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摘要:采用稀疏拉格朗日过滤密度函数(稀疏FDF)方法,对Sandia火焰E进行了模拟.运用稀疏

颗粒蒙特卡洛方法求解标量的FDF方程,采用广义多维映射条件(MMC)模型保证混合的当地性.
将现有稀疏FDF方法中的密度耦合方法作了改进,以颗粒上等效焓源项的条件平均值作为源项直

接耦合到大涡模拟(LES)求解的等效焓输运方程中.模拟结果表明,改进的密度耦合方法比较合

理,可以减少LES结果的偏差,计算结果与实验结果符合得很好.
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Abstract:Sparse-Lagrangianfiltereddensityfunction(FDF)simulationisperformedforSandiaflameE.
Sparse-LagrangianMonteCarlomethodisusedtosolvethescalarFDFtransportequations,inwhicha
generalizedmultiplemappingconditioning(MMC)modelisimplementedtoenforcemixinglocalness.A
modifieddensitycouplingmethodforSparse-LagrangianFDFisproposed,inwhichtheconditionalmean
sourcetermofequivalententhalpyisfedbackdirectlyasthesourcetermintheEulerianequivalent
enthalpytransportequationoflargeeddysimulation (LES).TheresultsofSparse-LagrangianFDF
simulationindicatedthatthenewdensitycouplingmethodismorereasonablethanthepreviousonesin
reducingthenumericalerrorsinLESresults,andthatthesimulationresultsagreewellwiththe
experimentaldata.
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0 引言

概率密度函数(probabilitydensityfunction,
PDF)方法是一种能够直接求解化学反应速率的湍

流燃烧模拟方法,通常采用蒙特卡洛方法求解PDF
的输运方程.PDF方法的研究热点集中在小尺度混

合模 型 中,常 见 的 模 型 有 IEM(interactionby
exchangewiththemean)模型、Curl模型、EMST
(euclidean minimumspanningtree)模 型[1]以 及

MMC(multiplemappingconditioning)模型[2],近几

年 提 出 的 小 尺 度 混 合 模 型 有 SPMM(shadow-
position mixing model)[3]、各 种 衍 生 MMC 模

型[4-8]、分形IEM 模型[9]、考虑差异扩散的IEM 模

型[10]以 及 PSP(parameterizedscalarprofiles)模
型[11]等.PDF 方 法 可 以 和 雷 诺 平 均(Reynolds-
averagedNavier-Stokes,RANS)方 法 结 合,称 为

RANS/PDF 方 法.PDF 方 法 也 可 与 大 涡 模 拟

(LES)方法相结合,称为过滤密度函数(FDF)方
法[12],或者LES/PDF方法.传统的PDF/FDF方法

每个网格中需要有几十个颗粒,消耗的计算资源较

大.Cleary等[13]提出了稀疏拉格朗日 FDF(稀疏

FDF)方法,颗粒数目少于LES网格数目,直接减小

了求解化学反应的计算量[5].
与传统的密集PDF/FDF方法不同,由于颗粒

分布比网格更加稀疏,稀疏FDF方法中颗粒上标量

的小尺度混合不再局限在单个网格内.为避免数值

计算熄火,采用广义 MMC混合模型,保证混合的当

地性[1].Cleary等[13]的广义MMC模型使用LES计

算的过滤混合物分数插值得到颗粒的参考变量.结
合颗粒在参考变量空间与物理空间的距离来选取配

对的颗粒,并以Curl模型形式混合.其中的混合时

间尺度也无法直接套用传统PDF/FDF方法的模

型.针对稀疏FDF方法,Cleary等[13-14]与 Vo等[15]

分别给出了不同形式的混合时间尺度模型.
与FDF方法相同,稀疏FDF方法中,LES方法

得到速度、湍流粘性系数与混合物分数,提供给颗粒

进行蒙特卡洛计算.在颗粒场中计算标量的输运与

混合,并且直接计算化学反应,之后将化学反应带来

的密度变化耦合到LES方程.在稀疏FDF方法中

使用的密度耦合方法能直接影响LES结果.在Ge
等[16]使用稀疏FDF方法计算的Sandia火焰E结果

中,LES计算结果与实验结果偏差较大.LES得到

的混合物分数与实验值相比在中心线上衰减更快,

Barlow等[17]认为这与热释放率偏小有关.Ge等使

用的密度耦合方法中,与热释放率类似的等效焓源

项以负反馈的形式出现,可能导致等效焓源项偏小.
为了缩小LES结果与实验结果的偏差,本文提

出了用颗粒等效焓源项的条件平均作为等效焓输运

方程中源项的密度耦合方法,并对Sandia火焰E进

行稀疏FDF方法模拟,验证提出的密度耦合方法.

1 稀疏拉格朗日FDF方法

稀疏拉格朗日FDF方法结合了LES方法和拉

格朗日颗粒方法.LES方法求解过滤的连续方程、
动量方程及混合物分数的输运方程分别为
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式中,-代表过滤量;~ 代表密度加权过滤量;P
为压力;ρ为密度;u 为速度;f 为混合分数;τij 与

Tij 分别代表黏性应力张量与亚网格应力张量.本
文中亚网格应力张量采用涡粘模型,亚网格黏性系

数由拉格朗日平均的动态模型给出[18];j与J 分别

代表标量的可解扩散通量与亚网格通量.亚网格通

量采用涡扩散模型,在湍流施密特数为1的假定下

得到亚网格扩散系数.
标量的FDF方程用蒙特卡洛方法求解,通过一

组随机微分方程(stochasticdifferentialequation,
SDE)描述颗粒的运动[12].颗粒运动的SDE包括颗

粒跟随流体的运动,以及模拟扩散过程而附加的颗

粒运动,即

dXit  = ui
+

1
ρ
∂ρ D+Dt    

∂xi





 




 dt+

 
2D+Dt  dWi (4)

式中,dXi 表示颗粒在i方向上的位置,dWi 表示维

纳过程;D 与 Dt 表示分子扩散系数与湍流扩散

系数.
颗粒上标量ϕ 变化包括混合过程dM ,与化学

反应源项dS 这两部分,
dϕ(t)=dM +dS (5)

式中,dM 由广义 MMC模型描述,而dS 不需要模

型,可以直接求积分.
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1.1 广义 MMC混合模型

混合过程dM 采用由 MMC模型推广得到的广

义 MMC模型.广义 MMC模型采用LES计算的混

合物分数插值得到颗粒的参考变量,结合空间上的

三维距离,以Curl模型构造出目前使用的混合模

型.颗粒p 和q之间的距离的平方 d2
p,q 定义为

d2
p,q =∑

3

i=1

 
3d

p,q
xi

rm  
2

+
dfp,q

f

fm  
2

(6)

式中,rm 与 fm 是物理空间上和混合分数空间上的

特征长度,分别用于无量纲化物理空间距离 dp,q
xi

与

参考变量距离 dfp,q
f .fm 预先给定,一般为当量混

合物分数的1/10.依据湍流混合层分形的特性,厚
度为fm 的标量薄层中颗粒的距离估算为

rm =Cm
df
dn

Δ3
L

r2-Dfc

1
fm  

1/Df
(7)

式中,df/dn 表示混合物分数的最大方向导数,rc

为分形的内截断尺度,Δ3
L 则是估计的颗粒所占体

积.本文采用的模型常数 Cm 为0.5,分形维度 Df

为2.16.
按照式(6)计算颗粒之间距离的基础上,借用

K-D树近似选取距离近的颗粒,进行配对混合.颗
粒的混合过程可以表述为下面的Curl形式:

ϕp
α(t+Δt)=ϕp

α t  +μ ϕp,q
α t  -ϕp

α t    
ϕq

α(t+Δt)=ϕq
α t  +μ ϕp,q

α t  -ϕq
α t    (8)

式 中,ϕ 为 标 量;ϕp,q
α (t)= [wpϕp

α(t)+wq

ϕq
α(t)]/[wp+wq],上标p,q表示不同颗粒,下标

α区分不同标量;w 为颗粒质量;μ=1-exp(-
Δt/τp,q

L );t为时间;Δt为计算时间步长;τL 为混合

的时间尺度,通过模型确定.配对颗粒的混合时间尺

度取为 这 两 颗 粒 计 算 值 的 算 术 平 均,即 τp,q
L =

τp
L +τq

L  /2.
本文 结 果 采 用 Cleary 等 的 混 合 时 间 尺 度

模型[13]:

τL =
Cfβd2

f

2D+Dt  �f·�f
(9)

这里 Cf 是模型常数,参照文献[13]取0.1;β参照

文献[13,16]取3;df 为配对颗粒在参考变量空间

的距离.
1.2 改进的密度耦合方法

FDF方法需通过密度耦合方法将颗粒热释放

带来的密度变化反映到LES计算中.通过比等效焓

这一标量间接地耦合密度的方法较为常见[19].比等

效焓的定义为

hs =
γ0

γ0-1
RT (10)

式中,γ0 为比热比;R 为气体常数;T 为温度.LES
求解的等效焓输运方程为:

∂ρhs
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+Shs
(11)

方程中 Shs
 为等效焓源项,需要使用模型封闭.

传统密集颗粒FDF方法中,采用网格内颗粒上

的等效焓源项加权平均并平滑之后的值作为该网格

处的等效焓源项,返回到等效焓输运方程[20-21].而
在稀疏颗粒方法中,因为单个网格中颗粒少甚至没

有颗粒,直接采用这种方式会带来数值不稳定等不

利影响.
Cleary等在稀疏FDF方法中以LES计算给出

的比等效焓值 hs
 与目标比等效焓值F(f;x,t)之

差,除以一个人为确定的弛豫时间 τrel 并乘上密度,
作为等效焓输运方程(11)的等效焓源项[13]:

Shs
=ρ

F(f;x,t)-hs


τrel
(12)

目标比等效焓值由 LES计算的当地混合物分数

f ,以及由额外数据结合当地颗粒状态确定的比等

效焓曲线F(f)决定.这类似于一个负反馈过程,弛
豫时间较大,有可能导致LES网格上比等效焓的值

过小.如果弛豫时间比计算时间尺度小则会造成数

值振荡.同时在文献[22]中称类似的项为弛豫项,而
非源项.

结合传统的FDF的密度耦合方法与Cleary的

条件平均曲线办法,本文对密度耦合部分进行改进.
考虑等效焓源项可能沿轴向的变化情况,同时也为

了减小程序的并行开销,预先将整个计算域沿着轴

向分为几个子区域,各个子区域使用各自的条件平

均曲线.首先得到子区域内每个颗粒上的比等效焓

源项:
Shs,L

ρ
=

hs,L ϕ(t+Δt)  -hs,L(ϕt  )
Δt

(13)

式中,下标L 表示颗粒上的量.之后在每个子区域

内各自将颗粒上的比等效焓源项以颗粒上的参考变

量 fref,L 为条件,得到条件平均曲线

FS(f)=<
Shs,L

ρ
fref,L(t+Δt)=f> (14)

具体的做法是将子区域内参考变量空间分为多个区
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间,计算参考变量区间内颗粒上比等效焓源项的质

量加权平均值.为避免数值振荡,将同一参考变量区

间内前5个有颗粒的时间步上的质量加权平均值进

行时间平均.使用参考变量区间上离散的值,通过线

性插值得到子区域内使用的条件平均曲线.依据网

格上的LES计算的过滤混合物分数值,得到该网格

处LES计算需要的等效焓源项,即

Shs
=ρFS(f;x,t) (15)

最后使用该网格上的比等效焓值计算得到LES迭

代所需的密度,完成整个密度耦合过程.

ρ=
γ0

γ0-1
P
hs

(16)

  在颗粒稀疏的情况下,新的密度耦合方法能够

直接利用颗粒计算反映产生的等效焓源项,同时避

免了等效焓源项大小随着人为确定的弛豫时间的改

变而变化.

2 计算结果讨论

2.1 算例设置

本文计算的算例是非预混圆管射流值班火焰

Sandia火焰E.进口包含三股气流,分别是中心射流、
值班火焰和外部空气伴流,基本参数见表1.燃烧器

基本几何参数与各个入口参数参照文献[23]给定.
圆柱坐标系中的计算域轴向长度为35D ,径向

为15D ,周向为2π.采用结构化网格划分500×85×
32.火焰E中湍流主要由于剪切产生,三个入口均给

定均匀的速度.算例LES的初始场中,给定混合物分

数全为0,颗粒上的混合物分数也初始化为0.LES中

全场初始比等效焓值给定与空气伴流进口的值一致.
LES求解中采用有限差分法离散控制方程,动

量方程的时间与空间离散均为二阶格式,标量方程

的空间离散使用三阶 WENO(weightedessentially
non-oscillatory)格式.蒙特卡洛方法中,SDE方程采

用弱一阶显式求解,颗粒上的参考变量以及速度由

LES计算过滤值三阶插值得到.初始场与各个入口

的颗粒按照大约8个网格一个颗粒(1L/8E)的比例

设定.参照文献[16],广义 MMC模型中计算参数

fm 选定为 fm =0.03.LES计算的时间步长由

CFL=0.2控制,蒙特卡洛方法使用与LES相同的

时间步长.密度耦合的分区划分与并行分区一致,沿
轴向划分24个子区域,每个子区域轴向长度约为

1.5D.甲烷燃烧的化学反应机理采用17组分73基

元反应的sk17骨架机理[24],采用dvode直接积

分[25].由初始状态先计算大约10个流体通过时间;
然后计算相同时长的统计数值,分别得到LES计算

的混合物分数的统计结果,以及颗粒上计算的混合

物分数、组分质量分数和温度的统计结果;最后用瞬

时颗粒上的参考变量、混合物分数与温度数据,得到

散点图与条件平均图.
表1 Sandia火焰 E三股气流进口基本参数

Tab.1 BasicparametersofthreeinletsofSandiaflameE

各个进口的状态 中心射流 值班火焰 空气伴流

流速/(m/s) 74.4 17.1 0.9

入口尺寸 内径7.2mm(D)内径18.2mm 30cm×30cm

温度/K 294 1880 291

混合物分数 1 0.27 0

组分

体积分数

25%甲烷与

75%空气

当量比0.77的

甲烷空气混

合燃烧产物

空气

2.2 结果分析

图1为使用改进密度耦合方法在稀疏FDF程

序中,由LES计算的过滤混合物分数插值得到的颗

粒上的参考变量与颗粒上通过广义 MMC模型计算

的混合物分数的散点图.散点的参考变量与混合物

分数明显成正相关,大致分布在图的对角线附近.这
代表颗粒与LES计算得到的混合物分数一致性较

好.图中散点仅在两端稍微偏离对角线位置.文献

[1]认为两者的偏差是由于稀疏颗粒带来的轴向扩

散导致.而作者认为这也可能是由于混合的时间尺

度在剪切层外的估计值偏大导致的.
图2为三个截面上由实验、LES以及颗粒统计

得到的混合物分数平均值与均方根分布图.可以看

到LES平均值与实验结果平均值间的偏差相比文

献[16]中的结果明显减小.这是因为改进的密度耦

合方法中等效焓的源项比之前的方法更为合理.图
中出现了颗粒计算的混合物分数平均值相比LES
结果在混合层靠近中心侧偏大,在另一侧则偏小的

现象.这与图1的散点图中两端偏离线性相关的现

象有关.在文献[16]中亦出现类似的情况.图2中三

个截面上混合物分数的均方根分布图,尽管大小稍

有偏差,但峰值位置基本与实验一致.颗粒计算的均

方根与LES计算的并不一致,可能是由于颗粒混合

时间尺度模型的估计存在偏差.
图3为颗粒上的混合物分数-温度的散点图与

实验结果的比较.在上游x=7.5D,计算得到的散

点基本分布在反应平衡位置,说明基本没有局部熄
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图1 x/D=7.5,15,30处参考变量-混合物分数散点图

Fig.1 Scatterplotsofinstantaneousreferencemixturefractionversusmixturefractionatx/D=7.5,15,30

实线是计算结果(蓝线是LES结果,红线是颗粒场得到的值);符号是实验值

图2 x/D=7.5,15,30处混合物分数平均值(mixturefraction)与均方根(mixturefractionRMS)沿径向分布

Fig.2Radialprofilesoftheaverageandrmsofmixturefractionatx/D=7.5,15,30

图 3 x/D=7.5,15,30处混合物分数-温度的计算结果(MMC-T)与实验结果(exp-T)的散点图

Fig.3 Scatterplotsoftemperatureversusmixturefractionatx/D=7.5,15,30,

topfiguresshowsimulationresultsandbottomfiguresareforexperimentaldata

火现象.到下游处在x=15D 和30D,计算的散点

有少量偏离平衡位置,显示出局部熄火的存在.与实

验相比,计算反映出来的局部熄火现象比较微弱.图
4是将图3中散点处理后得到的在混合分数空间的
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条件平均的温度分布,可以看到,由于火焰E的局

部熄火并不强烈,计算得到的条件平均值与实验值

符合很好.除了7.5D 处实验结果稍有局部熄火而

计算值没有较好地计算出来外,大致都在反应平衡

位置处.图5为三个截面上由颗粒统计得到的温度

平均值的分布.计算结果与实验值总体偏差不大.计
算的每个截面上温度的峰值比较准确,仅在x=
30D 处偏差稍为明显.这可能是由于β 取为常数3
使得下游处混合时间尺度偏大,导致颗粒的混合物

分数在参考变量上的方差较大,使得计算的径向分

布温度平均值比实验值稍小.
图6为由颗粒统计得到的三个截面上平均组分

质量分数沿径向的分布.可以看到 H2O,CO2,CO
这三个组分质量分数的计算值与实验值大体上接

近,预测的峰值位置也较为准确.此外,组分质量分

数的偏差与计算的混合物分数偏差表现出一定的相

关性,可能是由于上游颗粒计算时数值扩散累积引

起下游的偏差.

圆点为实验值,实线为计算值

图4 x/D=7.5,15,30处混合物分数-温度条件平均值

Fig.4 Profilesofconditionalmeantemperatureversusmixturefractionatx/D=7.5,15,30

圆点为实验值,实线为计算值

图5 x/D=7.5,15,30处温度平均值沿径向分布

Fig.5Radialprofilesoftheaveragetemperatureatx/D=7.5,15,30

圆点为实验值,实线为计类算值

图6 x/D=7.5,15,30处H2O,CO2,CO质量分数平均值沿径向分布

Fig.6 RadialprofilesoftheaveragemassfractionofH2O,CO2andCOatx/D=7.5,15,30

3 结论

本文采用稀疏拉格朗日FDF方法模拟有轻微

局部熄火现象的Sandia火焰E.考虑到稀疏FDF方

法中密度耦合方法能够直接影响LES的计算结果,
于是本文提出了改进的密度耦合方法,将颗粒上等

效焓源项的条件平均值作为源项直接耦合到LES
求解的等效焓输运方程中.相比于先前需要给定弛
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豫时间的负反馈形式密度耦合方法,改进的密度耦

合方法能够给出更合理的等效焓源项.
Sandia火焰E模拟结果中,混合物分数、组分

质量分数以及温度均得到与实验比较接近的结果.
相比于文献[16]中LES与实验仅是拓扑相似的结

果,本文中LES计算的混合物分数结果与实验结果

更为接近.但Sandia火焰E的局部熄火现象没有很

好地得到模拟,下一步工作是在稀疏拉格朗日FDF
方法的框架下寻找一个更为合理的时间尺度模型.
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