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油气在持续热壁下热着火发生的数值模拟
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  摘要:为了对油气在持续热壁下热着火发生过程进行数值模拟,耦合化学动力学模型、流体动力学模型

及辐射传热模型,建立了油气热着火的统一模型。基于实验工况,模拟了受限空间中油气在持续热壁条件下

热着火发生过程,并分析了温度、压力流场的演变特征,以及不同位置处温度、压力、层流速度、湍流速度和组

分质量分数的变化曲线。通过模拟,发现油气热着火过程存在3个阶段,分别为加热初始阶段、加热中间阶段

和热着火发生阶段。不同阶段存在的主要原因是化学反应和流动的主导作用不同。
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  可燃气体着火过程的影响因素、燃烧特性、传播特性等一直是安全领域的研究热点,已取得了许多

成果。其中对单质可燃气体的研究成果较多,对混合可燃气体的研究较少,如油气。油气是一种主要由

轻质烷烃组成的混合物。混合物的研究较困难,如对汽油燃烧特性的研究,往往采用其替代物进行研

究[1-3]。Du等[4]已通过实验研究了油气着火的影响因素,欧益宏等[5]、杜扬等[6]、Ou等[7]已通过实验研

究了受限空间爆炸的传播特性。但受实验条件限制,某些研究还有待深入,如温度、压力、火焰速度、湍
流变化速度、组分变化速度等参数的演变特征。数值模拟是研究可燃气体着火、爆炸过程的一种有效方

法,如Bi等[8]、Wang等[9]、Skjold等[10]研究了具有某种特殊几何结构的封闭管道内的气体爆炸过程,

Sarli等[11]研究了有障碍物直管道内的气体爆炸过程。通过数值模拟能获得采用实验方法不能测试和

观察到的一些信息,而且还具有安全、经济的特点。但是数值模拟的关键是建立恰当的模型、反应机理

和初始条件。吴松林等[12]对油气的化学反应机理进行了简化,为油气着火、爆炸的数值模拟奠定了基

础。本文中,基于油气简化机理[12]和实验结果[13],将油气化学动力学、辐射模型和传质相互耦合,通过

建立统一控制方程组模型,选择适当的数值解法和初始条件,对持续热壁条件下油气热着火的发生进行

数值模拟,以期获得的相关数值结果可作为实验结果的有益补充和启发进一步探讨。

1 统一控制方程组模型和数值解法

  基于实验背景,对受限空间中油气热着火的发生作如下假设:(1)混合气体处于绝热环境中,受限空

间与外界的热量传递可忽略;(2)混合气体处于可压缩、低马赫数的二维流动状态;(3)黏性耗散、压缩功

的影响可忽略。
油气着火过程是流动过程和组分化学反应过程的耦合。在受限空间持续热壁加热情况下,还要同

时考虑热壁与气体之间的对流换热、气体间能量的辐射。因此,对油气热着火需要同时建立化学反应模

型、对流换热模型、辐射模型以及综合上述模型的流场控制方程组模型。对化学反应采用吴松林等[12]

提出的47个组分、100个基元反应的油气简化机理;对辐射模型采用P-1模型;对加热热壁与可燃气体

的对流采用牛顿冷却公式;其他的控制方程有连续方程、动量方程、能量方程、组分方程、k方程、ε方程。
化学反应和流场方程通过组分和能量关系直接耦合,辐射模型、对流换热方程与能量方程直接耦合。
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图1 方程组的分离式解法示意图

Fig.1Schematicdiagramforsegregatedsolvingequations

  统一模型中基本方程组可表示为瞬态项、
对流项、扩散项和源项组成通用输运方程:
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式中:φ 代表温度、质量分数、单位体积的能量

和单位体积的动量等控制变量,Γ 为对应的交

换系数,S为对应的源项,u为气体的速度。

  由于这类方程相互耦合,有强烈的非线性,
特别是源项,因此,采用迭代法进行数值求解,
即将方程表示为节点的迭代关系,把连续的基

本方程离散化,获得迭代方程。在计算方法上

采用有限体积法,在体积域采用混合格式,时间

域上采用向后差分格式对控制方程进行离散。控制方程的分离式解法如图1所示。

2 初始条件及结果验证

  数值模拟区域采用和实验[13]一致的1700mm×400mm绝热受限空间,如图2所示。模拟区域共

分1400个单元、2910个内部面、1511个点。初始压强为一个标准大气压,环境温度为300K,热壁温

度为2000K。初始组分如表1所示。以下通过油气热着火发生过程的流场特征和某些点参数的变化

曲线来分析着火特征,选取的7个点位置见图2。图3中给出了通过数值模拟获得的热壁表面3个点

的温度变化曲线。当热爆炸发生时,热壁表面的临界温度为880K,这与实验结果877K[13]基本一致。
表1 初始组分

Table1Initialcomponents

初始组分 质量分数 摩尔分数 摩尔浓度/(mol·cm-3)

CH4 0.01 0.0182 7.45×10-7

C2H6 0.01 0.0097 3.98×10-7

C3H8 0.01 0.0066 2.71×10-7

C4H10 0.01 0.0050 2.05×10-7

n-C7H16 0.01 0.0029 1.19×10-7

i-C8H18 0.01 0.0026 1.04×10-7

O2 0.21 0.1921 7.85×10-6

N2 0.73 0.7630 3.12×10-5

图2 实验台架内选点的位置

Fig.2Selectedpositionsinexperimentalbench

图3 热着火发生时热壁表面的临界温度

Fig.3Criticaltemperatureofthehotwallsurface
whenthermalignitionoccurs
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3 数值结果及分析

3.1 温度

3.1.1 温度场变化过程

  选取有代表性的6个时间点来刻画温度场和参数的变化过程,如表2所示,表中t为时间,n为计算

步数,Tmax为最高温度,pmax为最高压力,vx,max为最高横向速度,vy,max为最高纵向速度,I为最大扰动强

度,其温度场模拟结果如图4所示。
表2 热着火过程的6个时间点的基本参数

Table2Basicparametersofthethermalignitionprocessat6timepoints

时间点 t/ms n Tmax/K pmax/Pa vx,max/(m·s-1) vy,max/(m·s-1) I/%

No.1 100.09 10000 452.12 10484.3 4.93 4.76 280.551
No.2 413.06 63000 581.78 92218.8 66.89 52.59 2435.931
No.3 413.53 64800 844.91 127912.0 109.51 55.40 2812.672
No.4 413.53 80000 872.86 144851.9 100.20 42.66 2266.638
No.5 413.53 100000 914.99 179834.6 99.01 40.38 2195.186
No.6 414.06 587200 1271.99 381857.6 306.55 142.44 14418.030

图4 油气热着火温度场模拟图

Fig.4Simulatedtemperature-fielddiagramsofgasoline-airthermalignition

  图4(a)显示热对流换热和热辐射后,加热壁上空温度场呈笔尖状,气体流动和升温同时发生;图4
(b)温度场显然受到了流动的影响,其形状有所变化,向一侧倾斜,这同实验的可视化结果[13]完全一致;
图4(c)~(e)显示的现象几乎是瞬间完成的,热着火已经发生,形成燃烧核,同时显示了温度场变化过

程也是化学反应和流动的耦合过程,使得燃烧向上和向两侧扩张;图4(f)显示已经形成了次级燃烧火

焰,向两侧扩张,弱冲击波也已经形成。

3.1.2 不同位置的温度突变

  图5为7个测试点的温度变化曲线。从图5可知:
(1)温度存在突变现象,整个热着火发生过程可分成两段,分别为温度受加热壁和缓慢氧化放热影

响的温度缓慢上升过程,以及热着火发生后温度跃升过程;
(2)在温度缓慢上升过程阶段,7个空间点的温度基本呈现与空间相关上升,空间对称两侧的温度

并不一定对称;
(3)在温度缓慢上升过程阶段,受流场的影响,7个点的温度稳定上升;
(4)从图5(b)可以发现,尽管起燃时间很短,但还存在2个小的温度突变阶段,说明起燃中存在非

线性特性,其原因需要深入研究;
(5)受流场影响,燃烧过程呈现不对称性。
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图57个空间点的温度变化曲线

Fig.5Temperaturecurvesof7spatialpoints

3.2 压力

3.2.1 压力变化过程

  选取与温度场同样的6个时间点,作受限空间的压力等值线,如图6所示。图6(a)中,随着气体受

热壁影响,压力开始在热壁上方上升,压缩受限空间的气体,使得受限空间的气体开始向四周流动。从

图6(b)、(c)开始,热着火发生了,压力等值线开始变得稠密。模拟数据结果显示最大压力有1个多大

气压,这与实验结果基本一致[13]。图6(d)中,压力等值线较弯曲,压缩两侧的气体,形状不规则。图6
(e)和(f)的等值线在两侧非常稠密,说明随着气体燃烧强度的增大,两侧的弱冲击波已经形成。但是,
燃烧火焰还主要在热壁的中上部,最高压力还处于中间,燃烧化学反应和气体流动的强烈耦合还需要更

大的空间,所以总的压力并不高,模拟数据显示最高压力有3个多大气压。

图6 热着火压力等值线

Fig.6Pressurecontoursofthermalignition

3.2.2 不同位置压力突变

  图7是7个点的压力变化曲线,从图7可知:(1)热着火发生前,7个点的压力变化不大;(2)热着火

发生后,压力也存在阶段性突变特征。在同一时刻,7个点的压力不同,存在很大的差别;(3)从模拟的

最后时刻的压力来看,第3~6点的压力很接近,而第7点压力很低,这也说明弱冲击波正在形成。

图77个点的压力变化曲线

Fig.7Pressurevariationcurvesat7spatialpoints
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图81号位置反应物的质量分数变化曲线

Fig.8 Massfactioncurveatthefirstspatialpoint

3.3 主要组分质量变化

3.3.1 主要反应物变化

  图8是1号位置的主要反应物质量变化曲线。
从图8可知,t∈[0,0.36]s时,主要反应物相差不

大,它们的质量分数从0.01还降到了0.0096,这主

要 是 受 热 壁 加 热 影 响,密 度 下 降 的 原 因。t∈
[0.36,0.415]s时,主要反应物呈现了明显的阶段

性特征。第1阶段,从0.36s到0.39s,主要反应物

发生了缓慢氧化反应,浓度呈现下降趋势,特别正庚

烷发生了热裂解,质量分数几乎变为了零。第2阶

段,从0.39s到0.40s,主要反应物质量分数有所增

大。主要原因是密度回升,流场影响相对减弱,大分

图9 不同位置C4H10的质量分数变化曲线

Fig.9 MassfactioncurvesofC4H10atdifferentpositions

子热裂解成低碳烷烃的因素增加,造成了C1~C4
的质量分数增大。第3阶段,从0.40s到0.41s,主
要反应物发生反应被消耗,浓度降低。0.41s后,热
着火发生,反应速度增大,流场变化加剧,主要反应

物质量分数呈现波动。

3.3.2 不同位置的组分质量分数

  图9~13为不同位置主要组分的质量分数变化

曲线。从以上反应物在不同阶段的质量分数变化曲

线可知:(1)t∈[0,0.15]s阶段,主要生成物CO、

H2O基本没有变化,但随后到0.39s,这些生成物

有较小量级增加,说明随着温度的增加,主要反应物

发生了非常缓慢的氧化反应,特别是1号位置表现

明显。(2)t∈[0.39,0.41]s阶段,发生缓慢氧化阶段,生成物不断增加,组分的质量分数与反应强度,
流场变化特征、空间位置关系紧密,CO、H2O等组分的质量分数总体增加,O2、轻质烷烃等组分质量分

数总体减小,但波动较明显。(3)热着火发生后,主要受燃烧反应强度的影响,反应物减少,生成物增加。
从OH基团的变化可以发现不同位置反应强度不同。

  综上,受限空间油气热着火发生过程中,无论是缓慢氧化阶段,还是热着火发生过程中,整个受限空

间内气体都受到了化学反应和流动的耦合作用,气体间化学反应不断加剧,流动不断增强。但从所起的

主导作用来看,加热初期,辐射换热为主导作用;在加热中期,辐射换热和缓慢氧化反应为主导作用;在
热着火发生阶段,化学反应和流动强烈耦合,同时占主导作用。

图10 不同位置OH的质量分数变化曲线

Fig.10 MassfactioncurvesofOHatdifferentpositions

图11 不同位置CO的质量分数变化曲线

Fig.11 MassfactioncurvesofCOatdifferentpositions
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图12 不同位置 H2O的质量分数变化曲线

Fig.12 MassfactioncurvesofH2Oatdifferentpositions

图13 不同位置O2的质量分数变化曲线

Fig.13 MassfactioncurvesofO2atdifferentpositions

3.4 火焰速度

3.4.1 层流火焰速度

  图14~17为不同位置流场速度变化曲线。由横轴方向层流速度来看:热着火发生前,速度很小,仅
有每秒几个厘米,左右流动也基本对称;受受限空间影响,气体流动发生了回流,两侧气体呈现向中间流

动的现象。在0.405s后,热着火发生,形成弱冲击波,气体向两侧流动。速度超过了100cm/s。从第1
和第2点的流动方向来看,热着火发生前,火焰基本呈振动状态,方向不断摆动,热着火发生后火焰偏向

右侧,说明有湍流影响流动方向。由纵轴方向的层流速度来看:与横向速度比较,开始加热阶段,最大速

度略大,而后受上壁面影响,速度相对减小。起燃阶段,速度方向总体向上,呈现震荡特征。

图14 初始阶段横轴方向火焰速度变化曲线

Fig.14Velocityoftheflameinxdirection
atinitialstage

图15 发生阶段横轴方向火焰速度变化曲线

Fig.15Velocityoftheflameinxdirection
atoccurrencestage

图16 初始阶段纵轴方向火焰速度变化曲线

Fig.16Velocityoftheflameinydirection
atinitialstage

图17 发生阶段纵轴方向火焰速度变化曲线

Fig.17Velocityoftheflameinydirection
atoccurrencestage
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3.4.2 湍流火焰速度

  图18为不同位置湍流变化曲线。湍流也出现了2个阶段的特征:在加热开始阶段,湍流突然增大,
而后略有降低;当热着火发生时,湍流急剧增大。

图18 发生阶段火焰湍流速度曲线

Fig.18Turbulentvelocityoftheflameatoccurrencestage

4 结 论

  油气在热壁下的热着火发生过程主要受辐射放热、化学反应和流动的耦合作用,呈现出阶段性。在

高温热壁加热初始阶段,加热使得气体膨胀,同时气体温度升高。流动改变了流场流动特征,造成受限

空间中组分浓度、流速等参数的变化,辐射放热和流动成为主导作用;在热着火发生前,随着辐射放热进

行,热壁上方温度升高,油气缓慢氧化反应放热逐渐成为影响流场特征的主导作用。在热着火发生后,
剧烈化学反应和高强度湍流相互耦合,弱冲击波瞬间形成,化学反应和流动同时占主导作用,气体的温

度、压力、质量分数、湍流强度等参数均呈现出一定的震荡和非线性特性。
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Numericalsimulationofgasoline-airthermalignition
inducedbycontinuoushotwall

WUSonglin1,DUYang2,OUYihong2,ZHANGPeili2,LIANGJianjun2
(1.DepartmentofFundamentalStudies,ArmyLogisticalUniversity,

Chongqing401311,China;

2.DepartmentofPetroleumSupplyEngineering,ArmyLogisticalUniversity,

Chongqing401311,China)

Abstract:Inordertosimulatethethermalignitionprocessofgasoline-airincontinuoushotwall,the
chemicalkineticmodel,hydrodynamicmodelandradiationheattransfermodelwerecoupledtoestab-
lishaunifiedmodelofgasoline-airthermalignition.Accordingtotheworkingconditionoftheexperi-
ment,theoccurrenceprocessofgasoline-airthermalignitionwassimulatedundertheconditionsof
hightemperatureinducedbycontinuoushotwallinconfinedspace.Flowfieldevolutioncharacteris-
ticsofthetemperatureandthepressurewereanalyzed.Thevariationcurvesoftemperature,pres-
sure,flowvelocity,turbulentvelocityandgroupconcentrationwereobtainedatdifferentpositions.
Bysimulation,itisfoundthattherearethreestagesintheprocessofgasoline-airthermalignition,

namely,theinitialheatingstage,theheatingintermediatestageandthethermalignitionstage.The
mainreasonfortheexistenceofdifferentstagesisthattheleadingrolesofchemicalreactionandflow
aredifferent.
Keywords:gasoline-air;unifiedmodel;thermalignition;continuoushotwall;chemicalkinetic;hy-
drodynamic;radiationheattransfer
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