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Numerical study of detonation combustion efficiency of gasoline single-component alternative fuel
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Abstract

It is difficult to measure the combustion efficiency in the unsteady process of detonation combustion. Therefore, isoctane was used as gasoline single-component alternative fuel and its simplification mechanism was established to numerically simulate the flame acceleration and the DDT process of gaseous gasoline. The gas analysis method was used to study the detonation combustion efficiency under different sampling conditions. The results show that the simplification mechanism model is in good agreement with the combustion characteristics of isooctane within the study range. The numerical study finds that in the detonation combustion process, the concentration of gas components in different regions after detonation wave is quite different and that the combustion near the flame front is not sufficient, thus there being a lot of intermediate products. After detonation wave passes by, the combustion continues. At the same time, the reverse wave may promote the further reaction of combustion and make the combustion more complete. When the equivalent ratio is 1, the average concentration of all gases after detonation wave was taken to calculate the combustion efficiency, which is 82.6%.

摘要

针对爆震燃烧非稳态过程燃烧效率测量困难的问题, 采用异辛烷作为汽油单组分替代燃料, 通过构建异辛烷简化机理对气态汽油的起爆过程进行了数值模拟, 并基于燃气分析法研究了不同取样条件下的爆震燃烧效率。结果表明, 该简化机理模型能够在研究范围内与异辛烷的燃烧特性保持良好的吻合度。经过数值研究发现, 在爆震燃烧的过程中, 爆震波后不同区域内的燃气各组分浓度相差较大, 火焰锋面附近燃烧不充分, 存在大量中间产物, 爆震波经过后可燃物持续燃烧, 同时反传波会促进可燃物进一步反应, 使燃烧更充分。在当量比为1时取爆震波后所有燃气的平均浓度计算得到的燃烧效率为82.6%。
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自然界中存在缓燃波与爆震波2种形式的燃烧波。爆震波传播速度极快, 燃烧产物来不及膨胀便已完成燃烧, 故爆震燃烧过程接近等容燃烧, 其相较于等压燃烧具有更高的热效率; 同时爆震燃烧具有显著的自增压特性, 其效果类似于压气机及涡轮泵等增压部件, 可用于实现发动机结构的简化。基于爆震燃烧的爆震发动机作为一种新型动力装置, 诸多学者对其开展了大量相关研究, 包含缓燃向爆震转变研究[1]、燃料类型与爆震频率研究[2]、燃烧室构型研究[3]。
目前, 爆震燃烧的研究仍不完善, 主要由于其非稳态特性使得燃烧效率测量困难。燃烧效率的计算方法通常有3种: 焓增法、温升法和燃气分析法。其中, 燃气分析法无须测量温度, 避免了热电偶测温带来的误差, 适用于爆震燃烧等高温燃烧过程。Williamson等[4]提出了一种利用燃气组分浓度推算温度的方法, 并将热电偶实验测量结果和燃气法计算结果进行了对比, 结果表明, 在温度大于1 800 K时, 使用燃气分析法测量温度更具有优势。Gordon等[5–6]对燃气分析法在航空发动机燃烧室中的使用进行了大量研究, 使用燃气组分计算燃烧室性能参数并开发了计算软件, 包括温度、油气比、燃烧效率、污染物排放等。黄希桥等[7]针对脉冲爆震发动机的工作特性, 设计了一套燃气取样系统, 由实验结果发现在爆震管靠后爆震发展比较充分的位置, 测取的燃烧效率比较高。当前国内外学者关于爆震燃烧效率的研究较少, 这是因为爆震燃烧是一种非稳态的燃烧过程, 在爆震波传播的过程中, 不同时刻波后的燃气组分浓度都会发生变化, 这使得燃气取样的区域和时间不同都会影响计算所得的燃烧效率。由于在进行实验研究时, 很难对爆震波后一定区域内的燃气进行精准取样, 使得采用实验方法准确测量出爆震燃烧效率变得较为困难。因此使用数值模拟方法对爆震燃烧效率进行精准监测和研究显得尤为重要。
汽油作为一种复杂的烃类混合物, 包含上千种组分, 在以往使用数值模拟方法对汽油的燃烧过程进行计算时, 通常采用异辛烷作为汽油单组分替代燃料[8]来构建化学反应动力学模型, 同时由于异辛烷详细机理所包含的基元反应与组分过多导致其计算量是不可接受的, 因此需要对详细机理进行简化。赵晨陈[9]基于计算奇异摄动法, 选用异辛烷与正庚烷作为汽油替代燃料, 得到了1种包含31种组分和78个基元反应的简化机理。刘耀东[10]提出了1种较为实用的“半解耦”思想和方法, 并使用这种方法构建了1种包含32种组分和111步基元反应的异辛烷骨架机理。
本文以异辛烷作为汽油的单组分替代燃料, 提出一种能在高温高压条件下准确描述异辛烷燃烧特性的简化机理模型, 并验证其可行性, 随后采用该简化机理对气态汽油的起爆过程进行数值模拟, 分析爆震管中的火焰加速过程和爆燃向爆震转变(deflagration to detonation transition, DDT)过程, 同时统计燃烧产物气体浓度并使用燃气分析法计算出爆震燃烧效率。
1 异辛烷简化机理的构建与验证
本文采用异辛烷(C8H18)作为汽油的单组分代替燃料, 选取Curran等[11]提出的由857种组分和3 606个基元反应组成的异辛烷详细机理作为基础, 在CHEMKIN软件中通过关系图法、敏感性分析法和反应路径分析法简化详细机理, 得到异辛烷简化机理; 最后通过与实验数据对比的方式对简化机理的燃烧特性进行验证。
1.1 异辛烷详细机理简化
第1步采用直接关系图法(DRG)对异辛烷详细机理进行简化, 设定初始温度分别为1 000 K和1 500 K, 压力分别为0.1, 2, 3 MPa, 当量比分别为0.5, 1.0, 1.5, 组合得到不同的工况点。将反应物、生成物和重要的中间产物(C8H18, C4H8, O2, N2, CO2, H2O, CO, OH, O, CH4)设为重要组分在简化过程中保留, 将简化过程中的着火延迟时间最大误差设为30%, 筛选满足条件且包含的组分和基元反应最少的机理。
第2步采用敏感性分析对第1步得到的骨架机理进一步简化, 去除化学反应速率很小、不重要的路径(包含一些组分和基元反应)。本文使用闭式均相模型对机理的温度敏感性进行分析, 在当量比为1.0，初始压力为1 MPa的条件下，计算初始温度为1 000~1 400 K时的敏感性系数, 将系数大于1的反应保留, 并分析上述初始温度下敏感性系数最大的前10步反应, 删除敏感性系数较小的反应。图 1给出了温度为1 200 K时敏感性系数前10的基元反应。
第3步通过反应流分析筛选出第2步构建的骨架机理中对重要组分影响较大的基元反应, 从而得到完整的简化机理模型。本文反应流分析使用层流预混火焰模型, 化学恰当比下燃烧初始温度设置为400 K, 初始压力为0.1 MPa, 保留净反应速率大于0.001的反应。
最后为了准确预测燃烧过程氮氧化物的排放, 加入Kong等[12]提出的10种组分、12个基元反应的NOX机理, 最终得到一个包含37种组分、127步反应的异辛烷简化机理。
	[image: thumbnail]	图1 T0=1 200 K时敏感性系数前10的基元反应



1.2 异辛烷简化机理的验证
为了确保在使用异辛烷简化机理进行数值模拟时结果的准确性, 经过上述方法得到简化机理后, 还需要对简化机理的燃烧特性进行验证, 分别采用详细机理和简化机理对不同工况下的异辛烷着火延迟时间与层流预混火焰速度进行计算, 并与相同工况下的实验数据[13–15]进行对比, 结果如图 2~3所示。
结合图 2和图 3可知本文构建的包含37种组分、127步反应的异辛烷简化机理计算值与实验数据具有良好的吻合度, 说明所得的异辛烷简化机理能够对异辛烷的着火特性和燃烧状况进行准确描述和预测。相比于详细机理, 该简化机理的组分和基元反应较少, 在数值模拟中可以很大程度地节约计算时间和资源，同时保证计算的准确性。
	[image: thumbnail]	图2 ϕ=1, p=1.28 MPa工况下, 异辛烷简化机理着火延迟时间计算值与实验数据对比



	[image: thumbnail]	图3 p=0.1 MPa, T=298, 372, 453 K工况下, 异辛烷简化机理层流预混火焰速度计算值与实验数据对比



2 数值计算方法
2.1 物理模型
计算物理模型参考文献[16]中的实验装置设计, 如图 4所示。爆震管内径D=60 mm, 总长L=1 500 mm, 左端为推力壁, 右端为压力出口, 出口压力为0.1 MPa。管内设有8组障碍物, 每组的阻塞比为0.43。采用高温点火代替火花塞点火, 爆震管左侧为半径5 mm的圆形高温区, 温度为2 000 K。管内充填化学当量比的异辛烷和空气混合物, 压力为0.1 MPa, 初始温度为373 K。
	[image: thumbnail]	图4 爆震管物理模型



2.2 计算域网格选取
为了保证数值计算的准确性, 计算结果在一定范围内应该独立于网格尺寸。本文在物理模型和边界条件相同的情况下, 在计算域中划分均匀网格, 分别选取0.2, 0.5和0.8 mm的网格尺寸进行计算。图 5为不同网格尺寸下部分时刻爆震管中心轴线上的压力分布曲线。
由图 5可知, 不同网格尺寸下, 爆震波压力峰值基本出现在相同位置, 表明网格尺寸对爆震波传播影响较小。通过对比压力峰值, 发现0.2 mm和0.5 mm网格计算时压力较为稳定, 而0.8 mm网格计算时压力波动较大。综合考虑计算时间和精度, 本文选择0.5 mm网格进行数值模拟。
	[image: thumbnail]	图5 不同网格尺寸爆震管中心轴线压力分布



2.3 数值方法与有效性验证
采用计算流体力学软件ANSYS Fluent对本文研究的问题进行数值模拟, 湍流模型选用标准k-ε模型, 化学反应采用上文得到的包含37种组分、127步反应的异辛烷简化机理, 选择有限速率模型, 计算方法采用在非稳态流动计算求解中较为稳定的PISO算法, 本文所选用的模型与算法在爆震燃烧数值计算中均有成功应用[17–18]。计算过程中空间与时间的离散格式均使用二阶迎风格式, 时间步长最大为5×10-7 s, 最小为1×10-7 s。
图 6a)展示了李牧[19]使用汽油在障碍物管道内进行多次循环爆震燃烧实验所得到的压力随时间变化的曲线, 以及单次爆震波的压力变化放大曲线。图 6b)则是本文在相同条件下通过数值模拟获得的与李牧实验对应位置的监测点压力变化曲线。对比结果显示, 计算得到的爆震波压力变化趋势和峰值与实验结果基本吻合, 验证了本文数值计算结果的可靠性。
	[image: thumbnail]	图6 爆震管内压力变化曲线



3 数值模拟与结果分析
本节使用上述爆震管物理模型, 在初始温度为373 K、压力为0.1 MPa、当量比为1.0的工况下, 在管道左端采用局部高温点火的方式对爆震管内的燃烧过程进行数值模拟, 同时通过分析燃烧产物浓度的变化来研究爆震管内的燃烧效率。
3.1 爆震管内火焰加速与DDT过程
图 7为火焰发展初期部分时刻云图。由图 7可知, 点火后, 汽油缓慢燃烧, 火焰传播速度低, 为典型的缓燃火焰。火焰燃烧推动气体流动, 形成漩涡, 火焰面靠近轴线并逐渐扩散。此时湍流动能小, 火焰发展缓慢, 燃烧膨胀产生压缩波, 提升未燃气体的压力和温度, 促进火焰发展。
随着火焰在爆震管内穿过多个障碍物向下游传播, 受到漩涡和障碍物的挤压与拉伸作用, 火焰传播速度逐渐加快。同时, 火焰在碰撞过程中产生多个方向的压缩波, 这些波相互叠加, 使管内压力持续上升。火焰前方的压缩波逐渐汇聚, 形成前导激波, 并在传播过程中受到管壁和障碍物的反射作用, 进一步增强其强度。前导激波能扫过可燃气体, 提高其压力和温度, 在火焰面与激波之间形成预热区, 从而加快反应速率, 推动火焰加速发展。
由于激波对火焰的加速作用, 在t=5.30 ms时刻, 火焰前锋追上了前导激波, 触发了爆震, 图 8为产生爆震波前后部分时刻的温度云图、压力云图。从图 8a)中可以看出在t=5.30 ms时刻, 火焰前锋经过最后一个障碍物后, 前导激波与火焰前锋发生耦合, 温度和压力快速升高, 此时压力超过了4 MPa且温度超过3 200 K, 为过驱爆震状态。火焰经过障碍物时, 形成了一道反传波, 反传波向上游传播过程中能够使上游未燃气体和燃烧不完全产物继续燃烧。由图 8b)可知, 在t=5.34 ms时能够看出由爆震波、反传波(横波) 和马赫杆构成的“三波点”结构, 此时过驱爆震衰减为C-J爆震, 并且之后的火焰传播中, 火焰面和激波耦合在一起稳定向下游传播, 其锋面近似于一道平面。
	[image: thumbnail]	图7 火焰发展初期部分时刻云图



	[image: thumbnail]	图8 爆震产生前后部分时刻的温度与压力云图



3.2 燃烧产物浓度场分布
汽油和空气混合物在爆震管内不完全燃烧会生成很多中间产物, 其中CO, CO2, NOX, UHC是研究燃烧效率与污染物重点关注的物质, 本节针对爆震管内不同时刻的燃烧产物浓度场进行分析。
3.2.1 CO和CO2浓度场变化
CO是碳氢燃料发生氧化燃烧反应的中间产物, 在实际燃烧过程中, 不完全燃烧以及CO2的高温裂解反应都会产生大量的CO, 进而导致燃烧效率降低。由图 9可以看出, 在t=5.30 ms时刻, 形成爆震波之后, 由于火焰速度快、燃烧不完全以及CO2在高温的作用下解离, 火焰锋面附近CO摩尔分数急剧升高, CO2摩尔分数较低, 但在爆震波经过之后, 可燃物会进一步反应, CO被氧化为CO2。反传波经过上游时, 会促进未燃物继续反应, 温度升高, 由于高温热离解作用, 在反传波附近CO摩尔分数会再一次升高, 随后逐渐降低。
	[image: thumbnail]	图9 爆震前后不同时刻CO和CO2摩尔分数分布图



3.2.2 UHC浓度场变化
UHC(未燃碳氢)是指没有完全燃烧的碳氢化合物, 整个燃烧过程中UHC几乎只包含CH4和C2H3, 故本文重点计算CH4和C2H3的摩尔分数。从图 10a)可以看出, CH4产生较少, 摩尔分数约为0.001, 主要产生在火焰锋面上, 随着爆震波经过之后继续燃烧, CH4几乎被完全反应掉。从图 10b)可以看出, 在t=5.26 ms时刻, 火焰处于爆燃状态时, C2H3摩尔分数较低; 在t=5.30 ms时刻, 火焰发展为爆震波时, 温度升高, 火焰传播速度增大, 火焰锋面附近C2H3浓度飙升, 摩尔分数最高达到0.02左右。在t=5.34 ms到t=5.37 ms时刻, 爆震波稳定传播后, 火焰前锋的C2H3摩尔分数最高为0.018, 随着爆震波过后的持续燃烧, C2H3逐渐被完全反应。
	[image: thumbnail]	图10 爆震前后不同时刻CH4和C2H3摩尔分数分布图



3.2.3 NOX浓度场变化
氮氧化物(NOX)的主要成分为一氧化氮(NO)和二氧化氮(NO2)。在高温时, 氮气分子被离解为氮原子, 然后与氧气反应生成氮氧化物。由图 11可知, 在t=5.30 ms时刻, 火焰发展成爆震波时, 由于温度和压力升高, NO摩尔分数也随之增加。在t=5.32 ms时刻, 火焰面温度最高, 反传波经过的地方由于化学反应, 温度也会再次升高, 故NO摩尔分数最大的区域位于火焰面和反传波附近。当爆震波稳定传播时, NOX主要位于火焰上游温度较高的区域。由于NO被氧化为NO2需要在低温下进行, 所以在爆震管内的燃烧区NO2摩尔分数较低, 当燃烧后的气体喷出爆震管时, 大量的NO会被氧化成NO2。
	[image: thumbnail]	图11 爆震前后不同时刻NO和NO2摩尔分数分布图



3.3 爆震燃烧效率计算
3.3.1 燃气分析法燃烧特性计算方法
使用燃气分析法计算燃烧效率需要确定燃气中各组分的摩尔分数, 本文根据数值模拟结果统计爆震波锋面后不同长度区域内UHC(未燃碳氢, 分子式用CxHy表示)、NOX, CO, CO2和O2的平均摩尔分数, 并基于已知的UHC, NOX, CO和CO2摩尔分数通过化学平衡法对其他燃烧产物的摩尔分数进行计算。假设1 mol的燃料参与燃烧, 消耗了X mol的空气, 其化学方程式如(1)式所示。

式中: m, n, p, q, r分别表示1 mol燃料中C, H, O, N, S元素所含的摩尔数; R, S, T, h, U分别为空气中O2, N2, CO2, H2O, CH4的摩尔分数, 且空气中各组分摩尔分数之和等于1;P1~P9为燃烧1 mol燃料生成的CO2, N2, O2, H2O, CO, CxHy, NO2、NO和SO2的摩尔数。通过联立C, H, O, N, S元素守恒方程以及统计到的各生成物摩尔分数, 利用矩阵运算能够解得上述各参数的值。
燃烧效率定义为燃料燃烧后实际放出的热量占燃料总热量的百分比。设反应前燃料所蕴含的总热量为Q1, 不完全燃烧产物所蕴含的热量为Q2, 燃烧效率计算方法如(2)式所示。

式中：MCO, MUHC和MC分别是一氧化碳、未燃碳氢和燃料的相对分子质量; HCO, HUHC和HC分别是一氧化碳、未燃碳氢和燃料的低位热值(J/kg)。
3.3.2 爆震燃烧效率分析
使用燃气分析法计算燃烧效率需要分析燃烧产物各组分摩尔分数, 针对爆震燃烧的非稳态特性, 本节取t=5.37 ms时刻爆震波在管内稳定传播(爆震波传到距离爆震管左端1.41 m位置)时不同位置燃烧产物的摩尔分数进行计算。图 12为t=5.37 ms时刻爆震管内温度、压力云图和CO, CO2, C2H3, NO的摩尔分数分布图。由图 12可知, 距离爆震波锋面不同位置区域的燃烧产物各组分摩尔分数都不同。现将爆震波锋面到爆震波锋面后某处的X轴坐标之间的距离定义为d, 本节将统计d=0.01, 0.02, 0.05, 0.1, 0.2, 0.5, 1.41 m对应的不同长度区域内燃烧产物不同组分的平均摩尔分数, 进而计算燃烧效率。
爆震管内不同区域的燃气组分摩尔分数及燃烧效率计算结果如表 1所示。从表 1中可以看出, 爆震燃烧过程中, 在距离爆震波不同区域内进行取样时燃烧产物摩尔分数相差较大, 计算所得的燃烧效率也有较大差异。原因在于爆震燃烧是一种非稳态燃烧过程, 由于火焰从缓燃状态转变为爆震波后, 燃烧速度会变得非常快, 使得爆震波刚经过的地方燃料燃烧并不充分, 产生大量的燃烧反应中间产物, 若在爆震波附近区域进行采样, 计算所得的燃烧效率较低。而在爆震波经过后, 会有反传波回传至爆震管上游, 此时剩余未完全燃烧的反应物还会继续进行反应, 使燃烧更充分。
如图 13可知, 随着燃气取样区域长度的增加, 计算得出的爆震燃烧效率也逐渐提高, 最高为82.6%。由于取样位置均包含爆震波附近区域, 而爆震波附近燃烧不充分, 使得计算出的燃烧效率并不高。通过数值模拟结果可以看出, 爆震波经过后的不同区域燃烧产物分布并不均匀, 即取样位置对爆震燃烧效率影响很大, 在进行实验研究时, 很难对某区域的燃气精准取样, 因此使用实验方法准确测量爆震燃烧效率变得较为困难。
	[image: thumbnail]	图12 5.37 ms时刻温度、压力云图和CO, CO2, C2H3, NO摩尔分数分布图



表1 
不同取样区域的测量结果

	[image: thumbnail]	图13 爆震燃烧效率随取样区域的变化



3.3.3 不同的燃烧效率计算方法对比
温升法计算燃烧效率为燃烧室进口工质与出口工质的实际温升与理论温升的比值, 计算方法如(3)式所示。

式中：Tt4, pr为实际燃烧产物的平均温度; Tt4, th为理论计算燃烧产物的平均温度(完全燃烧); Tt0为燃烧室进口工质的平均温度。
表 2为在相同的取样条件下, 分别使用温升法和燃气分析法计算得到的燃烧效率。通过对比分析可知, 采用燃气分析法得到的燃烧效率略高于温升法得到的燃烧效率, 二者总体的变化趋势相同, 且随着取样范围的增大, 二者之间的差异逐渐缩小。
表2 
不同计算方法得到的燃烧效率结果对比

4 结论
本文对汽油单组分替代燃料的爆震燃烧过程进行了数值模拟, 得到了以下结论:
1) 本文选取异辛烷作为汽油的单组分替代燃料, 以Curran[11]提出的异辛烷详细机理作为基础, 通过一系列简化工作得到了1种包含37种组分、127步基元反应的异辛烷简化机理模型, 随后与实验值对比验证了该简化机理能够在高温高压条件下良好地吻合异辛烷的燃烧特性, 进而可将其应用于气态汽油爆震燃烧的数值研究。
2) 在障碍物管道内火焰经过缓燃燃烧、火焰和漩涡相互作用、激波和火焰相互作用几个阶段后触发了爆震波。形成爆震波之后, 由于火焰速度快燃烧不完全, 以及氧化物在高温作用下发生解离, 火焰锋面附近存在大量的燃烧中间产物, 包含CO, UHC以及NO; 爆震波过后, 未完全燃烧的反应物会继续燃烧, 同时反传波会促进可燃物进一步反应, 使燃烧更充分。
3) 在初始温度为373 K、压力为0.1 MPa、当量比为1.0时, 取爆震波后管内全部气体的平均浓度计算得出爆震燃烧效率为82.6%, 但燃烧效率会随着爆震波后的取样区域不同而发生变化, 在距爆震波0.01, 0.02, 0.05, 0.1, 0.2, 0.5, 1.41 m区域内取样时计算得出的爆震燃烧效率分别为65%, 65.1%, 65.2%, 67.8%, 74.4%, 80.7%, 82.6%。
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