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基于动态自适应反应的煤粉无焰燃烧
燃料氮转化机理研究

刘　 璐，李鹏飞，成鹏飞，刘耀蔚，胡　 帆，柳朝晖，郑楚光
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摘　 要：无焰燃烧是近年来广受关注的新型高效清洁燃烧技术之一，具有容积式低反应速率燃烧区和

典型中低温燃烧特性，需耦合详细反应机理并考虑湍流与化学反应交互，以提高无焰燃烧及其 ＮＯ 生

成数值模拟精度。 基于动态自适应反应机理对煤粉无焰燃烧和 ＮＯ 生成特性进行了高保真数值模拟

研究。 通过采用动态自适应机理简化算法，模拟过程实时对自主发展的含氮骨架机理进行当地简化。
评估发现，相较于单纯采用骨架机理模拟，采用动态自适应反应可在不牺牲计算精度的条件下获得约

３ 倍的计算加速，且对炉内 ＮＯ 生成的预测精度显著优于传统 ＮＯ 后处理模拟方法。 基于经试验验证

的模拟结果，还获得了 ＨＣＮ 和 ＮＨ３等典型含氮前驱体的炉内分布，并进一步分析了煤粉无焰燃烧燃

料氮转化路径、炉内活跃组分和活跃反应等氮转化关键信息。 结果表明，煤粉无焰燃烧 ＮＯ 生成主要

取决于 ＮＨ３、ＨＣＮ 和 Ｎ２Ｏ 中间体，而 ＮＣＯ 和 ＨＮＯ 是较为关键的中间组分。 ＨＣＮ 中间体主要通过

ＨＮＣＯ ／ ＣＮ 和 ＮＣＯ 路径生成 ＮＯ。 ＮＨ３中间体由 ＨＮＣＯ 生成，并进一步转化为 ＮＨ２和 ＨＮＯ，最终生成

ＮＯ。 Ｎ２Ｏ 路径主要参与 ＮＯ 还原，对 ＮＯ 生成贡献较低。 ＣＨ３ＣＮ 也是生成 ＮＯ 的重要中间组分，可通

过 ＮＣＯ 路径生成 ＮＯ。
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０　 引　 　 言

高效低污染燃烧技术作为从源头控制 ＮＯｘ等污

染物生成的方法，近年来受到广泛关注。 我国已于

“十三五”期间基本完成了现有电站锅炉的超低排

放改造。 目前，部分地区对污染物排放要求更加严

格， 如 京 津 冀 地 区 新 建 锅 炉 ＮＯｘ 排 放 限 值 为

３０ ｍｇ ／ ｍ３［１］。 愈加严格的 ＮＯｘ排放标准对 ＮＯｘ调控

机理和低氮燃烧技术的研究提出了新要求。
无焰燃烧是 ２０ 世纪 ９０ 年代提出的新型高效清

洁燃烧技术［２］，其实现条件主要包括 ３ 方面：① 高

速射流的烟气强卷吸作用；② 强烈的烟气内循环使

反应物被充分稀释并弥散至整个燃烧区，形成局部

低氧氛围；③ 反应混合物被再循环烟气加热至超过

自燃点。 无焰燃烧整体表现为容积式燃烧，燃烧稳

定性好，无明显火焰锋面，峰值温度低，温度场、组分

浓度场均匀，热力性能好，噪音小，ＮＯｘ等污染物生

成大幅降低［３－４］。
提高 ＮＯｘ生成预测的准确性是无焰燃烧数值模

拟的关键［５－６］。 煤挥发分氮和焦炭氮具有不同的

ＮＯｘ生成路径［７－９］，由于氮转化机理尤其是燃料氮生

成路径较为复杂，目前绝大部分研究者在煤粉燃烧

模拟中采用简化的半经验 ＮＯｘ后处理模型。 该模型

将燃烧氧化反应与 ＮＯｘ生成过程解耦计算，无法考

虑初始 ＮＯ 对着火的加速作用及湍流－燃烧－ＮＯ 生

成之间的相互影响，通常只能用于 ＮＯ 生成的趋势

性预测，未经详细验证时无法精确定量预测含氮组

分转化［１０］。 无焰燃烧具有容积式低反应速率燃烧

区，具备典型中低温燃烧特性，因此有限速率化学反

应对燃烧过程的影响不可忽略，燃烧模拟过程需采

用耦合含氮详细机理的有限速率模拟方法，考虑湍

流－化学－氮转化反应交互作用，以提高 ＮＯ 预测精

度。 然而受计算资源限制，大型含氮详细反应机理

的组分数和反应数过多，如 Ｇｌａｒｂｏｒｇ 等［１１］ 开发的最

新版本的 ＰＧ２０１８ 含氮详细反应机理，含有 １５１ 种

组分和 １ ３９７ 步反应，难以直接应用于三维有限速

率反应的计算流体力学（ＣＦＤ）模拟。 须在不显著降

低计算精度的条件下进行机理简化并耦合计算加速

算法，以提高计算效率。
燃烧过程的组分分布在不同反应区域差别很

大，因此无需在模拟全程使用相同的化学反应机理。
动态自适应机理简化算法可将详细机理在反应区当

地实时简化为精确子机理，以此在每个反应局部位

置只需耦合适合该反应区的最小组分与反应数的简

化机理进行有限速率反应积分运算，以此实现计算

加速。 当前已有耦合动态自适应机理简化算法的气

体及液体燃料燃烧数值模拟研究［１２－１４］，而基于动态

自适应反应的煤粉燃烧数值模拟鲜有报道。
为了提高煤粉无焰燃烧的模拟精度和计算效

率，研究煤粉无焰燃烧燃料氮转化机理，本文首先介

绍动态自适应机理简化算法的原理，而后耦合自主

发展的含氮骨架机理并采用动态自适应机理简化算

法，进行煤粉无焰燃烧燃料氮转化有限速率模拟，经
过模拟结果系统验证后，进行煤粉无焰燃烧燃料氮

转化动力学分析。

１　 基于动态自适应反应的数值模拟方法

１􀆰 １　 动态自适应机理简化算法

化学反应流模拟需要求解偏微分方程组。 大多

数反应流求解器基于算子分裂法求解组分和能量输

运方程，化学反应源项和输运项（对流和扩散）使用

流体力学时间步长 Δｔ 迭代求解。 假设一个反应机

理含有 ｋ 个组分，其化学反应源项可表示为一组刚

性常微分方程（ＯＤＥ）：
ｄｙ１ ／ ｄｔ ＝ ｆ１ Ｔ，Ｐ，ｙ１，…，ｙｋ( )

︙
ｄｙｋ ／ ｄｔ ＝ ｆｋ Ｔ，Ｐ，ｙ１，…，ｙｋ( )

ｄＴ ／ ｄｔ ＝ ｆｋ＋１ Ｔ，Ｐ，ｙ１，…，ｙｋ( )

ì

î

í

ï
ïï

ï
ïï

， （１）

其中，Ｔ、Ｐ、ｙ 分别为温度、压力和组分质量分数。 给

定一个特定的热化学状态 Φ，动态自适应机理简化

可在该条件下消除反应机理中对放热速率和目标产

物生成速率影响极小的组分及反应。 ＯＤＥ 方程组

中相应组分的方程式被消除，从而可求解简化后的

低维方程组。 动态自适应机理简化算法能在特定时

间内基于每组当地瞬时热化学状态参数进行快速响

应并计算简化。 动态自适应机理简化算法连续响应
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的时间间隔为反应流计算中流体动力时间步长。
本研究采用的动态自适应机理简化通过直接关

系图法（ＤＲＧ）实现［１５］，该方法可较好地评估复杂机

理中不同组分之间的耦合关系。 简化前首先需要确

定目标组分和简化阈值，目标组分通常确定为燃料

主要成分及燃烧过程中的关键组分，简化阈值需综

合考虑简化效果和计算误差。 然后通过直接关系图

方法在每个网格内量化非目标组分 Ｂ 对目标组分 Ａ
总生成量的贡献 ｒＡＢ，即

ｒＡＢ ＝
ｍａｘｉ ｖＡ，ｉωｉδＢ，ｉ

ｍａｘｉ ｖＡ，ｉωｉ( )
ｖＡ，ｉ ，

δＢ，ｉ ＝
１，如果第 ｉ 步反应包含组分 Ｂ
０，其他{ ，

（２）

其中，ωｉ为基元反应 ｉ 的化学反应速率；ｖＡ ， ｉ为反应 ｉ
中 Ａ 组分的化学计量数。 当 ｒＡＢ ＞ λ （ λ 为简化阈

值）时，Ｂ 组分被保留在机理中。 对每个非目标组

分，均需通过计算该组分对目标组分总生成量的贡

献来确定其对目标组分的直接影响。
采用相同方法确定目标组分的间接贡献组分，

当 Ｂ 组分包含于对目标组分直接贡献较大的组分

集合中，其余组分 Ｋ 需计算出其对组分 Ｂ 的贡献

ｒＢＫ ，且当 ｒＢＫ ＞ λ 时保留该组分。 对所有组分执行

上述操作，可确定最终保留在简化机理中的组分。
最后将所有与保留组分无关的反应从机理中去

除，即可得到最终简化机理。 通过求解简化后的低

维常微分方程组，可显著缩短计算时间。 因此，当 λ
值较大时，保留的组分及反应数减少，计算效率提

高，但可能增大模拟误差。
在当地自适应建表法（ ＩＳＡＴ）的基础上结合动

态自适应机理简化（ＤＡＣ）算法（即 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ），可
进一步提高基于详细机理有限速率模拟的计算效

率［１６］。 ＤＡＣ 算法在模拟过程中根据当地温度、组
分浓度等条件进行实时机理简化，因此 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ
方法可充分发挥 ２ 种方法优势。 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 方法中

设置 ＩＳＡＴ 简化阈值为 １０－４，ＤＡＣ 简化阈值为 １０－２，
计算精度不会显著降低。 ＤＡＣ 算法的目标组分选

用 ＣＨ４、ＣＯ、ＮＯ 和 ＨＯ２和 ＮＯ，其中 ＣＨ４为燃料挥发

分析出的主要组分，ＣＯ 和 ＮＯ 为燃烧过程中需要精

确预测的关键组分，ＨＯ２ 为着火过程的关键组分。
ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 方法的计算流程如图 １ 所示。

ＩＳＡＴ 在检索某时刻的热化学状态 Φｑ时，若 Φｑ

需要直接积分计算，将先采用 ＤＡＣ 方法基于当地热

化学状态和目标组分集合对机理进行简化，然后再

进行积分计算。 ＯＤＥ 求解器将求解一个简化集合 Ｒ
（Φａ

ｑ），且 ＩＳＡＴ 基于 ＯＤＥ 求解结果可建立一个空间

图 １　 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 计算流程

Ｆｉｇ．１　 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ ｃａｌｃｕｌａｔｉｏｎ ｆｌｏｗ ｃｈａｒｔ

映射 Ｒ（Φｑ）。 与 ＤＡＣ 结合的 ＩＳＡＴ 需要在可变维

度的成分空间（可变活跃组分）中操作和存储化学

点，当检索后需要增长新的存储点时，ＩＳＡＴ 将存储

基于活跃组分集合计算得出的映射，并扩展到整个

空间，因此当活跃组分数量发生变化时，可能不需要

在二叉树中添加新的点。
１􀆰 ２　 ＣＦＤ 模拟对象

煤粉无焰燃烧模拟研究对象为国际火焰研究基

金会（ ＩＦＲＦ）燃烧炉［１７］。 以高挥发分 Ｇｕａｓａｒｅ 煤为

燃料，其元素分析、工业分析及热值结果见表 １。 炉

膛几何结构如图 ２ 所示，燃烧器中心射流为二次风，
直径为 １２５ ｍｍ。 煤粉管直径为 ２７．３ ｍｍ，距中心二

次风 ２８０ ｍｍ 对称分布。 燃烧炉测点分布于 ７ 个截

面，沿 ｘ 轴方向距离分别为 ０． １５０、０． ４４０、０． ７３５、
１．３２０、２．０５０、３．２２０ 和 ４．９７０ ｍ。 炉内试验测量数据

为轴向速度、温度、组分及炉膛出口烟气组成，其中

速度采用激光多普勒测速（ＬＤＶ）探针测量，温度采

用 Ｂ 型热电偶（Ｐｔ ６％Ｒｈ ／ Ｐｔ ３０％Ｒｈ）测量，组分浓

度通过烟气取样枪取样结合气体分析仪测量。
炉膛燃烧功率为 ０．５８ ＭＷ，试验工况参数见表

２。 一次风速为 ２６ ｍ ／ ｓ，风温为 ３１３ Ｋ。 二次风速为

６５ ｍ ／ ｓ，预热温度为 １ ６２３ Ｋ。 二次风 Ｏ２ 含量为

２２％，ＮＯ 含量为 ８９×１０－６。 本文研究对象 ＩＦＲＦ 煤

粉无焰燃烧试验采用高速直喷一、二次风射流，高动

量射流存在强烈的射流扩散和卷吸作用，在整个燃

烧区内引起了大尺度烟气内循环，反应混合物被再

循环烟气稀释并加热至超过自燃点，实现了无焰

燃烧。
由于试验炉具有对称性，为节约模拟消耗，仅对

１ ／ ４ 燃烧炉进行模拟。 采用三维六面体结构化网

格，经网格独立性分析，选用网格总数约 ６０ 万。
１􀆰 ３　 煤粉无焰燃烧 ＣＦＤ 模型

本计算采用含氮详细反应机理并将燃烧氧化过

程与氮转化过程耦合，以模拟煤粉无焰燃烧 ＮＯｘ生

成。 Ｇｌａｒｂｏｒｇ 等［１１］基于近几十年来含氮化学机理的

研究成果和最新进展开发了 ＰＧ２０１８ 机理，该机理更
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表 １　 Ｇｕａｓａｒｅ 煤燃料分析［１７］

Ｔａｂｌｅ １　 Ｆｕｅｌ ａｎａｌｙｓｉｓ ｏｆ Ｇｕａｓａｒｅ ｃｏａｌ［１７］

元素分析 ／ ％

Ｃｄａｆ Ｈｄａｆ Ｎｄａｆ Ｏｄａｆ Ｓｄａｆ

工业分析 ／ ％

Ｍａｒ（３７８ Ｋ） Ｖａｒ Ａａｒ ＦＣａｒ

Ｑｎｅｔ，ａｒ ／

（ＭＪ·ｋｇ－１）

８１．６ ５．５ １．５ １０．７ ０．６ ２．９ ３７．１ ５６．７ ３．３ ３１．７４

图 ２　 ＩＦＲＦ 炉膛几何结构［１７］

Ｆｉｇ．２　 ＩＦＲＦ ｆｕｒｎａｃｅ ｇｅｏｍｅｔｒｙ ｓｔｒｕｃｔｕｒｅ［１７］

表 ２　 ＩＦＲＦ 试验工况［１７］

Ｔａｂｌｅ ２　 ＩＦＲＦ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ［１７］

项目 质量流量 ／ （ｋｇ·ｈ－１） 速度 ／ （ｍ·ｓ－１） 温度 ／ Ｋ 热流量 ／ ＭＷ 含量 ／ ％

煤粉 ６６ ２６ ３１３ ０．５８ —

一次风 １３０ ２６ ３１３ — Ｏ２：２３，Ｎ２：７７

二次风 ６７５ ６５ １ ６２３ ０．３０ Ｏ２：２２，Ｈ２Ｏ：９．５，ＣＯ２：１２．５，ＮＯ：８９×１０－４，Ｎ２：５６

新了含氮组分的相关热力学参数，主要包括热力型

ＮＯ、快速型 ＮＯ、燃料型 ＮＯ、Ｎ２Ｏ 中间路径、ＮＮＨ 路

径以及 ＮＯ 再燃还原，ＰＧ２０１８ 原始反应机理包含

１５１ 种组分和 １ ３９７ 步基元反应。 笔者对多种广泛

使用的含氮详细反应机理进行了机理评估、发展与

简化，发现 ＰＧ２０１８ 机理相较于其他含氮详细机理

在氮转化模拟精度方面具有显著优越性［１０］。 笔者

在保证模拟精度的条件下，基于 ＰＧ２０１８ 机理发展

和简化得到仅含 ３５ 种组分和 ２５９ 步反应的骨架反

应机理［１０］。 本研究数值模拟中，使用该高精度骨架

反应机理，并耦合 ＤＡＣ 算法以实现计算加速，以应

用于煤粉无焰燃烧模拟。
数值模拟基于 Ｆｌｕｅｎｔ 平台。 湍流模型采用标

准 ｋ－ε 模型，并将模型系数 Ｃε １由 １．４４ 修正为１．６０
以提升圆管射流的预测精度。 采用化学渗透脱挥发

分（ＣＰＤ）模型模拟挥发分析出［１８－１９］。 采用离散坐

标法（ＤＯ）求解辐射传递方程，同时引入灰气体加

权和（ＷＳＧＧ）气体辐射模型［２０］，ＷＳＧＧ 模型中总发

射率的空间变化是气体成分和温度的函数。 采用涡

耗散概念模型 （ ＥＤＣ） 耦合笔者团队自主发展的

ＰＧ２０１８ 含氮骨架机理（３５ 种组分和 ２５９ 步反应）模
拟均相燃烧和燃料氮转化，采用 ＩＳＡＴ 算法，结合

ＤＡＣ 算法实现计算加速。 速度－压力耦合采用 ＳＩＭ⁃
ＰＬＥ 算法，方程离散采用高阶 ＱＵＩＣＫ 格式。

不同于传统半经验后处理方法对燃料型 ＮＯｘ生

成的近似模拟，本文考虑挥发分与焦炭燃料氮析出

并结合燃料氮转化机理 （即 ＰＧ２０１８ 含氮骨架机

理），进行耦合燃烧氧化反应和燃料氮转化的有限

速率详细反应机理模拟。 煤粉挥发分组成采用

ＣＰＤ 模型计算，并考虑为 ＣＨ４、Ｈ２、ＣＯ２、ＣＯ、ＮＯ 和

ＨＣＮ 六种组分。 挥发分氮均考虑以 ＨＣＮ 形式释

放［１７］，焦炭氮以 ＮＯ 形式释放［２１］。 ＣＰＤ 模型计算

结果表明：该煤粉干燥无灰基焦炭质量分数为

４２．６％，挥发分为 ５７．４％。 由煤粉元素分析可知，挥
发分中氮元素质量分数为 １．３％，焦炭中为 １．７％。
综合以上信息计算可得：挥发分组成为 ＣＨ４ ∶ Ｈ２ ∶
ＣＯ２ ∶ ＣＯ ∶ ＮＯ ∶ ＨＣＮ＝ ５２．２２％ ∶ ２．２５％ ∶ ２９．２２％ ∶
１１．２４％ ∶ ２．６３％ ∶ ２．４４％。 焦炭燃尽模型采用动力

学 ／扩散控制模型，该模型假设焦炭表面反应速率由

动力学或扩散速率影响，燃烧过程中颗粒尺寸不变，
密度变化。

２　 模拟结果与讨论

２􀆰 １　 基于动态自适应反应的煤粉无焰燃烧模拟与

试验验证

　 　 通过将耦合 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法的模拟结果与试验

数据进行对比，可验证 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法在煤粉无焰

燃烧数值模拟中的准确性和适用性。 本模拟与试验

进行了基于炉内轴向速度、炉内温度、Ｏ２浓度、ＣＯ２浓

度、ＣＯ 浓度和 ＮＯ 浓度及烟气排放数据的对比验证。
炉内轴向速度和温度的试验和预测结果对比如

图 ３ 所示。 总体而言，速度与温度场模拟结果与试
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验吻合较好。 速度模拟偏差主要出现在 ０＜ｚ＜０．１ ｍ
处，在燃料喷嘴出口附近的射流核心区（ｘ ／ ｄ ＝ １．２），
轴向速度应保持为射流初始速度（约为 ６５ ｍ ／ ｓ），因
此该试验测量值明显偏低［１７］，Ｍｅｉ 等［２２－２３］、Ｖａｓｃｅｌｌａｒｉ
等［２４］和Ｗａｎｇ 等［２５］的模拟均发现了类似问题，获得了

相似的速度场模拟结果，并将误差归因于激光多普勒

测速仪在射流核心区处的测量误差。
Ｏ２、ＣＯ２和 ＣＯ 组分试验与预测结果如图 ４ 所

示。 Ｏ２、ＣＯ２ 和 ＣＯ 组分浓度预测结果与试验值总

体吻合较好。

图 ３　 炉内轴向速度与温度的预测结果与试验数据对比

Ｆｉｇ．３　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ａｘｉａｌ ｖｅｌｏｃｉｔｙａｎｄ ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｉｎｓｉｄｅ ｔｈｅ ｆｕｒｎａｃｅ

　 　 基于 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法的动态自适应反应 ＮＯ 模

拟结果，与常规后处理模拟及试验数据的对比结果

如图 ５ 所示。 可知基于后处理方法得到的 ＮＯ 预测

结果精度不高，在截面 ３ 且 ｚ≈０．３ ｍ 处对 ＮＯ 生成

模拟偏高，而在截面 ４、５ 和 ６ 且 ０＜ｚ＜０．４ ｍ 位置对

ＮＯ 生成预测偏低。 相较而言，与基于含氮骨架机

理耦合 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法的 ＮＯ 预测结果与试验值吻

合更好，可以更好地预测炉内各截面的 ＮＯ 生成情

况。 基于含氮骨架机理耦合 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法的 ＮＯ
预测结果相比于后处理模拟精度更高，可从 ３ 方面

解释：① 相比于常规总包反应机理，骨架反应机理

可对煤粉燃料燃烧过程提供更精细地描述，可获得

精度更高的温度和组分分布场；② 该含氮反应机理

已经过详细验证，精度较高，而后处理模拟方法仅基

于半经验模型，其精度有限；③ 相比于常规基于快

速化学反应的 ＥＤＭ 涡耗散燃烧模型，本模拟采用

ＥＤＣ 涡耗散概念燃烧模型，可考虑湍流与反应交互

过程进行有限速率反应模拟，可针对无焰燃烧的有

限速率反应获得预测效果更好的结果。 因此，
ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法相比于后处理方案可提升炉内 ＮＯ
模拟精度。

最后对比炉膛烟气出口试验数据与预测结果，
具体见表 ３（ｄｒｙ）。 可知排烟温度、烟气 ＣＯ２、Ｏ２、ＣＯ
和 ＮＯ 预测结果与试验值相对误差均在 ５％以内。

综合上述结果，本模拟炉内各监测面及炉膛出

口的预测结果与试验数据吻合较好，模拟采用

ＰＧ２０１８ 骨架机理及耦合的 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法适用于

煤粉无焰燃烧模拟，且相比常规 ＮＯ 后处理模拟方

法提升了对燃料氮转化的模拟精度。
２􀆰 ２　 煤粉无焰燃烧燃料氮转化分析

基于已经过试验验证的模拟结果，进一步分析

煤粉无焰燃烧燃料氮转化机理。
温度与燃料氮转化过程密切相关，炉内温度分

布云图如图 ６ 所示。 可见煤粉无焰燃烧过程具备较
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图 ４　 炉内 Ｏ２、ＣＯ２、ＣＯ 浓度的预测结果与试验数据对比

Ｆｉｇ．４　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎｓ ｏｆ Ｏ２，ＣＯ２ ａｎｄ ＣＯ ｉｎｓｉｄｅ ｔｈｅ ｆｕｒｎａｃｅ

图 ５　 炉内 ＮＯ 浓度的预测结果与试验数据对比

Ｆｉｇ．５　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｎｕｍｅｒｉｃａｌ ｒｅｓｕｌｔｓ ａｎｄ
ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｄａｔａ ｏｆ ＮＯ ｃｏｎｃｅｎｔｒａｔｉｏｎ ｉｎｓｉｄｅ ｔｈｅ ｆｕｒｎａｃｅ

表 ３　 炉膛出口预测结果与试验数据对比

Ｔａｂｌｅ ３　 Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｂｅｔｗｅｅｎ ｔｈｅ ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ ｒｅｓｕｌｔｓ
ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｄａｔａ ｏｆ ｆｕｒｎａｃｅ ｅｘｐｏｒｔ

参数 试验测量值 模拟值 相对误差 ／ ％

排烟温度 ／ Ｋ １ ５０３．０ １ ５１２．１ ０．５

烟气 ＣＯ２含量 ／ ％ ２５．５ ２５．１ １．４

烟气 Ｏ２含量 ／ ％ ３．１ ３．２ ３．１

烟气 ＣＯ 含量 ／ １０－６ ＜５０．０ １６．８ —

烟气 ＮＯｘ含量 ／ １０－６ ３２０．０ ３１６．７ １．０

均匀的炉内温度分布。 进一步观察发现，炉内存在

２ 个主反应区，一处是由于燃料向下游喷射并与氧

气混合、反应形成，另一处位于煤粉喷管处并由高温

烟气回流产生。

图 ６　 炉内温度分布

Ｆｉｇ．６　 Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｉｎ ｔｈｅ ｆｕｒｎａｃｅ

含氮详细（骨架）机理模拟方法可精确预测炉

内 ＮＯ 分布，基于含氮骨架机理 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 模拟和

总包机理后处理模拟的 ＮＯ 分布云图如图 ７ 所示。
８２１
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图 ７（ａ）中，高浓度 ＮＯ 分布在给粉管四周的高温区，
炉膛下游虽存在高温区，但 ＮＯ 与碳氢燃料发生的强

烈还原反应使 ＮＯ 浓度降低。 图 ７（ｂ）中，高浓度 ＮＯ
分布在给粉管出口位置，炉膛下游 ＮＯ 浓度预估偏

低，与实际 ＮＯ 分布有偏差，不适于精确定量分析。

图 ７　 炉内 ＮＯ 分布

Ｆｉｇ．７　 ＮＯ ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ ｉｎｓｉｄｅ ｔｈｅ ｆｕｒｎａｃｅ

基于含氮骨架机理 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法的有限速率

模拟，可得到机理中所包含的典型含氮中间组分在煤

粉无焰燃烧过程的炉内分布情况。 ＨＣＮ、ＮＨ３和 Ｎ２Ｏ
中间组分的炉内分布云图如图 ８ 所示。 炉内 ＨＣＮ 含

量较高，ＨＣＮ 转化为 ＮＨ３的量较少，ＮＨ３含量较低且

峰值仅有约 １５×１０－６，Ｎ２Ｏ 生成量更低。 ＨＣＮ 和 ＮＨ３

主要分布在给粉管出口处，均由煤粉脱挥发分而来，
Ｎ２Ｏ 分布在高温区周围并参与 ＮＯ 的生成与还原。

图 ８　 炉内 ＨＣＮ、ＮＨ３和 Ｎ２Ｏ 中间组分分布

Ｆｉｇ．８　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓ ｏｆ ＨＣＮ，ＮＨ３ ａｎｄ Ｎ２Ｏ

ｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｓ ｉｎｓｉｄｅ ｔｈｅ ｆｕｒｎａｃｅ

基于含氮骨架机理 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法的有限速率

模拟不仅可预测不同含氮组分的生成量和炉内分

布，还可分析煤粉无焰燃烧过程中的燃料氮转化路

径。 煤粉无焰燃烧燃料氮转化路径如图 ９ 所示，图
中箭头颜色与数字表示各反应在整个计算域内体积

加权平均后的反应速率。 由图 ９ 可知，热力型 ＮＯ
生成受到显著抑制，燃料型 ＮＯ 生成主要取决于

ＨＣＮ、ＮＨ３和 Ｎ２Ｏ 中间体，且 ＮＣＯ 和 ＨＮＯ 是较关键

的中间组分。 ＨＣＮ 中间体主要通过 ＨＮＣＯ ／ ＣＮ 和

ＮＣＯ 路径生成 ＮＯ；ＮＨ３中间体由 ＨＮＣＯ 生成，并进

一步转化为 ＮＨ２、ＨＮＯ，最终生成 ＮＯ；Ｎ２Ｏ 路径主要

参与 ＮＯ 还原，对 ＮＯ 生成贡献较低。 反应路径分

析表明，ＣＨ３ＣＮ 也是生成 ＮＯ 的重要中间组分，可
通过 ＮＣＯ 路径生成。 因此，ＮＯ 生成的关键反应有

ＨＣＮ＋Ｏ →ＮＣＯ＋Ｈ， （３）
ＮＣＯ＋Ｏ →ＮＯ＋ＣＯ， （４）

ＮＨ３＋ＯＨ →ＮＨ２＋Ｈ２Ｏ， （５）
ＮＨ２＋Ｏ →ＨＮＯ＋Ｈ， （６）

ＨＮＯ＋ＯＨ →ＮＯ＋Ｈ２Ｏ。 （７）
由于模拟过程中耦合动态自适应机理简化法

（ＤＡＣ）和当地自适应建表法（ ＩＳＡＴ）来实现计算加

速，可得到经动态自适应机理简化后的炉内活跃组

分分布云图，如图 １０ 所示。 即采用 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 简化

法，可以在模拟过程中准确识别炉内的主要反应区，
简化后的主反应区最多仅保留 ３２ 种组分，其他区域

组分数为 ０（无反应区域），从而节约计算成本。 图

１０ 中主反应区位于给粉管下游，煤粉经给粉管射出

后与高温二次风相遇并发生燃烧反应，主反应区与

图 ６ 中的高温区对应。 炉膛上方处的活跃组分主要

是由于高温烟气回流所致。
动态自适应机理简化法在去除对目标组分贡献

较小的其余组分时，也去除了包含该组分的相关反

应，从而得到图 １１ 的炉内活跃反应分布云图。 活跃

反应较多的区域与活跃组分较多的区域对应，主反应

区内最多保留了 ２４０ 步反应，弱反应区依次递减至

８０ 步反应，烟气区域反应数为 ０（即无反应发生）。
统计计算时间发现，相比于基于骨架反应机理

（３５ 种组分和 ２５９ 步反应）耦合 ＩＳＡＴ 算法的燃烧模

拟，本模拟进一步结合 ＤＡＣ 算法后，可获得约 ３ 倍

的计算加速。 因该骨架反应机理（３５ 种组分和 ２５９
步反应）相比于原 ＰＧ２０１８ 详细反应机理（１５１ 种组

分和 １ ３９７ 步反应）可获得约 １８．６ 倍加速效果。 即

采用骨架反应机理耦合 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法，相比于原

ＰＧ２０１８ 详细反应机理可实现近 ５５ 倍的计算加速，
且未牺牲计算精度。
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图 ９　 煤粉无焰燃烧燃料氮转化路径

Ｆｉｇ．９　 Ｆｕｅｌ ｎｉｔｒｏｇｅｎ ｃｏｎｖｅｒｓｉｏｎ ｐａｔｈ ｏｆ ｔｈｅ ｆｌａｍｅｌｅｓｓ ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ ｏｆ ｐｕｌｖｅｒｉｚｅｄ ｃｏａｌ

图 １０　 炉内活跃组分分布

Ｆｉｇ．１０　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ａｃｔｉｖｅ ｓｐｅｃｉｅｓ ｉｎ ｔｈｅ ｆｕｒｎａｃｅ

图 １１　 炉内活跃反应分布

Ｆｉｇ．１１　 Ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ ｏｆ ａｃｔｉｖｅ ｒｅａｃｔｉｏｎｓ ｉｎ ｔｈｅ ｆｕｒｎａｃｅ

３　 结　 　 论

１）本文基于 ＩＦＲＦ ０．５８ ＭＷ 燃烧炉进行了煤粉

无焰燃烧的含氮骨架机理有限速率模拟，考虑了燃

烧过程中的湍流－化学－氮转化反应交互，并进一步

耦合动态自适应反应机理简化法来实现计算加速。
炉内监测面及炉膛出口的温度、速度、Ｏ２浓度、ＣＯ２

浓度、ＮＯ 浓度预测结果与试验数据吻合较好，验证

了 ＰＧ２０１８ 骨架机理及 ＩＳＡＴ－ＤＡＣ 算法在煤粉无焰

燃烧模拟中的准确性和适用性。 且耦合 ＤＡＣ 算法

相较采用骨架机理模拟可实现近 ３ 倍的计算加速，

相较采用详细反应机理可实现近 ５５ 倍加速效果。
２）对煤粉无焰燃烧燃料氮转化特性和含氮关

键中间组分的研究表明，ＮＯ 生成主要取决于 ＨＣＮ、
ＮＨ３和 Ｎ２Ｏ 中间体，且 ＮＣＯ 和 ＨＮＯ 是较为关键的

中间组分。 ＨＣＮ 中间体主要通过 ＨＮＣＯ ／ ＣＮ 和

ＮＣＯ 路径生成 ＮＯ；ＮＨ３中间体由 ＨＮＣＯ 生成，并进

一步转化为 ＮＨ２、ＨＮＯ，最终生成 ＮＯ；Ｎ２Ｏ 路径主要

参与 ＮＯ 还原，对 ＮＯ 生成贡献较低。 反应路径分

析还表明，ＣＨ３ＣＮ 也是生成 ＮＯ 的重要中间组分，
可通过 ＮＣＯ 路径生成 ＮＯ。

３）基于经试验验证的煤粉无焰燃烧燃料氮转

化模拟结果，本研究首次获得了炉内燃料氮迁移转

化的含氮关键中间组分（ＨＣＮ 与 ＮＨ３）分布及活跃

组分与活跃反应分布，可为 ＮＯ 减排技术的发展提

供参考，如根据炉内温度与组分分布，针对性地提高

炉内 ＮＯ 再燃与选择性非催化还原（ＳＮＣＲ）效果等。
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