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В МОДЕЛЯХ ТУРБУЛЕНТНОГО ГОРЕНИЯ ПРОПАНА
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Представлена упрощенная алгебраическая модель для вычисления концентраций ОН∗, СН∗ и
СО∗

2 на базе результатов численных расчетов пламен пропана с помощью редуцированного ме-
ханизма его окисления. Концентрации возбужденных частиц и их предшественников вычислены
путем постобработки основных результатов моделирования с использованием алгебраических
выражений, полученных в предположении квазистационарности с учетом детальной кинети-
ки образования хемилюминесцентных соединений. Обнаруженные расхождения компенсированы
применением поправочных функций, полученных из сопоставления с расчетами по детальной
модели химических реакций. Проведены расчеты по предложенному подходу серии модельных
ламинарных пламен с целью расширения его применимости к системам с турбулентным горе-
нием.
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ВВЕДЕНИЕ

Хемилюминесценция пламени — это
невозмущающий, недорогой оптический метод
диагностики реагирующих потоков, использу-
емый как в фундаментальных исследованиях,
так и для мониторинга процессов горения
на практике [1–3]. Он сыграл важную роль
в разработке более безопасных, в том числе
с точки зрения экологии, и более эффек-
тивных устройств сжигания. Этот метод
находит применение для оптимизации работы
как небольших промышленных установок,
так и двигателей внутреннего сгорания и
газотурбинных установок [4–6].

В углеводородных пламенах источниками
хемилюминесцентного свечения являются воз-
бужденные радикалы или молекулы, такие как
CH∗, OH∗, CO∗

2 и C∗
2 [3]. Поскольку эти со-

единения образуются в основном во фронте
пламени, хемилюминесценция позволяет оха-
рактеризовать зону реакций [2, 4, 7]. Изме-
рение хемилюминесценции обычно проводится
совместно с применением других методов, на-
пример таких, как PLIF (плоскостная лазерно-
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индуцированная флуоресценция) [4, 6, 8]. Ре-
зультаты измерения полезны также для про-
верки современных кинетических схем, модели-
рующих хемилюминесценцию [2, 6, 9, 10].

Кинетические модели, включающие в се-
бя хемилюминесцентные частицы, были под-
тверждены и существенно усовершенствованы,
главным образом, для ламинарных пламен [9–
11]. Применение таких схем в рамках слож-
ных численных расчетов позволяет грамотно
интерпретировать измеренную интенсивность
излучения [4, 5, 8, 12].

Авторы работы [6] предположили, что ре-
зультаты, полученные для ламинарных пла-
мен, могут быть использованы для описа-
ния турбулентных пламен в условиях слабой
деформации. Предсказание концентраций воз-
бужденных частиц в турбулентных реагирую-
щих потоках могло бы существенно упростить
анализ экспериментальных данных, представ-
ляющих собой огромное количество изображе-
ний. Однако точное определение концентра-
ций хемилюминесцентных частиц и их пред-
шественников требует трехмерных расчетов с
использованием детальных кинетических меха-
низмов, т. е. требует больших вычислительных
мощностей [5, 8]. Кроме того, помимо неопре-
деленностей, связанных с кинетикой хемилю-
минесценции, маловероятно, что соединения-
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предшественники и тушители будут теми же
самыми в общих схемах окисления (напри-
мер, [6, 13]).

Из-за этих трудностей попытки числен-
но оценить хемилюминесценцию в турбулент-
ных реагирующих потоках довольно немного-
численны. В [13] выполнен расчет средних кон-
центраций CH∗. Автор провел постобработку
собственных результатов расчета методом пе-
реноса функции плотности вероятности и пред-
ставления предшественников и возбужденных
частиц как соединений, непосредственно обра-
зовавшихся по его схеме окисления топлива,
в предположении квазистационарности состоя-
ния (QSS). В [14] метод постобработки для хе-
милюминесцентных частиц (например, CH∗ и
OH∗) использовался для анализа изображений,
полученных методом компьютерной томогра-
фии; применялись таблицы преобразования, со-
зданные для ламинарных пламен. В [15] разра-
ботан метод коррекции оптических искажений
при диагностике горения, основанный на мето-
де моделирования крупных вихрей (LES) с ис-
пользованием значений концентрации OH∗ из
справочных таблиц, связывающих состав сме-
си и концентрацию люминесцентных частиц. В
работе [8] проведены расчеты камеры сгорания
методом осреднения Рейнольдса уравнений На-
вье— Стокса (RANS) с использованием таблиц
скоростей реакций образования и тушения хе-
милюминесцентных частиц в зависимости от
локальной степени превращения и состава сме-
си. В [16] выполнены расчеты ракетной камеры
сгорания путем решения уравнений переноса
для хемилюминесцентных частиц и исследова-
на обоснованность предположения о квазиста-
ционарности для OH∗ и CH∗.

Целью данной статьи является разработ-
ка методологии расчета концентрации возбуж-
денных частиц на основе результатов [6, 13],
которая подходила бы для применения в слож-
ных численных расчетах турбулентных пла-
мен. Концентрации OH∗, CH∗ и CO∗

2 рас-
считаны исходя из предположения, что они
находятся в квазистационарном состоянии и
определяются скоростью их образования, по-
средством постобработки с использованием ал-
гебраических выражений, полученных с при-
менением проверенных детальных механиз-
мов химических реакций [9, 11]. Концентра-
ции соединений-предшественников получены
из аналогичных выражений, включающих в се-
бя концентрации тех веществ, которые были

явно рассчитаны с использованием редуциро-
ванной кинетической модели в предположении
квазистационарности. Неточности, возникаю-
щие на этом этапе, компенсированы с помо-
щью поправочных функций, определенных пу-
тем сравнения результатов расчетов по пред-
ложенной модели и расчетов с использованием
детального механизма реакций. Такой подход
позволил создать модель для описания хемилю-
минесценции, сходную по уровню сложности с
редуцированным механизмом окисления топли-
ва. С помощью программного пакета ANSYS 18
предложенная алгебраическая модель хемилю-
минесценции проверена на результатах доступ-
ных экспериментов и численных расчетов с ис-
пользованием детальной кинетической схемы
для ламинарных пламен.

1. УПРОЩЕННАЯ АЛГЕБРАИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ
ХЕМИЛЮМИНЕСЦЕНЦИИ

1.1. Постановка задачи

Была поставлена цель объединить упро-
щенную алгебраическую модель расчета кон-
центраций хемилюминесцентных частиц с ква-
зиглобальной схемой окисления пропана из 12
соединений и построить комбинированную мо-
дель, подходящую для трехмерного модели-
рования турбулентных реагирующих потоков.
Квазиглобальная схема из 12 соединений была
разработана для бедных смесей C3H8/воздух
путем редуцирования схемы, состоящей из 27
соединений и 352 реакций, которая, в свою оче-
редь, построена на основе механизма, вклю-
чающего в себя 45 соединений. В обеих схе-
мах (из 45 и 27 соединений) используются дан-
ные библиотеки USC Mech II C1–C4 [17] путем
последовательного применения анализа графа
прямых связей (DRG). Входящие в квазигло-
бальную схему молекулы CO, H2, радикалы
H, O, OH, а также промежуточные углеводо-
роды C2H4, C2H2, которые являются предше-
ственниками основных загрязняющих веществ,
участвуют в реакциях наибольшего тепловы-
деления, отвечают за бедный срыв пламени,
а также являются предшественниками воз-
бужденных частиц, включенных в детальные
химико-кинетические модели (см., например,
[6, 9, 13]). Эта схема, представленная в табл. 1,
была применена для моделирования пламени
пропана в спутном потоке, а также для модели-
рования бедных стратифицированных пламен
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Та бли ц а 1

Базовая схема окисления пропана, включающая в себя 12 соединений

Номер Реакция A, см3/(моль · с) n E, кал/моль

R1 H + O2 ↔ O + OH 2.644 · 1016 −0.671 17 041.00

R2 O + H2 ↔ H + OH 4.589 · 104 2.700 6 260.00

R3 OH + H2 ↔ H + H2O 1.554 · 108 1.510 3 430.00

R4 2OH ↔ O + H2O 3.973 · 104 2.400 −2 110.00

R5 2H + M ↔ H2 + M 1.780 · 1020 −1.000 0

R6 H + OH + M ↔ H2O + M 4.400 · 1022 −2.000 0

R7 O + H + M ↔ OH + M 9.428 · 1018 −1.000 0

R8 2O + M ↔ O2 + M 1.200 · 1018 −1.000 0

R9 CO + O( + M) ↔ CO2( + M) 1.260 · 1010 0 2 384.00

R10 CO + OH ↔ CO2 + H 6.046 · 104 2.053 −355.67

R11 CO + O2 ↔ CO2 + O 1.119 · 1012 0 47 700.00

R12 C2H2 + 2O ↔ 2CO + 2H 6.230 · 1013 2.000 1 900.00

R13 C3H8 + O + 2OH → C2H2 + CO + 2H2O + 2H + H2 7.000 · 1020 2.400 4 471.00

R14 C3H8 + 3O2 → C2H2 + 2H2O + CO2 + OH + O + H 2.000 · 1019 1.900 47 590.00

пропана на плохообтекаемом теле (см., напри-
мер, [18, 19]). Расчеты проводились с помощью
программного обеспечения ANSYS 18.

Алгебраическая модель хемилюминесцен-
ции реализована в виде полевых функций и
проверена на ламинарных противоточных осе-
симметричных бунзеновских пламенах, а так-
же на пламени в спутном потоке. Она может
быть также использована при решении задач
вычислительной гидродинамики или в соче-
тании с любым другим механизмом реакций.
Комбинированная модель (CM), т. е. квази-
глобальная схема с алгебраической моделью хе-
милюминесценции, была проверена по резуль-
татам экспериментов и моделирования пламен
с использованием вышеописанного скелетного
механизма окисления C3H8 из 45 соединений,
включающего в себя детальную подмодель хе-
милюминесценции [9], позднее усовершенство-
ванную в работе [20]. Указанная расширенная
кинетическая схема приведена в табл. 2,А и да-
лее называется детальной моделью (DM).

1.2. Концентрации возбужденных частиц

В углеводородном пламени источниками
видимого и ультрафиолетового излучения яв-
ляются четыре основных компонента: ОН∗,
СН∗, СО∗

2 и С∗
2 [2, 6, 9]. Характеристики этих

частиц и кинетика их реакций систематично
обсуждались в ряде работ (например, [2, 6, 9–
11, 20–23]). Имеют место три основных процес-
са: образование предшественников, радикалов
и молекул в возбужденном состоянии; быстрые
столкновительные реакции тушения, приводя-
щие возбужденные молекулы к их основному
состоянию; радиационные переходы в основное
состояние.

CH∗ в основном излучает в ультрафио-
летовой и видимой областях на длине волны
431 нм [21], а приведенная в табл. 2,А кинетика
CH∗ описана в работе [9]. РеакцииC2H сO иO2
(см. C1, C2 в табл. 2,A) являются доминирую-
щими путями образования CH∗ при горении уг-
леводородов. Вклад реакции C2 + OH ↔ CH∗ +
CO не рассматривался в алгебраической моде-
ли из-за сложности получения явного алгебраи-
ческого выражения для C2. Хотя и ожидается,
что ее вклад будет меньше, по крайней мере
в бедных и стехиометрических пламенах про-
пана [6], этот аспект всё же требует дальней-
шего изучения [20]. Максимум интенсивности
ультрафиолетового излучения ОН∗ приходится
на длину волны 309 нм [23]. В табл. 2,А пред-
ставлены пути и соответствующие константы
скорости, предложенные в работах [9, 20]. Ос-
новным каналом образования OH∗ является ре-
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Таб ли ц а 2

Реакции образования и расходования

Номер Реакция A, см3/(моль · с) n E, кал/моль

A. Хемилюминесцентные соединения [9, 20]

CH∗

C1 C2H + O ↔ CH∗ + CO 1.04 · 1012 0 2 600.00

C2 C2H + O2 ↔ CH∗ + CO2 1.8 · 1011 0 0

C3 CH∗ + H2O ↔ CH + H2O 5.30 · 1013 0 0

C4 CH∗ + CO2 ↔ CH + CO2 2.41 · 10−1 4.300 −1 696.94

C5 CH∗ + CO ↔ CH + CO 2.44 · 1012 0.500 0

C6 CH∗ + H2 ↔ CH + H2 1.47 · 1014 0 1 362.33

C7 CH∗ + O2 ↔ CH + O2 2.48 · 106 2.140 −1 720.84

C8 CH∗ + N2 ↔ CH + N2 3.03 · 102 3.400 −382.41

C9 CH∗ + CH4 → CH + CH4 1.73 · 1013 0 167.30

OH∗

C10 H + O + M ↔ OH∗ + M 1.500 · 1013 0 5 975.14

C11 CH + O2 ↔ OH∗ + CO 8.000 · 1010 0 0

C12 OH∗ + H2O → OH + H2O 5.930 · 1012 0.500 −863.64

C13 OH∗ + CO2 → OH + CO2 2.760 · 1012 0.500 −970.36

C14 OH∗ + CO → OH + CO 3.230 · 1012 0.500 −789.47

C15 OH∗ + H2 → OH + H2 2.950 · 1012 0.500 −444.55

C16 OH∗ + O2 → OH + O2 2.100 · 1012 0.500 −482.79

C17 OH∗ + OH → OH + OH 3.360 · 1012 0.500 −762.00

C18 OH∗ + H → OH + H 1.310 · 1012 0.500 −167.30

C19 OH∗ + O → OH + O 2.890 · 1011 0 461.28

C20 OH∗ + N2 → OH + N2 1.080 · 1011 0.500 −1 240.44

C21 OH∗ + CH4 ↔ OH + CH4 3.360 · 1012 0.500 −635.76

CO∗
2

C22 CO + O + M ↔ CO∗
2 + M 4.00 · 1014 0 2 384.00

C23 CO∗
2 + H2O ↔ CO2 + H2O 8.34 · 1012 0.500 0

C24 CO∗
2 + CO2 ↔ CO2 + CO2 9.12 · 1012 0.500 0

C25 CO∗
2 + CO ↔ CO2 + CO 9.69 · 1012 0.500 0

C26 CO∗
2 + H ↔ CO2 + H 3.07 · 1013 0.500 0

C27 CO∗
2 + H2 ↔ CO2 + H2 2.27 · 1013 0.500 0

C28 CO∗
2 + O2 ↔ CO2 + O2 8.77 · 1012 0.500 0
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Про д о лжен и е т а б л ицы 2

Номер Реакция A, см3/(моль · с) n E, кал/моль

A. Хемилюминесцентные соединения [9, 20]

CO∗
2

C29 CO∗
2 + O ↔ CO2 + O 9.82 · 1012 0.500 0

C30 CO∗
2 + OH ↔ CO2 + OH 9.87 · 1012 0.500 0

C31 CO∗
2 + CH4 ↔ CO2 + CH4 1.19 · 1013 0.500 0

C32 CO∗
2 + N2 ↔ CO2 + N2 9.96 · 1012 0.500 0

C33 CO∗
2 ↔ CO2 1.00 · 106 0 0

B. Предшественники возбужденных частиц

C2H [13]

P1 C2H2 + O ↔ C2H + OH 4.60 · 1019 −1.400 28 950.00

P2 C2H2 + OH ↔ C2H + H2O 3.37 · 107 2.000 14 000.00

P3 C2H + O2 ↔ CH∗ + CO2 3.20 · 1011 0 1 600.00

P4 C2H + O2 ↔ HCO + CO 1.00 · 1013 0 −755.00

P5 C2H + O ↔ CH∗ + CO 2.50 · 1012 0 0

P6 C2H + H2 ↔ H + C2H2 5.68 · 1010 0.900 1 993.00

P7 C2H + H + M ↔ C2H2 + M 1.00 · 1017 −1.000 0

CH2, CH [26]

P8 C2H2 + O ↔ CH2 + CO 4.100 · 108 1.500 1 696.94

P9 C2H2 + O ↔ CHCO + H 4.300 · 1014 0 12 117.55

P10 CHCO + H ↔ CH2 + CO 3.000 · 1013 0 0

P11 CHCO + O ↔ CO + CO + H 1.000 · 1014 0 0

P12 CH2 + H ↔ CH + H2 8.400 · 109 1.500 334.61

P13 CH + H2 ↔ CH2 + H 5.830 · 109 1.500 3 126.19

P14 CH + O2 ↔ CHO + O 3.000 · 1013 0 0

P15 CO2 + CH ↔ CHO + CO 3.400 · 1012 0 693.11

P16 CH2 + O ↔ CO + H + H 8.000 · 1013 0 0

P17 CH2 + O2 ↔ CO + OH + H 6.500 · 1012 0 1 505.73

P18 CH2 + O2 ↔ CO2 + H + H 6.500 · 1012 0 1 505.73

P19 CH2 + CO ↔ CHCO + H 2.361 · 1012 0 −7 024.36

акция C11 вида CH + O2 ↔ OH∗ + CO, од-
нако в модели также учитывается вклад реак-
ции C10. В пламенах углеродсодержащих топ-
лив интенсивный широкополосный хемилюми-
несцентный сигнал CO∗

2 накладывается на ли-
нии CH∗ и OH∗. В табл. 2,A приведена кине-
тическая схема для CO∗

2, предложенная авто-
рами работы [11]. Реакция C22 между CO и O

дает основной вклад в образование СО∗
2. Излу-

чение C∗
2 в ультрафиолетовой области спектра

незначительно по сравнению с вкладом осталь-
ных возбужденных компонентов в бедном и око-
лостехиометрическом пламенах, которые здесь
рассматриваются [6]. Однако в богатых пламе-
нах и пламенах более тяжелых углеводородов
вклад C∗

2 может быть существенным. Способ-
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Табли ц а 3

Алгебраические выражения для концентраций

A. Возбужденные частицы

CH∗ =
kC1[C2H][O2] + kC2 [C2H][O]

9∑

j=3

kQj [Mj ] + AC

(ES1)

OH∗ =
kC11[CH][O2]

21∑

j=12

kQj [Mj ] + AC

(ES2)

CO∗
2 =

kC22[M][CO][O]
33∑

j=24

kQj [Mj ] + AC

(ES3)

B. Предшественники возбужденных частиц

C2H =
kp1 [C2H2][O] + kp2 [C2H2][OH]

(kp3 + kp4)[O2] + kp5 [O] + kp6 [H2] + kp7 [M][H]
(PS1)

CH =
kp12 [CH2][H]

kp14 [O2] + kp15 [CO2] + kp13 [H2]
(PS2)

CH2 =
(kp8 + kp9z1)[C2H2][O]

kp12 [H](1− z2) + kp16 [O] + (kp17 + kp18)[O2] + kp19 [CO](1− z1)
(PS3)

z1 =
kp10 [H]

kp10 [H] + kp11 [O]

z2 =
kp13 [H2]

kp13 [H2] + kp14 [O2] + kp15 [CO2]

ность кинетической модели точно предсказы-
вать концентрации возбужденных молекул за-
висит как от соответствующих констант ско-
ростей реакций, так и от точности определения
концентраций предшественников и тушителей,
например CH, C2H, CH2, O, OH и, возможно,
HCO.

Можно использовать три основных подхо-
да, чтобы объединить кинетическую модель хе-
милюминесценции с трехмерной моделью тур-
булентного пламени (см., например, [24, 25]).
Первый состоит в использовании полного де-
тального кинетического механизма, включаю-
щего в себя образование хемилюминесцентных
соединений [16]. Второй заключается в исполь-
зовании таблиц параметров, полученных для
модельных ламинарных пламен, в том числе
таблиц, определяющих связи между концентра-
цией хемилюминесцентных частиц и каким-
либо параметром пламени, например массо-
вой долей топлива или степенью завершенно-

сти процесса горения. Третий подход, кото-
рый использован в настоящей работе, — пост-
обработка результатов базового моделирова-
ния на каждом временном шаге с использова-
нием соответствующих выражений, получен-
ных из модели хемилюминесценции, т. е. без
прямого решения задачи расчета концентраций
хемилюминесцентных частиц (см., например,
[6, 8, 13]).

Возбужденные соединения оказывают
незначительное влияние на химический со-
став пламени из-за их низких скоростей
образования и быстрой гибели в результате
столкновительного тушения. Логично счи-
тать их концентрацию квазистационарной,
поскольку скорость образования ограничивает
весь процесс, а их переносом можно прене-
бречь [6, 13]. Это предположение в некоторых
случаях ставилось под сомнение. В работе
[16] обнаружено, что, хотя предположение о
квазистационарности является приемлемым
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для CH∗, для OH∗ оно не выполняется. С
учетом неопределенности в используемых
кинетических параметрах, а также сложности
расчетов турбулентных течений, как и в ряде
других исследований [6, 13, 25], в данной
работе принято предположение о квазистацио-
нарности концентраций возбужденных частиц.
Концентрация, например, CH∗ может быть
получена с помощью алгебраического выра-
жения ES1, приведенного в табл. 3,A, где kC1,
kC2 — константы скоростей соответствующих
реакций образования CH∗, kQj — константы
скорости тушения CH∗ при взаимодействии
с компонентом j в реакциях C3–C9 (см.
табл. 2,A), AC — коэффициент Эйнштейна
для спонтанного излучения фотонов при пере-
ходе СН ∗ в основное состояние. Аналогичные
выражения могут быть получены для OH∗
(уравнение ES2) и CO∗

2 (уравнение ES3) [6, 25].

1.3. Концентрации предшественников

Частицы, являющиеся предшественника-
ми возбужденных, такие как C2H (для CH∗),
а также CH и CH2 (для OH∗) (см. табл. 2,B),
обычно не включены в редуцированные моде-
ли горения, поэтому либо их нужно добавить в
модель, либо выразить их концентрацию через
явные значения локальных концентраций тех
соединений, которые входят в модель. Суще-
ствующая модель из 12 соединений (см. табл. 1)
включает в себя CO, H2, радикалы H, O, OH
и промежуточные соединения C2H4, C2H2, ко-
торые можно использовать для расчета ука-
занных выше предшественников. Предполагая
концентрацию предшественников квазистаци-
онарной, а также определив набор реакций,
в которых они участвуют (см. табл. 2,B), и
зная константы скоростей этих реакций (схе-
ма USC II), удалось получить алгебраические
выражения для концентрации предшественни-
ков. Они представлены в табл. 3,B [13, 26]. C2H
образуется исключительно в результате реак-
ций C2H2 с O и OH (см. P1 и P2 в табл. 2,B)
и расходуется в реакциях с H, O, OH, O2,
H2 (реакции P3–Р7), а его концентрация мо-
жет быть вычислена явно по формуле PS1 из
табл. 3,B. Аналогичным образом набор реак-
ций, относящихся к образованию и расходова-
нию СН и СН2, принимается таким, который
указан в табл. 2,В: образование СН2 по реак-
циям Р8–Р10, Р13 и образование СН по Р12
(см., например, [26]). Концентрации этих двух

соединений могут быть вычислены по выраже-
ниям PS2 и PS3 из табл. 3,B. Все соединения,
концентрации которых присутствуют в выра-
жениях PS1–PS3, включены в редуцированную
модель.

Приведенные выше допущения в получен-
ной упрощенной алгебраической модели пред-
ставляют собой компромисс между экономией
вычислительных ресурсов и точностью. Спо-
собность воспроизводить предложенной моде-
лью концентрации как предшественников, так
и самих возбужденных частиц подтверждена и
проверена путем расчета тестовых пламен.

2. УТОЧНЕНИЕ И ПРОВЕРКА
АЛГЕБРАИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ
ХЕМИЛЮМИНЕСЦЕНЦИИ

Упрощенная алгебраическая модель хеми-
люминесценции (уравнения PS1–PS3 и ES1–
ES3 в табл. 3) была включена в виде набо-
ра полевых функций, которые обрабатывались
программным обеспечением ANSYS 18 [27]. На
первом этапе проводились расчеты предвари-
тельно перемешанных [10] и частично пред-
варительно перемешанных [28] противоточных
пламен бедных смесей пропана в широком диа-
пазоне коэффициентов растяжения, а также
осесимметричных бунзеновских [29] пламен и
поднятых пламен пропана в спутном потоке
[30, 31]. Предварительно перемешанные про-
тивоточные пламена с коэффициентом растя-
жения α = 160 с−1 стабилизировались между
двумя соплами диаметром 30 мм, направлен-
ными друг на друга, расстояние между среза-
ми которых составляло 25 мм. Частично пред-
варительно перемешанное пламя с коэффици-
ентом растяжения α = 140 с−1 на встречных
струях ультрабедной (и околостехиометриче-
ской) смеси C3H8/воздух и смеси H2/воздух с
коэффициентом избытка горючего φ = 0.28 ста-
билизировалось на противоточной горелке [28],
представляющей собой две прямые трубки диа-
метром 25 мм с расстоянием между торцами
12.6 мм.

Расчеты также проводились для осесим-
метричной горелки Бунзена с соплом диамет-
ром 14 мм с коэффициентом сужения 12.75 и
острой кромкой (толщиной 0.8 мм). В этой
работе численно изучалось стехиометрическое
(φ = 1) пламя пропан/воздух, исследованное
ранее в [29]. Расчеты пламен пропана в спут-
ном потоке воздуха проводились для осесим-
метричных горелок, которые использовались в
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работах [30, 31], их геометрия показана да-
лее на вставке к рис. 4. Центральные сопла
этих горелок имели внутренний диаметр 0.254
и 4.3 мм, а внешние трубки — 152 и 65 мм со-
ответственно. Высота отрыва пламени варьи-
ровалась путем изменения либо скорости по-
дачи топлива [30], либо температуры горючего
и воздуха (T0) [31]. В случае первой конфигу-
рации через центральное сопло подавался чи-
стый пропан со скоростью 9 м/с, а в кольце-
вой зазор — воздух со скоростью 4 см/с. Во
втором случае через центральное сопло подава-
лась смесь C3H8/N2 (0.12/0.88 по объему), ско-
рость потока которой совпадала со скоростью
подачи воздуха (0.4 м/с), температура газов на
входе составляла 400 К.

Результаты расчетов описанного выше
противоточного пламени, выполненных с по-
мощью Chemkin II [32] с использованием де-
тальной модели, рассматривались как целевые
данные для оптимизации комбинированной ал-
гебраической модели хемилюминесценции. Па-
раметрические вычисления для всех горелок с
использованием комбинированной модели вы-
полнены в программном пакете ANSYS 18.
Это удобно для проведения сравнения с экспе-
риментальными данными по хемилюминесцен-
ции, поскольку этот пакет также предполагал-
ся для моделирования пламени на плохообтека-
емом теле (см., например, [19]) с применением
разработанной комбинированной модели. Кро-
ме того, это программное обеспечение совмест-
но с модулем постобработки позволяет прове-
сти прямое сравнение с результатами расчета
в программе Chemkin по детальной модели и
определить ошибку, которую необходимо учи-
тывать при использовании предложенной мо-
дели в крупномасштабных вычислениях. Ре-
зультаты решений, полученные с помощью де-
тальной модели в Chemkin, были использова-
ны для вычисления концентраций возбужден-
ных частиц с помощью алгебраических выра-
жений ES1–ES3.

В расчетах учитывался детальный мо-
лекулярный транспорт, среда рассматрива-
лась как оптически тонкая, применялись схе-
ма дифференцирования третьего порядка по
пространственным переменным и решатель
ANSYS прямой задачи химической кинетики с
жестко заданной химией. В расчетах противо-
точных пламен использовалась осесимметрич-
ная неоднородная сетка. Она включала в се-
бя более 30 узлов, а радиальный размер обла-

сти расчета составлял 7 радиусов централь-
ного сопла. Результаты двумерных расчетов
ANSYS сравнивались с одномерными резуль-
татами Chemkin II вдоль центральной оси го-
релки.

Расчеты пламен в спутных потоках про-
водились как с комбинированной, так и с де-
тальной моделью в программном обеспечении
ANSYS, а их результаты сравнивались для
различных условий. Растянутая неоднородная
сетка использовалась для бунзеновских пламен
и пламен в спутных потоках, размеры области
расчета составляли до 5 и 25 высот пламени
в радиальном и осевом направлениях соответ-
ственно. Адаптивное уточнение сетки проводи-
лось последовательно на фронте пламени, опре-
деляемом путем вычисления градиента и кри-
визны поля концентрации радикалов H, что-
бы разрешить реагирующий слой в этой обла-
сти и обеспечить высокую пространственную
точность расчета с использованием детальной
модели. Та же самая сетка применялась для
комбинированной модели, хотя такую же сте-
пень разрешения можно получить и с несколь-
ко более грубой сеткой из-за меньшей жестко-
сти квазиглобальной модели. Граничные усло-
вия на входе в расчетах приняты такими же,
как в соответствующих экспериментах. На оси
и открытых границах предполагались нулевая
радиальная скорость и нулевые градиенты осе-
вой скорости, температуры и концентраций ча-
стиц, на выходе из сопел — также нулевые гра-
диенты.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Упрощения, связанные с вычислением кон-
центраций как предшественников (PS1–PS3 в
табл. 3,B), так и возбужденных частиц (ES1–
ES3 в табл. 3,A) по явным выражениям, приво-
дят к ошибкам, поэтому необходимо их компен-
сировать внесением соответствующих попра-
вок.

Сначала для компенсации расхождений
в предварительно перемешанных противоточ-
ных пламенах концентраций предшественни-
ков, полученных с помощью комбинирован-
ной модели в ANSYS и детальной модели в
Chemkin II, были введены поправочные функ-
ции. Затем скорректированные выражения для
концентрации предшественников были прове-
рены в расчетах пламен, изученных в работе
[28], чтобы установить их универсальность для
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Рис. 1. Расхождение концентраций предше-
ственников CH и C2H в предварительно пе-
ремешанных противоточных пламенах (α =
160 с−1):

а — расхождения, полученные с помощью де-
тальной модели (DM), комбинированной модели
(CM-ANSYS) и путем прямой постобработки (PP-
Chemkin); б— изменение φf вдоль оси симметрии
противоточного пламени, сопло с горючим свер-
ху (φ = 1), h — расстояние от верхнего сопла;
в— полиномиальные поправочные функции (CF);
г — скорректированные по комбинированной мо-
дели отклонения концентраций; д — влияние по-
правочных функций на результаты расчета по де-
тальной и комбинированной моделям

стратифицированных смесей. После этого рас-
считывались концентрации возбужденных ча-
стиц по выражениям ES1–ES3 (см. табл. 3,А)
и скорректированным значениям концентра-
ций предшественников и сопоставлялись с со-
ответствующими значениями, полученными в
Chemkin II с использованием детальной модели
для обеих конфигураций противоточных пла-
мен.

Расхождения в концентрациях предше-

ственников CH и C2H в различных предвари-
тельно перемешанных противоточных пламе-
нах, полученные с помощью детальной (DM)
и комбинированной (CM) моделей, а также пу-
тем прямой обработки (PP) решений Chemkin
с использованием детального механизма и вы-
ражений PS1–PS3 из табл. 3,B, показаны на
рис. 1,а. Видно, что расхождения достаточно
велики и алгебраическая модель требует уточ-
нений. Прямая обработка данных, полученных
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с детальной моделью, также приводит к значи-
тельным ошибкам, что дополнительно оправ-
дывает применение поправочных функций.

Значения концентраций предшественни-
ков, полученные с помощью комбинированной
модели, были умножены на полиномиальные
поправочные функции, зависящие от локально-
го коэффициента избытка горючего φf , кото-
рый рассчитывался на основе элементного со-
става по формуле φf = (XH + 4XC)/2XO, где
XH, XC и XO — молярные доли H, C и O со-
ответственно [33]. Наблюдается очень хорошее
согласие между значениями φf и φ при исполь-
зовании детальной кинетики для ряда пропано-
воздушных пламен. Хорошее согласие между
φf и φ также получено в расчетах ANSYS с де-
тальной моделью для стехиометрического про-
тивоточного пламени: максимальные отклоне-
ния составили 2.8 % во фронтах пламен вдоль
оси (см. рис. 1,б).

На рис. 1,в представлены полиноми-
альные функции для двух соединений-
предшественников в некотором интервале
φ в вышеупомянутых противоточных пламе-
нах предварительно перемешанных смесей.
Отклонения концентраций CH и C2H в этих
пламенах, полученные с использованием ком-
бинированной и детальной моделей, (рис. 1,г)
демонстрируют максимальное расхождение
20 % вблизи области с φ = 1.2.

Чтобы проверить применимость этой по-
правки, аналогично тому, как показано на
рис. 1,а,в, были сопоставлены результаты рас-
чета в ANSYS и Chemkin предварительно пере-
мешанного противоточного пламени, соответ-
ствующего условиям [28] (рис. 1,д). Коэффици-
ент избытка горючего в этом пламени изменял-
ся с 0.65 до 0.86. Следует отметить, что мо-
дель, включающая в себя 12 соединений, да-
ет вполне удовлетворительные результаты в
изученных условиях. Представленные зависи-
мости показывают, что предложенный подход
введения поправок сохраняет свою эффектив-
ность и для этих пламен. Он позволяет значи-
тельно улучшить согласие, несмотря на остаю-
щиеся расхождения в пламенах бедных смесей,
что обусловлено отклонениями от предположе-
ния квазистационарности концентраций.

Значения максимальных концентраций
CH∗, OH∗, CO∗

2, полученных для предвари-
тельно перемешанных противоточных пламен
с помощью детальной и комбинированной мо-
делей с учетом поправок и после прямой пост-

обработки решений Chemkin с использованием
выражений ES1–ES3 (см. табл. 3,A), показаны
на рис. 2,а–в. Хотя введенные поправки позво-
лили значительно улучшить согласие с резуль-
татами расчета по детальной модели, наблю-
даемые расхождения указывают на недостатки
алгебраической модели. Они в большей степе-
ни обусловлены тем, что приближение квази-
стационарности не вполне допустимо.

Для дальнейшего усовершенствования
комбинированной модели были использованы
полиномиальные поправочные функции для
концентраций возбужденных частиц. Получен-
ные отклонения, выраженные как отношение
концентрации по комбинированной модели к
концентрации по детальной модели, представ-
лены на рис. 2,г. Максимальные расхождения
20÷ 25 % наблюдаются для бедных и богатых
смесей, что обусловлено несовершенством базо-
вой модели окисления топлива и неточностью
оценки φf . На рис. 2,д показаны зависимости
отношения OH∗/CH∗, рассчитанного по двум
моделям, от коэффициента избытка горючего.
Видно, что алгебраическая модель хорошо
воспроизводит зависимость, которую демон-
стрирует детальная модель. Последняя была
недавно проверена в работе [10] для смесей
CH4/C3H8 и показала способность хорошо
предсказывать концентрации этих частиц.

На следующем этапе были проведены рас-
четы пламен на бунзеновской горелке и под-
нятых пламен в спутном потоке, целью кото-
рых являлось качественное и количественное
воспроизведение концентраций хемилюминес-
центных частиц, а также температур и концен-
траций основных соединений и высоты отрыва
пламени. Эти типы пламен имеют непосред-
ственное отношение к трехмерным практиче-
ским конфигурациям.

Поля температур и концентраций OH∗,
CH∗, CO∗

2 в бунзеновском пламени (φ = 1.0),
полученные с помощью двух моделей, пока-
заны на рис. 3. Для всех трех частиц видно
отличное качественное согласие между двумя
моделями: точно воспроизводятся как форма,
так и положение максимумов концентраций.
Количественные расхождения составляют око-
ло 12÷ 15 %, т. е. меньше, чем на графиках
рис. 2,г. Хорошее качественное согласие полу-
чено для бедных и богатых пламен (φ = 0.75
и 1.25) — максимальное отклонение около 20 %.
Рассчитанные значения концентраций CH∗ и
OH∗ находятся в хорошем качественном согла-
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Рис. 2. Расчет концентраций СH∗, OH∗,
CO∗

2 (а–в) в предварительно перемешанных
противоточных пламенах (α = 160 с−1) по
детальной и комбинированной моделям и
путем прямой постобработки:
г— окончательные отклонения для скорректи-
рованных концентраций OH∗, CH∗ и CO∗

2, д —
отношение OH∗/CH∗

сии с результатами экспериментов и моделиро-
вания, описанными в работе [29].

Расчеты поднятого пламени в спутном по-
токе проводились при условиях, аналогичных
используемым в работе [30]: скорость потока
горючего 9 м/с, высота отрыва пламени от го-
релки 10 мм. Поле температуры, полученное
с помощью комбинированной модели, показано
на рис. 4. Сопоставление с фотографиями пла-
мени и контурами, полученными методом рэле-
евского рассеяния в работе [30, рис. 3], позво-
ляет адекватно представить положение и вы-
соту отрыва пламени. На рис. 3 из этой рабо-
ты также представлена фотография хемилю-
минесценции CH∗. Следует отметить, что из-
меренные уровни CH∗ включают в себя вклад
CO∗

2. Действительно, рассчитанные распреде-

ления суммарной концентрации СН∗ и СО∗
2 на

рис. 4 точно воспроизводят измеренное в рабо-
те [30] распределение СН∗, в то время как вы-
численное положение фронта пламени по СН∗
не совпадает с положением фронта, определен-
ного по остальным хемилюминесцентным ча-
стицам. Это было также подтверждено вычис-
лениями с детальной моделью в ANSYS. Спо-
собность модели определять вклады каждого
из хемилюминесцентных соединений позволя-
ет провести полезный анализ и интерпретацию
соответствующих экспериментальных данных.

Расчеты поднятого пламени с частично
предварительно перемешанными и подогреты-
ми исходными компонентами проведены для
условий, соответствующих работе [31]: ско-
рость потоков 0.4 м/с, высота отрыва пламе-
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Рис. 3. Рассчитанные с помощью комбинированной и детальной моделей поля температур и
концентраций CH∗, OH∗ и CO∗

2 в бунзеновском пламени

Рис. 4. Рассчитанные поля температуры и
концентрации CH∗ + CO∗

2 в пламени в спут-
ном потоке при условиях, как в работе [30]

ни 34 мм. Результаты, полученные с детальной
и комбинированной моделями, представлены на
рис. 5. Как видно, высота отрыва пламени от
центрального сопла, а также форма темпера-
турного профиля хорошо описываются обеими
моделями. Распределения концентраций основ-
ных соединений и радикалов также адекватно
предсказываются схемой из 12 соединений, что
обеспечило хорошее согласие между результа-
тами расчета концентраций трех возбужден-
ных частиц по двум моделям.

Несмотря на то, что полученные результа-
ты расчета для осесимметричных пламен уже
позволяют предложить данный подход для мо-
делирования трехмерных крупномасштабных
систем, все же требуется дальнейшая проверка
алгебраической модели в сложных конфигура-
циях, в том числе в тех, где изменяется коэффи-
циент избытка горючего, например в страти-
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Рис. 5. Рассчитанные поля температур и концентраций CH∗, OH∗ и CO∗
2 в пламени в спутном

потоке, соответствующем условиям работы [31]

фицированных пламенах. Следует также про-
верить в этом методе корректность процедур,
в которых используются таблицы преобразо-
вания для люминесцентных частиц в услови-
ях турбулентности. В целом предложенная ал-
гебраическая модель представляет собой эф-
фективный и экономный в плане вычислитель-
ных ресурсов подход для прямого сравнения ре-
зультатов экспериментов по визуализации тур-
булентных пламен и расчетов с использова-
нием редуцированных кинетических схем. Мо-
дель пригодна и для описания пламени метана,
но в будущем целесообразно проверить ее при-
менимость для пламен более тяжелых углево-
дородов.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Предпринята попытка разработать ме-
тодику расчета интенсивности хемилюминес-

центного свечения в сложных моделях тур-
булентного пламени. Концентрации хемилю-
минесцентных частиц OH∗, CH∗ и CO∗

2 бы-
ли рассчитаны с использованием алгебраиче-
ских выражений, полученных на основе пред-
положения о квазистационарности и знания со-
ответствующих реакций и их констант ско-
рости. Эта процедура была объединена с по-
лучением решения на основе квазиглобальной
схемы окисления пропана, включающей в се-
бя 12 соединений. Концентрации соединений-
предшественников были вычислены аналогич-
ным образом с использованием выражений,
в которые входят концентрации соединений,
рассчитанные по редуцированной кинетиче-
ской модели. Обнаруженные расхождения уда-
лось компенсировать с помощью полиномиаль-
ных поправочных функций, зависящих от ло-
кального состава, которые были получены из
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сопоставления с результатами расчета с де-
тальным механизмом реакций. Это позволило
как количественно, так и качественно улуч-
шить расчет концентрации хемилюминесцент-
ных частиц, обеспечив тем самым возможность
более глубокого анализа экспериментальных
данных.

Алгебраическая модель реализована в ком-
мерческом программном обеспечении в ви-
де полевых функций постобработки и про-
верена на результатах детального химико-
кинетического моделирования противоточных
осесимметричных бунзеновских пламен, а так-
же пламен в спутном потоке. Предложенный
подход моделирования хемилюминесценции по
уровню сложности сопоставим с решением за-
дачи описания турбулентных реагирующих по-
токов с использованием сокращенного или ква-
зиглобального кинетического механизма. По-
казана высокая эффективность предложенной
процедуры расчетов. Дальнейшее ее уточне-
ние или обобщение на более тяжелые углеводо-
родные топлива позволит ей стать эффектив-
ным инструментом для моделирования слож-
ных турбулентных реагирующих потоков.
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