
6 

Copyright © 2007 版权所有 中国力学学会 
地址: 北京市北四环西路 15 号 邮政编码:100190  Address: No.15 Beisihuanxi Road, Beijing 100190 

 

                                                                    
 
 
 
 

CSTAM 2010-0047 

 

采用简化机理模拟乙烯在超声速气流中   

自点火燃烧过程 

 
 
 

仲峰泉，范学军，俞刚，张新宇 

 

中国科学院高超声速科技中心 

中国科学院力学研究所高温气体动力学重点实验室

 

 

 

第三届高超声速科技学术会议 

2010 年 10 月 26-28 日 江苏·无锡 



第三届高超声速科技学术会议       CSTAM-2010-0047 

2010 年 10 月 江苏无锡 

- 1 - 

采用简化机理模拟乙烯在超声速气流中     

自点火燃烧过程 

仲峰泉
1,2
，范学军

1,2
，俞刚

1,2
，张新宇

1,2 

（1 中国科学院高超声速科技中心 北京海淀区 100190 ）  

（2 中国科学院力学研究所 高温气体动力学重点实验室 北京海淀区 100190） 

 

摘要 本文采用由CARM生成的11组分/7步反应简化机理对二维超声速气流中热乙烯横向喷射、自点火燃烧过程进行

了非定常模拟。同时，计算采用了SST ω−k 湍流模型、涡耗散概念(EDC)燃烧模型以及ISAT积分算法等技术。数值

研究了马赫数2.5、总温1800K来流中，不同当量比条件下乙烯的自点火燃烧过程。研究发现：乙烯首先在凹腔内着

火；在当量比较低时，燃烧主要发生在凹腔下游，并且燃烧区域为超声速；随着当量比的提高，由于释热量的增

加，使得燃烧室内气流发生热雍塞，乙烯在亚声速气流中燃烧，燃烧效率显著提高，燃烧主要发生在凹腔区。另

外，采用总包反应模型计算的结果表明由于模型过于简单，使得燃烧效率偏高、总温偏大，与简化机理给出的结果

差别显著。 

关键词   简化机理、超声速燃烧、数值模拟、涡耗散概念模型、自点火延迟时间 

引    言 

超声速燃烧是一个涉及湍流/化学反应相互

作用、激波/边界层相互作用等强耦合的复杂过

程。其中，湍流/化学反应相互作用是超燃过程

的主导因素，也是数值模拟的难点。由于化学

反应特征时间与流动特征时间的差异，以及反

应步之间时间尺度的差异，导致了数值求解中

的“刚性”问题，使超燃模拟尤其是非定常计算

费时费力。另外，现有的化学反应机理过于复

杂，特别是碳氢化合物的氧化机理往往包含了

几百上千种组分和基元反应。比如法国P. 
Dagaut[1]发展的煤油详细机理，以三组分碳氢

化合物作为煤油的化学替代模型，机理包括

298 组分 ， 1592 基 元反 应 ； H. Wang 、 A. 
Laskin[2]提出的乙烯氧化详细机理，包括71组
分，395步基元反应。由于计算量和刚性问

题，直接应用详细机理进行数值模拟几乎不可

能。同时，基于实验数据发展的几步总包反

应，如文献[3]给出的乙烯两步反应模型，被广

泛地使用。但该类模型过于简单，不包括关键 

的自由基，通常不能模拟点火等非定常过程，

并且会导致反应释热量的偏大预测。因此，发

展从详细机理简化而得的简化机理、研究简化

机理的可应用性将为准确地模拟超燃过程提供

基础。 
近年来，超燃数值模拟在国内外日趋受到

重视，相关的研究报道越来越多。总体而言，

目前的数值研究大多限于氢/氧或者甲烷/氧反

应，而针对多碳原子的碳氢化合物的超燃数值

模拟较少。国防科技大学在氢/氧超燃计算方面

取得了一系列成果 [4], [5] ，其中应用混合

RANS/LES方法对超燃流场结构的刻画和湍流

脉动的捕捉，比以往的雷诺平均方法有显著的

改进。空气动力研究与发展中心发展了航空煤

油反应机理简化方法（SPARCK），并应用到

超声速燃烧数值模拟中[6], [7]。加州伯克利分校

的J.-Y. Chen[8]基于拟稳态近似假设（QSS）发

展 了 一 套 反 应 机 理 简 化 方 法 （ Computer 
Assisted Reduction Mechanism Code），简称

CARM。C. Montgomery等人 [9], [10]运用CARM
生成的15组分甲烷简化机理结合Fluent数值求
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解器对部分预混的甲烷/空气湍流火焰进行了数

值模拟；同时采用了25组分的正庚烷结合

KIVA求解器模拟了柴油预混燃烧。计算结果

与实验测量吻合的较好。在国内，中科院力学

所殷悦、俞刚[11], [12]率先采用CARM生成的简

化机理对乙烯、气态煤油超燃过程进行了二维

定常模拟。需要说明的是，目前有关碳氢化合

物超燃的模拟多为定常计算，因此湍流/化学反

应的相互耦合机理以及简化机理的优、缺点未

能得到充分体现。 
本文将采用乙烯的11组分/7步简化反应模

型，对乙烯在马赫2.5的超声速气流中横向喷

射、自点火燃烧过程进行非定常模拟。乙烯的

简化机理由其 71组分 /395步详细机理通过

CARM生成，并进行了点火延迟时间的验证。

本文研究了热乙烯在凹腔前喷射的自点火燃烧

过程，乙烯当量比为0.32和0.6。同时，采用了

C. Westbrook和F. Dryer提出的两步总包反应模

型 [3]进行了模拟，作为与简化机理结果的比

较。研究发现，采用简化机理可以清晰地给出

乙烯自点火、火焰扩散的非定常过程。基于本

文采用的二维燃烧室构型，当乙烯当量比较小

时（φ=0.32），燃烧主要为超声速，反应活跃

区主要在凹腔的后沿以及下游区域。随着当量

比的提高，由于释热量的增加，在自点火燃烧

过程中将发生热雍塞，使得燃料主要在亚声速

气流中燃烧。这时，反应活跃区集中在凹腔区

域，反应的延迟时间显著减小，燃烧效率增

大。同时，采用两步总包模型的计算结果表

明：过于简单的模型将导致反应释热量的偏大

估计以及燃烧总温、静压的偏高预测。 
 

1 反应机理与燃烧模型 

本文采用的11组分/7步反应机理由CARM
简化，并生成计算化学反应源项（组分质量生

成率）的Fortran子程序。采用CARM简化的步

骤大致如下：1）对已有的乙烯详细机理（71
组分/395步反应）结合PSR、PREMIX反应模型

进行敏感度分析，首先获得一个骨架机理（30
组分/105步反应）；2）运用QSS假设对骨架机

理进行进一步简化。根据组分浓度及其生成

率，选择满足QSS假设的组分，运用矩阵运算

自动成生最终机理，同时生成CKWYP子程

序。该子程序在给定压力、温度和组分的质量

分数后可以计算组分的质量生成率。表1给出

了11组分/7步机理的形式。 
这里有两点需要说明：1）简化机理实际

包含的组分与骨架机理相同，其中满足QSS假
设的组分通过数值求解（矩阵运算），它们之

间是非线性耦合的。因此，简化机理最终生成

的反应步（如11组分 /7步）的反应速率受到

QSS组分的影响，是温度、压力、组分浓度的

复杂函数，无法用简单的诸如Arrehenius形式去

描述。2）CKWYP子程序格式为Fortran语言。

如需要与商用求解器衔接（例如Fluent，其自

定义接口只识别C语言），需要进行混合编程

和相应设置。 
 

组分 H2 、 O2 、 H 、 O 、 OH 、 CO 、 CO2 、

H2O、C2H2、C2H4、N2 
H + O2 = O + OH    
H2 + O = H + OH 
H2 + OH = H + H2O 
2H = H2   
O + CO = CO2 
3H2 + 2O + 2CO = 4H + 2O2 + C2H2 

反应步

2H2 + H2O + 2CO = H + O2 + OH + C2H4
表1  11组分/7步简化机理 

 
图1给出了预混乙烯/空气（P＝1atm，当量

比＝1）的自发点火延迟时间随温度的变化曲

线。详细机理和骨架机理确定的延迟时间以及

D. Horning [13]利用激波管测量（P＝1atm，φ

=1，氩气摩尔比84%）的点火延迟时间也在图

中给出。三种模型的结果在温度影响趋势上基

本一致，但简化机理给出的点火延迟时间要明

显低于详细机理和骨架机理的延迟时间，这主

要是由于反应模型的简化导致了控制反应速率

的自由基的减少。有趣的是，与实验测量相比

较，骨架机理给出的延迟时间吻合的最好。 
燃烧模型采用了由B. F. Magnussen [14]提出

的涡耗散概念模型（EDC），即在湍流的精细

涡结构中包含了化学反应详细机理。精细结构
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特征长度可以由I. R. Gran和B. F. Magnussen提
出的公式（1）来确定[15]，同时精细结构内反

应的特征时间由公式（2）确定。 

4
3

2
* ⎟

⎠
⎞

⎜
⎝
⎛=

k
C νεξ ξ                                       （1） 

2
1

* ⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛=
ε
ντ τC                                         （2） 

其中，ν 为运动粘性系数， k 为湍流动

能， ε 为湍动能耗散率； ξC 体积比率，经验值

为 2.1377， τC 为时间尺度长速，经验值为

0.4082。 
在精细结构内发生的化学反应可以假设为

等压过程，因此组分守恒方程中的化学反应源

项可由式（3）确定： 

( )
( )

( )iii YYR −

⎥⎦
⎤

⎢⎣
⎡ −

= *
3**

2*

1 ξτ

ξρ                    （3） 

其中， ρ 为混合气体密度， iY 、 *
iY 分别

为反应前和经过 *τ 时间反应后的组分质量分

数。 
EDC模型更为详细的介绍可参见文献

[14]、[15]。该模型能够将湍流流动与化学反应

很好地结合，已经得到了广泛运用。如C. J. 
Montgomery等人[9], G. D. Stefanidis等人[16]运用

EDC模型进行了湍流化学反应过程。但EDC模

型将导致数值积分的计算量显著增大。因此，

本文在处理带化学反应的数值积分上采用了S.B. 
Pope [17]提出的ISAT (In Situ Adaptive Tabulation)
技术。 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
图1 反应机理确定的乙烯自点火延迟时间随温度的变化 

此外，本文还采用了C. Westbrook和F. 
Dryer提出的两步总包反应模型： 

C2H4 + 2O2 →  2CO + 2H2O            （4） 
CO + 0.5O2 ↔ CO2                           （5） 

Arrhenius反应速率常数包括的指前因子A
和活化能Ea，以及组分反应速率指数可参见文

献[3]、[18]。燃烧模型采用了层流有限速率模

型与B. Magnussen和B. Hjertager [19]提出的涡耗

散模型（EDM）相结合，反应速率取两者确定

的较小值。 

 

2 数值方法 

本文采用了有限体积法结合 SST ω−k 湍流

模型数值模拟马赫 2.5 的二维超声速气流中

（总温 1800K，总压 1.1MPa）热乙烯（总温

1000K，模拟煤油在高温条件下充分裂解后的

主要产物）的垂直喷注燃烧过程。Navier-
Stokes 方程的求解采用了 Fluent6.3 提供的基于

密度的求解器，对流项离散采用了 Roe 迎风格

式，粘性项采用二阶中心差分，时间项采用了

Euler 隐式格式。控制方程中所有变量以及组分

扩散方程、湍流模型方程中变量的空间离散均

具有二阶精度。总网格数为 6.3 万，其中凹腔

内分布 1.4 万网格，壁面最小网格尺度控制在

1~min
+Δy 。计算采用 MPI 并行技术，加速效率

达 87%。数值方法首先针对超声速气流中氮气

二维射流和凹腔流动进行了模拟，壁面静压结

果与实验测量吻合得较好。由于篇幅限制，这

里未给出冷流场射流结果。 

组分定压比热 pC 由温度的四次多项式分段

拟合来确定。组分粘性系数、热传导系数通过

分子动理学理论确定，需要预知各组分分子的

Lennard-Jones 碰撞半径 σ 和 L-J 势能参数

Bk
ε

。混合物的定压比热采用基于质量分数的

混合公式，混合物粘性系数、热传导系数则通

过摩尔分数的混合公式。质量扩散系数的确定
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较复杂，这里仅考虑基于菲克扩散的二元扩散

系数，通过 L-J 参数σ 、
Bk
ε

确定。 

计 算 区 域 如 图 2 所 示 ， 计 算 域 总 长

860mm，入口高度为 25mm。凹腔长高比为

10，深度为 10mm，后缘倾斜度 27°。凹腔上

游为长度 360mm、高度 25mm 的等截面段，乙

烯在凹腔上游 60mm 处垂直喷射。凹腔下游为

长度 400mm、带 1.2°扩张角的燃烧段。计算

域入口为压力边界条件；出口为无反射条件；

上边界为对称条件；下壁面及凹腔为固壁绝热

条件；乙烯出口条件为给定总压、静压、总温

和湍流度。 

 
 
 

 
图2 二维燃烧室结构示意图 

 

3 结果与讨论 

本文采用简化机理对超声速流场中乙烯自

点火燃烧过程进行了非定常模拟，表2给出了

算例的条件参数。其中，压力定义为乙烯出口

总压与来流静压比。 
 
 算例1 算例2 算例3 

压比 5 9.2 5 
乙烯总温

（K） 
1000 1000 1000 

出口马赫数 1.04 1.06 1.04 

乙烯当量比 0.32 0.6 0.32 
反应机理 简化机理 简化机理 总包反应模型

表2  算例条件参数 

3.1 低当量比燃烧过程－算例 1 

图3给出了乙烯自点火燃烧的静温分布时

间序列图。算例1的总计算时间为13ms，乙烯

从喷射→自点火→火焰扩散→稳定燃烧所需的

时间为约6ms。如图3所示，t=0.8－1.35ms时，

燃烧首先在凹腔内发生。当t=1.35－2ms时，随

着乙烯向下游扩散，在凹腔后形成了主要的着

火区。整个着火过程在t=6ms时基本稳定。图4

为自由基C2H2质量浓度分布的时序图。作为富

燃料条件下重要中间产物，C2H2的分布显示了

乙烯初始反应的活跃区。在t=1.35ms时，较多

的C2H2出现在凹腔底部，说明凹腔是最先着火

区域。燃烧稳定后，C2H2主要分布在凹腔内，

这说明凹腔内处于富燃料状态，乙烯在凹腔内

发生不完全反应。图5给出了CO质量浓度分布

图。燃烧稳定后凹腔内CO浓度较高，这也说明

凹腔内乙烯的氧化反应不完全。图6为自由基

OH质量浓度分布。当t=1.35ms时，大量OH在

凹腔后出现，说明凹腔下游是主要的着火区。

燃烧稳定后OH主要也分布在凹腔下游，这里是

富氧燃烧，CO2也主要在凹腔下游形成。 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
图3 低当量比条件下静温分布时序图 （单位：K） 

 
 
 



- 5 - 

 
 

 
 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
图4 低当量比条件下C2H2浓度分布时序图 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
图5 低当量比条件下CO浓度分布时序图 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

 

 

 

 

 

 

 
 
 
 
 
 
 

图6 低当量比条件下OH浓度分布时序图 

 
图7给出了C2H2质量生成率分布的时序

图。燃烧稳定后C2H2生成率主要出现在凹腔

内。有趣的是，在C2H2正生成率的下游紧接着
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出现了负生成率区域。这说明大量的C2H2在凹

腔产生后，紧接着又在下游区域被消耗。结合

图8（OH质量生成率分布）可以看出，C2H2的
消耗促使大量的OH产生，使得乙烯被充分氧

化，生成CO2。从图8还可以看出，乙烯燃烧存

在着明显的时间延迟，以OH质量生成率分布为

判据，从乙烯喷射孔到OH正生成率极大值分布

的距离为0.25m，在此区域内流动平均速度约

为 1000m/s ，可大致确定反应延迟时间为

0.25ms。 
 
 
 
 
                                                                    
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
图7 低当量比条件下C2H2质量生成率分布时序图 

 
图9(a)为燃烧稳定后静压分布。由于燃烧

释热，静压在凹腔下游显著增大，壁面静压最

大值达到来流静压的2.4。图9(b)给出了亚声

速、超声速区域分布（即马赫数 1的等值

线）。如图所示，由于乙烯当量比较小

（0.32），燃烧主要为超声速。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 
 
 
 

图8 低当量比条件下OH质量生成率分布时序图 
 

 
 
                                                           
 
 
 

图9 低当量比条件下静压分布以及马赫1等值线 

3.2 高当量比燃烧过程－算例 2 

算例2模拟了当量比为0.6时乙烯的自点火

燃烧过程。图10为静温分布的时序图。计算的

总时间为17ms。如图所示，类似于算例1，乙

烯首先在凹腔内着火；随着乙烯的扩散，

t=1.4ms时，在凹腔下游处形成主要的着火区。

但是与算例1不同的是，凹腔下游的燃烧并未

很快稳定下来。由于燃烧释热以及压力升高，
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火焰在大约t=4.5－10.7ms之间向上游传播。在

t=10.7ms，由于下游背压增大，在燃料喷射点

上游形成较大的漩涡，将部分燃料带到喷射点

上游进行燃烧。在t=13ms时，喷射点前形成了

几道斜激波，使得燃料喷射混合区域为亚声速

区，乙烯基本处于亚燃状态，这将导致反应加

速、燃烧效率提高。整个点火燃烧过程到

t=15ms左右才稳定。图11为燃烧稳定后静压和

马赫线分布。如图11(a)所示，由于燃烧基本处

于亚燃，燃烧充分，静压显著增大，其壁面静

压最大值为来流静压的4.7倍。图11(b)显示了亚

声速、超声速区域以及马赫1的等值线。从图

中可以清楚地看出燃烧基本处于亚声速区。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图10 高当量比条件下静温分布时序图 （单位：K） 

 
 

 
 
 
 

 
图11 高当量比条件下静压分布、马赫1等值线 

 
图 12(a)－ (c)分别给出了燃烧稳定时，

C2H2、OH、CO的质量浓度分布。与算例1(图
4)相比，C2H2的主要分布仍在富燃料区域，即

凹腔内；而OH的分布更接近喷射点，这主要是

由于低速和静温升高，导致了反应延迟时间的

减小。OH、C2H2自由基的质量生成率分布在

图13(a)、(b)中给出。与算例1相比较（图8），

OH正生成率主要出现在紧靠喷射点的下游；与

算例1（图7）比较，C2H2的正生成率分布由凹

腔的后沿区域前移到喷射点下游，这也说明了

由于静温升高和流速降低，导致反应延迟时间

较小，反应在喷射点下游不远处就开始。图

13(b)还显示了C2H2正生成率分布的下游紧接

着出现负生成率（消耗率）分布，这一现象与

算例1类似，说明C2H2产生后又很快与O2、O
反应生成OH。 

 
 
 
 
 
 
 

 
图12 高当量比条件下C2H2、OH、CO质量浓度分布 

 

 
 
 
 
 
 
图 13 高当量比条件下 OH、C2H2 质量生成率分布 
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图14给出了算例1、2以及无喷射燃烧时下

壁面的静压分布。当量比为0.6时，乙烯燃烧区

域基本上为亚声速。这一点从静压分布上也可

以看出，算例2的静压在凹腔区域呈平台分

布，并且无任何波系结构特征；而算例1的静

压分布有明显的反射斜激波和波系干扰的特

征。 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

图14 不同燃烧条件下壁面静压分布 

3.3 总包反应模型－算例 3 

作为比较，算例3（当量比0.32）给出了采

用Westbrook和Dryer两步反应模型的计算结

果。图15为燃烧稳定后静温和静压分布。如图

所示，与算例1、2不同，温度最大值主要集中

在凹腔内，并且最高静温超过了3200K。这说

明总包模型过于简单，导致了模拟的燃烧过于

充分、静温过高。从静压分布可以看出，燃烧

使压力显著升高；壁面静压最大值达到来流静

压的3.8倍，这对于马赫数2.5来流、当量比0.32
的乙烯自点火条件偏高。 

 
 
 
 
 

 
图15 采用两步反应获得的静温、静压分布 

 
算例1、2、3计算的总温分布如图16给

出。相比较算例1、2，总包反应模型确定的燃

烧总温明显偏高。同时，图16还说明燃烧总温

分布在横截面内分布很不均匀。 

 
 
 
 
 
 
 
 
图16 不同反应模型和当量比条件下获得的总温分布 

 

4 结论 

本文采用由CARM生成的简化机理对超声

速流场中乙烯横向喷射、自点火燃烧过程进行

了模拟，获得了较详细的燃烧过程的信息。基

于本文采用的燃烧室构型以及初步结果，主要

的结论有： 
1) CARM生成的碳氢燃料简化机理及其 

Fortran子程序可以与商用流体软件进行 
衔接，并且实现高效并行计算下的多维 
超燃问题的非定常模拟。 

2) 乙烯自点火燃烧首先在凹腔内发生，但主 
要的燃烧区出现在凹腔的下游。当量比较

低时，乙烯将在凹腔下游燃烧，燃烧处于

超声速状态；当量比较大时，由于释热量

的增加，流动将发生热雍塞，燃烧将转变

为亚声速燃烧，燃烧效率显著提高。 
3) 由于总包反应模型过于简单，将导致反应 

加速、释热量偏大，从而影响了燃烧过程 
的模拟，并且给出的总温分布偏高。 
需要说明的是，由于二维燃烧问题与三维

问题有很大的差异（比如，相同当量比条件

下，二维射流的压比要远小于三维的压比，使

得混合过程完全不同）；以及由于燃烧性能对

于燃烧室构型、凹腔结构、燃料喷射方式的敏

感性，现有的模拟结果未得到相应的实验验

证。同时，目前采用的11组分/7步机理仍需要

进一步改进，使得机理能够更准确地模拟真实

燃烧过程。 
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    NUMERCIAL SIMULATION OF AUTO-IGNITION AND COMBUSTION 
OF ETHYLENE IN A SUPERSONIC CROSSFLOW WITH A REDUCED     

KINETIC MODEL    
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  YU Gang 1, 2    ZHANG Xinyu1, 2    

 (1 Key Laboratory of High Temperature Gas Dynamics, Institute of Mechanics, C A S, No.15 Beisihuanxi Road, Beijing 100190, China) 
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Abstract Obtained with Computer Assisted Reduction Mechanism Code (CARM), a reduced kinetic model 
including 11 species and 7 reactions was used for the numerical simulation of mixing, auto-ignition and 
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combustion of ethylene in a supersonic crossflow. The SST ω−k  turbulence model, the eddy dissipation 
concept (EDC) model for the combustion and the ISAT integral technique for acceleration of chemistry 
calculation were also applied. The current numerical work focused on the unsteady process of auto-ignition and 
combustion of heated ethylene in a crossflow with a Mach number of 2.5 and a total temperature of 1800K. The 
results revealed that at relatively low fuel/air equivalence ratio, the major combustion region was located just 
downstream of the cavity and possessed supersonic flow properties. As fuel/air equivalence ratio increased and 
the amount of the heat released from reactions became larger, thermal chocking would occur for the combustor 
flow and ethylene combusted in a subsonic flow, with a significantly higher efficiency. Moreover, result 
calculated with a 2-step lumped model indicated that due to the simplicity of the model, the predicted 
combustion efficient and the total temperature were overrated. 

Keywords  reduced kinetic model，supersonic combustion，numerical simulation，eddy dissipation concept 
model，auto-ignition delay time 

 


