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NH3/Air 混合层自点火直接数值模拟研究 
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摘 要：采用直接数值模拟方法研究非预混状态的 NH3/Air 混合层在层流和湍流条件下的自点火、火焰传播和生

成 NO 过程．添加氢气、压力增加和湍流混合都会加快氨气的自点火过程．NH2、HNO 和 OH 3 个自由基可以分

别表征点火的诱导和热释放阶段．层流和湍流条件下，释热率都会在火焰传播末期产生两个峰值，即分层现象：

小峰值区主要与 OH 的基元反应有关，大峰值区主要与 NH2 和 HNO 的基元反应有关．添加氢气和湍流都会提高

NO 的生成量．最大 NO 数值曲线随时间会先增大后减小，两个阶段由 NO 的反应项和扩散项分别主导． 
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Abstract：Direct numerical simulation was applied to study the auto-ignition，flame propagation and NO forma-

tion for non-premixed NH3/Air mixing layer under laminar and turbulent conditions. The auto-ignition was acceler-

ated by hydrogen addition to the initial fuel of ammonia，elevated pressure and turbulent mixing. Two stages of 

auto-ignition，induction and thermal runaway，were clearly characterized by three radicals，NH2，HNO and OH. 

Two peaks occurred for heat release at the end of flame propagation in both laminar and turbulent cases，which 

was known as the stratification phenomenon. The region of small peak was mainly formed by the elementary reac-

tions of OH，and that of large peak was mainly formed by those of NH2 and HNO. NO formation was enhanced by 

hydrogen addition and turbulence. The maximum concentration of NO varied with time，increasing first and then 

decreasing. The two stages were primarily governed by the reaction and diffusion terms of NO，respectively. 
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在“3060 双碳目标”背景下，人类如何高效地使

用清洁能源成为当前燃烧领域研究的热点之一．作

为不含碳元素的燃料之一，氢气(H2)一直是燃烧科

学研究的重点．然而，由于其难存储和运输，大规模

使用氢气存在一定的风险．作为一种易液化、氢元素

含量很高[1]的零碳燃料，氨气(NH3)近年来得到了国
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际燃烧领域的大规模关注．在氨气的燃烧反应动力

学方面，许多详细的化学反应机理被提出[2-4]．实验

中测量的不同压力、当量比条件下的零维均相点火延

迟时间和层流火焰速度被当作验证不同机理适用性

的标准．杨斌等[5]很好地总结了不同人提出的化学反

应机理的适用性．另外，为提高氨气的燃烧强度，燃

料掺混和富氧条件都是行之有效的方法． 

作为燃烧的另外一种重要模式，非预混火焰也是

基础研究所不可忽视的．剑桥大学 Mastorakos
[6]针对

非预混火焰的自点火研究进行了非常细致的阐述. 

他指出非预混火焰中的自点火是以低温燃料和高温

氧化剂之间的温差导致的化学反应为开始，进而从点

火向火焰形成并传播的转换过程．非预混燃烧的产

生方式主要是对冲火焰和射流火焰两种．Liñán
[7]揭

示了温度和 Damköhler 数之间的 S 型曲线关系，展

示出对冲火焰点火，即从冷态到燃烧状态的转换过

程．目前为止，此项研究的燃料集中在氢气 [8]、甲 

烷[9]、合成气[10]和二甲醚[11]等．射流火焰，包括实验

与数值模拟，也被广泛应用于不同燃料的自点火特性

研究，不同压力、温度、湍流强度等初始条件都对火

焰的自点火与熄灭、火焰形成与传播、火焰高度等重

要参数有显著影响．另外，尽管实验中很难实现，燃

料与氧化剂混合层的燃烧数值模拟也是研究非预混

火焰自点火的一个重要方法．Bilger
[12]提出基于元素

计算出的混合分数作为表征非预混火焰的一个重要

参数．Mastorakos 等[13]发现混合层燃烧中，自点火产

生于最大反应活性混合分数 Zmr(most reactive mix-

ture fraction)的位置．该混合分数远小于燃料和氧化

剂当量比为 1.0 时的混合分数．此参数可以通过不同

燃料和氧化剂的配比，在零维均相和一维层流混合层

的燃烧模拟中计算得到，能够很好地预测湍流混合层

点火产生位置的混合分数．然而，在湍流条件下，只

有混合分数等于 Zmr 且标量耗散率 χ(scalar dissipa-

tion rate，SDR)较低的位置才会产生点火核心．有些

学者通过采用直接数值模拟方法，研究湍流条件下不

同燃料(氢气[14-21]，二甲醚[22-27]，正庚烷[28-31]
)的混合

层自点火特性被研究，揭示了高压和高湍流强度对不

同燃料自点火的影响． 

到目前为止，针对氨气的自点火研究更多的集中

在处于不同压力、当量比等条件下的预混火焰中[32-37]. 

氨气在非预混火焰模式中的自点火研究较为缺乏. 

直接数值模拟作为一种可以详细求解 Naiver-Stokes

方程的一种方法，目前被广泛利用在燃烧领域的研究

当中．本文采用直接数值模拟方法，研究高压下 NH3/

空气混合层在层流和湍流条件下的自点火、火焰形成

和传播以及一氧化氮(NO)生成的 3 个问题，揭示了

非预混火焰中氨气燃烧的部分重要特征． 

1 数值模拟方法和计算条件 

1.1 求解方程和边界条件 

本研究采用直接数值模拟代码 PARCOMB
[38]求

解 Naiver-Stokes 方程组，包括连续性方程(1)、动量

方程(2)、组分方程(3)、能量方程(4)、理想气体状态

方程(5)，忽略体积力、Soret 效应、热辐射作用．完整

的求解方程组如下： 
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式中：ρ 为混合物密度；uj 为速度分量；p 为压力；k＝

1，2，3，…，Ns；Ns 为组分总数；Vkj 为组分在方向上的

扩散速度分量；ωk 为组分的化学反应生成速率；qj 为

热通量，τ
ij

为应力张量．PARCOMB 在空间求解上采

用六阶中心差分格式，时间求解上采用四阶 Runge-

Kutta 格式，边界条件采用 Navier-Stokes Characteris-

tic Boundary Conditions(NSCBC)格式．有关此代码

的更多介绍和相关验证及研究结果可以参考相关文

献[36，39-41]． 

1.2 初始条件 

图 1 为温度、燃料、氧化剂的初始分布．左侧为

低温燃料，右侧为高温氧化剂．本研究分别计算了两

种燃料，第 1 种是 NH3/H2 以体积比 9∶1 混合的掺混

燃料(
3

NH
98.7%=Y ，

2
H

1.3%=Y )，第 2 种是纯 NH3 的

燃料(
3

NH
100%=Y )．中间混合层的各组分质量分数

分布遵循双曲正切方程： 

   ( )( )0 m
1 tanh

2

ϕϕ ϕ Δ
⎡ ⎤= + − ⋅ −⎣ ⎦s x x  (6)

式中：�φ 为左右两侧相关参数(温度和各个组分质量

分数)的差值；xm 为 x 轴计算域中点位置；刚性参数 s

表示混合层厚度，本研究选取数值 2 000．压力和湍

流相关参数见表 1．本研究也计算了相对应的一维层

流混合层．4 个湍流算例的湍流雷诺数
t

Re 均等于
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148，Kolmogorov 尺度 η 在网格尺度Δx 的 2～3 倍

之间．化学反应采用 Rocha 简化机理[42]，包括 22 个

组分和 66 个基元反应．混合分数 Z、标量耗散率 χ、

点火延迟时间 tign 计算采用如下方程： 

H H,ox N N,ox O O,ox

H N O

H,fu H,ox N,fu N,ox O,fu O,ox

H N O

0.25 0.75

0.25 0.75

Y Y Y Y Y Y
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Y Y Y Y Y Y

W W W

− − −
+ −

= − − −
+ −
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   ( )22D Zχ = ∇  (8)

   
ign

2

max

2
0

t t

H

t
=

∂ =
∂

 (9)

式中：YH、YO、WH 和 WO 分别是元素 H 和 O 的质量分

数和摩尔质量；下标 ox 和 fu 分别代表氧化剂和燃料 

一侧；D 为热扩散系数；Hmax 为燃烧过程中的最大释

热率． 

 

图 1 温度、燃料和氧化剂初始分布 

Fig.1 Initial distribution of temperature，fuel and oxidizer 

表 1 湍流初始条件 

Tab.1 Initial conditions of turbulence 

燃料 p/MPa u’/(m·s
-1) lt/mm Ret Δx/µm η/µm 

100%  NH3 1 0.443 8 0.50 148 5.0 11.8 

100%  NH3 2 0.443 8 0.25 148 2.5 5.9 

90%  NH3/10%  H2 1 0.479 8 0.50 148 5.0 11.8 

90%  NH3/10%  H2 2 0.479 8 0.25 148 2.5 5.9 

 

 

2 层流结果 

2.1 零维均相结果 

通过计算混合分数，可以将温度、燃料、氧化剂 3

个参数关于 x 轴位置的双曲正切分布转换为关于混

合分数 Z 的线性分布，而后使用 Cantera 计算不同混

合分数时(即燃料和氧化剂不同的混合状态)零维均

相自点火延迟时间，相关计算可见文献[13，17]．当 

Z＝0 时，代表高温氧化剂一侧，当 Z＝1 时，代表低

温燃料一侧． 

2.1.1 点火延迟时间和最大反应活性混合分数 

混合分数 Z 较小时，燃料较少，混合物初始温度

较高．混合分数 Z 较大时，燃料较多，混合物初始温

度较低．因此，混合物的点火延迟时间应当是关于变

量混合分数 Z 的一条开口向上的类二次函数曲线，

即存在某一混合分数对应最小点火延迟时间．此混

合分数即可定义为最大反应活性混合分数 Zmr．图 2

展示了两种燃料在 1 MPa 和 2 MPa 时点火延迟时间

与混合分数的关系．(N100 表示 100%NH3，N9H1 表

示 90%  NH3/10% H2)．从图中可以确定 4 种情况下

Zmr 的分别为 0.032 3、0.031 1、0.061 8 和 0.053 1．相

同燃料下，压力变大，降低，所需点火的初始温度越

高．在氨气中加入氢气，Zmr 会增大，所需初始温度相

较纯氨气点火更低，表明氢气会明显增加混合物反应

活性，显著降低点火延迟时间． 

 

图 2 自点火延迟时间关于混合分数的关系曲线 

Fig.2 Auto-ignition delay time along mixture fraction 

2.1.2 温度、释热率和 3 个自由基 

图 3 展示出 100%  NH3 算例在 1 MPa 下，Z＝Zmr

时温度、释热率、自由基 NH2、OH、HNO 的时间变化

曲线(Z＝0.032 3，tign＝1.018 ms，T0＝1 461K，p＝

1 MPa)．4 个算例的 5 种曲线趋势大致相同．氢气的

加入和 和 压 力 的升高 都会显 著降低 点 火 延 迟 时

间．初始阶段，化学反应不断进行，产生多种自由基，

释热率逐渐增加，即为诱导阶段．混合物的温度会逐

步升高并最终维持在一个稳定的数值，此时释热率会

迅速下降并趋近于零，即为热释放阶段．本文选取了

3 种自由基来表征整个点火过程．从图 3 中可以看

出，NH2 和 HNO 只存在于升温期，即诱导阶段，在热

释放阶段会迅速降低到零．HNO 的峰值处于诱导阶

段初期并且会维持一段时间，而 NH2 的峰值处于诱

导阶段末期，其增长趋势与释热率增长曲线较为相
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似．这与 NH3 的球形预混火焰中的发现一致[36]，表明

NH2 在预混和非预混燃烧中都可以作为释热率的一 

 

（a）温度 

 

（b）释热率 

图 3  100%  NH3 在 Z＝Zmr 时温度、释热率、自由基

NH2、OH、HNO的时间变化曲线 

Fig.3  Auto-ignition process of temperature，heat release

rate，free radicals(NH2，OH，HNO)at Z＝Zmr for 

100%  NH3 
 

个标记物． 

2.2 一维层流结果 

2.2.1 温度、释热率、自由基分布 

图 4 和图 5 为 100%  NH3 的一维层流混合层计

算结果，使用混合分数为横坐标，选取了具有明显不

同特征的 4 个时刻．点火初期，t＝1.278 ms 时刻，温

度和释热率的峰值产生于最大反应活性混合分数 Zmr

位 置 ，距离当 量 比 为 1 . 0 的 混 合 分 数 Z s t(Z s t，

stoichiometric mixture fraction)较远．此时由于出现低

温点火区域，图 5(a)中基本只能观察到的 NH2 和

HNO 生成，且 NH2 的峰值位置处于 Zmr 位置．随时间

推移，t＝1.510 ms 时刻，释热率迅速变大并朝 Zst 方

向移动，进而促使 Zmr 和 Zst 之间产生高温区，与之对

应的自由基 OH 开始大量生成，明显高于 NH2 和

HNO 的数值．此时标量耗散率分布不在平滑，而是

出现一个低谷区，表明点火在释热率从左向右传播过

程中不断产生．3 种自由基分布以此低谷区为界，左

侧为 OH，右侧为 NH2 和 HNO．此现象表明左侧已越

过点火的诱导阶段，现处于热释放阶段，右侧现处于

诱导阶段．t＝1.736 ms 时刻，温度不断升高并最终稳

定在 Zst 位置，OH 亦是如此．释热率出现了分层现

象，即产生了一大一小两个峰值，小峰值处于 Zst 位

置，大峰值继续向右侧传播，且对应相同时刻下标量

耗散率的两个低谷区．由于混合分数较大的位置 
 

 

（a）t＝1.278 ms                                              （b）t＝1.510 ms 

 

（c）t＝1.736 ms                                              （d）t＝2.395 ms 

图 4 一维层流 100%  NH3，1 MPa混合层算例温度、释热率随时间的分布曲线 

Fig.4 Auto-ignition process of temperature and heat release rate for one-dimensional laminar 100%  NH3，p＝1 MPa 
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燃料较多、氧化剂较少，所以释热率数值相较前一时

刻大幅降低．NH2 分布与大峰值释热率分布基本一

致，而 HNO 数量稀少且只出现在了更靠近燃料侧的

低温区域．在 t＝2.395 ms 时刻，温度和 OH 分布与

前一时刻基本一致，释热率两个峰值的现象更加明

显，NH2 的数值降低且分布范围变广，这是由于对应

位置燃料较多，氧化剂缺少，无法进一步产生较多的

化学反应，导致释热率不断下降，温度无法继续升

高．图 6 选取了两个释热率峰值位置上，主要基元反

应的释热率对总释热率的贡献，其中图 6(a)对应小

峰值，图 6(b)对应大峰值．可以明显看出，小峰值的

释热率主要由与 OH 的生成与消耗有关，此现象与

OH 的分布对应．大峰值的释热率主要与 NH2 和

HNO 生成与消耗有关．基元反应的占比从化学角度

证明了两个峰值放热的不同． 

 

（a）t＝1.278 ms                                             （b）t＝1.510 ms 

 

（c）t＝1.736 ms                                              （d）t＝2.395 ms 

图 5 一维层流 100%  NH3，1 MPa混合层算例的标量耗散率、3个自由基随时间变化的分布曲线 

Fig.5 Auto-ignition process of scalar dissipation rate and three radicals for one-dimensional laminar 100%  NH3，p＝1 MPa 

 

（a）小峰值区                                                （b）大峰值区 

图 6 一维层流 100%  NH3，1 MPa 混合层算例在 t＝2.395 ms 时刻，两个峰值区的主要基元反应 

Fig.6 Main elementary reactions for one-dimensional laminar 100%  NH3，p＝1 MPa at t＝2.395 ms under two regions 

2.2.2 一氧化氮的生成与分布 

NH3 燃烧会产生一个重要的污染物一氧化氮

(NO)．图 7 展示了 4 个时刻的 NO 和标量耗散率沿

混合分数的分布．初期 NO 的生成类似于释热率，只

有一个位于 Zmr 位置的峰．在 t＝1.510 ms 时刻，NO

在 Zmr 和 Zst 之间达到最大值，同时产生第 2 个生成

区域并逐步向燃料一侧传播．对应图 8 中 NO budget

分析的前两个时刻，NO 的生成与消耗主要与反应项

有关，对流项和扩散项数值较小且两者之间相互平

衡．从 t＝1.736 ms 和 t＝2.395 ms 两个时刻可以看 
 

 



燃烧科学与技术 第 30 卷 第 5 期

 

 — 452 — 

 

 

（a）t＝1.278 ms                                               （b）t＝1.510 ms 

 

（c）t＝1.736 ms                                               （d）t＝2.395 ms 

图 7 一维层流 100%  NH3，1 MPa混合层算例的 NO和标量耗散率随时间变化的分布曲线 

Fig.7 Auto-ignition process of NO and scalar dissipation rate for one-dimensional laminar 100%  NH3，p＝1 MPa 

 

              （a）t＝1.278 ms                        （b）t＝1.510 ms 

 

             （c）t＝1.736 ms                         （d）t＝2.395 ms 

图 8 一维层流 100%  NH3，1 MPa混合层算例的 NO反应项、扩散项、对流项随时间变化的分布曲线 

Fig.8 Auto-ignition process of NO reaction，diffusion，convection terms for one-dimensional laminar 100%  NH3，p＝1 MPa 
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出，NO 的主峰仍旧处于 Zmr 和 Zst 之间，次峰继续向

右侧传播，而数值上却不断减小．这是因为 NO 的反

应项逐渐降低，扩散项占据了主导地位，导致了 NO

向低浓度区域的传播． 

3 湍流结果 

3.1 湍流对点火延迟时间的影响 

图 9 是 4 种算例在层流和湍流条件下的最大释

热率和最大 NO 生成随时间的变化曲线，可以看出，

点火延迟时间会随着压力的增大和氢气的添加显著

降低，这是因为两种因素都能大幅提高氨气的反应活

动．同时，湍流亦会影响释热率的曲线．所不同的

是，湍流对于纯氨气混合层点火的影响，在释热率的

诱导和热释放阶段都会显现．湍流对氢气和氨气的

掺混燃料的混合层点火作用，基本只出现于后一个 

阶段．这与纯氢气湍流混和层点火的发现是一致 

的[36-37]，表明尽管掺混燃料中氢气的摩尔分数只有

10% ，其作用却是不可忽视的． 

3.2 湍流对 NO 生成与分布的影响 

  从图 9 中可以看出，湍流会对 NO 生成有一定的 

促进作用，且对纯氨气算例的影响更大．同样条件

下，有氢气添加的氨气算例，其 NO 生成的数值更 

高，这与已有的结论是一致的．不论是层流还是湍流

条件，NO 都会经历一个先增大后减小的过程．此现

象与氨气的预混燃烧是不同的．在预混火焰中，NO

会先增大并最终维持在一个稳定数值，其位置始终与

局部高释热率的分布有高度重合[36-37]．在非预混的

混合层燃烧中，以最大释热率达到峰值为界，达到峰

值以前，NO 的峰值与释热率的峰值有着较好的重

叠，从 100%  NH3 混合层算例在层流(图 4 和图 7 的

前两个时刻)和湍流(图 10 的前两个时刻)两个条件

下的结果都能证明．最大释热率越过峰值以后，NO

的分布主要集中在 Zmr 和 Zst 两个等值线之间，且数

值相较之前时刻有所降低．图 10 是湍流混合层的释

热率和 NO 分布云图．点火核心是随机并分散产生于

Zmr 等值线．释热率的峰值会逐步向燃料一侧传播，

最终形成释热率分层现象：即在 t＝1.705 ms 时刻，沿

着 Zst 等值线会产生一个高释热率区域；在 Zst左侧，

即燃料一侧依旧有另外一个高释热率区域．NO 的分

布同样是离散的，其局部数值随时间的变化与层流状

态下 NO 的变化基本一致． 
 

 

（a）N100，1 MPa                                             （b）N100，2 MPa 

 

（c）N9H1，1 MPa                                             （d）N9H1，2 MPa 

 

图 9 层流和湍流条件下 4个算例的最大释热率、NO生成数值随时间变化曲线 

Fig.9 Maximum heat release rate and NO generation for all cases under laminar and turbulent conditions 
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（a）释热率 

 

（b）NO 分布 

图 10 100%  NH3 湍流混合层算例的释热率和 NO随时间变化的云图 

Fig.10 Heat release rate and NO contour for two-dimensional turbulent 100%  NH3 

 

4 结 论 

本研究通过直接数值模拟计算并分析了 100%  

NH3 和 90% NH3/10% H2 两种燃料在低温条件下与高

温氧化剂混合后的自点火现象，讨论了初始压力变

化、氨气中添加氢气、层流和湍流，共计 3 种不同条

件的影响，结论如下： 

(1) 压力的升高和添加氢气都会显著加快氨气

的点火过程．3 个自由基可以很好地表征自点火的诱

导和热释放两个阶段．NH2 和 HNO 只会出现在温升

阶段，而 OH 只会出现在温度达到最大且稳定的区

域．同时，NH2 的变化趋势与最大释热率的变化基本

一致，可以作为释热率的一个标记物． 

(2) 层流和湍流的混合层燃烧都会产生释热率

分层现象．在点火初期，释热率产生于 Zmr 位置，且

只有一个峰值区．随时间推移，释热率不断向燃料一

侧传播，使当地温度不断升高．当释热率传播越过 Zst

等值线时，由于氧化剂的逐步减少，其数值会不断降

低．同时在 Zst 位置，会有另外一个释热率的峰值区

出现，与稳定的高温区所对应，即释热率分层现

象．产生两个峰值的化学反应是不同的，小峰值区主

要与 OH 相关，大峰值区主要与 NH2 和 HNO 相关． 

(3) 氢气和湍流的添加会促进 NO 的生成．NO

的分布最终会稳定在 Zmr 和 Zst 两条等值线之间．最

大 NO 数值会经历先增大后减小的两个阶段．NO 相

关项分析表明，增大阶段主要由反应项控制，对流项

和扩散项相互平衡；减小阶段扩散项占主导地位，使

NO 向低浓度两侧扩散，反应项影响小于扩散项，进

而导致 NO 的峰值降低． 
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