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燃烧仿真.燃烧化学动力学：化学反应网络：燃烧仿真软件

操作与实践

1 燃烧仿真基础

1.1 燃烧化学动力学简介

燃烧化学动力学是研究燃烧过程中化学反应速率和反应机理的科学。它涉

及复杂的化学反应网络，包括燃料的氧化、热解、中间产物的生成和消耗，以

及最终产物的形成。在燃烧仿真中，化学动力学模型是核心，它描述了燃料与

氧化剂之间的化学反应，以及这些反应如何影响燃烧过程的温度、压力和产物

组成。

1.1.1 化学动力学方程

化学动力学方程基于质量作用定律，描述了反应物转化为产物的速率。对

于一个简单的反应：
� + � → � + �

其速率方程可以表示为：

� = � � � � �

其中，�是反应速率，�是速率常数， � 和 � 分别是反应物 A 和 B 的浓度，

�和�是反应物的反应级数。

1.1.2 速率常数的计算

速率常数�通常依赖于温度，可以通过阿伦尼乌斯方程计算：

� = �exp −
��

��
其中，�是频率因子，��是活化能，�是理想气体常数，�是绝对温度。

1.2 化学反应网络的基本概念

化学反应网络由一系列化学反应组成，每个反应都有其特定的反应物、产

物和速率常数。在燃烧过程中，化学反应网络可以非常复杂，包含数百甚至数

千个反应和物种。

1.2.1 反应网络的表示

反应网络通常用矩阵表示，其中包含物种生成和消耗的速率。例如，对于

以下反应网络：
� → �
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� + � → �
可以表示为： |物种 |反应 1 |反应 2 | | — | — |— | | A | -1 | 0 | | B | 1 | -

1 | | C | 0 | -1 | | D | 0 | 1 |

1.2.2 反应网络的简化

在实际应用中，复杂的反应网络需要简化，以减少计算成本。简化方法包

括： -忽略低频反应 -使用平衡假设 -采用主反应路径分析

1.3 燃烧仿真软件的选择与安装

选择燃烧仿真软件时，应考虑软件的化学动力学模型、网格处理能力、并

行计算支持以及用户界面的友好性。常见的燃烧仿真软件包括 Cantera、
CHEMKIN 和 OpenFOAM。

1.3.1 Cantera 的安装

Cantera 是一个开源的化学动力学库，支持多种编程语言，包括 Python、
C++和 MATLAB。以下是使用 Python 安装 Cantera 的步骤：

#在命令行中运行以下命令以安装 Cantera
pip install cantera

1.3.2 Cantera 示例：简单燃烧反应

下面是一个使用 Cantera 进行简单燃烧反应仿真的 Python 代码示例：

import cantera as ct

#创建气体对象

gas = ct.Solution('gri30.xml')

#设置初始条件

gas.TPX = 300, ct.one_atm, 'CH4:1, O2:2, N2:7.56'

#创建反应器对象

r = ct.IdealGasReactor(gas)

#创建仿真器

sim = ct.ReactorNet([r])

#仿真时间步长

time_step = 1e-6

#仿真时间

end_time = 0.001
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#记录数据

data = []

#进行仿真

t = 0.0
while t < end_time:
sim.advance(t + time_step)
data.append([t, r.thermo.T, r.thermo.P, r.thermo.X])
t = sim.time

#打印结果

for row in data:
print(f'Time: {row[0]:.6f} s, Temperature: {row[1]:.2f} K, Pressure: {row[2]:.2f} Pa, Species: {row

[3]}')

1.3.3 示例解释

此示例使用 Cantera 库中的 gri30.xml 文件，该文件包含了 GRI 3.0 化学动力

学模型，用于描述甲烷在空气中的燃烧。代码首先创建一个气体对象，设置其

初始温度、压力和组成。然后，创建一个理想气体反应器对象，并将其添加到

仿真器中。通过循环调用 sim.advance()函数，代码进行时间推进仿真，记录反

应器的温度、压力和物种组成。

以上内容涵盖了燃烧仿真基础的几个关键方面，包括燃烧化学动力学的原

理、化学反应网络的基本概念，以及使用 Cantera 进行燃烧仿真的软件安装和

示例代码。通过理解和应用这些知识，可以更深入地探索燃烧过程的复杂性，

并进行精确的燃烧仿真。

2 化学反应网络建模

2.1 化学反应网络的构建

化学反应网络的构建是燃烧仿真中至关重要的第一步。它涉及到定义一系

列化学反应，包括反应物、产物、反应速率以及反应路径。在构建化学反应网

络时，我们通常从基础的化学反应开始，逐步增加复杂性，直到网络能够准确

描述目标燃烧过程。

2.1.1 示例：构建一个简单的燃烧反应网络

假设我们正在构建一个描述甲烷燃烧的化学反应网络。甲烷（CH4）在氧

气（O2）的存在下燃烧生成二氧化碳（CO2）和水（H2O）。我们可以用以下反

应方程式表示：
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��4 + 2�2 → ��2 + 2�2�
在仿真软件中，我们可能需要定义这个反应的速率常数和反应级数。例如，

在 Cantera 软件中，我们可以使用以下 Python 代码来定义这个反应：

import cantera as ct

#创建气体对象

gas = ct.Solution('gri30.yaml')

#定义反应

reaction = ct.Reaction(gas.species('CH4'), gas.species('O2'), gas.species('CO2'), gas.species('H2O'),
1, 2, 1, 2)

#添加反应到气体对象

gas.add_reaction(reaction)

然而，实际的燃烧过程远比这复杂，涉及到数百甚至数千个反应和中间产

物。因此，我们通常使用已有的化学反应机理，如 GRI-Mech 3.0，它包含了详

细的甲烷燃烧反应网络。

2.2 反应机理的确定与优化

反应机理的确定是基于实验数据和理论计算的。它包括了所有可能发生的

化学反应以及它们的速率常数。优化反应机理的目标是提高仿真结果的准确性

和计算效率。

2.2.1 示例：优化反应机理

优化反应机理通常涉及到调整反应速率常数，以使仿真结果与实验数据更

接近。这可以通过最小化仿真结果与实验数据之间的误差来实现。例如，使用

Python 的 scipy.optimize库，我们可以调整反应速率常数，以最小化仿真结果与

实验数据之间的差异。

from scipy.optimize import minimize
import numpy as np

#定义目标函数，即误差函数

def error_function(rate_constants):
#使用新的速率常数重新计算仿真结果

#这里省略了具体的计算过程

simulation_results = calculate_simulation_results(rate_constants)

#计算仿真结果与实验数据之间的误差

error = np.sum((simulation_results - experimental_data)**2)

return error
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#初始速率常数

initial_rate_constants = [1.0, 2.0, 3.0, 4.0]

#进行优化

result = minimize(error_function, initial_rate_constants, method='Nelder-Mead')

#输出优化后的速率常数

optimized_rate_constants = result.x

2.3 化学反应网络的简化方法

化学反应网络的简化方法旨在减少反应网络的复杂性，从而提高计算效率，

同时保持仿真结果的准确性。常见的简化方法包括主反应路径法（PRR）、敏感

性分析和平衡态分析。

2.3.1 示例：使用主反应路径法（PRR）简化反应网络

主反应路径法（PRR）是一种基于反应网络中反应路径重要性的简化方法。

它通过识别对最终产物贡献最大的反应路径，从而去除那些贡献较小的反应。

在 Cantera 中，我们可以使用 PRR 类来实现这一方法。

import cantera as ct

#创建气体对象

gas = ct.Solution('gri30.yaml')

#创建 PRR 对象

prr = ct.PRR(gas)

#设置 PRR 参数

prr.set_tolerance(0.01)

#运行 PRR 简化

prr.run()

#输出简化后的反应网络

simplified_network = prr.simplified_network

简化后的反应网络将包含较少的反应，但仍然能够准确描述燃烧过程。这

种方法在处理大规模化学反应网络时特别有用，因为它可以显著减少计算时间

和资源需求。

通过上述步骤，我们可以构建、优化和简化化学反应网络，为燃烧仿真提

供准确的化学动力学模型。这不仅有助于提高仿真的准确性，还能在处理复杂

燃烧过程时提高计算效率。
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3 燃烧仿真软件操作

3.1 软件界面与基本设置

在开始燃烧仿真之前，理解软件界面和进行基本设置至关重要。大多数燃

烧仿真软件，如 Cantera、CHEMKIN 或 OpenFOAM，提供图形用户界面（GUI）
和命令行界面（CLI）两种操作方式。GUI 通常更直观，适合初学者，而 CLI 则
提供更高级的控制，适合有经验的用户。

3.1.1 软件界面

 主菜单：包含文件、编辑、视图、仿真、帮助等选项。

 工具栏：快速访问常用功能，如打开项目、保存、运行仿真等。

 项目管理器：显示当前项目的所有组成部分，如反应物、产物、

反应条件等。

 参数编辑器：用于定义和调整仿真参数，如温度、压力、化学反

应速率等。

 结果查看器：展示仿真结果，包括图表、数据表格和可视化模型。

3.1.2 基本设置

1.选择燃烧模型：根据仿真需求选择合适的燃烧模型，如预混燃烧、

扩散燃烧或层流燃烧。

2.定义反应物和产物：输入参与燃烧反应的化学物质，包括它们的

初始浓度和状态。

3.设置反应条件：包括温度、压力、反应器类型（如恒容、恒压或

流动反应器）。

4.选择数值方法：确定用于求解化学动力学方程的数值方法，如欧

拉法、龙格-库塔法等。

3.2 输入参数的定义与调整

3.2.1 温度和压力

温度和压力是燃烧仿真中最重要的参数，它们直接影响化学反应速率和燃

烧过程的稳定性。例如，在 Cantera 中，可以通过以下代码设置温度和压力：

import cantera as ct

#创建气体对象

gas = ct.Solution('gri30.xml')
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#设置温度和压力

gas.TP = 1200, 101325 #温度为 1200K，压力为 1atm

3.2.2 化学反应速率

化学反应速率由阿伦尼乌斯公式决定，该公式与温度、反应物浓度和活化

能有关。在 CHEMKIN 中，反应速率常数通常在输入文件中定义，如下所示：

H2 + O2 = H2O + O 1.0E10 0.0 0.0

这表示氢气和氧气反应生成水和氧原子，反应速率常数为 1.0 × 1010，没有

温度和浓度的指数依赖。

3.2.3 反应器类型

选择正确的反应器类型对于准确模拟燃烧过程至关重要。例如，在

OpenFOAM中，可以使用 constant/transportProperties 文件来定义反应器类型：

#在 constant/transportProperties 文件中定义反应器类型

reactorType constant;

这表示使用恒定条件的反应器类型。

3.3 仿真运行与结果分析

3.3.1 运行仿真

在大多数燃烧仿真软件中，运行仿真通常涉及点击“运行”或“开始仿真”

按钮，或在 CLI 中输入相应的命令。例如，在 Cantera 中，可以通过以下代码运

行仿真：

#创建反应器对象

r = ct.IdealGasConstPressureReactor(gas)

#创建仿真器

sim = ct.ReactorNet([r])

#运行仿真

while sim.time < 1.0:
sim.step()

3.3.2 结果分析

仿真完成后，结果通常以数据文件或图形的形式呈现。分析这些结果可以

帮助理解燃烧过程的细节，如反应速率、温度分布、产物生成等。例如，在

OpenFOAM中，可以使用 postProcessing 功能来生成结果图表：

#在 postProcessing 文件夹中生成结果图表

foamPlot &> plot.log
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此外，使用 Python 的 matplotlib 库可以对 Cantera的仿真结果进行可视化：

import matplotlib.pyplot as plt

#从仿真结果中提取数据

time = r.time
temperature = r.T

#绘制温度随时间变化的图表

plt.plot(time, temperature)
plt.xlabel('时间 (s)')
plt.ylabel('温度 (K)')
plt.title('燃烧过程中的温度变化')
plt.show()

通过这些步骤，可以有效地操作燃烧仿真软件，定义和调整输入参数，运

行仿真，并分析结果，从而深入理解燃烧化学动力学和化学反应网络的复杂性。

4 高级燃烧仿真技术

4.1 多相燃烧仿真

多相燃烧仿真涉及到燃烧过程中不同相态（气相、液相、固相）的物质相

互作用。在燃烧仿真中，多相流的处理是关键，因为它直接影响到燃烧效率、

污染物生成以及热力学性能。多相流的模拟通常包括气液两相流、气固两相流

或气液固三相流的处理。

4.1.1 气液两相流模型

气液两相流模型通常采用欧拉-欧拉方法，其中气相和液相被视为连续介质，

各自有独立的连续方程和动量方程。液滴的蒸发和燃烧过程是通过质量、能量

和动量的交换来模拟的。

4.1.1.1 示例代码

#采用 OpenFOAM 进行气液两相流燃烧仿真示例

#设置多相流模型参数

#导入 OpenFOAM 模块

from openfoam import solver

#创建多相流求解器实例

twoPhaseSolver = solver.TwoPhaseFlowSolver()

#设置气相和液相的物理属性
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twoPhaseSolver.setPhaseProperties('gas', rho=1.225, mu=1.81e-5)
twoPhaseSolver.setPhaseProperties('liquid', rho=800, mu=0.001)

#设置液滴蒸发模型

twoPhaseSolver.setEvaporationModel('RanzMarshall')

#设置燃烧模型

twoPhaseSolver.setCombustionModel('EddyDissipation')

#初始化仿真

twoPhaseSolver.initializeSimulation()

#运行仿真

twoPhaseSolver.runSimulation()

4.1.2 气固两相流模型

气固两相流模型通常用于模拟燃烧过程中的颗粒物行为，如煤粉燃烧。颗

粒物的运动、燃烧和热交换过程是通过颗粒跟踪和颗粒-流体相互作用来模拟的。

4.1.2.1 示例代码

#采用 OpenFOAM 进行气固两相流燃烧仿真示例

#设置多相流模型参数

#导入 OpenFOAM 模块

from openfoam import solver

#创建多相流求解器实例

twoPhaseSolver = solver.TwoPhaseFlowSolver()

#设置气相和固相的物理属性

twoPhaseSolver.setPhaseProperties('gas', rho=1.225, mu=1.81e-5)
twoPhaseSolver.setPhaseProperties('solid', rho=2200, mu=0.0001)

#设置颗粒物运动模型

twoPhaseSolver.setParticleMotionModel('DiscretePhaseModel')

#设置燃烧模型

twoPhaseSolver.setCombustionModel('EddyDissipation')

#初始化仿真

twoPhaseSolver.initializeSimulation()
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#运行仿真

twoPhaseSolver.runSimulation()

4.2 湍流燃烧模型

湍流燃烧模型是燃烧仿真中处理湍流条件下燃烧过程的关键。湍流对燃烧

速率、火焰结构和污染物生成有显著影响。常见的湍流燃烧模型包括：

 Eddy Dissipation Model (EDM)
 Progress Variable Model (PVM)
 Flamelet Model

4.2.1 Eddy Dissipation Model (EDM)

EDM 假设湍流涡旋能够迅速混合燃料和氧化剂，从而促进燃烧。该模型适

用于湍流强度较高的燃烧过程。

4.2.1.1 示例代码

#采用 OpenFOAM 进行 EDM 湍流燃烧仿真示例

#导入 OpenFOAM 模块

from openfoam import solver

#创建湍流燃烧求解器实例

edmSolver = solver.TurbulentCombustionSolver()

#设置湍流模型

edmSolver.setTurbulenceModel('kEpsilon')

#设置燃烧模型为 EDM
edmSolver.setCombustionModel('EddyDissipation')

#设置化学反应网络

edmSolver.setChemicalNetwork('gri30.cti')

#初始化仿真

edmSolver.initializeSimulation()

#运行仿真

edmSolver.runSimulation()

4.2.2 Progress Variable Model (PVM)

PVM 通过引入一个表示燃烧进度的变量来描述燃烧过程，适用于层流到湍

流的过渡区域。
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