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Abstract:  Based on a compression ignition engine, a simulation model was established and the combustion processes of 

diesel/coal-to-liquid (CTL) blends with different CTL mass fractions were studied using the three-dimensional simulation 

method. The results indicate that as the CTL mass fraction increases, the accumulation of OH radical is accelerated during 

the low-temperature reaction stage, leading to the accelerated low-temperature reaction process, the earlier ignition and 

the shortened ignition delay. Fuels with higher CTL mass fractions exhibit less tendencies of premixed combustion, lower 

combustion speeds and lower combustion temperatures. The influence factors of CTL on soot generation mainly include 

the fuel component and the premixed combustion ratio. On the one hand, because CTL is free from aromatics, the mass 

profile of benzene, which is an important soot precursor, shows a single peak feature during the combustion of CTL, rather 

than the double peak feature when burning diesel. The effect of aromatics on soot formation is weakened as for CTL. 

Therefore, compared with diesel, CTL significantly reduces soot emissions. On the other hand, more diffusion combustion 

occurs and more fuel-rich zones are formed after ignition for fuels with higher CTL mass fractions, making the soot 

emission of the fuel containing 60% CTL by mass higher than that of the fuel with 30% mass fraction. In addition, the lower 

combustion temperature of CTL helps to reduce NOx emissions.

摘 要: 基于一台压燃式发动机建立了数值模拟平台，对具有不同煤基合成柴油（coal-to-liquid，CTL）质量分

数的柴油/CTL 混合燃料燃烧过程进行了三维数值模拟研究。结果表明，随着 CTL 比例的增加，燃烧过程中低温反

应阶段 OH 质量上升的速度增加，导致低温反应进程加快，着火提前，滞燃期缩短。CTL 比例较高的燃料具有较低

的预混燃烧比例、较慢的燃烧速度与较低的燃烧温度。CTL 对碳烟生成的影响机制主要体现在燃料组分和预混合燃

烧比例方面。一方面，由于燃料组分中没有芳香烃，燃用 CTL 时碳烟前驱物苯随时间的变化规律呈现出单峰特征，

而不是燃用柴油时的双峰特征，芳香烃在碳烟生成过程中的作用被削弱，因此与柴油相比，CTL 显著地降低了碳烟

排放。另一方面，CTL 比例较高的燃料更多地参与扩散燃烧，着火发生后缸内存在较多的局部过浓区，导致在 CTL

质量分数为 60%情况下的碳烟排放高于质量分数为 30%时的碳烟排放。此外，CTL 较低的燃烧温度有助于降低 NOx

排放。
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0 概述

全球能源与环境形势的日益严峻促使世界各国
对其能源结构进行转型升级。我国的化石能源呈现
出煤炭储量丰富、石油和天然气储量相对不足的特
点，近年来，我国大力推动了煤炭的高效清洁利用，
其中，煤制油技术得到了迅速发展[1，2]。通过费托合
成 法 这 种 间 接 液 化 工 艺 获 得 的 煤 基 合 成 柴 油
（coal-to-liquid，CTL），其成份绝大多数为饱和烷
烃，几乎不含烯烃、芳香烃和硫，是一种极有应用
前景的内燃机清洁代用燃料[3]。Cai 等[4]的研究发现
相比于纯柴油燃烧，发动机燃用柴油/CTL 混合燃料
及纯 CTL 时可以获得更低的循环变动以及更低的工
作粗暴程度。Yang 等[5]的研究也表明 CTL 有助于减
缓发动机的振动强度。在排放特性方面，与柴油相
比，燃用 CTL 有利于抑制各常规排放物，特别是碳
烟和颗粒物的生成[6，7]。CTL 表现出以上优势的同时
也存在一些不足。CTL 极好的着火性非常容易造成预
混合燃烧量低、燃烧定容性较差的问题[8]。为此，许
多研究人员在 CTL 燃烧过程中引入反应活性较低的
燃料添加剂，获得了比燃用纯 CTL 时更高的发动机
热效率[9，10]。目前 CTL 相关研究多集中在宏观的燃
烧与排放特性，但 CTL 燃烧与污染物生成过程中的
关键环节与内在机制仍不明晰，相关燃烧理论有待
发展。

为深入探究 CTL 对压燃式发动机燃烧与污染物
生成过程的内在影响机制，本文基于课题组前期构
建的柴油/CTL 模型燃料简化机理[11]和一台热力学发
动机，建立了燃烧过程三维数值模拟平台。对具有
不同掺混比例的柴油/CTL 混合燃料燃烧过程进行了
数值模拟。分析、比较了不同燃料燃烧过程中关键
中间产物以及缸内温度、当量比、污染物分布的演
化历程，探索了它们与宏观燃烧及污染物生成特性
之间的联系。

1 研究方案与数值模拟平台的建立

本文基于一台由 CA4DD1-14E4 发动机改造而
成的单缸发动机建立数值模拟平台并开展数值模拟
研究，发动机的主要技术参数如表 1 所示。在转速

为 1400r/min、50%负荷工况条件下（缸内每循环喷
入燃料的热量为 1438J），对具有 0%、30%、60%和
100%4 种不同 CTL 质量分数的柴油/CTL 混合燃料燃
烧过程进行了数值模拟。为方便表示，将以上 4 种
燃料分别命名为 CTL0、CTL30、CTL60 和 CTL100。
其中，两种基础燃料柴油和 CTL 的理化特性如表 2
所示。此外，喷油正时和喷油压力分别为-9°CA ATDC
和 100MPa。

表 1 CA4DD1-14E4 主要技术参数

参数名称、单位 参数值

发动机类型 四冲程、四气门、增压中冷

缸径×行程/mm 95.4×104.9

连杆长度/mm 162

压缩比 17.1

额定功率@转速

/(kW@rpm)
103@3200

最大转矩@转速

/(N·m@rpm)
350@1400-2800

喷孔直径/mm 0.12

喷雾锥角/° 12

表 2 柴油与 CTL 主要理化特性

项目 柴油 CTL

十六烷值 52.3 75.4

低热值/（MJ/kg） 42.69 43.07

密度（20℃）/（kg/m3） 837.5 757

粘度/（mm2/s） 5.003 2.570

总芳烃含量/% 10.9 0.8

硫含量/10-6 3.7 0.38

由于本文重点研究柴油/CTL 的掺混燃烧，不涉
及燃料的进气道喷射过程，为简化数值模型，所研
究计算域不包括进、排气道，仅考虑封闭的燃烧室
空间。又由于压燃式发动机喷油油束相对于燃烧室
具有对称性，按照实际喷油器喷孔数量 7，计算域进
一步简化为燃烧室空间的 1/7。根据实际发动机燃烧
室的凹坑形线和主要技术参数，构建了如图 1 所示
的燃烧室几何模型。
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图 1 燃烧室三维几何模型

内燃机缸内燃烧过程是一个包含相变、传热、
传质、化学反应等多种物理、化学变化的复杂过程，
用以描述这些现象的计算模型如表 3 所示。本文采
用了 CONVERGE 提供的 SAGE 详细化学动力学求解
器进行燃烧过程中化学反应的模拟，实现了计算流
体力学与化学动力学对燃烧过程的耦合计算。采用
的化学动力学模型为课题组前期开发的柴油/CTL 模
型燃料简化机理 [11]。其中，以质量分数分别为
74.31%、25.69%的正十二烷、间二甲苯表征柴油；以
质量分数分别为 88.99%、11.01%的正十二烷、异辛烷
表征 CTL。

表 3 控制方程及计算模型

项目 方程或模型

质量守恒方程

动量守恒方程控制方程

能量守恒方程

湍流模型 RNG k-ε 模型

喷雾破碎 KH-RT 模型

湍流扩散 O’Rourke 模型

液滴碰撞 NTC 模型

液滴/壁面相互作用 Wall film 模型

液滴蒸发 Frossling 模型

碰撞结果处理 Post 复合模型

燃烧模型 SAGE化学反应求解器模型

碳烟模型 Hiroyasu 模型

NOx 模型 扩展的 Zeldovich 模型

内燃机缸内各种物化参数的变化规律是基于有
限元分析方法进行求解的，需要对实际问题进行空
间和时间范围内的离散化处理。在本文的几何模型
中，基础网格尺寸设置为 2mm，并且分别在整个计
算域和喷嘴附近区域设置了固定加密，加密等级分
别为 2 和 3，生效区间为喷油始点到 30°CA ATDC。
计算时间步长为可变步长，根据关键参数随时间的
变化率在 1.0e-7s 到 5.0e-5s 范围内调整时间步长。

本文数值模型的起始计算时刻设置为-134°CA 
ATDC，计算终止时刻设定为 130°CA ATDC。初始时
刻缸内组分为纯空气，温度和压力分别为 378K 和

90000Pa。缸盖底部、气缸壁和活塞顶部的表面初始
温度分别为 523K，453K 和 553K。在本文采用的发
动机工况条件下，对模拟得到的燃用 CTL0 和 CTL100
时的缸压、放热率与试验结果进行了比较，如图 2
所示。对于柴油燃烧过程，模拟的缸压和放热率峰
值的相对误差分别为 4.27%和 24.28%；对于 CTL 燃烧
过程，二者分别为 2.21%和 5.08%。此外，模拟得到
的主要放热时刻也与试验结果之间具有较好的一致
性。因此，三维数值模型可用于本文后续的数值模
拟研究中。

（a）CTL0

（b）CTL100

图 2 模拟结果与试验结果的对比

2 仿真结果及分析

2.1 燃烧特性分析

发动机宏观燃烧特性包括缸内压力、放热率以
及滞燃期、燃烧持续期等与放热率相关的参数。本
文定义滞燃期为从喷油时刻到累积放热量达到 10%
经历的曲轴转角，定义燃烧持续期为累积放热量从



10%到 90%经历的曲轴转角，定义燃烧重心为累积放
热量达到 50%时对应的曲轴转角。燃用不同掺混比例
的柴油/CTL 混合燃料时的缸压、放热率和缸内平均
温度如图 3（a）和图 3（b）所示，燃烧特征参数如
图 3（c）所示。由图 3 可以看出，随着混合燃料中 CTL
比例的增加，由于十六烷值的增加，着火时刻与放
热重心逐渐靠前，滞燃期逐渐缩短，进而降低了预
混燃烧比例。燃用 CTL 较高比例的 CTL60、CTL100
在着火前形成的可燃混合气数量较少，燃烧定容性
较差，燃烧速度较慢，所以 CTL 比例的增加导致缸
压峰值、放热率峰值和缸内平均温度逐渐降低，燃
烧持续期逐渐延长。

（a）缸压与放热率

（b）缸内平均温度

（c）燃烧特征参数

图 3 不同比例的柴油/CTL混合燃料宏观燃烧特性

为深入探究不同掺混比例的柴油/CTL 混合燃料
的内在燃烧机制，本文分析了对着火起决定性作用
的 OH 自由基以及正十二烷向同碳原子数组分转化
过程中最终产物 OC12H23OOH 的变化规律，如图 4
所示。从图中可以看出，随着燃料中 CTL 比例的提
高，着火前 OH 自由基累积的速度越快。这主要是因
为 CTL 比例的增加将导致混合燃料中间二甲苯比例
降低，间二甲苯在低温反应阶段几乎不向小分子自
由基潭提供 OH，反而与正十二烷等组分存在对 OH
的竞争关系，因此燃用 CTL 时，OH 浓度上升的速度
最快。着火前较快的 OH 自由基累积速度也有利于促
进 CTL 低温反应的进行，所以随着 CTL 比例的增加，
OC12H23OOH 生成和消耗时刻的进程提前，从而加快
了着火过程。此外，还可以看到燃用大比例 CTL 的
混合燃料时燃烧后期 OH 自由基的浓度较低，这主要
是因为此时预混合燃烧比例较低，低温反应阶段燃
料相关组分进行加氧反应的倾向较低。

（a）OH

（b）OC12H23OOH

图 4 OH与 OC12H23OOH在柴油/CTL混合燃料燃烧过程中的变化

规律

2.2 污染物生成特性分析

燃用不同 CTL 比例的燃料产生的碳烟质量变化
规律如图 5 所示。可以看到，碳烟排放整体上呈现
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出随着 CTL 比例的增加而降低的趋势。这主要是因
为 CTL 中没有容易生成碳烟前驱物的多环芳香烃。
需要注意的是碳烟生成量并不是随 CTL 比例单调变
化的，当 CTL 质量分数为 30%时，碳烟生成量反而比
CTL 质量分数为 60%的情况下碳烟生成量低。这可能
是因为与 CTL60 相比，CTL30 这种燃料的预混合燃
烧比例较高而扩散燃烧比例较低，从而减少了缸内
局部过浓区。当 CTL 比例从 30%降至 0%，燃料中芳
香烃组分对碳烟生成的促进作用超过了预混合燃烧
对碳烟生成的抑制作用，所以碳烟生成量重新上升。

图 5 不同 CTL比例的柴油/CTL混合燃料碳烟生成特性

作为重要的碳烟前驱物，C2H2、苯（A1）和芘
（A4）在燃烧过程中的变化规律如图 6 所示。各碳
烟前驱物生成量随 CTL 比例的增加大致呈显出逐渐
减少的趋势。CTL 比例的增加虽然会导致预混燃烧比
例有所下降，但由于间二甲苯氧化过程中生成小分
子不饱和物质的倾向远高于正十二烷与异辛烷，大
比例 CTL 混合燃料中间二甲苯含量的下降有利于抑
制 C2H2 的生成。此外，在柴油燃烧过程中，可以看
到 A1 质量随时间变化呈现出双峰规律，表明 A1 在
柴油燃烧过程中分别在两个时间段存在很高的生成
倾向。第一个峰对应于间二甲苯向碳原子数更小组
分转化的反应过程，其中 A1 是重要的中间产物。第
二个峰对应于扩散燃烧阶段各燃料不经过加氧而直
接高温裂解成小分子不饱和物质的过程，小分子不
饱和物质随后相互加成生成 A1。随着 CTL 比例的增
加和燃料中间二甲苯比例的降低，A1 生成量变化规
律的第一个峰逐渐降低，并且燃用 CTL100 时，A1
生成量呈现出单峰的形状。燃用不同比例柴油/CTL
混合燃料时 A1 生成规律的双峰/单峰形状变化也体
现出了碳烟生成量与混合燃料中芳香烃含量之间显
著的相关性。

（a）C2H2

（b）A1

（c）A4

图 6 不同比例的柴油/CTL混合燃料燃烧过程中碳烟前驱物的

变化规律

各燃料燃烧生成的 NOx 排放规律如图 7 所示。
可以看出，燃用 CTL60 和 CTL100 有助于降低 NOx
排放。NOx 的生成与温度条件密切相关。从图 3
（b）可以看到，由于瞬时燃烧速度较慢，CTL60 和
CTL100 的燃烧温度相对较低，因此燃用这两种燃料
可以获得较低的 NOx 排放。



图 7 不同比例的柴油/CTL混合燃料 NOx生成特性

2.3 燃烧过程中关键参数时空分布演化历程分析

为更加深入地揭示柴油/CTL 混合燃料燃烧过程
中主要排放物的演化规律，本文分析了温度、当量
比、碳烟及 NOx 质量在燃烧室中分布随曲轴转角的
变化，如图 8-11 所示。从图 8 可以看出，燃用不同
燃料时缸内温度位于橙色和红色温度带区域的数量
大致接近，但当燃用 CTL 比例较高的 CTL60 和
CTL100 时，位于绿色温度带附近的区域占比明显有
所减少，特别是在燃烧室中心以及气缸壁附近的区
域中，各燃料燃烧时温度的差异最为明显。以 CTL0
和 CTL100 为例，CTL100 着火时刻比 CTL0 靠前，但
在 5°CA ATDC 以后，CTL0 燃烧过程中绿色温度带及
更高温度所覆盖的区域将大于 CTL100 燃烧过程中相
应的区域。这说明燃用 CTL 导致燃烧速度有所减缓，
从而有助于减少缸内高温区域。从图 9 所示的当量
比分布可以看出，各燃料着火前夕红色部分代表的
缸内局部过浓区域占比大致相同，虽然 CTL100 的滞
燃期以及着火前油气混合时间最短，但 CTL100 较低
的粘度有利于油气混合，所以着火之前过浓区域并
没有相对于 CTL0 明显增加。由于更多比例的燃油参
与扩散燃烧，在着火发生后 CTL100 燃烧过程中缸内
将形成更多的局部过浓区。因此可以认为 CTL30 相
对于 CTL60 燃烧产生更少碳烟排放的主要原因在于
CTL30 的扩散燃烧比例较低。从图 10 所示的碳烟分
布可以看出，随着 CTL 比例的增加，缸内出现明显
碳烟分布的时刻反而有所滞后，这也反映出燃料组
分中的芳香烃在碳烟生成过程中的重要作用。此外，
还可以看到扩散燃烧阶段碳烟质量较高的区域与当
量比较大的区域具有很强的一致性。对于 NOx 排放，
从图 11 可以看出，各燃料燃烧生成的 NOx 分布与
温度与当量比密切相关，但 NOx 密集区域与高温区
域重合的程度高于其与较低当量比区域重合的程度，
说明与局部当量比相比，温度条件对 NOx 的生成具

有更加明显的作用。因此随着 CTL 比例的增加，由
于缸内高温区域的减少，NOx 排放有所降低。
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图 8 不同比例的柴油/CTL混合燃料燃烧过程中缸内温度分布
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图 9 不同比例的柴油/CTL混合燃料燃烧过程中当量比分布
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图 10 不同比例的柴油/CTL混合燃料燃烧过程中碳烟质量分

布
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图 11 不同比例的柴油/CTL混合燃料燃烧过程中 NOx质量分

布

3 结论

（1）由于 CTL 组分中没有间二甲苯，CTL 在低温反
应阶段积累 OH 的速度相较于柴油更快，导致 CTL
低温反应进程加快。与柴油相比，CTL 燃烧过程中着
火时刻和放热重心提前，滞燃期缩短。这导致 CTL
的预混合燃烧比例较低，进而降低了缸压峰值、放
热率峰值和缸内平均温度，并使燃烧持续期延长。
（2）随着 CTL 比例的增加，碳烟及其前驱物生成量
大致呈现出逐渐降低的趋势。柴油燃烧过程中 A1 质
量随时间变化呈现出双峰规律，对于 CTL 比例较高
的燃料，A1 第一个峰值逐渐降低并最终消失，体现
出燃料组分中的芳香烃在碳烟生成过程中的重要作
用。碳烟生成量同时取决于燃料组分以及预混燃烧
比例，相较于 CTL 质量分数为 60%的混合燃料，由于
预混合燃烧比例更高，CTL30 碳烟生成量有所下降。
此外，CTL 较低的燃烧温度有利于抑制 NOx 排放。
（3）与柴油相比，燃用 CTL 时，缸内混合气的燃烧
速度有所降低，从而减少了高温区域。不同 CTL 质
量分数的各燃料着火前形成的可燃混合气当量比分
布较为一致，但由于大比例 CTL 混合燃料更多地参
与扩散燃烧，在着火发生后将形成相对较多的局部
过浓区。CTL 比例的增加导致碳烟大量生成的时刻滞
后，有助于抑制碳烟生成，但另一方面，碳烟质量
较高的区域与扩散燃烧阶段当量比较高的区域也具
有很高的一致性。各燃料 NOx 排放集中的区域与高
温区域重合的程度高于其与燃料过稀区域重合的程
度，因此相较于当量比，燃烧温度对柴油/CTL 混合
燃料燃烧的 NOx 生成量具有更显著的影响。
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