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不同环境氧体积分数下甲醇喷雾自着火特性数值模拟 
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摘要：基于计算流体动力学软件 CONVERGE，利用大涡模拟方法对环境温度为 1 200 K、环境压力为 7.77 MPa

条件下定容燃烧弹中甲醇喷雾自着火过程进行了数值模拟研究，重点解析环境氧体积分数(21%、15% 和 10%)对

甲醇喷雾自着火特性的影响．结果表明：环境氧体积分数由 21% 降至 15%，着火延迟时间(IDT)增加了 2.5%，环

境氧体积分数由 15% 降至 10%，IDT 则增加了 8.1%．在环境氧体积分数为 10% 时，甲醇燃烧过程生成微量 OH 并

且始终分布于甲醇喷雾轮廓处．从 CH2O 时空分布特征来看，随着氧体积分数的降低，CH2O 生成的温度区间范

围变窄、当量比区间范围变宽，CH2O 的空间分布范围增大且质量分数分布更加均匀．由此可见，环境氧体积分

数变化显著影响了甲醇喷雾着火特性，进而影响其关键自由基(CH2O、OH)的生成及分布． 
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Numerical simulation of auto-ignition characteristics of methanol spray  

under different ambient oxygen volume fraction 
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Abstract：Based on the computational fluid dynamics software CONVERGE，a numerical simulation of the 

methanol spray auto-ignition process was carried out using the large eddy simulation method. The effect of ambient 

oxygen volume fraction on auto-ignition characteristics of the methanol spray was studied in a constant volume 

combustion bomb at an ambient temperature of 1 200 K and an ambient pressure of 7.77 MPa. The results show that 

when the ambient oxygen volume fraction decreases from 21% to 15%，the ignition delay time(IDT) increases by 

2.5%. When the ambient oxygen volume fraction further decreases to 10%，the IDT increases by 8.1%. At 10% am-

bient oxygen volume fraction，a tiny amount of OH is generated during methanol combustion and always distrib-

uted in the periphery of methanol spray. From the perspective of the spatiotemporal distribution characteristics of 

CH2O，as the oxygen volume fraction decreases，the temperature range of CH2O generation narrows，the equiva-

lence ratio range widens，and the spatial distribution range of CH2O increases and the concentration distribution 

becomes more uniform. It can be seen that the change of ambient oxygen volume fraction significantly affects the 

ignition characteristics of methanol spray，and then affects the generation and distribution of its key radicals 

(CH2O，OH). 

Keywords：methanol；spray；ambient oxygen volume fraction；auto-ignition 

 

目前，航运业面临的能源短缺问题日益突出，燃

用传统化石燃料所带来的碳排放量不断增加，发展低

碳替代燃料刻不容缓[1]．甲醇具有清洁燃烧、来源广

泛和制备成本低等优点，在缸内直喷压燃式发动机中

具有良好的应用发展前景[2-4]．缸内直喷压燃模式具

有燃料与空气混合时间短、混合与燃烧同时进行等特

点[5]．其中，燃料的雾化和着火对发动机的燃烧和排

放等特性有重要影响[6]．因此，有必要对甲醇喷雾自
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着火特性开展研究． 

近年来，已有部分学者开展了甲醇喷雾自着火特

性研究[7-10]．杨长林等[7]在定容弹中开展了不同温度

条件下甲醇喷雾自着火试验表明，甲醇喷雾着火延迟

时间随着环境温度的升高而降低，且放热率峰值也随

着环境温度的升高而增加．Kumar 等[8]在快速压缩机

上开展了甲醇自着火过程的可视化研究，并通过数值

模拟仿真手段解析了甲醇燃烧的化学动力学过程表

明，甲醇着火延迟时间随着环境氧体积分数的升高而

降低．Ming 等[9]通过光学测量手段在定容燃烧弹中

观测了甲醇喷雾火焰结构发现，喷油质量的减少会导

致喷雾火焰面积的减少，从而降低喷雾火焰燃烧的不

稳定性．此外，美国 Sandia 实验室近期开展了甲醇喷

雾自着火特性试验，测量了不同环境温度、不同氧体

积分数下的着火延迟时间和火焰浮起长度，并将试验

数据发表于 Engine Combustion Network(ECN)数据

库中 [10]，为甲醇喷雾数值模拟工作提供了验证依

据．Sandia 试验结果表明，环境温度和环境氧体积分

数对甲醇喷雾自着火特性均存在显著影响． 

由上述分析可知，研究人员已开展部分甲醇喷雾

自着火特性试验，证实了环境氧体积分数对甲醇燃烧

过程具有显著影响[10]．此外，有研究[11]表明，环境氧

体积分数是代表废气再循环(EGR)水平的一个直接

相关变量，在降低污染物排放方面具有重要研究意

义．通过研究不同环境氧体积分数下喷雾着火微观

动力学过程，可以深入了解氧体积分数的变化对甲醇

喷雾着火中间产物及污染物生成、燃烧速率和燃烧机

理的影响规律．然而现有研究主要关注初始条件对

着火延迟时间、火焰浮起长度和火焰面积的影响，关

于不同环境氧体积分数下喷雾着火微观动力学过程

的研究仍存在不足．鉴于试验测量手段的局限性，无

法有效获取喷雾着火微观动力学过程的相关信息．因

而有必要采用数值模拟手段开展更加深入、全面的研

究．因此，笔者基于 ECN 试验工况，在计算流体动力

学(CFD)软件 CONVERGE 中利用大涡模拟方法

(LES)探究不同环境氧体积分数(10% 、15% 和 21% )

对甲醇喷雾着火延迟时间、火焰浮起长度、放热率、

关键自由基分布和温度分布的影响．旨在揭示不同

环境氧体积分数下甲醇喷雾自着火规律，为纯甲醇在

压燃式发动机中的应用提供参考． 

1 计算方法 

1.1 控制方程和湍流模型 

数值模拟计算采用的基本控制方程包括连续性

方程、动量方程、组分方程和能量方程[12]． 

选用 LES 方法描述定容燃烧弹内的湍流流动．采

用单方程大涡模拟中 Dynamic Structure 模型[13]表征

亚网格应力张量．亚网格的动能输运方程[14-15]为 
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式中：ui、vt 分别为速度、湍流黏度；k 为亚网格动能；

ε 为亚网格耗散率；Cε 为模型常数，设置为 1；Δ为网

格尺寸． 

1.2 喷雾模型和燃烧模型 

研究使用 Frössling 模型[16]模拟液滴的蒸发，选

用无时间计数器(NTC)模型[17]模拟液滴间的碰撞．选

择 KH-RT 模型[18]模拟燃油液滴的破碎，该模型的作

用机制为：在小于特征破碎长度 Lb 的液滴破碎仅由

KH 机理决定，在大于 Lb 部分的液滴破碎由 KH 机理

和 RT 机理同时作用．在 KH 破碎模型中，破碎液滴

半径 r 和特征破碎时间 τKH 由式(5)和式(6)定义．在

RT破碎模型中，当 RT波的传播时间超过 RT破碎时

间 τRT，就会发生液滴破碎． 

   b bl 0 l gL C d ρ ρ=  (4)
 

   
0 KH

r B Λ=  (5)
 

   
KH 1 KH KH

3.726B rτ Λ Ω=  (6)
 

   
RT RT

Cτ Ωτ=  (7)
 

式中：ρl、ρg 分别为离散项(液)和连续项(气)密度；

bl
C 为破碎长度常数；d0 为喷孔直径；

KH
Λ 、ΩKH 分别

为波长和增长最快的 KH 表面波增长率；Cτ 为 RT 破

碎时间常数，Cτ=1.0；ΩRT 为增长率；参考 Salehi 等[19]

的模型设置：KH 模型常数 B0 为 0.61，B1 为 5． 

喷雾燃烧过程采用 SAGE 模型进行预测[20]，该

模型可耦合详细的化学反应动力学机理对化学反应

过程进行求解，在喷雾燃烧领域具有广泛应用． 

2 模型设置 

2.1 工况设置 

表 1 为模型验证所参考的试验工况．工况 1 为

Wang 等[21]研究中的无反应甲醇喷雾试验工况，用来

验证喷雾模型．定容燃烧弹几何模型也参考 Wang 等

的试验装置进行设计，如图 1 所示．工况 2～4 为美

国 Sandia 实验室 ECN 数据库中的甲醇高压喷雾着

火试验工况[10]，其试验工况按照发动机实际工作工况

制定，用来验证燃烧模型．开展不同氧体积分数下甲

醇喷雾自着火数值模拟中的工况则参考 Sandia 实验
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室试验工况设定，甲醇以 116.3MPa 的高压直接喷射

入定容燃烧弹中，随后经历雾化、蒸发、混合和着火

等过程．环境中的氧体积分数分别设置为 21% 、15%

和 10% ，其他环境气体组分体积分数按照 ECN 试验

工况进行设置，其他参数保持一致，具体模拟工况设

置如表 1 中工况 2、表 2 中工况 5 和工况 6 所示． 

研究中网格无关性验证方法参见文献[6，22-23]，

首先选用 4、3、2 和 1mm 基础网格尺寸进行基础网

格无关性验证．另外，无反应工况 1 下的气态贯穿距

将作为验证喷雾网格无关性的代表性参数，气态贯穿

距的定义为喷嘴轴线上甲醇气相质量分数达到 0.1%

的点到达喷嘴的轴线距离[10]．基础网格无关性验证

结果如图 2(a)所示，基础网格尺寸为 2mm 与 1mm

得出的喷雾气态贯穿距预测结果较为接近，综合考虑

计算成本和计算精度等要求，选取 2mm 的基础网格 

表 1 模型验证所参考的试验工况 

Tab.1 Experimental conditions for model validation 

  参数   工况 1[21] 工况 2[10] 工况 3[10] 工况 4[10]

喷孔直径/mm 0.120 0.186 0.186 0.186 

背景温度/K 800 1 200 1 200 1 200 

背景压力/MPa 3.00 7.77 7.91 7.89 

喷射脉宽/ms 1.9 2.5 2.5 2.5 

喷射压力/MPa 140.0 116.3 109.7 102.2 

喷射质量/mg 7.99 7.25 7.03 6.81 

环境气体体积 

分数/%  
N2：100 

O2：21 

N2：69.33 

CO2：6.11 

H2O：3.56 

O2：15 

N2：75.15 

CO2：6.22 

H2O：3.62 

O2：10 

N2：80.01 

CO2：6.32

H2O：3.67

 

 

图 1 定容燃烧弹几何模型 

Fig.1  Geometric model of constant volume combustion

bomb 

表 2 模拟工况的设定 

Tab.2 Simulation of working conditions setting 

  参数   工况 5 工况 6 

喷孔直径/mm 0.186 0.186 

背景温度/K 1 200 1 200 

背景压力/MPa 7.77 7.77 

喷射脉宽/ms 2.5 2.5 

喷射压力/MPa 116.3 116.3 

喷射质量/mg 7.25 7.25 

环境气体体积 

分数/%  

O2：15，N2：75.15， 

CO2：6.22，H2O：3.62 

O2：10，N2：80.01， 

CO2：6.32，H2O：3.67

尺寸．在此基础上，分别进行了自适应网格尺寸为

0.500、0.250、0.125和 0.095 mm的自适应网格(AMR)

无关性验证见图 2(b)，从其模拟结果可以看出，自适

应加密网格尺寸为 0.125 mm 和 0.095mm 得出的喷

雾气态贯穿距预测结果较为接近，综合考虑计算成本

和计算精度，选取自适应网格尺寸为 0.125 mm． 

在计算域内的网格划分如图 3 所示，采用 2mm

基础网格大小，在较高速度梯度和温度梯度的区域采

用自适应网格加密技术，自适应加密等级设置为 4

级，最小网格为 0.125mm．此外，有研究[24]表明，喷

雾近喷嘴区域的发展会显著影响后续燃料的混合、破

碎和蒸发等过程．为了提高模拟计算的精度，笔者模

拟研究在喷雾近喷嘴区域采用 4级固定加密，近喷嘴

区域的最小网格大小为 0.125 mm． 

此外，该模拟方法基于压力隐式算子分割算法求

解输运方程．时间步长设置参考 Wei 等[23]的工作，其

可变范围为 10
-8～10

-7
s，每个计算循环的时间步长基 

 

（a）基础网格 

 
（b）自适应网格 

图 2 基于气态贯穿距的网格无关性验证 

Fig.2 Verification of grid-independence based on vapor 

phase penetration 

 

图 3 喷雾模型网格划分 

Fig.3 Spray model meshing 
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于库朗数求得．模型中最大对流库朗数、最大扩散库

朗数和最大马赫库朗数分别设置为 1.0、2.0 和 50.0． 

2.2 化学反应动力学机理筛选 

规模适度、预测准确的化学反应动力学机理对于

喷雾火焰数值计算至关重要．笔者首先选取 3 种被

广泛应用的甲醇简化机理．其中 Li 机理[25]是以分层

的方式开发，更新了 Held 等[26]的详细 CH3OH 氧化

机理，包括 21 个组分、93 步反应．Liang 机理[27]是在

AramcoMech 3.0
[28]详细的化学反应机理的基础上简

化而来，包括 20 个组分、74 步反应．Lindstedt 简化

机理[29]是在总结先前已有的甲醇氧化机理的基础上

开发而来，包括 32 个组分、167 步反应．随后，通过

由激波管测量的甲醇着火延迟时间数据[30]来验证并

筛选出较为合适的机理． 

对于着火延迟时间的 0-D 计算，其定义为温度

对时间的一阶导数最大值对应的时刻．0-D 计算结果

如图 4 所示，3 种化学反应机理中，Li 机理和 Liang

机理的预测结果与试验结果最为接近，而 Lindstedt

机理对于着火延迟时间的预测存在较大偏差． 

此外，为了进一步筛选出适用于甲醇喷雾燃烧的

化学反应动力学机理，通过 LES湍流模型耦合 3种化

学反应动力学机理，模拟甲醇喷雾自着火过程．着火

延迟时间(IDT)和火焰浮起长度(FLOL)作为喷雾燃

烧特性的代表性参数，其预测结果的准确性对喷雾火

焰后续的发展有重要影响[31]．为此，在工况 2 下进行

了 3 种简化机理的 IDT 和 FLOL 模拟结果与试验值

比较，以初步选出最优的机理．参考 ECN推荐的喷雾

燃烧数值模拟 IDT 和 FLOL 定义方法[10]，其方法是：

(1)IDT定义为 OH质量分数首次达到稳定火焰形成后

最大值 OH 质量分数的 2% 所对应的时间；(2)FLOL

定义为喷雾轴向 OH 质量分数达到稳定火焰形成后

OH 质量分数最大值的 2%处与喷嘴之间长度． 

3 种简化机理下 IDT 和 FLOL 预测结果与试验

值[10]对比如图 5 所示．Li 机理相比于其他两种机理

而言，对于甲醇喷雾燃烧特性预测最为准确． 

综上所述，初步选择 Li 机理作为模拟研究的化

学反应动力学机理，随后在模型验证部分将对该机理

在其他工况下的预测效果进行验证． 

 

（a）φ＝0.5 （b）φ＝1.0 （c）φ＝2.0 

图 4 3种机理对着火延迟时间预测对比 

Fig.4 Comparison of ignition delay time predicted by three mechanisms 

（a）IDT （b）FLOL 

图 5 3种简化机理下 IDT和 FLOL模拟结果与试验值对比 

Fig.5 Comparison of IDT and FLOL predicted by three reduced mechanisms and measured from experiments 

2.3 模型验证和化学动力学分析后处理方法 

图 6 为工况 1 甲醇喷雾气态贯穿距模拟与试验

结果[21]比较，模拟值略大于试验值，这是由于试验中

喷雾末端气态甲醇密度与定容燃烧弹内背景气体密

度相近，试验测量的结果偏小．整体而言，气态贯穿

距的模拟与试验结果差异较小，误差控制在 10% 以

内且其发展趋势具有良好的一致性，所以此喷雾模型

可以较好地预测甲醇喷雾的宏观特性． 

选用工况 2～4 下甲醇着火延迟时间和火焰浮起

长度来验证燃烧模型．着火延迟时间模拟结果[10]如
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图 7(a)所示，工况 2 和工况 3 的着火延迟时间的预

测偏小，在工况 4 下，对于着火延迟时间的预测则偏

高．其主要原因是：ECN 试验工况 2～4 中没有严格

控制氧体积分数作为单一变量，且每组工况下的试验

偏差较大，导致数值模拟与试验结果趋势存在一定差

异，但整体上对于着火延迟时间的预测较为准确，预

测结果在试验偏差范围之内．火焰浮起长度的模拟

与试验结果[10]如图 7(b)所示，火焰浮起长度的模拟

与试验结果误差小于4.6%，呈现较好的一致性．因此，

该燃烧模型可以准确地预测甲醇喷雾的燃烧特性． 

参见文献[32-33]的基于开源软件 Cantara 方法对

三维 CFD 模拟结果进行瞬时反应路径分析．该方法

的步骤是：(1)三维 CFD 模拟结果、化学反应机理及

热力学数据的导入；(2)计算各种组分的生成与消耗

速率、每个反应的正向和逆向反应速率；(3)导出计 

 

图 6 气态贯穿距模拟结果与试验结果对比 

Fig.6  Comparison of vapor phase penetration simulation

results with experimental results 

 

（a）IDT 

 

（b）FLOL 

图 7 不同工况下 IDT和 FLOL模拟结果与试验结果对比 

Fig.7  Comparison of IDT and FLOL simulation results 

and experimental results under different operating

conditions 

算结果进行分析． 

3 结果与分析 

3.1 着火延迟时间和放热率 

着火延迟时间作为喷雾燃烧特性的重要参数，影

响着后续喷雾燃烧及污染物排放等特性[34]．初始条件

的变化又显著影响燃料的着火延迟时间．图 8 为甲醇

喷雾着火延迟时间随环境氧体积分数变化情况．随着

环境氧体积分数的降低，甲醇喷雾的着火延迟时间增

加．其原因是：环境氧体积分数为 15% 和 21% 时氧含

量较为充足，雾化后的甲醇与氧气混合程度增强，有

利于达到其所需的着火条件，较早出现着火；而环境

氧体积分数为 10% 时，氧含量较为贫乏，甲醇-空气

混合物达到着火条件的时刻出现显著的推迟，减缓了

燃烧反应的发生．另外，环境氧体积分数由 21% 降至

15%后，相应的着火延迟时间增大了约 2.5% ．而随着

氧体积分数的进一步减小，10% 氧体积分数下的着火

延迟时间相较于 15% 工况则显著增加了约 8.1% ．因

此，环境氧体积分数降低造成的着火延迟时间增大在

低氧体积分数环境中更为显著．而对比环境氧体积分

数对柴油着火延迟时间的影响发现[35]，在环境氧体积

分数为 10%～21% 时，柴油着火延迟时间改变较小． 

 

图 8 不同环境氧体积分数下甲醇喷雾着火延迟时间 

Fig.8 Methanol spray ignition delay time under different 

ambient oxygen volume fraction 

图 9 为不同环境氧体积分数下甲醇喷雾燃烧放

热率随时间变化过程．环境氧体积分数从 21% 降至

15%后，放热率峰值降低约 55.56%，而 10% 环境氧体

积分数与 15% 工况下的放热率峰值相比则降低了约

37.5%．由此可见，放热率峰值随着氧体积分数的降

低而减小，且随着氧体积分数的进一步降低受到的抑

制作用逐渐减弱．此外，随着氧体积分数的降低，放

热率峰值对应的时刻越靠后．放热率峰值对应的时

刻与甲醇喷雾的着火延迟时间呈现相同的规律，即环

境氧体积分数在 15% 和 21% 时，放热率峰值对应的

时刻相差不大，而环境氧体积分数在 10% 时，放热率

峰值对应时刻出现显著的滞后．从放热量的角度观
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察，甲醇燃烧的放热量随着环境氧体积分数的降低而

减少．出现上述现象是由于在较高环境氧体积分数

下，甲醇较早达到燃烧条件，且在富氧条件下形成的

可燃混合气较多，燃烧也较充分，从而导致了放热率

峰值出现时刻较早，放热率峰值较高、放热量较大的

现象．此外，与柴油双峰放热率曲线相比，甲醇放热

率第二个峰呈现缓而长的特点．这是由于甲醇燃烧

速度较慢，放热过程不集中，放热过程持续时间长，

并且这一现象随着氧体积分数的降低而加剧． 

 

图 9  不同环境氧体积分数下甲醇喷雾燃烧放热率随时

间变化过程 

Fig.9  Variation of heat release rate of methanol spray

combustion with time at different ambient oxygen

volume fraction 

3.2 甲醇喷雾燃烧场温度和 CH2O分布 

图 10 为不同环境氧体积分数下甲醇喷雾燃烧场

温度分布随时间变化过程．由于燃烧前期温度分布

变化较为复杂，因而温度分布图像提取时刻从甲醇喷

射后 0.4 ms 开始，在 0.4～0.7 ms 和 1.0～2.5 ms 间提

取的时间间隔分别设置为 0.1 ms 和 0.5 ms．在不同

环境氧体积分数条件下甲醇喷雾燃烧场温度分布呈

现显著差异，即在环境氧体积分数分别为 21%、15%

和 10% 时，甲醇喷雾的高温区域分别达到 2 300～

2 600、2 000～2 300 和 1 700～2 000 K．另外，甲醇喷

雾高温区域分布位置的发展趋势也呈现较大差异．即

环境氧体积分数为 15% 和 21% 时，在燃烧前期(0.4～

1.0 ms)高温区域主要分布于喷雾轮廓处；而在燃烧

后期(1.0～2.5 ms)高温区域主要分布于喷雾头部．但

环境氧体积分数为 10% 时，高温区域始终分布在喷

雾轮廓处．结合图 9 分析造成喷雾燃烧场温度分布

呈现差异性的原因是：在较高环境氧体积分数条件

下，甲醇喷雾燃烧更充分，放出的热量更多且放热率

较大，从而导致不同环境氧体积分数条件下温度分布

出现较大差异．而在环境氧体积分数为 15% 和 21%

时，喷雾轮廓处最早出现高温燃烧则是由于该区域首

先达到甲醇燃烧条件，随着燃烧反应的进行，高温区

域逐渐向喷雾头部发展．环境氧体积分数为 10% 时，

高温区域始终分布于喷雾轮廓处则是由于环境氧体

积分数过低，只有在喷雾轮廓处氧体积分数较高，燃

烧相对更充分． 

 
（a）氧体积分数为 21% 

 
（b）氧体积分数为 15% 

 
（c）氧体积分数为 10% 

 
图 10 不同环境氧体积分数下甲醇喷雾燃烧场温度分布

随时间变化过程 

Fig.10 Variation of temperature distribution of methanol 

spray with time at different ambient oxygen vol-

ume fraction 

有研究 [36]表明，甲醇发动机中非常规排放物

CH2O 显著多于传统柴油机．因此，为降低非常规排

放物 CH2O 的生成，解析其时空分布特征受氧体积分

数的影响规律十分必要．图 11 为不同环境氧体积分

数下喷雾燃烧场中 CH2O 分布随时间的变化过程．由

于在甲醇开始喷射 0.25 ms 就已经出现了微量的

CH2O，同时为了对比不同时刻下 CH2O 分布与温度

分布之间的关系，因而对于 CH2O 分布图像的提取从

0.25 ms 时刻开始，在 0.40～0.70 ms 和 1.00～2.50 ms

之间的时间间隔分别设置为 0.10 ms 和 0.50 ms． 

对比不同环境氧体积分数下 CH2O 分布可以发

现，3 种氧体积分数下 CH2O 分布呈现较大差异．在

环境氧体积分数为 15% 和 21% 时，CH2O 质量分数在

0.012 以上的高浓度区域分布较多，而在环境氧体积

分数为 10% 时，图 11 中只呈现出微量的红色斑点，

表明此工况下高浓度 CH2O 分布较少．随着环境氧体

积分数的减少，相同时刻下 CH2O 在喷雾径向上的分
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布范围逐渐变宽，而在喷雾轴向方向分布范围基本不

变．这是由于在较低的环境氧体积分数下，靠近喷雾

轮廓处氧含量相对较高，最终导致 CH2O 的生成逐渐

向外围轮廓处发展．此外，还观察到 CH2O 的分布位

置对应与图 10 中喷雾液核温度较低的区域．上述结

果表明，随着环境氧体积分数的降低，CH2O 的分布

范围增大且分布更均匀． 

图 12 为不同环境氧体积分数下 CH2O 生成量随

时间变化．CH 2O 在着火开始后快速生成，随后

CH2O 的量开始减少，并在喷油持续期内保持相对稳

定．CH2O 量的升高表明，在计算域内 CH2O 的生成

速率大于消耗速率，随后大约在 0.6 ms 时刻，喷雾场

中出现了大量高温反应，促进了 CH2O 的消耗，CH2O

量开始降低，最终 CH2O 生成速率与消耗速率持平，

CH2O 生成量在较小的波动下保持稳定．其中，在环

境氧体积分数为 15% 和 21% 时，CH2O 的量降低较

多，并最终分别保持在 0.018 mg 和 0.012 mg 左右，而

在环境氧体积分数为 10% 时，CH2O 的量降低较少，

并保持在 0.034mg 左右．与 21% 环境氧体积分数下

CH2O 生成量相比，随着氧体积分数的降低，CH2O 的

量在保持稳定后分别增加了 50% 和 183.3%．这是由于 

 

（a）氧体积分数为 21% 

 
（b）氧体积分数为 15% 

 
（c）氧体积分数为 10% 

 

图 11  不同环境氧体积分数下甲醇喷雾燃烧场 CH2O 质

量分数分布随时间变化过程 

Fig.11  Variation of distribution of CH2O mass fraction of

methanol spray with time under different ambient

oxygen volume fraction 

CH2O 主要生成于低温工况范围内，结合图 10 甲醇

喷雾温度场分布分析，喷雾燃烧场温度随着氧体积分

数的减少而降低，从而CH2O的生成量也逐渐增多．以

上研究结果表明，低环境氧体积分数对 CH2O 的生成

具有显著促进作用．另外，环境氧体积分数对甲醇喷

雾场中 CH2O 的开始生成时刻几乎无影响．但对比柴

油 CH2O 生成曲线图[35]发现，氧体积分数降低则导

致柴油喷雾场中 CH2O 开始生成时刻显著推迟． 

 

图 12 不同环境氧体积分数下 CH2O生成量随时间变化 

Fig.12 Variation of CH2O generation with time under 

different ambient oxygen volume fraction 

图 13 为不同氧体积分数下 CH2O 质量分数的当

量比与温度散点，散点图分别取着火开始时刻、喷油

结束时刻及中间时刻，图中虚线代表理论化学计量

比．CH2O 主要生成于当量比为 2.25(当量比φ 定义如

式(8)所示)、温度区间为 1 000～1 500 K，且这一规

律不会随着燃烧反应的进行而改变．与之不同的是，

柴油燃烧生成 CH2O 的主要分布区域随着燃烧进行

由稀燃料区(φ ＜1)向富燃料区(φ ＞1)转移 [37]．此

外，随着氧体积分数降低，CH2O 生成的温度区间范

围变窄、当量比区间范围变宽，在燃料更富集(φ ＞

2.5)的区域开始出现 CH2O 的分布． 

   ( ) ( )M a M are st
X X X Xφ =  (8)

 

式中：X 为物质的摩尔分数；下标 M、a、re 和 st 分别

为甲醇、空气、理论和实际． 

为了从化学反应动力学的角度分析着火时刻下

CH2O 的生成过程，有必要开展甲醇喷雾着火过程中

CH2O 的生成路径研究．首先基于开源软件 Cantera

计算了全局中各物质的净生成速率与各反应的净反

应速率，随后得出各反应生成各物质的比例．图 14

为不同环境氧体积分数下开始着火时刻(0.53、0.56

和 0.62 ms)影响 CH2O 生成的关键反应．筛选出了着

火时刻生成 CH2O 占比大于 5% 的反应，分别为反应

R59：CH2OH＋M＝CH2O＋H＋M、R64：CH2OH＋ 

O2＝CH2O＋HO2 和 R71：CH3O＋M＝CH2O＋H＋

M．反应 R64 生成 CH2O 占比最大，随后依次是反应
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R71 和 R59．另外，反应 R59 生成 CH2O 的占比随着

氧体积分数的降低而增多，反应 R64 生成 CH2O 的

占比则随着环境氧体积分数的降低而减少，反应 R71

受环境氧体积分数的影响较小．由上述分析可知，随

着氧体积分数的降低，生成 CH2O 的路径占比逐渐从

反应 R64向反应 R59转移． 

 

（a）氧体积分数为 21% 

 

（b）氧体积分数为 15% 

 

（c）氧体积分数为 10% 

图 13 不同环境氧体积分数下 CH2O质量分数的当量比与温度散点分布 

Fig.13 Scatterplot of equivalence ratios versus temperature of CH2O mass fraction under different ambient oxygen volume fraction 

 

图 14  不同环境氧体积分数下开始着火时刻影响 CH2O

生成的关键反应 

Fig.14  Key reactions affecting CH2O generation at igni-

tion onset times under different ambient oxygen 

volume fraction 

3.3 甲醇喷雾燃烧场 OH分布 

OH 作为喷雾燃烧反应过程中的关键自由基，对

于碳烟的生成有重要的影响[38]．此外，OH 的生成表

征着高温着火过程[39]，有必要了解甲醇喷雾温度场

与 OH 分布之间的关系．图 15 为不同氧体积分数下

甲醇喷雾 OH 质量分数分布随时间的变化过程．由于

在甲醇喷射 0.45 ms 才出现 OH，同时为了厘清 OH

质量分数分布与温度分布之间的关系，对于甲醇喷雾

OH 质量分数分布图像的提取从 0.45 ms 开始，0.50～

0.70 ms 的时间间隔设为 0.10 ms，1.00～2.50 ms 的时

间间隔设置为 0.50 ms．在环境氧体积分数为 15% 和

21% 时，喷油开始后 0.45～1.50 ms OH 主要分布于喷

雾轮廓处；在 1.50～2.50 ms OH主要分布于喷雾头部

区域．而在环境氧体积分数为 10% 时，OH 始终分布

于喷雾轮廓处，这与图 10 中高温区域的分布规律一

致．这是由于 OH 主要生成于高温燃烧反应区，因而

只有在高温区域才有 OH 的大量分布．此外，对比不

同环境氧体积分数下 OH 分布可知，随着环境氧体积

分数的降低，OH 生成的量也显著降低．结合图 10 温

度分布分析，这是由于甲醇喷雾在低环境氧体积分数

下不能完全燃烧，放热不充分，燃烧温度整体较低． 

图 16 为不同氧体积分数下 OH 质量分数的当量 
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（a）氧体积分数为 21% 

 
（b）氧体积分数为 15% 

 
（c）氧体积分数为 10% 

 
图 15  不同环境氧体积分数下甲醇喷雾燃烧场 OH 质量

分数分布随时间变化过程 

Fig.15  Variation of distribution of methanol spray OH

mass fraction with time under different ambient 

oxygen volume fraction 

比与温度散点分布，散点分别取着火开始时刻、喷油

结束时刻和中间时刻．在燃烧开始时刻附近(即 t＝

0.5 ms)，OH 在稀燃料区和富燃料区域都有大量分

布，随着燃烧反应的进行，OH 的分布逐渐偏向于稀

燃料区域，这与柴油燃烧过程中 OH 的发展趋势较为

一致[37]．另外，OH 生成量随着环境氧体积分数的降

低而减少的现象，是由于低氧体积分数下燃烧温度较

低，从而抑制了 OH 的生成． 

图 17 为不同环境氧体积分数下开始着火时刻

(0.53、0.56 和 0.62 ms)时影响 OH 生成的关键反

应．图中筛选出了着火时刻下生成 OH 占比大于 5%

的反应，分别为反应 R1：H＋O2＝O＋OH、R4：O＋

H2O＝OH＋OH、R15：HO2＋H＝OH＋OH 和 R20：

H2O2(＋M)＝OH＋OH(＋M)．着火时刻下主要有 4

个反应生成 OH，按照反应生成 OH 占比从高到低排

列依次为反应 R20、R1、R15 和 R4．其中，反应 R4 和

R1 生成 OH 占比随着环境氧体积分数的降低而减

少，而反应 R15 和 R20 生成 OH 占比则随着环境氧

体积分数的降低而增多．由上述分析可知，环境氧体

积分数变化不会导致 OH 生成路径发生变化，且随着

环境氧体积分数的降低，生成 OH 的反应 R1 和 R4

逐渐减弱，反应 R15 和 R20逐渐增强． 

 
（a）氧体积分数为 21% 

 
（b）氧体积分数为 15% 

 
（c）氧体积分数为 10% 

图 16 不同环境氧体积分数下 OH质量分数的当量比与温度散点分布 

Fig.16 Scatterplot of equivalence ratios versus temperature of OH mass fraction at different ambient oxygen volume fraction 
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图 17  不同环境氧体积分数下开始着火时刻影响 OH 生

成的关键反应 

Fig.17  Key reactions affecting OH generation at the igni-

tion time under different ambient oxygen volume 

fraction 

4 结 论 

基于 CFD 软件 CONVERGE，利用大涡模拟的

方法对环境温度为 1 200 K、环境压力为 7.77MPa 条

件下定容燃烧弹中甲醇喷雾自着火过程开展了数值

模拟，重点探究了不同环境氧体积分数(21%、15% 和

10%)对甲醇喷雾自着火特性(着火延迟时间、放热

率、温度分布、CH2O 分布和 OH 分布)的影响，并结

合现有文献中柴油燃烧特性开展了对比研究．具体

结论如下： 

(1) 环境氧体积分数降低，甲醇喷雾着火受到抑

制，着火延迟时间增大；环境氧体积分数降低造成的

着火延迟时间增大在低氧体积分数环境中更为显著． 

(2) 随着环境氧体积分数的降低，放热率峰值显

著降低，放热量减少；与柴油的双峰放热率曲线相

比，甲醇放热率第二个峰呈现缓而长的特点． 

(3) 在环境氧体积分数为 21%、15% 和 10% 时，

甲醇喷雾燃烧温度分别达到 2 300～2 600、2 000～

2 300 和 1 700～2 000 K；甲醇的高温区域分布也呈现

较大差别，在环境氧体积分数为 21% 和 15% 时，高温

区域是从喷雾轮廓处向喷雾头部发展，而环境氧体积

分数为 10% 时，高温区域始终分布于喷雾轮廓处． 

(4) 环境氧体积分数降低对 CH2O 的生成具有

显著的促进作用；对比柴油着火特性，环境氧体积分

数对甲醇喷雾中 CH2O 开始生成时刻几乎无影响，而

环境氧体积分数降低则导致柴油喷雾中 CH2O 开始

生成时刻显著推迟；随着氧体积分数的降低，CH2O

生成的温度区间范围变窄、当量比区间范围变宽． 

(5) 环境氧体积分数为15% 和10% 时，甲醇燃烧

过程生成微量 OH 并且始终分布于甲醇喷雾轮廓处． 
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