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摘 � � � 要: 建立了一个包含 109 组分和 946 个基元反应的煤油燃烧详细化学反应动力学模型, 采用�准稳

态 假设方法来对其进行简化, 得到了包含 22 组分 18 步总包反应的简化反应模型.通过与典型实验结果和文

献计算结果对比可以看出,简化模型具有较高的准确性, 能够准确反映出 RP�3 航空煤油点火特性, 能够用来

对煤油燃烧问题进行准确的数值模拟.
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Abstract: A detailed chemical kinet ic mechanism containing 109 species and 946 elemen�
tary react ions for kerosene combust ion w as developed. With the use of quasi�stat ionary state

appr ox imat ion ( QSSA) method, a reduced chem ical kinet ic mechanism including 22 species

and 18 g lobal reactions w as obtained from the detailed kinet ics. By comparing the r educed

mechanisms w ith the typical experimental results and reference results, high precision of the

reduced mechanisms is show n, w hich can be used to represent the ignit ion character ist ic of

RP�3 av iat ion kerosene fuel, and also simulate accurately the combust ion of kerosene.
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� � 超燃冲压发动机是一种新型的高超声速吸气

式动力装置,其特点是氧化剂直接取自大气中的

氧气,没有复杂的转动装置.燃料在燃烧室内组织

超声速燃烧,具有较高的比冲,在军事、民用领域

具有广阔的应用前景, 世界各技术先进国家都在

积极开展这方面研究工作.

在超燃冲压发动机燃烧室内, 存在燃料的混

合、点火与燃烧过程,是一个复杂的湍流混合和强

烈受控于化学动力学的湍流燃烧过程. 为了缩短

发动机的研制周期和研究费用、优化燃烧室部件
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以及预测燃烧产物等, 都需要精确模拟这些化学

动力学过程.而在超燃冲压发动机的数值模拟中,

为了更准确的了解燃烧室中的燃烧细节和流场特

性,充分研究某些重要组分对发动机性能的影响

(比如发动机来流中污染组分的影响等) ,希望采

用详细的基元反应动力学模型.然而,碳氢燃料的

详细化学动力学模型一般都过于复杂, 往往包含

上百个组分和上千个基元反应. 在目前计算机技

术发展水平下, 如此庞大的化学动力学模型不可

能直接应用于三维的计算流体动力学( CFD)计算

中去.为了克服这方面的困难,一方面, 希望采用

更好的计算方法和计算工具来提高燃烧流场的计

算速度;另一方面,更希望有一套简洁但能准确反

映碳氢燃料点火燃烧特性的简化动力学模型来应

用于燃烧流场的数值模拟.然而,详细的基元反应

模型在被简化的同时, 其应用范围以及对燃烧现

象的刻画能力都不可避免的出现蜕化, 当问题涉

及范围跨度较大时, 一些简化的动力学模型甚至

不能很好的体现详细模型的一些重要特性.在数

值研究中,需要全面考虑所采用燃料动力学模型

的准确性和适用性.

对于煤油而言,作为超燃冲压发动机的一个

主要的可选燃料, 一般是多种碳氢化合物的混合

物,其物理化学性质因制取方法、产地和生产时间

的不同而不同. 然而,由于缺乏对煤油燃料的化学

动力学过程的理解, 已严重制约了发动机的设计

过程.因此, 为了有效地开展数值模拟, 需要对煤

油的物理化学性质、详细和简化的化学反应动力

学模型开展研究.

1 � 煤油燃烧化学动力学模型
回顾研究 �

� � 由于煤油是多种碳氢化合物的混合物,其详

尽的组分比较复杂, 目前尚无统一的分子式, 一种

可行的办法就是采用替代燃料来表示煤油.一般

认为,煤油中包含的平均碳原子个数为 10~ 16,

H / C原子个数比为 1. 91~ 2. 07.替代燃料成分的

选择取决于所要模拟的燃料特性, 一般分为物理

替代和化学替代两种. 物理替代燃料具有和真实

燃料相似的密度、比热容、声速、黏性和导热系数

等物理特性,可以用来模拟燃料的储存、加热及流

动等物理过程; 化学替代燃料具有和真实燃料相

似的化学组成及相似的点火延迟、绝热火焰温度、

层流火焰速度和化学反应速率等化学特性,可以

用来模拟燃料的点火、燃烧以及裂解和结碳等化

学过程.既是物理替代也是化学替代的替代燃料

称为全面替代燃料. 替代燃料的有效性和准确性

的验证可以针对特定问题的特定过程来进行, 一

般可以通过几个有限的关键参数的模拟来达到,

不需要面面俱到.为了方便进行数值计算,替代物

的组分应该尽可能的少,化学反应机理应该尽可

能的简单.国外对替代物和化学动力学的研究开

展了多年的实验和计算, 国内相对较弱.

对于煤油替代物的选择, 最简单的方法就是

采用一种组分. Wang T S [ 1] 采用 C12 H 24来代表

RP�1煤油, 采用 11 组分 17 步准总包反应模型,

该模型包括了燃料的裂解、烟( soot )的生成以及

氧化. Wang 将该模型应用到火箭发动机燃烧室

的数值模拟中,取得了比较好的结果. Kundu P K

等人
[ 2 ]
对 Jet A 煤油的化学动力学模型进行了研

究,其采用的煤油替代模型为 C12 H23 , 给出了两

套反应机理,分别为 12组分 16步反应和 16组分

23步反应.

随着研究的深入,出现了包括环烷的多组分

的替代模型来代替煤油. Lindstedt 和 Maurice[ 3]

采用 89%摩尔分数的正癸烷和 11%摩尔分数的

苯(或者甲苯、乙苯)作为煤油的替代模型.通过与

Dout�[ 4]的实验相比较, L indstedt 认为苯不能代

表煤油中的芳香烃, 需要包括更高的芳香烃.如果

使用甲苯或者乙苯代替苯,与层流煤油火焰实验

中的苯相比, 就可以得到更高的精度. Pat ter�
son [ 5]采用摩尔分数分别为 89%的正癸烷和 11%

的甲苯作为煤油的替代模型. 采用半详细的化学

反应机理, 正癸烷的分解过程包含 14 步总反应,

Pat terson[ 5] 分别计算了Dout�[ 4]和 Dagaut[ 6] 的实

验,得到了与实验结果相符合的计算结果. M ont�
gomery

[ 7]
提出了 JP�8燃料的 4组分替代模型的

详细和简化化学反应机理. 4种组分的摩尔分数

分别是 32. 6% 的正十烷、34. 7% 的正十二烷、

16� 7%的甲基环己烷和 16%的丁基苯. 详细化学

反应机理有 164 个组分和 1 162 步反应, M ont�
gomery 随后又利用 CARM ( computer aided re�
duct ion method)软件把详细反应机理简化为两

个简化反应机理.两个简化反应机理分别只有 15

和 20个组分,采用该简化机理对绝热 PSR ( per�
fect st ir red reactor)反应器进行了数值计算,得到

了与实验值相吻合的 JP�8点火延迟时间. V io li[ 8]

提出了包括环烷( cy clo alkane)、链烷( alkanes)和

芳香烃( aromatics)的 5组分替代模型, 其燃烧的

详细反应机理包含 216 个组分, 4 826个基元反

1949



航 � 空 � 动 � 力 � 学 � 报 第 25 卷

应.其中煤油各组分的体积分数为: 73. 5%的正十

二烷、5. 5%的异辛烷、1%的苯、10%的甲基环己

烷和 10%的甲苯.这种替代物与 JP�8煤油的沸点
曲线很好吻合, 采用半详细的化学动力学模型对

燃烧问题的计算,得到了与 JP�8实验相同的火焰
结构.在 2007年, M ontg omery

[ 9]
在 Violi工作基

础上利用 CARM 软件得到了一个优化的包含 30

个组分的简化机理. M ontgomer y 也计算了详细

反应机理和该简化机理的点火延迟时间,并与实

验测量进行了比较, 三者非常一致. Cooke[ 10] 对于

回流耗散火焰, 提出了 6组分的替代模型. 6种组

分的摩尔比分别是 10%的异辛烷、20%的甲基环

己烷、15%的二甲苯、30%的正十二烷、5%的萘满

和 20%正十四烷.化学反应机理为 221个气相组

分和 5 032 个基元反应. 他在燃料注入的不同距

离上测量 6组分的替代模型和 JP�8的温度分布,

发现两者比较接近. Dagaut [ 11�12] 基于 JSR ( jet�
st irred reactor) 和平面火焰炉的化学动力学数

据,其中 JSR的条件包括: 压强为 101 325~ 4 053

000 Pa,化学当量比为 0. 2~ 2, 温度为 500~ 1 300

K,提出了 3组分的替代模型, 相应的体积分数分

别是 74%的正十烷、15%的丙基苯和 11%的丙基

环己烷.化学反应机理为 209个组分和1673步化

学反应.计算的点火延迟时间与实验吻合,组分的

分布与 101325, 1013250Pa和 4053000Pa下 JSR

中实验数据比较一致. 但是这个模型在高压环境

下还需要改进.

国外的研究目前集中在多组分模型, 化学反

应机理比较复杂, 有几百个组分和上千个基元反

应需要处理,这对于简单燃烧问题还可以容忍,但

是对于复杂的 CFD计算还是过于庞大,需要研究

简化反应机理, 尽量减少组分和化学反应的数目,

Montgomery 的做法就是一个方向. 同时, Dagaut

也指出实验还需要提供更全面的数据, 例如点火

延迟时间、流场组分分布等,以便对各种替代模型

进行更完整的比较和验证.随着超燃发动机研究

的深入,国内也开始了对煤油反应机理的研究.其

中大部分采用单组分的替代模型, 采用多组分替

代模型的很少. 由于缺乏国内煤油的相关数据,国

内的研究大都采用国外的实验数据和化学动力学

模型.

刘欧子 [ 13] 采用了 Wang T S[ 1] 的替代模型

C12H 24 .她采用了两种化学反应模型.一个是单步

不可逆有限速率化学反应模型;另一个是 13种组

分的混合分数平衡化学反应模型. 她对带凹槽的

超燃发动机燃烧室进行了计算, 计算的壁面压强

与实验比较一致.黄生洪 [ 14]采用了美国航空航天

局( NA SA)的 Langley 中心提出的为美国国家燃

烧计算程序所用的一种 17组分 30步化学反应的

简化机理,煤油替代模型为 C12 H 23 . 黄生洪利用

该模型对超燃发动机燃烧室开展了计算,他认为

这种化学反应机理比较合理地描述了煤油在超燃

流场内的裂解、点火、裂解产物的燃烧以及 NO的

生成等基本规律和特征. 其中对于 OH 分布特征

的预测和文献利用 PLIF ( planar laser�induced
fluorescence)的物理观测结果一致.不过, 其单步

裂解机理对温度场的预测偏高.杨顺华[ 15] 通过对

法国 Dagaut的详细反应机理进行简化,采用 C10

H 22来代替航空煤油,化学反应机理为 10组分 12

步模型.他计算了超燃冲压发动机的流场,计算的

壁面压强和实验吻合较好. 李大鹏 [ 16]采用的替代

模型是 C12 H 23 , 化学模型为简化的单步总包反

应,还考虑了气液两相流动模型.他计算了双模态

多凹槽的超燃发动机燃烧室, 并且运用到单模块

超燃冲压发动机的设计中,取得了合理的计算结

果.范学军
[ 17]
对中国大庆 RP�3航空煤油的物理

化学特性研究后指出, 由于大庆 RP�3 航空煤油
在密度和构成等方面的性质更接近法国煤油, 参

照法国 Dagaut 3组份模型, 通过对 RP�3煤油成
份的分析,选择了一个由 49% (摩尔比)正十烷,

44%的三甲基环己烷以及 7%正丙基苯组成的替

代煤油来模拟中国的大庆 RP�3航空煤油进行热
物理特性研究.张若凌等人[ 18] 从实验测量结果出

发,对煤油的密度、比热容、导热系数等热物理特

性进行了系统研究,最终得到了一个 3 组分的替

代模型,并以此为基础对超燃发动机冷却通道进

行了数值模拟.

目前来看,替代模型正从简单的单组分模型

发展到多组分替代模型,化学反应机理向精细化

发展.国内外提出了各种各样的替代组分和反应

机理,但是仍然需要开展进一步的研究.

2 � RP�3航空煤油燃烧化学动力学
模型研究

� � 由于煤油是一种复杂的混合物, 为了对煤油

的燃烧进行数值模拟, 需要开展煤油的替代模型

和相应的化学反应机理的研究.首先,作为评判各

种替代模型和反应机理的前提, 需要开展更加深

入广泛的实验,得到更多详实的煤油燃烧流场的

实验分布结果;其次,现有的详细化学反应机理普

1950
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遍有几百个组分和上千步反应需要处理,这对于

工程上发动机流场的数值计算来说还难以容忍,

如何尽可能地简化这些详细反应机理还需要进一

步的研究;另外,国产航空煤油的物理化学性质与

国外有差异,但是由于缺乏对国产航空煤油的物

理和化学性质的分析,特别是实验数据的缺乏,国

内的研究大多只能采用国外的航空煤油的数据,

这显然对计算结果会产生不利的影响, 因此迫切

需要加强对国产航空煤油的研究.

本文在天津大学实验测量结果 [ 15] 和张若

凌
[ 18]
等人研究的基础上,提出了一个由摩尔百分

比分别为 79%的正十烷、13%的三甲基环己烷、

8%的乙基苯的煤油组分完全替代模型,该模型平

均相对分子质量 137. 04, 近似分子式 C9. 71H 20. 52 .

在借鉴国内外已有的煤油反应动力学模型的基础

上,我们最终确定了一个包含 109组分和 946个

基元反应的煤油化学反应动力学模型. 如此庞大

的化学反应模型给理论分析和数值模拟带来了巨

大困难,耦合到燃烧流场计算中时会出现两个问

题:一是�刚性问题 ,即实际化学动力学模型中一

般都既包括反应速率快、特征时间尺度小的基元

反应,也包括反应速率慢、特征时间尺度大的基元

反应,反映到微分方程中就是方程的特征值差别

明显,特征矩阵的条件数很大,形成了计算的刚性

问题;二是计算效率的问题,当化学反应动力学模

型包含较多的组分和基元反应时, 会使计算中待

求解变量的数目和方程规模过于庞大, 占用大量

的计算机内存和 CPU( central processing unit )时

间,从而影响到计算效率. 因此, 为了便于工程实

际应用,本文利用基于�准稳态 方法为基础自行

编制 的 化 学 动 力 学 模 型 简 化 程 序 包

SPARCK [ 15, 19�20] ( softw are package for reduct ion

of chemical kinetics)对建立的煤油化学反应动力

学模型进行简化,最终得到一个如表 1的包含 22

个组分, 18个总包反应的简化反应动力学模型.

与原来的详细基元反应动力学模型相比,简化模

型有效地减少了反应组分,耦合到流场计算中时

有望大大减少求解变量和求解微分方程数目, 提

高计算效率,利于工程计算与分析.

表 1 � 煤油燃烧的简化总包反应模型

Table 1 � Reduced mechanism for kerosene combustion

No. Reduced mechanism by SPARCK No. Reduced mechanism by SPARCK

1 2H= H 2 10 H + O+ H 2O+ CO+ C2H 4= O 2+ OH + C3H 6

2 2O= O 2 11 2H + 2C2H2= C4H6

3 H + O= OH 12 CH 2O+ C3H6= O+ C4H 8

4 H + OH= H 2O 13 2O+ PHC2H5= 2H+ 2CO+ 2C2H 2+ C2H 4

5 4OH = 2H+ O 2+ H2O2 14 C2H 4+ C3H 6= AC5H 10

6 OH + CO= H + CO2 15 2H + C2H4+ C4H8= H 2+ AC6H12

7 2H+ CO+ CH 2O= 2O+ C2H4 16 O+ AC8H16= 2H + CH2O+ C2H 2+ C2H 4+ C3H 6

8 2H+ CO= CH 2O 17 NC10H22= 2H + C2H 4+ 2C4H8

9 2H + 2O+ 2H 2O+ 2CO= H 2+ 2O2+ 2OH + C2H 2 18 O 2+ CYC9H 18= 2OH + C2H2+ 2C2H 4+ C3H 6

3 � 煤油等容条件下点火延迟时间
分析

� � 精确的点火延迟时间的测定是燃烧化学动力

学建模的依据以及用以检验所用模型优劣的重要

判据之一.直到最近,煤油点火的实验数据库还非

常有限,而且目前所得到的点火延迟时间大部分

都是通过激波管实验测量得到, 其点火初始压力

一般在 2 026 500 Pa 以上. 而在超燃冲压发动机

中,其工作压力一般低于 506 625 Pa, 本文的煤油

化学反应动力学模型也主要针对这一工作范围.

为了检验本文的煤油简化化学反应动力学模

型,用该模型计算了定容条件下煤油的点火延迟

时间,并与 Freeman [ 21] 和 Mullins[ 2 2]的实验结果

进行了对比.计算条件为实验条件:油气比为0. 5,

初始压力为 101 325 Pa,初始温度从 900K 变化到

1600K. 其中, 等容反应过程用常微分方程组来

描述

1951



航 � 空 � 动 � 力 � 学 � 报 第 25 卷

dY k

dt
=
��kW k

�
� � k = 1, !, K

dT
dt

= -
1
� cV

∀
K

k= 1

hk��kW k - RT��k

(1)

其中 K 为组分数目, T 为反应混合气体的温度;

Y k 为混合气体中第 k 种组分的质量分数; W k 为

第 k 种组分的分子量; hk 为第 k 种组分的焓值; �

为混合气体密度; R 为气体常数;  cV 为混合气体
的平均比定容热容, ��k 为第 k 种组分的摩尔产

率.采用 Gear 算法对式( 1)进行数值求解.

此外, Adams 等人
[ 23]
采用 Vio li

[ 8]
的煤油详

细反应机理计算了同样条件下煤油点火延迟时间

(记为 Ref. ) .图 1(横坐标中 T 表示温度)中给出

了上述条件下煤油点火延迟时间的比较.从图中

结果来看,在初始温度较低时,本文简化模型计算

的点火延迟时间(记为 Reduced mech. )与文献计

算结果非常一致,对于高温部分,本文计算的煤油

点火延迟时间要略慢,但与文献结果差别很小.两

种计算结果均与实验结果吻合较好. 从总的比较

结果来看,本文的简化模型具有较高的准确性,能

够准确反映出煤油点火特性, 本文模型在点火性

能上与 Violi等人的详细机理相一致.

图 1 � 煤油点火延迟时间比较

Fig . 1 � Comparison o f experimental and calculated

ignition delay of kero sene

4 � 煤油层流预混火焰数值模拟

� � 为了进一步检验我们得到的简化模型的准确
性和适用性,本文采用得到的煤油简化模型对一

个大气压下的煤油预混火焰 [ 4]进行了数值模拟,

将计算结果与文献[ 8]计算结果(记为 Ref . )和实

验结果(记为 Exp. )进行对比. 本文采用如下稳

态、等压、一维层流火焰传播的控制方程对实验燃

烧流场进行数值模拟.

�M= �uA ( 2)

�M dT
dx

-
1
cp

d
dx

 A
dT
dx

+

A
c p ∀

K

k= 1

�Y kV kc pk
dT
dx

+
A
c p ∀

K

k = 1

��khkW k = 0 (3)

�M dY k

dx
-

d
dx

(�A YkV k ) - A��kW k = 0

� � � � ( k = 1, !, K ) (4)

�= p !W
RT

(5)

� � 上述方程中, x 为空间坐标, �M 为质量流率,

T 为温度, Y k 为第 k 组分的质量分数, p 为压力,

u为流体混合物的速度, �是质量密度, W k是第 k

组分的摩尔质量, !W 为混合物的平均摩尔质量,

R为通用气体常数,  为混合物的导热系数, cp 是

混合物的比定压热容, cpk 为第 k 组分的比定压热

容, ��k 为单位体积内 k 组分的化学反应产率, 按

照有限速率化学反应计算得到, hk 为 k 组分的比

焓, V k 为 k 组分的扩散速度, A 为火焰通过时的

横截面积.

计算时,实验测量温度作为输入参数,其分布

采用实验测量的温度沿火焰中心线上的分布规

律,如图 2所示.组分分布同样是火焰中心线上的

测量结果.

图 2� 实验装置示意图和实验获得的温度分布

Fig . 2 � Schematic diag ram o f experimental dev ice and

measured temperatur e profiles

along flame center

图 3给出的是采用本文的简化模型计算出的

部分组分的摩尔分数的空间分布与实验测量结果

以及和文献计算结果的比较. 总的来看,本文模型

的计算结果大部分与实验结果吻合较好,个别组

分的摩尔分数分布在峰值大小上有一定的差别,
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图 3 � 计算的部分组分的摩尔分数的空间分布与实验结果的比较

F ig. 3� Com par ison of exper imental and calculated mo le fraction pr ofile along flame center

1953
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但分布趋势还是吻合较好.从具体组分分布来看,

本文模型计算的 H 2 O和 CO 2 量约从流场 0. 1 cm

至 0. 3 cm 部分要高于实验测量值, 而同时 CO和

H 2的量则低于实验值; 在 0. 1 cm 之前的流场部

分,计算的 H 2O, CO 2 和 H2 的量基本能吻合实验

测量结果, CO的值略微偏低. 对于燃烧过程的中

间组分来说,部分组分与实验结果吻合一致, 个别

组分与实验结果有一定差距. 本文简化模型计算

结果和文献详细模型计算结果的对比来看,一些

主要组分比如 O2 , H 2O, CO 2 , CO和 H 2 分布差别

不大,两者基本一致.在具体空间分布上, O2 的分

布本文模型结果更接近实验结果, 在 0. 1 cm 之前

的流场部分,本文计算的 H 2O, CO 2 , CO 和 H 2 与

实验结果更一致, 在 0. 1 cm 之后的流场部分, 文

献结果更接近实验值. 从燃烧中间产物的分布比

较来看,本文简化模型和文献的详细模型各有部

分组分与实验非常一致,而另外部分中间产物在

峰值大小上与实验结果有一定差距, 但分布趋势

还是相当一致. 由于本文的简化模型是基于�准稳

态 假设方法得到,该方法在对详细模型简化过程

中,大量的燃烧中间产物会当作�准稳态 组分(指

反应系统中某些组分的生成率近似等于消耗率)

被简化掉,同时按照一定的条件简化基元反应的

数目,最终得到具有总包反应形式的简化化学反

应动力学模型. 因此,简化模型不可避免地无法全

面体现某些中间组分的燃烧过程, 这也是导致图

3中部分中间产物在峰值大小上与实验结果有一

定差距的原因.

从上述对比结果来看, 本文简化模型的计算

结果能够准确反映出流场的燃烧特性, 对燃烧过

程主要组分的分布模拟较好, 对部分燃烧中间产

物的模拟能力有待提高.相比复杂的详细反应模

型,简化模型有效地减少了反应组分,耦合到流场

计算中时有望大大减少求解变量和求解微分方程

数目,提高计算效率.在对预混层流煤油火焰的数

值模拟过程中, 简化模型具有和文献详细模型相

当的模拟能力, 简化模型能够用来对煤油燃烧问

题进行准确的数值模拟. 但同时也要说明的是,由

于缺乏详实的国产航空煤油点火的相关实验数

据,本文模型在准确反映国产航空煤油点火燃烧

特性方面也还需要开展进一步的研究.

5 � 结 � 论

� � 本文对煤油化学反应动力学模型进行了研

究,提出了一个由摩尔分数分别为 79%的正十

烷、13%的三甲基环己烷、8%的乙基苯的煤油组

分完全替代模型, 以此为基础, 建立了一个包含

109组分和 946个基元反应的煤油详细化学反应

动力学模型.利用以�准稳态 假设方法为基础的
化学动力学模型简化软件 SPARCK,对该详细动

力学模型进行了简化, 得到了一个包含 22组分

18个总包反应的简化反应动力学模型. 采用该简

化模型对煤油的点火延迟时间进行了计算,并对

预混层流煤油火焰进行了数值模拟, 将相关计算

结果和实验结果进行了对比分析. 对比结果表明

本文的简化模型具有较高的准确性, 能够准确反

映出煤油点火特性, 简化模型具有和文献详细模

型相当的模拟能力, 能够用来对煤油燃烧问题进

行准确的数值模拟. 另外,与详细反应动力学模型

相比,简化模型有效地减少了反应组分,耦合到流

场计算中时有望大大减少求解变量和求解微分方

程数目,从而有效地提高计算效率.
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