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十氢化萘作为基础燃料，为ＲＰ３航空煤油构建了替代燃料模型。物理替代验证表明该替代燃料模型能很好
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　　超燃冲压发动机是实现高超声速飞行的重要

关键技术。超燃冲压发动机通常采用主动再生冷

却的热防护技术，燃料在超燃冲压发动机中先对

发动机室壁进行冷却，然后再进入发动机燃烧室燃

烧［１］。数值模拟计算对冲压发动机的设计和优化

起着非常重要的作用，因此有必要发展航空燃料的

物性计算模型以及燃烧反应机理来实现超燃冲压

发动机再生冷却过程和燃烧过程的数值模拟。然

而，超燃冲压发动机所使用的航空煤油由上百种碳

氢化合物构成，在现有的条件下，几乎不可能构建

真实航空煤油的物理计算模型和详细化学动力学

机理。而采用选取几种典型的基础组分来代表真

实燃料的物理化学性质的“替代燃料”方法已被视

为一种有效的解决手段［２］。根据所需要表征的燃

料性质，替代燃料可分为物理替代和化学替代。

物理替代是指用特定的燃料去替代真实目标

燃料，用以物理特性的模拟及预测。在超燃冲压

发动机中，物理替代主要应用于燃料再生冷却系

统的传热、传质和流动的数值模拟中。由于再生

冷却系统的燃料常常工作在超临界状态，因而构

建能模拟ＲＰ３航空煤油超临界状态下的物理替

代模型成为学界研究的热点。在早期，范学军和

俞刚［３］为了模拟 ＲＰ３航空煤油的热物理特性，

构建了三元燃料的物理替代燃料模型。随后，

Ｚｈｏｎｇ等
［４］提出的包含１０种组分的ＲＰ３航空煤

油物理替代燃料模型被广泛应用于再生冷却系统

的数值模拟研究中。近年来，裴鑫岩等［５］、程泽源

等［６］和曾文等［７］也提出了各自关于ＲＰ３航空煤

油较为简单的物理替代燃料模型。

化学替代是指利用替代燃料模型来替代复杂

燃料的化学反应机理，从而模拟燃料的气相燃烧

现象及过程。目前，对航空煤油化学替代燃料构

建主要是通过匹配燃料燃烧性质参数来实现［８９］。

基于该方法，徐佳琪等［１０］利用机理自动生成程序

ＲｅａｘＧｅｎ构建了ＲＰ３替代燃料的高温燃烧详细

机理。Ｚｈａｎｇ等
［１１］提出正癸烷和１，２，４三甲基

苯作为ＲＰ３替代燃料的基础燃料，模拟了燃料

的着火特性，取得了较好的效果。郑东等［１２］提出

了能够预测着火延迟时间和火焰传播速度的４组

分ＲＰ３航空煤油替代燃料模型。颜应文等
［１３］选

择正癸烷和正丙基苯为基础燃料，得到简化的替

代燃料模型。曾文等［１４］提出了用正癸烷、甲苯和

丙基环己烷作为替代燃料来预测ＲＰ３航空煤油

的高温着火延迟时间。吕兴才课题组［１５］构建了

三元基础组分的替代燃料模型，用以研究 ＲＰ３

航空煤油的着火特性。

上述的替代燃料模型构建都是单独分别构建

燃料的物理替代燃料和化学替代燃料模型。然

而，航空煤油在冲压发动机中要经历再生冷却和

燃烧两个有着强烈耦合关系的过程，因此亟需能

同时实现物理替代和化学替代的航空煤油替代燃

料来实现冲压发动机的数值模拟研究。不仅如此，

现有通过直接匹配燃料性质参数来构建替代燃料

的方法往往需要大量实验数据来完成多目标优化

计算，使得替代燃料构建的难度和成本大大增加。

因此，本文在以前工作的基础上［１６］，提出采用匹配

官能团的方法，为ＲＰ３航空煤油构建能同时反映

其物理性质和燃烧性质的综合替代燃料模型。

１　模型构建

１１　基础燃料及其比例确定

替代燃料模型构建的目的就是为了使替代燃

料与真实燃料的物理化学特性相似，而燃料的物

理化学性质本质上是由燃料的分子结构所决定

的。所以如果能使替代燃料与目标燃料的分子

结构组成相似，就能保证它们的物理化学性质

的相似［１６１７］。为了实现替代燃料与目标燃料分

子结构的精确匹配，本文提出采用４种官能团：

ＣＨ３，ＣＨ２，ＣＨ 和苯基来量化燃料的分子结

构。这４种官能团是“官能基团贡献法”中最常

见的官能团。不仅如此，ＣＨ３ 和ＣＨ２ 的比值能

反映碳氢燃料在低温条件下的化学反应活性。

根据徐佳琪等［１０］通过色／质联用手段检测的物

种ＲＰ３航空煤油样品中大于０．５％的物种组成

４７６
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数据，然后通过分析每一种组分的分子结构，进

而计算出每一种组分的官能团的物质的量，最

终获得ＲＰ３航空煤油样品中的各个官能团的

物质的量。１ｍｏｌ的ＲＰ３航空煤油中官能团的

物质的量如表１所示。

根据确定的官能团，接下来就是确定基础燃

料。虽然可能会有很多燃料选取方案能匹配官能

团种类和数量，然而由于受到基础组分是否具有

可靠的化学反应机理的限制，能够备选的基础燃

料就大大减少。再考虑简单性与经济性，最终确

定了正十二烷、２，５二甲基己烷、１，３，５三甲基苯

和十氢化萘作为基础燃料。选取正十二烷来反映

直链烷烃的物理化学特性，并提供甲基和亚甲基

官能团。选取２，５二甲基己烷表征支链烷烃的

物化性质。１，３，５三甲基苯和十氢化萘分别代表

芳香烃和环烷烃。

表１　１犿狅犾的 犚犘３航空煤油及其替代燃料中的官能团物质的量

犜犪犫犾犲１　犉狌狀犮狋犻狅狀犪犾犵狉狅狌狆狊犪犿狅狌狀狋狅犳狊狌犫狊狋犪狀犮犲狅犳１犿狅犾犚犘３犪狏犻犪狋犻狅狀犽犲狉狅狊犲狀犲犪狀犱犻狋狊狊狌狉狉狅犵犪狋犲犳狌犲犾狊

燃料类型
官能团物质的量／ｍｏｌ

ＣＨ３ ＣＨ２ ＣＨ 苯基
氢碳比

摩尔质量／

（ｇ／ｍｏｌ）

替代燃料 ２．３８ ６．６４ ０．６４ ０．１４ ２．０６ １４７．５

ＲＰ３ ２．４５ ６．４９ ０．６４ ０．１４ ２．０８
［１２］ １４８．８

［１２］

　　选取基础燃料后，通过匹配基础燃料与目标

燃料的４种官能团确定基础燃料的比例。定义了

一个误差函数犉来评估模型燃料与目标燃料官

能团的吻合程度，其定义式为

犉犻＝１００×
狀犻，ｃａｌｃ－狀犻，ｔａｒｇ
狀犻，ｔａｒｇ

其中狀犻，ｔａｒｇ和狀犻，ｃａｌｃ分别代表目标燃料和替代燃料

中第犻种官能团物质的量。通过计算不同基础燃

料配比下的误差函数犉，确定出总匹配误差最小

的基础燃料配比。最终得到基础燃料的配比为：

摩尔分数为５４％的正十二烷，２２％的２，５二甲基

己烷、１４％的１，３，５三甲基苯和１０％的十氢化

萘，如表１所示。可以看出，虽然采用的官能基团

匹配法没有将氢碳比和摩尔质量作为匹配目标，

但是官能团的匹配能使替代燃料的氢碳比和摩尔

质量自动地与目标航空煤油匹配。

１２　化学反应机理构建及简化

在确定基础燃料及其比例之后，接下来就是

根据选定基础燃料，将所有基础燃料的化学反应

机理耦合在一起。构建机理过程如图１所示。正

十二烷的反应机理选取的是Ｃａｉ等
［１８］优化的化

学反应机理。２，５二甲基己烷详细化学反应机理

来自文献［１９］。１，３，５三甲基苯和十氢化萘的反

应机理分别选自文献［２０］和文献［２１］。将４种基

础燃料的大分子反应路径添加进名为 Ａｒａｍｃｏ

Ｍｅｃｈ２．０的Ｃ０～Ｃ４机理
［２２］中，得到了包含４种

基础燃料的替代燃料机理。耦合４种基础燃料机

理得到的替代燃料机理必须保证每一种基础燃料

的机理都能与基础燃料的实验吻合。由于篇幅的

图１　ＲＰ３航空煤油替代模型机理构建示意图

Ｆｉｇ．１　ＳｃｈｅｍａｔｉｃｄｉａｇｒａｍｏｆｄｅｖｅｌｏｐｉｎｇｐｒｏｃｅｓｓｆｏｒＲＰ３

ａｖｉａｔｉｏｎｋｅｒｏｓｅｎｅｓｕｒｒｏｇａｔｅｍｏｄｅｌ

限制，对于基础燃料机理的验证工作不作详细

阐述。

耦合４种基础燃料机理，最终得到含３１０５个

组分和１０９３９个基元反应的替代燃料详细机理。

然而，对于燃烧反应流模拟，如此庞大的机理会造

成计算的时间成本大大增加，因此有对其简化的

必要。本文采用ＰＦＡ（ｐａｔｈｆｌｕｘａｎａｌｙｓｉｓ）简化方

法［２３］对得到的替代燃料化学反应机理进行了简

化。在简化过程中，选择每一种基础燃料作为简

化对象，得到该基础燃料的半详细机理，然后将得

到的４种基础燃料的所有简化组分进行整合，得

到包含四元基础燃料的半详细机理。该半详细机

理包含７９６个组分和３５３３个基元反应的化学反

应半详细机理。由于该简化机理保留了宽范围的

适应性，使得其简化程度不高。如果想得到更为

简化的机理，在该机理的基础上，针对特定工况条

件下作进一步的简化处理。

５７６
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２　物理替代性能验证

选取ＲＰ３航空煤油在再生冷却过程所涉及

的最重要的热物参数：密度、黏度、比热容和导热

系数来对构建的替代燃料的物理替代性能进行了

验证。在超燃冲压发动机冷却通道内，碳氢燃料的

工作压力通常都在临界压力以上。ＲＰ３航空煤油

临界压力和温度分别是２．３ＭＰａ和６４６Ｋ
［２４］。所

以，本文的替代燃料模型对在亚临界到超临界条

件下的物性参数进行了验证。

程泽源等［６］对比了５种ＲＰ３航空煤油物理

替代燃料模型，结果表明Ｒｅｎ等
［２５］提出的摩尔分

数分别为５３％正十一烷，１８％正丁基环己烷和

２９％的１，３，５三甲基苯组成替代燃料预测ＲＰ３

物性上表现最优。不仅如此，曾文等［７］将正十二

烷、正癸烷、异十六烷、甲基环己烷和甲苯作为基

础燃料，利用ＲＰ３航空煤油遴选指标进行优化

计算，得到了基础燃料的比例，并与航空煤油物性

参数的实验值吻合较好。因此，采用Ｓｕｐｅｒｔｒａｐｐ

软件［２６］，利用广义对应态法则来计算替代燃料的

物性参数，详细的计算方程见文献［３］。本文的替

代燃料与Ｒｅｎ等
［２５］和曾文等［７］的替代燃料模型

进行了对比。

燃料的密度是一个非常重要的热物理参数，

它对于燃料的流动传热以及燃料的着火延迟都有

非常重要的影响。利用本文提出的替代燃料模型

计算了航空煤油在不同压力和温度条件下的密度

分布，并与文献［２７］中的实验数据进行了对比，如

图２所示。在图２中，实验压力狆＝２．３２ＭＰａ时，

替代燃料预测的临界温度大约为６４０Ｋ，这与实

验密度值的拟临界温度位置预测较准。当环境压

力超过临界压力时，如在３．０ＭＰａ和４．０ＭＰａ时，

燃料不再具有明显的相变过程。３种替代燃料模

型都能较好地预测不同压力和温度条件下航空煤

油的密度变化规律，图中犜表示温度。

图２　ＲＰ３航空煤油替代燃料密度计算值与实验值对比

Ｆｉｇ．２　Ｃｏｎｔｒａｓｔｂｅｔｗｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄａｔａａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｄａｔａｏｆｄｅｎｓｉｔｙｏｆＲＰ３ａｖｉａｔｉｏｎｋｅｒｏｓｅｎｅ

图３是的航空煤油替代模型在不同压力下的

黏度和文献［２８］报道的实验结果的对比。可以看

出本文的替代燃料对燃料黏度的预测的精度非常

高，在低温段，预测值与实验值的吻合程度较高，

在高温段时，预测精度有所下降。这整个压力和

温度区间的预测中，预测的最大误差为１０％。本

文模型与Ｒｅｎ等
［２５］替代模型的表现相似，而曾文

的替代燃料模型在３００～６００Ｋ区间高估了燃料

的黏度，导致预测值高于实验值。

图４是的航空煤油替代模型在不同压力下的

比定压热容犮狆 和文献［２９］报道的实验结果的对

比，可以看出本文的替代燃料能反映出比定压热
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图３　ＲＰ３航空煤油替代燃料黏度计算值与实验值对比

Ｆｉｇ．３　Ｃｏｎｔｒａｓｔｂｅｔｗｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄａｔａａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｄａｔａｏｆｖｉｓｃｏｓｉｔｙｏｆＲＰ３ａｖｉａｔｉｏｎｋｅｒｏｓｅｎｅ

图４　ＲＰ３航空煤油替代燃料比热容计算值与实验值对比

Ｆｉｇ．４　Ｃｏｎｔｒａｓｔｂｅｔｗｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄａｔａａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｄａｔａｏｆｓｐｅｃｉｆｉｃｈｅａｔｏｆＲＰ３ａｖｉａｔｉｏｎｋｅｒｏｓｅｎｅ
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容随压力和温度的变化趋势。在低温段，预测值

与实验值的吻合程度较高，比定压热容计算曲线

的差异随着温度的升高而增大，在临界点时，预测

的误差达到最大。本文的替代燃料模型在所有工

况下，低估了比定压热容。相比其他两种替代燃

料模型，本文的模型对临界点的预测与实验值吻

合更好。

图５是的航空煤油替代模型在狆＝５ＭＰａ下

的导热系数和文献［３０］报道的实验结果的对比。

由于实验值只有３００～５００Ｋ的数据，故不能反映

出其临界点附近的变化情况。从图中可以看出，

随着温度的增加，导热系数呈变小的趋势。本文

的替代燃料能较好的反映出导热系数随温度的变

化趋势，预测的平均误差约为１０％。本文模型对

导热系数的预测优于Ｒｅｎ等
［２５］替代燃料，但曾文

的模型在导热系数的预测上有更高的精度。

图５　ＲＰ３航空煤油替代燃料导热系数计算值与

实验值对比（狆＝５ＭＰａ）

Ｆｉｇ．５　Ｃｏｎｔｒａｓｔｂｅｔｗｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄａｔａａｎｄ

ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔｄａｔａｏｆｔｈｅｒｍａｌｃｏｎｄｕｃｔｉｖｉｔｙ

ｏｆＲＰ３ａｖｉａｔｉｏｎｋｅｒｏｓｅｎｅ（狆＝５ＭＰａ）

３　化学替代模型验证

激波管着火延迟时间可以反映燃料在气相中

的点火特性。因此，可以利用着火延迟时间数据

来验证替代燃料模型。图６为ＲＰ３航空煤油在

１ＭＰａ、当量比φ为０．５～１．５条件下的着火延迟

时间分布，实验数据来自文献［１５］。同时，本文的

替代燃料与Ｚｈａｎｇ等
［１１］的模型进行了对比。从

图６中可以看出，在３种不同的当量比条件下，所

构建的替代燃料的模拟值与实验值在高温和低温

段均能吻合良好。相比Ｚｈａｎｇ等
［１１］的模型，本文

模型不仅在高温段（１４００～１０００Ｋ）具有更高的预

测精度，同时在低温区域也与实验值吻合得更好，

能够良好反映燃料的ＮＴＣ（ｎｅｇａｔｉｖｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

图６　ＲＰ３航空煤油替代燃料高压着火延迟时间

计算值与实验值对比（狆＝１．０ＭＰａ）

Ｆｉｇ．６　Ｃｏｎｔｒａｓｔｂｅｔｗｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄａｔａａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｄａｔａｏｆｉｇｎｉｔｉｏｎｄｅｌａｙｔｉｍｅｓｆｏｒＲＰ３ｓｕｒｒｏｇａｔｅ

ｆｕｅｌａｔｈｉｇｈｐｒｅｓｓｕｒｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ（狆＝１．０ＭＰａ）

ｃｏｅｆｆｉｃｉｅｎｔ）现象。

冲压发动机在２０ｋｍ以上的高空或是在青藏

高原等极端环境运行时，冲压发动机燃烧室内燃

料将处于低压环境。因此，探究低压条件下燃料

的点火特性，有助于揭示极端条件下燃料的燃烧

机制。图７为ＲＰ３航空煤油在低压条件下替代

燃料对着火延迟时间的预测与实验值［３１］对比。

同时，本文的替代燃料与Ｚｈａｎｇ等
［１１］的模型进行

了对比。从图７可以看出，在低压条件下，本文的

替代燃料在当量比为１的条件下与实验值有较高
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的预测精度。当量比为０．５时，在０．１、０．０３ＭＰａ

和０．０５ＭＰａ时与实验室吻合较好。当量比为

１．５时，在０．０１和０．０３ＭＰａ有较高的预测精度。

Ｚｈａｎｇ等
［１１］的模型的反应活性更高，因此着火延

图７　ＲＰ３航空煤油替代模型低压着火延迟时间

计算值与实验值对比

Ｆｉｇ．７　Ｃｏｎｔｒａｓｔｂｅｔｗｅｅｎｃａｌｃｕｌａｔｅｄｄａｔａａｎｄｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

ｄａｔａｏｆｉｇｎｉｔｉｏｎｄｅｌａｙｔｉｍｅｓｆｏｒＲＰ３ｓｕｒｒｏｇａｔｅ

ｆｕｅｌａｔｌｏｗｐｒｅｓｓｕｒｅｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

迟时间短于本文模型。因此，Ｚｈａｎｇ等
［１１］的模型

对当量比为０．５条件时预测精度较高，但在当量

比为１．５条件下时，预测值低于实验值。

４　结　论

基于ＲＰ３航空煤油官能团的组成，构建了

以摩尔分数分别为５４％正十二烷、２２％２，５二甲

基己烷和１４％１，３，５三甲苯基苯和１０％十氢化

萘的ＲＰ３航空煤油替代燃料。该替代燃料不仅

可以较好地描绘出ＲＰ３航空煤油在亚临界和超

临界状态下的密度、黏度、比热容和导热系数的变

化趋势，而且还能良好反映不同压力、温度和当量

比条件下的燃料着火性能。模拟与实验的对比证

明了该替代燃料的物理和化学替代的有效性，为

深刻认识超燃冲压发动机中燃料再生冷却与燃烧

过程耦合机理，开展极端条件下燃料燃烧特性研

究奠定了基础。
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