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湍流化学反应的分形数值模拟

摘要

本文针对湍流化学反应的数值模拟，基于湍流涡串唯象概念和分形理

论的物理基础，建立了化学反应速率的分形模拟模型(Fractal Model)。

为实现模拟，对ANSYS．CFX软件进行了二次开发，利用该软件的用户子

程序接口，编写了分形模拟的子程序并将其嵌入ANSYS．CFX软件。首先

对大空间建筑地下通道进行模拟，探讨了烟气的运动规律；在此基础上，

嵌入FM模型对燃烧罐内燃烧进行了模拟，定性验证FM燃烧模型；再次，

利用国际公认的Steckler室内燃烧实验数据进一步验证了FM燃烧模型，

亦对FM与EBU、EDC等多种燃烧模型进行了比较分析。主要工作和成

果如下：

(1)基于湍流涡旋串级分裂的分形理论，建立了能够表达湍流多尺度

结构物理特性的分形湍流化学反应模型FM。

(2)fflJ用Visual Fortran程序编辑器进行子程序的编译工作，调用CFX

中的cfx5mkext命令使自行编制的子程序与软件连接。将FM模型嵌入

ANSYS．CFX软件，进行FM燃烧模型的模拟计算。

(3)在地下通道的烟气运动规律的模拟中，采用浮力修正的双方程

k吒湍流模型、Rosseland辐射模型、以高温热源、烟气组分源项来模拟火

源，模拟了三维非稳态的燃烧烟气流动与传导、对流和辐射的复合传热过

程。分析了燃烧条件下的流动、热及烟气的传递规律，并对燃烧条件下由
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于密度变化引起的扼流效应、浮力效应进行了分析。为进一步模拟研究提

供基础口

(4)在燃烧罐燃烧的模拟中，采用浮力修正的双方程k一￡湍流模型、

Rosseland辐射模型、进行了EBU、FM两种燃烧模型的模拟。定性地对

比了两种燃烧模型的模拟结果，从EBU、FM两种燃烧模型模拟的流场分

布情况来看，FM燃烧模型显示出更多的湍流小尺度涡团。

(5)在Steclder室内燃烧的模拟中，进行了EBU、FM两种燃烧模型

的模拟，并将模拟结果与文献中的其它燃烧模型的模拟结果进行了对比评

价。

(6)对EBU、FM、EDC、PrePDF、VHS五种燃烧模型的模拟分析

表明FM湍流化学反应的分形模拟模型与EDC燃烧模型的计算结果与实

验数据吻合的较好，FM模型的物理描述要更为精细，能够更好地刻画湍

流一反应的相互作用，是一种很有前途的湍流化学反应模型。

(7)后期工作：综合考虑采用图像解析流速测量PIV、PLIF方法获

得湍流化学反应的多尺度特征与涡团的结构特征，为进一步的应用提供理

论和观测基础。

关键词：湍流燃烧， 分形， 数值模拟，辐射模型，姻气运动规律
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FRACTAL SIMULATIoN FoR TURBULENT CHEMICAL

REACTIoN

ABSTRACT

The fractal model of turbulent chemical reaction(FM)is developed

based on the phenomenologkal concept of vortex cascade and on fractal

theory．In order to realim the simulation，user-level development of

sothvare—ANSYS CFX is eamducted．Using the user FORTRAN subroutines，

FM model is compiled into software—ANSYS CFX 1 0．0．First，transport

phenomena of fluid flow and turbulent combustion process for a big space

underground channel is simulated and is discussed．Based on this，the ffactal

model of turbulent chemical reaction(FM)is tested qualitatively by

simulating combustion in a Can Combustor．Finally,in order to validate FM

model，comparisons and analysis are carried for fire scenarios of Steckler．

Comparisons are also made with the numerical simulations from other

combustion models including the eddy dissipation model(EDC)and the eddy

break-up model(EBU)for the same fire experiments．The main research

works and results are summarized as follows：

(1)Based on the phenomen0109ical concept of vortex cascade and on

fractal theory,fractal model of turbulent chemical reaction(FM)is developed
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which can describe the characteristics of fractal scales of turbulent chemical

(2)By using Visual Fortran compiler,FM model is compiled into

ANSYS CFXI O．0．User-level subroutine Cfx5mkext is developed and

incorporated into CFX link．The numerical simulation is carried out using FM

model 011 the platform ofANSYS CFX．

(3)In the study of smoke transport for underground channel，a three

dimensional dynamic field simulation including smoke fOW,the heat transfer

of conduction，convection and radiation is accomplished，in which two

equations x·8 turbulent model with buoyancy modification is used and

Rosseland radiation model is applied to take radiation into consideration．The

fire is set as a heat source with smoke components．The transport process of

fluid flow,heat and smoke transfer and the throttle effect，floatation effect

resulted from the change of air density are discussed in detail．The study of

this work will provide theoretic base for further study．

(4)In the combustion simulation of Can Combustor,two equations

K一￡turbulent model with buoyancy modification and Rosseland radiation

model，FM model are applied．Meanwhile，EBU and FM models are compared

and FM model is tested qualitatively．The results of numerical simulations

show the structure of fractal vortexes by FM simulation．

(5)The combustion simulation of the Steckler S room fire is carried out

with the fractal model of turbulent combustion chemical reaction(FM)and the

IV
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eddy-break-up model(EBU)．The results from references arc compared with

the results of同Ⅵ．

(6)The numerical simulation results shows FM and EDC simulation

agree better with experimental data and FM can describe the interaction

between turbulence and chemical reaction．FM is proved to be a promising

mathematical model for turbulent chemical reaction．

(7)Future work should be focused on the structure of fractal and

vortexes．PIV and PLIF method will be applied to obtain the characteristics of

multiscale and vortexes structure，which will provide the bases for the further

application and observation for turbulent chemical reaction processes．

KEY WORDS：turbulent combustion，fractal，numerical simulation，

radiation model，smoke movement
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第一章绪论

在能源、动力、航空和航天等工程领域，经常遇到的实际燃烧过程几乎都是湍流

燃烧过程。在湍流燃烧中，湍流流动过程和化学反应过程有强烈的相互关联和相互影

响。湍流过程强化混合而影响着时均化学反应速率。同时化学反应放热过程又影响着

湍流，如何定量地来描述和确定这种相互作用是湍流燃烧研究的一个重要内容Ⅲ。

湍流对燃烧中的火焰传播速度和压力分布、温度分布等起着决定性的影响作用。

化学反应中组分的生成(消耗)率或能量的释放速率是反应物浓度和反应流体温度的

强非线性函数。由于湍流影响，化学反应中组分浓度和温度以及化学反应速率都是随

时间而脉动的，因此在湍流燃烧的数值模拟中，不仅面临着湍流流动所具有的问题以

及脉动标量的输运方程如何处理的目题，还面临着湍流燃烧所特有的，与脉动量呈现

确定的强非线性函数关系的脉动标量即时平均化学反应速率的模拟。湍流燃烧模拟最

基本的问题是反应速率的时均值不等于用时平均值表达的反应速率。

目前湍流燃烧模拟的方法有直接数值模拟(DNS)、大涡模拟(LES)、随机涡模

拟、概率密度函数输运方程模拟、条件矩模型、简化概率密度函数模型、涡旋破碎模

型EBU、涡耗散概念EDC燃烧模型、湍流化学反应的分形模拟模型FM(Fractal Model)

等。如何寻找一种即合理而又经济的模型，是尚待解决的问题。本文主要讨论涡旋破

碎模型EBU、湍流化学反应的分形模拟模型FM两种燃烧模型的模拟精度问题，并与

其它模型模拟的结果作比较。模拟的工况有地下通道烟气模拟、燃烧罐内燃烧模拟、

美国学者Steckler,Quniniere和Rinkinen在1982年进行的一系列燃烧实验的典型室内

燃烧工况嗍。

1．1燃烧数值模拟

1．1．1湍流燃烧模拟

在模拟湍流燃烧问题时燃烧模型的选择直接影响着模拟结果的精确度。但湍流流

动中不同尺度的涡的特性有本质区别，大涡可以进行直接数值模拟(DNS)，以目前

的计算条件，小涡模拟就需要运用～些假设和经验性的结果，以便将湍流流动或湍流

燃烧中的各物理量和通常所说的时均流场联系起来，封闭方程组并求解计算，这就出

现不同的湍流燃烧模型D1。

1．1．1．1湍流燃烧的直接数值模拟(DNS)
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DNS方法H’习用于湍流燃烧，可以仔细地考虑和了解湍流与燃烧的相互作用。但

是与纯流动过程相比，燃烧使得这一方法的应用更为因难，一方面燃烧使得流场内流

体的温度和组成有一个很大的变化，以至于决定网格尺寸的相关湍流尺度难以确定：

另一方面燃烧本身可能在时空上引入一些足以与湍流尺度相比拟的尺度(如火焰厚度，

反应时问)．因此，在湍流燃烧的直接数值模拟中，除了简单几何形状和低Reynolds

数外，还有低Damkoshler数的限制，否则，就要对火焰面进行跟踪和采用自适应加

密网格。湍流燃烧过程的直接数值模拟为人们认识火焰面在温度的作用下的皱折过

程、标量的逆梯度输运机理、预混燃烧的火焰结构以及扩散燃烧统观模型的检验上提

供了一个重要的手段，并己在这些方面取得很大的进展。当然，由于DNS所需计算

量很大，只限于尺寸很小空间内低Re数情况，因此目前尚难以用于工程问题。

1．1．1．2湍流燃烧的大涡模拟(LES)

LESH^引是在湍流的大涡尺度和小涡尺度(Kolm090rov尺度)之间选一滤波宽度对

N—S方程进行滤波，把所有流动变量分成大尺度量和小尺度量，对大尺度量进行直接

模拟，而对小尺度量采用垭网格尺度模型进行模拟。这样一来，LES用于湍流燃烧时

是否能够成功就取决于燃烧过程的尺度。在许多所感兴趣的燃烧系统中，反应区具有

和Kolmogorov尺度一样或还要小的量级，而这些量级的尺度恰恰被LES滤掉了，需

要借助模型来模拟。这样，湍流燃烧大涡模拟的精确度和有效性就值得怀疑，因此亚

网格尺度模型对湍流燃烧的大涡模拟至关重要，这方面已经并将继续需要开展大量的

研究。k 83。LES所需计算量虽比DNS小得多，但是对复杂的工程流动仍然计算量很大，

因此目前主要用于检验统观模型。

1．1．1．3湍流燃烧的PDF输运方程模拟

用PDF方法璩’引研究湍流燃烧问题已有二十多年的历史。PDF方法是把标量脉动

关联矩、矢量脉动关联矩、标量矢量脉动关联矩以及非线性化学反应源项的封闭建立

在确定标量和矢量的联合概率密度函数之上，无需模拟，但是PDF输运方程本身的分

子混合项和随机速度项仍需通过模拟加以封闭。该方法在有限反应速率的燃烧过程和

考虑详细反应动力学(如污染物生成问题)中具有很强的优势。依据概率和统计理论可

以严格建立湍流燃烧系统中变量的联合概率密度函数的输运方程。就相空间的变量而

言，联合概率密度函数大致可分为3种类型，它们分别是标量的联合概率密度函数、

标量和矢量的联合概率密度函数及标量和矢量与耗散率的联合概率密度函数。在第一

类联合概率密度函数中，因其中不包含速度场的信息，所以湍流速度场需用其它方法

(如r—s模型)来确定，同时这类联合概率密度函数输运方程中的对流项也是不封闭

2
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的，需引入模型。在第二类联合概率密度函数中，由于其中包含了速度，因此不仅联

合概率密度函数输运方程中的对流项是封闭的，而且湍流滚动的输运方程也是封闭的

(即湍流模型也是不需要的)。但是在以上两类联合概率密度函数的输运方程中均包含

有概率密度函数无法封闭的压力脉动梯度项及由分子粘性和分子扩散引起的PDF的

分子输运项，这些都需要引入模型加以封闭。从这个意义上讲，PDF方法又是一种需

要模型的方法。在这些项的封闭模型中需要湍流尺度参数，显然前两类概率密度函数

中并没有(或包含)这个量，正是基于这一点，出现了包含湍流耗散率的第三类联合概

率密度函数，从而使这类概率密度函数所引入的模型是自封闭的，无需经验的尺度参

数。联合概率密度函数的输运方程是难以用有限容积、有限差分和有限元等方法来数

值求解的，目前比较可行的一种数值方法是Monte-Carlo法．在该方法中，动量和标

量的输运方程被转化为Lagrangian方程。概率密度函数并不是被直接求解出来，而是

由大量的具有速度和标量值以及满足上述Lagrangian方程的计算颗粒统计来获得。对

复杂机理的有限反应速率的化学反应流来说，这种数值方法会引致巨大甚至无法实现

的计算量。总之，最近十多年以来，PDF方法在模型建立、封闭和数值方法方面均取

得了很大进展和一些成功的应用n01。

1．1．1．4湍流燃烧的条件矩封防](Conditional Moment Closure)模型

湍流燃烧的条件矩封闭模型是由Klimenko⋯1和Bilgern习各自独立提出来的，并在

近来得到了较多研究n31∞。它的关键是引入一个守恒标量作为条件变量，这样平均值

和脉动矩就成为该守恒标量的条件矩。尽管引入条件变量增加了问题的维数，但是，

对很多情况，条件矩在流动的某些方向上基本保持不变n2。5“引，而对另外一些情况，

沿着某些方向对设定的条件概率密度函数加权的守恒方程进行积分可以消去一些项

n2J引，这就使问题得到了很大的简化。条件矩封闭方法最突出的优点就是能够有效地

将反应动力学和流动的非均匀性解耦，同时保持了标量耗散即微尺度混合的影响，它

可以模拟相当复杂的反应动力学。在扩散燃烧中，通常取混合分数为条件变量，而在

预混燃烧中，通常取反应度为条件变量。条件平均得到的方程和传统的矩方程形式很

相似，可以利用传统的数值计算方法和程序。目前条件矩封闭方法在湍流燃烧以及污

染物预报等方面都得到了令人满意的进展。但是条件矩封闭方法也有其弱点：(1)数

值积分过程中计算量相当大，(2)时均湍流反应率用级数展开的方法，不可避免会带

来较大的误差，从而实际计算中得到的结果比PDF输运方程的模拟结果要差。总的说

来，条件矩封闭方法是一种很有应用前景的湍流燃烧模拟方法，目前仍还处在发展阶

段，有待改进和完善。
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1．1．1．5溶流燃烧的层流小火焰模型

层流小火焰模型∞’肌嘲把湍流火焰看成嵌入湍流流场内的局部具有一维结构的薄

的层流火焰的一个系综。在该模型中，化学反应的时间尺度与湍流流动的Kolmogrov

时间尺度相比要小，即燃烧是在湍流的最小涡团的一个脉动周期内完成。因此，湍流

燃烧的层流小火焰模型是一种基于快速反应假设的模型，在火焰面内以分子扩散和输

运过程为主。构成湍流火焰系综的层流火焰是用摄动法建立起来的，即用摄动法建立

一个以摄动量为参变量的层流燃烧的化学热力学状态参量与某一个标量之间的数据

库，当然，除了摄动法以外，也可以通过层流燃烧实验来确立这个数据库。在层流小

火焰模型中，这个标量必须是输运量，且其输运方程中没有化学反应源项。摄动参量

是可以由湍流状态参数所表征的变量。在湍流燃烧中，以上述输运标量时均值及其脉

动的均方值确定预先给定的概率密度函数中的待定参数，然后利用上述数据库对输运

标量进行概率积分来确定湍流燃烧时的化学热力学状态。层流小火焰模型在湍流预混

燃烧和湍流扩散燃烧中的具体形式有很大的不同n嘲l。在湍流扩散燃烧中，输运方程

中无化学反应源项，可以唯一地确定燃烧状态的守恒标量是混合分数，摄动参量是标

量的耗散率。当化学反应速度无限大时，反应面无限薄，对于一步简单反应来说，燃

烧的化学热力学状态与混合分数的关系可以用简单的解析表达式来描述。以此作为数

据库的湍流燃烧模型又称之为湍流燃烧的反应(火焰)面模型。实际燃烧系统很难满足

反应速度无限大的限制，因此，这个模型的应用受到限制。在反应速度很大但不是无

限大时，标量的耗散率为零对应于化学热力平衡状态，此时的数据库可以化学热力学

平衡计算来建立，以此为数据库的湍流燃烧模型称之为湍流燃烧的局部瞬时平衡模型

曙2’矧。比较而言，该模型就有较高的实用价值，但是着火、灭火、烃类和CO燃烧及

污染物生成等都不处于局部瞬时化学平衡魄踟。与这两个模型相比，以层流扩散燃烧

时标量耗散率为摄动参变量所确立的层流燃烧状态与混合分数之间关系为数据库的

湍流扩散燃烧的层流小火焰模型则有了很大的改进幽·嘲。

1．1．1．6、湍流燃烧的关联矩模型

湍流燃烧的关联矩模型啪3订可以看成是类似于湍流流动的封闭模型。它对反应速

率表达式中的非线性指数项进行级数展开，从而该非线性指数项的脉动量可以表示成

温度脉动量的无穷级数。该级数只有在E／RT<1和r’／T≤l时才是收敛的。然而在许

多实际燃烧系统中E／RT≥l，同时r‘也并非总是远远小于r。因此这种级数展开的方

法有严重的误差。在上述两个条件得到满足，即级数收敛时，对二级双组元的简单反

应来说，化学反应速率时平均封闭的问题就转化为t(，y：t，T‘《和丁1等四个二阶标

量脉动关联矩的封闭问题。通常建立它们的输运方程，并应用梯度模拟对其中一些项

4
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进行模拟，以使这些输运方程封闭．因此，在湍流燃烧的关联矩封闭模型中，常常需

要引入六个二阶标量脉动关联矩的微分方程，把这种模型也叫做关联矩的输运方程模

型。当然这些方程的引入会使计算机的储量和计算时间大为增加，因此，又提出了一

种关联矩的代数模型，即将相关二阶标量脉动关联矩的输运方程中的对流项和扩散项

忽略，并认为化学反应对脉动关联的影响是次要的，从而可以得到这些二阶标量脉动

关联矩的代数表达式。l(1lali口幻对无旋同轴的射流射入突扩燃烧室的湍流燃烧问题用

EBU-Arrhenius模型、扩散控制的简化PDF模型及只有浓度脉动的关联矩输运方程封

闭模型进行了对比研究。三种模型的预报结果相近，并都和实验符合得比较好。不过，

只引入浓度脉动关联适合于等温或近似等温以及化学反应活化能较低的湍流燃烧问

题，从而限制了其发展和应用．综合考虑浓度和温度脉动的关联矩模型曾被用于预报

50种组分和300个反应的甲烷．空气扩散燃烧，包括Nq生成嘲，所预报的时均温度

场和组分浓度场与实验值符合较好，但预报的Nox浓度比实验低，原因就是上述的级

数展开近似的误差。对关联矩模型而言，最近提出了将二阶矩处理和概率密度封闭相

结合的新二阶矩模型M，用于预报甲烷空气湍流燃烧，取得了较好的效果嘲。

1．1．1．7湍流燃烧的EBU模型

在Spalding提出的湍流预混燃烧的EBU(Eddy。Break．Up)模型n9’蚓中，认为湍流

燃烧区由未燃气和已燃气的微团组成，它们的破碎导致这两种微团的迅速接触，并在

二者的交界面上发生化学反应。因此，假定湍流燃烧时化学反应的速率取决于未燃气

和已燃气微团在湍流作用下破碎成更小微团的速率，即湍流燃烧过程由湍流混合过程

来控制。因此湍流燃烧区化学反应过程的快慢取决于湍流混合过程的速率，并认为这

～混合过程不受释放热的影响。进一步假定微团破碎的速率与湍流脉动能的衰变速率

成正比。从而，可以给出化学反应速率决定于湍能及其耗散率和浓度脉动的均方根的

一个简单表达式。浓度脉动的均方根既可以由微分方程来求解，也可以取为燃料、氧

化剂和燃烧产物浓度时均值的最小值口刀。在该模型中，显然过分突出了湍流混合对燃

烧速率的决定作用，而忽略了分子输运和化学反应动力学过程的作用。因此，该模型

只适用于高雷诺数的湍流燃烧过程。尽管如此，流场中温度不高并没有燃烧的区域，

该模型仍可能给出错误的预报结果。为此引入用时均参数确定的化学反应速率。此时，

化学反应速率取为EBU湍流混合速率和平均参数的Arrhenius机理的反应速率的最小

值。因此该模型又称之为EBU．Arrhenius模型。

1．1．1．8涡耗散概念EDC模型

涡耗散概念EDC模型m1是涡耗散模型的扩展，以在湍流流动中包括详细的化学
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反应机理。它假定反应发生在小的婆流结构中，称为“微细尺度乙“微细尺度"的容

积比率按下式模拟：

占’=c时·⋯⋯⋯⋯⋯⋯．．．，⋯√H)
其中：·表示“微细尺度"；e表示容积比率常数，等于2．1377；’，为运动粘度。

此模型认为物质在“微细尺度一的结构中，经过一个时间尺度后开始反应。这个

时间尺度表达式为：

f‘=ql兰l ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯·(1—2)

其中：Cf表示时间尺度常数，等于0．4082。

进一步认为“微细尺度一中的燃烧视为发生在定压反应器中，初始条件取为特征

单元中当前的物质和温度。反应经过时间尺度f’后开始进行，其反应速率受Arrhenius

方程控制，反应的前后速率常数通过An'hcnius公式计算㈨：

t，=4r厉exp(-Er／RD⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(卜3)

其中：A，为指数因子；孱为温度指数；E为反应活化能，J／kmol；R为气体常数，J／kmol

K。

EDC燃烧模型可以修改容积比率常数和时间尺度常数，通常推荐采用缺省值。

EDC模型能在湍流反应流动中考虑详细的化学反应机理。但是，典型的机理具有不同

的刚性，它们的数值积分计算开销很大H们。

1．1．1．9湍流燃烧的拉切滑模型

Spalding提出的拉切滑(stretch嘲lt—alld．slidc))删呻1可以看成是EBU模型的改进和
发展。它基于由不同比例的未燃气和己燃气组成的流体微团在湍流作用下被反复进行

拉伸、切割和滑动而使其不均匀程度不断减少以及在微团内部的已燃气和未燃气的交

界面上存在着层流火焰这两个假设。它比EBU模型更合理，更准确。但其模型表达

式很复杂，使用起来很困难，远没有EBU．Arrhenius模型应用得广泛。

1．1．1．10湍流燃烧的ESCIMO模型

spalding提出的ESCIMO湍流燃烧理论是分析湍流扩散和预混燃烧的另一种基于

观察的唯象模型[41,42]oESCIMO嬲：(Engulfment)、j!立f申(Strctching)、相干(Coherence)、
6
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相互作用和化学反f直Onter-diffusion和Interaction)以及运动观察者(Moving observer)词

头的缩写．该理论认为在湍流燃烧过程中，在大尺度湍流作用下，一种流体被另一种

流体所卷吞，卷吞一旦发生之后，这两种流体相互粘附，互不分离。随后相互粘附的

流体层不断受到拉伸，其长度增加，厚度减小。卷吞和粘附在一起的流体层在拉伸过

程中，流体层内部及其交界面上同时发生着扩散和反应过程。ESCIMO理论采用的是

拉格朗日方法，包括经历和统计两个部分。但由于这一模型纯属物理概念上若干现象

的叠加，计算量很大，很难用于回流和旋流流动的实际工程问题。

1．1．1．11湍流燃烧的随机涡模拟

随机涡方法是求解N．S方程的一种数值方法。它是在拉格朗日体系中来考察输运

变量的空间梯度。其基本方程不是速度及标量的输运方程，而是涡量和标量空间梯度

的输运方程。数值求解时，把输运变量(或其梯度)离散成载运输运变量及其输运特性

的一系列流体单元的系综H朝。因此，这种方法特别适用于那些在湍流燃烧中具有很大

梯度的变量。同时，在欧拉体系中那些与网格尺度相关联的限制也就可以避免。这使

它具有能够处理高Reynolds数和高Pcclet数流动的优势。目前，随机涡方法用于湍流

燃烧时有交界面方法(Interface methods)和直接拉格朗日法(Direct Lagragian methods)。

前一种方法只适用于极薄火焰面的湍流预混燃烧，无需标量梯度的输运方程，但需要

火焰的传播方程来确定火焰面的位置；后一种方法对湍流燃烧的反应区结构没有限

制，既适合于湍流预混燃烧，又适于湍流扩散燃烧，和前一种方法相比，它需要求解

标量梯度的输运方程，实际上这种方法可以看成是一种直接数值模拟(DNS)方法H羽。

ChodnH铂及严传俊和许成岗H习用前一种方法对湍流预混燃烧进行数值研究。Ghoniem

等人用后一种方法对扩散和预混燃烧进行了数值研究。

1．1．1．12湍流化学反应的分形模拟模型FM

(1)分形理论的发展

几十年来，混沌(chaos)、分形(fractal)、耗散结构(dissipative structure)、协

同学(synergetics)、负熵论(negentropics)、突变论(catastrophe theory)以及元胞自

动学(cellular automata)、符号动力学等相继问世，从不同的角度来研究非线性不可

逆问题，以探索现实世界在纷繁错综的外表下所蕴涵的简单与和谐，窥见各种复杂现

象间的共性。

1919年Hausdorff和Besicovitch研究了几何学中的“病态”结构，将维数定义从

整数推广到分数维，但并未得到传统数学家的普遍关注。直到1975年，“分形"这个

名词才被Mandelbrot首次提出，并揭示了它们与物理学的关系，从而得到科学界的公



北京化工大学硕士学位论文

认。“分形一这一词的原形引申于拉丁文fractus(弄碎的)，分形的原意是“不规则的，

分数的，支离破碎的一物体。1977年他提出了第一本著作(Fractal：Form,Chance and

dimension)，标志着分形理论的诞生，荣获了1985年的Barncrd奖。目前由于分形理

论在许多学科中的迅速发展，已成为一门描述自然界中不规则事物的规律性的学科
【46】
o

分形理论在自然界中的应用使人们耳目一新。在化学工程系统中，可以说过程无

所不在，非平衡状态无所不在。化学工业生产过程包含了动量传递、质量传递、热量

传递和反应传递过程。它非常巧妙地利用了自然界各种物理化学过程，将大自然的神

奇造化控制于人工装置中，从大海的蒸发、沙漠中的流化、旋风的分级、土壤的沥滤、

闪电的撞击等这些宏观现象，一直到细微颗粒中的扩散、流动的湍动、结晶、凝聚以

及分子团与各种材料的微结构变化等，可以说化工领域所展现的奇观是人们认识与征

服自然的重大成果。然而，由于这些事物的复杂多变，直至今天人们仍未能摆脱凭经

验设计的传统方法。化学工程学科的根本目的是要求探求过程中各单元中物质的变化

和运动规律，将来有一天人们能绕开繁琐的多层次逐级放大的经验办法，可以从分子

设计通过理论计算就可以获得制造产品的最佳途径。分形理论则对非线性过程与复杂

体系的定量描述提供了一个有力工具。关于分形理论在化工领域中应用的研究正方兴

未艾，本文将介绍应用分形理论建立的湍流化学反应的分形模拟模型FM。

综上所述，湍流燃烧模型分为统观模型和细观模型，统观模型如简化PDF模型、

旋涡破碎模型EBU、EBU．Arrhenius模型、层流小火焰模型、条件矩封闭CMC模型

和EDC燃烧模型、FM燃烧模型等。细观模型如直接数值模拟DNS，概率密度输运

方程PDF等。由于湍流脉动的变化极快，因此细观模型计算量巨大，仅用于模拟简单

的燃烧环境或对统观模型的正确性进行检验。统观模型的求解各有特点，比如旋涡破

碎模型EBU建立在快速化学反应基础上，湍流燃烧速率由混合率决定，这就无法考

虑多步反应。层流小火焰模型和条件矩封闭CMC模型尽管可以考虑化学反应动力学

机理，但模型复杂、计算量大。相比较而言，EBU燃烧模型计算量小，容易理解，一

直得到广泛的应用，因此本文使用EBU燃烧模型和湍流化学反应的分形模拟模型FM

进行燃烧数值模拟。

1．2辐射传热方程与辐射模型

1．2．1辐射传热

为：

对于具有吸收、发射、散射性质的介质，在位置一r、沿方向；的辐射传播方程(RTE)

8
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坐字+(口+q)』(i；)=绷2等+砉fI(；，；卜p，；)dd⋯⋯⋯(1—4)
其中：r为位置向量；；为方向向量；；为散射方向；s为沿程长度(行程长度)；口为

吸收系数；玎为折射系数；以为散射系数；仃为斯蒂芬一玻耳兹曼常数

(5．672x10-sWire2一K‘)；I为辐射强度，依赖于位置(r)与方向(r)；T为当地

温度；西为相位函数；d为空间立体角；b+仉)s为介质的光学深度(光学模糊度)。

对于半透明介质的辐射，折射系数很重要。图l一1为辐射传热过程的示意图嗍。

入射，甜旺)

1．2．2辐射模型

图1-1辐射传播

Fig．1-1 Radiation transmission

在大多数CFD商业软件中，提供的辐射模型主要有以下四种：离散传播辐射模

型(DTRM)；P．1辐射模型；Rosseland辐射模型；离散坐标辐射(Do)模型。对于

某些问题，某个辐射模型可能比其它模型更适用。在确定使用何种辐射模型时，需要

考虑的因素如下：

(1)光学深度：光学深度aL是确定选择辐射模型较好的指标。其中，己为计算

域大致的长度标尺。例如，对于燃烧室内的流动，L为燃烧室的直径。P．1模型一般

都用于光学深度>1的情况。若光学深度>3，Rosseland模型计算量更小而且更加有效。

DTRM和DO对于任何的光学深度都适用，但是，它们计算量也更大。因此，在精度

允许的情况下，应尽可能选择具有“光学深度限制”的P．1或Rosseland辐射模型。

9
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对于光学深度较小的问题，只有IYFRM和DO模型时适用的．

(2)散射与发射：P-I、Rosseland和DO模型考虑散射的影响，而DTRM忽略

此项。由于Rosseland模型在壁面使用具有温度滑移的边界条件，所以，它对壁面的

发射率(黑度)不敏感。

(3)只有P．1和DO模型考虑气体与颗粒之间的辐射换热．

(4)半透明介质与镜面边界：只有DO模型允许出现镜面反射(全反射，例如

镜子)以及在半透明介质(例如玻璃)内的辐射。

(5)非灰体辐射：只有DO模型能够允许使用灰带模型计算非灰体辐射。

(6)局部热源：对于具有局部热源的问题，P．1模型可能会过高估计辐射热流。

这种情况下，DO模型可能会是最好的辐射计算方法，当然，如果具有足够多的射线

数目，DTRM模型的计算结果也可以接受。

1．3本文研究的目的和意义

燃烧安全、化工、材料制造等领域的湍流反应模拟极大地依赖于反应模型的合适

选择∞’剐。实际的燃烧过程几乎都是湍流燃烧过程，在湍流流动过程和化学反应过程

之间表现出强烈的相互关联和相互影响。湍流通过强化混合而影响着时平均化学反应

速率，同时化学反应放热过程又影响着湍流，如何定量地来描述和确定这种相互作用

是湍流燃烧研究的一个重要内容Ⅲ。

本文通过对地下通道内烟气运动规律的模拟认识了烟气蔓延规律的一般特性，同

时利用CFX软件进行了二次开发。在此基础上，针对燃烧及液相法制造纳米材料等过

程的化学反应建立了湍流化学反应的分形模拟模型FM。本文作为第一步，主要针对

所建立的FM燃烧模型对燃烧罐内燃烧及Steckler室内燃烧工况进行了详细的数值模拟

研究，并与多个燃烧模型及文献结果等进行了对比评价。

lO
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第二章基本理论与数学模型

有化学反应发生的燃烧、燃烧等过程是包括流动、传热传质和化学反应及其相互

作用的复杂的物理化学过程。气体在高温的作用下密度发生变化，在重力场的作用下

发生温度、浓度分层。在反应源附近各区域的温度不均导致了气体的密度也不均匀，

各处浮升力的大小也就不相同。浮升力大小的不均，一方面驱动气体的上浮流动，另

一方面还会增加上升羽流的湍流掺和。其形式是三维、多相、多尺度、非定常、非线

性、非平衡态的动力学过程。涉及到的因素非常多，问题比较复杂。本文采用

ANSYS—CFXIO．0软件的通用流体计算程序作为模型的核心进行化学反应燃烧过程等

的模拟。

2．1基本理论

实际气体是由大量的、作无规则热运动的分子组成，气体分子之间是不连续的。

为了研究气体的宏观运动，一般引入连续介质假设，认为气体所占有的空间连续而无

空隙地充满了流体质点。这样，就可以把描述气体宏观特性的参量作为空间的时间坐

标上的连续函数，以便用定量化的数学方法来研究实际问题。

湍流流动是一种极其复杂的现象。流体瞬时变量虽然随时间变化很复杂，但它始

终围绕其本身的“平均值”作上、下的随机变动，因此，按照湍流流体的一般方法，

将上述控制方程中的变量进行时均处理。如图2．1、2-2任一瞬间流体中某一点的真实

变量(瞬时变量)可以表达成时均值和脉动值的和。即：

矽=尹+≯’⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2一1)
其中：妒一通用变量瞬时值； 痧一时均值； 驴L脉动值

图2．1

Fig．2—1

非稳态

unsteady

l

。^．。。．。。从^彳。^^^^^1立#!
’7 V。7 V V V 7’V y y V V V V V V V个

图2-2准稳态

Fig．2-2 steady
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对按Reynolds时均方程模拟方法，任意一个变量≯的时间平均值定义为：

△≯=古rd0)at⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯一⋯⋯⋯(2-2)
其中，f一平均的起始时刻，墨；

At一平均的时段长，s；

至今，已采用的数值计算方法大致分为以下三类：直接模拟方法(DNS)、大涡

模拟方法(LES)、应用Reynolds时均方程模拟方法。由于直接模拟法与大涡模拟法

对计算机内存及速度的要求比较高，所以，本文采用Reynolds时均方程模拟方法。

Reynolds时均方程模拟方法是将非稳态控制方程进行时均处理后，在所得出的

关于时均物理量的控制方程中包含了脉动量乘积的值等未知量，此时所得方程的个数

就少于未知量的个数。这时，要使方程组封闭，必须做出假设，即建立模型。这种模

型把未知的高阶的时间平均值表示成由计算中所确定的量的较低阶函数，这是目前工

程湍流计算中所采用的基本方法。建立模型的方法又有Reynolds应力方程法及湍流粘

性系数法两大类，而后一种方法是目前工程流动与数值计算中应用最广的方法。该方

法与Reynolds应力方程法相比，比较简单。而且能够在较大范围内较好地求解。浮力

同样作为自然对流的驱动力，在考虑烟气运动等有浮力作用的流动时，必须对r—s模

型进行浮力修正。在本文中也将用浮力修正的誓一占双方程湍流模型进行数值模拟分

析。

2．2数学模型

2．2．1基本守恒方程

烟气的流动遵循质量和能量的守恒定律即：连续性方程、动量方程、能量方程和

组分方程畸叭。

(1)连续性方程：

警+昙(脚)+未(∥)+鲁(川=o⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯一(2-3)
这罩的密度p表示的是计算空间内混合物的密度，“、1，、w分别表示jc、Y、z

三个方向的速度分量，t表示时间。质量守恒定律是物质宏观运动且线速度和光速不

可比拟时普遍遵守的定律。连续性方程是它们的数学表达方式。

(2)动量方程：

12
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工一动重方程：

pc罢+"罢+V考+w老，=声c象+雾+窘，一芸+卢謦+亳+裳卜·c2二4)p(西蝴瓦+v石+w瓦)2声‘万+矿+虿)一否+卢晤+丽+丽)⋯眩-4)
其中：∥为流体粘性系数。

∥：所+鸬：朋+垡⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—5)
一、以分别表示层流和湍流粘性系数，q为经验常数，r、￡分别表示湍

流动能和耗散热，P表示压力．

Y一动量方程：

夕c砉+喀+V考+w》∥嚣+参+》一考州茜+雾+毫卜吨刊
式中变量意义与上式相同。烟气在水平x、Y方向流动没有机理性的差别，

动量方程在表达式上同样差别不大。

z一动量方程：

，m 挑 A·t 抛、 ，a2W a2w a2W、aPI,，t'lV

夕‘百+“瓦+y万+w瓦’2∥‘百+矿+萨’一西⋯⋯．(2—7)

州爰+象+窘H几刊g
本方程的源项考虑了浮力对控制单元的影响。浮力是自然对流的驱动力，即

影响均流场也影响各脉动场。浮力对均流场的影响主要体现在垂直(z轴)方向

的动量方程上。(成一p)g项就体现了浮力的作用。

(3)温度形式能量方程：

心P(詈+铭罢+y詈+wiaT．，=‘(窘+窘+萨OZT．，+sr⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2-8)
能量方程是能量守恒的数学表示，能量方程有许多种表达形式，包括欧拉形式的

能量方程，总焓形式的能量方程和温度形式的能量方程，根据各自不同的应用场合和

物理现象描述的需要，可以选用相应的形式。式中CP是气体的定压比热容；■为扩

散系数，在物理意义上它表示导热过程因素，它的具体表示是见，是一个常数。

(4)组分方程：

从等+甜誓+y等+w挚=尝t等+可Ga2mf+等，吨⋯⋯⋯c2删

13
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其中：嘶是，组分的质量分数：心表示在燃烧过程中厂组分的化学反应速率；％为

模型常数。

2．2．2湍流模型

pc等+甜篆+V雾+w笔)=z～．丽a2r+窘+-铲-d款r)+G+吼一卢⋯⋯⋯⋯“2一，。，
式中，r表示湍流流动的湍动能，￡表示湍流流动的耗散率，crf是常数。

其中：

G=一躲)2饼+(坍睁参+卦⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯砌Ⅲ，
q=一触，万=詹，丝(罢+面OT+iOT0"o )-．⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2一12)

咖 咖 宓

式中岛为f方向的重力加速度分量；鸬表示湍流粘性系数；∥为体积膨胀系数；

∥一丢(》⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯“2郴)p 0l

pc鼢争参+w争尝t万a2s芍一⋯⋯⋯⋯⋯防㈨
+昙【cl(G+q)(1+c3吩)一c2胆】

式中墨为Richadson数，G、G均为模型常数，具体值在后面给出。

Richadson数q．的取值如下：

母：{_矗
【0

对水平剪切层

对竖直剪切层

通过参阅文献㈣1，本文对它们的取值如表2一l所示：

14
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表}l模型中常薮取值表

Table二l Constant tableh models

常数
G c2 G c， 吒 o‘ q

数值 1．44 1．92 0．8 O．09 1．0 1．22 0．6

在烟气流动过程中，温度变化导致密度场的变化，它们之间的关联可以用理想气

体状态方程表示：

p=寺⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯“2-15)

式中：R为气体常数。

对应于此式，在g-偏微分方程中的体膨胀系数可以表示为：

肛去c》}⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯“纠6)

2．3燃烧模型

几乎所有的实际燃烧现象都是湍流燃烧过程m。人们主要感兴趣的是平均量的分

布和平均热流。通过对基本方程进行雷诺分解和平均而得到的平均量控制方程组是不

封闭的，不封闭性来源于非线性项的分解和平均。上一节介绍湍流模型解决了湍流输

运的模拟问题，下面介绍如何处理平均化学反应率。由于平均化学反应率同时受到湍

流混合、分子输运和化学动力学三个方面的影响，目前尚未见到普遍适用的湍流燃烧

速率，即湍流燃烧过程中的平均化学反应速率的模型公式一燃烧模型。由于旋涡破碎

模型EBU已得到广泛的验证和应用，许多文章中对其建模机理已有详细的描述，在

此不再赘述。下面主要介绍Eugenio Giacomazzin8_21等学者提出的湍流化学反应的分

形模拟模型FM的建模机理。

2．3．1湍流化学反应的分形模拟模型FM

2．3．1．1物理过程的描述

湍流中存在涡旋串级分裂现象，即大涡可以分裂成小涡，并逐级分裂下去。理查

逊提出了湍流的分级(hierarchical)模式：驱动流体流动的力产生最大的涡团，大涡

团不稳定而产生较小尺度的涡团，小涡团还可以再分裂下去。当雷诺数较高时这种大
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涡逐步串级成小涡的过程可以进行好多级，直到分子粘度抑制这种进一步串级过程为

止，即涡团尺度达到耗散尺度露，此时停止分裂。涡团逐级分裂后，涡团失去了大涡

团的非各向同性性质，成为各向同性的小涡团。

假如把湍流大涡团看成是一个单元正方形，湍流串级过程可能有两种：一种是一

个涡团分裂成四个边长为l／2的小涡团，如图(a)；另一种是一个大涡团分成三个(或

两个，或一个)小涡团，也就是说涡团并不是充满空间，如图(b)。这两种过程一直

自相似地串级下去。一般把前者叫做均匀各向同性湍流的串级过程，后者叫间歇

(intermittency)湍流串级过程睇1。

图2-3不同方式的涡团串级裂变现象

Fig．2-3 The vortex cascade phenomenon of different mode

在物理结构上，根据涡旋串级分裂现象，可以把湍流看成是由各种不同尺度的涡

团叠合而成的流动，大尺度涡团破裂后形成小尺度涡团，较小尺度涡团破裂后形成更

小尺度涡团。因而湍流区域内，湍流涡团的尺度可在一定范围内分布和变化。大尺度

涡团不断地从主流获得能量，通过涡团间的相互作用，能量逐渐向小尺度涡团传递¨叭。

湍流化学反应的分形模拟模型FM基于涡串唯象概念和分形理论，基于对小尺度湍流

物理特性的描述，既适合于湍流预混燃烧，又适合于湍流扩散燃烧。基本思想是：在

FM模型中，假设每个单元的特征尺度为△。△尺度的涡团在湍流的作用下被不断地

拉伸、切割和滑动分裂成子涡团。△尺度的涡团经过Ⅳ，级分裂后，涡团尺度达到耗散

尺度昭，此时停止分裂，这样就形成了一个涡串。设在涡串分裂过程中，每个涡团分

裂生成的子涡团数为M，由此生成的涡团的总量为坼。

在FM模型中，把接近于耗散尺度J『7的涡团称作“微细结构"，且认为化学反应发

生在这些“微细结构”内，把这些“微细结构"看作微型反应器。发生化学反应的“微

细结构’’的数量直接决定着化学反应速率，所以估算“微细结构”体积分数y+对FM

化学反应模型估算化学反应速率至关重要，亦是给出组分和能量方程中源项的关键。

2．3．1．2 FM模型参数的建立

16
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根据FM模型的基本肋，为了简化计算过程，在每个灞串中，假设涡团以均匀
各向同性湍流串级过程裂变，认为裂变后旧的大涡团与新生成的子涡团共存，每个涡

团以札分裂成下一级的子锅团。虬=5、Ⅳf=2时的涡团分裂过程示意图如图2-4
所示。

田2-4锅团分裂过程示意瞄(牡5，N,-2)
聃}20Sketchof6',cfalⅧt糕g蚰相60ⅡC忙5，舻对

每个涡串生成的涡团总数坼可表示为

H；、+N：十N。N：h¨+N：‘艺啦⋯

式(2-17)可进一步转写为

fⅣj”一1 札≠I

NT={N。一1

【Nl+l 以～ ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯。(2-18)

涡团分裂到耗散尺度口停止分裂，这耐耗散尺度口的涡团数为：

¨=时⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯’(2—19)

△尺度的涡团能量逐缴传递给子涡团，直至涡团达到耗散尺度口结束，则有：

鲁“时鲁疆A峨摹f6 ‘‘ ‘’矿

其中：特征时问h和耗敝时『白Jo分别为

(2-20)
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辟纂⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯“2垅)
刁2砖Hc秒4(》H南⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯砌瑙)岛，IA KeZ’

又因为心和吃、心和％粘度之间关系为：

r氏冲A
l嘞=／Alp．,⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯·(2—24)

从(2—19)(2—23)(2-24)可以把耗散尺度，7表达式转写为：

栌N_114／州'V口／"4南⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯硼嗡，
特征尺度△依赖于所采用的网格的种类、尺寸大小决定。如对本文采用的六面体

网格，△的表达式可写为：

A=(△，A，A：)Ⅳ3⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—26)

‰=(《+甜：+《)¨2⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯·(2—27)

根据分形理论n乱弧剽1中分形的自相似性，基本特征参数_分形维数的定义为：

见2等⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯“2瑙)
其中：Ⅳ代表每级分裂的数；足’代表一级分裂成下一级时，两级尺度的比值。根据图

2—4给出的二维涡团分裂串级现象有：

02：logNc_：一logN：：—logN—y'⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—29)log疋 log足 IogR，'
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根据分形物理学嘲中对二维空间拓扑维数的描述，又因为小尺度涡团各向同性的

性质删，三维空间的分形维数皿表达式为：

州+州+器⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2-30)
根据图2-4及分形理论有：

，7 2万⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—31)

其中：R代表一级涡N-与-V级涡团尺度的比值。

根据(2—19)(2—31)03表达式可转写为：

D，：l+盟⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯．．(2—32)’

Ig(a／功

根据分形物理学‘跖1中对三维空间体积的自相似性，推导出三维空间的分形维数D3
还可以表示为Ⅲ1：

03：3一J堡至一⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯。(2—33)
log(A／r／)

对比(2—32)(2—33)可以得到％表达式为：

M：三(垒)z⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—34)’

石77

将(2—25)代入(2～34)得到：

％=穷刊3 Re△坠⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—35)
‰

将(2—25)(2—35)代入(2—32)得到：

D，：1+旦：l+!墅：!!垒型生
’lg(A／r／)lg[zⅢReAI／2(1，A／v。)№1

其中：％代表每个单元特征尺度△处的分子粘度，即不发生化学反应时的分子粘度㈨；

y。代表每个耗散尺度刁处的分子粘度，即发生化学反应时的分子粘度。

根据分形理论，一个△特征尺度的涡团生成的所有涡团占一个特征尺度△涡团的

体积分数y删(Ⅳc≠I)：

‰=‰ytott≈学=c≯3⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2-37)
当Nc=l时4=刀，这时胎。砒。=1，不存在能量串级现象，相当于层流，这时的

19
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FM模型封闭。

耗散尺度刁的涡团数Ⅳ蕈与涡团总数屿的比值yⅣ。：

‰=惫=掰⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯“2瑚)
那么，“微细结构”的体积分数厂’：

厂‘=‰‰⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—39)

将(2．25)(2—35)(2．37)代入(2．39)得到表达式y+为：

7‘=‰‰=厂Ⅳ曩【石176 ReY2(％／％)一172】岛-3 ⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—40)

为了估算“微细结构”的体积分数r+，则有：

％=％％⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—41)

根据火焰传播面与如之问的关系时’勰1，得出当耽>7时Ⅳc与慨之间的函数
关系式为：

Ⅳc=0．433ReY2⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2—42)

当脑<7时7’=1，FM模型得以封闭。

为使组分、能量方程封闭，对应的源项如下：

万．：’，’缈?⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(2-43Z-43)q 27 q⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯L ，

Ⅳ

Q=∑厂’缈；△蟛⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯·(2—44)
i=1

其中：缈；I代表“微细结构”内按Arrhenius机型5叼计算的化学组分f的反应速率；△J；l；
代表组分j的生成焓。

根据上面的描述，M和胎两者参数之间关系确定如下：
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图2_5札和胎之问关系

Fig．2-5 Tim function relation of N
c
and Re

以上叙述了FM燃烧模型建立全过程，根据以上“耗散结构"体积分数7’的计算

式，拟合得出如下图2—6所示厂。与雷诺数胎之问关系：

图2_6 y‘和胎之间关系

Fig．2-6 The function relation of y'and Re

2．3．1．3在ANSYS CFX中实现FM燃烧模型模拟

使用ANSYS CFX软件中的用户编程接口，对软件进行二次开发。首先，要进行

的工作是保证CFX与Visual Fortran程序编辑器正确连接，确保调用CFX中的

cfx5mkext命令进行用户自行编程并与软件连接，实现对CFX软件的二次开发；其次，

在CFX．Pre里建立用户子程序(User Routine)，确定User Routine和在CEL里要用到

的函数关系式耗散尺度rl涡团的体积分数Y+的名字，以方便调用；再次，利用ANSYS

CFXl0．0的二次开发模型对多种燃烧过程进行模拟。运算过程如图2-7所示。

2l
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l ANSY$l
l

User FORTR AN Definition冈c
Source

I

l

Runcfx5mkext Run Solver

、L ．。
上

sh砌Lib州H RunliIll【H ANsYscFX勘lver

图2-7 ANSYS CFXIO．O的计算流程

Fig．2—7 Simulation chart by ANSYS CFXIO．0

组分方程中各个源项分别为：

慌‰芎厂+了d[CH4] 貅％可掣
二氧化碳：‰可掣’ 水：tffH20=y’丁d[H20]
反应速率用An'henius方程给出，反应速率常数通过Arrhenius嘲1公式计算：

0，，=彳，T屏exp(-E，．IRT)⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯．．(2—45)

其中：A，为指数因子；屏为温度指数；E为反应活化能，J／kmol；R为气体常数J／kmol

K：

能量方程源项为：

蚕：厂’d[C，H．4]Ah⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯．(2—46)
口f

其中：Ah为甲烷的燃烧热。
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3．1概述

第三章数值求解方法

对于所得到的微分方程，通常有多种数值方法可得到相应的离散化方程组。在流

动与传热问题计算中应用较广的数值方法如有限差分法、有限元法、控制容积积分法

和有限分析法等。就实施的简易、发展的成熟及应用的广泛等方面综合来看，有限容

积法无疑居优。故在本文中，选用控制容积法。

有限容积法是将所计算的区域划分成一系列的控制容积，每个控制容积都由一个

节点作代表。通过将守恒型的控制方程在控制容积内积分来导出离散方程。在导出过

程中，需要对界面上的被求函数本身及其一阶导数的构成做出假设，这种构成的方式

就是有限容积法中的离散格式。用有限容积法导出的离散方程可以保证具有守恒特

性，而且离散方程系数的物理意义明确，即使在较粗网格下，它的解也能满足控制容

积内的积分平衡嗍。

3．2计算区域的离散化

计算区域离散化的方法有多种，可以采用先确定控制容积，再确定网格节点的方

法(内节点法)。

用平行的分界面将计算区域划分成一系列矩形控制容积，取其几何中心为网格节

点，所求的压力、速度和温度就是所有节点上的值。

网格的尺寸和分布对计算结果的影响是很大的。将网格划分得疏一些，计算所需

的内存和所需时问会小一些，但在所求变量变化较大的区域，其求解精度要低些，针

对不同的问题，需采用不同的处理方法。

3．3离散化方程的建立

3．3．1对流一扩散问题的通用方程

流动与传热问题中，求解主要变量(速度及温度等)的控制方程都可以表示成以

下通用形式：

掣+击1，(p叫)：div(F≯gradqJ)+s妒⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯．(3一1)Ot ，
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式中：庐为通用变量，可以代表”，'，，w，r等求解变量；L为广义扩散系数；S为
广义源项。

将上面方程(3．1)转化为：

警+昙(肛≯一。尝)+昙(州一。雾)+昙(州一。参=s⋯．．c3屯)
如图3-I，弓lA．x、Y、z方向上的对流．扩散的总通量密度J，则有：

幽+望+笪+望：”⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯．．(3—3)
国 锄 却 彪 ，

图3-l直接坐标的网格系统

Fig．3--I The mesh system in Cartesian Coordinate

3．3．2用控制容积法对通用方程进行离散

将方程(3-3)对控制容积做时间与容积的积分，首先假设：

(1)丝塑[巡近似地代替亟掣；
At 优

(2)在z方向上的总通量密度以在界面e、w_k，Y方向上的总通量密度力在界

面玎、s上，z方向上的总通量密度以在JIl、Z界面上是均匀的。于是有：

f f f警舭=r肚叫)舭=以以⋯⋯⋯⋯．(3_4)
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rr￡争舭=jl【(彤一‘舭=‘。⋯⋯⋯⋯⋯⋯“3埘

"J：秘=f￡(J：一z)咖出=^一以⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—6)
其中，以、￡、彤、彤、‘及Z分别代表工、Y与z方向上的e界面及w界面、九界

面及s界面、h界面及，界面处总通量密度，而以、J—J．、以、J^及山则分别是缈△z、

AxAz及AxAy的总通量。

(3)源项局部线性化处理。即假定在未知量微小的变动范围内，源项S可以表示

成为该未知量的线性函数。于是在控制容积内，源项可以表示成如下的形式：

S=≮+∞乃，其中芝为常数部分，q是s随T变化的曲线在P点的斜率。
综上可知，方程(3—3)化为：

!!华：卜(．，，——．，。)—卜(．，：—．．，j)+(．，j——．，j)==．5：—卜．57Pjf；‘········(3—‘7)
由文献[49]对通量_厂：的定义，任一界面上的通量，：由界面两侧两个节点上的值

来表示。那么，在e界面处的通量，可以表示为：

Z=B(气)办-a(e血)九⋯⋯⋯⋯⋯⋯．．(3—8)

式中：系数A、B与格式有关，它们是网格Peclet数的函数，网格Peclet数记为如。
于是，有：

以=Z皿=【B(民)九一么(只。)丸】q

={【彳(气)+兄蛑一彳(瓦)九)见 ⋯⋯⋯v⋯．(3—9)

=【皿彳(名)力+(4民)办一【q爿(只。)】九

=aE巾P七F尊，一n砷E

即：以=(a￡+E)以一口￡办

类似地可得：

f‘=(‰+C)办一‰九

1以=(％+E)办一％九⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—10)
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对公式简化：

即有：

类似地，可得：

L=艟=【曰(‰珑一彳(气境域
=湫名境一瞅‰)一气蚱)仇

=见烈气峨一见曰(凡)靠+(见‰牌

=口。丸一0|-一E)力

L=q九一(％一E)力⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯二⋯⋯··(3—11)

f以=g杰一(g一￡)力

L以=q谚一(口，一巧)办⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—12)

3．3．3五种格式的通用离散方程

把以上正、r、彤、以、Z及Z的表达式代入式(3-4)，可得：华地卅也卅+∽卅：≮+tP⋯⋯(3-13)
归并同类项，可得：

其中，可得：

其中：

口P办=％丸+n，丸+‰九+口s杰+％九+气九+6⋯⋯⋯⋯⋯(3—14)

％=4彳(I￡1)+【l_C，01]⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯

a。=见彳(1只I)+【l一只，oI】⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯
口Ⅳ=q彳(I￡I)+【I—C，of】⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯

q=O．A(1a1)+tl—C，ol】⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯

％=q爿(1只I)+【l一吒，o|】⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯

吃=q么q—鼍I)+[|一最，o|】⋯⋯⋯⋯⋯一：⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯

口：：兰兰⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯

aP=aE-l-aw+口Ⅳ+口s+口，，+吒+口；一SeV⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯

6=Sp矿 _P01，Jpo⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯

对流通量 C=(∥)。AyAz 扩散通量
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(3-15)

(3-16)

(3-17)

(3-18)

(3—19)

(3—20)

(3—21)

(3-22)

(3—23)

见2警⋯⋯⋯·(3-24)
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E=(肛)，AyAz

E=(川。AzAx

只=(川，AzAx

E=(M。啦)，

E=(M，AxAy

见=等⋯⋯⋯⋯俘25)
q=篱⋯⋯⋯⋯(3-26)
q=等⋯⋯⋯⋯(3_27)
q=等⋯⋯⋯堋啦)
D，：娑坐⋯⋯⋯⋯(3—29)

‘

(昆)，

贝克列数P=F／D

函数彳(IPI)选取幂函数方案，则：

彳(1叫)=[Io，(1一o．1∽,11⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯·(3—30)
其中：运算符号[I I】表示取括号中的最大者。各变量在任意网格内均匀分布，即在控
制容积内变量的值为常量，函数在网格点的值代表它在网格内各处的值。

3．4 SIMPLE算法的采用与微分方程组的求解

3．4．1动量方程的源项

在通用方程中只是广义源项，对动量方程(即Navier-Stokes)而言，它除了包括

压力梯度以外，还包括了所有其它无法纳入到通用方程右端扩散项中的有关的项。在

进行流动过程的数值计算时，正确写出不同坐标系下各个速度分量的源项并对它进行

合适的数值处理，常常是计算成败的关键问题之一。源项的表达式构成如下：首先把

原始的Navier-Stokes方程粘度性有关的项即进入咒；同时，还需要将原始的

Navier-Stokes方程左端对流项部分写成散度的形式，未能进入散度的部分也归并到源

项咒中去。

3．4．2交错网格

为了解决流场计算中的第一个关键问题，即不合理的压力场的检测，应当使相邻

27
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两点问的压差，出现在动量离散方程中；同时为了保证计算的准确性及对压力的物理

特性模拟，压差应当是压力梯度中心差分的表达式的组成部分。为此，可采用交错网

格。

所谓的交错网格就是指把速度”、'，、w及压力P(包括其它所有标量场及物性

参数)分别存储于不同的网格上的网格系统。其中速度“位于压力控制容积的东、西

界面上，速度y位于压力控制容积的南、北界面上，”、1，各自的控制容积则是以速度

所在位置为中心的。由下图可知，“控制容积与主控制容积(即压力的控制容积)之

间在X方向有半个网格步长的错位，而l，控制容积与主控制容积之问则在Y方向上有

半个步长的错位。交错网格这一名称即由此而来。

●Ⅳ

t、

●矿一兹+E●-f
l

S

●

●Ⅳ

千％

●肛
——_．-‘．L／A笏昱“，

I

g

●

(坊

彩鼢
●；卜彩勉 +●昱
～t％

％

t

S
●

图弛交错网格
(a)主控制容积 (b)u控制容积 (c)v控制容积

Fig．3-2 Staggered grid

(a)Major control volume(b)Control volume on u direction(c)Control volume on V direction

在交错网格系统中，关于U、、，的离散方程可以通过对各自的控制容积作积分而得

出。这时压力梯度的离散形式跳为锗，对％为饼，矽相邻两点问的
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压力差构成了iOP，竽，这就从根本解决了采用一般网格系统时所遇到的困难，也是劣 oy

交错网格成功的原因。

3．4．3 SIMPLE算法的采用

第二章建立的流场方程组中没有直接求解流场中压力的微分方程，而压力是以压

力梯度的形式存在与动量方程之中并且是作为源项的一部分来处理的。虽然没有明显

的求解压力的方程，但正确的压力场代入动量方程时所求出的速度场需要满足连续方

程，即压力场是由连续方程间接确定的．用数值计算方法求解流场方程组时，可以借

鉴数值计算传热学、数值燃烧学和计算流体力学的方法，首先假设压力场，代入动量

方程中求出速度场，在不满足连续方程的情况下变换新的压力场，得出正确的速度场

为止。

此种方法称为SIMPLE算法，它是由Patankar和Spalding于1972年提出的求解

不可压缩粘性N．s方程的数值方法，并在计算流体力学、计算传热和燃烧等方面得到

广泛的应用，现已成功地推广到可压缩流场的计算中。

采用SIMPLE算法求解对流一扩散方程具体的处理方法是：在计算过程时采用交

错网格，即压力、粘性系数、湍流动能和湍流耗散等标量函数置于第一类网格节点(称

主网格)上，把速度分量的网格结点设在主网格界面中心处的位置上，其平面关系如

上图所示，即速度分量的控制容积与各标量的控制容积相互交错，构成交错网格。x、

Y和z坐标方向上的速度分量所在的网格均与该方向上标量的网格有一个错位；利用

动量方程与连续方程构造一个校正方程，从而求得空气压力场，并通过迭代后同时满

足动量方程和连续方程，其物理概念清晰，通用性强，对时闻差分采用全隐式格式，

且时间步长不受限制，计算效率高。

对交错网格系统，流场计算时有：(1)积分用的控制容积是“、1，、W各自的控制

容积。(2)压力梯度项从源项中分离出来，即：

，f丘一篆)出咖出=一，f(名一8,)d／z兰(耳一P￡)AyAz⋯⋯⋯⋯(3—31)

，j：f(一等)蚴=一J，J：(弓一Pe)dxdz兰(耳一最)缸&⋯⋯⋯⋯(3—32)
￡J，r(一等)蚴=一』：』，(名一Pe)dxdy兰(日一PP)axAy⋯⋯⋯．(3-33)

则在这里假设在“。的控制容积的东、西界面，v。的控制容积的南、北界面，H鄙

控制容积的上、下界面上的压力是各自均匀的，分别为RE及耳、只及B、只及斥
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于是关于％、％、M的离散方程，便具有以下形式：

峨=∑a∥帕+b+(Pp-P￡)AyAz⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—34)

口．y-=∑口曲％+b+(Pr-PM)AxAz⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯一(3—35)
口-％=∑％‰+b+(Pp-PH)AxAy⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯·(3—36)

由上方程知：动量方程只有在已知的压力场时才能求解，要使通过动量方程解出

速度场满足连续方程，必需给出正确的压力场，故采用迭代的方法，首先给定假设压

力场为尸’，可以求出速度场“’、矿、∥，则有：

a,u：=∑‰“二+6+(巧一砭)驰⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—37)
．q虻=∑露面吃+6+(牟一露)△蕾&．．⋯⋯⋯⋯⋯··．．⋯(3—38)
口．w：=∑口曲w：6+6+(巧一巧)△咖⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—39)

假定正确的压力场是由假定压力与校正压力之和来计算，即：

同理有：

P=p‘+P’⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—40)

掰：掰。+掰，⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—41)

v=1，’+1，-⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3-42)

w：w‘+∥⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯O O·OO"O⋯⋯⋯⋯(3—43)

可见改进后的压力场与速度场也满足这一迭代层次上的动量离散方程，即线性化

了的动量方程，于是有：

。(铭：+甜：)=∑口柚。二+／tn’。)+易+【(牟+巧)一《《+砭)】每位

。(y：+V：)=∑口。。(V：。+V：。)+6+【(群+辟)一(礤+或)]axaz⋯⋯(3—44)

。(w：+以)=∑口．。(吒+以。)+6+【(耳+4)一(露+玮)】血妙

这里，假定由源项构成的b的值保持不变，则(3-38)式，可得：

k掰：=∑‰“：。+(耳-P'￡)ayaz
．?口。t=∑口柏Vn’。+(牟一R)血&⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—45)

l口。以=∑a曲w：J。+(辟-p'．)arAy
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由上式表明，任一点上的速度改进值由两部分组成：一部分是与该速度在同一方

向上的相邻两节点问压力修正值之差，这是产生速度修正值的直接的动力；另一部分

是由邻点速度的修正值所引起的，这又可以视为四周压力的修正值对所讨论位置上速

度改进值的间接影响。这里，如果直接按(3-38)式来确定速度修正值将导致十分复

杂的计算，这里，我们认为在上述的两个影响因素中压力修正值的直接影响是主要的，

四周邻点速度修正值的影响可近似地不予考虑，这就相当于假设有∑口曲“：。中的系数

a。=，于是速度修正方程为：n 0

，U：=(耳一砭)ayaz

。t=(牟一露)axaz⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—46)

^以=(巧一露)缸缈

令： 以：垒堕，以：垒垒‘，喀：—AxA—y，即有：

以=《(4一砭)
_{t=d．(辟一反)⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—47)
K：以(4一露)

故改进后的速度为：

现连续性方程为：

塑+曼螋+塑!+—a(p—w)：o⋯⋯⋯⋯⋯⋯．(3～49)
at 敏 ay 8z

在时间间隔△f内对主控制体作积分，且以堡[益代挈，采用全隐式格式，可
At Ot

得：

鱼云笠。缸每△z+【(彤)。一(舢>。】缈△z+【(∥)。一(∥)，】血△z+【(夕w)。一(刖，】△)c兮=。

将(3-42)式代入上面方程中，并整理成的P’代数方程，可得：

))．J可-^哟峨

√

一．一，t分僻

P

H窖

d

d，

¨坦MⅣ
●f●曙

∥。v．¨。％

C

■

，嚣
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口P4=4E砭+口矽，毒+asl嘻+口Ⅳ巧+口|l：，，盍+口￡砭+6⋯⋯¨··¨．．··．．(3—50)

式中，有：

ag=p．d Aym⋯⋯”⋯⋯·⋯⋯⋯·⋯⋯．．⋯(3—51)

aw=p．d Ay△z⋯⋯”⋯⋯·⋯⋯···-··¨·¨⋯·(3—52)

aⅣ=以吃缸△z⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—53)

吩=见以姚⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—54)
aH=p,d．axay⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯··⋯⋯⋯·(3—55)

at=p,d,axay⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯··⋯⋯⋯·(3—56)

％=％+～+口Ⅳ+％+％+口L⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯⋯(3—57)

6=乌予axayaz+【(∥、一(肛、】驰+[(∥)。一(∥u姚+【(∥)。一(∥)，]axAy

3．4．4 SIMPLE算法小结

SIMPLE算法的具体计算步骤如下：

(1)输入边界条件；

(2) 估计压力场，并估计一个满足连续性要求的迭代初始速度场；

(3)求解动量方程，得到U’、'，’、∥；

(4)求解P方程，得到P；

(5)速度校正公式，再由带奉号的速度计算U、’，、W；

(6)通过上面的计算式，由尸．及P．计算P；

(7)将新求得的甜、y、w和源项代入动量方程，把新得到的压力户当作新

的试探值尸；返回步骤(3)，重复全部过程，直到收敛为止；

(8)计算温度L直至收敛；

(9)计算组分C，直至收敛；

(10)判断是否达到时间步收敛要求，如果达到收敛要求则停止，进行步骤

(11)：

(11)时间步t+l；

(12)返回步骤(2)直至完成计算。

32
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第四章数值模拟结果与分析

流动、传热传质和燃烧过程的计算机模拟是世界上近二十多年发展起来的--f-I

应用学科。它以计算机为桥梁，把基本理论，模拟实验和装置设计三者有机地结合起

来，开辟用理论指导实验和设计工作的途径，有助于对客观规律认识，而且使设计及

其最优化在更大程度上依赖于合理的计算，从而减少实验工作的盲目性和工作量，因

此说，计算机模拟技术是解决工程问题的一个有效方法。在本文中，所用的CFD软

件是ANSYS-CFXl0．0计算软件，图4-l基本描述出了ANSYS．CFXIO．0软件计算流

程。

CFX CAD2Mesh or Mesh

∽AN—SYS C一瞻‰tion by ANSYS CFX
。

√ l

、 r 1 r

CFX-Pre(physics— cⅨH， FX
PostANSYS(solver)Post-processorPre processor) l I l (

图4-1 ANSYS-CFXl0．0软件程序流程示意图

Fig．4-1 The five modules of ANSYS．CFX I O．0 software

在第二章中已建立了描述流体流动、传热、传质的完整数学模型，并在第三章

中介绍了基本的计算方法。在实际数值模拟过程中需要的数学模型、计算方法、收敛

因子等进行反复调试，才能得到比较好的模拟结果。本文主要对燃烧模型的模拟性能

进行比较，首先对比较简单的地下通道工况进行了烟气运动规律数值模拟：进而对较

复杂的工况一燃烧罐燃烧过程进行了燃烧数值模拟，并实现对CFX软件的二次开发，

将湍流化学反应的分形模拟模型FM嵌入到CFX中进行了数值模拟，定性地分析了

模拟结果；最后采用国际标准的室内燃烧数据(取自相关的文献资料)定量地验证并

分析了湍流化学反应的分形模拟模型FM的模拟结果，并与其他燃烧模型模拟的结果

进行了对比分析。

4．1地下通道内烟气运动规律的数值模拟

4．1．1模拟计算工况

选取某地下通道作为研究对象，该地下通道有效长度107．5米，宽度12．5米，通

道高4．4米，通道两侧建有台阶直接与地面连接。为了考察高温烟气流动及其不同时
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刻高温烟气流动和通道内冷空气的相互作用，在通道内的一侧中间位置“．25米处建

立有方形房，方形房对着地下通道内部的一面开门，房内设置有圆形火源。火源强度

根据国内外大量地铁地下通道燃烧火源强度给定，没有特别说明，均取为10．5MW，

发烟量为5．9kg／ste*'2J。燃烧发生前风流和温度均匀为一定值，燃烧发生后，模型空间

内的空气和烟气的密度都随温度、时间等的变化而变化。在火源处，取火源直径的十

分之一作为计算网格的尺度并在周围气流变化比较大的范围内取大约直径15米的圆

形区域进行网格加密处理，其他部分网格尺寸大约是火源直径的五分之四。计算条件

设定为：计算空间的初始相对压强为0Pa，不考虑通道内空间人员走动对空气的扰动。

地面、通道壁、顶棚等均为绝热材料。选用Rosseland辐射模型，该模型具有计算量

较小且实用于大空间气体辐射的优点。气体的湍流流动采用浮力修正的双方程／C--g湍

流模型。在建立几何模型时，地下通道长、宽、高分别建在．17、儿z方向上，火源中

心所在的x轴截面的示意图4-2如下所示：

4．1．2模拟结果与分析

图化)『z截面示意图(x=64．25m)

Fig．4-2 The sectional sketch on yz(x=64．25m)

取地下通道长64．25米火源所在的方形房的门口位置，对从方形房溢出的高温烟

气与通道内冷空气相互作用的分布情况、烟气流动的特征等进行分析。

燃烧发生60s时高温烟气与冷空气相互作用的分布情况、烟气流动的特征等如图

4—3、4—4所示。图4-3、4-4表明，空气与高温烟气对流引起的时速度场分布受到火

源的影响，在方形房内温度迅速升高，溢出的高温烟气所形成的火羽流密度小于周围

冷空气密度。火羽流在浮升力的作用下，首先向上运动；而在门处，火羽流与冷空气

接触进行热、质的传递。随着冷空气温度升高，密度变小，与火羽流接触处的空气有

向上运动的趋势，空气向上运动后，此处的压力变小，相比之下，通道内其它地方的

压力大，导致其它地方空气向火源处运动。当火羽流上升，撞击顶棚后反射，沿顶棚
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壁转为水平和向下的运动，烟气蔓延的面积逐渐增大，与冷空气之目大范围进行热，

质交换。当火羽流运动撞击到通道内另一侧墙壁，受到壁面阻挡，转而沿壁面向下运

动。经过一段时间发展，到180宰时形成图4—7所示的速度场分布．在火羽流经过的
地方，气流之问相互作用比较明显，局部温度升高，形成涡团。

图44速度矢量图(60s)

Fig．4-3Thevelocityfield at 60s

燃烧发生60s时的温度分稚如罔4,1所示。在房内，温度很快上升，达到危险值。

『J处高温烟气遇到通道内玲空气进行热、质传递，冷空气对于高温烟气向通道内蔓延

柯阻碍作用。此外．膀内窄气、烟‘t混合物受热密度变小而上升，所以高渝烟气太部

分集中在房山，使得虏内聚集人量高温烟气，热量越积越多。使得最高温度出现在房

的内侧。

IlKJl—■ ” ?9 g《’麓K{嘲
299 423 54G G70 793 91 7 1 0加”G4 1 288 1 41

目4-4佩鹰J自分巾豳(60s)

Fi94-4 rhet㈣tu『edistribution a160s
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田4"-5熘气坜分布圊(60s)

F10斛1k锄oh击晰枷0n at60s

图4-6空气场分布圈(60s)

F睡■‘1k aira㈣tion at“

燃烧发生60s时的烟气场分布、空气场分布分别如图't-5、4-6所示。在¨处，

由于热烟气和冷空气的对流，空气得到少许补充，烟气质量分数下降。由于浮升力作

用，热烟气运动到门处，形成的火羽流向上运动，向通道上方的空问聚集，形成高温

和烟气环流区域。图4-5、4-6表明．婀气浓度分布与空气浓度分布情况相反，火源

附近烟气浓度较大，空气稀薄。随着烟气的蔓延，空气质量变差。
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圈●J速度矢量圉(180s)

FYg．4-7Thevel∞ity削dal 18陋

圈4-8沮度场分布圈(180s)

FIgA-$'l'nckmp啪“Ⅱe&suibutlonatl80s

图4_9烟气场分布图(180s)

FigA-9The smoke dlstTibution at I 80s
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圈4一10空气场分布圈(180s)

Ffg年nlkairdis'ailmfion m 180s

燃烧发生180S时的温度分布如图4-8所示，高温烟气辐射出大量的热。同时烟

气与空气进行热，质传递．对比图4—4和图4-8可以看出，由于火羽流运动、烟气蔓

延、热对流等作用，随着燃烧的持续．通道内温度逐渐升高。图4喝II勺温度分布特征

与图419的烟气分布特征相似，但传热影响的区域比烟气影响的区域大很多，这一情

况与传热过程快于传质过程相符合。如图4—3、4—7所示，气流的流动形式发生显著

变化。

烟气场的分布直接影响着空气场的分布，如图4—9、4一10所示，由于通道四周壁

面的阻挡，火羽流沿着四周壁面运动，同时进行热，质的传递。随着火羽流的运动，

烟气与空气的接触面积加大，质量变换加剧，空气质量变差。此时，温度的上下分层

现象基本稳定，烟气与空气埘流加剧，烟气在通道内蔓延。

圈4-11速度父世|圣l(240s)

Fig．4-11Thevelocityfield al 240s
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图4一拉温度场分布蚓(24低)

vv．d-]zThelemDera|Ⅲ℃击s幽6∞at240s

圈4一j3烟气场分布图(240s)

Fig^”The smoke distribution at240s

图4一i4空气场分布蚓(240s)

Fig 4—14The air dist6butio．at拍0s

】q



北京化工大学硕士学位论文

燃烧发生240s时的温度分布如图4-12所示，此时地下孟道内温度普遍升高，图

4—13的烟气分层与图4-9中的爝气分层又有不同。在图¨可咀看出，由于通道底层
冷空气还没有与烟气进行质量传递，受冷空气的影响，烟气分层现象明显，但在图4—13

燃烧发生240s时，由于温度的普遍升高．空气密度变小，有向上运动趋势，促进了

与烟气的热、质量的传递，使得烟气蔓延到整个空间。随着火源烟气的不断释放，烟

气以新的分层现象出现，但此时底层处已有浓度相对比较小的烟气。如圈4一14所示，

在此截面处的整个区域，空气质量变差。

取距离火源为1米的地方纵向取截面得出以下系列烟气分布图，如图4一15所示，

高温烟气从通道纵向中心截面位置即火源所在的截面处开始向四周蔓延，高温烟气的

密度小于冷空气的密度，所以从图中可以看出，高温的烟气首先在通道的顶部出现，

随着燃烧时间的持续，温度烟气分布范围成伞状不断扩大，通道顶部的烟气分布区域

比通道底部分布区域要大，且温度要高。这是因为随着顶帮烟气的聚集，高温烟气遇

到冷空气，两者进行热、质的传递的原因。

图4—15通道纵向温度场分布

Fig．4-15Thet啪嘧a№redistribution ofdiffcfcmtlmcs

术小节通过地下通道燃烧烟气运动数值模拟，针对Ansys—CFX系统，设计物理模

型和火源，为CFX软件的二次丌发打下基础，熟悉烟气的运动情况及其燃烧模型的

澄胃，为后面的研究做准备。
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4．2燃烧罐内燃烧的数值模拟

4 2 1模拟计算工况

图4一16是攥烧罐简图，图中给出了甲烷、空气的进口位置。在燃烧罐侧面有等

弧长距离的六个半径为1．5mn圆形空气进口，每个圆形进口空气流速为5nYs。在燃

烧罐的底部有六个表面积为0．01cm2(相当于半径为0．18cm的圆形)的燃料进口，燃

料甲烷流速为40m／s。在燃料罐底部是主要的空气进口，流速为10m，s。

图4-16不同方向燃烧罐简凹

Fig．4一16 SketchoftheCanCombustor

jfI『这一挺f|；l工况．将湍流化学反应的分形模拟模型PM曦入CFX软件里进彳亍模

拟。湍流模型选用浮力修正的双方程f一￡湍流模型，辐射模型选择Rosseland模型进

行模拟。分别应用FM、EBU两种燃烧模型进行燃烧稳卷数值模拟的研究。收敛标准

设簧为k一“’f／¨‘≤10。。

4 2 2模拟结果与分析

在进}，敬值模拟计算时，“算收敛性的好坏直接影响着模拟结采的准确性。F面

对FM、EBU州种燃烧模型模拟时收敛性进行比较分析。两种燃烧模型时的收敛杯准
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都设置为b一甜’I／甜‘<10_．，收敛情况如图4-16，图中给出具有代表性变量x、Y、z三
个方向上的速度分量"、y、掀压强P．能量胁湍流动能k和湍流动能耗散率e的

收敛情况。

o．'

O．01

o
j

墨
兰1E．3
西

多

'B_．

1E毋

O．1

O．01

o

罗
暑1E-3
蔼

>

IE．4

1E-5

1E-6

O 'O ∞ 30 ∞

,Sccumulated．Time Step

(a)

O 加 30 40 50 60 70

Accumulated Time Step

(b)

图4．17不同燃烧模型模拟燃烧罐燃烧的数值收敛情况

(a)EBU燃烧模型 (b)FM燃烧模型

Fig．4—17 Convergence ofnumerical simulation by different combustion models for Can Combustor

(a)EBU
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(b)FM
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EBU燃烧模型适用于高雷诺数的湍流燃烧过程，而且用在此燃烧罐的模拟经过验

证，故下面的模拟结果分析以EBU燃烧模型模拟得到的结果为基准对FM燃烧模型

的模拟结果进行定性分析。在研次模拟过程中．用同样的几何模型、网格类型和尺寸

大小；同样的边界条件、收敛标准、湍流模型参数设置等。使用不同的燃烧模型-计

算的收敛情况如图4 17所示，EBU燃烧模拟用的计算选代收敛次数较步，这是因为

EBU燃烧模型只考虑了湍流混台和燃烧速率的之间作用，而忽略了分子输运和化学反

应动力学过程的作用，没有化学反应动力学上的计算。用FM燃烧模型模拟时用的计

算收敛的选代次致比与EBU燃烧模型模拟时多12次，这是因为湍流的拉伸、切割等

作斤1把当地涡【j1分裂成众多的子涡圳，甚{足耗敞涡团，燃烧的放热影响糟湍流场的

湍动程度，使其计算难于收敛，而且考虑了分子输运和化学反应动力学过程的作用。

由以上分析可以得出．FM燃烧模型在收敛所用的时间上还是比较好的。下面给出两

种燃烧模型模拟的模拟结果，圈中分别以EBU、FM顺序给出两次模拟的结果并进行

分析，截面取距离中心截面0．04m的地方，如图4一16标记的分析截面位置所示。

图4一18足EBU、FM模拟的速度等值线图。EBU、FM模拟的速度等值线分布

情况基本相似．在燃烧罐底部都存在回流区．图4一19是EBU、FM模{f【的温度场分

布图。由圈中可以看出，EBU和FM两种燃烧模l!模拟得出的温度场分布睁见相差不

大。在截面中心处温度分布最高的区域面积FM燃烧模型甍比EBU燃烧模型大，最

高温度州薤儿摄氏度。

图4-18逋度等值线削

Fig．4-1$Theveloci哼coutourdistribution
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田,I-19温度场分布图

Fig,4-19Thet锄pe日mmd蹦h畸呲

图4-20和图4—21分剐给出T--氧化碳、氧气浓度的分布情况．从截面中心位置

到燃烧罐的壁面二氧化碳浓度逐渐变小，氧气浓度逐渐变大。从温度、二氧化碳、氧

气浓度分布图可以看出。在燃烧区域，温度较高，在温度较高的区域二氧化碳浓度较

大，氧气浓度较小。这些与化学反应放热、温度升高、燃烧消耗氧气、生成二氧化碳

之问的关系都是相关联的。

母4-20C02浓度分布圈

Fig．4-20TheC02 concentration disMbutlon
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凰4-2102浓度分布图Fig．4-21The02㈣'ation dis岍bution
4 3室内燃烧的数值模拟

4．3．1模拟计算工况

在燃烧罐模拟的例子中，定性地分析TEBU和FM两种燃烧模型的模拟结果。下

面将对湍流化学反应的分形模拟模型FM进行定量分析，并与实验数据(取自文献中

的实验数据)及其他燃烧模型模拟得到的结果进行分析对比。

为验证FM燃烧模型，采用国际i-．公认的数据来进行。美国学者Steckler，Ouniniere

和Rinkinen”1在1982年开展了一系列室内燃烧实验来研究燃烧导致的流动，对温度、

速度场分布进行测最实验，所得到的实验数据已被多种区域模型或场模型用于模型验

证。本文也利用该实验数据来验证所建立的FM模型。湍流流动采用浮力修正的K—F

双方程模型来模拟，辐射由Rosseland模型算得。如图4—22所示：房间各方向尺寸分

别为长2 8m、宽2 8m、离2】8m，房门的宽0 74m、高1 83m。在门处安放二维

58。1州双向速度探针和裸线热电偶阵列来测量速度和温度，速度测量的误差约为1筛。

在房蝴的角落姓安放了一排吸气式热电偶柬测量气体的温度，角落处测试点距离近处

两伽墙世并0 305m+火源如霞在室内的中阃位霄．山igt,为0．45x0 45m2、热释放率

为62 9kW。Steckler房lIIj燃烧模拟用到的网格节点数48×48×4l。在EBU燃烧模型

和FM燃烧模型的两次模拟中都选用c}i4做燃料，采用CH。单步化学反应模型。假设

地板、顶棚和墙壁部足绝热的。
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4 3 2模拟结果与分析

圈化9钟柚霄燃烧房间的立体圈
r,r．．,t-zzSketchofthc Sted山r'sW岫自∞

FM和EBU两种燃烧模型模拟的风速矢量分布清况如图4 23和图4—24所示，

在门口附近，FM燃烧模型模拟的室内出现两个回流区，EBU模型模拟的室内回流区

不明显。在门附近，FM、EBU两种燃烧模型模拟的速度矢量分布情况大致相同．在

下方有向，轴负方向的速度，在上方速度转向z轴正方向。

田”3速度父破剀(FM)

Fi94一拈Thc vcloclty v比tof distdbution(FM
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田4-Z4速度矢量图(EBID

RgA-“1"beve]oci哼repotdi“aibutlon(EBU)

FM燃烧模型模拟得出的温度场分布如图4-'25所示，在屋顶附近出现温度分层，

图4—26是EBU燃烧模型模拟得出的温度场分布情况，在屋顶附近没有出现明显的温

度分层现象。

圈4-25温度坳分布图(补t)

F睡4-25Thetemperature distfiEotlon(FM)
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舶4-26温度场分布圈(EBU)

F避,．4-26ThelaH啪“怫dddb”60n(EBU)

FM燃烧模型和EBU燃烧模型模拟的室内氧气浓度的变化情况分别如图4—27和

图4—28所示，从图中可以看出，FM燃烧模型和EBU燃烧模型模拟的室内氧气浓度

的分布情况的共同特征有：在门附近，氧气不断得到补充．氧气浓度大些，所以出现

火源右例氧气浓度比左侧氧气浓度要大，在门附近靠近地面的区域．氧气的浓度几乎

不变。在火源r方区域，出现氧气浓度最小值。从FM、EBU燃烧模型模拟的氧气分

布情况r叮以明显看出，氧气球度的分却与温度的分布形状相似。

圈4—270，浓度分布瑚(FM)

Fig．4-27The02 conccnlrationdisldbmion(FM
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田●·勰02浓度分布圈(EBU)

Fig．4-28The02a_E∞m6∞dism№fion(EBU)

FM燃烧模型和EBU燃烧模型模拟的室内二氧化碳浓度的变化情况分别如图

4—29和图4—30所示，与图4—27和闰4—28氧气浓度的分布情况相比，由于二氧化碳

的密度比氧气或空气的密度大的原因，二氧化碳气体沉于氧气或空气的下方，所以总

体上来看，在整个室内空间都有二氧化碳的分布。

图4-29CO,浓度分布圈(FM)

Fig．4-29Thec02 coacentration distribulion(FM



北赢化工大学硬士学位论文

田4-30C02浓度分布豳(EBU)

矸0槲Thecq conc∞tratioa曲晡h响n(EBU

图4 31给出Stecklef燃烧室门处实验数据“、EBU燃烧模型、FM燃烧模型和

文献中EBU㈨燃烧模型模拟数据的温度分布。从图中可以看出，文献中EBU旧1燃烧

模型和率文中EBU燃烧模型模拟得出的数据几乎没有差别。在小于0．6m的区域两种

模型的模拟结果之间差别不大。在大于0 tim的区域开始有烟气从门口溢出。烟气随

温度的增加密度变小，烟气聚集在屋顶部位．随高度的增加，温度逐渐增加出现分层，

在顶棚附近区域，温度分层现象消失。FM燃烧模型的模拟温度分布情况大致趋势与

实验数据一致，FM燃烧模型和EBU燃烧模型在大于0．6m的区域温度髓高度的增加

而增加，但EBU燃烧模型模拟的数据在太于0 6m区域温度分布偏离实验数据比较远，

这是因为EBU燃烧模型更适台于高雷诺数的湍流流动，故模拟的准确性降低。

图4—32给出Steckler燃烧室门处实验数据⋯、EBU燃烧模型、FM燃烧模型和文

献中EBUl删燃烧模型模拟数据的速度分布。从图4—32中可以看出，文献中EBU‘“1

燃烧模型和本文中EBU燃烧模型模拟得出的数据吻台比较好。从图4—32的FM燃烧

模型的模拟结果可以看出，在1．1m高处水平速度值为0，即FM燃烧模型模拟时中

性面所在的位置是l_lm。从圈4—32的EBU燃烧模型的模拟结果可以看出，在0 6m

的位置速度值为0，即EBU燃烧模型的模拟时中性面所在的位置是0．6m。Stockier

燃烧室门处测得实验数据的中性面位嚣在l 0m。通过对中性面位置的对比表明：FM

燃烧模型的模拟结果要优于EBU燃烧模型的模拟结粜。从圈4—32也可以看出．FM

燃烧模型校拟得出的速度场分柑更接近实验结果。从罔4—33和d一34 ufLl看出，大约

在0 6m处，FM燃烧模型模拟得出的温度、速度都有增肌帕趋辨，发生转折，这点
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与实验结果符合比较好。

Y
I--

H(ra)

图4-3l Stccidcr燃烧室门处的温度分布

Fig．们I The doorway temperature distribution of the Steckler's room fire case．

岔
宅
罗

H(m)

图4-32 Steckler燃烧宝f_J处的速度分布

Fig．4-32 The doorway velocity distribution of the Stecklcr’s room fire case．

图4—33给出Steckler燃烧室墙角处实验数据乜1、EBU燃烧模型和FM燃烧模型模

拟数据的温度分布。在大约0．7m到1．4m之间区域，温度变化比较剧烈，但EBU燃
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烧模型模拟的结果比实验值高出3012左右，这样的误差很大。FM燃烧模型的模拟结

果更好些。这可能是由于燃烧模型不同，燃烧放热与湍流之间的相互影响的体现程度

不同造成的，EBU燃烧模型不能体现分子输运与化学动力学之间的关系，当计算区域

温度不高、湍流湍动程度不强烈时，就有可能得不到好的模拟结果，而FM燃烧模型

把湍流区域看成是无数的大小不同的涡团，在耗散尺度涡团里有化学反应发生，并且

化学反应动力学由Arrhenius方程控制。

图4—34给出Steeklet燃烧室门处实验数据嘲、EBU、文献中EBU嘲、FM、涡耗

散概念EDC旧1、概率密度函数PrePDF旧3、体积热源ⅦS嘲五种燃烧模型模拟得出的
温度分布，在小于0．6m的区域五种模型的模拟结果之间差别不大。在大于0．6m的

区域开始有烟气从门口溢出。烟气随温度的增加密度变小，烟气聚集在屋顶部位，随

高度的增加，温度逐渐增加出现分层，在顶棚附近区域，温度分层现象消失。EDC燃

烧模型和FM燃烧模型的模拟温度分布情况大致趋势与实验数据一致，而概率密度函

数PrePDF、体积热源VHS两种燃烧模型模拟得出的结果在大约0．8m和1．3m区域

与实验值有些偏差。EBU燃烧模型模拟的数据在大于0．6m区域温度分布偏离实验数

据比较远。从模拟的结果来看，FM燃烧模型和EDC燃烧模型的模拟数据和实验数据

相差不大。FM燃烧模型预测最高温度点的能力与EDC燃烧模型的能力相当，远比文

献中的PrePDF、VHS等其它燃烧模型优越。

图4-33 Steckler燃烧室角落处的温度分布

Fig．4-33 The cornel"temperature distribution of the Steckler’s room fire c觞e．
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图4—34 stecl(1er燃烧室门处的温度分布(其他各模型结果取自文献‘631)

Fig．4-34 The doorway temperature distribution ofthe Steekler’s room fire case(Results of other models

from referenc锶‘叫)

图4—35给出给出Steckler燃烧室门处实验数据心1、EBU、文献中EBU№引、FM、

涡耗散概念EDCt∞J、概率密度函数PrePDFE631、体积热源VHs脚’五种燃烧模型模拟得

出的速度场的分布，从图4-35可以看出，PrePDF燃烧模型模拟时中性面位置在0．7m，

VHS和EBU燃烧模型模拟时中性面位置在0．6m，EDC燃烧模型模拟时中性面位置

在1．0m，FM燃烧模型模拟时中性面位置在1．1m，而Steckler燃烧室实验得到中性

面位置在1．0m。五种燃烧模型模拟得到的中性面位置与实验得到的中性面位置比较，

EDC和FM两种燃烧模型模拟得到的中性面位置更接近与实验值。在大于0．7m的区

域，EBU、PrePDF、VHS三种燃烧模型的模拟能力大致一样，速度上升的趋势基本

一样，偏离实验值比较远。大约在0．6m处，EDC和FM燃烧模型模拟得出的温度、．

速度都发生转折，这点与实验结果符合比较好。图4-36给出给出Steckler燃烧房间门

处实验数据乜1、EBU、FM、涡耗散概念EDC【6∞三种燃烧模型模拟得出的温度场的分

布，在大约0．7m到1．3m之间区域，EDC燃烧模型比FM燃烧模型的模拟结果更好

些。在1．3m以上区域，两种燃烧模型模拟的结果与实验数据吻合比较好。
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图4-35 Stocider燃烧室门处的速度分布(其他各模型结果取自文献㈣)

Fig．4-35 The doorway velocity dism'bution of the Stockier’S loom fire case(Results of other models

from reference m1)

420
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图4-36 SteckIer燃烧室角落处的温度分布(EDC模I-ⅢI：-nI-果取白文献旧1)

Fig．4-36 The comer temperature distribution of the Steckler’S loom fire case(EDC model from

reference㈥)
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第五章结论

本文为了更好地应用湍流燃烧化学反应的分形模拟模型FM，将其加入CFX软

件中，对CFX软件进行二次开发。首先对大空间建筑地下通道进行模拟，探讨了烟

气的运动规律，对CFX软件的网格设置、松弛因子的调整、模型参数设置等积累了

经验。其次，针对燃烧罐内燃烧的模拟定性验证FM燃烧模型。最后，利用国际上公

认的室内燃烧的实验数据定量验证了FM燃烧模型，并对多种燃烧模型进行比较分析。

针对燃烧化学反应及液相法制造纳米材料的过程建立了湍流化学反应的分形模

拟模型FM。本文作为第一步，主要针对所建立的FM湍流化学燃模型，对燃烧罐内

燃烧和某一房间燃烧进行模拟，对湍流模型、方程的离散格式、设置源项、边界条件

及确定各方程的松弛因子时的反复尝试，获得满意的计算结果，使得FM燃烧模型得

到验证。论文有关的结论如下：

(1)基于涡串唯象概念和分形理论，建立了能较好地表达小尺度湍流物理特性

的湍流化学反应模型，克服了现有一些燃烧模型表达式复杂、计算量大、应用局限性

强的缺点。从网格特征尺度分裂到耗散尺度的“微细结构’’体积分数Y。是FM模型的

核心，也是组分、能量方程中源项的关键。

(2)湍流模型应用浮力修正的r—s双方程湍流模型而燃烧模型在分形理论基础

上建立FM湍流化学反应的分形模拟模型进行模拟，是一种新的湍流模型和燃烧模型

的组合方式。

(3)通过对燃烧罐和房间燃烧工况的模拟可以看出，FM湍流化学反应的分形模

拟模型与EBU燃烧模型在燃烧罐中的模拟结果定性上分析差别不大，但在房间燃烧

模拟中，FM湍流化学反应的分形模拟模型要比EBU燃烧模型的模拟结果准确。这表

明FM湍流化学反应的分形模拟模型应用范围要比EBU燃烧模型应用范围要广。FM

燃烧模型是一种很有发展潜力的模拟方法。

(4)对EBU、FM、EDC、PrePDF、VHS五种燃烧模型的模拟分析表明FM湍

流化学反应的分形模拟模型与EDC燃烧模型的计算结果与实验数据吻合的较好，FM

模型的物理描述要更为精细，能够更好地刻画湍流与化学反应的相互作用，是一种很

有前途的湍流化学反应模型。

(5)本文对FM燃烧模型的研究为其在以后的研究打下基础。FM化学反应模型

特点就是体现分形、多尺度性，体现湍流混乱、无序的特点。这种方法可以在很多领

域得到研究，液相法制造纳米材料的研究，反应釜化学反应流体的研究等。

(6)后期工作：综合考虑采用图像解析流速测量PIV、PLIF方法获得湍流化学

反应的多尺度特征与涡团的结构特征，为进一步的应用提供理论和观测基础。
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