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Chemkin化学动力学分
析及应用（上） 

老师姓名：白荣博 
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2 提纲 

• ANSYS 解决方案（Reacting flow） 

• 基本理论 

• Chemkin简介 

• 算例：绝热火焰温度的计算 
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3 1 ANSYS 解决方案（Reacting Flow） 
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4 1 ANSYS 解决方案（Reacting Flow） 
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5 2 基本理论 

• 燃烧化学 

• 燃烧理论 

• 数值燃烧 

• 燃烧诊断 

 

知识体系（Combustion） 
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6 2 基本理论 

化学热力学 

• 化学反应的方向 

• 化学当量、燃空比 

• 吉布斯自由能（G） 

化学当量值是刚好完全燃烧一定量的燃料所需要的氧化剂的量 

1）贫燃料：提供的氧化剂超过了当量值； 

2）富燃烧：提供的氧化剂少于当量值； 

 

当量比：表示燃料-氧化剂混合物富、贫或化学当量。 

等于1：化学当量下的混合物 

大于1：富燃料混合物 

小于1：贫燃料混合物 
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7 2 基本理论 

化学热力学 

• 化学反应的方向 

• 化学当量、燃空比 

• 吉布斯自由能（G） 

计算组分平衡的方法：平衡常数法 

吉布斯自由能（G）代替熵作为重要的热力学参数 

在平衡时，吉布斯函数达到最小值，熵达到最大值 

化学平衡常数和标准状

态吉布斯函数差的关系 
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8 2 基本理论 

化学动力学 

• 化学反应的速度 

• 总包反应、基元反应 

• 碰撞理论、Arrhensius关系式  

 

总包反应燃料消耗率 

总包反应 

基元反应 
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9 2 基本理论 

化学动力学 

• 化学反应的速度 

• 总包反应、基元反应 

• 碰撞理论、Arrhensius关系式  

 

双分子反应的速率正比
于两种反应物的浓度 

基于碰撞理论的双
分子反应常数 
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10 2 基本理论 

化学动力学 

• 化学反应的速度 

• 总包反应、基元反应 

• 碰撞理论、Arrhensius关系式  

 

双分子反应常数可以用经验的Arrhensius来表示 
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11 3 Chemkin简介 

• Chemkin 最早的版本始于1980，
由美国Sandia 实验室的Kee RJ 等
人编写。 

• 后来由Reaction Design公司收购
并继续开发 。 

• 2014年ANSYS收购，Reaction 

Design。 

• 目前版本2020R1 
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12 3 Chemkin简介 

 

 

• Supports large chemical kinetics 

mechanisms 

     1000s of species 

      10000s of reactions 

 

• Fast simulation and fast setup 

(~minutes to solution) 

      No meshing required 

 

• Provides accurate information about 

the reacting system 
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13 3 Chemkin简介 

 

0-D, 1-D and 2-D approximations of industrial flow conditions 功能 
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14 3 Chemkin简介 

 

Surface kinetics allows application to materials, catalysis 功能 
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15 3 Chemkin简介 

功能 搭建一维反应网络系统 
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16 3 Chemkin简介 

功能 

反应路径分析 

确定主要的反应
途径和敏感性 
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17 3 Chemkin简介 

功能 
燃料库 

经过充分验证的
燃料燃烧机理 
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18 3 Chemkin简介 

应用场景 
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19 3 Chemkin简介 

应用场景 
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20 3 Chemkin简介 

应用场景 
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21 4 算例（绝热火焰温度计算） 

• 针对氢气、氧气、氮气的混合物在常压条件的绝热燃烧进行计算。 

• 通过算例学习使用Chemkin计算氢气、氧气、氮气的混合物在定压条件下的绝热燃烧反应，并

计算最高火焰温度。 

• 利用Continuations功能计算不同初温对绝热火焰温度的影响。 

 

 

 

内容 

甲烷、氢气和固体碳在反应温度为298K时的燃烧特性 
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22 4 算例（绝热火焰温度计算） 

• 燃料的热值（heating value）定义为燃
料在稳态的条件下完全燃烧产物的状态
返回到反应物的状态所放出的热量。 

• 在孤立系统内（Q=0），燃料/空气混合
物发生燃烧反应并放热。若该混合物
（从规定的初始温度和压力下）经绝热
定压过程达到化学平衡，该系统最终达
到的温度称为定压绝热火焰温度。 

• 燃料/空气混合物在定压绝热条件下燃烧，
反应物在初态（如T=298K,P=1atm）的绝
对焓等于生成物在终态（T=Tad,P=1atm）
的绝对焓。 
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23 4 算例（绝热火焰温度计算） 

1）运行CHEMKIN，点击菜单Project>New，输
入项目名称case01，点击确定。 

 

操作步骤 
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24 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

2）任务栏界面弹出反应器

Model选项卡，点击

Equilibrium图标，此时在窗口

栏的Diagram View窗口中将看

到新加入化学平衡反应器的模

型，最后点击窗口右下角黄色

的Update Project按钮。 
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25 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

3)此时左侧任务栏会自动切换

至Open Projects选项卡，双

击Pre-Processing，弹出Pre-

Processing窗口。在Working 

Dir一项中填入保存项目路径

，如下图所示。然后点击New 

Chemistry Set按钮，设置化

学反应输入文件。 
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26 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

4)在Short Name栏输入h2-air。 

5)点击Gas-Phase Kinetics Files项右

端的Browse按钮，选择文件chem.inp，

点击Open/Create按钮即输入气相动力

学数据文件。 
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27 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

6 )点击Thermodynamic Data 

File右端的Browse按钮。在

弹出的窗口中先点击右边目

录中的Mechanism Data，然

后点击左边therm.dat，点击

Open/Create按钮即输入热力

学数据文件。 
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28 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

7)在Pre-Processing窗口后点击Save 

As…按钮，在弹出的窗口中点击Save按

钮，以默认的文件名和路径保存，完成

后界面如图所示。 
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29 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

8) 在Pre-Processing窗口，点

击Run Pre-Processor按钮运行

预处理，窗口左下角信息提示

预处理成功。预处理的结果可

以在下拉式按钮View 

Results…中查看。 
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30 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

9) 双击Equilibrium（C1），打开

C1_Equilibrium，右侧弹出 Reactor 

Physical Properties、Reactant Species、

Constrained Species三个选项卡。在Reactor 

Physical Properties中设置如下： 

    a）Problem Type中选择Constant 

Pressure Ehthalpy； 

    b）点击Temperature，输入300，单位K； 

    c）点击Pressure， 输入1，单位atm； 
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31 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

10)在组分组成的选项卡中设置： 

     a）点击Reactant Species选项卡； 

     b）Unit Selection选择mole fraction； 

     c）Species下拉式按钮中依次选择和输入： 

                H2，2，点击Add按钮； 

  O2，1，点击Add按钮； 

      N2，3.76，点击Add按钮。 
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32 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

11) 双击任务栏Continuations，弹

出Set Number of New Runs界面，

设置计算数目为2，点击确定 。 
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33 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

12) 在右侧窗口中点击step 

3子菜单，设置Temperature

为400K，点击Add Input to 

New Run，完成New Runs #1

设置。 
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34 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

13) 点击窗口下方New Runs #2， 设置

Temperature值为500K。 
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35 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

14)  双击任务栏的Run calculations，在右侧

窗口中选择点击Begin选项。 

消息栏提示模型运行成功。 
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36 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

15) 计算完成后，弹出Analyze 

Results窗口，选择Next Step按钮

。 弹出Species/Variables选项卡

默认选择全部变量，点击右下方

Process Solution Data按钮。 
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37 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

16) 弹出ANSYS Chemkin-Pro Visualizer界

面，在Line Plot选项卡的X Variable栏目选

择Initial_ Temperature ，在Y Variable栏

目选择Equilibrium_Temperature，点击下方

Creat Plot按钮，即得到反应器随初始温度

变化的反应平衡温度曲线。 
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38 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 
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39 4 算例（绝热火焰温度计算） 

操作步骤 

• 绝热燃烧温度随初始温度升高而升高，当初始温度达到400K时，绝热燃烧温度达到2440K

；当初始温度达到500K时，绝热燃烧温度达到2488K，基本呈线性变化的趋势 。 

• 在实际的反应系统中，由于热量损失、化学动力学及物质输运等影响，平衡温度一般都

会低于绝热燃烧温度。 
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大咖慧，顾名思义，汇集众多大咖智慧。 

是由安世亚太打造的一个以设计、仿真、增材制造等领域技术

和行业专家为主的智慧学习平台。目前主要通过线上培训、研

讨等方式，由行业相关领域资深专家与学员们分享交流最新技

术和应用研究成果。 

如有任何需求、建议，请关注订阅号（peraglobal），给我们留言 

 


