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摘　 要:为了研究航空煤油中正癸烷燃料的氧化和燃烧特性ꎬ缩小反应机理规模ꎬ本文对正癸烷开展了化学反应动

力学机理的系统简化ꎮ 采用基于反应类的全局敏感性分析法及路径敏感性分析法ꎬ结合产率分析法ꎬ识别正癸烷

大分子子机理中的关键反应类并选出其中具有代表性的反应ꎬ并基于解耦法将骨架子机理与 Ｃ０ － Ｃ３子机理耦合ꎬ
形成正癸烷的初始骨架机理ꎮ 利用遗传算法在不确定度范围内针对点火延迟时间和燃料、ＣＯ 和 ＣＯ２ 摩尔分数对

燃料子机理的反应速率系数进行优化ꎬ提高骨架机理的准确性ꎬ最终得到一个包含 ４８ 种组分和 ２０９ 个化学反应的

正癸烷骨架机理ꎮ 计算结果表明:正癸烷燃烧骨架反应机理在较宽的工况范围内对正癸烷燃烧过程中层流燃烧速

度、着火延迟时间及重要组分浓度的预测具有较高的准确性ꎮ
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引　 言

随着航空业的快速发展ꎬ化石能源日益枯竭ꎬ研
究碳氢燃料燃烧反应动力学机理对发动机的燃烧效

率、火焰稳定性及污染物排放有重要影响[１]ꎮ 航空

煤油作为一种复杂的碳氢化合物ꎬ其组分多达数百

种[２]ꎬ主要由链烷烃、环烷烃、芳香烃和多环烃等多

类物质组成[３]ꎮ 模拟计算难度较大ꎬ存在模拟计算

效率低、计算成本高等问题[４]ꎮ 因此ꎬ需要从航空

煤油成分中选取一种或多种具有代表性的替代燃

料ꎬ建立能准确反映航空发动机燃烧特性的化学反

应动力学机理用于燃烧流场的数值模拟ꎮ
正癸烷是航空煤油的重要组成成分ꎬ其物理和

化学特性与实际煤油相似ꎬ常用作航空煤油替代燃

料ꎬ对其进行燃烧反应动力学机理研究有助于深入

了解航空煤油的燃烧细节ꎬ开发更环保和高效的航

空燃料ꎮ
国内外对正癸烷化学反应动力学机理的构建与

简化展开了大量研究ꎮ Ｂｉｋａｓ 等人[５] 使用正癸烷作

为 ＪＰ￣８ 航空煤油的模拟替代燃料ꎬ化学动力学机理

由 ６７ 种组分和 ６００ 个反应组成ꎬ并对其进行了验

证ꎬ结果表明ꎬ该机制适用于各种燃烧工况ꎮ 王慧汝

等人[６]以单一正癸烷作为 ＲＰ￣３ 航空煤油替代模

型ꎬ由 ＲｅａｘＧｅｎ 程序自动生成燃烧反应的详细机理ꎬ
在加热激波管上进行燃烧实验ꎬ结果证明ꎬ该模型能

够有效地预测 ＲＰ￣３ 航空煤油的燃烧特性ꎬ生成的正

癸烷详细反应机理包含 ３８８ 种组分和 ２ ２２６ 步化学

反应ꎮ 张方等人[７] 采用基于误差的直接关系图法

与基于计算奇异摄动法ꎬ将 １１９ 种组分、３７３ 个反应

的正癸烷详细动力学机理简化得到 ３２ 种组分和 ７３
个化学反应的正癸烷骨架机理ꎮ 刘建文等人[８] 提

出了一个正癸烷详细反应机理ꎬ包含 ３８８ 个物种和

２ ２２６ 个反应ꎬ并利用基于直接关系图法得到了包含

６２ 个物种和 ４２２ 个反应的骨架机理ꎮ 以上研究通

过对燃烧机理的进一步简化ꎬ提高航空煤油燃烧

ＣＦＤ 数值仿真计算效率ꎬ同时为设计与优化航空发

动机燃烧室提供理论依据ꎮ

本文采用基于反应类的全局敏感性分析法及路

径敏感性分析法ꎬ结合产率分析法ꎬ同时利用解耦法

和遗传算法进行优化ꎬ构建了正癸烷燃料的骨架机

理ꎮ 通过 ＣＨＥＭＫＩＮ￣ＰＲＯ 软件计算正癸烷在激波管

内的着火延迟时间、定容弹内的层流燃烧速度以及

射流搅拌反应器内的重要组分浓度ꎬ将模拟结果与

实验数据对比ꎬ验证正癸烷骨架反应机理的准确性ꎮ

１　 正癸烷机理构建

１. １　 构建思路

通过采用基于反应类的全局敏感性(ＲＣ￣ＧＳＡ)
分析法[９] 及路径敏感性 ( ＰＳＡ) 分析法[９]、 产率

(ＲＯＰ)分析法、解耦法[１０] 以及遗传算法(ＧＡ) [１１]ꎬ
构建了正癸烷的骨架机理ꎮ 图 １ 为骨架机理构建

流程ꎮ

图 １　 简化骨架反应机理构建流程

Ｆｉｇ. １ Ｓｉｍｐｌｉｆｉｅｄ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｃｏｎｓｔｒｕｃｔｉｏｎ
ｐｒｏｃｅｓｓ ｏｆ ｓｋｅｌｅｔｏｎ

选出正癸烷的详细反应机理ꎬ利用基于反应类

的全局敏感性分析法与路径敏感性分析法评估正癸

烷大分子子机理的反应类ꎬ选择关键的反应类并根

据不确定度范围进行保留ꎻ再利用产率分析法在每

个反应类中选择一个同分异构体ꎬ删除不重要的反

应ꎬ形成正癸烷的大分子骨架子机理ꎻ将正癸烷骨架

子机理与详细的 Ｃ０ ￣Ｃ１ 子机理和简化的 Ｃ２ ￣Ｃ３ 子机

理通过解耦法耦合ꎬ形成其初始骨架反应机理ꎻ最
后ꎬ采用遗传算法优化不确定度范围内骨架机理的
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反应速率常数得到最终的正癸烷骨架反应机理ꎮ
１. ２　 骨架机理构建

选取来自美国劳伦斯利弗莫尔国家实验室

(ＬＬＮＬ)的正癸烷(ｎＣ１０Ｈ２２)详细机理ꎬ经过同类机

理有关着火延迟时间、层流燃烧特性及氧化特性的

验证比较ꎬ证明其详细机理具有一定可靠性ꎮ
１. ２. １　 全局敏感性分析

正癸烷的详细反应机理共包含 ２ ７５５ 个组分和

９ ２７３ 个化学反应[１２]ꎮ 根据 Ｃｕｒｒａｎ 等人[１３] 对烷烃

燃料反应分类的研究ꎬ将 ｎＣ１０Ｈ２２详细机理中大分子

子机理的反应分成 ２９ 个不同的类别ꎬ如表 １ 所示ꎮ

表 １　 正癸烷子机理反应类别划分

Ｔａｂ. １ Ｄｉｖｉｓｉｏｎ ｏｆ ｎ￣ｄｅｃａｎｅ ｓｕｂ￣ｍｅｃｈａｎｉｓｍ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｃｌａｓｓｅｓ

序号 反应类

１ ｎＣ１０Ｈ２２分解

２ ｎＣ１０Ｈ２２ ＋ Ｘ ＝ Ｒ ＋ ＸＨ

３ Ｒ 分解

４ Ｒ 异构化

５ Ｃ１０Ｈ２０ ＋ Ｘ ＝ Ｃ１０Ｈ１９ ＋ ＸＨ

６ Ｃ１０Ｈ２０加成

７ Ｃ１０Ｈ１９加成和分解

８ Ｃ１０Ｈ１９分解

９ Ｃ１０Ｈ２０分解

１０ 逆烯反应

１１ Ｒ ＋ Ｏ２ ＝ ＲＯ２

１２ Ｒ ＋ ＲＯ２ ＝ ＲＯ ＋ ＲＯ

１３ Ｒ ＋ ＨＯ２ ＝ ＲＯ ＋ ＯＨ

１４ Ｒ ＋ ＣＨ３Ｏ２ ＝ ＲＯ ＋ ＯＨ

１５ ＲＯ２异构化

１６ ＲＯ２ ＝ ＨＯ２ ＋ Ｃ１０Ｈ２０

１７ ＲＯ２ ＋ ＨＯ２ ＝ ＲＯＯＨ ＋ Ｏ２

１８ ＲＯ２ ＋ Ｈ２Ｏ２ ＝ ＲＯＯＨ ＋ ＨＯ２

１９ ＲＯ２ ＋ ＣＨ３Ｏ２ ＝ ＲＯ ＋ ＣＨ３Ｏ ＋ Ｏ２

２０ ＲＯＯＨ ＝ ＲＯ ＋ ＯＨ

２１ ＲＯＯＨ ＝ ＲＯ ＋ ＯＨ

２２ ＲＯ 分解

２３ ＱＯＯＨ ＝ ＱＯ ＋ ＯＨ

２４ ＱＯＯＨ ＝ Ｑ ＋ ＨＯ２

２５ ＲＯＯＨ 分解

２６ ＱＯＯＨ ＋ Ｏ２ ＝ Ｏ２ＱＯＯＨ

２７ Ｏ２ＱＯＯＨ ＝ ＫＥＴ ＋ ＯＨ

２８ ＫＥＴ 分解

２９ ＱＯ ＋ ＯＨ / ＨＯ２ ＝ 小分子

　 　 基于反应类的划分ꎬ采用 Ｍｏｒｒｉｓ 法[１４] 进行全局

敏感性分析ꎬ通过在输入参数的可能值范围内进行

局部变化ꎬ来评估每个输入参数对模型输出的全局影

响ꎮ 输入参数选取反应的指前因子ꎬ输出参数选取作

为简化目标的激波管(ＳＴ)内的着火延迟时间和射流

搅拌反器(ＪＳＲ)内的重要组分浓度ꎮ 首先ꎬ随机生成

扰动因子序列 ｘ ＝ (ｘ１ꎬ ｘ２ꎬ 􀆺ꎬ ｘｉꎬ ｘｉ ＋１ꎬ 􀆺ꎬ ｘｋ )ꎬ
得到相应的简化目标 Ｙꎮ 然后ꎬ根据局部扰动范围

Δꎬ对 Ｙ 值进行计算ꎮ 局部敏感性系数为:

μｉｊ(ｘ) ＝
Ｙ ｊ(ｘ１ꎬ􀆺ꎬｘｉ －１ꎬｘｉ ＋ Δꎬ􀆺ꎬｘｋ) － Ｙ ｊ(ｘ)

Δ
(１)

通过 ｎ 次模拟后ꎬ获得全局敏感性系数为:

μ－ ｉｊ ＝
∑

ｎ

ｌ ＝ １
μｌ

ｉｊ

ｎ (２)

敏感性系数方差为:

σ２(ｄｉｊ) ＝
ｎ∑

ｎ

ｌ ＝ １
(μｌ

ｉｊ) ２ － (∑
ｎ

ｌ ＝ １
μｌ

ｉｊ)
２

ｎ(ｎ － １) (３)

式中:Ｙ ｊ—初始反应机理对第 ｊ 个简化目标的预测结

果ꎻμ－ ｉｊ—第 ｉ 个反应类对第 ｊ 个简化目标的影响程

度ꎻσ２(ｄｉｊ)—第 ｉ 个反应类对第 ｊ 个简化目标非线

性关系或者与其他反应类耦合性能力[１５]ꎮ
全局敏感性系数和敏感系数方差的综合效果决

定了第 ｉ 个反应类对第 ｊ 个简化目标的重要性ꎮ
Ｈａｎｔｏｕｃｈｅ 等人[１６] 研究发现ꎬ存在一些反应 μｉｊ

较小ꎬ但是去掉该反应ꎬ机理会对简化目标预测值的

准确性有较大影响ꎮ 因此ꎬ引入路径敏感性系数

ＰＳＣ ｉꎬｊꎬ将其与全局敏感性分析结合ꎬ以防删除重要

的反应ꎮ 路径敏感性系数计算公式为:

ＰＳＣ ｉꎬｊ ＝
｜Ｙｉꎬｊ － Ｙ ｊ ｜

ｍａｘ(ＹｉꎬｊꎬＹ ｊ)
(４)

式中:ＰＳＣ ｉꎬｊ—移除第 ｉ 个反应类对第 ｊ 个简化目标

预测结果的影响程度ꎻＹｉꎬｊ—从初始反应机理中删除

第 ｉ 个反应类后获得的机理对第 ｊ 个简化目标的预

测结果ꎮ
为了更准确地评估反应类在较宽工况和简化目

标下的重要性ꎬ可将 μｉｊꎬσ２(ｄｉｊ)和 ＰＳＣ ｉꎬｊ进行归一化

处理ꎬ公式如下:

μ∗
ｉｊ ＝ μ－ ｉｊ / ｍａｘ(μ－ ｉｊ) (５)

σ∗
ｉｊ ＝ σｉｊ / ｍａｘ(σｉｊ) (６)

ＰＳＣ∗
ｉꎬ ｊ ＝ ＰＳＣ ｉꎬ ｊ / ｍａｘ(ＰＳＣ ｉꎬ ｊ) (７)

图 ２ 给出了正癸烷子机理中反应类的全局敏感

性分析结果ꎮ
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图 ２　 ｎＣ１０Ｈ２２大分子反应类简化目标的敏感性分析

Ｆｉｇ. ２ Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ ａｎａｌｙｓｅｓ ｏｆ ｓｉｍｐｌｉｆｉｅｄ ｔａｒｇｅｔｓ ｉｎ ｔｈｅ

ｎＣ１０Ｈ２２ ｍａｃｒｏｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｃｌａｓｓ

　 　 以压力 ｐ ＝ ２. ０ ＭＰａ、当量比 ϕ ＝ １. ０、温度

Ｔ ＝ ６００ ~ １ ３００ Ｋ 工况下激波管内的着火延迟时间

和 ｐ ＝ ０. １ ＭＰａ、ϕ ＝ １. ０、Ｔ ＝ ５００ ~ １ １００ Ｋ 工况下射

流搅拌器内 ｎＣ１０Ｈ２２、ＣＯ 和 ＣＯ２的摩尔分数为简化

目标进行全局敏感性分析计算ꎮ 可以看出ꎬ在低温

范围和负温度系数(ＮＴＣ)区域内ꎬ反应类 ２ꎬ１５ꎬ１６ꎬ

２６ꎬ２７ 和 ２８ 都具有较高的 μ∗
ｉｊ 值ꎬ表示此类反应对

燃料着火延迟时间和 ｎＣ１０Ｈ２２、ＣＯ 和 ＣＯ２摩尔分数

存在较大影响ꎮ 在高温范围内ꎬ反应类 １ꎬ２ 与 ３ 均

具有较高的 ＰＳＣ∗
ｉꎬ ｊ值、μ∗

ｉｊ 值与 σ∗
ｉｊ 值ꎬ说明这些反应

类不仅对简化目标具有较大的影响和非线性响应ꎬ

而且与其他反应类之间的耦合性作用也更强ꎮ 此

外ꎬ反应类 １１ 的 ＰＳＣ∗
ｉꎬ ｊ值较高、μ∗

ｉｊ 值较低ꎬ说明反应

类 １１ 对机理简化过程的作用较小ꎬ但若将其移除ꎬ

会增大实验值与预测值之间差距ꎮ 因此ꎬ以上反应

类需要保留在反应机理简化过程中ꎮ

由图 ２ 可知ꎬ３ 个评价指标 ＰＳＣ∗
ｉꎬ ｊꎬμ∗

ｉｊ ꎬσ∗
ｉｊ 对反

应类进行敏感性分析得到的结果存在差距ꎮ 为了更

全面地考虑不同评价指标对反应类特性的综合影

响ꎬ避免仅依赖单一指标可能导致的偏差ꎬ采用平均

指标 ξｉ来判断反应类的重要性ꎬ公式如下:

ξｉ ＝
∑

ｎ

ｊ ＝ １
(ＰＳＣ∗

ｉꎬ ｊ ＋ μ∗
ｉｊ ＋ σ∗

ｉｊ )

ｎ (８)

利用计算好的每个反应类的平均指标 ξｉ对表 １

中的反应类按照从小到大的顺序重新进行排序ꎬ结

果如表 ２ 所示ꎮ 确定平均指标的阈值为 ξ∗ꎬ当 ξｉ > ξ∗

时ꎬ相关组分及反应才可以被保留ꎮ

以着火延迟时间ꎬｎＣ１０Ｈ２２、ＣＯ 和 ＣＯ２的摩尔分

数为简化目标ꎬ根据 ξｉ从小到大的顺序对详细机理

中的反应类进行删除ꎬ直至累计删除到 ｎＣ１０Ｈ２２骨架

机理的预测值超过详细机理预测值的不确定度ꎮ 不

同 ξ∗机理模拟的简化目标的预测值与不确定度范

围如图 ３ 所示ꎮ 其中ꎬ阴影范围代表初始反应机理

对简化目标预测值的不确定度ꎬ虚线表示删除反应

类后对简化目标的预测值ꎬ实线则代表删除小于 ξｉ
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反应类后的反应机理预测简化目标的结果超过不确

定度范围时的临界值ꎮ 不确定度范围可通过基于采

样的全局敏感性分析法确定[１７]ꎮ

表 ２　 正癸烷子机理反应类排序

Ｔａｂ. ２ Ｏｒｄｅｒｉｎｇ ｏｆ ｎ￣ｄｅｃａｎｅ ｓｕｂ￣ｍｅｃｈａｎｉｓｍ

ｒｅａｃｔｉｏｎ ｃｌａｓｓｅｓ

反应序号 平均指标

１０ ０. ０００ １

１２ ０. ０００ ２

１４ ０. ０００ ３

２５ ０. ０００ ５

２２ ０. ０００ ６

２１ ０. ０００ ７

１３ ０. ０００ ８

１８ ０. ００１ ０

２０ ０. ００１ ３

７ ０. ００１ ４

１９ ０. ００１ ５

９ ０. ００１ ８

１７ ０. ００２ ０

８ ０. ００４ ０

２９ ０. ００５ ３

１ ０. ００６ ２

６ ０. ００６ ５

４ ０. ０１３ ５

５ ０. ０２７ ０

１１ ０. ０３０ ６

２４ ０. ０４０ ４

２８ ０. ０６８ ５

２３ ０. ０７０ ３

２６ ０. １０２ ９

３ ０. １０７ １

１６ ０. １６９ ０

１５ ０. １８５ ５

２７ ０. １８７ ０

２ ０. ６５３ ８

图 ３　 不同 ξ∗机理模拟的简化目标的

预测值与不确定度范围

Ｆｉｇ. ３ Ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ ｖａｌｕｅｓ ａｎｄ ｕｎｃｅｒｔａｉｎｔｙ ｒａｎｇｅｓ ｏｆ ｓｉｍｐｌｉｆｉｅｄ

ｔａｒｇｅｔｓ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｂｙ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ξ∗ ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ
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　 　 累积删除到反应类 １１(ξ∗ ＝ ０. ０６８ ５)和反应类

２８(ξ∗ ＝ ０. ０７０ ３)时ꎬｎＣ１０Ｈ２２骨架机理计算得到的

简化目标刚好超出详细机理的不确定度范围ꎬ由于

反应类 １１ 的 ＰＳＣ∗
ｉꎬｊ值很高ꎬ将此类反应删除将会增

大误差ꎮ 因此ꎬ在构建 ｎＣ１０ Ｈ２２ 的骨架机理的过程

中ꎬ为了保证反应机理的准确性和可靠性ꎬ选择平均

指标较小的 ０. ０６８ ５ 作为重要反应类的临界阈值ꎮ
图 ４ 为 ｎＣ１０ Ｈ２２ 大分子反应类的平均指标与阈值ꎮ
由图 ４ 可知ꎬ共保留了 １０ 个反应类ꎮ

图 ４　 ｎＣ１０Ｈ２２大分子反应类的平均指标与阈值

Ｆｉｇ. ４ Ａｖｅｒａｇｅ ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔｓ ａｎｄ ｔｈｒｅｓｈｏｌｄｓ ｏｆ

ｎＣ１０Ｈ２２ ｍａｃｒｏｍｏｌｅｃｕｌａｒ ｒｅａｃｔｉｏｎ ｃｌａｓｓ

１. ２. ２　 产率分析

在正癸烷大分子子机理中ꎬ涵盖了许多同分异构

体组分和相关反应ꎮ 为了减少反应机理的计算量ꎬ
ＲＯＰ 分析法可以有效去除部分反应类中的同分异

构体并在每组同分异构体中保留了一个代表性的组

分ꎬ由此得到 ｎＣ１０Ｈ２２骨架子机理ꎮ 为了保证ＲＯＰ 分析

结果的准确性ꎬ对不同温度下正癸烷的反应路径进

行分析ꎬ结果如图 ５ 所示ꎮ 图中 ３ 个数据由上到下分

别表示 ５５０ꎬ７５０ 和 ９５０ Ｋ 的不同温度ꎮ 可以看出ꎬ在
不同温度下ꎬ反应类 ２ 和反应类 １１ 中不同同分异构

体组分路径通量差距较小ꎬ但是由于反应类 １５ 中 Ｃ１０

ＯＯＨ２ －４ 相关反应的 ＲＯＰ 最大ꎬ因此选择 Ｃ１０Ｈ２１ －２、
Ｃ１０Ｈ２１Ｏ２ － ２ 和 Ｃ１０ＯＯＨ２ － ４ 的相关路径反应保留

在简化机理中ꎮ 至此ꎬ正癸烷燃料大分子骨架机理

已构建完成ꎬ包括 ９ 种组分和 １８ 个化学反应ꎮ
Ｃｈａｎｇ 等人[１０] 提出了构建简化机理的解耦法ꎬ

可以将燃料相关的骨架机理、Ｈ２ / ＣＯ / Ｃ１ 子机理和

Ｃ２ － Ｃ３简化机理进行结合ꎮ 本文采用的简化 Ｃ０– Ｃ３

子机理[１８]ꎬ此机理准确且适用于多种燃料ꎮ 将

Ｃ０– Ｃ３子机理与正癸烷大分子骨架机理相结合ꎬ形
成正癸烷的初始骨架机理ꎬ包括 ４８ 个组分和 ２０９ 个

化学反应ꎮ

图 ５　 ＪＳＲ 内正癸烷在 ｐ ＝ ０. １ ＭＰａ、ϕ ＝ １. ０ 工况下

反应类 ２ꎬ１１ 和 １５ 的 ＲＯＰ 分析结果

Ｆｉｇ. ５ Ｒａｔｅ ｏｆ ｐｒｏｄｕｃｔｉｏｎ ａｎａｌｙｓｉｓ ｒｅｓｕｌｔ ｏｆ ｒｅａｃｔｉｏｎ

ｃｌａｓｓｅｓ ２ꎬ １１ ａｎｄ １５ ｏｆ ｎ￣ｄｅｃａｎｅ ｉｎ ＪＳＲ

ａｔ ｐ ＝ １. ０ ＭＰａꎬϕ ＝ １. ０

１. ２. ３　 骨架机理优化

由于在骨架机理构建过程中删除了大量反应ꎬ
反应途径大大简化ꎬ会影响到 ｎＣ１０Ｈ２２骨架机理的准

确性ꎮ 受实验误差和计算理论的限制ꎬ动力学模型

的速率系数都存在不确定性[１９]ꎮ 由于 Ｃ０ － Ｃ３小分

子子机理已经验证ꎬ为了进一步提高机理的预测能

力ꎬ需要优化 ｎＣ１０Ｈ２２大分子骨架机理部分ꎬ在不确

定范围内通过非支配排序遗传算法Ⅱ(ＮＳＧＡ￣Ⅱ)对
反应速率常数进行优化[１１]ꎮ 在 ＮＳＧＡ￣Ⅱ中ꎬ引入了

激波管(ＳＴ)内的点火延迟时间和射流搅拌反应器

(ＪＳＲ)内重要组分浓度两种实验数据作为目标函

数ꎬ可以更好地预测反应机理的点火与燃烧特性ꎮ
本文优化 ｎＣ１０Ｈ２２骨架机理使用文献[２０]中的着火

延迟时间实验数据ꎬ其工况为 Ｔ ＝ ６５０ ~ １ ３００ Ｋ、
ϕ ＝ １. ０ ~ ２. ０、ｐ ＝ １. ３ ＭＰａꎻ以及文献[２１]中主要组

分 ｎＣ１０Ｈ２２、Ｏ２、ＣＯ 和 ＣＯ２摩尔分数的实验数据ꎬ其
工况为 Ｔ ＝ ５５０ ~ １ １００ Ｋ、ϕ ＝ １. ０、ｐ ＝ ０. １ ＭＰａꎮ 图

６ 为不同代个体的优化过程和对应目标值ꎮ 可以发

现ꎬ第 ２５０ 代的目标值分布与第 ５００ 代基本相同ꎬ表
明遗传个体的目标差值会随着遗传代数的增加而不

断缩小ꎬ直至优化基本达到收敛ꎮ 最后选择 ５００ 代

中离原点最近的第 １９ 个遗传个体为误差值最小的

ｎＣ１０Ｈ２２最终骨架反应机理ꎮ

􀅰９０１􀅰



热 能 动 力 工 程 ２０２４ 年　

图 ６　 不同代个体的优化过程和对应目标值

Ｆｉｇ. ６ Ｏｐｔｉｍｉｚａｔｉｏｎ ｐｒｏｃｅｓｓ ａｎｄ ｃｏｒｒｅｓｐｏｎｄｉｎｇ ｔａｒｇｅｔ

ｖａｌｕｅ ｏｆ ｉｎｄｉｖｉｄｕａｌｓ ｆｒｏｍ ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ ｇｅｎｅｒａｔｉｏｎｓ

　 　 综上所述ꎬｎＣ１０Ｈ２２燃料的机理简化已经完成ꎮ
为了验证 ｎＣ１０Ｈ２２最终骨架机理的预测性能ꎬ将其与

ＬＬＮＬ 详细机理及实验数据在 ｐ ＝ １. ３ ＭＰａ、ϕ ＝ １ 条

件下进行对比验证ꎬ结果如图 ７ 所示ꎮ 实验数据来

自文献[２０]ꎬ可以发现ꎬ在删除了大量组分和反应

后ꎬ简化前后机理的模拟预测趋势高度一致ꎬ说明该

方法具有可靠性ꎮ 用遗传算法优化大分子子机理的

指前因子后ꎬ骨架机理的性能明显增强ꎬ相比于

ＬＬＮＬ 详细机理ꎬｎＣ１０Ｈ２２ 的简化机理能更准确地预

测负温度系数(ＮＴＣ)区域内点火延迟的模拟结果ꎮ

图 ７　 ｎＣ１０Ｈ２２着火延迟时间模拟值对比

Ｆｉｇ. ７ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｎＣ１０Ｈ２２

ｉｇｎｉｔｉｏｎ ｄｅｌａｙ ｔｉｍｅ

２　 正癸烷机理验证

为了确保构建的 ｎＣ１０Ｈ２２骨架机理能够准确预

测燃料的燃烧特性ꎬ必须依赖实验数据来验证宽工

况下机理的合理性ꎮ 采用简化的 ｎＣ１０Ｈ２２骨架机理ꎬ

在 ＣＨＥＭＫＩＮ￣ＰＲＯ 软件中模拟不同条件下定容弹内

的层流燃烧速度、激波管内的着火延迟时间和射流

搅拌反应器内氧化反应过程中的重要组分浓度ꎬ并
与相关实验数据进行对比ꎬ来验证 ｎＣ１０Ｈ２２骨架机理

的准确性ꎮ
２. １　 层流燃烧速度

图 ８ 给出了 ｎＣ１０Ｈ２２层流燃烧速度的模拟验证

结果ꎬ实验数据来自于文献[２２ － ２３]ꎮ 实验工况为

ｐ ＝０. １ ~０. ３ ＭＰａ、ϕ ＝０. ７ ~１. ４、Ｔ 为３５３ꎬ３３８ 和４００ Ｋꎮ
可以看出ꎬ此机理预测的层流燃烧速度整体发展趋

势与实验值高度吻合ꎬ均在当量比 １. １ 时达到最大

值ꎮ 此外ꎬ某些工况下燃料层流燃烧速度的预测值略

低于实验值ꎬ但偏差较小ꎮ 由于实验值可能存在误

差ꎬ因此 ｎＣ１０Ｈ２２骨架机理可以预测其火焰传播特性ꎮ

图 ８　 ｎＣ１０Ｈ２２层流燃烧速度的模拟计算值与实验值对比

Ｆｉｇ. ８ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｖａｌｕｅｓ

ｏｆ ｎＣ１０Ｈ２２ ｌａｍｉｎａｒ ｂｕｒｎｉｎｇ ｓｐｅｅｄ

２. ２　 着火延迟时间

图 ９ 给出了 ϕ ＝ １. ０ 和 ２. ０ 时不同压力下的

ｎＣ１０Ｈ２２在激波管内着火延迟时间的模拟计算值与
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实验值对比ꎮ 实验数据来自于文献[２０ꎬ２４]ꎮ 可以

发现ꎬ在宽工况范围内简化机理预测的 ｎＣ１０Ｈ２２着火

延迟时间与实验数据几乎吻合ꎬ证明该机理具有很

强的预测能力ꎬ可以准确描述正癸烷的着火延迟

特性ꎮ

图 ９　 ｎＣ１０Ｈ２２着火延迟时间的模拟计算值与实验值对比

Ｆｉｇ. ９ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ ｖａｌｕｅｓ

ｏｆ ｎＣ１０Ｈ２２ ｉｇｎｉｔｉｏｎ ｄｅｌａｙ ｔｉｍｅ

２. ３　 重要组分浓度

图 １０ 给出了 ϕ 为 １. ５ 和 ２. ０ 时ꎬｐ ＝ ０. １ ＭＰａ、
Ｔ ＝ ９００ ~ １ ３００ Ｋ 工况条件下ꎬＪＳＲ 内 ｎＣ１０Ｈ２２ 氧化

过程中重要组分摩尔分数的计算值与实验值对比ꎮ
实验数据来自于文献[２５]ꎮ 可以看出ꎬ氧化过程中

的重要基元摩尔分数随温度的变化与实验数据基本

一致ꎬ但存在一些组分在某些工况下的模拟浓度

与实验数据之间具有一定差异ꎮ 该机理计算得到

ｎＣ１０Ｈ２２摩尔分数含量略高于实验值ꎬ反应物的消耗

略慢于实际消耗ꎮ 当量比为 １. ５ 时ꎬＣＨ４和 Ｃ２Ｈ４的

摩尔分数略低于实验值ꎬ当量比达到 ２. ０ 时ꎬ误差减

小ꎮ 综上ꎬ该机理预测反应组分浓度的效果良好ꎮ

图 １０　 ϕ ＝ １. ５ 和 ２. ０ 时 ｎＣ１０Ｈ２２重要组分摩尔

分数的模拟计算值与实验值对比

Ｆｉｇ. １０ Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ ｏｆ ｓｉｍｕｌａｔｅｄ ａｎｄ ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ
ｖａｌｕｅｓ ｏｆ ｍｏｌａｒ ｆｒａｃｔｉｏｎｓ ｏｆ ｎＣ１０Ｈ２２ ｋｅｙ

ｃｏｍｐｏｎｅｎｔ ａｔ ϕ ＝ １. ５ꎬ２. ０
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３　 结　 论

本文对航空煤油代表性组分正癸烷进行骨架反

应机理的构建ꎬ并验证该机理在不同工况下的燃烧

性能ꎮ 结论如下:
(１) 通过基于反应类的全局敏感性分析法及路

径敏感性分析法结合 ＲＯＰ 分析法ꎬ对反应进行筛

选ꎬ共保留了 １０ 个反应类ꎬ形成了包括 ９ 种组分和

１８ 个化学反应的 ｎＣ１０Ｈ２２大分子骨架机理ꎮ
(２) 基于解耦法ꎬ构建了包含 ４８ 种组分和 ２０９

个化学反应的 ｎＣ１０Ｈ２２ 骨架反应机理ꎬ利用 ＧＡ 法ꎬ
以着火延迟时间及 ｎＣ１０Ｈ２２、ＣＯ 和 ＣＯ２摩尔分数为

简化目标进行优化ꎬ提高了骨架机理预测性能ꎮ
(３) 该机理在较宽的实验条件下层流燃烧速

度、着火延迟时间和重要组分浓度的模拟计算结果

与实验数据具有良好的一致性ꎬ证明该方法能够完

整保留原始机理的关键反应特性ꎬ为深入理解正癸

烷乃至航空煤油的燃烧过程、预测发动机性能奠定

了基础ꎮ
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