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摘 要 使用不同的H Z/0 : 化学反应机理和 N o 二化学反应机理模拟了平面对冲火焰 通过和实验数据比较确定了最优

的化学反应机理 �使用该化学反应机理模拟 了管形对冲火焰 通过对比平面拉伸火焰和管形拉伸火焰 , 突出了火焰曲率对

H : 扩散火焰温度和 N O 排放的影响�分析显示正曲率提高火焰温度 , 负曲率降低火焰温度, 由于 N O 生成对温度的敏感

性 , 正曲率火焰的 N O 排放明显高于平面火焰 , 反之 , 负曲率火焰的 N O 排放大大低于平面火焰
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A bstraet T he opposed jet H : diffi lsion flam es are sim ulated w ith O P P D IF eode a,ld diffe rent H Z/0 2

and N O 二m eehanism s. T he sim ulations w ith 2004 U C SD N O 二m eehanis,n and 2005 U C SD H Z/0 2
m e eh a n ism a re id e n tifi ed to h av e tlle b est a g re e m en t w ith th e ex P e rim e n ta l fl a m e te m P era tu re a n d

N O e m issio n . W ith th o se m e eh a n ism s �th e tu b u la r H Z d iffu sio n fl a m e s a re sim u la te d w ith m o d ifi ed

O P P D IF eo de and eom p ared w ith the plane opp osed jet fl am es. T he eom parison result show s that the

P o sitiv e fl am e e u rva tu re e n h a n ee s tlle P re fe ren tia l d iffu sio n o f H Z a n d in ere a se s th e fl a m e te m p era tu re

an d N O em ission :and v iee versa fo r tlie n egative eu rva tu re. T he fl am e eu rva ture ean ehan ge th e N O

e m iss io n 6 tim es fo r th e te sted H Z d iffu sio n fl a m es w ith e o n sta n t stre teh ra te 1 0 0 5一1.

K ey w o rd s oP Posed jet fl am e: tub ular fl am e: flam e eurvatlire: N O em ission : Prefe rential diffu sion

0 引 言

碳氢燃料燃烧产生大量的二氧化碳 , 为应对温 焰结构 , 和熄火极限都有很重大的影响 {�一5}, 也会

室效应和全球环境保护的挑战 , 替代燃料的燃烧一 影响 N O 二生成 �

直受到燃烧工作者的关注 �氢气作为一种很有希望 宏观的湍流火焰 由很多的细微火焰结构组成 ,

的替代燃料 , 正被考虑在许多实际燃烧设备中的应 这些细微结构中包含强曲率和强拉伸率的涡管 [e] �

用 �和传统碳氢燃料相比 , 氢气燃料具有很多特性 , 但是湍流火焰的拉伸效果和曲率效果都很难进行实

在传统燃烧设备中使用氢气燃料并不是一件直接了 验研究 �对冲平面火焰燃烧器 !�]能够产生一维的平
当的事情 �氢气的分子质量很小 , 和空气混合燃烧 面拉伸火焰 , 已经成为一个研究火焰拉伸效果的常

时 , 氢气火焰展示出很强的差别扩散效果 [l, 2{�这 用工具 �使用该燃烧器 , 火焰拉伸率对火焰参数 �结

种差别扩散会产生更高的火焰温度 , 拓展的熄火极 构 �点火 �熄火 �N O 二排放影响的研究已经有了长

限 �因为影响差别扩散 , 火焰曲率对火焰温度 , 火 足的发展 �管形对冲火焰燃烧器 [s] 由中心的圆柱喷
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嘴和外围的环形喷嘴构成 �其流场 �原理都和平面
对冲火焰燃烧器相似 , 能够形成完美的一维管形扩

散火焰; 而且通过调节喷口速度 , 可以独立地调整

火焰拉伸率和火焰曲率 �通过比较管形火焰和平面

火焰 (相同拉伸率), 可以体现火焰曲率对燃烧参数

的影响 �对火焰曲率效果的研究能够加强燃烧工作

者对湍流火焰行为的理解从而开发出更精确的湍流

燃烧模型 �精确的燃烧模型是开发高效低污染燃烧

设备的基础 �

从 20 世纪 90 代开始 , 燃烧科学家使用不同的

曲面火焰研究了火焰曲率和火焰温度 �火焰结构 �熄

火极限的关系�但是到目前为止 , 尚无任何文献报道

火焰曲率对 N O 二排放的影响 �本文的主要目的就是

探索这一领域 �因为氢气火焰基元化学反应相对简

单而且氢气火焰具有强烈的火焰曲率效果 , 本文将

数值研究火焰曲率对 H :扩散火焰 N O 排放的影响 �

授阐述使用旧版开源代码 Che m ki n 时 (3.�或以前版

本), 计算结果一般能和 Fl am eM as ter的计算结果一

致 �c he m ki n 程序商业化后 (3.6 或更高版本), 其计

算结果与Fl am eM as te r结果不一致 �更糟糕的是 ,使

用 Cos llab 计算得到了第三组不同的数据 �W ill ia m �

教授正在调查造成这种计算结果不一致的原因 �为

确保商业化的 Chem kin 和旧版 Cllem kirl的计算结

果一致 , 本文使用了不同版本的 Clle m ki n 程序计算

了 30% H Z/70% N : �45% H Z/55% N : 的实验点 �计算
中使用了开源旧版 3. �和商业化的 3. 6和 4.1版 �计

算结果表明火焰温度差别在 Z K 以内, N O 排放差

别在 1又10 一� 以内�至少排除了对于本文研究的火
焰 , 计算程序版本对火焰计算结果的影响 �

米

/

J才住::�一/

n0nll�nU�00%0500958580,�,�11111 平面对冲扩散火焰

R or 七ve itl 7{等实验测量了氢气扩散火焰的 N o

排放 �实验使用的燃烧器喷口直径为20 m m , 喷口距

离为 12 .7 m m �实验中空气侧的拉伸率保持在 100/s�

空气流量也保持为常数 99 .7 cm �/��文献 �7}研究了

H : 和 N Z �0 2 �C O Z �H E 掺混的扩散火焰 �本文仅

考虑 H Z 和 N : 掺混的情况 �为了选择较为准确的

H Z/O :化学机理和 N O二化学机理来计算管形火焰 �
本文重复了文献 !71中的数值模拟 (化学机理来自文

献 �8 �)�使用文献 !81提供的基元化学和chem kin3.6
的O p p D IF 程序 , 使用 C hem kin4.1提供的传输数据

和热力学数据 �传输模型使用了多组分气体扩散模

型和热扩散模型 �模拟中使用了非常小的网格自适

应调节参数:G R A D 和 C U RV 值均为0.04 以保证计

算中使用足够多的节点 (大于 450 个节点)从而确保

计算结果独立于节点数 目�计算中也使用了非常严

格的收敛标准 (RT O L 1.e一10 , AT o L 1.e一12 , AT IM

1e 一12 an d RT IM I.e 一10 )以减少计算截差 �因为辐
射对氢气火焰温度的影响非常小 , 量级在 S K 左右

[v] , 所以本文计算中没有包含辐射模型 �图 1 和图

2 分别显示了计算的温度和 N O 排放与实验值的比

较 �从图 1 中可以看出 , 文献 171的实验值和计算

值吻合良好 �但是 , 使用同样的化学反应机理和边

界条件 , 本文不能重复文献 �71中的计算结果 , 最大

温度差别高达 90 K , N o 排放差别高达 23 x 10 一�(体

积分数)�造成这种差别的原因目前尚不清楚 �文

献 }7] 的作者加州大学 san D iego 分校的 凡rm an

W ill ia m �教授最近也发现了类似问题 �W ili ia m S 教

经
卜
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图 1 计算火焰温度和实验值的比较
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因为文献 [0J 也使用了文献 �7}中的实验数据去
验证化学反应机理 , 所以本文也使用了文献 [0] 中的

化学机理进行了计算 �同时也下载了最新的 UC SD

H Z/0 2 (2005一201)和N O二(2004一209)[�0{机理进行了
计算 �计算结果也显示在图 l 和图2 中 �文献 [0] 中
的H Z/o :机理来自于Li [l �}, N O 二机理来自于 uc sD

和 Gla rb or g[�2}, 组合的机理分别称为 Li sD 和 LI G
机理 �因为 G larborg!�2]机理也包含 HZ/o :机理 , 所

以本文也使用了纯粹的 Gl ar bor g 机理进行了计算 �

从图1可以看出 , 对于火焰温度 , 所有的数值模

拟结果都低于实验值 , 其中最新的 u c sD 机理的计

算结果最接近实验值, 最大误差为 3l K �文献 �7!使
用热电偶测量温度 , 然后对测试的温度进行辐射修

正 , 此种方法误差较大 , 作者相信 31 K 的温度误差

应该是在实验误差范围以内�所以最新 U C SD 机理

对干火焰温度的预测还是相当准确的 �Gl ar bor g 机

理计算结果与实验值差别最大 , 低于实验值 10 0 �15 �
K �因为 N O二机理对火焰温度影响非常小 , 所以LI G

和 LI SD 计算的火焰温度是相同的 �使用 Li 机理和

最新 U C SD 机理计算的温度差别约为 20 K 左右 �
图 2 显示了计算的N O 排放和实验值的比较 �

机理 [8], 机理 LisD [9]和机理 sD [10]都是使用 u c-

SD N O 二基元反应 �他们的计算结果很接近 , 除了

45 % H Z/55 % N Z 的实验点都和实验值吻合良好 �对
于该实验点, 文献 !71指出由于高温时 N O 和石英

抽气管发生催化反应 , 读数小于实际的 N O 排放;

估算的实际 N O 排放高于测量值约 27 % �使用这个
比例修正实验测量值 , 则实际值 27 .3xl �一� 和计算

值非常吻合 �虽然 , 机理 [s] 和机理 Li sD[ 9]预测的

N O 排放准确 , 但是由于他们对 r 火焰温度预测的

不准确 , 所以N O 排放预测的准确性也不可靠 (N O 二

反应依赖于火焰温度和 N O 二机理)�机理 网 预测

的火焰温度最低 , 相应的 N O 排放理论上应该也最

低 , 然而计算的 N o 却是最高 �LI G[ 9}的计算值也

明显高干测量值 �综上所述 , 最新的 U C SD H Z/0 2

机理和 N O二机理是本文测试机理中最为准确的一

个 , 温度预测精度在 30 K 以内, N O 排放预测精度

在 2x l�一� 以内 �后面对管形火焰的计算都是采用

此机理 �因为管形对冲火焰的结构 �机理都和平面

对冲火焰类似 , 作者认为使用上述机理预测管形火

焰的结果也应是可靠的 �

改而得 �对于氢气扩散火焰, 文献阎显示数值模拟

和实验测量吻合良好 , 从而证明了程序的可靠性和

计算精度 �文献 �3}也给出了管形对冲火焰的拉伸率

和火焰半径的表达式 �与文献 !7]一致, 对于管形火

焰 , 本文也使用空气侧拉伸率代表火焰拉伸率 �对于
扩散火焰 , 燃料流和氧化剂流分别在火焰的两侧 , 所

以火焰表面正曲向 (凸向)某一流 , 负曲向 (凹向)另

一流 �因为火焰曲率效果和差别扩散效果相关 , 而空
气流的 L �是 1, 没有差别扩散效果 �所以本文相对

于燃料流来定义火焰曲率的正负 �如果燃料流从外

侧环形喷嘴喷出 , 则火焰具有正曲率 , 反之亦然 �对

于管形火焰 , 计算仅针对燃料配比为 45 % H Z/55 % N Z

的情况 , 火焰拉伸率也固定为 1��/ �;计算结果显示

在图 3 和图 4 上 �与文献 冈 一致 , 因为燃料流的

L �小于 1 , 差别扩散的效果是提高火焰温度 , 正曲

率加强差别扩散 , 火焰温度高于平面火焰 , 反之 , 负

曲率削弱差别扩散效果 , 火焰温度低于平面火焰 �而

且火焰温度和平面火焰温度的差别随着火焰半径的

增大 (曲率等于半径的倒数 , 半径增大 , 曲率降低)

而减少 �这和文献 阎 的结论一致: 火焰曲率效果正
比于火焰厚度和火焰半径的比值 �随着火焰半径增
大 , 管形对冲火焰趋向平面对冲火焰 �如果取温度

曲线的半高全宽来定义火焰厚度的话 , 那么对应于

100/s 拉伸率的火焰厚度约为 3 m m �对于小火焰半
径算例 , 火焰厚度和火焰半径的比值在 1 这个量级 ,

2 2 5 0

2 2 0 0

2 15 0

冈 2100

氏 2 0 5 0

2 0 0 0

19 5 0

19 0 0

一一奋, 一负曲率火焰

一一月. 一 正曲率火焰

一� 一一 参考平面火焰

R /m m

图 3 火焰曲率对火焰温度的影响
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2 管形对冲扩散火焰

文献 �3]给出了管形火焰控制方程的详细描述 �

管形火焰的计算程序是将 O P PD IF 中的控制方程修

3 8 13 1 8

R /m m

图 4 火焰曲率对 N O 排放的影响
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火焰曲率效果非常明显 �从图 3 的数据可以看出, 对

于同样的火焰拉伸率, 由于火焰曲率不同, 火焰温度

差别可以高达到近 300 K �因为 NO 排放是火焰温

度的敏感函数 , 所以火焰曲率对 N O 排放的影响也

是非常显著的 �正曲率火焰产生更多的 NO , 负曲率

火焰产生更少的 N O �从图4 的数据可以看出, 对于

同样的火焰拉伸率, 由于火焰曲率不同, N O 的排放

可以相差达 6 倍 �由此可见 , 对于火焰曲率效果的

理解和在湍流火焰模拟中的应用对准确预测污染物

的排放非常重要 �

4 结 论

本文使用了几种化学反应机理对平面对冲 HZ

扩散火焰进行了数值模拟 �通过和实验数据比较确

定了最新的 UC SD 机理能够准确地模拟火焰温度和

N O 排放 �使用该机理 , 本文模拟了管形扩散火焰 ,

通过和平面火焰比较 , 进一步确认了火焰曲率对火

焰温度和 N O 排放的影响 �对于同样的拉伸率, 火

焰曲率对火焰温度的改变可以高达 283 K , 对 NO 排

放的影响可以高达 6 倍 �

3 分析讨论

N O 二的生成来源包含热力型 , 快速型 , N ZO 机

制 , N N H 机制 �氢气火焰因为没有 CH 根离子 , 所

以不存在快速型机理 No 二�对于高温氢气火焰 (2100

K 以上), N O 的生成机理主要是热力型 , 占到 90 %

以上 [7]�对于低温氢气火焰 (zsoo K 左右), N ZO 和

N N H 机理各能贡献到总 NO 排放的 25 % 左右 �而
且温度提高对热力型 N O 二的影响较 N ZO 和 N N H

机理要强很多 �上面计算的曲面火焰因为最低温度

是 1925 K , 所以 N O 排放以热力型为主 �为考证火

焰曲率对 N O 排放的影响是否仅来自火焰温度的变

化 , 亦或还通过其他因素产生影响 �图 5显示了文中

所有使用最新 U C SD 机理的计算点 �可以看出 NO
体积分数的自然对数和温度的倒数成线性关系; 也

就是说 , 对于本文的算例 , N O 的生成可以用近似

的一步化学反应表达 �这也说明 , 火焰曲率对本文

算例 N O 排放的影响主要是通过影响火焰温度来实

现 �图 5 中拟合线的斜率就是一步化学反应的活化
温度 26316 K �

3 .7

3 2

. 计算数据点

2 .7

2一2

� Li ne ar (计算数据点)

久 少一2631份+ 15.542
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图 5 N O 排放的数据拟合
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