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摘　 要:针对三维 Y 型微通道内的非预混催化燃烧,选择 GRI-Mech 3. 0 气相反应机理与 Deutschmann 表面催化机

理开展了数值模拟研究,分析铂催化剂涂覆位置、催化剂涂覆面积等因素对通道内特殊“火焰街”现象的影响。 结

果表明:通道内壁面涂覆一定面积的铂催化剂可以显著改善燃烧器性能,提升其甲烷转换率以及燃烧效率;相较于

内壁面催化剂全涂覆或通道后段局部涂覆的情况,当催化剂仅涂覆于通道前段局部时,甲烷转化率与燃烧效率的

提升幅度达到最大,分别为 3. 5%与 7% 。
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Numerical Simulation Study on Diffusion "Flame-street" in
a Micro-scale Catalytic Reactor
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Abstract: Aiming at non-premixed catalytic combustion in a three-dimensional Y-shape microchannel,
the numerical simulation study was carried out by using GRI-Mech 3. 0 gas-phase reaction mechanism and
Deutschmann surface catalytic kinetics. The effects of Pt catalyst coating positions, areas, etc. on the
characteristics of the unique combustion phenomenon " flame-street" in the channel were analyzed. The
results show that the burner performance in terms of the methane conversion rate and combustion efficien-
cy, can be significantly improved by coating a certain area of Pt catalyst on the inner walls of channel. In
addition, when the catalyst is partially coated on the front portion of the channel walls, the enhancement
of the methane conversion rate and combustion efficiency can reach their maximum values by 3. 5% and
7% , respectively, which are better than the conditions of fully-coated or partially rear-coated walls.
Key words: micro-combustion,diffusion-flame,catalytic reaction,flame-street



　 第 9 期 叶修斌,等:微尺度催化燃烧器中扩散“火焰街”的数值模拟研究

引　 言

近二十年来,在微动力系统的概念提出之后,各
种微小型便携式能量设备和空间飞行器研究有了极

大发展,氢气及烷烃类燃料在微尺度下的燃烧(燃
烧器特征尺度与火焰厚度相当,处于毫米量级)引

起了人们的关注[1 - 2]。 相较于宏观尺度,微尺度下

的燃烧出现了许多问题[3],如由于表体比增加而加

剧的散热损失,气体停留时间减少导致的反应不充

分等。 这些问题均可能降低火焰稳定性,使火焰更

容易淬熄。 为解决上述问题,研究人员提出了很多

方法和措施,如采用过焓燃烧[4]、多孔介质燃烧[5]

及改进燃烧室结构[6 - 7]等来提高微尺度燃烧的稳定

性和效率。
另一方面,由于燃烧器尺寸的显著减小,气体与

固体壁面的耦合传热得到极大增强,带来微尺度下

的各种独特的火焰现象。 对于预混燃烧,较为典型

的有圆管和平行平板通道中的反复熄火与着火

(FREI) [8]、弱火焰(Weak Flame) [9] 以及三维径向

通道中各种稳态和非稳态的火焰形态[10]。 扩散燃

烧,作为另一种燃烧模式,因其能有效地抑制火焰的

闪回现象,因此更符合实际的安全操作。 “火焰街”
(Flame-Street)作为微尺度扩散燃烧中一种奇异的

火焰形态,Miesse 等人[11 - 14]在实验中首次发现。 在

该现象中,微通道中的火焰分裂成若干个沿流动方

向依次排列的小火焰团。 XU 等人[15]在介观尺度的

扩散燃烧器中也观测到了该现象。 最近,KANG 等

人[16 - 17]使用开源 CFD 工具 OpenFOAM 对甲烷 /氧
气扩散“火焰街”进行了详细的数值模拟,深入剖析

了流场与火焰相互作用、各离散火焰微团的热化学

结构,并研究了各参数(壁面温度、进口流速和全局

当量比)对火焰形态的影响。 研究[17] 发现,由于在

各火焰团后部存在局部熄灭现象,使得燃烧器效率

较低。
鉴于文献中关于催化反应促进微尺度燃烧稳定

性有着广泛报道[18 - 21],本文结合催化燃烧技术,使
用数值模拟方法研究催化反应的引入对“火焰街”
形态的影响,并通过分析燃烧效率及甲烷转化率等

参数来研究其是否对燃烧器性能有一定的改进

作用。

1　 数值计算模型

1. 1　 物理模型

燃烧器 Y 形通道三维物理模型如图 1 所

示[11 - 13],图中横纵坐标表示模型的物理尺寸。 所模

拟的扩散通道呈 Y 型(除进口外),主体部分尺寸为

32. 5 mm(长度) × 5 mm(宽度) × 0. 75 mm(高度)。
两进口宽度均为 5 mm,分别通入甲烷和氧气,随后

在通道内相互扩散、混合及反应。 燃烧后的气体由

右侧出口流出。

图 1　 燃烧器中剖面和催化剂段分布位置

Fig. 1 Sliced central-plane of the combustor

and the positions of the catalyst segments

依据通道内 3 段离散火焰微团(无催化纯气相

反应)的位置,在内壁面上将催化剂涂覆位置分成 3
段,催化段 1,2,3 面积分别为 31. 25,25 和100 mm2。
根据催化剂的具体布置情况,共设置了 5 种工况:工
况 1,纯气相反应基准工况;工况 2,催化剂局部涂覆

在 2 + 3 处;工况 3,催化剂全涂覆在 1 + 2 + 3 处;工
况 4,催化剂局部涂覆在部位 3 处;工况 5,催化剂局

部涂覆在部位 1 处。
1. 2　 计算方法

采用商用 CFD 软件 FLUENT 16. 0 对微通道内

CH4 / O2 火焰进行稳态数值计算,求解连续性、动
量、能量和组分方程。 采用二阶迎风格式对微分方

程组进行离散,并采用 SIMPLE 算法处理速度 - 压

力耦合问题。
在燃烧器入口处, CH4 和 O2 分别以 0. 3 和

0. 6 m / s的均匀速度分布 (实验中的典型速度条

件[11 - 13])进入通道,气体进口温度统一设置为 300 K。
燃烧器壁面为无滑移条件,并设置定壁温为 800 K。
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出口边界条件为压力出口,给定压力为一个大气压。
由于整个燃烧室结构比较规则,因此使用 ICEM 软

件选择结构化网格对计算流体域进行划分,网格尺

寸为 0. 1 mm,网格数量为 21 万。 采用的气相化学

反应机理为 GRI-Mech 3. 0,由于考虑甲烷在纯氧环

境中燃烧,因此在机理中去除了与氮相关的基元反

应与所有组分。 修正后的反应机理包括 36 种组分

和 219 种基元反应[20,22 - 23]。
由于国内外缺乏催化“火焰街”的相关实验数

据,为验证计算模型的准确性,首先在当量比 1. 0、
甲烷流量 100 mL / min 的无催化反应工况下,进行了

模拟与实验火焰的对比,如图 2 所示。 从图 2 中可

以看出,实验中观测到的离散火焰微团现象在数值

模拟结果中得到了较准确的重现。 特别是在实验和

模拟中,分离的火焰段相对于混合层呈不对称形状,
“月牙”状火焰有一个“钩”指向氧气侧,证明了该模

拟工具能够捕捉到微扩散“火焰街”的关键特征。
在考虑催化反应时,直接使用 Deutschmann 等人[24]

提出的 CH4 / Pt 表面化学反应机理。 该机理已得到

实验 验 证, 并 广 泛 应 用 于 微 催 化 燃 烧 的 模 拟

中[25 - 26]。 因此,可以认为本研究所得到的数值计算

结果具有较高的准确性。

图 2　 数值模拟与实验火焰[14]对比

Fig. 2 Simulated flames vs. experimental flames[14]

2　 结果与分析

2. 1　 催化反应对“火焰街”形态的影响

首先,对无催化基准工况 1 和催化剂局部涂覆

工况 2 进行了对比。 图 3 为燃烧室中心截面( z =
0. 375 mm)温度及 OH + ,CO 和 CO2质量分数云图。
可以发现,在引入催化反应后“火焰街”形态发生了

显著变化,通道内火焰微团个数从无催化反应基准

工况时的 3 个减少到 2 个。 同时,通道内第 1 个锚

定火焰的长度有所增加,其燃烧温度也大幅提高,火
焰最高温度(也为通道内最高温度值)从2 149 K升

高到2 346 K,说明燃烧强度得到了显著提升。
从图 3 的 OH + ,CO2 及 CO 组分质量分数云图

中也可以看出这一变化趋势,加入催化反应后通道

内自由基 OH + 及反应中间产物 CO 的质量分数最大

值分别从 0. 014 和 0. 135 提高至 0. 018 和 0. 21。 燃

烧产物 CO2 质量分数整体水平在通道内也有所提

高,揭示出表面催化剂的引入使得燃烧反应更加

完全。

图 3　 工况 1 和工况 2 燃烧室剖面(z = 0. 375 mm)

温度分布及 OH + ,CO2和 CO 质量分数分布云图

Fig. 3 Contours of temperature,OH + ,CO2 and CO

mass fractions on the plane(z = 0. 375 mm) in

the case Ⅰ and Ⅱ

图 4 为 OH + ,CO2,CO 质量分数在燃烧室中心

截面( z = 0. 375 mm) 中心线和近壁面( z = 0. 749
mm)中心线上的分布曲线,箭头表示的是工况 2 催

化剂涂覆的起始位置。 与前述分析一致,由于催化

反应的加入促进了整个通道内的燃烧强度,OH + 质

量分数峰值在中心截面和近壁面上相较于无催化基

准工况均有明显上升。 从 CO 的质量分数曲线可以

看出,加入催化反应之后在燃烧器入口附近由于燃

料氧化剂快速反应产生了大量的 CO,但随后又被快

速地消耗,在燃烧器出口处剩余更少。 因此,燃烧产

物 CO2在催化反应时除了体现出较高质量分数峰值

之外,其在燃烧器出口附近也呈现出较高的水平
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(更多的 CO 转化为 CO2)。 另外,对比 CO2 在中心

截面和近壁面处的分布可以发现,其在近壁面处有

着更高的浓度。 主要原因是由于壁面催化反应对

CO2分布有着重要贡献 (反应 CO ( s) + O ( s) →
CO2(s) + Pt(s)),吸附反应消耗了一部分壁面附近

的 CO,也通过解吸附自由基加快壁面附近气相反应

的速率,消耗更多的 CO 组分,使得 CO2在催化区域

的近壁面大量生成后,又沿着壁面向通道上游无催

化区继续扩散,导致近壁面较通道中心截面始终维

持较高的 CO2质量分数水平。

图 4　 燃烧室中心截面(z = 0. 375 mm)和近壁面

(z = 0. 749 mm)中心线 OH + ,CO2和 CO 质量分数曲线

Fig. 4 Profiles of OH + ,CO2and CO mass fractions

along the center plane(z = 0. 375 mm)and near the
inner walls(z = 0. 749 mm)

2. 2　 各工况下的燃烧性能

催化剂活性位密度相同时,催化面面积和催化

面位置对燃烧器燃料(甲烷)转化率和燃烧效率有

着重要影响。
甲烷转化率 θ 定义为:

θ =
m· in,CH4

- m·out,CH4

m· in,CH4

(1)

式中: m· in,CH4
和 m·out,CH4

—燃烧器进口与出口处的甲

烷质量流量,kg / s。
燃烧效率 η 为:

η =
∫
V

HRRdV

m· in,CH4
·LHVCH4

(2)

式中:HRR—热释放率,W / m3;V—燃烧器体积(沿
全计算区域积分), m3; LHVCH4

—甲烷的低热值,
J / kg。

图 5 为各工况下的甲烷转化率 θ 和燃烧效率

η。 从工况 1,2,4 的对比可以看出,燃烧器内表面

涂覆适当面积的 Pt 催化剂,可以在一定程度上提高

甲烷转化率 θ。 然而,对于催化剂全涂覆的情况(工
况 3),由于催化反应在此时阻碍了甲烷转化(表面

催化反应的生成物对气相反应呈现抑制作用),该
工况的甲烷转化率反而下降,只有 41. 16% ,甚至低

于无催化基准工况的水平。 因此,θ 值与催化剂涂

覆面积呈现出非单调关系。 对于燃烧效率 η,引入

催化反应的工况均比无催化基准工况有显著提升。
其中,工况 2 燃烧效率达到了 40. 25% ,比工况 1 的

η 值(33. 25% )提升了 21% 。 同样,催化剂全涂覆

工况 3 的 η 值在工况 2 ~ 工况 4 中处于最低水平,
说明燃烧效率与催化剂涂覆面积也为非单调关系。

图 5　 催化剂不同涂覆方式对甲烷转化率和

燃烧效率的影响

Fig. 5 Effect of coating positions of catalyst on the

methane conversion rate and combustion efficiency
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此外,当催化剂被涂覆在燃烧器前段部位时

(工况 5),其甲烷转化率达到最大,接近 45% ;燃烧

效率也与工况 2 的数值相当,较大幅度领先其它

工况。
图 6 为 5 种工况的 OH + 在中心截面的云图,揭

示出各工况甲烷转化率 θ 和燃烧效率 η 差异的原

因。 对比有 /无催化剂涂覆情况时(工况 1 ~ 工况

4),尽管工况 1 的通道内火焰微团个数(2 个)较后

者(3 个)少,但由于催化反应对燃烧热释放也有很

大促进作用,在气相 -催化反应的相互促进作用下,
燃烧器燃烧效率得到大幅提升。 当催化剂涂覆面积

增加时(工况 1→工况 4→工况 2),通道进口处锚定

火焰的长度首先增加,说明燃烧强度提升;但当进一

步增加催化剂面积至全涂覆时(工况 2→工况 3),
该锚定火焰长度在表面催化反应的抑制作用下显著

减小,燃烧强度反而降低。 当催化剂移至燃烧器前

段部位布置时(工况 5),通道内“火焰街”形态又发

生了很大变化,火焰微团个数增加到 4 个,因此甲烷

转化率(接近 45% )和燃烧效率(40. 25% )达到各

工况中的最优水平。

图 6　 5 种工况燃烧室中心截面 OH + 的质量分数分布

Fig. 6 Contours of OH + mass fraction on the

center plane for the five cases

图 7 为各工况下 OH + 和 CO 质量分数在燃烧室

中心截面( z = 0. 375 mm)和近壁面( z = 0. 749 mm)
中心线的分布。 催化剂涂覆工况 2 ~ 工况 4 的曲线

较为相似,区别仅为 OH + 与 CO 的峰值相对大小;
CO 质量分数在燃烧器出口处均处于较低水平

( < 0. 01% )。 值得注意工况 5,出口附近的 CO 质

量分数达到了 0. 045% 左右,甚至超过了工况 1
(0. 032% ),这一部分未反应的 CO 将是今后进一步

提高燃烧器效率的重要考虑因素。

图 7　 5 种工况燃烧室中心截面(z = 0. 375 mm)和近壁面

(z = 0. 749 mm)中心线上的 OH + 和 CO 质量分数曲线

Fig. 7 Profiles of the OH + and CO mass fractions on the
center plane(z = 0. 375 mm)and near the inner walls

(z = 0. 749 mm) for the five cases
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3　 结　 论

通过数值模拟方法研究微尺度 Y 型扩散燃烧

器中 Pt 催化剂的使用及其在内表面的涂覆方式对

“火焰街”形态、燃烧效率的影响,得出结论:

(1) 催化反应使“火焰街”的形态出现显著变

化:火焰微团个数由无催化基础工况时的 3 个变为

燃烧器后段局部涂覆及全涂覆催化剂时的 2 个,而

在前段局部涂覆时达到 4 个火焰微团;

(2) 涂覆催化剂可以改善燃烧器内部燃烧状

况,提高甲烷转换率及燃烧效率,最大值分别为

45%和 40. 25% ;

(3) 甲烷转化率和燃烧效率与催化剂涂覆面积

呈现出非单调关系,存在一最佳涂覆面积使燃烧器

性能达到优化。
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