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一种航空煤油数值模拟替代燃料的

化学反应简化机理

曾　文，陈潇潇，刘静忱，马洪安，陈英涛
（沈阳航空航天大学 动力与能源工程学院，沈阳１１０１３６）

摘　　　要：通过对一种航空煤油数值模拟替代燃料（正癸烷）着火与燃烧的化学反应详细机理（包括６７种

组分，３４４个反应）进行反应流与敏感性分析，建立了该替代燃料的化学反应简化机理（包括５０种组分，１１８个

反应）．分别采用详细机理与简化机理对正癸烷在激波管中的着火延迟时间、在预混燃烧炉内的燃烧过程进

行了数值计算，并与实验结果进行了对比分析．结果表明：与实验数据相比，采用详细机理与简化机理计算得

到的着火延迟时间、反应物与主要生成物的摩尔分数与炉壁距离的整体变化趋势吻合较好．正癸烷可以作为

航空煤油的一种数值模拟替代燃料，同时，所建立的化学反应简化机理能很好的描述正癸烷着火与燃烧的动

力学特性．
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　　航空发动机燃烧室内是非预混的湍流火焰，
在以往的航空发动机燃烧过程的多维数值计算中

（如在Ｆｌｕｅｎｔ软件中），航空煤油一般选用Ｃ１２Ｈ２３
作为替代燃料，采用的化学反应机理一般为单步
总包反应或几步反应机理［１］，其虽然能得到较为
准确的燃烧放热率或燃烧室内的温度场分布，但
其无法对燃料的着火过程及各种中间产物物质的

量浓度的变化规律进行有效或详细的动力学分析．
典型的航空煤油主要包括Ｊｅｔ　Ａ，Ｊｅｔ　Ａ－１与

ＪＰ－８，其中Ｊｅｔ　Ａ－１是在ＪＰ－８中加入防腐蚀添加
剂与防结冰添加剂形成的［２］．航空煤油一般包括
上百种脂肪烃和芳香烃．其中的主要成分为直链
烷烃、分支链烷烃、环烷烃、芳香烃及烯烃．目前还
无法对航空煤油中各种主要成分的详细化学反应

动力学机理进行描述．一种有效的方法就是发展
一种航空煤油的数值模拟替代燃料，并形成该替
代燃料的详细反应机理．航空煤油的数值模拟替
代燃料一般是由一种或多种碳氢组分混合物构

成，其应具有与航空煤油相似的物理和化学特性．
近年来，国外学者提出了多种单组分或多组

分航空煤油数值模拟替代燃料并对其燃烧特性进

行了大量的实验和数值研究［３－６］，提出了多种复杂
的化学反应详细机理．要想综合考虑如此庞大的

化学反应详细机理与复杂流场，对航空发动机燃
烧室内的燃烧过程进行完整、准确的数值计算极
为困难．因此选择何种数值模拟替代燃料并合理
简化其化学反应机理，使其既保持化学反应动力
学特性，又能与ＣＦＤ（ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ　ｆｌｕｉｄ　ｄｙｎａｍ－
ｉｃｓ）耦合，是进行航空煤油燃烧过程详细动力学
数值模拟的关键．
本文首先对多种航空煤油数值模拟替代燃料

进行了分析，选取了正癸烷作为替代燃料．同时，
依据Ｂｉｋａｓ　Ｇ等［７］提出的正癸烷着火与燃烧的化
学反应详细机理并综合考虑 Ｈｏｎｎｅｔ　Ｓ等［２］对之
提出的修改，形成了正癸烷着火与燃烧的详细化
学反应机理．然后，采用反应流与敏感性分析方法
对该详细反应机理进行了简化，形成了正癸烷着
火与燃烧的化学反应简化机理．最后对详细反应
机理与简化机理在激波管和预混燃烧炉内进行了

验证．

１　航空煤油数值模拟替代燃料的
选择

　　近年来，国外学者提出了多种单组分或多组
分航空煤油数值模拟替代燃料，如表１所示．

表１　航空煤油的主要数值模拟替代燃料

Ｔａｂｌｅ　１Ｓｕｒｒｏｇａｔｅ　ｆｕｅｌ　ｆｏｒ　ｋｅｒｏｓｅｎｅ

作者 实验燃料 数值模拟替代燃料 反应机理 模拟环境

Ｇｕｅｒｅｔ　Ｃ等［８］ Ｊｅｔ　Ａ－１
７９％ ｎ－ｄｅｃａｎｅ，１０％ ｎ－ｐｒｏｐｙｌｃｙｃｌｏ－
ｈｅｘａｎｅ，１１％１，２，４－ｔｒｉｍｅｔｈｙｌｂｅｎｚｅｎｅ

准全局反应机理

Ｊｅｔ　ｓｔｉｒｒｅｄ
ｒｅａｃｔｏｒ
（ＪＳＲ）

Ｃａｔｈｏｎｎｅｔ　Ｍ等［９］ Ｊｅｔ　Ａ－１　 ｎ－ｄｅｃａｎｅ　 ７８种组分，６０３个反应 ＪＳＲ

Ｄａｇａｕｔ　Ｐ等［１０］ Ｊｅｔ　Ａ－１　 ｎ－ｄｅｃａｎｅ　 ９０种组分，５７３个反应 ＪＳＲ

Ｖｏｖｅｌｌｅ　Ｃ等［１１］ Ｊｅｔ　Ａ－１　 ９０％ｎ－ｄｅｃａｎｅ，１０％ｔｏｌｕｅｎｅ　 ３９种组分，２０７个反应 ＪＳＲ

Ｐａｔｔｅｒｓｏｎ　Ｐ　Ｍ等［１２］ Ｊｅｔ　Ａ－１　 ８９％ｎ－ｄｅｃａｎｅ，１１％ｔｏｌｕｅｎｅ　 ８４种组分，４４０个反应 ＪＳＲ

Ｃａｔｈｏｎｎｅｔ　Ｍ等［１３］ Ｊｅｔ　Ａ－１
７８％ ｎ－ｄｅｃａｎｅ，９．８％ ｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ，

１２．２％ｔｏｌｕｅｎｅ
１８８种组分，１　４６３个反应 ＪＳＲ

Ｄａｇａｕｔ　Ｐ等［１４］ Ｊｅｔ　Ａ－１
７４％ ｎ－ｄｅｃａｎｅ，１１％ ｎ－ｐｒｏｐｙｌｃｙｃｌｏ－
ｈｅｘａｎｅ，１５％ｎ－ｐｒｏｐｙｌｂｅｎｚｅｎｅ

２０７种组分，１　５９２个反应 ＪＳＲ

Ｍｏｎｔｇｏｍｅｒｙ　Ｃ　Ｊ等［１５］ ＪＰ－８

３２．６％ｎ－ｄｅｃａｎｅ，３４．７％ｎ－ｄｏｄｅｃａｎｅ，

１６．７％ ｍｅｔｈｙｌｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ，１６％

ｎ－ｂｕｔｙｌｂｅｎｚｅｎｅ

１６４种组分，１　１６２个反应 Ｓｈｏｃｋ　ｔｕｂｅ

Ｃｏｏｋｅ　Ｊ　Ａ等［１６］ ＪＰ－８
ｎ－ｄｅｃａｎｅ，ｎ－ｄｏｄｅｃａｎｅ，ｎ－ｈｅｘａｄｅｃａｎｅ，

ｘｙｌｅｎｅｓ，ｄｅｃａｌｉｎｅ，ｔｅｔｒａｌｉｎｅ
２２１种组分，５　０３２个反应 Ｃｏｕｎｔｅｒ　ｆｌｏｗ

Ｋｙｎｅ　Ａ　Ｃ等［１７］ Ｊｅｔ　Ａ－１　 ８９％ｎ－ｄｅｃａｎｅ，１１％ｔｏｌｕｅｎｅ　 ８４种组分，４４０个反应 Ｐｒｅｍｉｘｅｄ

７３５
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　　这些数值模拟替代燃料在各种相应的反应器
中都与采用相应的实验燃料体现了较为吻合的燃

烧与着火特性．从表１中可以看到，随着数值模拟
代用燃料中组分的增多，其相应的化学反应机理
也随之变得更为复杂．同时，在这几种主要的数值
模拟替代燃料中，正癸烷（ｎ－ｄｅｃａｎｅ）或单独作为
一种数值模拟替代燃料，或在多组分替代燃料中
占据非常大的比重，同时其物理特性和化学特
性与航空煤油极其相似．因此，在本文中，选定
正癸烷（ｎ－Ｃ１０Ｈ２２）作为航空煤油的数值模拟替
代燃料．

２　正癸烷着火与燃烧的简化机理

２．１　正癸烷着火与燃烧的详细反应机理

依据Ｂｉｋａｓ　Ｇ等［７］提出的正癸烷着火与燃烧
的化学反应详细机理（包括６７种组分，６００个反
应），并综合考虑Ｈｏｎｎｅｔ　Ｓ等［２］对之提出的修改，
形成了本文所采用的正癸烷着火与燃烧的详细化

学反应机理（包括６７种组分，３４４个反应）．本文
分别对该详细反应机理在激波管中的着火延迟时

间随初始温度的变化趋势及其在预混火焰中各组

分摩尔分数随与炉壁距离的变化趋势进行了数值

模拟，并与实验数据进行了对比分析，详见文章第

３部分．
该反应机理还是过于复杂，同时由于航空发

动机燃烧室内是非预混的湍流火焰，要想综合考
虑如此复杂的化学反应详细机理与复杂流场，对
航空煤油的燃烧过程进行完整、准确的数值计算
极为困难．因此，有必要对该反应机理进行适当的
简化，使其既保持基元反应的特点，又能与ＣＦＤ
耦合．在本文中，采用的简化方法包括敏感性分析
及反应流分析．

２．２　敏感性分析

敏感性分析是用来分析一种模型的解与出现

在这个模型中的各种参数之间的定量关系的一种

有效与系统的方法［１８］．假设一个变量，其可以表
示为

ｄＺ
ｄｔ＝Ｆ

（Ｚ，ｔ，ａ） （１）

　　在本文中，Ｚ＝ （Ｔ，Ｙ１，Ｙ２，…Ｙｉ）ｔ，Ｔ为反应
温度；ａ＝ （Ａ１，Ａ２，…，Ａｋ）为各反应步的指前因
子；Ｙｉ为各组分的质量分数．

　　当某个反应步ａ值发生变化时，势必会引起
反应温度与某种组分质量分数的变化．敏感性分
析就是改变每一个反应步中的ａ值，分析反应温
度与各组分质量分数随ａ改变的程度．反应温度
与组分质量分数变化越大，说明其受此反应步的
影响就越大．其一阶敏感性系数矩阵可由下式
计算：

ｗｌ，ｉ ＝Ｚｌａｉ
（２）

　　对式（２）进行求导可得

ｄｗｌ，ｉ
ｄｔ ＝ＦｌＺ

·ｗｌ，ｉ＋Ｆｌａｉ
（３）

式中Ｚｌ为第ｌ种变量，ａｉ为第ｉ个反应的指前
因子．
敏感性分析包括两方面：反应温度对各反应

步的敏感性及各组分质量分数对各反应步的敏感

性．反应温度对各反应步的敏感性分析的目的是
要保证采用简化后的反应机理计算得到的燃料着

火延迟时间的正确性．在该部分敏感性分析中，对
初始压力为１．２×１０６　Ｐａ、当量比为１．０时，初始
温度分别为７００，８００，９００，１　０００，１　１００，１　２００Ｋ与

１　３００Ｋ时的温度敏感性系数进行了分析，选取了
各初始温度下敏感性系数大于２．０的各反应步．
各组分摩尔浓度对各反应步的敏感性分析的目的

是保证采用简化后的反应机理计算得到的各组分

摩尔浓度的变化趋势的正确性．在该部分分析中，
初始温度设定为１　０００Ｋ、初始压力为１．０１×１０５

Ｐａ、当量比为１．０，选取敏感性系数大于０．０１的
各反应步．

２．３　反应流分析

该详细反应机理包含３４４个基元反应，但并
不是每个基元反应对反应过程的贡献是一样的．
其中，有的基元反应对某种组分的净生成速率影
响较大，而有的基元反应则影响较小．反应流分析
的目的就是要找出详细反应机理中对组分生成速

率影响较大的反应基元步，去除那些影响较小的
基元反应步，从而构成一种较为实用的简化机理．
在本论文中，选取净生成速率大于０．０００　５ｍｏｌ／
（ｃｍ３·ｓ）的基元反应步．
综合反应流分析及敏感性分析，可以得到正

癸烷着火与燃烧的化学反应简化机理，如表２所
示．该简化机理包括５０种组分，１１８个基元
反应．

８３５
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表２　正葵烷着火与燃烧简化机理中的基元反应步

Ｔａｂｌｅ　２　Ｒｅａｃｔｉｏｎｓ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｒｅｄｕｃｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｎ－ｄｅｃａｎｅ　ｉｇｎｉｔｉｏｎ　ａｎｄ　ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ

Ｎｏ． 反应步 Ｎｏ． 反应步 Ｎｏ． 反应步

１ Ｈ＋Ｏ２ＯＨ＋Ｏ　 ４１ ＨＣＣＯ＋Ｏ２ＨＣＯ＋ＣＯ２ ８１ Ｃ４Ｈ４＋Ｈｓ－Ｃ４Ｈ５

２ Ｏ＋Ｈ２ＯＨ＋Ｈ　 ４２ ＨＣＣＯ＋Ｏ２２ＣＯ＋ＯＨ　 ８２ Ｃ４Ｈ４＋Ｈｕ－Ｃ４Ｈ５

３ ＯＨ＋Ｈ２Ｈ２Ｏ＋Ｈ　 ４３ Ｃ２Ｈ２＋Ｏ２ＨＣＣＯ＋ＯＨ　 ８３ ｕ－Ｃ４Ｈ５＋Ｍｓ－Ｃ４Ｈ５＋Ｍ

４　 ２ＯＨＨ２Ｏ＋Ｏ　 ４４ Ｃ２Ｈ２＋ＨＣ２Ｈ＋Ｈ２ ８４ ｓ－Ｃ４Ｈ５＋Ｏ２→Ｃ２Ｈ３＋ＣＯ＋ＣＨ２Ｏ

５ Ｈ＋Ｏ２＋ＭＨＯ２＋Ｍ　 ４５ Ｃ２Ｈ２＋ＯＨＣ２Ｈ＋Ｈ２Ｏ　 ８５ Ｃ３Ｈ３＋ＣＨ３→Ｃ４Ｈ６

６ ＨＯ２＋Ｈ２ＯＨ　 ４６ Ｃ２Ｈ２＋Ｏ３－ＣＨ２＋ＣＯ　 ８６ Ｃ４Ｈ６＋Ｈｓ－Ｃ４Ｈ５＋Ｈ２

７ ＨＯ２＋ＨＨ２＋Ｏ２ ４７ Ｃ２Ｈ２＋ＯＨＣＣＯ＋Ｈ　 ８７ Ｃ４Ｈ６＋ＯＨｕ－Ｃ４Ｈ５＋Ｈ２Ｏ

８ ＨＯ２＋ＨＨ２Ｏ＋Ｏ　 ４８ Ｃ２Ｈ３（＋Ｍ）Ｃ２Ｈ２＋Ｈ（＋Ｍ） ８８ Ｃ４Ｈ６＋ＯＨｓ－Ｃ４Ｈ５＋Ｈ２Ｏ

９　 ２ＨＯ２Ｈ２Ｏ２＋Ｏ２ ４９ Ｃ２Ｈ３＋ＨＣ２Ｈ２＋Ｈ２ ８９ Ｃ４Ｈ６＋ＯＨＣ２Ｈ３＋ＣＨ３ＣＨＯ

１０ Ｈ２Ｏ２（＋Ｍ）２ＯＨ（＋Ｍ） ５０ Ｃ２Ｈ３＋Ｏ２ＣＨ２Ｏ＋ＨＣＯ　 ９０ Ｃ４Ｈ７Ｃ４Ｈ６＋Ｈ

１１ ＣＯ＋ＯＨＣＯ２＋Ｈ　 ５１ Ｃ２Ｈ３＋Ｏ２ＣＨ２ＣＨＯ＋Ｏ　 ９１ Ｃ４Ｈ７Ｃ２Ｈ４＋Ｃ２Ｈ３

１２ ＣＯ＋ＨＯ２ＣＯ２＋ＯＨ　 ５２ Ｃ２Ｈ３＋Ｏ２Ｃ２Ｈ２＋ＨＯ２ ９２ Ｃ４Ｈ７＋Ｏ２Ｃ４Ｈ６＋ＨＯ２

１３ ＨＣＯ＋ＭＣＯ＋Ｈ＋Ｍ　 ５３ ＣＨ３ＣＯＣＨ３＋ＣＯ　 ９３ Ｃ４Ｈ７＋ＣＨ３Ｃ４Ｈ６＋ＣＨ４

１４ ＨＣＯ＋ＨＣＯ＋Ｈ２ ５４ ＣＨ３ＣＨＯ＋ＨＣＨ３ＣＯ＋Ｈ２ ９４ Ｃ４Ｈ７＋Ｃ３Ｈ５Ｃ４Ｈ６＋Ｃ３Ｈ６

１５ ＨＣＯ＋ＯＨＣＯ＋Ｈ２Ｏ　 ５５ ＣＨ３ＣＨＯ＋ＨＣＨ２ＣＨＯ＋Ｈ２ ９５ Ｃ３Ｈ５＋ＣＨ３１－Ｃ４Ｈ８

１６ ＨＣＯ＋Ｏ２ＣＯ＋ＨＯ２ ５６ ＣＨ３ＣＨＯ＋ＯＨＣＨ３ＣＯ＋Ｈ２Ｏ　 ９６ １－Ｃ４Ｈ８＋ＨＣ４Ｈ７＋Ｈ２

１７ ＣＨ＋Ｈ２Ｈ＋３－ＣＨ２ ５７ ＣＨ３ＣＨＯ＋ＣＨ３ＣＨ３ＣＯ＋ＣＨ４ ９７ １－Ｃ４Ｈ８＋ＯＣＨ３＋Ｃ２Ｈ５＋ＣＯ

１８ ３－ＣＨ２＋ＣＨ３Ｃ２Ｈ４＋Ｈ　 ５８ Ｃ２Ｈ４＋ＨＣ２Ｈ３＋Ｈ２ ９８ １－Ｃ４Ｈ８＋ＯＣ３Ｈ６＋ＣＨ２Ｏ

１９ ３－ＣＨ２＋Ｏ２→ＣＯ＋ＯＨ＋Ｈ　 ５９ Ｃ２Ｈ４＋ＯＨＣ２Ｈ３＋Ｈ２Ｏ　 ９９ １－Ｃ４Ｈ８＋ＯＨｎ－Ｃ３Ｈ７＋ＣＨ２Ｏ

２０ ３－ＣＨ２＋Ｏ２→ＣＯ２＋Ｈ２ ６０ Ｃ２Ｈ４＋ＯＣＨ３＋ＨＣＯ　 １００ ｐ－Ｃ４Ｈ９Ｃ２Ｈ５＋Ｃ２Ｈ４

２１ １－ＣＨ２＋Ｍ３－ＣＨ２＋Ｍ　 ６１ Ｃ２Ｈ５（＋Ｍ）→Ｃ２Ｈ４＋Ｈ（＋Ｍ） １０１ ｐ－Ｃ４Ｈ９１－Ｃ４Ｈ８＋Ｈ

２２ １－ＣＨ２＋Ｈ２ＣＨ３＋Ｈ　 ６２ Ｃ２Ｈ４＋Ｈ（＋Ｍ）→Ｃ２Ｈ５（＋Ｍ） １０２ Ｃ５Ｈ９→Ｃ３Ｈ５＋Ｃ２Ｈ４

２３ １－ＣＨ２＋Ｏ２→ＣＯ＋ＯＨ＋Ｈ　 ６３ Ｃ２Ｈ５＋Ｏ２Ｃ２Ｈ４＋ＨＯ２ １０３ Ｃ５Ｈ９→Ｃ２Ｈ３＋Ｃ３Ｈ６

２４ １－ＣＨ２＋Ｃ２Ｈ４Ｃ３Ｈ６ ６４ Ｃ２Ｈ６＋ＨＣ２Ｈ５＋Ｈ２ １０４ １－Ｃ５Ｈ１０＋Ｈ→Ｃ５Ｈ９＋Ｈ２

２５ １－ＣＨ２＋ＣＯ２ＣＯ＋ＣＨ２Ｏ　 ６５ Ｃ２Ｈ６＋ＯＨＣ２Ｈ５＋Ｈ２Ｏ　 １０５ １－Ｃ５Ｈ１０＋Ｏ→Ｃ５Ｈ９＋ＯＨ

２６ ＣＨ２Ｏ＋Ｈ→ＨＣＯ＋Ｈ２ ６６ Ｃ２Ｈ２＋１－ＣＨ２Ｃ３Ｈ３＋Ｈ　 １０６ １－Ｃ５Ｈ１０＋ＯＨ→Ｃ５Ｈ９＋Ｈ２Ｏ

２７ ＣＨ２Ｏ＋ＯＨ→ＨＣＯ＋Ｈ２Ｏ　 ６７ Ｃ３Ｈ３＋ＯＣＨ２Ｏ＋Ｃ２Ｈ　 １０７ １－Ｃ６Ｈ１３→ｐ－Ｃ４Ｈ９＋Ｃ２Ｈ４

２８　 ２ＣＨ３Ｃ２Ｈ５＋Ｈ　 ６８ Ｃ３Ｈ３＋ＯＣ２Ｈ２＋ＣＯ＋Ｈ　 １０８ １－Ｃ７Ｈ１５→１－Ｃ５Ｈ１０＋Ｃ２Ｈ５

２９　 ２ＣＨ３（＋Ｍ）→Ｃ２Ｈ６（＋Ｍ） ６９ Ｃ３Ｈ６＋ＨＣ３Ｈ５＋Ｈ２ １０９ １－Ｃ７Ｈ１５→１－Ｃ４Ｈ８＋ｎ－Ｃ３Ｈ７

３０ ＣＨ３＋ＯＣＨ２Ｏ＋Ｈ　 ７０ Ｃ３Ｈ６＋ＣＨ３Ｃ３Ｈ５＋ＣＨ４ １１０ １－Ｃ７Ｈ１５→ｐ－Ｃ４Ｈ９＋Ｃ３Ｈ６

３１ ＯＨ＋ＣＨ３１－ＣＨ２＋Ｈ２Ｏ　 ７１ Ｃ３Ｈ６＋ＯＨＣ２Ｈ５＋ＣＨ２Ｏ　 １１１ ２－Ｃ１０Ｈ２１→１－Ｃ７Ｈ１５＋Ｃ３Ｈ６

３２ ＣＨ３＋ＨＯ２ＣＨ３Ｏ＋ＯＨ　 ７２ ｎ－Ｃ３Ｈ７ＣＨ３＋Ｃ２Ｈ４ １１２ ３－Ｃ１０Ｈ２１→１－Ｃ６Ｈ１３＋１－Ｃ４Ｈ８

３３ ＣＨ３＋Ｏ２ＣＨ２Ｏ＋ＯＨ　 ７３ ｎ－Ｃ３Ｈ７Ｈ＋Ｃ３Ｈ６ １１３ ｎ－Ｃ１０Ｈ２２＋ＯＨ→３－Ｃ１０Ｈ２１＋Ｈ２Ｏ

３４ ＣＨ３＋Ｈ（＋Ｍ）ＣＨ４（＋Ｍ） ７４ Ｃ２Ｈ５＋ＣＨ３Ｃ３Ｈ８ １１４ ｎ－Ｃ１０Ｈ２２＋ＯＨ→２－Ｃ１０Ｈ２１＋Ｈ２Ｏ

３５ ＣＨ３Ｏ＋Ｍ→ＣＨ２Ｏ＋Ｈ＋Ｍ　 ７５ Ｃ３Ｈ８＋Ｈｎ－Ｃ３Ｈ７＋Ｈ２ １１５ ｎ－Ｃ１０Ｈ２２＋Ｈ→３－Ｃ１０Ｈ２１＋Ｈ２

３６ ＣＨ４＋ＨＣＨ３＋Ｈ２ ７６ Ｃ２Ｈ２＋Ｃ２Ｈｕ－Ｃ４Ｈ３ １１６ ｎ－Ｃ１０Ｈ２２＋Ｈ→２－Ｃ１０Ｈ２１＋Ｈ２

３７ ＣＨ４＋ＯＣＨ３＋ＯＨ　 ７７ ｕ－Ｃ４Ｈ３＋Ｏ２→Ｃ２Ｈ＋２ＨＣＯ　 １１７ ２－Ｃ１０Ｈ２１→３－Ｃ１０Ｈ２１

３８ ＣＨ４＋ＯＨＣＨ３＋Ｈ２Ｏ　 ７８ Ｃ４Ｈ４＋Ｈｕ－Ｃ４Ｈ３＋Ｈ２ １１８ ３－Ｃ１０Ｈ２１→２－Ｃ１０Ｈ２１

３９ Ｃ２Ｈ＋Ｏ２ＨＣＣＯ＋Ｏ　 ７９ Ｃ４Ｈ４＋ＯＨｕ－Ｃ４Ｈ３＋Ｈ２Ｏ

４０ ＨＣＣＯ＋Ｈ１－ＣＨ２＋ＣＯ　 ８０ Ｃ２Ｈ２＋Ｃ２Ｈ３ｕ－Ｃ４Ｈ５

９３５
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３　化学反应机理的验证

３．１　激波管

在激波管中，对正癸烷的着火延迟时间随初
始温度的变化趋势进行了详细数值模拟，分别采
用了其着火与燃烧的化学反应详细机理和简化机

理．同时，对其在不同初始压力、当量比下的着火
延迟时间随初始温度的变化趋势进行了分析与实

验数据进行了对比，如图１所示，图中横坐标
为１　０００Ｋ／初始温度（Ｔ０）．

图１　激波管中正癸烷的着火延迟时间
（实线：详细反应机理；点划线：简化机理；

符号：实验数据［７］）

Ｆｉｇ．１　Ｉｇｎｉｔｉｏｎ　ｄｅｌａｙ　ｔｉｍｅ　ｏｆ　ｎ－ｄｅｃａｎｅ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｓｈｏｃｋ　ｔｕｂｅ
（ｌｉｎｅ：ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ；ｄｏｔｔｅｄ　ｌｉｎｅ：ｒｅｄｕｃｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ；

ｓｙｍｂｏｌ：ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ　ｄａｔａ［７］）

从图１可以看出，在初始压力为１．２ＭＰａ与

５ＭＰａ、当量比为１．０与２．０时，在低初始温度区
域（６５０～９００Ｋ），采用化学反应详细机理与简化

机理计算得到的着火延迟时间吻合较好；在高初
始温度区域（９００～１　２５０Ｋ），采用简化机理计算得
到的着火延迟时间要略高于详细机理．
与实验数据［７］对比发现，采用详细机理与简

化机理计算得到的着火延迟时间随初始温度的整

体变化趋势与实验数据吻合较好，但在某些初始
温度下略有差异．当初始压力为１．２ＭＰａ、当量比
分别为１．０与２．０时，在初始温度为１　０００～１　２５０
Ｋ与６５０～８５０Ｋ之间，计算得到的着火延迟时间
要略低于实验值，而在８５０～１　０００Ｋ之间则略高．
当初始压力为５ＭＰａ、当量比分别为１．０与２．０
时，在初始温度为６５０～８００Ｋ之间，计算得到的
着火延迟时间要略低于实验值，而在８００～１　０００
Ｋ之间则吻合较好．

３．２　预混火焰

燃烧炉内准一维常压稳定的层流预混火焰的

具体计算参数为：反应物组成为３．２％ｎ－Ｃ１０Ｈ２２，

２８．５７％ Ｏ２ 与６８．２３％ Ｎ２（体积分数），混合气流

量为１０．７４×１０－３　ｇ／（ｃｍ２·ｓ），初始压力为１．０１×
１０５　Ｐａ．
实验装置及结构可参见文献［１９］，其中主要

的实验参数为：航空煤油（Ｊｅｔ　Ａ－１）由７９％ｎ－ａｌ－
ｋａｎｅｓ（烷烃）、１０％ｃｙｃｌｏａｌｋａｎｅｓ（环烷烃）、１１％
ａｒｏｍａｔｉｃｓ（芳香烃）组成，航空煤油的流量为１．０６
ｃｍ３／ｓ，Ｏ２ 的流量为１０．３ｃｍ３／ｓ，Ｎ２ 的流量为２４．６

ｃｍ３／ｓ，当量比为１．７，初始压力为１．０１×１０５　Ｐａ．
图２显示了炉内反应物与主要生成物摩尔分

数的变化趋势．
从图２（ａ）可以看出，采用详细机理与简化机

理计算得到的反应物摩尔分数随与炉壁距离的变

化趋势吻合较好．在航空煤油燃烧火焰的实验测
试中，由于航空煤油为多种组分的混合物，其摩尔
分数的变化趋势无法精确测定，因此在图２（ａ）
中，并没有显示航空煤油摩尔分数变化趋势的实
验值．计算得到的氧气摩尔分数随与炉壁距离的
整体变化趋势与实验值基本吻合，但在数量上略
低，说明在计算过程中，氧气的消耗要更快．在主
要生成物中，采用详细机理与简化机理计算得到
的Ｈ２，Ｈ２Ｏ，ＣＯ２，Ｃ２Ｈ４，Ｃ２Ｈ６ 与Ｃ３Ｈ４ 摩尔分数吻
合较好；采用简化机理计算得到的ＣＯ，ＣＨ４，Ｃ２Ｈ２，

Ｃ３Ｈ６，Ｃ４Ｈ８，Ｃ５Ｈ１０与Ｃ６Ｈ１２虽然整体趋势与采用
详细机理基本一致，但在数量上存在一定差异，其
中ＣＯ 与 ＣＨ４ 要略低，而 Ｃ２Ｈ２，Ｃ３Ｈ６，Ｃ４Ｈ８，

Ｃ５Ｈ１０与Ｃ６Ｈ１２则略高．这有可能在简化详细机理
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过程中这些组分的敏感性系数选取过大，从而去
掉了一些影响该组分生成与消耗的关键反应步．
与实验数据对比，上述各组分的摩尔分数随

与炉壁距离的整体变化趋势基本吻合，但在数量
上同样存在一定的差异，其中 ＣＯ，Ｈ２Ｏ，ＣＨ４，

Ｃ３Ｈ６，Ｃ５Ｈ１０与Ｃ３Ｈ４ 较为明显．在实验过程中，
中间组分摩尔分数的测量十分困难，要保证其准

确性难度较大．同时，实验受很多因素的影响，比
如测量仪器的测试精度、实验工况的确定和保证
等，这些都将影响实验结果的准确性．因此，要保
证数值计算结果与实验结果吻合很好非常困难．
如果整体变化趋势吻合、在数量上又能保证在一
定的误差范围，这完全可以证明数值计算结果的
正确性．

１４５
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图２　正癸烷预混燃烧下各组分摩尔分数的变化趋势（实线：详细反应机理；点划线：简化机理；符号：实验数据［１９］）

Ｆｉｇ．２　Ｍｏｌｅ　ｆｒａｃｔｉｏｎｓ　ｏｆ　ｓｐｅｃｉｅｓ　ｉｎ　ｎ－ｄｅｃａｎｅ　ｐｒｅｍｉｘｅｄ　ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ（ｌｉｎｅ：ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ；

ｄｏｔｔｅｄ　ｌｉｎｅ：ｒｅｄｕｃｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ；ｓｙｍｂｏｌ：ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ　ｄａｔａ［１９］）

４　结　论

本文通过对正癸烷着火与燃烧的化学反应详

细机理进行反应流与敏感性分析，建立了正癸烷
着火与燃烧的化学反应简化机理（包括５０种组
分，１１８个反应）．同时，分别采用详细机理与简化
机理对正癸烷在激波管中的着火延迟时间进行了

数值计算，并对其在预混燃烧炉内的燃烧过程进
行了动力学数值模拟，并与实验结果进行了对比
分析．得到以下结论：

１）综合反应流分析及敏感性分析，正癸烷着
火与燃烧的化学反应机理由６７种组分、３４４个反
应简化为５０种组分、１１８个反应．
２）在激波管中，采用化学反应详细机理与简
化机理计算得到的着火延迟时间吻合较好；与实
验数据相比，采用详细机理与简化机理计算得到
的着火延迟时间随初始温度的整体变化趋势吻合

较好，但在某些初始温度下略有差异．
３）在预混燃烧炉内，采用详细机理与简化机
理计算得到的反应物、各主要生成物摩尔分数随
与炉壁距离的整体变化趋势吻合较好，但某些生
成物在数量上略有差异．与实验数据对比，计算得
到的反应物及各主要生成物的摩尔分数随与炉壁

距离的整体变化趋势基本吻合，但在数量上同样
存在一定的差异．
通过上述分析可以发现，正癸烷可以作为航

空煤油的一种数值模拟替代燃料；同时，本文所建
立的化学反应机理能很好地描述正癸烷着火与燃

烧的动力学特性．
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更正

由于排版疏忽，本刊２０１２年２７卷２期第２７５页所刊登文章“相位测量轮廓术应用于叶片测量”（作
者：李华伟、申作春、覃银红，等）的“摘要”中，“测量精度为（０．０８４±１０．０１）ｍｍ”应为“测量精度为
（０．０８４１±０．０１）ｍｍ”，特此更正．在此向作者及读者致歉．
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