是模拟值班射流火焰的关键，预混射流出口处的小尺度掺混引起的点火和火焰传播过程是值班射流

火焰稳燃的关键。
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Abstract：Aiming at the effects of different reaction mechanisms on the flame stability，LES coupled trans⁃
port probability density（PDF）method were used to simulate the combustion flow field of turbulent jet flame. The
chemical reaction process uses SMOOKE（16 components，46 steps）and DRM22（22 components，104 steps）
mechanism which are widely used，and the probability density transport equation is achieved by Eulerian stochas⁃
tic fields method. The results show that the LES / PDF model can accurately capture the velocity distribution，
flame wrinkle and other small structures. The prediction of ignition delay time is the key factor to accurately simu⁃
late the pilot jet flame，and the auto-ignition and flame propagation process caused by small scale mixing at exit
of jet are main mechanism of flame stability.
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1 引 言

目前，石油资源的短缺与环境污染问题已成为

全球性问题。燃气轮机作为传统发动机，其污染物

排放问题，也得到越来越多学者的关注。为此，高性

能低污染已成为燃气轮机的重要设计指标［1］。贫燃

预混燃料的燃烧技术可以大大减少污染物的排放，

因此，各国学者们开展了燃气轮机贫燃预混燃烧室

的设计研究［2-5］。

与扩散火焰不同，贫燃预混火焰比较难以控制，

容易受运行工况影响，可能形成燃烧不稳定引起的

回火、熄火和燃烧振荡等问题。因此，需要深入地研

究和理解预混湍流火焰的燃烧物理过程，如火焰传

播，湍流和火焰的相互耦合作用和稳燃机理等。

Dunn等［6-7］和 Zhou等［8-9］对高卡洛维奇数（Ka）的湍流

预混值班射流火焰进行了实验研究。实验所用燃烧

器去除了真实燃烧室复杂的结构和旋流特性，利用

值班火焰稳燃。Meier等［10-12］利用 PIV和 PLIF对 CH4/
空气预混的模型旋流燃烧室的速度温度组分等开展

了定量研究，分析了不同当量比下的预混火焰的稳

定性。这些定量的实验研究为后续数值模拟的模型

开发和验证提供了非常有价值的丰富的实验数据。

CFD是试验研究的补充和辅助研究方法，十分依

赖于计算机技术的发展，因此，湍流燃烧的大涡模拟

（LES）方法直到近十几年才开始大量使用。目前，针

对湍流燃烧模拟问题，LES是模拟准确性与计算时间

成本之间的最佳折中数值模拟方案。相对于 RANS
湍流模型，LES可以捕捉到湍流燃烧中涡团的动态发

展规律，如燃机燃烧室中的振荡燃烧和热声耦合现

象；相对于 DNS湍流模型，LES可以节省大量的计算

时间成本得到相对准确的模拟结果［13-15］。如何准确

模拟湍流流场和燃烧化学反应之间的相互耦合作用

是模拟湍流燃烧的最大困难与挑战。在模拟湍流燃

烧的过程中，化学反应的源项与湍流模型中对流项

同时存在非线性高阶矩阵建模问题。输运概率密度

模型（PDF）作为一种通用的燃烧模拟模型，可以模拟

预混非预混或部分预混，其最大的优势在于化学反

应源项是不需要模型封闭的，适合处理带有自点火、

局部熄火再燃和湍流火焰强烈的相互作用的燃烧问

题。湍流燃烧模拟需要用到化学反应机理来处理化

学反应动力学过程。根据化学反应过程的描绘完整

程度和机理可使用范围的宽度，化学反应机理可以

分为详细的和简化的化学反应机理。详细机理一般

包括上百种组分和几百至一千多个基元反应，能够

真实反映燃料燃烧化学本质，但是计算过程对硬件

要求比较高，同时，考虑到计算时间成本，大多数计

算都采用相对简化的燃烧机理。

本文使用 OpenFOAM开源计算软件，利用输运

型 PDF湍流燃烧模型对 LUND大学的 LUPJ系列火

焰进行了数值模拟，研究 LES/PDF模型对高 Ka数

火焰的模拟效果，同时分析不同化学反应机理［16-19］

（SMOOKE和 DRM22）对预测值班预混火焰的稳燃机

理的影响。

2 数值方法

2.1 LES湍流模型

大涡模拟湍流模型通过滤波函数将速度温度等

变量划分成两个部分，其中，滤波过后大尺度的变

量，在大涡模拟时采用直接求解的方式；剩下的小尺

度变量，则需采用数学模型封闭计算。本文模型经

过盒式滤波函数滤波后的纳维斯托克斯方程可表

示为

∂-ρ
∂t +

∂-ρ u͂i
∂xi =

-S ρ （1）
∂-ρ u͂i
∂t + ∂( )-ρ u͂i u͂ j

∂xj = - ∂
-ρ
∂xi +

∂
∂xj (

-τ ij - -ρ~u″i u″j) + -S ui
（2）

∂-ρ h͂
∂t + ∂( )-ρ h͂u͂ j

∂xj =
D-p
Dt -

∂
∂xj (

-q
j
+ -ρ~u″j h″) +

- -- -----
τij
∂ui
∂xj +

-S H

（3）

上述方程可以得到，大涡模拟采用滤波函数处

理过后的方程虽然在形式上与雷诺时均处理后的方

程一致，但是其表示的含义却不尽相同，最大的区别

大涡模拟模型的变量依然是瞬态值，而不是雷诺时

均值。其中，方程（2）和（3）中的需要采用下式对二

阶矩项封闭

-ρ~Y ″k u″j = - μ tSc t
∂Y͂ k
∂xi or

-ρ (~Ykuj - Y͂ k u͂ j) = - μSGSScSGS

∂Y͂ k
∂xi （4）

-ρ~h″u″j = - μ tPr t
∂h͂
∂xi or

-ρ (~huj - h͂u͂ j) = - μSGSPrSGS

∂h͂
∂xi （5）

2.2 亚格子模型

与雷诺时均的模型封闭相似，亚格子模型（SGS）
的应力项同样采用涡粘假设进行表述

Rij = -ρ (~uiuj - u͂ i u͂ j) = -2μSGS S͂Dij + 23
-ρ kδij （6）

式中 μSGS 为亚格子粘度，为了求解这个量，提出

了 Smagrinsky模型。
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2.3 PDF燃烧模型

定义 ψ = [Y1，Y2，⋯，YN s，h]的单坐标点和单时间

点的联合概率密度函数 P͂ (ψ；x，t) ，经过计算，可以

获得该函数的输运方程

-ρ
∂P͂ (ψ )
∂t + -ρ u͂ j

∂P͂ (ψ )
∂xj + ∂

∂ψα
[ -ρ ω̇α (ψ) P͂ (ψ ) ] =

- ∂∂xi [ u″i | ψ -ρ P͂ (ψ ) ] + ∂
∂ψα

é

ë
êê
∂J αi
∂xi | ψ P͂ (ψ )ù

û
úú

（7）

式中， ·| ψ 表示有条件的平均值。方程的左侧

表达式是数值封闭的，第一和第二项表示 P͂ (ψ；x，t)
沿着平均流线的输运，很明显化学反应的源项 ω̇α 在

概率密度函数的输运方程中是数值封闭的，不再需

要任何假设和近似，这是概率密度函数模型的最大

优势。

平均交换相互作用模型（IEM）小尺度的混合模

型在本文中应用，表示为

∂J αi
∂xi | ψ = 12 Cϕ ω t (ψα - ψ͂α) （8）

式中 ω t为湍流的频率，Cϕ是模型系数，对于不同

的燃烧模式或火焰结构需选取不同的参数，本文

取 2.0。
因为概率密度函数模型的输运方程具有高维度

特点，本文利用欧拉随机场下的蒙特卡洛（Monte Car⁃
lo）方法对 PDF方程进行求解。该方法假设燃烧流场

中存在的 N S 个标量，ξ nα (x，t)，1 ≤ n ≤ N S 由 N S 个随机

场来表示，其中的不同标量演化过程要遵循下式的

随机微分方程（SDE）
-ρ dξ nα = --ρ u͂i ∂ξ

n
α

∂xi dt +
-ρ Srα (ψn )dt + ∂

∂xi (Γ t
∂ξ nα
∂xi )dt -

1
2
-ρ Cϕ ω t ( ξ nα - ϕ͂α )dt + -ρ 2 Γ t

-ρ
∂ξ nα
∂xi dW

n
i

（9）

式中
-ρ Srα (ψ(n ) ) dt为化学反应源项的增量，dW n是

一个向量随机过程。

要特殊说明的是，上述的随机场不是要模拟湍

流和化学反应，而是要计算概率密度函数模型的输

运方程中具有相同 PDF的相同效果的随机系统。随

机场是空间上连续可微的，时间上不可微。

2.4 实验及计算边界条件

本文模拟的目标火焰为 LUND大学的预混值班

火焰 LUPJ-165。LUPJ-165系列火焰主要研究在 Ka

数很高的情况下湍流流动和火焰结构的耦合规律。

预混可燃气的射流速度从 11m/s增加到 418m/s，火焰

形态由层流转变为湍流，Ka数包括了几十到上千，当

量比从 0.4变化到 1。如图 1所示，预混气 CH4/Air通
过中间直径为 1.5mm的管路射流喷入，中间管路的外

侧为直径 61mm的用于稳定火焰的值班火焰，其组分

为当量比 0.9时 CH4/Air的燃烧产物，最外侧是常温常

压的空气伴流环境。具体的实验条件和详细火焰信

息见参考文献［8-9］。

对流项采用 TVD格式，其余梯度项均采用二阶

精度的离散方法。预混气的入口使用发展充分的湍

流入口边界，目的是保证湍流流动空间和时间的相

关性。火焰的整体计算域是倒圆台形状，下侧直径

为 70D（D为预混气管路直径），上侧直径为 105D，高
度为 70D，最小网格尺度 0.03mm，网格尺度沿着径向

外侧和轴向上侧方向逐渐变大。本文采用出口回收

方式形成充分发展的湍流入口的方法［4，13］，与实验数

据对比的结果来看是比较准确的。

本研究做了一个简单网格分析，一个粗网格（直

径方向 261，最小 0.05/0.03mm，轴向方向 140，最小

0.2mm，最终 1.1×106网格数），一个细网格（直径方向

412，最 小 0.05/0.03mm，轴 向 方 向 410，最 小 0.06/
0.03mm，最终 4.2×106网格数），粗网格计算结果显示，

如图 2所示，粗网格并不能捕捉到火焰剪切层处的涡

系结构，火焰褶皱情况明显与实验数据不符，而细网

格的结果与实验数据对比非常好，包括褶皱和速度

对比。

3 计算结果与讨论

本文通过 CHEMKIN计算软件进行了 GRI3.0详
细机理、SMOOKE简化机理与 DRM22简化机理对比

验证，分析了不同机理在不同参数条件下的点火延

迟时间、熄火时的火焰拉伸率、层流火焰传播速度和

绝热燃烧温度的变化规律，并与实验数据进行了比

Fig. 1 Schematic map of computational domain and flame

chemical glow
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较，如图 3所示。反应燃料为甲烷，详细机理 GRI3.0
的模拟结果与实验结果吻合良好。

如图 3（a）所示，为混合燃料在不同初始温度下

的点火延时的谢苗诺夫（Semenov）曲线，其中，横坐

标为 1000/T形式，纵坐标取对数形式。模拟结果表

明详细机理 GRI3.0与简化机理 DRM22与实验测得

的点火延迟时间较吻合，但简化机理 DRM22模拟的

点火延迟时间随着反应温度的增加逐渐变短，最终

低于实验值。而简化机理 SMOOKE模拟的点火延迟

时间结果较长，高于实验值一个数量级，但其趋势与

实验值保持一致。因此，简化机理 SMOOKE的模拟

结果仅能作为参考，对火焰的点火过程描述的不够

准确。同时，如图 3（b）所示，对比发现，简化机理

SMOOKE模拟的熄火拉伸率比详细机理 GRI3.0的模

拟结果要大 20%，这表明简化机理 SMOOKE对火焰

的熄火过程描述的也不够准确。而简化机理 DRM22
模拟的熄火拉伸率与详细机理 GRI3.0的模拟结果相

一致。如图 3（c）和 3（d）所示，为不同当量比下层流

火焰传播速度和绝热火焰温度变化规律，从图中可

以看出三种反应机理与实验值变化规律吻合良好。

通过对比分析三种反应机理对不同火焰特性的模拟

结果发现，简化机理中 DRM22的模拟结果与实验值

最为接近，较为准确；而简化机理 SMOOKE的模拟结

果较差，尤其是对火焰的点火与熄火过程描述的不

够准确。文献［18］对更加简化的 1步或 2步的甲烷

总包机理进行模拟验证，研究表明总包反应机理的

模拟结果较差，与实验值偏差较大，包含 20种组分以

上的甲烷反应机理才能较为准确地描述出火焰的燃

烧特性。

图 4为 SMOOKE机理模拟的预混值班火焰的中

间组分 CH2O，HCO和 OH在中截面的分布，并与 PLIF
测得的预混值班火焰的实验数据进行了对比分析。

一般在燃料的燃烧过程中，把火焰分为预热区、反应

区、氧化区。在火焰的预热区中化学反应速率较低，

在区域中燃料逐渐分解成 CH2O。因此，可以把 CH2O
的分布区域认为是火焰的预热区；在火焰的反应区

化学反应速率较高，消耗大量 CH2O生成 HCO等中间

组分，并释放出大量的热量，使温度达到了最大值，

反应式为 CH2O + OH → HCO + H2O，因此，可以把

Fig. 3 Effect of different mechanisms on combustion char‐

acteristics

Fig. 2 Simulation results using coarse grid
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释热率 HRR或 HCO分布区域认为是火焰的反应区；

在火焰的氧化区中 HCO等中间组分氧化成最终燃烧

产物，中间伴有 OH活化基的产生。因此，可以把 OH
的分布区域认为是火焰的氧化区。

从图 5可以发现，简化机理 SMOOKE在燃料射流

出口处燃料中间产物质量分数很小，尤其是 HCO低

于 1.7×10-5，这是表明在出口处化学反应速率很低，因

此化学反应释放的热量很低，点火延迟较长。如图 4
所示，本文对比了简化机理 SMOOKE 和简化机理

DRM22在不同位置处的释热率（HRR）随反应温度的

散 点 图 。 可 以 发 现 ，在 x=10mm 位 置 处 简 化 机 理

SMOOKE模拟得到的 HRR分布几乎为零，在 x=20mm
位置处简化机理 SMOOKE模拟得到的 HRR分布逐渐

与简化机理 DRM22分布保持一致。可以看出，当燃

料出口射流速度逐渐增大时，简化机理 SMOOKE点

火延迟的缺点将会被放大，最终导致全局熄火。

图 6为不同机理模拟的轴向和径向速度的分布。

可以发现，火焰的径向速度远小于轴向速度，这导致

Fig. 5 Scatter plot of heat release rate with reaction

temperature

Fig. 4 Instantaneous intermediates OH, CH2O, HCO

distribution

Fig. 6 Distribution of axial and radial velocity at different

locations
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燃料和值班火焰射流的剪切层处速度很高。简化机

理 DRM22模拟的轴向速度与简化机理 SMOOKE模

拟的轴向速度同实验值相比均较为吻合，这表明充

分发展的湍流入口能够准确模拟射流火焰的速度分

布，而且从图 4的 CH2O分布也可以看出，燃料射流与

值班火焰形成了褶皱的剪切层；相比于简化机理

SMOOKE模拟的径向速度，简化机理 DRM22模拟的

径向速度与实验值更为吻合，简化机理 SMOOKE模

拟的径向速度沿径向发现下降缓慢，说明燃料射流

充分发展区域的火焰分布更宽，这是由于燃料在射

流出口处反应缓慢，受到值班级火焰加热集中在燃

料射流充分发展区域燃烧，热膨胀作用改变了火焰

分布。

图 7为简化机理 DRM22的模拟结果，右侧是 OH
和 CH2O的 PLIF实验值。火焰褶皱程度趋势和火焰

的高度都与实验测得数据较为吻合，OH活化基分布

在燃料射流外围区域，直到 20D左右。由于中间射流

在此突破了值班火焰的包裹作用，在速度作用下，OH
分布收缩然后再向径向方向扩散开来。根据 CH2O
的模拟结果与实验测得数据可以发现中间燃料射流

的形状。从所有的对比来看，在此网格尺度下，LES/
PDF方法还是能够很好地捕捉湍流预混值班火焰的

细节结构特征和变化。

图 8为 DRM22机理模拟的火焰温度，HCO和速

度的分布，白线为涡量 3×104的等值线。涡量的最高

值出现在燃料射流的初始阶段，这是由于和值班火

焰速度差很大，这种强剪切流必然会形成一对相反

的涡结构。随着射流的发展，涡结构对周围环境不

断地卷吸，会越来越大。流场中的涡结构及其运动

大大地促进了燃料射流和值班火焰的混合和热交

换，可燃混气在值班火焰的作用下发生自燃，HCO自

由基的出现说明此处已经存在放热反应，温度升高，

火焰随着剪切层向下游传播，实现稳燃作用。对比

不同机理的计算结果发现，剪切层内的小尺度掺混

引起的自燃和火焰传播是稳燃机理的关键。

4 结 论

本文对不同化学反应机理进行了对比计算，并

使用 LES/PDF方法研究了湍流预混值班射流火焰的

稳燃机理。计算结论如下：

（1）简化机理 SMOOKE的模拟结果中的点火延

迟时间和熄火拉伸率与实验值偏差较大，对火焰的

点火与熄火过程描述得不够准确。详细机理 GRI3.0
和简化机理 DRM22的模拟结果与实验值吻合良好，

但简化机理 DRM22的点火延迟时间随着温度的增加

呈缩短趋势。

（2）对比分析了简化机理 SMOOKE与简化机理

DRM22在不同位置上的释热率（HRR）随反应温度变

化散点图的模拟结果，对于燃料射流的前端的 HRR

分布，简化机理 SMOOKE的模拟结果几乎为零，并随

着燃料射流的发展，简化机理 SMOOKE的 HRR逐步

与简化机理 DRM22的 HRR分布保持一致，可以发

现，当燃料射流速度逐渐增大时，简化机理 SMOOKE
点火延迟的缺点将会被放大，最终导致全局熄火。

（3）通过 LES/PDF方法可以发现，DRM22机理可

以很好地模拟湍流预混值班火焰的涡结构。在燃料

射流的初始阶段，形成明显的涡结构。随着射流的

发展，涡结构对周围环境不断地卷吸，大大地促进了

燃料射流和值班火焰的混合和热交换，可燃混气在

值班火焰的作用下发生自燃。
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