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摘　要: 在考虑了甲烷与空气燃烧过程中 17 种分子、原子和基团的 46 个基元反应的基础上, 采用数值模拟方法求

解了甲烷层流滞止火焰结构, 给出了各种组分与温度的空间分布, 计算了不同拉伸率下的甲烷滞止火焰的传播速

度, 导出了层流预混火焰的传播速度。
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Abstract: A num erical m ethod w as developed in th is paper to calcu late the structu re of the lam inar stagnan t flam e.

A detailed m ult i2step react ion m echan ics w as u tilized. T he 46 basic react ion step s of 17 species of m ethane and air

com bustion w ere considered in the p rogram. T he distribu t ions of the temperatu re and species and the speed at a

certa in stretch rate w ere given.
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　　层流滞止火焰的结构简单, 接近于理想层流火焰,

是确定理想火焰传播速度可采用的火焰之一。由于流

动的发散, 层流滞止火焰受到拉伸 (st retched flam e) ,

拉伸后的火焰结构因此发生了变化; 另外在L e 数不等

于 1 时还将引起择优扩散 (p referen t ia l d iffu sion) , 这

些最终对火焰传播速度产生影响, 根据不同拉伸率下

的火焰传播速度的变化规律, 可以导出理想层流火焰

传播速度 (即零拉伸率下的火焰传播速度) [ 1 ]。图 1 为

对冲滞止火焰的示意图。采用对冲的对称火焰结构可

以使下游边界的处理比较简单, 而这也同样反映了固

壁滞止火焰的特性。

图 1　滞止火焰形成示意图
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　　利用多步详细化学反应机理, 计算简单流动条件

下的燃烧过程是一个发展方向。燃烧计算中, 保证所建

立的反应动力学机理的正确性, 从唯象的一步或几步

反应机理模型转向多步反应机理模型, 使得计算在反

应动力学部分更科学合理。本文利用滞止流动的边界

层方程组, 发展了一套数值方法, 并求解了甲烷层流滞

止火焰问题。计算过程求解了 17 种分子、原子和基团

的 46 个基元化学反应 (如表 1 所示) , 未考虑甲基的聚

合形成高碳链的情况; 组分的扩散采用 Fu ller,

Schet t len 和 Giddiu s 的原子分子扩散体积加和关联方

程。Giovangig lihe 和 Sm ook [ 2 ]用牛顿法求解了类似的

定常问题, 但由于 46 个反应的频率因子最大值与最小

值之间相差 20 个数量级, 活化能也存在 4 个数量级的

变化, 因而化学反应源项变化十分剧烈, 用牛顿法求解

需要特殊处理, 本文采用时间推进法计算了不同拉伸

率下的甲烷滞止火焰, 给出各种组分与温度的空间分

布, 得到了不同拉伸率下的火焰传播速度 u l, 计算结果

与有关的实验和计算结果一致。 尽

表 1　计算过程采用的基元反应　k f = A T Βexp (- E öR T )

反应方程式 A Β E

1 CH 4+ M Ζ CH 3+ H + M 1. 00×1017 0. 000 86 000
2 CH 4+ O 2Ζ CH 3+ HO 2 7. 90×1013 0. 000 56 000
3 CH 4+ H Ζ CH 3+ H 2 2120×104 3. 000 8 750
4 CH 4+ O Ζ CH 3+ OH 1. 60×106 2. 360 7 400
5 CH 4+ OH Ζ CH 3+ H 2O 1. 60×106 2. 100 2 460
6 CH 2O + OH Ζ HCO + H 2O 7. 35×1012 0. 000 167
7 CH 2O + H Ζ HCO + H 2 3. 31×1014 0. 000 10 500
8 CH 2O + M Ζ HCO + H + M 3. 31×1014 0. 000 10 500
9 CH 2O + O Ζ HCO + OH

10 HCO + OH Ζ CO + H 2O 5. 00×1012 0. 000 0
11 HCO + M Ζ H + CO + M 1. 60×1014 0. 000 14 700
12 HCO + H Ζ CO + M 4100×1013 0. 000 0
13 HCO + O Ζ OH + CO 1. 00×1013 0. 000 0
14 HCO + O 2Ζ HO 2+ CO 3. 00×1012 0. 000 0
15 CO + O + M Ζ CO 2+ M 3. 20×1013 0. 000 - 4 200
16 CO + OH Ζ CO 2+ H 1. 51×107 1. 300 - 758
17 CO + O 2Ζ CO 2+ O 7. 00×1012 0. 000 41 000
18 CH 3+ O 2Ζ CH 3O + O 7. 00×1012 0. 000 25 652
19 CH 3O + M Ζ CH 2O + H + M 2. 40×1013 0. 000 28 812
20 CH 3O + H Ζ CH 2O + H 2 2. 00×1013 0. 000 0
21 CH 3O + OH Ζ CH 2O + H 2 1. 00×1013 0. 000 0
22 CH 3O + O Ζ CH 2O + OH 1. 00×1013 0. 000 0
23 CH 3O + O 2Ζ CH 2O + HO 2 6. 30×1010 0. 000 2 600
24 CH 3+ O 2Ζ CH 2O + OH 5. 20×1013 0. 000 34 574
25 CH 3+ O Ζ CH 2O + H 6. 80×1013 0. 000 0
26 CH 3+ OH Ζ CH 2O + H 7. 50×1012 0. 000 0
27 H 2O + CO Ζ CO 2+ OH 5. 80×1013 0. 000 22 934
28 H 2+ O 2Ζ 2OH 1. 70×1013 0. 000 47 780
29 OH + H 2Ζ H 2O + H 1. 17×109 1. 300 3 626
30 H + O 2Ζ OH + O 5. 13×1016 - 0. 816 16 507
31 O + H 2Ζ OH + H 1. 80×1010 1. 000 8 826
32 H + O 2+ M Ζ HO 2+ M 2. 10×1018 - 1. 000 0
33 H + O 2+ O 2Ζ H 2O + O 2 6. 70×1019 - 1. 420 0
34 H + O 2+ N 2Ζ H 2O + O 2 6. 70×1019 - 1. 420 0
35 OH + HO 2Ζ H 2O + O 2 5. 00×1013 0. 000 1 000
36 H + O 2Ζ 2OH 2. 50×1014 0. 000 19 000
37 O + HO 2Ζ O 2+ OH 4. 80×1013 0. 000 1 000
38 2OH Ζ O + H 2O 6. 00×108 1. 300 0
39 H 2+ M Ζ H + H + M 2. 23×1012 0. 500 92 600
40 O 2+ M Ζ O + O + M 1. 85×1011 0. 500 95 560
41 H + OH + M Ζ H 2O + M 7. 50×1023 - 2. 600 0
42 H + HO 2Ζ H 2+ O 2 2. 50×1013 0. 000 700
43 HO 2+ HO 2Ζ H 2O 2+ O 2 2. 00×1012 0. 000 0
44 H 2O 2+ M Ζ OH + OH + M 1. 30×1017 0. 000 45 500
45 H 2O 2+ H Ζ HO 2+ H 2 1. 60×1012 0. 000 3 800
46 H 2O 2+ OH Ζ H 2O + HO 2 1. 00×1013 0. 000 1 800
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1　数学模型

　　本文对单侧预混气的反应进行了模拟, 以滞止点

为原点, 垂直于滞止平面的方向为 y 方向建立直角坐

标系, y 的正方向与预混气来流方向相反, 预混气喷口

与滞止平面之间的距离为L 0。对于层流、低速、多组

分、变比热和有化学反应的流动问题, 其流体力学控制

方程组如下[ 2, 3 ]:

　连续方程　5Θ
5t

+ ý · (Θv) = 0 (1)

　扩散方程　
5ΘY s

5t
+ ý · (ΘvY s) =

ý · (ΘD sý Y s) - w s　s= 1, ⋯,M (2)

　动量方程　5Θv
5t

+ ý õ (vv) = ý õ {[ - p -
2
3

(Λ-

Λ’) ý õ v ] Iλ + 2ΛEϖ} + 6
M

s= 1
ΘsF s (3)

　能量方程　
5Θcp T

5t
+ ý · (Θcp vT ) - (5p

5t
+ v·ý p ) -

p T (
5cp

5t
+ v·ý cp ) = ý õ (Κý T ) +

6
M

s= 1
ΘD s (ý Y s) (ý T ) cp s + ý õ qR +

5 + 6
M

s= 1
ΘsF s õV s + 6

M

s= 1
w sh s (4)

其中能量方程用温度形式表达, 化学反应源项采用反

应速率与在该温度下总焓的乘积表示[ 2, 3 ]。

　　忽略体积力、辐射换热、耗散以及第二粘性, 根据

滞止流动的特点, 有 5
5x

ν 5
5y

, uµ v , 并引入流函数 f , 使

u = u ef ’, u e = ax , 其中 a 为拉伸率; 对本文特定的流

动, 除 u 外, 其它变量 5
5x

= 0, 则 (1)～ (4)简化为[ 4 ]:

　　连续方程　5Θ
5t

+ Θaf ’+
5Θv
5y

= 0 (5)

　　扩散方程　
5ΘY s

5t
+

5ΘY sv
5y

-
5

5y
(ΘD s

5Y s

5y
) =

- Θaf ’Y s- w s (6)

　　动量方程　5Θf ’
5t

+
5Θf ’v

5y
-

5
5y

(Λ 5f ’
5y

) =

- a (Θe- 2Θ(f ’) 2) (7)

　　能量方程　
5Θcp T

5t
+ Θcp af ’T +

5Θcp vT
5y

- T (
5Θcp

5t
+

Θcp af ’+
5Θcp v

5y
) =

5
5y

(Κ5T
5y

) +

6
M

s= 1
ΘD s

5Y s

5y
5T
5y

cp s + 6
M

s= 1
w sh s (8)

其中 Θe 和 u e 为环境 (主流)的密度和速度。以上方程组

仅是时间 t 和对称线方向 y 的函数, 其边界条件为:

　　在滞止平面上 (y = 0)

　　　　v = 0,
5Y s

5y
= 0,

5f ’
5y

= 0,
5T
5y

= 0 (9)

　　来流边界条件 (y = L 0)

　　　　5Θv
5y

= 0, Y s= Y s0, f ’= 1, T = T e (10)

其中化学反应仅考虑甲烷生成甲基后, 通过直接氧化

生成甲醛 (CH 2O ) 和甲醇基 (CH 3O ) , 而忽略甲基再结

合生成高碳链。化学反应见表 1[ 2 ]。

　　双元组分扩散系数采用 Fu ller, Schet t len 和

Giddiu s 的原子分子扩散体积加和关联方程

　　　　D A B =
10- 3T 1. 75 (

M A + M B

M A õM B
)

1
2

p [ (6 v
1
3

A ) + (6 v
1
3

B ) ]2
(11)

　　多元扩散系数采用B lanc 定律计算

　　　　D im = (6
n

j= 1
j≠i

x j

D ij
) - 1 (12)

　　混合物的粘性系数和导数系数均暂采用N 2 的粘

性系数和导数系数:

　　　　Λm = ΛN 2= ΛN 2, 0 ( T
T 0

) 0. 68 (13)

　　　　Κm = ΚN 2= ΚN 2, 0 ( T
T 0

) 0. 80 (14)

2　求解结果和分析

　　采用时间相关法求解, 其中 Θv 直接从稳态的连续

方程积分得出, Y s、f 、T 方程的对流扩散项采用隐式的

乘方格式计算, 其它项为显式, 处理为源项。离散方程

的系数矩阵为三对角矩阵, 采用 TDM A 法直接解出。

　　所用乘方格式为:

　　　　

aN = D nA (ûp ∃ , nû ) + m ax [ - F n , 0 ]

aS = D sA (ûp ∃ , sû ) + m ax [ - F s, 0 ]

A (ûp ∃ û ) = m ax [ (1- 0. 1[p ∃ ]) 2, 0 ]

(15)

式中: p ∃ 为网格的 Peclet 数; D 为通用变量的扩导;

F n 和 F s 为进出控制体的流率。V 网格与 Y s、f 、T 网格

交错。YCH 4, YO 2, YCO 2, YH 2O 以及 T 的初始值利用

余弦函数给出一定的分布, 其它变量给定为常数。

　　整个计算域长度为L 0= 10 mm , 取 62 个网格点,

采用自适应网格, 其长度根据各个变量的一阶、二阶导

数的绝对值而调整。

　　图 2、图 3 为拉伸率 a= 250 s- 1、空燃比 Υ= 1. 0、

环境温度 T e= 300 K 的甲烷滞止火焰沿 y 向的温度和

速度分布, 图 4～ 图 6 是各主要组分以及中间产物的

分布。
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图 2　a = 250 s- 1时的速度分布图

图 3　a = 250 s- 1时的温度分布图

图 4　主要组分摩尔分数分布图

图 5　其它组分摩尔分数分布图

　　图 7 给出了不同拉伸率下的层流滞止火焰的传播

速度与拉伸率的关系。

　　利用以上的计算方法, 可以求得不同拉伸率下的

u l, 从而得到 u l 与拉伸率之间的变化关系, 根据该关系

图 6　其它组分摩尔分数分布图

图 7　不同拉伸率下的火焰传播速度

可以分析用滞止火焰确定理想的层流火焰传播速度的

实验方法的合理性。

　　本文采用多组分化学反应的流体力学方程组, 数

值求解了甲烷滞止火焰的结构以及火焰传播速度, 其

中采用 46 个组分基元化学反应, 17 种组分。计算结果

与已有的试验结果符合, 可用来导出拉伸率与火焰传

播速度之间的关系。
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