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丙烷MILD燃烧方式下碳烟生成特性研究

田松杰，任豪，徐顺塔，席礼阳，涂垚杰，刘豪*

（华中科技大学 煤燃烧与低碳利用全国重点实验室，湖北武汉 430074）

摘要：MILD(Moderate or Intense Low-oxygen Dilution)燃烧是一种新型低氧稀释燃烧技术，能够同时实现

低NOx和碳烟排放。基于化学动力学分析软件CHEMKIN-PRO中的对冲火焰模型，模拟研究了丙烷MILD
燃烧方式下碳烟的生成路径及其与常规燃烧之间的差异，并考察了拉伸率（50-80s-1）和CO2稀释（0-
60vol%）对丙烷MILD方式下碳烟生成路径的影响。结果表明：MILD燃烧方式下碳烟生成的主要路径是

2C3H3=>A1、A1-+H(+M)<=>A1(+M)、A1-+CH4<=>A1+CH3、A1-+C2H4<=>A1+C2H3、
C6H5CH3+H=A1+CH3和C4H5-2+C2H2=A1+H ；与常规燃烧相比，MILD燃烧方式下2C3H3=>A1和A1-

+H(+M)<=>A1(+M)反应速率降低，减少了A1生成进而抑制了碳烟成核，最终导致碳烟峰值浓度降低了

83.7%；相比之下，MILD燃烧方式下2C3H3=>A1路径对碳烟生成的贡献率降低了7.7%，而

C6H5CH3+H=A1+CH3和C4H5-2+C2H2=A1+H路径的重要性明显上升；此外，MILD燃烧方式下碳烟峰值体

积分数随拉伸率的增加呈现先升高后降低趋势，并且CO2稀释通过CO+OH<=>CO2+H反应促进H消耗可进

一步减少MILD燃烧方式下碳烟的生成。
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Soot formation characteristics during propane MILD combustion

TIAN Songjie，REN Hao，XU Shunta，XI Liyang，TU Yaojie，LIU Hao*

(State Key Laboratory of Coal Combustion，Huazhong University of Science and Technology，Wuhan 430074，China)

Abstract: MILD (Moderate or Intense Low-oxygen Dilution) combustion is a novel low oxygen dilution combustion technology

to achieve low NOx and soot emissions. Based on the opposed-flow jet diffusion flame model in CHEMKIN-PRO, the soot

formation path in propane MILD combustion and their difference from those in propane conventional combustion was

simulated, and the effects of strain rates (50-80s-1) and CO2 dilution (0-60vol%) on the soot formation path during propane

MILD combustion were investigated. The results show that, the main paths of soot formation in MILD combustion are

2C3H3=>A1, A1-+H(+M)<=>A1(+M), A1-+CH4<=>A1+CH3, A1-+C2H4<=>A1+C2H3, C6H5CH3+H=A1+CH3 and C4H5-

2+C2H2=A1+H; Compared with conventional combustion, the reaction rates of 2C3H3=>A1 and A1-+H(+M)<=>A1(+M) in

MILD combustion decreased, which reduced the generation of A1 and inhibited the nucleation of soot, and finally led to a

decrease of 83.7% in the peak concentration of soot. In contrast, the relative contribution of the 2C3H3=>A1 path to soot

generation decreased by 7.7% in MILD combustion, while the importance of the C6H5CH3+H=A1+CH3 and C4H5-

2+C2H2=A1+H paths increased significantly. In addition, the peak volume fraction of soot in MILD combustion showed a



trend to increase first and then decrease with the increase in strain rates, and CO2 dilution promoted H consumption through

CO+OH<=>CO2+H, which further reduced the formation of soot in MILD combustion.
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0 引 言

作为高品质、清洁、高效的低碳能源，丙烷已

成为中国经济发展历程中最具有需求潜力的重要能

源之一[1]，同时将在我国实现“碳达峰、碳中和”

目标中发挥重要作用。然而，低碳烷烃是化工等污

染源排放的主要挥发有机化合物之一[2]，丙烷作为

液化石油气和天然气的主要成分之一，在热解或者

不完全燃烧会产生微小的碳烟颗粒（Soot），不仅
影响了燃料热释放效率，还会对人体健康和生态环

境造成极大危害，它不仅对人体的致畸率和致癌率

有极强的影响[3]，还是 PM2.5的重要来源，同时会
使气温升高影响气候变化[4]。因此，亟需发展一种

能够从源头控制碳烟生成和排放的新型燃烧技术。

MILD （ Moderate or Intense Low-oxygen
Dilution）燃烧是低氧稀释条件下的一种温和燃烧
方式，因其燃烧温和、整体温度分布均匀且污染物

排放低等优势被广泛关注 [5]。 Cavaliere 和 de
Joannon等人[6]指出碳烟的生成对温度和氧浓度非

常敏感，并且温度和氧浓度的降低会抑制碳烟生成
[7]。Ye等人[8]开展了乙醇MILD燃烧实验研究，发
现 MILD 燃烧方式下难以观测到碳烟颗粒的形
成。Effuggi等人[9]实验研究了天然气和沼气MILD
燃烧方式下碳烟的排放特性，发现在富燃条件（当

量比Ф=1.25）下碳烟排放达到 140 mg/m3，其中 8
种 多 环 芳 香 烃 （ Polycyclic Aromatic
Hydrocarbons，PAHs）的总浓度为 16 mg/m3。在
200 kW 燃烧炉，Krishnamurthy 等人 [10]实验测试

了常规燃烧和 MILD 燃烧方式下炉内碳烟前驱物
（如 C2H2）的浓度分布，发现常规燃烧切换为
MILD 燃烧时，炉内乙炔、乙烯生成浓度显著降
低，意味着 MILD 燃烧方式下碳烟生成受到了抑
制。

尽管已有研究[10]关注了丙烷 MILD 燃烧方式
下碳烟的形成，但多是集中在 MILD 燃烧方式下
碳烟的排放特性方面，而对丙烷 MILD 燃烧方式
下碳烟生成路径及其与常规燃烧之间的异同尚未研

究，更不用说火焰拉伸率和 CO2稀释等因素的影
响规律。

基 于 此 ， 本 文 采 用 化 学 动 力 学 分 析

CHEMKIN-PRO 软件中对冲火焰模型，开展丙烷
MILD燃烧碳烟生成特性研究，比较分析常规燃烧
和 MILD 燃烧方式下碳烟生成特性之间的差异，

并考察拉伸率和 CO2稀释对 MILD 燃烧方式下碳
烟生成路径的影响。

1 计算方法和条件

1.1 计算模型和工况
本文采用 CHEMKIN-PRO 软件进行模拟计

算，对冲火焰模型已经被广泛用于碳烟生成特性[11,

12]研究，因为与预混火焰相比，扩散火焰有更明显

的碳烟生成倾向，对冲扩散火焰的流场具有准一维

的特性（其结构如图 1 所示），火焰工况易于控
制，并且火焰流场边界条件相对简单；同时，对冲

火焰还可以模拟 MILD 燃烧过程[13, 14]。因此本章

以对冲扩散火焰为数值模拟研究对象。

图 1对冲扩散火焰模型示意图
Fig.1 Schematic diagram of the opposed-flow jet diffusion flame

model
表 1 给出了丙烷 MILD 燃烧方式下碳烟生成

特性研究的计算工况。燃料为纯丙烷，燃料进口温

度为 300 K，两个喷嘴间距选取为 1.5 cm。为了揭
示 MILD 燃烧方式下碳烟生成特性及其与常规燃
烧之间的差异，表 1中设置了工况 1和 2，需要指
出的是，根据 Cavaliere 和 de Joannon 等人 [6]给出

的基于入口温度和温升的 MILD 燃烧判定标准，
工况 1 的燃烧状态属于常规燃烧范畴，工况 2~6
的燃烧状态属于 MILD 燃烧范畴。其中，工况 1
的氧化剂侧采用未稀释的常温空气以实现常规燃烧

状态，工况 2~6 的氧化剂侧则采用高温稀释空气
来实现MILD燃烧状态。

工况 2和 3主要为了考察拉伸率对丙烷MILD
燃烧方式下碳烟生成的影响，其中拉伸率 as的定
义式[15]为：
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式中，下标“F”和“O”分别表示燃料侧参数和



氧化剂侧参数，V表示边界输入速度，ρ表示气流
的密度，L 表示燃料出口和氧化剂出口之间的距
离。为了将火焰滞止面控制在燃料和氧化剂对冲射

流的中心，控制燃料侧与氧化剂侧动量相同，保证

反应物充分燃烧，此时拉伸率 as的定义式可化简
为[16, 17]：
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此时拉伸率仅为氧化剂射流速度的单一变量函数，

该种做法已经被广泛采用于研究拉伸率的影响，如

Quadarella和 Richter等人[16, 17]的研究。

工况 2和 4~6主要研究氧化剂端 CO2稀释后的
物理化学效应对于碳烟生成的影响，其中 FCO2和
FN2分别表示假想二氧化碳和假想氮气，假想稀释
组分 FCO2和 FN2不参与任何化学反应，其比热容
等热力学性质与实际的 CO2和 N2完全一致。假想氮
气与假想二氧化碳之间的差异表现了二氧化碳物理

效应的影响，而 FN2与 N2以及 FCO2与 CO2间的差
异分别表现了氮气和二氧化碳参与反应的化学效应

的影响。

表 1 常规和 MILD 燃烧方式下丙烷对冲火焰的计算工况

Table.1 Calculating conditions of propane opposed-jet flow flames in conventional and MILD combustion

工况

氧化剂端组分(%)
燃料温度(K)

TFuel

燃料入口速度

（cm·s-1）
氧化剂温度(K)

TOxidizer

氧化剂入口速

度

（cm·s-1）

拉伸率 aS(s-1)
XO2 XN2

1 21 79 300 12.14 300 15 50

2 7 93 300 7.52 1200 18.75 50

3 7 93 300 9.02/10.52/12.03 1200 22.5/26.25/30 60/70/80

4 7 20/40/60(XFN2) 300 7.52 1200 18.75 50

5 7 20/40/60(XCO2) 300 7.93/8.32/8.70 1200 18.75 50

6 7 20/40/60(XFCO2) 300 7.93/8.32/8.70 1200 18.75 50

注：表中 XO2、XN2、XFN2、XCO2和 XFCO2分别为模拟过程中 O2、N2、FN2、CO2和 FCO2的浓度，其中工况 4~6分别替换了
20%、40%和 60%的 FN2、FCO2和 FCO2。

1.2 动力学机理选择及验证
碳烟颗粒经大量研究表明是通过 PAH聚合而

形成的[18-20]，过程主要有气相前驱物形成、初生成

核、表面生长和碳烟氧化四个步骤[12, 21]，目前常

用的碳烟成核后表面生长和氧化机理由 Frenklach
等人[21-23]建立，之后 Wang等人[24]以 KM2 机理为
气相反应基础进行了碳烟模型的补充完善，被广泛

应用。本研究详细燃烧反应机理包含 KAUST-
PAH-Mech2 (KM2)气相反应机理和碳烟模型两部
分，其中碳烟模型使用Wang等人[25]提出的详细碳

烟模型，模型包含碳烟成核反应，修改更新的

HACA （ H-Abstraction-C2H2-Addition ， 即 由

Frenklach等人[26, 27]提出的脱氢加乙炔机制）生长

机制、碳烟表面 PAH的物理凝聚、颗粒物之间凝
并以及碳烟氧化过程的反应，最终形成了含 284种
组分 2166步基元反应的详细反应机理。

为了验证机理和模型的准确性，图 2（a）给
出了丙烷对冲扩散火焰温度和轴向速度模拟值与实

验值对比，图 2（b）给出了 CO2摩尔分数模拟值
与实验值对比，（a）与（b）工况中燃料为纯丙
烷，出口速度为 17.7 cm/s ，出口温度 423K，氧
化剂由 35% O2、23% N2和 42% Ar 组成，出口速
度为 26.9 cm/s ，出口温度 298K；图 2（c）给出

了火焰中碳烟体积分数模拟值与实验值对比，工况

中燃料为纯丙烷，氧化剂由 35% O2和 65% N2组
成，两端喷嘴出口速度均为 17 cm/s ，出口温度均
为 298 K。

从图中可以看出，模拟预测值与实验值整体有

较好的吻合性。丙烷火焰近燃料端 CO2摩尔分数
相对实验结果偏低，碳烟体积分数的峰值相对实验

结果偏高，但是整体预测在可接受的范围内，说明

了构建的碳烟详细燃烧反应机理的合理性和可靠

性。



图 2 丙烷对冲扩散火焰实验值与模拟值对比：(a) 火焰温

度、轴向速度[28] (b) 火焰 CO2摩尔分数[28] (c) 碳烟体积分

数[29, 30]

Fig.2 Comparison of experimental and simulated values of

propane opposed-jet flow diffusion flame：(a) Flame

temperature, Axial velocity[28] (b) Flame CO2 molar fraction[28]

(c) Soot volume fraction[29, 30]

2 结果与讨论

2.1 丙烷常规燃烧和 MILD 燃烧方式下碳烟
生成特性

图 3（a）和（b）分别展示了工况 1丙烷常规
燃烧和工况 2 MILD燃烧的轴向温度和速度分布，
可以反映常规燃烧和 MILD 燃烧火焰面和气相滞
止面的位置分布。图 3 （a）可知，常规燃烧的火
焰的峰值温度为 2016 K，MILD 燃烧下的峰值温
度为 1668 K，MILD 燃烧峰值温度降低约 348K，
但其反应区间明显扩大，温度变化梯度更小，燃烧

更均匀；因 MILD 燃烧工况下的氧化剂出口温度

高，火焰面向氧化剂侧发生约 3.3mm的偏移。图
3 （b）可以看出，常规燃烧火焰滞止面位于
6.3mm附近，MILD燃烧方式下滞止面位于 7.5mm
附近，因火焰峰面远离滞止面所处位置的燃料出口

侧，导致气流速度非单调变化，常规燃烧方式轴向

速度出现两次急剧变化，而 MILD 燃烧方式轴向
速度变化相比较为平缓，但两者最大轴向速度发生

在火焰温度峰值附近，主要原因是高温导致烟气密

度变小，故轴向速度变大，在图中表现出谷底现

象。图 3（c）给出了丙烷常规燃烧和 MILD 燃烧
的碳烟体积分数 fV分布曲线，碳烟在燃料侧 6mm
附近开始生成，此空间存在大量的碳烟前驱物，在

这个过程中通过表面质量生长反应与颗粒物之间凝

结，但碳烟颗粒扩散性较差很难穿透滞止面，导致

火焰滞止面处的碳烟体积分数 fV急剧下降，最终
曲线呈楔形分布，表现为典型的碳烟生成（SF）
火焰[12]。与常规燃烧相比，碳烟体积分数的峰值

fV,max由 3.510-7降至 5.710-8，降低了 83.7%。

(a)火焰温度分布

(b)轴向速度分布



(c)碳烟体积分数分布

图 3 常规和MILD燃烧方式下温度、轴向速度、碳烟体积

分数的分布

Fig.3 Profiles of temperature, axial velocity, and soot volume

fraction in conventional and MILD combustion

图 4 给出了丙烷常规和 MILD 燃烧方式下的
碳烟演化生成速率曲线,可以看出两种燃烧方式

下，碳烟的成核速率在同一个数量级，但是碳烟成

核速率从 1.4710-5 g/cm3·s 降至 0.210-5 g/cm3·s，
单位面积 HACA 表面质量生长速率s从 9.810-4

g/cm2·s 降至 2.110-4 g/cm2·s，最终导致了碳烟峰
值体积分数相差 7倍。MILD燃烧方式抑制了碳烟
成核速率，最终抑制碳烟的生成。

图 4（a）和（b）给出了丙烷不同燃烧方式下
碳烟成核速率和表面质量生长速率。可以看出，常

规燃烧方式下碳烟成核速率约 1.4710-5 g/cm3·s，
而 MILD 燃烧方式下则显著降低至 0.2  10-5

g/cm3·s，单位面积 HACA 表面质量生长速率s峰
值均出现在火焰锋面位置附近，从常规燃烧的

9.8  10-4 g/cm2·s 降至 MILD 燃烧下的 2.1  10-4

g/cm2·s，最终导致了碳烟峰值体积分数相差 7
倍。MILD燃烧方式通过抑制碳烟成核速率，最终
抑制碳烟的生成。

(a)碳烟成核速率

(b)表面质量生长速率

图 4常规和MILD燃烧方式下碳烟的形成速率

Fig.4 Soot formation rates in conventional and MILD

combustion

图 5（a）和（b）分别给出了常规和 MILD燃
烧方式下苯（A1）和芘（A4）的浓度分布，可以
发现，在相同的燃烧方式下 A1和 A4的浓度数量
级有一定的差距，但两者的分布较为相似，并且

MILD 燃烧下 A1和 A4浓度明显低于常规燃烧，
意味着 MILD 燃烧方式 PAH的形成受到了显著的
抑制。值得一提的是，尽管文中没有呈现更大

PAH的浓度分布，但实际上随着多环芳香烃环数
的增加，MILD 燃烧相对于常规燃烧的 PAH 浓度
相差会更大。



(a)A1摩尔分数

(b)A4摩尔分数

图 5常规和MILD燃烧方式下 A1和 A4浓度分布

Fig.5 Profiles of A1 and A4 concentrations in conventional and

MILD combustion

进一步对丙烷常规燃烧和 MILD 燃烧方式下
苯（A1）的生成速率（ROP）进行分析，其中，
影响 A1 净生成区主要来源的基元反应如表 2 所
示。同时，图 6给出了不同基元反应对 A1生成的
相对贡献率。可以看出，与常规燃烧相比，丙烷

MILD燃烧方式下反应（R3-1）：2C3H3=>A1、反
应（R3-2）：A1-+H(+M)<=>A1(+M)和反应（R3-
4）：A1-+C2H4<=>A1+C2H3对苯的生成的相对贡
献 占 比 下 降 ， 但 是 反 应 （ R3-5 ） ：

C6H5CH3+H=A1+CH3 和 反 应 （ R3-6 ） ： C4H5-
2+C2H2=A1+H 的相对贡献占比分别提高了 5.36%
和 7.59%。常规燃烧方式下反应（R3-6）：C4H5-
2+C2H2=A1+H在苯主要反应的占比不足 0.1%，其
重要性几乎可以忽略，而 MILD 燃烧方式下该反

应对 A1的生成起到了一定作用。
总的来说，与常规燃烧相比，MILD燃烧方式

下碳烟生成速率明显下降，其主要通过抑制碳烟成

核速率和表面质量生长速率来实现；同时 MILD
燃烧方式下，碳烟生成反应区明显扩大。

表 2 丙烷对冲火焰中 A1 生成主要基元反应

Table.2 The main elementary reaction of A1 in propane hedging
flame

基元反应 序号

2C3H3=>A1 （R3-1）

A1-+H(+M)<=>A1(+M) （R3-2）

A1-+CH4<=>A1+CH3 （R3-3）

A1-+C2H4<=>A1+C2H3 （R3-4）

C6H5CH3+H=A1+CH3 （R3-5）

C4H5-2+C2H2=A1+H （R3-6）

图 6常规和MILD燃烧方式下主要反应对 A1生成的相对

贡献率

Fig.6 Relative contribution of main reactions to A1 formation in

conventional and MILD combustion

2.2 不同因素对丙烷 MILD 燃烧方式下碳烟
生成特性的影响
2.2.1 拉伸率的影响

为考察拉伸率对于丙烷 MILD 燃烧方式下碳
烟的生成的影响，选择工况 2和工况 3进行计算分
析。图 7（a）和（b）分别给出了丙烷MILD燃烧
下的轴向温度和速度分布，可以看出，随着拉伸率

从 50s-1增加到 80s-1，火焰峰值温度有所增加。当
拉伸率分别为 50s-1、 60s-1、 70s-1 和 80s-1 时，
峰值温度依次为 1668K、 1711K、 1728K 和
1735K，可见峰值温度的增加趋势逐渐减缓，同时
火焰面向燃料侧有约 1mm的移动，气相滞止面未
发生明显移动。图 7（c）为碳烟体积分数的分布
曲线，碳烟峰值体积分数 fV,max随拉伸率先升高后
降低，依次为 5.710-8、6.210-8、4.810-8 和



3.510-8，意味着拉伸率变化将影响碳烟生成特
性。

(a)火焰温度

(b)轴向速度

(c)碳烟体积分数

图 7变化拉伸率时MILD燃烧方式下温度、轴向速度、碳

烟体积分数分布

Fig.7 Profiles of temperature, axial velocity and soot volume

fraction in MILD combustion at various strain rates

图 8给出了不同拉伸率下丙烷对冲火焰MILD
燃烧碳烟演化生成速率曲线。从图中可以看出，随

着拉伸率的升高，碳烟的成核速率先升高后降低，

当拉伸率 aS=60 s-1时，成核速率的峰值上升了
18.6%；单位面积 HACA 表面质量生长速率s峰

值随拉伸率升高而单调升高，与火焰峰值温度的变

化趋势一致，但是该变化趋势与碳烟成核速率的变

化趋势呈现出明显的不同。在碳烟的生成过程中碳

烟的成核速率和表面质量生长速率都发挥着重要作

用，虽然单位面积 HACA 表面质量生长速率s随
拉伸率升高单调增加，但是碳烟成核速率呈现先升

高后降低的趋势导致碳烟数量的先增加后减少，从

而使得碳烟体积分数 fV先升高后降低。

(a)碳烟成核速率

(b)表面质量生长速率

图 8 变化拉伸率时MILD燃烧方式下碳烟的生成演化速率

Fig.8 Soot formation rate in MILD combustion at various strain

rates

图 9 给出了不同拉伸率下丙烷 MILD 燃烧火



焰中 C2H2、C3H3、A1和 A4的浓度分布曲线，在
所研究的参数范围内，C2H2与 C3H3的峰值浓度随
着拉伸率升高不断增加，由于两者均直接参与碳烟

颗粒的表面生长过程，因此这种变化趋势与单位面

积 HACA 表面质量生长速率s的变化趋势一致。
随着拉伸率的升高，A1 与 A4 的峰值浓度先升高

后降低，其他如 A7 等 PAH浓度的变化趋势也是
相似的。分子量大于 A4的 PAH的生长主要通过
HACA反应进行表面生长，但是 PAH浓度与 C2H2
浓度变化趋势明显有所不同。由于 A4直接参与碳
烟成核过程，因此导致碳烟成核速率的先增加后减

少，最终导致碳烟体积分数 fV的先增加后减少。

图 9 变化拉伸率时MILD燃烧方式下 C2H2、C3H3、A1和 A4的浓度分布

Fig.9 Profiles of C2H2, C3H3, A1 and A4 concentrations in MILD combustion at various strain rates

对丙烷MILD燃烧火焰中 A1的生成进行 ROP
分析，结果如图 10所示。随着拉伸率的升高，A1
生成的主导路径没有变化，仍然是反应（R3-2）：
A1-+H(+M)<=>A1(+M)占主导地位，其次是反应
（R3-1）：2C3H3=>A1。随着拉伸率从 50s-1升高
到 80s-1，反应（R3-2）：A1-+H(+M)<=>A1(+M)
相对贡献率的占比单调增加，反应（R3-1）：
2C3H3=>A1 和 反 应 （ R3-4 ） ： A1-

+C2H4<=>A1+C2H3相对贡献率占比先略微增加后
降低，反应（R3-5）：C6H5CH3+H=A1+CH3和反
应（R3-6）：C4H5-2+C2H2=A1+H 相对贡献率占比
单调降低。 图 10 变化拉伸率时丙烷MILD燃烧方式下 A1生成的主要

反应的相对贡献率

Fig.10 Relative contribution of main reactions to main A1



formation reactions in propane MILD combustion at various

strain rates

2.2.2 CO2稀释的影响

MILD 燃烧方式下大量的烟气（CO2/H2O）将
被反应物卷吸进行稀释。为研究 CO2稀释的物
理、化学效应对 MILD 燃烧方式下碳烟生成的影
响，对工况 2和工况 4~6进行了模拟。图 11展示
了不同 CO2稀释比例下丙烷 MILD 燃烧峰值温
度，可以看出，在 N2 氛围下的峰值温度为
1668K，随着 FN2稀释比例的增加，峰值温度略有
上升，在 FN2稀释比例为 60%时的峰值温度为
1669.5K，这主要是由于 N2参与反应的化学效应所
致。随着 FCO2稀释比例的增加，峰值温度单调下
降，在 FCO2稀释比例为 20%、40%和 60%的峰值
温度分别为 1651 K、1631 K 和 1607 K，FCO2与
FN2峰值温度曲线之间的差距是因为 CO2的物理效
应与 N2不同，由于 CP,CO2>CP,N2，在产热相同情况
下，热容大的温升小。随着 CO2稀释比例的增
加，峰值温度单调下降的趋势更明显，在 CO2稀
释比例为 20%、40%和 60%的峰值温度分别为
1610.9 K、1566.9 K 和 1533.4 K，CO2与 FCO2峰
值温度曲线之间的差距源于 CO2的化学效应。随
着 CO2稀释比例增加，CO2的物理和化学效应均增
加，但在研究范围内化学效应与物理效应相比一直

较为显著。

图 11 不同稀释比例下丙烷MILD燃烧的峰值温度

Fig.11 Peak temperature of propane MILD combustion at

different dilution ratios

图 12给出了不同稀释比例下丙烷 MILD 燃烧
碳烟峰值体积分数分布曲线。可以看出，在 N2氛
围下的碳烟峰值体积分数 fV,max为 5.710-8，随着
FN2稀释比例的增加，fV,max略有上升，在 FN2稀释
比例为 60%时的 fV,max为 6.510-8，这主要是由于

N2参与反应的化学效应所致，也说明了碳烟生成
过程存在竞争作用，N2参与快速型 NO 生成会竞
争小分子 CiHi基团，进一步降低碳烟的生成。随
着 FCO2稀释比例的增加，fV,max呈现先上升后下降
的趋势， FCO2稀释比例为 20%、40%和 60%下的
fV,max分别为 6.010-8、5.610-8和 4.710-8，FCO2
与 FN2的 fV,max曲线之间的差距是因为 CO2的物理
效应与 N2不同，但在稀释比例为 20%时，FCO2的
fV,max高于 FN2的原因仍需进一步分析。随着 CO2
掺混率的增加，fV,max明显单调下降，在 CO2稀释
比例为 20%、40%和 60%的 fV,max分别为 3.510-8、
1.410-8和 6.410-9，CO2与 FCO2的 fV,max曲线之间
的差距源于 CO2的化学效应。 故 CO2添加对
MILD 燃烧方式下碳烟生成的抑制作用主要由于
CO2的化学效应。

CO2的物理和化学效应随着稀释比例的上升呈
增加趋势，需要指出的是，在稀释范围为 0~40%
时，CO2的物理效应对碳烟峰值影响不大；在研究
范围内，CO2的化学效应均占主导地位。

图 12 不同稀释比例下丙烷MILD燃烧的碳烟峰值体积分

数

Fig.12 Peak soot volume fraction in propane MILD combustion

at different dilution ratios

由上文的分析可知碳烟的成核与 A4 等 PAH
浓度相关，碳烟的表面生长与 C2H2等碳氢基团密
切相关。图 13显示了不同稀释比例下丙烷 MILD
燃烧的 C2H2、C3H3、A1和 A4的峰值浓度曲线。
可以看出，随着 FN2稀释比例的增加，四种组分
峰值浓度略有上升，与 fV,max变化趋势相同，与 N2
氛围相比，这种变化主要是由于 N2参与反应的化
学效应所致，也说明了 N2会与 C2H2等组分反应，
影响碳烟的生成。随着 FCO2稀释比例的增加，四



种组分峰值浓度呈现出先升高后降低的趋势，A4
和 C2H2峰值浓度变化趋势影响了碳烟成核速率和
表面生长速率，进一步导致了 fV,max先升高后降
低。随着 CO2稀释比例的增加，四种组分峰值浓
度明显单调下降，与 fV,max单调下降的趋势一致，

CO2与 FCO2曲线之间的差距源于 CO2的化学效
应，在研究范围内 CO2的物理效应对 C2H2、C3H3
的生成有抑制作用，而对 A1和 A4的生成有促进
作用，CO2的化学作用对碳烟生成的抑制作用更为
显著。

图 13 不同稀释比例下丙烷MILD燃烧过程中 C2H2、C3H3、A1和 A4的峰值浓度

Fig.13 Peak C2H2, C3H3, A1 and A4 concentrations in propane MILD combustion at different dilution ratios

为了深入分析 CO2的化学效应的影响，图 14
对比了 20% FCO2和 20% CO2工况中 CO2的反应
速率，表 3 中（R3-7）：CO+OH<=>CO2+H、
（R3-8）：CH2(S)+CO2<=>CH2O+CO 对 CO2反应
速率影响最大。从图中可以看出，反应（R3-7）：
CO+OH<=>CO2+H 正向反应速率受抑制，而反应
（ R3-8）： CH2(S)+CO2<=>CH2O+CO 和（ R3-
9）：CH+CO2<=>HCO+CO 正向反应速率增强，
表示 CO2是被消耗而不是生成，另外 20% CO2相
比 20% FCO2工况，CO2的消耗速率更大，三种反

应都是如此，这是 CO2的化学效应所导致的，因
为 CO2与 FCO2之间只有化学效应的差异。此外反
应（R3-7）：CO+OH<=>CO2+H 的逆向反应增
强，也意味着 H原子的消耗和 OH 的增加，H 原
子作为 HACA机制中对 PAH和碳烟的生长十分重
要；而 OH作为碳烟的氧化物促进了碳烟的氧化，
因此 CO2的化学效应不仅抑制碳烟成核和表面生
长过程还加速了碳烟的氧化过程，最终减少了碳烟

的生成。



图 14 CO2主要基元反应的 ROP分布

Fig.14 ROP distribution of the main CO2 elementary reactions

表 3 丙烷 MILD 燃烧方式下火焰中 CO2主要基元反应

Table.3 In the propane MILD combustion mode, CO2 is the main
elementary reaction in the flame
基元反应 序号

CO+OH<=>CO2+H （R3-7）

CH2(S)+CO2<=>CH2O+CO （R3-8）

CH+CO2<=>HCO+CO （R3-9）

为进一步分析稀释比例为 20%时，碳烟峰值
体积分数表现不同的原因，对丙烷 MILD 燃烧中
重要碳烟前驱物 A1的生成进行 ROP分析，图 15
给出了当 CO2稀释比例为 20%时，丙烷 MILD 燃
烧方式下各个反应占 A1总生成量的百分比。结果
表明，在 N2 氛围下，反应（ R3-2）： A1-

+H(+M)<=>A1(+M)对 A1 的生成贡献占比最大，
达到 36.7%。与 N2氛围相比，20%FN2稀释时 A1
的生成增加了 1%，20% FCO2稀释时 A1生成增加
了约 2%，但是并未明显改变各个反应的贡献占
比。当 CO2稀释为 20%时，A1 生成降低了约
36%，各个反应的贡献占比明显有所下降，其中反
应（R3-2）：A1-+H(+M)<=>A1(+M)的贡献占比下
降最显著，因此在该工况下，反应（R3-1）：
2C3H3=>A1对 A1的生成贡献占比最大。

图 15 丙烷MILD燃烧方式下重要的 A1生成反应占 A1总

生成量的百分比

Fig.15 Percentage of important A1 formation reactions in total

A1 production under propane MILD combustion

3 结 论

基于对冲火焰模型，开展了丙烷 MILD 燃烧
方式下碳烟生成特性模拟研究。通过路径通量和敏

感性分析，揭示了 MILD 燃烧方式下碳烟生成路
径及其与常规燃烧之间的差异，并探讨了拉伸率和

CO2稀释对丙烷MILD燃烧方式下碳烟生成路径的
影响。主要结论如下：

1）与常规燃烧相比，MILD 燃烧方式下
2C3H3=>A1 和 A1-+H(+M)<=>A1(+M)反应速率显
著降低，促使碳烟前驱物 A1生成减少，进一步抑
制了碳烟成核和表面生长过程，最终导致碳烟峰值

体积分数降低了 83.7%。
2）与常规燃烧相比，MILD 燃烧方式下

2C3H3=>A1 路径对碳烟生成的贡献率下降，而
C6H5CH3+H=A1+CH3 和 C4H5-2+C2H2=A1+H 的贡
献率明显上升。

3）MILD 燃烧方式下碳烟峰值体积分数随拉
伸率的增加呈现先升高后降低的趋势。此外,CO2
稀释可以进一步抑制 MILD 燃烧方式下碳烟的形
成，主要是由于 CO2稀释通过 CO+OH<=>CO2+H
反应促进了 H消耗，进而减少了碳烟生成。
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