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Abstract: As a new type of energy carrier and clean zero-carbon fuel, the application of ammonia is 

strategic significance for achieving carbon neutrality in power plants. However, ammonia combustion has the 

disadvantages of low flame stability, low reactivity, high auto-ignition temperature and high NOx emission. 
For the above problems, a relevant study is carried out to characterize the combustion of ternary fuel laminar 

premixed flame basis for H2/DME fueled ammonia combustion based on chemical kinetics. The chemical 

reaction mechanism of NH3/H2/DME ternary fuel was constructed and verified, and the mechanism of the 

influence of H2/DME blending on the laminar flame characteristics of ammonia-fueled composite combustion 

at ambient temperature and pressure was investigated. The results show that H2 focuses on increasing the OH 

concentration at the flame front of the composite combustion, while DME focuses on increasing the CH2O 

concentration at the inner flame front, both can improve the flame stability. H2 can shorten the ignition delay 

time of the composite combustion process and DME can reduce the autoignition temperature of the composite 

combustion, so the ternary fuel of NH3/H2/DME can realize the comprehensive improvement of the laminar 

flame stability, ignition delay time (IDT) and auto-ignition temperature of the composite combustion of 

ammonia. In addition, the key to suppressing NOx generation during ammonia composite combustion is found 

to be the regulation of the concentration and reaction direction of NH and HNO in combination with reaction 

flow analysis. 

摘 要：氨作为一种新型能源载体和清洁零碳燃料，其应用对动力装置实现碳中和具有重要战略

意义。但氨燃烧存在火焰稳定性低、反应活性低、自燃着火温度高及 NOx排放高等缺点。针对以

上问题，基于化学动力学对 H2/DME 助燃氨燃烧的三元燃料层流预混火焰基础燃烧特性开展相关

研究。构建并验证了 NH3/H2/DME 三元燃料化学反应机理，探究了常温常压下 H2/DME 掺混对氨

燃料复合燃烧层流火焰特性的影响机制。研究结果表明 H2 侧重提高复合燃烧层流火焰锋面 OH

浓度，而 DME 侧重提高内火焰面 CH2O 浓度，进而提高火焰稳定性。H2可缩短复合燃烧过程的

滞燃期而 DME 可降低复合燃烧的自燃着火温度，NH3/H2/DME 三元燃料可实现氨复合燃烧层流

火焰稳定性、滞燃期及自燃着火温度的综合改善。此外，结合反应流分析发现抑制氨复合燃烧过

程中 NOX 生成的关键是调控 NH 和 HNO 的浓度与反应方向。 
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0 概述 
“双碳”目标进一步提高了对能源高效

清洁利用的要求，碳中性及零碳燃料的使用

是实现“双碳”目标的重要技术途径。氢作为

一种高效清洁的零碳燃料在未来能源体系

中将占据重要份额，但氢能源储存运输的技

术和成本较高。氨含氢量 17.8% （ by 

weight），能量密度达 18.6 MJ/kg[1]且分子中

不含 C，是一种理想的氢能源载体[2]，氨易

液化（常温下-33℃或常温 1 MPa），储存运

输方便。氨作为燃料使用可追溯到上世纪 50

年代，由于技术瓶颈等问题未得到大面积推

广。随着对清洁能源研究的深入氨作为氢的

能源载体重新被社会所重视。氨可通过成熟

的 Haber-Bosch 工艺大量制取,基础设施建

设完善且生产成本较低[3]。面向未来低碳及

零 碳 目 标 ， 电 解 水 和 pressure swing 

adsorption（PSA）制氨工艺涌现[4],近来基

于可再生能源实现绿氨制取的生产工艺也

逐渐得到发展[5]。氨作为一种新型能源载体

和清洁零碳燃料，在未来具有广阔应用前景

[6,7]。然而，氨在实际应用中存在火焰传播

速度低[8-10]、反应活性低[11]、自燃着火温度

高[12]、火焰稳定性差[13]及 NOX 排放高[14]等

问题，限制了氨燃料的推广，改善氨燃料燃

烧特性以寻求实现快速稳定清洁燃烧的途

径仍需进一步研究。 

层流火焰速度是衡量燃料燃烧特性并

决定燃烧系统性能的重要参数之一[15]。氨的

层流火焰速度在大气环境中只有 7~8 

cm/s[10,16]，相比于已被广泛应用的 CH4和汽

油表征燃料异辛烷 35 cm/s 较慢[17,18]。而氢

和二甲醚（DME）由于其反应活性高及燃料

活性高的特性可被用来改善氨燃料的基础

燃烧特性。此外，H2 可从 NH3 中分解获取，

DME 是一种可从生物质、废水等可再生能

源中制取的含氧碳中性燃料，因自燃着火温

度低且十六烷值高（50-60）被视为一种理

想代用燃料[19]，且 DME 与 NH3互溶特性使

其在实际应用中可与氨氢使用同一燃料储

存供给装置[20]。研究人分别开展了利用 H2

和 DME 提升氨层流火焰速度的基础燃烧特

性研究，以期在实现碳中性及零碳排放的基

础上探究提高氨燃烧速度的途径。Andreas 

Goldmann 等 [17]在温度 300~1100 K，压力

0.1~25 MPa 下对 NH3/H2/N2/air 层流火焰燃

烧特性开展了研究，研究结果表明当掺氢比

达氨的 0.8 倍时，层流火焰速度可达到

CH4/air 的水平，该研究指明了提高氨层流

火焰速度的方向。Ksenia N. Osipova 等[21]在

大气压力环境下探究了 H2 对 NH3 层流火焰

速度的影响，指出 NH3/H2 比为 55/45 时的

层流火焰速度可以达到 46.52cm/s，该研究

进一步指明了 H2 对氨层流火焰速度提高的

巨大潜力。DME 对氨层流火焰速度的改良

效果也为研究人员所重视，Geyuan Yin 等[22]

在 定 容 燃 烧 弹 中 探 究 了 高 温 高 压 下

NH3/DME/air 层流火焰速度的变化，研究结

果表明在起始温度 298 K，起始压力 1 atm，

50%DME 掺混可大幅提高氨层流火焰速度。

Gani Issayev等[1]进一步研究了17.9%、36.8%

和 46.7% DME 掺混对氨层流火焰速度的影

响，并指出压力 1 bar、温度 300 K 时 17.9% 

DME 掺混即可将氨层流火焰速度提高到

27.5 cm/s 左右。Shibo Liu 等[23]基于对冲火

焰指出在富燃工况下对层流火焰速度影响

较 大 的 基 元 反 应 为 N+NO=N2+O 和

N+OH=NO+H。以上研究表明 H2和 DME 对

氨层流火焰的提高都具有一定贡献且 H2 对

氨层流火焰速度的提升潜力要大于 DME，
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为综合利用H2高反应活性及DME高燃料活

性，开展未来氨燃烧系统 H2-DME 改善氨层

流火焰速度的研究仍需进行。 

对于氨燃烧系统，除层流火焰速度外，

缩短 IDT，降低自燃着火温度并提高火焰稳

定性是其可靠着火、稳定运行的前提。研究

人员提出可利用H2和DME对氨火焰以上关

键点进行改良[16]。氢因其引入 H 和 OH 自

由基对氨反应体系活性的影响不容忽视,研

究人员分别基于对冲火焰及数值计算表明

H2 可以提高氨燃烧的反应活性及着火特性

[21-22]。Liming Dai等[24]基于 rapid compression 

machine 在压力 20~75 bar，温度 1040~1210 

K 下研究了 H2 对氨着火性能的影响，并指

出 H2 可降低氨燃料的自燃着火温度。此外，

DME 对氨火焰燃烧特性的提升也不容忽视。

Gani Issayev 探究了 DME 对氨自燃着火的

影响，并指出在 φ=0.5，压力 60 bar 时

2%DME可将氨自燃着火温度从 1080K降到

930K，降低了氨自然着火的难度，但该研究

也指出 DME 对 IDT 的降低只有 5%[1]，说明

DME 对氨自燃着火特性作用小于 H2。IDT

和自燃着火温度的改良可以实现氨可靠着

火，而氨燃烧系统的稳定运行还需氨火焰的

高稳定性。针对氨火焰稳定性研究人员指出

可利用 H2 对其进行提高 [25,26] 。Akihiro 

Hayakawa 等[3]基于 Swirling flow flame 探究

了当量比 0.8、1.0 和 1.2 下氨火焰的稳定性，

并指出氨火焰可在特定供气速度和当量比

下维持稳定，但没有探究宽广当量比范围氨

火焰的稳定性。A. Valera-Medina 等[27]基于

Swirling flow flame 进一步探究了当量比

0.43~0.52 稀燃下氨火焰的稳定性，并指出

50%H2 掺混可实现氨火焰的稳定燃烧。

Kyunghyun Ryu等[20]基于压燃式发动机探究

了与火焰稳定性密切相关的 NH3-DME 的循

环变动特性，研究指出相比于 40%DME-

60%NH3，60%DME-40%NH3掺混燃料的循

环变动明显降低，说明了 DME 对提高 NH3

火焰稳定性的潜力。以上研究表明 H2 掺混

对氨燃烧 IDT 缩短具有重要作用，DME 对

降低氨自燃着火温度的效果优于 H2，且 H2

和 DME 掺混对氨的 IDT、自燃着火温度和

火焰稳定性的化学动力学机制的影响仍需

要进一步研究。 

氨作为一种N基燃料，燃烧过程中NOX

排放是其主要污染物。在利用 H2和 DME 改

善氨燃烧特性同时对 NOx 生成也有显著影

响，仍需探究 H2 和 DME 对 NOX 的生成特

征以寻求有效手段调控 NOX 实现清洁燃烧。

Jun Li 等[28]研究了 H2 对氨燃烧 NOX 反应路

径的影响并提出可通过调控基元反应

N+NO=N2+O 的反应强度控制 NOX 的排放。

Mino Woo[29]指出基元反应 HNO+H=H2+NO

和 HNO+M=H+NO+M 对氨燃烧 NO 生成的

化学动力学作用较大。Siliang Ni 等[30]基于

mocro-combustor 探究了氨富燃 NOX 的生成

情况，研究指出 HNO 对 NO 生成具有促进

作用，同时也提出NH和NH2基团对降低NO

的潜力，提出了基于反应路径调控 NOX 生

成的方向。Xiangyu Meng 等[31]进一步指出

DME 可提高反应体系中 NH 和 NH2 的浓度

进而促进 NO 消耗反应的进行。以上研究通

过化学动力学分析指出掺混H2和DME可实

现氨燃烧 NOX 反应体系及反应路径的调控，

但是对 H2 和 DME 综合作用及 N 基/C 基燃

料的相互作用的化学动力学机制研究较为

缺乏。 

综上所述，在过去，研究人员分别基于

H2和 DME 实现了氨层流火焰燃烧特性的调

控，但仍存在掺混 H2时 NOX 排放高、掺混

DME 时层流火焰速度和着火特性提高不显

著及对基础燃烧中H2和DME带入氨反应体

系的化学动力学机理研究尚不完善的问题。

本研究构建并验证了 NH3/H2/DME 化学反

应机理，利用 H2反应活性高及 DME 燃料活

性高的特性改善氨火焰基础燃烧特性，通过

调整 NH3/H2/DME 三元燃料比例实现层流
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火焰速度、着火特性、自燃着火温度、火焰

稳定性的改善及 NOX 生成路径的调控，同

时基于敏感性分析、ROP 分析和反应流分析

揭示其内在化学反应动力学机制，探究实现

氨燃料快速稳定清洁燃烧的途径。 

1 数值计算模型 

1.1 数值计算模型 

本文基于机理构建 Reaction workbench

软件、化学动力学分析 CHEMKIN 软件开展

NH3/H2/DME三元燃料层流预混火焰的数值

计算研究。首先构建含目标组分及基元反应

的化学动力学机理，然后对目标组分燃烧特

征参数 IDT、层流火焰速度和燃烧中间组分

与已发表的激波管、定容燃烧弹和 Flow 

Reactor 等试验数据进行对比验证。最后基

于构建并验证的化学反应机理，利用

PREMIXED 层流预混火焰模块对氨燃料掺

混不同比例 H2-DME 复合燃烧的基础燃烧

特性开展对比分析，并基于层流火焰速度达

35 cm/s 的 8 种掺混方案开展反应活性、自

燃着火温度、火焰稳定性和 NOX 生成特性

的研究，同时基于敏感性、ROP 和反应流分

析探究 NH3/H2/DME 复合燃烧基础燃烧特

性的化学动力学机制。 

1.2 机理构建 

构建对 NH3、H2和 DME 三者 IDT、层

流火焰速度、燃烧中间产物具有准确预测性

的化学反应机理是开展 NH3/H2/DME 层流

火焰燃烧特性研究的前提。本文选取

Alessandro Stagni 等[32]基于 jet-stirred reactor

和 flow reactor 构建，在 500~2000 K 范围内

准确预测 NH3分解、脱氢和 HNO 分解等化

学动力学行为且融合 NOX和 H2机理的具有

31 种组分、203 步基元反应的机理作为本文

NH3/H2 机理（N 机理）。选取 Lawrence 

Livermore National Laboratory 基于 burner-

stabilized flame, flow reactors, stirred reactors

和激波管构建，在压力 1~18 atm ，温度

550~1600 K，当量比 0.2~1.49 工况内验证的

具有 79 种组分、651 步基元反应的机理作为

本文 DME 机理（D 机理）。以 N 机理为主

机理，D 机理为贡献机理耦合得到具有 101

种组分、533 步基元反应的 NH3/H2/DME 机

理（ND 机理）。 

1.3 机理验证 

以 Oliver Mathieu 等[33]、Xingjia Man 等

[34]和 Chenglong Tang 等[35]基于激波管试验

的 NH3、H2和 DME 的 IDT 数据验证 ND 机

理对复合燃烧 IDT 的预测精度（图 1a~c）。

以Qingming Liu等[36]、Bowen Mei等[37]、Paul 

D.Ronney[38] 、 Akihiro Hayakawa 等 [39] 及

Charles Lhuillier 等[40]和 Won Sik Song 等[41]

基于定容燃烧弹的 NH3，DME 及 N. Bouvet

等[42]基于Bunsen火焰H2的层流火焰速度数

据验证ND机理对复合燃烧层流火焰速度的

预测精度（图 2a~c）。以 Alessandro Stagni

等 [32] 和 S. L. FISCHER 等 [43] 基于 Flow 

Reactor 的 NH3、DME 及 Tanh Le Cong 等[44]

基于 jet-stirred reactor 的 H2燃烧中间组分试

验数据验证ND机理对复合燃烧中间产物生

成历程的预测精度（图 3a~e）。从图 3 中可

以看出ND机理对目标组分NH3、H2和DME

的 IDT、层流火焰速度和燃烧中间组分具有

准确的预测性，可基于 ND 机理开展后续研

究。 
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图 1 NH3, H2, DME 的 IDT 验证, NH3验证工况为

P=1.4 atm，T=1900~2500 K，ϕ=0.5，1.0，2.0；H2

验证工况为 P=1.2 atm, T=900~1300 K, ϕ=0.5；

DME 验证工况为 P=0.987 atm, T=1265~1600 K, 

ϕ=1.0 

 

(a) Ammonia 

 

(b) H2、DME 

图 2 NH3, DME, H2的层流火焰速度验证, NH3速度

的验证工况为 P=1 atm，T=298 K；H2速度的验证

工况为 P=1 atm, T=298 K;DME 速度的验证工况为

P=0.987 atm, T=298 K 

 

(a) NH3_1 

 

(b) NH3_2 

  

(c) H2 

 

(d) DME_1 
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(e) DME_2 

图 3 NH3, DME, H2的燃烧中间组分验证 

2 结果与讨论 

2.1 层流火焰速度 

图4为不同H2及DME掺混比例下NH3-

H2、NH3-DME 层流火焰速度的变化，从图

中可以看出随着 H2 和 DME 掺混比例（by 

mole）的增大，NH3-H2和 NH3-DME 层流火

焰速度均呈上升趋势且前者在掺混比例超

过 40%后有明显加快趋势，说明 NH3 替代

率大于 60%时，DME 对层流火焰速度的提

升效果优于 H2，进一步研究发现在 55%NH3

替代率时，NH3-H2、NH3-DME 复合燃烧的

层流火焰速度都达 35cm/s，已与相同条件下

CH4和 IC8H18的层流火焰速度相近。通过调

控NH3/H2/DME三元燃料（图 5）发现在NH3

替代率为 55%时，有 8 种 NH3/H2/DME 燃料

掺混方案的层流火焰速度达到 35 cm/s 左右，

且此比例下可综合利用 H2 高反应活性及

DME 高燃料活性，更利于 NH3-H2-DME 三

元燃料在实际燃烧系统中的应用。 

 

图 4 H2及 DME 掺混比例对氨层流火焰速度的影响 

 

图 5 H2-DME 掺混比例对氨层流火焰速度的影响 

2.2 IDT 及自然着火温度 

本节基于上文层流火焰速度达 35 cm/s

的燃料体系（表 1）探究 H2-DME 对氨复合

燃烧 IDT 和自燃着火温度的影响并揭示其

化学动力学机制。 

 

表 1 层流火焰速度 35m/s 的 NH3/H2/DME 三元燃料体系 

Blending Ratio a b c d e f g h 

NH3 0.55 0.55 0.55 0.55 0.55 0.55 0.55 0.55 

H2 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 

DME 0.4 0.35 0.3 0.25 0.2 0.15 0.1 0.05 

图 6a 为 a~h 8 种复合燃烧的 IDT 变化，

从图中可以看出复合燃烧过程较纯 NH3 燃

烧的 IDT 大幅度缩短，说明 H2-DME 增强

了燃烧时自由基池的准备过程而缩短了

IDT。H2-DME 提高了反应体系 OH 的浓度

（图 6c），并且随 H2比例的增加 OH 浓度呈
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上升趋势，说明 H2 的增加增强了对 OH 自

由基敏感的基元反应强度。结合 OH 敏感性

分析（图 6d）可以看出对 OH 自由基最为敏

感的基元反应为 R5 O2+H=O+OH，H2 的加

入通过 R1 H2+M=2H+M、R2 H2+O=H+OH

和 R3 H2+OH=H+H2O 等生成自由基 H，进

而促进 R5 的进行，最终带来 OH 浓度的增

加。 

针对氨自燃着火困难的问题，除需考虑

初始燃烧阶段反应活性外，还需考虑自燃着

火温度的影响。从图 6d 可以看出 H2-DME

带来1298~2498 K全工况起始温度下自燃着

火温度150 K的降低进而使氨燃烧系统易于

着火。通过对比研究发现掺混相同比例 H2、

DME 时，DME 对氨反应体系自燃着火温度

的降低效果优于 H2。结合温度敏感性变化

（图 6d~e）可以看出，纯氨和 40%H2-

5%DME-55%NH3 的温度负敏感反应为 R26 

NH3+H=H2+NH2 ， 而 5%H2-40%DME-

55%NH3为 R235 HCO+CH3=CH4+CO，说明

H2 主要通过增加反应体系中 H 浓度促进

R26 进行进而降低自燃着火温度，而 DME

掺混通过引入 CH3基团促进 R235 进行进而

使自燃着火温度降低。 

 

图 6a H2-DME 比例对 IDT 的影响 

 

图 6b H2-DME 比例对自燃着火温度的影响 

 

图 6c H2-DME 比例对 OH 生成历程的影响 

 

图 6d 纯氨燃烧 OH 自由基的敏感性 

 

图 6d 氨自燃着火温度的敏感性分析 

0.4 0.5 0.6 0.7 0.8 0.9 1.0
1

10

100

1000

10000

100000

NH3

a:5%H2-40%DME
b:10%H2-35%DME
c:15%H2-30%DME
d:20%H2-25%DME
e:25%H2-20%DME
f:30%H2-15%DME
g:35%H2-10%DME
h:40%H2-5%DME

1000/T (1/K)

点
火

延
迟

时
间

 (μ
s)

NH3

1

10

100

1000

10000

1000 1500 2000 2500 3000
2400

2600

2800

3000

3200

自
燃

着
火

温
度

 (K
)

起始反应温度 (K)

NH3

a:5%H2-40%DME
b:10%H2-35%DME
c:15%H2-30%DME
d:20%H2-25%DME
e:25%H2-20%DME
f:30%H2-15%DME
g:35%H2-10%DME
h:40%H2-5%DME

0 25000 50000 75000 100000

2.6

2.8

3.0

3.2

3.4

O
H
摩

尔
分

数
 (%

)

时间 (s)

NH3 d:20%H2-25%DME
a:5%H2-40%DME e:25%H2-20%DME
b:10%H2-35%DME f:30%H2-15%DME
c:15%H2-30%DME g:35%H2-10%DME
h:40%H2-5%DME

P0=1 atm
T0=1898 K


R5 O2+H=O+OH

R23 O+OH+M=HO2+M

R26 NH3+H=H2+NH2

R29 NH3+HO2=NH2+H2O2

R30 NH3+O2=NH2+HO2

R37 NH2+O2=H2NO+O

R39 NH2+NH=N2H2+H

R77 NH2+NO=NNH+OH

R111 N2H2=NNH+H

R112 N2H2=NNH+H

-0.5 0.0 0.5 1.0
OH 归一化敏感性系数

T0=1898 K
=1.0
P0=1 atm

R5 O2+H=O+OH

R23 O+OH+M=HO2+M

R26 NH3+H=H2+NH2

R29 NH3+HO2=NH2+H2O2

R30 NH3+O2=NH2+HO2

R37 NH2+O2=H2NO+O

R39 NH2+NH=N2H2+H

R77 NH2+NO=NNH+OH

R111 N2H2=NNH+H

-0.5 0.0 0.5 1.0
温度归一化敏感性系数

T0=1898 K
=1.0
P0=1 atm



8 

 

图 6e 5%H2-40%DME-45%NH3自燃燃烧温度的敏

感性分析 

 

图 6f 40%H2-5%DME-45%NH3自燃燃烧温度的敏

感性分析 

2.3 火焰稳定性 

图 7 为 a~f 及纯氨燃烧时层流火焰中

OH 的空间分布特征，从图中可以看出纯氨

火焰的 OH 区域及火焰前锋面较薄，H2-

DME 掺混增厚了 OH 区域及火焰前锋面，

使火焰前锋面受其它自由基及热扩散效应

的影响减小同时降低了火焰前锋面上OH对

温度的敏感性，减弱了受周围温度梯度变化

的影响，促进了火焰前锋面的持续维持及稳

定燃烧。对比 c~f 可以看出掺混 30%H2-

15%DME时OH浓度最大，15%H2-30%DME

次之。H2-DME 带来了 OH 浓度的增加，增

强了OH参与主要放热反应的剧烈程度从而

维持火焰前峰面燃烧过程中化学反应速率

和强度。 

图 7 所示为火焰中 CH2O 的空间分布情

况，从图中可以看出 H2-DME 掺混使不具备

C 基的氨火焰在整个反应体系中生成了大

量 CH2O（图 7），使复合燃烧的内火焰面化

学反应进行充分，促进火焰前锋面活化热氛

围准备阶段的进行，使火焰趋于稳定。对比

c~f CH2O 生 成 历 程 可 以 看 出 15%H2-

30%DME 掺混对 CH2O 的生成促进作用最

大，而对 OH 浓度促进作用最大的 f 却最小。

以上分析表明 H2 主要通过促进火焰前锋面

的反应强度促进氨火焰稳定性而 DME 则侧

重于增强内火焰面低温反应阶段强度进而

为火焰维持稳定提供所需的热力学及化学

动力学条件。 

 

图 7a H2-DME 比例对 OH 分布的影响 

 

图 7b H2-DME 比例对 CH2O 分布的影响 
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加的同时伴随着 H 浓度的提高。而 R456 

CH3OCH3+OH=CH3OCH2+H2O随H2比例增

加敏感性系数减小，最终造成 OH 自由基随

H2 掺 混 量 的 增 加 而 增 加 。 R232 

CH3+O=CH2O+H 在四种掺混方案中的敏感

性没有显著变化，但 DME 比例的增加减小

了 R229 CH2O+H=HCO+H2的敏感性，从而

降低了对 CH2O 的抑制作用而增加了 CH2O

的浓度。 

 

图 8a H2-DME 比例对 NH3燃烧 OH 敏感性的影响 

 

图 8b H2-DME 比例对 NH3燃烧 CH2O 敏感性的影

响 

为揭示 H2-DME 对氨火焰前锋面影响

的化学动力学机制，本节继续探究 H2-DME

掺混比例对 OH 生成速率敏感的基元反应。

从图 9a~e OH 的 ROP 分析中可以看出 H2-

DME 掺混促进了 R2 H2+O=H+OH 、 R5 

O2+H=O+OH 和 R7 O+H2O=2OH 的化学反

应 速 率 ， 同 时 显 著 降 低 了 R27 

NH3+OH=H2O+NH2 和 R35 

NH2+OH=NH+H2O2 对 OH 消耗的化学反应

速率。R3 的化学反应速率受温度影响小，

而OH生成的同时伴随着火焰温度的急剧升

高。R27 和 R35 反应速率的降低除受浓度影

响外也受温度影响，R3 化学反应速率的降

低受浓度影响占主要比重并因 H2 掺混带入

H 的增加使化学反应产生逆向进行趋势而

降低。总体上，随 H2-DME 掺混量的增加，

生成 OH 的化学反应速率升高而消耗 OH 的

基元反应速率降低，最终带来 OH 浓度的升

高。 

 

(a) NH3 

 

(b) c：15%H2-30%DME-55%NH3 

 

(c) d:20%H2-25%DME-55%NH3 

-1.0 -0.5 0.0 0.5 1.0
OH 归一化敏感性系数

f:30%H2-15%DME
e:25%H2-20%DME
d:20%H2-25%DME
c:15%H2-30%DME
NH3

T0=298 K
=1.0
P0=1 atm
Distance=5.0 cm

R456 CH3OCH3+OH=CH3OCH2+H2O

R211 HCO+M=H+CO+M 

R210 CO+OH=CO2+H

R85 NH+NO=N2O+H

R39 NH2+NH=N2H2+H

R5 O2+H=O+OH

R5 O2+H=O+OH

R6 H+OH+M=H2O+M

R22 H+O2(+M)=H2O(+M)

R211 HCO+M=H+CO+M

R229 CH2O+H=HCO+H2

R232 CH3+O=CH2O+H

-2 -1 0 1
CH2O 归一化敏感性系数

f:30%H2-15%DME
e:25%H2-20%DME
d:20%H2-25%DME
c:15%H2-30%DME

T0=298 K
=1.0
P0=1 atm
Distance=5.0 cm

4.4 4.6 4.8 5.0 5.2 5.4 5.6
-0.0008

-0.0006

-0.0004

-0.0002

0.0000

0.0002

0.0004

0.0006

0.0008

产
率

 (m
ol

e/
cm

3 -s
ec

)

火焰高度 (cm)

R2 H2+O=H+OH
R3 H2+OH=H+H2O
R5 O2+H=O+OH
R7 O+H2O=2OH
R27 NH3+OH=H2O+NH2

R35 NH2+OH=NH+H2O

OH_ROP(NH3)

4.90 4.95 5.00 5.05 5.10
-0.008

-0.006

-0.004

-0.002

0.000

0.002

0.004

0.006

0.008

0.010

产
率

 (m
ol

e/
cm

3 -s
ec

)

Distance (cm)

R2 H2+O=H+OH
R3 H2+OH=H+H2O
R5 O2+H=O+OH
R7 O+H2O=2OH
R27 NH3+OH=H2O+NH2

R35 NH2+OH=NH+H2O

OH_ROP_c

4.90 4.95 5.00 5.05 5.10
-0.008

-0.006

-0.004

-0.002

0.000

0.002

0.004

0.006

0.008

0.010

产
率

 (m
ol

e/
cm

3 -s
ec

)

火焰高度 (cm)

R2 H2+O=H+OH
R3 H2+OH=H+H2O
R5 O2+H=O+OH
R7 O+H2O=2OH
R27 NH3+OH=H2O+NH2

R35 NH2+OH=NH+H2O

OH_ROP_d



10 

 

(d) e:25%H2-20%DME-55%NH3 

 

(e) f:30%H2-15%DME-55%NH3 

图 9 燃料体系间 OH 的 ROP 变化 

本节对H2-DME带入反应体系中CH2O

的 ROP 进行分析，以明晰内火焰区域对火

焰稳定性作用的化学动力学机制。从图

10a~d CH2O 的 ROP 变化可以看出随 DME

比例的增加，促进 CH2O 生成的 R464 

CH3OCH2=CH2O+CH3 的化学反应速率增大，

H2 和 DME 对 CH2O 有消耗作用的 R229 

CH2O+H=HCO+H2 的化学反应速率的作用

趋势相反（图 10a~d）。对于 R464，反应物

浓度占其化学反应速率变化的比重较大。

DME 通 过 R456 

CH3OCH3+OH=CH3OCH2+H2O 、 R457 

CH3OCH3+H=CH3OCH2+H2O 、 R458 
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CH3OCH2的生成使R464化学反应速率增大，

进而促进 CH2O 的生成。对于 R229，温度

和反应物浓度同时对其化学反应速率作用，

H2使 R229 的化学反应有逆向进行倾向，降

低了 R229 的化学反应速率。而 R464 的化

学 反 应 速 率 大 于 R229 ， 同 时 R232 

CH3+O=CH2O+H 的化学反应速率随 DME

掺混量的增加而增加，最终 CH2O 浓度随

DME 掺混而大幅度增加，促进了内火焰的

持续稳定反应进而提高了火焰的稳定性。 
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(d) f:30%H2-15%DME-55%NH3 

图 10 燃料体系间 CH2O 的 ROP 变化 

2.4 NOx生成特性 

如图11a所示为复合燃烧火焰N2O的空

间分布特征，从图中可以看出，H2-DME 使

N2O 在火焰峰面处大量生成且随 H2 增加而

增加，结合反应流分析（图 12）可知这是因

为H2增加增强了NH3→NH2→NH→N2O反应

路径的强度而促进了 N2O 的生成。H2-DME

增大了对 N2O 生成有促进作用的 R85 

NH+NO=N2O+H 的敏感性同时提高了其化

学反应速率（图 11b, c）。虽然对 N2O 有消

耗作用的基元反应敏感性和化学反应速率

都有所上升，但 R190 较 R85 对温度的响应

系数小，R190 主要受自由基池中分子浓度

的影响。H2加入一方面增加了自由基池中H

的浓度同时 H2-DME 协同作用造成了自由

基池中 OH 浓度的增加，使 R190 逆向进行

趋势增大，最终造成 N2O 的浓度增加。从

全局化学反应路径分析可以看出有效抑制

N2O 生成的途径是降低反应体系中 NH2→

NH→N2O 反应路径的反应强度或降低参与

该反应流 O、NH 等关键分子基团的浓度。 

 

图 11a H2-DME 比例对 N2O 分布的影响 

 

图 11b H2-DME 比例对 N2O 敏感性的影响 

 

图 11c H2-DME 比例对 N2O ROP 的影响 
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图 12 燃料体系污染物反应流分析 

 

除 N2O 外，另一氨燃烧 NOx 污染物 NO

生成特征也不容忽视。图 13 为复合燃烧火

焰NO的空间分布特征，从图中可以看出H2-

DME 使火焰末端 NO 生成量大量增加。结

合 NO 敏感性分析（图 14a）可以看出 H2-

DME 增加了 NO 对 R31 NH2+O=HNO+H 的

敏感性，而 R31 中 HNO 可通过 R143 

HNO=H+NO、R144 HNO+H=NO+H2、R145 

HNO+O=NO+OH、R148 HNO+O2=NO+HO2

等来促进 NO 的生成。H2-DME 使 R76 

NH2+O=HNO+H 和 R77 NH2+NO=N2+H2O

对 NO 的敏感性降低，这在一定程度上造成

NO 的 生 成 量 增 加 。 H2-DME 使 R144 

HNO+H=NO+H2、R90 N+O2=NO+H 和 R89 

N+OH=NO+H 的化学反应速率大幅度增加

（图 14b），进而造成 NO 生成速率提高和生

成量增加的倾向。对于 NO 具有消耗作用的

基 元 反 应 R85 NH+OH=N2O+H 和 R91 

N+NO=O+N2，在 H2-DME 掺混下其化学反

应速率增加，但 R85、R91 两个基元反应主

要受反应物浓度的影响，H2和 DME 的掺混

促进了燃料体系中 H 和 O 的含量使得 R85

和 R91 有逆向进行趋势，最终造成 NO 生成

量的增加。 

 

图 13 H2-DME 比例对 NO 的影响 

反应流分析可以从整个燃烧历程揭示

关键自由基和基元反应对 NO 生成的影响，

本文对 NO 的全局生成历程开展相应研究

（图 12）。H2-DME 掺混增强了 NH2→NH→

N2O 反应强度，虽然 N2O→NO 有轻微减弱

但此作用较小不足以抵消燃料掺混带来的

增强作用，最终 NH3→NH2→NH→N2O→NO

反应强度的增大造成 NO 浓度的增加。同时

当H2掺混量从15%提高到30%时，NO2→NO

分别提高了 16.62%、16.35%、16.69%、

16.19%，这是因为 H2 比例的提高增加了自

由基池中 NH2、OH 和 HNO 等浓度造成的。

对于 NH3→NH2→H2NO→HNO→NO 以及

NH3→NH2→HNO→NO ， H2-DME 除了使

H2NO→HNO 有下降外，该反应路径的强度

都有所加强。HNO 对 NO 的贡献率是关键
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分子基团中最大的，所以抑制 NO 生成对

HNO 的控制至关重要。HNO 主要来源于

NH2和 H2NO 的氧化，所以在实际应用过程

中可通过反应路径微观调控配合相应宏观

手段来降低自由基池中 HNO 的浓度，实现

氨在实际应用中的快速稳定清洁燃烧。 

 

图 14a H2-DME 比例对 NO 的敏感性影响

 

图 14b H2-DME 比例对 NO 的 ROP 影响 

3 结论 

本 文 基 于 自 行 构 建 并 验 证 的

NH3/H2/DME 化学反应机理，通过调控 H2-

DME 比例对氨复合燃烧层流火焰燃烧特性

开展研究，揭示了 H2-DME 对氨层流火焰速

度、IDT、自燃着火温度、火焰稳定性的影

响及化学动力学作用机制，并提出控制NOX

排放的反应路径调控策略，促进了氨的快速

稳定清洁燃烧。本文研究结论如下： 

（1）构建了 NH3/H2/DME 具有 101 种

组分、533 步基元反应的三元燃料化学反应

机理，并进行了 IDT、层流火焰速度和燃烧

中间组分的验证，能够对 NH3/H2/DME 在大

气环境和压力的全工况温度范围内 NH3、H2

和 DME 的化学动力学行为准确预测。 

（2）通过 H2-DME 掺混调控 55%高

NH3替代率下的层流火焰速度，得到 8 种可

实现氨复合燃烧层流火焰速度达 35 cm/s的

NH3/H2/DME 三元燃料调控体系，达到与

CH4和 IC8H18相同的水平，具有实际应用的

潜力。 

（3）H2-DME 掺混可以同时降低氨燃

烧的 IDT 和自燃着火温度，并基于敏感性

和ROP分析指出H2通过增加反应体系中H

和 OH 的浓度缩短氨的 IDT，DME 主要通

过引入 CH3自由基降低自燃着火温度。 

（4）H2-DME 掺混可有效提高氨火焰

稳定性，并基于敏感性和 ROP 分析指出 H2

主要通过增加反应体系中H和OH浓度促进

层流火焰峰面持续稳定反应，而 DME 主要

通过提高内火焰面活性前驱物CH2O的浓度

增强火焰稳定性。 

（5）H2-DME 掺混对氨燃烧 NOx 排放

的 N2O 和 NO 影响显著，并基于反应流分析

指出调控氨燃烧污染物N2O和NO的关键分

别是降低 NH 与 O、OH 等活性自由基的反

应强度和控制对 NO 贡献率较大的 HNO 在

反应池中的浓度。 
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