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Abstract: The use of liquid ammonia as fuel in energy conversion devices shows attractive perspectives as it does not

generate greenhouse gas emissions. However, the atomization and phase change characteristics of liquid ammonia are

significantly different from common hydrocarbon fuels due to its unique physical properties, making accurate simulation of

ammonia spray under wide ambient conditions very challenging using the popular Euler−Lagrange framework. To this end,

firstly, the droplet non-sphericity effects are considered to mimic drag force and phase change characteristics of ammonia spray

droplets owing to its low surface tension. And secondly, a new atomization model was developed to predict thermal breakup

caused by flash boiling in which the nucleation and growth of bubbles within liquid droplets are modeled by the latest theories.

The simulations were conducted with turbulence closure models of large-eddy simulation (LES), and the results were validated

against experimental data under typical non-flash and flash boiling conditions. The results indicates that the new model shows

better agreement with the measurements under non-flash and flash boiling conditions.

摘 要:当前在能量转换装置中，由于液氨燃烧不会产生温室气体的排放，因此液氨作为燃料展示出了非常有吸引

力的前景。然而，由于其独特的物理性质，液氨的雾化和相变特性与普通碳氢燃料有很大不同，这使得使用流行

的欧拉-拉格朗日框架来精确模拟广泛环境条件下的氨喷雾非常具有挑战性。为此，首先考虑液滴的非球形效应模

拟氨喷雾液滴的阻力和相变特性，因为氨喷雾液滴具有低表面张力。其次，建立了一个新的雾化模型来预测闪沸

引起的热破碎，其中液滴内气泡的成核和生长用最新的理论来模拟。采用大涡模拟(LES)的湍流闭合模型进行了模

拟，并与典型的非闪蒸和闪蒸条件下的实验数据进行了验证。结果表明，新模型与非闪蒸和闪蒸条件下的测量结

果吻合较好。
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0 概述

当前，温室气体排放问题日益严峻，全球各国

在联合国框架下构建了节能减排的愿景。我国较早

得提出了 2030年之前实现碳达峰、2060年左右实

现碳中和的重大战略决策。要实现碳达峰、碳中和，

必然要求开源节流，发掘低碳或零碳燃料是其中重

要的一种方式，液氨作为一种零碳燃料引起了研究

者的兴趣。
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氨作为无碳燃料，其具有低成本、较高的辛烷

值和载氢能力、易于大规模合成和可压缩等优点。

但氨的自然温度高、火焰传播速度低、着火极限窄、

不同过热度条件变化大等缺点，使其在内燃机中难

以直接应用。

目前，液氨喷雾实验的研究已经逐渐丰富。

Akram等人[1]的研究使用 z型纹影成像技术对不同

燃料温度条件下液氨和汽油喷射特性，通过在喷嘴

尖端安装加热线圈来避免传热损失，实验结果表明，

过热对液氨和汽油喷雾有显著影响，在闪沸时，喷

雾液相和气相贯穿距离和图像面积减小，且从 0.5
MPa到 3 MPa环境压力下、100℃到 300℃环境温

度条件下，液氨的贯穿距和图像阴影面积下降速度

快于汽油，液氨受到闪沸的影响更大。Fang等人[2]
采用 DBI高速成像技术，研究了高压注入 100MPa
时的液氨喷雾特性，发现在闪沸工况下，在喷雾初

始阶段，液相贯穿和喷嘴速度受到了强烈的抑制作

用，在 0.05 ms时刻，喷嘴附近的喷雾形状发生突

变，是由于喷嘴出口的强烈空化造成的。Li等人[3]
对不同过热度条件下液氨单孔喷雾实验近场和远场

现象分别进行了研究。 对于近场特性， 过热度和

燃料粘度在闪蒸区域有重要作用， 考虑粘度、 密

度和表面张力影响的非尺寸分析，通过引入表示内

部 粘 度 耗 散 与 表 面 张 力 能 之 比 的 无 量 纲 数

Ohnesorge（Oh），对 Rp≤2 和 Rp＞2 的近场闪沸

区域的气泡爆炸强度进行描述。对于远场特性，在

临界区域，液氨喷雾的演化过程与柴油喷雾非常接

近， 随着过热度的逐渐升高，闪沸中的气泡行为的

影响也越来越大。

由于液氨的物性与传统燃油区别较大，其低沸

点、高汽化潜热、低表面张力等特性，使得以往针

对汽油机、柴油机的模型适用性下降，因此对液氨

喷雾的建模非常重要。Zhang等人[4]基于拉格朗日

模型对液氨喷雾进行模型，采用初始过热度定义为

初始燃料温度下环境压力与饱和蒸汽压的比值，以

此来确定液氨建模中使用的闪沸模型边界。其结果

发现在非闪沸工况下，传统化石燃料开发的 LPT喷

雾模型可以很好地预测其喷雾特性，但在闪沸工况

下，喷嘴附近存在强闪沸区，随着液氨喷雾的冷却，

在下游区域逐渐减弱，导致实验结果与预测结果具

有明显差距。Pandal等人[5]基于 OpenFOAM构建

了液氨的物性，采用拉格朗日粒子法对直接注射液

氨喷雾进行建模，并使用 U-RANS方法进行瞬态分

析，对比其蒸发工况和闪沸工况，结果表明该模型

可以较好地预测喷雾的形态和液相气相贯穿距，但

对于雾化水平、索特平均直径等细节预测仍然需要

改进。Bakir等人[6]通过数值模拟研究了在柴油发

动机工况下在环境中加入 H2的方式促进液氨喷雾

自燃的影响，并构建了加入 H2后的化学反应路径，

结果表明在 6 MPa、1200 K条件下，加入一定量体

积分数以上的氢气可以使氨在喷雾侧回流区产生自

着火点，由于加入氢气的原因，火焰逐渐发展可以

包裹整个喷雾。同时，随着液氨喷油量的增加，由

于液氨闪沸带来的环境温度下降会增加着火难度。

当前对于液氨喷雾在不同过热度下闪沸现象的

数值模拟仍然不够准确，需要对液氨喷雾闪沸现象

尤其是近场特性进行建模。本研究通过基于欧拉-

拉格朗日的大涡模拟对不同过热度条件下液氨喷雾

特性进行数值模拟，并基于两项已公开发表的实验

数据对闪沸破碎模型和粘性相变阻力模型进行验证。

1 数值模拟方法与步骤

本研究基于 OpenFOAM-7 中瞬态欧拉-拉格朗

日求解器 SprayFoam对液氨喷雾的雾化和相变过程

进行数值模拟研究。其中，气相（连续相）方程基

于欧拉框架下的大涡模拟（Large Eddy Simulation）

进行求解液相（离散相）方程采用拉格朗日粒子跟

踪（Lagrangian Particle Tracking）进行求解。

1.1 连续相控制方程

在使用大涡模拟求解连续相方程时，假设气体

为理想气体，传热过程遵循 Fourier定律，传质过程

遵循 Fickian定律，不考虑化学反应且为可压缩流，

使用 LES模拟中的 Smagorinsky模型，滤波后的控

制方程如下。

连续性方程（质量守恒方程）：߲ߩഥ߲ݐ + ݆ݔ෥݆߲ݑഥߩ߲ = തܵݏߩ (1)

动量方程（动量守恒方程）：߲ߩഥݑ෥߲݅ݐ + ݆ݔ߲߲ ෥݆ݑ෥݅ݑഥߩ − ത݆߬݅ + ത݆߬݅ݏ݃ݏ =− ݅ݔത߲݌߲ + തܵݏ݅ݑ (2)

能量方程（能量守恒方程）：߲ߩഥℎ෨߲ݐ + ݆ݔ෥݆ℎ෨߲ݑഥߩ߲ − ݆ݔ߲߲ തߣ ߲෩߲݆ܶݔ + ℎ݆ݏ݃ݏ = തܵℎݏ (3)

其中，“~”和“–”分别表示 Favre过滤和空

间过滤；t为时间，ρ为密度，p为压力， ℎ෨为显焓；݅ݔ和ݑ෥݅为空间坐标和速度在三个方向的分量。亚网

格应力项ത݆߬݅ݏ݃ݏ由动态 Smagorinsky模型求解，亚网格

组分输运项与亚网格焓输运项基于梯度扩散假设进

行建模。ܵതݏߩ、ܵതݏ݅ݑ 、ܵതℎݏ分别代表液滴相变引起的质量、

动量以及能量源项。

使用大涡模拟时所使用的滤波函数为：
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,ݔ)ߔ ത(ݐ തതതതതത = ,ݎ)ܩ ݔ)ߔ(ݔ − ,ݎ ׬ݎ݀(ݐ ܩ(5) ,ݎ ݔ ݎ݀ = ׬1 തߔߩ(6) തതത = ෩ߔഥߩ (7)

1.2 离散相控制方程

拉格朗日粒子跟踪法将喷雾液滴视为大量液体

包裹（parcels）组成的离散相，每个包裹中包含的

液滴具有相同的物理特性，液滴包裹的运动方程和

动量方程如下所示：݀݀ݐ Ԧሬݔ ݌ = Ԧሬݑ ݌ ݐ݀݀(8) Ԧሬݑ ݌ = ݌߬ܦܥ 24݌ܴ݁ Ԧሬݑ ݃ − Ԧሬݑ ݌ + g = ݌߬ܦܥ 24݌ܴ݁ Ԧܸሬ ݈݁ݎ + g (9)

其中，݌ݔ和݌ݑ为液滴的坐标和速度矢量，݃ݑ为
气体的速度矢量，ܦܥ为阻力系数，߬݌为液滴弛豫时

间，ܴ ,为液滴的雷诺数，g为重力加速度݌݁ Ԧܸሬ 表示݈݁ݎ

相对速度矢量。

1.3 阻力模型更新

如图 1所示液氨的表面张力比普通碳氢燃料小，

且随着温度增加其表面张力快速下降，导致液滴在

高温条件下的运动过程中变形更明显，这对液滴的

动力学和相变特性有显著影响。因此，在液氨喷雾

模型中考虑液滴畸变对阻力和相变行为的影响是十

分必要的。

图 1.液氨与其他常见燃料表面张力对比

标准球性阻力模型将喷雾液滴看作是一个刚性

球体，不发生形变，其阻力计算公式如下：݌ݏ,ܦܥℎ݁݁ݎ = 24ܴ݁݀ 1 + 16 ܴ݁2݀ 3 ܴ݁ ≤ 10000.424 ܴ݁ > 1000(10)
Liu等人[7]在标准球性模型的基础上考虑了液

滴的形变：ܦܥ = ݁ݎℎ݁݌ݏ,ܦܥ 1 + ݕ2.632 (11)

本研究中提出了球形液滴的综合阻力系数，当

Rep<1000时考虑有限粘度效应，当 Rep>1000时采

用 Haider-Levenspiel阻力模型[8]。

其中，粘性效应区间对液滴的相变参数也进行

了更新：

݁ݎℎ݁݌ݏ,ܦܥ = 2ߣ−2 ܾ,ܦܥ + ߣ+6ߣ4 2,ܦܥ 0 ≤ ߣ ≤ 2; 5 < ܴ݁ < ߣ+100042 2,ܦܥ + ߣ+22−ߣ ݏ,ܦܥ 2 ≤ ߣ ≤ ∞; 5 < ܴ݁ < 1000 (12)

ܵℎ݌ݏℎ݁݁ݎ = 2ߣ−2 ܵℎܾ + ߣ+6ߣ4 ܵℎ2 0 ≤ ߣ ≤ 2; 5 < ܴ݁ < ߣ+100042 ܵℎ2 + ߣ+22−ߣ ܵℎݏ 2 ≤ ߣ ≤ ∞; 5 < ܴ݁ < 1000 (13)

݁ݎℎ݁݌ݏݑܰ = 2ߣ−2 ܾݎܲ + ߣ+6ߣ4 2ݎܲ 0 ≤ ߣ ≤ 2; 5 < ܴ݁ < ߣ+100042 2ݎܲ + ߣ+22−ߣ ݏݎܲ 2 ≤ ߣ ≤ ∞; 5 < ܴ݁ < 1000 (14)

Haider- Levenspiel阻力模型如下：

0.645924 0.4251
(1 0.1806 )

6880.95
1

D p
p

p

C Re
Re

Re

  


(15)

同时，为了进一步模拟液滴形状畸变后的阻力，

采用 Richter和 Nikrityuk[9]提出的球形液滴与畸变

液滴的相关性，如下公式所示：

݁ݎℎ݁݌ݏ,ܦܥܦܥ = 0.21+ ݌20ܴ݁ ݌ܮ݀ 0.58+ ݌6.9ܴ݁ ݌ܮ݀ −1.4
0.21+ +݌20ܴ݁ ݌6.9ܴ݁ (16)

其中，L 定义为液滴的伸展长度，其公式为ܮ ݌݀= 1 − ݕܾܥ ，同时，y 为无量纲的形变参数（球性

失真参数），其正负号代表伸展方向。

1.4 闪沸破碎模型

液氨的沸点较低，容易出现闪沸现象。闪沸是

一个包括气泡成核、生长和破裂在内的复杂过程，

对喷雾雾化和相变特性有重要影响。对于烃类燃料，

非均相成核更为合适。然而，非均质成核很难量化

例如溶解气体或添加的表面活性剂等相关杂质的影

响。因此本研究采用均相成核理论代替。在液滴中

心产生的气泡的初始半径确定为ܴ݅ = ݃݌−ݐܽݏ݌݈ߪ2 (17)

其中݈ߪ为液相的表面张力。ݐܽݏ݌是饱和蒸气压。

随后液滴中的气泡会逐渐发展，当气泡膨胀到

一定程度就会破裂。假设气泡破裂是由气泡表面的

径向振荡引起的。当扰动超过一定阈值时，气泡就

会破裂。因此，气泡破碎参数 K(t)可定义为(ݐ)ܭ = ݋ܴ(ݐ߱) 0expߟ ݐ −ܴ݅ ݐ (18)

其中0ߟ为初始扰动，与初始液滴半径成正比，

为0ߟ = ݂ ∙ ݋ܴ 0 。߱为扰动波的增长率。在线性稳

定性分析的基础上，Zeng[10]建立了一个色散方程

来求解。然而，Zeng的模型忽略了流体的粘性力和

表面张力。本研究采用 Lü等[11]提出的考虑流体粘
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度影响的修正色散方程，通过破碎模型求解后的速

度和索特平均直径（SMD）为ܸܾ = 3ܴ݅+3݋ܴ(݋ܴ−݋ܴ)3ܴ2ܸ݅݅ (19)ܴ32−1 = ܥ 3ܴ݅+3݋2ܴܴ݅+2݋ܴ + ( 32 3ܴ݅+3݋ܴ(1−݋ܴ+1݅−ܴ)4ܴ݅ ܸ2݅ − ܸ2ܾ2 ) ߪ3݈ߩ (20)

其中 C是模型常数，用来表示球对称模态之外

的振荡势能。本研究采用 C = 1。

2 数值计算模型

2.1 模型设置

为了验证新模型，上一章中描述的改进模型已

经在 OpenFOAM-7 中实现。此外，还采用了

Smagorinsky湍流模型对 LES亚网格粘性应力张量

进行了建模，使用 sprayFoam并对相关模型进行设

置。具体的喷雾模型设置如下表 1所示：

表 1 模型设置

模型 模型选项

湍流模型 大涡模型 (Smagorinsky Model)

传热模型 Ranz-Marshall Model

破碎模型 闪沸破碎模型(Flash Boiling Breakup Model)

相变模型 形变沸腾模型(Distorted Boiling)

阻力模型
粘性形变球阻力模型

(Viscous Distorted Sphere Drag Force)

扩散模型 随机扩散模型(Stochastic Dispersion Model)

本研究对多孔直喷（GDI）液氨喷雾均进行了

验证，多孔直喷喷雾采用 Pandal等人[4]在典型非闪

沸工况和闪沸条件下的两组实验数据，分别以

Case1和 Case2命名（见表 2），其中喷雾的喷射条

件在表 3中列出。

表 2 多孔液氨直喷喷雾验证工况

实验组 环境压力/MPa 环境温度/K

Case 1 1.5 293

Case 2 0.2 293

表 3 多孔液氨直喷喷雾基本条件

实验组 Pandal(多孔直喷)

喷嘴直径/mm 0.15

喷油持续期/ms 3.9

喷油质量/mg 4(per nozzle)

喷射压力/MPa 12

燃油温度/K 293

环境温度/K 293

2.2 网格无关性验证

为验证网格尺寸对模拟结果的影响，本研究使

用多孔液氨直喷实验中 Case 1的实验数据，分别设

置了 0.5 mm、0.25 mm、0.2 mm三种尺寸的网格进

行模拟，设置如表 4所示。

表 4 网格验证设置

网格类型 网格大小 网格数量

Base 0.5 mm 274万

Fine 0.25 mm 2195万

Refine 0.2 mm 4287万

如图 2所示，进一步细化网格尺寸不会对结果

产生重大影响，特别是喷雾动力学部分区别很小。

因此，本研究使用的网格如图 3所示，尺寸为 120

mm ×80 mm ×80 mm，在喷雾区域细化网格，最

小尺寸为 0.25 mm，既可以保留喷雾区域的湍流细

节，又可以节约计算资源。

图 2.不同网格尺寸下模拟 Case 1 工况液相贯穿距
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图 3.本研究使用的网格

3 结果与讨论

3．1 非球性阻力模型

图 4展示了在非闪沸工况下预测的喷雾贯穿距

与实验值的对比。可以看出，使用公式（16）考虑

有限粘滞比和液滴形变的新模型比通常使用的 Liu

的球性模型在预测贯穿距时具有更好的效果。在喷

雾发展的初期（ASOI<1ms），纯蒸发工况下两种模

型的预测效果差别不大，与实验值相当。在喷雾发

展的后期（ASOI>1ms）的时间里，在远场区域的液

滴运动受到液滴形变和粘滞作用的影响，受到的阻

力进一步增加，从而减速，使得贯穿距预测数值更

接近实验。

图 4.纯蒸发工况下球性模型(Liu model)和新模型

(New model)贯穿距

图 5.纯蒸发工况下不同阻力模型的液相分布对比

如图 5所示，使用球性模型时，液滴受到阻力

较小，液相分布呈窄长型分布，引入粘性作用的新

模型模拟，由于阻力增加和形状变化，液滴更倾向

于向径向移动，因此成现处更宽更短的形状，与实

验图像更加吻合。

3．2 闪沸破碎模型

对于是否使用闪沸破碎模型，图 6的结果显示，

多孔液氨喷雾在考虑闪沸破碎后，喷雾初期液滴破

碎更块更剧烈，可以显著降低贯穿距，对比未引入

闪沸破碎模型的算例，其结果输出结果整体下降。

图 7对比了有无闪沸破碎模型的液相分布图，

可以明显看出无闪沸破碎模型时，液滴粒子破碎不

显著，大的液滴集中在喷雾末端，喷雾形态几乎没

有变化。开启闪沸破碎模型后，在初期就能明显观

察到液滴破碎，喷雾形态受到剧烈破碎的影响发生

了很大的改变，其喷雾形态与实验相近。
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图 6.闪沸工况下有无闪沸破碎模型(Flash Boiling

breakup model)贯穿距

图 7.闪沸工况下有无闪沸破碎的液相分布对比

3．3 索特平均直径

为研究粘性相变阻力模型和闪沸破碎模型对粒

子破碎情况的影响，本研究将 Pandl等人实验中选

取的五个位置的索特平均直径(SMD)输出与实验结

果对比，选取点的位置如下图 8所示。其中，P0位

于喷雾中轴线上，P1和 P4位于喷雾初始阶段的边

缘，P2和 P3位于喷雾发展阶段的边缘，这 5个点

位能够很好的反映液氨喷雾在整个生命周期的发展

规律，可以用来验证不同阶段的索特平均直径的模

拟效果。

图 8.实验选取测量粒子直径的区域，position 0 位于

喷雾中轴线，其他位于喷雾边缘区域

图 9.在纯蒸发工况下 5 个不同区域的 SMD 对比

对于纯蒸发工况，引入粘性相变阻力模型后，

相较于 Liu的球性模型，在喷雾中轴线上 P0位置的

SMD有显著的降低，从 67 μm降低到 28 μm，与实

验数值更加接近，改善效果较好。P1与 P4距离喷

雾出口较近，剧烈的湍流现象导致液滴形变与粘性

相互作用，进一步促进了液滴的破碎，从而降低

SMD。但 P2和 P3位于较远的位置，由于初期的破

碎，进一步破碎后 SMD继续下降，导致预测效果

不佳。
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图 10.在闪沸工况下 5 个不同区域的 SMD 对比

结果表明，对于闪沸工况，由于引入闪沸破碎

模型，在喷雾初期便发生了剧烈的破碎现象，因此

可以显著降低喷雾全过程的 SMD数值。引入闪沸

破碎模型后，对 SMD的预测误差可以降低 70%以

上。尤其是 P1和 P4两个位置，距离喷孔较近，在

没有引入闪沸破碎模型时，粒子破碎不充分，近场

位置的 SMD普遍高于实验值 3倍以上。引入闪沸

破碎模型后，近场位置的破碎更加剧烈，预测误差

降低到 50%以内，效果显著。

5 结论

本研究针对液氨喷雾进行 CFD 模拟，在

OpenFOAM中构建了基于欧拉-拉格朗日框架下的

阻力和闪沸破碎模型，对相变特性进行了修正，并

对蒸发和闪沸两种工况进行了模拟，得出以下结论：

（1）液氨的物性对模拟结果影响巨大，在

OpenFOAM中以温度函数 NSRDS来实现，准确的

物性预测是模拟结果准确的基础。该模型修正了液

氨物性中的表面张力项计算公式，可以准确预测不

同温度下液氨表面张力数值。

（2）通过引入粘性作用与非球性阻力模型结合，

在喷雾发展阶段(ASOI > 1 ms)，能够更加精准地预

测液氨喷雾贯穿距，改善喷雾形态。

（3）闪沸破碎模型强化了初次雾化时的破碎效

果，对比无闪沸破碎的情况下，降低了喷雾贯穿距，

同时液滴的索特平均直径也极大地下降，与实验值

更加接近。在喷雾初期发生剧烈破碎后，喷雾形态

发生较大改变，更符合实验图像。

（4）该模型对不同过热度多孔直喷喷雾均进行

了模拟验证，结果表明，引入新的粘性作用阻力模

型和闪沸破碎模型，可以改善喷雾贯穿距和 SMD

预测效果。
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