
摘要

能源短缺，环境污染，排放法规日益严格，柴油机的可持续发展面临严峻

考验。近年来，对发动机清洁代用燃料和新型燃烧方式的研究越来越重视，其

中乙醇作为一种可再生含氧生物燃料，被认为是一种比较有前景的代用燃料，

乙醇HCCI发动机以其良好的燃烧和排放性能得到了广泛的研究，但是目前还存

在一些问题，如着火时刻难以控制、运行工况范围较窄、碳氢(HC)和一氧化碳(CO)

的排放较高，而且还会生成甲醛、乙醛等非常规排放物。

本文首先对乙醇HCCI发动机的研究现状、存在的问题以及数值模拟计算进

行了综述。根据美国Lawrence Liverrnore实验室提出的乙醇详细化学反应动力学

机理，对乙醇氧化消耗的主要途径以及重要中间产物的生成与消耗进行了详细

分析。在乙醇详细化学动力学机理分析的基础上，基于CHEMKIN程序，采用

敏感性分析和反应速率分析方法，建立了简化的乙醇燃烧反应机理，由此构建

了乙醇HCCI燃烧反应动力学简化模型，该简化模型包括33种物质和52个基

元反应。并将简化模型和其详细机理模型进行对比研究，计算结果表明，该简

化模型与详细模型具有较好的一致性，能够在较大的初始条件范围内有效模拟

HCCI发动机的工作过程，并且能预测甲醛、乙醛等非常规排放物的变化历程以

及CO、NO的排放，较详细化学反应动力学机理能大幅降低计算成本，为化学

反应动力学模型与多维CFD模型相耦合的模拟计算提供了可行的途径。

利用计算流体力学软件建立了发动机三维计算模型，并将其与本文提出的

乙醇简化动力学模型相耦合，对乙醇发动机HCCI燃烧过程和排放特性进行了模

拟计算，对乙醇均质压燃燃烧过程和主要排放物HC、CO、NO以及甲醛、乙醛

等非常规排放物随曲轴转角变化的历程进行了预测分析。并分别讨论了当量燃

空比、EGR率等不同初始条件对燃烧过程和排放物的影响，为进一步扩展均质

压燃燃烧的运行范围，有效改善乙醇HCCI发动机燃烧及排放性能提供了理论基

础。

关键词：乙醇，HCCI，简化模型，模拟计算



Abstract

With energy shortage，environment pollution,and increasingly stringent

emission regulations，the sustainable development of diesel confronts severe

challenges．In recently years，many countries pay more attention to the research of

clean alt锄ative fuels and new combustion style．Ethanol，which Was all oxygenated

renewable biofuel．is considered a more promising alternative fuel．Ethanol

Homogeneous Charge Compression Ignition(HCCD en酉ne has been extensively

studied because of its good combustion and emission characteristics．But currently

there are some problems to be solved，such as the difficulty of ignition control，the

narrow range of operating conditions，the highly hydrocarbon(HC)and carbon

monoxide(CO)emissions and some unregulated emissions like formaldehyde and

acetaldehyde．

Firstly this thesis sunllTlarizes the research status，existent problems and

num甜cal simulation of ethanol HCCI engines．According to the detailed chemical

kine：tic mechanism of ethanol proposed by the U．S．Lawrence Livermore Laboratory,

this paper analyzes the main approach of ethanol oxidation,and the production and

coasumption of important intermediate products．Based On the detailed chemical

kinetics mechanism．a simplified chemical reaction mechanism is presented by

sensitivity analysis and rate of production analysis．Thus a simplified model is

construc僦．which consists of 33 species and 52 reactions．And then the comparative

studies were given between the simplified model and the detailed model．The

simulation results show that simplified model and detailed model have good

consistency．This simplified model can effectively simulate HCCI engine working

operations in a wide range of initial conditions．It also Can predict the variational

courses of unregulated emissions such as formaldehyde and acetaldehyde，and the CO，

NO emission．Thus provides a feasible way for the simulation of the chemical

kinetics model coupled with the CFD multidimensional model．

In addition，this paper builds a three—dimensional model．With this reduced

Il



model coupling with the CFD software FLUENT,then it calculates the combustion

and emission characteristics of all ethanol HCCI engine．We analyze the combustion

process and formation mechanism of regulated and unregulated emissions．And

discuss the influence of different initial conditions on the combustion processes and

emissions，such as equivalence ratio and EGR rate．It provides a theoretical basis for

further extending the operation range of HCCI combustion and effectively improving

the combustion and emissions performance of ethanol HCCI engine．

Key words：Ethanol，HCCI，Simplified Model，Numerical Simulation．
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第1章 绪论

1．1内燃机代用燃料研究现状

内燃机至今已有一百多年的历史，它广泛应用于人类社会的各个领域，对

人类社会发展产生了深远的影响，是当今用量最大、用途最广、最重要的热能

动力机械，成为现代社会不可或缺的动力源。目前，内燃机的可持续发展面临

着石油资源的紧缺和石油价格的不断攀升以及不断加剧的环境问题等严峻考

验。随着汽车工业的飞速发展，内燃机对石油燃料的需求越来越大，我国的石

油资源日趋减少，人均剩余可采储量只有世界石油平均值的10％。1993年我国

就有石油出口国变成了石油进口国，进口原油以每年800～1000万吨的幅度在

增加，照此发展趋势，2010年我国石油总需求的47％需进口，成为继美国之后

的世界第二大石油进口国IlJ。

另一方面，内燃机尾气排放已逐渐成为城市空气的主要污染源。相对汽油

机，柴油发动机具有比功率大，经济性好，可靠性高，使用寿命长等优点，使

世界范围内车用发动机出现柴油机化的趋势【2】。但是柴油机的燃料是借助于喷油

装置直接喷入气缸，依靠活塞压缩终点时的高温使混合气自行着火，由于喷雾

与空气混合的时间很短，燃料与空气混合不均匀，导致碳烟与NOx排放大量生

成。

为缓解我国石油资源匮乏和需求之间的矛盾及有利于我国长期可持续稳定

的发展和环境保护，研究与应用清洁的汽车代用燃料势在必行。

目前，重点研究的车用替代燃料有氢气、液化石油气(LPG)、压缩天然气

(CNG)、二甲醚(DME)、甲醇、乙醇等。下面介绍一下这几种代用燃料的发展现

状及趋势pJ：

(1)氢气被认为是最洁净的内燃机燃料之一，它没有HC、CO、C02和碳烟

排放，但用作内燃机燃料时有高的NOx排放。由于氢的制各、运输、存储等方

面困难，目前尚未获得广泛推广应用。

(2)液化石油气(LPG)汽化温度低，与空气混合的均匀性大大优于汽油，有

利于燃料的完全燃烧，排放低；LPG的辛烷值高，允许采用较高的压缩比，有

利于提高发动机的热效率，但是汽化的LPG对发动机的充量系数有不利影响，
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因此改装后的气体燃料发动机的功率会有所下降。

(3)压缩天然气(CNG)热值很高，以其为燃料的发动机能够获得很理想的排

放指标，但同时也有很多缺点，如CNG的沸点很低，能量密度较小，续驶里程

较短，常温下不易携带。 ·

(4)二甲醚是一种含氧燃料，具有广泛的可获得性，可以从煤炭、天然气、

生物质等多种资源中制取，研究结果表明，柴油机燃用二甲醚时可以实现高的

功率输出和热效率，低噪音和无烟燃烧，是柴油理想的替代燃料。

(5)甲醇燃料可以提高发动机动力性能、经济性能，有害排放物低，是一种

清洁代用燃料，但是甲醇有毒，排气中有未燃醇和醛有害气体排放物，同时甲

醇对有色金属、橡胶有腐蚀作用。

(6)乙醇是含氧燃料，蒸发潜热高，发动机燃用乙醇可以实现无烟排放，并

能大幅度降低CO排放，HC、NOx也可以有不同程度的降低。近年来，美国及

巴西等一些国家研究发现，乙醇作为柴油机的代用燃料，发动机微粒与CO排放

显著降低，上海交通大学内燃机研究所目前也正在进行乙醇柴油发动机的研究

工作。由于能源结构的调整和环境保护的需要，乙醇作为一种清洁可再生含氧

燃料，将在柴油发动机中具有很大的实际应用潜力。

1．2乙醇的理化特性

乙醇的分子式为C2H50H，常温常压下是一种无色、透明、有香味、易挥发

的可燃液体。乙醇又名酒精，有强烈的酒精气味，可饮用。乙醇分子中含氧量

为34．8％，含氧量高，热值低，汽化潜热大，抗爆性好，因此乙醇作为柴油机燃

料可以减少燃烧过程中产生的碳烟和NOx排放，同时可以获得良好的雾化效果，

使燃烧更充分，热效率更高。乙醇和柴油及其它主要代用燃料的理化特性比较

如表1．1所示【4．51。

表l一1 乙醇和柴油及其它主要代用燃料的理化特性

燃料 乙醇 柴油 甲醇 二甲醚 天然气

化学式 C2H50H C16～C23 CH30H CH3．OCH3 CH4

分子量 46 180～200 32 46 16

2
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密度(g／mL) 0．79 O．83 0．796 0．66

低热值(MJ／kg) 27．2 43 20．26 27．6 50

十六烷值 8 40"-'55 3 >55

自燃温度(℃) 420 250 470 235 540

理论空燃比 9．98 14．5 6．47 8．98 16．75

沸点(℃) 78．3 180～370 64．8 -24．8 -161．5

动力粘度(mPa·s，20。C) 1．2 3．7 O．6 O．15

着火极限(％，Ⅵ 4．3～19 0．6"-'6．5 5．5～30 3．4～19 5～15

汽化潜热(kJ／kg) 904 250 1109 460(一20。C) 506

碳含量(％) 52．2 86～89 37．5 52．2 75．0

氧含量(％) 34．8 O 50．O 34．8 O

氢含量(％) 13．0 11～14 12．5 13．0 25．O

乙醇作为柴油机燃料，具有以下一些特征【6】：

(1)乙醇来源较为丰富，且具有一定的可再生性。生成乙醇的原料主要有化

工原料(如乙烯)、含糖作物(如甘蔗、甜菜等)、含淀粉作物(木薯、土豆和

玉米等)以及纤维类原料(如草木秸秆等)。

(2)乙醇是含氧燃料，分子中含氧量高达34．8％，有利于改善燃烧，可以实

现无烟排放，并能大幅度降低CO排放，同时使用废气再循环(EGR)技术，可

以降低NOx排放。

(3)乙醇的汽化潜热很大，是柴油的3．6倍，蒸发吸热可使缸内混合气温度

降低，有利抑制NOx的生成。

(4)乙醇的着火界限宽，火焰传播速度快，适合稀混合气燃烧模式的发动机；

同时具有良好的雾化效果，燃烧充分，可进一步提高热效率。

(5)乙醇的低热值低于柴油，相当于柴油的63．3％，为了达到原柴油机的动

力性，应该增加乙醇的供给量。

(6)乙醇是一种溶剂，对供油系统中的橡胶密封件有腐蚀作用，因此使用乙
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醇时应保证整个燃油供给系统具有良好的密封性，以防止乙醇泄漏。

1．3均质压燃(HCCI)研究概况

均质充量压缩燃烧(Homogeneous Charge Compression Ignition,HCCD是在

进气过程形成均质的混合气，当压缩到上止点附近时均质混合气自行着火燃烧

的一种新型燃烧方式。

1．3．1 HCCI研究现状

HCCI燃烧的研究最早是由日本Onishi[71和Noguchi[阳于1979年提出的活化

热氛围燃烧(Active Thermo．Atmosphere Combustion，ATAC)理论，他们是在低

压缩比和高EGR的二冲程汽油机上进行的，通过研究发现在低负荷、1000一--

3000r／min的转速范围内，HCCI燃烧方式有较好的工作稳定性，燃油经济性和

排放也都有显著的改善，当时称之为活化热氛围燃烧。

1983年，Najt和Foster第一次在四冲程发动机上进行了汽油和异辛烷燃料

的HCCI燃烧试验研究【9】。他们认为HCCI燃烧过程是受化学动力学控制，并且

通过简化的化学反应动力学模型预测出了适当压缩比、高EGR与放热率的关系。

1989年，Thringll01等用一台楔形燃烧室、压缩比8：1的发动机测出了允许

的运行范围，并首次采用两种燃烧模式，即在大负荷使用火花点火方式，在部

分负荷采用HCCI方式。

1992年，Stockinger[111等人首次在1。6LVw发动机上研究HCCI燃烧技术，

把发动机的负荷范围提高到34％。

1997年，Christensen等人采用异辛烷、酒精和天然气三种燃料进行HCCI

试验，试验结果表明燃料的辛烷值越高越有利于HCCI方式的进行【12,13】。

1999年，Christensen等人的试验又证明，几乎所有的液体燃料都能用于可

变压缩比的HCCI方式中【14J。

在国内，近些年也有一些内燃机科研机构开始从事HCCI燃烧技术的研究。

西安交通大学在TYll00单缸柴油机上进行了变压缩比对二甲醚HCCI发动机的

燃烧特性、排放特性及动力性的试验研究【l5】；天津大学尧命发等人在一台压缩

比为17：1的单缸卧式水冷直喷柴油机上，以DME／CNG双燃料进行了HCCI

燃烧的试验研究，研究表明EGR对DME／CNG双燃料HCCI燃烧特性有重要影

4
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响【161。

目前，天津大学、清华大学、大连理工大学、西安交通大学、华中科技大

学以及吉林大学等许多高等院校也都在开展HCCI燃烧的研究，取得了许多可喜

的阶段性成果，推动和丰富了HCCI燃烧技术的进展。

1．3．2 HCCI燃烧特点及存在的问题

HCCI燃烧是一种新型燃烧方式，它与传统火花点燃式和压燃式这两种燃烧

方式有某些相似之处但又完全不同，在HCCI燃烧过程中，空气与燃料混合形成

均匀的稀薄混合气，当压缩到上止点附近时均匀混合气自燃着火燃烧。图1所

示了HCCI发动机与传统汽油机、传统柴油机以及缸内直喷汽油机之间的区别和

联系。其燃烧主要具有以下几个特点[17,18】：

(1)NOx和碳烟排放低

HCCI燃烧是均质稀薄燃烧，相对于传统柴油机和汽油机燃烧方式，其燃烧

温度明显较低，燃烧室内没有局部高温区的出现，可以大大减少NOx的排放；

HCCI燃烧以预混合为主，燃烧室中燃料和空气混合均匀，不存在缺氧情况，因

而可以有效降低碳烟排放。

(2)燃烧热效率高

由于HCCI发动机采用压缩自燃，因而可以大大提高压缩比，从而提高其燃

烧效率，均匀混合气多点同时着火，放热率高，最高热效率和柴油机相当，同

时自燃温度较低，燃烧产物的离解损失减小，降低了与气缸壁面的传热，一定

程度上可以提高热效率。

(3)HC、CO排放增加

与传统的柴油机燃烧相比，人们普遍认为HCCI燃烧排放的HC和CO较高。

主要原因是由于HCCI采用较稀的混合气和较强的EGR，缸内温度较低，最终

使得HC和CO排放稍增加。

(4)HCCI发动机运行范围较窄

HCCI发动机在中低负荷可以实现稳定运行，但在高负荷时，压力升高率过

大，燃烧剧烈，容易出现爆震现象，并且温度过高NOx排放增加。另外对于高

辛烷值燃料，由于HCCI燃烧为稀薄燃烧，在小负荷工况下反应速率过慢引起火

焰温度过低，容易导致熄火， 发动机运行范围比较窄。
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图1．1 HCCI和现有内燃机的关系框图

虽然HCCI燃烧技术综合了汽油机预混合燃烧技术和柴油机压燃技术的优

点，但当前要将HCCI发动机实现产业化还存在较大的困难，主要是因为HCCI

燃烧技术在实用过程中还存在以下方面的问趔17,19]：

(1)HCCI燃烧着火时刻的控制问题

在点燃式发动机的燃烧过程中，其着火时刻的控制是通过控制点火时刻来

实现的；在压燃式发动机的燃烧过程中，其着火时刻的控制是通过喷油时刻来

实现的。而在HCCI燃烧过程中，混合气依靠活塞的压缩自燃着火，其着火时刻

既不可以像点燃式发动机那样通过发动机的火花点火来控制，也不能像压燃式

发动机那样直接通过燃油的喷射来控制，HCCI的着火时刻是由燃料的化学反应

动力学控制，这就使得HCCI燃烧的着火时刻主要受进气温度、空燃比、压缩比、

发动机转速、缸内残余废气系数、配气相位、燃料成分等因素的影响，不同工

况下便会有不同的着火的时刻，因此其燃烧的着火时刻较难控制。目前控制

HCCI着火时刻的主要措施如图1．2所示[20’21刀，231。

(2)HCCI发动机运行工况范围的拓展

HCCI发动机在中低负荷可以很好地运行，但是在小负荷时，对于高辛烷值

燃料因燃烧反应速率较慢引起火焰温度较低，使燃烧不充分，形成较多的中间

产物和未完全燃烧产物，CO和HC排放增加；在怠速工况还会导致发动机“失

火”；在大负荷时，随着混合气加浓，压力升高率过大，燃烧剧烈，容易引起爆
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震现象，同时因燃烧温度过高NOx排放升高。HCCI运行工况范围拓展主要是

向低负荷和高负荷范围拓宽，以提高低负荷时HCCI燃烧的稳定性、燃油经济性

和排放性。目前用于拓宽HCCI发动机运行范围的措施主要有：采用可变气门定

时技术(Ⅵ仃)、采用EGR、缸内喷水【241、采用可变压缩比技术、采用增压技术

等；在燃烧策略上，目前多采用双模式运行策略，即在中低负荷使用HCCI燃烧

方式，在启动、怠速阶段和大负荷时采用传统的点燃式或压燃式。虽然这种双

模式运行策略充分利用了HCCI燃烧的优点，对发动机整机性能有很大改善，但

是需要发动机运行工况模式之间的切换，增加了发动机控制系统的复杂性。

图1-2 HCCI着火时刻的控制

1．3．3乙醇在HCCI发动机上的应用

随着国民经济的发展和社会的进步，汽车的使用量不断增长，导致汽车燃

料供需矛盾以及汽车排放污染物对生态环境危害的加剧，同时人民生活水平和

环境意识逐渐提高，人类对能源的需求同益增长，特别对发动机清洁代用燃料

和新型燃烧方式的研究越来越重视。就近些年各国研究的成果来看，乙醇以其

良好的燃烧和排放性能，被认为是很有前途的车用替代“清洁燃料”和可再生

的“绿色能源”。

首先，乙醇的辛烷值高，其燃料性质和汽油相近，可以作为汽油机的代用

燃料或抗爆添加剂。Christcnscn、Johansson等人利用异辛烷、乙醇和天然气三

7
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种燃料进行了HCCI试验，试验结果表明，过量空气系数在较大的范围内，乙醇

燃料都能实现较稳定和有效的HCCI燃烧，同时，在过量空气系数～定时，随着

进气温度的升高，乙醇的燃烧效率逐渐升高，燃烧持续期变短，HC排放降低，

燃烧效率可以达到95％，是三种燃料中最高的【12】。其次，我国生产乙醇的主要

原料来源于含糖作物、含淀粉作物以及纤维类原料，来源丰富，且都是可再生

能源，更具有应用优势。近年来，我国政府也充分意识到开发使用乙醇这种“绿

色能源”的重要性，加大了对乙醇燃料的研究力度。2001年4月，国家质量技术

监督局颁布了《变性燃料乙醇》国家标准、《车用乙醇汽油》国家标准。2002年

初，河南省的郑州、洛阳、南阳及黑龙江省的哈尔滨、肇东五个城市成为首批

试点使用车用乙醇汽油的城市，进入了乙醇汽油实际推广阶段【25,26]。2004年起，

乙醇汽油已在我国部分地区推广使用。

目前国内一些科研机构，如天津大学开展柴油醇研究【271，已经成功解决柴

油和乙醇的互溶性难题，并取得一定的研究成果，这为未来柴油醇燃料的推广

应用奠定了基础。

由此可见，从技术上讲，乙醇燃料在车用发动机上的应用是完全可行的，

同时能够降低有害排放，提高能源利用率，节约石油资源，缓解能源压力，是

符合我国长期可持续稳定发展和环境保护的石油替代燃料。

1．4 HCCI发动机数值模拟概述

基于先进计算机技术的数值模拟研究在HCCI发动机的研究与开发中一

直发挥着重要的作用。1983年Najt和Foster[9】首次完成了HCCI数值计算和

理论分析，这是零维双区模型对HCCI的首例应用。近年来，数值模拟以其成

本低、速度快的优点成为掌握内燃机复杂的物理、化学过程以及指导发动机

开发和优化设计不可缺少的工具。一般来说，关于HCCI燃烧的数值模拟研究

主要有三种模型：单区模型、多区模型和多维模型【291。

1．4．1单区模型

单区模型近年来在HCCI发动机的研究与开发中得到了广泛的应用，目前

有关HCCI数值模拟的研究中，绝大多数都是基于零维单区和双区模型。根据

产物的详细化学动力学模型用化学动力学软件如Sandia实验室所开发的



武汉理工大学碗士学位论文

CHEMKIN和Lawrence Livermore实验室的HCT来模拟反应过程。单区模型

忽略缸内的流场分布，视整个气缸为一个绝热系统，不考虑缸壁传热效应。

但也有一些研究者采用Woschni经验公式考虑壁面传热损失。

总体上看，单区模型能够很好地预测HCCI燃烧过程，特别是能较好地预

测着火时刻和NOx的排放。但不能预测UHC和CO捧放，同时对燃烧持续

期、燃烧效率预测误差较大。

1．4．2多区模型

发动机缸内混合气不可能是均匀的，通过对其分区来处理这种不均匀性

是一种能兼顾模型的预测能力和计算成本的较好选择，此即多区模型。

=爿底
奠 ＼

彭 弋“ 心
彭 套

＼、

图1．3六区模型分区示意图及各区模拟温度

多区模型按照计算的需要，一般情况下可将燃烧室分为若干个区．各区

内温度和混合气的组成是均匀的。但对HCCI发动机而言，分区模型一般均不

超过10区。大量计算表明，10区模型已经得出比较满意的模拟结果，更多的

分区对计算结果并没有明显的影响。如图1-3所示，多区模型一般包括四种区

域即内核区、外区、边界层区咀及活塞与缸套之间的缝隙区【卅。

多区模型可以分析HCCI燃烧的着火顺序、着火最先发生部位、各区燃烧

程度等等，还可以预测NOx、CO和HC的捧放特性。文献[3q和【32】都曾采

用多区模型模拟研究了HCCl发动机的燃烧及排放特性。计算结果表明，多区

模型能够较为准确地预测HCCI发动机的各性能参数和NOx排放，但对HC

和CO的预测不够精确，这说明多区模型本身还有不完善之处，还有赖于多维
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模型。

1．4．3多维模型

多区模型考虑了缸内工质非均匀性的影响，但它忽略了气体运动过程，

因此无法模拟湍流、化学动力学等一系列因素对燃烧过程的影响。要解决这

些问题，只有求助于CFD与详细化学反应动力学模型相耦合的多维模型。由

于详细模型过于复杂，计算量过大和计算中的刚性问题，HCC]的多维模型当

前仍处于起步阶段。HCCI多维模拟的主要工作是把内燃帆多维模拟的已有成

果和详细化学反应动力学机理耦合起来，对HCCI燃烧过程和燃烧机理进行更

深入的研究。

美国Wisconsin大学在HCCI多维数值模拟方面做出了一系列开创性的工

作[”川。他们将CHEMKIN与KIVA．3V相耦合进行燃烧模拟计算，计算结果

表明，HCCl的着火同时发生于燃烧室较大的空问范围，并且湍流和化学动力

学对燃烧速率的影响不可忽略。其计算结果如图1．4所示。

a)33。CA(BTDe)时的燃油分布

，一I一1一#ⅪK＼～

T～哪Kc)19。CA(BTDC)㈣布 d)l ocA(BTDc)时的温度分靠

图1．4 KIVA一3V+CHEMKIN计算结果
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除上述介绍的常规CFD与各类化学动力学模型相耦合的多维模型外，近

年来还有人根据湍流燃烧的随机性提出了基于概率密度函数(pdf)的HCCI燃

烧的随机反应器模型和基于遗传算法的模型。

1．5本文研究意义及主要内容

随着国民经济的发展和社会的进步，汽车的使用量不断增长，导致汽车

燃料供需矛盾以及汽车排放污染物对生态环境危害的加剧。近年来，对发动机

清洁代用燃料和新型燃烧方式的研究越来越重视。其中乙醇以其良好的燃烧

和排放性能，被认为是很有前途的车用替代“清洁燃料’’和可再生的“绿色

能源”。将乙醇应用于HCCI燃烧方式，可以很好地解决传统柴油机碳烟和NOx

排放高的问题，但是还存在一些需要解决的问题，如着火时间不容易控制、

运行范围过窄、HC和CO排放高等。

HCCI发动机的着火燃烧过程主要受化学反应动力学控制，因此要模拟计

算乙醇HCCI燃烧过程，就必须构建详细可靠的乙醇氧化反应动力学模型。根

据美国Lawrence Livermore国家实验室研究的乙醇燃烧的详细化学反应动力

学模型，同时添加了扩充的Zeldovich机理用于NOx排放的预测，最终该模

型由64种组分和405个化学反应组成。但是，由于详细模型过于复杂，计算

量过大和计算中的刚性问题，使得在当前的计算机资源条件下，基于CFD多

维模型相耦合的燃烧计算目前还只能求助于简化的动力学模型。

因此，有必要建立尽可能详细的预测乙醇燃烧排放的简化化学反应机理，

进而在数据库层面上实现CHEMKIN与FLUENT的耦合，同时为发展新型的

超低排放发动机燃烧系统提供依据，对乙醇代用燃料发动机污染物的生成机

理及其排放控制进行研究具有重要意义。

本文的主要研究内容包括以下几部分：

(1)利用气相化学反应动力学软件CHEMKIN，在乙醇详细化学反应机理

的基础上通过敏感性分析和反应速率分析等方法建立乙醇化学反应动力学简

化模型。

(2)将简化的化学反应模型与FLUENT耦合，对乙醇HCCI发动机燃烧

及排放进行模拟计算，分析其燃烧过程和排放物生成机理；

(3)预测乙醇燃烧过程中HC、CO、NOx等常规排放物及甲醛、乙醛等非
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常规排放物的生成浓度，研究影响它们排放的因素；

(4)考察当量燃空比、废气再循环率对HCCI燃烧及排放的影响，得出不

同初始条件对HCCI燃烧及排放的影响，为乙醇HCCI发动机的实用研究提

供理论指导。

12
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第2章 乙醇简化化学反应动力学模型的研究

HCCI燃烧方式因其可以大大减少碳烟和NOx排放，同时提高热效率等优

势，在当前的发动机燃烧研究工作中占据着重要地位。HCCI燃烧过程主要受燃

料的化学反应动力学控制，在数值模拟计算领域，详细化学反应机理能够较为

全面、精确地描述火焰的某些特征并进行污染物排放方面的预测。但其过于复

杂，计算量太大。因此，为了提高计算效率和应用范围，通常是从详细机理中

选取一些重要反应，组成简化机理模型来进行燃烧计算。既可以缩短计算时间，

又可以保证模拟结果具有较高的工程精度，同时也便于人们更深入地了解化学

反应的本质特征，在工程和理论研究上都具有重要意义。

2．1建立简化动力学模型的方法

目前建立简化动力学模型的方法，大体分为两大类。第一类主要是基于数

学工具及现代计算机科学技术；第二类可称为“集总”模型，带有一定程度的

经验性，是按照化学成分的动力学和热力学性质，对其进行分门别类的统一处

理。以下对当前比较常见的几种简化方法加以介绍【351。

1、反应机理的自动生成法

如今，人们依据长期的研究成果，制定了许多有关组分构成和反应路径的

基本规则，并给定热力学和动力学数据的算法，从而得到以计算软件形成出现

的“反应发生器”。目前，这类软件主要有EXGAS、NetGen、MAMOX等。这

些软件不仅可以自动生成完整的详细机理，还可以自动进行简化，从而得到满

足不同要求的简化机理。

反应机理的自动生成法虽然功能强大，但仍有一定的局限性，得出的简化

机理仍然比较复杂，还必须借助别的方法进行进一步的简化。

2、敏感度分析

敏感度分析主要是研究系统对小扰动的响应，类似于非线性动力系统中的

稳定性分析。对化学反应动力学而言，敏感度系数可通过求解一组偏微分方程

求出。通过比较各个系数的大小，即可确定各化学反应的相对重要性，然后删

除那些相对次要的反应，即可得到简化的反应机理【361。
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3、准稳态近似法

准稳态近似是在许多领域中研究瞬态过程时常使用的一种方法。就化学反

应动力学领域而言，准稳态近似法假设：各种反应具有不同的时间尺度，并且

某些反应进行的速率要远远快于其他反应的速率。因此，那些进行得最快的反

应中所涉及的化学组分可以被视为处于稳态。于是，描述这些准稳态组分的微

分方程可以用简单的代数方程来代替。这样，原来需求解的微分方程组的阶次

可以显著降低，化学上相当于复杂的反应机理得以简化。

4、集总模型

集总的化学动力学简化模型的优点在于不需要了解燃烧过程中每一种组分

的详尽演变过程，而只关心反应系统中某些主要组分和总体历程的演变详情。

集总模型的基本思想是：就化学结构和动力学特性而言，参与反应的各种组分

都可归并到一定的种类，然后针对这些“类”，依靠计算机软件或人工处理生成

必要的反应，反应模型中的动力学数据主要依靠与实验数据的拟合来确定。集

总模型也称为半经验模型，它在内燃机研究与开发中获得了广泛应用，目前研

究的发动机燃烧的各种简化动力学模型如Shell模型基本上均属于集总模型。

2．2乙醇反应动力学简化模型的建立

乙醇在空气中的燃烧属于复杂的化学反应，其化学动力学机理和热力学数

据采用美国Lawrence Livermore国家实验室公布的数据，包括57种组分、383

个基元反应，根据实际的燃烧计算，本文添加了扩充的Zeldovich机理，同时在

成分中加入了惰性气体心，最终修改后的详细机理包括64种组分、405个基元

反应。在当前的计算机资源条件下，此详细机理与CFD多维模型相耦合的燃烧

计算量太大，目前还只能求助于简化反应机理。因此本节在均质压燃燃烧反应

详细动力学研究的基础上，通过对均质压燃燃烧反应途径的分析，结合敏感性

分析，建立乙醇均质压燃简化动力学模型。

2．2．1敏感性分析和反应速率分析方法

敏感性分析方法在许多研究领域都有应用，其目的在于分析出对结果产生

较大影响的因素。针对具体的化学反应，主要体现在温度敏感性分析和浓度敏

感性分析上。

14
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考虑由S种组分和R个反应组成的化学系统，对第i种组分的反应速率可写

为下列一阶常微分方程

鲁=巧(cl，．．啪，．．颤) (2-1)

cf I，一0=g，i=1，2，．．．，S

式中，时间t为自变量，浓度q为因变量，反应率系数恕为系统参数。方程

(2．1)的解取决于初始条件和系统参数。

在实际应用中，往往很难甚至无法求出敏感度的解析解，因而需要采用数

值方法来进行敏感性分析，亦即对方程(2．1)取偏微分，得出敏感度系数的一

组微分方程

旦Ok,t㈦Ot)=杀‰铂⋯颤)

旦Ot『，t,堕Ok,1)=(篆L；，+喜I(善)瞄(象)％l c2国

耠吼枷+冰乳白％]
方程(2．2)中，偏导数后面的q表示在微分中cf保持不变，cf，。表示除巳外，

所有c，保持不变。该方程组是线性的，可以和方程(2．1)联立后进行数值求解。

对于给定的反应系统，一旦确定各反应的敏感度系数后，就可以进行量级I：k较

而完成复杂机理的简化。

反应速率分析法ROP(Rate of Production)是通过分析各个基元反应对某个组

分的净产生速率的大小，来分析反应进行的方向，这种方法在链反应分析中非

常有效，通常可以迅速得出链传播过程所经历的反应。

2．2．2主要组分的确定

主要组分的确定具有非常重要的地位，本文首先通过温度敏感性分析来确

定主要组分，依据是这些组分对燃烧温度有重要影响。
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R2．H+02=O+OH

R2 1．HO，+H02=H202+02

R23．oH+OH(+M)：H202(+M)

R27．H20，+OH=H20+H02

R34．CH3+H02=CH30+OH

R35．CH3+H02=CH4+02

R1 55．C2H50H+H02=

CHlCHOH+H202

R1 58．CH3CH20-卜M=

CH3HCo+H+M

R1 59．CH3CH20+M=
一l -0．5 0 0．5 l 1．5 2 CH，O+CHl+M

对温度的最大敏感性系数

图2．1对温度的敏感性系数分析图

图2．1为对温度的敏感性系数分析，得出温度的主要敏感性反应为R2、R21、

R23、R27、R34、R35、R155、R158、R159。从图中还可以看出R2、R23、R34、

R155、R158对温度的敏感性系数为正，随着这几个反应的反应速率的增加，缸

内温度将增加，同时这几个反应将非活性基H202、H02、02等转变成了O、OH

等活性基，促进了乙醇的氧化进程，其中在乙醇的氧化过程中主导温度的基元

反应为R23，其次为R155和R2：相反地，R21、R27、R35、R159对温度的敏

感性系数为负，说明增加这些反应的反应速率将使缸内温度降低，同时这几个

反应将活性基OH、CH3等转化物活性中间产物，终止了反应链的传播，抑制了

乙醇氧化的进程。

根据上文温度敏感性分析，我们将上述主要敏感性反应中出现的反应物和

产物确定为主要组分，主要包括C2HsOH、CH3CHOH、CHaCH20、CH3HCO、

CH20，CH30，CH3，CH4，H02，H202，OH。

2．2．3根据主要组分找出链传递过程

确定出主要组分后，然后再针对主要组分采用反应速率分析法ROP进行分

析，得出哪些反应使主组分的净生成速率较大。首先从C2H50H开始，经过ROP

分析，得出参与乙醇氧化消耗的主要组分与反应。

16
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2．2．3．1乙醇氧化消耗途径分析

乙醇氧化过程主要是以裂解和脱氢两种途径来消耗的。

1)乙醇裂解反应：CEHsOH(+M)一产物

2)乙醇脱氢反应：CEHsOH+OH-"产物；CEH50H+H一产物；C2H50H+O一

产物；C2H50H+CH3一产物；C2H50H+HOE一产物

乙醇裂解反应主要是链引发反应，通过反应链产生大量活性基团。在反应

R139中，乙醇C—c键的分裂引起了着火前活性基的增长。这主要通过下面的链

串反应来体现：

R139 CEHsOH(+M)=CH3+CH20H(+M)R70 CH20H+02=CH20_卜H02

R34 CH3+HOE=CH30+OH R59 CH30(+M)=CH20+(+M)

R2 H+02=O+OH

由上述的链串反应可知，首先CEH50H裂解生成CH3(甲基)和CH20H，

CH20H再进一步氧化成CHEO(甲醛)和H02(自由基)，两个自由基CH3、H02

反应生成CH30(甲氧基)和OH基，然后CH30分解为CH20和H(自由基)，此

时和02发生支链反应，使反应链进一步增长。此阶段产生的自由基主要有：CH3、

H02、H、OH等，为C2H50H脱氢反应引发其他的各种反应链，使反应得以进一

步延续。脱氢反应则是进一步消耗C2H50H，使其氧化成许多中间产物，从而完

成整个燃烧过程。图2．2是乙醇各主要消耗反应的反应速率。

0．哪

台篇-0删
一层

g一0．0010
善
煅
倒-0．0015
嗡

．0．0020

．10 ．5 0 5 10
。10 -5 0 5 10

曲轴转角／rc鼬 曲轴转角／(oc笱

图2—2乙醇重要氧化消耗反应的反应速率

由图2．2可知，R145的反应速率不管是在反应初期还是后期都是最大的，

在整个燃烧过程中一直占主导地位；在氧化初期，除了R139、R149、R15l外

其余反应都明显地参与了氧化过程。乙醇氧化过程中起着重要作用的裂解、脱
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氢反应如表2．1所示。

表2．1乙醇直接参与的重要氧化消耗反应

反应类型 序号 基元反应

裂解反应 R139 C2HsOH(+M)=CH3+CH20H(+M)

C2HsOH(+M)--*产物 R140 C2HsOH(+M)=C2H5+OH(+M)

脱氢反应 R143 C2HsOH+OH=C2I-LIOH+H20

C2H50H+OH—}产物 R144 C2H50H+OH=CH3CHOH+H20

R145 C2HsOH+OH=CH3CH20+H20

脱氢反应 R149 C2HsOH+0一C2H40H+OH

C2H50H+O-÷产物 R150 C2HsOH+O=CH3CHOH+0H

R151 C2HsOH+O=CH3CH20+OH

脱氢反应 R153 C2HsOH+CH3=CH3CHOH+CH4

C2H50H+CH3／H02_产物 R155 C2HsOH+H02=CH3CHOH+H202

乙醇脱氢反应主要生成了CH3CH20、CH3CHOH等产物，其中CH3CH20、

CH3CHOH又进一步发生氧化反应，CH3CH20主要通过R158、R159生成

CH3HCO、CH20(图2．3)，CH3CHOH通过R165．CH3CHOH+02=CH3HCO+H02

转化为CH3HCO(图2_4)。

一lO．8—6 4 -2 0 2 4

曲轴转角／。CA

图2-3 CH3CH20反应速率

2．2．3．2重要中间产物的分析

．10 -8 ．6 4 ．1 O 2 4

曲辜由转角／口CA

图2．4 CH3CHOH反应速率

在乙醇氧化过程中生成了许多重要的中间产物，主要有：CH3HCO、CH20、

CH4、CO、C02、H202、H20、H02、OH等，分析这些重要中间产物的消耗途

径有助于更好地了解乙醇的氧化过程。
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图2．5为重要中间产物CH20生成与消耗的反应速率，表明CH20主要由：

R59 CH30(+M)=CH20+(+M) R7 1 CH20H+02=CH20+H02

R1 59 CH3CH20+M=CH20+CH3+M R238 CH2CH0+02=CH20+CO+H

等反应生成，通过反应R125．CH20牛OH=HCo+H20和R126．CH20+H=HCO+H2

进一步消耗，氧化成HCO。

国力12

毒 _4 —2 0 2 4 -6 -4 -2 0 Z 4

曲轴转角，嘞～ 曲轴转角／*CA

图2．5 CH20反应速率 图2．6 CH3HCO反应速率

重要组分之一的CH3HCO在氧化过程中摩尔分数较高，其主要通过反应

R158．CH3CH20+M=CH3HCO+H+M和R165．CH3CHOH+02=CH3CHo+H02生成，

然后由R1 75．CH3HC0+oH=CH2HC0+H20和Rl 76．CH3HCO+OH=CH3+HCOOH

发生氧化反应生成CH2HCO和HCOOH，进一步消耗。其生成和消耗的反应速

率见图2．6。

R1 29．HCo+02=CO+H02

R l30．HCO+M=H+CO+M

R238． CH2HC0+02=

CH20+Co+OH

R252．CH3CO(+M)=

CH3+CO(+M) -6 一| -2 0 2 4

曲轴转角，。CA

图2．7 CO生成速率

CO作为重要的中间产物之一主要由下列反应得到(主要是由HCO进一步

氧化得到的)，图2．7为其生成速率。然后CO再通过反应R1 35．CO+OH=C02+H

和R136．CO+O+M=C02+M进一步氧化生成最终产物C02。
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对于CI-h的生成主要有反应：R153．C2H50H+CH3=CH3CHOH+CI-h和反应

R35．CH3+H02=CH4+02。其中HOE主要通过反应R10．H+H02=OH+OH和R34

CH3+H02=CH30+OH转化为活性基加快整体反应速度，而累积生成的H202主要

通过R23．H202(+M)=OH+OH(+M)转化为活性基。H、OH等的生成过程已经在上

节中讨论过，在此不再赘述。

通过乙醇氧化消耗途径和上文各种重要中间产物的分析，我们可以归纳出

乙醇氧化反应的总体流程图如图2—8所示。

M M

C2H5．．卜——一C2H50H————◆CH20H+CH3

CH，1|oH幻
OH {CH3CHOH

f CH3CH20

HCO+C2H3●一C2H4+^C2H40H

CH20+CH3

CHaHCO～咀唧／HCOO土H+吗吣H c。

／OH ：／伽

图2-8 乙醇氧化反应的总体流程图

把上述关键反应组合到一起，就形成了一个包括28种组分和46个基元反

应的乙醇氧化简化反应机理，如表2-2所示，在表中

后=彳Poxp(斋) c2固

式中，k为反应速率常数；A为指前因子；T为反应温度；b为温度指数；E

为活化能；R为普适常量。

表2-2 乙醇简化动力学模型

编号 反应 A b E

1 O+OH=02+H 2．02E+14 ．0．4 O．O

2 H+02(+M)=H02(+M) 4．52E+1 3 O．O O．O
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3 OH+H02=H20+02 2．13E+28 -4．827 3500．0

4 OH+H02=H20+02 9．1 0E+14 O．O 10964．0

5 OH+oH=O+H20 3．57E+04 2．4 ．2112．O

6 H02+H02=H202+02 4．20E+14 O．O 11982．0

7 H02+H02=H2012+02 1．30E+11 0．O ．1629．0

8 OH+OH(+M)=H202(+M) 1．24E+14 -O．37 0．O

9 H202+H=OH+H20 3．07E+13 O．O 4217．0

lO H202+OH=H20+H02 2．40E+00 4．042 —2162．O

11 CH4+OH=CH3+H20 4．19E+06 2．O 2547．0

12 CH3+H02=CH30+OH 7．00E+12 O．O O．0

13 CH3+H02=CH4+02 3．00E+12 O．O O．O

14 CH20+H(+M)=CH30(+M) 5．40E+11 0．454 2600．0

15 CH20H+02=CH20+H02 1．57E+15 ．1．O 0．O

16 CH20H+02=CH20+H02 7．23E+13 O．O 3577．0

17 HCOOH+OH=C02+H20+H 2．62E+6 2．056 916．O

18 HCOOH+H02=CO+H202+OH 2．40E+19 ．2．2 14030．0

19 HCOOH+O=CO+OH+OH 1．77E+18 ．1．9 2975．0

20 CH20+OH=HCO+H20 3．43E+09 1．18 ．447．0

21 HCO+02=CO+H02 7．58E+12 O．O 410．0

22 CO+OH=C02+H 9．42E+03 2．25 ．2351．O

23 C0+0l+M---C02+M 6．17E+14 O．O 3000．0

24 CEHsOH(+M)=CH3+CH20H(+M) 5．94E+23 ．1．68 91163．0

25 C2HsOH(+M)=C2H5+0H(+M) 1．25E+23 ．1．54 96005．0

26 C2H50H+OH=C2H40H+H20 1．74E+11 0．27 600．0

27 C2HsOH+OH=CH3CHOH+H20 4．64E+11 O．15 0．O

28 C2HsOH+OH=CH3CH20+H20 7．46E+1l 0．30 1634．0

29 C2HsOH+H=CH3CHOH+H2 2．58E+07 1．65 2827．0

30 C2H50H+O=C2H40H+OH 9．41E+07 1．70 5459．0

3l C2H50H+o=CH3CHOH+OH 1．88E+07 1．85 1824．0

32 C2HsOH+O=CH3CH20+OH 1．58E+07 2．00 4448．0

21
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33 C2HsOH+CH3=CH3CHOH+CH4 7．28E+02 2．99 7948．0

34 C2HsOH+H02=CH3CHOH+H202 8．20E+03 2．55 10750．0

35 C2HsOH+H02=C2H40H+H20z 1．23E+04 2．55 15750．0

36 CH3CH20+M=CH3HC0+H+M 1．16E+35 -5．89 25274．0

37 CH3CH20+M=CH3+CH20+M 1．35E+38 -6．96 23800．0

38 CH3CH20+02=CH3HCO+H02 4．00E+10 O．0 1100．0

39 CH3CHOH+02=CH3HCo+H02 4．82E+14 O．O 5017．0

40 CH3CHoH+02=CH3HCO+H02 8．43E+l 5 ．1．2 0．0

41 CH3HCO+OH=CH2HCO+H20 1．72E+05 2．4 815．O

42 CH3HCO+0H=CH3+HCOOH 3．OOE+15 ．1．076 0．0

43 C2H40H+02=HOC2H402 1．OOE+12 O．O 一1100．0

44 HOC2H402=CH20+CH20+OH 6．00E+10 O．O 24500．0

45 CH2HCO+012=CH20+CO+OH 3．OOE+10 0．O 0．0

46 CH3Co(+M)=CH3+CO(+M) 3．OOE+12 0．O 16722．0

2．2．4氮氧化物生成模型

氮氧化合物NO。包括NO和N02，但主要是NO，其主要来源是参与燃烧的

空气中的N2，与燃料(除非本身含氮)组成无关。由于N02所占质量分数不高，

一般计算中只考虑NO的生成机理。NO的生成主要有四种途型36】：(1)高温途

径，由空气中的氮在1800K以上的高温环境下氧化而产生的NO，称为热

NO(Thermal NO)或Zeldovich．NO；(2)瞬发途径，由空气中的氮与富燃料区中的

碳氢组分快速反应生成，称为瞬发NO(Prompt NO)或Fenimore．NO；(3)N2 O途

径；(4)燃料氮途径。

对内燃机而言，NO的生成主要有(1)和(2)两种途径，第(2)种途径在总的NO

排放中所占比例不大，且机理较复杂，因此在发动机NO计算中，一般均不予考

虑；而第(1)种途径的生成机理则是所有污染物中迄今研究得最为深透的，在内

燃机典型的燃气温度和接近理论化学当量燃空比的条件下，热NO生成服从大家

熟知的扩充的Zeldovich机理：

N2+O=NO+N N+02=NO+O N+oH=NO+H

扩充的Zeldovich机理的温度敏感性较高，当温度较低时，计算结果与试验
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结果会有较大差异。但由于其简便实用，而且经过了几十年来无数实践的检验，

被证明是一个卓有成效的NO模型，至今仍是燃烧界进行排放计算的首选模型。

HCCI燃烧的发动机，燃烧温度较低，最高温度也只有1900K左右，并且不

存在扩散燃烧，燃烧速度很快，爆发压力较高。由于低温高压的特点，扩充的

Zeldovich机理不能很好地预测NO的排放。为了得到适用于HCCI燃烧方式的

NO生成机理，P．Mchresh[删等人用数值方法模拟了HCCI发动机的NO排放，他

们发现N20机理的生成条件为低温预混稀燃，对NO的生成有很大影响，甚至

在某些工况下，N20生成的NO超过了Zeldovich机理。另外，王志【4l】和黄豪中

【42】的研究也表明在HCCI高压低温稀燃的条件下，NO的生成主要来源于N20中

间产物途径。

因此，为了模拟HCCI发动机的NO排放，在表2．2化学反应机理的基础上

添加了NO简化模型的6步反应机理，见表2．3。表2．2与表2．3中的反应就组

成了一个包括33种组分和52个基元反应的乙醇简化动力学模型。

表2．3 NO简化模型

编号 反应 A b E

47 N2+O=N+NO 3．50E+13 0．00 330．0

48 N+02=NO+O 2．65E+12 0．00 6400．0

49 N+OH=No+H 7．33E+13 0．OO 1120．0

50 N20+O=2NO 2．90E+13 0．OO 23150．O

51 N20(+M)=N2+O(+M) 1．30E+11 O．00 59620．0

52 N20+H=NH+NO 4．16E+14 —450 0．O

2．3简化模型的验证

为了检验简化模型对燃烧过程预测的准确性，我们以乙醇燃烧反应的详细

机理作为判断标准，采用美国Sandia国家实验室开发的大型气相化学反应动力

学计算软件CHEMKIN4．0，将乙醇HCCI燃烧的简化模型的计算结果与详细化

学动力学模型的计算结果进行了对比，对比结果表明，本文的简化模型能预测

乙醇发动机HCCI燃烧的基本特性，能够对甲醛、乙醛和NO的生成和消耗进行

较好的预测。
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2 3．1初始参数的设置

数值计算采用美国Sandia国家实验室的燃烧研究室开发的一个大型气相化

学和等离予体化学动力学计算软件CHEMKJN4 0。它是一个用来解决复杂化学

反应动力学的强大的软件系统，在化工、航天、动力、汽车、国防等领域应用

广泛。此外，它还提供了单独的HCCI发动机计算模块，内嵌零维单区模型作为

发动机物理模型。，⋯⋯ Ⅲ赢茸薅磊葡疆蟊萄蠢丽葡广———————一～一=～一1·⋯ ”“”!二’ ∞⋯-_-●-_ #

==篙= ⋯：一 ， 《

图2-9模型初始参数设置

本文以燃用乙醇的ZSl95非增压水冷直喷式柴油机为研究对象．以其结构

参数作为初始输入参数，其中压缩比17 5，连杆长度与曲柄半径之比为3 652(连

杆长度210ram，曲柄半径57 5mm)，发动机转速1000r／min，计算从上止点前

137。CA开始，计算步长取值O 5。CA，初始温度和压力分别设为413K和

0 IMPa，燃空当量比巾=o 2632，不考虑燃烧室壁面的传热。计算所用发动机模

型初始参数如图2-9所示。

2．3 2简化模型与详细模型的比较

在F=17．5，巾=o 2632，己=0 1MPa，毛=413K，^=1000r／min工况下，简化

模型计算出的缸内压力、缸内温度以及重要基元的摩尔分数与详细模型计算结

果的比较，见图2．10。从图2-10a)、图2-10b)中可咀看出，简化模型所计算出

的缸内压力和温度曲线与详细模型所得的结果一致，预测的着火时刻与详细模

型也吻合的较好。
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图2．10e)为简化模型与详细模型计算的乙醇摩尔分数的比较，两种模型计

算所得的乙醇摩尔分数曲线在开始消耗直至完全消耗趋势完全一致，开始时刻

与完全消耗的时刻十分吻合，只是简化模型计算的着火时刻较详细模型略有提

前，主要是因为简化机理中去掉了一些抑制燃料氧化的反应，使得H02、H202

提前裂解为OH自由基，引起着火时刻提前。

图2．10d)、2．10e)为缸内CO、甲醛和乙醛摩尔分数变化曲线。它们都是乙

醇氧化反应中比较重要的中间产物，有相似的生成规律。在燃烧初始阶段开始

大量生成，然后逐渐累积达到最大值，随着燃烧进行，温度进一步升高，它们

被迅速氧化而消耗，浓度快速下降。从图2．10e)中可以看出，简化模型和详细模

型计算所得的摩尔分数曲线从开始生成时刻直至最终完全消耗时刻总体趋势基

本一致，只是简化模型计算出的摩尔分数略高于详细模型的计算结果，这是由

于简化模型中忽略了几个消耗甲醛和乙醛的基元反应，而仅选取了几个与甲醛

和乙醛生成最主要的反应。

图2．10f)为NO摩尔分数变化曲线。由前面讨论的缸内温度可知，在计算

工况下，缸内温度较低，很少超过1800K，所以NO的生成量很少，在HCCI

高压低温稀燃的条件下，NO的生成主要来源于N20中间产物途径。简化模型比

详细模型生成的NO略高，但总体趋势基本上一致。

由上述图可见，虽然一些物种的摩尔分数略有差别，简化模型需要进一步

的完善，但是简化模型和详细模型得到的计算结果总体趋势基本一致，因此可

以初步证明本文所提出的简化模型基本合理。

2．3．3不同初始参数对简化模型的影响

2．3．3．1不同初始温度对简化模型的影响

HCCI发动机的着火燃烧过程主要受化学反应动力学控制【9】，对温度非常敏

感，所以当进气温度不同时，对乙醇HCCI的燃烧影响较大。对于简化模型，为

了考察初始温度对简化模型计算结果的影响，验证简化机理能在更为宽广的初

始温度范围内的准确性和有效性，本节将简化机理与详细机理在不同初始温度

条件下进行了对比。在进气压力Pin=0．1MPa和当量燃空比①=0．2632不变的条

件下(发动机转速n=1000r／min、压缩比s=17．5保持不变)，图2．11为在不同

的进气温度Tin(分别取393K、413K、433K、453K)下，简化模型计算的着火
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时刻、缸内压力峰值和温度峰值与详细模型计算结果的比较图。

lO

5

《

呈0
暇

馨j
钼

．10

．15

380 400 420 440 460 380 400 420 440 460

初始温度翟 初始温度／K

a)着火时刻 b)缸内温度峰值与压力峰值

图2．11不同初始温度时简化模型与详细模型的对比计算

图2—11a)为由两种模型计算出的着火时刻的比较，从图中可以看出，随着初

始温度的升高，着火时刻提前，这主要是因为温度的升高加剧了氧化过程，提

高了反应速率，简化模型的计算结果与详细模型计算结果基本一致。图2．1lb)

为由两种模型计算出的缸内温度峰值和压力峰值的对比，从图中可以看出，随

着初始温度的升高，缸内的压力峰值逐渐减小，而缸内的温度峰值呈增大趋势，

这主要是因为，随着初始温度的升高，在保持进气压力和当量比不变时，进入

气缸的燃料减少，其简化模型与详细模型的计算结果也比较吻合。可见，对进

气温度进行调节，是实现HCCI燃烧控制的有效途径之一。

2．3．3．2不同初始压力对简化模型的影响

为了考察初始压力对简化模型计算结果的影响，验证简化模型在不同初始

压力下计算的结果与详细模型计算结果的一致，将简化模型与详细模型在初始

温度Tin=413K、当量燃空比①=0．2632不变的条件下，计算不同初始压力Pin(取

0．1MPa、0．12MPa、0．14MPa、O．16MPa)下的模拟燃烧情况进行了对比。

图2．12为不同初始压力时简化模型与详细模型计算的着火时刻、缸内压力

峰值和温度峰值的变化图。从图中可以看到，随着进气压力的增加，着火时刻

提前，缸内温度峰值略有增加，压力峰值有较大幅度的升高，这主要是因为随

着初始压力的增大，使得可燃混合气的密度增大，从而可以产生更多的自由基

并加大了自由基的碰撞几率，加速了氧化反应的进行，使得着火提前，并且由
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于缸内压力随初始压力的升高，在压缩过程中引起的温升程度会越高，进而加

剧了氧化反应的剧烈程度，缩短了燃烧持续期，使缸内压力峰值增加。

0．08 o．I O．12 O．14 O．16 O．19

初始压力／X幻P互

2
＼
趔
墅
世
嘎
杖
崩

a)着火时刻 b)缸内温度峰值与压力峰值

图2．12不同初始压力时简化模型与详细模型的对比计算

2．3．3．3不同燃空当量比对简化模型的影响

HCCI稀薄燃烧，可以降低燃烧温度，减少NOx的排放，可燃混合气中的

燃料的浓度直接影响着燃烧情况。为了考察燃空当量比对简化模型计算结果的

影响，验证在不同的燃空当量比下简化模型计算结果，仍然与详细模型计算结

果具有一致性，将简化模型与详细模型在不同燃空当量比(取①=0．2632、

①=O．22、①=0．17)下的模拟燃烧情况进行了对比，模拟计算选取初始温度

Tin=413K，初始压力P扩O．1MPa，发动机转速n=1000r／min、压缩比s=17．5保

持不变。

图2．13是不同燃空当量比时，简化模型与详细模型计算的着火时刻、缸内

温度峰值和压力峰值。从图中可以看出，随着燃空当量比的增大，燃料浓度增

大，加速氧化反应的进行。从图中还可以看出，缸内温度峰值和压力峰值随燃

空当量比的增加均有提高，这主要是由于当初始温度和压力一定时，随着燃空

当量比的增加，混合气浓度变浓，氧化反应的热量增加，缸内温度增加加快，

促进了燃烧反应的进行，使得缸内的温度峰值和压力峰值增加。从图中可以明

显看出，简化模型的计算结果与详细模型的计算结果基本一致。
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图2．13不同燃空当量比时简化模型与详细模型的对比计算

总之，通过改变初始参数，对本文提出的乙醇简化化学反应动力学模型与

详细模型进行对比，结果表明，在不同初始参数条件下，简化模型对乙醇HCCI

燃烧特性及中间产物的预测与详细模型吻合的较好。因此，用简化模型代替详

细模型与多维模型相耦合，对乙醇HCCI发动机的燃烧和排放特性进行模拟计

算是可行的。

2．4本章小结

本章介绍了构筑简化动力学模型的基本方法，对乙醇HCCI燃烧反应途径进

行了分析，总结出了基于CHEMKIN程序的简化的乙醇燃烧反应机理，由此

构建了乙醇HCCI燃烧反应简化动力学模型，其中简化模型包括33种组分，

52个基元反应。在此基础上，将乙醇HCCI燃烧的简化模型的计算结果与详

细化学动力学模型的计算结果进行了对比，研究了不同初始参数对简化机理

的影响。主要包括以下两方面的工作：

(1)在乙醇氧化的详细化学反应动力学机理分析的基础上，首先通过温度

敏感性分析来确定主要组分，然后再针对主要组分采用反应速率分析法ROP进

行分析，最后得到乙醇化学反应动力学的简化机理，由此建立乙醇HCCI燃烧

的简化模型。并将简化模型与详细模型进行了对比计算，计算结果表明，简

化模型与详细模型吻合情况较好。

(2)研究了不同初始参数对乙醇HCCI燃烧简化机理的影响，分别讨论了
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不同初始温度、不同初始压力、不同燃空当量比下，简化模型与详细模型对

乙醇HCCI燃烧的着火时刻、缸内温度峰值和压力峰值的影响。结果表明，在

各种不同条件下，简化模型与详细模型对乙醇HCCI燃烧的预测趋势相同，两

种模型计算结果基本一致。
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第3章 CFD缸内流动与燃烧模拟理论

计算流体动力学(CFD)是通过计算机数值计算和图像显示，对包含流体流

动和热传导等相关物理现象的系统所做的分析。CFD辅助发动机设计实质就是

基于计算机技术、利用CFD理论来解决具体发动机内的流动计算问题。目前比

较有代表性的内燃机数值模拟计算程序有英国帝国理工学院的PHOENICS、奥

地利AVL研究所的FIRE、英国Adapco公司的STAR．CD、美国FLUENT公司

的FLUENT以及美国Los Alamos国家实验室开发的KIVA程序等软件【431。

FLUENT具有功能全面、适用性强、使用广泛等特点，CFD耦合化学反应动力

学机理可以模拟计算均质压燃发动机的燃烧过程。

3．1 FLUENT软件介绍

FLUENT软件是美国FLUENT公司推出的大型计算流体动力学软件，是用

于模拟具有复杂外形的流体流动以及热传导的CFD软件。FLUENT能够很好地

在瞬态与稳态、层流与湍流、传热、化学反应、多相流等领域进行模拟计算【州。

FLUENT的软件包主要由：GAMBIT、FLUENT、prcPDF、TGrid、Translators

五部分组成。

利用FLUENT软件进行求解的步骤如下：

(1)确定几何形状，生成计算网格(用GAMBIT，也可以读入其他指定程序

生成的网格)；

(2)选择求解器(2D、3D、2DDP、3DDP)；

(3)导入并检查网格；

(4)选择求解的方程：层流或湍流，化学组分或化学反应，传热模型等；

(5)确定流体的材料物性；

(6)确定边界类型及边界条件；

(7)条件计算控制参数；

(8)流场初始化；

(9)求解计算；

(10)保存结果，进行后处理等。
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利用FLUENT软件进行模拟计算的具体流程如图3-1所示。

图3．1基本程序结构示意图

3．2流体动力学控制方程

3．2．1基本控制方程

发动机缸内燃烧过程(化学反应的流动过程)十分复杂，具体表现形式千

变万化，但它们都遵循自然界的基本守恒定律：质量守恒定律、动量守恒定律、

能量守恒定律，对于多组分化学反应，还需要化学组分平衡方程。这些方程是

对流动和燃烧过程进行模拟计算的基础和出发点【45’铂】。

(1)质量守恒方程

任何流动问题都必须满足质量守恒定律。即单位时间内流体微元体中质量

的增加，等于同一时间问隔内流入该微元体的净质量。按照这一定律，质量守

恒方程为：

一ap+型+一a(po)+型：o (3-1)
at 瓠 却 瑟

。

32



武汉理工大学硕士学位论文

引入矢量符号挑(a)=誓+鲁+誓，式(3-1)写为

等+dil，(au)_0(3-2)
式中，p是流体的密度，t是时间，U是速度矢量。

(2)动量守恒方程

任何流动系统都必须满足动量守恒定律。即：微元体中流体的动量对时间

的变化率等于外界作用在该微元体上的各种力之和。按照这一定律，x、Y和z

三个方向的动量守恒方程为：

掣+div(彤炉一宝+坠+冬+冬+c(3-3a)O现
。 。

瓠x 卸 跣x

—a(pv)+加(删)：一Op十c3ar，y+c3r)r+冬+F，(3-3b)O t ” 7

Oy 锄 oy 瑟
y

掣+咖(删)一Oap+Oar=+冬+冬+只(3-3c)
氆

、 J

芘 瓠 凶 包
2 。

式中，P是流体微元体上的压力；k、勺、t等是因分子粘性作用而产生的作

用在微元体表面上的粘性应力f的分量；C、C和E是微元体上的体力。

式(3．3)是对任何类型的流体均成立的动量守恒方程。对于牛顿流体，粘性

应力f与流体的变形率成正比例，有：

k却罢+2div(“)

％却詈+胁(“)

乞锄詈+五div(“)

～=％=∥睁罢) 仔4，～2％2∥【瓦+瓦J (34)

％：勺：∥隆詈)％2勺叫【i+石J
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乞=％=∥(考+罢)
式中，∥是动力粘度，旯是第二粘度，一股n-J取五=一2／3。将式(3—4)代入(3—3)，

得：

堕掣+机(p““)：机(∥gr口d“)一挈+S。(3-5a)
dt OX

堕掣+饥(pu“)：饥(∥g，．口d。)一挈+Sp(3-5b)
Ot ∥v

萼掣+div(p训：di’，(∥刖J彩)一譬+S。(3-5c)
ol oz

式中，∥耐O=(90／／gx+00／ay+a0／瑟，符号鼠、&和艺是动量守恒方程的广义

源项。

式(3．5)是动量守恒方程，简称动量方程(momentum equations)，也称作运动

方程，还称为Navier-Stokes方程。

(3)能量守恒方程

能量守恒定律是包含有热交换的流动系统必须满足的基本定律。该定律表

述为：微元体中能量的增加率等于进入微元体的净热流量加上体力与面力对微

元体所做的功。按照这一定律，能量守恒方程为：

挈砌(删=divLlk勺gradT卜 p6，

该式可写出展开形式：

—a(p—T)+—a(p—uT)+—a(p—oT)+亟竺型：一a(一k—aT)+ia(一k iaT)+旦(生娑)+sTat ax ay az ax、c。ax’砂、Cp砂7 az、Cp
az

7

(3—7)

式中，c。是比热容；丁为温度；k为流体的传热系数；昌为粘性耗散项。

(4)组分质量守恒方程

对于一个存在多种化学组分的特定系统而言，每一种组分都遵守组分质量

守恒定律。该定律可表述为：系统内某种化学组分质量对时间的变化率，等于

通过系统界面净扩散流量与通过化学反应产生的该组分的生产率之和。其表达
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式为：

盖(肌)+div(puml)=div(Fl gradn丐)+墨(3-8)

式中，聊，为组分，的质量分数；F，为组分Z的输运系数；弓为组分，的化学反应

生成率。

(5)守恒方程的通用形式

为了便于对各守恒方程进行分析，并用同一程序对各守恒方程进行求解，

现建立各基本守恒方程的通用形式。

如果用≯表示因变量，则上述各守恒方程都可以表示成以下通用形式：

昙(刎+diV(p材矽)=diV(r≯gradq6)+_(3-9)
式中，第一项代表瞬态项，第二项代表对流项，第三项代表扩散项，第四项代

表源项。

上述质量守恒方程、动量守恒方程、能量守恒方程、组分守恒方程，加上

气体混合物的状态方程构成了一个封闭的方程组，然后再赋予合理的初始条件

和边界条件，就构成了数学上的定解问题。

3．2．2湍流模型

没有一个湍流模型对于所有的问题是通用的。一般在解决工程应用问题时，

要根据流动中所包括的物理现象、给定的实际情况、精度的要求、计算机的能

力、时间的限制而确定选择哪种湍流模型。目前在工程上提出的湍流模型有：

湍流粘性系数模型(如零方程模型、单方程模型、双方程模型和多尺度模型)、

雷诺应力模型(RSM)、大涡模拟(LES)以及湍流的直接数值模拟(DNS)。这些模型

和方法各有其适用范围和优缺点，本文仅列出了应用于内燃机缸内流动数值模

拟的双方程湍流模型：k一占模型和RNGk—s模型。

(1)k—s模型

k—s模型是迄今为止在工程上应用最广泛、积累经验最多的湍流模型。标

准的k—s模型是针对二维不可压缩的稳态流动问题提出的，在用于内燃机缸内

湍流时必须经过修正，修正后的k一占模型的k方程和s方程分别为：

掣+掣一尹2善h考+姒a_L_(U呐ee ak7卜p埘at 8x i 3
I

8x i 叼8x。8x i＼Pt。ax?1
、 。
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掣+掣=一(詈巳一e，)胪瓦OUj+毒(爸考]+鲁B％考一c：胪]
(3—11)

虽然后一占湍流模型应用最广，但它比较简单，不需要太多的计算时间和内

存，计算得到的结果精度较低。k—s模型在处理内燃机缸内流动中大剪切率所

产生的强烈的湍流各向异性效应以及非平衡效应等方面也存在不少问题。

(2)RNGk一占模型

重整化群(Renormalization Group，RNG)是一种用于构筑许多物理现象模

型的通用方法，为湍流的上述问题提供了解决方法。它的基本思路是通过在空

间尺度上的一系列连续的变换，对原本十分复杂的系统或过程实现粗分辨率的

或“粗粒化”(coarse黟ained)的描述，从而使问题得到简化而易于处型291。

本文中采用的湍流模型是在标准k一占模型基础上修正后的RNG七一占湍流

模型。由于内燃机缸内工质有强烈的密度变化，常规的IⅢG后一占模型必须作压

缩性修正后，才能应用于内燃机。修正后的RNGk一占模型与标准k一占模型基本

相同，不同之处在于耗散率s方程中增加了一项以考虑平均拉伸应力和流体压缩

性的影响。占方程改为如下形式【47’48】：

掣+掣一2Cr c—j2 v，ik瓦Ouj jps O％uL+考(鼍考)
+鲁旧一q)乃器乜p叫

(3-12)

式中～∥尘堡兰生尘±监堕垃，万：{1 w竺则，．
3 【0 V·U>0

c，=芈铲⋯s鲁，其中s=(2驴驴)m，西=烈哥+詈)o
m和n是与缸内热力学过程有关的常数，m=0．5，n是多变指数；G项用

于考虑速度扩张项不为零时的影响。RNGk一占模型中常数的取值如下：

巳=0．0845，el=1．44，e2=1．68，Pr,=旺=o．719，‰=4．38，∥=0．012。

为了便于比较，下面也给出了标准k一占模型中常数的取值：

q=0．09，e。=1．44，e2=1．92，Pr,=1．0，P‘=0．769。可见两者之间的
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常数取值是有所不同的。

(3)湍流近壁处理方法

湍流流场在固壁附近，壁面区内的物理量如速度、温度和浓度等参数的输

运系数将发生剧烈的变化。这种变化主要是随着壁面的临近，湍流脉动速度减

小，而层流输运相对增强，从而引起输运系数的剧烈变化。如果在这种急剧变

化的非线性区域仍然使用FLUENT默认的壁面函数法，将会引起很大的误差。

为了解决近壁问题，同时考虑发动机缸壁边界层区对缸内HC和CO排放的

较大影响，我们采用另一种近壁处理方法一增强壁面处理法。它是一种近壁
面模拟方法，采用这种方法，湍流模型被修正，从而使壁面受粘性力影响的区

域也能用网格划分来求解。采用对壁面区划分足够细的网格，来求解粘性底层

和过渡层，这样必然会造成计算量增大。因此，在距离壁面一定范围处适当加

密网格，然后对这些较密的网格采用增强壁面函数法。

3．3燃烧模型

化学反应模型，尤其是湍流状态下的化学反应模型自FLUENT软件诞生以

来一直占有很重要的地位。多年来，FLUENT强大的化学反应模拟能力完成了

对各种复杂燃烧过程的模拟。FLUENT通过求解每种组成物质的对流、扩散和

反应源的守恒方程来模拟混合、输运以及多种同时发生的化学反应。反应速率

作为源项出现在物质输运方程中，FLUENT提供了4种计算模型49】：(1)层流有

限速率模型(Laminar Finite—Rate)；(2)涡耗散模型(Eddy-Dissipation)；(3)有限

速率／涡耗散模型(Finite．Rate／Eddy-Dissipation)；(4)涡耗散概念模型(EDC)。这

4种模型有不同的适用范围，下面简单介绍一下：

层流有限速率模型(Laminar Finite—Rate)使用Arrhenius公式计算化学源项，

忽略湍流脉动影响，但它对于湍流火焰中Arrhenius化学动力学高度非线性是不

精确。涡耗散模型(Eddy-Dissipation)考虑湍流．化学反应相互作用，其化学反应

速率由大涡混合时间尺度kle,控制，如同Spalding的涡团破碎模型(EBU)一样。

只要湍流出现尼／占>0，燃烧即可进行，通常适用于非预混火焰，但在预混火焰

中，反应物一旦进入计算区域就开始燃烧。为了修正这一点，FLUENT提供了

有限速率／涡耗散模型(Finite．Rate／Eddy-Dissipation)，其反应是混合限制的。尽

管FLUENT允许采用有限速率／涡耗散模型和涡耗散模型的多步反应机理(反应
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数>2)，但可能会产生不正确的结果。由于该模型不能预测化学动力学控制的物

质，同时考虑湍流流动中的多步化学动力学机理，Magnussen等在此基础上提出

了一种可同时用于预混和扩散燃烧的模型——涡耗散概念模型(EDC)。

涡耗散概念模型(EDC)的燃烧速率是由两种涡团的破碎率和耗散率所决定，

该模型是在单步化学反应的基础上建立的，湍流燃烧的化学反应速率可表示为

半经验关系式：

万一竿耐n{-^，等，鲁} p聊

式中，B、C均为经验常数，y向、y。、】，∥分别为燃料、氧化剂和燃烧产物的

平均质量分数，S是氧化剂的化学计量系数，min表示取括号内三项中最小者。

上式的物理意义是燃烧反应只能发生在湍流的微结构上，即Kolmogorov尺度的

涡团上。一旦起控制作用的组分(括号内三项中最小者)的化学时间尺度大于

Kolmogorov时间尺度，燃烧反应即会淬熄。此公式适用范围较广，甚至可用于

部分预混、部分扩散燃烧的复杂情况，只需对系数加以调整。

由于本文要模拟发动机HCCI燃烧及HC、CO、NO的生成，还要同时考虑

化学反应动力学和湍流流动问题，因此选取EDC燃烧模型进行求解。

3．4动网格问题

周围的世界无时无刻不在运动着，在FLUENT数值模拟中，有时假设计算

区域的几何形状是不变的，虽然这种假设在某种程度上也能快捷准确地解决大

量的实际问题。然而，对于有些工程问题如活塞的往复运动则不能这样简化，

此时就要考虑计算区域变化的问题。为了解决这种问题，FLUENT软件中提供

了动网格模型，用来模拟计算区域随时间变化的流动问题。

在内燃机的工作过程中，随着活塞的往复运动，气缸的工作容积不断变化，

这就要求我们必须提供随时间变化的计算网格。要运用动网格模型，首先要提

供一个初始网格，然后再给出运动区域的运动规律。运动规律可以是定义好的

轨迹(如定义物体的角速度和线速度)，也可以通过设置软件提供的内置模块参

数来自动判断物体的运动轨迹(如专门用于内燃机气缸的动网格模块)。
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3．4．1动网格守恒方程

对于边界运动的任意控制体V，通用标量矽的守恒方程的积分形式如下：

瓦d￡p≯dy￡，p矽(u-u,)·相=￡y r△矽·以+S≯dV(3-14)

式中，p为流体的密度；“为流体的速度；Ug为动网格的运动速度；F为扩散系

数；墨为源项；ay代表控制体矿的边界。方程中的时间项用一阶迎风差分格式

表示为：

丢￡p矽d矿=量2生竺羔掣 (3．15)

其中第n+1时间步的控制体K+。体积由下式计算：

圪+I-∥+idV缸(3-16)
为了满足单元格的守恒方程，

警=“以=缸，一 (3-17)

其中彳，为第J个面的面积矢量，刀，为控制体中面的数量。

3．4．2动网格更新方法

FLUENT提供T--种动网格更新方法【49】：平顺方法(smoothing methods)：动

态层铺方法(dynamic layering)及网格重新划分法(remeshing methods)。

(1)平顺方法

当采用平顺方法时，假设任意两个节点之间的网格是相互连接的弹簧网络。

在节点运动之前，初始网格处于平衡状态。一旦节点发生运动，所有连接到该

节点的弹簧都产生一个应力，从而打破了原有网格平衡状态，这时软件就会根

据相应公式计算出各个节点的位移，使网格达到新的平衡状态。

(2)动态层铺方法

动态层铺方法主要是应用在棱柱形网格区域，它是根据邻近运动面的单元

层的高度来决定运动边界处是否添加或删除单元层。当采用动态层铺方法时，

事先定义每个运动边界的单元层的理想高度，当超过理想高度时，邻近运动面

的单元层就会分裂为两层或者是与相邻的单元层合并。
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f31网格重新划分法

平顺方法只是对原有网格的压缩或拉伸，如果运动网格位移过大，更新后

的单元格就会严重变形，甚至会出现负单元格体积，造成网格质量下降。为了

解决这种问题，FLUENT提供丁网格重新划分方法。当采用这种方法时，首先

定义单元格的最小长度尺度、最大长度尺度以及单元格的最大尖锐程度，然后

FLUENT根据事先定义的标准对每个单元格进行检查，融合那些不符合标准的

单元格，然后再对融合后的单元格重新局部划分，从而完成网格的更新。

3．4．3活塞运动参数的设置

由于本文计算的是活塞运动，需要激活In-Cylinder(活塞)选项(FLUENT

软件中提供的专门用于活塞往复运动的动网格模块)，设置好动网格更新方法

后，还需要设置活塞运动的相关参数，包括；发动机转速、起始曲轴转角、工

作周期、活塞行程、连杆长度等，时间步长取为l。CA。设置好的参数界面如图

lModcb s⋯m⋯LT"dn口‰“”·lmc"Me’4 skooF s口№『t

I：裟：警““ cmnk ghan S一一”一阿i

j矗．=． 。， b'tlⅢ刚n⋯水啡“■r

l!．Smoom．iaq cmtⅧe sk日zcH叫：r—
l：裟函 一一nnm『_

。。㈣g“4““帅⋯『西：广
Hmn bhuke cmHmI『i——一

由于FLUENT中内建了活塞位置随曲轴转角变化的函数，只需输入发动机

相关结构参数，FLUENT就会根据这些参数自动计算出活塞运动曲线，在每一

个时间步自动更新网格。活塞位置由以下公式计算得到：
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p，：三+詈(·一c。s见)一√—L—z—丽A2 (3．，8)

式中，P，为活塞位置(上止点时P，为零)；L为连杆长度；A为活塞行程；以

为当前的曲轴转角。

3．5数值求解方法

FLUENT提供了两种数值求解方法【49】：分离解法和耦合解法(耦合解法包括

隐式耦合解法和显式耦合解法)。这两种解法都可以在很大流动范围内提供准

确的计算结果，但是也各有优缺点。

’分离解法和耦合解法的主要区别在于求解连续性方程、动量方程、能量方

程和组元方程的方法有所不同。分离解法是分别求解上面的几个方程，最后得

到全部方程的解，耦合解法则是用求解方程组的方式，同时进行计算并最后获

得方程的解。两种解法的共同点是：在求解附带的标量方程时，比如计算湍流

模型时，都是采用单独求解的方式，就是先求解控制方程，再求解湍流模型方

程。

3．5．1两种求解方法的迭代步骤

(1)分离解法的迭代

分离解法的控制方程是非线性的，在得到收敛解之前，必须进行迭代。每

一步的迭代步骤如图3．3所示。

(2)耦合解法的迭代

耦合解法同时解连续性、动量、能量以及组分输运的控制方程，然后用分

离求解器方法中使用的同样的程序解附加的标量控制方程。其迭代步骤如图3-4

所示。

考虑到具体问题，本文选用分离解法。
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图3-3分离解迭代步骤

图3-4耦合解迭代步骤

3．5．2求解方法的设置

确定好求解器之后，就可以设定运行连续性方程、动量方程及其能量方程
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的具体求解方式。

(1)选择离散格式，

当使用分离求解器时，FLUENT在默认的情况下，所有的方程都是使用一阶

迎风离散格式来解对流问题。

(2)选择压力速度耦台方法

FLUENT提供了三种压力速度耦合方法：SIMPLE、S1MPLEC、PISO。本文

计算使用PISO方法，此方法还可以用于高度倾斜网格的定常状态计算和过渡计

算：SIMPLE、SIMPLEC方法一般用于定常状态计算。需要注意的是压力速度

耦合只用于分离求解器。

(3)设定亚松弛因子

分离求解器使用亚松弛来控制每一步迭代中的计算变量的更新。本文使用

默认的亚松弛因子开始计算。本文计算中设置好的求解器设置界面如图3-5所示。

3．6本章小结

图3．5求解器设置界面

本章主要介绍了cFD软件FLuENT进行发动机工作过程模拟的数学模型以

及求解方法和步骤。综合起来主要有以F内容：
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(1)介绍了FLUENT软件的组成和求解的一般步骤。

(2)介绍了流体动力学控制方程，包括基本控制方程和湍流控制方程。

(3)针对本文研究内容，重点分析了计算所选用的RNGk一占湍流模型、涡耗散

概念模型(EDC)以及动网格模型，为下文发动机工作过程的模拟计算做好了准

备。
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第4章 乙醇HCCI发动机工作过程模拟计算

就传统的柴油机而言，扩散和湍流对整个燃烧过程的影响较大，就HCCI

发动机而言，化学反应动力学在燃料的自动点火和氧化过程中起着主要的作用。

但是，HCCI发动机实际运行时，缸内并非完全均质混合气，湍流对均质压燃

燃烧有一定的影响。CHEMKIN软件虽然可以准确模拟燃料的化学反应机理，但

对流场的模拟具有局限性，考虑到FLUENT软件能够较好地模拟流场，因此本

章将第二章简化的简化模型耦合到FLUENT中对乙醇发动机HCCI燃烧过程和

排放特性进行模拟计算。

4．1发动机模型的建立

4．1．1网格的生成

本文以燃用乙醇的ZSl95非增压水冷直喷式柴油机为研究对象，在FLUENT

的前处理软件GAMBIT中直接建立几何模型，并划分网格。ZSl95发动机的结

构参数如表4-1所示。

表4．1发动机的结构参数

缸径(mm) 95 排气门开 430BBDC

行程(mm) 115 排气门关 170ATDC

连杆长度(mm) 210 进气门开 170BTDC

排量(L) 0．815 进气门关 430ABDC

压缩比 17．5：1

在GAMBIT中，划分网格时选用的网格类型、大小、粗细的不同会严重影

响模拟结果的准确度和可信度。结合本文要模拟发动机HC和CO等排放物的生

成，我们需要考虑这些排放物的主要生成源，对生成源处进行特殊的网格处理。

研究表Lt韭][50,51】，缸内未燃HC的主要生成源有四个方面：(1)燃烧室狭缝间隙处，

特别是活塞头部顶岸间隙(Top．1and．crevice)；(2)壁面润滑油膜和沉积物；(3)燃

烧室壁面激冷层；(4)发动机燃用稀混合气而产生部分燃烧和失火现象。其中，

活塞头部与气缸之间形成的顶岸间隙(Top．1and．crevice)容积被认为是燃烧室狭缝
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容积中的最大一部分。因此，本文在建模的过程中．主要考虑顶岸问隙的影响，

而忽略了气缸垫等其他燃烧室间隙。在划分网格时，对顶岸间隙进行加密，同

时对壁面划分3层olmm厚的边界层。

结台ZSl95柴油机的燃烧室尺寸和形状，以气缸中心线为对称轴取一半燃

烧室来划分四边形网格。图4-l为活塞在上止点时的网格图，图4-2为活塞在下

止点时的网格图。

图4．1活塞在上止点时的网格图

图4_2活塞在下止点时的网格圈



武汉理工大学硕士学位论文

4．1．2计算模型的选择

f1)选择基车求解器

打开“Solver”对话框如图40所示。在图中依次选取“AxlsymmaricSwirl”
(轴对称旋转)、“Unsteady”(非定常流动)、“Ist-orderImplicit”(一阶迎风格式)，

图4_3求解器对话框

图4-4湍流模型对话框

(2)设置湍流模型

打开。Viscous Model”对话框如图4．4所示。在图中选择k-epsilon(2 egln)

(即女一￡两方程模型)．同时选择RNG(RNGk—F模型)，在近壁处理中选择

EnhancedWallTreatment(增强壁面处理法)，其它保持默认设置。

(3)定义组分模型

首先导入CHEMKIN格式的化学反应机理，这里使用第二章建立的乙醇简

化机理，包括33种组分和52个化学反应。具体过程：

File—Import—CHEMKIN Mechanism，弹出如图4-5所示对话框。在

Gas-CHEMKINMechanisrnFilc和Gas-PhaseThermodynamicDatabaseFile中分剐

输入e．hem inp和thcrm dat文件：单击Import按钮，并关闭CHEMKIN Mee．hat)Jsm

Im∞n对话框。

导入化学反应以后，就可以定义组分模型了。打开SpeciesModel对话框，

如图4．6所示t在Model列表中选中Species Transport单选按钮，在Reactions
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列表中选中Volumetric复选框，在Turbulence-Chemistry Interaction列表下选择

EDC(涡耗散概念模型)复选框，在Mixture Material列表中选择ethanol-air项

(即导入的乙醇简化机理)，单击OK按钮．关闭SpeciesModel对话框。

Makn■l H●me

●thd¨l air

“9-阳sc CHE¨KIN

Gj9舟j}t cⅢM日H№n"is■nk

F、sj■le Pr¨ec￡s、iuqinU、c¨_inp B—
Ges日}scn⋯dmmlcon“erile
F、sj■le ProJHtj、itengl“u、ther·d“Brae

b∞i自iM』《Ⅲ№n’w
—fm刚Tmspon Prepeny DahSasc

Impo^l cbso H咖

吲4-5CHEMKINMechanismImport对话框 图4-6 SpeciesModel对话框

41 3动网格的设置

FLUENT软件中提供的专门用于活塞往复运动的动网格模块，有关活塞运

动的相关参数设置在第三章中已经给出了详细的介绍，在此不在赘述，如图3-2

所示。

4．1．4边界条件和初始条件

本文模拟计算从进气门关闭开始，结柬于排气门开启，只考虑发动机压缩

和膨胀行程，是一个封闭系统，与外界没有质量交换，边界条件只需定义燃烧

室各壁面的温度，气缸盖、活塞项和气缸壁的温度分别设为500K、450K和420I(。

初始条件取进气门关闭时刻缸内充量的状态参数，初始温度413K，初始压

力0 1MPa，燃空当量比为o．2632，缸内各组分摩尔百分比根据所计算工况的燃

空当量比求得㈣，并忽略残余废气对充量的影响，只考虑C2HsOH、02和N2。

根据经验公式刚可以计算出湍动能和湍流耗散率，进气门关闭时的湍动能

k。为：
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k啦=0．9C2

式中C肘为活塞平均速度，

巳=2hn／60

式中以为转速，h为工作行程。

湍流耗散率g为：

s=qH竿
式中Cl,为常数，取巳=0．09，Z为湍流长度尺度，

，=五。／2

其中h。为发动机最大气门升程。

4．2模拟计算

(5·1)

(5—2)

(5-3)

(54)

针对发动机工作过程高压缩性、强瞬变的特点，采用PISO算法对速度和压

力场进行耦合，由于PISO算法适用于非稳态计算，并且能够处理由网格不正交

产生的附加压力梯度项，校正精度高。

模拟计算从进气门关闭开始，结束于排气门开启，计算中曲轴转角的范围

为一137。CA-1370CA，因此设置274个时间步开始迭代计算。

4．3燃烧及排放分析

4．3．1缸内压力和温度

图4．8、图4．9分别为初始温度Ti,=403K，初始压力P矿O．1MPa，西=0．2632

时，缸内压力、温度的模拟计算结果对比曲线。图中FLUENT(多维模型)耦

合简化机理计算得到的缸内压力、温度较CHEMKIN(零维模型)计算结果低，

这主要是由于前者考虑了缸内温度场和压力场的不均匀性，会影响到化学反应

的速率；同时前者考虑了缸壁及活塞表面的传热，较后者能更好地符合实际发

动机工作过程。通过图中对比曲线还可以看出，虽然FLUENT的计算结果比

CHEMKIN的计算结果低，但是预测的着火时刻和温度的变化趋势是一致的。
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．∞．彤．30．15 0 15 30 45印

曲轴转角／。CA
．60．彩．30．15 0 15 30彤∞

曲轴转角／。CA

图4-8缸内压力曲线 图4-9缸内温度曲线

4．3．2乙醇均质压燃燃烧过程分析

一般认为，HCCI燃烧是均质混合气多点同时着火，温度场分布较为均匀，

但在实际工作过程中，由于湍流扰动及壁面传热等因素的影响，缸内温度场分

布不太均匀。图4．10为初始温度Tin=413K，初始压力Pin=0．1MPa，①=0．2632时，

模拟的缸内温度场分布情况。

文献认为当缸内温度达到1100K时，乙醇开始发生高温燃烧反应。在燃烧

开始时刻(50 BTDC)，燃料放热量相对较小，缸壁传热影响增大，使得活塞及缸

盖壁面的薄层内温度较低，燃烧室内核区及气缸压缩余隙处温度分布相对较高，

此时乙醇在燃烧室内核区浓度降低，同时甲醛浓度升高，见图4．11。活塞到达

上止点附近f30 BTDC)时，燃烧室内核区和气缸压缩余隙处温度继续升高，压力

急剧升高，燃料几乎同时发生燃烧，不存在火焰的传播，燃烧速度很快，此时

缸内CO浓度较高。燃烧反应结束时刻(30 ATDC)缸内温度较高，约为1645K，

同时整个温度场分布在此时刻达到最均匀的状态。此外，在整个燃烧过程中燃

烧室侧隙狭缝内温度明显低于缸内温度，这主要是因为此处燃烧不完全，放热

不充分，因此此处也是生成排放物的主要区域。
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l

小5。BTDC

_一
b、3。BrDC

尸
--矗_

●

c1 2。BTDC d)30mC
图4．10缸内温度场分布

4 3 3乙醇均质压燃燃烧主要排放物分析

图4—11为燃料乙醇(c2H50H)在缸内的分布情况。乙醇首先在温度较高的燃

烧室中心区域开始燃烧，然后在整个燃烧宦迅速进行，此时位于燃烧室中心区

域的己醇浓度相对较低，表明此处乙醇氧化反应速度快，乙醇消耗较多并放出

大量的热量，这与图年10c冲温度分布相对应，在上止点后30CA时燃烧基本结

束，此时燃烧室内乙醇基本消耗完，乙醇只存在于活塞狭缝和燃烧室上部死角

等温度低的区域，这是由于缸壁传热的影响，导致了这一区域壁面附近温度低，

乙醇的氧化不完全，使得该处乙醇浓度较高，同时此处也是产生末燃碳氢(UHC)

的主要柬源。在膨胀行程结束时，缸内乙醇的平均浓度为100x10一。考虑到c}14

是乙醇氧化的主要中间产物HC来源，最后得到总的HC生成约为170X 104，

其中主要是未燃的乙醇。



武汉理工大学硕士学位论文

巾俘
1_ _jl⋯●一⋯

a)50BTDC b)30BTDC厢f1。肛晶 ’巴，：争上—再了——黑：⋯⋯{5】■"⋯⋯’
c1 2。BTDC d1 3。ATDC

图4_11缸内c2H50H浓度场分布

甲醛(cH20)f雠(CH，Hco)都是乙醇反应在低温时生成的重要巾间产物，
也是排放中的主要产物‘54鄙】，它们在缸内的分布情况如图4．12和4-13所示。首

先，在燃烧初始阶段，甲醛和乙醛开始大量生成，在r BTDC时刻浓度选到最

大值，主要分布在燃烧室中心区域，但在侧隙处甲醛和乙醛浓度较低，由于这

一区域温度低，乙醇较难发生脱氢反应，这一区域也是产生未燃乙醇的主要来

源。随后温度继续升高，燃烧室中心区域的甲醛和乙醛浓度降低，燃烧反应结

束时刻r30衄VDC)，甲醛和乙醛浓度进一步降低，此时缸内温度较高，甲醛和乙

醛在高温反应过程中被迅速消耗，只在侧隙残余少量未被氧化的甲醛和乙醛，

此处温度较低，不利于过氧化氢(H：02)裂解，没有足够的OH自由基与甲醛和己

醛反应。在膨胀行程结束时，缸内甲醛和乙醛的平均浓度分别约为13 2x104和

27 l x104。见图4-15(a)和(b)。
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c)2。BTDC d)3。ATDC

图4-]3缸内CHⅡqCO浓度场分布
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CO主要在高温反应中生成，CO主要被OH离子氧化，这部分放热在整个

燃料氧化放热中占有较大比重。CO在缸内的分布情况如图4-14所示，在着火燃

烧初始阶段，由于甲醛和乙醛的分解，CO浓度迅速增加，在上止点附近CO生

成量达到最大值，此时处于燃烧室内核区和气缸压缩余隙的CO浓度相对较大，

随后温度急剧升高，CO被剧烈氧化，放出大量的热，在燃烧反应快结束时麦tJ(3。

A'rDcl，CO几乎全部教氧化，但在侧隙处有较多一氧化碳，这跟壁面传热以及

该处OH自由基浓度较少有关。在膨胀行程结束时，缸内CO的平均浓度分别约

为157x104，见图4-15(c)。僵匝
a1 50BTDC

_ I

b1 3。BTDC啊f1
一■—一 “0⋯‰Ⅱ ‘一

曲20BTDC d)30ATDC

图4-14缸内CO浓度场分布

乙醇均质压燃燃烧主要受化学动力学控制，燃烧持续时间很短，燃烧温度

较低，可以得到极低的NO排放。根据NO产生机理，大多数NO在大干1800 K

高温区中产生的，由前面讨论的缸内温度可知，在计算工况下，缸内温度较低-

很少超过1800K，所以NO的生成量很少，约为4 07×104。图4-15(d)为排气门

开启时刻缸内NO分布情况。
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b、CH3HCO

0CO d)NO

图4．15排气门打开时刻缸内组分的浓度场分布

4．4初始条件对燃烧过程和排放的影响

44 l燃空当量比的影响

为了考察燃空当量比对燃烧过程及排放物的影响，在初始压力P．n=O 1MPa，

初始温度T。=413K4i变的条件F，研究不同燃空当量比对缸内压力、温度和排放

物的影响。
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图4．16燃空当量比对燃烧和排放的影响

图4．16为燃空当量比对燃烧和排放影响的曲线。从图a)、b)可以看出，随

着燃空当量比的增加，燃烧着火始点提前，缸内压力和温度峰值增大，由图c)、

d)可以看到，随着燃空当量比的增大，CO、HC排放减小，主要有两个方面的原

因，一方面随着燃空当量比的增加，缸内温度升高，使得燃烧后期顶岸问隙释

放出的燃油更容易发生氧化；另一方面，燃空当量比的增加导致缸内压力升高，

火焰更容易传播到顶岸间隙内，消耗间隙内更多的燃油。所以，燃空当量比的

增加虽然提高了缸内混合气的浓度，但是HC和CO的排放却不断减小。同时，

甲醛和乙醛的排放也相应减小，但是NO排放随燃空当量比的增加而增加，主要

是由于温度升高，使得NO排放增加。在本文计算工况下，燃空当量比超过O．33
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时，燃烧反应速度过快，缸内最大燃烧压力过高，缸内燃烧趋于爆震，造成机

械负荷和热负荷过高而损坏发动机，发出较大的噪声，虽然HC和CO排放降到

很低水平，而NO排放量明显增加，这限制了HCCI发动机向高负荷区的扩展。

因此目前研究的HCCI发动机大多采用双燃烧模式(SI．HCCI)，即在部分负荷时

采用HCCI燃烧方式，在高负荷时采用传统的SI(点燃)燃烧方式疆61。

4．4．2 EGR率的影响

为了考察EGR率对燃烧过程及排放物的影响，在初始压力P矿0．1MPa，初始

温度Tin=413K不变的条件下，研究不同EGR率对缸内压力、温度和排放物的影响。
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图4-17给出了燃空当量比为0．2632时，EGR率对燃烧和排放的影响曲线。从

图中可以看出，当燃空当量比一定时，随着EGR率的增大，燃烧着火始点推迟，

缸内压力下降、缸内温度峰值明显降低，HC、CO和甲醛、乙醛的排放不断增加，

而NO排放不断降低。这是因为EGR率的增大，意味着缸内的C02、H20等惰性气

体浓度增大，工质的比热容增大，相应地减少了02的浓度，从而减缓了化学反

应速度，使得燃烧过程变缓，着火推迟，最高燃烧温度较低。计算结果还表明，

EGR率为5％时，对发动机的排放影响不大。当EGR率达到20％时，从图c)可以看

出，CO和Hc排放明显高于无EGR时的排放，这是由于加入了EGR气体不但增加

了包括CO在内的废气，而且相当于减少了02的量，使得CO不利于氧化为C02，

同时着火时刻过晚，有可能出现不完全燃烧甚至失火现象，使得HC排放增加，

燃烧和排放进一步恶化。因此可以合理控带tJEGR率使得燃烧变缓，减小爆震倾

向，大幅度抑带1]NO的生成，进一步扩展HCCI的运行范围，有效改善乙醇HCCI

发动机燃烧及排放性能。

4．5本章小结

建立了发动机三维计算模型，并将第二章提出的简化模型耦合到FLUENT

中对乙醇发动机HCCI燃烧过程和排放特性进行了模拟计算，分析了乙醇均质压

燃燃烧过程和主要排放物HC、CO、NO以及甲醛、乙醛等非常规排放物的生成

机理。并分别讨论了燃空当量比、EGR率对燃烧过程和排放物的影响，为进一

步扩展均质压燃燃烧的运行范围，有效改善乙醇HCCI发动机燃烧及排放性能提

供了理论基础。

计算结果表明，该计算模型能够较好地反映发动机燃烧过程，也能较好地

预测排放物的排放特性。缸内HC排放主要来自活塞狭缝和燃烧室上部死角等低

温区域中未燃的乙醇；甲醛、乙醛、CO都是乙醇反应生成的重要中间产物，有

相似的生成规律，首先，在燃烧初始阶段，开始大量生成，直至达到最大值，

随后温度继续升高，它们在燃烧室中心区域的浓度降低，燃烧反应结束时刻，

缸内温度较高，它们在高温反应过程中被迅速消耗，浓度进一步降低。

随着燃空当量比的增加，着火提前，压力和温度峰值增大，CO、HC、甲醛、

乙醛排放减小，NO{!t}放增加，限制了HCCI发动机向高负荷区的扩展；随着EGR

率的增大，燃烧着火始点推迟，缸内压力下降、缸内温度峰值明显降低，HC、
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CO和甲醛、乙醛的排放不断增加，而NO排放不断降低，因此可以合理控制EGR

率，减小爆震倾向，大幅度抑$tJNO的生成，进一步扩展HCCI的运行范围，有效

改善乙醇HCCI发动机燃烧及排放性能。

59



武汉理工大学硕士学位论文

5．1全文总结

第5章 全文总结和展望

本文研究了乙醇的化学动力学过程，在详细化学动力学机理基础上采用敏

感性分析方法建立了由33种物质和52个基元反应组成的乙醇化学动力学简化

机理，并对简化机理的适用性进行了验证：然后将该简化机理耦合到FLUENT

中对乙醇均质压燃燃烧过程和排放特性进行了模拟计算。具体研究工作如下：

(1)本文根据美国Lawrence Livermore实验室提出的乙醇详细化学反应动力

学机理，对乙醇氧化消耗的主要途径以及重要中间产物的生成与消耗进行了详

细分析。在HCCI详细反应动力学燃烧反应机理研究的基础上，结合敏感性分析

和反应速率分析提出了一种包括33种组分，52个基元反应的新的化学反应动力

学简化模型，另外还添加了适用于HCCI燃烧方式发动机的NO生成子模型。

(21通过对不同边界条件下的简化模型和详细模型的对比计算，结果表明，

简化模型与详细模型具有较好的一致性，该简化模型能够有效模拟HCCI发动机

的燃烧过程，并能预测甲醛、乙醛等非常规排放物的变化历程，能够大幅缩短

计算时间，为化学反应动力学模型与多维CFD模型耦合提供了基础，进而对乙

醇HCCI发动机燃烧及排放特性进行模拟计算提供了可行的途径。

(3)利用计算流体力学软件建立了发动机三维计算模型，并将其与本文提出

的乙醇简化动力学模型相耦合，对乙醇发动机HCCI燃烧过程和排放特性进行了

模拟计算，对乙醇均质压燃燃烧过程和主要排放物HC、CO、NO以及甲醛、乙

醛等非常规排放物随曲轴转角变化的历程进行了预测分析。并分别讨论了当量

燃空比、EGR率对燃烧过程和排放物的影响，为进一步扩展均质压燃燃烧的运

行范围，有效改善乙醇HCCI发动机燃烧及排放性能提供了理论基础。

5．2工作展望

(1)建立尽可能详细的乙醇化学动力学简化机理，以便更全面地反映乙醇均

质压燃燃烧放热特性，更好地预测排放物的排放特性。

(2)建立更完善的发动机多维模型。本文为了简化计算，建立了发动机三维
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轴对称计算模型，只模拟计算了从进气门关闭到排气门打开这部分曲轴转角，

计算所得的各种物质的摩尔分数均为排气门开启时的值，此时缸内温度为

400℃"-'600℃，而实际试验测得的数据为从排气管排出的尾气，温度在200℃左

右，时间和温度的变化必然对尾气中各种物质的含量产生一定的影响，因此在

以后的工作中，应建立带有排气管的三维发动机模型。

(3)在理论模拟计算的基础上进一步开展试验研究工作，尤其是对乙醇

HCCI燃烧过程中非常规排放物进行试验测量，深入研究乙醇均质压燃燃烧过程

与排放特性。
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