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摘　要：为精确计算压燃式缸内燃油喷射发动机中的碳烟生成，提出了新的计算模型．不同的燃烧室区域
应用不同的计算模型，当区域温度 Ｔ＜１５００Ｋ，只计算气体状态下生成的碳烟前驱物 ＰＡＨｓ；当区域温度
Ｔ≥１５００Ｋ，碳烟前驱物ＰＡＨｓ和源项均进行计算。计算前驱物ＰＡＨｓ利用修改的ＦＭ模型，碳烟源项的生
成包括碳烟的起始、生长、氧化以及聚合。同时认为温度和过量空气系数是影响碳烟生成的最主要因素，即

在温度Ｔ＞１５００Ｋ，过量空气系数Ф＜０．６才能产生碳烟．新的计算模型移植在ＫＩＶＡ３Ｖ源代码中，计算
了直喷式发动机在不同喷射时间、不同轨压下的碳烟瞬态值，并用试验验证了该模型．给计算直喷式柴油机
生成的碳烟提供了新的方法．
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　　碳烟（ｓｏｏｔ），也称碳黑或碳粒，是压燃式缸内
燃油喷射发动机最重要的有害排放物之一．尽管
经历了一个多世纪的研究，但目前对它生成机理

的研究仍然是一项挑战性的工作［１］．如Ｋ．Ｎｉｓｈｉｄａ
等［２］基于此提出了一个两步模型，该模型由于易

于移植而被广泛的应用在工程计算领域．但该模
型仅对碳烟的生成和氧化做了计算，并没有计算

碳烟的前驱物———多环芳香烃（ＰＡＨ）．Ｈ．Ｂｏｃｋ
ｈｏｒｎ［３］提出了详细化学模型（ＦＭ模型），但该模
型未考虑ＰＡＨ的计算［４］；Ｔ．Ｋａｍｉｍｏｔｏ等［５］在理

论上发现同时降低碳烟和 ＮＯｘ的温度通道；Ｔ．
Ｊａｃｏｂｓ等［６］在现实的发动机上验证了文献［５］理



论的正确性，同时，ＦＭ模型中的 ＰＡＨ计算包括
６３种组分和２６８个反应，至少目前的计算机速度
而言，非常困难移植在三维湍流运动计算中［７］．
ＫＩＶＡ源代码碳烟计算模型是建立在 Ｓｕｒｏｖｉｋｉｎ
Ｎａｇｌｅ模型基础上，构成简单实用的计算模型，但
ＫＩＶＡ源代码中的碳烟计算模型分布简单两步模
型，没有考虑温度和组分变化对碳烟生成的影响．
近年来有很多成果［８－１０］，证实其计算的简单化，

如文献［９］从计算碳烟前驱物 －多环芳香烃
（ＰＡＨ）入手，分析了 ＰＡＨ的具体形成过程，得到
了ＰＡＨ在生成过程的浓度变化．本文正是针对
ＫＩＶＡ原模型的不足提出了改进的计算模型，利
用温度作为控制计算碳烟的基本标准，同时利用

稳定状态法缩减了ＦＭ模型中ＰＡＨ的计算，编制
新的计算程序并移植在大型三维湍流源代码程序

ＫＩＶＡ３Ｖ中，并用试验验证分析了该模型．

１　改进模型的建立
本文改进模型分为：１）ＰＡＨ的计算；２）碳烟

的计算．其总体结构和计算流程如图１所示．
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图１　碳烟改进模型结构图

１１　ＰＡＨ的计算
对碳烟的前驱物 ＰＡＨ采用“骨架”反应机

理，根据最近文献［１１］将其中起主要作用的物质
（Ｃ２Ｈ２和Ｃ４Ｈ５）作为反应的基础，形成第１个苯
环，通过“脱氢加乙炔”机理形成 ＰＡＨ的代表性
组分Ｃ１０Ｈ８，Ｃ１０Ｈ８氧化反应的产物不是 ＣＯ２，而
是ＣＯ和ＨＣ的基团．ＰＡＨ模型的计算修改了 Ｆ
Ｍ模型，由燃料热解、第１个苯环形成、环化反应、
氧化反应组成，其计算单位为：秒（ｓ）、厘米（ｃｍ）、
卡（Ｋ）、摩尔（ｍｏｌ）．
１２　碳烟的计算

本文计算碳烟源项的生成包括：碳烟的起始、

生长、氧化以及聚合．
１２１　碳烟的起始

碳烟的起始过程不仅与烃燃料的热解有关，

而且也有与其特定的前驱物相关的化学过程．试
验表明，火焰中与碳粒相关的中间组分主要有

ＰＡＨ和聚炔烃，ＰＡＨ和聚炔烃对碳烟粒子的成核
起着同等重要的作用，并采用这两类烃中最简单

的：萘（Ｃ１０Ｈ８，简记为Ａ２，表示含两个苯环的芳香
烃）和联乙炔（Ｃ４Ｈ２），作为碳粒成核过程中的代
表性组分．这样就可写出其反应式为

Ｃ１０Ｈ８→ １０Ｃｓｏｏｔ＋４Ｈ２；Ｃ４Ｈ２→ ４Ｃｓｏｏｔ＋Ｈ２．
其反应率常数为：ｋＡ２ ＝ｋＣ４Ｈ２ ＝１０×

１０７ｅｘｐ（－５０００／ＲＴ），这两个总包反应消除了大
量的中间组分及反应细节，可大大节省计算时间，

而且还提供了一条确定碳粒初始质量和表面积的

简捷途径，以便于后续的表面生长和粒子初始数

密度的计算．基于这两个反应，很容易得出碳烟成
核率的计算式

ωＮｕ ＝１０ｋＡ２［Ａ２］＋４ｋＣ４Ｈ２［Ｃ４Ｈ２］．
１２２　碳烟的生长

碳烟的生长模型是在 Ｆｒｅｎｋｌａｃｈ模型的基础
上修改而得出的，表面生长反应对碳粒质量变化

率的贡献为

ωＳＧ ＝ｋｓ４，ｆＰＣ２Ｈ２ ａ
ｘｓｏｏｔ
ＮＡ
Ａ( )ｓｏｏｔ．

式中：ｋｓ４，ｆ为反应的正向反应率系数；ＰＣ２Ｈ２为乙炔
的分压；ａ为位阻因子，代表碳粒可用于进行表面
生长反应的表面积所占总表面积的比例；Ａｓｏｏｔ为
单位容积中全部碳粒的总表面积．

ａ的取值为

ａ＝１２ ｔａｎ
８１６８
Ｔ －( )４５７＋[ ]１．

　　ｘｓｏｏｔ、ｘｓｏｏｔ分别为ＣｓｏｏｔＨ和Ｃｓｏｏｔ的数密度，它们
之间的关系为

　ｘｓｏｏｔ＝ｘｓｏｏｔ（ｋｓ１，ｆ［Ｈ］＋ｋｓ２，ｆ［ＯＨ］×ｋｓ１，ｂ［Ｈ２］＋
ｋｓ２，ｂ［Ｈ２Ｏ］＋ｋｓ３，ｆ［Ｈ］＋ｋｓ４，ｆ［Ｃ２Ｈ２］）

－１．
式中：ｋｓｉ（ｉ＝１，…，４）为各反应率系数；下标ｆ和
ｂ分别为正反应和逆反应．
１２３　碳烟的氧化

碳烟的氧化作用仍然采用了著名的 Ｎａｇｌｅ模
型，ＯＨ的氧化作用其反应率可写为

ωＯＨ ＝ｒＯＨ
３ｎＯＨ
ＮＡ

８ＲＴ
πＭ( )

ＯＨ

１
２
．

式中：ｎＯＨ、ＭＯＨ分别为 ＯＨ基的数密度和相对分
子质量；ｒＯＨ为 ＯＨ基与碳粒表面的碰撞效率，取
值为０１３．
１２４　碳烟的聚合

碳烟的相互碰撞可借助分子动力论中著名的

Ｓｍｏｌｕｃｈｏｗｓｋｉ方程来描述．为简单起见，假定碳粒
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尺寸均一，于是碳烟凝结所引起的数密度 ｎ的变
化率可表示为

ωＣＯ ＝
５
６ｋＣＯｆ

１
３
Ｖｎ

１１
６．

式中：ｆＶ、ｎ分别为碳烟的体积分数和数密度．反
应率系数计算为

ｋＣＯ ＝
５
１２
３
４( )π

１
６ ６ｋＢＴ
ρ( )
ｓｏｏｔ

１
２
Ｇ·Ｇａ．

式中：ｋＢ为玻尔兹曼常数（１３８×１０
－２３Ｊ／Ｋ）；Ｇ为量

级为２的系数（对球形颗粒）；常数Ｃａ ＝６５５．
１２５　碳烟的计算方法

用数理统计方法计算碳烟分布，碳粒的起始

认为由两个 ＰＡＨ分子聚合而成，粒子聚合由
Ｓｍｏｌｕｃｈｏｗｓｋｉ’ｓ方程进行计算．

２　ＫＩＶＡ源代码中的实现
若实现计算描述的碳烟模型，需要进行的工

作为：１）编制碳烟子程序；２）将碳烟子程序替
代ＫＩＶＡ３Ｖ源代码中碳烟子程序．将改进的碳烟子

程序与ＫＩＶＡ３Ｖ湍流喷雾程序、燃烧子程序等结
合在一起，方可计算本碳烟模型．
２１　碳烟子程序结构

将改进的碳烟模型编制成一个子程序，其包

括两部分：１）计算碳烟的前驱物 ＰＡＨ；２）计算碳
烟颗粒的起始、生长、氧化和聚合，每一次燃烧开

始，便开始执行此子程序，其结构如图２所示，在
编制程序时对每个网格考虑温度和过量空气系数

对碳烟生成的影响，即在温度 Ｔ＞１５００Ｋ，过量
空气系数Φ ＜０６才能产生碳烟，因此提高了计
算效率，并对每一次计算循环均输出碳烟颗粒的

瞬时值，有利于检查碳烟颗粒的生成曲线．由于在
计算表面反应率时，已经用到了碳粒直径 ｄＰ，因
此在实际计算中，须先假定一个 ｄＰ，待经过一个
时间步的计算后，解出 ｄＰ后再更新之．随着计算
的推进，最后ｄＰ可收敛到正确值．同时，在编制碳
烟子程序时，增加程序自检查与输出程序，实现程

序的实时监控，以避免因某些计算变量发散，程序

中止而找不到原因，进而提高调试子程序的效率．
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图２　碳烟子程序结构图

２２　碳烟子程序与ＫＩＶＡ源代码的关系
若将子程序耦合在标准 ＫＩＶＡ３Ｖ源代码中，

位置需放在燃烧子程序之后，碳烟子程序与ＫＩＶＡ
源代码主程序关系如图３所示，计算的基础是喷
雾和燃烧能够顺利算通，在实际计算中，由于燃烧

子程序和碳烟子程序分别独立，ＫＩＶＡ源代码中
燃烧子程序比较简单，可先用 ＫＩＶＡ源代码中燃
烧子程序耦合改进碳烟子程序，以确保碳烟子程

序能在整个计算程序中能算通，同时记录碳烟计

算历程，与 ＫＩＶＡ３Ｖ碳烟原模型进行比较．结果
满意后再耦合燃烧模型，待燃烧模型和改进的碳

烟模型这两个子程序全部能和整个计算程序调通

后，再输出碳烟计算数值作为碳烟最终值．如果遇
到碳烟子程序中途退出，需要检验缸内燃烧后温

度、燃烧后组分浓度、瞬时缸压、放热量等相关输

出数据，具体内容在 ＯＴＡＰＥ１２文件中，尤其是计
算温度和组分浓度，是影响碳烟生成的最重要因

素，需要逐步检查，根据碳烟子程序结构中的实时

监控程序，确定各组分的正常生成，否则碳烟的生

成会自动停止，计算程序也就会自动退出，得不到

想要的结果．此外，需要先按照 ＫＩＶＡ３Ｖ网格建
立规则，建立尽量少的计算网格，以实现快速调试

改进碳烟计算模型的目的．随着网格数量的增加，
计算结果有可能出现一定的不同，但总的趋势不

会变化，要在满足精确性的前提下考虑计算成本，

不是网格越多计算越精确，而是网格越多计算时

间越长，计算成本也会相应增加，所以根据试验数

值选择合适的计算网格非常重要．

３　试　验
本研究基于对福田４ＪＢ１柴油机燃油系统的

改进工作进行，该发动机的ＥＣＵ由本试验室自行
设计，并将原来分配泵供油改成高压共轨系统供

油，同时修改了原燃烧室结构，重新进行了标定，

·４０１· 哈　尔　滨　工　业　大　学　学　报　　　　　　　　　　　　　第４４卷　



由原来的欧 ＩＩ标准已经提升到欧 ＩＩＩ环保标准，
试验柴油机所用的燃料为北京市市售满足国３的

（硫含量＜５０ｐｐｍ（或称１０－６））标准柴油［１２］．
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图３　碳烟计算子程序与ＫＩＶＡ源代码的关系

　　试验系统分为：颗粒气溶胶发生系统、颗粒荷
电系统、气溶胶采样系统、ＥＬＰＩ（ＥｌｅｃｔｒｉｃａｌＬｏｗ
ＰｒｅｓｓｕｒｅＩｍｐａｃｔｉｏｎ）测量系统［１３］．颗粒气溶胶发
生系统主要由一台颗粒发生器、一台空气压缩机、

一台质量流量计与一台中和器组成．颗粒发生器
以一定速度产生颗粒，颗粒被空气压缩机产生的

气流带出形成气溶胶，由于摩擦会使颗粒荷电，为

了消除这些电荷对测量的影响，让气溶胶通过一

个中和器，然后气溶胶进入荷电系统，以此来实现

颗粒的不同荷电工况；此外，ＥＬＰＩ要求气溶胶流
量为１０Ｌ／ｍｉｎ，所以设置一个等速采样系统，通
过采样系统把气溶胶引入ＥＬＰＩ测量系统．

４　计算与试验结果比较分析
因为只有在大的转速下才用一次喷射，所测

试的发动机转速是 ３２９５ｒ／ｍｉｎ，有两种轨压：
１０６、１２０ＭＰａ；其基本数据如表２所示．

表２　一次喷射测试点基本数据

功率／

ｋＷ

转矩／

（Ｎ·ｍ）

轨压／

ＭＰａ

主提前角／

°ＣＡ

油量／

（ｍｇ·ｉｎｊ－１）

油耗量／

（ｋｇ·ｈ－１）

进气压力／

ＭＰａ

２１（Ａ工况） ６１ １０６ １０ １９７ ２６１ ０．０３１

４２（Ｂ工况） １２０ １２０ １０ ３０７ ４０２ ０．０４７

４１　微粒的测定
如图４所示碳烟在原有模型和改进模型的缸

内发展历程比较．每公斤油 Ａ工况的改进模型最
大值２１ｇ，原模型的最大值２２５ｇ，时间差基本
吻合；利用改进模型每公斤油计算得到碳烟

０１３７ｇ，利用原模型计算得到每公斤油０１６４ｇ，
试验测得每公斤油０１２ｇ，改进模型比原模型计
算准确度提高５０％以上．Ｂ工况主喷在上止点后
４°ＣＡ结束，利用原模型计算碳烟峰值发生在上
止点后１６°ＣＡ，其值为每公斤油１８ｇ，改进模型
计算碳烟峰值发生在上止点后１０°ＣＡ，与主喷结
束时间有一定的时间差６°ＣＡ，其值为每公斤油
１６ｇ．原模型的峰值时间远远偏离主喷时间约

１２°ＣＡ，与很多文献叙述不相符［１４－１５］．
４２　不同工况的总结

本文研究的两种工况下碳烟的计算值比较如

图５所示，利用改进模型计算每公斤油 Ｂ工况的
碳烟瞬态最高值最小１６ｇ，最后生成量每公斤油
最低００７７ｇ，试验值００５ｇ；每公斤油 Ａ工况的
碳烟瞬态值最大值２１ｇ，生成量最大０１３７ｇ，尽
管在小负荷（Ａ工况）喷射油量较少，但生成的碳
烟相对量并不少，在中负荷（Ｂ工况）生成的相对
碳烟值反而少，这是由于在中负荷时氧化反而好

所造成，碳烟的生成与喷油量有一定的关系，喷油

量越大，碳烟的生成量也就越大，但不成正比

关系．
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图５　不同工况碳烟比较

５　结　论
１）本文改进碳烟模型认为ＰＡＨ（Ｃ１０Ｈ８）和聚

炔烃（Ｃ４Ｈ２）对碳烟粒子的成核起着同等重要的
作用，ＰＡＨ氧化反应的产物不是ＣＯ２，而是ＣＯ和
ＨＣ的基团；用数理统计方法计算碳烟分布，得到
了碳烟粒子的数密度，构建了新的 ＰＡＨ“骨架”反
应机理．
２）ＫＩＶＡ３Ｖ原碳烟模型没能计算碳烟的前

驱物ＰＡＨ，没能考虑ＰＡＨ的后续生长和粒子初始
密度，不能提供有关碳粒尺寸的任何信息，因此在

碳烟的生成历程上不能真实反映实际情况，修改

的碳烟模型考虑了上述因素，使得最终计算结果

和试验较接近，比利用原ＫＩＶＡ３Ｖ碳烟模型计算
的结果精确程度提高约５０％．
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