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摘 要：在射流搅拌反应器（JSR）中对压力为 0. 1 MPa、温度范围为 550~1 100 K、当量比分别为 0. 5与

1. 0、滞留时间为 2 s的工况条件下 RP‑3航空煤油及由正癸烷（摩尔分数为 0. 14）/正十二烷（0. 1）/异十六烷

（0. 3）/甲基环己烷（0. 36）/甲苯（0. 1）组成的模型燃料的低温氧化过程进行了试验测试。同时，通过耦合基于

反应类的全局敏感性分析方法、解耦法和遗传算法，构建了该模型燃料的简化反应动力学机理（181个组分和

872个反应），并对模型燃料的低温氧化特性进行了数值计算。结果表明：模型燃料低温氧化过程中主要组分

摩尔分数随温度的变化趋势与 RP‑3航空煤油吻合较好；构建的 RP‑3航空煤油模型燃料的简化反应机理可以

较好地预测该模型燃料低温氧化过程中主要组分摩尔分数随温度变化的整体趋势，但在部分组分摩尔分数峰

值及负温度系数（NTC）效应预测上尚存在偏差。
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Abstract：The low ‑temperature oxidation of RP ‑3 aviation kerosene and its surrogate fuel
（n ‑ decane（mole fraction of 0. 14）/n ‑ dodecane（0. 1）/iso ‑ cetane（0. 3）/methylcyclohexane
（0. 36）/toluene（0. 1）），were experimentally tested in a jet stirring reactor（JSR）at the condi‑
tions of the pressure of 0. 1 MPa， the temperature range of 550-1 100 K， the equivalence ra‑
tios of 0. 5 and 1. 0，and the residence time of 2 s. Meanwhile， through the reaction class‑based
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global sensitivity analysis， decoupling methodology and multi ‑ objective genetic algorithm， the
reduced reaction kinetic mechanism of the surrogate fuel（including 181 species and 872 reac‑
tions）was established， and the low ‑ temperature oxidation characteristics of the surrogate fuel
were simulated. The results showed that the temperature ‑dependent trends of the mole fractions
of main species in the low‑temperature oxidation process of the surrogate fuel were in good agree‑
ment with RP‑3 aviation kerosene. The reduced reaction mechanism of the surrogate fuel for RP‑
3 aviation kerosene had a good prediction of the temperature ‑dependent trends of the mole frac‑
tions of main species during the low‑temperature oxidation of the surrogate fuel. However， there
were still some deviations in the prediction of the peak mole fractions and negative temperature co‑
efficient（NTC）effect of some species.

Key words：RP‑3 aviation kerosene；surrogate fuel； low‑temperature oxidation；
reduced reaction mechanism； jet stirring reactor（JSR）

随着航空发动机技术水平的提高，新型航空

发动机燃烧室内的压力与温度已达到 5 MPa与
2 600 K左右，目前的试验测试技术尚无法实现如

此高温高压环境下燃烧室内燃烧流场与燃烧组分

浓度场的精确测量。因此，只能通过对燃烧室内

燃烧流场的准确数值模拟才能获得航空发动机燃

烧室中的流场特性、燃烧细节和污染物生成规律，

从而指导新型航空发动机燃烧室的结构设计与性

能优化。同时，相比于试验测试方法，数值模拟也

能降低航空发动机的研发成本，缩短研发周期。

在航空发动机燃烧室内燃烧流场与污染物生成特

性的数值计算中，一般把某种单组分燃料（如

C12H23）作为航空煤油的模型燃料，同时采用该单

组分燃料的单步或简单多步化学反应机理，虽然

可以在一定程度上预测燃烧室的温度场以及进出

口温升，但无法对燃料的着火过程、燃烧组分与主

要污染物的产生和消耗进行准确的预测，相应数

值计算的精准度偏低，数值计算的作用在航空发

动机燃烧室的结构设计和性能优化过程中无法充

分发挥。因此，为了更准确地掌握航空发动机燃

烧室中的燃烧细节和污染物生成特性，进一步提

高航空发动机燃烧室燃烧与排放性能的数值计算

精度，充分发挥数值计算在航空发动机研发过程

中的重要作用，构建准确的航空煤油化学反应机

理势在必行 [1]。

作为一种实际碳氢燃料，航空煤油的成分非

常复杂，由平均碳原子个数为 10~16的烷烃、环

烷烃、芳香烃以及多环芳烃等多种碳氢化合物构

成，其化学反应机理涉及几百种组分、几千个基元

反应 [2]。要想通过综合考虑如此庞大的反应机理

与复杂流场对航空发动机燃烧室内的流动与燃烧

过程进行完整、准确的数值计算极为困难。一种

有效的方法就是发展一种具有与航空煤油相似物

理特性（密度、比热容、声速、黏性和导热系数等）

和化学特性（低温氧化特性、着火延迟特性与层流

燃烧特性等）的模型燃料 [3]，并形成该模型燃料的

简化反应机理。针对国外广泛使用的 JP‑8、JP‑
10、Jet‑A等航空煤油，许多学者根据其主要成分

组成与物理特性，提出了多种单组分、双组分或多

组分模型燃料，并对航空煤油与其模型燃料的主

要物理和化学特性进行了广泛的试验对比验证。

同时，构建了大量的模型燃料详细与简化反应机

理，并在宽工况范围下完成了反应机理的试验验

证 [4‑7]。近年来，针对国产 RP‑3航空煤油，许多学

者参照 JP‑8、JP‑10、Jet‑A等航空煤油的模型燃

料，提出了多种 RP‑3航空煤油的模型燃料，并构

建了多种反应机理。同时，开展了 RP‑3航空煤油

与其模型燃料的低温氧化特性、着火延迟特性以

及层流燃烧特性的试验测试，并完成了反应机理

的 试 验 验 证 。 张 英 佳 等 [8]、Zhang 等 [9]、唐 洪 昌

等 [10]、Mao等 [11]、Chen等 [12]、Liang等 [13]、刘宇等 [14]相

继开展了 RP‑3航空煤油与其模型燃料着火延迟

与层流燃烧特性的试验研究，获得了多工况条件

下 RP‑3航空煤油与其模型燃料的着火延迟时间、

层流燃烧速度以及主要影响因素与影响规律。

Liu等 [15]开展了 RP‑3航空煤油与其模型燃料低温

氧化特性的试验研究，获得了当量比为 2.0、初始

压力为 0.1 MPa条件下 RP‑3航空煤油与其模型

燃料的低温氧化特性。但是，相比于着火延迟特

性与层流燃烧特性，RP‑3航空煤油的低温氧化特

性的试验研究开展较少。在实际的航空发动机燃

烧室中，燃油喷入燃烧室后将经历破碎、雾化、蒸
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发以及与空气掺混等过程。由于航空发动机燃烧

室入口空气温度较高（五代机能达到 850~900
K），燃油在该空气环境下，会先发生低温氧化，而

燃油的低温氧化特性将直接影响点火后燃烧室的

燃烧性能与排放性能。同时，碳氢燃料化学反应

机理的试验验证，目前主要为着火延迟特性、层流

燃烧特性以及低温氧化特性，因此，RP‑3航空煤

油的低温氧化特性试验将为其模型燃料化学反应

机理的试验验证提供试验验证数据。

在先期研究中，Liu等 [16]对 RP‑3航空煤油的

主要组成成分与物理特性进行了试验测试与分

析，提出了其模型燃料的遴选指标，确定了由正癸

烷（摩尔分数为 0.14，后文同）/正十二烷（0.1）/异
十六烷（0.3）/甲基环己烷（0.36）/甲苯（0.1）组成

的 RP‑3航空煤油模型燃料，并试验测试了该模型

燃料的主要物理特性与化学特性。结果发现，该

模型燃料的平均分子量、氢碳比、十六烷值与低热

值、不同温度下密度与动力黏度变化趋势等主要

物理特性与 RP‑3航空煤油非常吻合，着火特性和

层流燃烧特性也有很好的吻合。本文针对该模型

燃料，利用射流搅拌器（JSR）对压力为 0.1 MPa，
温度范围为 550~1 100 K，当量比分别为 0.5与

1.0，滞留时间为 2 s的工况条件下 RP‑3航空煤油

及该模型燃料的低温氧化特性进行了试验测试，

并完成了两者的对比分析；同时，针对该模型燃料

的成分组成，构建了其简化反应机理，完成了该模

型燃料低温氧化特性的数值计算，并与相应试验

结果进行了对比分析。本文试验进一步丰富了

RP‑3航空煤油低温氧化特性的试验数据库，所构

建的模型燃料简化机理为实现航空发动机燃烧室

燃烧与排放性能的高精度数值计算提供了理论基

础与技术支持。

1 试验装置与方法

低温氧化反应系统如图 1所示 [17]，由加热系

统、进气系统、射流搅拌器和检测系统组成。射流

搅拌器如图 2所示，由反应球、气体进口管和尾气

排出管组成。反应球的内径为 54 mm（体积为 86
mm3），球体正中位置布置 4个内径为 0.3 mm的喷

嘴，4个射流喷嘴可以保证氧气和燃料在反应器

内均匀混合。射流搅拌器的材料为石英，可以耐

温高达 1 300 K，并且石英能够有效减少壁面反应

和催化反应。混合气从射流搅拌器一端进入，通

过喷嘴喷出后在球体内部混合均匀，整个球体内

部保持定温定压的试验条件。

加热系统包括预加热和试验段加热。对射流

搅拌器之前的管路利用加热带和温度控制器进行

预加热，设定温度高于液体燃料沸点 20~40 K，且

不高于该条件下燃料的初始反应温度。预加热可

以避免反应混合气中的液体燃料液化，造成试验

误差，也可以减小射流搅拌器内的温度梯度。在

射流搅拌器后的管路设定同样的温度，避免剩余

反应物和产物在管道内液化，使测得的产物摩尔

分数偏小，同时可以防止堵塞气相色谱仪（GC）进

样口。射流搅拌器的温度由高温电炉控制，该电

炉可以稳定提供从 298~1 500 K的温度环境，并

且温度能够长时间保持稳定。射流搅拌器内反应

温度由 K型热电偶配合手持式温度测量仪测得，

并与高温电炉所示温度对比，以检测是否有温度

偏差。

图 1 试验系统布置图 [17]

Fig.1 Schematic diagram of the experimental facility[17]
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进气系统由液体燃料和气体两部分组成。液

体燃料通过高压输液泵（体积流量控制范围为

0.001~10.0 mL/min，误差为 0.1%）注入至预热

到液体沸点之上的汽化罐中，燃料蒸气和氧气分

别由载气氦气稀释，氧气和氦气的流速通过质量

流量控制计精确控制。反应物种利用装备有热导

检测器（TCD）和氢火焰离子检测器（FID）的气相

色谱和气质联用来采样和分析。C1~C4轻烃化合

物定性定量通过毛细色谱柱配合 FID检测器来完

成，H2、O2、CO2、CO、H2O则通过毛细色谱柱配合

TCD检测。FID和 TCD检测器的检测极限分别

是 0.1 mg/L和 10 mg/L。气相色谱的定性定量

通过注入已知组分和体积分数的标气实现。在同

一试验条件下每个试验点至少采样 3次来保证试

验的可靠性和重复性，降低试验误差概率，整个试

验测量的相对误差在 10%以内，详细可参考 Gao
等 [17]对该试验台的验证结果。

2 反应动力学模型

RP ‑ 3 航 空 煤 油 模 型 燃 料 由 正 癸 烷（n ‑
C10H22）、正十二烷（n‑C12H26）、异十六烷（i‑C16H34、

HMN）、甲基环己烷（C7H14、MCH）、甲苯（C7H8、

A1CH3）组成。模型燃料中各组分的详细反应机

理作为模型燃料简化机理构建的基础和起点，对

模型燃料简化机理的构建至关重要。为了保证模

型燃料简化机理可靠性，模型燃料中各组的详细

反应机理均来自于劳伦斯利物莫国家实验室

（LLNL）。正癸烷与正十二烷的详细反应机理包

含 2 755个组分和 11 173个反应 [18]，该机理能很好

地预测正癸烷与正十二烷在激波管、快速压缩机

（RCM）、流动管反应器、射流搅拌器及定容燃烧

反应器中的低温氧化、着火延迟及层流燃烧特

性 [19‑22]。异十六烷的详细反应机理包含 1 107个组

分和 4 469个反应，该机理能较好地预测异十六烷

在激波管中的着火延迟特性 [23]。甲基环己烷的详

细反应机理包含 1 540个组分和 6 498个反应，该

机理能较好地预测甲基环己烷在激波管与 RCM
中的着火延迟特性 [24]。甲苯的详细反应机理包含

530个组分和 2 808个反应，该机理能很好预测甲

苯在激波管和 RCM中的着火延迟特性、在流动

管反应器和 JSR中的低温氧化特性以及在对冲火

焰中的层流燃烧特性 [25‑26]。

通过耦合基于反应类的全局敏感性分析方

法 [27]、解耦法 [28]和遗传算法 [29]，构建该模型燃料的

简化反应机理。首先，使用基于反应类的全局敏

感性分析方法对模型燃料中各组分的详细反应机

理中的反应类进行评估，获得重要反应类，并基于

产物率分析（ROP），从每个重要的反应类中选取

一个代表性反应，形成各组分的骨架子机理。基

于解耦法，将各组分的骨架子机理与 C0~C3详细

反应机理 [30]耦合，形成各组分的初始简化反应机

理；然后，使用遗传算法在不确定性范围内对各组

分的初始简化反应机理中骨架子机理的反应速率

系数进行优化，获得各组分最终简化反应机理；最

后，综合各组分最终简化反应机理，形成模型燃料

的简化反应机理，包含 181个组分和 872个反应。

图 3显示了 RP‑3航空煤油模型燃料简化反

应机理的构建过程与主要反应路径。对于 n ‑
C10H22、n‑C12H26、MCH和 i‑C16H34，燃料分子（RH）
首先通过脱氢反应生成燃料基（R）

RH+X=R+HX
其中 X为H、OH、HO2和O2。

在低温工况下，R（C10H21,C12H25, i ‑C16H33, c ‑
C7H13）与 O2反应生成 RO2，RO2随后经过异构化

反 应 形 成 QOOH，QOOH 随 后 与 O2 反 应 生 成

O2QOOH，O2QOOH 释放一个 OH 基生成 Cnket
（OC10H19OOH, OC12H23OOH, i ‑ OC16H31OOH, c ‑
OC7H11OOH），Cnket随后分解为更小的分子。

在高温工况下，受燃料分子结构的影响，不同

的燃料基展示了不同的氧化行为。正癸烷和正十

二烷的燃料基经过一系列的 β ‑裂解反应生成

C0~C3组分。为降低机理规模，将连续的 β‑裂解

反应集总为一个反应。HMNR（i‑C16H33）在高温

工况下通过两条路径消耗：一是热解生成 j‑C8H16，

j‑C8H16随后与OH基反应生成 i‑C4H8；二是直接热

解为 i ‑C4H8。 i ‑C4H8随后经过脱氢反应生成 i ‑
C4H7，i‑C4H7与 HO2基反应生成 i‑C4H7O，i‑C4H7O

图 2 射流搅拌器实图

Fig.2 Picture of the jet stirring reactor
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随后裂解为 C0~C3组分。MCHR（c ‑C7H13）在高

温工况下或者直接开环生成 g‑C7H13，g‑C7H13随后

裂解为 C0~C3组分；或者分解为 c‑C6H10，c‑C6H10

随后开环生成 C4H6，C4H6与H基反应生成 C2H4和

C2H3。另外，在高温工况下燃料分子直接裂解为

C0~C3组分。

由于苯环结构稳定，甲苯（C7H8）没有低温反

应。在高温工况下，C7H8首先经过脱氢反应生成

苯甲基（C6H5CH2），C6H5CH2随后与O和HO2基反

应生成 C6H5CHO，C6H5CHO经过 OH和 H基脱

氢反应生成 C6H5CO，C6H5CO随后分解为 C6H5。

A1CH3也可与 H基反应生成 C6H6，C6H6随后经历

脱 氢 反 应 生 成 C6H5，C6H5 随 后 与 O2 反 应 生 成

C6H5O。C6H5O的消耗路径包含两条：一是与 H
基反应生成 C6H5OH，C6H5OH经历脱氢反应生成

C6H5O；二是通过开环反应生成 C5H5，C5H5或者与

O2反应生成小分子，或者与 OH反应生成 C5H4O，

C5H4O随后裂解为小分子组分。

3 结果与分析

采用 JSR系统测量了压力为 0.1 MPa、当量

比分别为 0.5与 1.0、温度范围为 550~1 100 K工

况条件下 RP‑3航空煤油与其模型燃料低温氧化

过程中主要组分的摩尔分数。同时，采用本文构

建的模型燃料简化反应机理，利用 Chemkin‑pro
软件中的 PSR（perfectly stirred reactor）模块对模

型燃料的低温氧化特性进行数值模拟，并与 RP‑3
航空煤油及其模型燃料相应试验值进行了对比

分析。

根据 RP ‑3航空煤油与其模型燃料的分子

式 [16]，试验开始前不同当量比下 RP‑3航空煤油、

模型燃料中各组分、O2与 He的摩尔分数如表 1
所示。

图 4与图 5分别显示了压力为 0.1 MPa、当量

比 ϕ分别为 0.5、1.0时，RP‑3航空煤油与其模型燃

料低温氧化过程中主要组分的摩尔分数随温度的

变化趋势，其中，符号为试验值，线型为计算值。

从图 4与图 5可以看出，RP‑3航空煤油及其

模型燃料在低温氧化过程中，大部分组分的摩尔

分数随温度的变化趋势吻合较好，负温度系数

（NTC）效应区域（起始点与消失点之间的温度区

域）、摩尔分数峰值基本一致。但是，与模型燃料

相 比 ，RP ‑ 3 航 空 煤 油 低 温 氧 化 过 程 中 ，甲 醇

（CH3OH）的 NTC效应区域更深，NTC效应更为

表 1 试验工况及混合气组成（摩尔分数）

Table 1 Experiment conditions and mixture compositions（mole fraction）

ϕ

0. 5

1. 0

RP‑3

0. 005

0. 005

O2

0. 160 35

0. 080 175

He

0. 834 65

0. 914 825

n‑C10H22

0. 000 7

0. 000 7

n‑C12H26

0. 000 5

0. 000 5

HMN

0. 001 5

0. 001 5

MCH

0. 001 8

0. 001 8

A1CH3

0. 000 5

0. 000 5

O2

0. 160 5

0. 080 25

He

0. 834 5

0. 914 75

图 3 RP‑3航空煤油模型燃料简化反应机理的主要路径分析

Fig.3 Main path analysis of the reduced reaction mechanism of the surrogate fuel for RP‑3 aviation kerosene
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图 4 RP‑3航空煤油与其模型燃料低温氧化过程中的主要组分摩尔分数实验值和计算值对比（ϕ=0.5）
Fig.4 Comparison of experimental and calculated mole fractions of major components in the low temperature oxidation

of RP‑3 aviation kerosene and its surrogate fuel（ϕ=0.5）
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图 5 RP‑3航空煤油与其模型燃料低温氧化过程中的主要组分摩尔分数试验值和计算值对比（ϕ=1.0）
Fig.5 Comparison of experimental and calculated mole fractions of major components in the low‑temperature oxidation

of RP‑3 aviation kerosene and its surrogate fuel（ϕ=1.0）

明显；同时，当量比为 1.0时，部分组分生成的起

始温度更高，丁二烯（1,3‑C4H6）的摩尔分数峰值

也更高。

从图 4与图 5可以看出，采用模型燃料的简化

反应机理计算得到的 CO、CO2、H2O、甲烷（CH4）、

乙炔（C2H2）、乙烷（C2H6）、丁二烯（1,3‑C4H6）的摩

尔分数随温度的变化趋势与模型燃料的相应试验

值吻合较好（包括 NTC效应区域、生成与消耗对

应点温度以及摩尔分数峰值）。在氢气（H2）、丙

炔（C3H4）、甲 醇（CH3OH）、丙 烯（C3H6）、苯 酚

（A1OH）摩尔分数随温度的变化趋势预测上，虽

然整体趋势（包括 NTC效应区域、生成与消耗对

应点温度）基本一致，但是，在NTC效应区域深度

以及摩尔分数峰值上存在差异。

从图 4与图 5可以看出，RP‑3航空煤油及其

模型燃料在低温氧化过程中，氧气（O2）的摩尔分

数随温度的变化趋势吻合较好。在当量比为 0.5
时，正癸烷、正十二烷、异十六烷、甲苯的 NTC区

域均开始于 550 K而结束于 750 K，甲基环己烷的

NTC区域则开始于 550 K而结束于 700 K。在当

量比为 1.0时，正癸烷、正十二烷、异十六烷、甲

苯、甲基环己烷的 NTC区域均开始于 550 K而结

束于 700 K。同时，采用模型燃料的简化反应机

理计算得到的模型燃料中各组分摩尔分数随温度

变化的整体趋势与相应试验值基本一致，但是，在

摩尔分数峰值的预测上均存在较小差异。

从 上 述 分 析 可 以 看 出 ，在 初 始 压 力 为 0.1
MPa、当量比分别为 0.5与 1.0时，由正癸烷（摩尔

分数为 0.14）/正十二烷（0.1）/异十六烷（0.3）/甲
基环己烷（0.36）/甲苯（0.1）组成的模型燃料的低

温氧化特性与 RP‑3航空煤油吻合较好。虽然在

某些组分的 NTC效应和摩尔分数峰值的预测上

存在偏差，但是，该模型燃料简化反应机理仍可以

较好地预测模型燃料低温氧化过程中主要组分摩

尔分数随温度变化的整体趋势。

4 结 论

在射流搅拌器中对压力为 0.1 MPa、温度范

围为 550~1 100 K、当量比分别为 0.5与 1.0工况

条件下 RP‑3航空煤油及其模型燃料的低温氧化

特性进行了试验测试。同时，构建了该模型燃料

的简化反应机理，对模型燃料的低温氧化特性进

行了数值计算，并与相应试验值进行了对比分析，

得到如下结论：

1）由正癸烷（摩尔分数为 0.14）/正十二烷

（0.1）/异十六烷（0.3）/甲基环己烷（0.36）/甲苯

（0.1）组成的模型燃料的低温氧化特性与 RP‑3航
空煤油吻合较好。

2）RP‑3航空煤油模型燃料的简化反应机理

包括 181个组分和 872个反应。
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3）模型燃料的简化反应机理可以较好地预

测模型燃料低温氧化过程中主要组分摩尔分数随

温度变化的整体趋势。但是，在某些组分摩尔分

数的预测上与试验数据存在差异，在下阶段工作

中该模型燃料的简化反应机理尚需进一步优化和

完善。
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