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二甲醚掺混对氨/空气预混燃烧特性的影响

李天喜，陈朝阳，康 琦，张 达
（长安大学  能源与电气工程学院，西安  710064）

摘要：为了改善氨在内燃机中的着火燃烧性能，将其与反应活性高的二甲醚（DME）燃料掺混

不失为一种有效措施。文中采用数值模拟方法研究了 NH3/DME/空气预混层流火焰的燃烧过程，分

析了 DME 掺混对氨层流燃烧速度、化学反应路径及一氧化氮（NO）生成特性的影响规律。仿真结

果表明，随着 DME 掺混比的增大，NH3/DME/空气预混合气的层流燃烧速度和绝热火焰温度显著提

升，DME 掺混引起的自由基池浓度的增大是导致混合燃料层流燃烧速度增大的主要因素；随着

DME 掺混比的增大，火焰中 NO 归一化浓度显著增大，当掺混 80% DME 时，NO 的归一化浓度达到

了 50%，路径分析表明，DME 掺混不利于氨中氮元素向 N2 的转化，会引起 NO 排放增加；与 DME 掺

混燃烧时，氮族基元反应的敏感性明显降低，燃烧过程以氢族和碳族基元反应为主导。
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Effect of dimethyl ether addition on NH3/air premixed flames
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Abstract: To improve the ignition and combustion performance of NH3 in engines, blending it with the high-

reactivity-fuel dimethyl ether (DME) is an effective strategy. This study conducts simulations of NH3/DME/air 

premixed laminar flames to investigate the effects of DME addition on key combustion characteristics, including 

laminar flame speed, reaction pathways, and NO formation. The results show that both the adiabatic flame 

temperature and the laminar flame speed increase significantly with higher DME blending ratios. A strong 

correlation is observed between laminar flame speed and the concentration of reactive free radicals, suggesting 

that the increased radical concentration due to DME is the main contributor to the enhanced flame speed. 

Furthermore, the normalized NO concentration in the flame rises significantly with increasing DME content, 

reaching approximately 50% when the DME blending ratio reaches 80%. Reaction pathway analysis indicates that 

DME addition inhibits the conversion of nitrogen species to N2, thereby leading to increased NO emissions. 

Sensitivity analysis shows that DME significantly alters the dominant elementary reactions. As the DME ratio 

doi：10.11835/j.issn.1000-582X.2025.07.008

引用格式 :李天喜 , 陈朝阳 , 康琦 , 等 . 二甲醚掺混对氨/空气预混燃烧特性的影响 [J]. 重庆大学学报 , 2025,48

(7): 85-93.

收稿日期：2024-12-30

基金项目：国家自然科学基金资助项目(51506010)；陕西省自然科学基金资助项目(2020JM-243)。

Supported by National Natural Science Foundation of China (52506010), and Natural Science Foundation of Shaanxi 

Province (2020JM-243).

作者简介：李天喜（1999—），男，硕士研究生，主要从事零碳低碳燃料燃烧研究。

通信作者：陈朝阳，女，副教授，硕士生导师，（E-mail） zhychen@chd.edu.cn。



重 庆 大 学 学 报 第  48 卷

increases, the sensitivity of nitrogen-group reactions considerably declines, while hydrogen- and carbon-group 

reactions increasingly govern the combustion process of the blended fuel.

Keywords: ammonia; reaction kinetics; dimethyl ether blending; laminar flame speed; reaction pathways

随着化石能源的开采和利用，温室气体排放引起的全球气候问题成了世界性的重要议题。中国明确提

出 CO2排放力争于 2030 年前达到峰值，争取 2060 年前实现碳中和。减少交通领域碳排放能有效应对气候变

化、助力实现碳达峰碳中和目标有重要意义 [1]。氨（NH3）是一种无碳储氢燃料 [2]，含氢质量分数为 17.6%，易于

液化，便于储存和运输，被认为是一种有前途的碳中和燃料 [3⁃4]。与氢能相比，氨燃料还具有单位储能成本低、

体积能量密度高、安全可靠等优点 [5⁃6]；但氨反应活性低，点火温度高且燃烧速度慢，直接燃烧利用存在一定困

难 [7]，通常采用与其他活性物质掺烧的方法来改善其燃烧性能 [8⁃10]。二甲醚（DME，分子式 CH3OCH3）是一种

低碳含氧燃料，十六烷值高，着火性能好且来源广泛，是良好的洁净替代燃料和燃料活性添加剂 [11⁃12]。近年

来，有学者将氨/二甲醚混合燃料应用在压燃式发动机上，探索氨作为发动机替代燃料的可行性 [13⁃15]。研究发

现，二甲醚掺混能够改善氨燃料的着火燃烧性能，拓宽氨燃料在发动机上的运行范围，但氮氧化物（NOx）的

排放较传统燃料有所升高。

层流火焰速度是混合气体的基本特性参数之一，是构建和验证燃料化学反应机理的重要依据 [16]。近年

来，学者对氨及其混合燃料的层流燃烧特性进行了研究。Yin 等 [17]在定容燃烧弹中测量了高温高压下 NH3/

DME 混合燃料层流燃烧速度，发现氨基自由基（NH2）的氧化主要以含碳物质为主导，50% 的 NH2通过 NH2+

CH2O=NH3+CHO 和 NH2+CH3=CH3NH2反应被消耗；Dai 等 [18]利用快速压缩机装置测量了 NH3/DME 混合燃料

的着火延迟时间，发现掺混 2%~5%DME 的混合燃料，在当量比 ϕ =1.0 和 ϕ =2.0 时，均出现了两阶段着火现

象，DME 的低温氧化放热在 NH3/DME 混合燃料自着火过程中有着重要的作用。还有研究致力于 NH3/DME

混合燃料化学反应机理的构建与优化 [19⁃22]。

全面提升氨燃料的燃烧与排放性能，了解二甲醚添加对氨燃料燃烧的影响规律及作用机理，对宽广初始

条件下的 NH3/DME 混合燃料开展系统的基础燃烧研究非常必要。文中利用化学反应动力学模拟方法，对初

始温度为 298 K，初始压力为 0.1 MPa 时，宽掺混比（0~100%）和当量比（0.7~1.5）条件下的 NH3/DME/空气预

混合气的层流燃烧特性进行研究，系统分析了二甲醚掺混对氨燃料燃烧过程的影响规律和动力学机制，重点

考虑二甲醚掺混对氨燃料燃烧反应路径及 NOx生成规律的影响。

1　化学反应机理的选择与验证

近年来，不少学者对 NH3/DME 混合燃料的化学反应机理开展了研究。Glarborg 等 [23]构建了考虑碳族与

氮族元素交叉反应的 NH3/DME 化学反应机理，优化了 NO 相关反应的速率常数与热化学参数，该机理经过着

火延迟期和物质浓度的验证，但在常温常压条件下对层流燃烧速度的预测能力欠佳。Meng 等 [19]在 Glarborg

研究的基础上，结合 Burke 等 [24]开发的二甲醚低温氧化机理，同时耦合 Dai 等 [18]提出的机理中 NH3和 DME 的

相关反应，构建了适用于宽温度范围的 NH3/DME 混合燃料机理（221 组分，1 597 反应）。Xiao 等 [20]提出了详

细的 NH3/DME 混合机理（102 组分，594 反应），并基于层流燃烧速度和着火延迟期实验结果对机理的可靠性

进行了验证。 Issayev 等 [21]在 Shrestha 等 [25]所提出机理的基础上，对 NH3/DME 混合燃料化学反应机理进行了

改进，并对改进后的机理开展了广泛的实验数据验证。

文中采用化学反应动力学模拟软件 Chemkin Ⅱ 中的 PREMIX 模块，对初始温度 T0=298 K、初始压力 p0=

0.1 MPa 时的 NH3/DME/空气混合气的层流燃烧速度进行了模拟计算。将基于 Meng 机理 [19]、Issayev 机理 [21]和

Xiao 机理 [20]的模拟预测结果与 Xiao 等 [20]的实验值进行了对比，如图 1 所示。对比后发现，Issayev 机理的预测

结果高于其他 2 种机理的预测值和实验值，且在二甲醚掺混比增大时误差增大；Xiao 机理的预测结果与实验

值一致性较好，但过度预测了贫燃料侧混合物的层流燃烧速度。Meng 机理的预测结果在多个掺混比下均能

与实验值高度吻合，表现出了更好的预测能力。因此，文中选用 Meng 机理对 NH3/DME/空气预混层流燃烧
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特性进行动力学分析。为了方便表述，定义 DME 掺混比 XDME为二甲醚在混合燃料中的体积分数。

2　结果与分析

2.1　层流燃烧速度和绝热火焰温度

层流燃烧速度是混合气体的重要宏观燃烧特性参数。图 1 所示为 T0=298 K、p0=0.1 MPa 时，不同二甲醚

掺混比下，NH3/DME/空气混合气的层流燃烧速度模拟值随当量比 ϕ的变化关系。由图可知，纯 NH3燃烧时，

层流燃烧速度较小，随着二甲醚掺混比的增大，混合燃料的层流燃烧速度明显增大，且在 ϕ =1.1 附近达到最

大。图 2 给出了不同当量比下，混合燃料层流燃烧速度随掺混比变化的拟合关系，可以看出，3 个当量比条件

下，混合燃料的层流燃烧速度随 DME 掺混比的增加呈线性增加的趋势。在当量比为 0.8 时的稀混合气条件

下，拟合直线的斜率较小；随着当量比逐渐增大，拟合线斜率也随之增大，说明二甲醚掺混对较浓混合气燃烧

过程的促进效果更加明显。

燃烧速度受燃烧温度的影响很大。图 3 所示为不同 DME 掺混比时，NH3/DME/空气混合气绝热火焰温

度随当量比的变化关系。可以看出，绝热火焰温度随当量比和掺混比的变化规律与层流燃烧速度一致，纯氨

图 1　不同 DME掺混比下层流燃烧速度预测结果与实验值对比(T0=298 K, p0=0.1 MPa)

Fig. 1　　Comparison of flame speed by simulations and experiments at different DME mixing ratios

(T0=298 K, p0=0.1 MPa)

图 2　不同当量比条件下层流燃烧速度随掺混比的变化规律(T0=298 K, p0=0.1 MPa)

Fig. 2　　Variation of flame speed with DME mixing ratio at different equivalence ratios(T0=298 K, p0=0.1 MPa)
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燃烧时绝热火焰温度较低，对应于较小的层流燃烧速度；随着 DME 掺混比的增大，绝热火焰温度逐渐升高，

层流燃烧速度也随之增大，表明在较浓混合气条件下，DME 掺混对绝热火焰温度及层流燃烧速度的影响更

为显著；另一方面，温度的升高也可能引起 NOx生成量的增加，火焰面中 NO 的浓度随 DME 掺混比的变化规

律将在后续内容中重点讨论。

2.2　主要自由基浓度分布

链式反应理论认为，燃料燃烧过程和层流燃烧速度强烈依赖于混合气中活性自由基的浓度。H、O、OH

自由基是最为活跃的活性自由基，对火焰发展的影响也最大。图 4 为模拟得到的 T0=298 K，p0=0.1 MPa，ϕ=

0.8 时，NH3/DME/空气火焰中 H、O、OH 自由基摩尔分数随火焰距离的变化关系。可以看出，3 种掺混比条件

下，火焰中 OH 自由基的摩尔分数均最大，H 自由基次之，O 浓度最小，随着 DME 掺混比的增加，3 种自由基的

摩尔分数均呈现增大趋势，导致氨的层流燃烧速度加快。图 5 给出了火焰面上自由基浓度峰值随 DME 掺混

比的变化关系，可以看出随着掺混比的增大，3 种自由基浓度峰值均逐渐增大，3 种自由基摩尔分数峰值之和

随 DME 掺混比的变化趋势与层流燃烧速度的变化趋势相同，二甲醚掺混引起了混合燃料火焰中自由基浓度

增大，从而导致层流燃烧速度增大，进一步说明了火焰中自由基浓度对 NH3/DME/空气混合气层流燃烧速度

及燃烧过程的影响显著。

图 3　不同 DME掺混比下绝热火焰温度模拟值随当量比的变化规律(T0=298 K, p0=0.1 MPa)

Fig. 3　　Variation of predicted adiabatic flame temperature with equivalence ratio at different DME mixing ratios

(T0=298 K, p0=0.1 MPa)

图 4　不同 DME掺混比下 H、O、OH自由基摩尔分数模拟值随火焰距离的变化规律(T0=298 K, p0=0.1 MPa,ϕ =0.8)

Fig. 4　　Predictions of H, O and OH mole fraction at different DME mixing ratios(T0=298 K, p0=0.1 MPa,ϕ =0.8)
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2.3　氮氧化物浓度分布

含氮燃料燃烧过程中，不可避免地会产生 NOx排放，探究不同掺混比下 NOx的浓度分布具有重要意义。

图 6 给出了模拟得到的 T0=298 K、p0=0.1 MPa、ϕ=0.8 时，不同 DME 掺混比下 NH3、NO 和 NO2的摩尔分数随火

焰距离的变化关系。由图可知，在 NH3/DME 火焰中，相比于 NO，NO2浓度很小；随火焰距离的增大，NO2的摩

尔分数呈现先增大后减小的趋势，NO 的摩尔分数从一定火焰位置开始逐渐增大，在 NH3浓度减小为 0 的火

焰位置时，达到最大值后保持稳定，表明 NO2为燃烧过程的中间物种且浓度较小，NH3/DME 燃烧生成的氮氧

化物主要是 NO。随着二甲醚掺混比的增大，NO 的摩尔分数先增大，但当掺混比由 50% 增加到 80% 时，NO

的摩尔分数又减小，这主要是由于 NH3在混合燃料中占比下降，导致氮原子浓度减小。

为了排除不同掺混比下氨燃料总含量的不同对 NOx浓度的影响，定义 NO、NO2的归一化浓度为 NO、NO2

的摩尔分数与 NH3的初始摩尔分数之比。不同二甲醚掺混比下，NO 和 NO2的归一化浓度随火焰距离的变化

如图 7 所示，可以看出，随着二甲醚掺混比的增大，NO 和 NO2的归一化浓度增加，且掺混比越大，增加幅度越

大。当 DME 掺混比为 80% 时，NO 的归一化浓度达到了 50%，这是因为随着二甲醚的加入，自由基池中 H、

OH、O 自由基增多，加速了含氮基团氧化为 NO 的进程，导致 NO 浓度升高。

图 5　层流燃烧速度与自由基摩尔分数峰值随 DME掺混比的变化规律(T0=298 K, p0=0.1 MPa,ϕ=0.8)

Fig. 5　　Variation of flame speed and peak values of radical mole fraction with DME mixing ratios

(T0=298 K, p0=0.1 MPa,ϕ =0.8)

图 6　不同 DME掺混比下 NH3、NO和 NO2摩尔分数随火焰距离的变化规律(T0=298 K,p0=0.1 MPa,ϕ =0.8)

Fig. 6　　Variation of mole fraction of NH3, NO and NO2 with flame distance under different DME mixing ratios

(T0=298 K,p0=0.1 MPa,ϕ =0.8)
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2.4　反应路径分析

为了明确二甲醚掺混对氨燃料燃烧过程及 NO 生成的影响规律，文中对不同掺混比预混火焰中燃料的

化学反应路径进行了对比分析。图 8 给出了 T0 =298 K、p0 =0.1 MPa、ϕ=0.8 时，不同 DME 掺混比（0%、20%、

50%、80%、100%）条件下的 NH3/DME/空气预混火焰中 NH3和 DME 的主要消耗路径。可以看出，二甲醚主要

通过脱氢与直接裂解反应消耗，其中脱氢反应路线占主导地位。

脱氢：CH3OCH3+(H/OH/O)→CH3OCH2+(H2/H2O/OH)

裂解：CH3OCH3 →CH3O+CH3

二甲醚脱氢产物 CH3OCH2经 β裂解生成甲醛（CH2O）和甲基，CH2O 经过 2 次脱氢生成 CO，CO 最终被 OH

氧化为 CO2。

混合燃料中二甲醚的反应路径与纯二甲醚燃烧时基本相同，掺混比的不同仅会导致其起始脱氢与裂解

反应所占比重发生变化。掺混燃烧时，受氨的脱氢反应竞争，DME 脱氢反应比重下降，裂解反应比重增加；

纯 DME 燃烧时，其脱氢和裂解反应占比分别为 97.4% 和 2.6%，添加 20%DME 混合气时，二甲醚脱氢反应占

比下降为 85.4%，裂解反应占比上升至 14.6%。二甲醚脱氢产物的后续反应路径几乎不受燃料掺混比变化的

影响，但由于氨燃料的引入增加了含氮基团参与的反应（如 HNO 和 NO2与 CH3的反应，NO 与 HCO 的反应），

导致 NO2与 CH3反应生成 NO 的占比在 DME 掺混比为 20%~80% 时都超过了 10%。由此可知，碳族和氮族的

交叉反应对整个燃烧过程以及 NO 的排放具有重要的影响。

氨的消耗起始于燃料分子与活性自由基（H、OH、O）的脱氢反应。随后，其脱氢产物 NH2通过相继脱氢

（路径 1）、氧化（路径 2）或与 NO 反应（路径 3）消耗，最终生成 N2。氨的氧化过程可以为 3 个主要通道，其中路

径 1 和 2 为主要反应通道，2 条路径在不同掺混比下的占比均在 30% 以上。

路径 1：NH3→NH2→NH→(N/N2O→N2)/[NO→(N2O→N2)/N2]

路径 2：NH3→NH2→(H2NO→HNO)/HNO→NO→(N2O→N2)/N2

路径 3：NH3→NH2→N2

由自由基摩尔分数的分析可知，随着二甲醚掺混比的增大，火焰中自由基浓度显著增大，这会促进氨的

起始脱氢反应发生，提高氨的消耗反应速率，使层流火焰速度增大。DME 掺混后，路径 1 中 NH3的次级脱氢

反应（NH2→NH）占比有所下降，但掺混比进一步增加时变化不大；次级脱氢产物 NH 的后续反应占比随

DME 掺混变化较大，其中生成 NO 的反应链（NH→NO、NH→N→NO）占比增大，生成 N2的反应链（NH→N→
N2、NH→N2O→N2）占比在掺混 20%DME 时有所增大，而当掺混比进一步增加时，又逐渐减小，表明 20% 

图 7　不同 DME掺混比下 NO、NO2归一化浓度随火焰距离的变化规律(T0=298 K, p0=0.1 MPa, ϕ =0.8)

Fig. 7　　Variation of mormalized concentration of NO and NO2 with flame distance under different DME mixing ratios

(T0=298 K, p0=0.1 MPa, ϕ =0.8)
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DME 掺混，有利于 NH3经路径 1 通道向 N2转化，进一步增大掺混比则可能引起 NO 生成量的增加；路径 2 中的

关键反应步骤 NH2→HNO 和 NH2→H2NO 的占比均随 DME 掺混比的增大而增大，分别从纯氨时的 21.5% 和 0

提升至 DME 掺混比为 80% 时的 41.0% 和 19.0%，该路径的主要中间物种 HNO 几乎全部转化为 NO，NO 进一

步与含氮基团反应最终转化为 N2或被 HO2氧化生成 NO2。当 DME 掺混比为 20% 时，NO 的各反应通道占比

与纯氨燃烧时差别不大，但当 DME 掺混比进一步增加时，NO 向 N2转化的反应链（NO→N2、NO→N2O→N2）

占比显著下降，而 NO 氧化生成 NO2的反应占比却显著增加，原因在于随着 DME 掺混比的增加，自由基池中

含氮基团的比例下降，HO2自由基浓度上升，表明 DME 掺混比大于 20% 后，混合燃料的 NO 排放可能显著增

加，必须考虑一定的净化措施；路径 3 在氨的反应过程中占比较小，随着 DME 掺混比由 0 增大到 80%，路径 3

中 NH2→N2的反应占比由 20.9% 降低至 6.6%。

2.5　敏感性分析

图 9 所示为 T0 =298 K、p0 =0.1 MPa、ϕ= 0.8 时，不同 DME 掺混比（0%、20%、50%、80%）条件下混合气的质

量流量敏感性系数。敏感性系数为正值表示，当该基元反应速率增大时，火焰传播速度增大，表明该反应对

混合燃料的燃烧起促进作用；相反，敏感性系数为负值表明起抑制作用。对混合燃料的燃烧过程起促进作用

的反应主要有

R1：H+O2=OH+O

R27：CO+OH=CO2+H

R30：HCO+M=H+CO+M

其中，R1 反应在所有掺混比混合气燃烧过程中均具有最高的敏感度，且敏感性系数随 DME 掺混比的增

大而降低；R27 和 R30 反应的敏感性系数随 DME 掺混比的增大而增大，这是因为随着 DME 掺混比的增大，火

焰中含碳组分浓度增加，含碳组分的氧化反应对整个燃烧过程的影响越来越显著。另外，DME 掺混引起火

焰中总自由基浓度增加，使得链分支反应 R1 的敏感性系数减小，且掺混 20%DME 时，降低幅度最大。对混

合燃料的燃烧过程起抑制作用的基元反应主要有：

R9：H+O2(+M)=HO2+(M)

R31：HCO+O2=CO+HO2

R9 和 R31 反应消耗了 H 和 HCO，生成了相对稳定的 HO2，属于链终止反应，抑制了反应的进行。当 DME

图 8　不同 DME掺混比下 NH3/DME/空气预混火焰中 NH3和 DME的燃烧反应路径

Fig. 8　　Reaction pathways of NH3 and DME in premixed NH3/DME/air flames under different DME mixing ratio
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掺混比为 20% 时，含氮物质的相关基元反应 R737 和 R803 的敏感性系数显著减小。值得注意的是，在 DME

掺混比为 80% 时，基元反应 R803 对燃烧的促进作用转变为抑制作用，说明含氮基团对反应过程的影响相对

减弱，表明了碳族基团对活性自由基的争夺能力强于氮族，随着 DME 掺混比的增大，燃烧反应越来越受碳族

反应主导。这一发现与 Issayev 等 [21]的观点相一致，即随着 DME 掺混比的增大，大多数氮族基元反应的敏感

性均存在降低的趋势。

3　结  论

文中使用化学反应动力学模拟软件 Chemkin Ⅱ，对初始温度为 298 K、初始压力为 0.1 MPa、当量比为

0.7~1.5 条件下的 NH3/DME/空气混合层流火焰进行了数值模拟，分析了二甲醚掺混对混合物层流燃烧速度、

火焰结构、NO 生成路径等的影响规律，主要结论如下。

1）混合物的层流燃烧速度随着二甲醚掺混比的增大而增大，且在较浓混合气时增大的幅度更大。

2）随着二甲醚掺混比的增大，火焰中 H、O、OH 自由基摩尔分数增大，混合物层流燃烧速度与摩尔分数浓

度密切相关，二甲醚掺混引起的自由基池浓度的增大是层流燃烧速度增大的主要原因。

3）随着二甲醚掺混比的增大，火焰中 NO 的归一化浓度显著增大，当 DME 掺混比为 80% 时，NO 的归一

化浓度达到了 50%。路径分析也表明，高比例二甲醚掺混不利于氨燃料燃烧中氮元素向 N2的转化，会导致

NO 排放增加。

4）二甲醚掺混显著影响了主要基元反应的敏感性系数，当 DME 掺混比为 20% 时，氮族基元反应的敏感

性明显降低，混合物燃烧过程中碳族基元主导着燃烧过程的进行。
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